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ЗАГАЛЬНА ХАРАКТЕРИСТИКА РОБОТИ

Актуальність тями дослідження. Канальні сполуки являють 

собою цікавіш клас двохкомпонентинх кристалічних систем, 

особливістю яких є наявність каркасу, утвореного молекулами 

одного сорту ("хазяїн"), в каналах якого знаходяться молегу- 

лн іншого сорту ("гість"). Зокрема. аддукти карбаміда 

(НгХ)гСО (АК) являють собою гексагональні кристали, в яких 

молекули "хазя!на"-карбаміда, поєднані системою водневих 

зв'язків, утворюють каркас, канали якого впритул заповнені 

повні сіні витягнутими молекулами довголакцшжковнх аліфатичних 

сполук (ДЛС) ПіїСНг^Пг (Гч. Пг - довільні замісники, '<*4) 

Наявність молекул ДАС необхідна для стабілізації каркасу. 

Характерною рисою АК Л.АС е неспівміріИсть періодів каркасу 1 

системи інклкшоваїшх молекул, що веде до практично неусувної 

розуиорядкованості системи в цілому. Таким чином. АК є уні­

кальними системами, які. поєднуючи риси розупорядкованих 

кристалів та стекол, водночас мають властиві лише їм риси 

подібно до того, як особливості рідких кристалів не мають 

аналогів в твердих кристалах та рідинах.

Вивчення таких питань, як взаємодія молекул "гостя" 1 

"хазяїна", особливості конформації, орієнтації 1 динаміки 

молекул "гостя", особливості фазових перетворень в АК, являє 

собою важливу задачу фізики молекулярних кристалів.

АК також становлять інтерес як тест-об-єкт для розробки 

1 відпрацювання методів розрахунку систем, здатних до само- 

зборки. що є важливим з огляду на поширеність цього явища в 

біоснсистемах. Вони також можуть виявитись перспективними як 

модельні системи запису та передачі інформації на рівні ок­

ремих молекул, а також як нелінійні кристали з вартованими
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властивім.:і ями Відомо, ідо ЛК широко застосовуються в наф­

топереробній промисловості для розділення вуглеводневої сн- 

pouilllll.

Все вищесказане вказує на а к т у а л ь н і с т ь  ви­

вчення структури і фізичних властивостей канальних сполук 

ка|>бамІду.

Ступінь лослідікенссті. Відомі численні статті і глави 

монографії). присвячені дослідженню АК методами реіпгено- 

структурного аналізу. ЯМР, днферениіниого термічного аналі­

зу, КРС та 14 спектроскопії. а також теоретичні роботи з мо­

лекулярної динаміки та термодинаміки утворення ДК Одним з 

найважливіших джерел інформації для дослідження структури АК 

є коливальна, зокрема 14, спектроскопія нрн поєднанні 11 ек­

спериментальних та розрахункових метилів. Однак вживані ме- 

юдн погано пристосовані до врахування особливосте!! будови 

таких нетривіально побудованих систем, як кристали АК з ДАС 

(різні гніїн упорядкування. співіснування неспівмірностеа 

двох типів)- Практично відсутні методи розрахунку коливаль­

них спектрів, придатні для Інтерпретації впливу неснівмірио- 

сті та взаємодії "гостя" та "хазяїна".

Метою даної роботи було дослідити особливої: 11 структури 

канальних сполук ДАС з карбамідом, міжмолекулярних взаємодій 

у них сполуках та впливу неспівмірності сні їем "гостя" 1 

"хазяїна" на коливальні спектри АК ДАС. Для виконання цієї 

задачі було необхідно виконати гак І етапи:

1. Одержання адлуктів звичайного І донгерованого карба­

міду з ДАС з різними кінцевими групами;

і: Дослідження 14 спектрів одержаних адлуктів;

3. Розробка метолу розрахунку коливальних спектрів ДАС

з різними кінцевими групами;
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4. Розробка методу розрахунку коливальних спектрів АК 

ДАС з врахуванням неспівмірності системи та резонансу коліі- 

вань "гііп ь"-"хазяін":

5. Продления модельних розрахунків спектрів ДДС та АК 

ДАС І порівняння їх результатів з експериментом.

Вибір об -ект In доел 1 дження - ДАС з різними кінцеві ми 

групами і'П-СІЇ,, СООН, СНгІ, N=9+1Б ) та їх аддуктіз з карба­

мідом (звичайним 1 деЯтерованнм) зумовлений специфічною 

структурою цих сполук, що поєднує елементи періодичності та 

неспівмірності. Кристалічна структура та термодинамічні вла­

стивості цих сполук здебільшого відомі. В порівнянні З ІНШИ­

МИ канальними аддуктами істотною е їх краще виражена регу­

лярність, а також більша стабільність, що дозволяє одержува­

ти адлуктн з широким колом ДАС.

Експериментальні .методи та апаратура. Інфрачервоні спе­

ктри поглинання (в таблетках у КВг) та порушеного повного 

внутрішнього відбиття (Шівв; елемент з RRS-5, п=2,ЗЙ, N=21)

кристалів АК з ДАС знімались на спектрометрах UK-20 та IFS- 

! !3v фірм Carl Zeiss та Bruker в області 400-4000 см~* за 

температур І00-300К.

Наукова новизна результатів роботи полягав у наступ­

ному :

1. Базуючись на використанні топологічних характеристик 

досліджуваних систем 1 на наближенні Гайтлера-Лондона, роз­

роблено метод розрахунку спектральних проявів часткового 

впорядкування в розупорядкованих системах у випадках, 

коли неможливо одержати аналітичні розв'язки рівнянь 

динаміки. Відміннюстю метода є врахування реальної геометрі! 

систем» та багатокомпонентності оператора переходу.

?. Вперше розраховано та Інтерпретовано за допомогою
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цього методу коливальні спектри Длс б різних агрегатних «па­

нах та кристалічних модифікаціях. Виявлено, що в використа­

ному наближенні перерозподіл частот та Інтенсивностей смуг у 

серіях СЯ* коливань у спектрах ДАС новязаннн не з коливан­

нями кінцевого замісника, а з зміною ефективних параметрів 

а-СН, групи.

3. Вперше експериментально досліджено коливальні спектри 

кристалів ЛК з ДЛС. дейтероваинх як за по:іІменіленоснм лан­

цюгом (ШІ), так І за карбамідом Одержано нові дані про ано­

мальне послаблення серії мСІІг) ДАС за адлукгоутворения. 

знайдено аномалії в серії иСНг). запропоновано пояснення 

цих аномалій на основі проведених розрахунків.

4. Вперше за допомогою запропонованого метолу проведено 

розрахунки коливальних спектрів надмолекулярної системи - АК 

ДАС. Па основі розрахунків показано, то неспіьмірність пері­

одів в АК мас вести ло неоднорідного розширення смуг в пев­

них ділянках серій деформаційних коливань метиленового лан­

цюга, а резонанс коливань "гостя" 1 "хазяїна" - до ' пере­

розподілу інтенсивності « спектрах лейтероваппх АК. Одержано 

експериментальні результати, які інтерпретовано як прояв пе­

редбачених ефектів.

Достовірність одержаних результатів в т  і к at. з узгоджен­

ня розрахованих за запропонованим методом спектрів ДАС з ек­

спериментом, а у межах придатності відомих раніше методів 

u результатами розрахунків за цими методами

Практична значимість даної роботи полягає в створенні 1 

ловедонні до стану робочого Інструменту метолу розрахунку 

коливальних спектрів складних молекул або молекулярних агре- 

гаїїн. складність будови яких унеможливлює знаходження ана­

літичних розв’язків рівнянь динаміки. Метод добі»; ирнстосо-
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ванни для програмування та лічби на ЕОМ. легхо допускає 

дальші модифікації і може бути застосований до таких прак­

тично значимих об'єктів, як лаицюжкоподібиі структури, полі­

мери з боковими відгалуженнями, бішюлімерн.

Захищувані положення.

1 Метод розрахунку коливальних спектрів, базований на 

використанні топологічних характеристик досліджуваних систем 

та на наближенні Гаіітлера-Лондона, дозволяє описувати роапо- 

діл інтенсивностей в спектрах ДАС та Лого зміни за зміни 

конформації молекул ДАС.

2. Неспівмірна модуляція параметрів метиленових ланок 

молекул ДАС каналом карбаміду має вести до перерозподілу ін­

тенсивності va поширень смуг в серіях коливальних смуг мети­

ленового ланцюга. що мають бути найбільшими на відстані 

близько чверті ширини зони з кожного П храю.

3 .Резонанс холивань молекул карбаміду та метиленових 

ланок молекул ДАС має вести до перерозподілу інтенсивності 

порівняно з суперпозицією спектрів компонент.

Вклад автора. Автором одержано АК з різними ДАС. депте- 

ровані компоненти та адаукти з них, вирощено монокристали 

алдуктів. Автором сформульовано 1 відпрацьовано розглядакий 

метол, виконано розрахунки за цим методом 14 спектрів ДАС та 

АК ДАС. Інші результати (знімання спектрів) е колективними з 

участю автора.

Апробація роботи. Основні результати роботи доповіда­

лись 1 обговорювались на V I, IX , X та XI Республіканських 

школах-семінарах "Спектроскопія молекул та кристалів" (Чер­

нігів. 1ЯЙЗ: Тернопіль, 1989; Суми, 1991: Харків, 1993); ре- 

спублікангхих семінарах товариства "Знання" "Оптика и спект­

ральный анализ и их роль в научно-техническом прогрессе"
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«Вінниця . 1900; Мелітополь. 199U); II  ін (Мінськ. 1904) та 

ІІІ-ІЙ (Зеленоград, 1905) координаційних нарада'/ з спект­

роскопії полімерів; на українсько польскому симпозиум! з во­

дневої о зв язку (Одеса. 1902); Х-му та XI -му Європейських 

симпозіумах з спектроскопи полімерів (Санкг-Петербург. 

1992; Вальялолід (Іспанія). 1904); ІІІ-му міжнародному 

семінарі "Соединенна включення" (Новосибірськ. 19(59); 

VIII му та X-му Всесоюзних симпозіумах з міжмолекулярної 

взаємодії та конформацій молекул (Новосибірськ. 1!ВХ); Хар­

ків. 1994); на конференціях "Теория оптических спектров сло­

жных vhct8m“ (Москва. 190Т. 19вв, 1990. 1992. 1Я94).

Публікації. З матеріалів дисертації опубліковано 10 ро­

біт. з ннх 3 статті. 1 препринт та 6 тез доповідей Одну 

статтю прийнято до друку в MakromoleeuJ;«rti Cheaile, Иасгояю- 

lecular Symposia.

Осіїовіши вміст дисертації опубліковано у таких роботах:

1. Сскірін 1 В Спектральні аспекти неспівмірносп І под (мети­

ленового ланцюги та каналу сечовини / /  Укр. ф із . журн. 

1991 - т. 36, 115. -С. 660 -675.

2. ІІучковская Г. А. . Сехнрнн И. В. Простои метод описання из­

менений ИК спектров пронзводнмх алканоа при фазоьых перехо­

дах / /  й кіі. : Фізика рідкого стану. Республіканський міжві­

домчий наук.збірн. Випуск 20. К. . "Ліібідь". 1992 С. 142-151.

3 . РмсЬкоузкауа (З.А., Sekirln I .V . Spektra of long-chaln 

compounds in urea addukta: Influence of deuleratton. / /  Pro­

ceedings of X - th Eui*op. Sympos. on polymer spectroscopy. 

29.1X  - 2.X. 1992. StiPeter3burg. 19S*2. -P.AI7.

4 Армгкниа И. Д .. Васильев А.Ф. . Лучковсхая Г. А. . Секн- 

рин И. В. . Шабадаы А. II. Особенности ИК спектров аддуктов 

обычной н деіітерироааннон мочшліни / /  Хнмич. физика 1Э93. -

в



т. 12. If 7. -С. toil -1014 (So?. Jnl. Chem. Phys. !994. Y .12.

N 7 .  p. 1493-І4993.

6 . Puchkovakaya Я .А ., Seklrin І .У . Calculations of changes 

In vibrational spectra caused by deformation of included mo­

lecules in urea ailducts / /  Proceedings of XI-th European 

Syinpoalu'n on Polymer Spectroscopy. Valladolid. 2Э- 

2 3 .Y II .!9 9 4 . ? .9 0 .

7 . Fuchkovnkaya G .A .,  Sekirin 1-У., Aryutklna N .L . The simp­

le method of calculation of vibrational spectra of long- 

diain aliphatic compounds and their urea adducts / /  Makromo- 

leculsre Oheniie, Macromolecular Symposia 1995. v .92 (in

press);

Об-km роботи. Дисертація схладається з вступу, п'яти 

глап та висновків. Дисертація містить 141 сторінку машинопи­

сного тексту. 17 рисунків, З таблиці та список цитованої лі­

тератури з 162 найменувань.

ЗМІСТ ГОБОТИ

У вступі обгрунтовано актуальність теми роботи. форму~ 

лмжггься її цілі і задачі, визначається наукова новизна. роз- 

глялапться наукова і практична цінність отриманих результа­

ти;. насоляться основні положения, що виносяться на захист, 

пояснюється структура дисертації

Перша глава дисертації містить літературний 'огляд з 

структури та властивостей ДАС та АК ДАС. опис застосованого 

обладнання та експериментальних методик вирощування криста­

лів ллдуктік та зйомки 14 спектрів.

Відомо, що особливістю коливальних спектрів ДАС є наяв­

ність серій смуг ПЛ. Найіифирматнвиїїшіми для дослідження 

конформації! та динаміки молекул ДАС є сери деформаційних 

коливань уі'СИх) (720-1000 см'*) та особливо f(CH,) <1170-



1410 см'*).

14 спектри адлуктів карбаміду знімались у діапазоні 

41100 0110 см'* на спектрометрах UR-20 га IPS-l!3v з спект­

ральним розділенням 4 та 1 <;м ‘ відповідно. Використовува­

лась методика таблеток в КГіГ та методика ИІШВ з елементом 

ІНШІЇ я KRS-5. Для вимірювання спектрів ПІ1ПВ при 100К був 

сконструйований спеціальний хріостат для спектрометра IPS- 

I13V-

Було досліджено АК з представниками гомологічних радіє 

алканін алхідйодидш Я, =СІІ,. В*=СНгІ). моно-

(ІІ,=СН,. К^СООЯ) та лнкарбоиовнх tlt,-Rz-C00ib кислот, а та­

кож з продуктами піролізу поліетилену та деіп«імшоліетнле-' 

ну. Деитррованин жароамід одержували обміном з 0*0. Вміст 

дейтерію контролювався за 14 спектрами Було ьні>ощен<> моно­

кристали АК ДАС розмірами до 32ЇІХ5 мм. ІЬїкористову вались та­

кож спектри ДАС. виміряні в нашш лабораторії раніше 11 }.

У д р у г ій глаоі дисертації описано запропонований дисер­

тантом ммтод розрахунку спектрів, базований на використанні 

топологічних характеристик досліджуваних систем та на набли­

женні Гантлера-Лондека.

ІІа першому етапі роботи лля ланцюжка з двома довільними 

кінцевими замісниками за допомогою формалізму двочасовнх за- 

пізьювальннх функцій 1 ріпа було одержано аналітичний 

розв'язок рівнянь, що описують квантову динаміку цієї систе­

ми 12}. але вже для опису замісника всередині ланцюжка зада­

чу треба було розв'язувати заново. З мето» подолання цієї 

вади дисертантом було запропоновано будувати маїрнці гаміль- 

тоніану І моменту переходу в чисельному вигляді і безпосе­

редньо діагоналізуватн матрицю гамільтоніану. lie дозволяло 

ио обмежуватись гамільтоніанамн. для яких можна знайти анз-
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ЛГГИЧННЙ РОЗВ'ЯЗОК.

Остаточно могол є такий Записуємо гамільтоніан Н та 

матрицю переходу (дипольного моменту aбо полярняопності) Р в 

наближенні Гантлера-Лондона. вважаючи, wo екніиаяснішім  лан­

кам відповідають рівні елементи Н,. та а еквівалентним

парам ланок -• рівні елементи Н., де Н - число ла­

нок: індекс 0 відповідає основному стану системи к И най­

простішому варіанті використовуються лише топологічні харак­

терні гики системи - істотно лише, чіі зігязані між собою роз- 

глялані ланки. ИенульонІ елементи И та Р виражаються через 

невелику кількість параметрів, конкретніш вибір яких визна­

чається вирішуваною задачею. Діагональні елементи Н мають 

смисл частот коливань "ізольованих" ланок, позадіагональні 

СМИСЛ зв'язків МІЖ НИМИ. Рої - моментів переходів в окремих 

ланках. ДІаіаналізуємо матрицю II: ХГІІХ--І1'. Переписуємо ма­

трицю Р в новому базисі: Р —* Р ’ =ХТРХ Тоді частоти смуг до­

рівнюють Ні, (в тих же одиницях, що и вихідні елементи га- 

мільтоніану). а їх інтенсивності - іРоіі*.

Третю глава днсеріації присвячено конкретизації меюду 

для опису спектрів молекул ДАС. Розглядаємо ДДС-чі одним кін­

цевіш замісником. Метиленові груші ДАС розглядається як лан­

ки. а найближча до замісника ланка вважається підмінною від

інших lie можна записати так: для всіх * та j від 1 до N 

її. .

V t , якщо 1«J=1 
V. якщо І = J>1
З ,, якщо 1»1.J=2 або 1«£!. J=1 
з, якшо |1-J|=1. І>1. j>1 
0 в інших анпадках.

•J,, якщо 1=0, J=1 або 1 *1 ,j=C 
1\, = { d. якщо 1=0,J 'l або 1>1,3-0

в інших випадках.

Г ,
Pw = 'J.

І 0 «

иелнчинн V. у*. S. з,, d, di та ширина смуг X є пара­

метрами. Маєштабунанням забезпечуймо v--0. #=1 Л~Л. тоді
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більшість смуг потрапляє в діапазон частот -2. . . 2. На рис. 1

наведено модельні спектри ДАС за варіювання d,. з, та

Показано, що температурну залежність ІЧ-спектрів н-ал- 

кілшілнлін в області сери »<('!!,) прн переході кристал- 

рілнна можна описати як поширення смуг без помітної зміни 

конформації молекули, а зміни спектрів холестернлалканоатів 

та карбонових кислот за візових перехолів - як зміну. крім 

X . також я, ірис. 2). Наведено типові значення параметрів для 

ДАС окремих гомологічних рядів. Показано, що пор*розподІл 

часто г та Інтенсивностей смуг у серіях С.Ч* коливань у спект­

рах ДАС іюв'язаііно не з коливаннями кінцевого замісника, а з 

зміною ефективних параметрів о-СН* групи.

Четверта глава дисертації містить розрахунки можливих 

проявів модуляції параметрів ланок ПЛ ДАС каналом карбаміду 

та міжмолекулярного резонасу коливань карбаміду та ДАС.

Особливістю структури АК ДАС (рис. 3) є співіснування 

двох титв неспівмірності: 1) періодів каналу та ПЛ: 2.) пе­

ріоду каналу та ефективної довжини інклмдованої молекули.

Сплив каналу описувався додаванням до частот метилено­

вих ланок молекули ДАС додатків вигляду

де і - номер ланки (i-2+N). А - амплітуда збурення, кР - 

хвнльовнп вектор збурення, в характеризує положення інклюдо- 

ваної молекули в каналі. Значення цих параметрів для серії 

*ЧСН() оцінено як &р=<0.б*0.2>л та И«0,023 відповідно.

Для дослідження трансформації дисперсійних співвід­

ношень оптичних іїопоніп ПЛ при переході до скінченого числа 

ланок та накладанні збурення запропоновано графічну побудо­

в у . що включає Фур'є-перетворення власних векторів гаміль- 

тоніана, за її допомогою простежеио еволюцію “заборонених 

зон" при такому переході (рис. 4). Показано, ідо залежність
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частит смуг шл положения молекулі; ДЛС в каналі є істот­

ною. тому необхідне угариліення за ». шм веде до неоднород- 

ного розширення деяких смуг / ДЛС. За * І ) . я - и . б п  очікува­

ні ділянки гакого розширення віддалені від жінці»  tepll при 

бли.'їно на івери. П ширини, а ного величина склалас близько 

1 см '. За збільшення .< в цих ділянка/. і|«рмуи>гься двогорбі 

хонтури і зменшсп.ся пікова Інтенсивність смуг ДАС (рис. (і).

Д:іч вішалку міжмолекулярного резонаї у коливань карба- 

мІд ДЛС введено параметри «Л-, й, та л, що манні» гмисл часто­

ти та моменту переходу у молекулі карбаміду та амплітуди 

взаємодії карбамід ДАС. Типовими с зсув І подвоєння початко­

во одиночної смуі и карбаміду нри врахуванні іакої взаємодії.

(!;яіа гяака дисертації містить ехсиернменіальиі дані з 

новел Піки серій уч.СІІг> та у>(0112> у звичайних 1 денгерованнх 

АК та обговорення відповідності розрахунків І експерименту.

Нтокочжтотна частина серії У><СІІг) перекрій а сгороині- 

ми смугами, тому пошуки передбачуваної о додаткового поширен­

ня проводились лише біля і ; ш  см *. В 14 спектрах недеНтеро- 

ванн/ ЛК алканкарііонових кислої (рис. Сіа-б) аномаліп не вияв­

лено Але смуги 1 -днцилподиду за алдуктоутворення зсувають- 

ся. а смуга 1 см*‘ стає аномально слабкою 1 подвійною 

(рис. Пв-г> Це Інтерпретовано як прояв не; оівмірної модуля­

ції ШІ Обговорено можливі причини різної величини ефекту 

для ДАС різних гомологічних рядів.

Дні ері ані ом експериментально виявлено аномалії розподі­

лу Іщ енсивносгі в серії у (Сії*) ДАС в деитерованих АК 

(рис Л> Й область Щсі серії потрапляють смуги пердептеро- 

та гридептерокарбаміду. Одержані дані інтерпретовано як про­

яв резонансу коливань ДАС-карбам! і. обговорено можливі при­

чини невідповідностей детален розрахункових 1 експернмекта-
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Рис. 1 т е г *  ::п с х і|ііг поглинання молекули ДАС »М»Ш)
ПІД МііМРНгу І\ере/!!.'іу Ж, І.Ц. КОСІНЦІЕНТУ ЗВ'ЯЗКУ » ,  (б ) та

•іасіипі v, г> к:я.;»:вш о Фімгмєиту. (a) v ,=0 . З ,- !; d ,=0 , ! ,
і'■ Г*. 10: и., v, о. d, !С ; s, 0 , 0 .4 .  0 .8 .  1 .2 .  2 . 0 ;  <*>
s, 0.*>, сі, - і О: v , від 2 . С до 2 . 0  з кроком 0 .5  

2> а

Рис 2 . Експериментальні та розрахункові спсктрн п-С,ЛЯ „І  
(а ,б іт а  и-С^М^СООСпЯх Ів.г) л області сг.'рП ичСН*) (at, 
ні, ІІЗОКі а2, 234К : аЗ. 2Я0К; в2. 355К) прн зміни параметрів 
?  Іб> та %х (г ' 14 ємуги прн 1170 см '1 - ОсС-О),
1250 см'1 f(«-CHz). 1380 cm'* - atCn3)

Рис. З Структура аддукту карбаміду (схематично): а
ефективніш період полімп'ї кленового ланцюга (1 .2 7 7 А ); с 

<лгрмл каналу кярбаміду C11.01SA); L - ефективна довжина 
імк актованої молекули (різна для різних сполук. -2. 4A+N а ) ; 
іО - змінний параметр
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Риг 4 За;;ежнос: і v'  ті ► від номера ко'іішашіа і та 
дисперсійні співвідношення ада молекули ДАС і ‘і (И і ы> и  Т! 
адаукта t;>; a^O.S, Аа Я,5«>

Pm.-. G Залежність частот смуг молекули ДАС під параметра ч 
та усереднені за в іпектри поглинання N=20, у,- -0.4,
з, 0 .9 , СІ,=20 ? 0 ,03. А О.бія; О - коефіцієнт поглинання б 
доцільних.одиницях; л 0 іа), 0.1 (б), та 0 .2  (в). Ділянку
вираженої о ні мшоріднімч: розширення показано збільшеною (г.і
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Рис f>. 14 спехтэи поглинання біля 1230 см я - алдукт 
карбаміду з и С,,Н„іХ‘ОИ; б - аллукт карбаміду з 
и Г, ,іі,чі.ОО!!; г. - аддукі і ірбпмілу з н-С,вЯг,І ; г - вільніш 
н С,«Нг,І 7 тіпалка/ м> та (б) крила сильнії/ смуг 
харбамілу вілнітґі

Рік 7 14 снеі.твн С-форх» С.І5Я„СООН (а>, С і|орми 0,,H„COOD
t6>, АК О,,!!,, С СОН (е. і, длк гексалехана ч > га АДК 
С„ІЇ,,СООП! (я і Вії дно, wo і) не є суперпознііїсю (б* та <г>

ЛЫ1НХ СПСХТрІГ:

Описано лінлілжєния Аномального послаблення смуги ДАС 

ТЙО см * w(C;i, і г, АК. Карбамід має смугу з такою ж частотою: 

вклали ДАС та карбаміду в сумарну Інтенсивність раніше не 

були відомі. Дисертантом досліджено спектри 14 поглинання АК

з ::внчапними га лелтерпваннми у ланцюгу ДАС 1 виявлено. що 

смуга ДАС г. принаймні в десять разів слабшою, ніж вважалось. 

Зроблено висновок. до запропонований механівм (резонанс ко 

ливань карбамід ДАС) г. недостатнім для його пояснення.

Основні результати та висновки.

!. Запропоновано метол розрахунку спектрів складних єн 

стем з елементами часткового розупорялкуванна та песпівмір 

ності. ба лован и а на виксрнстанні топологічних характеристик 

С досліджу ванн/ систем і на наближенні Гайтлера-Лонпона.

2 . Показано, що чей метод дозволяє описувати розподіл 

Інтенсивностей в спектрах ДАС та його зміни за зміни темпе
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ра тури або аг рега т о ю  стану зразка ЛАС.

3. Поршнями з випадком неперервного модульованого се­

редовища у спектрі модульованої о ланцюга з'являються додат­

кові заборонені зони Сабо зони нансилміїшої залежності час­

тот смуі від положення молекули u каналі). II АК само нони 

мають бути найяскравіше инраженими

4 Неспівмірність довжини молекули ДАС та періоду кана­

лу за наявності зазначених зон має вести до неоднорідного 

розширення, що є найбільшим на відстані близько чверті шири­

ни герИ віл 11 країв І може лати двогорбий контур.

5. Експериментально досліджено спектри ДЛС з деПіеро- 

карбамідом. Спостережені зміни частот І перерозподіл інтен­

сивності смуг в області серії fidl*) Інтерпретовано як резо­

нанс коливань карбамід-ДАС.

0. Експериментально досліджено поведінку за деитеруваи- 

ня смуги уи; II* > ь-U см *. яка в АК е аномально послабленою. 

Виявлено, що II послаблення е принаймні у десять разів силь­

нішим. ніж вважалося раніше.
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Б"К!і‘ !іі I . V., The mrui I festal ions of the partial disordering 
an<l of noncon’iiiensm'abll Ity In the vibrational spectra of 
long chain compounds and their im;a adducts (manuscript). 
The:)!?, for a niyslcs & Mathematics decree on the speciality 
O ' .01.15 - physics !)f molecular and liquid crystals, Insti­
tute or ihyslcs of National Academy of Sciences of Ukraine.

- Kiev.
і sclent! f c  works are being defended In which simple method 
for di*ncripUon of vibrational spectra of partially ordered 
system which lines their topological characteristics and Is 
based on Hi tier-Uindon approxlmat Jon has been proposed. The 
method has been succesfully applied for calculation and and 
Interpretation of Hi spectra of long-chain al iphatic compo- 
nnds (Ц’.ЛС) with various end graups and their carbamide 
channel compounds. It has been shown that taking Into acco­
unt the noncoimiensurable modulation of parameters of parame­
ters of metylene groups by channel arid the resonance of vib­
rations of "host" and "guest" lead to the characteristic 
changes in the region of deformatlonal vibrations of the 
І-СЛС, which has been verified by experiment.

Секнрнн И .В .. Проявления частичного разупорядочення и несо­
размерности н колебательных спектрах длннноцеиочечных соеди­
нении и их аллуктоп с карбамидом (рукопись).
Диссертация па соискание ученої» степени кандидата физико- 
математических наук но специальности 01.04.1!) - физика моле­
кулярных и жилках кристаллов. Институт физики НЛП Украины, 
Киев. 1ГІЯ5.

Защищается 1 научные работы, в которых предложен прос­
тої» метол описания колебательных спектров частично
упорядоченных систем, использющпП их топологические характе­
ристики н основанный на прнбнженнн ГаГгглера-Лондона. Метод 
успешно применен для расчета и интерпретации МК снектрон 
длннноцепочечннх алифатических соединений (ДЛС) с различными 
концевыми группами и их канальных соединении с карбамидом. 
Показано, что учет несоразмерноп модуляции параметров 
метнлечовых групп каналов и резонанс колебаипп "гостя" и
"хозяина" приводят к характерным изменениям в области дефор­
мационных колебании ДЛС. что нашло подтверждение в 
эксперименте.

Ключові слова: довго ланцюжкові аліфатичні сполуки. карбамід, 
хапальні сполуки, коливальні спектри, иеспівмірність. роз-
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