
Выпускная квалификационная работа

Квантово-химическое моделирование 
свойств координационно-связанной  

воды
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Цели
     Цель работы заключалась в квантово-химическом 

моделировании электронного строения молекул H2O, 
координационно-связанных с атомом Ti(III),  
выполняющим роль акцептора электронной плотности. 

     Соответственно, решались следующие задачи:
•  выбор метода расчета, наиболее точно передающего 

геометрическую структуру молекулы  H2O;
•  расчет в едином приближении модельных структур Ti(III)

·nH2O      (n=1-6); 
• анализ полученных результатов с целью определения 

степени возмущения электронной структуры молекулы 
H2O и соответствующего смещения области ее 
фоточувствительности.
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GAMEES

●GAMESS “(General Atomic and Molecular 
Electronic Structure System)”.

● Квантово-химический программный пакет 
GAMESS (US) предназначен для расчета 
структуры и свойств молекулярных систем.

● Позволяет проводить расчеты в 
приближении МО ЛКАО и методом 
функционала плотности (DFT). 
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Метод расчета
    Выбор метода определяли путем сравнения геометрических параметров 

молекулы воды, рассчитанных методом самосогласованного поля (ССП) и 
методом функционала плотности (DFT).

      Табл.1. Геометрические параметры воды
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Метод расчета Длина связи О-Н , Å ∠H-O-H ,град

ССП 0.947 100.03

DFT 0.962 105.86

Табличное 
значение

0.957 105.52



Оптимизация структуры комплексов Ti3+(H2O)n n=6-1
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                                  Рис.1. Геометрия комплексов
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N dTi-O , Å dO-H , Å ∠H-O-H ,град 

6 2.09 0.963 106.0

5 2.05 0.986 105.0

4 2.00 0.993 105.4

3 1.97 1.001 105.35

2 1.93 1.012 105.19

1 1.87 1.043 105.15

Табл. 2. Геометрические параметры комплексов Ti3+(H2O)n n=6-1



Длина связи О-Н в ряду структур Ti3+(Н2О)n 
n=1-6
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Параметры электронной плотности
 Ti3+(H2O)n n=6-1
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Спектральные свойства координационно-
связанной воды
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Выводы

1. Методом функционала плотности проведена оптимизация 
геометрии, рассчитано распределение электронной плотности и 
энергетический спектр воды в ряду комплексов Ti3+(H2O)n с числом 
координировано связанных молекул воды от 1 до 6.
2. Установлено правильное геометрическое строение рассмотренных 
комплексов Ti3+(H2O)n n=1-6 и плавное снижение длины связи Ti-O и 
O-H при уменьшении числа координированных молекул.
3. Расчеты межатомных расстояний, заселенностей связей и 
эффективных зарядов свидетельствуют о значительном возмущении 
электронной структуры координационно-связанной молекулы воды, 
возрастающей при снижении их числа в комплексах  Ti3+(H2O)n.4. Усиление поляризующего действия катиона определяет 
длинноволновое смещение полосы поглощения полосы поглощения 
координированных молекул воды.
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