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В температурном интервале 11–298 К измерены ИК спектры ста-
бильной и метастабильной фаз салола. Обнаружены различия, 
которые предположительно обусловлены конформационными из-
менениями и влиянием водородных связей. С целью обоснования 
выдвинутого предположения проведено моделирование структу-
ры и ИК спектров салола методом теории функционала плотно-
сти. Минимизированы энергии, оптимизированы геометрические 
параметры, вычислены силовые постоянные и дипольные момен-
ты конформеров и комплексов с водородной связью, рассчитаны 
их ИК спектры. На основе анализа результатов моделирования и 
данных эксперимента по ИК спектрам обоснована возможность 
конформационных изменений и образования внутренних и внеш-
них водородных связей в образце салола в стабильной и метаста-
бильной фазах, дана интерпретация его ИК спектров.
Ключевые слова: салол, конформер, димер, полиморфизм, 
ИК спектр, частота, интенсивность. 

IR Spectra of Salol and theirs Interpretation 

by Molecular Modeling

L. M. Babkov, N. A. Davydova, I. V. Ivlieva

IR spectra of salol have been measured at stable and metastable 
phases at temperature range from 11 to 298 K. IR spectra are dif-

ferent. We suggest that conformational mobility of salol and influence 
of H-bonding are responsible for the differences. The hypothesis 
was conformed by the results of computer simulation of geometrical 
structure and IR spectra of salol during optimization in DFT method. 
The energy was minimized, the geometric parameters were optimized, 
and the force constants and dipole moments ware calculated, as well 
as the IR spectra of conformers and hydrogen-bonded complexes. 
The possibility of conformational mobility and inter- and intramolecular 
H-bonding of the sample was confirmed by the results of computer 
simulation and experimental data. The observed IR spectra were 
interpreted.
Key words: salol, conformer, dymer, polymorphism, IR spectrum, 
frequency, intensity.
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Введение 

Предметом исследования в данной работе 
стали конформационная подвижность и водо-
родная связь в полиморфных модификациях 
салола, проявляющиеся в его ИК спектрах при 
температурных изменениях. Наряду со стабиль-
ной и метастабильной полиморфными модифи-
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кациями салол обладает стеклофазой, изначально 
определившей к нему интерес, что стимулиро-
вало настоящие детальные исследования его 
кристаллических полиморфных модификаций. 
Установление микроструктуры стёкол является 
одной из фундаментальных проблем физики 
твёрдого тела. Анализ данных эксперименталь-
ных исследований свидетельствует о наличии в 
стеклофазе структурных образований с линейны-
ми размерами порядка 1 нм, которые обладают 
характерными универсальными особенностями, 
проявляющимися в их динамике и колебательных 
спектрах («бозонный пик»), меняющими меха-
низм релаксации электронного возбуждения. Их 
нельзя понять в полной мере, не изучив процесс 
стеклования. Спектроскопические методы – один 
из основных инструментов изучения структур-
ных превращений в этом процессе. По колеба-
тельным спектрам комбинационного рассеяния 
(КР) и инфракрасного ИК поглощения в настоя-
щее время можно установить формирование ме-
тастабильных фаз в переохлажденных жидкостях 
и определять их эволюцию. Экспериментальные 
методы колебательной спектроскопии, дополнен-
ные теоретическими методами молекулярного 
моделирования, позволяют получать достовер-
ную информацию о строении молекулярной 
системы, её механических и электрооптических 
параметрах, используемых в решениях задач 
теоретической спектроскопии, на основе резуль-
татов которых интерпретируются колебательные 
спектры, выясняются особенности перехода 
вещества в аморфное состояние и процессов, 
сопровождающих этот переход. 

Салол оказался удобным объектом для про-
ведения таких исследований. Температуры плав-
ления, стеклования и начала нуклеации его легко 
достижимы. Экспериментально установлена 
структура его кристаллических фаз ‒ стабильной 
(орторомбической) с температурой плавления 
315 К и метастабильной (моноклинной) с темпе-
ратурой плавления 301,5 К [1]. Определена тем-
пература начала нуклеации в переохлажденном 
жидком состоянии, которая составляет 260 К [2]. 
Установлено, что при понижении температуры до 
260 К в переохлажденной жидкости образуются 
флуктуирующие зародыши, создающие дина-
мическую неоднородность. При дальнейшем 
охлаждении эти зародыши становятся элемента-
ми структуры стекла. Температура стеклования 
обеих фаз одинакова и составляет 224 К. Условия, 
при которых реализуется стеклофаза салола, 
описаны в работах [1‒3].

Детальные экспериментальные и теорети-
ческие исследования салола при нормальных 
условиях проведены в работе [4]: изучены струк-
тура и колебательные спектры его кристаллов, 
выращенных из переохлажденного расплава. 
Измерены спектры КР его поликристалла и рас-
твора в четыреххлористом углероде в области 0‒
4000 см−1, спектр ИК поглощения в области 30–
10000 см−1, ИК спектр кристалла в поляризован-
ном свете в области 30‒3200 см−1. С помощью ме-
тода теории функционала плотности (ТФП) [5,6] с 
использованием гибридных функционалов B3LYP 
и MPV1PW91 [7] в базисах 6-31 G и 6-31G(d,p) 
рассчитаны геометрические параметры, частоты 
нормальных колебаний и их интенсивности в ИКС 
и СКР изолированной молекулы. На основании 
полученных результатов дана интерпретация из-
меренных колебательных спектров, установлено 
наличие внутримолекулярной водородной связи, 
образованной за счёт обобществления протона 
между атомами кислорода карбонильной и ги-
дроксильной групп молекулы. Результаты работы 
[4] учитывались при исследовании структуры и 
ИК спектров салола в стеклофазе [3] и его поли-
морфных модификаций в данной статье. Однако 
их недостаточно, поскольку цель поставленного 
исследования иная: она связана с обоснованием 
возможности конформационных изменений и об-
разования водородных связей в образце салола.

ИК спектры полиморфных модификаций 
салола, измеренные при одной температуре, 
отличаются друг от друга, что обусловлено раз-
личием упаковок, конформационного состава 
образца и влиянием водородной связи. В ис-
следуемом образце при температурных измене-
ниях не исключена реализация конформеров с 
различной ориентацией плоскости фенильного 
кольца относительно оставшейся части моле-
кулы. Формирование широкой полосы 3100‒
3250 см−1 ИК спектра, отнесенной к валентному 
колебанию связи О-Н, нуждается в детализации, 
а её интерпретацию можно уточнить, допустив 
наличие в образце межмолекулярных водо-
родных связей. Для достижения поставленной 
цели необходим анализ ИК спектров салола, из-
меренных в широком интервале температур, на 
основе результатов моделирования структуры и 
спектров молекулярных систем (конформеров и 
Н-комплексов), которые могут реализоваться в 
определённых интервалах температуры. 

Таковы мотивы, стимулировавшие иссле-
дования, результаты которых обсуждаются в 
данной статье. 



Изв. Сарат. ун-та. Нов. сер. Сер. Физика. 2015. Т. 15, вып. 4

Научный отдел46

Эксперимент и моделирование 

ИК спектры салола измерены на Фурье-спек-
трометре фирмы BrukerIFS-88 с разрешением 
2 см−1 в спектральной области 300‒4000 см−1. 
Образец исследуемого вещества закреплялся 
в криостате OxfordND 1754, обеспечивающем 
изменение температуры от 12 до 350 К. Кон-
троллер температуры OxfordITC4 обеспечивал 
точность измерений 0,1 К. Программное обеспе-
чение эксперимента осуществлялось с помощью 
комплекса OPUS. Образцы салола размещались 
между тщательно отполированными пластинка-
ми кристаллов CsI, прозрачными в ИК области. 
Пластинки кристаллов CsI. закреплялись в 
держателе, который монтировался на холодный 
палец в криостате.

ИК спектры салола измерены в двух фазах: 
стабильной при температурах 11, 70, 110, 150, 
190, 230, 298 К, и метастабильной при 11, 70, 
110, 150, 190, 210 К.

Проведено моделирование структуры и ИК 
спектров конформеров и димеров салола методом 
ТФП [5, 6] с использованием функционала B3LYP 
и базиса 6-31 G(d) стандартного программного 
пакета GAUSSIAN 03 [8]. Минимизированы их 
энергии, оптимизированы геометрии, рассчита-
ны электрооптические параметры и ИК спектры. 

Конформеры 1, 2, 3 и 4 различались ориента-
цией фенильного кольца относительно остальной 
части молекулы. В ходе моделирования конфор-
мера 3 воспроизведены результаты работы [4], 
полученные в рамках гармонического приближе-
ния для изолированной молекулы (рис. 1). Угол 
поворота вокруг связи С8-О10, определяющий 
ориентацию фенильного кольца относительно 
остальной части молекулы, в рассчитанной 
модели оказался равным 58º, что на 12º меньше 
значения, полученного в [4]. Для остальных 
конформеров этот угол был фиксировн: 0º ‒ для 
конформера I, 30º ‒ для конформера 2 и 90º ‒ для 
конформера 4. 

Оптимизированы  структуры  5,  6 и  7 
Н-комплексов салола. Комплексы 5 и 6 пред-
ставляют собой димеры с водородными связями, 
образовавшимися обобществлением протона 
между кислородами гидроксильных групп, ком-
плекс 7 – циклический димер с двумя Н-связями, 
образованными обобществлением протонов 
кислородами гидроксильных и карбонильных 
групп (рис. 2).

Рис. 2. Н-комплексы 5, 6, 7 салолаРис. 1. Строение изолированной молекулы салола
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                                                                                                                                                       Таблица 1
Рассчитанные параметры конформеров салола

Конформер Е, Хартри , D RХH, Å RO- - H*, Å ХH, см−1 IIR, км/моль

1 (0º) −727,064238 1,93 0,988
1,085*

1,744
 1,551*

3156
3042*

339,5
258,2*

2 (30º) −727,083272 2,03 0,988 1,744 3154 360,7

3 (58º) −727,094399 2,35 0,988 1,744 3152 349,5

4 (90º) −727,092101 2,34 0,988 1,744 3152 346,1

Примечание. *Параметры, относящиеся к водородному мостику С-Н - - - О, все осталь-
ные – к О-Н - - - О.

Таблица 2
Рассчитанные параметры конформера 3 салола и его  димеров 

Объект Е, Хартри , D ΔH, ккал/моль ROH-O, Å OH, см−1 , см−1 IIR, Км/моль

Молекула −727,094399 2,35 – – 3152 – 349,5

Димер 5 −1454,192849 1,80 –
2,5

–
3,26

3151
3226

1
74

377,0
418,7

Димер 6 −1454,192505 1,41 –
2,3

–
3,18

3168
3206

16
54

378,1
333,2

Димер 7 −1454,192342 0,65 1,1
1,1

3,31
3,39

3205
3238

53
86

503,1
204,5

Обсуждение результатов 

Общий анализ. Полученные значения гео-
метрических параметров конформеров и димеров 
лежат в пределах, допустимых в структурной 
химии, и могут оцениваться как достоверные. В 
табл. 1 и 2 приведены рассчитанные параметры 
конформеров и димеров: энергии, дипольные 
моменты, энергии водородных связей, геоме-
трические параметры водородных мостиков, 

частоты валентных колебаний связей О-Н, их 
сдвиги и интенсивности в ИК спектрах.

Экспериментально установлено, что салол 
переходит в стабильную или метастабильную 
фазу в зависимости от того, нагревается образец 
или охлаждается. Стабильная фаза образуется 
при нагревании стекла. Метастабильная ‒ при 
охлаждении жидкости. ИК спектры полиморф-
ных модификаций различаются. 

Температурные изменения в спектрах по-
лиморфных модификаций можно обнаружить в 
различных областях. В статье мы остановились 
на анализе трёх областей, информативных с 
точки зрения поставленной задачи: 3250‒
3000 см−1 ‒ область проявления валентных 
колебаний связей О-Н и С-Н; 1710‒1650 см−1 – 
валентного колебания связи С=О карбонильной 
группы, 1240‒1180 см−1 – валентных колебаний 
связей С-О и колебаний фенильных колец. 

Полосы ИКС стабильной модификации 
более структурированы. При переходе от ста-
бильной фазы к метастабильной интенсивности 
полос ИКС уменьшаются в области 3250‒
3000 см−1 (рис. 3) и перераспределяются с из-
менением температуры в областях 3250‒3000, 
1710‒1650 и 1240‒1180 см−1 (см. рис. 3), что, как 
мы полагаем, связано с конформационными из-
менениями и влиянием водородной связи. При 
изменении температуры образца, вне зависи-

мости от фазы, внутри полосы 3250‒3100 см−1, 
отнесённой к валентному колебанию связи 
О-Н, происходит перераспределение интенсив-
ности, её контур трансформируется, что может 
быть связано с возникновением внешних водо-
родных связей и, как следствие, образованием 
Н-комплексов. Этот процесс возможен, несмотря 
на наличие сильной внутренней водородной свя-
зи между атомом кислорода О13 карбонильной 
и атомом водорода Н12 гидроксильной групп. 
Относительное содержание Н-комплексов в об-
разце может изменяться с температурой. 

Анализ результатов моделирования структу-
ры и спектров конформеров и димеров салола по-
зволяет обосновать выдвинутые предположения. 
Для удобства анализа на рис. 1, 2 и в табл. 3, 4 
введены обозначения: R1 и R2 – для бензоль-
ных колец, R ‒ для соединяющего их фрагмента 
молекулы О10-С8-О13, R3 – для гидроксильной 
группы. 

Л. М. Бабков и др. ИК спектры салола и их интерпретация 
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Проявление конформационных измене-
ний в спектрах. Результаты расчета частот нор-
мальных колебаний и их интенсивностей в ИК 
спектрах конформеров салола представлены в 
табл. 3 и на рис. 3 для областей спектра 3250‒ 
3000, 1710‒1650 и 1240‒1180 cм−1. Конфор-
мер 3, реализующийся в нормальных условиях, 
был исходным в конформационном анализе, 
частоты его нормальных колебаний и интенсив-
ности в таблице выделены курсивом. 

Частота валентного колебания связи q(О-Н) 
3150 см−1 остаётся практически постоянной 
при изменениях конформации, а интенсивность 
изменяется в пределах 12%. Сильно уменьшен-
ное значение частоты этого колебания и его 
аномально большая интенсивность являются 
теоретическим обоснованием наличия вну-
тренней водородной связи между атомом кис-
лорода О13 карбонильной группы R и атомом 
водорода Н12 гидроксила. Её длина составила 
1,76 Å. 

В спектре стабильной фазы при 11 К в об-
ласти проявления валентных колебаний связей 
q(С-Н) (3100–3000 см−1), наблюдается пик с 
интенсивностью, сравнимой с интенсивно-
стью валентного колебания q(О-Н). С повы-
шением температуры, а также при переходе 
к метастабильной фазе интенсивность этого 
пика уменьшается больше, чем на порядок (см. 
рис. 3). Анализ результатов моделирования 
позволяет интерпретировать температурные 
изменения полосы в указанной области спектра 
следующим образом. В конформере 1, кото-
рый имеет конфигурацию, приближающуюся 
к плоской, расстояние между атомом кислоро-
да О13 группы R и атомом водорода Н21 фе-
нильного радикала R2 сокращается до 1,551 Å. 
Образуется ещё одна внутренняя, слабая, водо-
родная связь за счёт обобществления протона 
между атомами кислорода О13 и углерода С20 
фенильного кольца. Минимизированная энер-
гия конформера 1 выше, а дипольный момент 
меньше, чем у других конформеров. Валентное 
колебание q(С-Н) с частотой 3040 см−1 в ИК 
спектре конформера 1 приблизительно в 20 
раз увеличивает интенсивность по сравнению 
с другими конформерами. По-видимому, при 
низкой температуре в стабильной модификации 
возможна реализация конформера 1 и, вероятно, 
его димера. 

Частота валентного колебания карбониль-
ной группы QR(С=О), которому соответствует 
интенсивная полоса в области 1710‒1650 см−1, 

при конформационных переходах изменяется не-
значительно – в пределах 7 см−1. Интенсивность 
при переходе от конформера 1 к конформерам 2, 
3 и 4 увеличивается в 1,5 раза (см. табл. 3, рис. 3). 
Конформационные изменения молекулы в этой 
области проявляются слабо.

В большей степени изменения конформа-
ции проявляются в области 1240‒1180 см−1 
ИК спектра (см. табл. 3, рис. 3). При перехо-
де от конформера 3 к конформерам 1 и 2 его 
нормальное колебание с частотой 1212 см−1 

и большой интенсивностью уменьшается по 
частоте на 26 и 16 см−1 соответственно, а по 
интенсивности приблизительно в 1,7 раза. В 
конформере 4 его частота та же, что в конфор-
мере 3, а интенсивность увеличивается на 6%. 
Нормальное колебание с частотой 1168 см−1 

увеличивается по частоте на 76 см−1 и 41 см−1 
для конформеров 1 и 2 соответственно, а 
интенсивность возрастает приблизительно в 
8,4 раза (конформер 1), в 32 раза (конформер 2) 
и в 4 раза (конформер 4). Результаты моделиро-
вания структуры и ИК спектров конформеров, 
отличающихся от исходного конформера 3, 
указывают на возможность их реализации в 
образце и являются обоснованием темпера-
турных изменений измеренных ИК спектров 
в  областях  3250‒3000, 1710‒1650, 1240‒
1180 cм−1. Однако для обоснования транс-
формации широкой полосы 3225‒3125 см−1, 
соответствующей валентному колебанию гид-
роксильной группы q(O-H) и менее широкой ‒ 
1700–1660 см−1, соответствующей валентному 
колебанию карбонильной группы QR(С=О), 
этих результатов недостаточно. Поэтому их 
следует дополнить результатами моделиро-
вания структуры и спектров Н-комплексов 
салола.

Проявление внешних водородных свя-
зей в спектрах. Конформеры салола с помо-
щью внешних водородных связей образуют 
Н-комплексы в виде димеров. В табл. 2, 4 и 
на рис. 3 представлены результаты расчета 
параметров димеров салола, составленных из 
конформеров 3, в том числе частот нормальных 
колебаний, и их интенсивностей в ИК спектрах. 
Из данных табл. 2 следует, что дипольные 
моменты димеров меньше, чем у молекулы 
мономера, при этом у циклического димера 7 
дипольный момент минимален. Энергия водо-
родной связи у него в два раза меньше, а длины 
водородных мостиков (3,31 и 3,29 Å) больше, 
чем в димерах 5 (3,26 Å) и 6 (3,18 Å).
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ν, см−1

ν, см−1

Рис. 3. ИК спектры салола, измеренные при температуре, К: 11 (1), 70 (2), 110 (3), 150 (4), 190 (5), 210 (6a), 230 (6b), 
298 (7) (a ‒ метастабильная фаза, b ‒ стабильная фаза) и рассчитанные (с) (конформеры (1–4), димеры (5–7)) 
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Таблица 4
Рассчитанные частоты (ν, см−1) и интенсивности в ИКС (I, км/моль) нормальных колебаний 

конформера 3 салола и его димеров

№
Молекула Димер 5 Димер 6 Димер 7

Формы колебаний
ν I ν I ν I ν I

1 3152 349,5
3151 377,0 3168 378,1 3205 501,3

q R3 (OH), q R R3 (O….H)
3226 418,7 3206 333,2 3238 204,5

11 1680 267,6
1679 251,3 1682 292,6 1680 640,2 Q R(O═C), Q R R1(CC), γ R1 R (CC−O), γR R1 (CCC), Q R (C−O),

 βR1 R3 (COH)1689 398,1 1694 258,3 1687 10,3

26 1226 277,9
1191 756,2 1192 560,3 1202 338,0 q R R3 (O...H), β R1 (CCH), Q R1 (CC), β R1 R3 (CОH), Q R (C−O),

Q R R1 (CC)1232 219,0 1224 281,7 1207 874,4

27 1212 426,8
1213 271,1 1213 206,3 1211 18,7

Q R2 R(CO), β R2 (CCH),  Q R (C−O)
1215 287,5 1215 548,7 1214 212,6

Широкая полоса ИК спектра в области 
3250‒3100 см−1 содержит не менее четырёх 
пиков, которые чётко проявляются при низкой 
температуре в обеих фазах. Её низкочастотный 
пик интенсивнее высокочастотного. В спектре 
стабильной фазы эта полоса обладает большей 
интенсивностью. С повышением температуры 
форма полосы трансформируется в обеих фазах 
одинаковым образом за счёт перераспределения 
интенсивности между её пиками: интенсивность 
низкочастотного уменьшается, а высокочастот-
ного – растёт. Существуют температуры (110 К 
в метастабильной фазе и 150 К – в стабильной), 
при которых интенсивности обоих пиков оди-
наковы (см. рис. 3). Результаты моделирования 
ИК спектров димеров качественно согласуются 
с данными эксперимента в этой области. При 
переходе от молекулы к димеру 5 частоты ко-
лебаний расщепляются на две компоненты. 
Одно из колебаний qRR3(O-H) практически не 
изменяется по частоте и интенсивности, а второе 
сдвигается на 74 см−1 в высокочастотную сторону 
спектра, увеличивая интенсивность примерно на 
10%. В димере 6 валетные колебания qRR3(O-H) 
сдвигаются в высокочастотную сторону на 16 и 
54 см−1, интенсивность первого не изменяется, 
а второго уменьшается примерно на 13%. В 
циклическом димере 7 оба колебания qR R3(O-H) 
сдвинуты в высокочастотную область на 53 и 
86 см−1. Первое увеличивает интенсивность на 
32%, второе уменьшает на 46%. Таким образом, 
наличие нескольких пиков в широкой полосе 
3250‒3100 см−1 измеренного спектра согласно 
результатам моделирования есть проявление 
межмолекулярных водородных связей в салоле, 
которые объединяют молекулы в димеры несколь-
ких типов. Перераспределение интенсивности 

между пиками полосы с ростом температуры 
определяется изменением процентного содержа-
ния димеров, различающихся строением. 

Изменение  формы  полосы  в  области 
1700‒1660 см−1 ИК спектров стабильной и мета-
стабильной фаз также можно объяснить на осно-
ве результатов моделирования для димеров, Как 
выяснилось, образование димеров оказывает за-
метное влияние на валентное колебание QR(С=О) 
карбонильной группы. В спектре димера 5 этому 
колебанию соответствует дублет с частотами, на 
9 см−1 больше и на 1 см−1 меньше, чем в молекуле. 
Интенсивность первой компоненты возрастает 
на треть, второй практически не изменяется. В 
спектре димера 6 частоты компонент дублета на 
2 и 14 см−1 больше, чем в молекуле, а интенсив-
ности остаются практически без изменений. В 
спектре димера 7 одна из компонент дублета не 
изменяется по частоте, а по интенсивности воз-
растает в 2,4 раза, другая возрастает на 7 см−1 
по частоте и уменьшается по интенсивности в 
26 раз (см. табл. 4, рис. 3). Эти результаты в их 
совокупности качественно согласуются с экспе-
риментальными данными по спектрам. 

 Наличие  некоторых  пиков  в  области 
1240‒1180 см−1 (см. рис. 3) также может быть 
обусловлено образованием димеров. Наиболее 
заметное влияние водородной связи в этой обла-
сти испытывает нормальное колебание конфор-
мера 7 с частотой 1226 см−1, делокализованное 
по валентным и деформационным координатам 
структурных элементов R, R1, R3. При димери-
зации его спектральная полоса расщепляется. 
Частота одной из компонент уменьшается на 
35 см−1 в димере 5, на 37 см−1 в димере 6 и на 
24 см−1 в димере 7, интенсивности компоненты 
возрастают в 2,7, 2 и 1,2 раза соответственно. 
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Частота второй компоненты увеличивается на 
6 см−1 в димере 5 и уменьшается на 2 и 19 см−1 

в димерах 6 и 7 соответственно. При этом в 
димерах 5 и 6 изменение интенсивности этого 
колебания незначительно, а в димере 7 она воз-
растает в 3,1 раза. В эту же область попадают 
дублеты в спектрах димеров, соответствующие 
нормальному колебанию конформера 3 с часто-
той 1212 см−1. Расстояние между компонентами 
не превосходит 3 см−1, а интенсивности заметно 
изменяются: у низкочастотной составляющей 
интенсивность уменьшается в 1,6 раза в ди-
мере 5, в 2,1 раза в димере 6 и в 22,5 раза в 
димере 7. Эти данные дают основание связать 
трансформацию ИК спектра в области 1240‒
1180 см−1 при полиморфном переходе и повы-
шении температуры с изменением процентного 
содержания в образце димеров 5, 6, 7, образо-
ванных конформерами.

 
Заключение 

На основе анализа ИК спектров стабильной 
и метастабильной модификаций салола, изме-
ренных в температурном интервале 11‒300 К, и 
результатов построения структурно-динамиче-
ских моделей его конформеров и Н-комплексов 
методом ТФП B3LYP/6–31G (d) обосновано 
наличие конформеров, внутренних и внешних 
водородных связей в образце. 

Установлена возможность реализации в 
образце конформеров, различающихся углом 
поворота фенильного кольца вокруг связи 
С8-О10 относительно остальной её части, в обеих 
полиморфных модификациях. 

Температурные изменения ИК спектров со-
провождаются изменениями конформационного 
состава образца.

При низкой температуре (11 К) в стабиль-
ной модификации образуется ещё одна внутри-
молекулярная слабая водородная связь за счёт 
обобществления атома водорода Н21 между 
атомами углерода С20 фенильного кольца и 
кислорода О13 карбонильной группы в конфор-
мере, конфигурация которого приближается к 
плоской.

Установлено, что конформеры молекулы 
салола с помощью внешних слабых водородных 
связей могут объединяться в димеры, различа-
ющиеся строением. Температурные изменения 
ИК спектров полиморфных модификаций сало-
ла сопровождаются изменением их процентного 
содержания в образце.

Авторы признательны Ю. И. Наберухину, 
О. В. Гринёвой и В. Г. Авакяну за проявленный 
интерес к результатам проведённых исследова-
ний и стимулирующие замечания, которые были 
учтены при подготовке данной статьи.
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