Eksperymentalne i teoretyczne badania protonowych klasteréw wody
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Protonowe klastery wody odgrywaja duzag role w fizyce i chemii géornych warstw
atmosfery, chemii roztworow oraz réznego typu procesach biologicznych [1,2]. W niniejszej
pracy wyznaczono entalpie tworzenia klasterow wody na podstawie zaleznos$ci liczebnosci
zjonizowanych klasterow wody od zredukowanego pola elektrycznego za pomocg kombinacji
komory dryfu jonow i kwadrupolowego spektrometru masowego. Przeprowadzono réwniez
obliczenia wlasno$ci energetycznych i widm w podczerwieni réznych konfiguracji
geometrycznych jonéw H*(H20)n z n=1-8 z uzyciem metod chemii kwantowej B3LYP/aug-
cc-PVDZ oraz CBS-Q.
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Rys. 1. Struktury geometryczne jonu H+(H20)s

Na rys. 1 przedstawiono przyktadowe struktury geometryczne klasterow dla n=8 (X
oznacza strukture o najnizszej energii). Z porownania wartosci eksperymentalnych i obliczen
teoretycznych entalpii reakcji klasteryzacji jonéw H*(H20)n mozna wyciggnaé wniosek, ze
badane doswiadczalnie klastery nie zawsze odpowiadaja strukturom o najnizszych energiach.
Dotyczy to klasterow z n>5. Ponadto, szczegdlowa analiza widm wibracyjnych klasterow
sugeruje, ze podczas tworzenia si¢ zjonizowanych aglomeratow wody mogg powstawac
jednoczesnie rézne konfiguracje geometryczne 0 tej samej liczbie czasteczek wody.
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