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Äàåòñÿ îïèñàíèå îäíîãî èç ðàçäåëîâ èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìû «Ñïåêòðîñêîïèÿ àòìî-
ñôåðíûõ ãàçîâ» – ïðÿìàÿ ñïåêòðîñêîïè÷åñêàÿ çàäà÷à. Ñèñòåìà ïðåäîñòàâëÿåò äîñòóï ÷åðåç Èíòåðíåò  
ê ñïåêòðîñêîïè÷åñêèì äàííûì áàíêîâ HITRAN è GEISA, à òàêæå ê îðèãèíàëüíûì áàçàì äàííûõ. Ïðèâåäå-
íû èñïîëüçóåìûå ìîäåëè ýôôåêòèâíûõ îïåðàòîðîâ ãàìèëüòîíèàíîâ è äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ïåðåõîäîâ. Äàíî 
äåòàëüíîå îïèñàíèå ïàðàìåòðîâ, êàê ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ, òàê è çàäàþùèõ óñëîâèÿ ðàñ÷åòà ñïåêòðà. 

 
Ââåäåíèå 

Èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíàÿ ñèñòåìà 
SPECTRA (Ñïåêòðîñêîïèÿ àòìîñôåðíûõ ãàçîâ) 
ðàçðàáàòûâàåòñÿ â ëàáîðàòîðèè òåîðåòè÷åñêîé ñïåê-
òðîñêîïèè Èíñòèòóòà îïòèêè àòìîñôåðû ÑÎ ÐÀÍ  
ñ 1999 ã. Ñèñòåìà ïðåäîñòàâëÿåò äîñòóï ÷åðåç Èíòåð-
íåò ê èíôîðìàöèè î ïàðàìåòðàõ ñïåêòðàëüíûõ ëè-
íèé (ÏÑË), ñå÷åíèÿõ ïîãëîùåíèÿ àòìîñôåðíûõ 
ãàçîâ è ïîçâîëÿåò ðåøàòü íåêîòîðûå çàäà÷è ìîëå-
êóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè. Ê èõ ÷èñëó îòíîñÿòñÿ: 
1) ïîèñê, âûáîðêà è âèçóàëèçàöèÿ äàííûõ ïî ÏÑË, 
2) ìîäåëèðîâàíèå ëàáîðàòîðíûõ ñïåêòðîâ âûñîêîãî 
è íèçêîãî ðàçðåøåíèÿ, 3) ðåøåíèå ïðÿìîé ñïåêòðî-
ñêîïè÷åñêîé çàäà÷è íà îñíîâå èñïîëüçîâàíèÿ ìåòîäà 
ýôôåêòèâíûõ îïåðàòîðîâ (ãàìèëüòîíèàíîâ è ìî-
ìåíòîâ ïåðåõîäîâ). Ìåòîäîëîãèÿ ïîñòðîåíèÿ è ñòðóê-
òóðà ñèñòåìû îïèñàíû â ðàáîòå [1]. Äîïîëíèòåëü-
íûå ñâåäåíèÿ î ñèñòåìå è åå ôóíêöèîíàëüíûõ âîç-
ìîæíîñòÿõ ìîæíî íàéòè â ñïðàâî÷íîì ðàçäåëå ïî 
SPECTRA.  

Â áàçó ÏÑË âêëþ÷åíû áàíêè äàííûõ 
HITRAN-2000 (âêëþ÷àÿ äàííûå 2001 ã.) [2], 
HITEMP [3] è GEISA-97 [4]. Â íàñòîÿùåé âåðñèè 
ñèñòåìû áàçà ÏÑË ñîäåðæèò òàêæå îðèãèíàëüíûå 
äàííûå, íå ïðåäñòàâëåííûå â äðóãèõ áàíêàõ ñïåê-
òðîñêîïè÷åñêîé èíôîðìàöèè, äëÿ ìîëåêóë âîäû, 
óãëåêèñëîãî ãàçà [5, 6] è ñåðîâîäîðîäà [7]. Äàííûå 
ïî 6 èçîòîïè÷åñêèì ìîäèôèêàöèÿì ìîëåêóëû âîäû 
ðàññ÷èòàíû íà îñíîâå ðåçóëüòàòîâ ðàáîò [8, 9]. 
Îðèãèíàëüíûå äàííûå ïîëó÷åíû â Èíñòèòóòå îïòè-
êè àòìîñôåðû ÑÎ ÐÀÍ â êîîïåðàöèè ñ âåäóùèìè 
ñïåöèàëèñòàìè â îáëàñòè ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðî-
ñêîïèè èç ÑØÀ è Ôðàíöèè.  

Òèòóëüíàÿ ñòðàíèöà ñèñòåìû SPECTRA ïîêàçà-
íà íà ðèñ. 1. Ðåãèñòðàöèÿ â ñèñòåìå íå îáÿçàòåëüíà, 
îäíàêî çàðåãèñòðèðîâàííûå ïîëüçîâàòåëè èìåþò 
äîñòóï ê áîëüøåìó ÷èñëó ñåðâèñîâ. Âñå ðåçóëüòàòû, 
ïîëó÷åííûå íà ñàéòå http://spectra.iao.ru â ãðà- 
ôè÷åñêîì èëè òàáëè÷íîì âèäå, ìîãóò áûòü ñîõðà-

íåíû â ïåðñîíàëüíûõ áàçàõ äàííûõ ïîëüçîâàòåëÿ 
íà ñåðâåðå â ðàìêàõ âûäåëåííûõ êâîò äèñêîâîãî 
ïðîñòðàíñòâà, çàãðóæåíû íà êîìïüþòåð ïîëüçîâàòå-
ëÿ èëè îòïðàâëåíû ïîëüçîâàòåëþ ïî ýëåêòðîííîé 
ïî÷òå â âèäå òåêñòîâûõ ôàéëîâ äëÿ äàëüíåéøåé 
îáðàáîòêè. 

Ðàçäåë «Ïðÿìàÿ ñïåêòðîñêîïè÷åñêàÿ çàäà÷à» 
ïîçâîëÿåò ïîëüçîâàòåëþ ñàìîñòîÿòåëüíî ïðîâîäèòü 
ðàñ÷åòû êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ñïåêòðîâ ìî-
ëåêóë âîäû è îçîíà ïî çàäàííûì ïàðàìåòðàì ãà-
ìèëüòîíèàíà è äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïåðåõîäà. Îáå 
ìîëåêóëû îòíîñÿòñÿ ê íåëèíåéíûì 3-àòîìíûì ìî-
ëåêóëàì òèïà àñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà. Ðàñ÷åòû êî-
ëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ (ÊÂ) ñïåêòðîâ ýòèõ ìî-
ëåêóë ïðîèçâîäÿòñÿ íà îñíîâå ìåòîäà ýôôåêòèâíûõ 
îïåðàòîðîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðîãðàììû GIP 
(General Inverse Problem) [10]. Â íàñòîÿùåé ñòàòüå 
äàåòñÿ äåòàëüíîå îïèñàíèå äàííîãî ðàçäåëà, âèä 
ñòðàíèöû êîòîðîãî â ñèñòåìå SPECTRA ïîêàçàí íà 
ðèñ. 2. Îñíîâíîå âíèìàíèå óäåëåíî îïèñàíèþ èñ-
ïîëüçóåìûõ òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé è ñïåêòðîñêî-
ïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ.  

Òåîðåòè÷åñêèå ìîäåëè 

Ïðîãðàììà GIP [10] ðàçðàáàòûâàëàñü êàê èí-
ñòðóìåíò äëÿ ðåøåíèÿ ïðÿìûõ è îáðàòíûõ ñïåêòðî-
ñêîïè÷åñêèõ çàäà÷ ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè 
âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ. Îíà ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòûâàòü 
ýíåðãèè è âîëíîâûå ôóíêöèè ÊÂ-óðîâíåé, à òàêæå 
÷àñòîòû ÊÂ-ïåðåõîäîâ è èõ èíòåíñèâíîñòè. Â íà-
ñòîÿùåé ñòàòüå áóäåò èäòè ðå÷ü ëèøü îá îäíîé âåð-
ñèè äàííîé ïðîãðàììû, ïðåäíàçíà÷åííîé äëÿ ðàñ-
÷åòà ñïåêòðîâ àñèììåòðè÷íûõ âîë÷êîâ. Ïðîãðàììà 
èñïîëüçîâàëàñü â ìíîãî÷èñëåííûõ ðàáîòàõ ïî îáðà-
áîòêå óðîâíåé ýíåðãèè, ÷àñòîò è èíòåíñèâíîñòåé ÊÂ-
ïåðåõîäîâ ìîëåêóë âîäû [11–13] è îçîíà [14–18]. 
Ðàñ÷åò ñïåêòðîâ îñíîâàí íà ìåòîäå ýôôåêòèâíûõ 
îïåðàòîðîâ – ãàìèëüòîíèàíîâ è äèïîëüíûõ ìîìåí-
òîâ ïåðåõîäîâ.  



 

928 Ìèõàéëåíêî Ñ.Í., Òàøêóí Ñ.À., Áàáèêîâ Þ.Ë. è äð. 
 

 
Ðèñ. 1. Òèòóëüíàÿ ñòðàíèöà ñèñòåìû SPECTRA 

 

 
Ðèñ. 2. Ñïèñîê ÊÂ-ïîëîñ ìîëåêóëû îçîíà, äëÿ êîòîðûõ âîçìîæíî ðåøåíèå ïðÿìîé ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé çàäà÷è 
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Ýôôåêòèâíûå îïåðàòîðû ìîìåíòîâ  
ïåðåõîäîâ 

Â ñîîòâåòñòâèè ñ òåîðèåé èíòåíñèâíîñòåé äëÿ 
ïîëóæåñòêèõ ìîëåêóë òèïà àñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà 
[19, 20] äëÿ âû÷èñëåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ÊÂ-ëèíèé 
íåîáõîäèìî âû÷èñëÿòü ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ýôôåê-
òèâíîãî îïåðàòîðà äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïåðåõîäà 
 

    ,VV VV
Z k k

k

A  (1) 

ãäå VV
k  – ÷èñëåííûå êîýôôèöèåíòû, ïàðàìåòðû 

ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïåðåõîäà ñîîò-
âåòñòâóþùåé ïîëîñû. Êîëåáàòåëüíàÿ ïîëîñà îïðå-
äåëÿåòñÿ çàäàíèåì ñîâîêóïíîñòè êîëåáàòåëüíûõ 
êâàíòîâûõ ÷èñåë âåðõíåãî V  (V1V2V3) è íèæíåãî 
V ñîñòîÿíèé. Ïàðàìåòðû VV

k  îïðåäåëÿþòñÿ, íà-

ïðèìåð, ïóòåì ðåøåíèÿ îáðàòíîé ñïåêòðîñêîïè÷å-
ñêîé çàäà÷è äëÿ ÊÂ-èíòåíñèâíîñòåé. Êîìáèíàöèè 
âðàùàòåëüíûõ îïåðàòîðîâ Ak çàâèñÿò îò òèïà êîëå-
áàòåëüíîãî ïåðåõîäà. Â ñèñòåìå SPECTRA â ñîîò-
âåòñòâèè ñ [20] èñïîëüçóþòñÿ ñëåäóþùèå âûðàæå-
íèÿ äëÿ îïåðàòîðà (1):  

à) äëÿ ïîëîñ òèïà À (íå÷åòíîå çíà÷åíèå V3) 
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á) äëÿ ïîëîñ òèïà Â (÷åòíîå çíà÷åíèå V3)  
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Â ôîðìóëàõ (2) è (3) äëÿ ïðîñòîòû îïóùåíû âåðõ-
íèå èíäåêñû ó îïåðàòîðà VV

Z  è êîýôôèöèåíòîâ 
VV

k , à òàêæå èñïîëüçóþòñÿ ñòàíäàðòíûå îáîçíà-

÷åíèÿ: Jx, Jy, Jz – îïåðàòîðû ïðîåêöèé óãëîâîãî 
ìîìåíòà; 

   2 2 2 2
x y zJ J J J ,  2 2 2

xy x yJ J J  è {A,B} = AB + BA. 

Âûðàæåíèÿ äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ íàïðàâëÿþ-
ùèõ êîñèíóñîâ   ( = x, y, z) ìîæíî íàéòè â ðà-
áîòå [20].  

Îïåðàòîðû ýôôåêòèâíûõ  
âðàùàòåëüíûõ ãàìèëüòîíèàíîâ  

Â êà÷åñòâå ýôôåêòèâíîãî âðàùàòåëüíîãî ãà-
ìèëüòîíèàíà äëÿ ìîëåêóëû îçîíà âçÿò ãàìèëüòîíè-
àí Óîòñîíà [21]. Äëÿ èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè 
16Î18Î16Î ãàìèëüòîíèàí ñîäåðæèò 36 ñëàãàåìûõ  
è çàïèñàí â âèäå  
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  6 2 2 8 2{ , } 2 .V V
JK z xy J xyp pJ J J J J  (4) 

Îáîçíà÷åíèÿ â ôîðìóëå (4) òå æå, ÷òî è â âûðàæå-
íèÿõ (2) è (3). Êîýôôèöèåíòû, ñòîÿùèå ïåðåä âðà-
ùàòåëüíûìè îïåðàòîðàìè â ôîðìóëå (4), íàçûâàþò 
óîòñîíîâñêèìè ñïåêòðîñêîïè÷åñêèìè ïàðàìåòðàìè. 
 Äëÿ îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè 
ìîëåêóëû îçîíà 16Î3 èñïîëüçóåòñÿ áîëåå äëèííîå 
ðàçëîæåíèå îïåðàòîðà Wats

VH , âêëþ÷àþùåãî ÷ëåíû, 
ñîîòâåòñòâóþùèå 12-é ñòåïåíè âðàùàòåëüíûõ îïå-
ðàòîðîâ. Ýòîò îïåðàòîð ñîäåðæèò 49 ñëàãàåìûõ. 
Êðîìå òîãî, äëÿ ýòîé ìîëåêóëû îïåðàòîð Wats

VH  
çàïèñàí ñ èñïîëüçîâàíèåì îïåðàòîðîâ ñôåðè÷åñêèõ 
ïðîåêöèé ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà J+ = Jx – iJy  
è J– = Jx + iJy. Ïåðâûå 25 ñëàãàåìûõ îïåðàòîðà (4) 
â òàêîé çàïèñè âûãëÿäÿò ñëåäóþùèì îáðàçîì: 
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Òàêàÿ çàïèñü óîòñîíîâñêîãî ãàìèëüòîíèàíà ïðèâîäèò 
ê òîìó, ÷òî â îïåðàòîðå (5) âìåñòî «íåäèàãîíàëüíûõ» 

ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ 
1
( )

2
V VB C , V

K, 
V
J , 

V
Kh , V

JKh , V
Jh  è ò.ä. ïîÿâëÿþòñÿ ïàðàìåòðû, ÿâëÿþ-

ùèåñÿ èõ ëèíåéíûìè êîìáèíàöèÿìè. Ìû îáîçíà÷è-

ëè ýòè íîâûå ïàðàìåòðû êàê  
1

( )
4

V VB C , V
K , V

J , 

 V
Kh ,  V

JKh ,  V
Jh  è ò.ä. Íàïðèìåð, ïåðâûé èç «øòðèõî-

âàííûõ» ïàðàìåòðîâ âûðàæàåòñÿ ÷åðåç óîòñîíîâ-
ñêèå êàê  

          
1 1

( ) ( ) .
4 4

V V V V V V V V V
K K K K KB C B C h l p q  

Ïàðàìåòð V
Kq  â ïðåäûäóùåé ôîðìóëå ñîîòâåòñòâóåò 

îïåðàòîðó 10 2{ , }z xyJ J . Âûðàæåíèÿ äëÿ ñëåäóþùèõ 14 

«íåäèàãîíàëüíûõ» ïàðàìåòðîâ îïåðàòîðà (5) ïðèâå-
äåíû â òàáë. 1. Â ïåðâîé êîëîíêå òàáëèöû óêàçàí 
íîìåð, ïîä êîòîðûì ñîîòâåòñòâóþùèé ïàðàìåòð 
âõîäèò â ôàéë ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ (ñì. 
òàêæå ðàçäåë Ðåøåíèå ïðÿìîé ñïåêòðîñêîïè÷å-
ñêîé çàäà÷è â ñèñòåìå SPECTRA). Óîòñîíîâñêèå 
è «øòðèõîâàííûå» q-ïàðàìåòðû ñîâïàäàþò è ïîýòîìó 
íå âêëþ÷åíû â òàáë. 1. Áîëåå ïîäðîáíî î ñîîòâåò-
ñòâèè ìåæäó âðàùàòåëüíûìè îïåðàòîðàìè, çàïè-
ñàííûìè â áàçèñàõ (J

2
, Jz, Jx, Jy) è (J

2
, Jz, J+, J–), 

ìîæíî óçíàòü èç ìîíîãðàôèè [22]. 
 

Ò à á ë è ö à  1  
Ñâÿçü «íåäèàãîíàëüíûõ» ïàðàìåòðîâ îïåðàòîðà (5)  
ñ óîòñîíîâñêèìè ñïåêòðîñêîïè÷åñêèìè ïàðàìåòðàìè 

Íîìåð ïà-
ðàìåòðà 

Ïàðàìåòð  
îïåðàòîðà (5) Âûðàæåíèå* 

2  V
J      V V V V V

J JK KJ KJ KJh l p q  

3  V
K      6 15 28 45V V V V V

K K K K Kh l p q  

4  V
Kh    15 70 210V V V V

K K K Kh l p q  

5  V
JKh    6 15 28V V V V

JK KJ KJ KJh l p q  

6  V
Jh    V V V V

J JK KKJ KKJh l p q  

7  V
Kl   28 210V V V

K K Kl p q  

8  V
KJl   15 70V V V

KJ KJ KJl p q  

9  V
JKl   6 15V V V

JK KKJ KKJl p q  

10  V
Jl   V V V

J JK JJKl p q  

11  V
Kp  45V V

K Kp q  

12  V
KJp  28V V

KJ KJp q  

13  V
KKJp  15V V

KKJ KKJp q  

14  V
JKp  6V V

JK JJKp q  

15  V
Jp  V V

J JKp q  
 

* Ïàðàìåòð V
KJq  ñòîèò ïåðåä îïåðàòîðîì J

2
{J

8

z, J
2

xy}, 

ïàðàìåòð V
KKJq  – ïåðåä J

4
{J

6

z, J
2

xy}, ïàðàìåòð V
JJKq – ïåðåä 

J
6
{J

4

z, J
2

xy}, ïàðàìåòð V
JKq – ïåðåä J

8
{J

2

z, J
2

xy}, ïàðàìåòð V
Jq – 

ïåðåä J
10
 J

2

xy. 

Êàê èçâåñòíî (ñì., íàïðèìåð, [11–13, 22–24]), 
äëÿ êîððåêòíîãî îïèñàíèÿ ÊÂ-óðîâíåé ìîëåêóëû 
âîäû íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü áîëåå ñëîæíûå, ÷åì 
ãàìèëüòîíèàí Óîòñîíà, îïåðàòîðû. Äëÿ ýòîé ìîëå-
êóëû ýôôåêòèâíûé âðàùàòåëüíûé ãàìèëüòîíèàí 
âûáðàí íàìè â âèäå ïðîèçâîäÿùèõ ôóíêöèé.  

Â ñîîòâåòñòâèè ñ [11] ýòîò îïåðàòîð ìîæíî çà-
ïèñàòü â îáùåì âèäå: 

 

 

 

 
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m n

n J m
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m n
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(6)
 

Èíäåêñû ñóììèðîâàíèÿ m è n ïðèíèìàþò öåëî÷èñ-
ëåííûå çíà÷åíèÿ, íà÷èíàÿ ñ íóëÿ. Êîýôôèöèåíòû 
gnm è unm ÿâëÿþòñÿ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèìè ïàðàìåò-
ðàìè è îïðåäåëÿþòñÿ, íàïðèìåð, èç ðåøåíèÿ îá-
ðàòíîé çàäà÷è äëÿ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ èëè óðîâíåé 
ýíåðãèè. Êàê è äëÿ îïåðàòîðîâ (4) è (5), ïàðàìåò-
ðû ãàìèëüòîíèàíà rot

GH  çàâèñÿò îò êîëåáàòåëüíûõ 
êâàíòîâûõ ÷èñåë V. Îäíàêî â öåëÿõ óïðîùåíèÿ  
çàïèñè ìû îïóñòèëè ýòîò èíäåêñ. Îïåðàòîðû G 
ïðèíÿòî íàçûâàòü ýëåìåíòàðíûìè ïðîèçâîäÿùèìè 
ôóíêöèÿìè. Â íàøåì ñëó÷àå îíè çàïèñàíû êàê 

   ( ) ( ) 2
( )

2
( ) [ 1 1],J J

zJ
G J 


   (7) 

ãäå  

            ( ) 2 4 6 8 10
0 1 2 3 4 5

J J J J J J  (7à) 

è 

   ( ) ( ) 2
( )

2
( ) [ 1 1],J J

zJ
G J 


   (8) 

 
          ( ) 2 4 6 8

0 1 2 3 4 .J J J J J   (8à) 

Êîýôôèöèåíòû i è i â ôîðìóëàõ (7à) è (8à) 
òàêæå ÿâëÿþòñÿ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèìè ïàðàìåòðàìè 
è îïðåäåëÿþòñÿ àíàëîãè÷íî gnm è unm. Ñîîòâåòñòâèå 
ìåæäó óîòñîíîâñêèìè ñïåêòðîñêîïè÷åñêèìè ïàðà-
ìåòðàìè è ïàðàìåòðàìè îïåðàòîðà (6) ìîæíî íàéòè 
â ðàáîòàõ [11, 23]. Çàìåòèì òîëüêî, ÷òî ïàðàìåòð 
g00 ñîîòâåòñòâóåò ïàðàìåòðó EV.  

Ýôôåêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí äëÿ ãðóïïû 
âçàèìîäåéñòâóþùèõ êîëåáàòåëüíûõ  

ñîñòîÿíèé 

Ïðè îïèñàíèè ñïåêòðà ðåàëüíîé ìîëåêóëû ÷àñ-
òî îêàçûâàåòñÿ íåâîçìîæíûì ðàññìàòðèâàòü íåêî-
òîðûå êîëåáàòåëüíûå ñîñòîÿíèÿ êàê èçîëèðîâàí-
íûå. Èñïîëüçîâàíèå ýôôåêòèâíîãî âðàùàòåëüíîãî 
ãàìèëüòîíèàíà â ýòîì ñëó÷àå íå äàåò äîñòàòî÷íî 
õîðîøåãî îïèñàíèÿ ñïåêòðà, íåñìîòðÿ íà ñêîëü 
óãîäíî äëèííûå ðàçëîæåíèÿ òèïà (4) èëè ïðèìåíå-
íèå íåïîëèíîìèàëüíûõ îïåðàòîðîâ òèïà (6). Â ýòîì 
ñëó÷àå ïðèõîäèòñÿ ñòðîèòü ýôôåêòèâíûé ÊÂ-
ãàìèëüòîíèàí äëÿ ãðóïïû ðåçîíèðóþùèõ êîëåáà-
òåëüíûõ ñîñòîÿíèé. Îäíèìè èç ïåðâûõ ïðèìåðîâ 
ïîñòðîåíèÿ è èñïîëüçîâàíèÿ òàêèõ ãàìèëüòîíèàíîâ 

(5) 
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ìîãóò ñëóæèòü ðàáîòû [25–28]. Â òàêèõ ñëó÷àÿõ 
ïðèíÿòî ãîâîðèòü î «âçàèìîäåéñòâèè» êîëåáàòåëü-
íûõ ñîñòîÿíèé (èëè ñîîòâåòñòâóþùèõ èì ïîëîñ). 
Ïðè ýòîì â ìîäåëü ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà 
ÿâíûì îáðàçîì ââîäÿòñÿ îïåðàòîðû, îòâå÷àþùèå çà 
äàííîå «âçàèìîäåéñòâèå» («ðåçîíàíñíûå áëîêè»). 
 Íàïðèìåð, äëÿ ãðóïïû èç äâóõ âçàèìîäåéñò-
âóþùèõ ñîñòîÿíèé ñîîòâåòñòâóþùèé èì ãàìèëüòî-
íèàí ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îïåðàòîðíóþ ìàòðèöó âòî-
ðîãî ïîðÿäêà 

 



1 1 2

1 2 2

.
V VVdyad

VV V

H H
H

H H
 (9) 

Ýòà ìîäåëü ââîäèëàñü ïîëóôåíîìåíîëîãè÷å-
ñêèì îáðàçîì. Â ðàññìàòðèâàåìîì íàìè ñëó÷àå 
(ïðèìåíèòåëüíî ê ìîëåêóëàì âîäû è îçîíà) ïîëàãà-
åòñÿ, ÷òî äèàãîíàëüíàÿ ÷àñòü îïåðàòîðà (9), HV1

  
è HV2

, èìååò âèä (4), (5) èëè (6) è ïðåäñòàâëÿåò 
ñîáîé ýôôåêòèâíûå âðàùàòåëüíûå ãàìèëüòîíèàíû 
ñîñòîÿíèé V1 è V2. Îïåðàòîð, îòâåòñòâåííûé çà 
âçàèìîäåéñòâèå êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé 

1 2VVH , 
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïîëèíîì ïî âðàùàòåëüíûì îïå-
ðàòîðàì J. Îïåðàòîð, 

1 2VVH  ÿâëÿåòñÿ ýðìèòîâî ñî-

ïðÿæåííûì ïî îòíîøåíèþ ê 
1 2VVH . Ïðèìåð èñïîëü-

çîâàíèÿ ãàìèëüòîíèàíà âèäà (9) ïðèâåäåí â ðàáîòàõ 
[25, 26].  

Äëÿ òðåõ ðåçîíèðóþùèõ ñîñòîÿíèé ýôôåêòèâ-
íûé ÊÂ-ãàìèëüòîíèàí ïðåäñòàâëÿåòñÿ îïåðàòîðíîé 
ìàòðèöåé òðåòüåãî ïîðÿäêà 

 

 



1 1 2 1 3

1 2 2 2 3

1 3 2 3 3

.

V VV VV

triad
VV V V V

VV V V V

H H H

H H H H

H H H

 (10) 

Êàê è â ñëó÷àå îïåðàòîðà (9), íà ãëàâíîé äèà-
ãîíàëè ñòîÿò ýôôåêòèâíûå âðàùàòåëüíûå ãàìèëü-
òîíèàíû îòäåëüíûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé,  
à íåäèàãîíàëüíûå ýëåìåíòû ÿâëÿþòñÿ îïåðàòîðàìè 
âçàèìîäåéñòâèÿ ýòèõ ñîñòîÿíèé. Â ðàáîòå [28] ãà-
ìèëüòîíèàí âèäà (10) èñïîëüçîâàëñÿ äëÿ îïèñàíèÿ 
âðàùàòåëüíîé ñòðóêòóðû êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé 
(020), (100) è (001) ìîëåêóëû Í2

16Î. Îïåðàòîðû 
òèïà dyadH  è triadH  ïðèíÿòî íàçûâàòü ýôôåêòèâ-
íûìè ãàìèëüòîíèàíàìè öåíòðîáåæíîãî èñêàæåíèÿ 
äëÿ ãðóïïû ðåçîíèðóþùèõ (âçàèìîäåéñòâóþùèõ) 
êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé.  

Îïåðàòîðû âçàèìîäåéñòâèÿ  
êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé 

Â ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé ëèòåðàòóðå íàðÿäó ñ òåð-
ìèíîì «âçàèìîäåéñòâèå» êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé 
óïîòðåáëÿþòñÿ òàêæå òåðìèíû «ðåçîíàíñíîå âçàè-
ìîäåéñòâèå» è «ðåçîíàíñ». Áîëåå ïîäðîáíî îá ýòîì 
ìîæíî ïðî÷èòàòü â ìîíîãðàôèÿõ [29–32]. Ñëåäóÿ 
ýòèì ðàáîòàì, âîçìîæíûå ïàðíûå ðåçîíàíñû, âîç-
íèêàþùèå â ìîëåêóëàõ òèïà àñèììåòðè÷íîãî âîë÷-
êà, ìîæíî ðàçáèòü íà äâå ãðóïïû:  

1. Àíãàðìîíè÷åñêèå ðåçîíàíñû – ðåçîíàíñíîå 
âçàèìîäåéñòâèå êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ óðîâ-
íåé, îòíîñÿùèõñÿ ê äâóì êîëåáàòåëüíûì ñîñòîÿíè-
ÿì îäèíàêîâîé ñèììåòðèè, îáóñëîâëåííîå àíãàðìî-
íè÷íîñòüþ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ìîëåêóëû;  

2. Êîðèîëèñîâû ðåçîíàíñû – ðåçîíàíñíîå 
âçàèìîäåéñòâèå êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ óðîâ-
íåé, îòíîñÿùèõñÿ ê äâóì êîëåáàòåëüíûì ñîñòîÿíè-
ÿì ðàçíîé ñèììåòðèè, ãëàâíûå âêëàäû êîòîðîãî 
îáóñëîâëåíû êîðèîëèñîâîé ÷àñòüþ êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà ìîëåêóëû.  

Â äàííîì ðàçäåëå ìû ïðèâîäèì âèä ðåçîíàíñ-
íûõ îïåðàòîðîâ äëÿ îáîèõ òèïîâ ðåçîíàíñîâ, ñîîò-
âåòñòâóþùèé íàáîðàì ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíûõ 
ÊÂ-ãàìèëüòîíèàíîâ, èñïîëüçóþùèõñÿ â ñèñòåìå 
SPECTRA.  

Îáùèé âèä îïåðàòîðà àíãàðìîíè÷åñêîãî ðåçî-
íàíñà â ñîîòâåòñòâèè ñ [33]: 
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ãäå L = 2l è R = 2r, à êîýôôèöèåíòû ALmR äëÿ 
ìîëåêóë ñèììåòðèè C2V âåùåñòâåííû. Â íàáîðàõ 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ, èìåþùèõ ìåñòî  
â ñèñòåìå, èñïîëüçóþòñÿ 11 ñëàãàåìûõ èç ðàçëîæå-
íèÿ (11), ò.å. îïåðàòîð H

Anh
 èìååò âèä  
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Îáùèé âèä îïåðàòîðà âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ ðå-
çîíàíñà Êîðèîëèñà ìîæåò áûòü çàïèñàí [34]: 
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  (13) 

ãäå êîýôôèöèåíòû CLmr â íàøåì ñëó÷àå âåùåñòâåí-
íû. Äëÿ ðåàëüíûõ íàáîðîâ ïàðàìåòðîâ, ïðåäñòàâ-
ëåííûõ â íàøåé ñèñòåìå, èñïîëüçîâàëñÿ ÷àñòíûé 
ñëó÷àé îïåðàòîðà (13), ñîäåðæàùèé 20 ñëàãàåìûõ. 
Ñîîòâåòñòâóþùèå ýòîìó îïåðàòîðó ïàðàìåòðû ïîêà-
çàíû â òàáë. 2. Îòìåòèì, ÷òî â òàáë. 2 è 3 ïîêàçà-
íû âñå ïàðàìåòðû, èñïîëüçóåìûå â ïðîãðàììå GIP. 
Â ðàìêàõ èìåííî ýòèõ íàáîðîâ ìîæíî ïðîâîäèòü 
ðàñ÷åòû â ñèñòåìå SPECTRA.  

Êîýôôèöèåíòû ALmR è CLmr ðàçëîæåíèé (11)  
è (13) ÷àñòî íàçûâàþò ïàðàìåòðàìè âçàèìîäåéñò-
âèÿ, ðåçîíàíñíûìè ïàðàìåòðàìè ëèáî ïàðàìåòðàìè 
ñìåøèâàíèÿ äâóõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé. Ïðè 
çàïèñè âûðàæåíèé (11)–(13) ìû îïóñòèëè êîëåáà-
òåëüíûå êâàíòîâûå ÷èñëà V è V, îò êîòîðûõ çàâè-
ñÿò ïàðàìåòðû ýòèõ îïåðàòîðîâ. 
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Ò à á ë è ö à  2  

Ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû (ñì–1) ãàìèëüòîíèàíà 
öåíòðîáåæíîãî èñêàæåíèÿ H

dyad
 êîëåáàòåëüíûõ  

ñîñòîÿíèé (100) è (001) ìîëåêóëû 16Î18Î16Î.  
Ïàðàìåòðû âçÿòû èç [35] 

¹ ïà-
ðàìåòðà 

Ïàðàìåòð 
(100) 

Çíà÷åíèå 
(001) 

Çíà÷åíèå 

1 (B–C)/2 .270479650E–01 .266322800E–01 
2 –dj –.729000000E–07 –.771380000E–07 
3 hj .187000000E–12 .187000000E–12 
4 lj .000000000E+00 .000000000E+00 
5 pj .000000000E+00 .000000000E+00 
6 –dk –.311000000E–05 –.260450000E–05 
7 hjk –.967000000E–11 –.967000000E–11 
8 ljk .000000000E+00 .000000000E+00 
9 pjk .000000000E+00 .000000000E+00 

10 hk .217000000E–08 .217000000E–08 
11 lkj .000000000E+00 .000000000E+00 
12 pkj .000000000E+00 .000000000E+00 
13 lk .000000000E+00 .000000000E+00 
14 pkjk .000000000E+00 .000000000E+00 
15 pk .000000000E+00 .000000000E+00 
16 E .107430756E+04 .100845277E+04 
17 (B+C)/2 .415825765E+00 .414959680E+00 
18 –Dj –.448000000E–06 –.453803000E–06 
19 Hj .327000000E–12 .327000000E–12 
20 Lj .000000000E+00 .000000000E+00 
21 Pj .000000000E+00 .000000000E+00 
22 A–(B+C)/2 .287463043E+01 .282862002E+01 
23 –Djk .132000000E–05 .138740000E–05 
24 Hjk –.300000000E–11 –.300000000E–11 
25 Ljk .000000000E+00 .000000000E+00 
26 Pjk .000000000E+00 .000000000E+00 
27 –Dk –.181000000E–03 –.178366000E–03 
28 Hkj –.158000000E–08 –.996000000E–09 
29 Lkkj .000000000E+00 .000000000E+00 
30 Pjjk .000000000E+00 .000000000E+00 
31 Hk .313000000E–07 .308200000E–07 
32 Lkj .000000000E+00 .000000000E+00 
33 Pkkj .000000000E+00 .000000000E+00 
34 Lk .000000000E+00 .000000000E+00 
35 Pkj .000000000E+00 .000000000E+00 
36 Pk .000000000E+00 .000000000E+00 

 

Ïàðàìåòðû âçàèìîäåéñòâèÿ Êîðèîëèñà 
 

1 Cy/2 –.230680000E+00 
2 Ñ011 –.106320000E–01 
3 Ñ021 .000000000E+00 
4 C201 .000000000E+00 
5 Ñ031 .000000000E+00 
6 C211 .000000000E+00 
7 Ñ041 .000000000E+00 
8 C221 .000000000E+00 
9 C401 .000000000E+00 

10 Ñ051 .000000000E+00 
11 C231 .000000000E+00 
12 C411 .000000000E+00 
13 Ñ003 .000000000E+00 
14 Ñ013 .000000000E+00 
15 Ñ023 .000000000E+00 
16 C203 .000000000E+00 
17 Ñ033 .000000000E+00 
18 C213 .000000000E+00 
19 Ñ005 .000000000E+00 
20 Ñ015 .000000000E+00 

 

Ò à á ë è ö à  3  

Ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû (ñì–1) ýôôåêòèâíîãî 
âðàùàòåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà H

Wats
V  (5) êîëåáàòåëüíîãî 

ñîñòîÿíèÿ (020) ìîëåêóëû 16Î3. Ïàðàìåòðû âçÿòû èç [38] 
¹ ïàðà-
ìåòðà 

Ïàðàìåòð Çíà÷åíèå 

1 (B–C)/4 .1316355221E–01 
2 dj .6866370000E–07 
3 dk .4561185295E–05 
4 hk .4764705000E–08 
5 hjk –.2678000000E–10 
6 hj .2382400000E–12 
7 lk –.9530000000E–12 
8 lkj .0000000000E+00 
9 ljk .0000000000E+00 

10 lj .0000000000E+00 
11 pk .0000000000E+00 
12 pkjk .0000000000E+00 
13 pkj .0000000000E+00 
14 pjk .0000000000E+00 
15 pj .0000000000E+00 
16 qk .0000000000E+00 
17 qkj .0000000000E+00 
18 qkkj .0000000000E+00 
19 qjjk .0000000000E+00 
20 qjk .0000000000E+00 
21 qj .0000000000E+00 
1 E .1399272630E+04 
2 (B+C)/2 .4164084144E+00 
3 A–(B+C)/2 .3245997770E+01 
4 Dk .2560770500E–03 
5 Djk –.1721188000E–05 
6 Dj .4600638000E–06 
7 Hk .6101600000E–07 
8 Hkj –.2541860000E–08 
9 Hjk .1858500000E–10 

10 Hj .1184500000E–12 
11 Lk –.3334600000E–10 
12 Lkj .0000000000E+00 
13 Lkkj .0000000000E+00 
14 Ljk .0000000000E+00 
15 Lj .0000000000E+00 
16 Pk .4010000000E–13 
17 Pkj .0000000000E+00 
18 Pkkj .0000000000E+00 
19 Pjjk .0000000000E+00 
20 Pjk .0000000000E+00 
21 Pj .0000000000E+00 
22 Qk .0000000000E+00 
23 Qkj .0000000000E+00 
24 Qkkj .0000000000E+00 
25 Qkkjj .0000000000E+00 
26 Qjjk .0000000000E+00 
27 Qjk .0000000000E+00 
28 Qj .0000000000E+00 

Ðåøåíèå ïðÿìîé ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé 
çàäà÷è â ñèñòåìå SPECTRA 

Âûáðàâ ðàçäåë «Ïðÿìàÿ çàäà÷à» ãëàâíîãî ìåíþ 
ñèñòåìû SPECTRA, ïîëüçîâàòåëü ïîïàäàåò íà ñòðà-
íèöó, ïîêàçàííóþ íà ðèñ. 2. Â ëåâîé ÷àñòè ýòîé 
ñòðàíèöû îòîáðàæåí ñïèñîê ìîëåêóë, äëÿ êîòîðûõ 
âîçìîæåí ðàñ÷åò ÊÂ-ñïåêòðîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðî-
ãðàììû GIP. Äëÿ âûáîðà òîé èëè èíîé ìîëåêóëû 
íåîáõîäèìî «ùåëêíóòü» ìûøêîé íà ñèìâîë ñîîòâåò-
ñòâóþùåé ìîëåêóëû. Êàê áûëî îòìå÷åíî âûøå,  
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â íàñòîÿùåé âåðñèè ñèñòåìû ïîëüçîâàòåëþ ïðåäî- 
ñòàâëåíà âîçìîæíîñòü ïðîâîäèòü ðàñ÷åòû äëÿ ìîëå-
êóë âîäû è îçîíà. Â ïðàâîé ÷àñòè ñòðàíèöû îòîáðà-
æåí ñïèñîê ïîëîñ è íàáîðîâ ïàðàìåòðîâ îïåðàòîðîâ 
ìîìåíòîâ ïåðåõîäîâ (2) è (3) äëÿ âûáðàííîé ìîëå-
êóëû. Íà ðèñ. 2 ïîêàçàí òàêîé ñïèñîê äëÿ ìîëåêóëû 
îçîíà. Â êàæäîé ñòðîêå îïèñàí îäèí íàáîð ïàðàìåò-
ðîâ. Ñ îïèñàíèåì ïîëåé îòäåëüíîé çàïèñè ìîæíî 
îçíàêîìèòüñÿ â ñïðàâî÷íîé ñèñòåìå ïî SPECTRA, 
êîòîðàÿ âûçûâàåòñÿ íàæàòèåì êðàéíåé ïðàâîé êëà-
âèøè «?» ïàíåëè ãëàâíîãî ìåíþ.  

Äëÿ ïðîñìîòðà âûáðàííîãî íàáîðà ïàðàìåòðîâ 
ïîëîñû íóæíî íàæàòü êðàéíþþ ïðàâóþ êíîïêó â ñòðî-
êå îïèñàíèÿ äàííîãî íàáîðà (ñòîëáåö «êîìàíäà»). 
Ðåçóëüòàò òàêîãî äåéñòâèÿ îòîáðàæåí íà ðèñ. 3, íà 
êîòîðîì ïðèâåäåíû ïàðàìåòðû ýôôåêòèâíîãî äè-
ïîëüíîãî ìîìåíòà ïîëîñ 1 è 3 ìîëåêóëû 16Î18Î16Î, 
âçÿòûå èç [35]. Ïàðàìåòðû ïîëîñû 1 ñîîòâåòñòâóþò 
îïåðàòîðó (3), à ïîëîñû 3 – îïåðàòîðó (2) . 

Ïðè íàæàòèè êëàâèøè «âûáðàòü» (ðèñ. 2) äëÿ 
âûáðàííîé ïîëîñû (èëè ãðóïïû ïîëîñ) ïîÿâëÿåòñÿ 
ñòðàíèöà «Ïàðàìåòðû ñïåêòðà», ïðåäíàçíà÷åííàÿ 
äëÿ âûáîðà ïàðàìåòðîâ ãàìèëüòîíèàíà âåðõíèõ  
è íèæíèõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé è çàäàíèÿ  
óñëîâèé ðàñ÷åòà ñïåêòðà. Íà ðèñ. 4 ïîêàçàíà ýòà 
ñòðàíèöà íà ïðèìåðå ïîëîñû 22 ìîëåêóëû 16Î3 
(ïàðàìåòðû ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà  
èç [36]). Äëÿ âåðõíåãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ 
(020) äàííîé ïîëîñû åñòü òðè íàáîðà ïàðàìåòðîâ 

ãàìèëüòîíèàíà èç ðàáîò [36–38], äëÿ ðàñ÷åòà âðà-
ùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè íèæíåãî êîëåáàòåëüíî-
ãî ñîñòîÿíèÿ (000) – äâà íàáîðà èç [37, 39]. Ïîëü-
çîâàòåëü èìååò âîçìîæíîñòü ïîñìîòðåòü ñàì ôàéë 
ïàðàìåòðîâ, äëÿ ÷åãî íóæíî íàæàòü êíîïêó  
«êîìàíäà» â ñòðîêå îïèñàíèÿ ýòèõ ïàðàìåòðîâ.  
Â òàáë. 2 è 3 ïîêàçàíû ïðèìåðû ñïåêòðîñêîïè÷å-
ñêèõ ïàðàìåòðîâ, ñîîòâåòñòâóþùèõ ãàìèëüòîíèàíàì 
êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé (100) è (001) ìîëåêóëû 
16Î18Î16Î (ñì. òàáë. 2) è (020) ìîëåêóëû 16Î3 (ñì. 
òàáë. 3). Ïàðàìåòðû ïîêàçàíû â âèäå, ïðåäñòàâëåí-
íîì â ñèñòåìå.  

Â íèæíåé ÷àñòè ñòðàíèöû «Ïàðàìåòðû ñïåê-
òðà» ðàñïîëîæåíà ïàíåëü çàïðîñà ïàðàìåòðîâ ñïåê-
òðà «Ïàðàìåòðû ìîäåëèðóåìîãî ñïåêòðà». Äëÿ çà-
ïóñêà çàäà÷è ðàñ÷åòà ñïåêòðà íåîáõîäèìî çàäàòü ñëå-
äóþùèå ïàðàìåòðû: à) ÷òî áóäåò ðàññ÷èòûâàòüñÿ – 
èíòåíñèâíîñòè ÊÂ-ëèíèé èëè ìîìåíòû ïåðåõîäîâ 
(êâàäðàòû ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îïåðàòîðà (1)); 
á) ñïåêòðàëüíûé äèàïàçîí, îïðåäåëÿåìûé åãî íèæíåé 

WNmin è âåðõíåé WNmax ãðàíèöàìè (ñì–1); â) òåì-
ïåðàòóðó Ò (Ê), äëÿ êîòîðîé âûïîëíÿåòñÿ ðàñ÷åò; 
ã) ìèíèìàëüíóþ èíòåíñèâíîñòü Imin (ñì

–1/ìîë/ñì–2). 
Ëèíèè, èíòåíñèâíîñòü êîòîðûõ ìåíüøå Imin, íå áó-
äóò âêëþ÷àòüñÿ â ñïèñîê ðàññ÷èòàííûõ; ä) äèàïà-
çîí âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë J è Ka; å) îï-
ðåäåëèòü, äëÿ êàêèõ âåòâåé âûáðàííûõ ïîëîñ áóäåò 
ïðîâåäåí ðàñ÷åò; æ) çàäàòü ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå 
ýíåðãèè âåðõíèõ ÊÂ-óðîâíåé max

uE  (ñì–1). 
 

 
Ðèñ. 3. Ïàðàìåòðû (â äåáàÿõ) ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïåðåõîäà ïîëîñ 1 è 3 ìîëåêóëû 16Î18Î16Î 
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Ðèñ. 4. Ïàíåëü çàäàíèÿ äëÿ ðàñ÷åòà ñïåêòðà âûáðàííîé ïîëîñû ñ îäíèì èç íàáîðîâ ëèòåðàòóðíûõ ïàðàìåòðîâ 

 

 
Ðèñ. 5. Ðåçóëüòàò ðåøåíèÿ ïðÿìîé ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé çàäà÷è äëÿ ïîëîñû 22 ìîëåêóëû 16Î3 

 
Ïîñëå çàäàíèÿ âñåõ ïàðàìåòðîâ ñëåäóåò íàæàòü 

êíîïêó «Ïîëó÷èòü ñïåêòð» â íèæíåé ÷àñòè ïàíåëè 
çàïðîñà. Åñëè âñå ïàðàìåòðû áûëè çàäàíû êîð-

ðåêòíî, òî ðåçóëüòàò ðàñ÷åòà áóäåò îòîáðàæåí  
â îêíå «Ñïåêòð» â ãðàôè÷åñêîì âèäå, êàê ýòî ïî-
êàçàíî íà ðèñ. 5. Ðåçóëüòàò ðàñ÷åòà ìîæíî òàêæå 
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9. Îïòèêà àòìîñôåðû è îêåàíà, ¹ 11. 

ïðîñìîòðåòü â òåêñòîâîì âèäå â îêíå áðîóçåðà, çà-
ãðóçèòü íà êîìïüþòåð ïîëüçîâàòåëÿ â zip-ôîðìàòå 
èëè îòïðàâèòü åãî ïîëüçîâàòåëþ ïî ýëåêòðîííîé 
ïî÷òå ïóòåì íàæàòèÿ êëàâèø «Ïîêàçàòü», «Çàãðó-
çèòü» èëè «Îòïðàâèòü» ñîîòâåòñòâåííî. Â òàáë. 4 
ïîêàçàí ôðàãìåíò âûäà÷è ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ïî-
ëîñû 22 ìîëåêóëû 16Î3. 

Â òàáë. 5 ïîêàçàíû ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïàðà-
ìåòðû ãàìèëüòîíèàíà rot

GH , îïðåäåëåííîãî ôîð- 
ìóëàìè (6)–(8), èñïîëüçóåìûå äëÿ âû÷èñëåíèÿ  
ÊÂ-óðîâíåé ýíåðãèè ñîñòîÿíèÿ (010) ìîëåêóëû 
H2

16O [12]. Ïåðâûå 23 ïàðàìåòðà – íåäèàãîíàëü-

íûå unm ïàðàìåòðû, ñîîòâåòñòâóþùèå âòîðîìó  
ñëàãàåìîìó îïåðàòîðà (6). Ñëåäóþùèå 5 ïàðàìåò-
ðîâ (Â0 – Â4) – ïàðàìåòðû ýëåìåíòàðíîé ïðîèç-
âîäÿùåé ôóíêöèè G(

(J)
) (8)–(8à) íåäèàãîíàëü-

íîé ÷àñòè îïåðàòîðà (6). Ïàðàìåòðû À0 – À5 – 
ïàðàìåòðû ýëåìåíòàðíîé ïðîèçâîäÿùåé ôóíêöèè 
G(

(J)
) (7)–(7à) äèàãîíàëüíîé ÷àñòè îïåðàòîðà 

(6). Ïîñëåäíèå 29 ïàðàìåòðîâ (ñ 35-ãî ïî 63-é) – 
äèàãîíàëüíûå gnm ïàðàìåòðû, ñîîòâåòñòâóþùèå 
ïåðâîìó ñëàãàåìîìó îïåðàòîðà (6). Ïàðàìåòðû  
â òàáë. 5, à òàêæå â òàáë. 2, 3 ïîêàçàíû â òîì 
âèäå, êàê îíè ïðåäñòàâëåíû â ñèñòåìå.  

 
Ò à á ë è ö à  4  

Ïðèìåð âûäà÷è ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ñïåêòðà â òåêñòîâîì ôîðìàòå. ×àñòîòû Fcalc è ýíåðãèè  
íèæíèõ ñîñòîÿíèé Elower ïðèâåäåíû â ñì–1, èíòåíñèâíîñòè – â ñì/ìîëåê. 

# CALCULATED LINES 
# J_min – J_max 0 40 
# Ka_min – Ka_max 0 25 
# |dKa|_min – |dKa|_max 0 5 
# F_min – F_max 1300.0000 1550.0000 cm–1 
# Eupper_max 3000.0000 cm–1 
# Temperature 296.00 K 
# Partition function 3473.000 
# Abundance 0.10000000E+01 
# Intensity cutoff 0.1E-25 cm/mol 

# 
# 

Fcalc Icalc v J Ka Kc v J Ka Kc Elower 

 1395.32441 9.18E-26 020 0 0 0 000 1 1 1 3.94822 

 1403.32485 9.59E-26 020 1 1 1 000 0 0 0 0.00000 

 1400.80538 3.49E-26 020 1 1 1 000 2 0 2 2.51948 

 1388.27290 1.40E-25 020 1 1 1 000 2 2 0 15.05196 

 1397.82220 6.26E-26 020 2 0 2 000 1 1 1 3.94822 

 1410.80342 1.29E-25 020 2 2 0 000 1 1 1 3.94822 

 1396.04110 2.50E-25 020 2 0 2 000 2 1 1 5.72931 

 1409.02232 5.89E-26 020 2 2 0 000 2 1 1 5.72931 

 1393.74873 1.45E-25 020 2 0 2 000 3 1 3 8.02168 

 1381.52519 2.31E-25 020 2 2 0 000 3 3 1 33.22644 

 1402.57631 2.11E-25 020 2 1 1 000 2 0 2 2.51948 

 1390.04383 9.66E-26 020 2 1 1 000 2 2 0 15.05196 

 1387.52434 1.40E-25 020 2 1 1 000 3 2 2 17.57144 

 1411.52013 1.59E-25 020 3 2 2 000 2 1 1 5.72931 

 1409.22776 9.81E-26 020 3 2 2 000 3 1 3 8.02168 

 1384.02299 1.07E-25 020 3 2 2 000 3 3 1 33.22644 

 1405.46485 1.54E-26 020 3 2 2 000 4 1 3 11.78459 

 1380.66160 2.16E-25 020 3 2 2 000 4 3 1 36.58784 

 1404.83739 2.31E-25 020 3 1 3 000 2 0 2 2.51948 

 1392.30491 2.40E-26 020 3 1 3 000 2 2 0 15.05196 

 1418.41137 1.89E-25 020 3 3 1 000 2 2 0 15.05196 

 1389.78542 1.63E-25 020 3 1 3 000 3 2 2 17.57144 

 1415.89188 4.60E-26 020 3 3 1 000 3 2 2 17.57144 

 1398.96585 8.22E-26 020 3 1 3 000 4 0 4 8.39102 

 1386.41666 1.34E-25 020 3 1 3 000 4 2 2 20.94021 

 1374.97775 3.08E-25 020 3 3 1 000 4 4 0 58.48558 
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Ò à á ë è ö à  5  

Ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû (ñì–1) ýôôåêòèâíîãî 
âðàùàòåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà H

G

rot êîëåáàòåëüíîãî  
ñîñòîÿíèÿ (010) ìîëåêóëû Í2

16Î. Ïàðàìåòðû âçÿòû èç [12] 
¹ ïàðà-
ìåòðà 

Ïàðàìåòð Çíà÷åíèå 

1 u00 .1389409250E+01 
2 u10 –.5746871189E–03 
3 u20 .3345282264E–06 
4 u30 –.1699700902E–09 
5 u40 .0000000000E+00 
6 u50 .0000000000E+00 
7 u01 –.3889392060E–02 
8 u11 –.5066457617E–05 
9 u21 .0000000000E+00 
10 u31 .0000000000E+00 
11 u41 .0000000000E+00 
12 u02 .3864801650E–04 
13 u12 .4349659887E–06 
14 u22 –.2285548296E–09 
15 u32 .0000000000E+00 
16 u03 .0000000000E+00 
17 u13 –.8118110686E–08 
18 u23 .6522504445E–11 
19 u04 .1928546455E–07 
20 u14 .0000000000E+00 
21 u24 .1732647204E–13 
22 u05 –.7205705520E–10 
23 u06 .0000000000E+00 
24 B0 .1264542019E+00 
25 B1 .1503764037E–03 
26 B2 –.9171474669E–06 
27 B3 .1878822756E–08 
28 B4 .0000000000E+00 
29 A0 .5253981301E–01 
30 A1 .1392382332E–03 
31 A2 .0000000000E+00 
32 A3 .3019349325E–10 
33 A4 –.1170253112E–12 
34 A5 .0000000000E+00 
35 g00=E .1594750919E+04 
36 g10 .1190770989E+02 
37 g20 –.1389339775E–02 
38 g30 .6031676120E–06 
39 g40 –.2246213731E–09 
40 g50 .0000000000E+00 
41 g01 .1922058788E+02 
42 g11 .7853028298E–02 
43 g21 .9334563451E–06 
44 g31 .2199451063E–07 
45 g41 –.3048077801E–10 
46 g51 .0000000000E+00 
47 g02 .1942131492E+00 
48 g12 .7152834391E–03 
49 g22 –.1301877907E–06 
50 g32 –.4258289456E–09 
51 g42 .2578465647E–12 
52 g03 –.1129331174E–02 
53 g13 –.3909585803E–05 
54 g23 .2082164254E–08 
55 g33 .0000000000E+00 
56 g04 .1645238296E–05 
57 g14 .0000000000E+00 
58 g24 .0000000000E+00 
59 g05 .8297692198E–08 
60 g15 .0000000000E+00 
61 g06 .0000000000E+00 
62 g07 .0000000000E+00 
63 g08 .0000000000E+00 

 

Çàêëþ÷åíèå 

Â ñòàòüå äàíî äåòàëüíîå îïèñàíèå îäíîé èç 
ôóíêöèîíàëüíûõ âîçìîæíîñòåé èíôîðìàöèîííî-
âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìû SPECTRA (Ñïåêòðîñêî-
ïèÿ àòìîñôåðíûõ ãàçîâ). Ñèñòåìà ïðåäîñòàâëÿåò 
äîñòóï ÷åðåç Èíòåðíåò ê ñïåêòðîñêîïè÷åñêèì äàí-
íûì òàêèõ èçâåñòíûõ áàíêîâ, êàê HITRAN [2]  
è GEISA [4], à òàêæå ê îðèãèíàëüíûì äàííûì, 
ïîëó÷åííûì â Èíñòèòóòå îïòèêè àòìîñôåðû ÑÎ 
ÐÀÍ. Îòìåòèì, ÷òî ñóùåñòâåííîé îñîáåííîñòüþ 
äàííîé ñèñòåìû ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü èíòåðàêòèâ-
íîãî ðåøåíèÿ ðÿäà ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ çàäà÷ ïî 
ìîäåëèðîâàíèþ ñïåêòðîâ âûñîêîãî è íèçêîãî ðàç-
ðåøåíèÿ äëÿ øèðîêîãî êðóãà ìîëåêóë. Âîçìîæ-
íîñòü ðåøåíèÿ ïðÿìîé ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé çàäà÷è 
â ðàìêàõ ñèñòåìû ïîçâîëÿåò ïîëüçîâàòåëþ ðàññ÷è-
òûâàòü ñïåêòðû ìîëåêóë äëÿ òåõ ñïåêòðàëüíûõ 
äèàïàçîíîâ è óñëîâèé, êîòîðûå, âîçìîæíî, íå 
ïðåäñòàâëåíû â áàíêàõ äàííûõ ïàðàìåòðîâ ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé. Âàæíà òàêæå âîçìîæíîñòü èñ-
ïîëüçîâàíèÿ ïîëó÷åííûõ â ñèñòåìå ðåçóëüòàòîâ íà 
êîìïüþòåðå è ñðåäñòâàìè ïîëüçîâàòåëÿ.  

Ðàáîòà âûïîëíÿåòñÿ ïðè ÷àñòè÷íîé ïîääåðæêå 
èç ïðîãðàììû ÐÀÍ 2.10 «Îïòè÷åñêàÿ ñïåêòðîñêî-
ïèÿ è ñòàíäàðòû ÷àñòîòû».  
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spectra in the information system «Spectroscopy of Atmospheric Gases». 
A part of the information-calculation system «Spectroscopy of atmospheric gases» dealing with the spectra 

calculations is presented. The system is accessible via the Internet and enables one to get an access to the spec-
troscopic data from the HITRAN and GEISA databanks as well as to a number of original databases. The built-
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