


АННОТАЦИЯ

Колебательно-вращательная спектроскопия молекул типа сферического волчка, в

частности молекул SiH4 и GeH4, а также их изотопологов, представляет интерес в раз-

личных областях науки и техники, особенно в астрофизике и планетологии. Одно из важ-

нейших открытий при исследовании атмосфер планет-гигантов – это обнаружение газов

германа и силана в атмосферах Сатурна, Титана, Юпитера [1-3]. Несмотря на многолетние

исследования колебательно-вращательных спектров молекул германа, силана и их дейте-

рированных модификаций, многие спектральные диапазоны до сих пор являются неизу-

ченными. Однако полноценное исследование атмосфер планет-гигантов возможно лишь

при наличии спектроскопической информации о всех возможных спектральных диапазо-

нах. Как следствие, исследование колебательно-вращательных спектров этих молекул и

извлечение из них высокоточной спектроскопической информации, а именно, о характери-

стиках спектральных линий (положения линий, интенсивности, коэффициенты уширения

и сдвиги давлением) из экспериментальных данных в настоящее время является актуаль-

ной задачей. Поэтому целью настоящей работы является исследование спектров молекул

типа XY4 на основе неприводимых тензорных операторов.

Научно-квалификационная работа включает в себя следующие разделы:

Во введении обоснована необходимость научного исследования, поставлена цель и

сформулированы научные положения, выносимые на защиту. Также приведен обзор ли-

тературных данных по теме исследования для молекул GeH4 и SiD4, обозначена новизна

полученных результатов и их практическая и теоретическая значимость.

Первая глава посвящена краткому определению фундаментальных принципов коле-

бательно-вращательной молекулярной спектроскопии. В частности, вводятся такие поня-

тия, как гамильтониан многоатомной молекулы в нормальных координатах, эффектив-

ный гамильтониан системы взаимодействующих колебательных состояний, операторная

теория возмущения и эффективный дипольный момент.

Вторая глава посвящена введению в основы неприводимого тензорного формализма

для задач молекулярной спектроскопии. При описании молекул типа сферического волчка

(молекул типа XY4) возникают значительные трудности как вычислительного характера,

так и связанные с пониманием физической картины их поведения. Для преодоления этих

трудностей наиболее эффективными оказались идеи теории симметрии, в частности, ап-
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парат неприводимых тензорных операторов. В данной главе рассматриваются простейшие

приложения формализма неприводимых тензорных операторов к задачам молекулярной

спектроскопии.

Третья глава диссертации посвящена исследованию тонкой колебательно-вращате-

льной структуры спектров пяти изотопологов молекулы германа MGeH4 (M = 70, 72, 73,

74, 76). В результате был исследован широкий спектральный диапозон диады, пентады

и октады. В совокупности проинтерпретировано более 20000 переходов, что соответству-

ет порядка 8500 колебательно–вращательных энергий для 28 колебательных состояний.

На основе аппроксимации формы экспериментальных линий контуром Армана-Тран бы-

ли определены величины интенсивностей более 2000 линий четырех колебательных по-

лос. Найдены спектроскопические параметры эффективного гамильтониана для 28 коле-

бательных состояний и параметры эффективного дипольного момента для 4 упомянутых

выше полос поглощения. Из анализа полуширин колебательно-вращательных линий опре-

делены коэффициенты уширения линий давлением.

Четверая глава посвящена исследованию тонкой колебательно-вращательно струк-

туры спектров трех изотопологов молекулы силана MGeH4 (M = 28, 29, 30). В результате

были исследованы диапазоны диады и пентады, включающие 10 колебательных полос.

В совокупности проинтерпретировано более 14000 переходов, что соответствует поряд-

ка 5000 колебательно–вращательных энергий для 10 колебательных состояний. В резуль-

тате исследования были определены наборы спектроскопических параметров, а именно

параметры центробежного искажения, резонансных взаимодействий и тетраэдрических

расщеплений, описывающих 10 колебательных состояний c точностью, сопоставимой с

ошибками эксперимента.

В заключении сформулированы выводы по работе.
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