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       Интерес к изучению молекулярных комплексов связан с необходимостью знания
 о межмолекулярных взаимодействиях, существующих в реальных газах, в понимании процессов растворения и адсорбции, кинетики химических реакций. Поэтому исследование слабых внутри-  и межмолекулярных  взаимодействий, представляет собой одну из актуальных задач современной химической и молекулярной физики. Спектральные методы  поглощения  является эффективным методом изучения строения вещества на молекулярном  уровне, позволяют получать информацию о структуре, динамических и физико-химических свойствах молекулярных систем и  являются основным инструментом исследования взаимодействующих молекул.
Поэтому целесообразным являются поиски корреляционных зависимостей между энергиями межмолекулярных взаимодействий и различными молекулярными характеристиками, которые могут отражать особенности строения взаимодействующих молекул.
В работе получены функциональные зависимости между величинами первых потенциалов ионизации атомов и молекул (ΔE) и валентными углами (α), а так же дипольными моментами (μ) для рядов соединений ЭХ3 (Э= N,P,As,Sb; X=F,Cl,Br,I,СН3) и ЭХ2 (Э=O,S,Se,Te; X=СН3). Проведены корреляции между величинами энергий межмолекулярных взаимодействий ΔН и потенциалами ионизации ΔЕ. Показано, что для донорно-акцепторных взаимодействий и водородных связей наблюдаются различные по характеру зависимости между ΔН и ΔЕ. Для донорно-акцепторных взаимодействий уменьшение ΔЕ приводит к повышению ΔН. Для водородных связей уменьшение ΔЕ приводит к понижению ΔН в рядах Э= N→P→As→Sb  и Э=O→S→Se→Te.
Известно, что сдвиг частот ∆ν полос поглощения в УФ- и ИК-спектрах при пере-ходе пар - раствор чувствительны к универсальным межмолекулярным взаимодействиям: [image: image2.png]Av = C(Ap) - f(e,m)



  (1),
где f(ε,n)–функция, характеризующая электрические свойства среды, зависит от диэлектрической проницаемости ε и показателя преломления n среды; ∆µ – изменения дипольного момента при электронном или  колебательном возбуждении.
По предложенному в работе методу рассчитаны величины ∆µ  для соединений ряда ЭХ3. Полученные значения  ∆µ  позволили  по функции (1) оценить величины смещения ∆ν [см-1]  для соединений ряда ЭХ3. Наблюдается хорошее соответствие с экспериментальными данными.

