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Âïåðâûå ñ ïîìîùüþ Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðà Bruker IFS-125M ñ ðàçðåøåíèåì 0,0056 ñì−1 çàðåãèñòðèðîâàí 

ñïåêòð ìîëåêóëû 14N17O â îáëàñòè 5200–5550 ñì−1. Àíàëèç ñïåêòðà ïîçâîëèë îáíàðóæèòü 83 êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûå ëèíèè ïîëîñû 3–0 äëÿ îñíîâíûõ ïåðåõîäîâ â ýëåêòðîííîì ñîñòîÿíèè Õ2Π ìîëåêóëû 14N17O. 
Äëÿ 29 Λ-äóáëåòîâ îïðåäåëåíû ïîëîæåíèÿ è îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè êàæäîé èç êîìïîíåíò. Íàéäåíû 
ïàðàìåòðû Λ-óäâîåíèÿ. Äëÿ îñòàâøèõñÿ íåðàçðåøåííûõ 25 äóáëåòîâ òàêæå îïðåäåëåíû ïîëîæåíèÿ è îòíîñè-
òåëüíûå èíòåíñèâíîñòè öåíòðà äóáëåòà. Ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà J ðàâíî 
24,5. Íàéäåííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïîëîæåíèÿ ëèíèé â ïîëîñå 3–0 ïîäòâåðäèëè êîððåêòíîñòü ðàññ÷èòàí-
íûõ ïîëîæåíèé ëèíèé, ïðèâåäåííûõ â áàçå äàííûõ ExoMol. Ïðîâåäåíà îáðàáîòêà ÷àñòîò çàðåãèñòðèðîâàí-
íûõ ïåðåõîäîâ, âçâåøåííûõ â ñîîòâåòñòâèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ïîãðåøíîñòÿìè, è îïðåäåëåíû ñïåêòðî-
ñêîïè÷åñêèå ïîñòîÿííûå äëÿ êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v = 3. Ñ íàéäåííûìè ïîñòîÿííûìè âûïîëíåíû 
ïðåäñêàçàòåëüíûå ðàñ÷åòû âîëíîâûõ ÷èñåë âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v = 3 äî 
J = 30,5 è ÷àñòîò ïåðåõîäîâ â êîëåáàòåëüíîé ïîëîñå 3–0 äëÿ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé 2Π1/2 è 2Π3/2. Ðàñ÷åòû 

ïîêàçàëè ñîãëàñèå ñ äàííûìè, ïðèâåäåííûìè â áàçå äàííûõ ExoMol, â ïðåäåëàõ óêàçàííîé ïîãðåøíîñòè. 
 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: èçîòîïîëîã 14N17O, çàðåãèñòðèðîâàííûé ñïåêòð, êîëåáàòåëüíàÿ ïîëîñà 3–0, ñïåêòðî-
ñêîïè÷åñêèå ïîñòîÿííûå; 14N17O isotopologue, experimental spectrum, vibration band 3–0, transition fre-
quency, relative intensity, spectroscopic constant. 

 
 

Ââåäåíèå 
 

Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà ÿâëÿåòñÿ ïðîäîëæåíèåì ñå-
ðèè èññëåäîâàíèé ñïåêòðà ìîíîîêñèäà àçîòà è åãî 
èçîòîïîëîãîâ [1–4]. Ìîíîîêèñü àçîòà – äâóõàòîì-
íûé ðàäèêàë, ñòðóêòóðà ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà 
êîòîðîãî îòëè÷àåòñÿ îò ñïåêòðà îáû÷íîé äâóõàòîì-
íîé ìîëåêóëû. Îñíîâíîå ýëåêòðîííîå ñîñòîÿíèå ìî-
ëåêóëû NO ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé äóáëåò 2Π, êîòîðûé 
çà ñ÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ ñïèíà íåñïàðåííîãî ýëåê-
òðîíà è îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà ýëåêòðîíîâ ðàçäåëÿ-
åòñÿ íà íèæíåå Õ2Π1/2 è âåðõíåå Õ2Π3/2 ñîñòîÿíèÿ. 
Ðàññòîÿíèå ìåæäó êîìïîíåíòàìè äóáëåòà ñîñòàâëÿ-
åò ïðèìåðíî 123 ñì−1. Ó÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó 
ýëåêòðîííûì ñîñòîÿíèåì è âðàùåíèåì ïðèâîäèò  
ê ðàñùåïëåíèþ êàæäîãî âðàùàòåëüíîãî óðîâíÿ  
íà äâà áëèçêèõ óðîâíÿ – òàê íàçûâàåìîå Λ-óäâîå- 
íèå. Ïîýòîìó â ñïåêòðå ìîëåêóëû NO ìîæíî íà-
áëþäàòü ïåðåõîäû êàê âíóòðè êàæäîé èç êîìïîíåíò  
 

____________ 
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äóáëåòà 2Π1/2 èëè 2Π3/2, òàê è ìåæäó íèìè, à òàêæå 
Λ-óäâîåíèå è ýôôåêòû ñâåðõòîíêîãî ðàñùåïëåíèÿ, 
âîçíèêàþùèå çà ñ÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ ñïèíà ÿäðà  
ñ ýëåêòðîííûì îðáèòàëüíûì è ñïèíîâûì ìîìåíòàìè. 

ßâëÿÿñü õèìè÷åñêè àêòèâíîé ìîëåêóëîé, ìîíî-
îêèñü àçîòà èãðàåò âàæíóþ ðîëü â õèìèè àòìîñôå-
ðû [5], â ìåõàíèçìàõ ãåíåðàöèè è äåñòðóêöèè îçî- 
íà [6]. NO ïðîäóöèðóåòñÿ â îðãàíèçìå æèâîòíûõ  
è ÷åëîâåêà, èìååò îòíîøåíèå ïî÷òè êî âñåì ìåòà- 
áîëè÷åñêèì è ôèçèîëîãè÷åñêèì ïðîöåññàì [7]. Ìî-
ëåêóëà NO òàêæå ó÷àñòâóåò â ïðîöåññàõ ãîðåíèÿ, 
ïðèñóòñòâóåò îíà è â ñïåêòðå èçëó÷åíèÿ íî÷íûõ 
àòìîñôåð ïëàíåò [8–10], è â ìåæçâåçäíîì ïðî-
ñòðàíñòâå [11]. Â ñâîþ î÷åðåäü, èññëåäîâàíèå ñïåê-
òðîâ ýòîé ìîëåêóëû äàåò èíôîðìàöèþ î äèíàìè÷å-
ñêèõ ïðîöåññàõ, ïðîèñõîäÿùèõ íà âíóòðè- è ìåæ-
ìîëåêóëÿðíîì óðîâíå. 

Îáçîð ëèòåðàòóðû ïî ýêñïåðèìåíòàëüíûì èññëå- 
äîâàíèÿì èíôðàêðàñíûõ ñïåêòðîâ èçîòîïîëîãîâ ìî-
íîîêñèäà àçîòà ìîæíî íàéòè â ðàáîòàõ [1–4, 12–15]. 
Ìîëåêóëà 14N17O – îäèí èç ðåäêèõ èçîòîïîëîãîâ 

ìîíîîêèñè àçîòà, åãî ïðèðîäíîå ñîäåðæàíèå ñîñòàâ-
ëÿåò ïðèìåðíî 0,038%. Èíôîðìàöèÿ î åãî ñïåêòðàõ 

îòñóòñòâóåò â èçâåñòíîé áàçå HITRAN [15]. Âïåðâûå  
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òðè ñïåêòðàëüíûå ëèíèè îñíîâíîé ïîëîñû ýòîãî 
èçîòîïîëîãà áûëè çàðåãèñòðèðîâàíû ìåòîäîì ëà-
çåðíîãî ìàãíèòíîãî ðåçîíàíñà â ðàáîòå [16]. Çàòåì 
98 ëèíèé â ñïåêòðå îñíîâíîé ïîëîñû áûëè çàðåãè-
ñòðèðîâàíû íà Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðå ñ ðàçðåøåíèåì 
2,5 ⋅ 10−3 ñì−1 ïðè äàâëåíèè îò 0,05 äî 5 òîðð [17]. 
Àâòîðàì [17] óäàëîñü ðàçðåøèòü Λ-äóáëåòû è îïðå-
äåëèòü ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïîñòîÿííûå äëÿ êîëåáà-
òåëüíûõ ñîñòîÿíèé v = 0 è 1. Õàðàêòåðíàÿ ñëîæíàÿ 
ñâåðõòîíêàÿ ñòðóêòóðà âðàùàòåëüíîãî ñïåêòðà îñ-
íîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ýòîé ìîëåêóëû íàáëþäàëàñü  

â ðàáîòå [18], ãäå áûëè îïðåäåëåíû ñïåêòðîñêîïè-
÷åñêèå ïîñòîÿííûå ýòîãî ñîñòîÿíèÿ. Ðàññ÷èòàííûå 
äàííûå ïî ïàðàìåòðàì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé äëÿ 
èçîòîïîëîãà 14N17O ìîæíî íàéòè òîëüêî â áàçå 
äàííûõ ExoMol [13], ãäå àâòîðû ïðèâîäÿò ñïèñîê 
ëèíèé «NOname», ïðåäñòàâëÿþùèé íàèáîëåå îá-
øèðíûå âàðèàöèîííûå ðàñ÷åòû äëÿ øåñòè èçîòîïî-
ëîãîâ ìîíîîêèñè àçîòà. Äëÿ ðàñ÷åòà ýíåðãåòè÷åñêèõ 

óðîâíåé â ïðîåêòå èñïîëüçóåòñÿ êîìáèíàöèÿ äâóõ 
ìåòîäîâ: ýôôåêòèâíûõ ãàìèëüòîíèàíîâ è âàðèàöè-
îííîãî. 

Öåëü ðàáîòû – ïîëó÷åíèå íîâûõ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ äàííûõ ïî ïàðàìåòðàì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 
ìîëåêóëû 14N17O â îáëàñòè 5200–5550 ñì−1 è îïðå-
äåëåíèå íà ýòîé îñíîâå ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïîñòî-
ÿííûõ äëÿ êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v = 3. 

 
Ýêñïåðèìåíò 

 

Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñïåêòðà èçîòîïîëîãîâ ìîíî-
îêèñè àçîòà áûëà âûáðàíà ñìåñü îò êîìïàíèè 
IZOTOP èç äâóõ èçîòîïîëîãîâ: 80% 15N18O è 20% 
14N16O. Â ðåçóëüòàòå èçîòîïíîãî îáìåíà îáðàçî- 
âàëàñü ñìåñü èç îêñèäîâ àçîòà, â êîòîðîé ïðåäñòàâ-
ëåíû âñå øåñòü ñòàáèëüíûõ èçîòîïîëîãà ìîíîîêèñè 
àçîòà. Ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ îêñèäà àçîòà ðåãèñòðè-
ðîâàëñÿ â äèàïàçîíå 4000–7000 ñì−1 ñ ïîìîùüþ 
Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðà Bruker IFS-125M c ìíîãîõîäî-
âîé êþâåòîé äëèíîé 60 ñì. Ñïåêòðîìåòð áûë ñíàá-
æåí ãàëîãåííîé ëàìïîé â êà÷åñòâå èñòî÷íèêà ñâåòà, 
ãåðìàíèåâûì ôîòîäåòåêòîðîì è ñâåòîäåëèòåëåì  
èç CaF2. Óñëîâèÿ ýêñïåðèìåíòà ïðèâåäåíû  
â òàáë. 1. ×àñòîòíàÿ øêàëà Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðà 
êàëèáðîâàëàñü ïî ïîëîæåíèÿì 84 ëèíèé H2

16O, 
ïðèñóòñòâóþùåãî â ñìåñè â êà÷åñòâå ïðèìåñè,  
â îáëàñòè 4000–6000 ñì−1 ñ èíòåíñèâíîñòÿìè áîëåå 
3 ⋅ 10−25 ñì/ìîëåê. Ïîëîæåíèÿ öåíòðîâ ëèíèé âîäû 
âçÿòû èç HITRAN [15]. Òî÷íîñòü êàëèáðîâêè ñî-
ñòàâèëà 0,0014 ñì−1. 

 
Ò à á ë è ö à  1  

Óñëîâèÿ ýêñïåðèìåíòà 

Ïàðàìåòð Çíà÷åíèå 

Ðàçðåøåíèå, ñì−1 0,0056 
Îïòè÷åñêèé ïóòü, ñì 2400 
Äàâëåíèå, ìáàð 16 ± 0,03  
Òåìïåðàòóðà, Ê 297 ± 1 
Ñèãíàë/øóì 650 

 
Ìåòîäû è ðåçóëüòàòû 

 

Îïðåäåëåíèå ïàðàìåòðîâ  
ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 

 

Àíàëèç ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ñïåêòðà ïðîâîäèë-
ñÿ â äèàïàçîíå 5200–5550 ñì−1. Â äàííîé îáëàñòè 
âïåðâûå íàáëþäàëèñü êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå ëè-
íèè îñíîâíûõ ïåðåõîäîâ ìåæäó ýëåêòðîííûìè ñîñòî-
ÿíèÿìè 2Π1/2 è 2Π3/2 ïîëîñû 3–0 äëÿ äâóõàòîìíîãî 
ðàäèêàëà 14N17O. Èäåíòèôèêàöèÿ ëèíèé ïðîâîäè-
ëàñü íà îñíîâå ïðåäñêàçàííûõ çíà÷åíèé èç áàçû 
äàííûõ ExoMol [13]. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ 
ëèíèé èñïîëüçîâàëàñü ïðîãðàììà MultiFit [19] ñ ìî- 
äåëüþ Ôîéãòà äëÿ êîíòóðà ëèíèè. Áûëè çàðåãèñòðè-
ðîâàíû 83 âðàùàòåëüíûå ëèíèè îñíîâíûõ ïîäïîëîñ 
2Π1/2 – 

2Π1/2 è 2Π3/2 – 
2Π3/2 ñ ìàêñèìàëüíûì çíà÷å-

íèåì âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà J = 24,5. Âñå 
Λ-äóáëåòû íå áûëè ñïåêòðàëüíî ðàçðåøåíû, îäíàêî 
äëÿ 29 èç íèõ, êîãäà âåëè÷èíà ðàñùåïëåíèÿ áûëà 
áîëüøå 4,5 ⋅ 10−3 ñì−1, óäàëîñü îïðåäåëèòü ïîëîæå-
íèÿ è îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè êàæäîé êîìïî-
íåíòû äóáëåòà. Â ýòîì ñëó÷àå êîýôôèöèåíò ñàìî-
óøèðåíèÿ ôèêñèðîâàëñÿ çíà÷åíèåì, âçÿòûì èç  
HITRAN äëÿ îñíîâíîãî èçîòîïîëîãà, à èíòåíñèâíî-
ñòè e- è f-êîìïîíåíò ñ÷èòàëèñü ðàâíûìè. Íà ðèñ. 1 
ïðèâåäåí ïðèìåð ýêñïåðèìåíòàëüíîãî è ðàññ÷èòàí-
íîãî ñïåêòðîâ â ðàéîíå ëèíèè P 17,5 îñíîâíîãî 
ïåðåõîäà 2Π1/2 – 2Π1/2. Íà ðèñóíêå òàêæå îòìå÷åíû 
íåèäåíòèôèöèðîâàííûå ëèíèè, ïðåäïîëîæèòåëüíî 
îäíîãî èç îêñèäîâ àçîòà. Äëÿ îñòàâøèõñÿ íåðàçðå-
øåííûõ 25 Λ-äóáëåòîâ áûëè íàéäåíû ïîëîæåíèÿ 
öåíòðà è ñóììàðíàÿ îòíîñèòåëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü 
äóáëåòà. 

 

 
Ðèñ. 1. Ýêñïåðèìåíòàëüíûé (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ) è ðàññ÷è-
òàííûé (øòðèõîâàÿ êðèâàÿ) ñïåêòðû â ðàéîíå ëèíèè P 17,5 
îñíîâíîãî ïåðåõîäà 2Π1/2 – 

2Π1/2; ðàññ÷èòàííîå ïðîïóñêà-
íèå îòäåëüíûõ êîìïîíåíò äóáëåòà (ïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ)  
è îòíîøåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíîãî è ðàññ÷èòàííîãî ñïåêòðà 
(øòðèõïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ). Âåðòèêàëüíûå îòðåçêè –  
öåíòðû îáðàáàòûâàåìûõ ëèíèé (ñì. öâåòíûå ðèñ. 1–5  
  íà ñàéòå http://iao.ru/ru/content/vol.37-2024/iss.07) 



 

 Ñïåêòð èçîòîïîëîãà 14N17O â îáëàñòè 5200–5550 ñì−1. Ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû äëÿ ñîñòîÿíèÿ v = 3 541 
 

Ó÷èòûâàÿ ìàëîñòü ïîëíîãî äàâëåíèÿ ñìåñè, ìû 
ïðåíåáðåãàëè ñäâèãîì ïîëîæåíèÿ ëèíèè äàâëåíèåì. 
Àáñîëþòíûå èíòåíñèâíîñòè íå îïðåäåëÿëèñü, ïî-
ñêîëüêó îòñóòñòâîâàëà èíôîðìàöèÿ î çíà÷åíèè ïàð-
öèàëüíîãî äàâëåíèÿ ðàññìàòðèâàåìîãî èçîòîïîëîãà. 
Òàêèì îáðàçîì, â ðåçóëüòàòå àíàëèçà áûëè îïðåäå-
ëåíû ïîëîæåíèÿ è îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè 
83 ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé äëÿ ìîëåêóëû 14N17O (Ïðè-
ëîæåíèå, òàáë. Ï1). Â òàáë. Ï1 òàêæå ïðåäñòàâëå-
íû íàøè îöåíêè ïîãðåøíîñòè êàê äëÿ ïîëîæåíèé 
ëèíèé, òàê è äëÿ èõ îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíî-
ñòåé. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå âåëè÷èíû Λ-ðàñùåïëåíèÿ 

äëÿ çàðåãèñòðèðîâàííûõ ëèíèé â ñðàâíåíèè ñ ðàñ÷å-
òàìè èç áàçû äàííûõ ExoMol [13] ïðèâåäåíû íà 
ðèñ. 2. Âèäíî, ÷òî ýòè äàííûå ñîãëàñóþòñÿ ìåæäó 
ñîáîé â ïðåäåëàõ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ïîãðåøíîñòè, 
ïîêàçàííîé âåðòèêàëüíûìè îòðåçêàìè. Ðàñïðåäåëå-
íèå îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ïî âåòâÿì 
ïîëîñû ñïåêòðà ïðåäñòàâëåíî íà ðèñ. 3. 

 

 
Ðèñ. 2. Ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åííûå âåëè÷èíû Λ-ðàñ- 
ùåïëåíèÿ ñ ïîãðåøíîñòüþ â âèäå âåðòèêàëüíûõ îòðåçêîâ 
è èõ ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ èç [13]; m – −J, J, J + 1 
  äëÿ P-, Q- è R-âåòâåé ñîîòâåòñòâåííî 

 

 
Ðèñ. 3. Çàâèñèìîñòü ýêñïåðèìåíòàëüíûõ îòíîñèòåëüíûõ 
èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé îò âîëíîâîãî ÷èñëà; ïîãðåøíîñòè 
  ïîêàçàíû âåðòèêàëüíûìè îòðåçêàìè 

Îïðåäåëåíèå ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ 
ïîñòîÿííûõ êîëåáàòåëüíîãî  

ñîñòîÿíèÿ v = 3 
 

Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ çíà÷åíèé óðîâíåé ýíåðãèé 
äâóõàòîìíûõ ñòàáèëüíûõ ðàäèêàëîâ â ñîñòîÿíèè 2Π 
áûë âûáðàí ýôôåêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí Áðàóíà [20], 
ó÷èòûâàþùèé ñïèí-îðáèòàëüíîå è ñïèí-âðàùàòåëü- 
íîå âçàèìîäåéñòâèÿ. Ýôôåêòèâíûå ñïåêòðîñêîïè÷å-
ñêèå ïàðàìåòðû ãàìèëüòîíèàíà îïðåäåëÿëèñü â ðå-
çóëüòàòå ïîäãîíêè ðàññ÷èòàííûõ çíà÷åíèé ÷àñòîò 

ïåðåõîäîâ ê èõ ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèÿì. Çíà-
÷åíèÿ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèé 
äëÿ ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿíèÿ 2Π íàõîäèëèñü ïóòåì 
äèàãîíàëèçàöèè ìàòðèöû ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòî-
íèàíà äëÿ íèæíåãî è âåðõíåãî ñîñòîÿíèé. Äëÿ ðàñ-
÷åòà áûë ñîñòàâëåí ñïèñîê èç 108 ÷àñòîò ïåðåõîäîâ, 
âêëþ÷àþùèé 58 ÷àñòîò ïåðåõîäîâ îòäåëüíûõ êîì-
ïîíåíò Λ-äóáëåòîâ è óäâîåííûå ÷àñòîòû 25 íåðàç-
ðåøåííûõ Λ-äóáëåòîâ (Ïðèëîæåíèå, òàáë. Ï1). Ýòè 
äàííûå, âçâåøåííûå â ñîîòâåòñòâèè ñ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè ïîãðåøíîñòÿìè, îáðàáàòûâàëèñü ïðî-
ãðàììíûì êîäîì [2], îñíîâàííûì íà íåëèíåéíîì 
ìåòîäå íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ. Ïðè îáðàáîòêå 
ñïåêòðà ñðåäíåêâàäðàòè÷íîå îòêëîíåíèå äëÿ ïîëî-
æåíèé öåíòðîâ ëèíèé îêàçàëîñü ìåíüøå, ÷åì 
0,001 ñì−1, òîãäà îñíîâíîé âêëàä â ïîãðåøíîñòü  
äëÿ ðàçðåøåííûõ äóáëåòîâ âíîñèò òî÷íîñòü êàëèá-
ðîâêè. Ïîýòîìó äàííàÿ ïîãðåøíîñòü îöåíåíà â ïðå-
äåëàõ 0,0015–0,002 ñì−1. Äëÿ íåðàçðåøåííûõ äóáëå-
òîâ ïîãðåøíîñòü 0,004 ñì−1 âûáðàíà èñõîäÿ èç ìè-
íèìàëüíîé âåëè÷èíû îïðåäåëåííîãî â ðàáîòå Λ-ðàñ- 
ùåïëåíèÿ. 

Ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïîñòîÿííûå äëÿ îñíîâíîãî 
êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v = 0 áûëè âçÿòû èç ðà-
áîòû [18]. Â òàáë. 2 äëÿ ñðàâíåíèÿ ìû ïðèâåëè 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïîñòîÿííûå äëÿ îñíîâíîãî ñî-
ñòîÿíèÿ, âçÿòûå èç ðàáîò [17, 18]. Ñëåäóåò çàìåòèòü, 
÷òî ïðèâåäåííûå çíà÷åíèÿ õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ  
ìåæäó ñîáîé. Ïîñòîÿííàÿ ñïèí-îðáèòàëüíîãî âçàè-
ìîäåéñòâèÿ À ôèêñèðîâàëàñü çíà÷åíèåì, ðàññ÷è-
òàííûì ïî èçîòîïè÷åñêèì ñîîòíîøåíèÿì èç çíà÷å-
íèÿ äëÿ îñíîâíîãî èçîòîïîëîãà [21]. Ñòàíäàðòíîå 
îòêëîíåíèå âçâåøåííîé îáðàáîòêè ñîñòàâèëî 0,35.  
 

Ò à á ë è ö à  2  

Ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû äëÿ êîëåáàòåëüíûõ  
ñîñòîÿíèé v = 0 è 3 â ìîëåêóëå 14N17O, ñì−1 

v = 0 v = 3 
Ïàðàìåòð 

[17] [18] Äàííàÿ ðàáîòà 

T 59,9247à 58,277385à 5527,34879(18) 
A 123,13527* 123,14065619* 122,38843(31) 
Ad

 ⋅ 104 1,63(18) 1,7347(6) 1,467(11) 
B 1,649507(30) 1,64945413(9) 1,5988231(13) 
D ⋅ 106 5,20 (13) 5,1509(77) 5,2092(20) 
p ⋅ 103 10,76(40) 11,3669(13) 11,313(16) 
q ⋅ 106 89,90à 88,63(80) 83,9(16) ______________  

à Çíà÷åíèå ïàðàìåòðà ïîëó÷åíî èç óñëîâèÿ ðàâåíñòâà 
íóëþ ýíåðãèè íèæíåãî ýíåðãåòè÷åñêîãî óðîâíÿ ñ êâàíòî-
âûìè ÷èñëàìè Ω = 1/2, J = 0,5 ñèììåòðèè «e». 

* Çíà÷åíèå ôèêñèðîâàíî. 
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Â ðåçóëüòàòå îáðàáîòêè áûëè îïðåäåëåíû ñåìü 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïîñòîÿííûõ äëÿ ñîñòîÿíèÿ 
v = 3 èçîòîïîëîãà 

14N17O. Âñå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ 

äëÿ êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v = 3 èçîòîïîëîãà 
14N17O ïîëó÷åíû âïåðâûå (òàáë. 2). 

Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü îòíîñè-
òåëüíûõ îòêëîíåíèé ðàññ÷èòàííûõ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ 

ýêñï ðàñ÷ ýêñï(( )/ )ν − ν Δν  îò âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî 

÷èñëà íèæíåãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ (Jíèæ). 
Âèäíî, ÷òî âñå îòíîñèòåëüíûå îòêëîíåíèÿ ðàññ÷è-
òàííûõ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ íå ïðåâûøàþò åäèíèöó, 
ò.å. íàéäåííûå ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïîñòîÿííûå âîñ-
ñòàíàâëèâàþò ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå â ïðåäåëàõ 
ýêñïåðèìåíòàëüíîé òî÷íîñòè. Ñ ïîìîùüþ ïîëó÷åí-
íûõ ïîñòîÿííûõ íàìè âûïîëíåí ïðåäñêàçàòåëüíûé 

ðàñ÷åò âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè êîëåáàòåëüíî-
ãî ñîñòîÿíèÿ v = 3 (Ïðèëîæåíèå, òàáë. Ï2) è ÷àñ-
òîò ïåðåõîäîâ â ïîëîñå 3–0 äî J = 30,5. Äëÿ âû-
÷èñëåííûõ çíà÷åíèé ÷àñòîò ïåðåõîäîâ ïðîâåäåíî 

ñðàâíåíèå ñ ðàñ÷åòàìè [13] (ðèñ. 5). 
 

 
Ðèñ. 4. Çàâèñèìîñòü îòíîñèòåëüíûõ îòêëîíåíèé ðàññ÷èòàí-
íûõ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ Δνýêñï îò âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî 
  ÷èñëà íèæíåãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ 

 
Ðàçëè÷èÿ ìåæäó äâóìÿ ðàñ÷åòàìè, âûïîëíåí-

íûìè â ïðåäåëàõ ýêñïåðèìåíòàëüíîé òî÷íîñòè,  
íå ïðåâûøàþò ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïîãðåøíîñòè,  
à äëÿ ýêñòðàïîëèðîâàííûõ çíà÷åíèé ÷àñòîò ïåðåõî-
äîâ îíè äîñòèãàþò 0,008 ñì−1. Ðàñ÷åò ÷àñòîò ïåðå-
õîäîâ âûïîëíåí äî J = 30,5, ÷òî íà øåñòü áîëüøå 
ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ êâàíòîâîãî ÷èñëà äëÿ èç-
ìåðåííûõ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ. 

 
Ðèñ. 5. Îòêëîíåíèÿ ðàññ÷èòàííûõ â äàííîé ðàáîòå çíà÷å-
íèé ÷àñòîò ïåðåõîäîâ â ïîëîñå 3–0 äëÿ îñíîâíûõ è ñàòåëëèò-
íûõ ïåðåõîäîâ îò ïðèâåäåííûõ â áàçå äàííûõ ExoMol [13] 

 
Çàêëþ÷åíèå 

 

Âïåðâûå çàðåãèñòðèðîâàí è ïðîàíàëèçèðîâàí 
ñïåêòð ìîëåêóëû 14N17O â îáëàñòè 5200–5550 ñì−1. 
Â ðåçóëüòàòå îáíàðóæåíû 83 âðàùàòåëüíûå ëèíèè 
ïîëîñû 3–0 äëÿ îñíîâíûõ ïåðåõîäîâ ìåæäó ýëåê-
òðîííûìè ñîñòîÿíèÿìè 2Π1/2 è 2Π3/2. Äëÿ 29 Λ-äóá- 
ëåòîâ îïðåäåëåíû ïîëîæåíèÿ è îòíîñèòåëüíûå èí-
òåíñèâíîñòè êàæäîé èç êîìïîíåíò. Âïåðâûå ýêñïå-
ðèìåíòàëüíî óñòàíîâëåíû âåëè÷èíû Λ-ðàñùåïëåíèÿ. 
Äëÿ 25 íåðàçðåøåííûõ äóáëåòîâ îïðåäåëåíû ïîëî-
æåíèÿ è îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè öåíòðà äóá-
ëåòà. Ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå âðàùàòåëüíîãî êâàí-
òîâîãî ÷èñëà J ñîñòàâèëî 24,5. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå 
çíà÷åíèÿ ïîëîæåíèé ëèíèé ïîëîñû 3–0 èçîòîïî- 
ëîãà 14N17O, ïîëó÷åííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòå, ïîä-
òâåðäèëè êîððåêòíîñòü òàêîâûõ â áàçå äàííûõ 
ExoMol. Ïðîâåäåíà âçâåøåííàÿ îáðàáîòêà ÷àñòîò 
çàðåãèñòðèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ, â ðåçóëüòàòå êîòî-
ðîé âïåðâûå îïðåäåëåíû ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïîñòî-
ÿííûå äëÿ êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v = 3 èçîòîïî-
ëîãà 14N17O. Âûïîëíåíû ïðåäñêàçàòåëüíûå ðàñ÷åòû 
âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè êîëåáàòåëüíîãî ñî-
ñòîÿíèÿ v = 3 äî J = 30,5 è ÷àñòîò ïåðåõîäîâ â êî-
ëåáàòåëüíîé ïîëîñå 3–0 äëÿ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿ-
íèé 2Ï1/2 è 2Ï3/2, êîòîðûå ñîãëàñóþòñÿ ñ äàííûìè 
èç áàçû äàííûõ ExoMol. 

 

Ôèíàíñèðîâàíèå. Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîä-
äåðæêå ÐÍÔ (ãðàíò ¹ 23-23-00184). 

 
Ïðèëîæåíèå 

 

Ò à á ë è ö à  Ï1 
Ïàðàìåòðû ëèíèé ïîëîñû 3–0 ìîëåêóëû 14N17O 

Èäåíòèôèêàöèÿ νýêñï, ñì−1 νýêñï − νðàñ÷, 10−3 ñì−1 Îòíîñèòåëüíàÿ Iýêñï 

Ω Âåòâü Jíèæ e f Δ ⋅ 103 e F e/fà Δ, % 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 
1/2 P 3,5 5457,5717 5457,5602 1,5 0,93 0,50 0,56 10 
1/2 P 5,5 5450,2741* 5450,2617* 2   −0,22 −1,69 0,81 15 
1/2 P 6,5 5446,4786 5446,4674 1,5 0,66 0,29 0,79 10 
1/2 P 7,5 5442,5827* 5442,5724* 2   −0,05 0,34 0,74 15 



 

 Ñïåêòð èçîòîïîëîãà 14N17O â îáëàñòè 5200–5550 ñì−1. Ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû äëÿ ñîñòîÿíèÿ v = 3 543 
 

Î ê î í ÷ à í è å  ò à á ë .  Ï1 
 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 

1/2 P 10,5 5430,3036* 5430,2948* 2 −0,42 0,86 0,52 15 
1/2 P 11,5 5426,0132* 5426,0034* 2 −0,10 −0,08 0,68 15 

1/2 P 12,5 5421,6235 5421,6143 1,5 −0,14 0,20 0,54 10 
1/2 P 14,5 5412,5475 5412,5382 1,5 0,12 −0,31 0,44 10 
1/2 P 17,5 5398,1903 5398,1821 1,5 −0,26 −0,75 0,23 10 
1/2 P 18,5 5393,2063 5393,2006 1,5 −0,67 0,91 0,14 10 
1/2 P 20,5 5382,9434* 5382,9371* 2 0,51 0,56 0,10 20 
1/2 R 0,5 5474,0720* 5474,0820* 2 −1,07 −1,97 0,20 15 
1/2 R 1,5 5477,0789 5477,0901 1,5 −0,66 −0,25 0,43 10 

1/2 R 3,5 5482,7954* 5482,8062* 2 −0,63 −0,35 0,83 15 
1/2 R 4,5 5485,5049* 5485,5164* 2 −0,98 0,15 0,87 15 
1/2 R 6,5 5490,6285 5490,6390 1,5 0,14 0,62 1,00 10 
1/2 R 7,5 5493,0413 5493,0508 1,5 0,54 0,21 0,87 10 
1/2 R 8,5 5495,3540 5495,3637 1,5 0,24 0,30 0,97 10 
1/2 R 9,5 5497,5675 5497,5773 1,5 0,30 0,65 0,96 10 
1/2 R 11,5 5501,6948 5501,7041 1,5 0,05 0,28 0,83 10 
1/2 R 14,5 5507,1350 5507,1436 1,5 0,04 0,09 0,51 10 
1/2 R 15,5 5508,7469* 5508,7556* 2 −0,35 −0,04 0,46 15 
1/2 R 16,5 5510,2584 5510,2668 1,5 −0,23 −0,06 0,37 10 

1/2 R 19,5 5514,1845* 5514,1923* 2 −0,44 −0,51 0,19 15 
1/2 R 20,5 5515,2901 5515,2981 1,5 −0,23 −0,01 0,14 10 
1/2 R 22,5 5517,1945 5517,2019 1,5 −0,10 −0,33 0,07 10 
1/2 R 24,5 5518,6896 5518,6957 1,5 1,02 −0,43 0,03 10 
3/2 P 2,5 5460,1799 4 0,50 0,58 0,15 10 
3/2 P 4,5 5452,8703 4 −0,25 0,02 0,32 10 
3/2 P 5,5 5449,0621 4 0,12 0,53 0,33 10 
3/2 P 7,5 5441,1376 4 −0,25 0,54 0,33 10 
3/2 P 8,5 5437,0226 4 −0,21 0,80 0,48 10 
3/2 P 9,5 5432,8042 4 −1,95 −0,67 0,66 10 
3/2 P 10,5 5428,4879 4 −0,21 1,36 0,28 10 
3/2 P 12,5 5419,5479 4 −1,04 1,21 0,31 10 
3/2 P 13,5 5414,9270 4 −1,29 1,34 0,28 10 
3/2 P 14,5 5410,2060 4 −1,24 1,78 0,19 10 
3/2 P 16,5 5400,4648* 4 −0,07 3,83 0,18 10 
3/2 P 19,5 5385,1036 5385,0977 1,5 −0,17 −0,68 0,07 10 
3/2 P 20,5 5379,7849 5379,7791 1,5 0,07 0,19 0,05 10 
3/2 Q 2,5 5468,2805 4 −0,24 −0,04 0,15 10 
3/2 R 1,5 5476,6418 4 0,41 0,34 0,23 10 
3/2 R 3,5 5482,4972 4 −0,01 −0,23 0,40 10 
3/2 R 4,5 5485,2680 4 −0,10 −0,41 0,46 10 

3/2 R 6,5 5490,4950 4 0,02 −0,51 0,56 10 
3/2 R 9,5 5497,5463 4 0,44 −0,48 0,57 10 
3/2 R 11,5 5501,7183* 4 −0,44 −1,61 0,87 15 
3/2 R 14,5 5507,1852 4 0,66 −0,86 0,26 10 

3/2 R 15,5 5508,7952 4 0,65 −0,97 0,22 10 
3/2 R 16,5 5510,2995 4 1,02 −0,69 0,19 10 
3/2 R 19,5 5514,1736* 4 0,42 −1,47 0,10 15 

3/2 R 20,5 5515,2536 4 1,42 −0,50 0,07 10 
3/2 R 22,5 5517,0941* 4 3,15 1,21 0,06 15 
3/2 R 24,5 5518,5034 4 −0,28 −2,18 0,02 10 

_____________  

Δ – ïîãðåøíîñòü èçìåðåííîãî ïàðàìåòðà. 
à Äëÿ íåðàçðåøåííûõ äóáëåòîâ ïðèâåäåíà ïîëîâèíà èíòåíñèâíîñòè äóáëåòà. 
* Ïåðåêðûâàþùèåñÿ ëèíèè. 
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Ò à á ë è ö à  Ï2 

Ðàññ÷èòàííûå óðîâíè ýíåðãèè Eðàñ÷ (ñì−1) äëÿ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé v = 0 è 3  
â ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèÿõ 2Π1/2 (Ω = 1/2) è 2Π3/2 (Ω = 3/2) ìîëåêóëû 14N17O 

v = 0 v = 3 

Ω = 1/2 Ω = 3/2 Ω = 1/2 Ω = 3/2 J 

e f e f e f e f 

0,5 0 0,0115   5469,3463 5469,3578   
1,5 4,8742 4,8972 124,8643 124,8644 5474,0724 5474,0953 5593,4039 5593,4039 
2,5 13,0016 13,0361 133,2249 133,2250 5481,9530 5481,9874 5601,5050 5601,5052 
3,5 24,3823 24,4282 144,9290 144,9292 5492,9881 5493,0338 5612,8458 5612,8461 
4,5 39,0162 39,0734 159,9755 159,9761 5507,1776 5507,2345 5627,4255 5627,4260 
5,5 56,9033 56,9716 178,3637 178,3646 5524,5214 5524,5894 5645,2429 5645,2438 
6,5 78,0434 78,1227 200,0920 200,0936 5545,0193 5545,0983 5666,2970 5666,2985 
7,5 102,4365 102,5266 225,1592 225,1615 5568,6712 5568,7609 5690,5864 5690,5885 
8,5 130,0823 130,1830 253,5635 253,5667 5595,4767 5595,5770 5718,1092 5718,1122 
9,5 160,9807 161,0918 285,3029 285,3073 5625,4356 5625,5463 5748,8639 5748,8679 

10,5 195,1314 195,2526 320,3755 320,3813 5658,5474 5658,6683 5782,8482 5782,8536 
11,5 232,5340 232,6651 358,7790 358,7864 5694,8119 5694,9427 5820,0602 5820,0671 
12,5 273,1882 273,3289 400,5109 400,5203 5734,2284 5734,3689 5860,4973 5860,5060 
13,5 317,0934 317,2434 445,5687 445,5802 5776,7964 5776,9462 5904,1571 5904,1679 
14,5 364,2490 364,4081 493,9495 493,9636 5822,5151 5822,6741 5951,0368 5951,0500 
15,5 414,6545 414,8223 545,6505 545,6674 5871,3838 5871,5516 6001,1338 6001,1496 
16,5 468,3089 468,4852 600,6687 600,6887 5923,4015 5923,5780 6054,4449 6054,4636 
17,5 525,2114 525,3958 659,0008 659,0242 5978,5674 5978,7521 6110,9670 6110,9890 
18,5 585,3611 585,5533 720,6435 720,6706 6036,8802 6037,0728 6170,6969 6170,7224 
19,5 648,7567 648,9564 785,5934 785,6246 6098,3387 6098,5390 6233,6312 6233,6606 
20,5 715,3970 715,6038 853,8469 853,8825 6162,9416 6163,1492 6299,7664 6299,7999 
21,5 785,2807 785,4943 925,4003 925,4406 6230,6873 6230,9019 6369,0989 6369,1369 
22,5 858,4061 858,6262 1000,2499 1000,2953 6301,5742 6301,7956 6441,6250 6441,6677 
23,5 934,7717 934,9979 1078,3917 1078,4425 6375,6006 6375,8283 6517,3407 6517,3885 
24,5 1014,3755 1014,6076 1159,8219 1159,8783 6452,7644 6452,9983 6596,2421 6596,2953 
25,5 1097,2157 1097,4534 1244,5362 1244,5986 6533,0638 6533,3034 6678,3252 6678,3841 
26,5 1183,2902 1183,5330 1332,5304 1332,5992 6616,4963 6616,7414 6763,5857 6763,6506 
27,5 1272,5966 1272,8443 1423,8003 1423,8758 6703,0598 6703,3101 6852,0195 6852,0907 
28,5 1365,1326 1365,3849 1518,3416 1518,4240 6792,7517 6793,0068 6943,6221 6943,7000 
29,5 1460,8956 1461,1521 1616,1496 1616,2393 6885,5693 6885,8290 7038,3891 7038,4739 
30,5 1559,8828 1560,1434 1717,2198 1717,3172 6981,5099 6981,7738 7136,3159 7136,4078 
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Yu.G. Borkov, O.N. Sulakshina, V.I. Serdyukov, L.N. Sinitsa. Spectrum of 14N17O isotopologue in 
the region 5200–5550 cm−1. Spectroscopic parameters for v = 3 state. 

The absorption spectrum of the 14N17O molecule in the range 5200–5550 cm−1 was recorded for the first 
time using a Bruker IFS-125M Fourier spectrometer with a spectral resolution of 0.0056 cm−1. An analysis of 
the spectrum made it possible to detect 83 vibrational-rotational lines of the 3–0 band of the main transitions 
in the X2Π electronic state of the 14N17O molecule. For 29 resolved doublets, the positions and relative intensi-
ties of each component of a doublet are determined. The spectroscopic Λ-parameters are found. For the remain-
ing 25 unresolved doublets, the positions and relative intensities of the doublet center are also determined. The 
maximum of the rotational quantum number J was 24.5. The found experimental line positions in the 3–0 band 
confirmed the calculated data given in the ExoMol database. The frequencies of registered transitions weighted 
in accordance with experimental uncertainties have been processed, and the spectroscopic constants for the vi-
brational state v = 3 have been determined. With the found spectroscopic constants, predictive calculations 
were made of the rotational energy term values up to J = 30.5 in the vibrational state v = 3 and, accordingly, 
the transition frequencies of the 3–0 vibrational band for 2Π1/2 and 2Π3/2 electronic states. The calculations per-
formed showed agreement with the data given in the ExoMol database, within the error specified. 

 
 


