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Ðàññìîòðåíû àëãîðèòìû âû÷èñëåíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè äëÿ ñèììåòðè÷íûõ ìîëåêóë òèïà ABC3 è AB4 âî 
âíóòðåííèõ îðòîãîíàëüíûõ êîîðäèíàòàõ. Ïîäðîáíî ðàññìîòðåí ñèììåòðèçîâàííûé áàçèñ äâóõ òîðñèîííûõ 
êîîðäèíàò. Ïðåèìóùåñòâî îïèñàííîé â ñòàòüå ìåòîäèêè íàõîæäåíèÿ êîëåáàòåëüíûõ óðîâíåé çàêëþ÷àåòñÿ  
â âîçìîæíîñòè ëîêàëèçàöèè áàçèñíûõ ôóíêöèé âáëèçè ìèíèìóìà, ÷òî óìåíüøàåò ÷óâñòâèòåëüíîñòü ê îøèá-
êàì â ïîâåðõíîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè âäàëè îò ìèíèìóìà. Âû÷èñëåíû íèæíèå êîëåáàòåëüíûå óðîâíè 
ýíåðãèè ìîëåêóëû 12CH3

35Cl. 
 

Ââåäåíèå 

Â ïîñëåäíèå ãîäû ïîÿâèëèñü ðàáîòû [1–4], ïî-
ñâÿùåííûå çàäà÷å âû÷èñëåíèÿ êîëåáàòåëüíûõ 
óðîâíåé ýíåðãèè ìåòàíà. Àíàëèç âûñîêîâîçáóæäåí-
íûõ óðîâíåé ýíåðãèè è ïåðåõîäîâ ìåòàíà ÿâëÿåòñÿ 
òðóäíîé çàäà÷åé èç-çà ëîêàëèçîâàííîé ñòðóêòóðû 
óðîâíåé è äîñòàòî÷íî áîëüøîé ðàçìåðíîñòè çàäà÷è 
[5, 6]. Öåëü äàííîé ðàáîòû – îïèñàòü àëãîðèòì 
íàõîæäåíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè èç ïîâåðõíîñòè ïî-
òåíöèàëüíîé ýíåðãèè (ÏÏÝ) âî âíóòðåííèõ êîîð-
äèíàòàõ äëÿ áîëåå ñëîæíûõ ìîëåêóë òèïà ABC3. 
Âåçäå íèæå âíóòðåííèå êîîðäèíàòû çàäàþòñÿ ÷å-
òûðüìÿ âåêòîðàìè r1, r2, r3, r4, êàæäûé èç êîòîðûõ 
ÿâëÿåòñÿ ëèíåéíîé êîìáèíàöèåé ðàäèóñîâ-âåêòîðîâ 
ïÿòèàòîìíîé ìîëåêóëû â íåêîòîðîé ñèñòåìå êîîð-
äèíàò. Ïåðåñòàíîâêà òðåõ âåêòîðîâ r2, r3, r4 ñâîäèò-
ñÿ ê ïåðåñòàíîâêå ýêâèâàëåíòíûõ àòîìîâ. Â êà÷åñò-
âå âíóòðåííèõ êîîðäèíàò ìû èñïîëüçóåì ÷åòûðå 
ðàññòîÿíèÿ r1, r2, r3, r4, òðè óãëà ìåæäó q2, q3, q4  

è äâà òîðñèîííûõ óãëà t3, t4.  
Â äàííîé ñòàòüå îïèñàíû ìåòîä ñèììåòðèçàöèè 

âîëíîâîé ôóíêöèè äâóõ òîðñèîííûõ óãëîâ è äî-
ïîëíèòåëüíûå ïîòåíöèàëû, íåîáõîäèìûå äëÿ ïðà-
âèëüíîé ëîêàëèçàöèè âîëíîâûõ ôóíêöèé, ðàññìîò-
ðåíû ÷èñëåííûå ïðèìåðû ðåøåíèÿ òîðñèîííîé çà-
äà÷è, îáùèé àëãîðèòì íàõîæäåíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëå-
ìåíòîâ äåâÿòèìåðíîé çàäà÷è è ïðèìåð âû÷èñëåíèÿ 
êîëåáàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè ìîëåêóëû 12CH3

35Cl. 
 

Cèììåòðèçîâàííûé òîðñèîííûé áàçèñ 

Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû ïðàâèëà ïðåîáðàçîâàíèÿ 
äâóõ òîðñèîííûõ óãëîâ t3, t4 ïðè ïåðåñòàíîâêàõ 
òðåõ îäèíàêîâûõ àòîìîâ 2, 3, 4 [7, 8], à â ÷åòâåð-
òîì ñòîëáöå – ïðàâèëà ïðåîáðàçîâàíèÿ êîýôôèöè-

åíòîâ m3 è m4 â ôóíêöèè e
i(m3t3+m4t4)

, èíäóöèðîâàí-
íûå ïåðåñòàíîâêàìè îäèíàêîâûõ àòîìîâ. Âåçäå íè-
æå ïåðåñòàíîâêè îïðåäåëÿþòñÿ (abc) = (ab)(ac), 

(abcd) = (ab)(ac)(ad) è, ñëåäîâàòåëüíî, (13)(23) = 
= (123), (12)(23) = (132).  

 
T à á ë è ö à  1  

Ïðåîáðàçîâàíèå òîðñèîííûõ êîîðäèíàò 

Ïåðåñòàíîâêà

Ïðåîáðàçîâàíèå 
òîðñèîííûõ 
êîîðäèíàò, 

èíäóöèðîâàííîå 
ïåðåñòàíîâêîé 

e
i(m3t3+m4t4) ≡ {m3, m4},
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�  4 4t t=

�  3 4{ , }m m  

(23)I 
3 3t t=

�  4 3 4t t t= −

�  4{ , }m m
+
−  

(34)I 
3 4t t= −

�

4 3t t= −

�  4 3{ , }m m− −  

(234) = (34)(23)
3 4t t= −

�

4 3 4t t t= −

�  4{ , }m m
+

−  

(243) = (23) (34)
3 4 3t t t= −

�

4 3t t= −

�  3{ , }m m
+

−  

(24)I = (34)(243)
3 4 3t t t= −

�

4 4t t=

�  3{ , }m m
+

−  

 

Îïðåäåëèì ïðîåêòèðóþùèå îïåðàòîðû ãðóïïû 

C3v ñëåäóþùèì ñïîñîáîì: 
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Äåéñòâóÿ ïðîåêòèðóþùèìè îïåðàòîðàìè íà áà-

çèñ e
i(m3t3+m4t4), ïîëó÷èì íàáîð ñèììåòðèçîâàííûõ 

òîðñèîííûõ ôóíêöèé 
3 4
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F

σ  ãäå G – ïðåäñòàâëå-

íèå; σ – ñòðîêà ïðåäñòàâëåíèÿ; n = 1, 2 äëÿ ïðåä-
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ñòàâëåíèÿ E. Ïîëó÷åííûå ôóíêöèè äåéñòâèòåëüíû 

òîëüêî ïðè m3 = m4. Âìåñòî ôóíêöèé 
3 4

, ,

,

,

nG

m m
F

σ  ïðè 

m3 ≠ m4 è m3 ≠ 0, m4 ≠ 0, ìîæíî ââåñòè äåéñòâèòåëü-
íûå ôóíêöèè: 
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Â ÷àñòíûõ ñëó÷àÿõ m3 = 0 è m4 = 0 èç øåñòè ôóíê-
öèé (1) îñòàþòñÿ òðè, ïðè ýòîì íîðìèðîâêà ôóíê-
öèé îòëè÷àåòñÿ îò (1). Âûáèðàÿ âñå ïàðû íåîòðèöà-
òåëüíûõ ÷èñåë m3 è m4 òàêèå, ÷òî m3 + m4 ≤ mmax  
è m4 ≤ m3, ïîëó÷èì ïîëíûé ñèììåòðèçîâàííûé áà-
çèñ. Íà ðèñ. 1 âûäåëåíà îáëàñòü çíà÷åíèé m3 è m4, 
îïðåäåëÿþùàÿ ïîëíûé áàçèñ (2).  
 

 
Ðèñ. 1. Îáëàñòü çíà÷åíèé, îïðåäåëÿþùàÿ áàçèñ (2)  
(â ðàìêå – îáëàñòü âñåõ çíà÷åíèé m3 è m4, ïîëó÷àåìàÿ  
 ïåðåñòàíîâêàìè) 

 
Àëüòåðíàòèâíûé ñïîñîá ïîñòðîåíèÿ ñèììåòðè-

çîâàííîãî áàçèñà: ÷èñëåííîå ðåøåíèå äâóìåðíîé 
òîðñèîííîé çàäà÷è ñ ïîñëåäóþùåé ñèììåòðèçàöèåé. 
Ôèêñèðóÿ êîîðäèíàòó t4 åå ðàâíîâåñíîìó çíà÷å-
íèþ, ìîæíî íàéòè îäíîìåðíûå ñîáñòâåííûå ôóíê-
öèè Tn(t3). Ðåøàÿ äâóìåðíóþ çàäà÷ó, â áàçèñå 
Tn3

(t3)Tn4
(–t4) ñ îïåðàòîðîì êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè  
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íàéäåì ñîáñòâåííûå âåêòîðû è ñîîòâåòñòâóþùèå èì 
çíà÷åíèÿ ýíåðãèè. Ïîëó÷åííûå ñîáñòâåííûå âåêòî-
ðû íå âñåãäà ïðàâèëüíî ïðåîáðàçóþòñÿ ïðè ïåðå-
ñòàíîâêàõ. Òàê, äâóêðàòíî âûðîæäåííûå âåêòîðû  
ñ áëèçêèìè ýíåðãèÿìè ìîãóò ÿâëÿòüñÿ ëèíåéíîé 
êîìáèíàöèåé âåêòîðîâ, ïðåîáðàçóþùèõñÿ ïî ïðåä-
ñòàâëåíèþ E. Ñ ïîìîùüþ ïðàâèë òàáë. 1 íàéäåì, 
êàê ïðåîáðàçóþòñÿ äâà ñîáñòâåííûõ âåêòîðà ïðè 
ïåðåñòàíîâêå (23)I: 

 
1 1

2 2

(23) .
f a b f

I
f b a f

−⎛ ⎞ ⎛ ⎞⎛ ⎞
=⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟
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 (3) 

Íàéäåì ïîâîðîò òàêîé, ÷òî âåêòîð 1 2( , )f f  ïåðåõîäèò 

â âåêòîð 1 2( , ),f f′ ′  ïðåîáðàçóþùèéñÿ àíàëîãè÷íî (3) 

ñ 1/2, 3/2.a b= =  Ïîñëå ïîâîðîòà ìû ïîëó÷èì 

äâà âåêòîðà, ïðåîáðàçóþùèõñÿ ïî ïðåäñòàâëåíèþ 
E. Ñîáñòâåííûå âåêòîðû ñèììåòðèè A1 è A2 íå òðå-
áóþò äîïîëíèòåëüíîãî âðàùåíèÿ. Íåäîñòàòîê äàí-
íîãî ïîäõîäà çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî âûñîêîâîçáó-
æäåííûå ôóíêöèè íå âñåãäà ïðîñòî ñèììåòðèçî-
âàòü, íî â òàêîì áàçèñå ïðîùå âû÷èñëÿòü êîíòðàê-
òèðîâàííûå òîðñèîííûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû.  

Äîïîëíèòåëüíûå ïîòåíöèàëû 

Ââåäåíèå äîïîëíèòåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ öåëåñî-
îáðàçíî, êîãäà èñïîëüçóåìûé ïîòåíöèàë âåäåò ñåáÿ 
íåïðàâèëüíî â íåêîòîðûõ òî÷êàõ ïðîñòðàíñòâà êî-
îðäèíàò èëè êîãäà íåîáõîäèìà äîïîëíèòåëüíàÿ ëî-
êàëèçàöèÿ âîëíîâûõ ôóíêöèé. Äëÿ äâóìåðíîãî 
òîðñèîííîãî áàçèñà ìû èñïîëüçóåì äîïîëíèòåëüíûé 
ïîòåíöèàë ñèììåòðèè A1 â ôîðìå 

 
1 3 4 3 4 3 4( , ) ( ) ( ) ( ).AV t t f t f t f t t= + − + − +  (4) 

Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíà äâóìåðíàÿ òîðñèîííàÿ ïîâåðõ-
íîñòü ïîòåíöèàëà 12CH4 ïðè ðàâíîâåñíûõ êîîðäèíà-
òàõ r è q. Äâà ãëóáîêèõ ìèíèìóìà ñîîòâåòñòâóþò 
òî÷êàì (120, 240) è (240, 120) â ïðîñòðàíñòâå t3, t4.  
 

 
 

Ðèñ. 2. Ñëåâà äâóìåðíàÿ òîðñèîííàÿ ÏÏÝ (îò íóëÿ äî 
360°) â êîîðäèíàòàõ t3, t4. Äâà ìèíèìóìà (120, 240)  

è (240, 120). Ñïðàâà – òà æå ïîâåðõíîñòü ñ äîïîëíèòåëü- 
  íûì ïîòåíöèàëîì, óáèðàþùèì ìèíèìóì (240, 120) 

 

Åñëè ðåøàòü çàäà÷ó íà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ  
ñ òàêèì ïîòåíöèàëîì, òî ðåøåíèÿ áóäóò ïðîäóáëè-
ðîâàíû. Ââåäåíèå äîïîëíèòåëüíîãî ïîòåíöèàëà (4) 

ñ ôóíêöèåé 

10( ) 0,00012(sin( ) 3/2)f t t= +  óáèðàåò 

îäèí ìèíèìóì. Ïðè ýòîì ñîáñòâåííûå âåêòîðû  
â íóæíîì ìèíèìóìå ìåíÿþòñÿ íåñóùåñòâåííî.  
Â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ íåîáõîäèìî ïîäíÿòü êðàÿ 
ïîòåíöèàëüíîé ÿìû. Ýòî ìîæíî ñäåëàòü, èñïîëüçóÿ 
äîïîëíèòåëüíûé ïîòåíöèàë, ïðîïîðöèîíàëüíûé f(t) = 

10(cos( ) 1/2) .t= +  Äëÿ íåêîòîðûõ ìîëåêóë öåëåñîîá-
ðàçíî ââîäèòü äîïîëíèòåëüíûå óãëîâûå ïîòåíöèàëû. 
Íàïðèìåð, äëÿ 12CH4 ìîæíî ââåñòè äîïîëíèòåëü-

íûé ïîòåíöèàë, ïðîïîðöèîíàëüíûé 
ij

∑(cos(qij+1/3)n,   

ãäå n – áîëüøå èëè ðàâíî ìàêñèìàëüíîé ñòåïåíè, 
èñïîëüçóåìîé â óãëîâîé ÷àñòè ÏÏÝ. Ââåäåíèå  
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äîïîëíèòåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ ðàñøèðÿåò ïðèìåíè-
ìîñòü ïðîãðàììû äëÿ ÏÏÝ ðàçëè÷íûõ ìîëåêóë. 

×èñëåííûå ïðèìåðû èñïîëüçîâàíèÿ 
òîðñèîííîãî áàçèñà 

Â òàáë. 2 ïðèâåäåíû ïðèìåðû ðåøåíèÿ äâó-
ìåðíîé òîðñèîííîé çàäà÷è. Ïåðâûå ñåìü ñîáñòâåí-
íûõ çíà÷åíèé ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò. 

 
 Ò à á ë è ö à  2  

Ñðàâíåíèå ðåøåíèé äâóìåðíîé òîðñèîííîé çàäà÷è  
äëÿ òðåõ áàçèñîâ  

Áàçèñ (2)  
Ïðåäñòàâëåíèå tn

3
(T3)tn

4
(–t4) 

Mmax = 35 Mmax = 40 

A1 1312,785146 1312,785146 1312,785146

E 2621,432267 2621,432267 2621,432267

A1 3918,344736 3918,344736 3918,344736

E 3927,744705 3927,744705 3927,744705

E 5212,684394 5212,684390 5212,684390

A1 5231,746970 5231,746968 5231,746968

A2 5231,823276 5231,823269 5231,823269

– – – – 

A2 13009,316066 13009,230100 13009,230014

A1 13009,316348 13009,230394 13009,230308

A1 13999,279505 13998,042907 13998,041412

E 14010,745382 14009,818399 14009,816693

 
Ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ â ðàéîíå 13000–14000  ñì–1 

çàìåòíî îòëè÷àþòñÿ, òàê êàê áàçèñ Tn3
(t3)Tn4

(–t4)  

îãðàíè÷èâàëñÿ òàêèì ïðîèçâåäåíèåì ôóíêöèè 
Tn3

(t3) è Tn4
(–t4), ÷òî ñóììàðíàÿ ýíåðãèÿ îäíîìåð-

íûõ ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé áûëà ìåíüøå 80000 ñì–1. 
Êîëè÷åñòâî áàçèñíûõ ôóíêöèé äëÿ áàçèñà 
Tn3

(t3)Tn4
(–t4) áûëî 1020. Êîëè÷åñòâî áàçèñíûõ 

ôóíêöèé äëÿ áàçèñà (2) ñ mmax = 35(40) áûëî 666(861), 
595(780), 1260(1640) ñîîòâåòñòâåííî äëÿ A1, A2 è E 
áëîêîâ, à êîëè÷åñòâî íåñèììåòðèçîâàííûõ áàçèñíûõ 

ôóíêöèé 3781(4921).  

Âû÷èñëåíèå êîëåáàòåëüíûõ 
ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ 

Çàäà÷à íàõîæäåíèÿ êîëåáàòåëüíûõ ìàòðè÷íûõ 
ýëåìåíòîâ òðåáîâàòåëüíà ê âû÷èñëèòåëüíûì ðåñóð-
ñàì. Ïðîñòîé ñïîñîá ïîñëåäîâàòåëüíîãî âû÷èñëåíèÿ 
ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ âîçìîæåí òîëüêî äëÿ î÷åíü 
ìàëåíüêîãî áàçèñà. Èçíà÷àëüíî ÏÏÝ îïðåäåëÿåòñÿ 
â áàçèñå êîëåáàòåëüíûõ äåðåâüåâ àíàëîãè÷íî [9]. 
Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíà ñòðóêòóðà äåðåâà, êàæäîé âåòâè 
ñîîòâåòñòâóåò ïðåäñòàâëåíèå ãðóïïû ïåðåñòàíîâîê 
òðåõ èäåíòè÷íûõ àòîìîâ. Â ëèñòüÿõ äåðåâà ÏÏÝ 
ðàñïîëàãàþòñÿ âñåâîçìîæíûå ñèììåòðèçîâàííûå 
ñòåïåíè êîîðäèíàò R(r1), R3(r2, r3, r4), T(t3, t4), 
Q(q2, q3, q4).  

Àíàëîãè÷íî îïðåäåëÿåòñÿ äåðåâî âîëíîâûõ 
ôóíêöèé, òîëüêî â ëèñòüÿõ äåðåâà ðàñïîëàãàþòñÿ 
ñèììåòðèçîâàííûå îäíî-, äâóõ- èëè òðåõìåðíûå 
âîëíîâûå ôóíêöèè. Èñïîëüçóÿ 9G-ñèìâîëû äëÿ 

òî÷å÷íîé ãðóïïû Ñ3v, ìîæíî ñâåñòè âû÷èñëåíèÿ 
ïðèâåäåííîãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ê âû÷èñëåíèþ 
îäíî-, äâóõ- èëè òðåõìåðíûõ ïðèâåäåííûõ ìàòðè÷-
íûõ ýëåìåíòîâ. Äëÿ ýôôåêòèâíîé ðàáîòû òàêîãî 
àëãîðèòìà íåîáõîäèìî èìåòü ðàçìåð îïåðàòèâíîé 
ïàìÿòè, äîñòàòî÷íûé äëÿ õðàíåíèÿ îäíî-, äâóõ-  
è òðåõìåðíûõ ïðèâåäåííûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ.  

 

 
Ðèñ. 3. Äåðåâî ÏÏÝ 

 
Äðóãîé ñïîñîá, ïðèìåíÿåìûé, â ÷àñòíîñòè, äëÿ 

CH4, çàêëþ÷àåòñÿ â ïðåäâàðèòåëüíîì ðåøåíèè ðà-
äèàëüíîé è óãëîâîé çàäà÷ ñ ïîñëåäóþùèì ðåøåíè-
åì ïîëíîé çàäà÷è â áàçèñå ðàäèàëüíûõ è óãëîâûõ 
ñîáñòâåííûõ ôóíêöèé. Â ýòîì ñëó÷àå ïðîáëåìà çà-
êëþ÷àåòñÿ â âû÷èñëåíèè è õðàíåíèè óãëîâûõ ìàò-
ðè÷íûõ ýëåìåíòîâ.  

Â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ìîæíî ïðèìåíèòü íå-
ñêîëüêî óëó÷øåííûé ìåòîä ïîñëåäîâàòåëüíîãî âû-
÷èñëåíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ. Äëÿ ýòîãî âîëíî-
âûå ôóíêöèè è ÷ëåíû ÏÏÝ ñîðòèðóþòñÿ ñíà÷àëà 
ïî óãëîâîé, à çàòåì ïî ðàäèàëüíîé ÷àñòè. Âñå ðàäè-
àëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû âû÷èñëÿþòñÿ çàðàíåå 
è õðàíÿòñÿ â îïåðàòèâíîé ïàìÿòè. Çàòåì êàæäûé 
âû÷èñëåííûé óãëîâîé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò óìíîæà-
åòñÿ íà ðàäèàëüíûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò è ïîëíûé 
ìàòðè÷íûé ýëåìåíò çàïèñûâàåòñÿ íà äèñê. Òàêàÿ 
ñõåìà âû÷èñëåíèé íå òðåáóåò õðàíåíèÿ óãëîâûõ 
ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ â îïåðàòèâíîé ïàìÿòè, íî íå 
èñïîëüçóåò ïðåèìóùåñòâà âûñîêîé ñèììåòðèè çàäà-
÷è. Âûáîð òîé èëè èíîé ñõåìû âû÷èñëåíèé âî ìíî-
ãîì çàâèñèò îò ôîðìû ïðåäñòàâëåíèÿ ÏÏÝ.  

Âû÷èñëåíèå êîëåáàòåëüíûõ óðîâíåé 
ìîëåêóëû 12CH3

35Cl 

Â òàáë. 3 ïðèâåäåíû íàáëþäàåìûå è âû÷èñ-
ëåííûå èç ÏÏÝ øåñòîãî ïîðÿäêà [10] êîëåáàòåëü-
íûå óðîâíè ýíåðãèè ìîëåêóëû 12CH3

35Cl. Âû÷èñëå-
íèå ïðîâîäèëîñü ñ äâóìÿ íàáîðàìè áàçèñíûõ 
ôóíêöèé. Â ïåðâîì êîëè÷åñòâî áàçèñíûõ ôóíêöèé 
áûëî 11000, à âî âòîðîì 17523. Âû÷èñëåíèå ìàò-
ðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äëÿ 17523 áàçèñíûõ ôóíêöèé íà 
ïðîöåññîðå Athlon 3800 × 2 çàíÿëî îêîëî 2 ÷ ïðè 
èñïîëüçîâàíèè àëãîðèòìà, îñíîâàííîãî íà ïðèâå-
äåííûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòàõ. Óëó÷øåííûé ìåòîä 
ïîñëåäîâàòåëüíîãî âû÷èñëåíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåí-
òîâ ïîòðåáîâàë áîëåå 6 ÷. Òàêèì îáðàçîì, àëãî-
ðèòì, îñíîâàííûé íà ïðèâåäåííûõ ìàòðè÷íûõ ýëå-
ìåíòàõ, ñóùåñòâåííî ýôôåêòèâíåå ïîñëåäîâàòåëüíî-
ãî âû÷èñëåíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ. 



 Àëãîðèòì âû÷èñëåíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè ìîëåêóë òèïà ABC3 è AB4 èç ïîâåðõíîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè 779 
 

T a á ë è ö à  3  

Êîëåáàòåëüíûå óðîâíè ýíåðãèè 12ÑH3 
35Cl 

Èäåíòèôèêàöèÿ Ýêñïåðèìåíò Âû÷èñëåíèå I Âû÷èñëåíèå II

ν3 732,84216 733,580255 733,0826 
ν6 1018,07090 1017,585 1015,914 
ν2 1354,88112 1359,794 1355,645 
ν5 1452,17844 1452,926 1451,302 
2ν3 1456,76266 1458,867 1457,767 

ν3 + ν6 1745,37113 1745,833 1744,97 
2ν6(A1) 2029,37523 2031,441 2028,798 

2ν6(E) 2038,32636 2039,59 2037,216 
ν2 + ν3 2080,53577 2082,950 2084,948 

3ν3 2171,88765 2175,591 2174,777 
ν3 + ν5 2182,57173 2184,234 2183,205 
ν2 + ν6 2367,72216 2376,223 2374,192 

ν5 + ν6(A1) 2464,90270 2468,811 2465,555 

ν5 + ν6(A2) 2467,66902 2469,278 2467,276 

ν5 + ν6(E) 2461,64821 2464,098 2461,721 

2ν3 + ν6(E) 2463,81796 2466,634 2464,734 

2ν5(A1) 2879,360 2882,618 2880,711 
ν1 2967,777 2969,623 2968,632 
ν4 3039,286 3044,760 3042,556 

Çàêëþ÷åíèå 

Îïèñàííûé àëãîðèòì ìîæåò áûòü îáîáùåí íà 
áîëåå ñëîæíûå ìîëåêóëû. Ïðè ýòîì èçìåíÿòñÿ 
òîëüêî ñòðóêòóðà äåðåâüåâ è ðàçìåðíîñòü çàäà÷è. 
Ïðåèìóùåñòâî îïèñàííîé â ñòàòüå ìåòîäèêè íàõîæ-
äåíèÿ êîëåáàòåëüíûõ óðîâíåé çàêëþ÷àåòñÿ â âîç-
ìîæíîñòè ëîêàëèçàöèè áàçèñíûõ ôóíêöèé âáëèçè 
ìèíèìóìà, ÷òî óìåíüøàåò ÷óâñòâèòåëüíîñòü ê îøèá-
êàì â ÏÏÝ âäàëè îò ìèíèìóìà. Ïðèâåäåííûå  
â ñòàòüå àëãîðèòìû èñïîëüçîâàíû äëÿ âû÷èñëåíèÿ 
óðîâíåé ýíåðãèè ìîëåêóë CH3Cl è CH4.  

Ðàáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòàìè ÐÔÔÈ ¹ 05-05-
22001à, 06-05-65010à è 06-05-39016à. 
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A.V. Nikitin. Algorithm for calculation of energy levels of molecules of ABC3 and AB4 type from the 

potential energy surface. 
 Calculation algorithms for the energy levels for symmetric molecules of ABC3 and AB4 type in internal 

orthogonal coordinates are considered. The symmetric basis of two torsion coordinates is considered in detail. 
The advantage of the described method of finding vibration states is in a possibility to localize basic functions 
in the vicinity if minimum, that decreases the sensitivity to errors in the potential energy surface far from the 
minimum. Low vibration energy levels of 12CH3

35Cl molecule are calculated. 


