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Ïîëó÷åíû èçîòîïè÷åñêèå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà òèïîâ qJ è q2J 

ìîëåêóëû óãëåêèñëîãî ãàçà. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîëó÷åííûõ èçîòîïè÷åñêèõ ñîîòíîøåíèé âûïîëíåí ÷èñëåííûé 
ðàñ÷åò ñîîòâåòñòâóþùèõ ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà äëÿ ðÿäà èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé 
ìîëåêóëû ÑÎ2. Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðàññ÷èòàííûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ìîëåêóëà óãëåêèñëîãî ãàçà, ïàðàìåòðû ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà, èçîòîïè÷å-
ñêèå ìîäèôèêàöèè; carbon dioxide, effective dipole moment parameters, isotopologues. 

 

Ââåäåíèå 
 

Èíòåíñèâíîñòè ëèíèé èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêà-
öèé ìîëåêóëû ÑÎ2 ïðåäñòàâëÿþò íåñîìíåííûé èí-
òåðåñ äëÿ ðàçëè÷íûõ ïðèëîæåíèé, â òîì ÷èñëå â àò-
ìîñôåðíîé ôèçèêå è àñòðîôèçèêå. Â íàñòîÿùåå âðå-
ìÿ èíôîðìàöèÿ îá èíòåíñèâíîñòÿõ ñïåêòðàëüíûõ 
ëèíèé ðÿäà èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé ýòîé ìîëå-
êóëû îòñóòñòâóåò â ëèòåðàòóðå. Âîñïîëíèòü íåäîñ-
òàþùóþ èíôîðìàöèþ ìîæíî ðàñ÷åòàìè â ðàìêàõ 
ìåòîäà ýôôåêòèâíûõ îïåðàòîðîâ, äëÿ ÷åãî íåîáõî-
äèìî çíàíèå ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî 
ìîìåíòà. 

Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ïîëó÷åíèå 
èçîòîïè÷åñêèõ ñîîòíîøåíèé äëÿ ïàðàìåòðîâ ýôôåê-
òèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû ÑÎ2, êîòîðûå 
äàþò âîçìîæíîñòü ïåðåñ÷åòà ýòèõ ïàðàìåòðîâ îñíîâ-
íîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè íà ñîîòâåòñòâóþ-
ùèå ïàðàìåòðû äðóãèõ èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé. 
 

1. Èíòåíñèâíîñòü ëèíèè 
 

Ìåòîäèêà ðàñ÷åòà èíòåíñèâíîñòåé ñïåêòðàëüíûõ 
ëèíèé ìîëåêóëû ÑÎ2 â ðàìêàõ ìåòîäà ýôôåêòèâíûõ 
îïåðàòîðîâ ðàçðàáîòàíà â [1–3]. Õàðàêòåðíîé îñî-
áåííîñòüþ ìîëåêóëû ÑÎ2 ÿâëÿåòñÿ òîò ôàêò, ÷òî åå 
êîëåáàòåëüíûå óðîâíè ýíåðãèè èìåþò êëàñòåðíóþ 
(ïîëèàäíóþ) ñòðóêòóðó âñëåäñòâèå ïðèáëèæåííîãî 
ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó ãàðìîíè÷åñêèìè ÷àñòîòàìè 

 1 22 ,ω ≈ ω  3 23 ,ω ≈ ω  (1) 

÷òî ïðèâîäèò ê ñèëüíåéøèì ðåçîíàíñíûì âçàèìîäåé-
ñòâèÿì ìåæäó êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûìè ñîñòîÿ-
íèÿìè, ïðèíàäëåæàùèìè îäíîé ïîëèàäå. Ïîýòîìó 
 

______________  
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ýôôåêòèâíûé êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûé ãàìèëü-
òîíèàí, ó÷èòûâàþùèé ýòè ðåçîíàíñíûå âçàèìîäåé-
ñòâèÿ, èìååò áëî÷íî-äèàãîíàëüíóþ ìàòðèöó â áàçèñå 
êîìáèíàöèé Âàíãà 1 2 2 3VV V Jε�  ñîáñòâåííûõ ôóíê-

öèé ãàðìîíè÷åñêèõ îñöèëëÿòîðîâ è æåñòêîãî ñèì-
ìåòðè÷íîãî âîë÷êà [4]. Çäåñü Vi (i = 1, 2, 3) – êâàí-

òîâûå ÷èñëà ãàðìîíè÷åñêèõ îñöèëëÿòîðîâ; �2 – êâàí-

òîâîå ÷èñëî ïðîåêöèè êîëåáàòåëüíîãî ìîìåíòà íà îñü 
ìîëåêóëû; J – êâàíòîâîå ÷èñëî ïîëíîãî óãëîâîãî 
ìîìåíòà è ε îïðåäåëÿåòñÿ çíàêîì êîìáèíàöèè Âàíãà. 
Ðåçîíàíñíûå êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå âçàèìîäåé-
ñòâèÿ ïðèâîäÿò ê ñìåøèâàíèþ áàçèñíûõ âîëíîâûõ 

ôóíêöèé, ïîýòîìó ñîáñòâåííûå âîëíîâûå ôóíêöèè 
êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé PNJε çàïè-
ñûâàþòñÿ â âèäå ëèíåéíûõ êîìáèíàöèé áàçèñíûõ 
âîëíîâûõ ôóíêöèé 

 1 2 2 3
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Çäåñü P = 2V1 + V2 + 3V3 – íîìåð ïîëèàäû, à N èñ-
ïîëüçóåòñÿ äëÿ îáîçíà÷åíèÿ êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿ-
íèÿ âíóòðè ïîëèàäû. Èíòåíñèâíîñòü ñïåêòðàëüíîé 

ëèíèè, ñîîòâåòñòâóþùåé ïåðåõîäó P′N′J′ε′ → PNJε, 
ïðîïîðöèîíàëüíà êâàäðàòó ìîäóëÿ ìàòðè÷íîãî ýëå-
ìåíòà îïåðàòîðà ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà 
ïî ñîáñòâåííûì ôóíêöèÿì ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòî-
íèàíà [2, 3]: 
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ãäå 
,i jδ  – ñèìâîë Êðîíåêåðà; 2

2( , )
V
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�
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îò êîëåáàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë; 
2, 2( , )J JΔ ΔΦ � �  – 

ôóíêöèÿ îò âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë; 
2

2( , )
V

F JΔ

Δ

�
�  – ôóíêöèÿ Ãåðìàíà–Óîëèñà. Îïðåäåëå-

íèÿ ýòèõ ôóíêöèé è âûðàæåíèÿ äëÿ íèõ ìîãóò áûòü 
íàéäåíû â ðàáîòàõ [2–4]. Ïàðàìåòðû ìàòðè÷íûõ 
ýëåìåíòîâ îïåðàòîðà ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìî-

ìåíòà 
2
,

V
M

Δ
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Δ

 (i = 1, 2, 3; ΔV → ΔV1ΔV2ΔV3) 

îïèñûâàþò îäíîâðåìåííî èíòåíñèâíîñòè âñåõ ëèíèé 
ãîðÿ÷èõ è õîëîäíûõ ïîëîñ çàäàííîé ñåðèè ïåðåõî-
äîâ, îïðåäåëÿåìîé ΔP. 

 

2. Ïàðàìåòðû îïåðàòîðà 
ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà 

 

Îïåðàòîð ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà 

eff

Z
µ  ïîëó÷àåòñÿ èç îïåðàòîðà äèïîëüíîãî ìîìåíòà 

, ,

Z Z

x y z

α

α

α=

μ = λ μ∑  (μ
α
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äèíàò; 

Z

α

λ  – íàïðàâëÿþùèå êîñèíóñû) òåìè æå ñà-

ìûìè êîíòàêòíûìè ïðåîáðàçîâàíèÿìè 
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e e
CT CTeff iS iS

ZZ
µ = µ , (4) 

÷òî è ýôôåêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí Heff èç êîëåáà-
òåëüíî-âðàùàòåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà HVR: 
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CT CTeff iS iS
VRH H=  (5) 

Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ìû èìååì äåëî ñ ïàðàìåòðàìè 

îïåðàòîðîâ òèïà 
11

eff
µ  è 
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eff
µ , êîòîðûå îòëè÷íû îò íó-

ëÿ äëÿ ñèììåòðè÷íûõ èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé. 

Çäåñü èñïîëüçóåòñÿ ñèìâîëè÷åñêîå îáîçíà÷åíèå eff

mn
µ , 

ãäå m – ñóììàðíàÿ ñòåïåíü êîëåáàòåëüíûõ îïåðàòî-
ðîâ; n – ñóììàðíàÿ ñòåïåíü âðàùàòåëüíûõ îïåðàòî-
ðîâ, âêëþ÷àÿ íàïðàâëÿþùèå êîñèíóñû. Âûðàæåíèÿ 
äëÿ ïàðàìåòðîâ ýòèõ îïåðàòîðîâ â òåðìèíàõ ìîëåêó-
ëÿðíûõ ïîñòîÿííûõ äëÿ ñèììåòðè÷íûõ èçîòîïè÷å-
ñêèõ ìîäèôèêàöèé ìîëåêóëû óãëåêèñëîãî ãàçà áûëè 
ïîëó÷åíû â ðàáîòå [3], êðîìå ïàðàìåòðà 
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 (6) 

ãäå μi è μij – ïåðâûå è âòîðûå ïðîèçâîäíûå êîìïî-
íåíò äèïîëüíîãî ìîìåíòà â ìîëåêóëÿðíî-ôèêñèðî- 
âàííîé ñèñòåìå êîîðäèíàò ïî áåçðàçìåðíûì íîð-
ìàëüíûì êîîðäèíàòàì; Kijl – ïîñòîÿííûå àíãàðìî-
íè÷íîñòè. Îïðåäåëåíèå ìîëåêóëÿðíûõ ïîñòîÿííûõ 
ìîæåò áûòü íàéäåíî â ðàáîòå [2]. Äëÿ óïðîùåíèÿ 

îáîçíà÷åíèé ìû îïóñêàåì âåðõíèé èíäåêñ 2Δ�  ó ïà-

ðàìåòðà 2
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M

Δ
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Äëÿ íåñèììåòðè÷íûõ èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêà-
öèé âñëåäñòâèå ïîíèæåíèÿ ñèììåòðèè íåêîòîðûå èç 
ïîëó÷åííûõ âûðàæåíèé äëÿ ïàðàìåòðîâ îïåðàòîðà 

21

eff
µ  ìîãóò ìîäèôèöèðîâàòüñÿ. Îòìåòèì, ÷òî, íåñìîò-

ðÿ íà îäèíàêîâóþ ñèììåòðèþ, îíè ìîãóò áûòü îò-
ëè÷íûìè îò ñîîòíîøåíèé, ïîëó÷åííûõ â [5] äëÿ ìî-
ëåêóëû çàêèñè àçîòà, ïîñêîëüêó ñõåìû ðåçîíàíñíûõ 
âçàèìîäåéñòâèé ó ýòèõ ìîëåêóë ðàçëè÷íû. Ñèìâîëè-
÷åñêîå êîììóòàòîðíîå âûðàæåíèå äëÿ ýòîãî îïåðà-
òîðà ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå 

 21 30 1121
[ , ],eff
iSµ = µ + µ    (7) 

ãäå iS30 – ãåíåðàòîð êîíòàêòíûõ ïðåîáðàçîâàíèé 
ïåðâîãî ïîðÿäêà [2]. Ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû ïîêàçà-
ëè, ÷òî âûðàæåíèÿ äëÿ ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî 
äèïîëüíîãî ìîìåíòà M010, M001, M110, M1–10 è M101 
îäèíàêîâû äëÿ íåñèììåòðè÷íûõ èçîòîïè÷åñêèõ ìî-
äèôèêàöèé ìîëåêóëû óãëåêèñëîãî ãàçà è ìîëåêóëû 
çàêèñè àçîòà. Ñîîòâåòñòâóþùèå âûðàæåíèÿ äëÿ íèõ 
ìîãóò áûòü íàéäåíû â ðàáîòå [5]. Îäíàêî âûðàæåíèÿ 

äëÿ ïàðàìåòðà M–101 ðàçëè÷àþòñÿ. Íèæå ìû äàåì 

ñîîòâåòñòâóþùåå âûðàæåíèå äëÿ íåñèììåòðè÷íûõ 

ìîäèôèêàöèé ìîëåêóëû óãëåêèñëîãî ãàçà 
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3. Èçîòîïè÷åñêèå ñîîòíîøåíèÿ  
äëÿ ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî 

äèïîëüíîãî ìîìåíòà 
 

Èçîòîïè÷åñêèå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ïàðàìåòðîâ 

ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà òèïîâ qJ è q2J 
ìîëåêóëû óãëåêèñëîãî ãàçà áûëè óñòàíîâëåíû

 

íà 

îñíîâå âûðàæåíèé äëÿ ýòèõ ïàðàìåòðîâ, ïîëó÷åííûõ 
ñ ïîìîùüþ ìåòîäà êîíòàêòíûõ ïðåîáðàçîâàíèé (ñì. 
ðàçä. 2). Â ýòè âûðàæåíèÿ ïîäñòàâëÿëèñü èçîòîïè÷å-
ñêèå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ìîëåêóëÿðíûõ ïîñòîÿííûõ. 
Ïîñëåäíèå ñîîòíîøåíèÿ ïîëó÷åíû â ðàìêàõ ìåòîäà, 
èçëîæåííîãî â ðàáîòàõ [6–8]. 

Ñóòü ýòîãî ìåòîäà ñîñòîèò â êîîðäèíàòíûõ ïðå-
îáðàçîâàíèÿõ, ïîçâîëÿþùèõ ñâÿçàòü âðàùàòåëüíûå, 
òðàíñëÿöèîííûå è íîðìàëüíûå êîîðäèíàòû äâóõ èçî-
òîïîçàìåùåííûõ ìîëåêóë. Ïðè ýòîì èñïîëüçóþòñÿ 
óñëîâèÿ, êîòîðûå îïðåäåëÿþò îðèåíòàöèþ è ïîëî-
æåíèå â ìîëåêóëå êîîðäèíàòíîé ñèñòåìû, ýëåìåíòû 
ìàòðèöû ôîðì êîëåáàíèé, à òàêæå óñëîâèå íåèçìåí-
íîñòè ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèè ìîëåêóëû ïðè èçîòî-
ïîçàìåùåíèè. Èçîòîïè÷åñêèå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ìî-
ëåêóëÿðíûõ ïîñòîÿííûõ ìîëåêóëû ÑO2 ìîæíî íàé-
òè â [6, 8–11] (ñì. òàêæå Ïðèëîæåíèå I). 

Ïîëó÷åííûå èçîòîïè÷åñêèå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ïà-
ðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà, â ñëó-
÷àå ñèììåòðè÷íîãî è íåñèììåòðè÷íîãî çàìåùåíèÿ, 
ïðåäñòàâëåíû â Ïðèëîæåíèè II. Ýòè ñîîòíîøåíèÿ 
îðãàíèçîâàíû òàêèì îáðàçîì, ÷òî ïàðàìåòð ýôôåê-
òèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà èçîòîïîçàìåùåííîé ìî- 
ëåêóëû âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ñîîòâåòñòâóþùèé ïàðàìåòð 
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ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà è ìîëåêóëÿðíûå 
ïàðàìåòðû îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè. 
 

4. ×èñëåííûé ðàñ÷åò ïàðàìåòðîâ 
ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà 

èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé 
ìîëåêóëû ÑÎ2 

 

Ïàðàìåòðû îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêà-
öèè áûëè ðàññ÷èòàíû íà îñíîâå âûðàæåíèé, ïîëó-
÷åííûõ ìåòîäîì êîíòàêòíûõ ïðåîáðàçîâàíèé ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ìîëåêóëÿðíûõ êîíñòàíò èç ðàáîòû [12]. 
Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ýôôåê-
òèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà äëÿ îñíîâíîé èçîòîïè-
÷åñêîé ìîäèôèêàöèè 12Ñ16Î2. 

Èç òàáë. 1 ñëåäóåò, ÷òî ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ 
ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà îñ-
íîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè õîðîøî ñîãëà-
ñóþòñÿ ñ åå ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè. 

Ðàñ÷åòû ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî 
ìîìåíòà èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé ìîëåêóëû ÑÎ2 
áûëè ïðîâåäåíû äâóìÿ ñïîñîáàìè. Â ïåðâîì ñïîñîáå 
èñïîëüçîâàëèñü ïàðàìåòðû ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíî-
ãî ìîìåíòà îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè, 
ðàññ÷èòàííûå ñ ïîìîùüþ ôîðìóë, ïîëó÷åííûõ ìå-
òîäîì êîíòàêòíûõ ïðåîáðàçîâàíèé (âòîðîé ñòîëáåö 
â òàáë. 1). Âî âòîðîì ñïîñîáå èñïîëüçîâàëèñü ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî  
 

Ò à á ë è ö à  1  

Ðàññ÷èòàííûå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ  
ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà  

(â äåáàÿõ) îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé  
ìîäèôèêàöèè 12Ñ16Î2 

Ïàðàìåòð Ðàñ÷åò Ýêñïåðèìåíò [13]

Ì001 0,32598  0,32174(32)* 

Ì010 –0,130108  –0,128016(70)  

Ì101 –0,042972 –0,042408(39) 

Ì–101 0,051439 0,050645(40) 

Ì110 0,0013644 0,0014127(11) 

Ì1–10 –0,009032 –0,008632(56) 
_____________  

* Â ñêîáêàõ äàíà íåîïðåäåëåííîñòü ïàðàìåòðà 
â åäèíèöàõ ïîñëåäíåé çíà÷àùåé öèôðû. 

 

äèïîëüíîãî ìîìåíòà îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäè-
ôèêàöèè (ñì. òðåòèé ñòîëáåö). 

Â òàáë. 2 è 3 ïðèâåäåíû ðàññ÷èòàííûå è ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ èçîòîïè÷åñêèõ ñäâèãîâ 
(Δμ = μèçîòîï – μîñíîâíîé èçîòîï) äëÿ ïàðàìåòðîâ ýôôåê-
òèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà ðàçëè÷íûõ èçîòîïè÷å-
ñêèõ ìîäèôèêàöèé ìîëåêóëû óãëåêèñëîãî ãàçà ñî-
îòâåòñòâåííî äëÿ ñèììåòðè÷íîãî è íåñèììåòðè÷íîãî 
çàìåùåíèé. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ äëÿ ýòèõ 
ïàðàìåòðîâ áûëè ïîëó÷åíû â ðåçóëüòàòå èõ ïîäãîí-
êè ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì èíòåíñèâíîñòÿì ëèíèé [13]. 
 

 

Ò à á ë è ö à  2  

Èçîòîïè÷åñêèå ñäâèãè ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà óãëåêèñëîãî ãàçà  
â ñëó÷àå ñèììåòðè÷íîãî èçîòîïîçàìåùåíèÿ 

12Ñ18Î2 
13Ñ16Î2 

Ïàðàìåòða) 
Ðàñ÷åò1) Ðàñ÷åò2) Ýêñïåðèìåíò [13] Ðàñ÷åò1) Ðàñ÷åò2) Ýêñïåðèìåíò [13]

ΔÌ001 –2,50E-03 –2,47E-03 – –4,66E-03 –4,60E-03 –3,71(39)E-03á)

ΔÌ010 0,99E-03 0,98E-03 – 1,86E-03 1,83E-03 0,09(23)E-03 

ΔÌ101 –2,07E-04 –2,28E-04 11,18 (67)E-04 17,69E-04 17,61E-04 15,14(65)E-04 

ΔÌ–101 –0,29E-03 –0,26E-03  –7,66(44)E-03 –17,54E-04 –17,43E-04 –57,18(54)E-04 

ΔÌ110 –21,50E-05 –21,68E-05 – 8,71E-05 8,64E-05 8,40(29)E-05 

ΔÌ1–10 1,11E-04 0,96E-04 – 2,72E-04 2,62E-04 3,26(61)E-04â)

 12Ñ17Î2 
13Ñ17Î2 

ΔÌ001 –1,32E-03 –1,29E-03 – –6,04E-03 –5,95E-03 – 

ΔÌ010 0,53E-03 0,52E-03 – 2,41E-03 2,37E-03 – 

ΔÌ101 –0,95E-04 –1,06E-04 – 17,10E-04 16,91E-04 – 

ΔÌ–101 –1,65E-04 –1,49E-04 – –19,60E-04 –19,33E-04 – 

ΔÌ110 –11,07E-05 –11,16E-05 – –1,94E-05 –2,11E-05 – 

ΔÌ1–10  0,59E-04 0,51E-04 – 3,35E-04 3,22E-04 – 

 13Ñ18Î2 
14Ñ16Î2 

ΔÌ001 –7,27E-03 –7,17E-03 – –8,82E-03 –8,70E-03 – 

ΔÌ010 2,89E-03 2,85E-03 – 3,52E-03 3,46E-03 – 

ΔÌ101 16,32E-04 16,03E-04 – 33,04E-04 32,88E-04 – 

ΔÌ–101 –21,21E-04 –20,80E-04 – –32,70E-04 –32,48E-04 – 

ΔÌ110 –11,97E-05 –12,22E-05 – 16,02E-05 15,88E-05 – 

ΔÌ1–10 3,90E-04 3,69E-04 – 5,10E-04 4,99E-04 – 
______________ 

1) Èñïîëüçîâàíû ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ äëÿ ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà îñ-
íîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè 12Ñ16Î2. 

2) Ðàñ÷åò ïðîâåäåí íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷å-
íèé äëÿ ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè 

12Ñ16Î2. 
a) Ïàðàìåòðû äàíû â äåáàÿõ. á) Â ñêîáêàõ óêàçàíà íåîïðåäåëåííîñòü ïàðàìåòðà â åäèíèöàõ ïîñëåäíåé 
çíà÷àùåé öèôðû (1 SD). â) Ïðåîáðàçîâàííîå çíà÷åíèå. 
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Ò à á ë è ö à  3  

Èçîòîïè÷åñêèå ñäâèãè ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà óãëåêèñëîãî ãàçà  
â ñëó÷àå íåñèììåòðè÷íîãî èçîòîïîçàìåùåíèÿ 

16Î12Ñ17Î 16Î12Ñ18Î 
Ïàðàìåòðûa) 

Ðàñ÷åò1) Ðàñ÷åò2) Ýêñïåðèìåíò [13] Ðàñ÷åò1) Ðàñ÷åò2) Ýêñïåðèìåíò [13] 

ΔÌ001 –0,68E-03 –0,66E-03  –2,85(64)E-03á) –1,29E-03 –1,29E-03 1,86(77)E-03 

ΔÌ010 0,26E-03 0,26E-03 –1,20(19)E-03 0,49E-03 0,49E-03 –0,94(16)E-03 

ΔÌ101 –0,39E-04 –0,45E-04 – –0,85E-04 –0,85E-04  1,71(48)E-04 

ΔÌ–101 –0,10E-03 –0,10E-03   0,23(16)E-03 –0,11E-03 –0,11E-03 –0,61(18)E-03 

ΔÌ110 –0,56E-04 –0,56E-04 –0,78(17)E-04 –10,93E-05 –10,93E-05 –3,68(65)E-05 

ΔÌ1–10  0,03E-03 0,03E-03  –4,87(33)E-03â)  0,05E-03 0,05E-03  –5,36(28)E-03â) 

 17Ñ12Î18Î 16Î13Ñ17Î 

ΔÌ001 –1,89E-03 –1,89E-03 – –5,37E-03 –5,29E-03 –0,65(78)E-03 

ΔÌ010 0,75E-03 0,75E-03 – 2,13E-03 2,09E-03 – 

ΔÌ101 –1,60E-04 –1,60E-04 – 1,75E-03 1,73E-03  0,46(36)E-03 

ΔÌ–101 –0,19E-03 –0,19E-03 – –1,86E-03 –1,84E-03 – 

ΔÌ110 –1,64E-04 –1,64E-04 –  0,35E-04 0,32E-04 – 

ΔÌ1–10  0,07E-03 0,07E-03 – 0,30E-03 0,29E-03 – 

 16Î13Ñ18Î 17Î13Ñ18Î 

ΔÌ001 –6,03E-02 –0,59E-02  1,01(10)E-02 –6,67E-03 –6,58E-03 – 

ΔÌ010 2,38E-03 2,34E-03 – 2,65E-03 2,61E-03 – 

ΔÌ101 17,32E-04 17,13E-04 11,17(59)E-04 16,78E-04 16,54E-04 – 

ΔÌ–101 –1,93E-03 –1,90E-03 – –2,04E-03 –2,00E-03 – 

ΔÌ110 –0,18E-04 –0,19E-04 – –0,69E-04 –0,72E-04 – 

ΔÌ1–10 0,33E-03 0,32E-03 – 0,36E-03 0,35E-03 – 
______________  

1) Èñïîëüçîâàíû ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ äëÿ ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà îñ-
íîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè 

12Ñ16Î2. 
2) Ðàñ÷åò ïðîâåäåí íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷å-

íèé äëÿ ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè 

12Ñ16Î2. 
a) Ïàðàìåòðû äàíû â äåáàÿõ. á) Â ñêîáêàõ óêàçàíà íåîïðåäåëåííîñòü ïàðàìåòðà â åäèíèöàõ 

ïîñëåäíåé çíà÷àùåé öèôðû (1 SD). â) Ïðåîáðàçîâàííîå çíà÷åíèå. 
 
 

Â [1, 3] áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ýôôåêòèâíûé ãà-
ìèëüòîíèàí, ñôîðìóëèðîâàííûé äëÿ ãëîáàëüíîãî 

ìîäåëèðîâàíèÿ öåíòðîâ ëèíèé â ìîëåêóëå óãëåêè-
ñëîãî ãàçà, íåîäíîçíà÷åí è ïðåîáðàçîâàíèå îò îäíîãî 
íàáîðà ïàðàìåòðîâ ýòîãî ãàìèëüòîíèàíà ê äðóãîìó 
ýêâèâàëåíòíîìó íàáîðó ïàðàìåòðîâ ïðèâîäèò ê ïðå-
îáðàçîâàíèþ ïàðàìåòðîâ îïåðàòîðà ýôôåêòèâíîãî 

äèïîëüíîãî ìîìåíòà. Â ÷àñòíîñòè, íåáîëüøîå èçìå-
íåíèå ïàðàìåòðà âçàèìîäåéñòâèÿ Ôåðìè â ýôôåê-
òèâíîì ãàìèëüòîíèàíå ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîìó 

èçìåíåíèþ ïàðàìåòðà ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìî-
ìåíòà Ì1–10. Ïðè ñðàâíåíèè (ñì. òàáë. 2 è 3) ðàññ÷è-
òàííûõ çíà÷åíèé èçîòîïè÷åñêèõ ñäâèãîâ ñ èõ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè íàáîðû ïàðàìåòðîâ ýô-
ôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà áûëè ïîäâåðãíóòû 
ïðåîáðàçîâàíèÿì, ïåðåâîäÿùèì ýêñïåðèìåíòàëüíûå 
çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ âçàèìîäåéñòâèÿ Ôåðìè â òåî-
ðåòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ. 

Êàê ñëåäóåò èç òàáë. 2 è 3, õîðîøåãî ñîãëàñèÿ 
ðàññ÷èòàííûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé èçî-
òîïè÷åñêèõ ñäâèãîâ ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äè-
ïîëüíîãî ìîìåíòà íå íàáëþäàåòñÿ. Íà íàø âçãëÿä, ýòî 

ñâÿçàíî ñ òåì ôàêòîì, ÷òî çíà÷åíèÿ èçîòîïè÷åñêèõ 

ñäâèãîâ ñîñòàâëÿþò åäèíèöû ïðîöåíòîâ îò çíà÷åíèé 
ñàìèõ ïàðàìåòðîâ, à òî÷íîñòü èçìåðåíèé èíòåíñèâ-
íîñòåé ëèíèé, íà îñíîâå êîòîðûõ âîññòàíàâëèâàþòñÿ 

ïàðàìåòðû ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà, òîæå 

ñîñòàâëÿåò åäèíèöû ïðîöåíòîâ, òàê ÷òî çíà÷åíèÿ 

èçîòîïè÷åñêèõ ñäâèãîâ ëåæàò â ïðåäåëàõ íåîïðåäå-
ëåííîñòè ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìî-
ìåíòà. Îòìåòèì, ÷òî â òàáë. 1–3 ïðèâåäåíà òîëüêî 
ñòàòèñòè÷åñêàÿ íåîïðåäåëåííîñòü ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíî-
ãî ìîìåíòà, íî íå ó÷òåíû ñèñòåìàòè÷åñêèå îøèáêè 
â îïðåäåëåíèè èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé. 

 

Çàêëþ÷åíèå 

 

Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ïðåäñòàâëåíû èçîòîïè÷åñêèå 
ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëü-
íîãî ìîìåíòà òèïîâ qJ è q2J ìîëåêóëû óãëåêèñëîãî 
ãàçà. Ðàññìîòðåíû òîëüêî ïîëîñû, êîòîðûå ÿâëÿþò-
ñÿ «ðàçðåøåííûìè» äëÿ ñèììåòðè÷íûõ èçîòîïè÷å-
ñêèõ ìîäèôèêàöèé ýòîé ìîëåêóëû. Ïîêàçàíî, ÷òî 
âåëè÷èíû èçîòîïè÷åñêèõ ñäâèãîâ ïàðàìåòðîâ ýôôåê-
òèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà, îïðåäåëÿþùèõ èíòåí-
ñèâíîñòè «ðàçðåøåííûõ» ïîëîñ, ñîñòàâëÿþò åäèíèöû 
ïðîöåíòîâ îò çíà÷åíèé ñàìèõ ïàðàìåòðîâ, òàê ÷òî 
îíè ëåæàò â ãðàíèöàõ ýêñïåðèìåíòàëüíîé íåîïðåäå-
ëåííîñòè ýòèõ ïàðàìåòðîâ. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîëå-
êóëÿðíûõ ïàðàìåòðîâ äëÿ îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé 
ìîäèôèêàöèè ìîëåêóëû ÑÎ2 èç ðàáîòû [12] ïðîâå-
äåíû ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû èçîòîïè÷åñêèõ ñäâèãîâ ðàñ-
ñìîòðåííûõ ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî 
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ìîìåíòà äëÿ ðÿäà èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé. 
Âñëåäñòâèå îáñóæäàâøèõñÿ âûøå ïðè÷èí õîðîøåãî 
ñîãëàñèÿ ðàññ÷èòàííûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà-
÷åíèé ñäâèãîâ íå áûëî äîñòèãíóòî. 

Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ðàñ÷åòà èíòåíñèâíîñòåé ëè-
íèé «ðàçðåøåííûõ» ïîëîñ èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôè-
êàöèé ìîëåêóëû óãëåêèñëîãî ãàçà ñ çàäàííîé òî÷íî-
ñòüþ 5–10% ìîæíî èñïîëüçîâàòü íàáîðû ïàðàìåòðîâ 
ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà îñíîâíîé èçîòî-
ïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè. Îäíàêî ïðè ýòîì íåîáõîäè-
ìî ó÷èòûâàòü íåîäíîçíà÷íîñòè, âîçíèêàþùèå ïðè 
ïîñòðîåíèè ýôôåêòèâíûõ ãàìèëüòîíèàíîâ. 
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E.V. Karlovets, V.I. Perevalov. Calculation of the carbon dioxide effective dipole moment parameters 

of the qJ and q2J types for rare isotopologues. 
Isotopic relations for carbon dioxide effective dipole moment parameters of the qJ and q2J types are ob-

tained. Using these isotopic relations and basing on the effective dipole moment parameters of the principal iso-
topologue, the respective parameters of rare isotopologues have been numerically evaluated. The comparison of the 

calculated values of the parameters for some of the isotopologues with those obtained from experiment is done. 
 


