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Вращательная структура сильно взаимодействующих полос ν4, ν6, ν7, ν8 и ν10 исследована путем

анализа спектра высокого разрешения дейтерированного этилена C2H3D, зарегистрированного на фурье-

спектрометре Bruker IFS 125 HR. 27950 переходов с максимальными значениями квантовых чисел Jmax = 40

и Kmax
a = 20 отнесены к исследуемым полосам. Определение параметров эффективного гамильтониана,

включающего в себя как взаимодействие исследуемых полос друг с другом, так и их взаимодействие с

полосой ν3, было выполнено на основе 4028 уровней энергии верхних состояний. Полученные параметры

воспроизводят экспериментальные данные с погрешностью drms = 1.7· 10−4 cm−1 для этих 4028 уровней и с

погрешностью drms = 2.1· 10−4 cm−1 для более чем 24000 положений линий.

Ключевые слова: этилен, спектроскопия высокого разрешения, сильно резонирующие полосы, фурье-

спектроскопия.

1. Введение

Множество органических молекул являются пред-

метом интереса для различных областей науки, от

биологии до астрофизики. Одной из таких молекул

является молекула этилена, которая играет важную

роль как в жизни растений, выступая в роли гормона,

так и в метаболизме животных. Этилен представля-

ет огромный интерес для проблем химии атмосферы

Земли [1], так как он является одним из парниковых

газов. Присутствие этилена отмечается в атмосферах

других планет солнечной системы [2–5], как и в объ-

ектах за пределами солнечной системы [6]. В органиче-

ской химии этилен можно рассматривать как прототип

для понимания более сложных органических молекул:

для описания соответствующих спектров поглощения и

функции потенциальной поверхности (ФПП). Последняя

определяет внутреннюю динамику молекулы, описывая

взаимодействие ядер атомов в различных конфигура-

циях. Имея полную информацию о параметрах ФПП,

можно найти точные величины собственных значений

гамильтониана молекулы ввиду вклада потенциальной

энергии V в полную энергию молекулы (Ĥ = T̂ + V̂ ).
Однако определение параметров ФПП возможно только

при использовании наряду с высокоточной информацией

о материнской молекуле соответствующей информации

о различных ее изотопологах, таких как cis−C2H2D2,

trans−C2H2D2, C2HD3, C2H3D.

Как следствие вышесказанного, спектроскопические

исследования различных изотопических модификаций

этилена ведутся в течение многих лет в различных

лабораториях мира. Не имея здесь возможности при-

вести полный список таких работ, мы приводим лишь

некоторые работы, выполненные в последние годы в

Томском политехническом университете [7–17]. Данная
работа посвящена исследованию спектра дейтерирован-

ного этилена C2H3D в диапазоне 600−1300 cm−1, где

локализованы сильно резонирующие полосы ν4, ν6, ν7,

ν8 и ν10.

2. Общая информация о молекуле
C2H3D

Симметрия молекулы C2H3D (типа асимметрично-

го волчка) изоморфна точечной группе Cs , а па-

раметр асимметрии κ ≃ −0.894 (рассчитывается как

(2B − A −C)/ (A −C), где A, B и C — вращатель-

ные параметры, определяемые через главные моменты

инерции молекулы в декартовой системе координат

с началом в центре масс). Схематичное изображение

молекулы представлено на рис. 1. Следует отметить,

что оси координатной системы совпадают с главными

осями инерции. Для рассматриваемого несимметрично

замещенного изотополога ось z не является как осью

симметрии, так и главной осью. Более подробная инфор-

мация о симметрии молекулы представлена в табл. 1.

В столбцах 2, 3 приведены характеры неприводимых

представлений группы симметрии Cs . Столбцы 4 и

5 содержат информацию о симметрии безразмерных

колебательных координат qλ , компонент операторов

углового момента Jα и компонент матрицы направ-
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Рис. 1. Схематичное изображение молекулы C2H3D в Ir -

представлении.

ляющих косинусов kZα . Последний столбец содержит

компоненты углового момента и направляющие косину-

сы, соответствующие Ir -представлению асимметричного

волчка [18–22]. используемому в данной работе.

Одно из полезных заключений об асимметричном

волчке, которое можно сделать исходя из табл. 1,

указывает на следующие разрешенные типы переходов

в полосах поглощения изучаемой молекулы:

1. Гибридные полосы, в которых возможны переходы

a - и b-типов. Полосы, образованные переходами на

возбужденные состояния симметрии A′′. Правила отбора

для таких полос: 1J = 0,±1; 1Ka — любое; 1Kc —

нечетное.

2. Полосы c-типа образованы переходами из основно-

го состояния на возбужденное симметрии A′ с правила-

ми отбора: 1J = 0,±1; 1Ka — нечетное; 1Kc — четное.

Интерес при исследовании спектра поглощения мо-

лекулы C2H3D представляют также сильные резонансы

между верхними состояниями гибридных A′′ полос и

полос A′, в результате которых в последних будут по-

являться переходы так называемого d-типа. Правила от-

бора для этого типа переходов следующие: 1J = 0,±1;

1Ka и 1Kc четные.

Говоря об определении правил отбора для полосы

перед анализом спектра, следует отметить, что ее тип,

a , b или c , определяется ненулевыми матричными эле-

ментами направляющих косинусов kZz , kZx и kZy соот-

ветственно. Определить ненулевые значения можно по

их результирующей симметрии Ŵ(kZα) = A′′ ⊗ γν1 ⊗ γν2 .

Для этого используются симметрии нижнего возможно-

го колебательного состояния γν1 (в нашем случае это ос-

новное колебательное состояние, для которого γν1 = A′)

и верхнего колебательного состояния, т. е. рассматри-

ваемой фундаментальной полосы. Прямое произведение

(обозначено как ⊗) неприводимых представлений точеч-

ной группы симметрии Cs хорошо описано, например,

в [23]. Таким образом, можно продемонстрировать, что

переходы из основного состояния на состояния симмет-

рии A′, а вместе с ними и соответствующие полосы,

приведут к результирующей симметрии Ŵ(kZα) = A′, что,

согласно табл. 1, соответствует ненулевым матричным

элементам kZy . Это позволяет заключить о c-типе таких

полос и соответствующих правилах отбора. Полосы

симметрии A′′ оказываются гибридными, с переходами

a - и b-типов.

3. Модель эффективного
гамильтониана

Для описания взаимодействующих колебательно-

вращательных состояний, как и для описания любой

квантовой системы, необходимо знание о гамильтони-

ане этой системы. Подробное исследование и описание

эффективного гамильтониана для изолированного коле-

бательного состояния было выполнено в [24]. В общем

случае при наличии резонансных взаимодействий эффек-

тивный гамильтониан имеет вид [25–28]:

Hvib-rot =
∑

v,ṽ

|v〉〈ṽ|Hvṽ, (1)

где суммирование идет по всем взаимодействующим

колебательным состояниям. Диагональные вклады в (1)
можно выразить в виде гамильтониана Уотсона:

Hvv = Ev + [Av −
1

2
(Bv + Cv)]J2

z

+
1

2
(Bv + Cv)J2 +

1

2
(Bv −Cv)J2

xy

− 1v
KJ4

z − 1v
JKJ2

z J2 − 1v
J J4 − δvK [J2

z , J2
xy ]+ − 2δvJ J2J2

xy

+ Hv
KJ6

z + Hv
KJJ4

z J2 + Hv
JKJ2

z J4 + Hv
J J6 + [J2

xy , hv
KJ4

z

+ hv
JKJ2J2

z + hv
J J4]+ + Lv

KJ8
z + Lv

KKJJ6
z J2 + Lv

JKJ4
z J4

+ Lv
KJJJ2

z J6 + Lv
J J8 + [J2

xy , lvKJ6
z

+ lvKJJ2J4
z + lvJKJ4J2

z + lvJ J6]+ + ..., (2)

где J2
xy = J2

x − J2
y ; [. . . , . . .]+ — антикоммутаторы;

Av, Bv и Cv — эффективные вращательные постоянные

колебательного состояния (v), а остальное — коэффи-

циенты центробежного искажения различных порядков.

Недиагональные вклады, хорошо описаные в работе [29],
будут разными в зависимости от симметрии взаимодей-

ствующих состояний. Для состояний одной симметрии

Hvṽ = Hvṽ
F + Hvṽ

Cy (v 6= ṽ), (3)
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Таблица 1. Типы симметрии и характеры неприводимых представлений группы симметрии Cs (в приложении к молекуле C2H3D)

Представление E σ (xy) Колебательные Вращательные Вращательные

координаты параметры параметры(Ir )

1 2 3 4 5 6

A′ 1 1 q1, q2, q3, q5, q6, q9, q10, q11, q12 Jz , kZz Jy , kZy

q9, q10, q11, q12

A′′ 1 -1 q4, q7, q8 Jx , kZx Jx , kZx

Jy , kZz Jz , kZz

где

Hvṽ
F = vṽF0 + vṽFKJ2 + vṽFJJ2

+ vṽFKKJ2
z + vṽFKJJ2

z J2 + vṽFJJJ4 + . . .

+ vṽFxy
(

J2
x − J2

y

)

+ vṽFKxy
[

J2
z ,

(

J2
x − J2

y

)]

+

+ vṽFJxyJ2
(

J2
x − J2

y

)

+ . . . (4)

и

Hvṽ
Cy = iJy Hvṽ

(1y) + iHvṽ
(1y)Jy

+ [Jx , Jz ]+ Hvṽ
(2y) + Hvṽ

(2y) [Jx , Jz ]+ + . . . . (5)

Для взаимодействующих состояний разной симметрии

выражение для недиагональных вкладов имеет вид

Hvṽ = Hvṽ
Cz + Hvṽ

Cx (v 6= ṽ), (6)

где

Hvṽ
Cz = iJz Hvṽ

(1y) + [Jx , Jy ]+ Hvṽ
(2z ) + Hvṽ

(2z ) [Jx , Jy ]+ + . . .

(7)
и

Hvṽ
Cx = iJx Hvṽ

(1x) + iHvṽ
(1x)Jx

+ [Jy , Jz ]+ Hvṽ
(2x) + Hvṽ

(2x) [Jy , Jz ]+ + . . . . (8)

Стоит также отметить, что в выражениях (7) и (8)

Hvṽ
(iα) =

1

2
vṽC(iα) + vṽC(iα)

K J2
z +

1

2
vṽC(iα)

J J2

+ vṽC(iα)
KK J2

z + vṽC(iα)
KJ J2

z J2 +
1

2
vṽC(iα)

JJ J4+

+ vṽC(iα)
KKKJ6

z + vṽC(iα)
KKJJ4

z J2 + vṽC(iα)
KJJJ2

z J4

+
1

2
vṽC(iα)

JJJ J6 + . . . (α = x , y, z ). (9)

4. Оценка параметров кориолисовых
взаимодействий

Ввиду сложности описания экспериментальных пе-

реходов в рассматриваемых колебательных состояниях

возникает необходимость учитывать множество сильных

Таблица 2. Параметры кориолисовых взаимодействий ζ α
λµ

молекулы C2H3D, рассчитанные на основе данных [30] о квад-

ратичной части внутримолекулярной потенциальной функции

α λ µ Значение, cm−1 α λ µ Значение,cm−1

1 2 1 2

y 3 10 0.1855 x 10 8 2.1020

y 3 6 0.4512 z 10 8 −0.2945

x 3 7 0.6043 x 10 4 1.0975

z 3 7 1.7488 z 10 4 1.5605

x 3 8 −0.0983 x 6 7 −0.2227

z 3 8 −1.5643 z 6 7 1.7403

x 3 4 0.4269 x 6 8 0.1209

z 3 4 1.9100 z 6 8 −2.9855

x 10 7 −0.9359 x 6 4 −0.6790

z 10 7 2.6224 z 6 4 −1.1293

y 10 6 −0.0343

взаимодействий между колебательно-вращательными со-

стояниями различных колебательных состояний. Это

приводит к использованию такого большого количе-

ства параметров взаимодействия, входящих в гамиль-

тониан (1)−(9), что определение параметров числен-

ными методами становится затруднительным. Облег-

чить задачу возможно, если часть варьируемых пара-

метров фиксировать, для чего необходима информа-

ция об этих параметрах. Кандидатами на роль таких

фиксируемых параметров стали главные параметры ко-

риолисовых взаимодействий, потому что теоретическая

оценка их значений возможна благодаря знанию квад-

ратичных силовых коэффициентов внутримолекулярной

потенциальной функции молекулы этилена, получен-

ных в [30]. Рассчитанные на этой основе параметры

кориолисовых взаимодействий приведены в столбце 2

табл. 2.

5. Анализ экспериментальных данных

На рис. 2 изображены экспериментальные спектры,

анализ которых проводился в рамках данной работы.

Спектры зарегистрированы в Техническом университе-

те Брауншвейга (Германия) на спектрометре Brucker

IFS 125 HR. Все спектры были сняты с оптической

Оптика и спектроскопия, 2022, том 130, вып. 8
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Рис. 2. Обзорный спектр молекулы C2H3D. Вверху спектры I и II в диапазоне 590−1150 cm−1 , внизу спектр III в диапазоне

1080−1350 cm−1 .

длиной пути 4m. Обзорные спектры I и II (диапазон
590−1150 cm−1), приведенные в верхней части рисун-

ка, были зарегистрированы при температуре 21.9◦C

и давлениях 4, 30 Pa соответственно. Инструмен-

тальное разрешение составило 0.0015 cm−1. Спектр III

(диапазон 1080−1350 cm−1) в нижней части рисунка

снят при 22.1◦C и давлении 230 Pa с разрешением

0.0021 cm−1. На спектре I отчетливо видны Q-, P-
и R-ветви полос ν7 и ν8 — наиболее интенсивных,

последняя из которых полностью накрывает полосу ν4.

Также на рисунке отмечена P-ветвь полосы ν10 и поло-

са ν3.

Для анализа спектра применялся метод комбинацион-

ных разностей основного колебательного состояния: вра-

щательные энергии основного колебательного состояния

были рассчитаны на основании данных из работы [31].

Таблица 3 содержит статистическую информацию по

результатам анализа спектра поглощения исследуемой

молекулы. В частности, общее число переходов, отнесен-

ных как к гибридным полосам ν6, ν10, так и к полосам

ν4, ν7, ν8, составило 27950. Также для полос ν4, ν7, ν8
было найдено множество переходов d-типа, о которых

упоминалось в разд. 2.

6. Параметры основного состояния

При использовани параметров основного состояния

из [31] экспериментальные значения комбинационных

разностей начинали отклоняться от таковых, опреде-

ленных на основании работы [31], и различие между

ними в несколько раз превосходило экспериментальную

погрешность. Причем такое отклонение наблюдалось

для уровней энергии с квантовыми числами J > 26 и

Ka > 8, что не являются пределом для исследования

экспериментального спектра в данной работе. Как след-

ствие, появилась необходимость улучшения параметров

основного состояния.

Для определения параметров основного состояния

молекулы необходима информация о комбинационных

разностях основного колебательного состояния, полу-

ченная на основании положений линий, известных из

эксперимента. В рамках данного исследования экспери-

ментальный спектр позволил привлечь к определению

параметров основного состояния более 3000 комбинаци-

онных разностей с максимальными квантовыми числами

Jmax = 40 и Kmax
a = 16. Таблица 4 содержит резуль-

таты определения параметров основного состояния в

столбце 3. Из сравнения с параметрами работы [31]

Оптика и спектроскопия, 2022, том 130, вып. 8



1146 Е.С. Бехтерева, А.С. Белова, П.А. Глушков, О.В. Громова, К. Зидо

Таблица 3. Статистическая информация по результатам анализа спектра молекулы C2H3D

Полоса Центр, cm−1 Jmax Kmax
a Nп

a) Nв
b) m1

c) m2
c) m3

c)

1 2 3 4 5 6 7 8 9

ν10(A′), данная работа 732.1426 31 20 4650 671 71.2 17.9 10.9

ν10(A′), [32] 732.1443 28 14

ν7(A′′), данная работа 806.4722 46 18 8500 1220 62.3 30.1 7.6

ν7(A′′), [32] 806.4725 35 14

ν8(A′′), данная работа 943.5032 50 26 6530 952 82.4 12.9 4.7

ν8(A′′), [32] 943.5033 35 14

ν4(A′′), данная работа 1000.0395 33 11 5450 781 68.3 9.8 21.9

ν4(A′′), [32] 1000.0399 35 14

ν6(A′), данная работа 1125.2769 42 21 2800 404 62.4 23.0 14.6

ν6(A′), [32] 1125.2769 30 13

ν6(A′), [33] 1125.2769 27 20 947

Всего, данная работа 27930 4028

Всего, [32] 18000

drms
d), данная работа 1.7 · 10−4

Примечание. a) Nп — число переходов.
b) Nв — число полученных энергий верхних состояний.
c) mi = ni/Nв·100 % (i = 1, 2, 3); n1, n2 и n3 — число энергий верхних уровней, для которых разность δ = Eexp − Ecalc удовлетворяет условиям

δ ≤ 2 · 10−4 cm−1, 2 · 10−4 cm−1 < δ ≤ 4 · 10−4 cm−1, δ > 4 · 10−4 cm−1.
d) в cm−1.

Таблица 4. Спектроскопические параметры основного коле-

бательного состояния молекулы C2H5D (в cm−1)

Параметр [31] Данная работа

1 2 3

A 4.038999 4.00588802(69)
B 0.9202228 0.916325131(93)
C 0.7425594 0.74377235(19)

1K · 104 0.8061 0.704840(38)

1JK · 104 0.04692 0.060440(22)

1J · 10
4 0.013524 0.0129547(33)

δK · 104 0.0910 0.081080(88)

δJ · 10
4 0.003131 0.00284258(76)

HK · 108 0.673 0.5332(40)

HKJ · 10
8 -0.035 -0.0760(54)

HJK · 108 0.0034 0.0168(15)

HJ · 10
8 0.00021 0.000320(25)

hK · 108 0.293(40)

hJK · 108 0.0118(10)
hJ · 10

8 0.0001354(83)

drms · 10
4 20.11 1.036

(столбец 2 табл. 4) можно видеть вполне удовлетво-

рительную корреляцию параметров. При этом новые

параметры воспроизводят эксперимент с погрешностью

drms · 10
4 = 1.036 cm−1, что превышает точность вос-

произведения параметрами работы [31] в 20 раз. По-

лученный набор параметров основного состояния был

использован далее в работе, а также для повторного

анализа спектров.

7. Определение параметров
эффективного гамильтониана и
обсуждение результатов

Как уже было сказано, 27950 экспериментальных

линий спектра молекулы C2H3D были отнесены к ис-

следуемым колебательным состояниям (v4=1), (v6=1),
(v7=1), (v8=1) и (v10=1) и они использовались для

определения вращательных энергий верхних колебатель-

ных состояний. Всего определено 4028 таких энергий.

Эти энергии использовались для определения парамет-

ров эффективного гамильтониана методом наименьших

квадратов.

На приведенном ранее (рис. 2) экспериментальном

спектре можно увидеть, что в исследуемом диапазоне

полосы представляют практически непрерывную струк-

туру. Близко расположена полоса ν3 (центр примерно

1290 cm−1), далее правее располагаются также полосы

ν12 и 2ν10 (центры примерно 1400 и 1460 cm−1 соот-

ветственно). С увеличением волнового числа плотность

других полос только возрастает. Таким образом, задача

описания структуры исследуемых пяти полос и их вза-

имодействия с соседними может превратиться в беско-

нечную ввиду необходимости учитывать каждое после-

дующее состояние, которое взаимодействует с каждым

последующим и так далее. Как это обычно бывает, для

решения такой задачи приходится выбирать физически

обоснованное упрощение, другими словами, необходимо

выбрать конечное количество состояний, взаимодейству-

ющих с исследуемой пятеркой. Анализ колебательно-

вращательной структуры состояний (v4=1), (v6=1),
(v7=1), (v8=1) и (v10=1) показал, что будет достаточ-
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Таблица 5. Спектроскопические параметры состояний (v4 = 1), (v6 = 1), (v7 = 1), (v8 = 1) и (v10 = 1) молекулы C2H3D (в
cm−1)

Параметр (000)b (v10 = 1)c (v10 = 1)d (v7 = 1)c (v7 = 1)d (v8 = 1)c (v8 = 1)d

1 2 3 4 5 6 7 8

E 732.142300(64) 732.1443 806.471982(31) 806.4725 943.503080(32) 943.5033

A 4.00588802 3.9887196(63) 4.044842 4.0453017(37) 3.967143 3.9659525(30) 4.007676

B 0.916325131 0.9158925(16) 0.903365 0.9138023(11) 0.924494 0.9111203(24) 0.911344

C 0.743772350 0.7423493(45) 0.743922 0.7449286(16) 0.744876 0.7445513(26) 0.744876

1K · 105 7.0484 6.878519(79) 3.106 6.878519 10.026 6.878519 6.522

1JK · 105 0.6044 0.60888(62) 0.820 0.60888 0.816 0.60888 0.365

1J · 10
5 0.129547 0.12978(67) −0.0311 0.12978 0.2355 0.12978 0.1285

δK · 105 0.8108 0.8108 −0.366 0.8108 0.243 0.8108 0.327

δJ · 10
5 0.0284258 0.0284258 −0.1632 0.0284258 0.0731 0.0284258 0.0263

HK · 109 −5.332 −5.332 −5.332 −5.332

HKJ · 10
9

−0.760 −0.760 −0.760 −0.760

HJK · 109 0.168 0.168 0.168 0.168

HJ · 10
9 0.0032 0.0032 0.0032 0.0032

hK · 109 2.930 2.930 2.930 2.930

hKJ · 10
9 0.118 0.118 0.118 0.118

hJ · 10
9 0.001354 0.001354 0.001354 0.001354

Таблица 5 (продолжение)

Параметр (v4 = 1)c (v4 = 1)d (v6 = 1)c (v6 = 1)d (v6 = 1)e (v3 = 1)c

1 9 10 11 12 13 14

E 1000.039364(30) 1000.0399 1125.276888(31) 1125.2769 1125.27674 1288.788159(90)
A 3.9579014(60) 3.944431 4.0346021(32) 4.002324 4.103782 4.0105827(49)
B 0.9138423(82) 0.908689 0.9180181(27) 0.922087 0.921948 0.9178315(77)
C 0.7445802(53) 0.744614 0.7426154(30) 0.740833 0.741003 0.7419887(86)
1K · 105 6.878519 5.258 6.878519 8.256 14.93 6.878519

1JK · 105 0.60888 0.570 0.60888 1.084 0.429 0.60888

1J · 10
5 0.12978 0.1069 0.12978 0.1461 0.1551 0.12978

δK · 105 0.8108 0.866 0.8108 1.000 1.819 0.8108

δJ · 10
5 0.0284258 0.0145 0.0284258 0.0371 0.0355 0.0284258

HK · 109 -5.332 -5.332 253. -5.332

HKJ · 10
9 -0.760 -0.760 2.7 -0.760

HJK · 109 0.168 0.168 -2.7 0.168

HJ · 10
9 0.0032 0.0032 0.32 0.0032

hK · 109 2.930 2.930 2.930

hKJ · 10
9 0.118 0.118 0.118

hJ · 10
9 0.001354 0.001354 0.001354

LK · 1011 -71.0

LKKJ · 10
11 -49.3

LJK · 1011 16.2

LJJK · 1011 -1.93

LJ · 10
11 0.077

drms · 10
4 1.7

Примечание. a В скобках — доверительные интервалы 1σ . Параметры без доверительных интервалов были фиксированы на значениях параметров

основного состояния из столбца 2.
b Воспроизведены из табл. 4.
c Определены в данной работе.
d Воспроизведены из [32].
e Воспроизведены из [33].
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Таблица 6. Параметры резонансного взаимодействия между колебательными состояниями (v4=1), (v6=1), (v7=1), (v8=1) и

(v10=1) молекулы C2H3D (в cm−1)

Параметр Значение Параметр Значение Параметр Значение Параметр Значение

1,2C1y
≡ (2Cζ y )1,2 0.1855

1,3FKxy · 10
4 -0.130(13) 1,3FKKxy · 10

6 -0.237(19) 1,3FKKKxy · 10
8 0.1083(72)

1,3C1y
≡ (2Cζ y )1,3 0.4512 1,3C1y

KK · 105 -0.750(26) 1,3C1y
KJ · 10

6 -0.439(20) 1,3C1y
KKK · 107 0.2606(62)

1,3C1y
KKJ · 10

9 0.572(96) 1,3C2y
· 102 0.311(40) 1,3C2y

K · 104 -0.203(21) 1,3C2y
KK · 106 0.403(17)

1,3C2y
KKK · 109 -0.913(33)

2,3FKJ · 10
4 -0.253(31) 1,3FJJxy · 10

9 0.1485(18)
2,3C1y

≡ (2Cζ y )2,3 -0.34 2,3C2y
K · 102 0.2009(77)

2,3C2y
KK · 105 0.748(57) 2,3C2y

KKK · 107 -0.3141(97)
2,3C2y

KKJ · 10
8 0.138(14) 2,3C2y

KKK · 107 -0.3141(97)
1,3C2

· 103 0.8410(77) 1,3C2
J · 10

5 0.2999(83) 1,3C2
KJ · 10

8 0.101(10) 1,3C2
JJ · 10

9 -0.487(31)
1,3C2

KJJ · 10
11 -0.1118(73)

2,3FJ · 10
2 0.1948(88) 2,3Fxy · 10

2 0.3148(44) 2,3FKxy · 10
5 -0.2213(84) 2,3FJxy · 10

5 -0.1121(71)
2,3FKJxy · 10

8 0.401(20) 2,3FJJxy · 10
9 0.338(23) 2,3FKKJxy · 10

11 -0.823(27) 2,3FKJJxy · 10
12 -0.964(52)

1,4C1
≡ (2Aζ z )1,4 -1.6 1,4C1

K · 103 0.19252(72) 1,4C1
J · 10

4 -0.892(19) 1,4C1
KKK · 1010 -0.831(72)

1,4C1
KKJ · 10

10 0.917(68) 1,4C2
· 103 0.7636(95) 1,4C2

K · 105 -0.1365(85)
2,4C1

KK · 106 0.7249(87) 2,4C1
JJ · 10

7 0.1863(54) 2,4C1
KKJ · 10

9 -0.464(22) 2,4C1
KJJ · 10

10 0.639(49)
2,4C2

· 102 1.2517(59) 2,4C2
KJ · 10

8 -0.534(32) 2,4C2
KJJ · 10

11 0.227(18) 2,4C2
JJJ · 10

12 0.782(44)
3,4C1

K · 104 0.379(31) 3,4C1
J · 10

4 -0.1850(84) 3,4C1
KK · 106 -0.1145(86) 3,4C1

KJ · 10
7 -0.346(29)

3,4C1
JJ · 10

8 -0.125(25) 3,4C1
KKK · 109 -0.334(26) 3,4C2

· 103 -0.276(22) 3,4C2
KKK · 1011 -0.353(20)

3,4C2
KJJ · 10

12 0.755(43)
1,5C1

≡ (2Cζ y )1,5 -0.2
2,5C1

≡ (2Aζ z )2,5 2.4 2,5C1
J · 10

3 -0.11402(99) 2,5C1
KK · 107 -0.2016(94) 2,5C1

KJ · 10
7 0.2151(94)

2,5C1
JJ · 10

7 0.1095(70) 2,5C1
JJJ · 10

11 -0.947(52) 2,5C2
· 102 0.7069(81) 2,5C2

K · 105 0.5279(85)
2,5C2

J · 10
6 0.6654(84) 2,5C2

KK · 107 -0.196(11) 2,5C2
KJ · 10

8 -0.765(18) 2,5C2
KKK · 1010 0.244(49)

2,5C2
KKJ · 10

10 0.349(13) 2,5C2
KJJ · 10

11 0.1008(37)
3,5C1

≡ (2Aζ z )3,5 1.4
4,5C1

≡ (2Bζ x )4,5 -1.4 4,5C1
K · 103 0.2105(35) 4,5C1

KK · 106 0.1656(81) 4,5C1
KJ · 10

8 -0.1526(44)
4,5C1

JJ · 10
7 0.367(38) 4,5C1

KKK · 109 0.312(18) 4,5C1
KKJ · 10

9 0.305(17) 4,5C2
· 101 -0.3925(15)

4,5C2
J · 10

5 0.8650(89) 4,5C2
KJ · 10

7 -0.1161(27) 4,5C2
JJ · 10

9 0.316(94) 4,5C2
KKK · 1010 0.1493(62)

4,5C2
JJJ · 10

12 0.647(54)
1,6C1

≡ (2Cζ y )1,6 -0.4 1,6C1
J · 10

5 -0.592(31) 1,6C1
KK · 107 -0.780(67) 1,6C1

KJ · 10
7 -0.942(27)

1,6C1
JJ · 10

8 0.309(14) 1,6C2
· 102 -0.3089(51) 1,6C2

K · 105 -0.2170(89) 1,6C2
J · 10

5 0.2931(80)
2,6C1

≡ (2Aζ z )2,6 1.6 2,6C1
KJ · 10

7 0.258(12) 2,6C1
JJ · 10

7 -0.786(26) 2,6C2
J · 10

6 -0.933(59)
2,6C2

KJ · 10
7 0.1458(36) 2,6C2

KKJ · 10
10 -0.159(10)

3,6C1
≡ (2Aζ z )3,6 -2.7 3,6C1

K · 103 0.158232(99) 3,6C1
JJ · 10

8 -0.517(36) 3,6C2
· 103 0.496(10)

3,6C2
J · 10

6 0.583(25) 3,6C2
KJJ · 10

12 -0.343(22) 3,6C2
JJJ · 10

12 -0.1078(48)
4,6C1

≡ (2Bζ x )4,6 0.6
5,6FJ · 10

2 0.5426(95) 5,6FKJ · 10
5 0.2473(93) 5,6Fxy · 10

3 0.895(84) 5,6FJxy · 10
6 -0.951(71)

ным выбрать дополнительно только полосу ν3 из всего

каскада полос в диапазоне больших квантовых чисел.

В качестве обоснования можно привести, во-первых,

тот факт, что расстояние между последней исследуемой

полосой ν6 и полосой ν3 (примерно 165 cm−1) примерно
в два раза меньше расстояния между ν6 и следующей

полосой в диапазоне. Во-вторых, воспроизведение экс-

периментальных данных с помощью анализа, учитыва-

ющего только одно дополнительное состояние (v3=1),
получилось вполне удовлетворительным.

Таким образом, в данной работе был использован

эффективный гамильтониан, учитывающий пять иссле-

дуемых состояний и дополнительно состояние (v3). При

этом колебательно-вращательные энергии последнего

были вовлечены только такие, для которых J = 0, 1 и

2. В дальнейшем предполагается провести анализ более

коротковолнового диапазона, где роль такого дополни-

тельного,
”
темного“ состояния на себя возьмет уже

(v6). Помимо взаимодействия исследуемых состояний

с дополнителным состоянием (v3), необходимо было

учесть взаимодействие пяти состояний (v4=1), (v6=1),

(v7=1), (v8=1) и (v10=1) друг с другом, что делает

необходимым использование большого числа резонанс-

ных параметров. В свою очередь, корреляция между

большим числом таких параметров с параметрами цен-

тробежного искажения приводит к некорректному опре-
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Таблица 7. Колебательно-вращательные уровни энергий состояний (v4=1), (v6=1), (v7=1), (v8=1) и (v10=1) молекулы C2H3D

(в cm1)

Полоса ν10 ν7 ν8 ν4 ν6

J Ka Kc E 1 δ E 1 δ E 1 δ E 1 δ E 1 δ

1 2 3 4 2 3 4 2 3 4 2 3 4 2 3 4

0 0 0 806.47216 - 18 1000.03951 - 14 1125.27692 - 3

1 0 1 808.14163 4 12 945.15908 1 3 1001.69771 5 8 1126.93980 - - 1

1 1 1 811.33938 2 10 948.17848 2 2 1004.72813 7 3 1130.12136 - - 6

1 1 0 811.51753 3 12 948.34517 4 4 1004.89784 4 4 1130.30231 2 1

2 0 2 811.47341 4 12 948.46426 1 0 1005.00728 6 7 1130.25819 3 5

2 1 2 814.50012 1 12 951.32372 3 4 1007.87492 4 5 1133.26636 4 1

2 1 1 815.03446 3 12 951.82369 4 0 1008.38403 4 5 1133.80900 3 4

2 2 1 824.62339 3 3 960.88203 3 2 1017.47470 3 3 1143.35207 5 0

2 2 0 824.63061 3 4 960.88873 3 1 1017.48164 7 4 1143.35944 10 -12

3 0 3 816.45301 3 12 953.40533 2 4 1009.95428 5 2 1135.21695 2 4

3 1 3 819.23671 5 7 956.03731 9 - 5 1012.59077 4 6 1137.97917 3 8

3 1 2 820.30513 2 11 957.03717 2 1 1013.60880 5 4 1139.06416 3 7

3 2 2 829.63080 4 4 965.84971 2 1 1022.44921 4 2 1148.34060 1 0

3 2 1 829.66679 2 6 965.88319 3 2 1022.48377 4 4 1148.37795 3 1

3 3 1 769.41886 12 - 2 846.04838 5 - 4 981.36807 2 - 1 1038.02651 2 - 1 1164.69685 17 -16

3 3 0 769.41886 12 13 846.04856 3 - 4 981.36822 2 - 2 1038.02667 3 1 1164.69685 17 3

4 0 4 823.05921 1 11 959.96249 5 5 1016.51848 4 3 1141.79422 2 7

4 1 4 825.54420 4 9 962.31475 4 4 1018.87076 5 6 1144.25441 2 5

4 1 3 827.32360 3 8 963.98006 3 0 1020.56650 5 1 1146.06157 1 3

4 2 3 836.30168 3 4 972.46794 3 2 1029.07634 4 2 1154.98594 5 5

4 2 2 836.40900 2 4 972.56785 3 1 1029.17953 3 3 1155.09751 2 - 6

4 3 2 775.99825 11 - 3 852.73688 2 - 4 988.00425 2 0 1044.67205 4 1 1171.36208 - 2

4 3 1 775.99940 13 11 852.73813 2 - 5 988.00542 3 - 1 1044.67333 4 - 2 1171.36357 - -11

4 4 1 797.33382 12 3 875.67530 11 -10 1009.71317 10 - 1 1066.45739 11 0 1194.22943 4 - 7

4 4 0 797.33382 12 3 875.67530 11 -10 1009.71317 10 - 2 1066.45739 11 0 1194.22943 4 - 7

5 0 5 831.26512 3 7 968.11077 2 5 1024.67409 4 5 1149.96216 1 4

5 1 5 833.41613 2 7 970.14982 3 6 1026.70879 4 6 1152.08557 - 8

5 1 4 836.08158 4 - 6 972.64468 4 0 1029.24918 5 1 1154.79275 1 2

5 2 4 844.63119 1 3 980.73214 3 3 1037.35138 4 5 1163.28323 3 3

5 2 3 844.87913 3 4 980.96299 3 1 1037.58983 3 1 1163.54063 4 2

5 3 3 784.22720 18 9 861.10303 1 - 5 996.30441 3 - 1 1052.98415 4 - 1 1179.69942 3 - 3

5 3 2 784.23122 8 6 861.10811 2 - 3 996.30913 3 0 1052.98911 5 - 2 1179.70482 3 - 3

5 4 2 805.55873 5 11 884.03146 21 - 6 1018.00657 5 - 1 1074.76232 4 - 4 1202.55917 2 - 4

5 4 1 805.55873 5 8 884.03146 21 - 9 1018.00657 5 - 4 1074.76232 4 0 1202.55917 2 0

5 5 1 833.01067 11 7 913.48064 6 -15 1045.92059 5 - 4 1102.76525 5 3 1231.94143 3 - 6

5 5 0 833.01067 11 8 913.48064 6 -15 1045.92059 5 - 4 1102.76525 5 3 1231.94143 3 - 6

6 0 6 841.04053 1 6 977.82198 3 7 1034.39203 5 0 1159.68968 1 4

6 1 6 842.84432 2 4 979.53573 4 10 1036.09774 8 10 1161.46502 1 4

6 1 5 846.56799 2 6 983.02077 5 4 1039.64625 5 2 1165.24604 6 2

6 2 5 854.61333 2 1 990.63657 4 1 1047.26848 4 2 1173.22590 2 3

6 2 4 855.10105 2 1 991.09090 2 2 1047.73750 2 0 1173.73199 2 1

6 3 4 794.10742 16 1 871.14961 4 - 4 1006.27105 3 2 1062.96526 3 2 1189.71115 13 0

6 3 3 794.11961 9 7 871.16476 3 - 3 1006.28513 2 0 1062.98011 3 - 4 1189.72743 2 -12

6 4 3 815.43241 8 7 894.06429 4 - 6 1027.96320 4 - 1 1084.73295 3 - 4 1212.56001 18 - 9

6 4 2 815.43252 7 5 894.06443 4 - 9 1027.96335 3 - 2 1084.73310 2 - 2 1212.56001 18 10

6 5 2 842.88175 29 38 923.50227 3 - 11 1055.87067 3 - 6 1112.72887 9 0 1241.93481 3 - 4

6 5 1 842.88175 29 -48 923.50227 3 - 11 1055.87067 3 - 6 1112.72887 9 0 1241.93481 3 - 4

6 6 1 876.46072 7 4 959.43296 3 - 15 1089.99059 4 -10 1146.94344 4 0 1277.81780 5 - 4

6 6 0 876.46072 7 4 959.43296 3 - 15 1089.99059 4 -10 1146.94344 4 0 1277.81780 5 - 4

Примечание. 1 — значение экспериментальной погрешности в единицах 10−5 cm−1 (1 отсутствует в случаях, когда верхние уровни энергии были

определены из одного перехода), δ — разность Eexp − Ecalc также в единицах 10−5 cm−1.
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Таблица 7 (продолжение)

Полоса ν10 ν7 ν8 ν4 ν6

J Ka Kc E 1 δ E 1 δ E 1 δ E 1 δ E 1 δ

1 2 3 4 2 3 4 2 3 4 2 3 4 2 3 4

7 0 7 852.35509 2 4 989.06773 3 9 1045.64341 5 2 1170.94578 4 10

7 1 7 853.82327 3 5 990.46493 3 9 1047.02990 5 8 1172.38451 6 14

7 1 6 858.76850 2 3 995.09499 6 5 1051.74390 3 0 1177.40677 5 - 1

7 2 6 866.24094 3 0 1002.17450 2 2 1058.82063 4 1 1184.80653 1 2

7 2 5 867.09743 2 1 1002.97277 3 1 1059.64428 4 1 1185.69460 3 2

7 3 5 805.64118 8 5 882.87900 5 - 4 1017.90619 2 0 1074.61761 7 2 1201.40003 10 - 1

7 3 4 805.67139 10 7 882.91667 2 - 3 1017.94128 3 2 1074.65445 4 - 2 1201.44015 3 6

7 4 4 826.95706 11 3 905.77670 3 - 6 1039.58548 5 - 1 1096.37184 3 - 4 1224.23477 31 -34

7 4 3 826.95755 9 3 905.77727 4 -10 1039.58604 3 - 3 1096.37243 3 - 1 1224.23477 31 34

7 5 3 854.40036 15 11 935.20044 10 - 9 1067.48298 3 1 1124.35712 20 3 1253.59800 2 - 7

7 5 2 854.40036 15 -17 935.20044 10 - 9 1067.48298 3 0 1124.35712 20 4 1253.59800 2 - 6

7 6 2 887.97789 8 1 971.11795 3 -10 1101.59714 6 - 4 1158.56529 3 - 1 1289.47440 3 - 4

7 6 1 887.97789 8 1 971.11795 3 -10 1101.59714 6 - 4 1158.56529 3 - 1 1289.47440 3 - 4

7 7 1 927.69390 5 3 1013.49711 2 -11 1141.92322 7 - 7 1198.98404 5 5 1331.84063 2 0

7 7 0 927.69390 5 3 1013.49711 2 -11 1141.92322 7 - 7 1198.98404 5 5 1331.84063 2 0

8 0 8 865.18216 1 2 1001.82291 3 7 1058.40262 7 - 3 1183.70323 5 - 2

8 1 8 866.34252 2 0 1002.92986 4 - 1 1059.49746 3 8 1184.83570 2 12

8 1 7 872.66516 2 0 1008.85061 3 11 1065.52488 3 - 1 1191.25592 2 1

8 2 7 879.50571 3 8 1015.33804 4 - 2 1071.99972 4 5 1198.01640 5 9

8 2 6 880.88580 2 - 9 1016.62519 3 1 1073.32694 4 1 1199.44612 2 2

8 3 6 818.82974 6 9 896.29290 3 - 4 1031.21134 2 0 1087.94260 3 0 1214.76707 1 2

8 3 5 818.89572 6 8 896.37514 3 0 1031.28791 2 0 1088.02294 3 - 2 1214.85479 3 - 1

8 4 5 840.13507 7 - 1 919.17192 2 - 6 1052.87616 5 0 1109.68174 3 - 5 1237.58572 10 8

8 4 4 840.13660 4 5 919.17378 2 - 4 1052.87790 5 - 1 1109.68359 3 - 5 1237.58791 14 - 7

8 5 4 867.56865 28 0 948.57778 10 - 7 1080.75910 15 - 3 1137.65160 19 -12 1266.93304 2 - 9

8 5 3 867.56909 31 - 3 948.57778 10 - 9 1080.75910 15 - 1 1137.65160 19 -10 1266.93304 2 - 6

8 6 3 901.14236 8 2 984.46481 2 - 7 1114.86495 3 - 7 1171.85083 4 - 1 1302.79994 2 - 2

8 6 2 901.14236 8 2 984.46481 2 - 7 1114.86495 3 - 7 1171.85083 4 - 1 1302.79994 2 - 2

8 7 2 940.85559 6 0 1026.84312 2 - 6 1155.18553 3 - 8 1212.26346 2 2 1345.15984 1 0

8 7 1 940.85559 6 0 1026.84312 2 - 6 1155.18553 3 - 8 1212.26346 2 2 1345.15984 1 0

8 8 1 986.73512 3 - 1 1075.63545 2 - 1 1201.71789 4 -11 1258.87742 2 3 1393.98926 2 3

8 8 0 986.73512 3 - 1 1075.63545 2 - 1 1201.71789 4 -11 1258.87742 2 3 1393.98926 2 3

9 0 9 879.50164 1 0 1016.06852 4 9 1072.65054 7 - 8 1197.94224 2 1

9 1 9 880.39488 2 3 1016.92290 4 0 1073.49268 2 7 1198.81023 3 11

9 1 8 888.23596 2 - 2 1024.26721 6 12 1080.96788 3 - 1 1206.77056 7 - 4

9 2 8 894.39839 3 - 2 1030.11847 4 - 2 1086.79668 3 4 1212.84578 4 14

9 2 7 896.47565 4 0 1032.05739 4 3 1088.79439 3 - 1 1214.99552 2 2

9 3 7 833.67355 7 7 911.39194 5 - 3 1046.18693 2 - 1 1102.94066 4 0 1229.81300 5 - 3

9 3 6 833.80431 10 8 911.55445 2 - 2 1046.33837 2 0 1103.09953 3 - 1 1229.98627 4 1

9 4 6 854.96912 2 2 934.25343 3 - 3 1067.83816 3 2 1124.66585 3 - 6 1252.61736 7 - 5

9 4 5 854.97294 5 4 934.25820 4 - 4 1067.84270 5 - 4 1124.67061 2 - 2 1252.62255 7 4

9 5 5 882.38815 27 0 963.63710 5 - 6 1095.70107 9 - 7 1152.61474 21 -13 1281.94225 7 - 7

9 5 4 882.38887 26 -17 963.63716 4 - 7 1095.70113 8 - 6 1152.61474 21 - 6 1281.94225 7 1

9 6 4 915.95488 5 - 4 999.46768 5 - 7 1129.79549 5 - 2 1186.80138 4 - 4 1317.79585 2 - 3

9 6 3 915.95488 5 - 5 999.46768 5 - 7 1129.79549 5 - 2 1186.80138 4 - 4 1317.79585 2 - 2

9 7 3 955.66199 7 - 1 1041.85751 3 - 2 1170.10853 2 - 3 1227.20578 3 - 2 1360.14720 4 3

9 7 2 955.66199 7 - 1 1041.85751 3 - 2 1170.10853 2 - 3 1227.20578 3 - 2 1360.14720 4 3

9 8 2 1001.57994 6 - 1 1090.63999 1 - 1 1216.63545 4 - 5 1273.81401 3 0 1408.97030 2 4

9 8 1 1001.57994 6 - 1 1090.63999 1 - 1 1216.63545 4 - 5 1273.81401 3 0 1408.97030 2 4

9 9 1 1053.55499 11 - 7 1145.80840 3 1 1269.37358 6 - 1 1326.61276 2 - 2 1464.24059 - 7

9 9 0 1053.55499 11 - 7 1145.80840 3 1 1269.37358 6 - 1 1326.61276 2 - 2 1464.24059 - 7

10 0 10 895.30098 2 - 1 1031.79235 5 10 1088.37527 2 - 3 1213.65027 3 0

10 1 10 895.97268 8 0 1032.43693 4 - 1 1089.00832 5 9 1214.30050 2 14
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Таблица 7 (продолжение)

Полоса ν10 ν7 ν8 ν4 ν6

J Ka Kc E 1 δ E 1 δ E 1 δ E 1 δ E 1 δ

1 2 3 4 2 3 4 2 3 4 2 3 4 2 3 4

10 1 9 905.45466 4 - 1 1041.32018 2 12 1098.04751 4 4 1223.92323 4 - 2

10 2 9 834.18754 6 5 910.90877 3 - 3 1046.50613 5 1 1103.20163 5 7 1229.28402 3 14

10 2 8 836.69156 10 - 7 913.86725 3 0 1049.27004 5 6 1106.04687 4 0 1232.34233 10 0

10 3 8 850.17207 7 2 928.17532 2 - 3 1062.83212 1 - 2 1119.61086 5 - 1 1246.53662 1 1

10 3 7 850.41173 10 9 928.47230 3 - 1 1063.10902 2 1 1119.90124 4 0 1246.85319 4 1

10 4 7 871.46168 5 -14 951.02474 2 - 2 1084.47464 2 - 2 1141.32722 3 - 3 1269.33239 4 - 5

10 4 6 871.47068 8 2 951.03585 3 - 1 1084.48504 2 - 3 1141.33838 2 - 6 1269.34465 3 - 6

10 5 6 898.86054 6 - 4 980.38135 5 - 3 1112.31125 4 - 6 1169.24870 9 - 7 1298.62814 9 -10

10 5 5 898.86213 6 - 7 980.38155 6 - 4 1112.31144 5 - 4 1169.24888 7 - 4 1298.62814 9 13

10 6 5 932.41669 9 - 1 1016.11776 5 - 6 1146.39012 7 - 1 1203.41851 5 - 7 1334.46383 2 - 2

10 6 4 932.41669 9 - 4 1016.11776 5 - 7 1146.39012 7 - 1 1203.41851 5 - 7 1334.46383 2 - 2

10 7 4 972.11342 6 - 3 1058.54023 6 - 1 1186.69318 8 3 1243.81209 7 - 3 1376.80378 3 1

10 7 3 972.11342 6 - 3 1058.54023 6 - 1 1186.69318 8 3 1243.81209 7 - 3 1376.80378 3 1

10 8 3 1018.10156 6 - 3 1107.31223 2 0 1233.21300 4 - 2 1290.41281 2 - 1 1425.61869 19 2

10 8 2 1018.10156 6 - 3 1107.31223 2 0 1233.21300 4 - 2 1290.41281 2 - 1 1425.61869 19 2

10 9 2 1070.02718 5 1 1162.46899 3 3 1285.94526 2 4 1343.20140 2 4 1480.88249 4 6

10 9 1 1070.02718 5 1 1162.46899 3 3 1285.94526 2 4 1343.20140 2 4 1480.88249 4 6

10 10 1 1128.18521 4 - 3 1223.97525 4 5 1344.89328 1 1 1402.17781 2 - 3 1542.56909 - 3

10 10 0 1128.18521 4 - 3 1223.97525 4 5 1344.89328 1 1 1402.17781 2 - 3 1542.56909 - 3

Примечание. 1 — значение экспериментальной погрешности в единицах 10−5 cm−1 (1 отсутствует в случаях, когда верхние уровни энергии

были определены из одного перехода), δ — разность Eexp − Ecalc также в единицах 10−5 cm−1.

делению последних. Обойти эту проблему позволяет тот

факт, что значения центробежных параметров должны

быть близки к таковым для основного колебательного

состояния [34]. Таким образом, при фиксировании па-

раметров на значениях из табл. 4 процедура определе-

ния параметров эффективного гамильтониана позволила

уточнить центры полос вместе с вращательными пара-

метрами и параметрами резонансного взаимодействия.

Результаты данного исследования, а именно параметры

эффективного гамильтониана представлены в табл. 5

и 6. Для сравнения в табл. 5 также приведены значения

соответствующих параметров из работ [32,33]. Меж-

ду результатами данной работы и результатами работ

[32,33] наблюдается определенная корреляция, однако

результаты настоящей работы позволяют воспроизвести

энергетическую структуру и положения линий спектра

с существенно большей точностью. В табл. 7 приведена

часть колебательно-вращательных уровней исследован-

ных состояний до J = 10, а также экспериментальные и

расчетные погрешности определения в колонках 3 и 4.

8. Заключение

В данной работе проведен анализ инфракрасного спек-

тра высокого разрешения молекулы C2H3D в диапазоне

600-1300 cm−1, объектом анализа стали резонирующие

полосы ν4, ν6, ν7, ν8 и ν10. Экспериментальные пере-

ходы в количестве 27950 с максимальными квантовыми

числами Jmax = 40 и Kmax
a = 20 были отнесены к иссле-

дуемым полосам. Теоретическая модель эффективного

гамильтониана включала в себя как взаимодействие пяти

исследуемых состояний друг с другом, так и их взаимо-

действие с состоянием (v3 = 1). Полученные параметры

воспроизводят экспериментальные данные с погрешно-

стью drms = 1.7 · 10−4 cm−1 для 4028 верхних уровней

энергий и с погрешностью drms = 2.1 · 10−4 cm−1 для

более чем 24000 положений линий.
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