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Ýëåêòðîííî-êîëåáàòåëüíûå ÓÔ-ñïåêòðû ðÿäà àðîìà-
òè÷åñêèõ êàðáîíèëüíûõ ñîåäèíåíèé áûëè èññëåäîâàíû
íàìè ðàíåå [1�4]. Íà îñíîâàíèè ïîëó÷åííûõ äàííûõ
áûëè ïîñòðîåíû ïîòåíöèàëüíûå ôóíêöèè âíóòðåííåãî
âðàùåíèÿ (ÏÔÂÂ), â òîì ÷èñëå è äëÿ áåíçîèëôòîðèäà
[2]. ÓÔ-ñïåêòð áåíçîèëôòîðèäà áûë èññëåäîâàí òàêæå
Â. Áåëôîðîì [5], ïðè÷åì ýêñïåðèìåíòàëüíûå ÷àñòîòû,
íàéäåííûå â ýòîé ðàáîòå, ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò ñ
äàííûìè, ïðèâåäåííûìè â [2] (òàáë. 3). Áëèçêèìè
îêàçàëèñü è îñíîâíûå ðåçóëüòàòû: ÷àñòîòà 0�0-ïåðåõî-
äà, çíà÷åíèÿ êðóòèëüíûõ è íåêîòîðûõ äðóãèõ ÷àñòîò â
îáîèõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèÿõ è äð. Îäíàêî íåêîòî-
ðûå îòíåñåíèÿ êîëåáàòåëüíîé ñòðóêòóðû, ñäåëàííûå â
[2, 5], ðàçëè÷àþòñÿ. Ãëàâíûì íåäîñòàòêîì òàêîãî ðîäà
ðàáîò â ïðîøëîì áûëà ñóáúåêòèâíîñòü îòíåñåíèÿ êî-
ëåáàòåëüíîé ñòðóêòóðû, ÷òî áûëî ñâÿçàíî ñ îòñóòñòâè-
åì ñòðîãîé ìàòåìàòè÷åñêîé áàçû àíàëèçà. Îáû÷íî îñ-
íîâàíèåì äëÿ îòíåñåíèÿ ÿâëÿëèñü ïðèáëèæåííûå ðàñ-
÷åòû ñîñòàâíûõ ÷àñòîò áåç ó÷åòà êîíêðåòíûõ âåëè÷èí
àíãàðìîíè÷íîñòè. Íàïðèìåð, â ðàáîòàõ [1�3] òàê æå,
êàê è â àíàëîãè÷íûõ ðàáîòàõ äðóãèõ àâòîðîâ, íå ó÷è-
òûâàëîñü âçàèìîäåéñòâèå êðóòèëüíîãî êîëåáàíèÿ ñ
äðóãèìè êîëåáàíèÿìè. Áëèçêèå êðóòèëüíûå óðîâíè,
ïîëó÷åííûå èç ðàçëè÷íûõ òàáëèö Äåëàíäðà, îáû÷íî
óñðåäíÿëèñü êàê äëÿ íèæíåãî S0(vi²), òàê è äëÿ âåðõ-
íåãî S1(vi¢) ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé.

Îáùåå óðàâíåíèå äëÿ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ â ÓÔ-ñïåêò-
ðå èìååò ñëåäóþùèé âèä [6]:

ãäå

è

Åñëè âîçáóæäåíî òîëüêî îäíî êîëåáàíèå (v1 ¹ 0,
îñòàëüíûå vi º 0), òî ìîæíî âûäåëèòü óðàâíåíèå äëÿ
÷èñòûõ êðóòèëüíûõ ïåðåõîäîâ, îíî îïèñûâàåò òàáëèöó
Äåëàíäðà îò 0�0-ïîëîñû ýëåêòðîííîãî ïåðåõîäà

Íà ðèñóíêå ïîêàçàíî, ÷òî òîëüêî òàêàÿ òàáëèöà Äå-
ëàíäðà äëÿ êðóòèëüíûõ ÷àñòîò ÿâëÿåòñÿ «èñòèííîé»,
òàê êàê òîëüêî â íåå âõîäÿò ïåðåõîäû ìåæäó óðîâíÿ-
ìè, íåâîçìóùåííûìè âçàèìîäåéñòâèåì ñ äðóãèìè êî-
ëåáàíèÿìè. Â ñïåêòðå òàêæå ïðîÿâëÿþòñÿ ìíîãî êðó-
òèëüíûõ ïåðåõîäîâ èíîãî ðîäà. Îíè îòíîñÿòñÿ ê òàá-
ëèöàì Äåëàíäðà îò òàê íàçûâàåìûõ «ìåñòíûõ íà÷àë»,
êîòîðûå ñîîòâåòñòâóþò ôóíäàìåíòàëüíûì ÷àñòîòàì
ëèáî îñíîâíîãî (S0), ëèáî âîçáóæäåííîãî (S1) ñîñòîÿ-
íèé. Â ýòèõ ñëó÷àÿõ ïðîÿâëÿþòñÿ ïåðåêðåñòíûå àíãàð-
ìîíè÷íîñòè, ïîýòîìó çíà÷åíèÿ êðóòèëüíûõ óðîâíåé
óñðåäíÿòü íåëüçÿ. Èç-çà îáèëèÿ âñåâîçìîæíûõ ïåðåõî-
äîâ ìåæäó ðàçëè÷íûìè óðîâíÿìè ñîñòàâíûõ êîëåáà-
íèé ïîëíîãî èõ îòíåñåíèÿ ñäåëàòü îáû÷íî íå óäàåòñÿ.

ÓÄÊ 535.338.41 + 539.193
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(êàôåäðà ôèçè÷åñêîé õèìèè)

Äëÿ ìîëåêóëû áåíçîèëôòîðèäà ñ ïðèìåíåíèåì íîâîãî êîìïëåêñà ïðîãðàìì ïðî-
âåäåí àíàëèç êîëåáàòåëüíîé ñòðóêòóðû ÓÔ-ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ, ïîëó÷åííûõ
íåçàâèñèìî äâóìÿ ãðóïïàìè àâòîðîâ. Ïîñòðîåíî è ïðîàíàëèçèðîâàíî âîñåìü
òàáëèö Äåëàíäðà ñ ó÷àñòèåì êðóòèëüíûõ êîëåáàíèé, ÷òî äàëî âîçìîæíîñòü íà-
äåæíî îïðåäåëèòü ïîëîæåíèÿ êðóòèëüíûõ óðîâíåé äî v1=6 â îáîèõ ýëåêòðîííûõ
ñîñòîÿíèÿõ. Óòî÷íåíû ïàðàìåòðû ÏÔÂÂ â îáîèõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèÿõ.
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Cõåìà êðóòèëüíûõ óðîâíåé ðàñøèôðîâàííûõ òàáëèö Äåëàíäðà áåíçîèëôòîðèäà â S0 è S1

ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèÿõ (ñì�1)

Ïðèìå÷àíèÿ.

Öèôðû â êðóæêå îçíà÷àþò íîìåðà ïîëîñ 0�0-ïåðåõîäîâ, ñîîòâåòñòâóþùèõ òàáëèö
Äåëàíäðà (ñì. òàáë. 3).

*Ïåðåêðåñòíûå àíãàðìîíè÷íîñòè χ1i (ñì�1), âû÷èñëÿåìûå ïî ôîðìóëå  ∆ν = (ν1 + νi) � ν1 =
χ1iv1v i.

**Åñëè 1954 ñì�1 = ν'11 + ν'6    è χ'16 = 5.2 ñì�1, òî χ'1,11 = �19±5 ñì�1, χ'1,6 = �7±3 ñì�1.

Ñîñòàâíûå ÷àñòîòû â S1-ñîñòîÿíèè
v′1 ν′1

ν′1  + ν′3 ν′1  + ν′6 ν′1  + ν′9 ν′1  + ν′10 ν′1  + 1954

6 537.0 − − − 564.5 457.0

5 449.7 − 485.9 442.1 466.0 396.2

4 361.4 367.9 385.2 356.2 369.2 329.1

3 272.4 275.2 286.3 269.0 274.2 255.9

2 182.4 183.1 190.4 180.6 181.0 176.7

1 91.7 91.3 94.7 90.9 92.0 91.4

χ1i* −0.43(2) 0.7(5) 5.2(1.4) −1.0(3) 1.8(1.3) **

Ñîñòàâíûå ÷àñòîòû â S0-ñîñòîÿíèè
v′′1 ν′′1

ν′′1  + ν′′3 ν′′1  + ν′′5 ν′′1  + ν′′6 ν′′1  + ν′′7

6 351.6 − − − −

5 293.6 319.7 301.8 304.9 −

4 235.4 256.6 239.1 242.4 228.6

3 177.0 193.1 177.7 180.7 175.3

2 118.2 129.2 117.3 119.8 119.5

1 59.2 64.8 58.1 59.5 61.0

χ′′1i* −0.13(2) 5.5(2) 0.3(6) −1.3(5) 1.8(0±0.8)
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Ò à á ë è ö à  1

Ñðàâíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ âåëè÷èí ïîñòîÿííûõ À0, Â0, Ñ0 (Ìãö) è ìîìåíòîâ èíåðöèè

IA, IB, IC (àò. åä. ìàññû Å
2) è F (cì−−1) [[11]] ñ âû÷èñëåííûìè çíà÷åíèÿìè äëÿ îïòèìèçèðîâàííîé

ãåîìåòðèè áåíçîèëôòîðèäà

Ýêñïåðèìåí-
òàëüíîå
çíà÷åíèå

Ðàñ÷åò ∆ Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà

S0 S1

[11]∗ [11] ðàñ÷åò |∆|∗∗ Ïàðàìåòð

(Å, ãðàä.)
[11] Íàñòîÿùàÿ

ðàáîòà

Íàñòîÿùàÿ

ðàáîòà

A = 3832.46 − − 3836.19 0.27 C=O 1.180 1.181 1.218

B = 1214.175 − − 1214.57 0.40 C-F 1.348 1.349 1.354

C = 922.603 − − 922.50 0.1 C-C 1.486 1.486 1.446

IA = 131.867 131.659 0.21 131.790 0.08 ∠CCO 128.4 125.4 127.4

IB = 416.230 416.123 0.11 416.097 0.13 ∠CCF 110.3 112.7 113.7

Ic = 547.772 547.782 0.01 547.837 0.06 − − − −

F = 0.579 − F = 0.5805 − − − F0, F1 ñì. *** F0, F1 ñì. ***

* Ïåðåâîäíîé ìíîæèòåëü 505376.25.

** Åñëè ïðèíÿòü â áåíçîëüíîì êîëüöå r(C − C) = 1.397Å è r(C − H) = 1.084Å [4].
*** S0-ñîñòîÿíèå: F0 = 0.58006, F2 = 0.00045, S1-ñîñòîÿíèå: F0 = 0.57993, F2 = 0.00 040.

Ò à á ë è ö à  2

Çíà÷åíèÿ êîëåáàòåëüíûõ ÷àñòîò îñíîâíîãî è âîçáóæäåííîãî ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé, âûÿâëåííûå èç àíàëèçà

ÓÔ-ñïåêòðà ïàðîâ áåíçîèëôòîðèäà (â ñì 
-1

)

Æèäêîñòü Ãàç
ÓÔ-ñïåêòð

(íàñòîÿùàÿ ðàáîòà)

ÈÊ ÑÊÐ ÈÊ ÑÊÐ
Îòíåñåíèå

[20, 21]
Ñèììåòð

èÿ

[18] [18] [19] [20] [21] [20] [21]

Îñíîâíîå
ñîñòîÿíèå

Âîçáóæä.
ñîñòîÿíèå

χtors à″ − − − 59.5 ± 3 [11] − − − 59.2 ± 0.1 91.5 ± 0.2

FCOwag à − − 168
158 [17]

160
158 − 156 158 −

ρ(COF)

ν25

à′ − − 214
208 [17]

225
213 − − 208 193

FCObend à′ − − 378 − 376 − 376 − 287

ν34 − 587 587 589 − − − 589 −

ν6b à′ 614 616 616 618 610 615 615 617 554

ν6a à″ 685 − − 690 670 683 683 − −

ν10à à′ − − − − 849 − 848 − 840

ν17â à″ − − − 926 939 940 940 − 947

ν14 à′ 1350 1358 − − − − − − 1325

νÑ=Î à′ 1802 1812 − 1685 − − − − 1400
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Ò à á ë è ö à  3

×àñòîòû ïåðåõîäîâ â ÓÔ-ñïåêòðå ïàðîâ áåíçîèëôòîðèäà

N ν(ñì
-1

) [5] ν(ñì
-1

)
(íàñò.ðàá.)

Îòíåñåíèå

(íàñò.ðàá.)
N ν(ñì

-1
) [5] ν(ñì

-1
)

(íàñò.ðàá.)

Îòíåñåíèå

(íàñò.ðàá.)

1 34565 26 35479.1 31
0

2 34602 27 35514 35507.9 13
0

3 34623 28 35529.6 21
0

4 34659 29 35570 35569.8 12
0

5 34680 30 35606 35606.6 16
3

6 34715 31 35628 35626.2 11
0

7 34745 32 35641

8 34980.9 51
0 12

0; 61
0 13

1 33 35663 35665.4 15
3

9 35010.0 61
0
 11

0
34 35685 35687.3 00

0

10 35038 35040.1 51
0
 11

0
35 35696

11 35068 35070.0 61
0

36 35717 35718.3 11
1

12 35099 35098.0 51
0

37 35731

13 35131.7 51
0
 11

1
38 35750 35751.3 12

2

14 35161.0 61
0
 10

1
39 35783 35783.3 13

3

15 35191.7 51
0
 13

3
40 35813 35812.5 14

4

16 35200.5 71
0
 30

1
41 35839.8 12

3

17 35229 35230.8 71
0
 30

1
 11

1
42 35880.3 30

1

18 35249 35252.8 61
0
 10

2
43 35912 35912.9 30

1
 11

1

19 35264.0 71
0
 30

1
 12

2
44 35948 35945.7 30

1
 12

2

20 35288 35289.5 71
0
 30

1
 10

1
45 35968 35968.7 60

1
 31

0
 11

0

21 35309 35310.9 51
0
 11

3
46 35997.6 60

1
 31

0
 12

1

22 35340 35342.3 61
0
 10

3
47 36033 36033.5 60

1
 31

0

23 35377 35383.8 71
0
 30

1
 10

2
48 36045

24 35414.5 71
0
 30

1
 11

3
49 36062 36063.4 60

1
 31

0
 11

1

25 35458.2 51
0
 10

4
50 36093 36093.3 60

1
 31

0
 12

2

51 36126.4 60
1
 31

0
 13

3
79 37174

52 36234 80 37209 37204.0 100
1
 13

4

53 36269 81 37227.5 100
1
 11

3

54 36358.3 82 37242.9 100
1
 14

5

55 36373 83 37294 37290.5 110
1
 60

1
 16

0

56 36404 36399.3 90
1 14

0 84 37318 37324.2 110
1 60

1 17
1

57 36427 36431.7 90
1
 15

1
85 37361.0

58 36462 36457.9 90
1 13

0 86 37376

59 36494 36491.7 90
1 14

1 87 37408 37406.4 110
1 60

1 14
0

60 36523 36527.7 80
1 88 37441.0 110

1 60
1 15

1

61 36553 36556.9 80
1 11

1 89 37464.0 110
1 60

1 13
0

62 36579 36576.3 90
1 11

0 90 37492 37489.2 110
1 60

1 17
3

63 36612 91 37519 37525.5 110
1 60

1 15
2

64 36634 36634.0 90
1 92 37554 37554.7 110

1 60
1 13

1

65 36650.7 93 37578 37582.0 110
1 60

1 11
0

66 36663 36666.0 90
1 11

1 94 37614.1 110
1 60

1 12
1

67 36698 36696.7 90
1 12

2 95 37637 37641.2 110
1 60

1

68 36732 36726.3 90
1
 13

3
96 37721

69 36755.6 90
1 14

4 97 37752

70 36773 36777.0 100
1
 14

0
98 37802.4 110

1
 60

1
 14

5

71 36792.8 99 37837.0 110
1
 60

1
 11

3

72 36835.2 100
1
 13

0
100 37860.2 110

1
 60

1
 13

5

73 36894.6 100
1
 12

0
101 37874.8

74 36916 36924.5 100
1
 13

1
102 37897 37897.6 110

1
 60

1
 10

3

75 36948 36952.3 100
1
 11

0
103 37925 37928.4 110

1
 60

1
 40

1

76 36975 36984.3 100
1
 12

1
104 37956 37959.3 110

1
 60

1
 40

1
 11

1

77 37007 37012.5 100
1

105 37988 37987.8 110
1
 60

1
 40

1
 12

2

78 37038 37042.7 100
1
 11

1
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Ò à á ë è ö à  4

Òàáëèöû Äåëàíäðà îò 0-0 ïîëîñû è îò ôóíäàìåíòàëüíûõ ÷àñòîò îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ

                v″
v′ 0 1 2 3 4 5 6

0 34* 31 29 27 − − −
1 − 36 − − − −
2 − − 38 − − − −
3 − − 41 39 − 33 30

4 − − − − 40 − −

* Â òàáëèöå Äåëàíäðà, êàê â ïîñëåäóþùèõ óêàçàíû íîìåðà ëèíèé, ïðèâåäåííûõ â òàáë. 3.

îò νν″″ = 589 ñì
-1

v″
v′

0 1 2 3

0 12 10 8 −
1 − 13 − −
2 − − − −
3 − 21 − 15

4 25 − − −

 îò νν″″ = 617 ñì-1

v″
v′ 0 1 2 3

0 11 9 − −
1 14 − − 8

2 18 − − −
3 22 − − −

Ò à á ë è ö à  5

Òàáëèöû Äåëàíäðà îò ôóíäàìåíòàëüíûõ è ñîñòàâíîé ÷àñòîò âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ

îò νν′′ = 947 ñì−−1

v″
v′

0 1 2 3 4 5

0 64 62 − 58 56 −
1 − 66 − − 59 57

2 − − 67 − − −
3 − − − 68 − −
4 − − − − 69 −

 îò νν′′ = 1325 ñì
-1

v″
v′

0 1 2 3 4

0 77 75 73 72 70

1 − 78 76 74 −
2 − − − − −
3 − 81 − − −
4 − − − 80 −
5 − − − − 82

îò νν′′ = 1954 ñì-1

v″
v′

0 1 2 3 4 5 6 7

0 95 93 − 89 87 − 83 −
1 − − 94 92 − 88 − 84

2 − − − − − 91 − −
3 102 99 − − − − − 90

4 − − − − − − − −
5 − − − 100 98 − − −
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Ò à á ë è ö à  6

Óðîâíè êðóòèëüíîãî êîëåáàíèÿ, ωωå, õ11 â S0-ñîñòîÿíèè, ïîëó÷åííûå èç ðàçíûõ

òàáëèö Äåëàíäðà (ñì−1)

0−v-ïåðåõîä 0−0 ν′=947 ñì−1 ν′=1325 ñì−1 ν′=1954 ñì−1 Ñðåäíåå [2]

0−1 59.2 59.1 59.3 59.2 59.2±0.1 59.6±0.4

0−2 118.2 117.9 118.3 118.1 118.1±0.1 117.6±1.0

0−3 177.0 176.5 177.0 176.7 176.8±0.2 176.2±1.2

0−4 235.4 234.9 235.5 234.9 235.2±0.3 234.5±0.4

0−5 293.6 293.0 293.7 292.8 293.3±0.4 −
0−6 351.6 − 351.7 350.3 351.2±0.6 −
0−7 − − − 408.4 408.4±0.5 −
ωå 59.5 59.3 59.5 59.6 59.5±0.1 59.4±0.7

õ11 −0.13 −0.12 −0.13 −0.17 −0.14±0.02 −0.15±0.1

Ò à á ë è ö à  7

Óðîâíè êðóòèëüíîãî êîëåáàíèÿ, ωωå, õ11 â S1-ñîñòîÿíèè, ïîëó÷åííûå èç ðàçíûõ

òàáëèö  Äåëàíäðà (ñì−−1
)

0−v- ïåðåõîä 0−0 ν′=617 ñì−1 ν′=589 ñì−1 Ñðåäíåå [2]

0−1 91.7 91.7 91.2 91.5±0.2 91.2 ±1

0−2 182.4 182.7 181.6 182.2±0.4 180.2±2

0−3 272.4 272.9 271.2 272.2±0.6 270.3±1

0−4 361.4 362.3 359.8 361.2±0.9 357.3±2

0−5 449.7 451.0 447.7 449.5±1.2 −
0−6 537.0 − − 537.0±1.5 −
ωå 92.5 92.5 92.1 92.4±0.2 91.8±1.2

õ11 −0.43 −0.38 −0.42 −0.41±0.02 −0.5±0.1

Ò à á ë è ö à  8

Ñðàâíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ðàñ÷åòíûõ óðîâíåé êðóòèëüíîãî êîëåáàíèÿ

â îñíîâíîì S0 è âîçáóæäåííîì S1 ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèÿõ (TORSIO)

S0 S 1
Ïåðåõîä

0−v
ωýêñï ωðàñ÷

∗ ∆ ωýêñï ωðàñ÷
∗ ∆

0−1 59.20 59.18 −0.02 91.5 91.52 0.02

0−2 118.1 118.12 0.02 182.2 182.22 0.02

0−3 176.80 176.79 −0.01 272.2 272.10 -0.10

0−4 235.2 235.19 −0.01 361.2 361.16 -0.04

0−5 293.3 293.29 −0.01 449.5 449.46 −0.04

0−6 351.2 351.07 −0.13 537.0 537.20 0.20

0−7 408.4 408.52 0.12 − − −

*Äëÿ S0    v2 = 1840 (± 10), v4 = -80 (± 3),

 äëÿ S1    v2 = 3190 (± 10), v4 = +120 (± 3).
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Ïîýòîìó êàæäàÿ ãðóïïà èññëåäîâàòåëåé, êàê ïðàâèëî,
âûíóæäåíà ðåøàòü ýòó çàäà÷ó ëèøü ÷àñòè÷íî [1�5,
12�14]. Â ñâÿçè ñ ýòèì áûëî áû âåñüìà æåëàòåëüíî
ðàçðàáîòàòü ñòàíäàðòíûé ìåòîä îáðàáîòêè ñïåêòðîâ,
îáåñïå÷èâàþùèé íàèáîëüøóþ îáúåêòèâíîñòü àíàëèçà,
êîòîðûé íå äîëæåí çàâèñèòü îò êîíêðåòíûõ àâòîðîâ è
öåëåé èññëåäîâàíèÿ.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå íà ïðèìåðå ìîëåêóëû áåíçîèë-
ôòîðèäà, äëÿ êîòîðîé èìåþòñÿ ðåçóëüòàòû äâóõ íåçàâè-
ñèìûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé è äâà âàðèàí-
òà îòíåñåíèÿ, ìû ïðîâåëè àíàëèç êîëåáàòåëüíîé ñòðóê-
òóðû ñ ïðèìåíåíèåì ðàçðàáîòàííîãî â íàøåé ëàáîðà-
òîðèè ñîîòâåòñòâóþùåãî êîìïëåêñà ïðîãðàìì [7�10].
Â ÷àñòíîñòè, èäåÿ, ëåæàùàÿ â îñíîâå ïðîãðàììû
«CNEFI» [7], ñîñòîèò â âûäåëåíèè ñîâîêóïíîñòåé îï-
ðåäåëåííûõ ÷àñòîòíûõ èíòåðâàëîâ («êëàñòåðîâ»), ïðå-
îáëàäàþùèõ â äàííîì ñïåêòðå, è ê ïîñòðîåíèþ íà
ýòîé îñíîâå íàèáîëåå çàìåòíûõ ïðîãðåññèé è ñåêâåí-
öèé. Îäíàêî ïîÿâëåíèå çíà÷èòåëüíîãî êîëè÷åñòâà ñëó-
÷àéíûõ èíòåðâàëîâ, ïðèìåøèâàþùèõñÿ â êàæäûé
«êëàñòåð», ñèëüíî çàòðóäíÿëî ïîëíûé àíàëèç êîëåáà-
òåëüíîé ñòðóêòóðû.

Â ðàáîòå [10] èñïîëüçîâàí íîâûé àëãîðèòì è ñî-
çäàíà ïðîãðàììà «NONIUS», êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò ñòðî-
èòü è àíàëèçèðîâàòü òàáëèöû Äåëàíäðà äëÿ äâóõàòîì-
íûõ ìîëåêóë óæå â ïîëóàâòîìàòè÷åñêîì ðåæèìå. Ýòó
ïðîãðàììó óäàåòñÿ ïðèìåíèòü è ê ìíîãîàòîìíûì ìî-
ëåêóëàì, åñëè òàêîâûå èìåþò íèçêî÷àñòîòíûå êîëåáà-
íèÿ. Êàæäûé àíàëèçèðóåìûé ýòîé ïðîãðàììîé ó÷àñ-
òîê ñïåêòðà íàõîäèòñÿ â ÷àñòîòíîì èíòåðâàëå, â êîòî-
ðûé âõîäÿò âñå íèçêî÷àñòîòíûå èíòåðâàëû, ãðóïïèðó-
þùèåñÿ îêîëî êîíêðåòíîãî «ìåñòíîãî íà÷àëà», ò.å.
îïðåäåëåííîé òàáëèöû Äåëàíäðà. Óêàçàííûé êîìï-
ëåêñ ïðîãðàìì áûë óñïåøíî ïðèìåíåí äëÿ ìîëåêóëû
áåíçîèëôòîðèäà, ãäå êðóòèëüíûå ÷àñòîòû (w²»60 ñì�1

è w¢ » 90 ñì�1) ìàëû ïî ñðàâíåíèþ ñ äðóãèìè ÷àñ-
òîòàìè.

Â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåííîãî àíàëèçà ìû ïðèøëè ê
âûâîäó, ÷òî âñÿ êîëåáàòåëüíàÿ ñòðóêòóðà Óô-ñïåêòðà
áåíçîèëôòîðèäà íà 80�90% ñîñòîèò èç ïîëîñ ñ ó÷àñ-
òèåì êðóòèëüíûõ ïåðåõîäîâ. Ýòîò âûâîä íå ïðîòèâîðå-

÷èò ðàáîòå [5], â êîòîðîé ðàíåå îêîëî 70% ïîëîñ ïî-
ãëîùåíèÿ áûëî îòíåñåíî ê êîëåáàíèÿì òàêîãî òèïà.

Àíàëèç êîëåáàòåëüíîé ñòðóêòóðû Óô-ñïåêòðà íà÷è-
íàåòñÿ ñ ðàñ÷åòà âðàùàòåëüíîãî êîíòóðà ïîëîñ, ïðåæ-
äå âñåãî ñ 0�0-ïîëîñû. Äëÿ òàêîãî ðàñ÷åòà íåîáõîäè-
ìî çíàòü ãåîìåòðèþ ìîëåêóëû â îáîèõ ýëåêòðîííûõ
ñîñòîÿíèÿõ. Ìèêðîâîëíîâûå èññëåäîâàíèÿ áåíçîèëô-
òîðèäà [11] ïîêàçàëè, ÷òî ìîëåêóëà â S0 ñîñòîÿíèè
èìååò ïëîñêîå ñòðîåíèå. Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû ñîîò-
âåòñòâóþùèå âðàùàòåëüíûå ïîñòîÿííûå è ìîìåíòû
èíåðöèè.

Ïîëîñû, íàáëþäàåìûå â ñïåêòðå, èìåþò êîíòóðû
äâóõ òèïîâ: êîíòóð òèïà Ñ, ñîñòîÿùèé èç äâóõ ìàêñè-
ìóìîâ ñ ïðîâàëîì ìåæäó íèìè, è êîíòóð òèïà À/Â
(øèðîêèé, ñãëàæåííûé, ñ îäíèì ìàêñèìóìîì). Îïèñà-
íèÿ âèäà âðàùàòåëüíîãî êîíòóðà â ðàáîòàõ [2] è [5]
ïîëíîñòüþ ñîâïàäàþò. Íà îñíîâàíèè ïðîâåäåííîé
íàìè îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè äëÿ ìîëåêóë áåíçàëüäå-
ãèäà, áåíçîèëôòîðèäà è áåíçîèëõëîðèäà [4], à òàêæå
ðåçóëüòàòîâ ñåðèè èññëåäîâàíèé äðóãèõ êàðáîíèëüíûõ
ñîåäèíåíèé, ìû ïðèøëè ê âûâîäó, ÷òî â S1-ñîñòîÿíèè
äëÿ âñåõ ýòèõ ìîëåêóë ïðîèñõîäèò â îñíîâíîì èçìå-
íåíèå ãåîìåòðèè ãðóïïû �Ñ(Î)R [4]. Ýòî, â ÷àñòíîñòè,
ïîäòâåðæäàåòñÿ è òåì, ÷òî òîëüêî îäíà ÷àñòîòà âàëåíò-
íîãî êîëåáàíèÿ Ñ=Î ðåçêî ñíèæàåòñÿ ñ 1700 äî
1400 ñì�1. Ãåîìåòðè÷åñêèå ïàðàìåòðû ìîëåêóëû áåí-
çîèëôòîðèäà ïðèâåäåíû â òàáë. 1.

Êàê è ðàíåå [2, 5], çà 0�0-ïåðåõîä ïðèíÿòà ïîëîñà
35687.3 ñì�1 (35685 ñì�1 [5]). Òàêîå îòíåñåíèå ïîä-
òâåðæäàåòñÿ íàëè÷èåì ðÿäà ôóíäàìåíòàëüíûõ ÷àñòîò â
S0-ñîñòîÿíèè, èçâåñòíûõ èç ÈÊ-ñïåêòðîâ: (158 è
208 ñì�1  [17], 589 è 617 ñì�1 [18�21] (òàáë. 2), è
àíàëèçîì ñîîòâåòñòâóþùèõ òàáëèö Äåëàíäðà.

Â òàáë. 3. ïðèâåäåíû âñå èçìåðåííûå [2, 5] ïîëîñû
ÓÔ-ñïåêòðà ïàðîâ áåíçîèëôòîðèäà, ïðè÷åì íàøè äàí-
íûå íåñêîëüêî óòî÷íåíû ïî ñðàâíåíèþ ñ [2].

Â òàáëèöå Äåëàíäðà (òàáë. 4), ïîñòðîåííîé â îáëàñ-
òè 0�0-ïåðåõîäà, ïðîÿâëÿþòñÿ òàê íàçûâàåìûå «÷èñ-
òûå» óðîâíè êðóòèëüíîãî êîëåáàíèÿ â îáîèõ ýëåêòðîí-
íûõ ñîñòîÿíèÿõ âïëîòü äî v @ 6. Äåòàëüíûå òàáëèöû
Äåëàíäðà ïîñòðîåíû òàêæå äëÿ «ìåñòíûõ íà÷àë»,

Ò à á ë è ö à  9

Ñðàâíåíèå ïàðàìåòðîâ Vn ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèè V(ϕϕ)

S0 S1

Ïàðàìåòð

[23] [11] [5] [17] [2] Íàñòîÿùàÿ
ðàáîòà

[5] [2] Íàñòîÿùàÿ
ðàáîòà

V2 1569±26 1560±160 1450 1739±14 1800±100 1840±10 3450 2750±300 3190±10

V4 − − − − −60±20 −80±3 − 220±50 120±3
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îáóñëîâëåííûõ äâóìÿ ôóíäàìåíòàëüíûìè ÷àñòîòàìè
S0-ñîñòîÿíèÿ n² = 589 ñì�1 è n² = 617 ñì�1, èçâåñò-
íûìè èç ÈÊ-ñïåêòðîâ (òàáë. 4). Â ýòèõ òàáëèöàõ,
âêëþ÷àÿ òàáëèöó îò 0-0 ïåðåõîäà, êàê ñëåäóåò èç ðè-
ñóíêà, äîëæíû ñîâïàäàòü çíà÷åíèÿ êðóòèëüíûõ óðîâ-
íåé S1-ñîñòîÿíèÿ, ÷òî è íàáëþäàåòñÿ â òàáë. 4, 7.

Ïîèñê «ìåñòíûõ íà÷àë», îáóñëîâëåííûõ êîëåáàòåëü-
íûìè ÷àñòîòàìè S1-ñîñòîÿíèÿ, ïðåäñòàâëÿåò áîëüøèå
òðóäíîñòè, òàê êàê ñàìè çíà÷åíèÿ ýòèõ ÷àñòîò èç êà-
êèõ-ëèáî äðóãèõ èñòî÷íèêîâ íåèçâåñòíû. Íåêîòîðûå
êîëåáàòåëüíûå ÷àñòîòû S1 ñîñòîÿíèÿ (òàáë. 2) àíàëî-
ãè÷íû ÷àñòîòàì òîãî æå ñîñòîÿíèÿ ìîëåêóë áåíçàëüäå-
ãèäà è áåíçîèëõëîðèäà [1�4]. ×àñòîòû  n9¢= 947 ñì�1,
n ¢10= 1325 ñì�1 îòíåñåíû ê ôóíäàìåíòàëüíûì ÷àñòî-
òàì ñîñòîÿíèÿ S 1, à ÷àñòîòà n¢ = 1954 ñì�1 � ê ñî-
ñòàâíîé ÷àñòîòå (1400 + 554) ñì�1 (òàáë. 2, 3).

Ñîîòâåòñòâóþùèå òàáëèöû Äåëàíäðà ïðèâåäåíû â
òàáë. 5, â íèõ ïðîÿâëÿþòñÿ çíà÷åíèÿ êðóòèëüíûõ
óðîâíåé îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ. Îíè ñîâïàäàþò ñ ðå-
çóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè äëÿ òàáëèöû Äåëàíäðà îò
0�0-ïîëîñû (ðèñóíîê). Óñðåäíåííûå çíà÷åíèÿ êðó-
òèëüíûõ óðîâíåé äëÿ îáîèõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé
ïðèâåäåíû â òàáë. 6, 7, êîòîðûå ñîãëàñóþòñÿ ñî çíà-
÷åíèÿìè êðóòèëüíûõ óðîâíåé [2] â ïðåäåëàõ îøèáîê.

Óäàëîñü òàêæå ïîñòðîèòü åùå äâå íîâûå òàáëèöû
Äåëàíäðà. Â íèõ «ìåñòíîå íà÷àëî» îáóñëîâëåíî, ïî-
âèäèìîìó, ïåðåõîäîì ìåæäó ñîñòàâíûìè êîëåáàòåëü-
íûìè óðîâíÿìè äâóõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé

Çíà÷åíèÿ êðóòèëüíûõ óðîâíåé îáîèõ ñîñòîÿíèé â
ýòèõ òàáëèöàõ Äåëàíäðà îòëè÷àþòñÿ îò ñîîòâåòñòâóþ-
ùèõ çíà÷åíèé 0�0-ïîëîñû, ÷òî è äîëæíî íàáëþäàòüñÿ.
Âî âñåõ ïîñòðîåííûõ òàáëèöàõ Äåëàíäðà êàæäûé ïå-
ðåõîä ïîäòâåðæäàåòñÿ ìíîãîêðàòíî è ñ îïðåäåëåííîé
òî÷íîñòüþ, ÷òî ïîêàçàíî â òàáë. 6, 7. Îòìåòèì, ÷òî
ðàçðàáîòàííàÿ ïðîãðàììà ó÷èòûâàåò è òàê íàçûâàåìûé
«ñäâèã íà êîíòóð», òàê êàê «÷åòíûå» è «íå÷åòíûå» ïî-
ëîñû* â òàáëèöàõ Äåëàíäðà èìåþò ðàçíûå êîíòóðû è
ðàçíóþ ïîïðàâêó íà «íà÷àëî ïîëîñû».

Ïðåæäå ÷åì ñðàâíèâàòü ðåçóëüòàòû ðàáîò [2, 5] è
íàñòîÿùåé ðàáîòû, íåîáõîäèìî ñîïîñòàâèòü óñëîâèÿ
ïîëó÷åíèÿ ýòèõ ñïåêòðîâ è èçìåðåíèÿ ïîëîñ. Íàøà
òåõíèêà ýêñïåðèìåíòà áûëà îïèñàíà ðàíåå [1�3]. ÓÔ-
ñïåêòðû ïîëó÷åíû íà ñïåêòðîãðàôå «ÄÔÑ-2» ñ ðåøåò-
êîé ðàçìåðîì 120 ìì è 600 øòð/ìì âî II ïîðÿäêå
(ðàçðåøàþùàÿ ñèëà » 144000). «Ñïåêòðàëüíàÿ» øèðè-
íà ùåëè 0.5 ñì�1. Ïîñêîëüêó â ðàáîòå [5] ðàçðåøàþ-
ùàÿ ñïîñîáíîñòü áûëà íèæå (» 15000), òî íà íàøèõ

ñïåêòðîãðàììàõ êîíòóðû ïîëîñ îáîèõ òèïîâ (Ñ  è
À/Â), âåðîÿòíî, ìåíåå ñãëàæåíû. Òåõíèêà èçìåðåíèÿ
ïîëîñ â ñðàâíèâàåìûõ ðàáîòàõ, âåðîÿòíî, òàêæå îòëè-
÷àåòñÿ. Âàæíî ïîìíèòü, ÷òî êàê áû íè èçìåðÿëèñü ïî-
ëîñû ïîãëîùåíèÿ � «ïî ïðîâàëó», ìàêñèìóìó ïîãëî-
ùåíèÿ èëè êàê-òî èíà÷å, ýòî íå çíà÷èò, ÷òî èçìåðÿåòñÿ
«èñòèííîå íà÷àëî» ïîëîñ òèïà Ñ èëè À/Â. Îäíàêî ðàç-
íîñòü ÷àñòîò ïîëîñ îäèíàêîâîãî êîíòóðà â òàáëèöå Äå-
ëàíäðà ïðè åäèíîîáðàçíîì èçìåðåíèè äåìîíñòðèðóåò
äîñòèãàåìóþ òî÷íîñòü. Â íàøèõ ðàáîòàõ òî÷íîñòü èç-
ìåðåíèÿ ñîñòàâëÿëà ± 0.5 è ± 1.5 ñì�1 äëÿ ïîëîñ òèïà
Ñ è À/Â ñîîòâåòñòâåííî. Â ðàáîòå [5] óêàçàíà ñðåäíÿÿ
òî÷íîñòü ± 2 ñì�1.

Â íàøåé ðàáîòå è ðàáîòå [5] ýêñïåðèìåíòàëüíûå
çíà÷åíèÿ ÷àñòîò, òàê æå êàê è èõ îòíåñåíèÿ, â îáëàñòè
0�0-ïîëîñû ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò. Ìû ïîïûòàëèñü
ïîñòðîèòü òàáëèöó Äåëàíäðà îò n00 ïî äàííûì ðàáîòû
[5]. Çíà÷åíèÿ w¢e è w²e â ïðåäåëàõ îøèáîê ñîâïàäàþò ñ
íàøèìè çíà÷åíèÿìè (òàáë. 6, 7), îäíàêî àíãàðìîíè÷-
íîñòü êðóòèëüíîãî êîëåáàíèÿ w²1 (ïî Áåëôîðó) ïîëó÷à-
åòñÿ ïîëîæèòåëüíîé, ÷òî ÿâëÿåòñÿ, âåðîÿòíî, ñëåäñòâè-
åì íåäîñòàòî÷íîé òî÷íîñòè èçìåðåíèé.

Cðàâíèâàÿ íàøå îòíåñåíèå ñ ïðèâåäåííûì â ðàáîòå
[5], íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî â öåëîì îíè ñîâïàäàþò,
íî â òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäà óäàëîñü ïîñòðîèòü íîâûå òàá-
ëèöû Äåëàíäðà, îòëè÷àþòñÿ.

Â S1-ñîñòîÿíèè ñ äàííûìè ðàáîòû [5] ïðàêòè÷åñêè
ñîâïàäàþò ñëåäóþùèå ÷àñòîòû: 89 [5] è 91.5 ñì�1,
348 [5] è 346 ñì�1, 950 [5] è 947 ñì�1 (âòîðûå ÷èñëà
ñîîòâåòñòâóþò íàñòîÿùåé ðàáîòå). Îäíàêî ÷àñòîòó
346 ñì�1íåëüçÿ îòíåñòè ê ôóíäàìåíòàëüíîé ÷àñòîòå
(êàê ýòî ñäåëàíî â ðàáîòå [5]), òàê êàê çíà÷åíèÿ êðó-
òèëüíûõ óðîâíåé â S0-ñîñòîÿíèè ñîîòâåòñòâóþùåé òàá-
ëèöû Äåëàíäðà íå ñîâïàäàþò ñ òàêîâûìè îò 0�0-ïîëî-
ñû. Çàìåòèì, ÷òî â ñîñòîÿíèè S1 íàìè äîïîëíèòåëüíî
íàéäåíû äâå íîâûå ÷àñòîòû  n¢10=1325 ñì�1 è n¢ =
1954 ñì�1 = n¢11 + n¢6 (ñì. âûøå).

Â ðàáîòå [5] îòíåñåíèå ñåêâåíöèé ñîâïàäàåò ñ íà-
øèì. Íèæíèå óðîâíè ñ ìàëûìè çíà÷åíèÿìè v ñîâïà-
äàþò â ïðåäåëàõ îøèáîê ± 2 ñì�1, à áîëåå âûñîêèå
óðîâíè ïîëó÷åíû íàìè áîëåå òî÷íî. Ïîñêîëüêó ìû
óñðåäíÿëè çíà÷åíèÿ òîëüêî «÷èñòûõ» óðîâíåé, òî îíè,
âåðîÿòíî, ÿâëÿþòñÿ íàèáîëåå òî÷íûìè íà ñåãîäíÿ. Â
S0-ñîñòîÿíèè îíè õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñî çíà÷åíèÿìè
ðàáîòû [11], íî íå ñîâïàäàþò ñ ðàáîòîé [17] (ñì.
íèæå). Ðàíåå ïåðâîå ïðèáëèæåíèå äëÿ ïîòåíöèàëüíîé
ôóíêöèè âíóòðåííåãî âðàùåíèÿ (ÏÔÂÂ) âèäà

áûëî ïîëó÷åíî «àíàëèòè÷åñêèì ìåòîäîì» [2]. Äëÿ áî-

ν′6 � ν3″ = 554 � 208 = 346 ñì�1 ,
ν7″ � ν′3 = 690 � 193 = 497 ñì�1 (487 ñì�1

â òàáë. 3).

∗Îïðåäåëåíèå ″÷åòíàÿ″ ïîëîñà ñîîòâåòñòâóåò ÷åòíîìó ÷èñëó v″ + v′, ″íå÷åòíàÿ″ � íå÷åòíîìó, ãäå

v″ + v′ � êâàíòîâûå ÷èñëà îñíîâíîãî è âîçáóæäåííîãî ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ñîîòâåòñòâåííî.

(3)∑ ϕ−=ϕ )1(v2
1)v( n

n
cos
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ëåå ñòðîãîãî ïîñòðîåíèÿ ÏÔÂÂ íåîáõîäèìî, èñïîëüçóÿ
ñòðóêòóðíûå äàííûå, ó÷åñòü çàâèñèìîñòü F(j).

Ê ñîæàëåíèþ, èíôîðìàöèÿ î âðàùàòåëüíûõ ïîñòîÿí-
íûõ â S1-ñîñòîÿíèè íà îñíîâàíèè àíàëèçà âðàùàòåëüíî-
ãî êîíòóðà 0�0-ïîëîñû íåäîñòàòî÷íî òî÷íà. Îäíàêî äëÿ
ìîëåêóëû áåíçîèëõëîðèäà è àíàëîãè÷íûõ ìîëåêóë â
S1-ñîñòîÿíèè áûëî îòìå÷åíî õàðàêòåðíîå èçìåíåíèå â
äëèíàõ ñâÿçåé è óãëîâ [4]. Ó÷èòûâàÿ ýòî, ìû ïðåäïîëî-
æèëè, ÷òî èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿ-
íèÿ áåíçîèëôòîðèäà àíàëîãè÷íû. Êîýôôèöèåíòû ðàçëî-
æåíèÿ F äëÿ S0 è S1 ïðèâåäåíû â òàáë. 1.

Â êà÷åñòâå íà÷àëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ áûë ïðèíÿò
âèä ÏÔÂÂ èç ðàáîòû [2]. Ðåøåíèå çàäà÷è «TORSIO»
[22] ïðèâîäèò ê áîëåå òî÷íûì çíà÷åíèÿì ïàðàìåòðîâ
ÏÔÂÂ äëÿ îáîèõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé (òàáë. 8, 9)
ïðè õîðîøåì ñîãëàñèè ðàñ÷åòíûõ è ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ çíà÷åíèé óðîâíåé. Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ V2 è V4

ñîâïàäàþò ñ [2] â ïðåäåëàõ îøèáîê.
Â ðàáîòå [17] áûëî ïðèâåäåíî äðóãîå çíà÷åíèå

êîýôôèöèåíòà V2 = 1739 ñì�1 äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿ-
íèÿ (òàáë. 9). Ýòîò ïàðàìåòð ïîëó÷åí èñõîäÿ èç äâóõ
çíà÷åíèé êðóòèëüíûõ ïåðåõîäîâ 0®1 (63.4 ñì�1) è  1�
2 (61.9 ñì�1) [17]. Îòìåòèì, ÷òî, ñ îäíîé ñòîðîíû,
ðàñõîæäåíèå ìåæäó êðóòèëüíîé ÷àñòîòîé è îáåðòîíîì
êðóòèëüíîãî êîëåáàíèÿ ó íàñ (59.2 è 118.1 ñì�1) è â
ðàáîòå [17] (63.4 è 125.3 ñì�1) çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàåò
îøèáêè èçìåðåíèÿ îáîèõ ìåòîäîâ. Ñ äðóãîé ñòîðîíû,

Ðàáîòà ÷àñòè÷íî ïîääåðæàíà ãðàíòîì
ÐÔÔÈ 96-15-97469 äëÿ «Âåäóùèõ íàó÷íûõ øêîë».

çíà÷åíèå êðóòèëüíîé ÷àñòîòû 59.2 ñì�1 õîðîøî ñîãëà-
ñóåòñÿ ñî çíà÷åíèåì 60.03 ñì�1 [23], à íàøå çíà÷åíèå
îáåðòîíà 118.1 ñì�1 ïî÷òè ñîâïàäàåò ñî çíà÷åíèåì
117 ñì�1 [21]. Ê ñîæàëåíèþ, ðàñõîæäåíèÿ ìåæäó íà-
øèìè äàííûìè è ðåçóëüòàòàìè [17] íàáëþäàþòñÿ íå
òîëüêî äëÿ áåíçîèëôòîðèäà, íî è äëÿ äðóãèõ ìîëåêóë
(íàïðèìåð, áåíçîèëõëîðèäà, ìåòèëâèíèëêåòîíà, àêðè-
ëîèëôòîðèäà, àêðèëîèëõëîðèäà è äð.) [16]. Ýòè âîïðî-
ñû òðåáóþò îòäåëüíîãî îáñóæäåíèÿ, â ÷àñòíîñòè àíà-
ëèçà äîñòîèíñòâ è íåäîñòàòêîâ îáîèõ ìåòîäîâ.

Ìåòîä ÓÔ-ñïåêòðîñêîïèè èìååò ðÿä ïðåèìó-
ùåñòâ ïåðåä ÈÊ-Ôóðüå-ñïåêòðîñêîïèåé ïðè àíàëèçå
êðóòèëüíûõ ïåðåõîäîâ. Â ÷àñòíîñòè, â ÓÔ-ñïåêòðàõ
âèäíî ðåçîíàíñíîå âçàèìîäåéñòâèå íåêîòîðûõ êðóòèëü-
íûõ óðîâíåé ñ äðóãèìè êîëåáàíèÿìè, òàê êàê â òàáëè-
öàõ Äåëàíäðà èç-çà íåãî ñäâèãàåòñÿ öåëûé ñòîëáåö, è
åãî ëåãêî âîññòàíîâèòü, ó÷èòûâàÿ ýòîò ñäâèã. Âîçìîæ-
íîñòü ïîñòðîåíèÿ ìíîãî÷èñëåííûõ òàáëèö Äåëàíäðà ïî
äàííûì ÓÔ-ñïåêòðîâ ïîâûøàåò íàäåæíîñòü âû÷èñëå-
íèÿ êðóòèëüíûõ óðîâíåé, ïîñêîëüêó ñàìà ñòðóêòóðà
òàáëèö Äåëàíäðà � ýòî ìíîãîðàçîâîå ïîäòâåðæäåíèå
îäíèõ è òåõ æå êðóòèëüíûõ ïåðåõîäîâ. Îñíîâíîé
òðóäíîñòüþ ìåòîäà ÓÔ-ñïåêòðîâ ÿâëÿåòñÿ, êîíå÷íî,
îáúåêòèâíàÿ ðàñøèôðîâêà êîëåáàòåëüíîé ñòðóêòóðû.
Ýòà ïðîáëåìà, êàê ñëåäóåò èç íàñòîÿùåé ðàáîòû, èìå-
åò õîðîøèå øàíñû äëÿ ñâîåãî ðàçðåøåíèÿ íà ïóòÿõ
àâòîìàòèçàöèè àíàëèçà ñ ïîìîùüþ ÝÂÌ.
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