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ÝÔÔÅÊÒÈÂÍÛÉ ÄÈÏÎËÜÍÛÈ ÌÎÌÅÍÒ ÍÅÆÅÑÒÊÈÕ ÌÎËÅÊÓË ÒÈÏÀ Í2Õ.  
ÏÐÈËÎÆÅÍÈÅ Ê Í2O 
 
 

Ðàçâèòà òåîðèÿ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà íåæ¸ñòêèõ ìîëåêóë òèïà Í2Õ. Ó÷òåíî êîëåáàíèå 
áîëüøîé àìïëèòóäû, îïèñûâàåìîå êîîðäèíàòîé . Äëÿ ìîëåêóëû Í2O èç ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è ïðîâåäåíî 

âîññòàíîâëåíèå ïàðàìåòðîâ â ìîäåëüíûõ ïðåäñòàâëåíèÿõ ôóíêöèé 1( ), ( )e
x x     è 3( )z   èç ðàçëîæåíèÿ äè-

ïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû â ðÿä ïî íîðìàëüíûì êîîðäèíàòàì qi (i = 1; 3). 
 
 
Ââåäåíèå 
 

Òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå èíòåíñèâíîñòåé êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ (ÊÂ) ëèíèé ïîãëîùåíèÿ 
ìîëåêóë ïðèâîäèò ê íåîáõîäèìîñòè ðàñ÷åòà ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà 
(ÝÄÌ) â áàçèñå êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé, ñîîòâåòñòâóþùèõ íóëåâîìó ïðèáëè-
æåíèþ ãàìèëüòîíèàíà ìîëåêóëû (ëèáî ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îò äèïîëüíîãî ìîìåíòà â áàçèñå ÊÂ 
âîëíîâûõ ôóíêöèé, ïîëóäåííûõ ñ ïîìîùüþ òåîðèè âîçìóùåíèé). Êðîìå òîãî, èíôîðìàöèÿ îá ýòèõ 
ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòàõ ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé. Äàííàÿ ñòàòüÿ 
ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû Í2O, îñíîâàííîìó íà ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ äàííûõ ïî ïàðàìåòðàì ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà, ïðèâåäåííûõ â ðàáîòàõ [1—7], à 
òàêæå íà òåîðåòè÷åñêèõ ñîîòíîøåíèÿõ, ñâÿçûâàþùèõ ýòè ïàðàìåòðû ñ ôóíêöèåé äèïîëüíîãî ìîìåíòà 
è ïàðàìåòðàìè ÊÂ ãàìèëüòîíèàíà Í íåæåñòêîé ìîëåêóëû [8]. Â ïðåäïîëîæåíèè ìàëîñòè êîëåáàíèé â 
ìîëåêóëå (â áàçèñå ãàðìîíè÷åñêèõ âîëíîâûõ ôóíêöèé) ïîäîáíûå òåîðåòè÷åñêèå ñîîòíîøåíèÿ (äëÿ 
ìîëåêóë òèïà àñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà) ïîëó÷åíû â [9]. 
 
Îáùèå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ îïåðàòîðà ÝÄÌ 
 

Ïðåîáðàçîâàííûé îïåðàòîð äèïîëüíîãî ìîìåíòà Z  (ðàññìàòðèâàåòñÿ îäíà Z êîìïîíåíòà îïåðà-

òîðà  â ïðîñòðàíñòâåííîé ñèñòåìå êîîðäèíàò) èìååò âèä 
 

Z
  = z + [iS, 

z
] + 

1
2 [iS, [iS, 

z
]] + … , (1) 

 

â êîòîðîì iS — îïåðàòîð êîëåáàòåëüíîãî êîíòàêòíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ èñõîäíîãî ãàìèëüòîíèàíà Í 
ìîëåêóëû ê ýôôåêòèâíîìó âðàùàòåëüíîìó ãàìèëüòîíèàíó Hýô. Âðàùàòåëüíûì êîíòàêòíûì ïðåîáðà-
çîâàíèåì Z  ñâîäèòñÿ ê îïåðàòîðó ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà 
 

 = 
Z
  + [i

R
S, 

Z
] + … . (2) 

 

Ïðèâåäåííûå ñîîòíîøåíèÿ òî÷íî òàêèå æå, êàê è â ìîäåëè êâàçèæåñòêîé ìîëåêóëû [9]. Îñíîâíîå 
îòëè÷èå â âû÷èñëåíèÿõ, ïðîâîäèìûõ â íàñòîÿùåé ñòàòüå, îò ïîäîáíûõ âû÷èñëåíèé èç [9] çàêëþ÷àåòñÿ 
â ñëåäóþùåì. Âî-ïåðâûõ, ôóíêöèè (, qi) — êîìïîíåíòû äèïîëüíîãî ìîìåíòà  â ìîëåêóëÿðíîé 
ñèñòåìå êîîðäèíàò ( = õ, ó, z), ñâÿçàííûå ñ Z ñîîòíîøåíèåì 
 

 = 


 
  , 

 

ãäå  — íàïðàâëÿþùèå êîñèíóñû, ðàçëàãàþòñÿ â ðÿä òîëüêî ïî êîîðäèíàòàì qi, ñîîòâåòñòâóþùèì 
êîëåáàíèÿì ìàëîé àìïëèòóäû: 
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e
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 () qi qj + … , i,j = 1, 3. (3) 

 

Êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ (3) ÿâëÿþòñÿ ôóíêöèÿìè êîîðäèíàòû áîëüøîãî êîëåáàíèÿ  [8]. Âî-
âòîðûõ, â êà÷åñòâå áàçèñíûõ êîëåáàòåëüíûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé èñïîëüçóþòñÿ ôóíêöèè n()  v(q), 
â êîòîðûõ v(q) — ñîáñòâåííûå ôóíêöèè ãàìèëüòîíèàíà ,

0 ( ),sm vibH q  îïèñûâàþùåãî ãàðìîíè÷åñêèå 
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êîëåáàíèÿ â ìîëåêóëå, à n() — âîëíîâûå ôóíêöèè, ïîëó÷àåìûå ïóòåì ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ 
óðàâíåíèÿ Øð¸äèíãåðà [10] 
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ñ àíãàðìîíè÷åñêîé ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèåé V0(). Ãàìèëüòîíèàí íóëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ 
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(q) H
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, (5) 

 

èñïîëüçóåìûé ïðè ïðåîáðàçîâàíèè èñõîäíîãî ãàìèëüòîíèàíà Í íåæåñòêîé ìîëåêóëû ê ýôôåêòèâíîìó 
Hýô, ïîëó÷àåòñÿ èç ðàçëîæåíèÿ ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèè V(, qi) è îáðàòíîãî òåíçîðà èíåðöèè 
(, qi) â ðÿäû ïî êîîðäèíàòàì qi 
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Ñõåìà ðàñ÷åòà îïåðàòîðîâ ïðåîáðàçîâàíèÿ iS â ìîäåëè íåæåñòêîé ìîëåêóëû ïðè íóëåâîì ïðè-
áëèæåíèè H0 (5) èçëîæåíà â [11]; âèä ãåíåðàòîðà iRS ïðèâåäåí â [9], ïîýòîìó ïîäðîáíî îñòàíàâëè-
âàòüñÿ íà âû÷èñëåíèÿõ îòäåëüíûõ âêëàäîâ â Z  íå áóäåì, à ïåðåéäåì ê ðàññìîòðåíèþ ìàòðè÷íûõ 

ýëåìåíòîâ îò Z  â áàçèñå êîëåáàòåëüíûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé. Çàìåòèì òîëüêî, ÷òî âñå âû÷èñëåíèÿ 

ïðîâåäåíû äî âòîðîãî ïîðÿäêà ïàðàìåòðà ìàëîñòè ( / ),K B   â êîòîðîì B — ñðåäíåå çíà÷åíèå âðà-
ùàòåëüíîé ïîñòîÿííîé, à  — ñðåäíåå çíà÷åíèå ÷àñòîòû ãàðìîíè÷åñêîãî êîëåáàíèÿ. Äëÿ óäîáñòâà ýòè 
ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû áóäåì ïðèâîäèòü ê âèäó, ÷òî è â [9], îäíàêî â îòëè÷èå îò [9] ñâÿçü ýòèõ ìàòðè÷-
íûõ ýëåìåíòîâ ñ ìîëåêóëÿðíûìè ïàðàìåòðàìè è ïàðàìåòðàìè ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà áóäåò èíîé. 
 
Ýôôåêòèâíûé äèïîëüíûé ìîìåíò â äàííîì êîëåáàòåëüíîì ñîñòîÿíèè 
 

Ñëåäóÿ ðàáîòå [9], çàïèøåì ýòîò ìàòðè÷íûé ýëåìåíò â âèäå 
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, ,n v vn v      {À, Â} = AB + BA. Äëÿ ïàðàìåòðîâ ( , )e n v  è    , ,
2( )M n  áûëè íàéäåíû 

ñîîòíîøåíèÿ 
 

 (8) 
 

 (9) 
 

â êîòîðûõ ââåäåíû îáîçíà÷åíèÿ: ( ) ( ) ,n mf nm f     f(n) = f(nn), ôêê() = ôêê()+2ê(), 

ê() = ê()–ê(å), ns = En–Es,  — àíòèñèììåòðè÷íûé åäèíè÷íûé òåíçîð òðåòüåãî ðàíãà. 
Ñâÿçü ïàðàìåòðà ( )

11
nS  ñ ïàðàìåòðàìè ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà îñòàåòñÿ òàêîé æå, êàê è â ìîäåëè 

ïîëóæåñòêîé ìîëåêóëû [12], îäíàêî ñâÿçü ïîñëåäíèõ ñ ìîëåêóëÿðíûìè ïàðàìåòðàìè ìåíÿåòñÿ [13, 
14]. Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå ìîäåëè ïîëóæåñòêîé ìîëåêóëû ñïðàâåäëèâû ðàçëîæåíèÿ 
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è àíàëîãè÷íûå ðàçëîæåíèÿ äëÿ ôóíêöèè ( ), ( ),i
êB

     Àíãàðìîíè÷íûå âîëíîâûå ôóíêöèè n  

ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå ðàçëîæåíèÿ ïî ôóíêöèÿì ãàðìîíè÷åñêîãî îñöèëëÿòîðà 
0
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 (11) 
 

Ïîäñòàíîâêà ñîîòíîøåíèé (10), (11) â ôîðìóëû (8), (9) ïðèâîäèò ê èçâåñòíûì ñîîòíîøåíèÿì èç [9]. 
 
Ýôôåêòèâíûé äèïîëüíûé ìîìåíò, ñâÿçûâàþùèé èçãèáíûå êîëåáàòåëüíûå ñîñòîÿíèÿ 
 
Èñêîìûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò çàïèñûâàåòñÿ â âèäå 
 

 (12) 

 

Äëÿ êîýôôèöèåíòîâ ( )nm  è 2( )M nm   ïîëó÷åíû ñîîòíîøåíèÿ: 
 

 
 

 (13) 
 

 
 

 (14) 
 

Â ýòèõ âûðàæåíèÿõ èñïîëüçóþòñÿ ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ: 
 

 
 

Çâåçäî÷êà ó * îçíà÷àåò, ÷òî â ñóììå îòñóòñòâóþò ñëàãàåìûå, ñîäåðæàùèå «ðåçîíàíñíûå» çíàìåíàòåëè 
ñ i  ps. Ïðè íàëè÷èè ñëó÷àéíûõ ðåçîíàíñîâ òèïà Ôåðìè 1  mn èëè Êîðèîëèñà âòîðîãî òèïà 
(3  mn) â ôîðìóëàõ (13) è (14) íåîáõîäèìî ñäåëàòü çàìåíó 
 

 
 

 (15) 
 

Ýôôåêòèâíûé äèïîëüíûé ìîìåíò äëÿ êîìáèíàöèîííûõ ïîëîñ 
 

Èñêîìûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ( , ; 1, ) , 1,Z ê ê ê Z ên v v m n v v m       òàê æå, êàê è â ìîäåëè ïî-

ëóæåñòêîé ìîëåêóëû, ìîæåò áûòü ïðèâåäåí ê âèäó 
 

 (16) 
 

â êîòîðîì 
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+

; (17) 
 

 
 

 (18) 
 

Ðåçîíàíñ Êîðèîëèñà 1-ãî òèïà (1  3) ìîæåò áûòü ó÷òåí â ôîðìóëå (18) òî÷íî òàê æå, êàê è â 
[9]. Íàèáîëüøåå îòëè÷èå îò ìîäåëè ïîëóæåñòêîé ìîëåêóëû ïîÿâëÿåòñÿ â òåõ ôîðìóëàõ äëÿ ìàòðè÷-
íûõ ýëåìåíòîâ, êîòîðûå ñâÿçûâàþò ñîñòîÿíèÿ ñ ðàçëè÷íûì çíà÷åíèåì êâàíòîâîãî ÷èñëà n. Åñëè ÝÄÌ 
ñâÿçûâàåò ñîñòîÿíèÿ ñ îäèíàêîâûì n, òî èñêîìûå ôîðìóëû ìàëî îòëè÷àþòñÿ îò ïîäîáíûõ ôîðìóë â 
ìîäåëè ïîëóæåñòêîé ìîëåêóëû, ïîýòîìó â äàëüíåéøåì ðàññìàòðèâàòü èõ íå áóäåì. Â êà÷åñòâå ïðèìå-
ðà ïðèâåäåì âûðàæåíèå äëÿ ÝÄÌ äëÿ ñëó÷àÿ êîìáèíàöèîííûõ (ðàçíîñòíûõ) ïîëîñ ñ n = m. 
 
Ýôôåêòèâíûé äèïîëüíûé ìîìåíò äëÿ êîìáèíàöèîííûõ (ðàçíîñòíûõ) ïîëîñ ñ ï = m 
 

Èñêîìûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò èìååò âèä 
 

 
 

+… 

 

Ôóíêöèÿ 
1/21
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 äëÿ 1,lv   
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( )
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l
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v
L     

 
 äëÿ 1.lv   Ýòà ôîðìóëà îòëè÷àåòñÿ îò ïðèâå-

äåííîé â [9] âòîðûì ñëàãàåìûì è òåì, ÷òî âìåñòî ïîñòîÿííûõ , Â, â íåé íóæíî èñïîëüçîâàòü äèà-
ãîíàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îò ôóíêöèé (), Â() è ò.ä. Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå (10—11) 

( , , ...)Z ên v  ïåðåõîäèò â ñîîòâåòñòâóþùåå âûðàæåíèå èç [9]. 
 
Ïðèëîæåíèå ê ìîëåêóëå Í2O 
 

Ïîëó÷åííûå ñîîòíîøåíèÿ áûëè ïðèìåíåíû äëÿ îòûñêàíèÿ ôóíêöèé õ() 
1 ( )x   è 3( )z   èç âû-

ðàæåíèÿ (3) äëÿ ìîëåêóëû Í2O. Äëÿ ýòèõ öåëåé áûëè èñïîëüçîâàíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî 
êîýôôèöèåíòàì ,{ , },j         j = 1, 2,  Ì èç ðàçëîæåíèé 
 

 
 

 (19) 
 

ïðèìåíÿåìûõ äëÿ îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïîëîñ òèïà À (v3 íå÷åòíîå) èëè Â(v3 — ÷åò-
íîå) ñîîòâåòñòâåííî. Î÷åâèäíî, ÷òî ôîðìóëû (12) è (13) ëåãêî ñâîäÿòñÿ ê âèäó (19). Ôóíêöèè e

x  è 

( )i
   (i = 1 ïðè  = õ è i = 3 ïðè  = z) áûëè âûáðàíû â âèäå 

 

 (20) 
 

 (20a) 
 

 (20á) 
 

ãäå  ïðèíèìàåò èíäåêñ e èëè 1. Ïðè âûáîðå ïðåäñòàâëåíèé äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ ôóíêöèé ìû èñõî-
äèëè èç òîãî, ÷òîáû â ñëó÷àå ëèíåéíîé êîíôèãóðàöèè ìîëåêóëû 
 

 (21) 
 

Èç óñëîâèé (21) íàõîäèòñÿ êîíñòàíòà Ñ â (20à), îñòàëüíûå ïàðàìåòðû à, b, ð îáúÿâëÿëèñü âàðüèðóå-
ìûìè è íàõîäèëèñü ïðè ìèíèìèçàöèè ôóíêöèîíàëà 
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 (22) 
 

â êîòîðîì Wj — âåñ, ââîäèìûé òàê, ÷òîáû ïîðÿäîê âñåõ èñïîëüçóåìûõ â ïîäãîíêå äàííûõ áûë îäè-
íàêîâ. Âîëíîâûå ôóíêöèè n(), âõîäÿùèå â ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû, îïðåäåëÿëèñü ïóòåì ÷èñëåííîãî 
èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèÿ (9) ñ ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèåé V0(), èìåþùåé âèä 
 

 
 

ñ ïàðàìåòðàìè f = 12857,902 ñì–1, Í = 10960,976 ñì–1 è å = 1,8208 ðàä. Ïðè èíòåãðèðîâàíèè óðàâ-
íåíèÿ (4) èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä Íóìåðîâà—Êóëè [15]. Âèä ìîëåêóëÿðíûõ ôóíêöèé Â(), ( ),êB    

ìîæíî íàéòè â [8, 13]. Ôóíêöèè ôi(), i(),  èç ðàçëîæåíèÿ ïîòåíöèàëà ìîëåêóëû âû÷èñëÿëèñü 
ïî ñõåìå, èçëîæåííîé â [10, 16], ïðè ýòîì ñèëîâûå ïàðàìåòðû fij, fijl  áðàëèñü èç [16]. 
 

Ò à á ë è ö à  1  
 

Âû÷èñëåííûå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ,  x y,z è  z,y (â D)ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà 

ìîëåêóëû Í2O, ñâÿçûâàþùåãî ñîñòîÿíèÿ n  è  n n (v1 = v3 = 0) 
 

 
 

a Âû÷èñëåíèÿ ñîîòâåòñòâóþò çíàêó (—) äëÿ ïàðàìåòðîâ j  ïîëîñû 42 è ôóíêöèÿì (20), (20á). 
b Âû÷èñëåíèÿ ñîîòâåòñòâóþò çíàêó (—) äëÿ ïàðàìåòðîâ j  ïîëîñ 32, 42 è ôóíêöèÿì (20), (20á). 
c Âû÷èñëåíèÿ ñ ôóíêöèÿìè (20à), (20á). 

 

 
 

Ôóíêöèÿ — ( )e
x   (20), ( = —), ïîëó÷åííàÿ äëÿ ìîëåêóëû Í2O ïðè ìèíèìèçàöèè ôóíêöèîíàëà (22) 
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Ò à á ë è ö à  2  
 

Âû÷èñëåííûå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ,  x y,z è  z,y (â D) ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà 

ìîëåêóëû Í2O, ñâÿçûâàþùåãî ñîñòîÿíèÿ 1n, v = 0  è 1 n n, v + 1(v3 = 0) 
 

 
 

Â òàáë. 1—3 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòîâ èç ðàçëîæåíèé (19) è ñðàâíåíèå 
èõ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Äëÿ ñëó÷àÿ n = 0 ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ èç 
ôîðìóëû (13). Îáùåå êîëè÷åñòâî èñïîëüçóåìûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ Ì ðàâíî 21. Âîññòàíîâ-
ëåííûå èç ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ à è b ïðèâåäåíû â òàáë. 4, à íà ðèñóíêå 
ïîêàçàíà âîññòàíîâëåííàÿ ôóíêöèÿ ( )e

x  (20 à). 
 

Ò à á ë è ö à  3  
 

Âû÷èñëåííûå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ,  z x,y, è  y,x (â D) ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà 

ìîëåêóëû Í2O, ñâÿçûâàþùåãî ñîñòîÿíèÿ 3n, v = 0  è 3 n n, v = 1 (v1 = 0) 
 

 
 

Ò à á ë è ö à  4  
 

Ïàðàìåòðû ìîäåëüíûõ ïðåäñòàâëåíèé ôóíêöèé ( ) x  (= å, 1) è  3
z(â D) ìîëåêóëû Í2O 

 

 
 
Çàêëþ÷åíèå 
 

Íåîáõîäèìî ñäåëàòü íåñêîëüêî çàìå÷àíèé ïî ïîâîäó âûáîðà çíàêîâ ó ïàðàìåòðîâ êñï.ý
j  Îáðàò-

íûå çàäà÷è ðåøàëèñü ñ âûáîðîì ðàçëè÷íûõ çíàêîâ äëÿ ïàðàìåòðîâ êñïý
j  äëÿ ïîëîñ 32 è 42. Ðàñ÷åò 

(à) èç òàáë. 1 ñîîòâåòñòâóåò âûáîðó çíàêà (—) äëÿ ïàðàìåòðîâ êñïý
j  ïîëîñû 42. Ðàñ÷åò (b) — âûáîðó 
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çíàêà (—) äëÿ ïàðàìåòðîâ êñïý
j  ïîëîñ 32 è 42, ïðè ýòîì èñïîëüçîâàëèñü ôóíêöèè (20) è (20 á). Çíà- 

êè (—) äëÿ êñïý
j  ïîëîñû 42 ÿâëÿþòñÿ ïðåäïî÷òèòåëüíûìè ïðè èñïîëüçîâàíèè ìîäåëüíûõ ïðåäñòàâ-

ëåíèé (20), (20 á), ò. ê. ýòè ôóíêöèè ñ ïàðàìåòðàìè, ïîëó÷åííûìè èç îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
äàííûõ ïîëîñ 2, 22, 32 è îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, äàþò â ïðÿìîì ðàñ÷åòå çíàêè (—) âû÷

j  ïîëîñû 42. 

Íàèáîëåå àäåêâàòíî ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå (áåç èçìåíåíèÿ çíàêîâ äëÿ êñïý
j ) îïèñûâàåò ôóíê-

öèÿ òèïà (20 à), â êîòîðîé ñòåïåíü 2 íóæíî çàìåíèòü íà ñòåïåíü 4. Îäíàêî â òî÷íîñòè âîññòàíîâëåíèÿ 
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ îíà óñòóïàåò ôóíêöèÿì (20) è (20 á). Îòìåòèì åùå ðàç, ÷òî ïðåäëîæåííûå 
ôóíêöèè (20) ÿâëÿþòñÿ ìîäåëüíûìè ôóíêöèÿìè, à ïîëó÷åííûå äëÿ íèõ ïàðàìåòðû à è b èç òàáë. 4 ÿâ-
ëÿþòñÿ îïòèìàëüíûìè â ñìûñëå (19), ò.å. îíè íàèëó÷øèì ñïîñîáîì îïèñûâàþò èìåþùèéñÿ íàáîð ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ äàííûõ êñï.ý

j  Òåì íå ìåíåå ýòè ôóíêöèè ïîçâîëÿþò ðàññ÷èòàòü ïàðàìåòðû êñïý
j  (òàáë. 1—

3) ðÿäà ïîëîñ, äëÿ êîòîðûõ ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ èíôîðìàöèÿ ïî èíòåíñèâíîñòÿì îòñóòñòâóåò. 
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V . I .  S t a r i k o v ,  S . N .  Ì i k h a i l e n k î . Effective Dipole Moment Operator for Nonrigid H2X Type 
Molecules. Application to H2O. 
 

A theory of the transformed dipole moment operator for nonrigid H2X type molecules has been worked out by us-
ing the method of contact transformation. The treatment takes into account the large amplitude bending motion, 
which is described by coordinate . Obtained formulas for the transformed dipole moment operator for bending vibra-

tion quantum bands and for combination bands have been used for the determination functions 1 3( ), ( ), ( )e
x x z       

from the expansion of molecular fixed components  (p, q) ( = x, ó, z) of the electric dipole moment of H2O mole-
cule over q normal coordinates. Some different model forms for these functions have been used. 
 


