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Âïåðâûå çàðåãèñòðèðîâàí ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû 14N18O â îáëàñòè 5200–5500 ñì−1 ñ ïîìîùüþ 

Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðà Bruker IFS 125M ñî ñïåêòðàëüíûì ðàçðåøåíèåì 0,0056 ñì−1. Àíàëèç ñïåêòðà ïîçâîëèë 
îáíàðóæèòü êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå ëèíèè ïîëîñû 3–0 îñíîâíûõ ïåðåõîäîâ â ýëåêòðîííîì ñîñòîÿíèè 
Õ2Π ìîëåêóëû 14N18O. Äëÿ îñíîâíûõ ïåðåõîäîâ 2Π1/2 – 

2Π1/2 è 2Π3/2 – 
2Π3/2 çàðåãèñòðèðîâàíî 102 ïîëîæåíèÿ 

ëèíèé Λ-äóáëåòîâ â òðåõ âåòâÿõ. Äëÿ 61 ðàçðåøåííîãî äóáëåòà îïðåäåëåíû ïîëîæåíèÿ è îòíîñèòåëüíûå èí-
òåíñèâíîñòè êàæäîé êîìïîíåíòû äóáëåòà. Ìàêñèìàëüíîå âðàùàòåëüíîå êâàíòîâîå ÷èñëî J = 29,5. Íàéäåí-
íûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïîëîæåíèÿ ëèíèé â ïîëîñå 3–0 ïîäòâåðäèëè ðàññ÷èòàííûå äàííûå, ïðèâåäåííûå  
â áàçå äàííûõ HITRAN. Ïðîâåäåíà îáðàáîòêà ÷àñòîò çàðåãèñòðèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ, âçâåøåííûõ â ñîîò- 
âåòñòâèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ïîãðåøíîñòÿìè, è îïðåäåëåíû ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïîñòîÿííûå äëÿ êîëåáà-
òåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v = 3. Ñ íàéäåííûìè ñïåêòðîñêîïè÷åñêèìè ïîñòîÿííûìè âûïîëíåíû ïðåäñêàçàòåëüíûå 
ðàñ÷åòû âîëíîâûõ ÷èñåë âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v = 3 äî J = 35,5 è, ñîîòâåòñò-
âåííî, ÷àñòîò ïåðåõîäîâ â êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñàõ 3–3 è 3–0 äëÿ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé 2Π1/2 è 2Π3/2. Ðå-
çóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïîêàçàëè ñîãëàñèå ñ äàííûìè, ïðèâåäåííûìè â HITRAN, â ïðåäåëàõ óêàçàííîé â áàçå 
äàííûõ ïîãðåøíîñòè. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: èçîòîïîëîã 14N18O, ýêñïåðèìåíòàëüíûé ñïåêòð, êîëåáàòåëüíàÿ ïîëîñà 3–0, ÷àñòîòû 
ïåðåõîäîâ, îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè, ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïîñòîÿííûå; 14N18O isotopologue, experimen-
tal spectrum, vibration band 3–0, transition frequency, relative intensity, spectroscopic constant. 

 
 

Ââåäåíèå 
 

Äàííàÿ ðàáîòà ÿâëÿåòñÿ ïðîäîëæåíèåì èññëå-
äîâàíèé ñïåêòðà ìîíîîêñèäà àçîòà è åãî èçîòîïîëî-
ãîâ [1–3]. Îêèñü àçîòà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé äâóõàòîì- 
íûé ðàäèêàë, èãðàþùèé âàæíóþ ðîëü â àòìîñôåð-
íîé õèìèè â ìåõàíèçìàõ ãåíåðàöèè è äåñòðóêöèè 
îçîíà [4, 5]. Ìîëåêóëà NO ó÷àñòâóåò òàêæå â ïðî-
öåññàõ ãîðåíèÿ, íàáëþäàåòñÿ â íî÷íîì ñâå÷åíèè  
â àòìîñôåðàõ Çåìëè [6], Ìàðñà [7] è Âåíåðû [8].  
Â îðãàíèçìàõ ìëåêîïèòàþùèõ è ÷åëîâåêà îêèñü 
àçîòà ÿâëÿåòñÿ âàæíîé ñîñòàâëÿþùåé êëåòî÷íûõ 
ñèãíàëüíûõ ìîëåêóë, ó÷àñòâóþùèõ âî ìíîãèõ ôè-
çèîëîãè÷åñêèõ è ïàòîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññàõ [9]. Íà-
ëè÷èå îäíîãî íåïàðíîãî ýëåêòðîíà îáóñëîâëèâàåò 
õèìè÷åñêóþ àêòèâíîñòü ýòîé ìîëåêóëû è äóáëåò-
íîñòü îñíîâíîãî ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿíèÿ 2

Π çà ñ÷åò 
îòëè÷èÿ îò íóëÿ ïðîåêöèè ýëåêòðîííîãî ìîìåíòà  
íà ìåæúÿäåðíóþ îñü. Â ñïåêòðå ðàäèêàëà, ïî ñðàâ- 
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íåíèþ ñ îáû÷íîé äâóõàòîìíîé ìîëåêóëîé, ìîæíî 
íàáëþäàòü ïåðåõîäû êàê âíóòðè êàæäîé èç êîìïî-
íåíò äóáëåòà 2

Π1/2 èëè 2
Π3/2, òàê è ìåæäó íèìè,  

à òàêæå Λ-óäâîåíèå è ýôôåêòû ñâåðõòîíêîãî ðàñ-
ùåïëåíèÿ, âîçíèêàþùèå çà ñ÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ 
ñïèíà ÿäðà ñ ýëåêòðîííûì îðáèòàëüíûì è ñïèíî-
âûì ìîìåíòàìè. 

Îáçîð ëèòåðàòóðû ïî ýêñïåðèìåíòàëüíûì èñ-
ñëåäîâàíèÿì îñíîâíîãî èçîòîïîëîãà ìîíîîêñèäà àçî-
òà ìîæíî íàéòè â ðàáîòàõ [1, 10, 11]. Ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ñïåêòðîâ äðóãèõ èçîòîïîëîãîâ 
âåñüìà ñêóäíûå [12–17]. Ïåðâûå èññëåäîâàíèÿ ñïåê-
òðà èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé, âêëþ÷àÿ 

14N18O,  
â îñíîâíîé ïîëîñå (1–0) áûëè âûïîëíåíû ìåòî- 
äîì ëàçåðíîãî ìàãíèòíîãî ðåçîíàíñà â ðàáîòå [12], 
ãäå òàêæå áûëè îïðåäåëåíû ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå 
ïàðàìåòðû äëÿ ýòèõ ñîñòîÿíèé. Çàòåì ñïåêòð  
îñíîâíîé ïîëîñû 14N18O áûë çàðåãèñòðèðîâàí íà 
Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðå [13]. Â íåì áûëè ðàçðåøåíû 
Λ-äóáëåòû, ÷òî ïîçâîëèëî îïðåäåëèòü êîíñòàíòû  
Λ-óäâîåíèÿ äëÿ îñíîâíîãî è ïåðâîãî âîçáóæäåííûõ 
êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé. Äðóãèõ èçìåðåíèé â èí-
ôðàêðàñíîé îáëàñòè ñïåêòðà äëÿ ýòîãî èçîòîïîëîãà 
íå ïðîâîäèëîñü. 
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Ñàìûå òî÷íûå èçìåðåíèÿ òîíêîé è ñâåðõòîíêîé 

ñòðóêòóðû áûëè âûïîëíåíû â ìèêðîâîëíîâîé îá-
ëàñòè ñïåêòðà [15–17]. Íàèáîëüøèé èíòåðåñ ïðåä-
ñòàâëÿåò ðàáîòà [17], â êîòîðîé òåðàãåðöîâûé ñïåê-
òðîìåòð èñïîëüçîâàëñÿ äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñïåêòðà 
N18O. Äàííûé ïðèáîð ïîçâîëèë àâòîðàì [17] çà- 
ðåãèñòðèðîâàòü êàê äèïîëüíûå, òàê è ìàãíèòíî-
äèïîëüíûå ïåðåõîäû, ðàçðåøèòü òîíêóþ è ñâåðõ-
òîíêóþ ñòðóêòóðó ïåðåõîäîâ â äèàïàçîíå 0,99–
4,75 ÒÃö. Â ðåçóëüòàòå áûëè îïðåäåëåíû ñïåêòðî-
ñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû îñíîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî 
ñîñòîÿíèÿ N18O. Àâòîðû òàêæå îïðåäåëèëè èçîòî-
ïè÷åñêè èíâàðèàíòíûå ïàðàìåòðû äëÿ ìîëåêóëû 
ìîíîîêñèäà àçîòà, ïðîâåäÿ ñîâìåñòíóþ îáðàáîòêó 
ðåçóëüòàòîâ ñâîèõ èçìåðåíèé ñ èçìåðåíèÿìè ÷àñòîò 
âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ äëÿ äðóãèõ èçîòîïîëîãîâ. 
  Â èçâåñòíîé áàçå ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé èíôîð-
ìàöèè HITRAN, ãäå ìîëåêóëà NO ÷èñëèòñÿ ïîä íî-
ìåðîì 8, ïðåäñòàâëåíû äàííûå òîëüêî äëÿ òðåõ 
èçîòîïîëîãîâ: 14N16O, 15N16O è 14N18O ñ ïðèðîäíûì 
ñîäåðæàíèåì 0,993974; 0,003654 è 0,001093 ñîîò-
âåòñòâåííî. Äëÿ ìîëåêóëû 14N18O â áàçó HITRAN 
âêëþ÷åíû ðàññ÷èòàííûå äàííûå äëÿ êîëåáàòåëü- 
íûõ ïîëîñ ñ Δv ≤ 9 (vìàõ = 9), âçÿòûå èç ïðîåêòà 
ExoMol [18]. Àâòîðû ýòîãî ïðîåêòà ïðèâîäÿò ñïè-
ñîê ëèíèé NOname, ïðåäñòàâëÿþùèé íàèáîëåå îá-
øèðíûå âàðèàöèîííûå ðàñ÷åòû äëÿ ïÿòè èçîòîïî-
ëîãîâ ìîëåêóëû NO, èñêëþ÷àÿ îñíîâíîé. Ýòîò ïîä-
õîä ïîäðàçóìåâàåò ab initio ðàñ÷åòû ïîòåíöèàëüíîé 

êðèâîé è êðèâîé ñïèí-îðáèòàëüíîãî âçàèìîäåéñò-
âèÿ, à çàòåì èõ êîððåêòèðîâêó ìåòîäîì íàèìåíü-
øèõ êâàäðàòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ðåçóëüòàòîâ ýêñ-
ïåðèìåíòîâ ïî ÷àñòîòàì ïåðåõîäîâ. Òàêèì îáðàçîì, 
äëÿ èçîòîïîëîãà 14N18O èçìåðåíèÿ ïîëîæåíèé ëè-
íèé âûïîëíåíû òîëüêî äëÿ âðàùàòåëüíûõ ïåðåõî-
äîâ â îñíîâíîé êîëåáàòåëüíîé ïîëîñå. 

Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû – ïîëó÷åíèå íîâûõ 
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî ïàðàìåòðàì ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé ìîëåêóëû 14N18O â îáëàñòè 5200–
5500 ñì−1. 

 

Ýêñïåðèìåíò 
 

Ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ îêñèäà àçîòà â äèàïàçîíå 
4000–7000 ñì−1 âïåðâûå çàðåãèñòðèðîâàí ñ ïîìîùüþ 
Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðà Bruker IFS 125M ñî ñïåêòðàëü-
íûì ðàçðåøåíèåì 0,0056 ñì−1. Ñìåñü NO îò êîìïà-
íèè IZOTOP (Ðîññèÿ, ã. Ñàíêò-Ïåòåðáóðã) ïðåä-
ñòàâëåíà äâóìÿ èçîòîïîëîãàìè: 80% 15N18O è 20% 
14N16O. Â ðåçóëüòàòå õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé, èäóùèõ 
âíóòðè ãàçîâîé ñìåñè, ïîÿâëÿþòñÿ äðóãèå èçîòîïî-
ëîãè ìîíîîêñèäà àçîòà, â òîì ÷èñëå 14N18O. Äëÿ 
äîñòèæåíèÿ ïîëíîãî îïòè÷åñêîãî ïóòè â 2400 ñì 
èñïîëüçîâàëàñü ìíîãîõîäîâàÿ êþâåòà äëèíîé 60 ñì. 
Ñïåêòðîìåòð ñíàáæåí ãàëîãåííîé ëàìïîé â êà÷åñò- 
âå èñòî÷íèêà ñâåòà, ãåðìàíèåâûì ôîòîäåòåêòîðîì  

è ñâåòîäåëèòåëåì èç CaF2. Äàâëåíèå îáðàçöà èçìå-
ðÿëîñü äàò÷èêîì ÀÈÐ-20 (ÀÈÐ-20/Ì2-Í) ñ òî÷íî-
ñòüþ 0,03 ìáàð. Ê óñðåäíåííîé èíòåðôåðîãðàììå 
ïðèìåíÿëñÿ ìåòîä ôàçîâîé êîððåêöèè Ìåðöà ñ ðàç-
ðåøåíèåì ïî ôàçå 1 ñì−1. Èñïîëüçîâàëàñü òðåóãîëü- 

 
íàÿ àïîäèçàöèÿ. Òåðìîñòàáèëèçàöèÿ ïîìåùåíèÿ ïî-
çâîëÿëà âåñòè äëèòåëüíóþ çàïèñü. Îòíîøåíèå ñèã-
íàë/øóì â çàðåãèñòðèðîâàííûõ ñïåêòðàõ ñîñòàâëÿåò 
îêîëî 650 äëÿ ñàìûõ ñèëüíûõ ëèíèé. Ïåðåä çàïè-
ñüþ ñïåêòðà áûëè âûïîëíåíû âñå ïðîöåäóðû þñòè-
ðîâêè ñïåêòðîìåòðà, íàïðàâëåííûå íà îáåñïå÷åíèå 
âûñîêîãî êà÷åñòâà ñïåêòða ïîãëîùåíèÿ. Ñïåêòð 
ïîãëîùåíèÿ ñìåñè çàêèñè àçîòà ðåãèñòðèðîâàëè  
ïðè òåìïåðàòóðå 297 

±
 1 Ê è äàâëåíèè ãàçà 16 ìáàð. 

Ïàðöèàëüíîå äàâëåíèå îòäåëüíûõ èçîòîïîëîãîâ îï- 
ðåäåëèòü íå ïðåäñòàâëÿëîñü âîçìîæíûì. Ñïåêòð  
êàëèáðîâàëñÿ ïî ëèíèÿì âîäÿíîãî ïàðà, ïðèñóòñò-
âóþùåãî â ñìåñè â êà÷åñòâå ïðèìåñè. Òî÷íîñòü êà-
ëèáðîâêè ñîñòàâèëà 0,0014 ñì−1. 

 
Ðåçóëüòàòû è îáñóæäåíèå 

 

Îïðåäåëåíèå ïàðàìåòðîâ  
ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 

 

Çàðåãèñòðèðîâàííûé ñïåêòð àíàëèçèðîâàëñÿ  
â îáëàñòè 5200–5500 ñì−1, ãäå áûëè âïåðâûå îáíà-
ðóæåíû êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå ëèíèè ïîëîñû 
3–0 îñíîâíûõ ïåðåõîäîâ (2Π1/2 – 

2
Π1/2 è 2

Π3/2 – 
2
Π3/2) â ýëåêòðîííîì ñîñòîÿíèè Õ2

Π ìîëåêóëû 
14N18O. Ëèíèÿ ýòîé ïîëîñû èäåíòèôèöèðîâàëàñü  

íà îñíîâå ðàññ÷èòàííûõ äàííûõ, ïðåäñòàâëåííûõ  
â HITRAN [11]. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ ëè-
íèé èñïîëüçîâàëàñü ïðîãðàììà MultiFit [19] ñ ìî-
äåëüþ Ôîéãòà äëÿ êîíòóðà ëèíèè. Äëÿ îñíîâíûõ 
ïåðåõîäîâ 2

Π1/2 – 
2
Π1/2 è 2

Π3/2 – 
2
Π3/2 çàðåãèñòðè-

ðîâàíî 102 ïîëîæåíèÿ ëèíèé Λ-äóáëåòîâ â òðåõ 
âåòâÿõ. Äëÿ 61 èç íèõ óäàëîñü îïðåäåëèòü ïîëîæå-
íèÿ è îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè êàæäîé êîìïî-
íåíòû äóáëåòà, ïðè ýòîì ñïåêòðàëüíî ðàçðåøåíû 
áûëè òîëüêî ëèíèè èç Q-âåòâè. Äëÿ ñïåêòðàëüíî íå-
ðàçðåøåííûõ ëèíèé ïîëîæåíèÿ êîìïîíåíò äóáëåòà 
îïðåäåëÿëèñü ïðè äîïîëíèòåëüíîì óñëîâèè ôèê- 
ñèðîâàíèÿ ïàðàìåòðîâ ñàìîóøèðåíèÿ çíà÷åíèÿìè  
èç HITRAN è ïðåäïîëîæåíèÿ ðàâåíñòâà èíòåí- 
ñèâíîñòåé e- è f-êîìïîíåíò äóáëåòà. Ïðèìåð çàðå-
ãèñòðèðîâàííîãî ñïåêòðà ñ èäåíòèôèêàöèåé ëèíèé 

ïðèâåäåí íà ðèñ. 1. Ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå âðàùà-
òåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà J ñîñòàâèëî 29,5. Ñðàâ-
íèòü íàéäåííûå âåëè÷èíû Λ-ðàñùåïëåíèÿ äëÿ çà- 
ðåãèñòðèðîâàííûõ ëèíèé ñ ðàñ÷åòíûìè äàííûìè  
èç HITRAN ìîæíî íà ðèñ. 2. 

×èñëî îñòàâøèõñÿ íåðàçðåøåííûõ Λ-äóáëåòîâ 
ñîñòàâèëî 41, è äëÿ íèõ áûëè íàéäåíû ïîëîæåíèÿ 
è îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè öåíòðîâ äóáëåòîâ. 
Âåëè÷èíó ñäâèãà ïîëîæåíèÿ ëèíèé äàâëåíèåì ìû 
íå ó÷èòûâàëè, ïîñêîëüêó ýêñïåðèìåíò ïðîâåäåí 
òîëüêî äëÿ äàâëåíèÿ â 16 ìáàð. 

Òàêèì îáðàçîì, â ðåçóëüòàòå àíàëèçà îïðåäå-
ëåíû ïîëîæåíèÿ (÷àñòîòû ïåðåõîäîâ) 163 ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé è èõ îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè 
(Ïðèëîæåíèå, òàáë. 1). Â òàáëèöå ÷àñòîòû ïåðåõî-
äîâ ïðèâåäåíû â ñì−1, ïîñêîëüêó â ñïåêòðîñêîïèè 
øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ âîëíîâîå ÷èñëî ýíåðãåòè÷å-
ñêîãî óðîâíÿ /E E hc=

%  (ñì−1). Òàêæå ïðèâåäåíû 
íàøè  îöåíêè  ïîãðåøíîñòåé  äëÿ  ïîëîæåíèé  ëèíèé 
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Ðèñ. 1. Ïðèìåð çàðåãèñòðèðîâàííîãî ñïåêòðà ñ èäåíòèôèêàöèåé. Íà íèæíåé ïàíåëè ïðèâåäåíû îòêëîíåíèÿ çàðåãèñòðèðî- 
 âàííîãî ñïåêòðà îò ðàññ÷èòàííîãî 

 

 
Ðèñ. 2. Ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åííûå âåëè÷èíû Λ-ðàñùåïëåíèÿ è èõ ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ èç HITRAN; m = −J, J 
   è J + 1 äëÿ P-, Q- è R-âåòâåé ñîîòâåòñòâåííî 

 

è îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé. Àáñîëþòíûå èí-
òåíñèâíîñòè íå îïðåäåëÿëèñü, ïîñêîëüêó íå èçâåñò-
íî çíà÷åíèå ïàðöèàëüíîãî äàâëåíèÿ ðàññìàòðèâàå-
ìîãî èçîòîïîëîãà. 

 

Îïðåäåëåíèå ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ  
ïîñòîÿííûõ êîëåáàòåëüíîãî  

ñîñòîÿíèÿ v = 3 
 

Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ çíà÷åíèé óðîâíåé ýíåðãèé 
äâóõàòîìíûõ ñòàáèëüíûõ ðàäèêàëîâ â ñîñòîÿíèè 2Π 

èñïîëüçîâàëñÿ ýôôåêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí Áðàó- 
íà [20], îïèñûâàþùèé ñïèí-îðáèòàëüíîå è ñïèí-
âðàùàòåëüíîå âçàèìîäåéñòâèÿ. Ýôôåêòèâíûå ñïåê-
òðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû ãàìèëüòîíèàíà îïðåäå-
ëÿëèñü èç ïîäãîíêè ðàññ÷èòàííûõ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ 
ê èõ ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèÿì. Äëÿ ïðîâå- 
äåíèÿ îáðàáîòêè ñîñòàâëåí ôàéë èç 204 ÷àñòîò ïå-
ðåõîäîâ, â êîòîðûé âîøëè 122 çíà÷åíèÿ ÷àñòîò  

îòäåëüíûõ êîìïîíåíò Λ-äóáëåòîâ è óäâîåííûå çíà-
÷åíèÿ ÷àñòîò 41 íåðàçðåøåííîãî Λ-äóáëåòà (Ïðèëî-
æåíèå, òàáë. 1, ñòîëáåö 5). 



 

802 Áîðêîâ Þ.Ã., Ñóëàêøèíà Î.Í., Ñåðäþêîâ Â.È., Ñèíèöà Ë.Í. 
 

×àñòîòû ÷åòûðåõ ëèíèé, îòìå÷åííûå â òàáë. 1 
Ïðèëîæåíèÿ çâåçäî÷êîé, áûëè èñêëþ÷åíû èç îáðà-
áîòêè. Âñå âêëþ÷åííûå â ôàéë äàííûå, âçâåøåííûå 
â ñîîòâåòñòâèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ïîãðåøíî-
ñòÿìè, áûëè îáðàáîòàíû ïðîãðàììíûì êîäîì [2], 
èñïîëüçóþùèì íåëèíåéíûé ìåòîä íàèìåíüøèõ 
êâàäðàòîâ. Îöåíåííàÿ íàìè ïîãðåøíîñòü îïðåäåëå-
íèÿ ÷àñòîò ðàçðåøåííûõ Λ-äóáëåòîâ èçìåíÿåòñÿ  
â ïðåäåëàõ 0,0015–0,002 cì−1, à äëÿ ÷àñòîò íåðàç-
ðåøåííûõ äóáëåòîâ ðàâíà 0,004 cì−1. Âîëíîâûå 

÷èñëà êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèé 
äëÿ ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿíèÿ 2

Π íàõîäèëèñü ïóòåì 
äèàãîíàëèçàöèè ìàòðèöû ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòî-
íèàíà äëÿ íèæíåãî è âåðõíåãî ñîñòîÿíèé. Äëÿ ðàñ-
÷åòà âîëíîâûõ ÷èñåë îñíîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñî-
ñòîÿíèÿ èñïîëüçîâàëèñü ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïîñòî-
ÿííûå èç ðàáîòû [17]. Ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå 
âçâåøåííîé îáðàáîòêè ñîñòàâèëî 0,43. 

Òàêàÿ îáðàáîòêà ïîçâîëèëà îïðåäåëèòü ñåìü 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïîñòîÿííûõ äëÿ ñîñòîÿíèÿ 
v = 3 èçîòîïîëîãà 

14N18O. Çíà÷åíèÿ íàéäåííûõ ïà-
ðàìåòðîâ è ïàðàìåòðîâ, êîòîðûå èñïîëüçîâàëèñü 
äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, ïðèâåäåíû â òàáëèöå. 
Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî âñå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ äëÿ 
êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v = 3 èçîòîïîëîãà 14N18O 
ïîëó÷åíû âïåðâûå. Êà÷åñòâî îáðàáîòêè äåìîíñòðè-
ðóåò ðèñ. 3, íà êîòîðîì ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü îòíî-
ñèòåëüíûõ îòêëîíåíèé ðàññ÷èòàííûõ ÷àñòîò ïåðåõî-
äîâ ((νýêñï − νðàñ÷)/δνýêñï) îò âðàùàòåëüíîãî êâàíòî-
âîãî ÷èñëà J íèæíåãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ (Jíèæ). 
 

Ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïîñòîÿííûå äëÿ êîëåáàòåëüíûõ 
ñîñòîÿíèé v = 0, 3 â ìîëåêóëå 14N18O 

Ïàðàìåòð, ñì−1 [17], v = 0 Äàííàÿ ðàáîòà, v = 3 

ÒV 58,35895* 5460,40865 (14)** 

AV 123,1515893 122,40861 (21) 

γV −0,006144417 −0,005288 (24) 

γVD 4,73661 ⋅ 10−8 0 

BV 1,60817173 1,55942841 (82) 

DV 4,92065 ⋅ 10−6 4,9611(11) ⋅ 10−6 

HV 1,09075 ⋅ 10−12 0 

pV 1,1081059 ⋅ 10−2 1,1027 (12) ⋅ 10−2 

qV 0,845919 ⋅ 10−4 0,8068 (87) ⋅ 10−4 

qVD 1,24419 ⋅ 10−9 0 
______________ 

* Çíà÷åíèå ïàðàìåòðà ïîëó÷åíî èç óñëîâèÿ ðàâåíñòâà 
íóëþ íèæíåãî ýíåðãåòè÷åñêîãî óðîâíÿ ñ Ω = 1/2, J = 0,5, 
ñèììåòðèåé «e». 

** Â ñêîáêàõ óêàçàíî 1/σ ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå 
äëÿ ïîñëåäíåé ïðèâåäåííîé çíà÷àùåé öèôðû. 

 
Êàê âèäíî èç ðèñ. 3, îòíîñèòåëüíîå îòêëîíåíèå 

ðàññ÷èòàííûõ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ ïðåâûøàåò åäèíèöó 
òîëüêî äëÿ øåñòè ëèíèé, è ýòî ãîâîðèò î òîì, ÷òî 
íàéäåííûå ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïîñòîÿííûå âîññòà-
íàâëèâàþò ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå â ïðåäåëàõ 
ýêñïåðèìåíòàëüíîé òî÷íîñòè. Ïîëó÷åííûå íîâûå 
ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî ÷àñòîòàì ïåðåõîäîâ 
â ïîëîñå 3–0 ìû ñðàâíèëè ñ ðàñ÷åòíûìè çíà÷åíèÿ-
ìè, ïðèâåäåííûìè â HITRAN (ðèñ. 4). 

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ìàêñèìàëüíîå îòêëîíå-
íèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé ÷àñòîò ïåðåõîäîâ,  
 

 
Ðèñ. 3. Çàâèñèìîñòü îòíîñèòåëüíûõ îòêëîíåíèé ðàññ÷è-
òàííûõ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ îò âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî 
  ÷èñëà J 

 

 
Ðèñ. 4. Îòêëîíåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé ÷àñòîò 
ïåðåõîäîâ, ïîëó÷åííûõ â äàííîé ðàáîòå, îò ïðèâåäåííûõ  
  â áàçå HITRAN 

 
ïîëó÷åííûõ â íàñòîÿùåé ðàáîòå, îò ïðèâåäåííûõ  
â áàçå HITRAN ñîñòàâèëî 0,004 ñì−1, è ýòî çíà÷å-
íèå ëåæèò â ïðåäåëàõ ýêñïåðèìåíòàëüíîé òî÷íîñòè 
äëÿ íåðàçðåøåííûõ Λ-äóáëåòîâ. Ñ íàéäåííûìè 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêèìè ïîñòîÿííûìè ìû âûïîëíèëè 
ïðåäñêàçàòåëüíûé ðàñ÷åò âîëíîâûõ ÷èñåë äëÿ âðà-
ùàòåëüíûõ óðîâíåé êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v = 3 
è ÷àñòîò ïåðåõîäîâ â ïîëîñàõ 3–0 è 3–3 äî 
J = 35,5. 

Íà ðèñ. 5 ïðåäñòàâëåíî ñðàâíåíèå âû÷èñëåí- 
íûõ çíà÷åíèé ÷àñòîò ïåðåõîäîâ ñ ðàñ÷åòíûìè çíà-
÷åíèÿìè, ïðèâåäåííûìè â HITRAN. Âèäíî, ÷òî 
îòêëîíåíèÿ ðàññ÷èòàííûõ â íàñòîÿùåé ðàáîòå ÷àñ-
òîò îñíîâíûõ è ñàòåëëèòíûõ ïåðåõîäîâ â ïîëîñàõ 
3–0 è 3–3 îò çíà÷åíèé HITRAN íå ïðåâûøàþò 
0,006 ñì−1. Ðàñ÷åò óðîâíåé ýíåðãèé è ÷àñòîò ïåðå-
õîäîâ ïðîâîäèëñÿ äî âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî 
÷èñëà Jmax + 5, ãäå Jmax – ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå 
äëÿ çàðåãèñòðèðîâàííûõ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ. Ðàññ÷è-
òàííûå âîëíîâûå ÷èñëà âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé  
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Ðèñ. 5. Îòêëîíåíèÿ ðàññ÷èòàííûõ â íàñòîÿùåé ðàáîòå 
çíà÷åíèé ÷àñòîò ïåðåõîäîâ â ïîëîñàõ 3–0 è 3–3 äëÿ  
îñíîâíûõ è ñàòåëëèòíûõ ïåðåõîäîâ îò ïðèâåäåííûõ  
 â HITRAN 

 

êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v = 3 äàíû â òàáë. 2 Ïðè-
ëîæåíèÿ. 

 

Çàêëþ÷åíèå 
 

Âïåðâûå çàðåãèñòðèðîâàí ñïåêòð ìîëåêóëû 
14N18O â îáëàñòè 5200–5500 ñì−1 è âûïîëíåí åãî  
 

àíàëèç. Â ðåçóëüòàòå îáíàðóæåíû 102 Λ-äóáëåòà  
â òðåõ âåòâÿõ â ïîëîñå 3–0 îñíîâíûõ ïåðåõîäîâ 
äëÿ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé 2Π1/2 è 2Π3/2. 

Äëÿ 61 ðàçðåøåííîãî Λ-äóáëåòà îïðåäåëåíû 
ïîëîæåíèÿ è îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè êàæäîé 
èç êîìïîíåíò. Íàéäåíû ïàðàìåòðû Λ-óäâîåíèÿ. Äëÿ 
41 íåðàçðåøåííîãî äóáëåòà òàêæå îïðåäåëåíû ïîëî-
æåíèÿ è îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè öåíòðîâ äóá-
ëåòîâ. Ìàêñèìàëüíîå âðàùàòåëüíîå êâàíòîâîå ÷èñëî 
J = 29,5. Íàéäåííûå â äàííîé ðàáîòå ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå çíà÷åíèÿ ïîëîæåíèé ëèíèé â ïîëîñå 3–0 
èçîòîïîëîãà 14N18O ïîäòâåðäèëè ðàññ÷èòàííûå ïî-
ëîæåíèÿ ëèíèé, ïðèâåäåííûå â áàçå HITRAN [11]. 
Ïðîâåäåíà îáðàáîòêà ÷àñòîò çàðåãèñòðèðîâàííûõ 

ïåðåõîäîâ, âçâåøåííûõ â ñîîòâåòñòâèè ñ îöåíåííû-
ìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ïîãðåøíîñòÿìè, â ðåçóëü-
òàòå êîòîðîé îïðåäåëåíû ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïîñòî-
ÿííûå äëÿ êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v = 3 èçîòî-
ïîëîãà 14N18O. Ñ íàéäåííûìè ñïåêòðîñêîïè÷åñêèìè 
ïîñòîÿííûìè âûïîëíåíû ïðåäñêàçàòåëüíûå ðàñ÷åòû 

âîëíîâûõ ÷èñåë âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé êîëåáàòåëü-
íîãî ñîñòîÿíèÿ v = 3 äî J = 35,5 è, ñîîòâåòñòâåííî, 
÷àñòîò ïåðåõîäîâ â êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñàõ 3–3 è 3–
0 äëÿ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé 2

Π1/2 è 2
Π3/2. Ðåçóëü-

òàòû ðàñ÷åòîâ ñîãëàñóþòñÿ ñ äàííûìè, ïðèâåäåííû-
ìè â HITRAN, â ïðåäåëàõ óêàçàííîé â áàçå äàííûõ 
ïîãðåøíîñòè. 

 

Ôèíàíñèðîâàíèå. Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôè-
íàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÍÔ (ãðàíò ¹ 23-23-00184). 
 

 

Ïðèëîæåíèå 
 

Ò à á ë è ö à  1  

Ïàðàìåòðû ëèíèé ïîëîñû 3–0 ìîëåêóëû 14N18O 

Èäåíòèôèêàöèÿ νýêñï, ñì
−1 νýêñï

 − νðàñ÷, ⋅
 10−3 ñì−1 Îòíîñèòåëüíàÿ Iýêñï 

Ω Âåòâü Jíèæ e f Δ ⋅ 10−3 e f e f Δ, % 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 

1/2 P 1,5 5397,5690 5397,5575 1,5 0,00 −0,14 2,2E-01 2,2E-01 5,0 
1/2 P 2,5 5394,2530 5394,2417 1,5 −0,27 −0,26 3,9E-01 3,8E-01 5,1 
1/2 P 3,5 5390,8421 5390,8302 1,5 −0,35 −0,79 5,6E-01 5,6E-01 5,0 
1/2 P 5,5 5383,7356 5383,7245 1,5 −0,23 −0,18 7,1E-01 6,9E-01 5,1 
1/2 P 6,5 5380,0395 5380,0285 1,5 −0,27 −0,25 7,7E-01 7,4E-01 5,1 
1/2 P 7,5 5376,2497 5376,2383 1,5 0,68 0,29 7,9E-01 8,2E-01 5,1 
1/2 P 9,5 5368,3803 5368,3698 1,5 −0,36 −0,35 7,6E-01 7,1E-01 5,1 
1/2 P 11,5 5360,1319 5360,1220 1,5 −0,21 −0,12 6,3E-01 6,3E-01 5,0 
1/2 P 12,5 5355,8655 5355,8561 1,5 0,31 0,57 7,0E-01 7,0E-01 5,0 
1/2 P 13,5 5351,5024 5351,4930 1,5 −0,14 −0,10 4,9E-01 4,9E-01 5,0 
1/2 P 14,5 5347,0445 5347,0357 1,5 −0,23 −0,02 4,1E-01 4,1E-01 5,0 
1/2 P 15,5 5342,4915** 5342,4821** 2,0 −0,18 −0,51 3,8E-01 3,8E-01 5,0 
1/2 P 16,5 5337,8432 5337,8353 1,5 −0,27 0,06 2,6E-01 2,6E-01 5,0 
1/2 P 18,5 5328,2610 5328,2536 1,5 −0,20 −0,11 1,8E-01 1,8E-01 5,0 
1/2 P 19,5 5323,3272 5323,3201 1,5 −0,08 −0,08 1,4E-01 1,4E-01 5,1 
1/2 P 21,5 5313,1733 5313,1674 1,5 −0,23 −0,04 7,8E-02 7,8E-02 5,2 
1/2 P 22,5 5307,9533 5307,9483 1,5 −0,44 −0,07 5,6E-02 5,6E-02 5,4 
1/2 P 23,5 5302,6385 5302,6347 1,5 −0,50 0,31 3,8E-02 3,8E-02 5,8 
1/2 P 24,5 5297,2298 5297,2240 1,5 0,26 −0,64 3,1E-02 3,1E-02 6,1 
1/2 P 26,5 5286,1244 5286,1203 1,5 −0,23 −0,72 1,5E-02 1,5E-02 8,3 
1/2 P 27,5 5280,4273 4,0 −0,68 0,01 6,8E-03 6,8E-03 8,7 
1/2 P 29,5 5268,7530 4,0 −0,74 −0,37 3,7E-03 3,7E-03 12,0 
1/2 Q 0,5 5402,3340 5402,3120 1,5 −0,02 0,27 1,1E-01 1,2E-01 5,3 
1/2 Q 1,5 5402,2008** 5402,1577 2,0/1,5* −0,91 −0,02 1,4E-01 1,1E-01 14,1/5,4* 
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1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 

1/2 Q 2,5 5401,9793** 5401,9090 2,0/1,5 −0,05 1,00 4,3E-02 2,0E-02 60,0/15,1 
1/2 Q 3,5 5401,6541 5401,5667** 1,5/2,0 0,04 1,90 1,9E-02 1,9E-02 8,1/9,1 
1/2 Q 4,5 5401,2380 5401,1277** 1,5/2,0 0,72 0,96 1,7E-02 1,2E-02 9,3/22,9 
1/2 Q 5,5 5400,7246 5400,5912 1,5 0,10 −0,19 8,7E-03 1,1E-02 10,6/10,5 
1/2 Q 7,5 5399,4115 5399,2359 1,5 −1,00 −1,15 3,0E-02 8,3E-03 8,5/10,9 
1/2 Q 9,5 5397,7220** 5397,5010 2,0/1,5 1,83 −1,17 2,4E-03 4,1E-03 38,3/26,4 
1/2 R 0,5 5406,9349 5406,9468 1,5 0,53 1,07 2,6E-01 2,1E-01 5,6 
1/2 R 1,5 5409,8696 5409,8813 1,5 0,13 0,66 4,3E-01 4,3E-01 5,0 
1/2 R 2,5 5412,7093 5412,7203 1,5 −0,10 0,02 5,8E-01 5,8E-01 5,1 
1/2 R 3,5 5415,4543 5415,4650 1,5 0,08 0,07 6,9E-01 6,9E-01 5,0 
1/2 R 5,5 5420,6575 5420,6680 1,5 −0,15 −0,06 8,7E-01 9,2E-01 5,1 
1/2 R 6,5 5423,1163 5423,1266 1,5 −0,02 0,09 9,4E-01 9,4E-01 5,0 
1/2 R 7,5 5425,4790 5425,4892 1,5 −0,18 −0,04 9,2E-01 1 5,1 
1/2 R 8,5 5427,7470 5427,7566 1,5 0,40 0,24 9,2E-01 9,2E-01 5,0 
1/2 R 9,5 5429,9187 5429,9278 1,5 0,65 0,36 8,3E-01 8,3E-01 5,0 
1/2 R 10,5 5431,9935 5432,0028 1,5 0,36 0,30 8,1E-01 8,1E-01 5,0 
1/2 R 13,5 5437,6411 5437,6505 1,5 0,13 0,57 6,5E-01 6,5E-01 5,0 
1/2 R 14,5 5439,3304 5439,3392 1,5 0,12 0,21 5,0E-01 5,0E-01 5,0 
1/2 R 16,5 5442,4183 5442,4271 1,5 0,18 0,60 3,7E-01 3,7E-01 5,3 
1/2 R 19,5 5446,3197 5446,3272 1,5 0,44 0,26 1,8E-01 1,8E-01 5,0 
1/2 R 20,5 5447,4237 5447,4316 1,5 0,08 0,20 1,4E-01 1,4E-01 5,1 
1/2 R 21,5 5448,4306 5448,4379 1,5 0,38 0,21 1,0E-01 1,0E-01 5,1 
1/2 R 23,5 5450,1472 5450,1551 1,5 −0,04 0,29 5,8E-02 5,8E-02 5,4 
1/2 R 24,5 5450,8571 5450,8650 1,5 −0,38 0,00 4,2E-02 4,2E-02 5,7 
1/2 R 25,5 5451,4693 5451,4757 1,5 0,25 −0,32 2,8E-02 2,8E-02 6,3 
1/2 R 27,5 5452,3942** 5452,4025** 2,0 0,53 1,01 4,1E-02 4,1E-02 5,7 
1/2 R 28,5 5452,7071 5452,7119 1,5 0,91 −0,78 8,2E-03 8,2E-03 11,2 
3/2 P 2,5 5393,3798 4,0 −0,01 0,01 1,2E-01 1,2E-01 5,1 
3/2 P 3,5 5389,8712 4,0 −0,09 −0,05 2,4E-01 2,4E-01 5,0 
3/2 P 4,5 5386,2637 4,0 −0,15 −0,08 3,1E-01 3,1E-01 5,0 
3/2 P 6,5 5378,7528 4,0 −0,14 0,01 4,2E-01 4,2E-01 5,0 
3/2 P 7,5 5374,8496 4,0 −0,17 0,03 4,0E-01 4,0E-01 5,0 
3/2 P 8,5 5370,8484 4,0 −0,17 0,08 4,3E-01 4,3E-01 5,0 
3/2 P 9,5 5366,7506 4,0 0,11 0,42 6,0E-01 6,0E-01 5,0 
3/2 P 10,5 5362,5524 4,0 −0,27 0,12 3,7E-01 3,7E-01 5,0 
3/2 P 11,5 5358,2584 4,0 −0,28 0,19 3,4E-01 3,4E-01 5,0 
3/2 P 13,5 5349,3788 4,0 −0,41 0,25 2,6E-01 2,6E-01 5,0 
3/2 P 14,5 5344,7942 4,0 −0,38 0,37 1,7E-01 1,7E-01 5,1 
3/2 P 15,5 5340,1127 4,0 −0,48 0,38 1,9E-01 1,9E-01 5,1 
3/2 P 16,5 5335,3351 4,0 −0,51 0,47 1,5E-01 1,5E-01 5,0 
3/2 P 17,5 5330,4631 4,0 −0,13 0,96 2,0E-01 2,0E-01 5,0 
3/2 P 18,5 5325,4942 5325,4896 1,5 −0,04 0,12 8,9E-02 8,9E-02 5,2 
3/2 P 19,5 5320,4291 5320,4238 1,5 −0,09 −0,03 6,9E-02 6,9E-02 5,3 
3/2 P 21,5 5310,0124 5310,0060 1,5 −0,22 −0,15 4,0E-02 4,0E-02 5,7 
3/2 P 22,5 5304,6620 5304,6543 1,5 0,22 −0,18 3,1E-02 3,1E-02 6,1 
3/2 P 23,5 5299,2167 5299,2073 1,5 0,74 −0,44 2,5E-02 2,5E-02 6,5 
3/2 P 24,5 5293,6737 5293,6660 1,5 −0,64 −0,20 1,4E-02 1,4E-02 8,4 
3/2 P 25,5 5288,0385 5288,0293 1,5 −0,27 −0,46 1,2E-02 1,2E-02 9,2 
3/2 P 27,5 5276,4834 5276,4736 1,5 −0,23 0,01 3,9E-03 3,9E-03 16,2 
3/2 P 29,5 5264,5428** 4,0 −2,14 0,78 1,9E-03 1,9E-03 16,6 
3/2 Q 2,5 5401,2784 4,0 −0,11 −0,06 1,4E-01 1,4E-01 5,0 
3/2 Q 3,5 5400,9289 4,0 −0,14 −0,02 1,0E-01 1,0E-01 5,5 
3/2 Q 5,5 5399,9308 4,0 −0,25 0,18 5,2E-02 5,2E-02 5,1 
3/2 Q 6,5 5399,2824 4,0 −0,28 0,41 6,1E-02 6,1E-02 5,2 
3/2 Q 7,5 5398,5335 4,0 −0,57 0,45 3,2E-02 3,2E-02 7,4 
3/2 Q 8,5 5397,6881 5397,6827 1,5 −0,33 −0,08 2,5E-02 2,5E-02 6,6 
3/2 Q 10,5 5395,6964 5395,6854 1,5 0,13 −0,20 1,5E-02 1,5E-02 8,1 
3/2 Q 12,5 5393,3092 5393,2879 2,0 2,13 −2,24 2,8E-03 3,2E-03 13,4 
3/2 Q 13,5 5391,9656** 5391,9430** 2,0 1,13 0,07 5,8E-03 5,8E-03 21,0 
3/2 R 2,5 5412,3364 4,0 −0,01 −0,05 2,6E-01 2,6E-01 5,0 
3/2 R 3,5 5415,1448 4,0 −0,04 −0,10 3,6E-01 3,6E-01 5,0 
3/2 R 4,5 5417,8529 4,0 0,00 −0,08 4,2E-01 4,2E-01 5,0 
3/2 R 5,5 5420,4600** 4,0 0,04 −0,07 4,8E-01 4,8E-01 5,0 
3/2 R 6,5 5422,9661 4,0 0,09 −0,05 5,0E-01 5,0E-01 5,1 
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1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 

3/2 R 7,5 5425,3708 4,0 0,10 −0,07 5,2E-01 5,2E-01 5,0 
3/2 R 8,5 5427,6742 4,0 0,10 −0,11 3,6E-01 3,6E-01 5,8 
3/2 R 9,5 5429,8753** 4,0 −0,13 −0,38 4,1E-01 4,1E-01 7,5 
3/2 R 10,5 5431,9774 4,0 0,29 0,01 5,3E-01 5,3E-01 5,1 
3/2 R 13,5 5437,6688 4,0 0,35 −0,04 2,9E-01 2,9E-01 5,0 
3/2 R 14,5 5439,3626 4,0 0,43 0,01 2,5E-01 2,5E-01 7,8 
3/2 R 16,5 5442,4434 4,0 0,41 −0,06 1,6E-01 1,6E-01 5,1 
3/2 R 19,5 5446,2986 4,0 0,28 −0,25 1,3E-01 1,3E-01 5,1 
3/2 R 20,5 5447,3798 4,0 0,39 −0,16 7,9E-02 7,9E-02 5,4 
3/2 R 21,5 5448,3585 4,0 0,44 −0,12 5,1E-02 5,1E-02 5,8 
3/2 R 23,5 5450,0078 4,0 0,33 −0,23 2,7E-02 2,7E-02 5,5 
3/2 R 24,5 5450,6794 4,0 0,44 −0,12 2,2E-02 2,2E-02 5,7 
3/2 R 26,5 5451,7142 4,0 0,46 −0,07 1,4E-02 1,4E-02 7,7 
3/2 R 27,5 5452,0790 4,0 0,82 0,32 1,0E-02 1,0E-02 7,6 
_____________  

Ï ð è ì å ÷ à í è å. Δ – ïîãðåøíîñòü èçìåðåííîãî ïàðàìåòðà; * ïîãðåøíîñòè äëÿ e- è f-ïåðåõîäîâ ðàçëè-
÷àþòñÿ è ðàçäåëåíû êîñîé ÷åðòîé; ** ïåðåêðûâàþùèåñÿ ëèíèè. 

 

Ò à á ë è ö à  2  

Ðàññ÷èòàííûå óðîâíè ýíåðãèè (Ecalc) äëÿ êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v = 3 â ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèÿõ 
 2Π1/2 (Ω = 1/2) è 2Π3/2 (Ω = 3/2) ìîëåêóëû 14N18O 

Ω = 1/2 Ω = 3/2 

e f e f 
J 

Ecalc, ñì
−1 

ΔE, 
⋅ 10−3 ñì−1 

Ecalc, ñì
−1 

ΔE, 
⋅ 10−3 ñì−1 

Ecalc, ñì
−1 

ΔE, 
⋅ 10−3 ñì−1 

Ecalc, ñì
−1 

ΔE, 
⋅ 10−3 ñì−1 

0,5 5402,3229 −0,78 5402,3341 −0,77     
1,5 5406,9341 −0,73 5406,9565 −0,68 5526,3525 −4,50 5526,3525 −4,42 
2,5 5414,6232 −0,64 5414,6567 −0,61 5534,2514 −4,38 5534,2515 −4,38 
3,5 5425,3902 −0,66 5425,4347 −0,58 5545,3091 −4,26 5545,3093 −4,30 
4,5 5439,2348 −0,59 5439,2903 −0,45 5559,5248 −4,20 5559,5253 −4,18 
5,5 5456,1570 −0,49 5456,2233 −0,39 5576,8977 −3,96 5576,8985 −4,00 
6,5 5476,1566 −0,30 5476,2336 −0,19 5597,4265 −3,81 5597,4278 −3,83 
7,5 5499,2334 −0,19 5499,3209 −0,02 5621,1100 −3,60 5621,1120 −3,58 
8,5 5525,3871 −0,01 5525,4850 0,10 5647,9466 −3,33 5647,9494 −3,34 
9,5 5554,6174 0,17 5554,7255 0,32 5677,9347 −3,09 5677,9385 −3,02 
10,5 5586,9240 0,34 5587,0420 0,53 5711,0723 −2,80 5711,0774 −2,76 
11,5 5622,3063 0,54 5622,4340 0,80 5747,3574 −2,50 5747,3639 −2,42 
12,5 5660,7638 0,80 5660,9010 0,97 5786,7878 −2,10 5786,7960 −2,12 
13,5 5702,2960 1,02 5702,4425 1,25 5829,3611 −1,81 5829,3713 −1,77 
14,5 5746,9021 1,29 5747,0576 1,54 5875,0748 −1,41 5875,0872 −1,38 
15,5 5794,5814 1,61 5794,7456 1,85 5923,9262 −1,03 5923,9411 −0,99 
16,5 5845,3330 1,84 5845,5055 2,15 5975,9126 −0,67 5975,9302 −0,58 
17,5 5899,1558 2,18 5899,3366 2,45 6031,0309 −0,18 6031,0515 −0,13 
18,5 5956,0489 2,53 5956,2375 2,74 6089,2781 0,20 6089,3021 0,33 
19,5 6016,0109 2,89 6016,2071 3,13 6150,6510 0,59 6150,6786 0,79 
20,5 6079,0406 3,20 6079,2440 3,47 6215,1463 1,08 6215,1778 1,26 
21,5 6145,1365 3,60 6145,3469 3,79 6282,7606 1,52 6282,7963 1,68 
22,5 6214,2970 3,96 6214,5141 4,19 6353,4903 1,93 6353,5305 2,18 
23,5 6286,5205 4,31 6286,7439 4,56 6427,3317 2,39 6427,3768 2,62 
24,5 6361,8050 4,67 6362,0345 4,85 6504,2812 2,83 6504,3314 3,15 
25,5 6440,1487 5,13 6440,3840 5,23 6584,3348 3,22 6584,3904 3,63 
26,5 6521,5493 5,49 6521,7901 5,61 6667,4886 3,63 6667,5499 4,12 
27,5 6606,0047 5,89 6606,2507 6,04 6753,7385 4,11 6753,8058 4,60 
28,5 6693,5125 6,35 6693,7633 6,40 6843,0804 4,52 6843,1540 5,11 
29,5 6784,0700 6,77 6784,3255 6,72 6935,5100 4,82 6935,5902 5,63 
30,5 6877,6748 7,24 6877,9345 7,07 7031,0229 5,26 7031,1100 6,10 
31,5 6974,3238 7,67 6974,5876 7,47 7129,6148 5,59 7129,7090 6,57 
32,5 7074,0143 8,12 7074,2818 7,77 7231,2810 5,95 7231,3827 7,09 
33,5 7176,7430 8,59 7177,0140 8,16 7336,0170 6,28 7336,1264 7,50 
34,5 7282,5068 9,03 7282,7810 8,50 7443,8180 6,60 7443,9354 8,04 
35,5 7391,3022 9,52 7391,5793 8,76 7554,6791 6,85 7554,8048 8,44 
______________ 

Ï ð è ì å ÷ à í è å. ΔE – ðàçíîñòü óðîâíåé ýíåðãèè èç áàçû äàííûõ HITRAN è Ecalc. 
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Yu.G. Borkov, O.N. Sulakshina, V.I. Serdyukov, L.N. Sinitsa. Analysis of 14N18O spectrum in the 
5200–5500 ñm−1 infrared spectral region. 

The absorption spectrum of 14N18O molecule in the 5200–5500 ñm−1 range  was recorded for the first time 
using a Bruker IFS 125M Fourier spectrometer with a spectral resolution of 0.0056 ñm−1. The analysis of the 
spectrum made it possible to detect the vibrational-rotational lines of 3–0 band of the main transitions in X2Π 
electronic state of 14N18O molecule. For the main transitions 2Π1/2 – 

2Π1/2 and 2Π3/2 – 
2Π3/2, 102 line positions of 

Λ-doublet in three branches were registered. For 61 resolved doublets, the positions and relative intensities of 
each component of a doublet were determined. The maximum value of the rotational quantum number J was 
29.5. The found experimental line positions in 3–0 band confirmed the calculated data given in HITRAN data-
base. The frequencies of registered transitions, weighted in accordance with experimental uncertainties, have 
been processed, and the spectroscopic constants for the vibrational state v = 3 been determined. With the found 
spectroscopic constants, we predicted the rotational energy values up to J = 35.5 for the vibrational state v = 3 
and, accordingly, the transition frequencies in 3–3 and 3–0 vibrational bands for 2Π1/2 and 2Π3/2 electronic 
states. The calculations performed showed agreement with the data given in HITRAN within the error specified 
in this database. 


