ТЕОРЕТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ЗАВИСИМОСТИ МЕЖДУ ДЛИНАМИ СВЯЗЕЙ В ГЕТЕРОМОСТИКАХ (НА ПРИМЕРЕ ФРАГМЕНТА N-H(((O)
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Впервые предложено аналитическое выражение, описывающее соотношение длин связей водородного гетеромостика X-H(((Y: 
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В его основу положено представление о доминирующей роли кратностей связей такого мостика, сумма которых всегда равна 1. Кратность каждой из этих связей экспоненциально зависит от увеличения ее длины при переходе от свободной молекулы (r0XH) к комплексу (rXH). При этом нормирующие коэффициенты должны иметь следующие значения: bXHX = (rXHsym  - rXH0)/(ln2)3/5, bYHY = (rYHsym - rYH0)/(ln2)3/5. Степень 5/3 была найдена ранее (см. [1]) на основании анализа нейтронографических данных для более чем 450 мостиков O-H(((O и проверена при теоретическом описании экспериментальной зависимости между длинами связей в мостиках N-H(((N.


Предложенное аналитическое выражение позволило с высокой точностью передать соотношение длин связей в гетеромостике N-H(((O.
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