A p

MHHHCTEPCTBO HAYKH H BBICILICTO obpasoans Poccuiickol @enepauun
KYBAHCKUU I'OCYJIAPCTBEHHbBIM YHUBEPCHUTET

OU3NYECKUE METO/1bI UCCJIIEJOBAHWAA
KOOP/IMHAIIMOHHbLIX COEUMHEHHWHA
JIAHTAHOW/10B

VyeOHOE nocodue

KpacuHoaap
2019



YK 54-386:543.4 (075.8)
bbK 24.123:24.46 573
@ 505

PenensenTsi:
HoKTOp XHMHYECKHX HayK, npodeccop
B.@. [llyrweun
HoxkTop hH3HKO-MaTEMATHYECKHX HAyK, JOLICHT
B.A. Hcaes

® 505 Pusznueckwe METOABI HCCAEAOBAHHS KOOPIHHALIHOHHBIX COCIHHEHHH
JIAHTAHOKJ0B: y4eOH. nocobue / asr. B.T. Mantomkun, H.H. Bykos.
B.A. Bonbinkun, T.B. Kocteipuna, C.JI. Kysneuosa. Kpacuonap: Ky-
Oanckwmii roc. yu-1, 2019. — 265 c. — 500 3xk3.
ISBN 978-5-8209-1648-9

PaccMOTpeHBI HEeKOTOpbie OOLIHE BOMPOCH! CTPOEHHA ATOMOB M XHMHYeC-
CKOH CBS3H KOOPAMHALMOHHBIX COCIHHCHHH NAHTAHOHIOB H MX H3y4YeHHs (hu-
3HYCCKHMH (cnekTpockonuyeckumu — Y@, UK, IMP) meronamu. [IpuBoasTca
NpUMEpELL pacieTos cnekTpos MK, SIMP paznuunsix THIOB KOOpIHHAUHOHHBIX
COCIHHEHHH JIAHTAHOHIIOB H IACTCA HX KPHTHUYCCKHII aHAIH3.

YuebHoe nocobue anpecyercs cryaeHtam. CIELHATH3HPYIOIIHMCS B 00-
/IaCTH HCOPraHWYECKOH XHMHH, A TAKKE aCMHPAHTAM M HAy4YHBIM pPabGOTHHKAM,
H3YHaOMHM XHMHIO H (DH3HKY peIKO3eMENbHBIX 3EMEHTOB M0 CHEeHATLHO-
cTaM (HanpasieHnsM obyuenns): 04 — xumua u 02 — (H3HKa.

VJIK 54-386:543.4 (075.8)
BBK 24.123:24.46 573

ISBN 978-5-8209-1648-9 © Ky6anckuii rocyiapcTBeHHbIi
yHHBepcHTeT, 2019
© Iautomkun B.T., bykos H.H..
Boasmkun B.A., Kocteipuna T.B.,
Kysnenosa C.J1., 2019



OI'JIABJIEHHE

Beenenue ...

L J]AHTAHGH,[[I:.] E METAJ’[HHLIECKDM CGCTDHHHH

"

2. CTPOEHHE ATOMOB ¥ TEPMOJIMHAMHWYECKME C BDHCTEA

JIAHTAHOHOOB .. :
3. XUMHYECKAS CEH3I: B CDE,[IHHEHHH}{ J'[AHTAH{}HI[GB

JAHTAHCOEIOR ... coounvsmmsinrssessmmsumnans
4.1. DHepreTH4ecKHe TEPMbl HOHOB JIAHTAHOMIOB.............
4.2. CnuH-opOHTAIbHOE B3aUMO/IEHCTBHE ..............

veeeea 18
.....32
4. DNEKTPOHHBIE CITEKTPBI KOOPJIMHAILIMOHHBIX CﬂEﬂHHEmm
Y
|
.00

4.3. DNEKTPOHHBIE NEPEXO/Ibl HOHOB JTAHTAHOUIOB .....cevververererneene. 02

4.4. PacueT 3/1eKTPOHHOTO CIIEKTPa MOJIEKY.IbI XJI0PHAa Heoauma 72

4.5. OCHOBBI METO/I0JIOTHH SKCIIEPHMEHTAILHOTO H3YYEHHS

EKTPOHHBIX CIIEKTPOB KOOPAHHALIHOHHBIX COEHHEHHM

TAHTRHBEIRRE o iisiissiisiss s i R R R S T S
4.5.1. 3ammﬂ CBETOMOIJIOMIEHHA. EHHHHIH:I H3MEPEHHH ..

4.5.2. DneKTpOHHBIE MEPeXO0/Ibl B Mﬂnﬂwﬁax,,....,....m...........

4.5.3. Y4er CBOHCTB CHMMETPHH aTOMHBIX OpOHTasielf HOHOB

HEHT&HD";{“B R T e R I T

4.5.4. CnﬂquJHEa ﬂﬁpaanﬂaﬂnﬂ XHMHYECKHX CBA3CH HOHAMH

4.5.5. Yuer 3anonHenus 3nempnﬂauu 4f-c:6mnqim HOHOB

b et ] (R N S o S 0 L

4.5.6. CrieKTpBbl BBICOKOTO paspelieHus MpH HU3KHX

TEMICPATYPAX «.veeeruraersersasasssnssssseasnsanssessssssessasesasessasersssessnsessssssnses

4.5.7. CnekTpsl OTpaKeHHs KOMIUIEKCHBIX COeIHHEeHHIl
JIAHTAHOMJIOB..

HEHTE-HDH.EDB LR L E R L E L T T T R R R L]

civase 1
sssinsd B
.. 16

79

81

..... 83

85

4.5.8. CBEp}{'{}'BCTBHTEﬂLHHE nepemm.l {Cl{ 1'[) B KOMILIEKCaxX
S 7.

4.5.9. KoopiMHalMoHHBIE CBA3H H THITBI KOMIUIEKCOB B CHCTEME

JTaHTAHOHI-JIHTAHI] B pacTBOpeE ..

5. JIIOMHUHECIEHLIMSA KDDPI[HHAH,HGHHI:IX CDEI[Iﬂ-lEHHH
5.1. Mexanu3mebl JIFOMHHECLIEHIIHH KOMIUIEKCHBIX COEIHHEeHHI
DR TABOMIOB . .o e s s e e
5.2. JlazepHble CHCTEMBbI HA OCHOBE JIAHTAHOHMIOB ......vvveeeeseeeeennnnn,

263

.90

105

105
121



5.3. Ewempﬂnmmuuecuemuun xmp}mnauuuuﬁhlx COEIHHEHHH

NAHTAHOWJI0B.. R st
5.4. ﬂmmnuecumrrume croOiicTRa mmnneucns ﬂﬂ]—lTﬂHﬂHIl,ﬂB c
ApOMATHYECKHMH KapOOHOBLIMH KHCJIOTAMH ... anariiripssssicat NS
5.5, [lpuMeHEHHE TIOMHHECIMPYIOIIHX KOMILIEKCHBIX
cOeMHEHH TAHTAHOHI0B B OHOJIOTHH H MEIHIMHE —oovenenvenscaens 142
6. KOJIEBATEJILHBIE CIEKTPbl KOOPJIHHALIMOHHBIX CDE,[[HHLHHSI
JIAHTAHOHJIOB .....cecccnassanes ... 146
6.1. Ilpupona n:mmﬁamnbﬂmx cnclrrpun o
6.2, TlpuHIMIE pacyeTa Hupmamﬂux HﬂﬂEﬁEHHﬁ MHOMDaTOMHBIX
MOJEKYTE aeenrrrssnsssrrsnsssnssssrsns Rl -,
6.2.1. }{apamepncmqﬂm‘rh GRCTOT  oisviesisonsiomusiniiismaiinsavssiins S
6.2.2. OcHoBH METOA pacdeTa H-:}JIEEH‘I‘E.TILHLIE CIEKTPOB
MHOTIOATOMHBIX MOJEKYJ ¢ noMoumsio IBM ........... oo 138

6.3. BreseHue B TEOPETHKO-IPYNINOBOH AHANHS . O
6.3.1. Uncno anma.rlhumx KonebaHui paztmx THIIOB
CHMMETDHH. .crueerarsssersanss — |
6.3.2. I'Ipaawxa mﬁnpa s Hnneﬁmenhumx -:nempna,,.- enssssae L AR

6.4. KonebaTe bHbIE CTIEKTPhI H MPHPOJIa XHMHYECKOH CBA3H .. 173

6.5. Texuuka koneGaTenbHONH CIEKTPOCKOMMH v irvssssinisananses e 176
6.6. Criextpockonus KP B Heopranu4eckoi
KOOPAHHAIHOHHOH XHMHH . .. 184
6.7. Konebarensnsie cnf:u'rpu E{!'E,EHHE.'HHH NAHTAHOMIOB....evernna: 187
6.7.1. Pacuer konebaTeNbHBIX CHIEKTPOB GHIIHIIHHATA HEOHMA
ﬁ t e Pa-:qer 4acToT t-:nmﬁauuu cﬂmeifl NAHTAHOM]L — unmapml;
AMHWHOKHCIOTHBIX KOMIUIEKCOB JaHTaHOH/IO0B .. B o
7. CIEKTPBI AMP KOOPJIHHALIHOHHBIX E‘(}E.II,HHEHHH
JIAHTAHOMJIOB .. e N
7.1. O6ime noNoKeHHs TEOPHH H wcnepﬂmeu‘m HMF g R
7.1.1. nemMeHTapHAA TEOPHA AAEPHOIO MarHHTHOI'O p-emnaﬂca
7.1.2. XHMHUYECKHH C/IBHT 21]9
7 1.3. CHHH-CITHHOBO® BIAHMOIEHCTRHE «..vvevrevssesssesbBosnsssessss 211
7.1.4. Hapekcauma AMP CHEKTPOB......covmmmesnnianaanes o w214
7.1.5. DranoHHeIe BEIIECTHA RPN G s v~
7.1.6. PACTBOPHTENH .ovvraeressesses e e e 0

7.2. CnekTpaibHbIC CBOHCTBA JlElHTaHlJH.EI.l}B H MX KOMIUICKCOB ...218

264

7.2.1. KOHTaAKTHRIE H JHNOIb-IHNOIEHBIE CIABHIH,

HHAVIHpYEMBIE JanTaHouaaMu B cnextpax AMP..........e. 218

7.2.2. Tlpouecchl pelakcallii B NapaMarHUTHBIX cHCTemax ......223
7.3. Henonesosanne metona AMP jans uccienoanns
KHHETHYECKHX MPOLECCOB .. o e LR )
7.3.1. MuKpoIHHAMHEKA pH.CTBﬂ-]JﬂE it TSRS S 7.

7.3.2. Moneauposanue (popMel cncwrpua HMF C

HCMONB3OBAHHEM METO/IA

'yToBckoro — Mak-Konna — CIHKTEPA...c..covvervreeesensenssssnnenes: 228
7.3.3. Onucanne HopMBl THHHH cnenpnﬁ HMP C MOMOLLLIO
METOA MATPHIBI TVIOTHOCTH weeveeerrsrisnsssiersssssssssnrsssasmmmsnsssnssnsssnss 234
7.4, Heenenosanue CTPYKTYPEI KOMIUICKCOB JIAHTAHOHI0B B
PACTBOPAX ..oivesssnsnsrrsmsmsnimmemsasssssssansenss it e A e SOMRR ). |
7.4.1. Hccnenosanne HOHH3AIMH KHCIOT H OCHOBAHHH............. 239
7.4.2. Onpenenenune cocTasa uﬁp:az},rmmuxu COeIHHEHHH
NAHTAHOH/IOB.. VSR XSTTT SN  END MR yeo e satio ket |
7.4.3. Pacuer ﬂIIpaEHJ]hHHx]-} CABHIOB B l::I'IEI-fI'pE.‘-; AMP...........243
7.4.4. Paznenenne HHAYUHPYEMBIX JJAHTAHOHIAMH
NAPAMATHHTHBIX CIBHTOB «....cuersescsssssosssissesssssssrasassasasmsessasnsssssss S|
7.4.5. Mojiens pac4eTos c-rp}rinjrpﬂhm napamemﬂa
no gaHHeM cnekrpos AMP ... T S | |
7.4.6. nPHHEHEHHE METO/1a HMP B KOJIHYECTBEHHOM aHann3e
COCIMHECHHH MAHTAHOMMOB 1.vesersasersesssmssisssssssssisnsrssssnssssamnsnasnnssss S ok
7.4.7. JlantaHoHIHEIE CABHIAKIIIHE ]:n:arf:Hm TSR SR )
7.5. CenexkTHBHAA MHOTOMEPHAA CNIEKTPOCKOMHA HMF .......... Y
265



	152902_2
	152902_3
	152902_4
	152902_5

