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Ïðåäñòàâëåí áàíê ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè ìîëåêóëû 

ñåðîâîäîðîäà (H2
32S), ñîçäàííûé íà îñíîâå ãëîáàëüíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ öåíòðîâ è èíòåíñèâíîñòåé ñïåêòðàëü-

íûõ ëèíèé ýòîé ìîëåêóëû â ðàìêàõ ìåòîäà ýôôåêòèâíûõ îïåðàòîðîâ. Ïàðàìåòðû ãëîáàëüíîãî ýôôåêòèâíîãî 
ãàìèëüòîíèàíà è îïåðàòîðà ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà áûëè îïðåäåëåíû â ðåçóëüòàòå èõ ïîäãîíêè, 
ñîîòâåòñòâåííî, ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì öåíòðàì è èíòåíñèâíîñòÿì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, âçÿòûì èç ëèòåðà-
òóðíûõ èñòî÷íèêîâ. Áàíê äàííûõ ïîêðûâàåò ñïåêòðàëüíûé äèàïàçîí 552,76–8424,32 ñì−1 è ñîäåðæèò ðàñ-
ñ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ ñëåäóþùèõ ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé: öåíòð ëèíèè, åå èíòåíñèâíîñòü, ýíåðãèè 
âåðõíåãî è íèæíåãî ñîñòîÿíèé, êîýôôèöèåíò Ýéíøòåéíà äëÿ ñïîíòàííîãî èñïóñêàíèÿ, à òàêæå ñòàòèñòè÷å-
ñêèå âåñà âåðõíåãî è íèæíåãî ñîñòîÿíèé. Îòñå÷êà ïî âåëè÷èíå èíòåíñèâíîñòè ëèíèé âûáðàíà ðàâíîé 
10−28 ñì/ìîë. ïðè T = 296 Ê. Âñåãî â áàíêå äàííûõ ñîäåðæèòñÿ ∼ 88 òûñ. ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. Îí ðàçìå-
ùåí íà ñàéòå ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ ïî àäðåñó: ftp://ftp.iao.ru/pub/H2S/. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ñåðîâîäîðîä, H2
32S, ñïåêòðû âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ, ïàðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, 

ãëîáàëüíîå ìîäåëèðîâàíèå, ýôôåêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí, îïåðàòîð ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà, áàíê 
ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé; hydrogen sulfide, H2

32S, high resolution spectra, spectral line parameters, 
global simulation, effective Hamiltonian, effective dipole moment operator, bank of spectral line parameters. 

 
Ââåäåíèå 

 

Ñåðîâîäîðîä – îäèí èç ãàçîâ, çàãðÿçíÿþùèõ 
àòìîñôåðó Çåìëè. Åãî èñòî÷íèêàìè ÿâëÿþòñÿ íåôòå- 
è ãàçîïåðåðàáàòûâàþùèå çàâîäû è èçâåðæåíèÿ âóë-
êàíîâ. Áàêòåðèè, æèâóùèå íà äíå ×åðíîãî ìîðÿ  
è â òîëùå âîäû íà ãëóáèíå ñâûøå 2 êì, ðàçëàãàÿ 
îðãàíèêó, ïîïàäàþùóþ ñ ïîâåðõíîñòè ìîðÿ è ñ ñó-
øè, òàêæå âûäåëÿþò ÿäîâèòûé ñåðîâîäîðîä [1]. 

Ñåðîâîäîðîä îáíàðóæåí â àòìîñôåðàõ äðóãèõ 
ïëàíåò Ñîëíå÷íîé ñèñòåìû. Ñåðà – êëþ÷åâîé ýëå-
ìåíò â õèìèè íåêîòîðûõ ïëàíåò-ãèãàíòîâ, ïîñêîëüêó 
ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ãàçîîáðàçíûå ñîåäèíåíèÿ ñåðû 
ðåàãèðóþò ñ NH3 è êîíäåíñèðóþòñÿ â âèäå êðèñòàë-
ëîâ NH4SH, îáðàçóÿ òðîïîñôåðíûå îáëàêà ýòèõ 
ïëàíåò [2]. Òàê, íàïðèìåð, ñåðîâîäîðîä îáíàðóæåí 
â àòìîñôåðàõ Óðàíà [3] è Þïèòåðà [4]. Ê òîìó æå 
ìîëåêóëà ñåðîâîäîðîäà ÿâëÿåòñÿ èíäèêàòîðîì æèç-
íè íà ýêçîïëàíåòàõ [5]. 

Â òàêèõ ïðèëîæåíèÿõ, êàê äèñòàíöèîííîå çîíäè- 
ðîâàíèå àòìîñôåðû Çåìëè, îïðåäåëåíèå êîíöåíòðà-
öèè H2S â àòìîñôåðàõ ïëàíåò-ãèãàíòîâ, èññëåäîâà-
íèå õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà àòìîñôåðû Âåíåðû è ýêçî-
ïëàíåò, èñïîëüçóþòñÿ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ìåòîäû, 
ïîýòîìó çíàíèå ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 
ýòîé ìîëåêóëû âåñüìà àêòóàëüíî. 

Ïðîâîäèëèñü ìíîãî÷èñëåííûå ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå èññëåäîâàíèÿ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû 
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ñåðîâîäîðîäà îò ìèêðîâîëíîâîãî äî âèäèìîãî äèà-
ïàçîíîâ äëèí âîëí [2, 6–27]. Â ðåçóëüòàòå áûëè ïî-
ëó÷åíû ñïèñêè ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, âêëþ÷àþùèå  
â ñåáÿ êàê öåíòðû, òàê è èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ìî-
ëåêóëû. Ýòè ñïèñêè â äèàïàçîíå 2,9–11329,78 ñì−1 
âîøëè â ìåæäóíàðîäíóþ áàçó äàííûõ HITRAN [28]. 
Ýòà áàçà íå ñîäåðæèò ïåðåõîäû ñ âûñîêîâîçáóæ-
äåííûõ êîëåáàòåëüíûõ è âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé 
äëÿ ìîëåêóëû H2

32S, â íåé ïðåäñòàâëåíû òîëüêî 
ïåðåõîäû c îñíîâíîãî è ñ ïåðâîãî âîçáóæäåííîãî 
êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé (010). Èíôîðìàöèÿ î ïà- 
ðàìåòðàõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé «ãîðÿ÷èõ ïîëîñ» H2S 
íåîáõîäèìà ïðè èññëåäîâàíèè òàêèõ ãîðÿ÷èõ îáú-
åêòîâ, êàê âóëêàíè÷åñêèå ãàçû è àòìîñôåðû ãîðÿ-
÷èõ ýêçîïëàíåò. 

 

1. Ãëîáàëüíîå ìîäåëèðîâàíèå öåíòðîâ 
ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé H2

32S 
 
Â õîäå íàñòîÿùåãî èññëåäîâàíèÿ ïðîâåäåíî ãëî-

áàëüíîå ìîäåëèðîâàíèå öåíòðîâ ëèíèé ìîëåêóëû 
H2

32S â ñïåêòðàëüíîì äèàïàçîíå 4,38–16436,57 ñì−1 
â ðàìêàõ ïîëèàäíîé ìîäåëè ýôôåêòèâíîãî ãàìèëü-
òîíèàíà ìîëåêóëû. 

Ìîëåêóëà ñåðîâîäîðîäà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé íå- 
ëèíåéíóþ òðåõàòîìíóþ ìîëåêóëó ñèììåòðèè C2V  
ñ òðåìÿ êîëåáàòåëüíûìè ìîäàìè. Êîëåáàòåëüíûå ñî-
ñòîÿíèÿ õàðàêòåðèçóþòñÿ íàáîðîì òðåõ êîëåáàòåëüíûõ 

êâàíòîâûõ ÷èñåë (v1, v2, v3), îòíîñÿùèõñÿ ê ñèììåò-
ðè÷íîìó âàëåíòíîìó (ω1 ≈ 2637 cì

−1), ñèììåòðè÷íî-
ìó èçãèáíîìó (ω2 ≈ 1187 cì−1) è àíòèñèììåòðè÷íîìó 
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âàëåíòíîìó (ω3 ≈ 2652 ñì−1) êîëåáàíèÿì ñîîòâåòñò-
âåííî. Ïîñêîëüêó äëÿ ÷àñòîò ãàðìîíè÷åñêèõ êîëåáà-
íèé ýòîé ìîëåêóëû ñïðàâåäëèâî ïðèáëèæåííîå ðà-
âåíñòâî ω1 ≈ ω3 ≈ 2ω2, êîëåáàòåëüíûå óðîâíè ýíåð-
ãèè ãðóïïèðóþòñÿ â ïîëèàäû, êîòîðûå ìîãóò áûòü 
ïðîíóìåðîâàíû ÷èñëîì P = 2v1 + v2 + 2v3. 

 

1.1. Ýôôåêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí  
ìîëåêóëû H2

32
S 

 

Òåîðåòè÷åñêàÿ ïîëèàäíàÿ ìîäåëü ãëîáàëüíîãî 
ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà ìîëåêóëû H2

32S, èñ-
ïîëüçóåìàÿ â íàñòîÿùåé ðàáîòå, ó÷èòûâàåò êîëåáà-
òåëüíî-âðàùàòåëüíûå ðåçîíàíñíûå âçàèìîäåéñòâèÿ, 
âîçíèêàþùèå âñëåäñòâèå ïðåäñòàâëåííîãî âûøå ñî-
îòíîøåíèÿ ìåæäó ãàðìîíè÷åñêèìè ÷àñòîòàìè: ðåçî-
íàíñíûå âçàèìîäåéñòâèÿ Êîðèîëèñà è àíãàðìîíè÷å-
ñêèå ðåçîíàíñíûå âçàèìîäåéñòâèÿ (Ôåðìè, Äàðëèí-
ãà–Äåííèñîíà è äð.). Òàêèì îáðàçîì, ýôôåêòèâíûé 
ãàìèëüòîíèàí ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí êàê ñóììà 
íåñêîëüêèõ îïåðàòîðîâ 

 = + +
eff

VR C Anh,H H H H  (1) 

ãäå HVR 

– äèàãîíàëüíûé ïî êîëåáàòåëüíûì êâàíòî-
âûì ÷èñëàì V(v1, v2, v3) êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëü- 
íûé îïåðàòîð òèïà Óîòñîíà; HC è HAnh – îïåðàòîðû 
ðåçîíàíñíûõ âçàèìîäåéñòâèé Êîðèîëèñà è àíãàð-
ìîíè÷åñêèõ ðåçîíàíñíûõ âçàèìîäåéñòâèé ñîîòâåòñò-
âåííî. Îïåðàòîð HVR çàïèñàí â ïðåäñòàâëåíèè Ir, 
èñïîëüçîâàí A-òèï ðåäóêöèè. Ñëåäîâàòåëüíî, íåíó-
ëåâûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ñóùåñòâóþò òîëüêî â ñëó- 
÷àå ΔK = 0, ± 2. Íèæå ïðèâåäåíû âûðàæåíèÿ äëÿ 
îïåðàòîðîâ, âõîäÿùèõ â ñîñòàâ ýôôåêòèâíîãî ãà-
ìèëüòîíèàíà (1). 

Âûðàæåíèå äëÿ îïåðàòîðà HVR: 
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ãäå J, Jx, Jy, Jz – îïåðàòîð ïîëíîãî óãëîâîãî ìî-
ìåíòà è åãî ïðîåêöèè íà ìîëåêóëÿðíî-ôèêñèðî- 
âàííûå îñè; = −

2 2 2;xy x yJ J J  EV – êîëåáàòåëüíàÿ 
ýíåðãèÿ; AV, BV, CV – âðàùàòåëüíûå ïàðàìåòðû; 
Δ
V, δV, HV, hV – ïàðàìåòðû öåíòðîáåæíîãî èñêà-

æåíèÿ. Çäåñü è íèæå ñèìâîë {…} èñïîëüçóåòñÿ äëÿ 
îáîçíà÷åíèÿ àíòèêîììóòàòîðà äâóõ îïåðàòîðîâ. 

Âûðàæåíèå äëÿ îïåðàòîðà ðåçîíàíñíîãî êîðèî-
ëèñîâà âçàèìîäåéñòâèÿ HÑ: 

 = + + +
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C
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C
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ìîäåéñòâèÿ Êîðèîëèñà. Ôîðìóëà (3) ïðåäñòàâëåíà 
â ñèìâîëè÷åñêîì âèäå. Ó ïàðàìåòðîâ äëÿ êðàòêîñòè 
îïóùåíû èíäåêñû âçàèìîäåéñòâóþùèõ êîëåáàòåëü-
íûõ ñîñòîÿíèé. 

Âûðàæåíèå äëÿ îïåðàòîðà àíãàðìîíè÷åñêîãî 
ðåçîíàíñíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ HAnh: 

 = + + + +
Anh Anh Anh 2 Anh 2 2 Anh 2( )J JJ K zH h h J h J h J  
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Anh 2 2 Anh 2 3 Anh 2 2( ) ( ) ,KK z KKK z K z xyh J h J h J J ..., (4) 

ãäå Anh
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,Jh  Anh
,Kh  ... – ïàðàìåòðû àíãàðìîíè÷å-

ñêèõ ðåçîíàíñíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Êàê è â ïðåäû-
äóùåì ñëó÷àå, äëÿ êðàòêîñòè ó ïàðàìåòðîâ îïóùåíû 
èíäåêñû âçàèìîäåéñòâóþùèõ êîëåáàòåëüíûõ ñî-
ñòîÿíèé. 

Â ðàìêàõ ãëîáàëüíîãî ïîäõîäà ïàðàìåòðû äèàãî- 
íàëüíîé ÷àñòè ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà, à òàêæå 
ïàðàìåòðû îïåðàòîðîâ ðåçîíàíñíûõ âçàèìîäåéñòâèé 
ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê ôóíêöèè êîëåáàòåëüíûõ êâàí-
òîâûõ ÷èñåë: 
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Â ðàçëîæåíèÿõ äëÿ ïàðàìåòðîâ hC è hAnh èñïîëüçó-
þòñÿ êîëåáàòåëüíûå êâàíòîâûå ÷èñëà vi îäíîãî  
èç âçàèìîäåéñòâóþùèõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé,  
à Δvi – ðàçíîñòü êîëåáàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë 
âçàèìîäåéñòâóþùèõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé äëÿ 
ìîäû i. 

Â òàáë. 1 ïåðå÷èñëåíû ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû 

îïåðàòîðîâ ðåçîíàíñíûõ âçàèìîäåéñòâèé, êîòîðûå 
áûëè ó÷òåíû â íàñòîÿùåé ðàáîòå. 

 
Ò à á ë è ö à  1  

Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îïåðàòîðîâ  
ðåçîíàíñíûõ âçàèìîäåéñòâèé â ìîëåêóëå H2S 

Δv1 Δv2  Δv3  ΔK 

Ðåçîíàíñíûå âçàèìîäåéñòâèÿ Êîðèîëèñà 

1 0 −1 ±1 

1 0 −1 ±3 

0 2 −1 ±1 

0 2 −1 ±3 

2 −2 −1 ±1 

2 −2 −1 ±3 

3 0 −3 ±1 

3 0 −3 ±3 

Àíãàðìîíè÷åñêèå ðåçîíàíñíûå  
âçàèìîäåéñòâèÿ 

2 0 −2 0 

2 0 −2 ±2 

1 −2 0 0 

1 −2 0 ±2 

2 −4 0 0 

2 −4 0 ±2 

1 2 −2 0 

1 2 −2 ±2 

 

 1.2. Ïîäãîíêà ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî 
ãàìèëüòîíèàíà ìîëåêóëû H2S 

 
Ïàðàìåòðû ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà áûëè 

îïðåäåëåíû èõ ïîäãîíêîé ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà-
÷åíèÿì öåíòðîâ ëèíèé, âçÿòûì èç [2, 6–27], ñ ïî-
ìîùüþ ìåòîäà íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ. Áûëà îñó-
ùåñòâëåíà íåâçâåøåííàÿ ïîäãîíêà ñ öåëüþ ìèíèìè-
çàöèè ñòàíäàðòíîãî îòêëîíåíèÿ 

 
Σ ν − ν

χ =
−

obs calc 2( )i i i

N n
,   (6) 

ãäå ν
obs
i  è ν

calc
i  – ýêñïåðèìåíòàëüíûå è ðàññ÷èòàííûå 

çíà÷åíèÿ öåíòðîâ ëèíèé; N – êîëè÷åñòâî âîâëå÷åí-
íûõ â ïîäãîíêó äàííûõ; n – êîëè÷åñòâî ïîäãîíî÷-
íûõ ïàðàìåòðîâ. 

Â êà÷åñòâå íà÷àëüíûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ îñ-
íîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ìû èñïîëüçîâàëè 
êîíñòàíòû èç [2], óòî÷íèâ èõ ïîäãîíêîé ê öåíòðàì 
ëèíèé ïåðåõîäîâ âíóòðè îñíîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî 
ñîñòîÿíèÿ. Íàø ïîäîãíàííûé íàáîð ïàðàìåòðîâ 
î÷åíü áëèçîê ê íà÷àëüíîìó. Â òàáë. 2 ïðåäñòàâëåíî 
ñðàâíåíèå çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ îñíîâíîãî ñîñòîÿ-
íèÿ, ïîëó÷åííûõ â íàñòîÿùåé ðàáîòå, ñî çíà÷åíèÿ-
ìè èç ðàáîòû [2]. 

Ò à á ë è ö à  2  

Ïàðàìåòðû ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà  
äëÿ îñíîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ  

ìîëåêóëû H2S 

Ïàðàìåòð Ðàáîòà [2] Äàííàÿ ðàáîòà 

A 10,3601594 10,3600762 
(B + Ñ)/2 6,8744595 6,8743232 

(B − Ñ)/4 1,07183815 1,07179959 

ΔK ⋅ 10−2 0,370326 0,369955 

ΔJK ⋅ 10−2 0,228026 0,227569 

ΔJ ⋅ 10
−3 0,652598 0,650182 

δK ⋅ 10−3 −0,132618 −0,132776 

δJ ⋅ 10
−3 0,295517 0,294491 

HK ⋅ 10−5 0,13811 0,14051 

HKJ ⋅ 10
−5 0,12592 0,11737 

HJK ⋅ 10−5 −0,15329 −0,14662 

HJ ⋅ 10
−6 0,27098 0,25363 

hK ⋅ 10−5  0,12143   0,12290 

hKJ ⋅ 10
−6  −0,47530   −0,48509 

hJ ⋅ 10
−6 0,12708 0,13541 

LK ⋅ 10−8 −0,4396 −0,4478 

LKKJ ⋅ 10
−8 0,5331 0,5480 

LKJ ⋅ 10
−8 −0,2986 −0,3319 

LKJJ ⋅ 10
−8 0,09472 0,11843 

LJ ⋅ 10
−9 −0,0985 −0,1395 

lK ⋅ 10−8 0,1757 −0,08936 

lKJ ⋅ 10
−9 −0,301 −0,1507 

lJK ⋅ 10−9 0,4051 0,1769 

lJ ⋅ 10
−10 −0,7044 −0,4994 

PK ⋅ 10−11 0,571 0,367 

pK ⋅ 10−11 0,401 0,141 

PKKKJ ⋅ 10
−11 −0,708 −0,314 

 

Ïðè ïîñëåäóþùåé ïîäãîíêå ïàðàìåòðû äëÿ îñ-
íîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ áûëè ôèêñèðîâà-
íû ïîëó÷åííûìè çíà÷åíèÿìè. Âàðüèðîâàëèñü ïàðà-
ìåòðû, îïèñûâàþùèå èõ êîëåáàòåëüíóþ çàâèñèìîñòü, 
è ïàðàìåòðû ðåçîíàíñíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Òàêèì 
îáðàçîì áûëî îïðåäåëåíî 609 ïîñòîÿííûõ, îïèñûâàþ- 
ùèõ êîëåáàòåëüíóþ çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðîâ îïåðà-
òîðà HVR, 16 ãëàâíûõ ïàðàìåòðîâ îïåðàòîðîâ ðåçî-
íàíñíûõ âçàèìîäåéñòâèé, à òàêæå 120 ïîñòîÿííûõ, 
îïèñûâàþùèõ êîëåáàòåëüíóþ çàâèñèìîñòü ðåçîíàíñ-
íûõ ïàðàìåòðîâ. Ýòîò íàáîð ïàðàìåòðîâ ìîæåò áûòü 
ïîëó÷åí îò àâòîðîâ ïîñëå íàïðàâëåííîãî çàïðîñà. 
  Èç ïîäãîíêè áûëè èñêëþ÷åíû êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûå ïåðåõîäû ñ ýêñïåðèìåíòàëüíîé îøèá-
êîé áîëåå 0,01 ñì−1. Òàêèì îáðàçîì, â ðåçóëüòè-
ðóþùóþ ïîäãîíêó áûëî âêëþ÷åíî 26723 ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ öåíòðà ëèíèé (7571 óðîâåíü ýíåðãèè) 
64 êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ. Ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå 
ïîäãîíêè ñîñòàâèëî 0,022 cì−1. Íåâÿçêè ìåæäó ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûìè è ðàññ÷èòàííûìè öåíòðàìè ëèíèé 
â çàâèñèìîñòè îò âîëíîâîãî ÷èñëà ïðèâåäåíû  

íà ðèñ. 1. Â òàáë. 3 ïðåäñòàâëåí ðåçóëüòàò ãëîáàëü-
íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ öåíòðîâ ëèíèé ìîëåêóëû H2S. 
  Â [29] äàí ñïèñîê èç 115 ìëí êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ ìîëåêóëû H2

32S, ðàññ÷è-
òàííûõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîëóýìïèðè÷åñêîé ïî-
âåðõíîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè è ab initio ïî-
âåðõíîñòè äèïîëüíîãî ìîìåíòà, êîòîðûé äîñòóïåí  
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Ðèñ. 1. Íåâÿçêè ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëüíûìè è ðàññ÷èòàí-
íûìè çíà÷åíèÿìè öåíòðîâ ëèíèé ìîëåêóëû H2S â çàâèñè- 
  ìîñòè îò âîëíîâîãî ÷èñëà 

 
Ò à á ë è ö à  3  

Ðåçóëüòàò ãëîáàëüíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ öåíòðîâ  
ëèíèé ìîëåêóëû H2S 

Õàðàêòåðèñòèêà Çíà÷åíèå 

Ñïåêòðàëüíûé äèàïàçîí, ñì−1 4,38–16436,57 
Êîëè÷åñòâî ïåðåõîäîâ 26723 
Êîëè÷åñòâî ÊÂ óðîâíåé ýíåðãèè 7571 
Êîëè÷åñòâî êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ 64 
Jmax 26 
Ka max 16 

ÑÊÎ, ñì−1 2,2 ⋅ 10−2 
_____________  

Ï ð è ì å ÷ à í è å. Jmax – ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå êâàí-
òîâîãî ÷èñëà ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà J; Ka max – ìàêñè-
ìàëüíîå çíà÷åíèå âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà Ka. 

 

ïî ññûëêå [30]. Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíû ðàññ÷èòàííûå  

â íàñòîÿùåé ðàáîòå çíà÷åíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè  
â ñðàâíåíèè ñî çíà÷åíèÿìè èç [30]. Áîëüøèíñòâî 
óðîâíåé ýíåðãèè, ïîëó÷åííûõ â ðåçóëüòàòå äâóõ 
ðàñ÷åòîâ, ñîãëàñóþòñÿ â ïðåäåëàõ 0,2 ñì−1. Îäíàêî 
åñòü óðîâíè, äëÿ êîòîðûõ ðàçëè÷èå äîñòèãàåò áîëü-
øèõ âåëè÷èí. Èç ðèñ. 2 èñêëþ÷åíî 2480 óðîâíåé 
ýíåðãèè, äëÿ êîòîðûõ ðàçíèöà çíà÷åíèé ýíåðãèè 
âàðüèðóåòñÿ â ïðåäåëàõ îò 1 äî 1425 ñì−1. Òàêàÿ 
áîëüøàÿ ðàçíèöà, íà íàø âçãëÿä, ÿâëÿåòñÿ ñëåäñò-
âèåì íåïðàâèëüíîé èäåíòèôèêàöèè ñîîòâåòñòâóþ-
ùèõ óðîâíåé ýíåðãèè â [29]. 

Â [31] ïîäãîíêîé ê 4175 ýêñïåðèìåíòàëüíûì 
óðîâíÿì ýíåðãèè ñåìè èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé 
ìîëåêóëû ñåðîâîäîðîäà ïîëó÷åíà èçîòîïè÷åñêè èí-
âàðèàíòíàÿ ïîëóýìïèðè÷åñêàÿ ôóíêöèÿ ïîòåíöèàëü-
íîé ýíåðãèè ýòîé ìîëåêóëû, êîòîðàÿ âîñïðîèçâîäèò 
âîâëå÷åííûå óðîâíè ýíåðãèè ñî ñðåäíåêâàäðàòè÷íûì 
îòêëîíåíèåì 0,05 ñì−1. Äåòàëüíî ñðàâíèòü íàøè ðàñ- 
 

 
Ðèñ. 2. Ðàçíîñòè ìåæäó óðîâíÿìè ýíåðãèè ìîëåêóëû H2S, 
ðàññ÷èòàííûìè âàðèàöèîííûì ìåòîäîì [30], è çíà÷åíèÿìè, 
  ðàññ÷èòàííûìè â íàñòîÿùåé ðàáîòå 

 
÷åòû ñ ðàñ÷åòàìè ðàáîòû [31] íå ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîç-
ìîæíûì, ïîñêîëüêó â ïîñëåäíåé íå îïóáëèêîâàí 
ñïèñîê ðàññ÷èòàííûõ óðîâíåé ýíåðãèè. 

 

2. Ãëîáàëüíîå ìîäåëèðîâàíèå 
èíòåíñèâíîñòåé ñïåêòðàëüíûõ  

ëèíèé H2
32S 

 

Íà îñíîâå ñîáñòâåííûõ ôóíêöèé ýôôåêòèâíîãî 
ãàìèëüòîíèàíà, ïîëó÷åííûõ ïðè ãëîáàëüíîì ìîäå-
ëèðîâàíèè öåíòðîâ ëèíèé ìîëåêóëû, áûëà ïðîâåäå-
íà ïîäãîíêà ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî 
ìîìåíòà äëÿ ïåðâûõ øåñòè ñåðèé ïåðåõîäîâ ΔP = 1, 
2, 3, 4, 5, 6. 

Èíòåíñèâíîñòü ëèíèè S, îáóñëîâëåííîé êîëåáà-
òåëüíî-âðàùàòåëüíûì ïåðåõîäîì èç ñîñòîÿíèÿ à  
â ñîñòîÿíèå b, îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùåé ôîðìóëîé: 
 

 
( )

← ←

−π

= ν ×

3 exp /8
( )

3 ( )

a

ab a b a

hcE kT
S T Cg

hc Q T
 

 
← ←

⎡ ⎤× − − ν⎣ ⎦1 exp( )/ ,b a b ahc kT W  (7) 

ãäå Ñ – äîëÿ èçîòîïîëîãà â îáðàçöå; νb ← a – âîëíî-
âîå ÷èñëî, ñîîòâåòñòâóþùåå ïåðåõîäó b ← a; ga – 
ÿäåðíûé ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ íèæíåãî ñîñòîÿíèÿ 
(ga = 3 äëÿ ortho ñîñòîÿíèé (ν3 + Ka + Kc – íå÷åò-
íîå) è ga = 1 äëÿ para ñîñòîÿíèé (ν3 + Ka + Kc – 
÷åòíîå)); Ea – ýíåðãèÿ íèæíåãî ñîñòîÿíèÿ; ñ – 
ñêîðîñòü ñâåòà; h – ïîñòîÿííàÿ Ïëàíêà; k – ïîñòî-
ÿííàÿ Áîëüöìàíà; Q(Ò) – ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà;  
Ò – àáñîëþòíàÿ òåìïåðàòóðà, Ê; Wb ← a – ìîìåíò 
ïåðåõîäà. 

Ìîìåíò ïåðåõîäà îïðåäåëåí âûðàæåíèåì èç [32]: 
 

 

+ Δ + Δ + Δ + Δ

′ ′ ′ ′ ← ′ ′ ′ ′

+ + = Δ + Δ + Δ = Δ Δ

Δ Δ Δ

Δ Δ Δ ΔΔ Δ

= + ×

⎛ ⎞
⎜ ⎟× + κ + Φ
⎜ ⎟
⎝ ⎠

∑ ∑ ∑

∑

1 1 2 2 3 3 1 2 3

1 2 3 1 2 32 2 2 2

2

(2 1)

1 ( , ) ( , ) ,

a c a c a c a c

i

V VV VV V K K VVV K
VJK K VJK K VJK K VJK K

V V V P V V V P K K

K K V
i J K J KV V

i

W J C C

M V F J K J K

 (8) 
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ãäå 
+ Δ + Δ + Δ + Δ

′ ′ ′ ′

1 1 2 2 3 3

a c

V VV VV V K K

VJK K
C  è 

1 2 3

a c

VVV K

VJK K
C  – êîýôôèöèåí- 

òû ðàçëîæåíèÿ, îïðåäåëÿþùèå ñîáñòâåííûå ôóíê-
öèè ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà äëÿ âåðõíåãî  
è íèæíåãî êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé 

ñîîòâåòñòâåííî; Δ

Δ

K

V
M  – ãëàâíûå ïàðàìåòðû ìàò-

ðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îïåðàòîðà äèïîëüíîãî ìîìåíòà; 

ïàðàìåòðû Δ

Δ
κ

i

K

V
 îïèñûâàþò èõ êîëåáàòåëüíóþ çàâè-

ñèìîñòü; Δ ΔΦ ( , )J K J K  ðàâåí êîýôôèöèåíòó Ãëåáøà–

Ãîðäàíà Δ + Δ + Δ(1 )KJK J JK K  äëÿ ΔK = 0, ± 1; äëÿ 

ΔK = ± 2: 

 Δ = Δ = ±Φ =1 2( , )J K J K  

 
± + ± + ± +

=

+ +

∓( )( 1)( 2)( 3)
,

2( 1)(2 1)

J K J K J K J K

J J
 

 Δ = Δ = ±Φ =0 2( , )J K J K  

 
− ± + ± +

= ±

+

∓ ∓( )( 1)( 1)( 2)
,

2 ( 1)

J K J K J K J K

J J
 

 Δ = − Δ = ±Φ =1 2( , )J K J K  

 
− − ± +

=

+

∓ ∓ ∓( )( 1)( 2)( 1)
;

2 (2 1)

J K J K J K J K

J J
  (9) 

ôóíêöèè Δ ΔΦ ( , )J K J K  â ñëó÷àå ΔK = ± 3 ìîãóò áûòü 
íàéäåíû â íàøåé ðàáîòå [32]. Δ

Δ Δ ( , )V
J KF J K  – ôóíê-

öèè Ãåðìàíà–Óîëëèñà, êîòîðûå ïðåäñòàâëÿþòñÿ 
ñëåäóþùèìè âûðàæåíèÿìè: 
äëÿ ïîëîñ ñ íå÷åòíûì çíà÷åíèåì |Δv3|: 

 Δ Δ Δ Δ

Δ = ± Δ = = + +
2 2

1 0( , ) ,V V V V
J K m m KF J K b m d m d K  

 Δ Δ Δ

Δ = Δ = = + +
2

0 0( , ) ( 1) ,V V V
J K JQ KF J K d J J d K  

 Δ Δ Δ

Δ = Δ = ±
= ± ±

2 2

1 2
( , ) ( 1),V V V

m KJ KF J K b m b K  

 Δ Δ

Δ = Δ = ± = ± ±
2

0 2( , ) ( 1);V V
J K KF J K b K  (10) 

äëÿ ïîëîñ ñ ÷åòíûì çíà÷åíèåì |Δv3|: 

 Δ Δ Δ Δ

Δ = Δ = ±
= ± ± + ±

2

1 1
( , ) (2 1)V V V V

m K mJ KF J K b m b K d m  

 Δ Δ
± ± + ±

2(2 1) (2 1) ,V V

mK Kd m K d K  

 Δ Δ

Δ = Δ = ± = ± ± +0 1( , ) (2 1)V V
J K KF J K b K  

 Δ Δ
+ + + ±

2( 1) (2 1) ,V V
JQ Kd J J d K  (11) 

ãäå m = −J äëÿ P-âåòâè è m = (J + 1) äëÿ R-âåòâè. 
  Ïàðàìåòðû ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà 
áûëè îïðåäåëåíû â õîäå ïîäãîíêè ðàññ÷èòàííûõ 
çíà÷åíèé èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ê ýêñïåðèìåíòàëü-
íûì çíà÷åíèÿì, âçÿòûì èç ðàáîò [11, 18, 28, 33, 
35, 36], ìåòîäîì íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ ïóòåì ïî-
èñêà ìèíèìóìà ôóíêöèîíàëà 

 
( )Σ −

χ = ⋅
−

2
obs calc obs( )/

100%,
i i i iS S S

N n
 (12) 

ãäå Sobs è Scalc – ýêñïåðèìåíòàëüíûå è ðàññ÷èòàííûå 
èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ñîîòâåòñòâåííî; N – ÷èñëî 
âîâëå÷åííûõ â ïîäãîíêó èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé; n – 
÷èñëî âàðüèðóåìûõ ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëü- 
íîãî ìîìåíòà. Äëÿ ðàñ÷åòà èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé 

ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà áûëà âçÿòà èç [34]. Â òàáë. 4 
ïðåäñòàâëåí ðåçóëüòàò ïîäãîíêè èíòåíñèâíîñòåé ëè-
íèé äëÿ êàæäîé ñåðèè ïîëîñ. 

 

Ò à á ë è ö à  4  

Ðåçóëüòàò ìîäåëèðîâàíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé 
ïåðâûõ øåñòè ñåðèé êîëåáàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ 

ΔP â ìîëåêóëå H2S 

Ñåðèÿ ΔP Ïîëîñà* Nline Npar ÑÊÎ, % 

1 ν1 61 3 2,96 

2 
ν1 

2ν2 

ν3 
531 22 3,39 

3 
ν1 + ν2 

3ν2 

ν2 + ν3 
530 12 3,36 

4 

2ν1 

2ν2 + ν3 

4ν2 

ν1 + ν3 

ν1 + 2ν2 

2ν3 

1316 22 4,92 

5 

2ν1 + ν2 

3ν2 + ν3 

5ν2 

ν1 + ν2 + ν3 

ν1 + 3ν2 

ν2 + 2ν3 

1102 19 5,88 

6 

3ν1 

ν1 + 2ν3 

ν1 + 2ν2 + ν3 

2ν1 + ν3 

2ν1 + 2ν2 

3ν3 

1088 15 9,09 

______________  

Ï ð è ì å ÷ à í è å. *Ïîëîñû äàííîé ñåðèé ïåðå- 
õîäîâ, ó÷àñòâóþùèå â ïîäãîíêå; Nline – êîëè÷åñòâî 
ëèíèé ñîîòâåòñòâóþùåé ñåðèè ïåðåõîäîâ, âêëþ÷åí-
íûõ â ïîäãîíêó; Npar – êîëè÷åñòâî ïîäîãíàííûõ ïà-
ðàìåòðîâ. 
 
Èç òàáë. 4 ñëåäóåò, ÷òî ÑÊÎ ëåæèò â ïðåäåëàõ 

ýêñïåðèìåíòàëüíîé òî÷íîñòè 3–5% äëÿ ïåðâûõ ïÿ-
òè ñåðèé êîëåáàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ. ×òî êàñàåòñÿ 
ñåðèè êîëåáàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ ΔP = 6, òî äëÿ 
ïîäãîíêè ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìî-
ìåíòà èñïîëüçîâàëèñü ïðåäâàðèòåëüíûå îöåíî÷íûå 

èíòåíñèâíîñòè ëèíèé, òî÷íîñòü êîòîðûõ ëåæèò â èí-
òåðâàëå 5–20% [35]. Ïîýòîìó äîñòèãíóòîå â ðåçóëü-
òàòå ïîäãîíêè çíà÷åíèå ÑÊÎ = 9,09% ÿâëÿåòñÿ 

âïîëíå óäîâëåòâîðèòåëüíûì. Òàáëèöà ïàðàìåòðîâ 
ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïðåäñòàâëåíà  
â «Ïðèëîæåíèè». 

Íà ðèñ. 3 â êà÷åñòâå ïðèìåðà ïðèâåäåíû îòíî-
ñèòåëüíûå íåâÿçêè èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé äëÿ ïîëîñû 
ν3 H2

32S. Áîëüøèíñòâî íåâÿçîê ëåæèò â ïðåäåëàõ 
äåêëàðèðóåìîé àâòîðàìè [11] ýêñïåðèìåíòàëüíîé  
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Ðèñ. 3. Îòíîñèòåëüíûå íåâÿçêè ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëü-
íûìè è ðàññ÷èòàííûìè èíòåíñèâíîñòÿìè ëèíèé ïîëîñû ν3 
ìîëåêóëû H2S â çàâèñèìîñòè îò êâàíòîâîãî ÷èñëà m; ãî-
ðèçîíòàëüíûå ëèíèè y = −4 è y = 4 ïðåäñòàâëÿþò íåîïðå-
äåëåííîñòü ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé, 
ñâÿçàííóþ ñ äåêëàðèðîâàííîé â [11] íåîïðåäåëåííîñòüþ 
  èíòåãðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè ïîëîñû 
 

 

íåîïðåäåëåííîñòè â 4% äëÿ èíòåãðàëüíîé èíòåíñèâ-
íîñòè ýòîé ïîëîñû. Èíòåðåñíî îòìåòèòü, ÷òî âñëåä-
ñòâèå õîðîøî èçâåñòíîãî ôàêòà ìàëîñòè äëÿ ìîëå-
êóëû H2

32S ïåðâûõ ïðîèçâîäíûõ ôóíêöèè äèïîëü-
íîãî ìîìåíòà ïî íîðìàëüíûì êîîðäèíàòàì ïàðàìåòð 
ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà c ΔK  = 2 ýôôåêòèâíîãî äè-
ïîëüíîãî ìîìåíòà 

2

001M  = −0,21889(90) × 10−3 Ä ïî àá- 
ñîëþòíîé âåëè÷èíå áîëüøå ïàðàìåòðà ñ ΔK  = 0 

0

001M  = 0,185(11) ⋅ 10−3 Ä, õîòÿ ïåðâûé ïîÿâëÿåòñÿ  
â áîëåå âûñîêîì ïîðÿäêå ìàëîñòè òåîðèè âîçìóùå-
íèé. Äëÿ ðàñ÷åòà èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ãîðÿ÷èõ 
ïîëîñ 2ν3 − ν3, 3ν3 − 2ν3, ν3 + ν2 − ν2 è ò.ä. íóæíî 
ó÷èòûâàòü êîëåáàòåëüíóþ çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðà 

0

001M . Îäíàêî ìû íå ðàñïîëàãàåì ýêñïåðèìåíòàëü-
íûìè èíòåíñèâíîñòÿìè ëèíèé ñîîòâåòñòâóþùèõ «ãî-
ðÿ÷èõ» ïîëîñ, ÷òîáû îïðåäåëèòü ïàðàìåòðû, îòâå-
÷àþùèå çà êîëåáàòåëüíóþ çàâèñèìîñòü 0

001M . 

 

3. Áàíê ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ 

ëèíèé ìîëåêóëû H2
32S 

 

Íà îñíîâå ìîäåëèðîâàíèÿ öåíòðîâ è èíòåíñèâ-
íîñòåé êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ ìî- 
 

ëåêóëû ñåðîâîäîðîäà â õîäå íàñòîÿùåãî èññëåäîâà-
íèÿ áûë ñîçäàí áàíê ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëè-
íèé, âêëþ÷àþùèé â ñåáÿ ïåðâûå øåñòü ñåðèé êîëå-
áàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ (ΔP = 1, 2, 3, 4, 5, 6) ïðè 
T = 296 Ê. Áàíê äàííûõ îõâàòûâàåò ñïåêòðàëüíûé 
äèàïàçîí 552,76–8424,32 ñì−1

 è ñîäåðæèò ∼ 88 òûñ. 
êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ. Îòñå÷êà ïî 
âåëè÷èíå èíòåíñèâíîñòè ëèíèé âûáðàíà ðàâíîé 
10−28 ñì/ìîë. 

Â áàíêå äàííûõ ñîäåðæèòñÿ ñëåäóþùàÿ èíôîð-
ìàöèÿ: êîëåáàòåëüíûå è âðàùàòåëüíûå êâàíòîâûå 
÷èñëà âåðõíåãî è íèæíåãî ñîñòîÿíèé; öåíòð ëèíèè 
(â ñì−1); ýíåðãèè âåðõíåãî è íèæíåãî ñîñòîÿíèé  
(â ñì−1), âû÷èñëåííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì íàáîðà ïà-
ðàìåòðîâ ãëîáàëüíîãî ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà, 
ïîëó÷åííîãî â ðàìêàõ íàñòîÿùåãî èññëåäîâàíèÿ; 
èíòåíñèâíîñòü ëèíèè (â ñì/ìîë. ïðè Ò = 296 Ê), 
âû÷èñëåííàÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ñîáñòâåííûõ ôóíê-
öèé ãëîáàëüíîãî ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà è íà-
áîðà ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåí-
òà, íàéäåííîãî â íàñòîÿùåé ðàáîòå; êîýôôèöèåíò 
Ýéíøòåéíà (â ñ−1), à òàêæå ñòàòèñòè÷åñêèå âåñà äëÿ 
âåðõíåãî è íèæíåãî ñîñòîÿíèé. Â òàáë. 5 ïðåäñòàâ-
ëåíà õàðàêòåðèñòèêà áàíêà äàííûõ. 

 

Çàêëþ÷åíèå 
 

Ïðåäñòàâëåííûé â íàñòîÿùåé ðàáîòå áàíê ïà-
ðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé äëÿ ìîëåêóëû ñåðî-
âîäîðîäà ðàçìåùåí íà ñàéòå ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ ïî àä-
ðåñó: ftp://ftp.iao.ru/pub/H2S/. 

Â áàíêå äàííûõ, ïîìèìî ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëü-
íûõ ëèíèé äëÿ «õîëîäíûõ» êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ 
ïîãëîùåíèÿ, ñîäåðæàòñÿ äàííûå ïî «ãîðÿ÷èì» ïåðå-
õîäàì, ÷òî ìîæåò áûòü ïîëåçíûì ïðè èññëåäîâàíèè 
àòìîñôåðû Âåíåðû, à òàêæå ãîðÿ÷èõ àòìîñôåð ýê-
çîïëàíåò. 

Â ñâÿçè ñ îòñóòñòâèåì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí-
íûõ ïî èíòåíñèâíîñòÿì ãîðÿ÷èõ ïîëîñ ñ ΔV3 = 1, 
íåîáõîäèìûõ äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ Δ =κ

3

0

1 ,V i  
îïèñûâàþùèõ êîëåáàòåëüíóþ çàâèñèìîñòü 

0

001M , 
ñîîòâåòñòâóþùèå ãîðÿ÷èå ïîëîñû îòñóòñòâóþò â íà-
øåì áàíêå äàííûõ. 

Àâòîðû âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü Î.Â. Íàó-
ìåíêî çà ïîëåçíûå îáñóæäåíèÿ è ïðåäîñòàâëåíèå 
ôàéëîâ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. 

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî çà ñ÷åò ãðàíòà ÐÍÔ 
(ïðîåêò ¹ 17-12-01204). 

 

Ò à á ë è ö à  5  

Õàðàêòåðèñòèêà áàíêà ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ìîëåêóëû H2S 

Ñåðèÿ ΔP Nline νmin νmax Smax Jmax Ka max Elow (max) 

1 7949 552,76 2033,69 1,99E-21 28 20 4346,57 
2 13978 1737,15 3419,26 3,66E-22 29 20 3935,92 
3 17357 2978,40 4691,36 1,90E-21 29 20 3935,92 
4 20179 4250,36 5976,71 3,36E-22 28 18 3671,64 
5 16399 5600,08 6987,34 1,41E-22 27 18 3416,27 
6 12110 6926,04 8424,32 1,50E-23 25 16 2987,40 

_____________  
Ï ð è ì å ÷ à í è å. Nline – êîëè÷åñòâî ëèíèé â ñïèñêå äëÿ äàííîé ñåðèè ïåðåõîäîâ; 

νmin, νmàx – ìèíèìàëüíîå è ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèÿ öåíòðîâ ëèíèé (ñì−1); Smax – ìàêñè-
ìàëüíîå çíà÷åíèå èíòåíñèâíîñòè ëèíèé (ñì/ìîë. ïðè Ò = 296 Ê); Elow (max) – ìàê-
ñèìàëüíîå çíà÷åíèå ýíåðãèè íèæíåãî ñîñòîÿíèÿ (ñì−1). 
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Ïðèëîæåíèå 

Ïàðàìåòðû ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà äëÿ ñåðèé ïåðåõîäîâ ΔP = 1–6 â ìîëåêóëå H2S 

Ïàðàìåòð Δν1 Δν2 Δν3 ΔK Âåëè÷èíà* Ïîðÿäîê Ïàðàìåòð Δν1 Δν2 Δν3 ΔK Âåëè÷èíà* Ïîðÿäîê 

ΔP = 1 ΔP = 4 
M 0 1 0 1 0,7416(18) 10−2 M 1 0 1 0 0,30406(40) 10−2 
bK 0 1 0 1 0,1083(41)  M 1 0 1 2 −0,06700(38) 10−4 
dmK 0 1 0 1 −0,516(99) 10−5 bm 1 0 1 0 0,7002(55) 10−2 

ΔP = 2 2bm 1 0 1 2 0,4174(46) 10−3 
M 0 0 1 0 0,185(11) 10−3 M 0 4 0 1 −0,4713(4) 10−4 
M 0 0 1 2 −0,21889(90) 10−3 bm 0 4 0 1 

 −0,6820(93)  10−1 
bm 0 0 1 0 −1,579(11)  M 0 2 1 0 0,11118(20) 10−2 
dm 0 0 1 0  0,3153(24)  10−1 M 0 2 1 2 −0,1758(21) 10−4 
dK 0 0 1 0 

 −0,2060(48)   bm 0 2 1 0 
 −0,1879(32)  10−1 

dJQ 0 0 1 0  0,5573(43)  10−1 dJQ 0 2 1 0  0,1146(57) 10−2 
2bm 0 0 1 2  0,516(17) 10−1 M 0 0 2 1 −0,3043(19) 10−3 
2bK 0 0 1 2 

 −0,334(29)  10−1 bm 0 0 2 1 
 −0,5275(51)  10−1 

M 0 2 0 1 −0,23223(63) 10−2 bK 0 0 2 1 
 −0,312(38)  10−1 

bm 0 2 0 1 
 −0,1969(93)  10−1 ΔP = 5 

bK 0 2 0 1  0,45776(93)  10−1 M 2 1 0 1 0,4206(46) 10−3 
dmK 0 2 0 1 

 −0,102(36) 10−2 bm 2 1 0 1  0,1135(46)   
dK 0 2 0 1  0,976(24)  10−3 bK 2 1 0 1 

 −0,5328 (27) 10−1 
dJQ 0 2 0 1 

 −0,154(22)  10−2 M 0 1 2 1 0,5052(59) 10−3 
M 1 0 0 1 0,22181(56) 10−2 M 1 1 1 0 0,18493(27) 10−2 
M 1 0 0 3 0,1075(99) 10−5 M 1 1 1 2 0,433(19) 10−5 
bm 1 0 0 1  0,8955(21) 10−1 bm 1 1 1 0 

 −0,7111(40)  10−2 
bK 1 0 0 1  0,5556(11)  10−1 2bm 1 1 1 2  0,226(23)  10−3 
dm 1 0 0 1  0,702(20) 10−3 M 0 5 0 1 0,1505(20) 10−4 
dmK 1 0 0 1  0,263(21)  10−2 M 0 5 0 3 −0,636(66) 10−7 
dK 1 0 0 1 

 −0,226(15)  10−2 bm 0 5 0 1  0,1793(35)   
dJQ 1 0 0 1  0,437(18)  10−2 bK 0 5 0 1 −0,953(36) 10−1 

ΔP = 3 dm 0 5 0 1 0,3773(37) 10−2 
M 1 1 0 1 0,47790(57) 10−2 M 0 3 1 0 0,33885(85) 10−3 
bm 1 1 0 1  0,2251(15)  10−1 dK 0 3 1 0  0,958 (10) 10−2 
bK 1 1 0 1 

 −0,4118(97)  10−2 dJQ 0 3 1 0 
 −0,283(55)  10−2 

M 0 3 0 1 0,12287(18) 10−2 M 1 3 0 1 −0,9640(79) 10−4 
bm 0 3 0 1  0,2702(32)  10−1 bm 1 3 0 1 

 −0,1667(13)   
bK 0 3 0 1 

 −0,2542(39)  10−1 bK 1 3 0 1  0,566 (12) 10−1 
dm 0 3 0 1 

 −0,9587(40) 10−3 ΔP = 6 
dmK 0 3 0 1  0,764(77) 10−3 M 3 0 0 1 −0,23940(63) 10−3 
M 0 1 1 0 0,8826(12) 10−2 bm 3 0 0 1 

 −0,356 (17) 10−1 
M 0 1 1 2 0,3698(93) 10−4 bK 3 0 0 1  0,130 (10) 10−1 
bm 0 1 1 0 

 −0,816(16) 10−2 M 0 0 3 0 0,411049(84) 10−3 
dK 0 1 1 0 

 −0,608(58)  10−3 M 0 0 3 2 −0,422(11) 10−5 
ΔP = 4 M 2 0 1 0 0,3459(13) 10−3 

M 2 0 0 1 0,15620(19) 10−2 M 2 0 1 2 −0,1107(13) 10−4 
M 2 0 0 3 −0,996(56) 10−6 bm 2 0 1 0  0,193 (19) 10−1 
bm 2 0 0 1 

 −0,5125(50)  10−1 bm 1 0 2 1 0,626(15) 10−5 
bK 2 0 0 1  0,1697(35) 10−1 bm 2 2 0 1 0,419(14) 10−5 
M 1 2 0 1 0,2437(10) 10−3 bK 2 2 0 1 0,276(15) 10−5 
M 1 2 0 3 −0,670(30) 10−6 M 1 2 1 0 0,27075(84) 10−3 
bm 1 2 0 1  0,7168(21) 10−1 M 1 2 1 2 −0,339(11) 10−5 
bK 1 2 0 1  0,364(17)  10−1 bm 1 2 1 0 

 −0,145(15)  10−1 
dJQ 1 2 0 1 

 −0,309(35)  10−2        
______________ 

* Ïàðàìåòðû Ì äàíû â Äåáàÿõ, à ïàðàìåòðû ôóíêöèé Ãåðìàíà–Óîëëèñà bm, bK, dJQ, dmK, dK – áåçðàçìåðíûå. 
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A.A. Lukashevskaya, V.I. Perevalov. Databank of spectral line parameters of the H2S molecule. 
The bank of spectral line parameters of the principal isotopologue of the hydrogen sulfide molecule 

(H2
32S) is presented. The databank is based on the global simulation of the line positions and intensities  

of this molecule performed within the method of effective operators. The parameters of the global effective 
Hamiltonian and of the effective dipole moment operator were obtained by their fittings to, respectively, the 
observed line positions and intensities, taken from the literature. The databank covers the 552.76– 8424.32 cm−1 

spectral range and contains the calculated values of the following spectral line parameters: line position, line 
intensity, energies of lower and upper states, Einstein coefficient for the spontaneous emission, and the statis- 
tical weights of the lower and upper states. The intensity cutoff was chosen equal to 10−28 cm/molecule  
at T = 296 K. In total, the databank contains about 88 thousand lines. This databank is deployed on the web-
site of V.E. Zuev Institute of Atmospheric Optics SB RAS (ftp://ftp.iao.ru/pub/H2S/). 

 
 


