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Ïðîñòûå èçîòîïè÷åñêèå ñîîòíîøåíèÿ, ñâÿçûâàþùèå óðîâíè ýíåðãèè èçîòîïîëîãîâ 

32S16O2, 
33S16O2 

è 
34S16O2  

ñ óðîâíÿìè äðóãèõ èçîòîïîïðîèçâîäíûõ, ïðèìåíåíû äëÿ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè. Äëÿ 
îöåíêè òî÷íîñòè èçîòîïè÷åñêîãî ñîîòíîøåíèÿ ïðîâåäåí ðàñ÷åò è ñðàâíåíèå ñ èçìåðåííûìè öåíòðàìè ëèíèé 
ìèêðîâîëíîâîãî ñïåêòðà èçîòîïîëîãà 36S16O2. Ñðàâíåíèå ïîêàçàëî èõ âïîëíå óäîâëåòâîðèòåëüíîå ñîãëàñèå  
â ñðåäíåì íà óðîâíå 10−4 ñì−1. Ïðåäñòàâëåíû êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå óðîâíè ýíåðãèè èçîòîïîëîãîâ äâó-
îêèñè ñåðû XS16O2, X = 35–38, äî J = 9 äëÿ ïÿòè íèæíèõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: èçîòîïè÷åñêèé ýôôåêò â ìîëåêóëàõ, èçîòîïè÷åñêèé ñäâèã óðîâíåé äâóîêèñè ñåðû, 
êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ; isotopic effect, isotopic shift, sulfur dioxide, vibrational-rotational 
spectra. 

 
 

Ââåäåíèå 
 

Äèîêñèä ñåðû (SO2) – îäèí èç îñíîâíûõ ãàçîâ, 
çàãðÿçíÿþùèõ àòìîñôåðó. Èñòî÷íèêàìè äèîêñèäà 
ñåðû â àòìîñôåðå Çåìëè ÿâëÿþòñÿ êàê ïðîìûøëåí-
íàÿ äåÿòåëüíîñòü, òàê è ïðèðîäíûå ÿâëåíèÿ – â îñ-
íîâíîì èçâåðæåíèÿ âóëêàíîâ. Ñîãëàñíî äàííûì [1] 
òîëüêî çà 2018 ã. âóëêàí Àîáà âûáðîñèë â àòìîñôå-
ðó îêîëî 600 òûñ. ò SO2. Äèîêñèä ñåðû àêòèâíî 
âëèÿåò íà àòìîñôåðíûå ïðîöåññû; SO2 ïîñðåäñòâîì 
öåïî÷êè õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé ïðåâðàùàåòñÿ â ñóëü-
ôàòíûå àýðîçîëè, ïðåäñòàâëÿþùèå ñåðüåçíóþ óãðî-
çó äëÿ äûõàòåëüíîé ñèñòåìû ÷åëîâåêà. 

Èçìåðåíèÿ è àíàëèç ñïåêòðîâ äèîêñèäà ñåðû, åãî 

ñòàáèëüíûõ è ðàäèîàêòèâíûõ èçîòîïîëîãîâ 
XSYO2  

â øèðîêîì ñïåêòðàëüíîì äèàïàçîíå â ìèêðîâîëíî-
âîé è áëèæíåé èíôðàêðàñíîé îáëàñòÿõ íåîáõîäèìû 
äëÿ ðåøåíèÿ ðÿäà íàó÷íûõ è òåõíè÷åñêèõ çàäà÷. 
Èçìåðåííûå è ðàñ÷åòíûå ñïåêòðû èçîòîïíûõ ìîäè-
ôèêàöèè SO2 ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ ïðè ìîäåëè- 
ðîâàíèè îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ àòìîñôåð ïëàíåò ñîë-
íå÷íîé ñèñòåìû è ýêçîïëàíåò, äëÿ ðåøåíèÿ ïðîáëåì 

ãåîõèìèè, ñîçäàíèÿ ëàçåðîâ ñóáìèëëèìåòðîâîãî äèà-
ïàçîíà, â ïðîèçâîäñòâå ðàäèîõèìïðåïàðàòîâ è ðàç-
ðàáîòêå ìåòîäîâ ðàçäåëåíèÿ èçîòîïîâ. Ïî ýòîé ïðè-
÷èíå èçìåðåíèÿì è ðàñ÷åòàì öåíòðîâ è èíòåíñèâ- 
íîñòåé êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ (ÊÂ) ëèíèé  

èçîòîïîëîãîâ SO2 óäåëÿëîñü äîñòàòî÷íî ìíîãî âíè-
ìàíèÿ, ïîäðîáíûå îáçîðû èññëåäîâàíèé ñïåêòðîâ 
äâóîêèñè ñåðû ïðåäñòàâëåíû â [2–12]. 
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ðèñ Àëåêñàíäðîâè÷ Âîðîíèí (vba@iao.ru). 

Ðàíåå â ðàáîòå [13] ïðåäëîæåíû ïðèáëèæåííûå 
èçîòîïè÷åñêèå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ êîëåáàòåëüíûõ óðîâ- 
íåé ýíåðãèè. Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû – îöåíêà òî÷-
íîñòè ýòèõ ñîîòíîøåíèé ñ ïîìîùüþ ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ äàííûõ ìèêðîâîëíîâîãî ñïåêòðà 36S16O2, à òàêæå 
ðàñ÷åò ÊÂ-óðîâíåé ýíåðãèè èçîòîïîëîãîâ 

XS16O2, 
X = 35–38, â òîì ÷èñëå ñòàáèëüíîãî 36S16O2. 

 
Èçîòîïè÷åñêèå ñîîòíîøåíèÿ  

äëÿ öåíòðîâ ÊÂ-ëèíèé 
 

Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû õàðàêòåðèñòèêè íåêîòîðûõ 
èçîòîïîâ ñåðû: ìàññû ÿäåð, âðåìÿ ïîëóðàñïàäà è 
îòíîñèòåëüíîå åñòåñòâåííîå ñîäåðæàíèå. Íåîáõîäèìî 

îòìåòèòü, ÷òî èç ÷åòûðåõ èçîòîïîëîãîâ, ðàññìîò-
ðåííûõ â íàñòîÿùåé ðàáîòå, òîëüêî 

36S16O2 ñòàáèëåí,  
 

Ò à á ë è ö à  1  

Èçîòîïû ñåðû ñî âðåìåíåì ïîëóðàñïàäà áîëåå 1 ìèí [14] 

Èçî-
òîï 

Z N Ìàññà, à.å.ì 
Âðåìÿ  

ïîëóðàñïàäà 

Åñòåñòâåí-
íîå ñîäåð-
æàíèå, % 

32S  16 16 31,9720711744(14) ñòàáèëüíûé 0,944 
33S 16 17 32,9714589099(15) ñòàáèëüíûé 0,0079 
34S 16 18 33,96786701(5) ñòàáèëüíûé 0,039 
35S 16 19 34,96903232(4) 87,37 ñóò  
36S 16 20 35,96708070(20) ñòàáèëüíûé 0,00027 
37S 16 21 36,97112551(21) 5,05 ìèí  
38S 16 22 37,971163(8) 170,3 ìèí  ______________  

Ï ð è ì å ÷ à í è å. Z – ÷èñëî ïðîòîíîâ, N – ÷èñëî 
íåéòðîíîâ. Â ñêîáêàõ ïðèâåäåíà îöåíêà îøèáêè îïðåäå-
ëåíèÿ ìàññû. 
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îñòàëüíûå ÿâëÿþòñÿ ðàäèîàêòèâíûìè ñî âðåìåíåì 
ïîëóðàñïàäà áîëåå îäíîé ìèíóòû. Èìååòñÿ òàêæå 
øèðîêèé íàáîð ðàäèîàêòèâíûõ èçîòîïîëîãîâ ñî 
âðåìåíåì ïîëóðàñïàäà ìåíåå îäíîé ìèíóòû, îäíàêî 
èõ ìû ðàññìàòðèâàòü íå áóäåì. 

Ñðåäè ñòàáèëüíûõ èçîòîïîëîãîâ äâóîêèñè ñåðû 
36S16O2 ÿâëÿåòñÿ ðåäêèì – åãî åñòåñòâåííîå ñîäåðæà-
íèå ñîñòàâëÿåò âñåãî 0,02%. Äëÿ ýòîé ìîëåêóëû èç-
ìåðåíèÿ ñïåêòðîâ ïðîâåäåíû òîëüêî â ìèêðîâîëíîâîì 

äèàïàçîíå [11]. Ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè ÊÂ-ñîñòîÿ-
íèé 

36S16O2, ïåðåõîäû íà êîòîðûå äàþò ÈÊ-ñïåêòðû, 
îïðåäåëÿëèñü òîëüêî ðàñ÷åòíûì ïóòåì ñ ìîäåëèðî-
âàíèåì âíóòðèìîëåêóëÿðíîé ïîòåíöèàëüíîé ôóíê-
öèè (ñì., íàïðèìåð, [2–5]). 

Èçîòîïîçàìåùåíèå â ìîëåêóëå äâóîêèñè ñåðû 
îòíîñèòñÿ ê ñëó÷àþ çàìåùåíèÿ òÿæåëûõ àòîìîâ, 
äëÿ êîòîðîãî îòíîñèòåëüíîå èçìåíåíèå ìàññû ìàëî. 
Ýòî ïîçâîëÿåò ðàññìàòðèâàòü ýôôåêòû èçîòîïîçà-
ìåùåíèÿ ìåòîäîì òåîðèè âîçìóùåíèé (ÒÂ). Êîëå-
áàòåëüíûå è ÊÂ-óðîâíè ýíåðãèè è âîëíîâûå ôóíê-
öèè ïðè ýòîì ïðåäñòàâëÿþòñÿ ðÿäàìè ïî ñòåïåíÿì 
ìàëûõ ïàðàìåòðîâ – îòíîñèòåëüíîãî èçìåíåíèÿ ìàñ-
ñû çàìåùàåìûõ àòîìîâ. Ñóùåñòâåííî, ÷òî êîýôôè-
öèåíòû ðÿäà çàâèñÿò îò õàðàêòåðèñòèê òîëüêî îäíîé 
èçîòîïíîé ìîäèôèêàöèè – â íàøåì ñëó÷àå 32S16O2. 
Òàêîé ðÿä ÒÂ áûë íàçâàí èçîòîïè÷åñêèì [13] è ïî-
çâîëÿåò ðàññ÷èòàòü óðîâíè ýíåðãèè ëþáîãî èçîòî-
ïîëîãà. Íåîáõîäèìûå êîýôôèöèåíòû èçîòîïè÷åñêî-
ãî ðÿäà ìîæíî ðàññ÷èòàòü, èñïîëüçóÿ ðåêóððåíòíûå 

ñîîòíîøåíèÿ ÒÂ Ðýëåÿ–Øðåäèíãåðà. Â ñëó÷àå, 
êîãäà èç èçìåðåíèé ñïåêòðîâ èçâåñòíû ýíåðãåòè÷å-
ñêèå óðîâíè êàêèõ-ëèáî èçîòîïíûõ ìîäèôèêàöèé, 
ìîæíî óòî÷íèòü ÷àñòü êîýôôèöèåíòîâ èçîòîïè÷å-
ñêîãî ðÿäà ïîäãîíêîé ê ýòèì óðîâíÿì. 

Äëÿ ðàññìàòðèâàåìîãî íàìè èçîòîïîçàìåùåíèÿ 
âèäà 32S16O2 → XS16O2, îãðàíè÷èâàÿñü òîëüêî ïåð-
âûì è âòîðûì ïîðÿäêàìè ÒÂ, ìîæíî ïîëó÷èòü ñëå-
äóþùåå ñîîòíîøåíèå [13]: 
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ãäå ΔEVR = XEVR − 
32EVR – èçîòîïè÷åñêèé ñäâèã 

ÊÂ-óðîâíÿ ýíåðãèè 

XEVR, V – êîëåáàòåëüíûå êâàíòî-
âûå ÷èñëà (v1v2v3 â ñëó÷àå SO2), R – âðàùàòåëüíûå 
êâàíòîâûå ÷èñëà (JKaKc); μ(X) = (mX − m32)/mX – 
îòíîñèòåëüíîå èçìåíåíèå ìàññû àòîìà. Äàííîå ñî-
îòíîøåíèå ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü èçâåñòíûå èç 

àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ ÊÂ-óðîâíè 

ýíåðãèè èçîòîïîëîãîâ 32S16O2, 
33S16O2, 

34S16O2 (ñì. 
ðàáîòû [4–7]), ÷òîáû îïðåäåëèòü óðîâíè ýíåðãèè 
äðóãèõ èçîòîïîëîãîâ. Îòìåòèì, ÷òî ïðàâèëî (1) ïðè-
áëèæåííîå, ïåðâàÿ ïîïðàâêà ê íåìó ïðîïîðöèîíàëü-
íà μ(X)3 è ÿâëÿåòñÿ ìàëîé âåëè÷èíîé ïîðÿäêà 10−4 
äëÿ çàìåùåíèÿ 32S16O2 → XS16O2. Ðàíåå ïîäîáíûå 
ñîîòíîøåíèÿ áûëè ïðèìåíåíû äëÿ âû÷èñëåíèÿ êîëå-
áàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè èçîòîïîëîãîâ âîäû [13].  

 
Â íàñòîÿùåé ðàáîòå îíè ïðèìåíÿþòñÿ äëÿ îïðåäåëå-
íèÿ ÊÂ-óðîâíåé èçîòîïîëîãîâ XS16O2. 

 

Ìèêðîâîëíîâûé ñïåêòð 36S16O2 
 

Êàê óæå îòìå÷àëîñü âûøå, äëÿ 36S16O2 åñòü 
äàííûå èçìåðåíèé òîëüêî â ìèêðîâîëíîâîì äèàïà-
çîíå [11]. Ýòó èíôîðìàöèþ ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ 
îöåíêè òî÷íîñòè èçîòîïè÷åñêîãî ñîîòíîøåíèÿ (1). 
  Â òàáë. 2 ïðèâåäåíû êâàíòîâûå ÷èñëà âåðõíåãî 
è íèæíåãî ñîñòîÿíèé ïåðåõîäà, èçìåðåííûå [11]  
è ðàññ÷èòàííûå èç ñîîòíîøåíèÿ (1) öåíòðû äëÿ 29 ëè- 
íèé ÷èñòî âðàùàòåëüíîãî ñïåêòðà 36S16O2 â äèàïàçî-
íå îò 8,4 äî 38,5 ÃÃö. 

 

Ò à á ë è ö à  2  

Öåíòðû ëèíèé ìèêðîâîëíîâîãî ñïåêòðà 36S16O2, ÌÃö 

J′  a
K′  

c
K′  

a
J′′  

a
K′′  

c
K′′  Ýêñïåðèìåíò [11] Ôîðìóëà (1) 

22 4 18 21 5 17 8445,80 8421,236 
32 6 26 31 7 25 8563,30 8538,239 
1 1 1 2 0 2 9030,10 9035,933 
37 7 31 36 8 28 9251,30 9256,962 
16 4 12 17 3 15 10547,00 10529,15 
35 8 28 36 7 29 10907,00 10925,20 
5 2 4 6 1 5 13121,80 13113,39 
15 4 12 16 3 13 13125,00 13137,09 
25 6 20 26 5 21 14360,80 14381,58 
12 2 10 11 3 9 14405,20 14378,60 
30 7 23 31 6 26 14683,10 14683,12 
23 4 20 22 5 17 16524,60 16548,33 
14 2 12 15 1 15 17616,30 17596,65 
8 2 6 9 1 9 17808,60 17812,89 
15 2 14 14 3 11 18263,00 18275,81 
20 5 15 21 4 18 22604,25 22597,64 
19 3 17 l8 4 14 24075,70 24095,71 
33 6 28 32 7 25 26963,30 27001,30 
28 5 23 27 6 22 30359,80 30334,75 
4 0 4 3 1 3 32508,85 32496,16 
9 3 7 10 2 8 35197,90 35204,62 
8 1 7 7 2 6 35947,80 35954,81 
6 2 4 7 1 7 36113,80 36112,13 
17 2 16 16 3 13 36645,70 36683,84 
18 3 15 17 4 14 36747,60 36733,26 
19 5 15 20 4 16 36842,80 36854,48 
16 2 14 17 1 17 37184,60 37123,02 
10 3 7 11 2 10 37345,60 37341,61 
24 6 18 25 5 21 38567,60 38556,60 

 

Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíû ðàçíîñòè ìåæäó ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûìè è ðàñ÷åòíûìè öåíòðàìè ëèíèé. Îò-
ìåòèì, ÷òî ñîãëàñèå èçìåðåííûõ è âû÷èñëåííûõ âå-
ëè÷èí âåñüìà óäîâëåòâîðèòåëüíîå: íàèáîëüøàÿ ðàç-
íîñòü ñîñòàâëÿåò 61,6 ÌÃö äëÿ ëèíèè ñ öåíòðîì 
37184,6 ÌÃö, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ≈ 0,002 ñì−1. Äëÿ 
áîëüøèíñòâà ëèíèé ðàçëè÷èå ìåæäó ýêñïåðèìåíòîì 
è ðàñ÷åòîì íå ïðåâûøàåò 0,001 ñì−1, à ñòàíäàðòíîå 
îòêëîíåíèå ñîñòàâëÿåò 7,1 ⋅ 10−4 ñì−1 (21,5 ÌÃö). 

Â ðàáîòå [11] ïðèâîäÿòñÿ òàêæå öåíòðû äâóõ 
âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ â ïåðâîì âîçáóæäåí- 
íîì êîëåáàòåëüíîì ñîñòîÿíèè (010). Äëÿ ïåðåõîäà 

(010)[5 2 4] ← (010)[6 1 5] ñ öåíòðîì 16352,30 ÌÃö èçî- 
òîïè÷åñêîå ñîîòíîøåíèå äàåò çíà÷åíèå 16358,54 ÌÃö, 
à äëÿ âòîðîãî ïåðåõîäà (010)[4 0 4] ← (010)[3 1 3] 
èçìåðåííîå è ðàñ÷åòíîå çíà÷åíèÿ ñîñòàâëÿþò 
31393,60 è 31391,11 ÌÃö, ñîîòâåòñòâåííî. 



 

 Èçîòîïè÷åñêèé ñäâèã êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ëèíèé SO2 871 
 

 
Ðèñ. 1. Ðàçíîñòè ìåæäó ðàñ÷åòíûìè (ôîðìóëà (1)) è èç-
ìåðåííûìè [11] öåíòðàìè ëèíèé 36SO2 ìèêðîâîëíîâîãî 
  äèàïàçîíà 

 
Òàêèì îáðàçîì, îïðåäåëåíèå âðàùàòåëüíûõ 

óðîâíåé ýíåðãèè ñ ïîìîùüþ ïðîñòîãî èçîòîïè÷åñêî-
ãî ñîîòíîøåíèÿ (1) îêàçûâàåòñÿ äîñòàòî÷íî òî÷íûì 
äëÿ àíàëèçà ÈÊ-ñïåêòðîâ. Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, 
÷òî, ñîãëàñíî ðèñ. 1, íàáëþäàåòñÿ òåíäåíöèÿ ê óâå-
ëè÷åíèþ îøèáêè ðàñ÷åòà äëÿ J > 30. 

 

ÊÂ-óðîâíè ýíåðãèè èçîòîïîëîãîâ 35S16O2, 
36S16O2, 

37S16O2, 
38S16O2 

  

Íà îñíîâå èçîòîïè÷åñêîãî ñîîòíîøåíèÿ (1) ìû 
ðàññ÷èòàëè ÊÂ-óðîâíè ýíåðãèè äî J = 9 ïÿòè íèæ-
íèõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ÷åòûðåõ èçîòîïîëî-
ãîâ äâóîêèñè ñåðû, ñòàáèëüíûõ è ðàäèîàêòèâíûõ, 
ñî âðåìåíåì ïîëóðàñïàäà áîëåå îäíîé ìèíóòû. Äëÿ 
ïðèìåðà ÷àñòü ðàññ÷èòàííûõ óðîâíåé ïðåäñòàâëåíà 
â òàáë. 3 è 4, òàêæå äëÿ ñðàâíåíèÿ ïðèâåäåíû ðàñ-
÷åòíûå óðîâíè 36S16O2 èç [7]. 

Ðàíåå âû÷èñëåíèÿ ÊÂ-óðîâíåé ýíåðãèè ñòà-
áèëüíîãî èçîòîïîëîãà 36S16O2 äâóîêèñè ñåðû ïðîâî-
äèëèñü â ðàáîòàõ [2–7, 15]. 

Íåîáõîäèìî îòìåòèòü ñîãëàñèå ìåæäó íàøèì 
ðàñ÷åòîì ïî èçîòîïè÷åñêîìó ïðàâèëó (1) è ðàñ÷å- 
òîì [2], èñïîëüçóþùèì ïîâåðõíîñòü ïîòåíöèàëüíîé 
ýíåðãèè îñíîâíîãî ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿíèÿ SO2  
èç ïóáëèêàöèè [16]. Â ýòîì ðàñ÷åòå ïðèìåíÿëèñü 
«áûñòðûå» àëãîðèòìû âû÷èñëåíèÿ ñîáñòâåííûõ 
çíà÷åíèé ìàòðèöû ãàìèëüòîíèàíà è ïàðàëëåëüíûå 
âû÷èñëåíèÿ íà ñóïåðêîìïüþòåðå. Ìåäèàííàÿ ñðåä-
íÿÿ îøèáêà ðàñ÷åòà [2] êîëåáàòåëüíûõ óðîâíåé äëÿ 
èçîòîïîëîãà 

32S16O2 äîâîëüíî áîëüøàÿ (0,6362 ñì−1), 
÷òî îáóñëîâëåíî íåäîñòàòî÷íîé òî÷íîñòüþ ôóíêöèè 

ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè, íå ó÷èòûâàþùåé íåàäèàáà-
òè÷åñêèå è ðåëÿòèâèñòñêèå ïîïðàâêè. Ïîëàãàåì, ÷òî 
ìîæíî ñ÷èòàòü ñðåäíþþ îøèáêó ðàñ÷åòà äëÿ äðóãèõ 
èçîòîïîëîãîâ òàêîé æå. 

Â ðàáîòå [4] äëÿ âû÷èñëåíèé ÊÂ-óðîâíåé ýíåð-
ãèè èñïîëüçîâàëàñü âûñîêîòî÷íàÿ ab initio ïîâåðõ-
íîñòü ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè, ó÷èòûâàþùàÿ ðåëÿòè- 
 

Ò à á ë è ö à  3  

Óðîâíè ýíåðãèè îñíîâíîãî è ïåðâîãî âîçáóæäåííîãî 
êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé èçîòîïîëîãîâ XSO2, ñì

−1 

J Ka Kc 
35SO2 

36SO2 
36SO2 [7] 

37SO2 
38SO2 

(000) 

0 0 0 0,0000 0,0000 0,0000 0,0000 0,0000 
1 1 1 2,2319 2,2054 2,2055 2,1801 2,1562 
2 0 2 1,9060 1,9040 1,9044 1,9019 1,8998 
2 1 1 3,6086 3,5821 3,5824 3,5569 3,5330 
2 2 0 8,3974 8,2939 8,2938 8,1954 8,1024 
3 1 3 5,2789 5,2481 5,2480 5,2187 5,1909 
3 2 2 10,3036 10,1981 10,1983 10,0976 10,0027 
3 3 1 18,4118 18,1791 18,1792 17,9576 17,7486 
4 0 4 6,3389 6,3321 6,3325 6,3253 6,3187 
4 1 3 8,2398 8,2109 8,2116 8,1833 8,1571 
4 2 2 12,8651 12,7579 12,7581 12,6559 12,5594 
4 3 1 20,9581 20,7233 20,7231 20,4998 20,2889 
4 4 0 32,2992 31,8859 31,8865 31,4924 31,1208 

(010) 

0 0 0 511,4920 509,5303 509,5218 507,6327 505,8148 
1 1 1 513,7603 511,7718 511,7637 509,8489 508,0072 
2 0 2 513,3964 511,4329 511,4249 509,5337 507,7143 
2 1 1 515,1369 513,1476 513,1408 511,2236 509,3806 
2 2 0 520,0378 517,9701 517,9611 515,9717 514,0586 
3 1 3 516,8033 514,8099 514,8024 512,8820 511,0353 
3 2 2 521,9428 519,8735 519,8722 517,8734 515,9588 
3 3 1 530,2386 528,0392 528,0313 525,9154 523,8840 
4 0 4 517,8257 515,8570 515,8497 513,9525 512,1279 
4 1 3 519,7675 517,7766 517,7689 515,8512 514,0070 
4 2 2 524,5023 522,4313 522,4236 520,4296 518,5134 
4 3 1 532,7831 530,5816 530,5734 528,4558 526,4225 
4 4 0 544,3864 542,0027 541,9949 539,7033 537,5060 

 

âèñòñêèå ïîïðàâêè. Ab initio ïîòåíöèàëüíàÿ ïîâåðõ-
íîñòü (Ames-1, ñì. [4]) áûëà óòî÷íåíà ïîäãîíêîé  
ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì óðîâíÿì îñíîâíîé èçîòîïíîé 
ìîäèôèêàöèè 32S16O2. Ñðåäíÿÿ òî÷íîñòü ðàññ÷èòàí-
íûõ ÊÂ-óðîâíåé ýíåðãèè îñíîâíîé ìîäèôèêàöèè 
32S16O2 â [4] çíà÷èòåëüíî âûøå, ÷åì â [2, 3] è ñî-
ñòàâëÿåò 0,013 ñì−1. Ðàññ÷èòàííûå ïî èçîòîïè÷åñêî-
ìó ñîîòíîøåíèþ âðàùàòåëüíûå óðîâíè ýíåðãèè îñ-
íîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ 

36S16O2, ïðèâå-
äåííûå â òàáë. 3, õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ äàííûìè 
«ãëîáàëüíîãî» ðàñ÷åòà [4] ñ ïîòåíöèàëüíîé ôóíê-
öèåé Ames-1: ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå äëÿ íèõ ñî-
ñòàâëÿåò 3,6 ⋅ 10−4 ñì−1. Äëÿ âîçáóæäåííûõ êîëåáà-
òåëüíûõ ñîñòîÿíèé ðàññ÷èòàííûå ïî èçîòîïè÷åñêîìó 
ñîîòíîøåíèþ âðàùàòåëüíûå ïîäóðîâíè ñîâïàäàþò  

ñ äàííûìè ðàñ÷åòà [4] íà óðîâíå íåñêîëüêèõ ñîòûõ 
äîëåé îáðàòíîãî ñàíòèìåòðà. Òàêîå ñîãëàñèå äâóõ 

ðàñ÷åòîâ, áëèçêîå ê ñðåäíåé òî÷íîñòè 0,013 ñì−1, ïîä-
òâåðæäàåò èõ äîñòîâåðíîñòü. 

Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíû ðàçíîñòè óðîâíåé, ðàñ-
ñ÷èòàííûõ ñîãëàñíî (1) è ïðèâåäåííûõ â [4] (äëÿ 
îñíîâíîãî (000) è ïåðâûõ äâóõ âîçáóæäåííûõ ñî-
ñòîÿíèé (010) è (020)). Ýòè ðàçíîñòè δEVR ìîæíî 
ïðèáëèæåííî ïðåäñòàâèòü â âèäå ñóììû δEVR ≈ 
≈ δEV + δER, ãäå δEV – ðàçíîñòü êîëåáàòåëüíûõ 
óðîâíåé, δER – âðàùàòåëüíûõ. Çíà÷åíèÿ δEV äëÿ 
äâóõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé (010) è (020) îáîçíà-
÷åíû ïóíêòèðîì. Ìîæíî âèäåòü, ÷òî ðàçëè÷èå ìå-
æäó äâóìÿ ðàñ÷åòàìè îáóñëîâëåíî â îñíîâíîì ðàç- 
ëè÷èåì â êîëåáàòåëüíîé ýíåðãèè, ò.å. ⎥ δEV ⎢ >> ⎥ δER ⎢ 
äëÿ âñåõ óðîâíåé. Åñëè èç îáùèõ ðàçíîñòåé δEVR  
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Ò à á ë è ö à  4  

Óðîâíè ýíåðãèè êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé  
èçîòîïîëîãîâ XSO2, ñì

−1 

J Ka Kc 
35SO2 

36SO2 
36SO2 [7] 

37SO2 
38SO2 

(020) 

0 0 0 1022,3592 1018,4344 1018,4141 1014,6381 1011,0015 
1 1 1 1024,6669 1020,7145 1020,6940 1016,8920 1013,2306 
2 0 2 1024,2629 1020,3363 1020,3156 1016,5384 1012,9000 
2 1 1 1026,0443 1022,0923 1022,0714 1018,2702 1014,6093 
3 1 3 1027,7063 1023,7498 1023,7288 1019,9233 1016,2582 
3 2 2 1032,9654 1028,9310 1028,9102 1025,0304 1021,2953 
3 3 1 1041,4569 1037,2886 1037,2697 1033,2603 1029,4043 
4 0 4 1028,6894 1024,7583 1024,7371 1020,9560 1017,3135 
4 1 3 1030,6734 1026,7195 1026,6981 1022,8957 1019,2331 
4 2 2 1035,5234 1031,4874 1031,4662 1027,5854 1023,8490 
4 3 1 1044,0003 1039,8312 1039,8099 1035,8026 1031,9467 
4 4 0 1055,8776 1051,5223 1051,5019 1047,3162 1043,2927 

(100) 

1 1 1 1143,3956 1140,2514 1140,2628 1137,2616 1134,4429 
2 0 2 1143,0616 1139,9418 1139,9541 1136,9751 1134,1779 
2 1 1 1144,7655 1141,6210 1141,6332 1138,6310 1135,8118 
2 2 0 1149,5595 1146,3365 1146,3496 1143,2714 1140,3812 
3 1 3 1146,4279 1143,2789 1143,2911 1140,2844 1137,4610 
3 2 2 1151,4567 1148,2321 1148,2451 1145,1654 1142,2738 
3 3 1 1159,5737 1156,2211 1156,2337 1153,0329 1150,0268 
4 0 4 1147,4738 1144,3494 1144,3616 1141,3782 1138,5767 
4 1 3 1149,3747 1146,2276 1146,2407 1143,2348 1140,4128 
4 2 2 1154,0061 1150,7801 1150,7929 1147,7122 1144,8195 
4 3 1 1162,1081 1158,7537 1158,7656 1155,5639 1152,5564 
4 4 0 1173,4613 1169,9267 1169,9396 1166,5654 1163,3958 

(001) 

1 0 1 1337,8717 1330,4306 1330,4155 1323,3111 1316,5591 
2 1 2 1340,6637 1333,1950 1333,1814 1326,0489 1319,2717 
2 2 1 1345,5565 1338,0155 1337,9984 1330,8011 1323,9600 
3 0 3 1341,0327 1333,5880 1333,5740 1326,4648 1319,7092 
3 1 2 1342,8005 1335,3334 1335,3185 1328,1889 1321,4135 
3 2 1 1347,4628 1339,9193 1339,9042 1332,7021 1325,8581 
3 3 0 1355,4749 1347,8065 1347,7911 1340,4706 1333,5146 
4 1 4 1344,9127 1337,4386 1337,4233 1330,2874 1323,5056 
4 2 3 1349,9899 1342,4437 1342,4287 1335,2239 1328,3774 
4 3 2 1358,0123 1350,3419 1350,3261 1343,0041 1336,0463 
4 4 1 1369,2279 1361,3826 1361,3673 1353,8783 1346,7635 

 

 

Ðèñ. 2. Ðàçíîñòè ìåæäó óðîâíÿìè ýíåðãèè, ïîëó÷åííûìè 
ñîãëàñíî (1) è ðàññ÷èòàííûìè â [5], äëÿ îñíîâíîãî êîëåáà-
òåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ (êðóæêè) è âîçáóæäåííûõ êîëåáàòåëü- 
 íûõ ñîñòîÿíèé (010) è (020) (êðåñòèêè) 36SO2 

âû÷åñòü ðàçíîñòè êîëåáàòåëüíûõ óðîâíåé δEV, òî 
ñîãëàñèå ìåæäó ðàñ÷åòîì Ames-1 è ðåçóëüòàòàìè 
âû÷èñëåíèÿ ïî èçîòîïè÷åñêîìó ñîîòíîøåíèþ (1) 
çíà÷èòåëüíî óëó÷øàåòñÿ, ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå 
ñîñòàâëÿåò, ñîîòâåòñòâåííî, 2,2 ⋅ 10−3 è 8,0 ⋅ 10−4 äëÿ 
âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé 
(010) è (020). 

Ïîñêîëüêó âû÷èñëåíèÿ ïî èçîòîïè÷åñêîìó ñî-
îòíîøåíèþ ôàêòè÷åñêè ïðåäñòàâëÿþò ýêñòðàïîëÿöèþ 

èìåþùèõñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ 32S16O2, 
33S16O2, 

34S16O2 íà èçîòîïîëîãè XS16O2, òî òî÷íîñòü 
ðàñ÷åòà ïî èçîòîïè÷åñêîìó ñîîòíîøåíèþ (1) îêàçû-
âàåòñÿ âûøå, ÷åì âàðèàöèîííîãî ðàñ÷åòà. 

 

Çàêëþ÷åíèå 
 

Ìû ïðèìåíèëè ïðîñòîå èçîòîïè÷åñêîå ñîîòíî-
øåíèå (1), ñâÿçûâàþùåå ýíåðãåòè÷åñêèå ÊÂ-óðîâíè 
òðåõ èçîòîïíûõ ìîäèôèêàöèé 

32S16O2, 
33S16O2, 

34S16O2 
ñ óðîâíÿìè ñòàáèëüíîé ìîäèôèêàöèè 36S16O2 è òðåõ 
íåñòàáèëüíûõ ìîäèôèêàöèé 

35S16O2, 
37S16O2, 

38S16O2. 
Ôàêòè÷åñêè ýòî ïðàâèëî ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü äàí-
íûå äëÿ íåèçó÷åííûõ èçîòîïîëîãîâ. Òåñòèðîâàíèå 

ïðàâèëà (1) ïðîâåäåíî íà ïðèìåðå ëèíèé ìèêðîâîë-
íîâîãî ñïåêòðà 36S16O2. Äëÿ ýòîãî ñ ïîìîùüþ ñîîò-
íîøåíèÿ (1) áûëè âû÷èñëåíû âðàùàòåëüíûå óðîâíè 
ýíåðãèè îñíîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ è öåí-
òðû ëèíèé 36S16O2 ìèêðîâîëíîâîãî äèàïàçîíà. Ðå-
çóëüòàòû ðàñ÷åòîâ õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûìè äàííûìè èç ðàáîòû [11] – íà óðîâíå 
10−4 ñì−1 äëÿ áîëüøèíñòâà ëèíèé. Âû÷èñëåíû ÊÂ-
óðîâíè ýíåðãèè äëÿ ïÿòè íèæíèõ êîëåáàòåëüíûõ 
ñîñòîÿíèé ÷åòûðåõ ìîäèôèêàöèé 35S16O2, 

36S16O2, 
37S16O2, 

38S16O2. Ñðàâíåíèå ñ ðåçóëüòàòàìè âàðèà-
öèîííîãî ðàñ÷åòà Ames-1 äëÿ ëèíèé ÈÊ-äèàïàçîíà 
èçîòîïîëîãà 36S16O2 ïîêàçàëî èõ âïîëíå óäîâëåòâî-
ðèòåëüíîå ñîãëàñèå. Ïðåèìóùåñòâî ïðåäëàãàåìîãî 
íàìè ïîäõîäà â òîì, ÷òî ðàñ÷åòû óðîâíåé íå òðå-
áóþò ãðîìîçäêèõ è äëèòåëüíûõ âû÷èñëåíèé ìàòðè-
öû ãàìèëüòîíèàíà è åå äèàãîíàëèçàöèè. Ôàêòè÷å-
ñêè èçîòîïè÷åñêîå ñîîòíîøåíèå (1) ïðåäñòàâëÿåò 
àïïðîêñèìàöèþ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, îñíî-
âàííóþ íà òåîðèè âîçìóùåíèé. 
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A.D. Bykov, B.A. Voronin. Isotopic shifts of vibrational-rotational lines of SO2. 
Simple isotopic relations relating the energy levels of the isotopologues 32S16O2, 

33S16O2, and 34S16O2 with 
the levels of other isotopic variants are applied to calculations of vibrational-rotational energy leveles. To esti-
mate the accuracy of the isotopic ratio, we calculated and compared with the measured line centers of the mi-
crowave spectrum of the 36S16O2 isotopologue. Comparison showed their quite satisfactory agreement at a level 
of 10−3 cm−1. Vibrational-rotational energy levels of sulfur dioxide isotopologues XS16O2, X = 35–38, up to J = 9 
for five lower vibrational states are presented. 

 
 


