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äëÿ ìîëåêóë òèïà àñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà. Îíà áàçèðóåòñÿ íà ââåäåíèè ôàêòîðîâ Ãåðìàíà–Óîëëèñà äëÿ 
ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ. Ïðåèìóùåñòâî ýòîé íîâîé ïàðàìåòðèçàöèè ñîñòîèò â èñïîëüçîâàíèè ïàðàìåòðîâ ìàò-
ðè÷íûõ ýëåìåíòîâ, êîòîðûå ÿâíûì îáðàçîì îïèñûâàþò çàâèñèìîñòü ãëàâíîãî ïàðàìåòðà îò âðàùàòåëüíûõ 
êâàíòîâûõ ÷èñåë J è K. Îáñóæäàåòñÿ ïðèìåíåíèå ýòîãî ïîäõîäà ê ìîëåêóëå NO2 ñ íåçàìêíóòîé ýëåêòðîí-
íîé îáîëî÷êîé. 

 
Êëþ÷åâûå ñëîâà: èíòåíñèâíîñòü ëèíèè, ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà, 

àñèììåòðè÷íûé âîë÷îê, äâóîêèñü àçîòà, NO2; line intensity, effective dipole moment matrix elements, 
asymmetric top, nitrogen dioxide, NO2. 

 

Ââåäåíèå 
Äëÿ âû÷èñëåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ñïåêòðàëüíûõ 

ëèíèé ìîëåêóë òèïà àñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà â ðàì-
êàõ ìåòîäà ýôôåêòèâíûõ îïåðàòîðîâ â íàñòîÿùåå 
âðåìÿ øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ ïàðàìåòðèçàöèÿ ìàò-
ðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìî-
ìåíòà, ïðåäëîæåííàÿ Y.-M. Flaud è H.C. Camy-
Peyret [1, 2]. Ïàðàìåòðèçàöèÿ áàçèðóåòñÿ íà âûðà-
æåíèè äëÿ îïåðàòîðà Z-êîìïîíåíòû ýôôåêòèâíîãî 
äèïîëüíîãî ìîìåíòà â ïðîñòðàíñòâåííî-ôèêñèðî- 
âàííîé ñèñòåìå êîîðäèíàò â òåðìèíàõ äåêàðòîâûõ 
êîìïîíåíò ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà è îïå- 
ðàòîðà óãëîâîãî ìîìåíòà â ìîëåêóëÿðíî-ôèêñèðî- 
âàííîé ñèñòåìå êîîðäèíàò, à òàêæå íàïðàâëÿþùèõ 
êîñèíóñîâ.  

Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ïðåäëîæåíà ìîäèôèöèðî-
âàííàÿ ïàðàìåòðèçàöèÿ îïåðàòîðà ýôôåêòèâíîãî 
äèïîëüíîãî ìîìåíòà. Îíà áàçèðóåòñÿ íà ââåäåíèè 
ôàêòîðîâ Ãåðìàíà–Óîëëèñà äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëå-
ìåíòîâ. Ïðåèìóùåñòâî ýòîé íîâîé ïàðàìåòðèçàöèè 
ñîñòîèò â èñïîëüçîâàíèè ïàðàìåòðîâ ìàòðè÷íûõ 
ýëåìåíòîâ, êîòîðûå ÿâíûì îáðàçîì îïèñûâàþò çà-
âèñèìîñòü ãëàâíîãî ïàðàìåòðà îò âðàùàòåëüíûõ 
êâàíòîâûõ ÷èñåë J è K. Ýòà ïàðàìåòðèçàöèÿ ïðè-
ìåíåíà ê ìîëåêóëå NO2 ñ íåçàìêíóòîé ýëåêòðîííîé 
îáîëî÷êîé. 

 

* Âàëåðèé Èííîêåíòüåâè÷ Ïåðåâàëîâ (vip@lts.iao.ru), 
Àíàñòàñèÿ Àëåêñàíäðîâíà Ëóêàøåâñêàÿ (nastya_l@sibmail. 
com). 

Èíòåíñèâíîñòü ëèíèè 
Ðàññìîòðèì íåâîçìóùåííóþ ïîëîñó ñèììåò-

ðè÷íîé òðåõàòîìíîé èçîãíóòîé âûòÿíóòîé ìîëåêó-  
 

ëû. Òàêàÿ ìîëåêóëà èìååò ãðóïïó ñèììåòðèè C2V. 
Äëÿ ýòîãî òèïà ìîëåêóë îáû÷íî èñïîëüçóåòñÿ ïðåä-
ñòàâëåíèå Ir (ðèñ. 1). 
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Ðèñ. 1. Ïðåäñòàâëåíèå Ir äëÿ òðåõàòîìíîé èçîãíóòîé âû- 
 òÿíóòîé ìîëåêóëû XY2 
 

Èíòåíñèâíîñòü ëèíèè ïîãëîùåíèÿ ( )b aS T   

â ñì–1/(ìîëåê.  ñì–2) íà êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîì 
ïåðåõîäå b  a äàåòñÿ õîðîøî èçâåñòíûì âûðàæå-
íèåì 
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