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Аннотация 

В работе представлен системный анализ электронной феноменологической спектроскопии (ЭФС) на примере 

исследования полициклических ароматических углеводородов (ПАУ). Показано, что ЭФС, в отличие от 

классической оптической спектроскопии, оперирует широкополосными интегральными спектральными 

характеристиками сложных систем и молекул как целостных объектов и рассматривает спектр как 

квантовый континуум, что позволило установить эффекты типа «спектр – свойство» и «цвет – свойство» без 

детального моделирования электронной и молекулярной структуры. Сформулированы и обоснованы три 

ключевых принципа ЭФС: интегральность (использование обобщённых широкополосных сигнальных пара-

метров – интегральных сил осциллятора, автокорреляционных функций, цветовых характеристик); 

феноменологичность (установление эффектов между спектральными и физико-химическими параметрами 

без детального описания структуры и состава компонентов системы); масштабируемость (применимость 

методов к объектам различной сложности – от атомов и молекул до многокомпонентных смесей с хаосом 

химического состава). На примере ПАУ продемонстрирована поэтапная схема анализа. Экспериментально 

обоснована эффективность ряда интегральных параметров: интегральной силы осцилляторов – для оценки 

квантового континуума распределения спектральной плотности; логарифмического молярного интегрального 

показателя поглощения – для экспресс-расчёта потенциалов ионизации и сродства к электрону; 

интегрального параметра автокорреляционной функции – для характеристики корреляционного 

взаимодействия электронных состояний; цветовых координат (RGB, XYZ) – как дескрипторов электронных 

свойств. Приведены соответствующие зависимости для расчёта энергетических характеристик молекул 

через спектроскопические параметры. Показано, что ЭФС эффективно выявляет структурные особенности 

ПАУ, коррелирующие с канцерогенной активностью. Результаты подтверждают, что ЭФС является 

эффективным инструментом для: выявления скрытых закономерностей в сложных органических системах; 

прогнозирования физико-химических свойств ПАУ; разработки методов экспресс-анализа в органической 

электронике, материаловедении и нефтехимии. 
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Abstract 
The paper presents a systematic analysis of electronic phenomenological spectroscopy (EFS) using polycyclic 
aromatic hydrocarbons (PAHs) as a research subject. It is demonstrated that, unlike classical optical spectroscopy, 
EFS operates with broadband integral spectral characteristics of multicomponent systems and treats molecules as 
integral objects, considering the spectrum as a quantum continuum. This approach has enabled the identification of 
«spectrum–property» and «colour–property» correlations without detailed modelling of electronic and molecular 
structures. Three key principles of EFS have been formulated and justified: integrality – the use of generalized 
descriptors, including the area under the absorption curve, autocorrelation functions, and colour coordinates; 
phenomenological nature – establishing correlations between spectral and physicochemical parameters without 
detailed description of the structure and composition of system components; scalability – applicability of methods to 
objects of varying complexity, ranging from individual atoms and molecules to multicomponent mixtures with 
heterogeneous chemical composition. Using PAHs as an example, the paper demonstrates a step‑by‑step analysis 
procedure. The experimental validation confirms the effectiveness of several integral parameters: the integral 
oscillator strength – for evaluating the quantum continuum of spectral density distribution; the logarithmic molar 
integral absorption coefficient – for rapid calculation of ionization potentials and electron affinities; the integral 
parameter of the autocorrelation function – for characterizing the correlation interactions between electronic states; 
colour coordinates (RGB, XYZ) – as descriptors of electronic properties. The study provides corresponding 
dependencies for calculating molecular energy characteristics based on spectroscopic parameters. It is shown that 
electronic phenomenological spectroscopy (EFS) effectively reveals structural features of PAHs that correlate with 
carcinogenic activity. The findings confirm that EFS serves as an efficient tool for identifying hidden patterns in 
complex organic systems, predicting physicochemical properties of PAHs, and developing rapid analytical methods 
in organic electronics, materials science, and petrochemistry. 

 

 


