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Ðàññìîòðåí ìåòîä ìîìåíòîâ ñ àäàïòèðóåìîé ìåðîé äëÿ ñóììèðîâàíèÿ ðàñõîäÿùèõñÿ ðÿäîâ òåîðèè âîç-
ìóùåíèé. Äàííûé ìåòîä ïðèìåíåí äëÿ âû÷èñëåíèÿ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè äâóõàòîì-
íîé ìîëåêóëû âîäîðîäà. Ðàíåå îí òåñòèðîâàëñÿ òîëüêî íà ìîäåëüíûõ çàäà÷àõ. Äëÿ ñðàâíåíèÿ ïðèâåäåíû 
óðîâíè ýíåðãèè, ïîëó÷åííûå ìåòîäàìè Ïàäå, Ïàäå–Áîðåëÿ, Ïàäå–Ýðìèòà è ab initio. Ðàñ÷åòû ïðîâåäåíû 
êàê äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, òàê è äëÿ ïåðâûõ 10 âîçáóæäåííûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé.  

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ðàñõîäÿùèåñÿ ðÿäû, òåîðèÿ âîçìóùåíèé, ìåòîä ìîìåíòîâ, ìîëåêóëà âîäîðîäà; 
divergent series, perturbation theory, moment constant summability method, hydrogen molecule. 

 
Ðàñ÷åò êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ (ÊÂ) óðîâ-

íåé ýíåðãèè è âîëíîâûõ ôóíêöèé ìîëåêóë ÿâëÿåòñÿ 
îäíèì èç ïðèîðèòåòíûõ íàïðàâëåíèé â ðåøåíèè 
ïðîáëåì ñïåêòðîñêîïèè àòìîñôåðû, àñòðîôèçèêè, 
ôèçèêè ïëàìåíè è äðóãèõ îáëàñòåé çíàíèÿ. Äëÿ 
àòìîñôåðíûõ èññëåäîâàíèé îñîáûé èíòåðåñ ïðåä-
ñòàâëÿåò ðàñ÷åò âûñîêîâîçáóæäåííûõ êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè ìîëåêóë N2, O2, 
OH, CO, H2O, CO2 è äð. Äëÿ àñòðîôèçè÷åñêèõ 
èññëåäîâàíèé òàêæå ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíûì èçó÷åíèå 
ìîëåêóëû H2.  

Èñïîëüçîâàíèå ïðÿìûõ âàðèàöèîííûõ ìåòîäîâ 
÷àñòî áûâàåò çàòðóäíèòåëüíûì èëè âîîáùå íåâîç-
ìîæíûì â ñâÿçè ñî çíà÷èòåëüíûìè âû÷èñëèòåëü-
íûìè òðóäíîñòÿìè. Â ñâîþ î÷åðåäü, èñïîëüçîâàíèå 
òåîðèè âîçìóùåíèé (ÒÂ, ýôôåêòèâíûõ ãàìèëüòî-
íèàíîâ [1] â ñëó÷àå êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ 
ñîñòîÿíèé ìîëåêóë) ìîæåò îêàçàòüñÿ áîëåå ïðèåì-
ëåìûì ñ òî÷êè çðåíèÿ ïðîñòîòû ðàñ÷åòîâ.  

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ ðàçëîæåíèå  
â ðÿäû, êîòîðûå â áîëüøèíñòâå ðåàëüíûõ çàäà÷ 
ÿâëÿþòñÿ ðàñõîäÿùèìèñÿ, âñëåäñòâèå ÷åãî íåîáõî-
äèìî ïðèìåíåíèå ñîîòâåòñòâóþùèõ ìåòîäîâ ñóììè-
ðîâàíèÿ [2–8].  

Çà ïîñëåäíåå âðåìÿ ïðåäëîæåíî áîëüøîå ÷èñëî 
ìåòîäîâ ñóììèðîâàíèÿ ðàñõîäÿùèõñÿ ðÿäîâ, â òîì 
÷èñëå è äëÿ çàäà÷ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîé ñïåê-
òðîñêîïèè (ñì., íàïðèìåð, [6–15]). Îäíàêî ïðî-
áëåìà ðàñõîäèìîñòè ðÿäîâ â ìåòîäå ýôôåêòèâíûõ 
ãàìèëüòîíèàíîâ íå ðåøåíà äî ñèõ ïîð è òðåáóþòñÿ 
äîïîëíèòåëüíûå èññëåäîâàíèÿ. 

Ðàññìîòðèì ïðîñòåéøèé ñëó÷àé — ìîëåêóëó 
âîäîðîäà H2. Äëÿ ðàñ÷åòà óðîâíåé ýíåðãèè ýòîé ìî- 
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ëåêóëû ïðèìåíåí íîâûé ìåòîä ìîìåíòîâ ñ àäàïòè-
ðóåìîé ìåðîé [14]. Äàííûé ìåòîä óæå áûë ñôîð-
ìóëèðîâàí è èñïîëüçîâàí â íåêîòîðûõ ìîäåëüíûõ 
çàäà÷àõ [14, 15], è â íàñòîÿùåé ñòàòüå îí òåñòèðó-
åòñÿ íà ïðàêòè÷åñêè çíà÷èìîé çàäà÷å.  

Ìîëåêóëà âîäîðîäà ÿâëÿåòñÿ óäîáíîé ìîäå-
ëüþ, òàê êàê äëÿ íåå ñóùåñòâóåò èñ÷åðïûâàþùèé 
íàáîð äàííûõ (êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå óðîâíè 
ýíåðãèè äëÿ âñåõ ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé è ÷àñòè ðå-
çîíàíñîâ), ïîëó÷åííûé â ðåçóëüòàòå âûñîêîòî÷íîãî 
ab initio ðàñ÷åòà [16, 17]. Ýòè äàííûå ïðåäñòàâëÿ-
þò óíèêàëüíóþ èíôîðìàöèþ îá ýíåðãåòè÷åñêèõ 
óðîâíÿõ, óäîáíóþ äëÿ ðàçðàáîòêè è òåñòèðîâàíèÿ 
ðàçëè÷íûõ ìåòîäîâ ñóììèðîâàíèÿ.  

Èòàê, ðàññìîòðèì ïðèìåíåíèå ìåòîäà ìîìåíòîâ 
ñ àäàïòèðóåìîé ìåðîé äëÿ âû÷èñëåíèÿ óðîâíåé 
ýíåðãèè ìîëåêóëû H2.  

Êðàòêî ñóòü äàííîãî ìåòîäà ñîñòîèò â ñëåäóþ-
ùåì. Ýíåðãèÿ êàêîãî-ëèáî ñîñòîÿíèÿ â òåîðèè âîç-
ìóùåíèé ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå ðÿäà  

 ( )λ = + λ + λ +
2

0 1 2 ...E e e e . (1) 

Çäåñü λ — ïàðàìåòð âîçìóùåíèÿ; e0, e1,... – êîýô-
ôèöèåíòû.  

Â ìåòîäå ìîìåíòîâ èñõîäíûé ðÿä (1) ïðåîáðà-
çóåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:  
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g  (2)  

ãäå μ0, μ1, μ2 … – ìîìåíòû íåêîòîðîé ìåðû: 
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Ôóíêöèþ ϕ(t) áóäåì íàçûâàòü ôóíêöèåé ïëîò-
íîñòè. Îíà äîëæíà áûòü ïîëîæèòåëüíîé, íåïðå-



 Âû÷èñëåíèå óðîâíåé ýíåðãèè ìîëåêóëû âîäîðîäà ìåòîäîì ìîìåíòîâ ñ àäàïòèðóåìîé ìåðîé 657 
 

ðûâíîé è óáûâàþùåé íà áåñêîíå÷íîñòè òàê áûñòðî, 
÷òîáû èíòåãðàëû (3) ñõîäèëèñü äëÿ ëþáîãî öåëîãî 
íåîòðèöàòåëüíîãî n. Ìîìåíòû òèïà (3) ñîîòâåòñò-
âóþò ðÿäàì òèïà Ñòèëüòüåñà [18].  

Åñëè ïðåîáðàçîâàííûé ðÿä (2) ñõîäèòñÿ è ñî-
îòâåòñòâóåò ôóíêöèè g(λ), òî ñóììà èñõîäíîãî ðÿäà 
äàåòñÿ âûðàæåíèåì  

 ( ) ( ) ( )

∞

λ = ϕ λ∫
0

.E t g t dt  (4) 

Â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ óäîáíî ïîäáèðàòü ìî-
ìåíòû òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû îíè â òî÷íîñòè ñîâïà-
äàëè ñ êîýôôèöèåíòàìè èñõîäíîãî ðÿäà (1), ò.å.  
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Òîãäà ïðåîáðàçîâàííûé ðÿä (2) ÿâëÿåòñÿ ãåî-
ìåòðè÷åñêèì è åãî ñóììà  
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1
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Ôóíêöèþ ϕ(t) ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå  
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ãäå ρk(t) – íåêîòîðûé íàáîð áàçèñíûõ ôóíêöèé. 
Ôîðìóëà äëÿ ìîìåíòîâ â ýòîì ñëó÷àå ïðåîáðàçóåò-
ñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:  
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Âûðàæåíèå (8), ïî ñóòè, ÿâëÿåòñÿ ñèñòåìîé 
ëèíåéíûõ óðàâíåíèé, èç êîòîðûõ ìû íàõîäèì íå-
èçâåñòíûå êîýôôèöèåíòû ak. Âûðàæåíèå äëÿ ñóì-
ìû ðÿäà áóäåò èìåòü âèä  

 ( )
( )

∞

=

ρ
λ =

+ λ∑ ∫
1 0

.
1

N

k

k

k

t
E a dt

t
 (9) 

Êàê âèäíî èç ôîðìóëû (8), êîýôôèöèåíòû ak 
ëèíåéíî çàâèñÿò îò êîýôôèöèåíòîâ èñõîäíîãî ðÿäà, 
ïîýòîìó ìåòîä êàê áû «àäàïòèðóåòñÿ» ê êîíêðåòíîé 
çàäà÷å.  

Â íàøåì ñëó÷àå êîýôôèöèåíòû ðÿäà (1) – ýòî 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå (âðàùàòåëüíàÿ è öåíòðîáåæ-
íûå) ïîñòîÿííûå ìîëåêóëû âîäîðîäà, λ = J(J + 1), 
ãäå J = 0, 1, 2… – âðàùàòåëüíîå êâàíòîâîå ÷èñëî. 
Íåîáõîäèìî çàìåòèòü, ÷òî â îáùåé ïîñòàíîâêå òåî-
ðèè âîçìóùåíèé ïàðàìåòð âîçìóùåíèÿ íå îáÿçà-
òåëüíî äîëæåí óäîâëåòâîðÿòü óñëîâèþ λ < 1 [2–4].  
  Â äàëüíåéøåì, ñëåäóÿ ñòàíäàðòíîìó ïîëóýì-
ïèðè÷åñêîìó ïîäõîäó òåîðèè ÊÂ-ñïåêòðîâ ìîëåêóë, 
ìû îïðåäåëÿåì êîýôôèöèåíòû ðÿäà (ñïåêòðîñêîïè-
÷åñêèå ïàðàìåòðû B, D, H, L è äð.) ìåòîäîì íàè-
ìåíüøèõ êâàäðàòîâ, èñõîäÿ èç èçâåñòíûõ óðîâíåé 
ýíåðãèè. Çàäà÷à, ñîáñòâåííî, çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, 
÷òîáû ïðîâåðèòü ïðèìåíèìîñòü ìåòîäà ìîìåíòîâ  
ñ àäàïòèðóåìîé ìåðîé â ðàìêàõ ýòîãî ñòàíäàðòíîãî 

ïîäõîäà. Òàêîé ïîëóýìïèðè÷åñêèé ïîäõîä ðåàëèçî-
âàí âî ìíîãèõ ðàáîòàõ, ïîñâÿùåííûõ ìåòîäàì ñóì-
ìèðîâàíèÿ â ÊÂ-ñïåêòðîñêîïèè [5–13]. Ðåçóëüòàòû 
ïîäãîíêè äëÿ îñíîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ 
ìîëåêóëû H2 èìåþò âèä  
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Äàííûé ðÿä ñòàíîâèòñÿ ðàñõîäÿùèìñÿ ïðè 
J = 25 [11]. Ïî ìåðå âîçðàñòàíèÿ êîëåáàòåëüíîãî 
êâàíòîâîãî ÷èñëà ðàäèóñ ñõîäèìîñòè óìåíüøàåòñÿ. 
Äèññîöèàöèîííûé ïðåäåë ôóíêöèè ïîòåíöèàëüíîé 
ýíåðãèè ìîëåêóëû âîäîðîäà äîñòèãàåòñÿ ïðè J = 32 
â îñíîâíîì êîëåáàòåëüíîì ñîñòîÿíèè. Äëÿ êðàòêî-
ñòè êîýôôèöèåíòû ðÿäîâ äëÿ âîçáóæäåííûõ êîëå-
áàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé, àíàëîãè÷íûõ óêàçàííîìó, 
çäåñü íå ïðèâåäåíû. 

Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî äëÿ ïîëó÷åíèÿ íàè-
áîëåå òî÷íîãî ðåçóëüòàòà ïðè ñóììèðîâàíèè ðÿäîâ 
íóæíî ó÷èòûâàòü êîýôôèöèåíòû ïðè âûñîêèõ ñòå-
ïåíÿõ λ. Îáû÷íî èõ ïîëó÷àþò, èñïîëüçóÿ êâàçè-
êëàññè÷åñêèé ïîäõîä Áåíäåðà è Âó [2, 3, 19]. Íî  
â íàøåé ðàáîòå èñïîëüçîâàí ïîëóýìïèðè÷åñêèé 
ïîäõîä (ïîäãîíêà ìåòîäîì íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ), 
ïîýòîìó çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ïðè âûñîêèõ ñòåïå-
íÿõ λ ïîëó÷àþòñÿ ñòàòèñòè÷åñêè íåäîñòîâåðíûìè, 
íî òåì íå ìåíåå ñîäåðæàò èíôîðìàöèþ îá èñõîäíîé 
ôóíêöèè E(λ) è êà÷åñòâåííî îïèñûâàþò åå ïîâå- 
äåíèå.  

Â êà÷åñòâå áàçèñíûõ ôóíêöèé ρk(t) äëÿ ðàñ÷å-
òîâ áûëè âçÿòû ôóíêöèè âèäà  

 ( ) +α −β
ρ = e .

k t

k t t  (10) 

×èñëà α è β ïîäáèðàþòñÿ èñõîäÿ èç îñîáåííî-
ñòåé ðÿäà òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ñîâïàäåíèå ìîìåí-
òîâ (8) ñ êîýôôèöèåíòàìè ðÿäà (1) áûëî íàèëó÷-
øèì. Â äàííîì ñëó÷àå áûëî íàéäåíî, ÷òî îïòè-
ìàëüíûìè ÿâëÿþòñÿ 0 < α < 1 è β ∼ 103, ò.å. ïðè 
ëþáûõ òàêèõ α è β ðàñ÷åòû äàþò äîñòîâåðíûé ðå-
çóëüòàò. Íàìè áûëè èñïîëüçîâàíû çíà÷åíèÿ α = 0,7 
è β = 5 ⋅ 103. Êîíå÷íàÿ ôîðìóëà äëÿ ðàñ÷åòîâ óðîâ-
íåé ýíåðãèè âûãëÿäèò òàê:  
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Êàê óêàçûâàëîñü âûøå, öåëü ðàáîòû çàêëþ÷à-
ëàñü â ïðîâåðêå ïðèìåíèìîñòè ìåòîäà ìîìåíòîâ  
ñ àäàïòèðóåìîé ìåðîé è ñðàâíåíèè ðàññ÷èòàííûõ 
óðîâíåé ýíåðãèè ñî çíà÷åíèÿìè, âçÿòûìè èç  
ab initio ðàñ÷åòà, òî÷íîñòü êîòîðûõ ñîñòàâëÿåò  
± 0,01 ñì–1 [17]. 

Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ äëÿ 
îñíîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ è ñðàâíåíèÿ  
ñ äðóãèìè, øèðîêî èñïîëüçóåìûìè â ñïåêòðîñêîïèè 
ìåòîäàìè. Ê íèì îòíîñÿòñÿ ìåòîäû Ïàäå, Ïàäå–

4*. 
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Áîðåëÿ, Ïàäå–Ýðìèòà. Âî âñåõ ìåòîäàõ ðàñ÷åòà 
èñïîëüçîâàëîñü îäíî è òî æå êîëè÷åñòâî ñëàãàåìûõ 
èñõîäíîãî ðÿäà (11 ïåðâûõ êîýôôèöèåíòîâ).  

 
Ò à á ë è ö à  1  

Çíà÷åíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè ìîëåêóëû H2, ñì
–1

  

(îñíîâíîå êîëåáàòåëüíîå ñîñòîÿíèå)  

J Eab EMM EP[5,5] EPB[5,5] EPH[3,3,3] 

1 118,48 118,48 118,48 118,48 118,48 
2 354,36 354,37 354,37 354,35 354,37 
3 705,52 705,52 705,52 705,48 705,52 
4 1168,79 1168,79 1168,79 1168,75 1168,79 
5 1740,19 1740,19 1740,19 1740,12 1740,19 
6 2414,90 2414,90 2414,90 2414,81 2414,90 
7 3187,48 3187,47 3187,47 3187,37 3187,47 
8 4051,94 4051,94 4051,94 4051,83 4051,94 
9 5001,96 5001,96 5001,96 5001,84 5001,96 
10 6030,92 6030,92 6030,92 6030,78 6030,92 
11 7132,06 7132,06 7132,06 7131,92 7132,06 
12 8298,58 8298,59 8298,59 8298,45 8298,59 
13 9523,78 9523,78 9523,78 9523,64 9523,78 
14 10801,01 10801,00 10801,00 10800,86 10801,00
15 12123,80 12123,80 12123,81 12123,66 12123,81
16 13485,98 13485,97 13485,98 13485,82 13485,98
17 14881,53 14881,52 14881,57 14881,34 14881,57
18 16304,79 16304,74 16304,88 16304,50 16304,88
19 17750,30 17750,20 17750,56 17749,87 17750,56
20 19212,96 19212,75 19213,55 19212,28 19213,55
21 20687,88 20687,49 20689,15 20686,85 20689,14
22 22170,46 22169,80 22173,01 22168,96 22172,98
23 23656,36 23655,31 23661,11 23654,29 23661,04
24 25141,45 25139,89 25149,80 25138,75 25149,66
25 26621,79 26619,65 26635,77 26618,52 26635,51
26 28093,63 28090,95 28116,09 28089,99 28115,62
27 29553,36 29550,40 29588,12 29549,80 29587,33
28 30997,46 30994,89 31049,57 30994,81 31048,29
29 32422,42 32421,60 32498,46 32422,05 32496,47
30 33824,73 33828,08 33933,09 33828,78 33930,09
σ – 1,51 34,22 2,00 33,32 
Δ – 3,35 108,36 4,05 105,36 

 

Ï ð è ì å ÷ à í è å .  ÌÌ – àäàïòèâíûé ìåòîä ìîìåí-
òîâ; P[5,5], PB[5,5], PH[3,3,3] – àïïðîêñèìàíòû Ïàäå, 
Ïàäå–Áîðåëÿ è Ïàäå–Ýðìèòà; σ — ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêîå 
îòêëîíåíèå, ñì–1; Δ — íàèáîëüøàÿ îøèáêà, ñì–1.  

 
Óðîâíè ýíåðãèè, âçÿòûå èç ðàñ÷åòà ab initio, 

«çàøóìëÿëèñü» ñëó÷àéíîé îøèáêîé, ðàâíîìåðíî 

ðàñïðåäåëåííîé â èíòåðâàëå ε ≤ 0,01  ñì–1 äëÿ ñî-

îòâåòñòâèÿ ðåàëüíîé ñèòóàöèè, êîãäà èñïîëüçóþòñÿ 
ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ óðîâíåé, îïðåäåëÿå-
ìûõ ñ íåêîòîðîé îøèáêîé. Âû÷èñëåíèÿ ïðîâåäåíû 
òàêæå è äëÿ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé v îò 1 äî 10. 
Â òàáë. 2 ïîêàçàíû ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêîå îòêëîíå-
íèå è ìàêñèìàëüíàÿ îøèáêà äëÿ êàæäîãî ìåòîäà.  

Èç òàáë. 1 è 2 âèäíî, ÷òî àäàïòèâíûé ìåòîä 
äàåò íàèëó÷øèé ðåçóëüòàò êàê äëÿ îñíîâíîãî, òàê  
è äëÿ âîçáóæäåííûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé.  
Â òî æå âðåìÿ óðîâíè ýíåðãèè, âû÷èñëåííûå ìåòî-
äîì Ïàäå–Áîðåëÿ, õóæå âîñïðîèçâîäÿò èñõîäíûå 
äàííûå. Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî ìåòîä Ïàäå–
Áîðåëÿ ÿâëÿåòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì ìåòîäà ìîìåíòîâ, 
ñîîòâåòñòâóþùåãî ϕ(t) = exp(–t), è ñóììà ïðåîáðà-
çîâàííîãî ðÿäà g(t) ïðè ýòîì áåðåòñÿ â âèäå àï-
ïðîêñèìàíòà Ïàäå. Ïðèìåíåíèå àäàïòèâíîãî ìåòî-

äà, åñòåñòâåííî, äàåò ëó÷øèé ðåçóëüòàò, ïîñêîëüêó  
â ýòîì ñëó÷àå ìåðà «àäàïòèðóåòñÿ» ê èñõîäíîìó 
ðÿäó. Ìåòîäû Ïàäå è Ïàäå–Ýðìèòà äàþò òî÷íîå 
ñîâïàäåíèå ñ èñõîäíûìè óðîâíÿìè äî J = 15, íî 
ïðè çíà÷åíèÿõ J, áëèçêèõ ê ýíåðãèè äèññîöèàöèè, 
íàáëþäàåòñÿ çíà÷èòåëüíîå ðàñõîæäåíèå. Ìåòîä 
Ïàäå–Áîðåëÿ äàåò íåáîëüøóþ îøèáêó ïðè ìàëûõ J 
(â ïðåäåëàõ 0,1 ñì–1), íî ïðè ýòîì ÿâëÿåòñÿ áîëåå 
ñòàáèëüíûì â îáëàñòè âûñîêèõ ýíåðãèé. Àäàïòèâ-
íûé ìåòîä ìîìåíòîâ ïîêàçûâàåò òî÷íîå ñîâïàäåíèå 
ñ èñõîäíûìè çíà÷åíèÿìè ïðè ìàëûõ J è íåáîëüøîå 
îòêëîíåíèå ïðè áîëüøèõ. 

 
 Ò à á ë è ö à  2  

Ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêîå è ìàêñèìàëüíîå îòêëîíåíèÿ  
ìåæäó èñõîäíûìè è ðàñ÷åòíûìè óðîâíÿìè 

äëÿ âîçáóæäåííûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé*  

σ, ñì–1 Δ, ñì–1 

v
ÌÌ

P 
[5,5]

PB 
[5,5] 

PH 
[3,3,3]

ÌÌ 
P 

[5,5] 
PB 

[5,5]
PH 

[3,3,3]

1 1,85 14,72 1,4 11,5 3,85 50,18 3,21 39,6 
2 1,04 8,1 0,86 6,4 2,1 27,36 3,37 21,82
3 1,29 5,3 5,47 5,57 2,63 18,46 17,02 17,19
4 0,58 1,25 19,32 18,02 1,11 4,49 62,21 58,36
5 0,81 2,8 3,32 2,48 1,52 8,77 9,81 7,06 
6 0,72 2,78 5,31 2,03 1,73 8,51 16,09 5,67 
7 0,48 39,53 34,79 835,35 1,04 104,56 86,36 1606,18
8 2,49 38,6 4,57 45,32 5,89 87,88 7,26 111,34
9 1,84 343,45 75,87 36,00 2,46 459,42 143,9 68,75
10 3,08 500,6 33,82 17,53 3,75 778,48 52,65 27,5 

 

*Ñì. ïðèìå÷àíèå ê òàáë. 1. 
 
Ñóììèðîâàíèå ðÿäîâ ÒÂ è ðàñ÷åòû ÊÂ-óðîâ- 

íåé ýíåðãèè ìîëåêóëû Í2 äëÿ îñíîâíîãî êîëåáà-
òåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ïðîâîäèëèñü òàêæå â ðàáîòå 
[20], â êîòîðîé áûë èñïîëüçîâàí äðóãîé ìåòîä ñóì-
ìèðîâàíèÿ – îáîáùåííîå ïðåîáðàçîâàíèå Ýéëåðà 
(GET). Êàê è â íàñòîÿùåé ñòàòüå, èñïîëüçîâàëñÿ 
ïîëóýìïèðè÷åñêèé ïîäõîä, îäíàêî îïðåäåëÿëèñü íå 
êîýôôèöèåíòû èñõîäíîãî ðÿäà (1), à êîýôôèöèåí-
òû ïðåîáðàçîâàííîãî ðÿäà, êîòîðûå ïîäãîíÿëèñü  
ê èñõîäíûì óðîâíÿì ýíåðãèè. Ïî ýòîé ïðè÷èíå 
ïðÿìîå ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ íàìè ðåçóëüòàòîâ  
ñ ðåçóëüòàòàìè ðàáîòû [20] ÿâëÿåòñÿ íåêîððåêò-
íûì, òàê êàê â íàñòîÿùåé ðàáîòå òàêàÿ ïîäãîíêà 
êîýôôèöèåíòîâ ïðåîáðàçîâàííîãî ðÿäà íå ïðîâî- 
äèëàñü. 

Àâòîð âûðàæàåò áëàãîäàðíîñòü À.Ä. Áûêîâó çà 
ïîëåçíûå çàìå÷àíèÿ è îáñóæäåíèÿ.  
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K.V. Kalinin. Calculation of energy levels of the hydrogen molecule, using the moment constant  

summability method with specialized weight. 
The moment constant summability method with specialized weight is considered in this work. The method 

is applied to a calculation of some vibrational-rotational energy levels of two-atomic hydrogen molecule.  
Earlier, it was tested on model problems only. Some energy levels were received by Pade, Pade–Borel, Pade–
Hermit methods and ab initio for a comparison. The calculations were made for the ground state and first ten 
excited vibrational states.  

 
 


