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Îïèñàíèå âûñîêîâîçáóæäåííûõ âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû Í2Î ïðîâåäåíî ñ èñïîëüçîâàíèåì 

íåïðåðûâíûõ äðîáåé D(a, x), çàâèñÿùèõ îò ýëåìåíòàðíûõ âðàùàòåëüíûõ îïåðàòîðîâ, ñâÿçàííûõ ñ ïåðå-
ìåííîé x, è îò ïàðàìåòðà a, îïðåäåëÿþùåãî àñèìïòîòè÷åñêîå ïîâåäåíèå âû÷èñëåííûõ óðîâíåé ýíåðãèé. Íå-
ïðåðûâíûå äðîáè D(a, x) ÿâëÿþòñÿ îäíèì èç ïðåäñòàâëåíèé äëÿ ïðîèçâîäÿùèõ ôóíêöèé ýôôåêòèâíîãî 
âðàùàòåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà íåæåñòêèõ ìîëåêóë òèïà H2X è èñïîëüçóþòñÿ äëÿ ñîâìåñòíîãî îïèñàíèÿ âðà-
ùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèé ñ J≤ 42, Ka ≤ 32 ïåðâûõ âîñüìè êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû Í2

16Î.  
 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: íåïðåðûâíûå äðîáè, âûñîêîâîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ, ìîëåêóëà Í2Î; continued frac-
tions, highly excited rotational levels, H2O molecule. 

 
Ââåäåíèå 

Èçâåñòíî, ÷òî îïèñàíèå âûñîêîâîçáóæäåííûõ 
âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ëåãêèõ íåæåñòêèõ ìîëå-
êóë òèïà H2X â ðàìêàõ òðàäèöèîííîãî ïîëèíîìè-
àëüíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ HW ýôôåêòèâíîãî âðàùà-
òåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà H ñòàëêèâàåòñÿ ñ îïðåäå-
ëåííûìè ïðîáëåìàìè [1, 2]. Îäíîé èç íèõ ÿâëÿåòñÿ 
ïëîõàÿ ñõîäèìîñòü HW ïî âðàùàòåëüíîìó îïåðàòî-
ðó Jz, êîòîðûé ÿâëÿåòñÿ êîìïîíåíòîé îïåðàòîðà 
ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà J. Êàê ñëåäñòâèå, ãà-
ìèëüòîíèàí HW ïðàêòè÷åñêè íå ïðèãîäåí äëÿ îïè-
ñàíèÿ âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû ñ áîëü-
øèìè çíà÷åíèÿìè âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà 
Ka, ÿâëÿþùåãîñÿ ñîáñòâåííûì çíà÷åíèåì äëÿ îïå-
ðàòîðà Jz. Äëÿ ìîëåêóëû Í2Î ðÿä HW èìååò ðàäè-
óñ ñõîäèìîñòè ïî êâàíòîâîìó ÷èñëó Ka ïîðÿäêà  
10 ∼ 12 äëÿ îñíîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ,  
è ýòîò ðàäèóñ áûñòðî óáûâàåò ñ âîçáóæäåíèåì 
êâàíòîâîãî ÷èñëà v2, ñâÿçàííîãî ñ èçãèáíûì êîëå-
áàíèåì áîëüøîé àìïëèòóäû [1, 2]. Ê íàñòîÿùåìó 
âðåìåíè äëÿ ìîëåêóëû Í2

16Î ïîëó÷åíû ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå äàííûå äëÿ âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé 
ýíåðãèé ñ âðàùàòåëüíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè 
J ≤ 42, Ka ≤ 32 [3], ÷òî âûõîäèò äàëåêî çà ïðåäåëû 
ðàäèóñà ñõîäèìîñòè ãàìèëüòîíèàíà HW.  

Áûë ïðåäëîæåí ðÿä íåïîëèíîìèàëüíûõ ôîðì 
ãàìèëüòîíèàíà H, îáçîð êîòîðûõ ìîæíî íàéòè  
â [1, 2]. ×àñòü èç ýòèõ ôîðì áàçèðóåòñÿ íà òî÷íî 
ðåøàåìîé ìîäåëè äëÿ «èçãèáíî-âðàùàòåëüíîãî» 
âçàèìîäåéñòâèÿ â ìîëåêóëå. Ýòè ìîäåëè ïðèâîäÿò 
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ê ðàçëè÷íûì ïðîèçâîäÿùèì ôóíêöèÿì F(J2, Jz)  
è χ(J2, Jz) äëÿ ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà H, 
êîòîðûé ïðèíèìàåò âèä  

 2 2 2 21
( , ) { ( , ), }.

2z zH F J J J J+ −= + χ +J J  (1) 

Ôóíêöèè F(J2, Jz) è χ(J2, Jz), ðàçëîæåííûå  
â ðÿä Òåéëîðà ïî îïåðàòîðàì J2 è Jz, ïðèâîäÿò  
ê ïîëèíîìèàëüíîìó ïðåäñòàâëåíèþ HW. Îáû÷íî F 
è χ ïðåäñòàâëÿþò â âèäå ðàçëîæåíèÿ â ðÿä ïî ïà-
ðàìåòðó ìàëîñòè λ, íàïðèìåð F = F0 + λF1 + λ2F2,  
è â êà÷åñòâå íóëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ F0(J2, Jz) áå-
ðåòñÿ ôóíêöèÿ h (J2, Jz), ò.å. 

 F0(J2, Jz) = h(J2, Jz). (2) 

Îïåðàòîðíàÿ ôóíêöèÿ h(J2, Jz) ÿâëÿåòñÿ àíà-
ëèòè÷åñêèì ðåøåíèåì óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ñ ìî-
äåëüíûì ïîòåíöèàëîì (ñå÷åíèåì âíóòðèìîëåêóëÿð-
íîãî ïîòåíöèàëà âäîëü ïåðåìåííîé, îïèñûâàþùåé 
êîëåáàíèÿ áîëüøîé àìïëèòóäû â ìîëåêóëå) è ñ ìî-
äåëüíûì «èçãèáíî-âðàùàòåëüíûì» âçàèìîäåéñòâèåì. 
Ôóíêöèÿ χ(J2, Jz) îïðåäåëÿåòñÿ òàêæå ÷åðåç h(J2, Jz). 
Ðàçëè÷íûå ïðåäñòàâëåíèÿ äëÿ ôóíêöèé F(J2, Jz), 
χ(J2, Jz) è h(J2, Jz) ìîæíî íàéòè â [1, 2, 4].  

Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû çàêëþ÷àëàñü â ïðîâå-
äåíèè îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåð-
ãèé ïåðâûõ âîñüìè êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ìîëå-
êóëû Í2

16Î ñ ìàêñèìàëüíî èçâåñòíûìè íà ñåãî-
äíÿøíèé äåíü çíà÷åíèÿìè âðàùàòåëüíûõ êâàíòî-
âûõ ÷èñåë J ≤ 42, Ka ≤ 32. Äëÿ ýòîãî èñïîëüçîâàíû 
ïðîèçâîäÿùèå ôóíêöèè F è χ â ôîðìå íåïðåðûâ-
íûõ äðîáåé D(a, x), à ýêñïåðèìåíòàëüíûå óðîâíè 
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ýíåðãèé îáúåäèíåíû â ïîëèàäó èç âîñüìè âçàèìî-
äåéñòâóþùèõ ñîñòîÿíèé.  

Êðîìå òîãî, íåîáõîäèìî áûëî âûÿñíèòü, íà-
ñêîëüêî äàëåêî â ðàìêàõ ìåòîäà ýôôåêòèâíîãî ãà-
ìèëüòîíèàíà ìîæíî ïðîäâèíóòüñÿ â îïèñàíèè ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèé ìîëåêóëû Í2Î.  
 Îòìåòèì, ÷òî ñóùåñòâóþò è ãëîáàëüíûå ìåòîäû 
îïèñàíèÿ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåð-
ãèé íåæåñòêèõ òðåõàòîìíûõ ìîëåêóë. Ïðèìåíè-
òåëüíî ê ìîëåêóëå Í2Î ðåçóëüòàòû òàêèõ ðàñ÷åòîâ 
ìîæíî íàéòè â [5].  

Íåïðåðûâíûå äðîáè 
Íåïðåðûâíûå äðîáè ñâÿçàíû ñ ïðèìåíåíèåì 

ìåòîäà [6] ñóììèðîâàíèÿ ïî Áîðåëþ ê ïðîèçâîäÿ-
ùèì ôóíêöèÿì F(J2, Jz). Ñóòü ìåòîäà çàêëþ÷àåòñÿ 
â ñëåäóþùåì. Ïóñòü ôóíêöèÿ F(x) ïðåäñòàâëåíà 
ðÿäîì  

 ( ) .n
n

n

F x C x= ∑  (3) 

Äëÿ ýòîãî ðÿäà ôîðìàëüíî ìîæíî íàïèñàòü 

0 1

0

( ) e ( ) / ! ...,n t n
n n

n n

F x C x C xt dt n C C x
∞

−= = = + +∑ ∑∫
  (4) 

ïîñêîëüêó 
0

e !t nt dt n
∞

− =∫ . Ñòîÿùóþ ïîä èíòåãðàëîì 

ñóììó ∑n Cn(xt)n/n! ìîæíî ïðåäñòàâèòü â çàìêíó-
òîì âèäå ñ ïîìîùüþ ïðîèçâîäÿùåé ôóíêöèè  

 F0(J2, Jz) = h (J2, Jz) = AJ G, (5) 

â êîòîðîé 
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[(1 ) 1].a

J z
J

G J
a

= + α −
α

 (6) 

Â îïðåäåëåíèÿõ (5) è (6) AJ è αJ ÿâëÿþòñÿ 
ôóíêöèÿìè îïåðàòîðà J2, ò.å.  

 AJ = A – ΔKJ J2 +… , 

 αJ = α0 + α1J2 +… . (7) 

Ïðè ïàðàìåòðå a = 0,5 ôóíêöèÿ G èç (6) ÿâëÿ-
åòñÿ ðåøåíèåì ìîäåëüíîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà, 
ó÷èòûâàþùåãî «èçãèáíî-âðàùàòåëüíîå» âçàèìîäåé-
ñòâèå â çàìêíóòîì âèäå [1, 7]. Ýòà ôóíêöèÿ èñ-
ïîëüçîâàëàñü äëÿ ñóììèðîâàíèÿ âðàùàòåëüíîãî 
ïîëèíîìèàëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà HW äëÿ ìîëåêóëû 
âîäÿíîãî ïàðà. Åå ïðèìåíåíèå ê ðÿäó ∑n Cn(xt)n/n! 
ïðèâîäèò ê íîâîé ïðîèçâîäÿùåé ôóíêöèè 
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( , ) e ( , ) ,t
Jh a A G a t dt
∞
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â êîòîðîé 
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Èíòåãðàë â (8) âû÷èñëÿåòñÿ òî÷íî [8] è äàåò  
 

 h(a, β) = AJJz
2 g(a, β), (9) 

ãäå 
 g(a, β) = β1–a eβ Γ(a, β) 

îïðåäåëåíà ÷åðåç íåïîëíóþ ãàììà-ôóíêöèþ Γ(a, β): 

 1( , ) e t a

x

a x t dt
∞

− −Γ = ∫  (10) 

ñ ïåðåìåííîé β = 1/(αJJz
2) è èíòåãðàëüíûì ïàðà-

ìåòðîì a. Â ðåçóëüòàòå  

 h(a, β) = AJJz
2 β1–a eβ Γ(a, β). (11) 

Íåïîëíóþ ãàììà-ôóíêöèþ Γ(a, x) ìîæíî ïðåä-
ñòàâèòü â âèäå íåïðåðûâíîé äðîáè [8]: 
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 (12) 

Ïîäñòàíîâêà (12) â (11) ïðèâîäèò ê ïðîèçâî-
äÿùåé ôóíêöèè  

 h(a,β) = AJ D(a, x), (13)  

â êîòîðîé  
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 (14) 

åñòü íåïðåðûâíàÿ äðîáü ñ ïåðåìåííîé x = β–1 = αJJz
2 

è ïàðàìåòðîì a. Êàê ïîêàçàíî â [6], èíòåãðàëüíûé 
ïàðàìåòð a óïðàâëÿåò àñèìïòîòè÷åñêèì ïîâåäåíèåì 
âû÷èñëåííûõ óðîâíåé ýíåðãèé â çàâèñèìîñòè îò 
âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà Ka. Â ÷àñòíîì 
ñëó÷àå a = 1D (a = 1, x) = Jz

2.  

Ýôôåêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí 
Íîâàÿ ôîðìà (13) äëÿ ïðîèçâîäÿùèõ ôóíêöèé 

áûëà ïðîòåñòèðîâàíà â [6] ïðè îïèñàíèè ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèé (040) 
êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ìîëåêóëû Í2

16Î (J ≤ 16, 
Ka ≤ 7) è âðàùàòåëüíûõ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ îñíîâíî-
ãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ (J ≤ 7, Ka ≤ 4) ìîëå-
êóëû ÑÍ2. Òàì æå áûëî èññëåäîâàíî àñèìïòîòè÷å-
ñêîå ïîâåäåíèå âû÷èñëåííûõ óðîâíåé ýíåðãèé 
Í2

16Î îò èíòåãðàëüíîãî ïàðàìåòðà a â íåïîëíîé 
ãàììà-ôóíêöèè.  

Â íàñòîÿùåé ñòàòüå àíàëèçèðóþòñÿ ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå óðîâíè ýíåðãèé ñ J ≤ 42, Ka ≤ 32 äëÿ 
ïåðâûõ âîñüìè êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé, êîòîðûå 
áûëè îáúåäèíåíû â îäíó ïîëèàäó (ãðóïïó) {(000), 
(010), (020), (100), (001), (030), (110), (011)} âçàè-
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ìîäåéñòâóþùèõ ñîñòîÿíèé. Ýôôåêòèâíûé ãàìèëü-
òîíèàí äëÿ òàêîé ïîëèàäû áûë âûáðàí â ôîðìå 
îïåðàòîðíîé ìàòðèöû 8 × 8. 

Îáúåäèíåíèå â äàííóþ ïîëèàäó âðàùàòåëüíûõ 
óðîâíåé ýíåðãèé ìîëåêóëû Í2

16Î ñ áîëüøèìè çíà-
÷åíèÿìè âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë J è Ka, 
ïðèíàäëåæàùèõ ðàçëè÷íûì êîëåáàòåëüíûì ñîñòîÿ-
íèÿì, ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî òàêèå óðîâíè ýíåðãèé, êàê 
ïðàâèëî, íàõîäÿòñÿ â ðåçîíàíñíîì âçàèìîäåéñòâèè, 
ïîýòîìó èõ íåîáõîäèìî ðàññìàòðèâàòü ñîâìåñòíî. 
 Âðàùàòåëüíûå îïåðàòîðû HV, ñòîÿùèå íà 
ãëàâíîé äèàãîíàëè ìàòðèöû, èìåëè âèä  

{ }
4

( ) 2 ( ) 2 2 2

1

1
( , ) ( , ), ,

2
V V m m

V z m z

m

H F J J J J+ −

=

= + χ +∑J J  (15) 

ãäå âûðàæåíèå {A, B} = AB + BA ÿâëÿåòñÿ àíòè-
êîììóòàòîðîì äëÿ îïåðàòîðîâ A è B, à îáîáùåííîå 
êâàíòîâîå ÷èñëî V = (v1v2v3) îïðåäåëÿåò ñîâîêóï-
íîñòü êîëåáàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë ìîëåêóëû. 
Ïðîèçâîäÿùèå ôóíêöèè F è χ (èíäåêñ V îïóùåí 
äëÿ êðàòêîñòè) âûáðàíû â âèäå ðàçëîæåíèé [6] ïî 
íåïðåðûâíîé äðîáè D(a, x) (13):  
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Â ôîðìóëàõ (16), (17) ïàðàìåòðû EJ è u0 ÿâ-
ëÿþòñÿ ôóíêöèÿìè îïåðàòîðà J2:  

EJ = E0 – ΔJJ 2 + HJJ 4 + …, u0 = 
= u00 + u10J 2 + u20 J 4 + …. 

Äëÿ îïåðàòîðîâ âçàèìîäåéñòâèÿ, ñòîÿùèõ íà 
ïîáî÷íûõ äèàãîíàëÿõ îïåðàòîðíîé ìàòðèöû, èñ-
ïîëüçîâàëñÿ íåðåäóöèðîâàííûé âèä, à èìåííî: 

 HF = ∑F2lm2p J2l{J+ 
2p

(Jz + p)m + (–1)m(Jz + p)mJ– 
2p

} 
  (18) 

äëÿ òèïà âçàèìîäåéñòâèÿ Ôåðìè è  

HC = ∑C2lm2p+1J2l{J+ 
2p+1

(2Jz + 2p + 1)m +  

+ (–1)m+1(2Jz + 2p + 1)mJ– 
2p+1

}  (19) 

äëÿ âçàèìîäåéñòâèÿ òèïà Êîðèîëèñà [9]. 
Îòìåòèì, ÷òî ñàìà èäåîëîãèÿ ýôôåêòèâíûõ 

ãàìèëüòîíèàíîâ ïðåäïîëàãàåò âûäåëåíèå îïåðàòîð-
íûõ ìàòðèö äëÿ ïîëèàä âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñî- 
 

ñòîÿíèé, ò.å. ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî âñå ðåçîíàíñíûå 
âçàèìîäåéñòâèÿ ïðîèñõîäÿò âíóòðè âûäåëåííîé 
ïîëèàäû. Òàêîå ïðåäïîëîæåíèå ïðèâîäèò ê ìàòðè-
öàì ðàçìåðíîñòè ïîðÿäêà J × n/2 (n – ÷èñëî êîëå-
áàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé, âêëþ÷åííûõ â ïîëèàäó)  
è ñóùåñòâåííî ýêîíîìèò êîìïüþòåðíîå âðåìÿ äëÿ 
âû÷èñëåíèÿ ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé ìàòðèöû. Â ýòîì 
åñòü ïðåèìóùåñòâî ìåòîäà ýôôåêòèâíûõ ãàìèëüòî-
íèàíîâ ïî ñðàâíåíèþ ñ ãëîáàëüíûìè ìåòîäàìè ðàñ-
÷åòà. Íî â òî æå âðåìÿ â ýòîì ìåòîäå íå ó÷èòûâàåò-
ñÿ âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó óðîâíÿìè ýíåðãèé, ïðè-
íàäëåæàùèìè ðàçëè÷íûì ïîëèàäàì. È â ýòîì çà-
êëþ÷àåòñÿ íåäîñòàòîê ýòîãî ìåòîäà.  

Îòìåòèì, ÷òî â ìåòîäå ãðàäèåíòíîãî ñïóñêà, 
èñïîëüçóåìîãî äëÿ ïîèñêà îïòèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ 
ïàðàìåòðîâ g, β, u, γ èç ãàìèëüòîíèàíà (15)–(19), 
ïîëåçíî èñïîëüçîâàòü ñîîòíîøåíèå [8] äëÿ ïðîèç-
âîäíîé 

 1( , )
e .a xa x

x
x

− −∂Γ
− =

∂
  (20) 

Àíàëèç ðåçóëüòàòîâ îáðàáîòêè 
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ  

ìîëåêóëû Í2
16Î 

Ñòàòèñòè÷åñêèé àíàëèç ðåçóëüòàòîâ îáðàáîòêè 
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ìîëåêóëû Í2

16Î ïðåä-
ñòàâëåí â òàáëèöå.  

Äëÿ êàæäîãî ñîñòîÿíèÿ ïðèâîäÿòñÿ ìàêñè-
ìàëüíûå çíà÷åíèÿ âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë 
J è Ka, ÷èñëî èñïîëüçóåìûõ óðîâíåé ýíåðãèé N  
è ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêîå îòêëîíåíèå σN. Â íèæíåé 
ñòðî÷êå òàáëèöû ïðèâåäåíû èíòåãðàëüíûå õàðàêòå-
ðèñòèêè σTot, ∑Tot èñïîëüçóåìûõ äàííûõ è ïîëó÷åí-
íûõ ðåçóëüòàòîâ. Âåëè÷èíû σN, σTot è ∑Tot îïðåäå-
ëåíû ñëåäóþùèìè ñîîòíîøåíèÿìè: 

 2 1/2

1

{ ( ) / } ,
N

expcal
N i i

i

E E N
=

σ = −∑  (21) 

 2 1/2

1

{ ( ) / ( )} ;
TotN

expcal
Tot i Toti

i

E E N L
=

σ = − −∑  (22) 

 2

1

( ) .
N

expcal
Tot i i

i

E E
=

= −∑ ∑  (23) 

Â ôîðìóëå (22) NTot – îáùåå ÷èñëî èñïîëüçóå-
ìûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèé; L – ÷èñ-
ëî èñïîëüçóåìûõ ïàðàìåòðîâ. Èíòåãðàëüíûé ïàðà-
ìåòð a â íåïðåðûâíîé äðîáè D(a, x) (13) ïîäáèðàë-
ñÿ âðó÷íóþ, à ñàìà äðîáü îáðûâàëàñü íà ïîñëåäíåì 
ñëàãàåìîì èç (14), ñîäåðæàùåì ýòîò ïàðàìåòð.  

Ñòàòèñòè÷åñêèé àíàëèç ðåçóëüòàòîâ îáðàáîòêè âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèé  
ïåðâûõ âîñüìè êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû  H2

16O 

Õàðàêòåðèñòèêà (000) (010) (020) (100) (001) (030) (110) (011) 
(J,Ka ) (42,32) (39,31) (36,30) (30,28) (32,27) (28,18) (25,20) (28,23) 
N 1036 838 642 724 779 355 382 432 
σN, ñì–1 23,6 ⋅ 10–3 24,8 ⋅ 10–3 27,7 ⋅ 10–3 21,5 ⋅ 10–3 23,1 ⋅ 10–3 35,0 ⋅ 10–3 26,7 ⋅ 10–3 31,6 ⋅ 10–3

σTot = 2,7 ⋅ 10–2  ñì–1 , ΣTot = 3,4 ñì–2, NTot = 5188, L = 496 



 

8 Ñòàðèêîâ Â.È.  
 

Äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ âîñüìè êîëåáàòåëüíûõ 
ñîñòîÿíèé èçâåñòíî îêîëî 5900 ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
óðîâíåé ýíåðãèé [3, 10]. Èç íèõ â íàñòîÿùèé àíà-
ëèç áûëî âêëþ÷åíî 5194 óðîâíÿ. Äëÿ îñòàâøèõñÿ 
óðîâíåé ýíåðãèé áûëè ïîëó÷åíû îòêëîíåíèÿ, êîòî-
ðûå áîëüøå 0,1 ñì–1. Ïðè÷èíà òàêèõ îòêëîíåíèé íå 
àíàëèçèðîâàëàñü, ïîñêîëüêó èõ èñòî÷íèê íåîäíî-
çíà÷åí: îíè ìîãóò áûòü ñâÿçàíû è ñ ðåçîíàíñíûìè 
âçàèìîäåéñòâèÿìè ñ óðîâíÿìè ýíåðãèé èç ñîñåäíåé 
ïîëèàäû, è ñ íåïðàâèëüíûì îïðåäåëåíèåì èõ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé, è ñ íåäîñòàòêàìè ïðåä-
ëîæåííîé ìîäåëè ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà. 
×èñëåííûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ãàìèëüòîíèàíà, 
ââèäó áîëüøîãî ðàçìåðà ñîîòâåòñòâóþùèõ òàáëèö, 
íå ïðèâîäÿòñÿ, îäíàêî îíè ìîãóò áûòü ïðåäîñòàâ-
ëåíû ïî çàïðîñó.  

Îòìåòèì äâà îáñòîÿòåëüñòâà, îáíàðóæåííûå  
â ïðîöåññå àíàëèçà.  

1) Èñïîëüçîâàíèå íåðåäóöèðîâàííûõ ôîðì ýô-
ôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà (15)–(19) [íàïðèìåð, 
èñïîëüçîâàíèå äèàãîíàëåé ñ m, p > 2 â (15), (18)] 
óëó÷øàåò êà÷åñòâî îáðàáîòêè.  

2) Äëÿ ñîñòîÿíèÿ (030) ïðè J > 32 íå óäàåòñÿ 
âûñòðîèòü ïðàâèëüíîå àñèìïòîòè÷åñêîå ïîâåäåíèå 
âû÷èñëåííûõ âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèé.  

Ðàçíèöà ΔE(J) ìåæäó óðîâíÿìè ýíåðãèé ñ ðàç-
íûìè J è Ka = 0 ïðèáëèæåííî (â ìîäåëè æåñòêîãî 
âîë÷êà) îïèñûâàåòñÿ ñîîòíîøåíèåì ΔE(J) = 2BJ, 
â êîòîðîì B äîëæíà áûòü ñëàáî çàâèñÿùåé îò J. 
Ýòî ñîîòíîøåíèå íà÷èíàåò íàðóøàòüñÿ äëÿ ñîñòîÿ-
íèÿ (030) ïðè J > 32. Åñëè èñïîëüçîâàòü äëÿ 
B(J) = ΔE(J)/(2J) âû÷èñëåííûå â ãëîáàëüíîì ìå-
òîäå ðàñ÷åòà çíà÷åíèÿ ýíåðãèé E(J = 30) = 13556,0, 
E(J = 31) = 13936,4, E(J = 32) = 15593,2, E(J = 33) = 
= 16193,0 ñì–1 (ïðè Ka =0), òî ïîëó÷èì ñëåäóþùèå 
çíà÷åíèÿ äëÿ B(J): B(J = 31) ≈ 6,0, B(J = 32) ≈ 25,9, 
B(J = 33) ≈ 9,0 ñì–1. Âîçìîæíî, äëÿ ñîñòîÿíèÿ 
(030) çíà÷åíèå J = 32 – ýòî òî çíà÷åíèå, âûøå êî-
òîðîãî ìîäåëü ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà íå ðà-
áîòàåò, ïî êðàéíåé ìåðå, ðàññìîòðåííàÿ â íàñòîÿ-
ùåé ñòàòüå.  

Çàêëþ÷åíèå 

Òåîðåòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå âðàùàòåëüíûõ 
óðîâíåé ýíåðãèé ñ ìàêñèìàëüíî èçâåñòíûìè íà ñå-
ãîäíÿøíèé äåíü çíà÷åíèÿìè âðàùàòåëüíûõ êâàíòî-
âûõ ÷èñåë ñ J ≤ 42, Ka ≤ 32 ïðîâåäåíî äëÿ ïåðâûõ 
âîñüìè êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé. Èñïîëüçîâàëàñü 
ìîäåëü ïðîèçâîäÿùèõ ôóíêöèé â âèäå íåïðåðûâ-
íîé äðîáè, çàâèñÿùåé îò ïàðàìåòðà, êîòîðûé ïîä-
áèðàëñÿ âðó÷íóþ. Äîñòèãíóòî íåïëîõîå ñîãëàñèå  
ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Åñëè ñðàâíèòü äâå 
ôîðìû ïðîèçâîäÿùåé ôóíêöèè – (6) è (13), òî 
íåëüçÿ îòäàòü ïðåäïî÷òåíèå êàêîé-ëèáî èç íèõ  
ñ òî÷êè çðåíèÿ ïîëó÷åíèÿ ëó÷øåãî ðåçóëüòàòà ïðè  
 

àíàëèçå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Â ôîðìå (6)  
â ïðîöåññå ïîäãîíêè ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì 
ìîãóò ïîÿâëÿòüñÿ îòðèöàòåëüíûå çíà÷åíèÿ â ïîäêî-
ðåííîì âûðàæåíèè, ÷òî çàòðóäíÿåò ïðîöåññ ïîèñêà 
îïòèìàëüíûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ ãàìèëüòîíèàíà. 
Ýòîãî íå ïðîèñõîäèò ïðè èñïîëüçîâàíèè ôîðìû 
(13), íî ïðè ýòîì íóæíî âðó÷íóþ ïîäáèðàòü èíòå-
ãðàëüíûé ïàðàìåòð a. 

Ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðåäûäóùèìè èññëåäîâàíèÿìè 
â äàííîé îáðàáîòêå óâåëè÷åíà ðàçìåðíîñòü îïåðà-
òîðíîé ìàòðèöû ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà. Ïðè 
ýòîì âîçðîñëî êîëè÷åñòâî èñïîëüçóåìûõ ïàðàìåòðîâ. 
Ïî-âèäèìîìó, äàëüíåéøåå óâåëè÷åíèå ðàçìåðíîñòè 
îïåðàòîðíûõ ìàòðèö äîëæíî ñî÷åòàòüñÿ ñ óñòàíîâëå-
íèåì êîëåáàòåëüíîé çàâèñèìîñòè ìåæäó ïàðàìåòðà-
ìè ãàìèëüòîíèàíà (ëèáî îòäåëüíûìè ïîäïîñëåäîâà-
òåëüíîñòÿìè ýòîãî ãàìèëüòîíèàíà) ñ öåëüþ óìåíü-
øåíèÿ îáùåãî êîëè÷åñòâà èñïîëüçóåìûõ âàðüèðóå-
ìûõ ïàðàìåòðîâ. 
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êîòîðîãî áûëè èñïîëüçîâàíû â íàñòîÿùåé ðàáîòå. 
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Continued fractions D(a, x) were used in the analysis of highly excited (J ≤ 42, Ka ≤ 32) rotational levels 
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16O molecule. These fractions depend on the rotational operator Jz, de-
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