ЕДИНЫЙ СПОСОБ ТЕОРЕТИЧЕСКОГО ОПИСАНИЯ ПАРАМЕТРОВ ВОДОРОДНЫХ МОСТИКОВ X-H(((X И X-H(((Y
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Исследована применимость формул
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характеризующих соотношение между экспериментальными значениями длин ковалентной (r1) и водородной (r2) связей в близких к линейным мостиках O-H(((O (см. [1]) и N-H(((O, для описания зависимости между рассчитанными методом функционала плотности (B3LYP/6-31++G(d,p)) параметрами фрагментов N-H(((O, O-H(((O, N-H(((N, F-H(((F и Cl-H(((Cl нейтральных, положительно и отрицательно заряженных молекулярных комплексов. Здесь r0 и r0XH (r0YH) – среднее значение длины X-H-связи (Y-H-связи) в свободных молекулах, а b (bXHX, bYHY)  – коэффициент размерности, однозначно определяемый из уравнения 
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. Входящий в это уравнение параметр rsym равен длине связи X(((H (Y(((H) в симметричном водородном мостике.
Установлено, что формулы (1) и (2) позволяют с хорошей точностью описывать соотношение не только между измеренными, но и между вычисленными длинами связей в близких к линейным водородных мостиках, образованных атомами кислорода, азота, фтора и хлора. Таким образом, эти формулы носят универсальный характер и могут быть использованы при изучении широкого круга объектов.

Работа выполнена при финансовой поддержке Российского фонда фундаментальных исследований (проекты № 07-03-00329 и № 08-03-00361). 
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