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ÈÍÔÎÐÌÀÖÈß 

 

20-é Ìåæäóíàðîäíûé êîëëîêâèóì  

ïî ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ 
 

20-é Ìåæäóíàðîäíûé êîëëîêâèóì ïî ìîëåêó-
ëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ ïðîâî-
äèëñÿ ñ 3 ïî 7 ñåíòÿáðÿ 2007 ã. â ã. Äèæîíå (Ôðàí- 
öèÿ). Îí áûë îðãàíèçîâàí Èíñòèòóòîì Êàðíî Áóð-
ãóíäñêîãî öåíòðà íàó÷íûõ èññëåäîâàíèé Ôðàíöèè 
(CNRS), Ôðàíöóçñêèì ôèçè÷åñêèì îáùåñòâîì 
(SFP), àäìèíèñòðàöèåé Áóðãóíäèè è ã. Äèæîíà. 
 Ýòîò Êîëëîêâèóì òðàäèöèîííî ÿâëÿåòñÿ î÷åíü 
ïðåäñòàâèòåëüíûì è ñîáèðàåò ïðàêòè÷åñêè âñå êîë-
ëåêòèâû Åâðîïû, êîòîðûå äåìîíñòðèðóþò íà íåì 
íîâûå ðåçóëüòàòû â îáëàñòè òåîðèè è ýêñïåðèìåíòà 
è â ðàçëè÷íûõ ïðèëîæåíèÿõ. 

Â 2007 ã. â ðàìêàõ Êîëëîêâèóìà ñîñòîÿëèñü: 
 • êîíêóðñ íàó÷íûõ äîêëàäîâ ìîëîäûõ ó÷åíûõ 
íà ñîèñêàíèå ïðåìèè Àìàòà–Ìèëëñà; 

• ìèíè-ñèìïîçèóì «Ñïåêòðîñêîïèÿ è ôóíäà-
ìåíòàëüíàÿ ôèçèêà»; 

• ïðåçåíòàöèÿ ïðîäóêöèè ðÿäà èçâåñòíûõ ëà-
çåðíûõ è îïòè÷åñêèõ ôèðì äëÿ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ 
ïðèëîæåíèé è èçäàòåëüñòâ, âûïóñêàþùèõ íàó÷íóþ 
ëèòåðàòóðó. 

Â Êîëëîêâèóìå ïðèíÿëè ó÷àñòèå ñâûøå 350 
ñïåöèàëèñòîâ èç ñòðàí Åâðîïû, Àçèè, Ñåâåðíîé  
è Þæíîé Àìåðèêè, Àôðèêè. 

Äîêëàäû, ïðåäñòàâëåííûå íà Êîëëîêâèóìå, 
áûëè ñãðóïïèðîâàíû ïî ñëåäóþùèì òåìàì: 

• òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ñïåêòðîâ ìîëå-
êóë, ðàäèêàëîâ, èîíîâ, ìîëåêóëÿðíûõ êîìïëåêñîâ, 
ôîðìû êîíòóðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé (76 äîêëà-
äîâ); 

• ýëåêòðîííûå ñïåêòðû (32); 
• èíôðàêðàñíàÿ è ðàìàíîâñêàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ 

(104); 
• ìèêðîâîëíîâàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ (43); 
• ñïåêòðîñêîïèÿ â ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóÿõ è ïó÷-

êàõ (16); 
• ñïåêòðîñêîïèÿ êîíäåíñèðîâàííûõ ñðåä è ìàò-

ðè÷íîé èçîëÿöèè (5); 
• ñïåêòðîñêîïèÿ ðàäèêàëîâ è èîíîâ (12); 
• ñïåêòðîñêîïèÿ ìîëåêóë, ïðåäñòàâëÿþùèõ èí-

òåðåñ äëÿ àñòðîôèçèêè (47); 
• àòìîñôåðíàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ (57); 
• ñïåêòðîñêîïèÿ áèîìîëåêóë (10); 
• ñïåêòðîñêîïèÿ ìîëåêóëÿðíûõ êîìïëåêñîâ, 

êëàñòåðîâ è ìîëåêóë â êàïëÿõ (18); 
• ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà (15); 
• óëüòðàõîëîäíûå àòîìû è ìîëåêóëû (9); 
• ñïåêòðîñêîïèÿ â èíòåðåñàõ ôóíäàìåíòàëüíîé 

ôèçèêè (20); 
• íîâàÿ ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ òåõíèêà (20). 
Â öåëîì, â ïðîãðàììó Êîëëîêâèóìà áûëî 

âêëþ÷åíî 17 ïëåíàðíûõ è áîëåå 280 ñòåíäîâûõ 

äîêëàäîâ. Àâòîðàìè èëè ñîàâòîðàìè 48 ñòåíäîâûõ 
äîêëàäîâ ÿâëÿþòñÿ 64 ðîññèéñêèõ ó÷åíûõ, ðàáî-
òàþùèõ â íàó÷íûõ îðãàíèçàöèÿõ Ðîññèéñêîé Ôå-
äåðàöèè. Â ïðèãëàøåííûõ ëåêöèÿõ áûëà îñâåùåíà 
ïðàêòè÷åñêè âñÿ ïåðå÷èñëåííàÿ âûøå òåìàòèêà.  

Êîëëîêâèóì îòêðûëñÿ ëåêöèåé M.-C. Gazeau  
ñ ñîàâò. (Y. Benilan, T. Ferradaz, N. Fray, A. Jolly, 
M. Schwell, F. Raulin). Îíà áûëà ïîñâÿùåíà èñ-
ñëåäîâàíèþ ÈÊ- è ÓÔ-ñïåêòðîâ ðÿäà ìîëåêóëÿð-
íûõ ñîåäèíåíèé, íåîáõîäèìûõ äëÿ àíàëèçà äàííûõ 
î ñîñòàâå àòìîñôåðû Òèòàíà ïî íàáëþäåíèÿì ñ êîñ-
ìè÷åñêîãî çîíäà Êàññèíè. Äëÿ ïîíèìàíèÿ ïðîöåñ-
ñîâ, îòâåòñòâåííûõ çà ýâîëþöèþ àòìîñôåðû Òèòàíà, 
ïðåäëîæåíû ôîòîõèìè÷åñêèå ìîäåëè, òðåáóþùèå: 
1) çíàíèÿ ñêîðîñòåé ôîòîäèññîöèàöèè è ñîîòâåòñò-
âóþùèõ çíà÷åíèé êîýôôèöèåíòîâ ïîãëîùåíèÿ ìî-
ëåêóë, êîòîðûå óæå äåòåêòèðîâàëèñü; 2) âîññòàíîâ-
ëåíèÿ ïî ðåçóëüòàòàì íàáëþäåíèé âåðòèêàëüíûõ 
ïðîôèëåé îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé îò âåðõíåé òåð-
ìîñôåðû äî íèæíåé ñòðàòîñôåðû. Ýòè âåðòèêàëüíûå 
ïðîôèëè ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû èç íàáëþäåíèé çîí-
äîì Êàññèíè, â ÷àñòíîñòè èç àíàëèçà äàííûõ ëèì-
áîâîãî çîíäèðîâàíèÿ è äàííûõ ïî ÈÊ- è ÓÔ-
ñïåêòðàì àòìîñôåðû Òèòàíà, èçìåðÿåìûõ áîðòîâû-
ìè ñïåêòðîìåòðàìè.  

Äëÿ îáîñíîâàíèÿ ìîäåëåé è èíòåðïðåòàöèè 
äàííûõ íàáëþäåíèé àâòîðñêèì êîëëåêòèâîì áûëè 
îïðåäåëåíû íåèçâåñòíûå ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïàðà-
ìåòðû ñîåäèíåíèé, êîòîðûå ìîãóò íàõîäèòüñÿ  
â àòìîñôåðå Òèòàíà, òèïà HCN, C2nH2, HC(2n+1)N,  
à òàêæå ÈÊ- èëè ÂÓÔ-ñïåêòðû HCN, C4H2, HC3N, 
HC5N. Îòìå÷åíû ñëîæíîñòè èññëåäîâàíèÿ òàêèõ 
î÷åíü íåñòàáèëüíûõ ñîåäèíåíèé, êàê C6H2, HC5N, 
êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ ê òîìó æå íåïðèâëåêàòåëüíûìè  
ñ òî÷êè çðåíèÿ êîììåð÷åñêîãî èñïîëüçîâàíèÿ. Äëÿ 
äàëüíåéøåãî ïðîãðåññà â ïîíèìàíèè ñîñòàâà è ýâî-
ëþöèè àòìîñôåðû Òèòàíà àâòîðû èññëåäîâàëè 
ñïåêòðû îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé â èíòåðâàëàõ 
80–190 íì è 7–17 ìêì ïðè âàðèàöèè òåìïåðàòóðû 
â äèàïàçîíå 80–200 K. Ïðèâåäåííûå ðåçóëüòàòû 
ýêñïåðèìåíòîâ óêàçûâàþò íà ñëàáóþ òåìïåðàòóð-
íóþ çàâèñèìîñòü ñïåêòðîâ HC3N, HC5N â äèàïàçî-
íå 100–300 Ê, òàê æå êàê è C4H2. 

Ê ÷èñëó ïðîáëåìíûõ âîïðîñîâ àâòîðû îòíîñÿò:  
 • àíàëèç âêëàäà ãîðÿ÷èõ ïîëîñ, íàïðèìåð ïî-
ëîñû 664 ñì–1, äëÿ HC3N; 

• íåîáõîäèìîñòü óòî÷íåíèÿ ñïåêòðàëüíîãî ëèñ-
òà äëÿ C2HD, è ðÿä äðóãèõ. 

Ðåçóëüòàòû ñåðèè èçìåðåíèé, ïðåäñòàâëåííûõ 
àâòîðàìè, èìåþòñÿ íà ñàéòå (www.lisa.univ-paris 
12.fr). 

Â ïëåíàðíîì äîêëàäå P.J. Sarre îáñóæäàëèñü 
ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ äèôôóçíûõ ïîëîñ ïî-
ãëîùåíèÿ è èçëó÷åíèÿ ìåæçâåçäíîãî âåùåñòâà,  
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õàðàêòåðèçóþùèõñÿ øèðèíîé 2–100 ñì–1. Àâòîð 
ñôîðìóëèðîâàë ðÿä ïðåäïîëîæåíèé äëÿ ðàçâèòèÿ 
ëàáîðàòîðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ, íàïðàâëåííûõ íà 
èíòåðïðåòàöèþ òîíêîé ñòðóêòóðû ýòèõ äèôôóçíûõ 
ïîëîñ, à èìåííî: 

• ñïåêòðîñêîïèÿ öåïî÷åê óãëåðîäà è óãëåðîä-
íûõ êîëåö; 

• ýëåêòðîííûå ñïåêòðû áîëüøèõ ïîëèöèêëè÷å-
ñêèõ àðîìàòè÷åñêèõ âîäîðîäíî-óãëåðîäíûõ ñîåäè-
íåíèé (PAHs) è (PAHs)

+; 
• ïîëîñó ôóëëåðåíà Ñ60 îêîëî 9600 Å;  
• ñïåêòðû ìîëåêóë â ìàòðèöàõ è ãåëèåâûõ íà-

íîêàïëÿõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ñîâîêóïíîñòè ñîâðå-
ìåííûõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ òåõíîëîãèé. 

Ïðîáëåìû âëèÿíèÿ êîëåáàòåëüíîãî âîçáóæäåíèÿ 
ìîëåêóë íà ìîëåêóëÿðíóþ äèíàìèêó, â ÷àñòíîñòè 
áèìîëåêóëÿðíûå õèìè÷åñêèå ðåàêöèè, èëè äèññî-
öèàöèþ ìîëåêóë ðàññìîòðåíû â ëåêöèè F.F. Crim. 
Íà ïðèìåðå ðåàêöèè àòîìà õëîðà ñ êîëåáàòåëüíî 
âîçáóæäåííîé ìîëåêóëîé CH3D áûëî óñòàíîâëåíî, 
÷òî ñèììåòðè÷íûå âàëåíòíûå êîëåáàíèÿ îáëàäàþò 
áóëüøåé õèìè÷åñêîé ðåàêòèâíîñòüþ, ÷åì àñèììåò-
ðè÷íûå. Àíàëîãè÷íî è äëÿ NH3 âîçáóæäåíèå ñèì-
ìåòðè÷íûõ êîëåáàíèé ïðèâîäèò ê áîëåå ýôôåêòèâ-
íîé äèññîöèàöèè ýòîé ìîëåêóëû, íåæåëè âîçáóæ-
äåíèå íåñèììåòðè÷íûõ êîëåáàíèé. 

Ëåêöèÿ H. Kato ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ ýô-
ôåêòà Çååìàíà íà S1 ← S0-ïåðåõîäàõ áåíçîëà è íàô-
òàëèíà è èñïîëüçîâàíèþ ýòèõ äàííûõ äëÿ àíàëèçà 
ïðîöåññîâ áåçûçëó÷àòåëüíîé ðåëàêñàöèè â ýòèõ ìî-
ëåêóëàõ. 

Äåìîíñòðàöèåé ýôôåêòèâíîñòè èñïîëüçîâàíèÿ 
íà ñïóòíèêàõ íîâûõ ñïåêòðàëüíûõ ïðèáîðîâ ñòàë 
ïðèãëàøåííûé äîêëàä M. Lopez-Puertas î íîâûõ 
èññëåäîâàíèÿõ ïðîöåññîâ íàðóøåíèÿ ëîêàëüíîãî 
òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ ñ ïîìîùüþ ïðèáî-
ðà MIPAS (Michelson Interferometer for Passive 
Atmospheric Sounding), îáåñïå÷èâàþùåãî ëèìáîâûå 
èçìåðåíèÿ ñïåêòðîâ ïðîïóñêàíèÿ àòìîñôåðû ñ áîð-
òà ñïóòíèêà ENVISAT ñ ðàçðåøåíèåì 0,05–0,1 ñì–1 
â äèàïàçîíå 4,15–14,6 ìêì. 

Àâòîð ïðîàíàëèçèðîâàë ñîñòîÿíèå êà÷åñòâà 
èíôîðìàöèè î íàðóøåíèè ëîêàëüíîãî òåðìîäèíà-
ìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ (ËÒÐ) ïîñëå íàáëþäåíèé  
ñ MIPAS, âêëþ÷àþùåé ÈÊ-ýìèññèþ áîëüøèíñòâà 
àòìîñôåðíûõ ìîëåêóë, àêòèâíûõ â ÈÊ-èçëó÷åíèè: 
CO2, O3, H2O, CH4, CO, NO2, N2O, NO è NO+. 
Àâòîð ïîêàçàë, ÷òî ó÷åò «ãîðÿ÷èõ» ïîëîñ O3, íà-
ïðèìåð 4,8 ìêì, äàåò ðàçíèöó ñî ñòàðîé ìîäåëüþ, 
íà÷èíàÿ ñ âûñîòû 30 êì.  

Àêòóàëüíûìè ÿâëÿþòñÿ èçó÷åíèå ïîâåäåíèÿ 
ñèñòåìû NO+O3 â ïåðèîä ñîëíå÷íîãî øòîðìà, ó÷åò 
êîëåáàòåëüíîé ïîëîñû NO+(ν3), óñòðàíåíèå ðàñõî-
æäåíèÿ âêëàäà ÑÎ â ìîäåëü íàðóøåíèÿ ËÒÐ, êî-
òîðîå ñîñòàâëÿåò 5%, ñ ðåçóëüòàòàìè èçìåðåíèé 
ïðèáîðîì MIPAS. Â èòîãå íàêîïëåíèÿ äàííûõ èç-
ìåðåíèé MIPAS ñòàíåò âîçìîæíûì ñóùåñòâåííîå 
óòî÷íåíèå ìîäåëè íàðóøåíèÿ ËÒÐ â àòìîñôåðå íà 
âûñîòàõ ≥ 50 êì. 

Â ïëåíàðíîì äîêëàäå R.W. Field îáñóæäàëèñü 
ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ ñïåêòðîâ àöåòèëåíà.  

Èñïîëüçîâàëàñü òåõíèêà ëàçåðíî-èíäóöèðîâàííîé 
ÈÊ–ÓÔ-ôëóîðåñöåíöèè. Â ðåçóëüòàòå äëÿ ñîñòîÿ-
íèÿ S1 ïîëó÷åí ñïåêòð âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ â äèà-
ïàçîíå 0–4000 ñì–1 (40 êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ ñ K = 
= 0, 1, 2). 

Â ëåêöèè M. Arndt ðàçâèòà íîâàÿ êîíöåïöèÿ 
KDTL (Kapitza–Dirac–Talbot–Lau) èíòåðôåðîìåò-
ðà, ñî÷åòàþùåãî ìàòåðèàëüíûå è âîëíîâûå ÇD-
ðåøåòêè. Îáñóæäàþòñÿ ïðèëîæåíèÿ òàêîãî èíòåð-
ôåðîìåòðà äëÿ ïîäòâåðæäåíèÿ êîðïóñêóëÿðíî-
âîëíîâîãî äóàëèçìà äëÿ áîëüøèõ ìîëåêóë è êîëè-
÷åñòâåííîãî îïðåäåëåíèÿ ñêàëÿðíîé ïîëÿðèçóåìî-
ñòè ôóëëåðåíîâ è ïðîèçâîäíûõ ïîðôèðèíîâ. Åùå 
îäíà îáëàñòü ïðèìåíåíèÿ ìåòîäà êàñàåòñÿ íàíîìî-
äóëÿöèè ñâîáîäíî ðàñïðîñòðàíÿþùèõñÿ ñâåòîâûõ 
ïó÷êîâ, èìåþùèõ ïðîñòðàíñòâåííóþ ñòðóêòóðó.  

M. Johnson â ñâîåé ëåêöèè ðàññìîòðåë âíóòðè-
êëàñòåðíûå ðåàêöèè ïåðåíîñà ïðîòîíà â 2 òèïàõ 
ñèñòåì: 

 X
– 

⋅ H2O;   R1 ⋅⋅⋅ H+
 ⋅⋅⋅ R2. 

Ïðèìåðîì ÿâëÿåòñÿ ðåàêöèÿ 

 Cl
–

 
 
⋅ H2O; → HCl + OH

–
. 

Ñäâèã ñïåêòðàëüíûõ ïîëîñ â òàêèõ êîìïëåêñàõ  
â êðàñíóþ îáëàñòü îáóñëîâëåí êàê ýëåêòðè÷åñêèìè 
ñèëàìè, òàê è ïåðåíîñîì çàðÿäà, ÷òî ïðîäåìîíñòðè-
ðîâàíî ïðè èññëåäîâàíèè ñïåêòðîâ êîìïëåêñîâ  

SO2

– 
⋅ H2O, SO2

– 
⋅ HDO, SO2

– 
⋅ D2O. 

Äâà ïëåíàðíûõ äîêëàäà áûëè ïîñâÿùåíû ñïåê-
òðîñêîïèè áèîìîëåêóë. 

Íàïðèìåð, äîêëàä T.R. Rizzo ïîñâÿùåí îïðå-
äåëåíèþ ñòðóêòóðû è äèíàìèêè áèîìîëåêóë â ãàçî-
âîé ôàçå ïðè ñâåðõíèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. Ýêñïåðè-
ìåíòû âûïîëíåíû íà îõëàæäàåìîì äî 6 Ê ñïåêòðî-
ìåòðå, ðåãèñòðèðóþùåì ñïåêòðû ôîòîôðàãìåíòèðî-
âàííûõ èîíîâ. Îäíèì èç îáúåêòîâ èññëåäîâàíèé 
áûëà ìîëåêóëà òðèïòîôàíà, äëÿ êîòîðîé ïîêàçàíî, 
êàê ãëàäêàÿ ïîëîñà ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû òðèïòî-
ôàíà ñ öåíòðîì 35100 ñì–1 îáîñòðÿåòñÿ â êîìïëåêñå 
ñ îäíîé ìîëåêóëîé Í2Î è òðàíñôîðìèðóåòñÿ â ñïå-
öèôè÷åñêèé ñïåêòð ñ íåñêîëüêèìè õàðàêòåðíûìè 
ïèêàìè äëÿ êîìïëåêñà, âêëþ÷àþùåãî 2 ìîëåêóëû 
Í2Î. Ñ ïðèìåíåíèåì òåõíèêè ÈÊ–ÓÔ-äâîéíîãî 
ðåçîíàíñà áûëè èçó÷åíû ÈÊ-ñïåêòðû ïåïòèäîâ, 
ñîäåðæàùèõ äî 12 àìèíîêèñëîò. Ïîêàçàíî, ÷òî èçî-
òîïîçàìåùåíèå 14N íà 15N â ðàçíûõ ìåñòàõ ñòðóê-
òóðû ñëîæíîé ìîëåêóëû ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîìó 
èçìåíåíèþ ñïåêòðà. Â ëåêöèè îáîçíà÷åí ðÿä ïðî-
áëåìíûõ âîïðîñîâ ïî äèíàìèêå ñëîæíûõ áèîìîëå-
êóë, ñâÿçàííûõ ñ âðåìåíàìè äèññîöèàöèè è âîç-
ìîæíîñòüþ èçâëå÷åíèÿ èíôîðìàöèè î ñòðóêòóðå 
áèîìîëåêóë èç íàáëþäàåìîãî ñïåêòðà. 

Â äðóãîì ïëåíàðíîì äîêëàäå (I. Kleiner) äàíû 
ðåêîìåíäàöèè ïî ýôôåêòèâíîñòè ìåòîäîâ îïòè÷å-
ñêîé ñïåêòðîñêîïèè äëÿ èññëåäîâàíèÿ áèîìîëåêóë. 
Àâòîð ðàññìàòðèâàåò áèîìèìåòè÷åñêèå ìîëåêóëû. 
Ýòî îòíîñèòåëüíî ìàëûå ìîëåêóëû, êîòîðûå ôîð-
ìèðóþò ýëåìåíòàðíûå áëîêè áèîìîëåêóë. Ê òàêèì 
ìîëåêóëàì îòíîñÿòñÿ ìàëûå ïåïòèäû, àìèíîêèñëî-
òû, ñàõàð. Äëÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì, ñîäåðæàùèõ 
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äî 5 àìèíîêèñëîò, ïðèåìëåìû ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå 
ìåòîäû, äëÿ îáúåêòîâ ñ ÷èñëîì àìèíîêèñëîò îò 5 äî 
30 áîëåå ïðèìåíèìû èçìåðåíèÿ äèïîëüíîãî ìîìåí-
òà èëè ñêîðîñòè äèôôóçèè â ãàçå, à äëÿ áîëüøèõ 
ìîëåêóë (> 30 àìèíîêèñëîò) ïðåäïî÷òèòåëüíåå 
ìàññ-ñïåêòðîìåòðû. Ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû èññëå-
äîâàíèé ðàçëè÷íûõ ìîëåêóë, êîòîðûå ìîãóò ñëó-
æèòü ïðîòîòèïàìè ïåïòèäîâ, òàêèõ êàê  

 ÑÍ3–ÑÍ2–Î–Ñ(=Î)–ÑH2–NH–C(=O)–CH3;  

 ÑÍ3Ñ(=Î)NHCH(ÑÍ3)C(=Î)OÑÍ3  

è 
 H2NC(O)OCH3. 

Â ëåêöèè J. Gauss, C. Puzzarini ïðîäåìîíñòðè-
ðîâàíî, êàê êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå ðàñ÷åòû ìîãóò 
èñïîëüçîâàòüñÿ â èññëåäîâàíèÿõ âðàùàòåëüíûõ 
ñïåêòðîâ ìîëåêóë, îñîáåííî äëÿ äåòåêòèðîâàíèÿ 
íîâûõ ìîëåêóë. Òåîðåòè÷åñêîå ïðåäñêàçàíèå ïàðà-
ìåòðîâ ñâåðõòîíêîé ñòðóêòóðû (êîíñòàíò êâàäðó-
ïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ñïèí-âðàùàòåëüíîãî òåí-
çîðà, ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ) ÷àñòî îïðå-
äåëÿåò óñïåøíûé äåòàëüíûé àíàëèç ñòðóêòóðû èç-
ìåðåííîãî âðàùàòåëüíîãî ñïåêòðà. Àâòîðû ïðèâî-
äÿò áîëüøîå êîëè÷åñòâî ïðèìåðîâ óñïåøíîãî âçàè-
ìîäåéñòâèÿ êâàíòîâî-õèìè÷åñêîé òåîðèè è ýêñïå-
ðèìåíòà â îáëàñòè âðàùàòåëüíîé ñïåêòðîñêîïèè  
è âîçìîæíîñòåé äåòåêòèðîâàíèÿ ðÿäà ìîëåêóë, íà-
ïðèìåð HSOH, ïî èõ âðàùàòåëüíûì ñïåêòðàì. 

Ïëåíàðíûé äîêëàä îò ãðóïïû ñîàâòîðîâ 
(P. Cacciani, J. Cosleou, M. Guinet, M. Khelkhal, 
M. Tudorie) áûë ïîñâÿùåí îáñóæäåíèþ ñïåêòðî-
ñêîïè÷åñêèõ ýôôåêòîâ, ñâÿçàííûõ ñ êîíâåðñèåé 
ÿäåðíîãî ñïèíà, â òîì ÷èñëå ïðîáëåìû ñïåêòðîñêî-
ïèè îðòî- è ïàðà-ìîëåêóë H2, H2O, NH3, CH3F. 
ßäåðíûé ñïèí ñèììåòðè÷íûõ àòîìîâ èãðàåò âàæ-
íóþ ðîëü, õîòÿ ìàãíèòíûå âçàèìîäåéñòâèÿ (ñïèí-
ñïèí, ñïèí-îðáèòàëüíûå) ìàëû â ðÿäå ýôôåêòîâ, 
òàêèõ êàê ñâåòîèíäóöèðîâàííûé äðåéô ìîëåêóë, 
ñåëåêòèâíàÿ ôîòîäèññîöèàöèÿ (íàïðèìåð, H2ÑO), 
ðåàêöèè ñ ó÷àñòèåì èîíîâ Í3

+, áûñòðîå îõëàæäåíèå 
H2O â ìàòðèöå èíåðòíûõ ãàçîâ.  

Ðàññìîòðåíû âîïðîñû äèíàìèêè ñïèíîâîé êîí-
âåðñèè, îáúÿñíÿþùèåñÿ âíóòðèìîëåêóëÿðíûìè ìàã-
íèòíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè (ìîäåëü êâàíòîâîé ðå-
ëàêñàöèè). Îáñóæäàåòñÿ ãèïîòåçà î çàïðåòå ïðåîáðà-
çîâàíèÿ îðòî-èçîìåðà â ïàðà-èçîìåð â ãàçîâîé ôàçå. 
 Ñïåêòðîñêîïè÷åñêèé áëîê ïëåíàðíûõ ëåêöèé 
ïîäûòîæèëà ëåêöèÿ W. Lafferty, ïîñâÿùåííàÿ ñå-
ðèè èññëåäîâàíèé ñïåêòðîâ âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ 
ìàëûõ ìîëåêóë ïðè íàëè÷èè ñèëüíûõ àíãàðìîíè÷å-
ñêèõ ðåçîíàíñîâ íà ïðèìåðå ÈÊ-ñïåêòðîâ ìîëåêóë 
N2O, H2CO, H2CS. 

Ñîçäàíèå íîâûõ èñòî÷íèêîâ èçëó÷åíèÿ äëÿ 
ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ áûëî òåìîé 
ëåêöèè M. Bellini. Ðàññìîòðåíû ñïîñîáû ãåíåðàöèè 
ëàçåðíûõ ãàðìîíèê âûñîêèõ ïîðÿäêîâ ïðè âçàèìî-
äåéñòâèè êîðîòêèõ è èíòåíñèâíûõ ëàçåðíûõ èì-
ïóëüñîâ ñ àòîìàìè èíåðòíûõ ãàçîâ è èõ ïðàêòè÷å-
ñêàÿ ðåàëèçàöèÿ, â ðåçóëüòàòå êîòîðîé ðàçðàáîòàí 
èñòî÷íèê èçëó÷åíèÿ äëÿ ãëóáîêîãî ÓÔ-äèàïàçîíà. 
 Äëÿ ìíîãèõ ïðèëîæåíèé, ñâÿçàííûõ ñ èçó÷å-
íèåì ðàäèàöèîííûõ ïðîöåññîâ â àòìîñôåðå, ñ ðàç-

âèòèåì ìåòîäîâ äèñòàíöèîííîãî çîíäèðîâàíèÿ ìî-
ëåêóëÿðíûõ ñîåäèíåíèé íàçåìíûìè, ñàìîëåòíûìè  
è ñïóòíèêîâûìè ñèñòåìàìè âàæíû ñèñòåìàòèçàöèÿ 
ïîëó÷àåìûõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ äàííûõ è ïðåä-
ñòàâëåíèå èõ â âèäå áàç äàííûõ èëè áàç çíàíèé, 
óäîáíûõ äëÿ ïîëüçîâàòåëåé. Â ðÿäå ñòåíäîâûõ äîê-
ëàäîâ, ïðåäñòàâëåííûõ íà êîëëîêâèóìå, îáñóæäà-
ëèñü íûíåøíåå ñîñòîÿíèå è ïåðñïåêòèâû ðàçâèòèÿ 
íàèáîëåå ïîïóëÿðíûõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ áàç äàí-
íûõ HITRAN è GEISA, à òàêæå íîâûå ïîäõîäû  
ê îðãàíèçàöèè ðàáîòû ñ áîëüøèìè îáúåìàìè ñïåê-
òðîñêîïè÷åñêîé èíôîðìàöèè.  

Â äîêëàäå L.S. Rothman è I.E. Gordon äàíà 
ïðåçåíòàöèÿ íîâîé âåðñèè HITRAN-2008. Â íåå 
áóäóò âíåñåíû çíà÷èòåëüíûå óñîâåðøåíñòâîâàíèÿ  
ñ ó÷åòîì òðåáîâàíèé ñïåöèàëèñòîâ, çàíèìàþùèõñÿ 
ðàçðàáîòêîé ìåòîäîâ è òåõíèêè äèñòàíöèîííîãî 
ñïóòíèêîâîãî çîíäèðîâàíèÿ ãàçîâîãî ñîñòàâà àòìî-
ñôåðû. Ïî ñðàâíåíèþ ñ âåðñèåé HITRAN-2004  
â íîâîé âåðñèè áóäóò ïðèñóòñòâîâàòü ñïåêòðû àçîò-
íîé êèñëîòû â äèàïàçîíå 600–1790 ñì–1; óëó÷øåí-
íûå äàííûå ïî óøèðåíèþ âîçäóõîì è äîáàâëåíèåì 
ïîëîñ èçîòîïîâ Í2Î â âèäèìîì äèàïàçîíå ñïåêòðà; 
ñîâðåìåííûå äàííûå ïî ñïåêòðàì OCS è PH3, ïå-
ðåñ÷èòàííûå ïàðàìåòðû ëèíèé NO+, ñêîððåêòèðî-
âàííûå äàííûå äëÿ ïîëîñ Øóìàíà–Ðóíãå è äîïîë-
íèòåëüíàÿ èíôîðìàöèÿ äëÿ ïîëîñû Ãåðöáåðãà Î2  
â ÓÔ-äèàïàçîíå, äàííûå ïî äîïîëíèòåëüíûì ïîëî-
ñàì àöåòèëåíà. Â äîïîëíåíèå ê íîâûì ïîëîñàì ïî-
ãëîùåíèÿ íîâûõ ìîëåêóë âêëþ÷åíû äàííûå, ïîçâî-
ëÿþùèå ïðîèçâîäèòü «line by line» ðàñ÷åòû ÈÊ-  
è ÓÔ-ñå÷åíèé ïîãëîùåíèÿ, èíäóöèðîâàííûõ ñòîëê-
íîâåíèÿìè ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ, õàðàêòåðèñòèê êîí-
òóðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. 

Ñîâðåìåííîå ñîñòîÿíèå áàçû äàííûõ GEISA 
ðàññìîòðåíî â äîêëàäå N. Jacquinet-Husson, R. Ar- 
mante, N.A. Scott è A. Chedin. Îíà òàêæå ðàçâèâà-
åòñÿ â èíòåðåñàõ ñîçäàíèÿ áîëåå òî÷íûõ ðàäèàöè-
îííûõ ìîäåëåé àòìîñôåðû è îáåñïå÷èâàåò «line by 
line» ðàñ÷åòû äëÿ ìíîãîñëîéíîé àòìîñôåðû. Â ðå-
äàêöèþ 2003 ã. (GEISA-03) âêëþ÷åíû òðè íåçàâè-
ñèìûå áàçû äàííûõ, êîòîðûå ñîäåðæàò, ñîîòâåòñò-
âåííî, ïàðàìåòðû ïåðåõîäîâ è ëèíèé ïîãëîùåíèÿ; 
ñå÷åíèÿ ïîãëîùåíèÿ â ÈÊ-, âèäèìîì è ÓÔ-
äèàïàçîíàõ; ìèêðîôèçè÷åñêèå è îïòè÷åñêèå õàðàê-
òåðèñòèêè àòìîñôåðíîãî àýðîçîëÿ. Â íàñòîÿùåå 
âðåìÿ GEISA àêòèâíî èñïîëüçóåòñÿ â îáðàáîòêå 
äàííûõ IASI (Infrared Atmospheric Sounding Inter-
pherometer), íàõîäÿùåãîñÿ íà áîðòó åâðîïåéñêîãî 
ñïóòíèêà METOP. Äîêóìåíòàëüíîå îïèñàíèå GEISA 
äàíî íà ñàéòå (http://ara.lmd.polytechnique.fr).  

Â äîêëàäå A.G. Czaszar, A.Z. Fazliev, J. Tenni-
son ïðåäëàãàåòñÿ âàðèàíò èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû 
ïî ñïåêòðàëüíûì äàííûì äëÿ ìîëåêóëû âîäû è åå 
èçîòîïîâ. Ýòà ñèñòåìà êîíñòðóèðóåòñÿ êàê áàçà 
çíàíèé, ñîñòîÿùàÿ èç 3 ÷àñòåé: ýíåðãåòè÷åñêèå 
óðîâíè, ïåðåõîäû è êîíòóðû ëèíèé. Íàèáîëåå ïîë-
íî â íåé ïðåäñòàâëåíà èíôîðìàöèÿ ïî ìîëåêóëàì 
H2

16O, H2
17O è H2

18O.  
Äàëüíåéøåå ðàçâèòèå áàçû äàííûõ HITEMP 

(ñîñòàâëÿþùàÿ ÷àñòü HITRAN), ñîäåðæàùåé èíôîð-
ìàöèþ î ñïåêòðàõ ìîëåêóë ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòó-
ðàõ, îáñóæäàåòñÿ â äîêëàäå áîëüøîãî àâòîðñêîãî 

12. Îïòèêà àòìîñôåðû è îêåàíà, ¹ 2. 
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êîëëåêòèâà (I.E. Gordon, L.S. Rothman, V.I. Pere- 
valov, S.A. Tashkun, R.R. Gamache, R.J. Bar-ber, 
J. Tennyson, P.F. Bernath, A. Goldman). Ýòà âåð-
ñèÿ îòëè÷àåòñÿ îò ïðåäûäóùåé òåì, ÷òî â íåé îá-
íîâëåí ñïèñîê ëèíèé äëÿ CO, H2O, CO2, NO, OH, 
CH4 è äð. 

Â íàñòîÿùåì èíôîðìàöèîííîì ñîîáùåíèè íå-
âîçìîæíî äàòü äåòàëüíûé îáçîð âñåõ ñòåíäîâûõ 
äîêëàäîâ. Îñòàíîâèìñÿ ëèøü íà ðåçóëüòàòàõ, ïðåä-
ñòàâëÿþùèõ èíòåðåñ äëÿ ñïåêòðîñêîïèè àòìîñôåðû. 
 Î÷åâèäåí ïðîãðåññ â èññëåäîâàíèè ñïåêòðîâ 
Í2Î è åå èçîòîïîâ, ñîîòâåòñòâóþùèõ ïåðåõîäàì  
â î÷åíü âûñîêèå êîëåáàòåëüíûå ñîñòîÿíèÿ ñ ýíåðãè-
åé, ñðàâíèìîé ñ ýíåðãèåé äèññîöèàöèè. Â äîêëàäå 
M. Grechko, P. Maksytenko, T.R. Rizzo, O.V. Boyar-
kin ìåòîäàìè ñïåêòðîñêîïèè äâîéíîãî è òðîéíîãî 
ðåçîíàíñà çàðåãèñòðèðîâàíû ñïåêòðû Í2Î âïëîòü 
äî ýíåðãèé 41450 ñì–1, ò.å. âûøå ïðåäåëà äèññî-
öèàöèè. Íîâûé ëèñò ëèíèé ïîãëîùåíèÿ HDO äî 
25000 ñì–1 ïðåäñòàâëåí â äîêëàäå B.A. Voronin, 
R.N. Tolchenov, J. Tennyson, S.V. Shirin, N.F. Zo- 
bov, O.L. Polyansky. Ñïåêòðû èçëó÷åíèÿ Í2

17Î  
è Í2

18Î â äèàïàçîíå 1654–2500 ñì–1 ïðè òåìïåðà-
òóðå 1950 Ê èññëåäîâàíû â ðàáîòå S. Mikhailenko, 
G.Ch. Mellau, I.V. Kishkina, Vl.G. Tyuterev. Áîëåå 
770 íîâûõ ëèíèé Í2

17Î è Í2
18Î áûëè çàðåãèñòðè-

ðîâàíû è èäåíòèôèöèðîâàíû. 
Äåòàëüíîå èññëåäîâàíèå è àíàëèç ñïåêòðà ïî-

ãëîùåíèÿ ýòèëåíà â ïðàêòè÷åñêè âàæíîì äëÿ ïðè-
ëîæåíèé (ëàçåðíûé ãàçîàíàëèç) äèàïàçîíå 6035–
6210 ñì–1 ïðåäñòàâëåíû â äîêëàäå V.A. Kapitanov, 
Y.N. Ponomarev, V. Boudon, M. Rotger, N. Zvereva- 
Loete, M. Loete.  

Ðåçóëüòàòû ãëîáàëüíîãî àíàëèçà ñïåêòðà âûñî-
êîãî ðàçðåøåíèÿ 13ÑÍ4 â äèàïàçîíå 0–3200 ñì–1 
ñîäåðæàòñÿ â äîêëàäå H.M. Niederer, S. Albert, 
M. Quack, V. Boudon, J.P. Champion, S. Bauerecker. 
Â èòîãå ýòîãî àíàëèçà öåíòðû ëèíèé ïîãëîùåíèÿ 
îïðåäåëåíû ñ ïîãðåøíîñòüþ 0,0009 ñì–1. 

Â ðÿäå äîêëàäîâ ñîîáùàþòñÿ íîâûå äàííûå  
î ñïåêòðàõ ïîãëîùåíèÿ CO2, H2S è åå èçîòîïîâ, O3, 
NH3 è èçîòîïàõ, N2O (ñëàáûå ïåðåõîäû â äèàïàçî-
íå 4100–4350 ñì–1) è äðóãèõ ìîëåêóë, ïðèñóòñò-
âóþùèõ â àòìîñôåðå. 

Â öåëîì, ñëåäóåò îòìåòèòü î÷åíü âûñîêèé íà-
ó÷íûé óðîâåíü Êîëëîêâèóìà è âïå÷àòëÿþùèå ñïåê-
òðîñêîïè÷åñêèå ðåçóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå íà íåì. 
 Ñîâðåìåííûé óðîâåíü òåîðèè ìåæìîëåêóëÿð-
íûõ ñïåêòðîâ, ñî÷åòàþùèé êîìïëåêñíîå èñïîëüçî-
âàíèå ìåòîäîâ ab initio ïðè ïîñòðîåíèè ïîâåðõíî-
ñòåé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè, ìåòîäû ýôôåêòèâíûõ 
ãàìèëüòîíèàíîâ, ãëîáàëüíûé ïîäõîä ê àíàëèçó êî-
ëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ñïåêòðîâ, îáåñïå÷èâàåò  
 

ïîãðåøíîñòü ìàññîâûõ ðàñ÷åòîâ öåíòðîâ ëèíèé, 
ñðàâíèìóþ ñ ïîãðåøíîñòüþ ñîâðåìåííîãî ýêñïåðè-
ìåíòà. 

Â ýêñïåðèìåíòå ïðîäåìîíñòðèðîâàí î÷åíü áîëü-
øîé ïðîãðåññ â èññëåäîâàíèÿõ ñïåêòðîâ ïîãëîùå-
íèÿ ìîëåêóë âáëèçè ïîðîãà äèññîöèàöèè, â èçó÷å-
íèè âëèÿíèÿ ñåëåêòèâíîãî êîëåáàòåëüíîãî âîçáóæ-
äåíèÿ ìîëåêóë íà õèìè÷åñêóþ àêòèâíîñòü ìîëåêóë, 
íà ïðîöåññû äèññîöèàöèè, êîìïëåêñîîáðàçîâàíèå.  
 Ñîâðåìåííàÿ òåõíèêà ñïåêòðîñêîïèè äàåò âîç-
ìîæíîñòü èññëåäîâàíèÿ î÷åíü òîíêèõ âíóòðè-  
è ìåæìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé, îïðåäåëåíèÿ 
ðÿäà ôóíäàìåíòàëüíûõ ôèçè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ. 
Ïðèìåðîì ýòîãî ÿâëÿþòñÿ ïåðâûå ïðÿìûå èçìåðå-
íèÿ êîíñòàíòû Áîëüöìàíà â ýêñïåðèìåíòå ïî òî÷-
íîìó èçìåðåíèþ äîïëåðîâñêîãî êîíòóðà ëèíèè ïî-
ãëîùåíèÿ ïðè ÷åòêî ôèêñèðîâàííîé òåìïåðàòóðå 
òåðìîñòàòà ñ ïîãëîùàþùèì ãàçîì íèçêîãî äàâëåíèÿ 
(K. Djerroud, C. Daussy, A. Amy-Klein, C.J. Borde, 
C. Chardonnet, S. Briaudeau, Y. Hermier). 

Åùå îäíîé òåíäåíöèåé ÿâëÿåòñÿ êîìïëåêñíîå 
èñïîëüçîâàíèå â ýêñïåðèìåíòàõ ìåòîäîâ ëàçåðíîé  
è Ôóðüå-ñïåêòðîñêîïèè, ìàññ-ñïåêòðîñêîïèè; òåõ-
íèêè ìíîãîàòîìíûõ ðåçîíàíñîâ. Â ýêñïåðèìåíòå 
D. Boudjaadar, G. Guelachvili, N. Picqué ïðè èñ-
ñëåäîâàíèè î÷åíü ñëàáûõ ïåðåõîäîâ NO2 áûëè îä-
íîâðåìåííî èñïîëüçîâàíû øèðîêîïîëîñíûé âíóò-
ðèðåçîíàòîðíûé ëàçåðíûé ñïåêòðîìåòð è Ôóðüå-
ñïåêòðîìåòð ñ âðåìåííûì ðàçðåøåíèåì. Ýêâèâà-
ëåíòíàÿ äëèíà ïîãëîùàþùåé òðàññû 110 êì îáåñïå-
÷èëà ïîðîã äåòåêòèðîâàíèÿ 6 · 10–11 ñì–1

 ⋅ Ãö–1/2. 
 Ðåçóëüòàòû ìíîãèõ äîêëàäîâ êîëëîêâèóìà ìî-
ãóò íàéòè ïðÿìîå ïðèëîæåíèå â ðåøåíèè ñëåäóþ-
ùèõ àêòóàëüíûõ ïðîáëåì àòìîñôåðíîé îïòèêè: 
 – ñîâåðøåíñòâîâàíèå ìåòîäîâ ðàñ÷åòà ïîòîêîâ 
àòìîñôåðíîé ðàäèàöèè â êëèìàòè÷åñêèõ ìîäåëÿõ; 
 – ðàçðàáîòêà ìåòîäîâ è àïïàðàòóðû ëîêàëüíî-
ãî è äèñòàíöèîííîãî àíàëèçà ìîëåêóëÿðíîãî ñîñòà-
âà àòìîñôåðû; 

– ñïåêòðîñêîïèÿ àòìîñôåðíûõ íàíîñòðóêòóð îò 
ìîëåêóëÿðíûõ êëàñòåðîâ äî íàíî÷àñòèö, ñîäåðæà-
ùèõ ñëîæíûå ìîëåêóëû, íàïðèìåð áèîìîëåêóëû; 
 – ñåëåêòèâíîå âîçäåéñòâèå íà ãàçîôàçíûå ðå-
àêöèè, âêëþ÷àÿ íàïðàâëåííóþ ôîòîäèññîöèàöèþ 
ñëîæíûõ ìîëåêóë äëÿ èõ äåòåêòèðîâàíèÿ ïî ôðàã-
ìåíòàì è â öåëîì ðÿäå äðóãèõ ïðèëîæåíèé. 

Ïðîãðàììó äîêëàäîâ, ïðåäñòàâëåííûõ íà 20-ì 
Ìåæäóíàðîäíîì êîëëîêâèóìå ïî ìîëåêóëÿðíîé 
ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ, ìîæíî íàéòè 
íà ñàéòå (http://icb.u-bourgogne.fr/HRMS/). 

 

Äîêòîð ôèçèêî-ìàòåìàòè÷åñêèõ íàóê, 
ïðîôåññîð Þ.Í. Ïîíîìàðåâ

 


