
«Îïòèêà àòìîñôåðû è îêåàíà», 22, ¹ 7 (2009) 

 Âðàùàòåëüíàÿ ñòðóêòóðà êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé 000, 010, 100, 020 è 100 H2
18O… 623 

 

ÑÏÅÊÒÐÎÑÊÎÏÈß ÎÊÐÓÆÀÞÙÅÉ ÑÐÅÄÛ 

ÓÄÊ 551.510.42 
 

Âðàùàòåëüíàÿ ñòðóêòóðà êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé  
000, 010, 100, 020 è 100 H2

18O:  
ñïåêòðîñêîïè÷åñêàÿ èäåíòèôèêàöèÿ äî J, Ka = 30  

è êðèòè÷åñêèé àíàëèç îïóáëèêîâàííûõ  
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè è ñïèñêîâ ëèíèé 

 

Ñ.À. Òàøêóí, Ò.À. Ïóòèëîâà* 
 

Èíñòèòóò îïòèêè àòìîñôåðû èì. Â.Å. Çóåâà ÑÎ ÐÀÍ 
634021, ã. Òîìñê, ïë. Àêàäåìèêà Çóåâà, 1 

 
Ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 16.12.2008 ã. 

 
Âïåðâûå ïðåäñòàâëåíà ñïåêòðîñêîïè÷åñêàÿ èäåíòèôèêàöèÿ ïÿòè íèæíèõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé 

H2
18O äî J, Ka = 30, îñíîâàííàÿ íà èçîòîïè÷åñêè çàâèñèìîé ôóíêöèè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè Ïàðòðèäæà–

Øâåíêå. Íà åå îñíîâå ïðîâåäåí àíàëèç îïóáëèêîâàííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè äëÿ ýòèõ ñîñòîÿíèé. 
Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðàñ÷åòíûõ óðîâíåé ýíåðãèé Ïàðòðèäæà–Øâåíêå ñ óðîâíÿìè Øèðèíà è äð. Ðåçóëüòàòû 
ðàáîòû áóäóò ïîëåçíû äëÿ ïîèñêà è èäåíòèôèêàöèè íîâûõ âûñîêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé H2

18O. 
 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ìîëåêóëà âîäû, êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå ñïåêòðû, èäåíòèôèêàöèÿ, ïðèïèñûâàíèå, 
Ïàðòðèäæ–Øâåíêå. 

 
 

Ââåäåíèå 
 
Â ïîñëåäíèå ãîäû áûë äîñòèãíóò çíà÷èòåëüíûé 

ïðîãðåññ â òåîðåòè÷åñêîì îïèñàíèè êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû âîäû [1–5], ÷òî 
ïðèâåëî, â ÷àñòíîñòè, ê ñîçäàíèþ ðÿäà ðàñ÷åòíûõ 
ñïèñêîâ ëèíèé [1–7] äëÿ îñíîâíûõ åå èçîòîïè÷å-
ñêèõ ìîäèôèêàöèé. Îñíîâíîé ïðîáëåìîé, ñâÿçàííîé 
ñ èñïîëüçîâàíèåì ýòèõ ñïèñêîâ äëÿ öåëåé èäåíòè-
ôèêàöèè íîâûõ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ óðîâ-
íåé ýíåðãèè, ÿâëÿåòñÿ îòñóòñòâèå äëÿ áîëüøåé ÷àñòè 

ïåðåõîäîâ ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé íîìåíêëàòóðû (ÑÍ) 
v1, v2, v3, J, Ka, Kc, îñíîâàííîé íà ìîäåëè íîðìàëü-
íûõ ìîä è æåñòêîãî âîë÷êà. Äëÿ óðîâíåé, ýíåðãèè 

êîòîðûõ ëåæàò â îáëàñòè ïðèìåíèìîñòè òàêèõ ìîäå-
ëåé, ÑÍ ìîæíî ñ÷èòàòü òàêæå ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé 
èäåíòèôèêàöèåé (ÑÈ). ÑÍ è ÑÈ øèðîêî èñïîëü-
çóþòñÿ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèì ñîîáùåñòâîì. ÑÍ, íà-
ïðèìåð, ïðèìåíÿåòñÿ â ìåòîäå ýôôåêòèâíûõ ãà-
ìèëüòîíèàíîâ, â îñíîâå êîòîðîãî ëåæèò ìåòîä êîí-
òàêòíûõ ïðåîáðàçîâàíèé [8]. 

Ñîâðåìåííûå ãëîáàëüíûå ìåòîäû ðàñ÷åòà óðîâ-
íåé ýíåðãèè, îñíîâàííûå íà âàðèàöèîííîì ìåòîäå [9], 
à òàêæå íà ìåòîäå DVR [10], èñïîëüçóþò äðóãîé 
íàáîð êâàíòîâûõ ÷èñåë äëÿ èäåíòèôèêàöèè óðîâ-
íåé. Ýòîò íàáîð, íàçûâàåìûé äàëåå ãëîáàëüíîé íî-
ìåíêëàòóðîé (ÃÍ), ñîñòîèò èç òðåõ ÷èñåë: J, C, N.  
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Âûáîð ÃÍ îáóñëîâëåí àëãîðèòìîì ïîñòðîåíèÿ ìàò-
ðèöû ìîëåêóëÿðíîãî ãàìèëüòîíèàíà, ïðåäñòàâëÿþ-
ùåãî ñîáîé ñóììó îïåðàòîðà òî÷íîé êèíåòè÷åñêîé 

ýíåðãèè è ôóíêöèè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè. Ìàòðèöà 

ãàìèëüòîíèàíà H, çàïèñàííàÿ â íåêîòîðîì áàçèñå, 
ÿâëÿåòñÿ áëî÷íî-äèàãîíàëüíîé îòíîñèòåëüíî âðàùà-
òåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà J è êîëåáàòåëüíî-âðà- 
ùàòåëüíîé ñèììåòðèè Ñ. Êàæäûé J–Ñ-áëîê ãàìèëü-
òîíèàíà H äèàãîíàëèçóåòñÿ íåçàâèñèìî îò îñòàëü-
íûõ. Óïîðÿäî÷èâàÿ ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ (óðîâíè 
ýíåðãèè) áëîêà Å â ïîðÿäêå âîçðàñòàíèÿ ñ ïîìîùüþ 
èíäåêñà N, ìû è ïîëó÷àåì ÃÍ. 

ÃÍ ñîñòîèò èç «õîðîøèõ» êâàíòîâûõ ÷èñåë,  
â òî âðåìÿ êàê êâàíòîâûå ÷èñëà v1, v2, v3, J, Ka, Kc, 
âõîäÿùèå â ÑÍ, ÿâëÿþòñÿ «ïðèáëèæåííûìè» [11]. 
Íåîáõîäèìîñòü îïðåäåëåíèÿ ÑÍ îáóñëîâëåíà òåì, 
÷òî äëÿ ðÿäà çàäà÷ ñïåêòðîñêîïèè îíè ÿâëÿþòñÿ íå-
îáõîäèìîé èíôîðìàöèåé, èñïîëüçóåìîé äëÿ ýêñòðà-
ïîëÿöèîííûõ ðàñ÷åòîâ ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê. 
Íàïðèìåð, äëÿ áîëüøèíñòâà ñëàáûõ ëèíèé H2O ïðÿ-
ìîå èçìåðåíèå ïîëóøèðèí çàòðóäíåíî. Ïîýòîìó, çíàÿ 
ÑÍ âåðõíåãî è íèæíåãî ñîñòîÿíèé ëèíèè, ìîæíî 
ðàññ÷èòàòü èõ, îñíîâûâàÿñü íà òåîðåòè÷åñêîé ïàðà-
ìåòðè÷åñêîé ìîäåëè, çàïèñàííîé â òåðìèíàõ ÑÍ, 
ïàðàìåòðû êîòîðîé áûëè ïîëó÷åíû ïîäãîíêîé ê èç-
ìåðåííûì ïîëóøèðèíàì ñèëüíûõ ëèíèé. 

Ê ñîæàëåíèþ, îïðåäåëåíèå ÑÍ äëÿ êàæäîãî 

ðàñ÷åòíîãî óðîâíÿ J, C, N, à òàêæå óñòàíîâëåíèå 
âçàèìíî îäíîçíà÷íîãî ñîîòâåòñòâèÿ ìåæäó ÃÍ è ÑÍ 
ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé òðóäíóþ è äî ñèõ ïîð ïîëíî-
ñòüþ íå ðåøåííóþ çàäà÷ó. Äëÿ åå ðåøåíèÿ áûë 
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