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Îïèñàíèå âûñîêîâîçáóæäåííûõ âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû Í2Î ïðîâåäåíî ñ èñïîëüçîâàíèåì 

íåïðåðûâíûõ äðîáåé D(a, x), çàâèñÿùèõ îò ýëåìåíòàðíûõ âðàùàòåëüíûõ îïåðàòîðîâ, ñâÿçàííûõ ñ ïåðå-
ìåííîé x, è îò ïàðàìåòðà a, îïðåäåëÿþùåãî àñèìïòîòè÷åñêîå ïîâåäåíèå âû÷èñëåííûõ óðîâíåé ýíåðãèé. Íå-
ïðåðûâíûå äðîáè D(a, x) ÿâëÿþòñÿ îäíèì èç ïðåäñòàâëåíèé äëÿ ïðîèçâîäÿùèõ ôóíêöèé ýôôåêòèâíîãî 
âðàùàòåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà íåæåñòêèõ ìîëåêóë òèïà H2X è èñïîëüçóþòñÿ äëÿ ñîâìåñòíîãî îïèñàíèÿ âðà-
ùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèé ñ J≤ 42, Ka ≤ 32 ïåðâûõ âîñüìè êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû Í2

16Î.  
 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: íåïðåðûâíûå äðîáè, âûñîêîâîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ, ìîëåêóëà Í2Î; continued frac-
tions, highly excited rotational levels, H2O molecule. 

 
Ââåäåíèå 

Èçâåñòíî, ÷òî îïèñàíèå âûñîêîâîçáóæäåííûõ 
âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ëåãêèõ íåæåñòêèõ ìîëå-
êóë òèïà H2X â ðàìêàõ òðàäèöèîííîãî ïîëèíîìè-
àëüíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ HW ýôôåêòèâíîãî âðàùà-
òåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà H ñòàëêèâàåòñÿ ñ îïðåäå-
ëåííûìè ïðîáëåìàìè [1, 2]. Îäíîé èç íèõ ÿâëÿåòñÿ 
ïëîõàÿ ñõîäèìîñòü HW ïî âðàùàòåëüíîìó îïåðàòî-
ðó Jz, êîòîðûé ÿâëÿåòñÿ êîìïîíåíòîé îïåðàòîðà 
ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà J. Êàê ñëåäñòâèå, ãà-
ìèëüòîíèàí HW ïðàêòè÷åñêè íå ïðèãîäåí äëÿ îïè-
ñàíèÿ âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû ñ áîëü-
øèìè çíà÷åíèÿìè âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà 
Ka, ÿâëÿþùåãîñÿ ñîáñòâåííûì çíà÷åíèåì äëÿ îïå-
ðàòîðà Jz. Äëÿ ìîëåêóëû Í2Î ðÿä HW èìååò ðàäè-
óñ ñõîäèìîñòè ïî êâàíòîâîìó ÷èñëó Ka ïîðÿäêà  
10 ∼ 12 äëÿ îñíîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ,  
è ýòîò ðàäèóñ áûñòðî óáûâàåò ñ âîçáóæäåíèåì 
êâàíòîâîãî ÷èñëà v2, ñâÿçàííîãî ñ èçãèáíûì êîëå-
áàíèåì áîëüøîé àìïëèòóäû [1, 2]. Ê íàñòîÿùåìó 
âðåìåíè äëÿ ìîëåêóëû Í2

16Î ïîëó÷åíû ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå äàííûå äëÿ âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé 
ýíåðãèé ñ âðàùàòåëüíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè 
J ≤ 42, Ka ≤ 32 [3], ÷òî âûõîäèò äàëåêî çà ïðåäåëû 
ðàäèóñà ñõîäèìîñòè ãàìèëüòîíèàíà HW.  

Áûë ïðåäëîæåí ðÿä íåïîëèíîìèàëüíûõ ôîðì 
ãàìèëüòîíèàíà H, îáçîð êîòîðûõ ìîæíî íàéòè  
â [1, 2]. ×àñòü èç ýòèõ ôîðì áàçèðóåòñÿ íà òî÷íî 
ðåøàåìîé ìîäåëè äëÿ «èçãèáíî-âðàùàòåëüíîãî» 
âçàèìîäåéñòâèÿ â ìîëåêóëå. Ýòè ìîäåëè ïðèâîäÿò 
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ê ðàçëè÷íûì ïðîèçâîäÿùèì ôóíêöèÿì F(J2, Jz)  
è χ(J2, Jz) äëÿ ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà H, 
êîòîðûé ïðèíèìàåò âèä  

 2 2 2 21
( , ) { ( , ), }.

2z zH F J J J J+ −= + χ +J J  (1) 

Ôóíêöèè F(J2, Jz) è χ(J2, Jz), ðàçëîæåííûå  
â ðÿä Òåéëîðà ïî îïåðàòîðàì J2 è Jz, ïðèâîäÿò  
ê ïîëèíîìèàëüíîìó ïðåäñòàâëåíèþ HW. Îáû÷íî F 
è χ ïðåäñòàâëÿþò â âèäå ðàçëîæåíèÿ â ðÿä ïî ïà-
ðàìåòðó ìàëîñòè λ, íàïðèìåð F = F0 + λF1 + λ2F2,  
è â êà÷åñòâå íóëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ F0(J2, Jz) áå-
ðåòñÿ ôóíêöèÿ h (J2, Jz), ò.å. 

 F0(J2, Jz) = h(J2, Jz). (2) 

Îïåðàòîðíàÿ ôóíêöèÿ h(J2, Jz) ÿâëÿåòñÿ àíà-
ëèòè÷åñêèì ðåøåíèåì óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ñ ìî-
äåëüíûì ïîòåíöèàëîì (ñå÷åíèåì âíóòðèìîëåêóëÿð-
íîãî ïîòåíöèàëà âäîëü ïåðåìåííîé, îïèñûâàþùåé 
êîëåáàíèÿ áîëüøîé àìïëèòóäû â ìîëåêóëå) è ñ ìî-
äåëüíûì «èçãèáíî-âðàùàòåëüíûì» âçàèìîäåéñòâèåì. 
Ôóíêöèÿ χ(J2, Jz) îïðåäåëÿåòñÿ òàêæå ÷åðåç h(J2, Jz). 
Ðàçëè÷íûå ïðåäñòàâëåíèÿ äëÿ ôóíêöèé F(J2, Jz), 
χ(J2, Jz) è h(J2, Jz) ìîæíî íàéòè â [1, 2, 4].  

Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû çàêëþ÷àëàñü â ïðîâå-
äåíèè îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåð-
ãèé ïåðâûõ âîñüìè êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ìîëå-
êóëû Í2

16Î ñ ìàêñèìàëüíî èçâåñòíûìè íà ñåãî-
äíÿøíèé äåíü çíà÷åíèÿìè âðàùàòåëüíûõ êâàíòî-
âûõ ÷èñåë J ≤ 42, Ka ≤ 32. Äëÿ ýòîãî èñïîëüçîâàíû 
ïðîèçâîäÿùèå ôóíêöèè F è χ â ôîðìå íåïðåðûâ-
íûõ äðîáåé D(a, x), à ýêñïåðèìåíòàëüíûå óðîâíè 
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