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ÑÏÅÊÒÐ ÏÎÃËÎÙÅÍÈß H2S Â ÐÀÉÎÍÅ 1,9 ÌÊÌ 
 
 

Ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû H2S çàðåãèñòðèðîâàí íà Ôóðüå ñïåêòðîìåòðå ÓÔÑ-02 â äèàïàçîíå 
50505257 ñì–1 ñ ðàçðåøåíèåì 0,0098 ñì–1. Ïðè òåîðåòè÷åñêîì àíàëèçå ñïåêòðà èäåíòèôèöèðîâàíà 261 ëè-
íèÿ ïîëîñ 21 è 1+3. Îïðåäåëåíû 175 êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè äî J  14 è Kà  8, âðà-
ùàòåëüíûå, öåíòðîáåæíûå, ðåçîíàíñíûå ïîñòîÿííûå êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé (200) è (101). 

 
 

Çíàíèå êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîé ñòðóêòóðû ñïåêòðà ìîëåêóëû H2S íåîáõîäèìî äëÿ îáíàðóæå-
íèÿ è îöåíêè êîíöåíòðàöèè ñåðîâîäîðîäà â àòìîñôåðå Çåìëè, ïîñêîëüêó îí ÿâëÿåòñÿ çàãðÿçíÿþùèì 
ãàçîì. Íàäåæíûå äàííûå î ïàðàìåòðàõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé H2S ïðåäñòàâëÿþò òàêæå îñíîâó äëÿ îï-
ðåäåëåíèÿ ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèè ýòîé ìîëåêóëû è íåîáõîäèìû äëÿ äåòåêòèðîâàíèÿ H2S â àòìîñôå-
ðàõ ïëàíåò-ãèãàíòîâ. 

Ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû H2S è åå èçîòîïîçàìåùåííûõ ìîäèôèêàöèé ÿâèëèñü ïðåäìåòîì 
ìíîãî÷èñëåííûõ èññëåäîâàíèè [1—7], îñóùåñòâëåííûõ â ïîñëåäíèå ãîäû. ×èñòî âðàùàòåëüíûé 
ñïåêòð (îñíîâíîå ñîñòîÿíèå) áûë ðàññìîòðåí â [1, 2], ïîëîñà ïîãëîùåíèÿ 2 — â [3, 4]; 22, 1 í 3 — 
â [5]; 1+2, 2+3 — â [6] è, íàêîíåö, 21+2, 1+2+3, 2+23 — â [7]. 

Êîðîòêîâîëíîâàÿ ãðàíèöà èçó÷åííîãî ñïåêòðàëüíîãî äèàïàçîíà, òàêèì îáðàçîì, äîñòèãàåò 
1,6 ìêì. Íî, êàê íàì èçâåñòíî, ðàíåå ñïåêòðû H2

32S îêîëî 1,9 ìêì ñ âûñîêèì ðàçðåøåíèåì íå èññëå-
äîâàëèñü. Ñ íèçêèì ðàçðåøåíèåì ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ H2S îêîëî 2 ìêì áûë èññëåäîâàí â ðàáîòå Àë-
ëåíà è Ïëóëåðà [8]. Â äàííîé ñòàòüå ïðèâåäåí àíàëèç ñïåêòðà âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ ïîëîñ 1+3 è 2i 
H2

32S, ðàñïîëîæåííûõ îêîëî 1,9 ìêì. Ýòè ïîëîñû ÿâëÿþòñÿ íàèáîëåå ñèëüíûìè èç øåñòè ïîëîñ, ïðè-
íàäëåæàùèõ ê ïåðâîé ãåêñàäå ðåçîíèðóþùèõ ñîñòîÿíèé. Öåíòðû è èíòåíñèâíîñòè ïîëîñ ïåðâîé ãåê-
ñàäû, âçÿòûå èç [9], äàíû â òàáë. 1. 
 

Ò à á ë è ö à  1  
 

Öåíòðû è èíòåíñèâíîñòè ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ H2S îêîëî 1,9 ìêì 
 

 
 

Ò à á ë è ö à  2  
 

Îñíîâíûå õàðàêòåðèñòèêè Ôóðüå ñïåêòðà H2S 
 

 
 

Îñíîâíûå õàðàêòåðèñòèêè ñïåêòðà ïðèâåäåíû â òàáë. 2. Ñïåêòð áûë çàðåãèñòðèðîâàí ñ ïîìîùüþ 
Ôóðüå ñïåêòðîìåòðà ÓÔÑ-02 ñ ðàçðåøåíèåì 0,0098 ñì–1 â äèàïàçîíå 5050—5257 ñì–1. Â ñïåêòðå îá-
íàðóæåíî 287 ëèíèé ïîãëîùåíèÿ, 261 èç êîòîðûõ áûëè èíòåðïðåòèðîâàíû êàê ïåðåõîäû â ïîëîñàõ 
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1+3 è 21. Ñïèñîê ÷àñòîò çàðåãèñòðèðîâàííûõ ëèíèé (â ñì–1) âìåñòå ñ èçìåðåííûì ïîãëîùåíèåì â 
ïèêàõ ëèíèé â ïðîöåíòàõ è êîëåáàòåëüíûìè è âðàùàòåëüíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè ïðåäñòàâëåí â 
òàáë. 3. «Çâåçäî÷êîé» îòìå÷åíû ëèíèè, íå ó÷àñòâîâàâøèå â îïðåäåëåíèè óðîâíåé ýíåðãèè. 
 

Ò à á ë è ö à  3  
 

Ñïèñîê ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû H2S îêîëî 1,9 ìêì 
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Ïðè îòíåñåíèè ñïåêòðà äëÿ ëèíèé ñ J  4 èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä ïîèñêà êîìáèíàöèîííûõ ðàçíî-
ñòåé îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, à ëèíèè ñ áîëåå âûñîêèìè J èíòåðïðåòèðîâàëèñü ïàðàëëåëüíî ñ ðåøåíèåì 
îáðàòíîé çàäà÷è ïî áëèçîñòè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ðàñ÷åòíûõ çíà÷åíèé öåíòðîâ. Èäåíòèôèêàöèÿ 
çíà÷èòåëüíîé ÷àñòè ëèíèé îêàçàëàñü âîçìîæíîé òîëüêî áëàãîäàðÿ õîðîøèì ïðåäñêàçàòåëüíûì ðàñ÷å-
òàì, òàê êàê êîìáèíàöèîííûå ðàçíîñòè îòñóòñòâîâàëè. 

Ïîñëå èíòåðïðåòàöèè ëèíèé îïðåäåëåíû 175 âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè êîëåáàòåëüíûõ ñî-
ñòîÿíèé (101) è (200) (91 äëÿ ñîñòîÿíèÿ (101) è 84 äëÿ (200) äî J = 14 è Kà = 8 (ïðè ýòîì èñïîëüçî-
âàëèñü ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïîñòîÿííûå îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ èç [1]). Çíà÷åíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
óðîâíåé ýíåðãèè, ïåðå÷èñëåíû â òàáë. 4, ãäå Å = Eýêñï– – Eðàñ÷, à N îáîçíà÷àåò ÷èñëî ëèíèé, èç êî-
òîðûõ îïðåäåëÿëñÿ äàííûé óðîâåíü ýíåðãèè. Êàê ìîæíî âèäåòü èç òàáë. 4, áîëüøàÿ ÷àñòü óðîâíåé, 
îñîáåííî ñ J > 7, îïðåäåëåíà èç îäíîé ëèíèè, ÷òî íåñêîëüêî ñíèçèëî òî÷íîñòü ýòèõ óðîâíåé è çà-
òðóäíèëî ðåøåíèå îáðàòíîé çàäà÷è. 
 

Ò à á ë è ö à  4  
 

Êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå óðîâíè ýíåðãèè ñîñòîÿíèé (101) è (200) H2S (ñì–1) 
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Êàê ïîêàçàíî â [1—3,5], óðîâíè ýíåðãèè ìîëåêóëû H2S ìîãóò áûòü ðàññ÷èòàíû ñ èñïîëüçîâàíèåì 
ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà: 
 

 (1) 
 

ãäå Hvv — õîðîøî èçâåñòíûé âðàùàòåëüíûé ãàìèëüòîíèàí òèïà Óîòñîíà â H ïðåäñòàâëåíèè, à ðåçî-
íàíñíûå ÷ëåíû Hvv (ïðè v  v) èìåþò â íàøåì ñëó÷àå âèä 
 

 (2) 
 

 (3) 
 

 (4) 
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Ãàìèëüòîíèàí â ôîðìå (1)–(4) ó÷èòûâàåò ðåçîíàíñû Êîðèîëèñà è Äàðëèíãà—Äåííèñîíà ìåæäó 
òðåìÿ êîëåáàòåëüíûìè ñîñòîÿíèÿìè (200), (101) è (002). Ñòðîãî ãîâîðÿ, ñóììèðîâàíèå â (1) äîëæíî 
âêëþ÷àòü òàêæå v, v = (021), (040), (120), òî åñòü âñå ñîñòîÿíèÿ, âõîäÿùèå â ïåðâóþ ãåêñàäó. Íî, 
ïîñêîëüêó öåíòðû ïîëîñ 22 + 3, 42, 1 + 22 çíà÷èòåëüíî îòñòîÿò îò öåíòðîâ àíàëèçèðóåìûõ ïîëîñ 
(ñì. òàáë. 1), òî ìû ïðåíåáðåãëè èõ âëèÿíèåì. 

Ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå ïîäãîíêè ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïîñòîÿííûå ïðèâåäåíû â òàáë. 5. Â ñêîá-
êàõ äàíû 68%-å äîâåðèòåëüíûå èíòåðâàëû â åäèíèöàõ ïîñëåäíèõ çíà÷àùèõ öèôð. Êîíñòàíòû áåç äî-
âåðèòåëüíûõ èíòåðâàëîâ íå âàðüèðîâàëèñü â ïðîöåññå ïîäãîíêè. Âðàùàòåëüíûå êîíñòàíòû è êîëåáà-
òåëüíàÿ ýíåðãèÿ ñîñòîÿíèÿ (002) áûëè ïðåäâàðèòåëüíî ðàññ÷èòàíû ñ èñïîëüçîâàíèåì êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûõ è àíãàðìîíè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ èç [9]. 
 

Ò à á ë è ö à  5  
 

Âðàùàòåëüíûå, öåíòðîáåæíûå è ðåçîíàíñíûå ïîñòîÿííûå ñîñòîÿíèé (101), (200) è (002) H2
32S (ñì–1) 

 

 
 

Ï ð è ì å ÷ à í è å . Ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå  = 3,6  10–3 äëÿ 175 óðîâíåé. 
 

Èç ïîäãîíêè îêàçàëîñü âîçìîæíûì âñëåäñòâèå ðåçîíàíñíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè 
(101), (200) è (002) óòî÷íèòü çíà÷åíèå Ev è âðàùàòåëüíîé ïîñòîÿííîé À äëÿ (002). Ñïåêòðîñêîïè÷å-
ñêèå ïîñòîÿííûå èç òàáë. 5 âîññòàíàâëèâàþò 175 ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè ñî ñðåäíåé òî÷-
íîñòüþ 3,6  10–3 ñì–1. Àíàëèç ðàçíîñòåé  = Eýêñï—Eðàñ÷ ïîêàçûâàåò, ÷òî: 
 

  0,002 äëÿ 50,3% óðîâíåé 
 

0,002 <   0,004 äëÿ 35,8% óðîâíåé 
 

0,004 <   0,006 äëÿ  5,8% óðîâíåé 
 

0,006 <   0,019 äëÿ  8,1% óðîâíåé 
 

Òàêèì îáðàçîì, 86% âñåõ óðîâíåé âîññòàíàâëèâàåòñÿ ñ òî÷íîñòüþ íå õóæå 0,004 ñì–1. 
Çíà÷åíèÿ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïîñòîÿííûõ äëÿ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé (101) è (200) î÷åíü 

áëèçêè, ýòî ïðîèñõîäèò â ðåçóëüòàòå ëîêàëüíîãî õàðàêòåðà âàëåíòíûõ êîëåáàíèé â H2S. Ðåçîíàíñíûå 
ïîñòîÿííûå 101,200 101,002

, ,x z xzC C  è 200,002
xyF  õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ âåëè÷èíàìè, ïîëó÷åííûìè â [7] äëÿ êîëå-

áàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé (111), (210) è (012). Îïðåäåëåíèå ïàðàìåòðîâ Ñó â íàøåì ñëó÷àå îêàçàëîñü íå-
âîçìîæíûì èç-çà ìåíüøèõ, ÷åì â [7], çíà÷åíèé êâàíòîâûõ ÷èñåë J è Kà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé 
ýíåðãèè, âêëþ÷åííûõ â ïîäãîíêó. 

Â [7] áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ðåçîíàíñû òèïà Êîðèîëèñà è Äàðëèíãà-Äåííèñîíà ÿâëÿþòñÿ î÷åíü 
ñèëüíûìè äëÿ H2S, è âñëåäñòâèå ýòîãî íàáëþäàåòñÿ ïî÷òè ðàâíîå ïåðåìåøèâàíèå êîëåáàòåëüíûõ ñî-
ñòîÿíèé (111), (200) è (012) Ìû ïðèøëè ê âûâîäó, ÷òî ïîäîáíàÿ êàðòèíà íàáëþäàåòñÿ è â ñëó÷àå 
ñîñòîÿíèé(101), (200) è (002), íî ïåðåõîäû íà óðîâíè (101), (200), ñâÿçàííûå ñèëüíûì ðåçîíàíñîì ñ 
(002), â ýêñïåðèìåíòå îáíàðóæåíû íå áûëè. Ïðèìåðû ðåçîíàíñíîãî ïåðåìåøèâàíèÿ ìåæäó ñîñòîÿ-
íèÿìè (101), (200) è (002) äàíû â òàáë. 6. 
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Ò à á ë è ö à  6  
 

Êîýôôèöèåíòû ñìåøèâàíèÿ âîëíîâûõ ôóíêöèé äëÿ íåêîòîðûõ óðîâíåé ýíåðãèè ñîñòîÿíèé  
(101), (200) è (002) ìîëåêóëû H2S 

 

 
 

Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî óðîâíè (101) è (200) ñ J  7 ìîãóò âîçìóùàòüñÿ çà ñ÷åò âçàèìîäåéñò-
âèÿ ñ ñîñòîÿíèÿìè (021) è (120), êàê ýòî ñëåäóåò èç ñðàâíåíèÿ èõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ñïåêòðîâ. Âîçìîæ-
íî, èìåííî ýòèì îáúÿñíÿþòñÿ áîëüøèå çíà÷åíèÿ Å äëÿ íåêîòîðûõ óðîâíåé ñ J  7. 
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The absorption spectrum of H2S molecule between 5050 and 5270 cm–1 has been recorded with Fourier—
Transform spectrometer UFS-02 with resolution of 0.0098 cm–1. The lines of 21 and 1+3 bands have been identified 
and energy levels of (200), (101) vibrational states up to J = 14 and Ka = 8, rotational, Coriolis, and Darling—
Dennison resonance constants have been determined. 


