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Аннотация 
Обобщены результаты применения электронной феноменологической спектроскопии (ЭФС), разра-

ботанной М.Ю. Доломатовым к прогнозированию электронных характеристик гетероатомных соеди-

нений – потенциалов ионизации (ПИ, IP) и сродства к электрону (СЭ, EA). Методологической 

основой ЭФС является концепция квантового континуума как носителя информации о свойствах 

вещества. Электромагнитное излучение испускаемое или поглощаемое квантовым континуумом 

позволяет получать информацию о физико-химических свойствах, электронной структуре различных 

веществ, в частности гетероатомных соединений и их смесей. В отличие от традиционных подходов, 

ЭФС рассматривает электронные состояния молекулы как единую квазинепрерывную квантовую 

среду. Это позволяет определять различные свойства в том числе характеристики электронного 

строения вещества по их широкополосным спектральным сигналам без выделения отдельных 

характеристических полос. Основным инструментом прогнозирования служат интегральные харак-

теристики сигнала: интегральная сила осциллятора (ИСО), автокорреляционная функция (АКФ) и др. 

ИСО – интегральный спектроскопический параметр, отражающий общую интенсивность взаимодействия 

вещества с электромагнитным излучением в заданном диапазоне. Использование ИСО в качестве  

спектроскопического дескриптора обеспечивает надёжный прогноз ПИ и СЭ, минимизируя необхо-

димость в ресурсоёмких квантово‑химических расчётах и прямых экспериментальных измерениях. 

В работе систематизированы эмпирические модели, устанавливающие количественные корреляции 

между электронными характеристиками молекул и интегральными параметрами широкополосных 

спектров. Представлены наборы эмпирических коэффициентов и статистических характеристик для 

прогнозирования ПИ и СЭ гетероатомных систем. 
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Abstract 
This study presents a comprehensive synthesis of the application of electronic phenomenological spectroscopy 
(EPS), a methodology pioneered by M.Yu. Dolomatov, for the prediction of key electronic properties of 
heteroatomic compounds, specifically ionization potentials (IP) and electron affinities (EA). The theoretical 
framework of EPS is grounded in the concept of the quantum continuum as an information carrier regarding the 
intrinsic properties of matter. Electromagnetic radiation emitted or absorbed by the quantum continuum encodes 
data on the physicochemical properties and electronic structure of substances, particularly heteroatomic 
compounds and their mixtures. Distinct from conventional approaches, EPS conceptualizes the electronic states 
of a molecule as a unified quasi‑continuous quantum medium. This paradigm enables the determination of 
molecular properties and electronic structure directly from broadband spectral signals, eliminating the necessity 
to resolve discrete characteristic bands. Central to the predictive capability of EPS are integral signal 
characteristics, including the integral oscillator strength (IOS) and the autocorrelation function (ACF). The IOS, 
defined as an integral spectroscopic parameter, quantifies the total interaction intensity between a substance and 
electromagnetic radiation across a specified spectral range. Employing the IOS as a spectroscopic descriptor 
facilitates robust prediction of IP and EA values, thereby significantly reducing reliance on computationally 
demanding quantum‑chemical calculations and labor‑intensive direct experimental measurements. The work 
systematizes a series of empirical models that establish quantitative correlations between molecular electronic 
characteristics and integral parameters derived from broadband spectra. Comprehensive sets of empirical 
coefficients, accompanied by relevant statistical metrics, are provided to enable reliable prediction of IP and EA 
for diverse heteroatomic systems. 

 

 

 


