


АННОТАЦИЯ 

Колебательно-вращательная спектроскопия молекул является одной из старейших 

областей химической физики, которая позволяет получить высокоточную    информацию о 

свойствах молекулы и её квантовых состояниях. 

Для молекул, находящихся в газовой фазе, вращательные переходы, 

сопровождающие возбуждение колебательных мод, обычно наблюдаются в 

спектроскопических экспериментах с использованием приборов высокого разрешения, 

таких, как Фурье-спектрометры (FTS). Анализируя наблюдаемые колебательно-

вращательные спектры, можно получить соответствующую физическую информацию о 

молекулах из положений, полуширин и интенсивностей линий [1]. Из положений линий 

можно определить характер энергетических уровней молекул. Кроме того, более 

систематическая физическая информация, такая как силовые постоянные, длины связей и 

моменты инерции, может быть рассчитана из систематических закономерностей в 

положениях линий.    

Теоретическая спектроскопия получила новый импульс с развитием компьютерной 

техники, и сегодня она все еще остается областью исследований, имеющих большое 

значение для многих научных областей, включая физику атмосферы и астрофизику. 

Постоянное совершенствование вычислительной мощности и методологии делает 

теоретические подходы все более и более точными, и полезными. 

Объектом исследования в выпускной работе является молекула цис-C2H2D2. Это 

дважды дейтерированный изотополог этилена. Интенсивное исследование спектров 

молекул этилена и его изотопологов приходится на 1990-2010 годы, в этот период 

осуществлялась космическая миссия «Кассини – Гюйгенс», по результатам которой были 

опубликованы химические составы планет гигантов и их спутников. В составе атмосфер 

таких планет как Юпитер, Сатур и Нептун была обнаружена молекула C2H4 и некоторые её 

изотопологи [2]. Также концентрация данной молекулы в воздухе, её источники и 

поглотители представляют интерес для науки об атмосфере Земли [3]. Помимо этого, 

молекула этилена является прототипом для многих органических молекул и позволяет 

анализировать взаимосвязанные спектры, лучше понимать динамику и построение 

внутримолекулярной потенциальной функции такого рода молекул [4]. На данный момент 

в литературе имеются ограниченные сведения о молекуле цис-C2H2D2. Единственная 

работа в которой выполнялись ab initio расчеты с применением к молекуле цис-C2H2D2 – 

это работа [5]. Исследования спектров высокого разрешения ограничиваются 

фундаментальными и сильно интенсивными комбинационными полосами. Поэтому целью 

работы является изучение вращательной структуры молекулы цис-C2H2D2 в ИК диапазоне 



580 – 3300 см-1, с последующим решением обратной спектроскопической задачи для 

взаимодействующих колебательных состояний. Результатом решения задачи являются 

наборы параметров эффективного гамильтониана, описывающих вращательную структуру 

невозмущённых колебательных состояний, а также параметры резонансных 

взаимодействий. 

В диапазоне 580 – 3300 см-1 исследовались 26 колебательных полос, из них у 16 была 

определена вращательная структура, т.е. были идентифицированы энергетические 

переходы, относящиеся к данным полосам. Следует отметить, что вращательная структура 

9 колебательных полос была определена впервые. Это либо «запрещенные» по симметрии, 

либо имеющие очень слабую интенсивность полосы. Разработка нового метода 

интерпретации спектров полос, обладающих слабой интенсивностью, а также 

усовершенствование методики решения обратной спектроскопической задачи для 

сильновзаимодействующих полос, позволило определить около 23.5 тысяч энергетических 

переходов, принадлежащих полосам в спектре диапазоном 580 – 3300 см-1. Для каждого 

исследуемого колебательного состояния был определен набор спектроскопических 

параметров. Также результатом работы является усовершенствование спектроскопических 

параметров эффективного гамильтониана, описывающего вращательную структуру 

основного колебательного состояния. Набор параметров основного колебательного 

состояния содержит в себе 3 вращательные постоянные и 12 параметров центробежного 

искажения. 
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