


АННОТАЦИЯ 

Молекулярная спектроскопия – мощный и надёжный инструмент для 

изучения свойств молекул. Этилен и сероводород играют важную роль во многих 

областях как чисто академической науки, так и многочисленных приложений. 

Поэтому спектры высокого разрешения этих молекул интенсивно исследуются в 

лабораторных условиях в течение ряда лет различными методами. Для более 

полного понимания структуры и свойств этих молекул необходимо также 

исследовать свойства их различных изотопозамещённых модификаций. 

Объектом исследования в выпускной квалификационной работе являются 

изотопологи этилена и сероводорода: молекулы C2D4 и H2
MS (M = 32, 33 и 34). 

Целью выпускной квалификационной работы является теоретическое 

исследование спектров молекул типа асимметричного волчка на примере 

сероводорода, этилена и их изотопологов.  

Высокоточные экспериментальные спектры были зарегистрированы на 

Фурье-спектрометрах Bruker IFS120HR и Bruker IFS125HR. Интерпретация 

экспериментальных спектров была выполнена методом комбинационных 

разностей. Затем модель эффективного гамильтониана, учитывающая различные 

резонансные взаимодействия, была использована для теоретического анализа 

спектра, и модель эффективного дипольного момента использовалась для 

теоретического анализа интенсивностей переходов.  

В результате выполненной работы были улучшены параметры основного 

состояния молекулы C2D4. В диапазоне 600-1150 см-1 была определена 

вращательная структура четырех колебательных состояний молекулы C2D4 и, 

следует отметить, вращательная структура состояния (v4=1) была определена 

впервые. В результате решения обратной спектроскопической задачи 

определены параметры эффективного гамильтониана для 4 колебательных 

состояний молекулы C2D4, а также параметры резонансных взаимодействий.  

Проведено исследование второй гексады молекулы H2
MS (M = 32, 33 и 34). 

Следует отметить, что переходы в полосе ν1+ν2+ν3 молекулы H2
33S были 

зарегистрированы и теоретически описаны впервые. Проведено исследование 

полосы 4ν2 молекул H2
32S и H2

34S. Впервые в экспериментальном спектре 

найдены переходы полосы 4ν2 молекулы H2
34S. В результате решения обратной 

спектроскопической задачи были определены параметры эффективного 

гамильтониана для полосы 4ν2 молекул H2
32S и H2

34S. Были определены 

интенсивности переходы полосы 4ν2 молекулы H2
32S и в результате были 

определены параметры эффективного дипольного момента. 
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