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До настоящего времени нет полного понимания, какие микроструктуры в атмосфере под влиянием активности солнца изменяют физические условия формирования циклонов, грозовой активности, содержание озона и другие атмосферные параметры. Аэрозоли, содержащие ионы гидроксония, кластеры воды с включениями O2, N2, CO2, SO2, NH3, NO, попадая в нижнюю атмосферу, могут участвовать в этих процессах. Поиск и изучение механизмов управления атмосферными явлениями требует расчета простейших кластеров иона гидроксония с водой, поскольку их присутствие в атмосфере усиливает  каталитические реакции  окисления и образования радикалов [1].

Структура кластеров, содержащих катионы H3O+ и H5O2+, H7O3+, их электронные и колебательные спектры не исследованы.

Методом функционала плотности (DFT) с обменно-корреляционными потенциалами UB3LYP/6311G**,  UBLYP/6311G**,  UB3PW91/6311G** рассчитаны равновесные геометрии водных кластеров иона гидроксония: 1(H3O+ - H2O), 1(H3O+ - 2H2O), 1(H3O+ -3H2O) 1(H3O+ - 6H2O). Для всех указанных комплексов в равновесных состояниях рассчитаны электронные  и колебательные спектры. 

На основе метода SA-MCSCF/6-311G** построены электронные термы основного и первых двадцати возбужденных состояний комплекса 1(H + Н2O)+. С учетом спин-орбитального взаимодействия (СОВ) (одночастичное приближение оператора Hso) проанализированы области пересечений первых возбужденных синглетных и триплетного состояний. Показано, что все электронные спектры поглощения комплексов имеют два пика, характерных для иона гидроксония. 

[image: image2.jpg]



Литература
1. Сазонов Б.И. Энергетика атмосферных процессов и космические лучи. // В кн.: Солнечно-атмосферные связи в теории климата и прогнозах погоды. Труды I Всесоюзного совещания 30 октября - I ноября 1972 г. Л,Гидрометеоиздат, 1974, с.248-258.





















175,2°











  





112,0°











  





2,559











  





1,546











  





1,015











  





0,936











  





106,5°











  


















































[image: image1]