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Â ðàìêàõ ìåòîäà ýôôåêòèâíûõ îïåðàòîðîâ ïðîâåäåíà îäíîâðåìåííàÿ îáðàáîòêà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 

èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé õîëîäíûõ è ãîðÿ÷èõ ïîëîñ ìîëåêóëû àöåòèëåíà, ëåæàùèõ â ðàéîíå 1,5 ìêì. Ïîëó÷åí 
íàáîð ïàðàìåòðîâ îïåðàòîðà ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà, âîñïðîèçâîäÿùèé ýòè èíòåíñèâíîñòè ñ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíîé òî÷íîñòüþ. 

 

Ââåäåíèå 

Â òå÷åíèå ïîñëåäíèõ ëåò íàìè óñïåøíî ðàçâè-
âàëñÿ ãëîáàëüíûé ïîäõîä ê îïèñàíèþ öåíòðîâ è èí-
òåíñèâíîñòåé ëèíèé êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ 
ïåðåõîäîâ â ìîëåêóëå àöåòèëåíà ñ ïîìîùüþ ìåòîäà 
ýôôåêòèâíûõ îïåðàòîðîâ. Ýôôåêòèâíûé ãàìèëüòî-
íèàí, ãëîáàëüíî îïèñûâàþùèé êîëåáàòåëüíî-âðàùà-
òåëüíûå óðîâíè ýíåðãèè â îñíîâíîì ýëåêòðîííîì 
ñîñòîÿíèè àöåòèëåíà è çàïèñàííûé ñ òî÷íîñòüþ äî 
÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà ìàëîñòè â ñõåìå óïîðÿäî÷èâàíèÿ 
Àìàòà–Íèëüñåíà, ïðåäëîæåí â ðàáîòå [1]. Â ðàáîòå 
[2] áûëè ïîëó÷åíû îñíîâíûå ôîðìóëû äëÿ ðàñ÷åòà 
èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ÷åòûðåõàòîìíîé ëèíåéíîé 
ìîëåêóëû â ðàìêàõ äàííîãî ìåòîäà. Â ðàáîòàõ [3, 4] 
áûëà îñóùåñòâëåíà ïîäãîíêà ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâ-
íîãî ãàìèëüòîíèàíà ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèÿì 
öåíòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ìîëåêóëû àöåòèëåíà. 
Ïîëó÷åííûé ýôôåêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí ñîäåðæèò 
145 ïàðàìåòðîâ è õîðîøî âîññòàíàâëèâàåò ïîëîæå-
íèÿ ïî÷òè 10000 ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé àöåòèëåíà  
â îáëàñòè 0–10000 ñì–1. Èñïîëüçóÿ ñîáñòâåííûå 
âîëíîâûå ôóíêöèè ýòîãî ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòî-
íèàíà, íàì óäàëîñü ïîëó÷èòü ïàðàìåòðû îïåðàòîðà 
ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà è îïèñàòü ñ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíîé òî÷íîñòüþ èíòåíñèâíîñòè ëèíèé 
êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ àöåòèëåíà  
â òðåõ äèàïàçîíàõ äëèí âîëí [5]. Â íàñòîÿùåé ñòà-
òüå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû îáðàáîòêè èíòåíñèâ-
íîñòåé ëèíèé àöåòèëåíà â ðàéîíå 1,5 ìêì. 

Òåîðåòè÷åñêèå îñíîâû ïîäõîäà 

Èíòåíñèâíîñòü ëèíèè ïîãëîùåíèÿ Sb ← a(T)  
íà êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîì ïåðåõîäå b ← a,  
ñì–1/(ìîëåê. ⋅ ñì–2), ïðè òåìïåðàòóðå Ò, Ê, äàåòñÿ 
õîðîøî èçâåñòíûì âûðàæåíèåì: 
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Çäåñü ñ – ñêîðîñòü ñâåòà; h – ïîñòîÿííàÿ Ïëàíêà; 
k – ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà; Ñ – äîëåâîå ñîäåðæà-
íèå äàííîãî èçîòîïà â èññëåäóåìîì îáðàçöå; ga – 
ñòàòâåñ íèæíåãî óðîâíÿ; Q(T) – ñòàòñóììà; νb ← a – 
÷àñòîòà ïåðåõîäà (âîëíîâîå ÷èñëî); Wb ← a – âåðî-
ÿòíîñòü ïåðåõîäà èëè ñèëà ëèíèè, êîòîðàÿ îïðåäå-
ëÿåòñÿ êàê êâàäðàò ìîäóëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà 
îïåðàòîðà äèïîëüíîãî ìîìåíòà. 

Â ðàìêàõ íàøåãî ïîäõîäà äëÿ ðàñ÷åòà ñèëû 
ëèíèè áåðóòñÿ ñîáñòâåííûå âîëíîâûå ôóíêöèè ýô-
ôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà, êîòîðûå íàõîäÿòñÿ èç 
çàäà÷è íà öåíòðû ëèíèé. Èñïîëüçóåìûé ýôôåêòèâ-
íûé ãàìèëüòîíèàí [4] áàçèðóåòñÿ íà ïðåäïîëîæå-
íèè î êëàñòåðíîé ñòðóêòóðå êîëåáàòåëüíûõ óðîâíåé 
ýíåðãèè, ñëåäóþùåé èç ïðèáëèæåííûõ ñîîòíîøå-
íèé ìåæäó ãàðìîíè÷åñêèìè ÷àñòîòàìè: 

 ω ≈ ω ≈ ω ≈ ω1 3 4 55 5 ,  (2) 

 ω ≈ ω ≈ ω2 4 53 3 . (3) 

Â îäèí êëàñòåð, èëè ïîëèàäó, íóìåðóåìóþ öåëûì 
÷èñëîì Ð, âõîäÿò êîëåáàòåëüíûå ñîñòîÿíèÿ, êâàí-
òîâûå ÷èñëà êîòîðûõ óäîâëåòâîðÿþò ñîîòíîøåíèþ 
 

 = + + + +1 2 3 4 55 3 5P V V V V V . (4) 

Â ýôôåêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí â ÿâíîì âèäå 
âêëþ÷åíû ëèøü âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó êîëåáàòåëü-
íûìè ñîñòîÿíèÿìè, ïðèíàäëåæàùèìè îäíîé è òîé 
æå ïîëèàäå. Îñòàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ ýôôåêòèâ-
íûì îáðàçîì ó÷èòûâàþòñÿ ïàðàìåòðàìè ýôôåêòèâ-
íîãî ãàìèëüòîíèàíà. 

Ñòàöèîíàðíîå ñîñòîÿíèå ëèíåéíîé ìîëåêóëû, 
ïðèíàäëåæàùåå îñíîâíîìó ýëåêòðîííîìó ñîñòîÿíèþ, 
â ðàìêàõ ïîëèàäíîãî ïîäõîäà ìîæåò áûòü çàäàíî 
ïÿòüþ ñèìâîëàìè: P, N, J, ε, M, ãäå P – íîìåð 
ïîëèàäû; N – íîìåð êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ  
â äàííîé ïîëèàäå â ïîðÿäêå âîçðàñòàíèÿ ýíåðãèè;  
J – êâàíòîâîå ÷èñëî ìîìåíòà èìïóëüñà; ε = ±1 – 
âàíãîâñêàÿ ñèììåòðèÿ óðîâíÿ; M – êâàíòîâîå ÷èñ-
ëî ïðîåêöèè ìîìåíòà èìïóëüñà íà îñü Z ëàáîðàòîð-
íîé ñèñòåìû êîîðäèíàò. Ñîáñòâåííàÿ âîëíîâàÿ 
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ôóíêöèÿ ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà, îïèñûâàþ-
ùàÿ ýòî ñòàöèîíàðíîå ñîñòîÿíèå, ìîæåò áûòü ïðåä-
ñòàâëåíà â ñëåäóþùåì âèäå: 
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– âàíãîâñêèå êîìáèíàöèè ñîáñòâåííûõ ôóíêöèé 

l l1 2 3 4 45 5VVVVV  îïåðàòîðà ýíåðãèè ãàðìîíè÷åñêèõ 

êîëåáàíèé ìîëåêóëû è ñîáñòâåííûõ ôóíêöèé JMK  

æåñòêîãî ñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà. Ñèììåòðèþ âîë-
íîâîé ôóíêöèè îáû÷íî îáîçíà÷àþò áóêâàìè «e»  
è «f», ÷òî ñîîòâåòñòâóåò çíà÷åíèÿì ε = 1 è –1. Íà-
ïîìíèì, ÷òî â îòñóòñòâèå âíåøíèõ ýëåêòðè÷åñêèõ  
è ìàãíèòíûõ ïîëåé êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå 
óðîâíè ýíåðãèè âûðîæäåíû ïî ìàãíèòíîìó êâàíòî-
âîìó ÷èñëó M. 

Ñ èñïîëüçîâàíèåì ñîáñòâåííûõ âîëíîâûõ ôóíê-
öèé ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà ñèëà ëèíèè ïåðå-
õîäà ′ ′ ′ ′ε ← εPN J PNJ  ìåæäó äâóìÿ êîëåáàòåëüíî-

âðàùàòåëüíûìè ñîñòîÿíèÿìè ìîæåò áûòü ïðåäñòàâ-
ëåíà ñëåäóþùèì âûðàæåíèåì [2]: 

Çäåñü ε
l l1 2 3 4 45 5J VVVVV

PN
C  – êîýôôèöèåíòû ñìåøèâàíèÿ, 

îïðåäåëÿþùèå ñîáñòâåííóþ âîëíîâóþ ôóíêöèþ 
ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà, íàõîäÿòñÿ ïðè ðåøå-
íèè çàäà÷è íà öåíòðû ëèíèé. Ôóíêöèè, âõîäÿùèå 
â âûðàæåíèå (8), äëÿ ∆K = 0; ±1 ñîâïàäàþò ñ êî-
ýôôèöèåíòàìè Êëåáøà–Ãîðäàíà: 

 Φ∆J∆K(J,K) = (1∆K JK J + ∆J K + ∆K). (9) 

Ôóíêöèè F∆J∆K(J,K), âõîäÿùèå â ôàêòîð òèïà 
Ãåðìàíà–Óîëëèñà, ïðè ∆K = 0 äëÿ P- è R-âåòâåé 
èìåþò ñëåäóþùèé âèä 

 ∆ ∆
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J K J JF J K b m d J J m KV∆∆∆∆  (10) 

Çäåñü m = –J; J + 1 äëÿ P- è R-âåòâåé ñîîòâåòñòâåí-
íî. Ìû îãðàíè÷èâàåìñÿ âûðàæåíèåì (10) äëÿ ôàêòî-
ðà Ãåðìàíà–Óîëëèñà, ïîñêîëüêó òîëüêî ýòî âûðàæå-
íèå èñïîëüçóåòñÿ â íàñòîÿùåé ðàáîòå. Äðóãèå ñëó÷àè 

ðàññìîòðåíû â [5]. Ôóíêöèè ∆ ∆l l
l l4 5
4 5( , , )f V

V∆∆∆∆ , ñòîÿùèå 

ïîä çíàêîì ðàäèêàëà â ñîîòíîøåíèè (8), äàíû â [2]. 
Êîìáèíàöèÿ ïðîèçâåäåíèé ñèìâîëîâ Êðîíåêåðà ïî-
ÿâëÿåòñÿ ïîä çíàêîì êîðíÿ â âûðàæåíèè (8) âñëåäñò-
âèå èñïîëüçîâàíèÿ áàçèñà Âàíãà. Ïàðàìåòðû ìàò-
ðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îïåðàòîðà ýôôåêòèâíîãî äèïîëü-

íîãî ìîìåíòà 

∆ ∆ −∆ −∆=l l l l4 45 5M M
V V∆ ∆∆ ∆∆ ∆∆ ∆ , κ =( 1,2,3,4,5)i i

V∆∆∆∆ , 

=( 4,5)ia i
V∆∆∆∆ , Jb

V∆∆∆∆ è Jd
V∆∆∆∆ , âõîäÿùèå â ñîîòíîøåíèÿ 

(8) è (10), îïèñûâàþò èíòåíñèâíîñòè ëèíèé îäíî-
âðåìåííî õîëîäíûõ è ãîðÿ÷èõ ïîëîñ çàäàííîé ñå-
ðèè ïåðåõîäîâ, îïðåäåëÿåìîé çíà÷åíèåì ∆P. Â èñ-
ïîëüçóåìîì íàìè ïîëóýìïèðè÷åñêîì ïîäõîäå ýòè 
ïàðàìåòðû ïîäãîíÿþòñÿ ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷å-
íèÿì èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé, à çàòåì ìîãóò ñëóæèòü 
äëÿ ïðåäñêàçàíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ñ áîëüøèìè 
çíà÷åíèÿìè êâàíòîâîãî ÷èñëà óãëîâîãî ìîìåíòà J,  
à òàêæå ëèíèé ãîðÿ÷èõ ïîëîñ, ïðèíàäëåæàùèõ ðàñ-
ñìàòðèâàåìîé ñåðèè. 

 

ε ← ε ε ε
+ + + + = ∆ + ∆ + ∆ +∆ +∆ =∆

∆ ∆

= + ×∑ ∑
l l

l l l l

1 2 3 4 45 5

1 2 3 4 1 2 3 45 5

4 45 5

  

' ' ' '

5 3 5 5 3 5

   

 (2 1)  
V V V VVJ

P N J PNJ PNJ PN

V V V V V P V V V V V P

W J g C  

+∆ +∆ +∆ +∆ +∆ +∆ +∆ ∆ ∆
∆ ∆ε

× Φ ×


l l l l l l1 1 2 2 3 3 4 4 4 4 45 5 5 5 5'

' ' '
( , )V V V V V V V V V VJ

J KP N
C M J K

V∆∆∆∆  

( )( )∆ ∆
+∆ +∆ +∆ +∆× + δ δ + δ δ − δ δ δ δ ×l l

l l l l l l l l l l l ll l4 5

4 4 4 4 4 45 5 5 5 5 54 ,0 ,0 ,0 ,0 ,0 ,0 ,0 ,05, , 1 2f
V

V∆∆∆∆  

( ) ( )∆ ∆ ∆ ∆ ∆ ∆
∆ ∆

=

 
 × + κ + + ∆ + +
 
 
∑ ∑

l l l l l l
l l

4 45 5 4 5

4,5

1 2 ,i i i J Ki i

i i

V a F J K
V V V∆ ∆∆ ∆∆ ∆∆ ∆ ∆∆∆∆  

( ) ( )+∆ +∆
∆ − + +∆ +∆  

′+ ε Φl l l l

l l l l

4 4 5 5

4 45 5

2 2

2
,

J
M J K

V∆∆∆∆
( ) ( ) ( ) ( )( )− +∆ − +∆

+∆ +∆− δ δ − δ δ ×l l l l

l l l l l ll l
4 4 5 5

4 4 45 5 5

2 2
4 ,0 ,0 ,0 ,05, , 1 1f

V
V∆∆∆∆  

( ) ( )+∆ +∆ +∆ +∆ +∆ +∆
∆ − + +∆ +∆  

=

  × + κ + ∆ + 
  
∑ ∑

l l l l l l l l l l l l

l l l l
l

4 4 4 45 5 5 5 4 4 5 5

4 45 5

2 2 2 2 2 2

2

4,5

1 ,i ii i J

i i

V a F J K
V V V∆ ∆∆ ∆∆ ∆∆ ∆ ∆∆∆∆

2

. (8) 



 

 Èíòåíñèâíîñòè ëèíèé êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ ìîëåêóëû àöåòèëåíà â ðàéîíå 1,5 ìêì 545 
2.* 

Ïàðàìåòðû îïåðàòîðà ýôôåêòèâíîãî 
äèïîëüíîãî ìîìåíòà äëÿ ñåðèè ïîëîñ 

∆∆∆∆P = 10 

Â ðàìêàõ âûøåîïèñàííîãî ïîäõîäà ñ ïîìîùüþ 
ìåòîäà íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ ìû ïðîâåëè ïîäãîí-
êó ïàðàìåòðîâ îïåðàòîðà ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî 
ìîìåíòà ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèÿì èíòåíñèâ-
íîñòåé ëèíèé ÷åòûðåõ ïîëîñ [6], ëåæàùèõ â ðàéîíå 
6500 ñì–1. Ýòè ïîëîñû ïðèíàäëåæàò ñåðèè ïåðåõî-
äîâ ∆P = 10. Çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ñìåøèâàíèÿ 

ε
l l1 2 3 4 45 5J VVVVV

PN
C áûëè ïîëó÷åíû ðàíåå â ðåçóëüòàòå 

ãëîáàëüíîé ïîäãîíêè ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî 
ãàìèëüòîíèàíà ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèÿì 
öåíòðîâ ëèíèé, ëåæàùèõ íèæå 10000 ñì–1 [4]. Çíà-
÷åíèÿ ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû Q(T) áûëè âçÿòû èç 
ðàáîòû [7]. Âåëè÷èíà äîëåâîãî ñîäåðæàíèÿ èçîòîïà 
12Ñ2H2 Ñ = 0,977828 [6]. 

Öåëüþ ïðîöåäóðû ïîäãîíêè, èñïîëüçóþùåé 
ìåòîä íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ, ÿâëÿåòñÿ ìèíèìèçà-
öèÿ ôóíêöèîíàëà ñòàíäàðòíîãî îòêëîíåíèÿ, êîòî-
ðûé îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùåé ôîðìóëîé: 

 ( )
=

 −χ = − δ 
∑

2

1

N obs calc
i i

obs

ii

S S
N n , (11) 

ãäå obs
iS è calc

iS – íàáëþäàåìûå è ðàññ÷èòàííûå èí-

òåíñèâíîñòè i-é ëèíèè; 
σδ =

100%

obs
i i

i

S
, σi – ýêñïåðèìåí-

òàëüíàÿ îøèáêà äëÿ i-é ëèíèè, %; Nobs – êîëè÷åñòâî 
ëèíèé, âêëþ÷åííûõ â îáðàáîòêó; n – êîëè÷åñòâî 
ïîäãîíÿåìûõ ïàðàìåòðîâ. Ïðè âåëè÷èíå ñòàíäàðò-
íîãî îòêëîíåíèÿ, áëèçêîé ê åäèíèöå, îñíîâíàÿ ìàñ-
ñà ðàññ÷èòàííûõ çíà÷åíèé ëåæèò â ïðåäåëàõ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíîé îøèáêè. Äëÿ îöåíêè êà÷åñòâà ïîä-
ãîíêè èíîãäà áîëåå ïðåäïî÷òèòåëüíî èñïîëüçîâàòü 
âåëè÷èíó ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêîãî îòêëîíåíèÿ (RMS), 
êîòîðàÿ îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì âûðàæåíèåì: 

 
=

 −= ⋅ 
 

∑
2

1

100%

N obs calc
i i

obsobs
ii

S S
RMS N

S
. (12) 

Ïîëåçíóþ èíôîðìàöèþ î êà÷åñòâå îïèñàíèÿ 
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ñîäåðæèò òàêæå ñðåä-
íåå îòêëîíåíèå äëÿ ïîëîñû (MR) ðàññ÷èòàííûõ 

çíà÷åíèé èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé îò èõ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ çíà÷åíèé, êîòîðîå îïðåäåëÿåòñÿ ôîðìóëîé 
 

 
=

−= ⋅∑
1

1
100%

N obs calc
i i

obs
bend ii

S S
MR

N S
, (13) 

ãäå Nbend – ÷èñëî ïîäãîíÿåìûõ ëèíèé äëÿ äàííîé 
ïîëîñû. 

Ïðè ïîäãîíêå èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé èõ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ âçâåøèâàëèñü âåëè÷èíîé 
σ = 2%, èìåííî òàêàÿ òî÷íîñòü îïðåäåëåíèÿ èíòåí-
ñèâíîñòåé ëèíèé óêàçàíà â ðàáîòå [6]. Â ðåçóëüòàòå 
ïîäãîíêè áûëè äîñòèãíóòû χ = 0,65, à RMS = 1,3%. 
Ýòî îçíà÷àåò òî, ÷òî ýêñïåðèìåíòàëüíûå èíòåíñèâíî-
ñòè áûëè âîñïðîèçâåäåíû ñ ýêñïåðèìåíòàëüíîé òî÷-
íîñòüþ. Çíà÷åíèÿ ïîëó÷åííûõ ïàðàìåòðîâ ýôôåê-
òèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà äàíû â òàáë. 1, à ñòàòè-
ñòèêà ïîäãîíêè ïî ïîëîñàì ïðåäñòàâëåíà â òàáë. 2. 
 

Ò à á ë è ö à  1  

Ïàðàìåòðû îïåðàòîðà ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà 
ìîëåêóëû C2H2 äëÿ ñåðèè ïîëîñ ∆∆∆∆P = 10 

Ïàðàìåòð* Çíà÷åíèå Ïàðàìåòð Çíà÷åíèå 

M10100 0,010519(9)** M11011 0,0009086(8)
κ4 –0,044(1) bJ –0,00028(4) 
κ5 –0,018(1) dJ –0,000056(2)
bJ –0,00026(2) – – 
 

* Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ Ì∆∆∆∆V äàíû â äåáàÿõ, îñòàëü-
íûå ïàðàìåòðû áåçðàçìåðíûå. 

** Â ñêîáêàõ óêàçàíà îøèáêà, ñîîòâåòñòâóþùàÿ 
ñòàíäàðòíîìó îòêëîíåíèþ, â åäèíèöàõ ïîñëåäíåé öèôðû. 

 

Èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ïîëîñû (ν1 + ν2 + ν4 + ν5)
0 

â îñíîâíîì îáóñëîâëåíû ïåðåêà÷êîé èíòåíñèâíîñòè 
èç ïîëîñû ν1 + ν3 áëàãîäàðÿ ðåçîíàíñíîìó àíãàðìî-
íè÷åñêîìó âçàèìîäåéñòâèþ ìåæäó ýòèìè ïîëîñàìè. 
Ïîýòîìó àâòîðàì ðàáîòû [6] äëÿ îïèñàíèÿ âðàùà-
òåëüíîé çàâèñèìîñòè èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé áîëåå 
ñëàáîé ïîëîñû (ν1 + ν2 + ν4 + ν5)

0 â ðàìêàõ íåðåçî-
íàíñíîé ìîäåëè ïðèøëîñü âêëþ÷èòü â ïîäãîíêó 
÷åòûðå êîýôôèöèåíòà ôàêòîðà Ãåðìàíà–Óîëëèñà. 
Â ðàìêàõ íàøåé ìîäåëè âðàùàòåëüíàÿ çàâèñèìîñòü 
èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé â îñíîâíîì ó÷èòûâàåòñÿ 
âðàùàòåëüíîé çàâèñèìîñòüþ êîýôôèöèåíòîâ ñìå-
øèâàíèÿ. Êàê ñëåäñòâèå, ýêñïåðèìåíòàëüíûå èí-
òåíñèâíîñòè âñåõ ÷åòûðåõ ïîëîñ óäîâëåòâîðèòåëüíî 
âîññòàíàâëèâàþòñÿ ïî íàøåé ìîäåëè äàæå ñ îäíèì 
îñíîâíûì ïàðàìåòðîì M10100. Çíà÷åíèå ïàðàìåòðà  
è ñòàòèñòèêà ïîäãîíêè ïî ïîëîñàì äëÿ ýòîãî ñëó÷àÿ 
ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 3.  

 
Ò à á ë è ö à  2  

Ïîïîëîñíàÿ ñòàòèñòèêà ïîäãîíêè 

Ñîñòîÿíèå * 

âåðõíåå  íèæíåå 
Äèàïàçîí, cì–1 Jmax 

×èñëî 
ëèíèé 

MR, % RMS, % 

1010000 0000000 6452,6–6626,5 37 57 0,01 0,74 
110111–1 0000000 6564,1–6685,3 30 47 0,01 1,11 
1011010 0001010 6448,3–6587,3 30 84 0,02 1,32 
1010101 0000101 6459,2–6591,6 28 81 0,02 1,63 

 

* Êîëåáàòåëüíûå ñîñòîÿíèÿ îáîçíà÷åíû êâàíòîâûìè ÷èñëàìè V1V2V3V4V5l4l5. 
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Ò à á ë è ö à  3  

Ðåçóëüòàòû ïîäãîíêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ìîëåêóëû C2H2, çàðåãèñòðèðîâàííûõ  
â ðàéîíå 1,5 ìêì, ñ èñïîëüçîâàíèåì òîëüêî îäíîãî ïîäãîíî÷íîãî ïàðàìåòðà 

Ñîñòîÿíèå* 

âåðõíåå íèæíåå 
Äèàïàçîí, cì–1 Jmax 

×èñëî ëè-
íèé 

MR, % RMS, % 

1010000 0000000 6452,6–6626,5 37 57 2,00 2,45 
110111–1 0000000 6564,1–6685,3 30 47 2,41 3,03 
1011010 0001010 6448,3–6587,3 30 84 –4,49 4,83 
1010101 0000101 6459,2–6591,6 28 81 2,27 2,77 

χ = 1,77 RMS = 3,5% M10100 = 0,01066(1)D 
 

* Êîëåáàòåëüíûå ñîñòîÿíèÿ îáîçíà÷åíû êâàíòîâûìè ÷èñëàìè V1V2V3V4V5l4l5. 
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Îòíîñèòåëüíûå îòêëîíåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé 

èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ïîëîñ (ν1 + ν3)
0
 è (ν1 + ν2 + ν4 + ν5)

0
 îò 

èõ ðàññ÷èòàííûõ çíà÷åíèé. Êâàäðàòû – îòíîñèòåëüíûå 
îòêëîíåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ïðè ïîäãîíêå ñ îäíèì ïàðà-
ìåòðîì; òðåóãîëüíèêè – ïðè ïîäãîíêå ñ ïîëíûì íàáîðîì 
 ïàðàìåòðîâ 

 
Íà ðèñóíêå äëÿ äâóõ õîëîäíûõ ïîëîñ ïðåä-

ñòàâëåíû íåâÿçêè ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà-
÷åíèÿìè èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé è ðàññ÷èòàííûìè 
çíà÷åíèÿìè ñ îäíèì ïàðàìåòðîì è ñ ïîëíûì íàáî-
ðîì ïàðàìåòðîâ. ßâíî ïðîñëåæèâàåòñÿ ëèíåéíàÿ 
çàâèñèìîñòü íåâÿçîê îò m ïðè ïîäãîíêå ñ îäíèì 
ïàðàìåòðîì, õîòÿ ñàìè íåâÿçêè ëèøü ñëåãêà ïðå-
âûøàþò ýêñïåðèìåíòàëüíóþ íåîïðåäåëåííîñòü èí-
òåíñèâíîñòåé ëèíèé. 

Çàêëþ÷åíèå 

Ïîëó÷åí íàáîð ïàðàìåòðîâ îïåðàòîðà ýôôåêòèâ-
íîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû àöåòèëåíà, îïè-
ñûâàþùèé èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ýòîé ìîëåêóëû â ðàé-
îíå 1,5 ìêì. Ýòîò íàáîð âîñïðîèçâîäèò ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå çíà÷åíèÿ [6] èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ÷åòû- 
ðåõ ïîëîñ ν1 + ν3, (ν1 + ν2 + ν4 + ν5)

0, ν1 + ν3 + ν4 – ν4,  
è ν1 + ν3 + ν5 – ν5 ñ ýêñïåðèìåíòàëüíîé òî÷íîñòüþ. 
Ïîëó÷åííûé íàáîð ïàðàìåòðîâ ìîæåò áûòü èñïîëü-
çîâàí äëÿ ðàñ÷åòà èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé è äðóãèõ 
ãîðÿ÷èõ ïîëîñ, ëåæàùèõ â ðàéîíå 1,5 ìêì, ò.å. äëÿ 
ãåíåðàöèè âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî ñïåêòðà ìîëåêóëû 
àöåòèëåíà â ðàññìàòðèâàåìîì ðàéîíå äëèí âîëí. 

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå 
ïðîãðàììû ÐÀÍ ¹ 2.10 «Îïòè÷åñêàÿ ñïåêòðîñêî-
ïèÿ è ñòàíäàðòû ÷àñòîò». 
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O.M. Lyulin, V.I. Perevalov. Line intensities of vibration-rotation transitions of acetylene molecule 
in the 1.5 µµµµm region. 

Within the framework of the method of effective operators the simultaneous fitting of the line intensities 
of the cold and hot bands of acetylene molecule lying in the 1.5 µm region is performed. As a result of this fit-
ting, the set of effective dipole moment parameters reproducing these intensities with the experimental accuracy 
is obtained. 


