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Методами классической динамики исследованы нелинейные колебания молекулы CO2. В дополнение к

ранее рассмотренному ангармонизму валентного угла, позволившему объяснить резонанс Ферми, учтена

физическая нелинейность силового поля (
”
жесткость“ и

”
мягкость“ пружин). В приближении

”
дальних

соседей“ (учтены взаимодействия атомов кислорода) выведены уравнения нелинейной системы дифферен-

циальных уравнений в форме Лагранжа. Методом инвариантной нормализации получено их аналитическое

решение. Численным моделированием установлено возникновение в системе странного аттрактора. Даны

рекомендации по выбору начальных условий, устраняющие возможность перехода регулярных биений в

хаотические.

Введение

В газообразном состоянии вещества отсутствует упо-

рядоченность молекул и, исключая моменты столкнове-

ний, молекулы движутся независимо. Поступательные и

вращательные движения молекул, а также колебатель-

ные движения атомов внутри молекул можно считать

независимыми от действия других молекул. Поэтому

при исследовании газообразного состояния наиболь-

ший интерес представляет поведение индивидуальных

молекул.

Ньютонова механика успешно применяется в кине-

тической теории газов. Но принято считать, что обла-

сти применимости классической механики ограничены

размерами, которые не слишком малы. Однако и в

диапазоне размеров порядка межатомных расстояний

классические представления не полностью теряют свое

значение. Понятие
”
материальной точки“ как объекта,

обладающего инертной массой, лишенного внутренней

структуры, размеры которого много меньше характер-
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Рис. 1. Расчетная схема.

ного размера рассматриваемой задачи, не ограничено

конкретными оценками. Поэтому тяжелые по сравнению

с электронами атомные ядра во многих задачах можно

рассматривать как классические материальные точки.

Молекула рассматривается как динамическая система,

имеющая постоянный состав, т.е. одинаковое число

атомов, объединенных связями, которые моделируются

невесомыми пружинами и которые могут совершать

колебательные движения относительно равновесной кон-

фигурации. Третий закон Ньютона накладывает ограни-

чения на силы, с которыми две частицы действуют друг

на друга: силы должны быть направлены по прямой,

проходящей через частицы, в противоположные стороны

и иметь одну и ту же величину. Закон не позволя-

ет рассматривать электродинамические взаимодействия,

кроме простого притяжения и отталкивания Кулона.

Поэтому могут рассматриваться только
”
статические“

силы, зависящие от взаимного положения материальных

точек. Таким образом, классическая механика, оставаясь

в пределах механики Ньютона, Лагранжа, Гамильтона,
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позволяет изучать и объяснять механические эффекты

колебаний атомов в молекуле.

Теория малых линейных колебаний разработана доста-

точно детально [1,2]. В линейном приближении изуча-

ются только самые активные линии спектра. Введение

геометрической нелинейности (ангармонизма валентно-

го угла) [3] существенно изменяет всю картину движе-

ния: возникает сильное взаимодействие между модами

колебаний, сопровождающееся периодическим обменом

(
”
перекачкой“) энергией между ними и расщеплением

основной частоты рамановского спектра. Это явление,

открытое в 1931 г. Разетти и трактовку которого с

квантово механических позиций в том же году дал

Ферми [4], известно как резонанс Ферми.

Естественно ожидать новых эффектов в колебаниях

молекулы, если учесть в ее механической модели до-

полнительные источники ангармонизма: взаимодействие

атомов кислорода между собой (приближение
”
дальних

соседей“) и физическую нелинейность силового поля

CO2 (
”
жесткость“ либо

”
мягкость“ пружин) [5].

1. Постановка задачи и основные
уравнения

Рассматриваются свободные колебания молекулы иде-

ального газа. Расчетная модель колебаний и основные

обозначения:

• mO, mC — массы атомов C, O как материальных

точек;

• O(x1, y1, 0), C(x2, y2, 0), O(x3, y3, 0) — текущие

положения атомов;

• ν1 — линеаризованная собственная частота, соот-

ветствующая симметричной относительно центра масс-

молекулы форме колебаний, ϑ1, ν2 — частота деформа-

ционных или изгибных колебаний молекулы ϑ2, ν3 —

частота антисимметричных или кососимметричных, ва-

лентных колебаний ϑ3 аналогичны [3] (рис. 1).

В дополнение к [3] в рассматриваемой модели учтена

нелинейность сил взаимодействия атома углерода с

атомами кислорода, а также атомов кислорода между

собой:

• f CO — линейная часть жесткости невесомой пружи-

ны, моделирующей межатомную связь C–O (валентной
жесткости), f 1(1l i j , ϕ) — нелинейная составляющая

жесткости (1l i j — изменения расстояний между i -м
и j -м атомами, i 6= j ; ϕ — изменение валентного

угла OCO);

• f OO — линейная часть жесткости пружины,

моделирующей взаимодействие
”
дальних соседей“,

f 2(1l i j , ϕ) — ее нелинейная составляющая;

•
(

f ϕϕ + f 3(1l i j , ϕ)
)

— деформационная (изгибная)
жесткость; поправочные коэффициенты приняты соглас-

но экспериментальным данным [5].

Безразмерный гамильтониан системы в нормальных

координатах ϑ1 = (x3 − x1)/2 (симметричная), ϑ2 = y1
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Рис. 2. Упругая характеристика межатомной связи C–O:
1 — линейное приближение (закон Гука), 2 — квадратичное

приближение, 3 — кубичное приближение.

(деформационная), ϑ3 = (x1 + x3)/2 (антисимметрич-
ная) (x1 = (x1 − l)/l ; x3 = (x3 + l)/l ; y1 = y1/l : масштаб

длины принят равным равновесной длине межатомной

связи C–O l = 1.16 · 10−10 m) имеет вид

H = T +5, (1)

где кинетическая энергия

T =
1

2

{
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. (3)
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Здесь 1r 12 = (r 12 − 1), 1r 23 = (r 23 − 1) — удлинения

межатомных связей; r i j =

√

X
2

i j + Y
2

— расстояние

между i -м и j -м атомами (X12 = −ϑ1 + M2ϑ3 − 1,

X23 = ϑ1 + M2ϑ3 + 1, Y = M2ϑ2); 1ϕ = arctan(Y/X12) −
− arctan(Y/X23) — изменение валентного угла при де-

формационных колебаниях. В дополнение к [3] введены
обозначения: kCO, kOO — не зависящие от удлинений

слагаемые жесткостей пружин, моделирующих меж-

атомные взаимодействия C–O и O–O соответственно;

kϕϕ — постоянная часть изгибной жесткости молекулы;

KCO = kCO/kq, KOO = kOO/kq, Kϕϕ = kϕϕ/kϕ —

отношения перечисленных величин к коэффициентам

модели [3], определенным через частоты [2] согласно [4];
kr r r , kr r r ′ , krϕϕ, kr r r r , kr r r r ′, kr r r ′r ′ , kr r ϕϕ, kr r ′ϕϕ , kϕϕϕϕ —

прочие коэффициенты разложений, обозначенные (за
исключением

”
k“ и угла ϕ), согласно ссылающейся

на [5] обзорной работе [6], и принятые, как и kCO,

kOO, kϕϕ , по данным [5]; mE = kql 2/σ 2 — масштаб

энергии. Дополнительные по сравнению с [3] слагаемые
в разложении (3) потенциала, характеризующие

физический ангармонизм колебаний, подчеркнуты.

Анализ характерной зависимости
”
сила–удлине-

ние“(рис. 2), показывает, что ангармонические эффекты

начинают проявляться при деформациях межатомных

связей более 0.2.

Так как разброс экспериментальных данных в [6]
по коэффициентам слагаемых четвертой степени в (3)
достаточно велик, в дальнейшем анализе (кроме хаоти-

ческих колебаний) учтены только кубичные слагаемые

потенци ала. Заметим также, что взаимодействие
”
даль-

них соседей“ O–O, основная часть которого учитывается

коэффициентом KOO = kOO/kq = 7.3 · 10−2, достаточно

слабое.

Анализ численного решения уравнений движения в

форме уравнений Лагранжа второго рода (уравнения с

точностью до квадратов деформаций имеют вид
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где
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−

r 123.2(1r 23 − 1r 12)1ϕ −Yr D123.11ϕ
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Xr,i j = Xi j
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r i j ,
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r 23,

D
±
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(kq/l),

Kr r r ′ = kr r r ′
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Krϕϕ = krϕϕ
/

(kql), p ∈ Z) (рис. 3),

позволяет сделать следующие выводы:

1) физическая нелинейность практически ничего не при-

вносит не только в качественную, но и в количественную

составляющую картины явления, так что ее учет может

быть целесообразным только при уточнении интенсив-

ностей слабых линий как гармоник решения (что будет

показано ниже в разд. 3);
2) при малых колебаниях и начальных условиях, соот-

ветствующих наивысшей интенсивности обмена энерги-

ей между степенями свободы, антисимметричные ϑ3(t)
колебания не возбуждаются симметричными ϑ1(t) и де-

формационными ϑ2(t). Следовательно, приняв в нашем

случае {ϑ20 ≪ ϑ10, ϑ10 ≪ 1}; ϑ30 = 0, ϑ̇30 = 0, мы при

поиске приближенного аналитического решения исклю-

чаем из рассмотрения антисимметричное колебание.

Для более детального анализа рассмотрим зависи-

мость максимального абсолютного значения отклонения
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решения уравнений (4).
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по антисимметричной координате max
(

|ϑ3|
)

от ϑ10.

Расщепление линий спектра наиболее интенсивно про-

является в асимптотическом случае, поэтому решение

проведем при начальных условиях ϑ20 ≪ ϑ10, ϑ30 = 0,

варьируя величину ϑ10 и оставляя неизменным ее от-

ношение к ϑ20, равное 10. Результаты анализа, пред-

ставленные на рис. 4, показывают наличие критической

величины (ϑ10)cr ≈ 0.25, после которой влияние ϑ3 на

резонанс Ферми становится существенным.

Можно показать, что антисимметричное возмущение

воздействует на симметричное и изгибное (деформа-
ционное) движения молекулы аналогичным образом.

На рис. 5, a представлены кривые, позволяющие

проанализировать устойчивость симметричных и дефор-

мационных колебаний молекулы к антисимметричному

начальному отклонению ϑ30; все начальные импульсы

приняты нулевыми. Критическая величина ϑ30 явно

коррелирует с (ϑ10)cr на рис. 4: их отношение приблизи-

тельно соответствует отношению ϑ20

/

ϑ10, принятому на

предыдущем этапе моделирования, результаты которого

представлены на рис. 4. Когда амплитуды колебаний по

координате ϑ30 малы, обмен энергией между симметрич-

ной и антисимметричной формами проявляется слабо

(рис. 5, b, для сравнения на рис. 4, b приводится огибаю-

щая решения в первом приближении 23(t) = ϑ30, кото-

рая будет получена в следующем разделе методом нор-

мальной формы с применением алгоритма инвариантной
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(

|ϑ3(t)|
)

от ϑ10, b — реализация колебательного процесса (численное
моделирование) в условиях рис. 3: 1 — расчетная кривая,

2 — огибающая (7).
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Рис. 5. Характеристики возбуждения симметричного и

деформационного колебаний антисимметричным начальным

отклонением: a — зависимости max
(

|ϑ1(t)|
)

(кривая 1),

max
(

|ϑ2(t)|
)

(кривая 2) от ϑ30 (ϑ10 = 0, ϑ20 = 0), b — реализа-

ция колебательного процесса (численное моделирование) при

начальных условиях ϑ30 = 5 · 10−3, ϑ j0 = 0, ϑ̇n0 = 0 ( j = 1, 2,

n = 1, . . . , 3).

нормализации [7]). При указанных начальных условиях

колебания происходят вдоль оси недеформированной

молекулы, так что изгибное колебание с частотой ν2 не

возбуждается. Однако в силу возможной неустойчивости

деформационного колебания, даже малое начальное

отклонение ϑ20 может привести к его раскачке.

Э. Ферми [4] (а вслед за ним и авторы настоящей

работы [3,8]) полагал, что антисимметричное колебание

не влияет на взаимодействие симметричного с деформа-

ционным. Полученные результаты позволяют установить

границы применимости — малые амплитуды колебаний,

при которых движение носит регулярный характер.

2. Аналитическое исследование
процесса обмена энергией между
степенями свободы

Применим к анализу метод приведения системы урав-

нений к рекуррентной нормальной форме Пуанкаре–
Биркгофа по алгоритму инвариантной нормализации

в редакции В.Ф. Журавлева–А.Г. Петрова [7]. Норми-

ровкой приведем гамильтониан (1) к интегрируемому
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виду [3]

m2
t

mH
= H = H2 + H3

=
1

2

{[

ψ
2

1 + 4q2
1

]

+

[

ψ
2

2 + �̃
2

2q
2
2

]

+

[

ψ
2

3 + �̃
2

3q
2
3

]}

+ k̃111q
3
1 +

3

2
q1q

2
2 + k̃133q1q

2
3 + k̃322q3q

2
2 + µ̃q2

1,

(5)

где t̃ = t/mt̃ — нормированное время, q j = ϑ j
/

mj , ψ j =
=dotq j =dq j/dt̃ ( j=1, . . . , 3) — нормированные коорди-

наты и скорости, mt̃=1/
√

KCO+KOO=0.990, m1=S, m2 =
= m3 = S/

√
M2, mH =2S2 — нормировочные множители

времени, координат и гамильтониана соответственно

(здесь введено обозначение S = 3M2(KCO + KOO)/k122),
k̃111=

(

m2
t̃ m3

1/mH
)

k111, k̃113=
(

m2
t̃ m1m2

3/mH
)

k133, k̃322 =

=
(

m2
t̃ m3m2

2/mH
)

/k322, µ̃ = 4(KCO + KOO)
(

mt̃m
2
1/mH

)

µ,

k111 = σ 2/3(kr r r + 3kr r r ′)l/kq < 0, k122 = σ 2M2
2

[

(KCO +

+KOO) − 2/M2Kϕϕ + 2/300(lk r r r /kq)
]

> 0 (т. е. коэффи-
циент krϕϕ разложения по параметрам физической

нелинейности, несмотря на аналогию с множителем

перед q1q
2
2 в разложении (5) по параметрам

геометрической не линейности в кубичной части

потенциала не влияет на характеристики процесса

обмена энергией между модами),

k133 = σ 2M2
2l(kr r r − kr r r ′)/kq < 0.

k322 = 4σ 2M3
2(krϕϕ/kql)

= 4σ 2M3
2

{

krϕϕ/
[

(2M2σ
2
/

t2)kϕ l
]}

= 2M2
2(lk rϕϕ/kϕ) < 0.

Действительно, с точностью до кубов деформаций в (3)
пружины, моделирующие межатомные взаимодействия,

”
мягкие“, а физический ангармонизм мало влияет на

коэффициент в резонансном слагаемом k122, ответ-

ственный за период обмена энергией между модами.

Нормировка времени введена для учета отклонений

суммарной относительной постоянной части коэффици-

ента жесткости связей C−O и O−O на растяжение–
сжатие (KCO + KOO) = 1.020 от единицы. В форму-

ле (1) она не вводится, чтобы показать влияние раз-

личных составляющих жесткости (kCO, kOO, kϕϕ) на

частоты колебаний линеаризованной системы. Глав-

ные нормированные частоты будут при этом соответ-

ственно равны �̃1 = �1/mω̃ = �1mt̃ = σ = 2 + µ, �̃1 =

= �2mt̃ =
√

Kϕϕmt̃ =1.005 · 990 = 0.99 ≈ 1, �̃3=�3mt̃ =

=(KCO − KOO)
√
11/3(2 + µ)mt̃ ≈ 2

√
11/3 ≈ 4. Расcтрой-

ка частот как (�̃1/�̃2 − 2) не вводится, чтобы не вне-

сти погрешности эксперимента [5] в значения частот

ν1 = 1338 sm−1 и ν2 = 667 sm−1 [2].
Для учета расстройки частот ν1 и ν2 от целочис-

ленного соотношения 2 : 1 µ = σ − 2 = ν1/ν2 − 2 мож-

но, как и в [8] (кубичная часть гамильтониана H3

аналогична [8]; слагаемые, содержащие q3
1 и q1q

2
3, а

также q3q
2
2 (что является новым по сравнению с [3]

и [8]), не влияют на нормальную форму первого при-

ближения), проследить аналогию с [9], что приводит

к асимптотическому решению на интервале t ∈ [0; nT]
(при начальных отклонениях ϑ10 = 0.05, ϑ20 = 0.1ϑ10

и нулевых начальных импульсах T = 44.612 — период

обмена (
”
перекачки“ [7,9]) энергией между симмет-

ричной и деформационной степенями свободы) в виде

суммы n-солитонов

ϑ1a(t) = 21(t) cos 2t, ϑ2a(t) = 22(t) cos t,

ϑ3a(t) = 23(t) cos�3t, (6)

где огибающие

21(t) = ϑ10

{ n
∑

i=1

∣

∣

∣

∣

tanh

[

τ (t)−(1+2(i −1))
τ0

2

]∣

∣

∣

∣

−(n−1)

}

,

22(t) =
2√
M2

ϑ10

n
∑

i=1

sech

[

τ (t) − (1 + 2(i − 1))
τ0

2

]

,

23(t) = ϑ30. (7)

Как следует из анализа основных соотношений алго-

ритма нормальной формы [7], первое приближение не

содержит антисимметричного колебания именно из-за

значительного отличия его частоты от двух других

частот, между которыми возникает внутренний резонанс

третьего порядка, что отмечал еще Э. Ферми [4]. Со-
поставление аналитического решения (6) с численным

(рис. 3) показывает хорошее их согласие (так, период би-
ений численного решения для координаты ϑ1 составляет

T1 = 44.903, а для ϑ2 — T2 = 44.573; среднеарифмети-

ческое значение T12m = (T1 + T2)/2 = 44.738. Физически

в силу закона сохранения энергии должно выполняться

равенство T1 = T2 = T . Разность (T1 − T2) ≪ T1, T2, что
косвенно указывает на высокую точность расчетов).
Некоторые отличия, по всей видимости, вызваны вводом

расстройки по спектроскопическим данным [2] (наличие
антисимметриной координаты, взаимодействующей, со-

гласно рис. 4, b, с симметричной и деформационной, в

слагаемом
[

l 3/(6mE)
]

kr r r (1r 312 + 1r 323) потенциала (3),
учтено (в отличие от [8] кубичная нелинейность дефор-

мирования пружин влияет на период перекачки; случай

отсутствия бокового отклонения (соответствующих на-

чальных условий) не рассматривается)). Данный вопрос

требует дополнительного исследования.

3. Спектральный анализ

В условиях наиболее существенного проявления
”
пе-

рекачки“ энергии между степенями свободы решение

определяющих уравнений, соответствующих гамильто-

ниану (1), как численное, так и асимптотическое (6)
обладает свойством периодичности, что позволяет раз-

ложить его в ряд Фурье. Наибольший вклад в эту сумму
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Рис. 6. Область спектра численного решения полных уравне-

ний в окрестности частоты симметричного колебания ν1 при

начальных условиях, соответствующих рис. 3.

будут вносить гармоники с частотами, не слишком

сильно отличающимися от основных.

Полученный таким образом спектр интенсивностей

гармоник симметричного колебания ϑ1(t) показан на

рис. 6. Будучи совмещенным с экспериментальными

линиями [2] (безразмерные интенсивности последних

принимались из качественных соображений: очень силь-

ная, сильная, средняя, слабая и очень слабая линии, и

показаны на рис. 6 вертикальными линиями: сплошными

линиями — комбинационные, штриховые — инфракрас-

ные. Толщина и высота линии качественно соответ-

ствуют ее безразмерной интенсивности) он позволяет

идентифицировать большее число частот по сравнению

с линейным [3] и квадратичным [8] приближениями для

сил упругости.

4. К вопросу о нерегулярных режимах
движения

Известно, что в динамических системах при нали-

чии двух и более положений устойчивого равновесия,

разделенных неустойчивыми положениями, или потен-

циальными барьерами, возможны хаотические режимы

вынужденных колебаний, сопровождающиеся
”
переско-

ками“ между соседними положениями устойчивого рав-

новесия [10]. Для систем со многими степенями свободы

роль внешних нагрузок для выделенной нормальной

координаты играют остальные, поэтому такое возможно

в том числе и при условии автономности.

В соответствии с ранее высказанными замечаниями

антисимметричное колебание ϑ3 учитывать не будем.

Оно не влияет [3,8] на параметры регулярного режима

периодического обмена энергией между степенями сво-

боды молекулы; вопрос же его воздействия на режимы

хаотические требует дополнительного исследования. То-

гда становится возможным построить график потенциа-

ла (3) в пространстве двух аргументов ϑ1 и ϑ2, рис. 7.

Из анализа графика следует, что учет добавочного

(в сравнении с физически линейной моделью [3,11])
ангармонизма мало сказывается на положении седловой

точки, но влияет на величину максимума потенциала.

Следовательно, воздействие новых ангармоничных чле-

нов должно проявляться в окрестности седловой точки.

В частности, по этой причине при малых амплитудах

колебаний (рис. 3, 4 при ϑ10 ≤ 0.2, рис. 5 при ϑ30 ≤ 0.02,

рис. 6) не учитывались слагаемые четвертого порядка в

разложении (3), точность экспериментального определе-

ния (данных [6]) которых, как уже упоминалось в разд. 1,
сравнительно невысока.

Раскладывая в ряд потенциал 512 = 512(ϑ1, ϑ2) с

удержанием членов 4-го порядка, получаем

512(ϑ1, ϑ2) = �
2

1ϑ
2

1 + M2�
2

2ϑ
2

2 + k111ϑ
3

1 + k122ϑ1ϑ
2

2

+ k1111ϑ
4

1 + k1122ϑ
2

1ϑ
2

2 + k2222ϑ
4

2 + o(ε5),
(8)

где k1111 =
(

σ 2/12
)[

l 2(kr r r r + 4kr r r r ′ + 3kr r r ′r ′)/kq
]

> 0,

k1122 = 2σ 2M2
2

[

(kr r ϕϕ + kr r ′ϕϕ)/kq
]

− σ 2M2
2(KCO + KOO)

+ 3M2Kϕϕ + σ 2M2
2/2

[

l(kr r r + 3kr r r ′)/kq
]

< 0,

k2222 = (σ 2/4)M4
2((KCO + KOO) − 2/3M3

2Kϕϕ

+ (2/3)σ 2M4
2(kϕϕϕϕ/kql 2) > 0;

за малый параметр ε принята единица.

Таким образом, двухъямочный характер 512(ϑ1, ϑ2) в

аппроксимации (8) обусловлен только слагаемым, содер-

жащим ϑ
2

1ϑ
2

2, что при использовании необходимого усло-

вия Мельникова возникновения хаоса [12,13], требующе-

гося в том числе для определения размеров хаотической

области в фазовом пространстве, не позволяет выделить

в качестве невозмущенных одностепенные парциальные
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Рис. 7. Поверхность потенциала механической модели моле-

кулы 512(ϑ1, ϑ2) = 5(ϑ1, ϑ2, ϑ3 = 0).
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Рис. 8. Фазовые портреты (a — симметричного колебания ϑ1, b — деформационного ϑ2 и c — антисимметричного ϑ3) при

начальных условиях ϑ10 = 0.9, ϑ20 = 0.09, ϑ30 = 0, ϑ̇10 = 0, ϑ̇20 = 0, ϑ̇30 = 0.

Рис. 9. Характерные реализации хаотического колебательного процесса: a — график ϑ3(t) в условиях рис. 8 (время счета до 27.630

единиц безразмерного времени), b — фазовый портрет (ϑ30 = 2.5 · 10−2, ϑ j0 = 0, ϑ̇n0 = 0 ( j = 1, 2; n = 1, . . . , 3)).

системы. Последнего требует известное [14,15] обобще-

ние метода Мельникова на случай автономных систем

со многими степенями свободы.

Численное же моделирование позволяет обнаружить

в системе стохастический аттрактор (рис. 8).

В случае соответствия начального запаса энергии по-

тенциальной энергии в седловой точке взаимодействие

симметричной и деформационной форм колебаний с

антисимметричной возможно при любом отношении ϑ30

к ϑ10 и ϑ20.

Так, антисимметричные колебания могут возбуждать-

ся симметричными и деформационными при ϑ10, боль-

шем критической величины (ϑ10)cr, установленной в

разд. 1. В качестве примера на рис. 9, a представлена

характерная зависимость ϑ3(t) в условиях рис. 8 (для
сопоставления с рис. 3 масштабы и диапазоны перемен-

ных оставлены прежними), когда в системе возникает

странный аттрактор.

Аналогично возбуждение симметричных колебаний

антисимметричными возможно при ϑ30 > (ϑ30)cr, доста-
точном для попадания в окрестность седловой точки

(рис. 9, b).

Сценарий перехода от регулярных колебаний к стоха-

стическим является темой отдельного рассмотрения.

Заключение

В работе предложен основанный на методах клас-

сической динамики подход к исследованию нелиней-

ных колебаний молекулы CO2. В приближении
”
даль-

них соседей“ получены уравнения колебаний молеку-

лы, учитывающие ангармонизм валентных колебаний

и силового поля молекулы (
”
жесткость“ и

”
мягкость“

пружин). Численным моделированием и аналитическим

решением уравнений методом инвариантной нормализа-

ции установлено, что основной вклад в возникновение

резонанса Ферми вносит ангармонизм деформационных

колебаний, влияние ангармонизма силового поля и учет

связи атомов O–O в молекуле позволяет идентифициро-

вать дополнительное число частот в спектре молекулы.

Численным моделированием обнаружено возникновение

странного аттрактора. Даны рекомендации по выбору

начальных условий возбуждения колебаний в молекуле,

предотвращающих возможность перехода ее регулярных

колебаний в хаотические.
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