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ÀÏÏÐÎÊÑÈÌÀÖÈß K-ÇÀÂÈÑÈÌÎÑÒÈ ÂÐÀÙÀÒÅËÜÍÎÉ ÝÍÅÐÃÈÈ ÄÈÌÅÐÀ (ÍF)2 
 
 

Èññëåäîâàíà çàâèñèìîñòü âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè F(K) äèìåðà (HF)2 îò âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà 
K. Ýòè èññëåäîâàíèÿ îñíîâàíû íà ñîâìåñòíîì ðàññìîòðåíèè èçãèáíûõ êîëåáàíèé áîëüøîé àìïëèòóäû è âðà-
ùåíèÿ ìîëåêóëû. Äëÿ âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè F(K) ïîëó÷åíû àíàëèòè÷åñêèå ïðåäñòàâëåíèÿ, êîòîðûå ïîçâî-
ëÿþò âîññòàíîâèòü ïîëó÷åííûå èç îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ ôóíêöèè F(K) 
(äëÿ ãèïîòåòè÷åñêîãî J = 0) óðîâíÿ. Ïî ñðàâíåíèþ ñ ïîëèíîìèàëüíîé è äðîáíî-ðàöèîíàëüíîé ôîðìàìè çàâè-
ñèìîñòè âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè F(K) îò êâàíòîâîãî ÷èñëà K ïðåäëîæåííûå ìîäåëè ëó÷øå îïèñûâàþò ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûå äàííûå è îáëàäàþò ëó÷øèìè ýêñòðàïîëÿöèîííûìè ñâîéñòâàìè. 

 
 

Äèìåð (ÍF)2 îòíîñèòñÿ ê êëàññó íåæ¸ñòêèõ ìîëåêóë ñ ñèëüíûì êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûì 
âçàèìîäåéñòâèåì, ñâÿçàííûì ñ íàëè÷èåì â ìîëåêóëå èçãèáíûõ êîëåáàíèé áîëüøîé àìïëèòóäû. Ê ýòî-
ìó êëàññó ìîëåêóë ïðèíàäëåæàò è ìíîãèå ìîëåêóëû òèïà Í2Õ, ñðåäè êîòîðûõ, íàïðèìåð, ìîëåêóëà 
Í2O âî ìíîãîì îïðåäåëÿåò ïîãëîùåíèå èçëó÷åíèÿ â àòìîñôåðå â âèäèìîì è èíôðàêðàñíîì äèàïàçîíå. 
Áîëüøîå ÷èñëî êàê ôóíäàìåíòàëüíûõ, òàê è ÷èñòî âû÷èñëèòåëüíûõ ïðîáëåì ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî 
ðàçðåøåíèÿ, ñâÿçàííûõ ñ èññëåäîâàíèåì ñïåêòðîâ òàêèõ ìîëåêóë, ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì ïðîÿâëåíèÿ 
ýôôåêòîâ íåæ¸ñòêîñòè â öåíòðîáåæíîì èñêàæåíèè. Ïîòåíöèàëüíàÿ ôóíêöèÿ ìîëåêóëû (HF)2, ñîîò-
âåòñòâóþùàÿ äâèæåíèÿì àòîìîâ, îñòàâëÿþùèõ ìîëåêóëó â îäíîé ïëîñêîñòè (ðàññìàòðèâàåòñÿ òðàíñ-
ïóòü), èìååò íèçêèé áàðüåð ê ïðîìåæóòî÷íîé (îêîëî 330 ñì–1 [1]) êîíôèãóðàöèè ñèììåòðèè Ñ2h, ÷òî 
ïîçâîëÿåò ìîëåêóëå ïåðåõîäèòü èç îäíîé èçîãíóòîé êîíôèãóðàöèè â äðóãóþ, ýêâèâàëåíòíóþ åé. Ïî-
äîáíîå èíâåðñèîííîå äâèæåíèå ïðèâîäèò ê íàëè÷èþ èíâåðñèîííî-âðàùàòåëüíîãî ñïåêòðà ìîëåêóëû, 
ýêñïåðèìåíòàëüíîå èçó÷åíèå êîòîðîãî íà÷àëîñü â ðàáîòå [2] (ññûëêè íà äðóãèå ýêñïåðèìåíòàëüíûå 
ðàáîòû ìîæíî íàéòè â [3]). Òåîðåòèêî-ãðóïïîâîé àíàëèç êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ äâèæåíèé äè-
ìåðà (HF)2 äàí â [2, 4, 5]. 

Ñ òåîðåòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ íåæåñòêîñòü ìîëåêóëû ïðèâîäèò ê ïðîáëåìå êîððåêòíîãî ó÷åòà 
ñèëüíîãî èçãèáíî-âðàùàòåëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è âñëåäñòâèå ýòîãî ê ïðîáëåìå îòûñêàíèÿ àäåêâàòíîé 
(äëÿ îïèñàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ) çàâèñèìîñòè âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè ìîëåêóëû îò âðàùà-
òåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë. Õîðîøî èçâåñòíî, ÷òî íàëè÷èå èçãèáíîãî êîëåáàíèÿ áîëüøîé àìïëèòóäû â 
òðåõàòîìíûõ íåæåñòêèõ ìîëåêóëàõ òèïà Í2Õ ïðèâîäèò ê ðàñõîäèìîñòè ïîëèíîìèàëüíîãî ïðåäñòàâëå-
íèÿ ýôôåêòèâíîãî âðàùàòåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà HW (ñì., íàïðèìåð, [6, 7]). Íàèáîëåå ïëîõóþ ñõî-
äèìîñòü â ðàçëîæåíèè ÍW èìåþò ïîäïîñëåäîâàòåëüíîñòè, ñîäåðæàùèå ñòåïåíè îïåðàòîðà 2

zJ  (Z —

 îñü ëèíåàðèçàöèè ìîëåêóëû). Â áàçèñå âðàùàòåëüíûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé ,J K  îïåðàòîð 2
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ñîîòâåòñòâóåò ôóíêöèÿ 
 

 (1) 
 
ñ J-çàâèñÿùèìè êîíñòàíòàìè Ñi. Îäíî èç ïðîÿâëåíèé íåæåñòêîñòè çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî äîñòèæåíèå 
âûñîêîé òî÷íîñòè îïèñàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ òðåáóåò èñïîëüçîâàíèÿ áîëüøîãî êîëè÷åñòâà 
âàðüèðóåìûõ ïàðàìåòðîâ Ñi â (1), êîòîðûå íîñÿò ÷èñòî ôåíîìåíîëîãè÷åñêèé õàðàêòåð è íå ïîçâîëÿþò 
ðàññ÷èòûâàòü ñ ïðèåìëåìîé òî÷íîñòüþ âûñîêîâîçáóæäåííûå âðàùàòåëüíûå ýíåðãèè ìîëåêóëû. 

Â ñëó÷àå äèìåðà (HF)2 ýòî ïðîÿâëÿåòñÿ â îñîáåííîñòè ñèëüíî. Èñïîëüçóåìîå äëÿ îáðàáîòêè èí-
âåðñèîííî-âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ âûðàæåíèå äëÿ ýíåðãèè èíâåðñèîííî-âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé 
ìîæíî çàïèñàòü â âèäå [3] 
 

 
 

 (2) 
 
Êîíñòàíòà V îïðåäåëÿåò âåëè÷èíó èíâåðñèîííîãî óäâîåíèÿ êîëåáàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè (V = 0, 
1, 2, ), ôóíêöèÿ F(K) îïðåäåëÿåò çàâèñèìîñòü âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè äèìåðà îò êâàíòîâîãî ÷èñëà 
K, ñëàãàåìûå, ñîäåðæàùèå ïîñòîÿííûå ,B  D,  ñîâìåñòíî ñ F(K) îïèñûâàþò âðàùàòåëüíóþ ýíåðãèþ 
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íåæåñòêîãî ñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà è, íàêîíåö, ñëàãàåìûå â ôèãóðíûõ ñêîáêàõ îïèñûâàþò ïîïðàâêó â 
ýíåðãèþ, ñâÿçàííóþ ñ àñèììåòðèåé ìîëåêóëû. Ôóíêöèÿ F(K), îïèñûâàþùàÿ öåíòðîáåæíîå èñêàæå-
íèå â ïðèáëèæåíèè ñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà, â ñòàíäàðòíîì ïîäõîäå èìååò âèä 
 

 (3) 
 
Èíäåêñ V â äàëüíåéøåì äëÿ êðàòêîñòè îïóñêàåòñÿ. 

Â [3] áûëî ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ äîñòèæåíèÿ â îáðàáîòêå ýêñïåðèìåíòàëüíîé òî÷íîñòè âîññòàíîâëå-
íèÿ ÷àñòîò èíâåðñèîííî-âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ â ôóíêöèè F(K) íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü ñòîëüêî 
æå âàðüèðóåìûõ ïàðàìåòðîâ A, DK, , ñêîëüêî çíà÷åíèé ôóíêöèè F(K) èçâåñòíî èç ýêñïåðèìåíòà. 
Ýòî çíà÷èò, ÷òî ôóíêöèîíàëüíûé âèä (3) íå ñîîòâåòñòâóåò ðåàëüíîìó ïîâåäåíèþ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
äàííûõ. Â ñèëó ýòîãî ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå îáðàáàòûâàëèñü îòäåëüíî äëÿ êàæäîé K ïîëîñû 
(K = 0, 1, 2), òàê ÷òî â ýíåðãèè ÅK (2) âîññòàíàâëèâàëèñü (ïðè ðåøåíèè îáðàòíîé ñïåêòðîñêîïè÷å-
ñêîé çàäà÷è) íå ïàðàìåòðû ôóíêöèè F(K), à çíà÷åíèÿ ôóíêöèè F(K) äëÿ êîíêðåòíûõ K. Ðÿä (3), 
î÷åâèäíî, íå ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ ïðåäñêàçàíèÿ âðàùàòåëüíûõ ýíåðãèé (èëè ÷àñòîò ïåðåõî-
äîâ) ñ êâàíòîâûìè ÷èñëàìè K > Kmàõ, ãäå Kmaõ — ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå êâàíòîâîãî ÷èñëà ó ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèé (èëè ÷àñòîò ïåðåõîäîâ), èñïîëüçîâàííûõ äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ 
â ôóíêöèè F(K). Ýòî ïîêàçûâàåò ðèñóíîê, íà êîòîðîì ïðåäñòàâëåíû âû÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ ôóíêöèé 
FN(K) (1) ñ K > N äèìåðà (HF)2 äëÿ êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ V = 1 (âåðõíÿÿ èíâåðñèîííàÿ êîìïî-
íåíòà îñíîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ) è J = 0. Â ôóíêöèÿõ FN(K) âåëè÷èíà N îïðåäåëÿåò ÷èñëî 
âàðüèðóåìûõ ïàðàìåòðîâ, ïîëó÷åííûõ ïðè îáðàáîòêå ïåðâûõ N çíà÷åíèé ôóíêöèè F(K). Ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå (òî÷íåå, ïîëó÷åííûå ïðè îáðàáîòêå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ) çíà÷åíèÿ ôóíêöèè F(K) 
ñîåäèíåíû ñïëîøíîé ëèíèåé. 
 

 
 

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è âû÷èñëåííûå (øòðèõîâûå) çíà÷åíèÿ âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè 
îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ (êîìïîíåíòà V = 1) äèìåðà (HF)2 (äëÿ ãèïîòåòè÷åñêîãî J = 0 óðîâíÿ). Øòðè-
õîâûå ëèíèè ñîîòâåòñòâóþò âû÷èñëåíèþ ñ ïîëèíîìèàëüíûì ïðåäñòàâëåíèåì FN(K), ñîäåðæàùèì N 
âàðüèðóåìûõ ïàðàìåòðîâ, ïîëó÷åííûõ èç îáðàáîòêè N ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Êðèâàÿ 1 ñîîò-
âåòñòâóåò âû÷èñëåíèþ ñ 2-ïàðàìåòðè÷åñêîé ôóíêöèåé (11) 

 
Â [3] ïîìèìî îáû÷íîãî ïðåäñòàâëåíèÿ (2), (3) äëÿ ýíåðãèè ÅK èñïîëüçîâàëîñü Ïàäå ïðåäñòàâëå-

íèå. Õîòÿ êîëè÷åñòâî ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ ïðè îáðàáîòêå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ îñòàëîñü 
òàêèì æå, êàê è ïðè èñïîëüçîâàíèè Òåéëîðîâñêîãî ïðåäñòàâëåíèÿ (2), (3) äëÿ ÅK, êà÷åñòâî ïðåäñêà-
çàíèÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ óðîâíåé ýíåðãèé, êàê îòìå÷åíî â [3], ñóùåñòâåííî óëó÷øàåòñÿ. 

Íàñòîÿùàÿ ñòàòüÿ ïîñâÿùåíà àïïðîêñèìàöèè K-çàâèñèìîñòè âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè äèìåðà 
(HF)2, òî åñòü ïîèñêó îïòèìàëüíîãî àíàëèòè÷åñêîãî âèäà ôóíêöèè F(K), ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷å-
íèÿ êîòîðîé (äëÿ ãèïîòåòè÷åñêîãî J = 0 óðîâíÿ) ïðèâåäåíû â [1, 3]. 
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Ìåòîä èññëåäîâàíèÿ 
 

Ìåòîä èññëåäîâàíèÿ çàâèñèìîñòè âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè íåæåñòêîé ìîëåêóëû îò êâàíòîâîãî ÷èñ-
ëà K îñíîâàí íà îäíîâðåìåííîì ó÷åòå êîëåáàíèÿ áîëüøîé àìïëèòóäû è âðàùåíèÿ â óðàâíåíèè Øðå-
äèíãåðà 
 

 (4) 
 

â êîòîðîì  — êîîðäèíàòà èçãèáíîãî êîëåáàíèÿ áîëüøîé àìïëèòóäû (äëÿ (HF)2 îïðåäåëåííàÿ â [1]); 
V0() — àíãàðìîíè÷íàÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ôóíêöèÿ, ñîîòâåòñòâóþùàÿ äàííîìó êîëåáàíèþ è äîïóñêàþ-
ùàÿ òî÷íîå ðåøåíèå â (4) ïðè K = 0. Ôóíêöèÿ ( )A   ìîäåëèðóåò ïîâåäåíèå ôóíêöèè A(), ñâÿçàííîé 
ñ èçìåíåíèåì òåíçîðà èíåðöèè ìîëåêóëû âäîëü îñè ëèíåéíîñòè (ÿâíûé âèä ýòîé ôóíêöèè ìîæíî âû-
÷èñëèòü èç ïðèâåäåííûõ â [1] ôîðìóë). Ïðåäëàãàåìûé ìåòîä áûë ââåäåí â [8—11] äëÿ îïèñàíèÿ 
âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè íåæåñòêèõ ìîëåêóë òèïà Í2Õ. Óðàâíåíèå (4) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ìîäåëüíûé 
àíàëîã áîëåå ïîëíîãî óðàâíåíèÿ, ðåøàåìîãî, íàïðèìåð, â [1, 12] ÷èñëåííûìè ìåòîäàìè. Â ýòîì ñëó-
÷àå ôóíêöèÿ h(K) äàåò ïîòî÷å÷íîå çíà÷åíèå âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè ìîëåêóëû (J = 0) äëÿ êàæäîãî K. 

Çàìåòèì, ÷òî åñëè ôóíêöèÿ A() äîïóñêàåò ðàçëîæåíèå â áûñòðîñõîäÿùèéñÿ ðÿä ïî êîîðäèíàòå 
, òî òàêîå ðàçëîæåíèå ïðèâîäèò è ê ñõîäèìîñòè ïîëèíîìèàëüíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ äëÿ F(K). Â ñëó÷àå 
äèìåðà (HF)2 ýòî íå òàê. Âû÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ ôóíêöèè A() ïðèâåäåíû â [1]. Îíè õîðîøî àï-
ïðîêñèìèðóþòñÿ ôóíêöèåé (òàáë. 1). 
 

 (5) 
 

ñ ïàðàìåòðàìè ai (i = 0, 1, 2), èç êîòîðîé õîðîøî âèäíî, ÷òî ïðè   0 (ïðè  = 0 ìîëåêóëà èìååò 
ëèíåéíóþ êîíôèãóðàöèþ è êîíå÷íûé áàðüåð ê ëèíåéíîñòè â ïîòåíöèàëå V0()) ôóíêöèÿ ( )A   íåîã-

ðàíè÷åííî âîçðàñòàåò, ( ) ,A     òàê ÷òî âêëàä 2( ) ,A K  ñâÿçàííûé ñ âðàùåíèåì ìîëåêóëû è èçìåíå-
íèåì òåíçîðà èíåðöèè, ñòàíîâèòñÿ îïðåäåëÿþùèì â óðàâíåíèè (4). 

Ïîòåíöèàëüíàÿ ôóíêöèÿ ìîëåêóëû V0() (Vmin â îáîçíà÷åíèÿõ [1]), «ab initio» çíà÷åíèÿ êîòîðîé 
ïðèâåäåíû â [1], ìîæåò áûòü àïïðîêñèìèðîâàíà ðàçëè÷íûìè ôóíêöèÿìè, äîïóñêàþùèìè ðåøåíèå (4) 
ïðè K = 0 (ñì., íàïðèìåð, [10]). Äëÿ íàøåé öåëè óäîáíî âûáðàòü ýòó ôóíêöèþ â âèäå 
 

 (6) 
 

äîïóñêàþùåì ðåøåíèå (4) (ñîâìåñòíî ñ ôóíêöèåé 0( )A  ) ïðè K  0 è äàþùåé ïðèáëèçèòåëüíî òî æå 

êà÷åñòâî âîññòàíîâëåíèÿ «ab initio» çíà÷åíèé äëÿ Vmin, ÷òî è äðóãèå ôóíêöèè V0() èç [10]. 
 

Ò à á ë è ö à  1  
 

Çíà÷åíèÿ ôóíêöèè A() [1] è åå ìîäåëüíûõ ïðåäñòàâëåíèé 
2

0 0 1( ) /A a a    è 0 2( ) ( ) /A A a       (â ñì–1)* 
 

 
 

* à0 = 10,04 ñì–1, a1 = 4,313953 ñì–1  ðàä2, à2 = 2,57077272 ñì–1  ðàä 
 
Ìîäåëüíûå ïðåäñòàâëåíèÿ äëÿ âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè äèìåðà (HF)2 
 

Ïîäñòàíîâêà V0() (6) è ôóíêöèè 0( )A   èç (5) â óðàâíåíèå (4) (âêëàä 2( )A K  âûíîñèòñÿ â âîç-
ìóùåíèå) ïðèâîäèò ê ðåøåíèþ [9, 11, 13] 
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 (7) 
 

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè ìîëåêóëû îòíîñèòåëüíî ýíåðãèè ñ K = 0 óäîáíî èñïîëüçîâàòü 
ôóíêöèþ 
 

 (8) 
 

â êîòîðîé 
 

 (9) 
 

Â ýòèõ îáîçíà÷åíèÿõ äëÿ êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ n = 0 (ðàññìàòðèâàåì åãî âûðîæäåííûì, ñîäåð-
æàùèì äâå êîìïîíåíòû V = 0 è V = 1) 
 

 (10) 
 

Òàê êàê ïðè K . 1 àñèìïòîòèêà èìååò âèä G2(K)  ÑK2 (Ñ çäåñü è äàëåå — ïðîèçâîëüíûå êîí-
ñòàíòû), òî ñ ïîìîùüþ (10) ôóíêöèþ F(K) äëÿ îäíîîáðàçèÿ ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå 
 

 (11) 
 

ãäå g2 — âàðüèðóåìûé ïàðàìåòð. Íà ðèñóíêå ïðåäñòàâëåíî âû÷èñëåííîå ïîâåäåíèå ôóíêöèè F(K) (11), 
â êîòîðîé èñïîëüçîâàëèñü äâà âàðüèðóåìûõ ïàðàìåòðà, 1 è g2, âîññòàíîâëåííûõ ïî çíà÷åíèÿì ôóíêöèé 

F (K = 1) è F (K = 2) (äëÿ ïàðàìåòðà ~ èñïîëüçîâàëîñü çíà÷åíèå ~ h /4 ïðè  = 160 ñì
–1

 [1]). 
Ôóíêöèÿ G(K), îïðåäåëÿåìàÿ ôîðìóëîé (8), èìååò âèä ïðîèçâîäÿùåé ôóíêöèè, ââåäåííîé â [9, 11] 

äëÿ îïèñàíèÿ âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèé ìîëåêóëû Í2O. Ðàçëîæåíèå ýòîé ôóíêöèè â ðÿä Òåéëîðà 
ïî 1K

2 äàåò îáû÷íîå äëÿ F(K) ïîëèíîìèàëüíîå ïðåäñòàâëåíèå òèïà (1), ïðè÷åì çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ 
Ñi ýòîãî ïðåäñòàâëåíèÿ áëèçêè ê çíà÷åíèÿì, ïîëó÷àåìûì èç îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Â 
îòëè÷èå îò Í2O â ôóíêöèè G(K) äëÿ äèìåðà (HF)2 ïàðàìåòð 1 h 2,6 > 1. Ýòî çíà÷èò, ÷òî Òåéëîðîâ-
ñêîå ïðåäñòàâëåíèå (1) äëÿ G(K) â ñëó÷àå (HF)2 ÿâëÿåòñÿ ðàñõîäÿùèìñÿ äëÿ ëþáûõ K  0. Ïðåíåáðå-
ãàÿ â h(K) (7) â ïîäêîðåííîì âûðàæåíèè ïåðâûìè äâóìÿ ñëàãàåìûìè (ïðè K  0), äëÿ h(K) ìîæíî 
ïîëó÷èòü ïðèáëèæåííîå âûðàæåíèå 
 

 (12) 
 

Äëÿ ïîïðàâêè h1(K), ñâÿçàííîé ñ âûíåñåíèåì ñëàãàåìîãî A~()K2 â âîçìóùåíèå äëÿ îñíîâíîãî ñî-
ñòîÿíèÿ (n = 0) ìîæíî ïîëó÷èòü âûðàæåíèå 
 

 
â êîòîðîì 

 
 

à Ã(...) — ãàììà-ôóíêöèÿ. Èñïîëüçóÿ àñèìïòîòè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå äëÿ Ã-ôóíêöèè [14] è ïðèáëè-
æåííîå ïðåäñòàâëåíèå äëÿ S h C0 + C1K, äëÿ ïîïðàâêè h1(K) ìîæíî ïîëó÷èòü âûðàæåíèå 
 

 (13) 
 

Ó÷èòûâàÿ ýòó äîáàâêó ê h(K) â ôîðìóëå (12), ôóíêöèþ F(K) ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå 
 

 (14) 
 

Çàìåòèì, ÷òî ïîòåíöèàëüíàÿ ôóíêöèÿ V~ 0() = b0 + b1/ + b2/2 òàêæå äîïóñêàåò àíàëèòè÷åñêîå 
ïðåäñòàâëåíèå [10] äëÿ h(K) è ïðèâîäèò ê äðóãîé ôîðìå äëÿ G(K). Âîññòàíîâëåíèå êîëåáàòåëüíûõ 

÷àñòîò ñ ôóíêöèåé V~ 0() óêàçàííîãî òèïà õóæå, ÷åì ñ ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèåé V0() (6), ïîýòîìó 

ðåøåíèå h(K), ïîëó÷àåìîå èç (4) ñ V~ 0(), â äàííîé ñòàòüå íå ðàññìàòðèâàåòñÿ. 
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Äâóìåðíûé ñëó÷àé 
 

Óêàæåì âêðàòöå íà âîçìîæíîñòü ðàññìîòðåíèÿ ñèëüíîãî êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîãî âçàèìîäåé-
ñòâèÿ â äèìåðå (HF)2 äëÿ ñëó÷àÿ äâóõ êîëåáàòåëüíûõ êîîðäèíàò. Êîîðäèíàòà  = (1 + 2)/2 îïðåäå-
ëåíà â [1] â âèäå ïîëóñóììû äâóõ êîîðäèíàò 1 è 2, ñâÿçàííûõ ñ èçìåíåíèåì óãëîâ ñâÿçåé HF ñ ëè-
íèåé, ñîåäèíÿþùåé öåíòðû òÿæåñòåé ìîëåêóë HF. Â ýòèõ ïåðåìåííûõ óðàâíåíèå òèïà (4) ïðèìåò âèä 
 

 (15) 
 

Ïîòåíöèàëüíàÿ ôóíêöèÿ  
 

 
 

è ìîäåëüíîå ïðåäñòàâëåíèå 
 

 
 

äîïóñêàþò ðåøåíèå (15) â âèäå [15] 
 

 (16) 
 

â êîòîðîì M2(K) = M2 + (à1/)  K2 è M = 0, 1, 2, ..., a nã — ãëàâíîå êîëåáàòåëüíîå êâàíòîâîå 
÷èñëî. Äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ nã = 0, M = 0, è èç (16) ñëåäóåò 
 

 
 

÷òî ïî ôîðìå ñîâïàäàåò ñ (12). Çàìåòèì, ÷òî ïðåäñòàâëåíèå V0(1, 2) ÿâëÿåòñÿ ïðèáëèæåííûì è 
ïðåäïîëàãàåò íàëè÷èå ìèíèìóìà â ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèè ìîëåêóëû ïðè ëèíåéíîé êîíôèãóðàöèè. 
 

Ò à á ë è ö à  2  
 

Ñðàâíåíèå êà÷åñòâà âîññòàíîâëåíèÿ (ïî F(K) = maxF
âû÷

(K) – F
ýêñï

(K)) è ïðåäñêàçàíèÿ  
âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè F(K) ìîëåêóëû (HF)2 (äëÿ ãèïîòåòè÷åñêîãî J = 0) óðîâíÿ 

äëÿ ðàçëè÷íûõ ïðåäñòàâëåíèé F (K) (V = 1, â ñì–1) 
 

 
 

Ïðèìå÷àíèÿ: L — êîëè÷åñòâî âàðüèðóåìûõ ïàðàìåòðîâ, Ì — êîëè÷åñòâî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé F(K) 
èç [1, 3]. Ïðåäñêàçàíèå F(K) ïðîâîäèëîñü ñ ïàðàìåòðàìè Ñ, ïîëó÷åííûìè èç îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà-
÷åíèé F(0), F(l),..F(K—1). Ïîä÷åðêíóòû çíà÷åíèÿ F(K) äëÿ ëó÷øèõ äâóõ- è òðåõïàðàìåòðè÷åñêèõ ôóíêöèé. 
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Ðåøåíèå îáðàòíûõ çàäà÷ 
 

Ïîëó÷åííûå ôóíêöèè F(K) òèïà (11), (12) è (14) áûëè èñïîëüçîâàíû äëÿ ïîäãîíêè ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ çíà÷åíèé F(K), ïðèâåäåííûõ â [1, 3] (äëÿ ãèïîòåòè÷åñêîãî J = 0 óðîâíÿ). Ðåçóëüòàòû ðåøå-
íèÿ îáðàòíûõ çàäà÷ ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 2. Çäåñü æå ïðèâåäåíî èõ ñðàâíåíèå ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó-
÷åííûìè ïðè èñïîëüçîâàíèè ïîëèíîìèàëüíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ (1) äëÿ F(K) è íåêîòîðûõ äðîáíî-
ðàöèîíàëüíûõ ôîðì äëÿ F(K). Õîðîøî âèäíî, ÷òî íåïîëèíîìèàëüíûå ïðåäñòàâëåíèÿ (11) è (14) äëÿ 
F(K) ñóùåñòâåííî óëó÷øàþò êà÷åñòâî âîññòàíîâëåíèÿ è ïðåäñêàçàíèÿ âðàùàòåëüíûõ ýíåðãèé ìîëåêóëû â 
ñðàâíåíèè ñî ñòàíäàðòíîé ñòåïåííîé ôîðìîé (1) è â ñðàâíåíèè ñ äðîáíî-ðàöèîíàëüíûìè ôîðìàìè F(K). 

Ñëåäóþùèé ýòàï ðàáîòû ïðåäïîëàãàåò èñïîëüçîâàíèå ïîëó÷åííûõ íàìè ôóíêöèé äëÿ F(K) äëÿ 
îïèñàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èíâåðñèîííî-âðàùàòåëüíûõ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ. 
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S . V .  Ê î r z i l î v ,  V . I .  S t a r i k o v ,  V l . G .  T y u t e r e v . Approximation of K-Dependence of (HF)2 
Dimer Rotational Energy. 
 

In the present work the dependence of rotational energy F(K) of the (HF)2 dimer on rotational quantum number 
K is investigated. This investigation is based on the simultaneous analysis of large amplitude bending vibration and 
molecular rotation. The analytical representation for rotational energy F(K), which can be used in the fitting analysis 
of experimental data and extrapolation on highly excited rotational slates are proposed. 


