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Интерес к структурным исследованиям 
бензоилоксикарбоновых кислот и их произво-
дных связан как с наличием мезоморфных 
свойств, так и с возможностью создания на их 
основе ценных люминесцентных комплексов с 
редкоземельными элементами [1]. Перспектив-

ность последних для внедрения в качестве актив-
ных компонентов жидкокристаллических дис-
плеев хорошо известна [2-4]. Целью настоящей 
работы является компьютерное моделирование 
спектра комбинационного рассеяния света 
4-[(4-гептилокси)бензоилокси]бензойной кис-
лоты (I) с помощью неэмпирического квантово-
химического приближения HF/6-31+G(d) (пакет 
GAUSSIAN 03 [5]) в рамках метода непрерыв-
ного поляризуемого континуума (PCM, раство-
ритель – бензол).
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Полученные результаты представлены в та-
блице.

Основные колебательные частоты соединения I 

Частота, см-1

(интенсивность, Å4/a.e.m) Отнесение Частоты из экспериментального 
КР спектра, см-1

3060 (166), 3058 (201), 3056 (116) νС-Н аром. 3088, 3081, 3073
2910 (140), 2856 (346) νСН3 2896, 2861
2871 (211) νСН2 2878, 2861
1752 (192) νС4=О5 + δС4О6Н7 1740
1748 (111) νС2=О3 + δСаром.С2О1 1735
1614 (99), 1603 (566) νС-С аром. 1631, 1604
1191 (54) δС4О6Н7 1205
1154 (83) δССН аром. 1159
904 (27) τО1ССН аром. 886

Примечание: ν − валентное колебание, δ − деформационное, τ − торсионное

При определении расчетных колебательных 
мод использовалась процедура масштабирова-
ния с коэффициентом 0.8953, соответствующим 
уровню теории HF/6-31+G(d) [6]. 

В ходе отнесения проведены анализ рас-
пределения потенциальной энергии (РПЭ) по 
естественным колебательным координатам (ва-
лентным связям и углам, двугранным углам и 
координатам, соответствующих выходу связей 
из плоскости молекулы), а также анализ формы 
нормальных колебаний. Последний позволил 
установить степень участия каждой колеба-
тельной координаты в данной полосе КР, а ис-
следование РПЭ по колебательной координате 
показывает, в каком структурном элементе ло-

кализована потенциальная энергия данного ко-
лебания. Анализ РПЭ показывает, что боль-
шинство колебаний являются смешанными. В 
областях 10-800 см-1 и 1620-1200 см-1 вклад в 
колебания от различных колебательных коор-
динат меньше 5 %, т.е. они не являются харак-
теристическими. Поэтому в таблице, за исклю-
чением полос при 1614 и 1603 см-1, представле-
ны только наиболее активные и имеющие от-
четливые проявления в спектре КР колебания, 
вклад в которые от колебательных координат 
составляет больше 5%. Необходимо отметить, 
что для большинства представленных частот 
вклады в РПЭ укладываются в диапазон 10-25%. 
Исключением являются моды νСН3 (2910 см-1, 
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37%) и νС-Н аром. (3058 см-1, 39%, 3056 см-1, 
50%, 3060 см-1, 54%).

Рассмотренные колебательные частоты яв-
ляются отличительной спектральной характери-
стикой 4-бензоилоксикарбоновых кислот и мо-
гут быть использованы для идентификации и 
подтверждения структуры соединений этого 
класса.

Экспериментальный спектр КР соединения 
(I) в растворе бензол-хлороформ был зареги-
стрирован на спектрометре ДФС-24 с использо-
ванием линии 488 нм аргонового лазера ЛГН-
503 мощностью 200 мВт на образце. Погреш-
ность в определении положения полос КР не 
превышала ± 2 см-1.
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Целью исследования являлась разработка 
программного комплекса, обеспечивающего аб-
солютную аутентификацию. Основу исследова-
ния составила методика аутентификации с пози-
ций комплексного определения разборчивости и 
избыточности виртуальных идентификаторов 
[1,2]. Содержание реализуемой методики состо-
ит в использовании двух видов идентификато-
ров: виртуального и рабочего. Виртуальные 
идентификаторы находятся у корреспондентов и 
формируются ими. Особенностью методики яв-
ляется то, что выборочные пространства ансам-
блей виртуального идентификатора X* является 
непрерывным, в результате чего обеспечивается 
его бесконечная энтропия (H[X*]=∞) для не-
санкционированного пользователя. Основу 
функционирования комплекса составляет опре-
деление среднего количества информации и раз-
борчивости [1,2]. Численные значения комбина-
ций этих параметров используются в качестве 
рабочего идентификатора. 

Введение идентификационных признаков 
осуществляется путем зашумления исходного 
речевого идентификатора пользователем. Осно-
ву математических моделей разборчивости W и 
избыточности μ составляют выражения:
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где W – разборчивость; M – количество логиче-
ских элементов речевых сообщений в выбороч-
ном пространстве ансамбля сообщений; I – 
среднее количество информации.

Алгоритм аутентификации по разборчиво-
сти и избыточности на основе формирования 
виртуального идентификатора:

1. Задается Ni частот fi , соответствующих 
средним частотам спектральных информацион-
ных каналов (Ni=20) с равным средним количе-
ством информации: 0,1; 0,22; 0,32; 0,41; 0,475; 
0,55; 0,65; 0,77; 0,88; 0,99; 1,43; 1,85; 2,24; 2,45; 
3,23; 3,72; 4,22; 4,76; 5,60; 6,65 (кГц).

2. Формируется виртуальный идентификатор.
3. На основе спектров сигнала, соответству-

ющего логическому элементу сообщения, и 
шума рассчитываются отношения сигнал/шум 
на средних частотах fi спектральных каналов с 
равным средним количеством информации.

4. Для каждого спектрального канала опре-
деляется коэффициент восприятия.

5. По значениям коэффициентов восприятия 
рассчитывается среднее количество информа-
ции логического элемента аудиосообщения, вы-
деляемое слухом.

6. Разборчивость W логического элемента 
аудиосообщения, выделяемого слухом, опреде-
ляется из графика на основании (1).

7. Избыточность μ логического элемента ау-
диосообщения, выделяемого слухом, определя-
ется из W.


