
 

 

 

Ðîññèéñêàÿ  àêàäåìèÿ  íàóê 
Ñèáèðñêîå  îòäåëåíèå 

 

ÎÏÒÈÊÀ ÀÒÌÎÑÔÅÐÛ È ÎÊÅÀÍÀ 
 

Òîì 27, ¹ 9           ñåíòÿáðü, 2014 
Íàó÷íûé æóðíàë 

 

Îñíîâàí â ÿíâàðå 1988 ãîäà àêàäåìèêîì Â.Å. Çóåâûì 
 

Âûõîäèò 12 ðàç â ãîä 
 

Ãëàâíûé ðåäàêòîð 
äîêòîð ôèç.-ìàò. íàóê Ã.Ã. Ìàòâèåíêî 

Çàìåñòèòåëè ãëàâíîãî ðåäàêòîðà 
äîêòîð ôèç.-ìàò. íàóê Á.Ä. Áåëàí, 

äîêòîð ôèç.-ìàò. íàóê Þ.Í. Ïîíîìàðåâ 

Îòâåòñòâåííûé ñåêðåòàðü 
äîêòîð ôèç.-ìàò. íàóê Â.À. Ïîãîäàåâ 

Ðåäàêöèîííàÿ êîëëåãèÿ 
 

Áàãàåâ Ñ.Í., àêàäåìèê ÐÀÍ, Èíñòèòóò ëàçåðíîé ôèçèêè (ÈËÔ) ÑÎ ÐÀÍ, ã. Íîâîñèáèðñê, Ðîññèÿ; 
Áàíàõ Â.À., ä.ô.-ì.í., Èíñòèòóò îïòèêè àòìîñôåðû èì. Â.Å. Çóåâà (ÈÎÀ) ÑÎ ÐÀÍ, ã. Òîìñê, Ðîññèÿ; 
Áåëîâ Â.Â., ä.ô.-ì.í., ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ, ã. Òîìñê, Ðîññèÿ; 
Áóêèí Î.À., ä.ô.-ì.í., Äàëüíåâîñòî÷íàÿ ìîðñêàÿ àêàäåìèÿ èì. àäìèðàëà Ã.È. Íåâåëüñêîãî, ã. Âëàäèâîñòîê, Ðîññèÿ; 
Ãîëèöûí Ã.Ñ., àêàäåìèê ÐÀÍ, Èíñòèòóò ôèçèêè àòìîñôåðû èì. À.Ì. Îáóõîâà (ÈÔÀ) ÐÀÍ, ã. Ìîñêâà, Ðîññèÿ; 
Åëàíñêèé Í.Ô., ÷ë.-êîð. ÐÀÍ, ÈÔÀ ÐÀÍ, ã. Ìîñêâà, Ðîññèÿ; 
Çåìëÿíîâ À.À., ä.ô.-ì.í., ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ, ã. Òîìñê, Ðîññèÿ; 
Êàíäèäîâ Â.Ï., ä.ô.-ì.í., Ìåæäóíàðîäíûé ëàçåðíûé öåíòð ÌÃÓ èì. Ì.Â. Ëîìîíîñîâà, ã. Ìîñêâà, Ðîññèÿ; 
Êóëìàëà Ì. (Kulmala M.), ïðîô., ðóêîâîäèòåëü Îòäåëà àòìîñôåðíûõ íàóê êàôåäðû ôèçèêè, Óíèâåðñèòåò ã. Õåëüñèíêè, 

Ôèíëÿíäèÿ; 
Ëóêèí Â.Ï., ä.ô.-ì.í., ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ, ã. Òîìñê, Ðîññèÿ; 
Ìèõàéëîâ Ã.À., ÷ë.-êîð. ÐÀÍ, Èíñòèòóò âû÷èñëèòåëüíîé ìàòåìàòèêè è ìàòåìàòè÷åñêîé ãåîôèçèêè ÑÎ ÐÀÍ,  

 ã. Íîâîñèáèðñê, Ðîññèÿ; 
Ïàâëîâ Â.Å., ä.ô.-ì.í., Èíñòèòóò âîäíûõ è ýêîëîãè÷åñêèõ ïðîáëåì ÑÎ ÐÀÍ, ã. Áàðíàóë, Ðîññèÿ; 
Ïàí÷åíêî Ì.Â., ä.ô.-ì.í., ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ, ã. Òîìñê, Ðîññèÿ; 
Ðàæåâ À.Ì., ä.ô.-ì.í., ÈËÔ ÑÎ ÐÀÍ, ã. Íîâîñèáèðñê, Ðîññèÿ; 
Òàðàñåíêî Â.Ô., ä.ô.-ì.í., Èíñòèòóò ñèëüíîòî÷íîé ýëåêòðîíèêè ÑÎ ÐÀÍ, ã. Òîìñê, Ðîññèÿ; 
Øàáàíîâ Â.Ô., àêàäåìèê ÐÀÍ, Êðàñíîÿðñêèé íàó÷íûé öåíòð ÑÎ ÐÀÍ, ã. Êðàñíîÿðñê, Ðîññèÿ; 
Øàéí Ê. (Shine K.P.), ÷ëåí Àíãëèéñêîé àêàäåìèè íàóê, êîðîëåâñêèé ïðîôåññîð ìåòåîðîëîãè÷åñêèõ è êëèìàòè÷åñêèõ 

íàóê, Äåïàðòàìåíò ìåòåîðîëîãèè, Óíèâåðñèòåò ã. Ðåäèíãà, Âåëèêîáðèòàíèÿ; 
Öèàñ Ô. (Ciais P.), ïðîô., íàó÷íûé ñîòðóäíèê Ëàáîðàòîðèè êëèìàòè÷åñêèõ íàóê è îêðóæàþùåé ñðåäû ñîâìåñòíîãî íà-

ó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêîãî ïîäðàçäåëåíèÿ Êîìèññàðèàòà àòîìíîé ýíåðãèè è Íàöèîíàëüíîãî öåíòðà íàó÷íûõ èññëåäî-
âàíèé (ÍÖÍÈ) Ôðàíöèè, ã. Æèô-ñþð-Èâåòò, Ôðàíöèÿ 

 

Ñîâåò ðåäêîëëåãèè 

Áîðèñîâ Þ.À., ê.ô.-ì.í., Öåíòðàëüíàÿ àýðîëîãè÷åñêàÿ îáñåðâàòîðèÿ, ã. Äîëãîïðóäíûé Ìîñêîâñêîé îáë., Ðîññèÿ; 
Çàâîðóåâ Â.Â., ä.á.í., Èíñòèòóò âû÷èñëèòåëüíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ÑÎ ÐÀÍ, ã. Êðàñíîÿðñê, Ðîññèÿ; 
Èâëåâ Ë.Ñ., ä.ô.-ì.í., Íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèé èíñòèòóò ôèçèêè èì. Â.À. Ôîêà ïðè ÑÏáÃÓ, ã. Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, Ðîññèÿ; 
Èãíàòüåâ À.Á., ä.ò.í., ÃÑÊÁ êîíöåðíà ÏÂÎ «Àëìàç-Àíòåé» èì. àêàäåìèêà À.À. Ðàñïëåòèíà, ã. Ìîñêâà, Ðîññèÿ; 
Êàáàíîâ Ì.Â., ÷ë.-êîð. ÐÀÍ, Èíñòèòóò ìîíèòîðèíãà êëèìàòè÷åñêèõ è ýêîëîãè÷åñêèõ ñèñòåì ÑÎ ÐÀÍ, ã. Òîìñê, Ðîññèÿ; 
Ìèõàëåâ À.Â., ä.ô.-ì.í., Èíñòèòóò ñîëíå÷íî-çåìíîé ôèçèêè ÑÎ ÐÀÍ, ã. Èðêóòñê, Ðîññèÿ; 
ßêóáîâ Â.Ï., ä.ô.-ì.í., Íàöèîíàëüíûé èññëåäîâàòåëüñêèé Òîìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò, ã. Òîìñê, Ðîññèÿ 

 
Çàâ. ðåäàêöèåé   Ñ.Á. Ïîíîìàðåâà 

 

Ôåäåðàëüíîå ãîñóäàðñòâåííîå áþäæåòíîå ó÷ðåæäåíèå íàóêè  
Èíñòèòóò îïòèêè àòìîñôåðû èì. Â.Å. Çóåâà ÑÎ ÐÀÍ 

Ðîññèÿ, 634021, ã. Òîìñê, ïë. Àêàäåìèêà Çóåâà, 1 
 

Àäðåñ ðåäàêöèè: 634021, ã. Òîìñê, ïë. Àêàäåìèêà Çóåâà, 1 
Òåë. (382-2) 49-24-31, 49-19-28; ôàêñ (382-2) 49-20-86 
E-mail: psb@iao.ru 
http://www.iao.ru 

© Ñèáèðñêîå îòäåëåíèå ÐÀÍ, 2014 
© Ôåäåðàëüíîå ãîñóäàðñòâåííîå áþäæåòíîå ó÷ðåæäåíèå íàóêè  

 Èíñòèòóò îïòèêè àòìîñôåðû èì. Â.Å. Çóåâà ÑÎ ÐÀÍ, 2014 

Copyright ОАО «ЦКБ «БИБКОМ» & ООО «Aгентство Kнига-Cервис»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

http://rucont.ru/efd/229917
http://rucont.ru/efd/229917
http://rucont.ru/efd/229917
http://rucont.ru/efd/229917


 

 

 Федеральное государственное бюджетное учреждение науки  
Институт оптики атмосферы им. В.Е. Зуева СО РАН, Томск 

«Оптика атмосферы и океана», 2014 

 
 
 
 
 
 
 

СОДЕРЖАНИЕ 
 

Том 27, № 9 (308), c. 757–848 сентябрь, 2014 г. 
 

СПЕКТРОСКОПИЯ ОКРУЖАЮЩЕЙ СРЕДЫ 
Перевалов В.И., Лукашевская А.А. Параметризация матричных элементов оператора эффективного дипольного

момента в случае молекул типа асимметричного волчка. Приложение к молекуле NO2 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 759

ОПТИКА КЛАСТЕРОВ, АЭРОЗОЛЕЙ И ГИДРОЗОЛЕЙ 
Аршинов М.Ю., Белан Б.Д., Давыдов Д.К., Ивлев Г.А., Козлов А.В., Козлов А.С., Малышкин С.Б., Симоненков Д.В.,

Антохин П.Н. Нуклеационные всплески в атмосфере бореальной зоны Западной Сибири. Часть I. Классификация 
и повторяемость . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 766

Полькин В.В., Панченко М.В., Ужегов В.Н., Полькин Вас.В., Терпугова С.А. О среднедисперсной фракции частиц
приземного аэрозоля в переходный период «зима–весна». . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 775

Банах В.А., Залозная И.В. Обратное атмосферное рассеяние короткого светового импульса . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 782

Ермолов Ю.В., Махатков И.Д., Худяев С.А. Фоновые концентрации химических элементов в снежном покрове
центрального сектора Западной Сибири. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 790

Суторихин И.А., Букатый В.И., Акулова О.Б. Сезонные изменения спектральной прозрачности и концентрации 
хлорофилла а в разнотипных озерах . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 801

Бурнашов А.В., Коношонкин А.В. Рассеяние света на ледяных кристаллах перистых облаков вида «пуля»
и «усеченная пуля» в условиях их преимущественной ориентации в пространстве . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 807

ДИСТАНЦИОННОЕ ЗОНДИРОВАНИЕ АТМОСФЕРЫ, ГИДРОСФЕРЫ 
И ПОДСТИЛАЮЩЕЙ ПОВЕРХНОСТИ 

Камардин А.П., Одинцов С.Л., Скороходов А.В. Идентификация внутренних гравитационных волн в атмосферном 
пограничном слое по данным содара . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 812

Рокотян Н.В., Imasu R., Захаров В.И., Грибанов К.Г., Хаматнурова М.Ю. Амплитуда сезонного цикла СО2

в атмосфере Уральского региона по результатам наземного и спутникового ИК-зондирования . . . . . . . . . . . . . . . . . 819

Кашкин В.Б., Рублева Т.В. Зональное движение масс озона в нижней стратосфере по спутниковым данным. . . . . . 826

АТМОСФЕРНАЯ РАДИАЦИЯ, ОПТИЧЕСКАЯ ПОГОДА И КЛИМАТ 
Скворцов В.А., Чудненко К.В. Термодинамическая модель эмиссии парниковых газов в атмосфере и изменение

климата. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 833

АППАРАТУРА И МЕТОДЫ ОПТИЧЕСКОЙ ДИАГНОСТИКИ 
ОКРУЖАЮЩЕЙ СРЕДЫ 

Банах В.А., Смалихо И.Н., Rahm S. Определение структурной характеристики показателя преломления воздуха
из данных, измеряемых когерентным доплеровским лидаром. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 841

Зуев С.В., Гочаков А.В., Красненко Н.П., Колкер А.Б. Применение RGB- и вейвлет-методов для инструментального
определения общего балла облачности . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 846

Copyright ОАО «ЦКБ «БИБКОМ» & ООО «Aгентство Kнига-Cервис»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

http://rucont.ru/efd/229917
http://rucont.ru/efd/229917
http://rucont.ru/efd/229917
http://rucont.ru/efd/229917


 

 

CONTENTS 
Vol. 27, No. 9 (308), p. 757–848 September 2014 
 

 

Spectroscopy of ambient medium 
Perevalov V.I., Lukashevskaya A.A. Parameterization of the effective dipole moment matrix elements in the case of 

asymmetric top molecules. Application to NO2 molecule . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 759

Optics of clusters, aerosols, and hydrosoles 
Arshinov M.Yu., Belan B.D., Davydov D.K., Ivlev G.А., Kozlov A.V., Kozlov A.S., Malyshkin S.B., Simonenkov D.V., 

Antokhin P.N. Nucleation bursts in the atmosphere over boreal zone in West Siberia. Part I. Classification and 
frequency . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 766

Polkin V.V., Panchenko М.V., Uzhegov V.N., Polkin Vas.V., Тerpugova S.А. On medium-sized particles in the ground 
aerosol during the winter–spring change . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 775

Banakh V.A., Zaloznaya I.V. Atmospheric backscatter of a short optical pulse . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 782

Ermolov Yu.V., Makhatkov I.D., Khudyaev S.A. Background concentration of chemical elements in snow cover of the
typical regions of the Western Siberia . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 790

Sutorikhin I.А., Bukaty V.I., Akulova О.B. Seasonal changes of water spectral transparency and concentration
of chlorophyll a in different-type lakes . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 801

Burnashov A.V., Konoshonkin A.V. Scattering of the light on bullet and droxtal ice crystals of cirrus clouds preferably 
oriented in a horizontal plane with zenith flutter. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 807

Remote sensing of atmosphere, hydrosphere, and underlying surface 
Kamardin A.P., Odintsov S.L., Skorokhodov A.V. Identification of internal gravity waves in the atmospheric boundary 

layer from sodar data . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 812

Rokotyan N.V., Imasu R., Zakharov V.I., Gribanov K.G., Khamatnurova M.Yu. The amplitude of the CO2 seasonal 
cycle in the atmosphere of Ural by ground-based and satellite remote sensing techniques. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 819

Kashkin V.B., Rubleva T.V. Estimation of zonal movement of ozone mass in the lower stratosphere based on satellite
data. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 826

Atmospheric radiation, optical weather, and climate 
Skvortsov V.A., Chudnenko K.V. Thermodynamical model of the emission greenhouse gases in the atmosphere and change 

of climate . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 833

Optical instrumentation 
Banakh V.A., Smalikho I.N., Rahm S. Estimation of the structure characteristics of refractive index of air from a coherent 

Doppler wind lidar data . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 841

Zuev S.V., Gochakov A.V., Krasnenko N.P., Kolker A.B. Application of RGB- and wavelet methods for instrumental 
determination of total cloudiness . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 846

 

Copyright ОАО «ЦКБ «БИБКОМ» & ООО «Aгентство Kнига-Cервис»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

http://rucont.ru/efd/229917
http://rucont.ru/efd/229917
http://rucont.ru/efd/229917
http://rucont.ru/efd/229917


«Îïòèêà àòìîñôåðû è îêåàíà», 27, ¹ 9 (2014) 

 Ïåðåâàëîâ Â.È., Ëóêàøåâñêàÿ À.À., 2014  759 
 

ÑÏÅÊÒÐÎÑÊÎÏÈß ÎÊÐÓÆÀÞÙÅÉ ÑÐÅÄÛ 

ÓÄÊ 539.194 
 

Ïàðàìåòðèçàöèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îïåðàòîðà 
ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà â ñëó÷àå ìîëåêóë òèïà 

àñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà. Ïðèëîæåíèå ê ìîëåêóëå NO2 
 

Â.È. Ïåðåâàëîâ, À.À. Ëóêàøåâñêàÿ* 
 

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

 
Ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 17.03.2014 ã. 

 
Ïðåäëîæåíà íîâàÿ ïàðàìåòðèçàöèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îïåðàòîðà ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà 

äëÿ ìîëåêóë òèïà àñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà. Îíà áàçèðóåòñÿ íà ââåäåíèè ôàêòîðîâ Ãåðìàíà–Óîëëèñà äëÿ 
ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ. Ïðåèìóùåñòâî ýòîé íîâîé ïàðàìåòðèçàöèè ñîñòîèò â èñïîëüçîâàíèè ïàðàìåòðîâ ìàò-
ðè÷íûõ ýëåìåíòîâ, êîòîðûå ÿâíûì îáðàçîì îïèñûâàþò çàâèñèìîñòü ãëàâíîãî ïàðàìåòðà îò âðàùàòåëüíûõ 
êâàíòîâûõ ÷èñåë J è K. Îáñóæäàåòñÿ ïðèìåíåíèå ýòîãî ïîäõîäà ê ìîëåêóëå NO2 ñ íåçàìêíóòîé ýëåêòðîí-
íîé îáîëî÷êîé. 

 
Êëþ÷åâûå ñëîâà: èíòåíñèâíîñòü ëèíèè, ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà, 

àñèììåòðè÷íûé âîë÷îê, äâóîêèñü àçîòà, NO2; line intensity, effective dipole moment matrix elements, 
asymmetric top, nitrogen dioxide, NO2. 

 

Ââåäåíèå 
Äëÿ âû÷èñëåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ñïåêòðàëüíûõ 

ëèíèé ìîëåêóë òèïà àñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà â ðàì-
êàõ ìåòîäà ýôôåêòèâíûõ îïåðàòîðîâ â íàñòîÿùåå 
âðåìÿ øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ ïàðàìåòðèçàöèÿ ìàò-
ðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìî-
ìåíòà, ïðåäëîæåííàÿ Y.-M. Flaud è H.C. Camy-
Peyret [1, 2]. Ïàðàìåòðèçàöèÿ áàçèðóåòñÿ íà âûðà-
æåíèè äëÿ îïåðàòîðà Z-êîìïîíåíòû ýôôåêòèâíîãî 
äèïîëüíîãî ìîìåíòà â ïðîñòðàíñòâåííî-ôèêñèðî- 
âàííîé ñèñòåìå êîîðäèíàò â òåðìèíàõ äåêàðòîâûõ 
êîìïîíåíò ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà è îïå- 
ðàòîðà óãëîâîãî ìîìåíòà â ìîëåêóëÿðíî-ôèêñèðî- 
âàííîé ñèñòåìå êîîðäèíàò, à òàêæå íàïðàâëÿþùèõ 
êîñèíóñîâ.  

Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ïðåäëîæåíà ìîäèôèöèðî-
âàííàÿ ïàðàìåòðèçàöèÿ îïåðàòîðà ýôôåêòèâíîãî 
äèïîëüíîãî ìîìåíòà. Îíà áàçèðóåòñÿ íà ââåäåíèè 
ôàêòîðîâ Ãåðìàíà–Óîëëèñà äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëå-
ìåíòîâ. Ïðåèìóùåñòâî ýòîé íîâîé ïàðàìåòðèçàöèè 
ñîñòîèò â èñïîëüçîâàíèè ïàðàìåòðîâ ìàòðè÷íûõ 
ýëåìåíòîâ, êîòîðûå ÿâíûì îáðàçîì îïèñûâàþò çà-
âèñèìîñòü ãëàâíîãî ïàðàìåòðà îò âðàùàòåëüíûõ 
êâàíòîâûõ ÷èñåë J è K. Ýòà ïàðàìåòðèçàöèÿ ïðè-
ìåíåíà ê ìîëåêóëå NO2 ñ íåçàìêíóòîé ýëåêòðîííîé 
îáîëî÷êîé. 

 

* Âàëåðèé Èííîêåíòüåâè÷ Ïåðåâàëîâ (vip@lts.iao.ru), 
Àíàñòàñèÿ Àëåêñàíäðîâíà Ëóêàøåâñêàÿ (nastya_l@sibmail. 
com). 

Èíòåíñèâíîñòü ëèíèè 
Ðàññìîòðèì íåâîçìóùåííóþ ïîëîñó ñèììåò-

ðè÷íîé òðåõàòîìíîé èçîãíóòîé âûòÿíóòîé ìîëåêó-  
 

ëû. Òàêàÿ ìîëåêóëà èìååò ãðóïïó ñèììåòðèè C2V. 
Äëÿ ýòîãî òèïà ìîëåêóë îáû÷íî èñïîëüçóåòñÿ ïðåä-
ñòàâëåíèå Ir (ðèñ. 1). 

 

X

Y Y 

x = b 

y = c 

z = a

 
Ðèñ. 1. Ïðåäñòàâëåíèå Ir äëÿ òðåõàòîìíîé èçîãíóòîé âû- 
 òÿíóòîé ìîëåêóëû XY2 
 

Èíòåíñèâíîñòü ëèíèè ïîãëîùåíèÿ ( )b aS T   

â ñì–1/(ìîëåê.  ñì–2) íà êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîì 
ïåðåõîäå b  a äàåòñÿ õîðîøî èçâåñòíûì âûðàæå-
íèåì 

 
38 exp( / )

( )
3 ( )

a
b a b a

hcE kT
S T C

hc Q T 
 

     

 1 exp( / ) ,b a b ahc kT W        (1) 
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760 Ïåðåâàëîâ Â.È., Ëóêàøåâñêàÿ À.À. 
 

ãäå T – îïîðíàÿ òåìïåðàòóðà; C – äîëÿ ðàññìàòðè-
âàåìîãî èçîòîïà â îáðàçöå ãàçà; ba – âîëíîâîå 
÷èñëî, ñîîòâåòñòâóþùåå êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíî- 
ìó ïåðåõîäó b  a; Ea – ýíåðãèÿ íèæíåãî ñîñòîÿ-
íèÿ; c – ñêîðîñòü ñâåòà; h – ïîñòîÿííàÿ Ïëàíêà;  
k – ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà; Q(T) – ñòàòèñòè÷åñêàÿ 
ñóììà; Wba – êâàäðàò ìîìåíòà ïåðåõîäà. Â ðàì-
êàõ ìåòîäà ýôôåêòèâíûõ îïåðàòîðîâ êâàäðàò ìî-
ìåíòà ïåðåõîäà ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè a cV J K K      

,a cVJK K  êîòîðûå çàäàþòñÿ èíäåêñîì êîëåáà-
òåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ V, âðàùàòåëüíûìè êâàíòîâûìè 
÷èñëàìè J è ,a cK K  äàåòñÿ ñëåäóþùèì âûðàæåíèåì: 

 2

 a c a c

a c a c

V J K K VJK K

eff eff eff
V J K K M VJK K M

MM

W

M

    

    




   
 

 

   

2

,

a c a c
V J VJK K

K K K K

MM KK

eff

C C

V J K M M JKM V

  
 

 



 

   


 

(2)

 

ãäå ñóììà áåðåòñÿ ïî ìàãíèòíûì êâàíòîâûì ÷èñëàì 
âåðõíåãî è íèæíåãî ñîñòîÿíèé M è M  è ïî êîìïî-
íåíòàì ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïðî-
ñòðàíñòâåííî-ôèêñèðîâàííîé ñèñòåìû êîîðäèíàò . 
Êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ  

a c
VJ K

K KC  îïðåäåëÿþò 
ñîáñòâåííóþ ôóíêöèþ ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèà-
íà, ñîîòâåòñòâóþùóþ íèæíåìó ñîñòîÿíèþ  

    a ca c

VJeff K
K KVJK K M

K

C V JKM   . (3) 

Àíàëîãè÷íî êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ  
a c

V J K
K KC  
   

îïðåäåëÿþò ñîáñòâåííóþ ôóíêöèþ ýôôåêòèâíîãî 
ãàìèëüòîíèàíà, ñîîòâåòñòâóþùóþ âåðõíåìó ñîñòîÿ-
íèþ. Çäåñü V  è JMK  – ñîáñòâåííûå ôóíêöèè 
ãàðìîíè÷åñêèõ îñöèëëÿòîðîâ è æåñòêîãî ñèììåò-
ðè÷íîãî âîë÷êà. Ìû èñïîëüçóåì ñôåðè÷åñêèå êîì-
ïîíåíòû îïåðàòîðà ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìî-
ìåíòà è êîìáèíàöèè Âàíãà ñîáñòâåííûõ ôóíêöèé 
æåñòêîãî ñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà.  

Êîìïîíåíòà îïåðàòîðà ýôôåêòèâíîãî äèïîëü-
íîãî ìîìåíòà â ïðîñòðàíñòâåííî-ôèêñèðîâàííîé 
ñèñòåìå êîîðäèíàò effM  ïîëó÷àåòñÿ èç êîìïîíåíòû 
äèïîëüíîãî ìîìåíòà M òåì æå ñàìûì óíèòàðíûì 
ïðåîáðàçîâàíèåì 

 e e ,eff iS iSM M 
   (4) 

÷òî è ýôôåêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí Heff èç êîëåáà-
òåëüíî-âðàùàòåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà HVR: 

 e e .eff iS iS
VRH H   (5) 

Â ñîîòíîøåíèÿõ (2) è (4) ,  è  íóìåðóþò ñôåðè-
÷åñêèå êîìïîíåíòû îïåðàòîðà äèïîëüíîãî ìîìåíòà. 
Â ìîëåêóëÿðíî-ôèêñèðîâàííîé ñèñòåìå êîîðäèíàò 
ýòè êîìïîíåíòû îïðåäåëåíû êàê 

 1
1

( ),
2

x yi       (6) 

 1
1

( ),
2

x yi      (7) 

 0 ,z     (8) 

ãäå , ,x y z    – äåêàðòîâû êîìïîíåíòû îïåðàòîðà 
äèïîëüíîãî ìîìåíòà. Ñîîòíîøåíèå (4) ìîæåò áûòü 
ïðåäñòàâëåíî â ñëåäóþùåì âèäå: 

 
      1 1 1

1,0, 1 1,0, 1

1 1
, ,

2 2
eff eff eff effM D D D      


     

        
  (9) 

ãäå  1D  – D-ôóíêöèè Âèãíåðà; eff
  – ñôåðè÷å-

ñêèå êîìïîíåíòû ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåí-
òà â ìîëåêóëÿðíî-ôèêñèðîâàííîé ñèñòåìå êîîðäè-
íàò. Ýòè êîìïîíåíòû äëÿ òðåõàòîìíîé èçîãíóòîé 
âûòÿíóòîé ìîëåêóëû ñèììåòðèè C2V (ñì. ðèñ. 1) äî 
êâàäðàòè÷íûõ ÷ëåíîâ ïî óãëîâîìó ìîìåíòó ïðåä-
ñòàâëåíû â Ïðèëîæåíèè I.  

Ïîñëå âû÷èñëåíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ â ñî-
îòíîøåíèè (2) ñ èñïîëüçîâàíèåì ñîîòíîøåíèÿ (9)  
è ñîîòíîøåíèé, ïðåäñòàâëåííûõ â Ïðèëîæåíèè I,  
è ïîñëå ñóììèðîâàíèÿ ïî èíäåêñàì , M è M  
ïîëó÷àåì ñëåäóþùåå âûðàæåíèå äëÿ êâàäðàòà ìî-
ìåíòà ïåðåõîäà:  

 a c a cV J K K VJK KW      

 

 

     

   
2

2 1

1 ( , ) , .

a c a c
KV J VJK K K

K K K K V
K K

V
J K J K

J C C M

F J K J K

  
  




   

  

  


 

 (10)

 

Çäåñü ( , )J K J K   ðàâåí êîýôôèöèåíòó Êëåáøà–Ãîð- 
äàíà  1 K J K J J K K    

 

äëÿ 0, 1.K    Âûðà- 
æåíèÿ äëÿ 2K    è 3K    ïðåäñòàâëåíû â Ïðè-
ëîæåíèè II, à âûðàæåíèÿ äëÿ ôóíêöèé òèïà Ãåðìà-
íà–Óîëëèñà ( , )V

J KF J K
   äàíû íèæå. Äëÿ êðàòíîñòè 

çäåñü è äàëåå ìû èñïîëüçóåì îáîçíà÷åíèå 

1 2 3 .V V V V      Â ñëó÷àå òðåõàòîìíûõ èçîãíó-
òûõ âûòÿíóòûõ ìîëåêóë ñèììåòðèè C2V ñóùåñòâóþò 
ñëåäóþùèå ïðàâèëà îòáîðà äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåí-
òîâ îïåðàòîðà ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà:  
 

 
0, 2, 4, ...K   äëÿ 3 1, 3, 5, ...V      

è 

 
1, 3, 5, ...K   äëÿ 3 0, 2, 4, ... .V     

Òàêèì îáðàçîì, äëÿ òðåõàòîìíûõ èçîãíóòûõ âûòÿ-
íóòûõ ìîëåêóë ñèììåòðèè C2V äëÿ ïîëîñ ñ íå÷åò-
íûì çíà÷åíèåì V3 ñóùåñòâóþò íåíóëåâûå ìàò-
ðè÷íûå ýëåìåíòû òîëüêî ñ ÷åòíûì çíà÷åíèåì K. 
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