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ПPиШoPoгoBЬIE PE3OIIAHсЬI B PEHTгEIIOBсI{их сПЕ[iTPAx
ПOГЛOщEIIIIя MoЛEкУЛ И TBЕPДЬIX TЕЛ

VIccлeдoвaнIle lIrBoДopoДor]oДoбньIх oсoбeннoсTeй (peзorтaнсoв фopмьr)' i  -] |
в ближнeй тoнкoй стpyктype pеIITгeнoBсIiих cПeкTpoв ПoГ"TorцеIIIIя }1oЛeкyJl, V) v
ПpoДoЛжtaeTсЯ y}кe oкoЛo 20 лет с Teх ITop' кaк oIII4 BIIepвьIе бьt.rII э}iспepи-
MeI{TaЛЬно oбнapy}fieнЬI B сIreкTpaХ MoЛекyл SFu [t-3] ш BЕ, Г'41. I{eль.
ДaЕнoгo сooбщeнllfI - Ira шpIIMеpе pяДa сшeкTpoB кpaTкo o\i]I)aнТepизoвaTЬ.
сoBprменнoе сoсToяIТIТe иссЛeДoBaний pr3ol laнсoB B сшe]iТpaх rroгЛoщeЕияl
п{oлeкyJl в6лшзтп. Пopoгoв иoIIIдзaции вIIyTpеЕних ЭJIе}iТpolIПЬI\ обoлoчeк и
шoДчepк}IyTЬ Ba}кнyю poJIЬ MoЛекуЛяpнЬIх pезoI{aI{сoB I] Ilporleссaх фopми- 

Ylv
poBajlиЯ блlrжнeй тонкой сTpyкTуpЬI сПеT(TpoB ПoГ.1orЦеIlIIя TBepДЬIх TеЛ.

Ha рис. t пpедстaBЛе}I шoЛyчeEIIьrй ltaми paнеe ,\ '1r-сl]eltТр ПoгЛoщr:нvIfI.
}4oJlrкyЛьт i\, [5] (кpивaя -1), кoтopьrй являeTся оДIIII\t lr ' l  r lartбoЛee яpкиx
ПpeДсTaBиTeJIrй спeкTpoB с чeTкo BьIpa}кеEIIЬIM I{rBotro])o.loIlo:IoбнЬIM xapaк-
TеpoM I]oгЛoщeIJ,uIЯ1 чTo IIpoяBЛяeTся B IIaЛичиII B сIIeк.гpe otIенЬ шIITеI{сиB-
ной пoлoсЬI ПoгЛoщrния А дo Пopoгa ионI{зaцIIII II ]IIскpeтнolYl сTpyкTyрьI.
B кoIITиIIyyMе (пoлoсa 1 с нaпльrвом /1). Bьrвод o \Io.-Iен}-.rяpной Ъpиpoдe
oбнapyяteнньIх осoбeннoстeй сЛeДуeT' B чaсTIIoсTlI '  II '] с1.,aв' 'ейя 1[K-сгiект-
pa ПoглoщенIIЯ MoJIеItyJIЬI l{2 с I(-сшекTpoM ПoI.JoПIеIIIIя aToMa Ne t6]
(rптpихoвaя кpиBaя нa pис.  1) .

Если paссIлaTpиBaтЬ Пpoцесс ПoгЛoщeния peнTГeIIOl}снoГo квaнTa B Mo-
лeкyЛe I\2 состoящиM и3 Двyх бoлеe пpoсTьIх Пpoцeсс(lв: сoбстBeI{нo peЕT-
гeIIoBсItoгo шoгЛoщeния и ТroсJIеДyюIщегo BЬIхoДa фoто;l.тенTpoТ{a и3 MoЛе-
кyЛьI' To' сoгJlaснo рaсчeTy [7], пoлoсьт А и 1в спeктpe r*. сJТrДyeT сBЯ3ЬI-
BaTЬ с peзolтaнсЕЬIl\{ paссеянIIеNI pеIТTгеIroBскoгo фoтoэ.reкTpoнa IIa МoЛe- J) J
кyЛяpнЬIx сoсToяI1иях l-Iв- И o&-сIIA,IMeTplIи. CyrтдeствеIIнo' чTo Пpи MaЛЬIx.
энepгиях фoтoэлектpol loB (<30 ЭB) ЭTII Moлrк}-.-IЯI)IIЬIe сoсТoянI,Iя oПрe-
ДеJIяIOTсЯ гJIaBIIЬIМ oбpaзoм d- ш |-лapциaЛЬньI}Iш Bo.lIIa\III с9oTBеTсTBеIIн9.

Taк кaк d- и. f_вoлнaм сooTBeTсTByюT бoльrшше }.Г.]oBЬIe }{o}IeIITЬI l, ТО,
aффeктивъrьrй I]oTeIIциaл (Joф для фoтoэЛекTpoнoв B ..т.--- II o,1-}iaпa.]aх II9нII-
3aщI4и бyдeт IIMeтЬ слoжtньrй ДByхДoJII[нньrй BIIД is]. Б.raгo:apя Taкo}Iy v2'J
BиДy IIoTrIIщиaJIa Jт8- и o,-фoтoЭJlекTpoньт бyдyT у,f,eр'IiIIBflТIlCЯ ЕelioTopor
Bpeмя B l4oЛeкyляpной oблaстrт, oбрaзoвьiвaя с К_rrort lrзoвattt loit rrоreк5rлоi i
N, коpoткo}I{иByщтre сoсToЯния.

ч 17' 9] бьlлo yI(aзaIIo IIa To' чTo эTtrТ сoсToяния Пo свoеi i Itpl lpoДe ДoЛ}Tt_
rrьr бьrть близки к тaк IIaзЬIBaемЬI}{ (pезoIIaнсaM фoprrьI>' }ioТopЬIе Пpoяв-.
JIяюTся B lIpoцeссaХ paссeянI{я низкoэнepгеTllчeских э"-Ie}iТpoIIoB Еa нeй-
тpaлЬньIx шIoЛeкyлaх l{z и сBя3aIIьI с Bpеп{еннЬIM зaхBaTo}I }Io.-Ieкyлoй пa-

ЦзIoчeTg эЛeкTpol1a и oбpaзoBaIIIлеM }topoTltoжiиByщих oTpllцaTeJIьI{ьIх иoIIoB
N,_ [t0]. oснoBlтaя ПpI4ЧI4IIa тaкoй кoppeля'rИIT- cocToиT B To}I' чTo в обoиx
пpoцeссaх кopoткoДейcTByющaЯ чaсTЬ [/"6 (молекyляpньrй пoтенцIIaJI) I4NIe-
ет подобнyrо фopмy' Taк кaк реIТTгеIIoBсI{aЯ Baкaнсия в .K-oбoдoчкe aToМa
a3oTa сyщeсTBeIIIIo BЛияеT JIиI]IЬ Еa ДaлЬнoДейсTвyrощий кo}IПoнeнт эффeк-
TиBIIoгo IIoTeIIщиaлa. ГIoэтoмy pезo}IaнсьI фotrlмьr, ЛoкaЛизoBaIIHЬIе B Moлe-
кyЛяpнoй oблaсти' сoxpaняIoTся IIpи ПеpeхoДe oт IN,_ к нef,rтpaльнoй мo-
ЛeкyЛe (фoтoэлeктpoн ПЛюс K-иotтlтзoвaннaя MoJIeкyJIa),' лrrrшЬ сMeщaясЬ
B,сTopoEy MOIIЬших энepгvliт E фoтoэлeкTpolla BcJIeДсTBIлe Дo,IIoJIHI{TOЛЬHоГоз
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.эJe[iтpoсТaТIlчeс}ioГo ПрIITяifieI{иЯ I,I3.3a oTсyTсTBI,If oДнoгo ЭJIeкTpoIIa B NIo.Jt,Ii\...Iе ]J срaBIIеншII с ,Ioнol,I.
Cl l1lавeд.rIrBoсTЬ скa3aЕIнoгo BЬlшIe лrгкo шpoBrpяeTся нешoсpeДсTBеII-

IlЬI}f сpaBlleнIrelr ;V,K-спeкTpa пoгJIoщения IY, сo спекTpol[ ПoJIIIoгo рacceя-l l l lя IIII3IioэнrpгeTичeских ЭЛекTpoнoB IIa MoЛе}tyj le I\, t11_t3] 1*p'na" zЕa pIIс. 1). Ес"'rи в IVK-cлекTpe I{с}Iлк)чI{TЬ I{3 рaссMoTpI.,,IIЯ сBя,aIIнЬIe сo-стояЕIIя элeкTpoТ{-дьIpouнoй пapЬI (стp5.ктypa B- F) tr| '  вooбщe гoвopя'
г..Iаf}iIII.I }toI.iTиЕIy}rM сo с}taчкoM IIOгJIOщeFII4я I{a Пopoгe IIoнI,I3aщиtrI' To Mo}It-
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.лeбaтeльнoй сTpyкT}rpoii в е- _ 1\, paссe янvттт) и слaбьr iа, rю 3HaчиTeЛЬЕoбoлеe rшиpoкий o,-pЬioнaнс' Пpшчe' IIpи сyщесTBeIIнo pa,ЛичнЬIx aбсoлlот.IIЬIX эЕepгeTических ПoЛo'{ieншях pe3ollaЕсoв (oтнoс,,.ou,,o }rpoBIIя Baкyy-мa) иx B,aиN{IIoe энеpгeTllчeсrioе paсПoЛo}l{eниe шpaкTичeски нe и*МeI{яеTсяl l]pИ ПepeхoДе oT o,цнoгo сПe}iTpa Ii Дpyгoп,r-v. 3aM.",* 'u**u' чTo B pe3yJIЬ-TaTe oбс5rжtдaBllleгocя BЬIшI. нIl,}ioЭнepгеTическoгo сДBI,.гa г[s-pe,oнaТ{с By'/K-спенbpe пoглoщrнIlя oкa,ЬIBar,." d oблaсти ДискpeTl{oгo ПoгЛoщrния..Beлrrчшнf сдвпгa сoсTaBЛя eт 1|,,i- i iz,gЪБ.oo" Т1в- И ot,-POзoHaЕсoB сooT.вeTстBеIIт1o.

Дn^ шp,Iшopoгo'ЬIх pe,ol{aнсoB B peI{TгеIroBсItoNf спeкTpe IIoглoщeнI,Iя.MoЛeliyльt IN,, кpoMe тrI,IзItoЭнeрГeTIIчeскoгo с.цBIrгa' ХapaкTеpI{ЬIM ЯBЛяI.Tсятaкrrtе: a) бoлee вЬIсoltaя кoIITpaсTIloсTь резol{aЕсrroi,т стpyltT)rpЬI B сpaBl{e-IJуIIT сo сПeкTpoM пoЛнoгo эjIеItTpoI{-MoJIеI(yJТяpнoгo pa..."tйЪ (a..aio.oм
реIITгеI{oBс}ioгo спrкTрa l]oгЛoщeпlrя)' .IT1r .Ъ,,ua,.o с ПpoяBJIенIIeM B paссея-нlаи. бoлЬшIoГ0 чI4слa ДoПoЛниTlЛ5н-ЬIх нepeЗoнaнсньiх кaнaЛoB paссеянIТя'ЕeBo3Мo,fiIlЬIх B фoтoшoглoшцeнши; б) 

",,,oЬo.u.IJI{e ДиПoльнЬIх ПрaвIТЛ oтбo-pa' чTo oбyслoвлеЕo нaЛиIIиеM сI,IMп,I.TpиI. B IIaтIaJIЬI{.M сoсToЯIIиI.{ BI]yTр.II-нeгo ,ЛекTpol{a. Этrт ДBa aспel{Ta MoгyT paссNIaTpиBaTЬся кalt .ПpeДеJIeIIнЬIe
'цoсToI4}IсTBa п[eTo.цII}tI{ pеIITгeIroвскor1 aбсopбцйorrrro11 ..,.*,po.кoПIIш пpIIIIсслeДoBaI{III,I }IoЛrкyJIяpнЬIх pe3oIIaнсoв фopмьl.Aнaлогичнaя кoppeЛяцI4я pe3olIa,'.t,oi Ъ,pу*,ypu, нaблюдa eТc'I И шpIтсpaBТ{rниI4 сooTBеTсTByЮщих сшeкTpoB Дpyгих l{oлeкyЛ' нaШpиNIеp BF,(pис. 2). Это IIo3BoЛяеT IIoЛaгaTЬ' чTo Taltaя B,aиN{ocBя,Ь шpl{ПopoгoBЬIx pr-,oIIaнсoB в блинtнeтi тoнкoй стpyктуpe peIтTгeIIoBсItI4х cITекTpoB I]oгЛoщrЕI,Iя}IoлeкyЛ и pe3oнaнcoB фopмьl B сIIrкTpaх элeкTpoII-мoЛекyЛяpЕoгo paссrя-ншя нoсит oбщий хapaкTep и пoэTo*y Moн{rT бь1ть n'..,o,iuЬtsaнa ПpI4 aIIa-
"'II13e эксшepI4l,IeIITaЛЬнЬIx ДaнЕых pe}ITгeнoвской aбсopбциoннoй.".i'pйo.
ППи с щrлЬю пoЛyчeEия инфopМaциИ oб электpoпнoп{ сTDoeниI,I MoЛекJ.Л исTpyкTypr MoЛeкyляpЕoгo IТoTeIIцI{aлa. VIз скaзallтloгo BьIшIS oчrBиДIIo Taк-аie' ЧTo ToI{кaя сTpyltTypa peIITгенoBсT(lIХ спeкTpoB Iloглoщrния MoJIeкyЛ
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сoДерEtIIT Ba}кЕyЮ инфopMaщию o симMeтpIIи и энеpгии сBяtaннЬIх сoстoя-
ниfr' дltя сисTeNf эJleктpoн * мoлeкyлa (oтpйщaтeльнй иoнoв) ' ПpeДсTaBJIЯIo-
щих больrшop1 иI{Tepес для фllзики гaзoBoгo paзp ЯДa И иoнocфщЬI' киЕeTI[-
ки иoЕнo-l{oлекyЛЯpньIх peaкщий и ]!{HoгIIx Дpyгиx зaДaч кaк низкoTeMПe.
paтypнoй' Taк I4 BЬIсoкoTеNlIIepaTypной IIJIaзN{ЬI r.L71.

MoлекyляpньIr peзoIIaнсьI фopмьт игpaюT Taк}кr Ba}I{н}rЮ poЛЬ B IIpo-
цессaх фopмиpoвa}Iия блиrrtней^ тoнкoй cTpyкTуpЬI peIITгeIIoBских сПектpo3
пoIЛoщeIIия TBepДЬIх TeЛ [18_25]. Этo хopoшo сoглaсyeTcЯ. c сSBрSMеЕIIЬI-
ми пpeДсTaвЛeIIIляMи o ToM' чTo мнoгиr физикo-хиMичeскиe cвoih-cTвa TBep.
ДьIх TeЛ il{oгyT бьrть ДoсTaToчIIo кoppeкTIIo IД пoЛнo oписaHЬI с Toчки 3peЕИЯl
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Pirс. 3
Plсc' 2. Tонкaя сTp).ItTypa К-спeктpoв ПoгЛoщеIIшя aзoTa (1) Iт кIlсЛopoДa (3) aЕиoнa.
Щo,_ _B. -цpIIсT1Ллe K$o-з. ШтpиxoвьIe кpивЬIe 2 l 4 - K-спeктpЬI ПoгЛoщeнIlя aTo}Ioв'
бopa 1141 и фтopa [15] в мoлeкулe B|з сooTBeTсTвeтrIIo. To{eчнaя кpивaя _ сПeктp
элeкTpoн-IлoJleкyJlяpнoгo paссеяЕIтя [16]. BepхнПe энepгeTIIческI{e шIкaЛьI taEЬI tJIя
сПrкTpoB Nol.- ниж(нIIe - ДJIя спeкTpoв BFз' \IoлeкyЛяpЕЬIe сПекTpЬI сoBMещeЕЬI пo.
пoJIoEteIII4ям BK- m FK-пopoгoB иoIItrI3aции BF3, пoк&3aIIнЬIM BrpTI{кaЛЬнЬIМп сTpeJIкa.
MИ' a спeкTрьI ,',o"u',3;вoH*.#flъ.Ъ"::#i::Hъъ:fl,', спeкTpaMII l,Io.rТeкyjlЬI пo'

Pис. 3. Toнкaя сTpyltTypa peнтгeнoвскшх спeI{TpOB lloглoщrния aнIloнa Ptrв- вl
кpисTaJIJIe KPF6' 1_Lz,з-CттeкTp aToмa фoсфopa |251,3 _K-спeктp aтoпIa фтopa [18].
Cпeктpьr сoB]\4e-щeЕЬI пo пoлoжteнию ПepBoгo peзoтIaнca &. Штpйxoвьle к}llйe.2 rл
4- SLz,з- lл FK-cпeкTpЬI ПoгЛoщrния моЪeкульi SFu [{2], сoвмЬщeнньre пo Пoлoдte-

ЕияМ ПopoгoB иoIIи3aциII

пpoцeссoв B3aиMoДeйсTBиЯ эЛeкTpoEoB с oTДeлЬнЬIMIл aToMaмI{ I4ЛI1 грyшшa.
}Iи aToмoв (клaстepaмI,t' кBaзlrмoЛeкуЛaми) в кpистaЛJle. Устaнoвлeнпe сшpa-
BeДJIIIBOсTи Tex иJIи ИнЬIх кJIaсTepIIЬIх ПpI,IбЛиEiенI,Тii Цpш aнaЛIl3e эJIe}tTpoII-
EьIх ПpoщeссoB B Tвep,цoM TrЛe прoBoДI,ITся oбьtчнo ПyTe}I сpaBIIeнI{я хapaк-
тepисTиIt ПpoцeссoB B TBrpДoM тeЛr II B гaзoвoit фaзе, T. e. д"пя свобoДнЬIx
МoЛeкyл _ aнaЛoгoв TBepДoTrЛЬнЬIх кЛacТepoB. ПpIr тaкo}I ПoДхoДe BeсЬMa
IICIJIe3IIЬIM oкa3ЬIBaeTcя Taкнte иссЛgt{oBaIIше кoopДшнaциoнЕьIх кpI4стaлJIoBr
I(oTopЬIr сoДepжaT сJIoiItнЬIr aнIIoнЬI' II3oсTpyItTypнЬIe lI l13oэЛeкTpoнflЬIe сo'
сBoбoДнЬIMи Il{oJIeкyЛaMи. Aнaлиз тoнкоii сTpyItTypЬI сITrкTpoB IIoгЛoщеEия
TaI(иx aниoIIoB IIo3BoЛяeT нaибoЛеe ПpoсTo BЬIЯBJIЯTЬ B сI]rI(Tpax кBa3и}Io-
JleкyЛяpЕыe эффeкTЬI' оBязaIIнЬIr с ПpoяBЛeЕIиеM MoJIекуЛяpнЬIх pезolraнсoBl
фopмьI.

Ha pис. 2 тaкoe сpaBIIеHиe IIpoBoДIШcЯ. ДJIя спекTpoB IIoгJIoш{еЕия мoЛe-
кyЛьI BF', (штpихoBЬIe кpивЬIe) и сПeкTpoв изoсTpyltTyplloгo и изoэЛектpoЕ-
Еoгo с Еeй aниoнa 1\o,_ (сшлoпrнЬIe кpиBьIe; сITеIITрьт бьrли ПoЛyченЬI Еaми
EeДaBЕo ]vteToДoм I(BaIIToBoгo BЬIхoДa в}IeшI}Ieгo peIITгeHoBcкoгo фoтoэффек_
Ta ДЛя кpисTaЛЛa KiЧo,) . ||з pиcyнкa oTчeTJIи.Bo BиДIIo' чlo NK- И 0K-
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сllе}iтpы аIIIIOIIa \o,_ ПoДoбтТЬI Пo чисJIy и B3aиMIIoMy эЕepгеTичeсItoMy IIo.
Jo?tiеltпю oсIIOBIIЬIх деTaЛеft а_d ToI{кo,1 сTpyкTypьI. ЭToT эксПepишtel lTaлЬ_
вrri aкт Цaряfу с Tакifiе oчeBиДHьIM схoд{стBoM 1\{li1(Дy спeкTpaми aIII4oI{a и
I(ЕleЦ.дьI oдЕo3ЕaчЕo сBиДeTeJIЬсTByeT o кBa3иMoЛrI(yJIярнoIlf хapaкTrpe
пoгJoщeЕця pеЕтгeIIoBсI{oгo изЛyчrния B Itpистaлле Kl\o,. B свoю oчepeДЬ
сpаBЕeIIпе спeI(TpoB }{oЛeкyльr BF, и aниoнa 1\o,- сo сПeкTpoМ pacс eЯ:нИЯ
впзкoeнepгeтпческиx ЭЛекTpoЕoB Iтa мoЛeкyЛe BF3 {16] (тoтетнaя кpиBaя
вa pпс. 2) укa3ьIBaeT IIa oшpеДeляющyЮ рoЛь B Ilpoцeссe фоpмиpoвaния
t]oшioft сTpyltтурЫ -oбс}rнtДaeмЬIx peIITгeIтoBскиx сшeктpoB IIoгЛoщени.E pе.
3oEIaЕсoB фopмьl a,,,- IЦ p|-cиммeTpиI4' oTpa}кaloщиx неэкBиBaЛeIITЕoстъ Ip"-

Ч_Ц''у-сoсTояIIIIй aToN[oB бopa II aзoтa B ПЛoских aToMIIЬIх гpyпtlиpoBкax.(BF., п \o,-).
Halrбo"тee сПЛЬнoe paзЛичиe Me}I{Дy сшeкTpaMII MoЛeкyлЬI BF', и aниol{a

\oз- сoсTOIIт B ПoяBлeIIии B сIIeкTpaх aниoнa ДoпoJIIIиTeJIЬIIoгo ПIlкa b в6mt-
3II oсItoвiloii пo.roсьI с' сBязaIIЕofr" c е, -peзoнaнсoм. Учитьrвaя' 'чTo ДotroЛни_
те.-IЬпая стp}-нт}.pa нarтбoлeе иIITeнсиBIIa в К-спекTpe IIoгЛoщeIIIДя пepифe-
1 l l t i i l l ь I \  аТ0}!oB aтIпoнa (кислopoдa) ,  естeсTBеI{нo сBязaTЬ eе пoяBЛeниe с
&.Il lяl l| lt ,}t пoтeIlЦIIa.:Ia oстaЛЬнoгo крисTaJ]Лa нa шpoцeсc пoгJIoщения peнТ-
I.t] l lOBс}ioгo It3J\-1IеIIпя B alIиoЕr No,-.

oбpатrlrr ].eпepI, внpIMaI{Iлe IIa тoт фartт' чTo ЭнepгeTическoe paсстoяниe
}lе;t itr}. ПoJoсa}tII o П b в сшeкTpaх l{o,_ (-8 эB) близкo IТo BrЛичинe к
ttIt3}io;)IIеpгeТшЧeскo}Iy сдцBигy рeзoшaнснoй сTpуI(T)rpьI Пpи ПeprхoДе oT
спe}iTpa paссeяIIIIя ъi сПeкTpaм ПoгЛoщeFlия N{oJIеItyльI BF', (9 эB ДЛЯ- FI{-
сIle}iТpa ш 11 эB :.-тя BK-cтleкTpa). C yueтoм aтoгo Mo}I{нo ПpeДПoЛoж(иTЬ'
l lТo пoЛoca b в сПe}iТpaх l{o,_ Taк}ке' как и ПoЛoсa а, ' cLЯ}aIl 'a c a, ' ,-pe}o-
IIaЕсoNI фopltь.r, нo B сoсеДIIeM aнlloнe без pеIrTгeIIoвскoй BaкaнсиII. ГIpи
тaкoй идertтпфIIнaцIIIl пoЛoсЬI b eстествeннЬ Taltжe сЧиTaTЬ' чTo слaбaя
шI1рoкaя Пo"]Ioсa d в спeкTрaх aЕpIoTIa No,_ Taкiкe сBя3aнa с рaсcеян,IеM
фoтоэлекTpolla нa сoсеДпllх aниoнax бeа вaкaнсr,rй и обpaзoвaтrиeм е, -pe-
3ol laнcнoгo сoсToяlIItя. B paбoтe |26] aнaЛoгtriчшЬIй вьrвод o Ba}fiItoсTII yЧeTa
ПpoцeссoB paссeяrIIIя фoтoэлeкTpol{a B сoсeДних aToi\{}IЬIх гpyППирoBкaх
ДеЛaeTся I{a oсIIoBe aIIa.'III3a сTpyIl.TyрЬI ts ПapщllaлЬ}tЬi.{ Оt-rtlенtrlях фотоr,roнlт-
3aцI,{I{ BaЛeIITI{ЬIх oбolo.iеIt B MoЛeкyляpнЬIх кpllсTaлДaх N, и Co,.

Aнaлoгичнaя сIITYaцiIя I lMеrT NIeсTo I4 Пpи сpaBIIиTeлЬIJoM &H&ЛIIзe TofI-
кoй стpyкTypЬI cпel iТpoB IIoгJIoщеЕиЯ aТТI,Iонa PF.u_ B ItpиcTa;rлe KPFо И CBo-
бoДной NIoЛeкуJIЬI  s l . -u  (p l l с .3) .  oс l toвньre Пo.[oCI;I  пoглощeI l I IЯ a1b,c  тл d,
B сI]еI(Tpax PFu--чеT}io }ioppеЛиp}rloT с сOOTBеTсTBуI0щIIMI,I ши,кaMII B сIIекT-
pax MoлекyлЬl SFu iI l ioЭToMy есTOсTBенIIЬIM oбpaзoNl I iII]TepIIpеTиpyЮTсЯ IIo
aнaлoгIIII с ПOс.JIеДнII}III' кaк ТТepехo,цЬI в MoJIеItyЛЯpньIe pe3oнaHсIтЬIe сo-
сTOЯIII{я ,als '-, ttu-, t,,- II eЬ'-сПMMeTрItи. Ha остrовe сooбpaжeниfi,, пoдoбньIх
IIсПoлЬзoвaннЬIп,I RЬII]Ie ПpII рaсcмoTpении сireкTpoв 1\O,- и BF3, ДoПoЛнll.
TeЛЬнaЯ полoсa С, B сIIe}iTpaх aниoнa PF6_ сItязЬIBar TcЯ а,ц-peзoнaнсoш{ B
прoцrсcaх paссеЯнIIя peIITгеI]oBскoго фoтoэJlrкTpoнa нa сoсеДниx aниoнaх
PFu_ без peтrтгeнoBсI{oй вaкaнсrrи.

Итaк, paссMoTpeнныr RьIIшe сПeТ{TpьI HaгЛЯДнo ДeMo}IсTpиpyIoT' чTo N{o.
лeкyJIяpньIе pe3oIIaHсЬI' oбyсловленнЬIl paссeЯниeм pelтTгrlтoBскoгo фото-
эJIrкTpoHa B IIoTrIrцI{aлr IIoJIеItyлЬI иЛItr TtsеpДoTrЛЬнoгo aЕиoЕa' IIгpaЮт
oПpеДeЛяЮщyЮ рoлЬ B llpoщессaх фopмирoвaЕия oсIIoBIIьIх ДeтaJTeй в бли;tt.
ней тoнкoй стpyкType pеIITгенoBclttr4x сПeItTpoB IIoгJIoIr{eния NloЛeкyЛ и кoop-
ДинaщиoЕньIх кpисTaJIJIoB. ГIpoвeденнoе paсОMoTpениe IIoзBoЛяeT Tqк}rir
пpeДПoJlaгaTь. чTo IIaиooJIеe пoсJIeдцoBaTелЬHЬl]\[ rIoДхoДoM ITpи эMIIIIpичeскoNI
aнaЛиte BЛияния ПoTeIIциaЛa кoopдинaциoннoгo кpисTaЛJIa IIa сTpyкTypy
сITeкTpoB aтIиoнa' paсс},IaTриBaeMЬIх B кBaзIIMoЛeкyЛ,flpIIoM пpиблинteнши'
яBJIяOTся' Пo-BиДиMoMy' yчеT paссеян'Iя фoтoeлeкTрoнa B сoсeДниx aнIтoнaх.
Jeнингpaдскиr.т гoсуtapсTв eнньIй
уIIIIBrpсImeT
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