АВТОРЕФЕРАТ 

на магистерскую диссертацию 
Интерес к индуцированным характеристикам и их проявлениям в спектрах обусловлен тем, что они несут в себе богатую информацию о характере межмолекулярного взаимодействия. При исследовании спектров газов при умеренном давлении, спектроскопические методы позволяют получить информацию о бинарных столкновениях молекул. Однако, интерпретация полученных спектров – сложная теоретическая задача.

Условно, можно разбить спектральные проявления межмолекулярных взаимодействий на два класса. Первый класс – это изменение в разрешенном спектре. Второй класс – так называемые индуцированные спектры, которые являются запрещенными правилами отбора при отсутствии межмолекулярных взаимодействий.

Экспериментальное исследование индуцированных спектров осложнено их малой интенсивностью на фоне разрешенных полос. Для молекул высокой симметрии проблема с разделением разрешенного и индуцированного спектров встает не так остро. Однако для линейных полярных молекул, таких как HCl, области разрешенных и индуцированных переходов могут перекрываться.

В работе произведен квантово-химический расчет коэффициентов разложения по неприводимым сферическим тензорам дипольного момента, обусловленного взаимодействием пары молекул HCl, и рассчитан  индуцированный вращательный спектр газообразного хлористого водорода в спектральной области 350-520 см-1. Полученные результаты находятся в разумном согласии как с литературными величинами  электрооптических характеристик молекулы HCl, так  и  с экспериментальными данными по периферии полосы ее вращательного поглощения.
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