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Abstract. Theoretical analysis of high-resolution spectra of spherical top molecules needs in knowledge of high 

order and rank rotational operators. Set of high rank (K<=8) rotational operators of the SO(3) symmetry group 

were developed on the basis of the irreducible tensorial sets theory and of the analytical programming package 

“Mathematica”. Obtained operators were reduced to the Td group for the effective Hamiltonian 

implementation. 

 

Введение.  Одной из актуальных задач современной молекулярной спектроскопии является 

исследование фундаментальных свойств многоатомных молекул, обладающих высокой степенью 

симметрии (CH4, SiH4, GeH4) [11, 12], т.к. такие молекулы имеют многочисленные приложения в 

различных как чисто академических, так и прикладных задачах астрофизики, планетологии, 

атмосферной оптики, термохимии, производства полупроводников, астрофизики, планетологии и др. 

При этом важным является не только экспериментальное исследование спектров, но также и их 

теоретический анализ, позволяющий извлекать из спектров физическую информацию. Исследование 

экспериментальных спектров молекул высокой симметрии невозможно без соответствующих 

математических моделей, поскольку эти молекулы обладают рядом особенностей, в силу которых 

обычные методы анализа становятся не применимы. 

Структура колебательно-вращательных спектров молекулы прямо зависит от ее симметрии, 

поэтому становится очевидной важность изучения свойств симметрии молекулы [1, 3, 4, 6]. С 

теоретической точки зрения, молекулы высокой симметрии занимают особое место, так как высокая 

симметрия, с одной стороны, сильно упрощает процедуру теоретического анализа. Наличие высокой 

симметрии позволяет легко исследовать спектры в первом приближении. С другой стороны, высокая 

симметрия проводит к сложным проблемам при интерпретации спектров, основной сложностью является 

неприменимость метода комбинационных разностей. Для получения высокоточной информации 

возникает необходимость в рассмотрении так называемых тетраэдрических расщеплений, которые 



XIV МЕЖДУНАРОДНАЯ КОНФЕРЕНЦИЯ СТУДЕНТОВ, АСПИРАНТОВ И МОЛОДЫХ УЧЕНЫХ 

«ПЕРСПЕКТИВЫ РАЗВИТИЯ ФУНДАМЕНТАЛЬНЫХ НАУК» 
403 

 

Россия, Томск, 25-28 апреля 2017 г. Том 1. Физика 
 

тривиальными формулами не описываются [10, 11]. Наиболее важная задача, при этом, заключается в 

решении уравнения Шредингера и построении необходимого для этого эффективного гамильтониана[14]. 

Причём, эффективный гамильтониан может содержать большие степени � вращательных операторов Jα, 

которые до сих пор пока еще не до конца изучены. Для решения этих проблем оказывается необходимо 

знание теории углового момента [2, 5, 7, 8], а также формализма неприводимых тензорных операторов 

(НТО), развитого Вигнером в 1958 году [6]. Более того, для определения приведения группы SO(3) на 

точечную группу, оказывается необходимо так называемая G-матрица редукции, которые впервые даётся 

в аналитическом виде для точечной группы Td автором [9, 13] в 1995 году. 

Метод исследования.  В данной работе использована теория неприводимых тензорных 

операторов, были впервые построены в аналитическом виде вращательные операторы высокого ранга 

K=�=8, а также необходимые для решения вращательных задач приведённые вращательные операторы 

симметрии Td. Для реализации задачи была использована квантовая алгебра в виде пакетов программ 

''Wolfram Mathematica'' и блок ''quantum''. 

Результат.  Полученный в итоге результат имеет довольный громоздкий вид, поэтому здесь мы в 

качестве иллюстрации приводим лишь пару из полученных неприводимых тензорных операторов на 

группе SO(3) и точечной группе Td. 
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Полученные результаты используются при разработке программы SPHETOM реализуемой на 

языке FORTRAN, с помощью которой будет выполняться анализ спектров высокого разрешения молекул 

типа сферического волчка. 
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