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Диссертация «Спектроскопия высокого разрешения многоатомных молекул 
на примере молекулы СгНгОг-цис» выполнена в Исследовательской школе 
физики высокоэнергетических процессов Федерального государственного 
автономного образовательного учреждения высшего образования «Национальный 
исследовательский Томский политехнический университет».

В период подготовки диссертации соискатель Конова Юлия Владимировна 
работала в федеральном государственном автономном образовательном 
учреждении высшего образования «Национальный исследовательский Томский 
политехнический университет» в исследовательской школе физики 
высокоэнергетических процессов в должности техника, с последующим 
переводом в отделение экспериментальной физики инженерной школы ядерных 
технологий на должность инженера, а также работала по внешнему 
совместительству в федеральном государственном бюджетном образовательном 
учреждении высшего образования «Сибирский государственный медицинский 
университет» Министерства здравоохранения Российской Федерации на кафедре 
физики с курсом высшей математики в должности лаборанта; с 01.09.2016 по 
31.08.2020 очно обучалась в аспирантуре федеральном государственном 
автономном образовательном учреждении высшего образования «Национальный 
исследовательский Томский политехнический университет» по специальности 
01.04.05 «Оптика».

В 2016 г. окончила Федеральное государственное автономное 
образовательное учреждение высшего образования «Национальный 
исследовательский Томский политехнический университет» по направлению 
подготовки 03.04.02 «Физика» (квалификация «Магистр», диплом с отличием).



Диплом об окончании аспирантуры выдан в 2020 г. Федеральным 
государственным автономным образовательным учреждением высшего 
образования «Национальный исследовательский Томский политехнический 
университет».

Научный руководитель:
Громова Ольга Васильевна, кандидат физико-математических наук, PhD; 

основное место работы: Федеральное государственное автономное
образовательное учреждение высшего образования «Национальный 
исследовательский Томский политехнический университет», исследовательская 
школа физики высокоэнергетических процессов, профессор.

По итогам обсуждения на научном семинаре Исследовательской школы 
физики высокоэнергетических процессов Федерального государственного 
автономного образовательного учреждения высшего образования «Национальный 
исследовательский Томский политехнический университет» принято следующее 
решение:

Оценка выполненной соискателем работы.

Диссертация Ю. В. Коновой является законченной научно
квалификационной работой, выполненной на актуальную тему, содержащей 
новые результаты, опубликованные в научной печати. Положения, выносимые на 
защиту, не вызывают возражений, имеют научную новизну и теоретически 
обоснованы в тексте диссертации.

Актуальность исследования.

Колебательно-вращательная молекулярная спектроскопия является одной из 
старейших и наиболее устоявшихся областей физики и химии. Исследование 
колебательно-вращательных спектров поглощения высокого разрешения 
позволяет наиболее детально изучить природу сил, действующих между атомами 
в молекуле, определить молекулярную структуру и рассчитать 
термодинамические величины. Фундаментальные частоты колебаний, 
определенные в инфракрасных спектрах поглощения, предоставляют 
значительный объем информации о межатомных силах в различных молекулах. 
Существует несколько путей получения необходимой информации о структуре и 
внутренних свойствах молекул. Один из них - полуэмпирический метод: 
теоретическая база колебательно-вращательной спектроскопии применяется 
вместе с экспериментально зарегистрированными спектрами высокого 
разрешения. Параметры спектральных линий, полученные из эксперимента, 
содержат в себе данные о структурных и динамических параметрах молекул,



таких как: структурные постоянные (длины связи и углы между ними), 
внутримолекулярное силовое поле, межмолекулярный потенциал, электрический 
и магнитный моменты.

Если обратить внимание на исследовательский интерес к изучению молекулы 
этилена с точки зрения прикладных аспектов, то можно отметить, во-первых, что 
данная молекула является природным соединением, содержащимся в атмосфере 
Земли. И, как составной её элемент, данная молекула оказывает влияние на 
химический состав атмосферы и глобальный климат, в целом. Молекула С2Н4 

вступает в реакцию с гидроксильными радикалами (ОН), в результате которой 
образуется озон, влияя тем самым на химию тропосферы, что делает этилен 
индикаторным газом. Его концентрация в воздухе, источники и поглотители 
представляют интерес для науки об атмосфере. В настоящее время изучение 
данной молекулы стало важно необходимым, т.к. за последние десятилетия 
производство этилена достигло огромных промышленных масштабов. Его 
используют в качестве сырья для производства целого спектра различных 
органических соединений (этанол, этиленгликоль, уксусная кислота и т.д.). 
Этилен служит исходным сырьем для производства полимеров (полиэтилен и др.). 
И, конечно, в ходе производства осуществляются колоссальные выбросы в 
атмосферу.

Всё вышесказанное обосновывает практическую необходимость в 
проведении тщательного анализа тонкой структуры спектров изотопологов 
этилена, а именно С2Нг0 2 -цис, по причине слабой изученности данной молекулы.

Личное участие автора в получении результатов, изложенных в 
диссертации.

• Совместное участие в постановке задач и формировании цели работы с 
научным руководителем, к.ф.-м.н., PhD О. В. Громовой;

• Совместное участие в регистрации спектров высокого разрешения для 
молекулы СгНгОг-цис в диапазонах 1050 -  2000 см '1 и 1800 -  2800 см*1 с 
проф. С. Бауэрекером, профессором факультета физической химии, 
Технического университета Брауншвейга;

• Совместно с д.ф.-м.н., проф. Е. С. Бехтеревой разработан алгоритм и создана 
на его основе компьютерная программа на языках программирования 
FORTRAN и MAPLE для молекул типа асимметричного волчка, применяемая 
для исследования спектров сильно взаимодействующих полос;

• Уточнение параметров основного состояния молекулы СгН^Ог-цис было 
сделано совместно с научным руководителем к.ф.-м.н., PhD О. В. Громовой 
и. д.ф.-м.н., проф. О. Н. Уленековым;



• Проведение исследований вращательной структуры 16 колебательных 
состояний, находящихся в диапазоне 580 -  3200 см ' 1 молекулы СгНгОг-цис 
было выполнено совместно с научным руководителем к.ф.-м.н., PhD О. В. 
Громовой и ст. преподавателем каф. Оптики и спектроскопии ФФ НИ ТГУ И. 
А. Коновым;

• Решение обратных спектроскопических задач с целью определения 
параметров эффективного гамильтониана, описывающих вращательную 
структуру 26 колебательных состояний и резонансные взаимодействия 
между ними, было выполнено совместно с научным руководителем к.ф.-м.н., 
PhD О. В. Громовой и. д.ф.-м.н., проф. О. Н. Уленековым;

• Анализ абсолютных интенсивностей полос V3 и V12 молекулы СгНгОг-цис и 
определение параметров эффективных дипольных моментов полос 
проделано совместно с д.ф.-м.н., проф. Е. С. Бехтеревой.

Достоверность результатов.

Степень достоверности результатов подтверждается строгостью 
математических моделей и согласованностью рассчитанных и экспериментальных 
результатов, а также хорошим согласием с полученными ранее данными. В 
случаях, когда имеют место расхождения расчетных и экспериментальных 
значений, проведен детальный анализ и приведены обоснованные выводы.

Научная новизна диссертации.

• Разработан алгоритм и на этой основе создана программа анализа 
вращательной структуры спектров сильно резонирующих колебательных 
полос молекул типа СгНгОг-цис;

• Уточнены параметры основного колебательного состояния, которые можно 
применять для исследования любых типов полос молекулы СгНгОг-цис с 
учетом максимальных значений квантовых чисел ^макс = 55 и ^ амакс = 20;

• Учёт резонансных взаимодействий Ферми и всех типов Кориолиса в модели 
эффективного гамильтониана позволил впервые провести исследования 
вращательной структуры «запрещенных» колебательных состояний 
молекулы СгНгОг-цис, а также полос, обладающих малой интенсивностью;

• Впервые определены спектроскопические параметры эффективного 
гамильтониана для 24 колебательных состояний молекулы СгНгОг-цис;

• Впервые определены параметры эффективных дипольных моментов для 
полос V3 и V12 молекулы С2Г № 2-ЦИС.



Теоретическая и практическая значимость диссертации и использование 
полученных результатов.

• Получена новая информация о вращательной структуре спектров высокого 
разрешения молекулы СгНгОг-цис в диапазоне 580-3200 см '1, включая 
структуру слабых полос;

• Усовершенствование методики решения обратной спектроскопической 
задачи для пяти и более сильно взаимодействующих колебательных 
состояний позволило достигнуть точности близкой к экспериментальной;

• Параметры эффективного гамильтониана для молекулы СгНгЭг-цис можно 
использовать для предсказания частот переходов, относящихся к 
колебательно-вращательным полосам, расположенных в спектральных 
диапазонах, не изученных до настоящего времени;

• Полученная из спектров высокого разрешения молекулы СгНгОг-цис в 
диапазоне 580-3200 см' 1 высокоточная информация является важным 
дополнением к имеющейся информации в базах спектральных данных 
HITRAN и GEISA;

• Набор параметров основного колебательного состояния молекулы C2H2D2- 
цис является универсальным и может быть использован при исследовании 
вращательной структуры любого типа полос данной молекулы.
Полученные количественные данные важны для прикладных задач

атмосферной оптики и газоанализа, а именно, материалы диссертации могут быть 
использованы, например, в таких организациях как Институт оптики атмосферы 
им. В.Е. Зуева СО РАН (г. Томск), Институт прикладной физики РАН (г. Нижний 
Новгород), Институт спектроскопии РАН (г. Троицк).

Апробация результатов диссертации.

Полученные в ходе выполнения диссертационной работы научные 
результаты были представлены на международных и всероссийских 
конференциях. Работы представлялись как в виде устных, так и постерных 
докладов на русском и на английском языках. Список конференций: 23-ая 
международная конференция по молекулярной спектроскопии высокого 
разрешения -  HRMS 2014 (Болонья, Италия, 2014 г.), Международная научно- 
практическая конференция "Теоретические и прикладные вопросы науки и 
образования" (Тамбов, Россия, 2015), 21-ая Всероссийская научная конференция 
студентов-физиков и молодых ученых (Омск, Россия, 2015), 12-ая
Международной конференция студентов и молодых ученых (Томск, Россия, 
2015), 18-ый международный симпозиум-школа молодых учёных по
молекулярной спектроскопии высокого разрешения (Томск, Россия, 2015), 24-ый



Международный коллоквиум по молекулярной спектроскопии высокого 
разрешения -  HRMS 2015 (Дижон, Франция, 2015 г.), 24-ая Международная 
конференция по молекулярной спектроскопии высокого разрешения -  HRMS 
2016 (Прага, Чешская республика, 2016 г.), 15-ая Международная конференция 
студентов и молодых ученых (Томск, Россия, 2017), 25-ый Международный 
коллоквиум по молекулярной спектроскопии высокого разрешения -  HRMS 
2017(Хельсинки, Финляндия, 2017), 25-ая международная конференция по 
молекулярной спектроскопии высокого разрешения -  HRMS 2018 (Бильбао, 
Испания, 2018), 26-ой международный коллоквиум по молекулярной
спектроскопии высокого разрешения -  HRMS 2019 (Дижон, Франция, 2019).

Ценность научных работ соискателя, полнота изложения материалов 
диссертации в опубликованных работах.

По материалам диссертации опубликовано 18 печатных работ: 7 статей в 
журналах, рекомендованных ВАК (из них 4 статьи в международных журналах, 
реферируемых в Web o f  Science и Scopus) и 11 публикаций в сборниках 
материалов всероссийских и международных конференций). Общий объем 
публикаций -  7,03 а.л., авторский вклад 3,83 а.л. В опубликованных работах 
достаточно полно изложены материалы диссертации.

Статьи в журналах, включенных в Перечень рецензируемых научных 
изданий, в которых должны быть опубликованы основные научные результаты 
диссертаций на соискание ученой степени кандидата наук:

1. Конов И. А. Анализ фурье-спектра высокого разрешения полосы v6 
молекулы cis-C2H2D2 / И. А. Конов, Ю. В. Чертавских, A. JI. Фомченко, 

Ю. С. Аслаповская, С. А. Жданович, К. Зидо // Известия высших учебных 
заведений. Физика. -  2015. -  Т. 58, № 1 1 .-  С. 95-99. -  0,68 / 0,3 а.л.
в переводной версии журнала, индексируемой в Web o f  Science и Scopus'.
Konov I. A. Analysis of the high-resolution fourier spectrum of the v6 band of the 
cis-C2H2D2 molecule / I. A. Konov, Yu. V. Chertavskikh, A. L. Fomchenko, 
Yu. S. Aslapovskaya, S. A. Zhdanovich, C. Sydow // Russian Physics Journal. -  
2 0 1 5 .-Vol. 58, is. 11.- P .  1587-1591. - DOI 10.1007/sl 1182-016-0687-x.

2. Ulenikov O. N. Re-analysis of the High Resolution FTIR Spectrum of C2H2D2-cis 
in the Region of 1280-1400 cm'1 / O. N. Ulenikov, О. V. Gromova, 
E. S. Bekhtereva, I. A. Konov, Yu. V. Chertavskikh, C. Maul, S. Bauerecker // 
Journal of quantitative spectroscopy & radiative transfer. -  2016. -  Vol. 170. -  
P. 69-82. -  DOI 10.1016lj.jqsrt.2015.10.011. -  1,04/0,4 а.л. {Web o f  Science и 
Scopus).



3. Конова Ю. В. Исследование вращательной структуры «запрещённой» 
полосы vg молекулы C2H2D2-cis / Ю. В. Конова // Известия ВУЗов. Физика. -  
2017.- Т .  6 0 . - № 9 .- С .  168-172.-0,35 а.л.
в переводной версии журнала, входящей в Web o f Science и Scopus:
Konova Yu. V. Study of the rotational structure of the “forbidden” vs band of the 
C2H2D2-cis molecule / Yu. V. Konova // Russian Physics Journal. -  2018. -  Vol. 
60. -  № 9. -  p. 1644-1649. -  DOI 10.1007/sl 1182-018-1263-3.

4. Конова Ю. В. Анализ колебательно-вращательного спектра высокого 
разрешения молекулы C2H2D2-cis в диапазоне 1620-1780 см-1 / Ю. В. Конова, 
И. А. Конов, А. Г. Зятькова // Известия высших учебных заведений. Физика.
-  2019. -  Т. 62, №. 2. -  С. 161-166. -  0,48 / 0,35 а.л.
в переводной версии журнала, входящей в Web o f  Science и Scopus:
Konova Yu. V. Analysis of the high-resolution rovibrational spectrum of the 
C2H2D2-cis molecule in the region 1620-1780 cm-1 / Yu. V. Konova, I. A. Konov, 
A. G. Ziatkova // Russian Physics Journal. -  2019. -  Vol. 62, is. 2. -  P. 363-369. -  
DOI 10.1007/sl 1182-019-01720-0.

5. Konova Yu. V. Quantitative characteristics of high-resolution spectra to the 
benefit of astrophysics: The case of an ethylene molecule and its isotopologues / 
Yu. V. Konova, N. V. Kashirina, A. G. Ziatkova// IOP Conference Series: 
Materials Science and Engineering. -  2019 -  Vol. 516. -  № 1. -  DOI 
10.1088/1757-899X/516/1/012001. -  0,30 / 0,25 а.л. ( Web o f  Science и Scopus).

6 . Ulenikov O. N. First high resolution analysis of the V2+V6 band of C2H2D2-cis 
isotopologue of ethylene / O. N. Ulenekov, О. V. Gromova, E. S. Bekhtereva, Yu. 
V. Konova, C. Sydow // Journal of Quantitative Spectroscopy and Radiative 
Transfer. -  2019. -  Vol. 233. -  P. 99-109. -  DOI 10.1016/j.jqsrt.2019.05.019. -  
1,49 / 0,85 а.л. ( Web o f Science и Scopus).

7. Ulenikov O. N. Ro-vibrational analysis of the l2C2H2D2-cis molecule spectra in the 
region of 1150-1450 cm'1: The V12, V3, 2vio and vg+vio bands / O. N. Ulenekov, O. 
V. Gromova, E. S. Bekhtereva, Yu. V. Konova, A. N. Kakaulin, C. Sydow, S. 
Bauerecker // Journal of Quantitative Spectroscopy and Radiative Transfer. -  2020.
-  Vol. 250. -  P. 107021. -  DOI 10.1016/j.jqsrt.2020.107021. -  1,86 / 0,86 а.л. 
( Web o f Science и Scopus).



Публикации в прочих научных изданиях:

8. Ulenikov О. N. High resolution spectroscopic study of cis-C2H2D2i re-analysis of 
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