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В интервале температур 11-330 К измерены спектры ИК поглощения бегеновой кислоты, CН3(СН2)20COOH (kC22). Различия спектров, измеренных при разных температурах предположительно объяснены конформационной подвижностью молекул в образце. Для подтверждения выдвинутого предположения проведено моделирование структуры и колебательных спектров конформеров димеров молекулы kC22, образованных водородной связью, различающихся ориентацией алкильного радикала (АР) относительно карбоксильной группы и фрагмента, содержащего карбоксильную группу и ближайшую к ней группу СH2 относительно оставшейся части АР. В моделировании использован метод теории функционала плотности (B3LYP/6-31G) [1]. Минимизированы энергии, оптимизированы структуры, вычислены электрооптические параметры. В гармоническом приближении построены силовые поля и рассчитаны частоты и интенсивности нормальных колебаний в спектрах ИК поглощения конформеров димеров  kC22.
На основании сравнения и анализа рассчитанных и измеренных ИК спектров в kC22 дана их интерпретация, по формуле Иогансена [2] оценена энергия водородной связи, сделан вывод о конформационной подвижности молекул в образце и неоднородности конформационного состава. 
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