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mj  B
mj  

ðàññ÷èòàíû ïàðàìåòðû Äàíõýìà Ymj ìîëåêóëû H36Cl. Âû÷èñëåíû ÷àñòîòû ïåðåõîäîâ ÷èñòî âðàùàòåëüíîé 
ïîëîñû (0–0) è êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ (1–0), (2–0) è (3–0) âïëîòü äî Jmax = 25. Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðàñ-
ñ÷èòàííûõ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äëÿ ôóíäàìåíòàëüíîé ïîëîñû è ïåðâîãî îáåðòîíà. Ðàñ-
ñ÷èòàí RKR-ïîòåíöèàë H36Cl. 
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íûé ñïåêòð, ïàðàìåòðû Äàíõýìà, RKR-ïîòåíöèàë; hydrogen chloride molecule, radioactive isotopologue, vi-
brational-rotational spectrum, Dunham parameters, RKR potential. 

 
 

Ââåäåíèå 
 

Â ïîñëåäíèå ãîäû ðàñòåò èíòåðåñ ê ñïåêòðîñêî-
ïè÷åñêèì èññëåäîâàíèÿì ðàäèîàêòèâíûõ ìîäèôèêà-
öèé ðàçëè÷íûõ ìîëåêóë. Ýòî ñâÿçàíî êàê ñ ðàçâè-
òèåì ýêñïåðèìåíòàëüíîé òåõíèêè, ïîçâîëÿþùåé ðå-
ãèñòðèðîâàòü î÷åíü ñëàáûå ëèíèè ïîãëîùåíèÿ, òàê 
è ñ ïðèêëàäíûìè çàäà÷àìè. Íàèáîëåå àêòèâíî èññëå-
äóþòñÿ ìîëåêóëû âîäû, ñîäåðæàùèå àòîìû òðèòèÿ 
(HT16O, DT16O, T2

16O) [1–6]. Â [7, 8] ïðîâîäèëèñü 

ðàñ÷åòû êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ (ÊÂ) ÷àñòîò  
è èíòåíñèâíîñòåé ìîëåêóëû îêñèäà óãëåðîäà, ñîäåð-
æàùåé ðàäèîàêòèâíûé èçîòîï 

14Ñ. Íàèáîëåå äàâ-
íþþ èñòîðèþ èññëåäîâàíèÿ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèìè 
ìåòîäàìè èìååò ìîëåêóëà 14CO2. Îäíàêî ýòè èññëå-
äîâàíèÿ îãðàíè÷åíû â îñíîâíîì ïîëîñîé 3 [9–14] 
è â íåáîëüøîì ÷èñëå ðàáîò ïîëîñàìè 2 [9], 3  1 
[15–17] è 3  22 [16, 17]. Âðàùàòåëüíûé ñïåêòð 
ðàäèîàêòèâíûõ îêñèäà àëþìèíèÿ (26AlO) è ñóëü-
ôèäà àëþìèíèÿ (26AlS) ðàññ÷èòàí â [18]. Êîíå÷íî, 
âûøåïðèâåäåííûé ñïèñîê íå èñ÷åðïûâàåò âñåõ ðà-
äèîàêòèâíûõ ìîëåêóë, èññëåäîâàííûõ ê íàñòîÿùå-
ìó âðåìåíè ñïåêòðîñêîïè÷åñêèìè ìåòîäàìè. 

Ìîëåêóëà õëîðèñòîãî âîäîðîäà (HCl) èãðàåò 
âàæíóþ ðîëü â õèìèè çåìíîé àòìîñôåðû [19], ÿâ-
ëÿåòñÿ îäíèì èç èíäèêàòîðîâ âóëêàíè÷åñêîé àêòèâ-
íîñòè [20], ïðèñóòñòâóåò â àòìîñôåðàõ äðóãèõ ïëà-
íåò [21, 22], à òàêæå îáíàðóæåíà â ìåæçâåçäíîé ñðå- 
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äå [23]. Ðàäèîàêòèâíûé àòîì õëîðà 36Cl îáðàçóåòñÿ 
åñòåñòâåííûì ïóòåì â âåðõíèõ ñëîÿõ àòìîñôåðû [24], 
÷òî ïðèâîäèò çàòåì ê îáðàçîâàíèþ ìîëåêóë H36Cl. 
  Öåëü íàøåé ðàáîòû – ðàñ÷åò ÊÂ-÷àñòîò ïåðå-
õîäîâ ìîëåêóëû H36Cl èç èçîòîïè÷åñêè íåçàâèñè-
ìûõ ïàðàìåòðîâ Äàíõýìà, ïîëó÷åííûõ ðàíåå â [25],  
è ñðàâíåíèå ðàññ÷èòàííûõ ÷àñòîò ñ ýêñïåðèìåíòàëü- 
íûìè äàííûìè [26]. Êðîìå ïîëó÷åíèÿ èíôîðìàöèè 
î öåíòðàõ ëèíèé H36Cl, ïîêàçàíà ïðèìåíèìîñòü 
ïàðàìåòðîâ Äàíõýìà ê ðàñ÷åòó öåíòðîâ ëèíèé èçî-
òîïîëîãîâ, äàííûå î êîòîðûõ íå áûëè âêëþ÷åíû  
â ïîäãîíêó. 

 
Êðàòêèé îáçîð ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé 

èíôîðìàöèè î ìîëåêóëå HCl 
 

Äî íåäàâíåãî âðåìåíè äëÿ ìîëåêóëû HCl â îñ-
íîâíîì 1 ýëåêòðîííîì ñîñòîÿíèè áûëè èçâåñòíû 
ýêñïåðèìåíòàëüíûå öåíòðû ÊÂ-ëèíèé ÷åòûðåõ ñòà-
áèëüíûõ (H35Cl, H37Cl, D35Cl è D37Cl) è äâóõ ðà-
äèîàêòèâíûõ (T35Cl è T37Cl) èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôè-
êàöèé. 

Êàê ñëåäóåò èç [25, 27, 28], íàèáîëüøèé îáúåì 
èíôîðìàöèè ïî öåíòðàì ëèíèé â ìèêðîâîëíîâîì 

(ÌÂ) è èíôðàêðàñíîì (ÈÊ) äèàïàçîíàõ ïîëó÷åí 
äëÿ íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûõ èçîòîïîëîãîâ H35Cl 
è H37Cl (vmax = 7, Jmax = 41). Ýíåðãèÿ äèññîöèàöèè 
H35Cl ñîñòàâëÿåò 35748,2 ñì1 [29], ýíåðãèÿ êîëå- 
áàòåëüíîãî óðîâíÿ E (v = 7, J = 0) = 19517,8 ñì1, 
ò.å. ýòîò êîëåáàòåëüíûé óðîâåíü íàõîäèòñÿ ÷óòü 
âûøå ïîëîâèíû ãëóáèíû ïîòåíöèàëüíîé ÿìû.  
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Ýêñïåðèìåíòàëüíî çàðåãèñòðèðîâàííûå ïåðåõîäû, 
ïðèíàäëåæàùèå êîëåáàòåëüíîìó ñîñòîÿíèþ v = 8 
ìîëåêóë H35Cl è H37Cl [30], ÿâëÿþòñÿ ÷èñòî âðàùà-
òåëüíûìè è íå ïîçâîëÿþò îïðåäåëèòü êîëåáàòåëüíûé 
óðîâåíü E(v = 8, J = 0). Êîëåáàòåëüíîå ñîñòîÿíèå 

v = 8 ÿâëÿåòñÿ íàèâûñøèì, äëÿ êîòîðîãî ïîëó÷åíû 
ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ. 
Äàííûå ïî ñïåêòðàì D35Cl è D37Cl èçâåñòíû â ãîðàç-
äî ìåíüøåì îáúåìå (vmax = 5 è vmax = 4 ñîîòâåòñò-
âåííî, Jmax = 35). Äëÿ ðàäèîàêòèâíûõ èçîòîïîëîãîâ 

T35Cl è T37Cl èçìåðåíû ÷àñòîòû ôóíäàìåíòàëüíîé 

ïîëîñû [31]. Ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå âðàùàòåëüíîãî 
÷èñëà J = 19, òî÷íîñòü èçìåðåíèÿ ÷àñòîò ñîñòàâëÿåò 
 0,01 ñì1. Áîëåå ïîëíàÿ è äåòàëüíàÿ èíôîðìàöèÿ 

îá èìåþùèõñÿ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ äàííûõ ïî âñåì 
èçîòîïîëîãàì ìîëåêóëû õëîðèñòîãî âîäîðîäà ïðè-
âåäåíà â [25]. Èç èìåþùåãîñÿ îáúåìà ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ öåíòðîâ ëèíèé â ÌÂ- è ÈÊ-äèàïàçîíàõ 
ìîæíî îïðåäåëèòü èçîòîïè÷åñêè íåçàâèñèìûå ïàðà-
ìåòðû, íàäåæíî îïèñûâàþùèå ÊÂ-ñîñòîÿíèÿ èçîòî-
ïîëîãîâ HCl, ïî êðàéíåé ìåðå, âïëîòü äî v = 4. 
  Èíôîðìàöèÿ î ÊÂ-÷àñòîòàõ HCl â îñíîâíîì 
ýëåêòðîííîì ñîñòîÿíèè, âêëþ÷àþùèõ óðîâíè ñ v > 7, 
ïîëó÷åíà èç ýëåêòðîííî-êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëü- 
íûõ ñïåêòðîâ (ñèñòåìà B1+  X1+

 ìîëåêóë H35Cl  
è D35Cl), çàðåãèñòðèðîâàííûõ â äèàïàçîíå 42000–
62400 ñì1 [32, 33]. Â ýòîì ñëó÷àå òî÷íîñòü îïðå- 
äåëåíèÿ ÷àñòîò  = 0,025 ñì1, ïî êðàéíåé ìåðå,  
íà ïîðÿäîê õóæå òî÷íîñòè îïðåäåëåíèÿ ÷àñòîò â ÌÂ-  
è ÈÊ-äèàïàçîíàõ. 

Ïàðàìåòðû, ïîçâîëÿþùèå ðàññ÷èòûâàòü öåíòðû 
ëèíèé ÊÂ-ïåðåõîäîâ èçîòîïîëîãîâ HCl, áûëè îïðå-
äåëåíû â ðÿäå ðàáîò J.A. Coxon è Ph.G. Hajigeor- 
giou (ñì., íàïðèìåð, [27, 28] è ññûëêè â íèõ)  
íà îñíîâå àíàëèçà îïóáëèêîâàííûõ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ äàííûõ. Àíàëèç áûë âûïîëíåí ðàçðàáî-
òàííûì èìè ìåòîäîì «ïðÿìîé ïîäãîíêè ïîòåíöèàëà» 

(direct potential fit, DPF-ïîäãîíêà), â êîòîðîì ïî-
òåíöèàëüíàÿ ôóíêöèÿ è íåàäèàáàòè÷åñêèå ïîïðàâêè  

ê êîëåáàòåëüíîé è âðàùàòåëüíîé ýíåðãèè â ãàìèëü-
òîíèàíå îïðåäåëÿþòñÿ íåïîñðåäñòâåííî èç ïîäãîíêè 
ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì ÷àñòîòàì ïåðåõîäîâ. Ìàññèâ 

ýêñïåðèìåíòàëüíûõ öåíòðîâ ëèíèé â ðàáîòàõ Coxon 

è Hajigeorgiou âêëþ÷àë, íàðÿäó ñ êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûìè ïåðåõîäàìè â X1+ ýëåêòðîííîì 
ñîñòîÿíèè, ýëåêòðîííî-êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå 
ïåðåõîäû B1+  X1+, ÷òî ïîçâîëèëî îïðåäåëèòü 
ñïåêòðàëüíûå ïàðàìåòðû êàê îñíîâíîãî X1+, òàê  
è âîçáóæäåííîãî B1+ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû HCl. 
  Àâòîðàìè íàñòîÿùåé ðàáîòû ðàíåå ïðîâåäåí àíà- 
ëèç öåíòðîâ ÊÂ-ïåðåõîäîâ èçîòîïîëîãîâ HCl [25, 34] 
òðàäèöèîííûì ìåòîäîì, îñíîâàííîì íà èçâëå÷åíèè 
ïàðàìåòðîâ Äàíõýìà èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ÷àñòîò 
è çàâèñèìîñòè ýòèõ ïàðàìåòðîâ îò ìàññ èçîòîïîâ.  
Â àíàëèç áûëè âêëþ÷åíû òîëüêî ÊÂ-ïåðåõîäû îñ-
íîâíîãî ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿíèÿ è îïðåäåëåíû åãî 
èçîòîïè÷åñêè íåçàâèñèìûå ïàðàìåòðû è ïîòåíöèàëû 
Ðèäáåðãà–Êëåéíà–Ðèñà (RKR-ïîòåíöèàëû) [35–37] 
øåñòè èçîòîïîëîãîâ ìîëåêóëû (H35Cl, H37Cl, D35Cl, 
D37Cl, T35Cl è T37Cl). Íàáîðû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
÷àñòîò ÊÂ-ïåðåõîäîâ â îñíîâíîì ýëåêòðîííîì ñî-
ñòîÿíèè â íàøèõ ðàáîòàõ [25, 34] è ðàáîòàõ Coxon 

è Hajigeorgiou [27, 28] ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò, ðàç-
ëè÷àþòñÿ òîëüêî ìåòîäû èõ îáðàáîòêè è ðàñ÷åòà 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ. 

Â 2022 ã. S. Larnimaa ñ ñîàâòîðàìè [26] îïóá-
ëèêîâàëè âïåðâûå âûïîëíåííûå èçìåðåíèÿ öåíòðîâ 

ëèíèé ôóíäàìåíòàëüíîé (1–0) è ïåðâîé îáåðòîííîé 

(2–0) ïîëîñ ðàäèîàêòèâíîãî èçîòîïîëîãà H36Cl. 
Ñïåêòðû ðåãèñòðèðîâàëèñü ïðè àòìîñôåðíîì äàâëå-
íèè. Ïîëíîå äàâëåíèå õëîðèñòîãî âîäîðîäà ñîñòàâ-
ëÿëî ìåíåå 3 ìáàð. Ïàðöèàëüíûå äàâëåíèÿ H36Cl, 
H37Cl è H35Cl îöåíèâàþòñÿ àâòîðàìè [26] êàê 1,6; 
0,8 è 0,4 ìáàð ñîîòâåòñòâåííî. Ðåãèñòðàöèÿ ñïåê-
òðîâ ïðîâîäèëàñü ñ èñïîëüçîâàíèåì êîììåð÷åñêîãî 

Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðà Bruker IFS 120HR ñ ðàçðåøå-
íèåì 0,02 ñì1. Ïîñêîëüêó ñïåêòðû ðåãèñòðèðîâà-
ëèñü ïðè àòìîñôåðíîì äàâëåíèè, äëÿ òî÷íîãî îïðå-
äåëåíèÿ öåíòðîâ ëèíèé òðåáîâàëîñü ó÷åñòü èõ ñäâèã 
âîçäóõîì. Äëÿ ýòîãî àâòîðû [26] èñïîëüçîâàëè ðå-
çóëüòàòû ðàáîò [38, 39] äëÿ ìîëåêóë H35Cl è H37Cl. 
Èç ïîäãîíêè ñêîððåêòèðîâàííûõ ê íóëåâîìó äàâ-
ëåíèþ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ îïðåäåëåíû ñïåêòðîñêîïè-
÷åñêèå ïàðàìåòðû (, B è D) äëÿ êîëåáàòåëüíûõ 

ñîñòîÿíèé v = 0; 1; 2 è ñäåëàíà îöåíêà ïàðàìåòðà H 
äëÿ ñîñòîÿíèÿ v = 0 [26]. 

 
Ìîäåëü è ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà 

 
×àñòîòó ÊÂ-ïåðåõîäà äâóõàòîìíîé ìîëåêóëû  

â 
1 ýëåêòðîííîì ñîñòîÿíèè ìîæíî ïðåäñòàâèòü ÷å-

ðåç ïàðàìåòðû Äàíõýìà Ymj â âèäå ðÿäà [40]: 
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mj – èçîòîïè÷åñêè íåçàâèñèìûå ïà-
ðàìåòðû [41];  = ÌÀÌÂ/(ÌÀ + ÌÂ) – ïðèâåäåí-
íàÿ ìàññà ìîëåêóëû; me – ìàññà ýëåêòðîíà. 

Ðàíåå â [25] ìû ñîáðàëè ïîëíóþ áàçó ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî öåíòðàì ëèíèé øåñòè èçîòî-
ïîëîãîâ ìîëåêóëû HCl: H35Cl, D35Cl, T35Cl, H37Cl, 
D37Cl è T37Cl. Ïîäãîíêà âñåé ñîâîêóïíîñòè ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ ÊÂ-÷àñòîò ñ ïîìîùüþ ìåòîäà íàè-
ìåíüøèõ êâàäðàòîâ è ñîîòíîøåíèé (1), (2) ïîçâîëè-
ëà îïðåäåëèòü èçîòîïè÷åñêè íåçàâèñèìûå ïàðàìåòðû 
Umj, 

A
mj  è B

mj  äëÿ ìîëåêóëû HCl. Äàëåå ñ èñïîëü-
çîâàíèåì (2) áûëè ðàññ÷èòàíû ïàðàìåòðû Äàíõýìà 

Ymj äëÿ êàæäîãî èç øåñòè èçîòîïîëîãîâ. Îøèáêè 
ïàðàìåòðîâ Äàíõýìà (òàáë. 1) ðàññ÷èòàíû ñòàíäàðò-
íûì ñïîñîáîì òåîðèè îáðàòíîãî ðàñïðîñòðàíåíèÿ 

îøèáîê èç äîâåðèòåëüíûõ èíòåðâàëîâ èçîòîïè÷åñêè 
íåçàâèñèìûõ ïàðàìåòðîâ. 
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Ò à á ë è ö à  1

Ðàññ÷èòàííûå ïàðàìåòðû Äàíõýìà Ymj 
(ñì1) ìîëåêóëû H36Cl 

(m, j) Çíà÷åíèå Îøèáêà

(0, 0) 1,6022975 2,1  104 
(1, 0) 2989,73003 4,5  104 
(0, 1) 10,5850431 3,1  106 
(2, 0) 52,7233906 3,4  104 
(1, 1) 0,30660526 2,1  106 
(0, 2) 5,3079601  104 2,2  109 
(3, 0) 0,1993859 1,7  104 
(2, 1) 1,606954  103 1,5  106 
(1, 2) 7,2010694  106 6,9  1010 
(0, 3) 1,6928653  108 2,1  1013 
(4, 0) 7,0475795  103 3,3  105 
(3, 1) 7,644617  105 6,0  107 
(2, 2) 2,685353  107 8,1  1010 
(1, 3) 4,815549  1010 7,0  1013 
(0, 4) 8,483238  1013 5,3  1017 
(5, 0) 3,959622  104 2,3  106 
(4, 1) 3,507361  106 8,8  108 
(3, 2) 7,601315  109 3,8  1010 
(2, 3) 2,61443  1011 6,8  1013 
(1, 4) 2,564829  1014 2,7  1016 
(0, 5) 3,21273  1017 2,6  1020 
(4, 2) 1,7182  109 6,5  1011 
(3, 3) 5,7573  1012 2,3  1013 
(2, 4) 1,1566  1015 3,3  1016 
(1, 5) 1,5106  1018 1,1  1019 
(0, 6) 2,8704  1021 7,5  1024 
(6, 1) 1,3844  108 5,4  1010 
(5, 2) 8,6212  1011 2,0  1012 
(4, 3) 5,1069  1013 3,7  1014 
(3, 4) 2,6726  1016 1,2  1016 
(2, 5) 1,9658  1018 1,2  1019 
(1, 6) 2,1399  1022 4,1  1023 
(0, 7) 1,0060  1025 2,2  1027 
(6, 2) 9,426  1012 5,2  10–13 
(5, 3) 3,78  1015 3,2  1015 
(4, 4) 3,414  1016 1,9  1017 
(3, 5) 2,424  1019 5,1  1020 
(2, 6) 1,751  1022 4,3  1023 
(1, 7) 1,324  1025 1,3  1026 
(0, 8) 1,3399  1029 5,9  1031 

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïî ïîëó÷åííûì â [25] èçî-
òîïè÷åñêè íåçàâèñèìûì ïàðàìåòðàì ðàññ÷èòàíû ïà-
ðàìåòðû Äàíõýìà Ymj äëÿ èçîòîïîëîãà H36Cl, êîòî-
ðûå ïîçâîëèëè âû÷èñëèòü ÷àñòîòû ÊÂ-ïåðåõîäîâ. 
Ìàññà èçîòîïà 36Cl (M(36Cl) = 35,96830698 à.å.ì.) 
áûëà âçÿòà èç [42]. Ðàññ÷èòàííûå ïàðàìåòðû Äàí-
õýìà Ymj ïðèâåäåíû â òàáë. 1. Çíà÷åíèÿ âû÷èñëåí-
íûõ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ äëÿ ÷èñòî âðàùàòåëüíîé (0–0), 
ôóíäàìåíòàëüíîé (1–0), ïåðâîé (2–0) è âòîðîé 
(3–0) îáåðòîííûõ ïîëîñ (J  25) (â ñì1) ïðèâåäå-
íû â òàáë. 2. 

Êðîìå òîãî, ïî ïîëó÷åííûì íàìè ïàðàìåòðàì
Äàíõýìà Ymj ðàññ÷èòàíû ïîâîðîòíûå òî÷êè è çíà÷å-
íèÿ RKR-ïîòåíöèàëà [35–37] ìîëåêóëû H36Cl. Äå-
òàëè òàêîãî ðàñ÷åòà íà ïðèìåðå äðóãèõ èçîòîïîëî-
ãîâ ìîëåêóëû HCl ïðèâåäåíû â [25]. Ìåæúÿäåðíûå 

ðàññòîÿíèÿ â ïîâîðîòíûõ òî÷êàõ (rmin è rmax) è ñî-
îòâåòñòâóþùèå çíà÷åíèÿ ïîòåíöèàëà äàíû â òàáë. 3. 
Çíà÷åíèÿ ïîòåíöèàëà (âòîðàÿ êîëîíêà) ïðåäñòàâ-
ëÿþò ñîáîé ýíåðãèè (E(v, J = 0)) äëÿ êîëåáàòåëüíî-
ãî ÷èñëà v, ïðèâåäåííîãî â ïåðâîé êîëîíêå òàáëèöû. 

Îáñóæäåíèå 

Â ýòîì ðàçäåëå ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå ðàññ÷è-
òàííûõ öåíòðîâ ëèíèé ôóíäàìåíòàëüíîé è ïåðâîé 
îáåðòîííîé ïîëîñ ïî ïàðàìåòðàì Äàíõýìà Ymj  
èç òàáë. 1 ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòà Larnimaa ñ ñîàâ-
òîðàìè [26], à òàêæå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàí-
íûìè èç ýòîé æå ðàáîòû. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïðåä-
ñòàâëåíû â òàáë. 2. Âî 2, 3, 5 è 6-é êîëîíêàõ òàá-
ëèöû ïðåäñòàâëåíû ðàññ÷èòàííûå ÷àñòîòû äëÿ ïîëîñ 
(0–0), (1–0), (2–0) è (3–0); â 4 è 5-é êîëîíêàõ – 
ðàçíîñòè  = âû÷  calc ìåæäó íàøèìè ÷àñòîòàìè 
(âû÷) è ÷àñòîòàìè, ðàññ÷èòàííûìè ïî ïàðàìåòðàì
E, B, D, H èç òàáë. 3 è 6 ðàáîòû [26] (calc), äëÿ
ïîëîñ (1–0) è (2–0). Êàê âèäíî èç òàáë. 2, ðàçëè-
÷èÿ ìåæäó äâóìÿ ðàñ÷åòàìè óâåëè÷èâàþòñÿ ñ ðîñ-
òîì J è äîñòèãàþò íàèáîëüøèõ çíà÷åíèé äëÿ ëèíèè
R(25) – 0,309 è 0,926 ñì1 äëÿ ïîëîñ (1–0) è (2–0)
ñîîòâåòñòâåííî. Çàìåòèì, ÷òî ðå÷ü èäåò îá îáëàñòè
âðàùàòåëüíûõ ÷èñåë, ñóùåñòâåííî ïðåâûøàþùèõ
äîñòóïíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ (J = 10
è J = 7 äëÿ ïîëîñ (1–0) è (2–0), ò.å. îá ýêñòðàïî-
ëÿöèè. Â äèàïàçîíå âðàùàòåëüíûõ ÷èñåë, äëÿ êîòî-
ðûõ èìåþòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, ìàêñè-
ìàëüíûå ðàçíîñòè ìåæäó ÷àñòîòàìè, ðàññ÷èòàííûìè
ïî íàøèì ïàðàìåòðàì è ïàðàìåòðàì èç [26], ÿâëÿ-
þòñÿ ìåíåå çíà÷èòåëüíûìè è ñîñòàâëÿþò 0,0027
è 0,0043 ñì1 äëÿ ïîëîñ (1–0) è (2–0) ñîîòâåòñò-
âåííî.

Íà ðèñ. 1 ïîêàçàíî ðàçëè÷èå ìåæäó ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûìè ÷àñòîòàìè [26] è ÷àñòîòàìи, ðàññ÷èòàí-
íûìè ïî ïàðàìåòðàì Äàíõýìà Ymj èç òàáë. 1. Äëÿ 
êàæäîãî ïåðåõîäà ïîêàçàíà íåòî÷íîñòü îïðåäåëåíèÿ 
ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ïîëîæåíèÿ ëèíèè (). Êàê 
âèäíî èç ðèñ. 1, äëÿ òðåõ ïåðåõîäîâ (P(10), P(9)  
è P(6)) ôóíäàìåíòàëüíîé ïîëîñû è äâóõ ïåðåõîäîâ 
(P(1) è R(0)) îáåðòîííîé ïîëîñû ðàçíèöà ìåæäó 
ýêñïåðèìåíòîì è ðàñ÷åòîì ( = ýêñï  âû÷) ñóùå-
ñòâåííî áîëüøå ýêñïåðèìåíòàëüíîé ïîãðåøíîñòè . 
Äëÿ âñåõ îñòàëüíûõ ïåðåõîäîâ ðàçëè÷èå ìåæäó 
ýêñïåðèìåíòîì è ðàñ÷åòîì ëåæèò â ïðåäåëàõ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíîé ïîãðåøíîñòè. Ñðåäíåêâàäðàòè÷íîå 
îòêëîíåíèå (rms) ðàñ÷åòà äëÿ ïîëîñû (1–0) ñîñòàâ-
ëÿåò 0,0015 ñì1

 ïðè ìàêñèìàëüíîì îòêëîíåíèè
max = 0,0036 ñì1. Àíàëîãè÷íûå çíà÷åíèÿ äëÿ
ïîäãîíêè ÷àñòîò â [26] ñîñòàâëÿþò rms = 0,0005 ñì1

è max = 0,0010 ñì1. Îòìåòèì, ÷òî ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå ïîãðåøíîñòè îïðåäåëåíèÿ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ
ëåæàò â ïðåäåëàõ îò 0,0013 äî 0,0018 ñì1 [26].

Äëÿ ïîëîñû (2–0) (ðèñ. 1, á) ÷èñëåííîå ñðàâ-
íåíèå âûãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì: ðàñ÷åò ïî ïà-
ðàìåòðàì Äàíõýìà Ymj èç òàáë. 1 äàåò rms = 
= 0,0104 ñì1 è max = 0,022 ñì1. Â ïîäãîíêå ÷àñ-
òîò [26] ïîëó÷åíû ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ: rms = 
= 0,0102 ñì1 è max = 0,021 ñì1. 
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Ò à á ë è ö à  2

Âû÷èñëåííûå ÷àñòîòû (ñì1) âðàùàòåëüíûõ è ÊÂ-ïåðåõîäîâ ìîëåêóëû H36Cl 

Ïîëîñà 

(0–0) (1–0) (2–0) (3–0)Ïåðåõîä 

  *  *  
7P(25) 2215,3727 0,1531 4817,6392 0,7580  7317,5265
P(24) 2246,8454 0,1250 4863,2736 0,6476  7377,2874
P(23) 2278,0276 0,1014 4908,0482 0,5476  7435,6163
P(22) 2308,9068 0,0816 4951,9482 0,4580  7492,4968
P(21) 2339,4702 0,0651 4994,9588 0,3784  7547,9124
P(20) 2369,7050 0,0515 5037,0648 0,3084  7601,8464
P(19) 2399,5982 0,0403 5078,2510 0,2476  7654,2818
P(18) 2429,1367 0,0312 5118,5023 0,1953  7705,2017
P(17) 2458,3073 0,0240 5157,8032 0,1509  7754,5891
P(16) 2487,0966 0,0182 5196,1384 0,1139  7802,4271
P(15) 2515,4913 0,0136 5233,4926 0,0835  7848,6988
P(14) 2543,4780 0,0100 5269,8504 0,0590  7893,3871
P(13) 2571,0430 0,0073 5305,1967 0,0398  7936,4755
P(12) 2598,1730 0,0053 5339,5160 0,0252  7977,9473
P(11) 2624,8544 0,0038 5372,7934 0,0144  8017,7860
P(10) 2651,0736 0,0027 5405,0138 0,0069  8055,9753
P(9) 2676,8171 0,0020 5436,1624 0,0021  8092,4993
P(8) 2702,0713 0,0015 5466,2244 0,0007  8127,3422 
P(7) 2726,8229 0,0011 5495,1851 0,0019  8160,4883 
P(6) 2751,0584 0,0009 5523,0304 0,0020  8191,9226 
P(5) 2774,7645 0,0008 5549,7458 0,0014  8221,6301 
P(4) 2797,9279 0,0007 5575,3176 0,0005  8249,5962 
P(3) 2820,5354 0,0007 5599,7319 0,0004  8275,8067
P(2) 2842,5741 0,0006 5622,9753 0,0011  8300,2478
P(1) 2864,0309 0,0006 5645,0345 0,0016  8322,9059
R(0) 20,8622 2905,1479 0,0004 5685,5491 0,0013  8362,8216
R(1) 41,7117 2924,7830 0,0003 5703,9794 0,0007  8380,0542
R(2) 62,5359 2943,7860 0,0002 5721,1756 0,0000  8395,4543 
R(3) 83,3222 2962,1447 0,0000 5737,1260 0,0007  8409,0103 
R(4) 104,0580 2979,8473 0,0001  5751,8192 0,0010  8420,7114 
R(5) 124,7308 2996,8819 0,0002  5765,2441 0,0005  8430,5473 
R(6) 145,3281 3013,2370 0,0003  5777,3901 0,0011  8438,5079
R(7) 165,8376 3028,9014 0,0003  5788,2468 0,0043  8444,5837
R(8) 186,2468 3043,8639 0,0000 5797,8042 0,0097 8448,7657
R(9) 206,5436 3058,1137 0,0004 5806,0528 0,0178 8451,0453
R(10) 226,7158 3071,6403 0,0013 5812,9833 0,0292 8451,4145
R(11) 246,7514 3084,4331 0,0027 5818,5868 0,0445 8449,8656
R(12) 266,6387 3096,4823 0,0048 5822,8547 0,0643 8446,3915
R(13) 286,3657 3107,7778 0,0078 5825,7791 0,0893 8440,9853
R(14) 305,9209 3118,3103 0,0120 5827,3521 0,1200 8433,6408
R(15) 325,2928 3128,0703 0,0179 5827,5662 0,1570 8424,3521
R(16) 344,4702 3137,0488 0,0257 5826,4144 0,2008 8413,1138
R(17) 363,4419 3145,2371 0,0360 5823,8899 0,2519 8399,9207
R(18) 382,1970 3152,6267 0,0495 5819,9865 0,3104 8384,7681
R(19) 400,7247 3159,2094 0,0668 5814,6980 0,3767 8367,6516
R(20) 419,0145 3164,9772 0,0887 5808,0186 0,4509 8348,5672
R(21) 437,0559 3169,9224 0,1163 5799,9429 0,5327 8327,5110
R(22) 454,8388 3174,0375 0,1508 5790,4657 0,6218 8304,4795
R(23) 472,3533 3177,3155 0,1933 5779,5820 0,7178 8279,4693
R(24) 489,5895 3179,7494 0,2455 5767,2872 0,8197 8252,4773
R(25) 506,5380 3181,3323 0,3091 5753,5767 0,9264 8223,5003
_____________

* Ðàçíèöà ìåæäó ÷àñòîòàìè, ïðèâåäåííûìè â òàáëèöå, è ÷àñòîòàìè, ðàñ-
ñ÷èòàííûìè ïî ïàðàìåòðàì ðàáîòû [26]. 

Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíû ñäâèãè äàâëåíèåì âîçäóõà 
(air) äëÿ ïåðåõîäîâ, ÷àñòîòû êîòîðûõ èçìåðåíû â [26],
äëÿ ìîëåêóëû H35Cl èç áàçû äàííûõ HITRAN [43]

(êðóæêè) è èç ðàáîòû R.E. Asfin et al. [39] (òðå-
óãîëüíèêè). Êàê îòìå÷àëîñü âûøå, ýòè ïàðàìåòðû 
èñïîëüçîâàëèñü â [26] äëÿ ïîëó÷åíèÿ «âàêóóìíûõ» 
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Ò à á ë è ö à  3

Ïîâîðîòíûå òî÷êè è çíà÷åíèÿ  
RKR-ïîòåíöèàëà ìîëåêóëû H36Cl 

v E(v, J = 0), ñì1 rmin, Å rmax, Å 

0 1483,31093 1,1772025 1,3934163 
1 4368,20395 1,1172280 1,4972536 
2 7149,20761 1,0807304 1,5789143 
3 9827,07898 1,0536994 1,6525339 
4 12402,28718 1,0321190 1,7222787 
5 14874,96591 1,0141770 1,7901471 
6 17244,86588 0,9988784 1,8573617 
7 19511,30734 0,9856132 1,9248172 
8 21673,13254 0,9739808 1,9932725 
9 23728,65823 0,9637076 2,0634555 
10 25675,62813 0,9546048 2,1361373 
11 27511,16543 0,9465455 2,2121982 
12 29231,72525 0,9394529 2,2927026 
13 30833,04716 0,9332946 2,3789938 
14 32310,10762 0,9280841 2,4728454 
15 33657,07252 0,9238824 2,5766733 
16 34867,24961 0,9208104 2,6939259 
17 35933,04101 0,9190657 2,8297798 
18 36845,89570 0,9189547 2,9925440 
19 37596,26200 0,9209534 3,1968934 
20 38173,54006 0,9258302 3,4727228 

à 

á 
Ðèñ. 1. Ðàçíèöà ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëüíûìè [26] è âû-
÷èñëåííûìè ÷àñòîòàìè ïåðåõîäîâ ôóíäàìåíòàëüíîé ïîëî-
ñû (a) è ïåðâîãî îáåðòîíà (á) ìîëåêóëû H36Cl; m = J  

äëÿ P-âåòâè è m = J + 1 äëÿ R-âåòâè 

çíà÷åíèé ÷àñòîò ïåðåõîäîâ ìîëåêóëû H36Cl èç èç-
ìåðåíèé, ïðîâåäåííûõ ïðè àòìîñôåðíîì äàâëåíèè.
 

à 

á 
Ðèñ. 2. Ïàðàìåòðû ñäâèãà ëèíèé äàâëåíèåì âîçäóõà è ðàç-
íèöà ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëüíûìè [26] è âû÷èñëåííûìè 
÷àñòîòàìè ïåðåõîäîâ ôóíäàìåíòàëüíîé ïîëîñû (à) è ïåð-
âîãî îáåðòîíà (á) ìîëåêóëû H36Cl; m = J äëÿ P-âåòâè 

è m = J + 1 äëÿ R-âåòâè 

Äëÿ ñðàâíåíèÿ íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíà ðàçíèöà  = 
= ýêñï(1 àòì)  âû÷ (êâàäðàòû) ìåæäó ÷àñòîòàìè, 
èçìåðåííûìè ïðè àòìîñôåðíîì äàâëåíèè [26] 
è ðàññ÷èòàííûìè ïî ïàðàìåòðàì Äàíõýìà Ymj  
èç òàáë. 1. Âìåñòå ñ ðàçíèöåé  ïîêàçàíû ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûå ïîãðåøíîñòè  îïðåäåëåíèÿ ÷àñòîò
ýêñï(1 àòì). Â ïðèíöèïå, åñëè ðàñ÷åò êîððåêòíûé,
ðàçíèöà äîëæíà ñîîòâåòñòâîâàòü ïàðàìåòðàì ñäâèãà
ëèíèé àòìîñôåðíûì âîçäóõîì. Êàê âèäíî èç ðèñ. 2,
â öåëîì íàáëþäàåòñÿ î÷åíü õîðîøåå ñîãëàñèå ìåæ-
äó ðàçíèöàìè ÷àñòîò  ìîëåêóëû H36Cl è ïàðàìåò-
ðàìè ñäâèãà air

 èç ðàáîò [39, 43] äëÿ H35Cl. Ñóùå-
ñòâåííîå ðàçëè÷èå ìåæäó  è air íàáëþäàåòñÿ
äëÿ îäíîãî ïåðåõîäà (P(10)) ïîëîñû (1–0) (ðèñ. 2, à)
è òðåõ ïåðåõîäîâ (P(1), R(0) è R(7)) ïîëîñû (2–0)
(ðèñ. 2, á).

Çàêëþ÷åíèå 

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàíåå ïî-
ëó÷åííûõ [25] èçîòîïè÷åñêè íåçàâèñèìûõ ñïåêòðî-
ñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ Umj,  ,A

mj  B
mj ðàññ÷èòàíû 

ïàðàìåòðû Äàíõýìà Ymj äëÿ ðàäèîàêòèâíîãî èçîòî-
ïîëîãà H36Cl, ïîçâîëÿþùèå äîñòàòî÷íî ïðîñòî âû-
÷èñëèòü öåíòðû ëèíèé ÊÂ-ïåðåõîäîâ. Ïðåäñòàâëåíû 
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ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ÷àñòîò ïåðåõîäîâ äëÿ ÷èñòî 
âðàùàòåëüíîé ïîëîñû (0–0) è êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ 
(1–0), (2–0) è (3–0). Ñðàâíåíèå ðàññ÷èòàííûõ 
íàìè ÊÂ-÷àñòîò ïåðåõîäîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè 
äàííûìè (ëèíèè P(10)–R(10) ïîëîñû (1–0) è ëè-
íèè P(1)–R(7) ïîëîñû (2–0)) [26] ïîêàçûâàåò óäîâ-
ëåòâîðèòåëüíîå ñîãëàñèå. Ìàêñèìàëüíûå îòêëîíå-
íèÿ  = 0,0036 ñì1 äëÿ ïîëîñû (1–0) è 0,022 ñì1 
äëÿ ïîëîñû (2–0). Ðàçëè÷èÿ ìåæäó äâóìÿ ðàñ÷åòà-
ìè (ïðåäñòàâëåííûì íàìè è ñ èñïîëüçîâàíèåì ïà-
ðàìåòðîâ [26]) â îáëàñòè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí-
íûõ ñîñòàâëÿþò ìåíåå 0,0043 ñì1 è çíà÷èòåëüíî 
âîçðàñòàþò ñ óâåëè÷åíèåì J, äîñòèãàÿ ïðè J = 25  
â R-âåòâè 0,309 ñì1 äëÿ ïîëîñû (1–0) è 0,926 ñì1 
äëÿ ïîëîñû (2–0). Äëÿ âûÿâëåíèÿ áîëåå ïðåäïî÷-
òèòåëüíîãî âàðèàíòà ðàñ÷åòà íåîáõîäèìî ïðîâåäå-
íèå íîâûõ ýêñïåðèìåíòîâ. 

Óäîâëåòâîðèòåëüíîå ñîãëàñèå ðàçíèö ÷àñòîò  
è ïàðàìåòðîâ ñäâèãà äàâëåíèåì âîçäóõà air

 íà ðèñ. 2, 
ñ îäíîé ñòîðîíû, îòðàæàåò íåçàâèñèìîñòü ñäâèãîâ 
îò èçîòîïîçàìåùåíèÿ â ìîëåêóëå, à ñ äðóãîé – õà-
ðàêòåðèçóåò âûñîêîå êà÷åñòâî ïðåäëàãàåìîãî â äàí-
íîé ðàáîòå ðàñ÷åòà.  

Ïîñòðîåííûé â ðàáîòå RKR-ïîòåíöèàë ìîæåò
áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ ðàñ÷åòà âîëíîâûõ ôóíêöèé 
è âíóòðèìîëåêóëÿðíûõ ïàðàìåòðîâ ìîëåêóëû H36Cl. 

Ôèíàíñèðîâàíèå. Ðàáîòà Ñ.Í. Ìèõàéëåíêî âû- 
ïîëíåíà â ðàìêàõ ãîñóäàðñòâåííîãî çàäàíèÿ ÈÎÀ 
ÑÎ ÐÀÍ. 
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T.I. Velichko, S.N. Mikhailenko. Calculation of the frequencies of vibration-rotation transitions  

of the H36Cl molecule. 
Dunham coefficients Ymj of the H36Cl molecule are calculated using previously determined mass-

independent spectroscopic parameters Umj, A
mj  and B

mj . Pure rotational and vibration-rotation transitions  
of the (1–0), (2–0), and (3–0) bands are presented up to Jmax = 25 for the first time. The comparisons of cal-
culated line positions to observed ones for the fundamental and first overtone bands are given. The RKR poten-
tial of the H36Cl molecule is retrieved. 


