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ÐÀÑ×ÅÒ ÊÎËÅÁÀÒÅËÜÍÎ-ÂÐÀÙÀÒÅËÜÍÎÉ ÑÒÐÓÊÒÓÐÛ ÑÏÅÊÒÐÀ 
ÂÎÄßÍÎÃÎ ÏÀÐÀ ÄËß ÄÈÀÏÀÇÎÍÀ ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐ 300—2500°Ê 
 
 

Â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ îáðàòíîé ýëåêòðîîïòè÷åñêîé çàäà÷è ïà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåííûõ ïðè 
íîðìàëüíûõ òåìïåðàòóðàõ èíòåãðàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé êîëåáàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ ñ âîëíîâîé ôóíêöèåé, ïðè 
ïîñòðîåíèè êîòîðîé ó÷òåíû êîëåáàòåëüíûå ðåçîíàíñû è àíãàðìîíè÷íîñòü, îïðåäåëåí îðèãèíàëüíûé íàáîð ( 
äî âòîðîãî ïîðÿäêà âêëþ÷èòåëüíî) ïðîèçâîäíûõ äèïîëüíîãî ìîìåíòà Í2O. Ïîëó÷åííûé íàáîð èñïîëüçîâàí â 
ýêñòðàïîëÿöèîííîì ðàñ÷åòå (äî Ò ∼ 2500°Ê) èíòåãðàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ïîëîñ, îáðàçîâàííûõ ïåðåõîäàìè ñ 
âûñîêèìè çíà÷åíèÿìè êâàíòîâûõ ÷èñåë. (V ≤ 4). Ïðîâåäåíû âû÷èñëåíèÿ öåíòðîâ è èíòåíñèâíîñòåé êîëåáà-
òåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ëèíèé Í2O è ñôîðìèðîâàíà áàçà äàííûõ ïî ïàðàìåòðàì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé Í2O äëÿ 
äèàïàçîíà òåìïåðàòóð 300—2500°Ê. 

 
 

Èññëåäîâàíèÿ ñïåêòðîâ âîäÿíîãî ïàðà ïðè âûñîêèõ (∼ 2000 Ê) òåìïåðàòóðàõ ñâÿçàíû ñ ïðîáëå-
ìàìè ðàñïðîñòðàíåíèÿ îïòè÷åñêîãî èçëó÷åíèÿ â òåìïåðàòóðíî-íåîäíîðîäíîé ñðåäå. Â íàñòîÿùåå âðå-
ìÿ êîëè÷åñòâåííîå ðàññìîòðåíèå ïåðåíîñà èçëó÷åíèÿ â íàãðåòûõ ãàçàõ îðèåíòèðóåòñÿ íà èñïîëüçîâà-
íèå äàííûõ ïî ïàðàìåòðàì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé (ÏÑË) ïîãëîùåíèÿ, îáóñëîâëåííûõ âîçáóæäåííûìè 
êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûìè (ÊÂ) ïåðåõîäàìè. 

Â äàííîé ñòàòüå èçëàãàåòñÿ ìåòîäèêà, ïî êîòîðîé îñóùåñòâëåí ðàñ÷åò öåíòðîâ è èíòåíñèâíîñòåé 
KB-ëèíèé Í2O, äàþùèõ âêëàä â ïîãëîùåíèå è èçëó÷åíèå ïðè òåìïåðàòóðàõ ñðåäû ∼ 2000 Ê. Ïîëó-
÷åííûå çíà÷åíèÿ ÏÑË çàíåñåíû â áàçó äàííûõ, ÿâëÿþùóþñÿ îäíîé èç èíôîðìàöèîííûõ êîìïîíåíò 
àâòîìàòèçèðîâàííîé ñèñòåìû ïî ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ [1]. 

Òåîðåòè÷åñêîå ðàññìîòðåíèå îñíîâàíî íà îáùåì ïîäõîäå, çàêëþ÷àþùåìñÿ â ðàçäåëåíèè ïîëíîãî 
êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîãî (ÊÂ) ãàìèëüòîíèàíà [2] íà ãðóïïû ñëàãàåìûõ Ímn, ñîîòâåòñòâóþùèõ 
ñòåïåíè m ïî êîëåáàòåëüíûì (ð èëè q) îïåðàòîðàì è ñòåïåíè n ïî âðàùàòåëüíûì îïåðàòîðàì (J

α
) 

 

 (1) 
 
÷òî äàåò âîçìîæíîñòü ðåøåíèÿ ÷èñòî êîëåáàòåëüíîé çàäà÷è ñ ãàìèëüòîíèàíîì 
 

 (2) 
 
Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ñíà÷àëà ðåøàåòñÿ êîëåáàòåëüíàÿ çàäà÷à ïî îïðåäåëåíèþ öåíòðîâ è èíòåíñèâíîñòåé 
êîëåáàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ ñ ïîñëåäóþùèì ðàçðåøåíèåì ïîëîñû ïî âðàùàòåëüíîé ñòðóêòóðå è ó÷åòîì 
÷ëåíîâ Ímn (1), îòâå÷àþùèõ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûì âçàèìîäåéñòâèÿì. 
 

Èñïîëüçîâàíèå ôåíîìåíîëîãè÷åñêîãî êîëåáàòåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà äëÿ îïðåäåëåíèÿ âîëíîâîé 
ôóíêöèè ðåçîíèðóþùèõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé 
 

Îñíîâíóþ ðîëü â ñïåêòðå íàãðåòûõ ãàçîâ èãðàþò ñîñòîÿíèÿ ñ âûñîêèìè çíà÷åíèÿìè êâàíòîâûõ 
÷èñåë, è ó÷åò êîëåáàòåëüíûõ ðåçîíàíñîâ ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëÿþùèì â ðàñ÷åòàõ. 

Â ìîëåêóëå âîäÿíîãî ïàðà êîëåáàòåëüíûå ðåçîíàíñû ñâÿçûâàþò ñîñòîÿíèÿ ñ êâàíòîâûìè ÷èñëàìè 
(V1+1, V2—2, V3) è (V1, V2, V3), ïîñêîëüêó 2ω2 ≈ ω1. Ðåçîíàíñû â ýòîé ìîëåêóëå êëàññèôèöèðóþòñÿ 
êàê êóáè÷íûå è êâàðòè÷íûå â çàâèñèìîñòè îò ÷ëåíà ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèè, îïðåäåëÿþùåãî âíåäèà-
ãîíàëüíûå ýëåìåíòû ìàòðèöû ãàìèëüòîíèàíà. Â äàííîé ñòàòüå äëÿ îïðåäåëåíèÿ âîëíîâûõ ôóíêöèé 
êîëåáàòåëüíûõ ðåçîíèðóþùèõ ñîñòîÿíèé èñïîëüçîâàí ýôôåêòèâíûé êîëåáàòåëüíûé ãàìèëüòîíèàí ÍV, 
ôåíîìåíîëîãè÷åñêè îïðåäåëåííûé íà ïîäïðîñòðàíñòâå ðåçîíèðóþùèõ ñîñòîÿíèé [3]. Àâòîðàìè [3] â 
ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ îáðàòíîé ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé çàäà÷è áûë íàéäåí ýìïèðè÷åñêèé íàáîð êîýôôèöè-
åíòîâ ãàìèëüòîíèàíà, äàþùèé õîðîøåå âîññòàíîâëåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèé, íî ñïî-
ñîá ïðèâåäåíèÿ .ê áëî÷íî-äèàãîíàëüíîìó âèäó íå îáñóæäàëñÿ. 
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Ò à á ë è ö à  1  
 

Ñðàâíåíèå ïðåäñêàçàííûõ ïî äàííûì çíà÷åíèé 
êîëåáàòåëüíûõ ýíåðãèé Í2Î ñ ýêñïåðèìåíòîì (ñì–1) 

 

 
 

Íàìè ïðîâåðåíà ýêñòðàïîëÿöèîííàÿ ñïîñîáíîñòü êîíñòàíò, íàéäåííûõ â [3] ïîñðåäñòâîì ðàñ÷åòà 
ýíåðãèé ñîñòîÿíèé ñ áîëåå âûñîêèìè êîëåáàòåëüíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè V1, V2, V3, íåæåëè ïðèâå-
äåííûå â [3]. Çíà÷åíèÿ ýíåðãèé ýòèõ ñîñòîÿíèé õîðîøî ñîâïàëè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè (ñì. òàáë. 1). 
Ýòî äàåò îñíîâàíèÿ ïðåäïîëàãàòü, ÷òî ñîáñòâåííûå ôóíêöèè HV [3] áëèçêè ê èñòèííûì. Âìåñòå ñ òåì 
ñðàâíåíèå âåëè÷èíû K122 — êîíñòàíòû êóáè÷åñêîé àíãàðìîíè÷íîñòè, ñëåäóþùåé èç íàéäåííûõ õà-
ðàêòåðèñòèê ãàìèëüòîíèàíà, ïîêàçûâàåò çíà÷èòåëüíûå ðàñõîæäåíèÿ ñ èçâåñòíûìè [3] çíà÷åíèÿìè. 
Ïîýòîìó äàííûå [3] èñïîëüçîâàëèñü íàìè òîëüêî äëÿ îïðåäåëåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ âîëíî-
âîé ôóíêöèè ðåçîíèðóþùèõ ñîñòîÿíèé, à èìåííî êîýôôèöèåíòîâ ñìåøèâàíèÿ Ñi 
 

 (3) 
 
(ï — ÷èñëî ðåçîíèðóþùèõ ñîñòîÿíèé). 
 

Îïðåäåëåíèå èíòåíñèâíîñòåé êîëåáàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ âîäÿíîãî ïàðà 
 

Èñïîëüçîâàíèå ãàìèëüòîíèàíà â áëî÷íî-äèàãîíàëüíîé ôîðìå àïðèîðè îçíà÷àåò âûïîëíåíèå ïðå-
îáðàçîâàíèÿ HV = THT–1 ñâîäÿùåãî ãàìèëüòîíèàí (2) ê âèäó, îïðåäåëåííîìó íà ïîäïðîñòðàíñòâå 
ñâÿçàííûõ ðåçîíàíñîì ôóíêöèé. Íî ïîäîáíîå ïðåîáðàçîâàíèå ñîîòâåòñòâóåò èçìåíåíèþ âîëíîâîé 

ôóíêöèè ,
V V

TΨ = Ψ�  è äëÿ ñîõðàíåíèÿ îáùíîñòè ìàòðè÷íûé ýëåìåíò äèïîëüíîãî ìîìåíòà â áàçèñå 

íóëåâûõ êîëåáàòåëüíûõ ôóíêöèé (ãàðìîíè÷íîãî îñöèëëÿòîðà) äîëæåí áûòü çàïèñàí â âèäå 
 

 (4) 
ãäå 

 (5) 
 
Ïðåîáðàçîâàíèÿ (4) îáñóæäàëèñü âî ìíîãèõ ðàáîòàõ, èç êîòîðûõ îòìåòèì ëèøü [4—11]. 

Ñòðîãèé ïîäõîä òðåáóåò, ÷òîáû ïðåîáðàçîâàíèå Ò (5), ñîîòâåòñòâóþùåå âîëíîâûì ôóíêöèÿì (3), 
áûëî ïîëíûì: 
 

 (6) 
 

Íî, îñíîâûâàÿñü íà òî÷íîñòè ýêñïåðèìåíòà, äîñòàòî÷íî ðàññìîòðåòü äâàæäû ïðåîáðàçîâàííûé äè-
ïîëüíûé ìîìåíò 
 

 (7) 
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ßâíûé âèä êîëåáàòåëüíîãî îïåðàòîðà, ïîäâåðãíóòîãî äâóêðàòíîìó êîíòàêòíîìó ïðåîáðàçîâàíèþ, ïðè-

âåäåí â [6, ïðèëîæåíèåÕII], ñ èñïîëüçîâàíèåì êîòîðîãî äëÿ ïåðåõîäà ñ 2iVΔ ≤∑  íàìè çàïèñàíî 

îáùåå âûðàæåíèå äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà äèïîëüíîãî ìîìåíòà, 
 

 (8) 
ãäå 
 

 (9) 
 

 
 

 
 

 (10) 
 

 
 

 
 

 (11) 
 

ãäå δU,V — äåëüòà-ôóíêöèè; l, k — èíäåêñû, íóìåðóþùèå óðîâíè â êëàñòåðå ðåçîíèðóþùèõ ñîñòîÿíèé. 
Êîýôôèöèåíòû Aij è Bij èìåþò âèä 

 

 (12) 
 

 (13) 
 

Èíäåêñ F ó çíàêà ñóììû îçíà÷àåò, ÷òî ñóììèðîâàíèå íå ïðîâîäèòñÿ ïî èíäåêñàì, îòâå÷àþùèì 
÷àñòîòàì, ñâÿçàííûì Ôåðìè-ðåçîíàíñîì. Âûðàæåíèÿ (9)—(11) âî ìíîãîì èäåíòè÷íû ïðèâåäåííûì â 
[8, 9, 11]. Ïðåèìóùåñòâîì ïðèâîäèìîé çàïèñè ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü åå àëãîðèòìèçàöèè äëÿ ðàçëè÷-
íûõ íàáîðîâ êîëåáàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë, õàðàêòåðèçóþùèõ ïîëîñó. 

Òàêèì îáðàçîì, ïðèâåäåííûå âûðàæåíèÿ äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà äèïîëüíîãî ìîìåíòà îäíîâðå-
ìåííî ó÷èòûâàþò êàê ðåçîíàíñû, òàê è öåíòðîáåæíûå ýôôåêòû. 
 

Îïðåäåëåíèå ïðîèçâîäíûõ äèïîëüíîãî ìîìåíòà âîäÿíîãî ïàðà 
 

Ïî ïðîáëåìå îïðåäåëåíèÿ ïðîèçâîäíûõ äèïîëüíîãî ìîìåíòà èìååòñÿ çíà÷èòåëüíîå êîëè÷åñòâî 
ïóáëèêàöèé, êîòîðûå ìîæíî êëàññèôèöèðîâàòü ñëåäóþùèì îáðàçîì: 

– ïðîâåäåíèå êâàíòîâîõèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ïðîèçâîäíûõ äèïîëüíîãî ìîìåíòà; 
– îáðàáîòêà ýêñïåðèìåíòà ïî ýôôåêòó Øòàðêà; 
– ïîëó÷åíèå ñîîòíîøåíèé, ñâÿçûâàþùèõ ìàòðè÷íûé ýëåìåíò äèïîëüíîãî ìîìåíòà (ÌÝÄÌ) â áà-

çèñå êîëåáàòåëüíûõ èëè êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ (ÊÂ) âîëíîâûõ ôóíêöèé, è ðåøåíèå îáðàòíîé 
ýëåêòðîîïòè÷åñêîé çàäà÷è íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòà ïî èíòåíñèâíîñòÿì ïîëîñ èëè îòäåëüíûõ ëèíèé. 

Ïîñëåäíèé ïîäõîä âñòðå÷àåòñÿ â íàèáîëüøåì ÷èñëå ðàáîò. Íåêîòîðûå èçâåñòíûå èç ëèòåðàòóðû 
êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà (ÄÌ) ïî íîðìàëüíûì êîîðäèíàòàì ñâåäåíû â 
òàáë. 2. Êàê âèäíî, äàííûå ïî êîýôôèöèåíòàì ÄÌ âåñüìà ïðîòèâîðå÷èâû. Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ ñëåäóþ-
ùèìè ôàêòîðàìè: 

à) ðàçíîîáðàçèåì òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé, ïðèâîäÿùèõ ê ðàñõîæäåíèÿì â ôîðìóëàõ äëÿ ÌÝÄÌ 
÷åðåç ìîëåêóëÿðíûå è ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïîñòîÿííûå; 
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á) ïîãðåøíîñòÿìè ýêñïåðèìåíòà ïî èíòåíñèâíîñòÿì ëèíèé èëè êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ; (ñì. 
òàáë. 3, â êîòîðîé ïðèâåäåí èíòåðâàë âîçìîæíûõ çíà÷åíèé 

V V
S

′

 Í2Î, óñòàíîâëåííûé èç àíàëèçà ëè-

òåðàòóðíûõ äàííûõ); 
â) èñïîëüçîâàíèåì ðàçëè÷íûõ íàáîðîâ îñòàëüíûõ ìîëåêóëÿðíûõ êîíñòàíò. 

 

Ò à á ë è ö à  2  
 

Ôóíêöèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà Í2O (D×102) 
 

 
 

Ò à á ë è ö à  3  

Èíòåðâàëû èçâåñòíûõ çíà÷åíèé 
′V V

S  (ñì–2 
⋅ àòì–1, T=296°Ê) 

è èñïîëüçîâàííûé â îáðàáîòêå íàáîð 
′V V

S  
 

 
 

Ó÷èòûâàÿ ñèòóàöèþ, îòðàæàåìóþ äàííûìè òàáë. 2, 3, äëÿ êîððåêòíîãî ïðîâåäåíèÿ ðàñ÷åòîâ íå-
îáõîäèìî áûëî îïðåäåëèòü íîâûé íàáîð ïðîèçâîäíûõ äèïîëüíîãî ìîìåíòà äî âòîðûõ ïðîèçâîäíûõ 
âêëþ÷èòåëüíî. 

Ïðîèçâîäíûå áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà îïðåäåëèòü èç ýêñïåðèìåíòà íà äàííîì ýòàïå ñ äîñòàòî÷íîé 
òî÷íîñòüþ ïðàêòè÷åñêè íåâîçìîæíî, ò. ê. ðàñõîæäåíèå ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè 

V V
S

′

 

äëÿ îäíîãî è òîãî æå ïåðåõîäà âåëèêî. 
Êàê âèäíî èç ñîîòíîøåíèé (9—11), äëÿ ðàñ÷åòà ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äèïîëüíîãî ìîìåíòà íåîáõî-

äèìû ñèëîâûå ïîñòîÿííûå Kijν, ñîáñòâåííûå ÷àñòîòû è êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà. 
Â íàøèõ ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàí íàáîð ñèëîâûõ êîíñòàíò, ïîëó÷åííûé Êëàôîì è ïðèâåäåííûé â 

[11], à òàêæå ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ èíòåãðàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ïîëîñ èç îò÷åòà [14]. 
Ïðè ðåàëèçàöèè âû÷èñëèòåëüíîé ñõåìû ðåøåíèÿ îáðàòíîé ýëåêòðîîïòè÷åñêîé çàäà÷è ïðèäåðæè-

âàëèñü ñõåìû ìåòîäà íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ, îïèñàííîé â [12]. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ïðîñòîãî ñëó÷àÿ ëè-
íåéíîé çàäà÷è â êà÷åñòâå èñõîäíûõ äàííûõ â óðàâíåíèÿ ÌÍÊ ïîäñòàâëÿëèñü êâàäðàòíûå êîðíè 

2

,V MzV′ ′′  îïðåäåëÿåìûå èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé èíòåãðàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé. 
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Îïðåäåëåííóþ òðóäíîñòü ïðåäñòàâëÿë âûáîð çíàêîâ ïðîèçâîäíûõ, ò.ê. N íîðìàëüíûì êîëåáàíè-
ÿì â ìîëåêóëå ïðè òàêîì ïîäõîäå ñîîòâåòñòâóþò 2N âîçìîæíûõ íàáîðîâ ïàðàìåòðîâ {μ} è äëÿ âûáîðà 
èõ îïòèìàëüíûõ çíà÷åíèé ñëåäóåò ïðèâëåêàòü äîïîëíèòåëüíóþ èíôîðìàöèþ. 

Îòáîð ïàðàìåòðîâ ñðåäè ìíîæåñòâà âàðèàíòîâ ïîñëå ìèíèìèçàöèè áûë îñóùåñòâëåí, èñõîäÿ èç 
òðåáîâàíèé ìèíèìóìà íåâÿçêè âîññòàíîâëåíèÿ è ïðåäñêàçàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé èíòåí-
ñèâíîñòåé êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ è ìèíèìóìà ðàñõîæäåíèÿ ñ ïåðâûìè ïðîèçâîäíûìè äèïîëüíîãî ìî-
ìåíòà, ðåêîìåíäîâàííûìè â [13]. 

Â èòîãå ñ ïîìîùüþ ñîîòíîøåíèé (9)—(11) íàéäåí íàáîð ýôôåêòèâíûõ ïðîèçâîäíûõ äèïîëüíîãî 
ìîìåíòà Í2O, ïðèâåäåííûé â òàáë. 2, êîòîðûé ïîñëóæèë âõîäíîé èíôîðìàöèåé â äàëüíåéøèõ ýêñòðàïî-
ëÿöèîííûõ ðàñ÷åòàõ èíòåãðàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé êîëåáàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ âîäÿíîãî ïàðà ïðè âûñîêèõ 
òåìïåðàòóðàõ. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàññ÷èòàííûõ çíà÷åíèé 

V V
S

′

 â êà÷åñòâå èñõîäíûõ äàííûõ ïðîâåäåíû ïî 

àëãîðèòìó [15] âû÷èñëåíèÿ öåíòðîâ è èíòåíñèâíîñòåé êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ëèíèé êîëåáàòåëüíûõ 
ïîëîñ âîäÿíîãî ïàðà äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ â ÈÏÑ ïî ñïåêòðîñêîïèè ñîîòâåòñòâóþùèõ áàç äàííûõ [1]. 

Ïðè ðàñ÷åòå öåíòðîâ ëèíèé èñïîëüçîâàëèñü íàáîðû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé óðîâíåé ýíåð-
ãèè, òàê êàê íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííàÿ ôîðìà ýôôåêòèâíîãî âðàùàòåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà, ïðåä-
ëîæåííàÿ Óîòñîíîì, íå îáëàäàåò ïðåäñêàçàòåëüíîé ñïîñîáíîñòüþ è ïîïûòêè ðàñøèðèòü ðàñ÷åò ýíåð-
ãèé ÊÂ óðîâíåé íà áîëåå âûñîêèå êâàíòîâûå ÷èñëà ïðèâîäÿò ê çíà÷èòåëüíûì ïîãðåøíîñòÿì. Èíòåí-

ñèâíîñòè ëèíèé äëÿ ñåêâåíöèè ïîëîñ 6,3 ìêì ( 1i

i

VΔ =∑ ) ðàññ÷èòûâàëèñü ñ ó÷åòîì F-ôàêòîðà [1], 

äàííûå ïî ÷èñòî âðàùàòåëüíûì ñïåêòðàì è ïîëîñå 2,7 ìêì ðàññ÷èòûâàëèñü ïî ìîäåëè æåñòêîãî âîë÷êà. 
Â äàëüíåéøåì ïëàíèðóåòñÿ ðåàëèçàöèÿ ó÷åòà âíóòðèìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé â ïåðå÷èñ-

ëåííûõ ðàéîíàõ, îäíàêî òåõíè÷åñêèå òðóäíîñòè, â ïåðâóþ î÷åðåäü çíà÷èòåëüíàÿ ïðîäîëæèòåëüíîñòü 
çàòðà÷èâàåìîãî ïðîöåññîðíîãî âðåìåíè íà ÁÝÑÌ-6 ïðè ðåàëèçàöèè ó÷åòà ðåçîíàíñíûõ ýôôåêòîâ â 
èíòåíñèâíîñòÿõ KB-ëèíèé, íà äàííûé ìîìåíò åùå íå ïðåîäîëåíû. Êàê ïîêàçûâàþò íàøè èññëåäîâà-
íèÿ [16], â ñëó÷àå ðàñ÷åòà øèðîêîïîëîñíûõ ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê ðåçîíàíñíûå ýôôåêòû êîì-
ïåíñèðóþò äðóã äðóãà. 
 

Àíàëèç äîñòîâåðíîñòè ðàññ÷èòàííûõ ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé íàãðåòîãî âîäÿíîãî ïàðà 
 

Ýêñïåðèìåíò ïî èçìåðåíèþ ïàðàìåòðîâ îòäåëüíûõ êîëåáàòåëüíîâðàùàòåëüíûõ ëèíèé, âûñîêî-
òåìïåðàòóðíîãî âîäÿíîãî ïàðà ñîïðÿæåí ñî çíà÷èòåëüíûìè òðóäíîñòÿìè, ñâÿçàííûìè, â ÷àñòíîñòè, ñ 
ó÷åòîì ñóïåðïîçèöèè áîëüøîãî ÷èñëà ëèíèé, ïîýòîìó èññëåäîâàíèÿ ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê îò-
äåëüíûõ KB-ïåðåõîäîâ ïðè Ò � 300°Ê íåìíîãî÷èñëåííû [19—21]. Â [19] èçìåðåíû ôóíêöèè ïðîïóñ-
êàíèÿ (I/I0) íà ÷àñòîòàõ, ñîîòâåòñòâóþùèõ îòäåëüíûì KB-ïåðåõîäàì, ïðè T = 1200°Ê, îäíàêî íåèç-
âåñòíàÿ àïïàðàòíàÿ ôóíêöèÿ ïðèáîðà ïðàêòè÷åñêè íå ïîçâîëÿåò ïðîâåñòè êîððåêòíîå ñðàâíåíèå ñ 
ðàñ÷åòàìè ÏÑË. Èíòåíñèâíîñòè íåñêîëüêèõ ëèíèé ôóíäàìåíòàëüíûõ ïîëîñ ν1 è ν3 ïðè òåìïåðàòóðàõ 
673; 1273; 1630°Ê èçìåðåíû â [20], îäíàêî àâòîð íå ñìîã âûäåëèòü ïîãëîùåíèå îòäåëüíûìè KB-
ïåðåõîäàìè. Ýòîò âûâîä ñëåäóåò èç ðàñõîæäåíèÿ â çíà÷åíèÿõ èíòåíñèâíîñòåé îäíèõ è òåõ æå ëèíèé, 
ïðèâåäåííûõ ê Ò ∼ 296°Ê áîëåå ÷åì â 40%. 
 

Ò à á ë è ö à  4  
 

Ñðàâíåíèå ðàññ÷èòàííûõ ïî ìîäåëè æåñòêîãî âîë÷êà è ñ ó÷åòîì F-ôàêòîðà (ÈÎÀ) 
èíòåíñèâíîñòåé âðàùàòåëüíûõ ëèíèé ïîëîñû ν2 Í2O ñ ýêñïåðèìåíòîì [21] 

(S = ñì–2 
⋅ àòì–1, Ò = 400°Ê) 
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Ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ èíòåíñèâíîñòåé îòäåëüíûõ ëèíèé ïîëîñû ν2 ïðè Ò ∼ 400°Ê è ðå-
çóëüòàòû íàøèõ ðàñ÷åòîâ ïðèâåäåíû â òàáë. 4. Äàííûå òàáë. 4 ïîäòâåðæäàþò çíà÷èòåëüíóþ ðîëü êî-
ëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé â èíòåíñèâíîñòÿõ ëèíèé ïîëîñ, ñâÿçàííûõ ñ äåôîðìàöèîí-
íûì êîëåáàíèåì ν2. 
 

Çàêëþ÷åíèå 
 

Èçìåðåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ïðè ïîâûøåííûõ òåìïåðàòóðàõ â îñíîâíîì ïðîâîäÿòñÿ â ôóíäà-
ìåíòàëüíûõ ïîëîñàõ ν1, ν2, ν3, êîòîðûå ýêñïåðèìåíòàëüíî èññëåäóþòñÿ è ïðè íîðìàëüíûõ òåìïåðàòóðàõ, 
è äåëàòü âûâîä î ñïðàâåäëèâîñòè ðàçðàáîòàííûõ ìåòîäèê èç àíàëèçà èõ çíà÷åíèé íåò îñíîâàíèé. 

Äàííûå î KB-ëèíèÿõ îáåðòîíîâ, êîìáèíàöèîííûõ è ðàçíîñòíûõ ïîëîñ ïðàêòè÷åñêè îòñóòñòâóþò. 
Ïîýòîìó âîïðîñ î äîñòîâåðíîñòè ñôîðìèðîâàííîãî ìàññèâà äàííûõ ïî ÏÑË òðåáóåò äîïîëíèòåëüíîãî 
ðàññìîòðåíèÿ, ÷òî è îñóùåñòâëåíî â [16]. 

Àâòîð âûðàæàåò ãëóáîêóþ áëàãîäàðíîñòü Í.Í. Òðèôîíîâîé è À.Â. Ôèëü÷àêîâó çà ïîìîùü â ðàáîòå. 
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Î . K .  V o i t s e k h o v s k a y a . Calculation of the Vibration-Rotation Structure of Water Vapor Spectrum 
at Temperatures 300 to 2500°K. 

 
By solving inverse electro-optical problem using experimentally measured, at normal temperatures, integral inten-

sities of the vibrational transitions, whose wave functions are constructed taking into account vibration al resonances 
and anharmonicity, an original set of H2O dipole moment derivatives is determined up to the second order. This set is 
then used for extrapolating integral intensites of bands formed due to transitions between energy levels with high val-
ues of quantum numbers (V ≤ 4) to temperatures up to 2500°K. Calculations have been made of centers and intensities 
of vibration-rotation lines of H2O and a data base of H2O spectral line parameters for temperature range 300 to 
2500°K has been formed. 


