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О ВОЗМОЖНОСТИ ОПРЕДЕЛЕНИЯ ФУНДАМЕНТАЛЬНЫХ И СПЕКТРОСКОПИЧЕСКИХ 

ПАРАМЕТРОВ МОЛЕКУЛ XY4 (Td) В РАМКАХ МОДЕЛИ ЛОКАЛЬНЫХ МОД 
 

В рамках модели локальных мод получено простое выражение параметра неоднозначности sinдля моле-

кулы метана. На основе анализа экспериментальных и ab initio результатов получены приближенные соотношения 

между силовыми параметрами потенциальной функции Fi...j молекулы метана. 
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Введение 

 

Метан, CH4 (структура приведена на рисунке 1), является молекулой – прототипом большого 

числа органических соединений, и, как следствие, играет важную роль в задачах физической хи-

мии. Информация о спектрах метана представляет интерес для проблем геологии, астрофизики, 

планетологии, атмосферной оптики и многих других. По этой причине в течение многих лет коле-

бательно-вращательные спектры высокого разрешения метана являлись и до сих пор являются 

объектом многочисленных исследований (см., например, обзоры в [1] - [2]). 

Следует отметить, что, несмотря на многочисленные усилия в течение уже более 50-ти лет 

целого ряда научных коллективов, занимающихся спектроскопией высокого разрешения метана, 

его спектры до последнего времени были детально исследованы только в области ниже 6000 см
-1 

(см., например, обзоры в [1] – [3]). Недавно [2] были экспериментально зарегистрированы и пред-

варительно проанализированы спектры высокого разрешения молекулы метана в широком спек-

тральном диапазоне от 6000 см
-1

 до 12000 см
-1

. Проведенный анализ позволил, с одной стороны, 

получить с высокой точностью (лучше, чем 0,001 cм
-1

) центры двенадцати новых колебательно-

вращательных полос и (на основе анализа 95 экспериментальных центров полос молекулы CH4) 

набор колебательных спектроскопических параметров. Только в последние годы начались систе-

матические исследования спектров метана и его изотопомеров в области выше 6000 см
-1

 (см., 

например, [2], [4] – [6]). Вместе с тем, недостаток корректной экспериментальной информации о 

спектрах метана приводит к неоднозначностям в величинах спектроскопических параметров и не-

корректностям при решении обратных спектроскопических задач. Один из путей исключения по-

добного рода неоднозначностей – дополнительная высокоточная экспериментальная информация 

о спектрах высокого разрешения различных изотопических разновидностей метана (в последние 

годы одним из авторов данного сообщения совместно с коллегами из Федерального технического 

университета, Цюрих, Швейцария, был выполнен ряд работ в данном направлении, см. [7] – [10]). 

Другая возможность решения проблемы заключается в определении соотношений/связей между 

параметрами модели, описывающей колебательно-вращательную структуру спектров исследуемой 

молекулы, а также ее различных изотопических разновидностей (для различного типа молекул 

подобные соотношения обсуждались, например, в [11] - [17], а также в наших работах [18] – [23]). 

С одной стороны, это позволяет уменьшить количество варьируемых параметров и, с другой сто-

роны, сделать параметры более стабильными и корректными с физической точки зрения. 

Предметом данной работы является определение приближенных соотношений между различ-

ными параметрами молекулы метана на основе компиляции теории изотопозамещения и модели 

локальных мод.  
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