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Ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ñïåêòðîâ òåðàãåðöîâîãî èçëó÷åíèÿ ìîëåêóë, ïðåäñòàâëÿþùèõ èíòåðåñ 

äëÿ îïòèêè àòìîñôåðû (CH4 è åãî èçîòîïè÷åñêèå ðàçíîâèäíîñòè), âàæíûõ äëÿ äèàãíîñòèêè âîäîðîäíîé 
ïëàçìû è àñòðîôèçèêè (He3H+, H3

+ è èõ äåéòåðîçàìåùåííûå ìîäèôèêàöèè). Èññëåäîâàíû ïðèíöèïèàëüíûå 
àñïåêòû òåîðèè ñïåêòðîâ äëèííîöåïî÷å÷íûõ óãëåðîäîñîäåðæàùèõ ìîëåêóë òèïà HC2n+1N â âîçáóæäåííûõ 
êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ. Ýòè ñîåäèíåíèÿ âàæíû â òåõíîëîãèÿõ ñîçäàíèÿ ïîëèìåðíûõ ñâåðõïðî÷íûõ ìà-
òåðèàëîâ íà îñíîâå íàíîâîëîêîí. Îáñóæäåíû âîçìîæíîñòè ãåíåðàöèè òåðàãåðöîâîãî èçëó÷åíèÿ â ïîëóæåñò-
êèõ ìîëåêóëàõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ëàçåðîâ ñ îïòè÷åñêîé íàêà÷êîé. Ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð è èíòåíñèâíîñòè 
ëèíèé èññëåäóþòñÿ íà îñíîâå òåîðèè çàïðåùåííûõ ðîâèáðîííûõ ïåðåõîäîâ â ìîëåêóëàõ. 

 
Êëþ÷åâûå ñëîâà: òåðàãåðöîâîå èçëó÷åíèå, çàïðåùåííûå ïåðåõîäû, ìåòàí, ìîëåêóëÿðíûé èîí âîäîðî-

äà, ëèíåéíûå ìîëåêóëû, îðîòðîí; teraherz radiation, forbidden transitions, methane, molecular hydrogen ion, 
linear molecules, orotron.  

 

Ââåäåíèå 

Çíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ ê òåðàãåðöîâîìó äèàïà-
çîíó ÷àñòîò (0,1–10 ÒÃö) ñâÿçàí ïðåæäå âñåãî ñ èñ-
êëþ÷èòåëüíûìè ñâîéñòâàìè «ïðîíèêàþùåãî» (êàê  
è ðåíòãåíîâñêîãî) ÒÃö-èçëó÷åíèÿ, ñ îäíîé ñòîðîíû, 
è çàìå÷àòåëüíûìè ýíåðãåòè÷åñêèìè õàðàêòåðèñòèêà-
ìè ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì â ÒÃö-îáëàñòè, òàêèìè êàê 
âíóòðè- è ìåæìîäîâûå ðåçîíàíñû ñ âûñîêîâîçáóæ-
äåííûìè âðàùàòåëüíûìè óðîâíÿìè ýíåðãèè è ò.ï. – 
ñ äðóãîé [1, 2]. Ìíîãèå ñðåäû èìåþò îêíà ïðî-
çðà÷íîñòè â ÒÃö-äèàïàçîíå, ÷òî ïîçâîëÿåò ñîçäàâàòü 
ñèñòåìû ÒÃö-âèäåíèÿ äëÿ ìåäèöèíñêèõ è àíòèòåð-
ðîðèñòè÷åñêèõ öåëåé, äîñìîòðà áàãàæà íà àâèàëè-
íèÿõ è ò.ä. [3]. 

Áëèçëåæàùèé ê òåðàãåðöîâîìó ÷àñòîòíîìó äèà-
ïàçîíó ñóáìèëëèìåòðîâûé äèàïàçîí áûë îñíîâà-
òåëüíî èññëåäîâàí â 60-å ãã. áëàãîäàðÿ ðàáîòàì ñî-
âåòñêèõ ó÷åíûõ è â ïåðâóþ î÷åðåäü ðàáîòàì íèæå-
ãîðîäñêèõ ó÷åíûõ ïîä ðóêîâîäñòâîì À.Ô. Êðóï-
íîãî [4]. Èìè áûë âûïîëíåí ðÿä ïèîíåðíûõ ðàáîò 
ïî èçó÷åíèþ ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì, òàêèõ êàê ìó-
ðàâüèíàÿ êèñëîòà, àðñèí, ôîñôèí, â îáëàñòè âûñî-
êîâîçáóæäåííûõ âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé [4]. 
Âàæíî îòìåòèòü è ðàáîòû, âûïîëíåííûå â Èíñòè-
òóòå ñïåêòðîñêîïèè ÐÀÍ íà îðîòðîíå-ñïåêòðîìåòðå, 
èñòî÷íèêîì èçëó÷åíèÿ â êîòîðîì ÿâëÿåòñÿ ëàçåð   
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íà ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíàõ [4, 5]. Â ðàáî÷åì äèàïà-
çîíå îðîòðîíà îò 80 äî 180 ÃÃö áûëè èññëåäîâàíû 
ïðàêòè÷åñêè âñå òèïè÷íûå ïîëóæåñòêèå ìîëåêóëû: 
CH4, CH3X (X = F, Br, J) è äð. Ñîçäàííûé ÐÀÄ- 
ñïåêòðîìåòð ïî ÷óâñòâèòåëüíîñòè ïðåâîñõîäèë âñå 
èìåþùèåñÿ â òî âðåìÿ ñïåêòðîìåòðû â ñóáìèëëè-
ìåòðîâîì äèàïàçîíå [2, 4]. Â âåðõíåé ÷àñòè ðàáî÷åé 
îáëàñòè îðîòðîí ïðîñòèðàåòñÿ è â ÒÃö-îáëàñòü.  
Â ïîñëåäíèå ãîäû íà îðîòðîí-ñïåêòðîìåòðå ñïåöèà-
ëèñòàìè èç Èíñòèòóòà ñïåêòðîñêîïèè ÐÀÍ è íå-
ìåöêèìè ñïåöèàëèñòàìè óñïåøíî ïðîâîäÿòñÿ èññëå-
äîâàíèÿ âàí-äåð-âààëüñîâûõ êîìïëåêñîâ, âàæíûõ 
äëÿ ïîíèìàíèÿ ïðîöåññîâ â ìîìåíòû Áîëüøîãî 
âçðûâà [6]. 

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïîÿâèëèñü ñîîáùåíèÿ î ñîç-
äàíèè èñòî÷íèêîâ â ÒÃö-îáëàñòè (30 ìêì – 3 ìì)  
è ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé ðÿäà ìîëåêóëÿðíûõ 
ñïåêòðîâ íà ñïåêòðîìåòðàõ, ðàáîòàþùèõ â ÒÃö-
îáëàñòè (3,33–333 ñì–1). Ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå äàí-
íûå äëÿ ÒÃö-îáëàñòè ìîæíî íàéòè â èçâåñòíûõ áà-
çàõ äàííûõ HITRAN è GEISA2008. Ðàçðàáàòûâà-
þòñÿ íîâûå ïîëóïðîâîäíèêîâûå ÒÃö-èñòî÷íèêè, 
íàïðèìåð êâàíòîâûå êàñêàäíûå ãåíåðàòîðû è äð. 
[7]. Ñîâåðøåíñòâóþòñÿ èçâåñòíûå ãåíåðàòîðû ÒÃö-
èçëó÷åíèÿ ñ ýëåêòðîííûìè ïîòîêàìè (îðîòðîí, ãè-
ðîòðîí, ëàçåð íà ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíàõ, ëàìïû 
îáðàòíîé âîëíû è ò.ä.), à òàêæå òâåðäîòåëüíûå  
è ãàçîâûå ëàçåðû ñ îïòè÷åñêîé íàêà÷êîé [8–11]. 
Ìîæíî îòìåòèòü, ÷òî òàê íàçûâàåìàÿ «òåðàãåðöîâàÿ 
äûðà» â ñïåêòðîñêîïèè óñïåøíî çàêðûâàåòñÿ [8]. 
Òåì íå ìåíåå ïîèñê ýôôåêòèâíûõ èñòî÷íèêîâ ÒÃö-
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èçëó÷åíèÿ, ïîâûøåíèå ìîùíîñòè èçëó÷åíèÿ, óâå-
ëè÷åíèå äèàïàçîíà ïåðåñòðîéêè èçëó÷åíèÿ áóäóò 
ïðåäñòàâëÿòü áîëüøîé èíòåðåñ åùå äîëãèå ãîäû. 
 Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ðàññìîòðåíû èñòî÷íèêè 
ÈÊ-èçëó÷åíèÿ, ïåðñïåêòèâíûå äëÿ âîçáóæäåíèÿ 
ìîëåêóëÿðíûõ è òâåðäîòåëüíûõ ñðåä ñ öåëüþ ñîç-
äàíèÿ ëàçåðíîé ñèñòåìû â ÒÃö-îáëàñòè, è ðÿä ïðî-
áëåì ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè, ðåøåíèå êîòî-
ðûõ âàæíî äëÿ àñòðîôèçèêè, ìîëåêóëÿðíîé ôèçè-
êè, ôèçèêè ïëàçìû. 

1. Îïèñàíèå òåõíèêè 

Èñïîëüçîâàíèå ÈÊ-èçëó÷åíèÿ äëÿ âîçáóæäå-
íèÿ ëàçåðíûõ ñðåä ñ öåëüþ ãåíåðàöèè èçëó÷åíèÿ  
â äàëüíåé ÈÊ- è ÒÃö-îáëàñòÿõ ìîæíî ñ÷èòàòü òðà-
äèöèîííûì [9]. Íî ïîèñê ýôôåêòèâíûõ ñèñòåì íà-
êà÷êè äëÿ ïîâûøåíèÿ ìîùíîñòè ÒÃö-èçëó÷åíèÿ 
îñòàåòñÿ àêòóàëüíûì. Äëÿ ãåíåðàöèè ÒÃö-èçëó÷åíèÿ 
â íåëèíåéíûõ êðèñòàëëàõ â îñíîâíîì èñïîëüçóþò 
ïðèíöèï âûäåëåíèÿ ðàçíîñòíîé ÷àñòîòû äâóõ ÈÊ-
ëàçåðîâ [9]. Èñïîëüçîâàíèå ñèñòåìû èç ÈÊ-ëàçåðîâ 
è íåëèíåéíîãî êðèñòàëëà, íàïðèìåð GaAs, ïîçâîëÿ-
åò äîñòèãàòü ìîùíîñòè ÒÃö-èçëó÷åíèÿ â èìïóëüñå 
äî 2 êÂò ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå [10]. Ïðè íà-
êà÷êå ÈÊ-ëàçåðîì ãàçîâûõ ñðåä, íàïðèìåð ïàðîâ 
ìåòèëîâîãî ñïèðòà èëè àììèàêà, äîñòèãàþòñÿ ìîù-
íîñòè ÒÃö-èçëó÷åíèÿ ïîðÿäêà äåñÿòêîâ ìÂò â íå-
ïðåðûâíîì îäíî÷àñòîòíîì ðåæèìå [11]. 

Â ëàáîðàòîðèè îïòè÷åñêèõ èçëó÷åíèé Èíñòèòó-
òà ñèëüíîòî÷íîé ýëåêòðîíèêè ÑÎ ÐÀÍ (ËÎÈ ÈÑÝ 
ÑÎ ÐÀÍ) ðàçðàáîòàí ðÿä ýôôåêòèâíûõ ãàçîâûõ 
ÈÊ-ëàçåðîâ ðàçëè÷íûõ òèïîâ [12, 13]. Íàèáîëåå 
ïåðñïåêòèâíûìè ïî ìîùíîñòíûì è âðåìåííûì õà-
ðàêòåðèñòèêàì äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â êà÷åñòâå íà-
êà÷êè íåëèíåéíûõ êðèñòàëëîâ è ãàçîâûõ ñìåñåé 
ÿâëÿþòñÿ ëàçåðû ñ ïîïåðå÷íûì ðàçðÿäîì, ñ èíäóê-
òèâíûìè íàêîïèòåëÿìè ýíåðãèè è ïîëóïðîâîäíèêî-
âûìè íàíîñåêóíäíûìè ïðåðûâàòåëÿìè òîêà – SOS-
äèîäàìè (îò àíãë. Semiconductor Opening Switch). 
Â 2009 ã. íà îñíîâå ëàçåðîâ, ïðåäñòàâëåííûõ  
â [12, 13], Â.Ì. Îðëîâñêèé è À.Í. Ïàí÷åíêî (ËÎÈ 
ÈÑÝ ÑÎ ÐÀÍ) ðàçðàáîòàëè èìïóëüñíûå ëàçåðû  
ñ ïàðàìåòðàìè, íåîáõîäèìûìè äëÿ ÈÊ-íàêà÷êè 
íåëèíåéíûõ êðèñòàëëîâ: ÑÎ2-ëàçåð (äëèíà âîëíû 
10,6 ìêì, ýíåðãèÿ ÈÊ-èçëó÷åíèÿ â èìïóëüñå äî 
5 Äæ, äëèòåëüíîñòü íà ïîëóâûñîòå îêîëî 50 íñ è ïî 
îñíîâàíèþ 2–5 ìêñ), HF-ëàçåð (äëèíà âîëíû 
2,8 ìêì, ýíåðãèÿ ÈÊ-èçëó÷åíèÿ äî 0,5 Äæ â èìïóëü-
ñå, äëèòåëüíîñòü ïî îñíîâàíèþ îêîëî 500 íñ). Êîí-
ñòðóêöèè ëàçåðîâ äàþò âîçìîæíîñòü ìåíÿòü ãàçîâóþ 
ñìåñü è ñîîòâåòñòâåííî äëèíó âîëíû è ÷àñòîòó ÈÊ-
èçëó÷åíèÿ. Òàêèå ïàðàìåòðû ÈÊ-ëàçåðîâ íàêà÷êè 
ïîçâîëÿþò íàäåÿòüñÿ íà ïîñòðîåíèå ñèñòåìû ãåíåðà-
öèè ÒÃö-èçëó÷åíèÿ ìîùíîñòüþ ïðèìåðíî 1 êÂò [10]. 

2. Ïðîáëåìû ÒÃö-ñïåêòðîñêîïèè 

Ðàññìîòðèì ìîëåêóëÿðíûå ñèñòåìû ñ ïîçèöèè 
òåîðèè çàïðåùåííûõ ðîâèáðîííûõ ïåðåõîäîâ â îñ-
íîâíîì è âîçáóæäåííûõ âèáðîííûõ ñîñòîÿíèÿõ,  
à èìåííî: ìåòàí è åãî äåéòåðîçàìåùåííûå ðàçíîâèä-

íîñòè, ïîäðîáíî ñïåêòð ìîíîäåéòåðîìåòàíà â ÒÃö-

îáëàñòè, ìîëåêóëÿðíûé èîí âîäîðîäà Í3;

+
, äëèííî-

öåïî÷å÷íûå óãëåðîäîñîäåðæàùèå ëèíåéíûå ìîëå-
êóëû òèïà HC2n+1N èëè OC2n+1S â âîçáóæäåííûõ 
êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ. 

Âðàùàòåëüíûé ñïåêòð 
ìîíîäåéòåðîìåòàíà 

Îáñóäèì âíà÷àëå ïðîáëåìó äèïîëüíûõ ìîìåí-
òîâ ìåòàíà â îñíîâíîì è âîçáóæäåííûõ êîëåáàòåëü-
íûõ ñîñòîÿíèÿõ è ñïåêòð ìîíîäåéòåðîìåòàíà â îñ-
íîâíîì âèáðîííîì ñîñòîÿíèè. Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû 
÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ â îïåðàòîðå ýô-
ôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìåòàíà â îñíîâíîì 
è âîçáóæäåííûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ.  
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×èñëåííûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ â îïåðàòîðå  
ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìåòàíà [14] 
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Èç òàáë. 1 ñëåäóåò, ÷òî äèïîëüíûå ìîìåíòû 

âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ â âîçáóæäåííûõ êîëåáà-
òåëíûõ ñîñòîÿíèÿõ èìåþò çíà÷åíèÿ ∼ 0,01 Ä, ò.å. 
çíà÷åíèÿ äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ïåðâûõ îáåðòîíîâ  
è ñîñòàâíûõ òîíîâ ìåòàíà, êîòîðûå óæå íàáëþäà-
ëèñü â ÈÊ-îáëàñòè ñóùåñòâóþùèìè ìåòîäàìè ñïåê-
òðîìåòðèè âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ. 

Íà ðèñ. 1 äàíî ñõåìàòè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå 
çàïðåùåííûõ âðàùàòåëüíûõ è îäíîêâàíòîâûõ êî-
ëåáàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ â ìîëåêóëå ìåòàíà, óêàçàíû 
îïåðàòîðû äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ, ïðèâîäÿùèõ ê àê-
òèâàöèè ïåðåõîäîâ [14, 15]. 

Äëÿ ìîíîäåéòåðîìåòàíà (CH3D) ïðèâåäåíû ðå-
çóëüòàòû ðàñ÷åòà ñïåêòðà â ÒÃö-îáëàñòè c èñïîëü-
çîâàíèåì ðåçóëüòàòîâ ðàáîò [16, 17] è íîâûõ ïðî-
âåäåííûõ ðàñ÷åòîâ. 

Êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ â ïèêå ëèíèè ïåðå-
õîäà JK → J′K′ (EJK < EJ′K′) äëÿ ìîëåêóë òèïà ñèì-
ìåòðè÷íîãî âîë÷êà ðàññ÷èòûâàåòñÿ ïî ôîðìóëå [2]: 
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Ðèñ. 1. Ñõåìà çàïðåùåííûõ âðàùàòåëüíûõ è îäíîêâàíòîâûõ êîëåáàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ â ìîëåêóëàõ òèïà ìåòàíà; óêàçàíû  
 îïåðàòîðû äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ, ïðèâîäÿùèå ê àêòèâèçàöèè ïåðåõîäîâ 

 

 gK = 
1 äëÿ 0

2 äëÿ 0

k ,

k

=⎧
⎨

>⎩
, gJ = 2J + 1, ν = EJ′K′ – EJK; 

EJK = BJ (J + 1) + (A – B)k
2
 – DJJ

2
(J + 1)

2
 – 

– DJKJ(J + 1)k
2
 – DKk

4
. 

Çäåñü FV – äîëÿ ìîëåêóë â äàííîì êîëåáàòåëüíîì 
ñîñòîÿíèè; ic – êîíöåíòðàöèÿ íàáëþäàåìîãî èçîòîïà; 
σ – ÷èñëî ñèììåòðèè; gI – ïðèâåäåííûé ÿäåðíûé 
ñòàòèñòè÷åñêèé âåñîâîé ìíîæèòåëü; (Δν)1 – øèðèíà 
ëèíèè äëÿ P = 1 ìì ðò. ñò.; T – àáñîëþòíàÿ òåìïå-
ðàòóðà, Ê. Ðàçìåðíîñòè âåëè÷èí A, B, DJ, DJk, Dk 
â ÃÃö, (Δν)1 â ÌÃö, MJK â Ä. 

Äëÿ ìîíîäåéòåðîìåòàíà èìååì ñëåäóþùèå âåëè-
÷èíû âðàùàòåëüíûõ è öåíòðîáåæíûõ ïîñòîÿííûõ 
äëÿ îñíîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ (ñì–1) èç [18]: 
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Â åäèíèöàõ ÃÃö ýòè ïîñòîÿííûå èìåþò ñëå-
äóþùèå çíà÷åíèÿ: 
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Ïðè ðàñ÷åòå êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ αmax 

(ñì–1) è ÷àñòîò ïåðåõîäîâ äëÿ CH3D áûëè èñïîëü-
çîâàíû: Ò = 300 Ê, (Δν)1 = 1 ÌÃö, σgI = 3 äëÿ k = 3n 
è σgI = 3/2 äëÿ äðóãèõ k. 

Â òàáë. 2 äëÿ K = 0, 3, 6 ïðèâåäåíû ðåçóëüòà-
òû ðàñ÷åòà αmax è ÷àñòîò çàïðåùåííûõ âðàùàòåëü-
íûõ ïåðåõîäîâ J, k → J + 1, k + 3. 

Â òàáë. 3 äëÿ J = 3, 6, 9, 12, 15 ïðèâåäåíû ðå-
çóëüòàòû ðàñ÷åòà αmax, ÷àñòîò è ýôôåêòèâíûõ äè-
ïîëüíûõ ìîìåíòîâ ðàçðåøåííûõ âðàùàòåëüíûõ 
ïåðåõîäîâ J, k → J + 1, k. Îòìåòèì, ÷òî äëÿ ýòîãî 

òèïà (ðàçðåøåííûõ) ïåðåõîäîâ âû÷èñëåíèå αmax äëÿ 
k ≠ 0 ïðîâîäèëîñü ïî ôîðìóëå [2]: 
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ãäå gI = 1/2 äëÿ k = 3n (n ≠ 0), gI = 1/4 äëÿ 
k ≠ 3n è k = 0. 

Âàæíî çíàòü, â êàêîé îáëàñòè ðàçëè÷íûå ìîëå-
êóëû èìåþò íàèáîëåå ñèëüíûå ëèíèè ïîãëîùåíèÿ, 
äëÿ òîãî ÷òîáû èìåòü âîçìîæíîñòü äëÿ èõ îïòè-
ìàëüíîãî äåòåêòèðîâàíèÿ. Ýòî ïðåäñòàâëÿåò èñêëþ-
÷èòåëüíî âàæíûé èíòåðåñ: äëÿ ìîëåêóë ñ ìàëûìè 
äèïîëüíûìè ìîìåíòàìè, äëÿ íàáëþäåíèÿ ëèíèé 
ðåäêèõ èçîòîïîâ è âðàùàòåëüíûõ ëèíèé ìîëåêóë  
â ñëàáîçàñåëåííûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ. Äëÿ 
òîãî ÷òîáû íàéòè âåëè÷èíó J íàèáîëåå ñèëüíîãî 
J → J + 1-ïåðåõîäà, íåîáõîäèìî ïðîäèôôåðåíöè-
ðîâàòü αmax ïî J, ïîëîæèòü ïðîèçâîäíóþ ðàâíîé 
íóëþ è ðåøèòü óðàâíåíèå îòíîñèòåëüíî J. Ïîëó÷à-
åòñÿ ñëåäóþùèé ðåçóëüòàò [2]: 
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Ò à á ë è ö à  2  

Êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ αmax è ÷àñòîòû çàïðåùåííûõ ïåðåõîäîâ J → J + 1, K → K + 3 

K = 0 K = 3 K = 6 K = 9 

J ×àñòîòà 

ν, ÒÃö 
αmax ⋅ 10

3, 
ñì–1 

×àñòîòà 

ν, ÒÃö 
αmax ⋅ 10

3, 
ñì–1 

×àñòîòà 

ν, ÒÃö 
αmax ⋅ 10

3, 
ñì–1 

×àñòîòà 

ν, ÒÃö 
αmax ⋅ 10

3, 
ñì–1 

2 1,06736115 0,00010         
3 1,29950875 0,00069         
4 1,53144065 0,00258         
5 1,76311965 0,00695 2,50214526 0,00964      
6 1,99450850 0,01491 2,73253243 0,03336      
7 2,22556999 0,02695 2,96245868 0,07232      
8 2,45626689 0,04237 3,19188678 0,12298 3,93301840 0,03200    
9 2,68656197 0,05926 3,42077951 0,17754 4,16037520 0,08560    
10 2,91641801 0,07485 3,64909963 0,22616 4,38702590 0,14540    
11 3,14579777 0,08634 3,87680992 0,25988 4,61293310 0,19640 5,35864346 0,03158 
12 3,37466404 0,09175 4,10387315 0,27320 4,83805980 0,22760 5,58169996 0,07020 
13 3,60297957 0,09039 4,33025211 0,26530 5,06236860 0,23540 5,80380506 0,09974 
14 3,83070716 0,08300 4,55590955 0,23966 5,28582230 0,22140 6,02492154 0,11316 
15 4,05780957 0,07134 4,78080825 0,20244 5,50838380 0,19200 6,24501217 0,11078 
16 4,28424958 0,05759 5,00491100 0,16058 5,73001570 0,15500 6,46403972 0,09704 
17 4,50998995 0,04380 5,22818055 0,12000 5,95068090 0,11700 6,68196696 0,07764 
18 4,73499347 0,03146 5,45057969 0,08470 6,17034210 0,08300 6,89875668 0,05744 
19 4,95922290 0,02138 5,67207119 0,05660 6,38896210 0,05560 7,11437163 0,03964 
20 5,18264101 0,01378 5,89261781 0,03586 6,60650370 0,03520 7,32877460 0,02566 
21 5,40521059 0,00843 6,11218234 0,02160 6,82292960 0,02100 7,54192836 0,01566 
22 5,62689441 0,00490 6,33072755 0,01236 7,03820260 0,01200 7,75379568 0,00902 
23 5,84765523 0,00271 6,54821621 0,00674 7,25228560 0,00640 7,96433933 0,00494 
24 6,06745584 0,00143 6,76461109 0,00350 7,46514120 0,00320 8,17352210 0,00256 
25 6,28625900 0,00072 6,97987498 0,00174 7,67673220 0,00160 8,38130674 0,00126 
26 6,50402749 0,00035 7,19397063 0,00082 7,88702150 0,00060 8,58765604 0,00060 
27 6,72072408 0,00016 7,40686082 0,00038 8,09597170 0,00020 8,79253277 0,00026 
28 6,93631155 0,00007 7,61850834 0,00016 8,30354570 0,00000 8,99589971 0,00012 

 
Ò à á ë è ö à  3  

Êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ αmax è ÷àñòîòû ðàçðåøåííûõ ïåðåõîäîâ J → J + 1, K → K 

J = 15 J = 12 J = 9 J = 6 J = 3 

K ×àñòîòà 

ν, ÒÃö 
αmax ⋅ 10

3, 

ñì–1 

×àñòîòà 

ν, ÒÃö 
αmax ⋅ 10

3,

ñì–1 

×àñòîòà 

ν, ÒÃö 
αmax ⋅ 10

3,

ñì–1 

×àñòîòà 

ν, ÒÃö 
αmax ⋅ 10

3, 

ñì–1 

×àñòîòà 

ν, ÒÃö 
αmax ⋅ 10

3,

ñì–1 

0 3,69689519 0,17294 3,01074450 0,74100 2,32023833 1,65557 1,62638180 1,79742 0,93018001 0,70063
1 3,69570799 0,08899 3,00977990 0,37859 2,31949633 0,84253 1,62586240 0,91261 0,92988321 0,35528
2 3,69214639 0,09664 3,00688610 0,40297 2,31727033 0,88678 1,62430420 0,95422 0,92899281 0,37010
3 3,68621039 0,21932 3,00206310 0,88775 2,31356033 1,92077 1,62170720 2,04611 0,92750881 0,78909
4 3,67789999 0,12832 2,99531090 0,50139 2,30836633 1,06266 1,61807140 1,11798   
5 3,66721519 0,15273 2,98662950 0,57504 2,30168833 1,19180 1,61339680 1,23672   
6 3,65415599 0,36542 2,97601890 1,32678 2,29352633 2,68856 1,60768340 2,75082   
7 3,63872239 0,21758 2,96347910 0,76372 2,28388034 1,51449     
8 3,62091439 0,25613 2,94901010 0,87190 2,27275034 1,69459     
9 3,60073199 0,59319 2,93261190 1,96490 2,26013634 3,74953     
10 3,57817519 0,33674 2,91428450 1,08893       
11 3,55324400 0,37411 2,89402791 1,18445       
12 3,52593840 0,81240 2,87184211 2,52468       
13 3,49625840 0,43077         
14 3,46420400 0,44606         
15 3,42977520 0,90198         

 

Jîïò (äëÿ íàèáîëåå ñèëüíûõ ëèíèé) ≈ 

≈ 
)

1/2
(Ê

5,5 .
(ÌÃö)

T

B

⎛ ⎞
⎜ ⎟
⎝ ⎠

 

Èñïîëüçóÿ Jîïò, ìîæíî ëåãêî íàéòè îïòèìàëü-
íóþ ÷àñòîòíóþ îáëàñòü äëÿ äåòåêòèðîâàíèÿ ñïåêòðà 
ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû èç ñîîòíîøåíèÿ  

νîïò (äëÿ íàèáîëåå ñèëüíûõ ëèíèé) ≈ 

 ≈ 2B (Jîïò + 1) = 2B + 11 (BT)
1/2

. 

Êàê âèäíî èç òàáë. 2 è 3, â îáëàñòè ∼ 3–4 ÒÃö 
èíòåíñèâíîñòè çàïðåùåííûõ ïåðåõîäîâ ïðèìåðíî íà 
ïîðÿäîê ìåíüøå ðàçðåøåííûõ, à â îáëàñòè 5–6 ÒÃö 
èíòåíñèâíîñòè çàïðåùåííûõ è ðàçðåøåííûõ ïåðåõî-
äîâ ìîãóò áûòü ñðàâíèìû ïî âåëè÷èíå. Ê àíàëîãè÷-
íîìó çàêëþ÷åíèþ ìîæíî ïðèéòè è äëÿ äåéòåðîìåòà-
íîâ, è âîîáùå äëÿ áîëüøèíñòâà äåéòåðîçàìåùåííûõ 
ðàçíîâèäíîñòåé íåïîëÿðíûõ ìîëåêóë. Îäíàêî â âû-
ñîêî÷àñòîòíîé (> 4 ÒÃö) îáëàñòè ìîãóò îæèäàòüñÿ 
êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå ïåðåõîäû ãîðÿ÷èõ ïîëîñ 
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ïîãëîùåíèÿ, íî ýòè äâà òèïà ïåðåõîäîâ áóäóò ðàç-
ëè÷àòüñÿ ïðàâèëàìè îòáîðà, ðàçëè÷íîé çàâèñèìî-
ñòüþ èíòåíñèâíîñòåé îò òåìïåðàòóðû è îò êâàíòî-
âûõ ÷èñåë J è k. 

Ìîëåêóëÿðíûé èîí âîäîðîäà H3;

+
 

Äâå êîíöåïöèè, ðàçâèòûå ðàíåå îäíèì èç àâòî-
ðîâ, ïîëîæåíû â îñíîâó àíàëèçà âíóòðèìîëåêóëÿð-

íîé äèíàìèêè èîíà Í3;

+
: 1) òåîðèÿ ñâÿçàííûõ ñõåì 

óïîðÿäî÷åíèÿ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ âçàèìî-
äåéñòâèé â ìîëåêóëàõ [19, 20]; 2) êîíöåïöèÿ íîâîãî 
ïðåäñòàâëåíèÿ ýôôåêòèâíûõ ãàìèëüòîíèàíîâ (ÝÃ) 
è ýôôåêòèâíûõ îïåðàòîðîâ, íàáëþäàåìûõ (ôèçè÷å-
ñêèõ âåëè÷èí) â âûðîæäåííûõ êîëåáàòåëüíûõ ñî-
ñòîÿíèÿõ, îñíîâàííàÿ íà ëåììå î ïîâåäåíèè àíàëè-
òè÷åêèõ ôóíêöèé îò ïñåâäîóãëîâûõ ìîìåíòîâ äâà-
æäû âûðîæäåííûõ ìîä [21]. Âàæíî îòìåòèòü òðè 
ðàáîòû, ïîëîæèâøèå íà÷àëî ñîâðåìåííûì èññëåäî-

âàíèÿì èîíà Í3;

+
: ïåðâîå ýêñïåðèìåíòàëüíîå íà-

áëþäåíèå ÈÊ-ïîëîñû ν2 Ò. Îkà [22], ab initio ðàñ-
÷åòû G.D. Carney è R.N. Porter [23], ïðåäñêàçàíèå 

çàïðåùåííûõ ïåðåõîäîâ â ñïåêòðàõ Í3;

+
 Ì.Ä. Àëèå-

âûì è Â.Ì. Ìèõàéëîâûì [24]. Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû 
âû÷èñëåííûå â [23, 24] ïîëîæåíèÿ è âðåìåíà æèç-

íè óðîâíåé Í3;

+
 âïëîòü äî 1000 ñì–1. Ýêñïåðèìåí-

òàëüíûå ðàáîòû, âûïîëíåííûå â ãðóïïå Ò. Îkà 
[25, 26], èíòåðïðåòèðóþòñÿ â ðàìêàõ ðàçâèòûõ ðà-
íåå êîíöåïöèé [14, 18, 20]. Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî äî 
ñèõ ïîð íåò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî èçó÷å-

íèþ ñïåêòðîâ èîíà Í3;

+
 â ñóáìèëëèìåòðîâîé è ÒÃö-

îáëàñòÿõ. 
Ñëåäóåò îòìåòèòü äîñòèæåíèÿ ïîñëåäíèõ ëåò  

â êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ õàðàêòåðèñòèê 

Í3;

+
 [27], â ÷àñòíîñòè ïðåäñêàçàíèÿ ïîëîæåíèÿ íå-

ñêîëü- 
 
 

êèõ êîëåáàòåëüíûõ óðîâíåé â âîçáóæäåííîì ðàñ-

ïàäíîì ýëåêòðîííîì ñîñòîÿíèè Í3;

+
. 

Äëèííîöåïî÷å÷íûå ëèíåéíûå ìîëåêóëû 

Â ïîñëåäíåå âðåìÿ ïðîÿâëÿåòñÿ áîëüøîé èíòå-
ðåñ ê èçó÷åíèþ ÌÂ- è ÈÊ-ñïåêòðîâ äëèííîöåïî-
÷å÷íûõ ìîëåêóë ñ îáùåé ôîðìóëîé HC2n+1N. Ýòî 
ñâÿçàíî ïðåæäå âñåãî ñ òåì, ÷òî â ñïåêòðàõ ìíîãèõ 
ìåæçâåçäíûõ ìîëåêóëÿðíûõ îáëàêîâ äîâîëüíî ëåã-
êî íà ðàäèîòåëåñêîïàõ íàçåìíîãî áàçèðîâàíèÿ íà-
áëþäàþòñÿ ëèíèè òàêèõ ìîëåêóë. Óæå îáíàðóæåíû 
ëèíèè öèàíàöåòèëåíîâ âïëîòü äî HC11N, ïðè÷åì 
êîíöåíòðàöèÿ ýòèõ ìîëåêóë â «ïëîòíûõ» îáëàêàõ 
äîâîëüíî âûñîêàÿ. Íàïðèìåð, HC3N óñòóïàåò ïî 
êîíöåíòðàöèè òîëüêî âîäîðîäó è ìîíîîêèñè óãëå-
ðîäà. Òåì ñàìûì öèàíàöåòèëåí ñëóæèò õîðîøèì 
çîíäîì äëÿ èçó÷åíèÿ ìåæçâåçäíîé ñðåäû. Â íà-
ñòîÿùåå âðåìÿ óñèëèÿ àñòðîôèçèêîâ íàïðàâëåíû íà 
ïîèñê ÈÊ-ëèíèé ýòèõ ìîëåêóë è ðÿäà ëèíèé â âîç-
áóæäåííûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ, ïîïàäàþ-
ùèõ â ÒÃö-äèàïàçîí. Óñïåõ ýòèõ ïîèñêîâ ìîæåò 
áûòü îïðåäåëÿþùèì íå òîëüêî äëÿ âûÿñíåíèÿ ôè-
çè÷åñêèõ ìåõàíèçìîâ îáðàçîâàíèÿ ñàìèõ öèàíàöå-
òèëåíîâ, íî è äëÿ ðåøåíèÿ áîëåå îáùåé ïðîáëåìû 
îáðàçîâàíèÿ ñëîæíûõ ìîëåêóë â ìåæçâåçäíîé ñðå-
äå. Òàê, ñîãëàñíî ñóùåñòâóþùèì ãèïîòåçàì öèàí-
àöåòèëåíû è íåêîòîðûå äðóãèå íåñòàáèëüíûå ìîëå-
êóëû ÿâëÿþòñÿ ïðîìåæóòî÷íûìè ðåàãåíòàìè èîí-
ìîëåêóëÿðíûõ ðåàêöèé [28]. 

Ñïåêòðû öèàíàöåòèëåíîâ ïðè âûñîêîì ðàçðå-
øåíèè èìåþò åùå è ñàìîñòîÿòåëüíîå çíà÷åíèå èç-çà 
íàëè÷èÿ ó òàêèõ ìîëåêóë íèçêî÷àñòîòíûõ âûðîæ-
äåííûõ êîëåáàíèé. Ïîýòîìó â ÌÂ-ñïåêòðàõ íàðÿäó 
ñ ëèíèÿìè îñíîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ, îá-
ðàçóþùèìè ðåãóëÿðíóþ ñåðèþ, ïðîÿâëÿþòñÿ íåðåãó-
ëÿðíûå ñåðèè ëèíèé, îòíîñÿùèõñÿ ê âîçáóæäåííûì  
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Ðèñ. 2. Âû÷èñëåííûå ïîëîæåíèÿ è âðåìåíà æèçíè óðîâíåé H3;

+
; ñïëîøíûå ëèíèè – ðàçðåøåííîå, ïóíêòèðíûå – çàïðå- 

 ùåííîå äèïîëüíîå èçëó÷åíèå; øòðèõîâûå – êâàäðóïîëüíîå èçëó÷åíèå 

ñîñòîÿíèÿì, è ëèíèè ïåðåõîäîâ ìåæäó êîìïîíåíòà-
ìè àíãàðìîíè÷åñêîãî è êâàäðóïîëüíîãî ðàñùåïëå-
íèÿ [29]. 

Ïðåäñòàâèì íåîáõîäèìûå äëÿ àíàëèçà ñïåêòðîâ 
â ÒÃö-îáëàñòè ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îïåðàòîðà HSt, 
îïèñûâàþùåãî ëèíåéíûé Øòàðê-ýôôåêò â òðåõàòîì-
íûõ ëèíåéíûõ ìîëåêóëàõ òèïà OCS. Îïåðàòîð HSt 
â ðàññìàòðèâàåìîì ñëó÷àå èìååò âèä 
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Çàêëþ÷åíèå 

Ñïåêòðîñêîïèÿ ñ òåðàãåöîâûìè èñòî÷íèêàìè 
èçëó÷åíèÿ ìîæåò îáåñïå÷èòü ïîëó÷åíèå íîâîé èí-
ôîðìàöèè â õèìèè è áèîõèìèè. Îñíîâíîå ïðèìå-
íåíèå èñòî÷íèêîâ ñóáìèëëèìåòðîâîãî è òåðàãåðöî-
âîãî äèàïàçîíà äëèí âîëí â ôèçèêå ñîñòîèò â èçó-
÷åíèè êîíäåíñèðîâàííûõ ñðåä â ñèëüíûõ ìàãíèò-
íûõ ïîëÿõ (∼ 15 Òë), ïîñêîëüêó ëàðìîðîâñêèå ÷àñ-
òîòû íàõîäÿòñÿ èìåííî â ñóáìèëëèìåòðîâîé ïîëî-
ñå. Îòìåòèì òàêæå ïðàêòè÷åñêîå ïðèìåíåíèå òåðà-
ãåðöîâûõ èñòî÷íèêîâ èçëó÷åíèÿ â êîììóíèêàöèÿõ, 
ñâÿçè è ìàíóôàêòóðíîì ïðîèçâîäñòâå äëÿ êîíòðîëÿ 
è ìîíèòîðèíãà êà÷åñòâà ïðîäóêöèè. 

Ðàññìîòðåíû âîçìîæíîñòè êîíñòðóèðîâàíèÿ èñ-
òî÷íèêà ÒÃö-èçëó÷åíèÿ ñ íàêà÷êîé ãàçîâûì ÈÊ-
ëàçåðîì ñ èíäóêòèâíûì íàêîïèòåëåì è ïîëóïðî-
âîäíèêîâûìè ïðåðûâàòåëÿìè (SÎS-äèîäàìè). Ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíîå è òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ìî-
ëåêóëÿðíûõ ñèñòåì â ÒÃö-îáëàñòè ÷àñòîò âàæíî äëÿ 
ðåøåíèÿ ïðÿìîé è îáðàòíîé çàäà÷, ñâÿçàííûõ  
ñ èçó÷åíèåì âîäîðîäíîé ïëàçìû, ìåòàíà è åãî äåé-
òåðèðîâàííûõ ðàçíîâèäíîñòåé, äëèííîöåïî÷å÷íûõ 
óãëåðîäîñîäåðæàùèõ ëèíåéíûõ ìîëåêóë, à òàêæå 
äëÿ ïîíèìàíèÿ ôèçè÷åñêèõ è õèìè÷åñêèõ ïðîöåñ-
ñîâ íà Çåìëå è â êîñìîñå. 

Àâòîðû âûðàæàþò ãëóáîêóþ áëàãîäàðíîñòü 
ïðîôåññîðó Â.Ô. Òàðàñåíêî çà âíèìàíèå è èíòåðåñ 
ê ïðîáëåìå, ðàññìîòðåííîé â äàííîé ñòàòüå, à òàê-
æå Á.À. Âîðîíèíó çà ïîìîùü â ïðîâåäåíèè ÷èñëåí-
íûõ ðàñ÷åòîâ. 
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A.G. Sitnikov, V.M. Mikhailov, A.E. Telminov. Terahertz radiation: applications in molecular spec-

troscopy and sources of molecular radiation. 
The calculation results for terahertz radiation spectra of the molecules of importance for atmospheric op-

tics (methane and it’s isotopic species), diagnostic of hydrogen plasma, and astrophysics (He3H+, Í3;

+
, and deu-

terosubstituted modification) are presented. The principal aspects of the spectra theory for long-chain carbon 
molecules of HC2n+1N type are studied in excited vibronic states. These compounds are important in technology 
of polymer super strong materials on the base of nanofibers. The possibilities of THz radiation generation in 
semirigid molecules with the use of optically pumped gas lasers are discussed. The spectra energy and the line 
intensities are investigated in the framework of the theory of forbidden rovibronic transitions in molecules. 


