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Èññëåäóåòñÿ âîçìîæíîñòü îïðåäåëåíèÿ îðèåíòàöèè ìîëåêóë Í2Î, àäñîðáèðîâàííûõ íà ïîâåðõíîñòè 
íàíîïîð àýðîãåëÿ SiO2. Âûïîëíåí êâàíòîâî-õèìè÷åñêèé ðàñ÷åò ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ ñâîáîäíîé ìîëåêóëû 
Í2Î ñ ìîëåêóëàìè Í2Î, àäñîðáèðîâàííûìè íà ïîâåðõíîñòè íàíîïîðû ïðè èõ õàîòè÷åñêîé è óïîðÿäî÷åííîé 
îðèåíòàöèè. Ïðîâåäåí àíàëèç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî óøèðåíèþ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ëèíèé 
ïîãëîùåíèÿ Í2Î â íàíîïîðàõ àýðîãåëÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ñîîòâåòñòâóþò ìîäåëè 
óïîðÿäî÷åííî îðèåíòèðîâàííûõ ìîëåêóë Í2Î íà ïîâåðõíîñòè íàíîïîð. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: Í2Î, àýðîãåëü, íàíîïîðû, ìåæìîëåêóëÿðíîå âçàèìîäåéñòâèå; H2O, aerogel, nanopores, 
intermolecular interaction. 

 

 

Ââåäåíèå 
 

Èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé [1–5] èç-
âåñòíî, ÷òî ëèíèè â êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîì 
ñïåêòðå ãàçîâ â íàíîïîðàõ èìåþò á�ëüøóþ øèðèíó 
è ñèëüíîå ñìåùåíèå îòíîñèòåëüíî òåõ æå ëèíèé  
â ñâîáîäíîì ãàçå. Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî äëèíà 
ïðîáåãà ìîëåêóëû ãàçà â íàíîïîðèñòîé ñòðóêòóðå 
îïðåäåëÿåòñÿ äèàìåòðîì ïîð, êîòîðûé íà íåñêîëüêî 
ïîðÿäêîâ ìåíüøå äëèíû ñâîáîäíîãî ïðîáåãà â ãàçå. 
Âåëè÷èíû óøèðåíèÿ è ñäâèãîâ ñïåêòðàëüíûõ ëè- 
íèé ïðè ýòîì îïðåäåëÿþòñÿ ÷àñòîòîé ñòîëêíîâåíèé  
è ïîòåíöèàëîì âçàèìîäåéñòâèÿ ñâîáîäíîé ìîëåêóëû 
ñî ñëîåì ìîëåêóë, àäñîðáèðîâàííûõ íà ïîâåðõíî-
ñòè. Äëÿ äèïîëüíûõ ìîëåêóë, òàêèõ êàê Í2Î, 
ñòðóêòóðà ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ îïðåäåëÿåòñÿ ñòðóê-
òóðîé è ìàòåðèàëîì ïîâåðõíîñòè íàíîïîðû, à òàê-
æå îðèåíòàöèåé ìîëåêóë Í2Î, àäñîðáèðîâàííûõ  
íà ïîâåðõíîñòè. Íà äàííûé ìîìåíò ýòà ïðîáëåìà 
èçó÷åíà íåäîñòàòî÷íî ïîëíî è âëèÿíèå ñòðóêòóðû 
ñëîÿ àäñîðáèðîâàííûõ ìîëåêóë íà õàðàêòåðèñòèêè 
ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ìîëåêóë ãàçîâîé ôàçû íå âû-
ÿñíåíî.  
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Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû – êâàíòîâî-õèìè÷åñêèé 
ðàñ÷åò ýíåðãèè ìåæìîëåêóëÿðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ 
ìîëåêóëû âîäû ñ àäñîðáèðîâàííûì íà êðåìíèåâîé 
ïîâåðõíîñòè àýðîãåëÿ âîäÿíûì ñëîåì ïðè õàîòè÷å-
ñêîé è óïîðÿäî÷åííîé îðèåíòàöèÿõ ìîëåêóë âîäû  
â ýòîì ñëîå. Íà îñíîâå àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
äàííûõ ïî óøèðåíèþ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ 
ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû Í2Î ïðè åå ñòîëêíî-
âåíèÿõ ñî ñëîåì ìîëåêóë Í2Î íà ïîâåðõíîñòè íà-
íîïîð àýðîãåëÿ SiO2 ïîêàçàíî, ÷òî ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå äàííûå ñîîòâåòñòâóþò ìîäåëè óïîðÿäî÷åííî 
îðèåíòèðîâàííûõ ìîëåêóë H2O íà ïîâåðõíîñòè 
íàíîïîð SiO2. 

 

Ìîäåëèðîâàíèå ïîòåíöèàëà 
âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóëû Í2Î  

ñî ñëîåì àäñîðáèðîâàííûõ ìîëåêóë 
 

Ðàññìîòðèì äâà ñëó÷àÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ñâîáîä-
íîé ìîëåêóëû Í2Î ñî ñëîåì õàîòè÷åñêè îðèåíòèðî-
âàííûõ è óïîðÿäî÷åííûõ ìîëåêóë Í2Î íà ïîâåðõ-
íîñòè íàíîïîð â àýðîãåëå SiO2.  

Ïîäðîáíîå îïèñàíèå ìåòîäèêè è ðåçóëüòàòîâ 
ìîäåëèðîâàíèÿ ïðèâåäåíî â [6]. Â [7, 8] ìîäåëè-
ðóåòñÿ ïîâåðõíîñòü ñòåíîê íàíîïîð êðåìíèåâîãî  
êñåðîãåëÿ. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñòðóêòóðû àäñîðáèðî-
âàííîãî ñëîÿ Í2Î íåîáõîäèìî ïðîâîäèòü ðàñ÷åòû  
ñ áîëüøèì ÷èñëîì àòîìîâ. ×òîáû óïðîñòèòü ðàñ÷åòû, 
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ìû ìîäåëèðîâàëè ïîâåðõíîñòü íàíîïîðû êàê îäíó 
èç âîçìîæíûõ ïîâåðõíîñòåé êâàðöà, ïîëó÷åííóþ 
ab initio ìåòîäîì â [8]. Âûáîð èìåííî ýòîé ðåøåò-
êè îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî ïëîòíîñòè ÎÍ-ãðóïï äëÿ 
ïîâåðõíîñòè C(001) [8] è äëÿ ïîâåðõíîñòè êðåì-
íèåâîãî àýðîãåëÿ [9] ïðèìåðíî ðàâíû 8 OH/íì2. 
Äàëåå íà ýëåìåíò âûáðàííîé ïîâåðõíîñòè ïëîùàäüþ 
10 × 13 �2 áûëî ïîìåùåíî 18 ìîëåêóë âîäû è áûëà 
ïðîâåäåíà îïòèìèçàöèÿ êîìïëåêñà «âîäÿíîé ñëîé 
(18 ìîëåêóë) + ýëåìåíò ïîâåðõíîñòè íàíîïîðû ãå-
ëÿ» ìåòîäîì B3LYP/6-31+G(d) ïðè óñëîâèè, ÷òî 
êîîðäèíàòû âñåõ àòîìîâ, îòíîñÿùèõñÿ ê êðåìíèå-
âîé ïîâåðõíîñòè, «çàìîðîæåíû». Âûáîð íà÷àëüíûõ 
êîîðäèíàò ìîëåêóë âîäû îïèðàëñÿ íà ðåçóëüòàò 
ðàáîòû [10]. Òàê æå, êàê è â [10], ìîëåêóëû îð-
ãàíèçóþòñÿ ðÿäàìè, îáðàçóÿ ìîçàèêó. Ðåçóëüòàòû 
îïòèìèçàöèè ïîêàçàíû íà ðèñ. 1. 

 

 
Ðèñ. 1. Âçàèìîäåéñòâèå ñâîáîäíîé ìîëåêóëû H2O ñ ìî-
ëåêóëàìè H2O â ìîíîñëîå íà ïîâåðõíîñòè íàíîïîðû ïðè 
  èõ õàîòè÷åñêîé (à) è óïîðÿäî÷åííîé (á) îðèåíòàöèÿõ 

 

Íà ïîëó÷åííîì âîäíîì ñëîå êàæäàÿ ìîëåêóëà 
âîäû (êðîìå òåõ, ÷òî ðàñïîëîæåíû ñ êðàåâ) ñâÿçàíà 
òðåìÿ âîäîðîäíûìè ñâÿçÿìè: îäíîé ñâÿçüþ ñ OH-
ãðóïïîé êðåìíèåâîé ïîâåðõíîñòè è äâóìÿ – ñ ñî-
ñåäíèìè â ðÿäó ìîëåêóëàìè âîäû. Ïðè÷åì ñâÿçû-
âàòüñÿ ñ ïîâåðõíîñòüþ ìîëåêóëà âîäû ìîæåò êàê 
àòîìîì êèñëîðîäà, òàê è àòîìîì âîäîðîäà. Ýòè ïî-
ðàçíîìó îïòèìèçèðîâàííûå ìîëåêóëû ÷åðåäóþòñÿ 
â ðÿäó, îáðàçóÿ âîäÿíîé ñëîé òîëùèíîé ≈ 0,7 �. 

 
Äëÿ óïðîùåíèÿ äàëüíåéøèõ âû÷èñëåíèé áóäåì 

ðàññìàòðèâàòü âçàèìîäåéñòâèå íàëåòàþùåé ìîëåêó-
ëû âîäû ñî ñëîåì àäñîðáèðîâàííûõ ìîëåêóë âîäû 
íà ïîâåðõíîñòè íàíîïîðû ãåëÿ. Íà ðèñ. 2 ïðèâåäå-
íû ïîòåíöèàëüíûå êðèâûå âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ òðåõ 
ñëó÷àåâ áèíàðíûõ ñòîëêíîâåíèé: ìåæäó ìîëåêóëà-
ìè Í2Î â ãàçîâîé ôàçå; ìåæäó ìîëåêóëàìè Í2Î, 
îäíà èç êîòîðûõ íàõîäèòñÿ â ãàçîâîé ôàçå, è ñëîåì 
ìîëåêóë Í2Î ñ ïðîèçâîëüíîé îðèåíòàöèåé íà ïî-
âåðõíîñòè; à òàêæå áèíàðíûé ïîòåíöèàë âçàèìîäåé-
ñòâèÿ ìîëåêóë Í2Î–Í2 â ãàçîâîé ôàçå [6, 13]. 

 

 
Ðèñ. 2. Ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ ïàð ìîëåêóë (a): 1 – 
H2O–H2O (ãàç), 2 – H2O (ãàç) – H2O (ïîâåðõíîñòü), 3 – 
H2O–H2 (ãàç) [6]. Ðèñóíîê èç ðàáîòû [13] (á): ýíåðãèÿ 
âçàèìîäåéñòâèÿ êàê ôóíêöèÿ ðàññòîÿíèÿ R ìåæäó àòî-
ìîì O è öåíòðîì ìîëåêóëû H2. Êðèâûå ñîîòâåòñòâóþò 
(ñâåðõó âíèç) òðåì ìîëåêóëÿðíûì êîíôèãóðàöèÿì, ïîêà- 
  çàííûì ñïðàâà [13] 

 

Âñå êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå âû÷èñëåíèÿ âû-
ïîëíåíû ìåòîäîì B3LYP/6-31+G(d) â ïðîãðàììå  
Gaussian 09 [11]. Âûáîð ýòîãî ìåòîäà îáúÿñíÿåòñÿ  
îïòèìàëüíûì ñîîòíîøåíèåì ìåæäó íåîáõîäèìîé  
òî÷íîñòüþ è çàòðà÷èâàåìûì ìàøèííûì âðåìåíåì. 
Â ðàìêàõ ñóïåðìîëåêóëÿðíîãî ïðèáëèæåíèÿ [12] 
ýíåðãèþ âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóëû âîäû ñ àäñîðáè-
ðîâàííûì ñëîåì âû÷èñëÿëè ïî ôîðìóëå 



 

 Îöåíêà òèïà îðèåíòàöèè ìîëåêóë H2O â àäñîðáèðîâàííîì ñëîå íà ïîâåðõíîñòè íàíîïîð àýðîãåëÿ SiO2 605 
 

 
22int sur H Osur/H O ,E Å Å Å= − −  (1) 

ãäå 
2sur/H OÅ  – ýíåðãèÿ ñèñòåìû, ñîñòîÿùåé èç ñëîÿ 

ìîëåêóë Í2Î íà ïîâåðõíîñòè è íàëåòàþùåé ìîëå-
êóëû âîäû; Esur è 

2H OÅ  – ýíåðãèè ìîëåêóë íà ïî-
âåðõíîñòè è ñâîáîäíîé ìîëåêóëû âîäû. 

 

Èçîòðîïíûé ïîòåíöèàë 
 

Äëÿ ðàñ÷åòà èçîòðîïíîãî ïîòåíöèàëà íåîáõî-
äèìî óñðåäíèòü òðàåêòîðèè ñòîëêíîâåíèé [6] ïî âðà-
ùåíèÿì ìîëåêóëû, íàëåòàþùåé íà ïîâåðõíîñòü. Òà-
êèì îáðàçîì èçîòðîïíûé ïîòåíöèàë áóäåò çàâèñåòü 
òîëüêî îò ðàññòîÿíèÿ R, îòñ÷èòûâàåìîãî îò àòîìà 
êèñëîðîäà íàëåòàþùåé ìîëåêóëû âîäû äî ïîâåðõ-
íîñòíîãî ñëîÿ ìîëåêóë Í2Î. 

Ôîðìóëà äëÿ óñðåäíåííîãî èçîòðîïíîãî ïîòåí-
öèàëà èìååò âèä [6]: 
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ãäå k – ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà; Ò – òåìïåðàòóðà ñè-
ñòåìû; Ω

 

– óãëû Ýéëåðà, çàäàþùèå ïîëîæåíèå XYZ 
(êîîðäèíàò íàëåòàþùåé ìîëåêóëû) îòíîñèòåëüíî xyz 
(êîîðäèíàò ìîëåêóëû íà ïîâåðõíîñòè). 

Äëÿ ïîëó÷åíèÿ èçîòðîïíîãî ïîòåíöèàëà â àíà-
ëèòè÷åñêîì âèäå èñïîëüçîâàëñÿ ìíîãîïàðàìåòðè÷åñ-
êèé ìîäåëüíûé ïîòåíöèàë Áîéñà–Øàâèòòà [14]: 
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ãäå σ ïðèáëèæåííî îòâå÷àåò çíà÷åíèþ R, ïðè êî-
òîðîì U(R) = 0; ïàðàìåòð ε ðàâåí ãëóáèíå ïîòåíöè-
àëüíîé ÿìû; A, B è Ñi – âàðüèðóåìûå ïàðàìåòðû, 
â íàøåì ñëó÷àå i = 0. 

Îïòèìèçèðîâàííûå ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà áûëè 
íàéäåíû ñ ïîìîùüþ ìåòîäà íàèìåíüøèõ êâàäðà-
òîâ (òàáëèöà).  

 

Îïòèìèçèðîâàííûå ïàðàìåòðû ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà 
Áîéñà–Øàâèòòà äëÿ èçîòðîïíîãî ïîòåíöèàëà  

ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ 

T, K ε, ñì−1 σ, � A B C0 

297 1812 0,6 0,006 4,65 −137087
500 1624 0,6 84 ⋅ 10−6 4.59 9589513
1000 1095 0,78 0,9 8,95 148197

 

Â ôîðìóëå (3) ïàðàìåòðû âñëåäñòâèå ïîäãîíêè 
ê òåìïåðàòóðíî-çàâèñèìîìó ïîòåíöèàëó (2) òàêæå 
çàâèñÿò îò òåìïåðàòóðû, è ýòî ïîçâîëÿåò ïðîñëå-

äèòü èçìåíåíèå ýôôåêòèâíîãî èçîòðîïíîãî ïîòåí-
öèàëà ïðè èçìåíåíèè òåìïåðàòóðû ñèñòåìû. Äî-
ïîëíèòåëüíûå ðàñ÷åòû áûëè ïðîâåäåíû ïðè T = 500 
è 1000 K. 

 

Àíàëèç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ  
è îáñóæäåíèå 

 

Â [1] èçìåðåíû øèðèíû êîëåáàòåëüíî-âðàùà-
òåëüíûõ ëèíèé Í2Î â îáðàçöå àýðîãåëÿ SiO2. Ïðè 
äàâëåíèè ïàðîâ Í2Î â êþâåòå, â êîòîðóþ ïîìåùàë-
ñÿ îáðàçåö àýðîãåëÿ, ðàâíîì 7,5 òîðð, çíà÷åíèÿ øè-
ðèí ëèíèé â äèàïàçîíå 5375–5500 íì âàðüèðîâàëèñü 
îò 0,332 äî 0,28 ñì−1. Âíóòðè íàíîïîð ýôôåêòèâíîå 
äàâëåíèå îïðåäåëÿåòñÿ ÷àñòîòîé ñòîëêíîâåíèé ìî-
ëåêóë ñî ñòåíêàìè íàíîïîð. Äèàìåòð íàíîïîð â èñ-
ïîëüçóåìîì îáðàçöå îïðåäåëåí â [15]; åãî ñðåäíåå 
çíà÷åíèå ðàâíÿåòñÿ 23 íì. Ýòî ñîîòâåòñòâóåò ÷àñòîòå 
ñòîëêíîâåíèé ∼ 4 ⋅ 1010

 ñ−1, êîòîðàÿ ðåàëèçóåòñÿ â ñâî-
áîäíûõ ïàðàõ Í2Î ïðè äàâëåíèè 5935 òîðð (7,8 àòì). 

Îöåíèì âîçìîæíûå çíà÷åíèÿ øèðèí êîëåáà-
òåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû 
Í2Î äëÿ äâóõ ñëó÷àåâ. 

1. Ìîëåêóëû Í2Î â àäñîðáèðîâàííîì ñëîå  
íà ïîâåðõíîñòè íàíîïîðû îðèåíòèðîâàíû õàîòè÷åñ-
êè. Â ýòîì ñëó÷àå âçàèìîäåéñòâèå íàëåòàþùåé ìî-
ëåêóëû ñ ìîëåêóëîé íà ïîâåðõíîñòè ñîîòâåòñòâóåò 
òèïó Í2Î–Í2Î (ñì. ðèñ. 1, à). 

2. Ìîëåêóëû Í2Î ïðèñîåäèíÿþòñÿ ê ñòåíêå íà-
íîïîðû òàê, ÷òî ñíàðóæè îêàçûâàþòñÿ àòîìû âîäî-
ðîäà. Òîãäà âçàèìîäåéñòâèå áëèæå ê ñëó÷àþ ñòîëê-
íîâåíèé Í2Î–Í2 (ñì. ðèñ. 1, á). 

Êîýôôèöèåíòû ñàìîóøèðåíèÿ äëÿ ëèíèé Í2Î, 

2 2H O H O−γ  â èíòåðâàëå 5000–5600 ñì−1 èçìåðåíû  
â [16]. Òàê, äëÿ ëèíèè 5393,648 ñì−1

 
2 2H O H O−γ  = 

= 6,17 ⋅ 10−4
 ñì−1 òîðð1. Äëÿ 1-ãî ñëó÷àÿ îæèäàåìàÿ 

øèðèíà ëèíèè ïîãëîùåíèÿ Í2Î â íàíîïîðå äîëæíà 
áûòü ðàâíà 3,66 ñì−1. 

Êîýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ êîëåáàòåëüíî-âðàùà-
òåëüíûõ ëèíèé ïîãëîùåíèÿ Í2Î ñòîëêíîâåíèÿìè  
ñ Í2 äëÿ ïîëîñû 5000–5600 ñì−1 ðàññ÷èòàíû â [17]. 
Ñðåäíåå çíà÷åíèå 

2 2H O H O =−γ  6,5 ⋅ 10−5
 ñì−1 òîðð−1. Îíî 

ñîîòâåòñòâóåò øèðèíå ëèíèè çà ñ÷åò ñòîëêíîâåíèé 
ñî ñòåíêîé íàíîïîðû àýðîãåëÿ äëÿ 2-ãî ñëó÷àÿ, 
ðàâíîé 0,38 ñì−1, ÷òî äîñòàòî÷íî õîðîøî ñîãëàñóåò-
ñÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì [1]. Ýòî ìîæåò ñâèäåòåëüñòâî-
âàòü î õàðàêòåðå îðèåíòàöèè ìîëåêóë Í2Î â àäñîð-
áèðîâàííîì ñëîå íà ïîâåðõíîñòè íàíîïîð àýðîãåëÿ. 
 Ñ òî÷êè çðåíèÿ àòìîñôåðíûõ ïðèëîæåíèé ïî-
íèìàíèå îñîáåííîñòåé âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë H2O, 
íàõîäÿùèõñÿ â ñâîáîäíîì ñîñòîÿíèè, ñ âîäÿíûì 
ñëîåì íà ïîâåðõíîñòè àýðîãåëÿ âàæíî äëÿ êîððåê-
òíîãî èçâëå÷åíèÿ ñïåêòðîâ êîíòèíóàëüíîãî ïîãëî-
ùåíèÿ (êîíòèíóóìà) âîäÿíîãî ïàðà èç ðåçóëüòàòîâ 
èçìåðåíèé ïîëíîãî ïîãëîùåíèÿ ýëåêòðîìàãíèòíîãî 
èçëó÷åíèÿ àòìîñôåðíûì âîçäóõîì, îáóñëîâëåííîãî 
íå òîëüêî ãàçîâûìè ñîñòàâëÿþùèìè, íî è àýðîçîëÿ-
ìè (â òîì ÷èñëå è àýðîãåëÿìè). Ïðè ðàñ÷åòå ðàäèà-
öèîííîãî áàëàíñà Çåìëè è â çàäà÷àõ äèñòàíöèîí-
íîãî çîíäèðîâàíèÿ àòìîñôåðû êîíòèíóóì âîäÿíîãî 
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ïàðà â îêíàõ ïðîçðà÷íîñòè àòìîñôåðû èãðàåò çíà-
÷èìóþ ðîëü. Ââèäó òîãî, ÷òî ôèçè÷åñêèå ìåõàíèçìû 
ôîðìèðîâàíèÿ ñïåêòðà êîíòèíóàëüíîãî ïîãëîùåíèÿ 
âîäÿíîãî ïàðà íà ñåãîäíÿøíèé äåíü äî êîíöà íå 
èçó÷åíû, êîíòèíóóì âîäÿíîãî ïàðà îïðåäåëÿåòñÿ  
èç êîñâåííûõ èçìåðåíèé. Ñòîðîííèé êîíòèíóóì 
(îáóñëîâëåííûé âçàèìîäåéñòâèåì ìîëåêóë âîäû  
ñ ìîëåêóëàìè äðóãèõ àòìîñôåðíûõ ãàçîâ), íàáëþ-
äàåìûé â åñòåñòâåííûõ àòìîñôåðíûõ óñëîâèÿõ, 
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé «îñòàòî÷íîå» ïîãëîùåíèå, îï-
ðåäåëÿåìîå â ðåçóëüòàòå âû÷èòàíèÿ ðàññ÷èòàííîãî 
ñïåêòðà ñåëåêòèâíîãî ïîãëîùåíèÿ ãàçîâûõ êîìïî-
íåíò èç ïîëíîãî ñïåêòðà àòìîñôåðíîãî ïîãëîùåíèÿ. 
Â ñïåêòðàëüíîé îáëàñòè 5000–5600 ñì−1 èìåþòñÿ 

ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî ñîáñòâåííîìó (îáóñ-
ëîâëåííîìó âçàèìîäåéñòâèåì ñâîáîäíûõ ìîëåêóë âîäû 
äðóã ñ äðóãîì) êîíòèíóóìó âîäÿíîãî ïàðà [18–20]. 
Èçâëå÷åíèå ñòîðîííåãî êîíòèíóóìà âîäÿíîãî ïàðà  
èç ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé àòìîñôåðíîãî îñëàáëåíèÿ 
ÿâëÿåòñÿ áîëåå ñëîæíîé çàäà÷åé è òðåáóåò ó÷åòà 
áîëüøîãî êîëè÷åñòâà ôàêòîðîâ, â òîì ÷èñëå è àý-
ðîçîëåé, ñïåêòðû êîòîðûõ ÷àñòî èìåþò ñõîæóþ ñî 

ñïåêòðàìè êîíòèíóóìà ñëàáîñåëåêòèâíóþ ñòðóêòóðó. 

 

Çàêëþ÷åíèå 
 

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàññìîòðåíû äâà ñëó÷àÿ 
îðèåíòàöèè ìîëåêóë H2O íà âíóòðåííåé ïî-
âåðõíîñòè íàíîïîðû àýðîãåëÿ SiO2 – õàîòè÷åñêîé  
è óïîðÿäî÷åííîé. Ìåòîäîì ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè 
B3LYP/6-31+G(d) áûë ïîëó÷åí èçîòðîïíûé ïîòåí-
öèàë âçàèìîäåéñòâèÿ íàëåòàþùåé ìîëåêóëû âîäû 
ñî ñëîåì ìîëåêóë H2O íà ïîâåðõíîñòè íàíîïîðû. 
 Íà îñíîâå àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ 
ïî óøèðåíèþ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ëèíèé ïî-
ãëîùåíèÿ H2O â íàíîïîðàõ SiO2 ïîêàçàíî, ÷òî îíè 
ñîîòâåòñòâóþò ìîäåëè óïîðÿäî÷åííîé îðèåíòàöèè 
ìîëåêóë H2O íà ïîâåðõíîñòè àýðîãåëÿ ñ ïðåîáëàäà-
íèåì ñíàðóæè ñëîÿ àòîìîâ H. 

 

Áëàãîäàðíîñòè. Àâòîðû áëàãîäàðÿò Í.Í. Ëàâ-
ðåíòüåâó çà ïîëåçíûå ðåêîìåíäàöèè. 

Ôèíàíñèðîâàíèå. Ðàáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ 
ãîñçàäàíèÿ ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ.  
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type of H2O molecules in the adsorbed layer on the surface of SiO2 airgel nanopores. 
The possibility of determining the orientation of H2O molecules adsorbed on the surface of SiO2 airgel 

nanopores is studied. The interaction energy of a free H2O molecule with H2O molecules adsorbed on the sur-
face of a nanopore are quantum-chemical calculated for the cases of their chaotic and ordered orientations. Ex-
perimental data on the broadening of the vibrational-rotational absorption lines of H2O in airgel nanopores are 
analyzed. It is shown that the experimental data correspond to the model of orderly oriented H2O molecules on 
the surface of nanopores. 
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