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Óñòàíîâëåíû ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó ïàäå-èðåäñòàâëåíèÿìè ýíåðãèé êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé 
äâóõàòîìíûõ ìîëåêóë, ñ îäíîé ñòîðîíû, è ïîòåíöèàëüíûìè ïîñòîÿííûìè — ñ äðóãîé. Ïðåèìóùåñòâî äàííîé 
ìåòîäèêè äëÿ îáðàáîòêè è ýêñòðàïîëÿöèè çíà÷åíèé âûñîêîâîçáóæäåííûõ ÷àñòîò êîëåáàòåëüíîâðàùàòåëüíûõ 
ïåðåõîäîâ ïî ñðàâíåíèþ ñ òðàäèöèîííûì ïîäõîäîì ïðîäåìîíñòðèðîâàíî íà ïðèìåðå ìîëåêóëû ÍÂr. Ðàññ÷è-
òàíû å¸ àíãàðìîíè÷åñêèå êîíñòàíòû ïóòåì ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è. 

 
 

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ èìååòñÿ çíà÷èòåëüíîå ÷èñëî ðàáîò (íàïðèìåð, [1—8]), ïîñâÿùåííûõ ïîñòðîå-
íèþ êàê äðîáíûõ, òàê è ïàäå-ïðåäñòàâëåíèé â òåîðèè âîçìóùåíèé ëèáî â âàðèàöèîííîì ïîäõîäå. 
Óêàçûâàåòñÿ íà ïðåèìóùåñòâà òàêîãî ïîäõîäà íà ïðèìåðàõ ðàñ÷åòîâ ýíåðãèé ñîñòîÿíèé ïðîñòåéøèõ 
àíãàðìîíè÷åñêèõ îñöèëëÿòîðîâ è ýëåêòðîíîâ â ìîëåêóëàõ. Àïïðîêñèìàöèÿ ñòåïåííûõ ðàçëîæåíèé 
ïðîâîäèòñÿ ïî ïàðàìåòðó ìàëîñòè λ, ÷òî â ÿâíîì âèäå ðàçâèòî â íèçêèõ ïîðÿäêàõ [4—8]. Íàø èíòå-
ðåñ ê ïîäîáíîãî ðîäà èññëåäîâàíèÿì ïðîäèêòîâàí íåñêîëüêî äðóãèìè ïðåäïîñûëêàìè, íàïðèìåð, 
ñòðåìëåíèåì äîáèòüñÿ ëó÷øåãî îïèñàíèÿ è ïðåäñêàçàíèÿ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ýíåðãèé ìîëå-
êóëû Í2O, ãäå ïàäå-àïïðîêñèìàíòû ñòðîèëèñü áû äëÿ íàèáîëåå ìåäëåííî ñõîäÿùèõñÿ òåéëîðîâñêèõ 
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z
J  [9, 10]. Îáðàáîòêè ïðîâîäèëèñü íà ôåíîìåíîëîãè÷å-

ñêîì óðîâíå ñ âàðüèðîâàíèåì ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ. Âìåñòå ñ òåì ôèçè÷åñêèé ñìûñë ïàäå-
îáðàçîâàíèé, òî åñòü âîçìîæíîñòü èõ ïîëó÷åíèÿ èç ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèè ìîëåêóëû, îñòàâàëñÿ íå-
âûÿñíåííûì. Â äàííîé ñòàòüå äåëàþòñÿ ïåðâûå ïðàêòè÷åñêèå øàãè â ýòîì íàïðàâëåíèè íà ïðèìåðå 
ïðîñòåéøèõ äâóõàòîìíûõ ìîëåêóë â ðàìêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé. Ïîäðîáíîå ìàòåìàòè÷åñêîå ïðåä-
ñòàâëåíèå î ïàäå-àïïðîêñèìàíòàõ ìîæíî ïîëó÷èòü èç [11]. 
 

Âåðñèÿ òåîðèè âîçìóùåíèé 
 

Èìååòñÿ äîâîëüíî îáùèé ïîäõîä [12], îáúåäèíÿþùèé äâå âåðñèè òåîðèè âîçìóùåíèé Ðýëåÿ-
Øðåäèíãåðà è Áðèëëþýíà-Âèãíåðà ïóòåì ââîäà íåîïðåäåëåííîãî îïåðàòîðà ε â èòåðàöèîííîå óðàâíå-
íèå. Íàïðèìåð, ïîñëå i-é èòåðàöèè âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ èìååò âèä 
 

 (1) 
 

ãäå H(0) è Í′ — ñîîòâåòñòâåííî ãàìèëüòîíèàí íóëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ è ïîòåíöèàë âîçìóùåíèÿ. Îðòî-
ïðîåêòîð Qs òàêîé, ÷òî Ðs + Qs = I, ãäå I — åäèíè÷íûé îïåðàòîð, à Ð — îðòîïðîåêòîð íà âûáðàííîå 

ïîäïðîñòðàíñòâî. Â ñëó÷àå èçîëèðîâàííûõ ñîñòîÿíèé ,
s

s
s P= ψ  ãäå s  — ñîáñòâåííûå ôóíêöèè 

ãàìèëüòîíèàíà íóëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ. Åñëè â (1) âìåñòî ε ïîäñòàâèòü ýíåðãèþ íóëåâîãî ïðèáëèæå-
íèÿ E(0) ëèáî åå òî÷íîå çíà÷åíèå E, òî ïîëó÷èì âåðñèè Ðýëåÿ-Øðåäèíãåðà ëèáî Áðèëëþýíà-Âèãíåðà. 

Ïóñòü òåïåðü â (1) i = 1 è èñõîäíàÿ äëÿ ïåðâîé èòåðàöèè âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ 
(0)

s
ψ  èìååò âèä 

 

 (2) 
 
Âûðàæåíèå (2) ñëóæèò íóëåâûì ïðèáëèæåíèåì èòåðàöèîííîãî óðàâíåíèÿ (1), õîòÿ ñàìî ÿâëÿåòñÿ 
âîëíîâîé ôðàêöèåé âåðñèè Ðýëåÿ-Øðåäèíãåðà â i-é èòåðàöèè. Ïîñëå ïîäñòàíîâêè (2) â (1) ïîëó÷àåì 
âûðàæåíèå äëÿ ñäâèãà ýíåðãèè ΔEs [12] 
 

 (3) 
 

Îïåðàòîð ε â (3) êîììóòèðóåò ñ Í(0). Äðîáíî-ðàöèîíàëüíûå ïî êâàíòîâûì ÷èñëàì îòíîøåíèÿ â âûðà-
æåíèÿõ äëÿ ΔEs (3) ìîæíî ââåñòè ñïåöèàëüíûì âûáîðîì îïåðàòîðà ε â âèäå 
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 (4) 
 
Çäåñü ïîäðàçóìåâàåòñÿ ñóùåñòâîâàíèå åäèíè÷íîãî îïåðàòîðà I ðÿäîì ñî ñêàëÿðíûìè âåëè÷èíàìè. 
Êîíêðåòíûé âèä ïàäå-ôîðìû çàâèñèò îò âåëè÷èíû bs è çíà÷åíèé l â (2,3). Âûðàæåíèå (3), îïðåäå-
ëÿþùåå êîìáèíèðîâàííóþ âåðñèþ òåîðèè âîçìóùåíèé, ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûì ïðè ïîñòðîåíèè ïàäå-ôîðì. 
 

Ïðåäñòàâëåíèå ïî êîëåáàòåëüíûì êâàíòîâûì ÷èñëàì 
 

Òðàäèöèîííî êîëåáàòåëüíàÿ ýíåðãèÿ îäíîìåðíîãî àíãàðìîíè÷åñêîãî îñöèëëÿòîðà çàïèñûâàåòñÿ 
÷åðåç ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû Yr ïî ñòåïåíÿì r îò âåëè÷èíû h = (v + 1/2). Äëÿ ââîäà äðîáíî-
ðàöèîíàëüíûõ îòíîøåíèé íåîáõîäèìî â çíàìåíàòåëÿõ âûðàæåíèÿ (3) ââåñòè íóæíóþ çàâèñèìîñòü îò 
êâàíòîâûõ ÷èñåë v ñ ïîìîùüþ (4). Îäíàêî â (3) ñóùåñòâóþò ñëàãàåìûå áåç çíàìåíàòåëåé. Ïîýòîìó 
ìîæíî çàðàíåå ïðåäïîëîæèòü, ÷òî 
 

 (5) 
 
ãäå [n/m] — ïàäå-ôîðìà [11], çàâèñÿùàÿ îò ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ Zr. Çíà÷åíèÿ n è m — 
ìàêñèìàëüíûå ñòåïåíè ïîëèíîìîâ ñîîòâåòñòâåííî â ÷èñëèòåëå è çíàìåíàòåëå. Â ñëó÷àå òåéëîðîâñêèõ 
ðÿäîâ m = 0 è Yr = Xr + Zr. Îäíàêî ïðè m > 0 ïîñëåäíåå ñîîòíîøåíèå òåðÿåò ñìûñë. Ïàðàìåòðû Õr 
ñëåäóþò èç ïåðâîãî ñëàãàåìîãî â ïðàâîé ÷àñòè ñîîòíîøåíèÿ (3). 

Õîðîøî èçâåñòíî, ÷òî çíà÷åíèÿ Yr ñâÿçàíû ñ ìîëåêóëÿðíûìè ïîñòîÿííûìè ω, β, α, âõîäÿùèìè â 
ãàìèëüòîíèàí äâóõàòîìíîé ìîëåêóëû 
 

 
 
ãäå ïîòåíöèàë âîçìóùåíèÿ èìååò âèä 
 

 
 
Â ýòîì ðàçäåëå J = 0. 

Íàèáîëåå ïîëíûé íàáîð ôîðìóë äëÿ Yr ïîëó÷åí â [13, 14]. Êàæäàÿ âåëè÷èíà Yr ïðåäñòàâëÿåò 

ñîáîé ñóììó ( )

r
Y

η  â ðàçëè÷íûõ ïîðÿäêàõ η òåîðèè âîçìóùåíèé, òàê ÷òî ñ òî÷íîñòüþ äî 10-ãî ïîðÿäêà 

êîëåáàòåëüíàÿ ýíåðãèÿ çàïèñûâàåòñÿ êàê 
 

 (6) 
 
ãäå ai = 2 + 4i, dr = [10—2(r—1)]—:—4, fi = 2(r—1)+4i. Òàê êàê âûðàæåíèå (6) åñòü òåéëîðîâñêàÿ 

ôîðìà, òî åñòü ÷àñòíûé ñëó÷àé ôîðìóëû (5), êîãäà m = 0, òî â (6) äëÿ êàæäîãî ( )

r
Y

η  ñïðàâåäëèâî ñî-

îòíîøåíèå ( ) ( ) ( )
.

r r r
Y X Z

η η η
= +  Î÷åâèäíî, ÷òî (0)

0Y  ýëåêòðîííàÿ ýíåðãèÿ; (0)
1 ,Y = ω  ãäå ω — ãàðìîíè÷å-

ñêàÿ ÷àñòîòà êîëåáàíèé; (0)
1 0.Z =  Êîíêðåòíûå ïàäå-ôîðìû [n/m] ñòðîÿòñÿ èç âåëè÷èí ( )

.

r
Z

η  Òàêèì 

îáðàçîì, êîìáèíàöèîííîå ïðåäñòàâëåíèå ýíåðãèè Ev ÷åðåç òåéëîðîâñêèå è ïàäå-ôîðìû (5) ñðàçó æå 

äàåò ñâÿçü ìåæäó Ev è ïîòåíöèàëüíûìè êîíñòàíòàìè ìîëåêóë, òàê êàê ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó ( )

r
Z

η  è ïî-

òåíöèàëüíîé ôóíêöèåé èçâåñòíû [13, 14]. Îñòàåòñÿ òîëüêî ïðîâåñòè äîêàçàòåëüñòâà âîçìîæíîñòè íå-
ïðîòèâîðå÷èâîãî èñïîëüçîâàíèÿ âåðñèè (3) äëÿ ïîñòðîåíèÿ ïàäå-ôîðì (5). 
 

Êîíêðåòíûå ïàäå-ôîðìû 
 

Èñõîäèì èç òîãî, ÷òî ïàäå-ñîîòíîøåíèÿ àïïðîêñèìèðóþò òåéëîðîâñêèé ðÿä (6) ïî ñòåïåíÿì h. 
1. Â íóëåâîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé (N =0) âîçìîæíà òîëüêî îäíà ôîðìà [1/0], òîæäåñò-

âåííàÿ íóëåâîìó ãàðìîíè÷åñêîìó ïðèáëèæåíèþ. 
2. Ïóñòü N = 2. Äàíõýìîâñêàÿ ôîðìà [2/0] — î÷åâèäíà. Òàê æå, êàê è â íóëåâîì ïîðÿäêå, ôîð-

ìà [1/1] íåâîçìîæíà. 
3. N = 4. Èìååòñÿ äàíõýìîâñêàÿ ôîðìà [3/0] è ïîÿâëÿåòñÿ ïðîñòåéøèé èç âîçìîæíûõ ïàäå-
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àïïðîêñèìàíò [2/1]. Îí äîëæåí àïïðîêñèìèðîâàòü ðÿä (6) ñ òî÷íîñòüþ äî îñòàòêà Î(h4) ñëåäóþùèì 
îáðàçîì: 
 

 
 
èëè ñîãëàñíî îòíîøåíèþ 
 

  (7) 
 
Èç âèäà çíàìåíàòåëÿ â (7) îïðåäåëÿåòñÿ êîýôôèöèåíò bh = bv = bs â ñîîòâåòñòâèè ñ âûðàæåíèåì (4) êàê 
 

 (8) 
 

Âûïîëíÿÿ íåîáõîäèìûå îïåðàöèè òåîðèè âîçìóùåíèé ñ òî÷íîñòüþ äî ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà ìàëî-
ñòè (N = 4) ñîãëàñíî âûðàæåíèþ (3) ïðè l = 3, ïîëó÷èì ïîïðàâêè ê ýíåðãèè ΔÅh, èäóùèå îò ïàäå-
ôîðìû [2/1], â âèäå 
 

 (9) 
 
×èñëèòåëü, íåîáõîäèìûé äëÿ ïàäå-ôîðìû [2/1] (7), ìîæíî ñêîíñòðóèðîâàòü, ïðèâëåêàÿ 6-é ïîðÿäîê 
òåîðèè âîçìóùåíèé, òî åñòü ñ÷èòàòü, ÷òî â (3) l = 5. Òîãäà â ÷èñëèòåëå (9) äîáàâÿòñÿ íîâûå ÷ëåíû, è 
âåëè÷èíà Dh áóäåò ïðåäñòàâëåíà ñëåäóþùèì îáðàçîì: 
 

 (10) 
 

Ïîäñòàâëÿÿ (10) â (9), ïîëó÷èì ΔEh = [2/1] + R(6), ãäå îñòàòîê R(6) ñîñòîèò èç ñëàãàåìûõ øåñòîãî 
ïîðÿäêà òåîðèè âîçìóùåíèé 
 

 
 
÷òî è òðåáîâàëîñü äîêàçàòü. 

4. Àíàëîãè÷íàÿ ìåòîäèêà ïîñòðîåíèè ôîðìû [3/1], êîãäà òåîðèÿ âîçìóùåíèé (3) ðàññìàòðèâàåò-
ñÿ â 8-ì ïîðÿäêå, íî èñïîëüçóþòñÿ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû Äàíõýìà èç òåîðèè íå âûøå 6-ãî 
ïîðÿäêà. Ïîëó÷åíèå àïïðîêñèìàíòà [2/2] ÿâëÿåòñÿ ãðîìîçäêèì èç-çà áîëåå ñëîæíîãî âèäà ïàðàìåòðà bh. 

5. Ôîðìóëû, ïîëó÷åííûå â [13, 14], ïîçâîëÿþò ñâÿçàòü ýíåðãèè ñ ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèåé ìî-
ëåêóëû ÷åðåç ïàäå-ôîðìû [n/m], åñëè âûïîëíÿþòñÿ ñîîòíîøåíèÿ 3 ≤ n+m ≤ 6 è n ≥ m. Â ðàìêàõ ðàñ-
ñìàòðèâàåìîãî ïîäõîäà âîçìîæíû òàêæå êîíñòðóêöèè è äëÿ n < m, íî òîëüêî åñëè n ≥ 2. 
 

Îáðàáîòêà èíôðàêðàñíûõ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ 
 

Ââåäåì J-çàâèñÿùèå ( ) ( )
r

X J
η  è ( ) ( )

r
Z J

η  âåëè÷èíû ñîãëàñíî âûðàæåíèÿì 

 

 
 
Ïðåäåë ñóììèðîâàíèÿ jmàõ îïðåäåëÿåòñÿ èñïîëüçóåìûì ïîðÿäêîì òåîðèè âîçìóùåíèé N. Ñîîòâåòñò-
âåííî ýíåðãèè êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå 
 

 (11) 
 
Àïïðîêñèìàíò [n/ü]J ÿâëÿåòñÿ ôóíêöèåé îò Zr(J). Äîêàçàòåëüñòâî ôîðìóëû (11) óñëîæíÿåòñÿ ïî 
ñðàâíåíèþ ñ (5), îäíàêî ïðèíöèïèàëüíàÿ ñõåìà ðàññóæäåíèé íå ìåíÿåòñÿ. 

Ïî ôîðìóëå (11) îáðàáàòûâàëèñü ÷àñòîòû êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ [15] ñåìè êîëå-
áàòåëüíûõ ïîëîñ ìîëåêóëû Í81Âr. Â òàáë. 1 ñðàâíèâàþòñÿ çíà÷åíèÿ ðàññ÷èòàííûõ ìîëåêóëÿðíûõ 
ïîñòîÿííûõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ôîðìû [3/1] (11) ñ ðåçóëüòàòàìè íàøåãî ðàñ÷åòà ïî äàíõýìîâñêèì 
ôîðìóëàì, òî åñòü [n/m] â (11) âûðàæàåòñÿ êàê [4/0]. Â êà÷åñòâå âåñà âûáèðàëèñü âåëè÷èíû, îáðàò-
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íûå 2 ⋅ 10–7 νi â ñì
–1 äëÿ êàæäîé i-é ÷àñòîòû ν äâóõ R- è Ð-âåòâåé. Ñóäÿ ïî ñóììå êâàäðàòîâ îòêëî-

íåíèé êà÷åñòâî îáðàáîòêè ÷àñòîò áîëåå ÷åì â òðè ðàçà ëó÷øå ïðè èñïîëüçîâàíèè ïàäå-ôîðìû. Çíà÷å-
íèÿ êîíñòàíò âûñîêîé àíãàðìîíè÷íîñòè äëÿ äâóõ ðàñ÷åòîâ çàìåòíî îòëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà. Â 
òàáë. 2 ïðèâåäåíû âåëè÷èíû ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïîñòîÿííûõ Xr,j è Zr,j. Íåêîòîðûå èç çíà÷åíèé Xr,j 
ðàâíû íóëþ, òàê êàê äëÿ äàííûõ èíäåêñîâ r è j íå ñóùåñòâóþò âêëàäû, ïîëó÷åííûå îò ÷ëåíîâ áåç 
ðåçîëüâåíò â ðÿäàõ òåîðèè âîçìóùåíèé (3). Òàê æå, êàê è äëÿ ìîëåêóëû âîäû [10], ïðåèìóùåñòâî 
ïðèìåíåíèÿ ïàäå-ìîäåëåé áîëåå çàìåòíî ïðè ýêñòðàïîëÿöèè ÷àñòîò. Â òàáë. 3 îòêëîíåíèå èõ çíà÷åíèé 
îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ â îñíîâíîì íà ïîðÿäîê ëó÷øå, ÷åì â ñëó÷àå äàíõýìîâñêîãî ïðåäñòàâëåíèÿ. 
 

Ò à á ë è ö à  1  
 

Ñðàâíåíèå äâóõ íàáîðîâ ìîëåêóëÿðíûõ êîíñòàíò, 
ðàññ÷èòàííûõ ïðè îáðàáîòêå ñïåêòðîâ ìîëåêóëû Í81Âã äâóìÿ ìîäåëÿìè.  

Åäèíèöû èçìåðåíèÿ: [ω]=ñì–1, [β]=10–1, [αi]=10–i 
 

 
 

Ò à á ë è ö à  2  
 

Ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ìîëåêóëû Í81Âã â ñì–!. 
Èñïîëüçîâàëàñü ïàäå-ìîäåëü [4/0]+[3/1] ïðè îáðàáîòêå (0→v) ïîëîñ, ãäå v = 1, ..., 7 

 

 
 

Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî íà ôîðìàëüíîì óðîâíå âîçìîæíîñòü äðîáíî-ðàöèîíàëüíûõ âûðàæå-
íèé äëÿ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ýíåðãèé ëèáî ýôôåêòèâíûõ ãàìèëüòîíèàíîâ ìåòîäàìè òåîðèè 
âîçìóùåíèé îáñóæäàëàñü â ëèòåðàòóðå (ñì., íàïðèìåð, [16, 17]). Ñàìà ïî ñåáå ýòà âîçìîæíîñòü íå 
ãàðàíòèðóåò óëó÷øåíèå ñõîäèìîñòè ðàçëîæåíèé èëè ïîâûøåíèÿ òî÷íîñòè ðàñ÷åòîâ, òàê êàê êëàññ 
äðîáíî-ðàöèîíàëüíûõ âûðàæåíèé ÿâëÿåòñÿ âåñüìà øèðîêèì. Äëÿ îöåíêè ïåðñïåêòèâíîñòè êàæäîé 
âåðñèè âû÷èñëåíèé íåîáõîäèì êîëè÷åñòâåííûé àíàëèç, âêëþ÷àþùèé âîññòàíîâëåíèå îäíîçíà÷íî îï-
ðåäåëÿåìûõ èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïàðàìåòðîâ â îáðàòíûõ çàäà÷àõ. Â äàííîé ñòàòüå ïîëó÷åíà 
è êîëè÷åñòâåííî èññëåäîâàíà íåïîëèíîìèàëüíàÿ ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü (11), êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ ïðåä-
ñòàâëåíèåì ïàäå-òèïà, íî íå òîæäåñòâåííî ñîâïàäàåò ñ íèì, òàê êàê ñîîòíîøåíèÿ, ñâÿçûâàþùèå åå ñ 
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òåéëîðîâñêèìè êîíñòàíòàìè, íåñêîëüêî îòëè÷àþòñÿ îò ñîîòíîøåíèé ßêîáè [11]. Îíà ïîçâîëÿåò ïîâû-
ñèòü òî÷íîñòü îïèñàíèÿ è ïðåäñêàçàíèÿ ñïåêòðîâ äâóõàòîìíûõ ìîëåêóë íà îñíîâå ðàñ÷åòà åå ïîòåíöè-
àëüíîé ôóíêöèè. Òî÷íîñòü ýêñòðàïîëÿöèè äëÿ âûñîêèõ îáåðòîíîâ ÍÂr áëèçêà ê ýêñïåðèìåíòàëüíîé, 
è ýòî ãîâîðèò î òîì, ÷òî òàêèå ìîäåëè ìîãóò â äàëüíåéøåì âûòåñíèòü ñòàíäàðòíóþ äàíõýìîâñêóþ ïðè 
îáðàáîòêå ýíåðãèé âûñîêîâîçáóæäåííûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé. Òåì áîëåå, ÷òî â óíèâåðñàëüíîñòè 
îíè íå óñòóïàþò ïîñëåäíåé è ìîãóò èñïîëüçîâàòü õîðîøî èçâåñòíûå ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó ñïåêòðîñêî-
ïè÷åñêèìè ïîñòîÿííûìè è ñèëîâûì ïîëåì. 

Ò à á ë è ö à  3  
 

Ñðàâíåíèå îøèáîê ýêñòðàïîëÿöèè Δν = νýêñï—νpañ÷ â ñì–1 äëÿ ïîëîñû (0→v = 7), 
ðàññ÷èòàííûõ ïî ñèëîâûì ïîëÿì, êîòîðûå ïîëó÷åíû â äâóõ ìîäåëÿõ ïðè îáðàáîòêå 

øåñòè ïåðâûõ ïîëîñ ìîëåêóëû ÍBr 
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V . F .  G o l o v k o ,  V l . G .  T y u t e r e v . Pade-Forms for Vibration-Rotation Energies and Molecular 
Potential-Energy Functions. Approximation in Vibrational Quantum Numbers for Diatomic Molecules. 
 

The relationships between Pade-represetations of relation-vibration energies and the potential-energy constants are de-
rived for diatomic molecules. The advantages of this technique in comparison with the traditional approach are demon-
strated for the calculation of rotation-vibration transitions. The anharmonic parameters are adjusted for the HBr molecule. 


