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Î ÍÎÂÛÕ ÐÅÇÎÍÀÍÑÀÕ Â ÌÎËÅÊÓËÅ Í2O 
 

 

Â ðàáîòå ïðîâåäåí ÷èñëåííûé àíàëèç çàâèñèìîñòè ðåçîíàíñíûõ ïàðàìåòðîâ ìîëåêóëû Í2O îò êîëåáà-
òåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà V2, ñîîòâåòñòâóþùåãî äåôîðìàöèîííîìó êîëåáàíèþ áîëüøîé àìïëèòóäû. Ñèëüíîå 
èçìåíåíèå îáðàòíîãî òåíçîðà èíåðöèè μzz â ýòîì êîëåáàíèè è åãî àíãàðìîíè÷íîñòü ïðèâîäÿò ê ïîÿâëåíèþ íî-
âûõ òèïîâ ðåçîíàíñîâ, íå ñâÿçàííûõ ñ îáû÷íûìè óñëîâèÿìè áëèçîñòè ÷àñòîò ω1 ≈ ω3 ≈ 2ω2. 

 

 

Ââåäåíèå 
 

Ìîëåêóëà Í2O îòíîñèòñÿ ê êëàññó íåæåñòêèõ ìîëåêóë. Ñðåäè ïðîáëåì, âîçíèêàþùèõ ïðè îáðà-
áîòêå êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîãî ñïåêòðà Í2O, âûçâàííûõ ýôôåêòàìè íåæåñòêîñòè, îòìåòèì ñëå-
äóþùèå. 1) Ðÿä öåíòðîáåæíûõ ïîñòîÿííûõ (ÖÏ) ýôôåêòèâíîãî âðàùàòåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà Hrot, 
èñïîëüçóåìîãî â îáðàáîòêå, àíîìàëüíî ñèëüíî çàâèñÿò îò êâàíòîâîãî ÷èñëà V2, ñâÿçàííîãî ñ äåôîðìà-
öèîííûì (èçãèáíûì) êîëåáàíèåì. 2) Ñòåïåííîå ïðåäñòàâëåíèå Íãot ðàñõîäèòñÿ ïî îïåðàòîðó óãëîâîãî 
ìîìåíòà 2

z
J  (z – îñü ëèíåàðèçàöèè ìîëåêóëû). Òåîðåòè÷åñêîå îáúÿñíåíèå àíîìàëüíî ñèëüíîé çàâèñè-

ìîñòè ðÿäà ÖÏ îò V2 äàíî â [1–3], âòîðàÿ ïðîáëåìà îáñóæäàåòñÿ â [4–6] è â öèòèðóåìîé òàì ëèòåðà-
òóðå. Ïîëèàäû ðåçîíèðóþùèõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé â ìîëåêóëå Í2O ôîðìèðóþòñÿ ïî ïðàâèëó 
2V1+2V3+V2 = ð = 0, 1, 2, … , ñëåäóþùåìó èç âûïîëíåíèÿ ñîîòíîøåíèÿ 
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Ðåçîíàíñíîå âçàèìîäåéñòâèå óðîâíåé èç ðàçëè÷íûõ ïîëèàä áûëî îòìå÷åíî â [7–8], à â [9] áûëà ïðî-
âåäåíà êîíêðåòíàÿ îáðàáîòêà ïåðâîé äåêàäû Í2O (ð = 6) ñ ó÷åòîì âçàèìîäåéñòâèÿ ñ êîëåáàòåëüíûì 
ñîñòîÿíèåì (070), ôîðìàëüíî, ñ òî÷êè çðåíèÿ (1) ê ýòîé äåêàäå íå îòíîñÿùèìñÿ. 

Àâòîðû [9] íàçâàëè ýòîò ðåçîíàíñ HEL–ðåçîíàíñîì è îáúÿñíèëè åãî ñèëüíûì öåíòðîáåæíûì èñ-
êàæåíèåì, ñâÿçàííûì ñ âîçáóæäåíèåì êâàíòîâîãî ÷èñëà V2. 

Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà êîëåáàòåëüíîé (îò V2) çàâèñèìîñòè ðàçëè÷-
íûõ ðåçîíàíñíûõ ïàðàìåòðîâ (Ôåðìè, Êîðèîëèñà è äð.) äëÿ ìîëåêóëû Í2O è ïîêàçàíî ñóùåñòâîâà-
íèå ðàçëè÷íûõ ðåçîíàíñîâ, íå ñâÿçàííûõ ñ óñëîâèåì (1) è îáóñëîâëåííûõ ãëàâíûì îáðàçîì àíãàðìî-
íè÷íîñòüþ ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèè ìîëåêóëû, à òàêæå ñèëüíîé çàâèñèìîñòüþ îáðàòíîãî òåíçîðà 
èíåðöèè îò êîîðäèíàòû èçãèáíîãî êîëåáàíèÿ ρ. 
 

Ìîäåëü ñèëîâîãî ïîëÿ 
 

Ïðîâîäèìûå â ñòàòüå âû÷èñëåíèÿ îñíîâàíû íà ìîäåëè íåæåñòêîé ìîëåêóëû [10]. Òåõíèêà ðàñ÷å-
òà ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ â ýòîé ìîäåëè èçëîæåíà â [1, 3] (â ìîäåëè ïîëóæåñòêîé ìîëåêóëû 
ôîðìóëû äëÿ ðåçîíàíñíûõ ïàðàìåòðîâ ìîæíî íàéòè â [11—13]). Ïðè ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ èñïîëüçó-
þòñÿ àíãàðìîíè÷íûå âîëíîâûå ôóíêöèè ψn(ρ) (n ≡ V2), ïîëó÷åííûå ïóòåì ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâà-
íèÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà [10, 14]: 
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ñ çàäàííîé ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèåé V0(ρ). Ãàìèëüòîíèàí 
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îïèñûâàþùèì ãàðìîíè÷åñêèå êîëåáàíèÿ ìàëîé àìïëèòóäû) ÿâëÿåòñÿ íóëåâûì ïðèáëèæåíèåì ê ãà-
ìèëüòîíèàíó Í = Í0+W ïðè ïðåîáðàçîâàíèè ïîñëåäíåãî ê ýôôåêòèâíîìó ãàìèëüòîíèàíó äëÿ ïîëè-
àäû ðåçîíèðóþùèõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé. Í0 è âîçìóùåíèå W ïîëó÷àþòñÿ èç Í ïîñðåäñòâîì 
ðàçëîæåíèÿ îáðàòíîãî òåíçîðà èíåðöèè 
 

1
2 μαβ

(ρ, q
i
) = B

α
(ρ)δ

αβ
 + ∑

i

 

B
i
 αβ(ρ) q

i
 + ∑

ij

B
ij
 αβ(ρ) q

i qj
 + ... = {μ

0
} + {μ

1
} + {μ

2
} + ... , (3) 

 



 

 Î íîâûõ ðåçîíàíñàõ â ìîëåêóëå Í2O 577 

ãäå 
 

B
ij
 αβ = 3/8 ∑

γ

(B
i

 αγ B
j
 βγ + B

i
 βγ B

j
 αγ)/B

γ
 , i, j = 1, 3; α, β, γ = x, y, z, ρ , 

 
è ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèè 
 

V(ρ, q
i
) = V

0
(ρ) + ∑

i

K
i
(ρ)q

i
 + ∑

i,j

K
ij
(ρ) q

i
 q

j
 +∑

ijl

K
ijl
(ρ) q

i
 q

j ql
 + ... = {V

0
} + {V

1
} + {V

2
} + {V

3
} + ... (4) 

 

â ðÿäû ïî êîîðäèíàòàì qi, îïèñûâàþùèì êîëåáàíèÿ ìàëîé àìïëèòóäû. Äëÿ ôóíêöèè V0(ρ) â äàííîé 
ñòàòüå âûáðàíî 2 ïðåäñòàâëåíèÿ: 
 

V0(ρ) = fααρ2 + H(1 + fααρ2
e / H)2 / (1 + Hρ2 / fααρ4
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Âû÷èñëåííûå èç (2) êîëåáàòåëüíûå óðîâíè ýíåðãèè ñ ýòèìè ïîòåíöèàëàìè ïðèâåäåíû â òàáë. 1. 
 

Ò à á ë è ö à  1  
 

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå [10, 15] è âû÷èñëåííûå èç (2) çíà÷åíèÿ ÷àñòîò 
êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ H2O (â ñì–1)* 

 

 
 

*Äëÿ ïîòåíöèàëà V0(ρ) (5) èñïîëüçîâàëèñü ïàðàìåòðû H = 10960,978 ñì–1; Fαα = 12857,902 ñì–1; 
ρñ = 1,82083 ðàä. Äëÿ ïîòåíöèàëà V0(ρ) (6) — ïàðàìåòðû Fαα = 16855,74 ñì–1; Fααα = —7522,05 ñì–1; 
Fαααα = 273,85 ñì–1. 
 

Äëÿ ôóíêöèé Fj(ρ), îïðåäåëÿþùèõ ôóíêöèþ 
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ëîñü òàêæå 2 ïðåäñòàâëåíèÿ, îäíî èç êîòîðûõ ïðèâåäåíî â [14, 16], à âòîðîå 
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ïðèâåäåíî â [17]. Ôóíêöèè Kij(ρ), Kijl(ρ) ,… ðàññ÷èòûâàëèñü ïî ñõåìå èç [14, 16]. Âèä ôóíêöèè 
Âα(ρ), ( ),

i
B

αβ
ρ  … èç êèíåòè÷åñêîé ÷àñòè ãàìèëüòîíèàíà ìîæíî íàéòè â [1, 3]. Ðàññìîòðèì òåïåðü çà-

âèñèìîñòü êîíêðåòíûõ ðåçîíàíñíûõ ïàðàìåòðîâ îò êâàíòîâîãî ÷èñëà n ≡ V2, èñïîëüçóÿ äëÿ íèõ îáû÷-
íóþ òåðìèíîëîãèþ [11–13]. 
 

Ðåçîíàíñ Êîðèîëèñà 1-ãî òèïà 
 

Îí âîçíèêàåò âñëåäñòâèå óñëîâèÿ ω1 ≈ ω3 è äëÿ êàæäîãî çíà÷åíèÿ êâàíòîâîãî ÷èñëà n ≡ V2 îïè-
ñûâàåòñÿ îïåðàòîðîì 
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a ,ia

+  aj (i, j = 1, 3) — îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ êîëåáàòåëüíûõ êâàíòîâ [5], ñîîòâåòñò-

âóþùèõ êîëåáàíèÿì ìàëîé àìïëèòóäû. Â ôîðìóëàõ (10) ïðèíÿòû ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ: 

f(n) = f(nn), ( ) ( ) ,f nm n f m= ρ  ωi = Kii(ρe). Âûíîñÿ èç ïîä èíòåãðàëîâ çíà÷åíèÿ ôóíêöèé Âx(ρ), 

13
( ),xζ ρ  … â òî÷êå ρå, ïîëó÷èì òå æå, ÷òî è â ìîäåëè ïîëóæåñòêîé ìîëåêóëû, âûðàæåíèÿ äëÿ ýòèõ ðå-

çîíàíñíûõ ïàðàìåòðîâ, íå çàâèñÿùèõ îò V2 [11–13]. Ïðîâåäåííûå ñ ðàçëè÷íûìè ñèëîâûìè ïîëÿìè 
ðàñ÷åòû 
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( )yzF n  ïîêàçûâàþò, ÷òî îíè ìîãóò â äåéñòâèòåëüíîñòè ñèëüíî çàâèñåòü îò V2. Òè-

ïè÷íîå ðàññ÷èòàííîå ïîâåäåíèå ýòèõ ïàðàìåòðîâ ïðåäñòàâëåíî íà ðèñ. 1 (âêëàäû îò ðåäóêöèè ýôôåê-
òèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà [19] â ðåçîíàíñíûå ïàðàìåòðû â íàñòîÿùåé ñòàòüå íå ó÷èòûâàþòñÿ). Çâåçäî÷êàìè 
îáîçíà÷åíû çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ, ïîëó÷åííûõ ïðè îáðàáîòêå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ (ñìåíà çíàêà ó 
ïàðàìåòðîâ â îïåðàòîðàõ äëÿ ðåçîíàíñîâ Êîðèîëèñà íå âëèÿåò íà âîññòàíîâëåíèå ïîñëåäíèõ) [20, 21]. 
 

 
 

 
 

Ðèñ. 1. Âû÷èñëåííàÿ çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðîâ 
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òèïà. Èñïîëüçîâàëàñü V0(ρ) èç (5) è ñèëîâîå ïîëå èç [18]

Ðèñ. 2. Âû÷èñëåííàÿ çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðîâ 
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íàíñà Êîðèîëèñà 2-ãî òèïà. Èñïîëüçîâàëîñü ñèëîâîå ïî-
ëå èç [18] è V0(ρ) èç (5). Øòðèõîâîé ëèíèåé ïðåäñòàâ-
ëåíû âû÷èñëåíèÿ â ìîäåëè ïîëóæ¸ñòêîé ìîëåêóëû: 
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— âû÷èñëåíèÿ ñ ñèëîâûì ïîëåì èç [17] 
 

Ðåçîíàíñû Êîðèîëèñà 2-ãî òèïà 
 

Â ìîäåëè ïîëóæåñòêîé ìîëåêóëû îíè âîçíèêàþò âñëåäñòâèå óñëîâèÿ ω3 ≈ 2ω2. Â ìîäåëè íåæ¸ñò-
êîé ìîëåêóëû îïèñûâàþòñÿ îïåðàòîðîì 
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êîòîðûé ïîçâîëÿåò îïèñàòü âñå âîçìîæíûå ðåçîíàíñû, âîçíèêàþùèå âñëåäñòâèå óñëîâèÿ ω3+Ωn0 ≈ Ωm0 
(Ωmn = Åm–En). Î÷åâèäíî, ÷òî óñëîâèå ω3 ≈ 2ω2 ÿâëÿåòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì ýòîãî óñëîâèÿ ïðè 
m = n+2. Èç ôîðìóëû (11) áûëè ðàññ÷èòàíû çíà÷åíèÿ 1-ãî ðåçîíàíñíîãî ïàðàìåòðà 
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â êîòîðîì 
3 3
( ) ( ) ( ) ( ) / ,x x
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T nm B= Ψ ρ ρ ∂Ψ ρ ∂ρ  à çâåçäî÷êà ó Σ îçíà÷àåò, ÷òî â ñóììå íå äîëæíû ïðè-

ñóòñòâîâàòü ñëàãàåìûå ñ ðåçîíàíñíûìè çíàìåíàòåëÿìè. Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíî ðàññ÷èòàííîå ïîâåäå-
íèå ïàðàìåòðîâ 
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Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî äâà êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿ (kn1) è (km0) (m = n+2, n+3, k — ïðîèçâîëüíîå) 
äîëæíû áûòü îáúåäèíåíû â îäíó ïîëèàäó. Â íàøèõ ðàñ÷åòàõ òàêàÿ ñèòóàöèÿ ïðîÿâëÿåòñÿ ñ n = 2 è, â 
÷àñòíîñòè, ñîñòîÿíèå (021) äîëæíî ðàññìàòðèâàòüñÿ ñîâìåñòíî ñ (040) è (050). Èç ôîðìóëû (12) âèä-
íî, ÷òî òàêèå ðåçîíàíñû îïèñûâàþòñÿ âêëàäàìè êàê èç êèíåòè÷åñêîé (
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x

T ), òàê è èç ïîòåíöèàëüíîé 

÷àñòåé ãàìèëüòîíèàíà. 
 

Ðåçîíàíñ Äàðëèíãà—Äåííèñîíà 
 

Îí âîçíèêàåò âñëåäñòâèå óñëîâèÿ 2ω1 ≈ 2ω3 è îïèñûâàåòñÿ îïåðàòîðîì 
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Â ïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòàõ (0)

13 ( ),F n  òàê æå êàê è â ìîäåëè ïîëóæåñòêîé ìîëåêóëû, ïðàêòè÷åñêè íå çàâè-

ñèò îò n. 
 

Ðåçîíàíñ Ôåðìè 
 

Â ìîäåëè ïîëóæåñòêîé ìîëåêóëû ýòîò ðåçîíàíñ âîçíèêàåò âñëåäñòâèå óñëîâèÿ ω1 ≈ 2ω2. Â îáùåì 
ñëó÷àå îïèñûâàåòñÿ îïåðàòîðîì 
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Ñëó÷àé ω1 ≈ 2ω2 âîçíèêàåò ïðè m = n+2. Â ôîðìóëå (15) 
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Âûðàæåíèå äëÿ F1α ñèìâîëè÷åñêè ìîæíî çàïèñàòü â âèäå 
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â êîòîðîì 
i

ρ
µ  îçíà÷àåò, ÷òî îäèí èç èíäåêñîâ α, β â {μi} ïðèíèìàåò çíà÷åíèå ρ, à Ò(ñîr) — ñëàãàåìîå 

èç W, ñîäåðæàùåå ïîñòîÿííóþ Êîðèîëèñà [11]. Èç âñåõ ïàðàìåòðîâ F1α (α = x, y, z) íàèáîëüøèé ïî 
âåëè÷èíå è íàèáîëåå ÷óâñòâèòåëüíûé ê èçìåíåíèþ êâàíòîâîãî ÷èñëà V2 ÿâëÿåòñÿ ïàðàìåòð F1z. ×èñ-
ëåííûå ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî äëÿ îïðåäåëåíèÿ F1z èç (17) íóæíî óäåðæèâàòü òîëüêî ïåðâûõ äâà 
ñëàãàåìûõ, òîãäà 
 

F
1z
(n, m) = F

1z

 (nm)

(cent) + F
1z

 (nm)

(a~) , (18) 

 

ãäå F
1z

 (nm)

(cent) = 
1

2
 B

1

 zz(nm) ; 

 



 

580 Â.È. Ñòàðèêîâ, Ñ.È. Ìèõàéëåíêî  
 

F
1z

 (nm)

(a~) = 
1

2 2∑
s

* {B
z
(ns)K

~
1
(sm) [(Ω

ns
 + ω

1
)
–1

 – Ω
sm

–1

] . (19) 

 

Íà ðèñ. 3 è 4 ïðåäñòàâëåíî âû÷èñëåííîå ïîâåäåíèå íåêîòîðûõ èç ïàðàìåòðîâ (0)

1 ( , )F n m  è 

1 1 1 1
( , ) ( , ) ( ( , ) ( , )) / 2.

ê z x y
F n m F n m F n m F n m= − +  

 

 
 

 
 

Ðèñ. 3. Âû÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ 
(0)

1 ( , 2)F n n +  (êðèâàÿ 1) — ðàñ÷¸ò ñ ñèëîâûì ïîëåì èç 

[18], (êðèâàÿ 2) — ðàñ÷åò ñ ñèëîâûì ïîëåì èç [17] è 
(0)

1 ( , 3)F n n +  (êðèâàÿ 3), ñèëîâîå ïîëå èç [18] äëÿ ðå-

çîíàíñà Ôåðìè. Çâ¸çäî÷êàìè îáîçíà÷åíû ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå äàííûå èç [20, 21] 

Ðèñ. 4. Âû÷èñëåííàÿ çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðîâ 
F1ê(n, n+2) (êðèâàÿ 1) — ðàñ÷¸ò ñ ñèëîâûì ïîëåì 
[18], (êðèâàÿ 2) — ðàñ÷¸ò ñ ñèëîâûì ïîëåì [17] è 
F1ê(n, n+3) (êðèâàÿ 3) — ñèëîâîå ïîëå èç [18] îò 
êâàíòîâîãî ÷èñëà n = V2 äëÿ ðåçîíàíñà Ôåðìè 

 

Îöåíêà âåëè÷èíû 
1 1

( , ) ( , ) / ( )
F ê mn
n m F n m= ω − Ωi  ïîêàçûâàåò, ÷òî ðÿä ñîñòîÿíèé ñ ν1 + nν2 è mν2 ñ 

m = n + 2, n = 3 è äàæå ñ m = n + 4 äëÿ âûñîêèõ n äîëæíû áûòü îáúåäèíåíû â îäíó ïîëèàäó (â ÷àñòíî-
ñòè, ñîñòîÿíèå (139) äîëæíî ðàññìàòðèâàòüñÿ ñîâìåñòíî ñ (050) è (060), (140) — ñîâìåñòíî ñ (060), (070) 
è ò. ä.). Â òàáë. 2 ïðåäñòàâëåíû ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ äâóõ âêëàäîâ èç (18) â ïàðàìåòð F1z. 
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×èñëåííûå çíà÷åíèÿ âêëàäîâ (18) 
â ïàðàìåòðû F1z (íì) ðåçîíàíñà Ôåðìè (â ñì–1) * 

 

 
 

* Èñïîëüçîâàëàñü V0(ρ) (5) è ñèëîâîå ïîëå èç [18]. 
 

Èç òàáëèöû âèäíî, ÷òî ýòè âêëàäû äëÿ ìàëûõ ï ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíû è èìåþò ïðîòèâîïîëîæ-
íûå çíàêè. Ïðè áîëüøèõ n äîìèíèðóþùèì ñòàíîâèòñÿ âêëàä îò 

1
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z
F a�  Èíòåðåñíî îòìåòèòü ñëåäóþ-

ùåå. Åñëè â êà÷åñòâå íóëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ Í0 âçÿòü ãàìèëüòîíèàí 2

0 0
H H B ( )

z z
J= + ρ�  [4], òî F1ê áó-

äåò îïèñûâàòüñÿ âêëàäîì F1ê(cent). Âû÷èñëåííûå ïðè ýòîì çíà÷åíèÿ F1ê(0,2) è F1ê(1,3) ïðèáëèæåííî 
ñîâïàäàþò ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè F1ê [17, 18]. 
 

Ðåçîíàíñ Ôåðìè 4-ãî ïîðÿäêà 
 

Â ìîäåëè ïîëóæåñòêîé ìîëåêóëû îí âîçíèêàåò âñëåäñòâèå óñëîâèÿ 2ω1 ≈ 4ω2. Â ìîäåëè íåæåñò-
êîé ìîëåêóëû îïèñûâàåòñÿ îïåðàòîðîì 
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a F11α ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíî ñóììîé 3-õ ñëàãàåìûõ: 
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Êîíêðåòíûé âèä ýòèõ ñëàãàåìûõ ñëåäóþùèé: 
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Â òàáë. 3 âûïèñàíû âñå âêëàäû â ïàðàìåòð F11z(n, n+5) äëÿ n = 0, 1, 2 è äëÿ ñðàâíåíèÿ â F11z(1,7). 
Ãðàôè÷åñêàÿ çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðîâ F11ê(n, m) äëÿ ðàçíûõ n è m ïîäîáíà çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ 
F1ê(n, m), ïðåäñòàâëåííûõ íà ðèñ. 4. Ýòè ðåçóëüòàòû ïîëó÷åíû ñ ôóíêöèÿìè V0(ρ) (6) è K1(ρ) (7). 

Îöåíêà 
11 1

( , ) ( ) / (2 )
FF ê nm

n m F nm= ω − Ωi  ïîêàçûâàåò, ÷òî ñîñòîÿíèå 2ν1+nν2 (è ïðîèçâîëüíûì ν3) 

äîëæíî áûòü îáúåäèíåíî â îäíó ïîëèàäó ñ ñîñòîÿíèåì mν2, íà÷èíàÿ ñ n = 1 è m = n+4, n+5 è â íåêî-
òîðûõ ñëó÷àÿõ ñ m = n+6. Íîâûé ðåçîíàíñ, îïèñàííûé â [9], ïîÿâëÿåòñÿ â ðàññìàòðèâàåìîì ñëó÷àå 
ïðè n = 2 è m = n+5. Òàáë. 3 ïîêàçûâàåò, ÷òî äîìèíèðóþùèìè âêëàäàìè â ïàðàìåòð F11z(n, n+5) ÿâ-
ëÿþòñÿ âêëàäû îò ñëàãàåìûõ F11z(h) è 

11
( ),

z
F a�  ñâÿçàííûõ ñ àíãàðìîíè÷íîñòüþ ïîòåíöèàëüíîé ôóíê-

öèè V(ρ, q) (4) è ñ ðàçëîæåíèåì μzz (3). 
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×èñëåííûå çíà÷åíèÿ âêëàäîâ (22) â ïàðàìåòð F11z (íì) 
ðåçîíàíñà Ôåðìè ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà (â ñì–1) * 

 

 
 

* Èñïîëüçîâàëàñü V0(ρ) èç (6) è ñèëîâîå ïîëå èç [18]. 
 

Çàêëþ÷åíèå 
 

Ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî ýôôåêòû íåæåñòêîñòè â ìîëåêóëå Í2O íàðóøàþò ïðàâèëà 
ôîðìèðîâàíèÿ ïîëèàä ðåçîíèðóþùèõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé, îñíîâàííûõ íà ñîîòíîøåíèè (1). 
Òàê, n-êðàòíîå âîçáóæäåíèå êâàíòîâîãî ÷èñëà V2 (n ≥ 1) äåëàåò íåâîçìîæíûì ñòðîãîå îòäåëåíèå îä-
íîé òàêîé ïîëèàäû îò äðóãîé â ñèëó ðåçîíàíñíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñîñòîÿíèÿ (V1, nV2, V3) ñ ñîñòîÿ-
íèåì (V1, mV2, V3) ñ m ≠ n+2. Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû, ñâÿçûâàþùèå ýòè ñîñòîÿíèÿ, òàê æå êàê è äëÿ 
îáû÷íûõ ðåçîíàíñîâ Ôåðìè è Êîðèîëèñà, ôîðìèðóþòñÿ êàê ñëàãàåìûìè èç êèíåòè÷åñêîé ÷àñòè ãà-
ìèëüòîíèàíà, òàê è ñëàãàåìûìè èç ðàçëîæåíèÿ ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèè ìîëåêóëû, ïðè÷åì ñ âîçðàñ-
òàíèåì êâàíòîâîãî ÷èñëà V2 çíà÷åíèÿ ýòèõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ðåçêî âîçðàñòàþò. 

Â çàêëþ÷åíèå àâòîðû áëàãîäàðÿò Î.Â. Íàóìåíêî è Âë.Ã. Òþòåðåâà çà ïîëåçíûå îáñóæäåíèÿ ðàáîòû. 
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V . I .  S t a r i k o v ,  S . N .  M i k h a i l e n k o . New Resonances In the H2O Molecules. 
 

The dependence of resonances parameters of the H2O molecule on the bending quantum number V2 is analyzed. 
Strong change of the inverse inertia tensor μzz due to this vibration and anharmonicity of this motion leads to new 
types of resonances which do not obey ordinary rule connected with the proximity of frequencies ω1 ≈ ω3 ≈ 2ω2. 


