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ВВЕДЕНИЕ 

 

Научно-квалификационная работа посвящена изучению фундаментальных свойств 

молекул типа асимметричного волчка, т.е. обладающих тремя различными моментами 

инерции относительно главных осей. К молекулам подобного типа может быть отнесена 

молекула этилена, а также её разнообразные изотопологические модификации. В 

настоящей работе исследуется дважды дейтерированный асимметричный изотополог 

этилена CH2=CD2.  

Рассмотрение внутренних свойств молекул, таких как внутримолекулярное 

потенциальное поле, структурные постоянные, электрический и магнитный потенциалы и 

т.д., возможно лишь с использованием высокоточной информации, получаемой методами 

спектроскопии. Инфракрасные спектры высокого разрешения, зарегистрированные на 

современных Фурье-спектрометрах, позволяют эту информацию извлекать, обрабатывать 

и определять характеристики молекул. Изучение спектров изотопологических 

модификаций позволяет увеличить доступный объём информации, что приводит к 

увеличению точности результатов и предсказательной способности методик расчёта. 

Этилен является первым членом ряда алкенов, что обеспечивает актуальность его 

исследования как модельной молекулы для углеводородов, обладающих двойной связью 

[1]. Кроме того, этилен считается растительным гормоном, отвечающим за старение 

вегетативных тканей, ведутся исследования по воздействию этилена на биохимию 

млекопитающих [2]. Также этилен с недавнего времени стал объектом интереса 

астрофизики и планетологии, будучи обнаруженным в атмосферах планет-гигантов и их 

спутников [3,4]. 

В настоящей работе изучаются инфракрасные спектры высокого разрешения 

молекулы CH2=CD2 в области расположения так называемых «отпечатков пальцев» 

(«fingerprints»), т.е. фундаментальных колебаний функциональных групп (600–2000 см
-1

). 

Исследовано 14 колебательно-вращательных полос, обнаружено порядка 18000 

переходов, в том числе, впервые: переходы на запрещённые по симметрии состояния, 

«горячие» переходы с возбуждённых колебательных состояний, а также слабые 

комбинационные полосы. Решена обратная задача для определения спектроскопических 

параметров эффективных операторов для всех рассмотренных состояний, определены 

положения линий и энергии соответствующих переходов с точностью порядка 

экспериментальной. Впервые рассмотрена задача определения интенсивностей и 

полуширин спектральных линий изучаемой молекулы, рассчитаны параметры 

эффективного дипольного момента и коэффициенты уширения линий давлением. 
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