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Рассчитаны радиационные параметры (коэффициенты Эйнштейна спонтан-
ного излучения, силы осциллятора для поглощения, факторы Франка–Кондона,
волновые числа вращательных линий колебательно-вращательных полос в
электронных переходах A1Σ+u − X

1Σ+g (0 ≤ ν′ ≤ 20, 0 ≤ ν′′ ≤ 40,
j′ = 0, 30, 50, 80, 100), B1Πu − X1Σ+g (0 ≤ ν′ ≤ 20, 0 ≤ ν′′ ≤ 25,
j′ = 0, 43, 59, 61, 80, 100) и радиационные времена жизни для колебательно-
вращательных уровней возбужденных электронных состояний димера калия).
Колебательно-вращательные энергии и соответствующие волновые функции
для основных и возбужденных электронных состояний найдены в результате
численного решения радиального волнового уравнения на основе построенных
потенциальных кривых. Рассчитанные радиационные параметры и времена
жизни сравнены с экспериментальными и теоретическими литературными
данными.
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эффициенты Эйнштейна, силы осциллятора, радиационное время жизни возбу-
жденного состояния, факторы Франка–Кондона.

CALCULATION OF RADIATIVE PARAMETERS
FOR A1Σ+u −X

1Σ+gA1Σ+u −X
1Σ+gA1Σ+u −X
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The radiative parameters are calculated: Einstein coefficients of spontaneous
radiation, oscillator strengths for absorption, Frank–Condon factors, wavenumbers
of rotational lines of vibrational-rotational bands in electronic transitions
A1Σ+u −X

1Σ+g (0 ≤ ν′ ≤ 20, 0 ≤ ν′′ ≤ 40, j′ = 0, 30, 50, 80, 100), B1Πu−X1Σ+g
(0 ≤ ν′ ≤ 20, 0 ≤ ν′′ ≤ 25, j′ = 0, 43, 59, 61, 80, 100), and also radiative lifetimes
for vibrational-rotational levels of excited electronic states of potassium dimer are
determined. The vibrational-rotational energies and the appropriate wave functions
for the ground and excited electronic states are found as a result of numerical solving
of the radial wave equation based on constructed potential curves. The calculated
radiative parameters and lifetimes are compared with experimental and theoretical
data from literature.

Keywords: potential energy curve, radial wave equation, Einstein coefficients,
oscillator strengths, radiative lifetime of the excited state, Franck–Condon factors.

Знание радиационных свойств димеров щелочных металлов не-
обходимо для создания мощных лазерных источников непрерывного
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излучения [1, 2]. Радиационные параметры (коэффициенты Эйнштей-
на спонтанного излучения, силы осциллятора для поглощения, ради-
ационные времена жизни возбужденных электронных состояний) для
молекул Na2, Cs2, Li2 рассчитаны в работах [3–5]. Расчеты радиаци-
онных параметров проводились на основе полуэмпирических потен-
циальных кривых. Аналогичная методика использована для расчета
радиационных параметров димеров переходных металлов (Cu2, Ag2,
Au2) [6]. Сравнение результатов расчета радиационных параметров с
экспериментальными данными показало эффективность метода расче-
та. В данной работе аналогичные расчеты выполнены для переходов

A1Σ+u −X
1Σ+g (8850–7700

◦

A) и B1Πu−X1Σ+g (6950–6250
◦

A) молекулы
39K2. Экспериментальные исследования электронных спектров пере-
ходов A1Σ+u − X1Σ+g и B1Πu − X1Σ+g димера калия проводились с
использованием лазерных методик и спектральной техники высокого
разрешения в работах [7, 8]. В результате спектральных исследова-
ний были определены точные значения молекулярных постоянных для
основного и возбужденных электронных состояний.

Построение потенциальных кривых. При построении потенци-
альных кривых для основного и возбужденных состояний K2, также
как и для других димеров щелочных и переходных металлов, приме-
нялась гибридная модель, состоящая из трех потенциальных функций.
Нижняя часть потенциальной кривой аппроксимирована потенциаль-
ной функцией возмущенного осциллятора Морзе (ВМ)

U(r) = Ve

(

y2 +
∞∑

n=4

bny
n

)

, (1)

где y = 1 − exp[−ρ(r − re)]; r, re — межъядерное расстояние и равно-
весное межъядерное расстояние; Ve, ρ, bn — параметры потенциальной
функции ВМ.

В средней части потенциальной кривой использовался потенциал
Ридберга–Клейна–Риса (РКР). Потенциальная кривая РКР не имеет
аналитического вида, она строится в виде набора классических пово-
ротных точек Rmax и Rmin для экспериментально изученных колеба-
тельных уровней энергии. Участок изменения межъядерного расстоя-
ния для этой части потенциальной кривой расположен между поворот-
ными точками, которым соответствуют минимальное и максимальное
экспериментальные значения колебательной энергии. Область потен-
циальной кривой при больших значениях межъядерного расстояния
аппроксимирована функцией

U(r) = De −
∑ Cn

rn
, (2)

где De — энергия диссоциации, Cn — параметры функции (2).
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Параметры потенциалов ВМ и поворотные точки потенциальных
кривых РКР рассчитаны по ранее описанным программам [9, 10]. Для
расчета параметров потенциальных функций ВМ и РКР были исполь-
зованы экспериментальные колебательные и вращательные молеку-
лярные постоянные K2. Параметры функции (2) получены методом
наименьших квадратов с помощью поворотных точек rmax потенци-
альных кривых РКР и экспериментальных значений энергий диссоци-
ации. В табл. 1 и 2 приведены результаты расчета поворотных точек
потенциальных кривых РКР, параметров потенциалов ВМ и функций
(2) для состояний X1Σ+g , A1Σ+u и B1Πu димера калия. Рассчитанные в
данной работе поворотные точки РКР хорошо согласуются с поворот-

ными точками из работ [7, 8]. Различия не превышают 0,0001
◦

A.
На рис. 1 приведены построенные по рассчитанным параметрам ги-

бридные потенциальные кривые основного и возбужденных электрон-
ных состояний K2. Надежность построенных потенциалов состояний
X1Σ+g , A1Σ+u и B1Πu была подтверждена сравнением рассчитанных
колебательных энергий, вращательных и центробежных постоянных
с экспериментальными данными. Колебательные энергии найдены в
результате численного решения радиального волнового уравнения на

Таблица 2
Параметры потенциальных функций ВМ и (2) для X1Σ+gX1Σ+gX1Σ+g, A1Σ+uA1Σ+uA1Σ+u и

B1ΠuB1ΠuB1Πu-электронных состояний K2

bn X1Σ+g A1Σ+u B1Πu

b4 – 0,272630 – 0,09163 – 0,235524

b5 – 0,068277 – 0,07869 – 0,281671

b6 – 0,065317 – 0,03282 – 0,451449

b7 – 0,577995 – 0,00921 1,693496

b8 0,080377 – 0,01172 4,643771

b9 1,088977 0,004708 – 18,0868

b10 – 0,526256 – 0,01448 – 47,8062

b11 – 1,077379 0,009234 –

b12 1,252279 – 0,015522 –

b13 – 0,387686 0,012906 –

Ve, cм−1 9179,7155 9152,997 5794,9278

ρ,
◦

A 2,0348783 1,80578 2,2399994

De, cм−1 4447,0 6378,0 2113,0

C6, cм−1 ∙
◦

A6 3,7614(8) 4,7172(8) 2,7917(8)

C8, cм−1 ∙
◦

A8 – 6,4105(10) 1,5773(10) 1,8568(10)

C10, cм−1 ∙
◦

A10 2,7944(12) 1,0659(12) 2,8584(11)
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Рис. 1. Потенциальные кривые для
основного X1Σ+gX1Σ+gX1Σ+g (1) и возбужденных
A1Σ+uA1Σ+uA1Σ+u (2), B1ΠuB1ΠuB1Πu (3) электронных состо-
яний молекулы 39K2

39K239K2

основе построенных потенци-
альных кривых. Расчет враща-
тельных и центробежных по-
стоянных проведен по теории
возмущений для модели враща-
ющегося осциллятора двухатом-
ной молекулы [11]. В табл. 3
приведены результаты сравне-
ния рассчитанных колебатель-
ных энергий и вращательных
молекулярных постоянных с
экспериментальными величина-
ми. На рис. 2 и 3 приведе-
ны результаты расчета центро-
бежных постоянных. Рассчитан-
ные на основе полуэмпири-
ческих потенциальных кривых
колебательные энергии, враща-
тельные и центробежные посто-
янные аппроксимированы сте-
пенными функциями, параметры которых являются молекулярными
постоянными

Ev = ωe(v + 0,5)− ωexe(v + 0,5)
2 + . . . , (3)

Bv = Be − αe(v + 0,5) + γe(v + 0,5)
2 + . . . , (4)

Dv = De − βe(v + 0,5) + δe(v + 0,5)
2+, (5)

Hv = He − ξe(v + 0,5) + εe(v + 0,5)
2 + . . . . (6)

Полученные из оптимальных аппроксимирующих функций молеку-
лярные постоянные приведены в табл. 4 и сравниваются с эксперимен-
тальными значениями. Для сопоставления с полученными результата-
ми значения центробежных постоянных De и He также были рассчи-
таны с использованием экспериментальных колебательных и враща-
тельных постоянных по эмпирическим соотношениям Кратцера [12]

De =
4B3e
ω2e

(7)

и Кэмбла и др. [13]

He =
2De(12B

2
e − αeωe)
3ω2e

. (8)

Рассчитанные по соотношениям (7) и (8) центробежные постоян-
ные приведены в табл. 4.
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Рис. 2. Результаты расчета (обозначены точками) центробежных постоянных
DvDvDv для электронных состояний X1Σ+gX1Σ+gX1Σ+g , A1Σ+uA1Σ+uA1Σ+u и B1ΠuB1ΠuB1Πu молекулы 39K2; � —
экспериментальные данные

Рис. 3. Результаты расчета (обозначены точками) центробежных постоянных
HvHvHv для электронных состояний X1Σ+gX1Σ+gX1Σ+g , A1Σ+uA1Σ+uA1Σ+u и B1ΠuB1ΠuB1Πu молекулы 39K2; � —
экспериментальные данные

Расчет радиационных параметров. Расчет радиационных пара-
метров для переходов A1Σ+u −X

1Σ+g и B1Πu−X1Σ+g переходов прове-
ден на основе полуэмпирических потенциальных кривых комбиниру-
ющих электронных состояний. Коэффициент Эйнштейна для спонтан-
ного излучения вращательной линии Av

′,j′

v′′,j′′ (с
−1) и сила осциллятора

для поглощения (f v
′,j′

v′′,j′′)
погл (безразмерная величина) связаны с зависи-

мостью дипольного момента электронного перехода от межъядерного
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Таблица 4
Результаты расчета молекулярных постоянных (см−1) для электронных

состояний X1Σ+gX1Σ+gX1Σ+g , A1Σ+uA1Σ+uA1Σ+u и B1ΠuB1ΠuB1Πu молекулы 39K2

Молекулярные
постоянные

X1Σ+g A1Σ+u B1Πu

ωe 92,3980
92,3985

70,4732
70,4732

74,891
74,891

ωexe 0,3256
0,3257

0,1543
0,1543

0,3294
0,3274

ωeye 6,072(– 4)
6,043(– 4)

– 1,310(-4)
– 1,309(– 4)

– 2,83(– 3)
– 2,86827(– 3)

ωeze – 5,084(– 6)
– 5,124(– 6)

–
–

2,97(– 4)
2,6807(– 4)

Be 0,05621
0,05619

0,04160
0,04160

0,04823
0,04822

αe 2,14(-4)
2,11(– 4)

1,181(– 4)
1,187(– 4)

2,315(– 4)
2,310(– 4)

γe – 1,00(– 6)
– 1,25(– 6)

3,82(– 7)
3,67(– 7)

– 2,31(– 7)
– 2,4163(– 7)

De

8,323(– 8)
8,314(– 8)
8,312(– 8)∗

5,805(– 8)
–

5,798(– 8)∗

8,020(– 8)
7,992(– 8)
7,998(– 8)∗

βe 7,02(– 10)
6,77(– 10)

1,501(– 10)
–

6,02(– 10)
8,90(– 10)

He

1,13(– 13)
1,20(– 13)
1,19(– 13)∗∗

0,966(– 13)
–

0,965(– 13)∗∗

0,963(– 13)
0,979(– 13)
1,008(– 13)∗∗

П р и м е ч а н и е. Строка 1 — расчет на основе потенциальных кривых; стро-
ка 2 — экспериментальные данные: для X1Σ+g , B1Πu [25], A1Σ+u [24]; * — расчет
по соотношению Кратцера с использованием экспериментальных колебательных и
вращательных постоянных; ** — расчет по соотношению Кэмбла с использованием
экспериментальных колебательных и вращательных постоянных.

расстояния De(r) (а.е.) и определяются выражениями [14]

Av
′,j′

v′′,j′′ = 2,026 ∙ 10
−6
(νv

′,j′

v′,j′′)
3(2− δ0,Λ′+Λ′′)

(2− δ0,Λ′′)
×

× [〈ψv′,j′(r)|De(r)|ψv′′,j′′(r)〉]
2 ×

Sj′,j′′

2j′ + 1
, (9)

(f v
′,j′

v′′,j′′)
погл = 3,0376 ∙ 10−6

νv
′,j′

v′,j′′(2− δ0,Λ′+Λ′′)

(2− δ0,Λ′′)
×

× [〈ψv′,j′(r)|De(r)|ψv′′,j′′(r)〉]
2 ×

Sj′,j′′

2j′′ + 1
, (10)
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где δ0,Λ — символ Кронекера, равный 1, если Λ = 0, и нулю для дру-
гих значений проекции орбитального момента количества движения
электронов на межъядерную ось молекулы; νv

′,j′

v′′,j′′ — волновое число
вращательной линии электронно-колебательно-вращательного перехо-
да (см−1); ψv′,j′(r), ψv′′,j′′(r) — колебательно-вращательные волновые
функции возбужденного и основного электронных состояний; Sj′,j′′ —
фактор Хенля–Лондона; 2j + 1 — степень вырождения по магнитному
квантовому числу вращательного уровня энергии.

Важной радиационной характеристикой электронного перехода
является фактор Франка–Кондона (ФФК), который определяет отно-
сительную вероятность радиационного перехода. Для вращательной
линии электронного перехода ФФК определяется соотношением

qv
′,j′

v′′,j′′ =

∣
∣
∣
∣
∣
∣

∞∫

0

ψv′,j′(r)ψv′′,j′′(r)dr

∣
∣
∣
∣
∣
∣

2

. (11)

Для расчета волновых чисел вращательных линий переходов
A1Σ+u −X

1Σ+g и B1Πu −X1Σ+g использовалось выражение

νv
′,j′

v′′,j′′ = T
′
e + E

′
v,j − E

′′
v,j, (12)

где T ′e — электронная энергия возбужденного состояния; E ′v,j , E
′′
v,j —

колебательные энергии с учетом вращения молекулы для комбиниру-
ющих электронных состояний.

При расчете волновых чисел использовались экспериментальные
значения Te′(A1Σ+u ) и Te

′(B1Πu) [7, 8]. Значения E ′vj , E
′′
vj и соответ-

ствующие им волновые функции ψv′,j′(r), ψv′′,j′′(r) получены в резуль-
тате численного решения радиального волнового уравнения

−
h

8π2cμ

d2ψv,j(r)

dr2
+

+

[

U(r) +
h

8π2μc

j(j + 1)

r2

]

ψv,j(r) = Ev,jψv,j(r), (13)

где μ — приведенная масса молекулы.
Радиационные времена жизни колебательно-вращательных уров-

ней состояния A1Σ+u рассчитаны с использованием коэффициен-
тов Эйнштейна для вращательных линий R- и Р-ветвей перехода
A1Σ+u −X

1Σ+g :

τv′,j′ =

[∑

v′′=0

Av
′,j′

v′′,j′′=j′−1 +
∑

v′′=0

Av
′,j′

v′′,j′′=j′+1]
−1. (14)

Значения τv′,j′ для состояния B1Πu рассчитаны с использованием
коэффициентов Эйнштейна для вращательных линий Q-ветви пере-
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хода B1Πu −X1Σ+g :

τv′,j′ =

(∑

v′′=0

Av
′,j′

v′′,j′′=j′

)−1
. (15)

Расчет Av
′,j′

v′′,j′′ , (f
v′,j′

v′,j′ )
погл, qv

′,j′

v′′,j′′ , ν
v′,j′

v′′,j′′ и τv′,j′ проведен по соотноше-

ниям (9)–(15). При расчете (f v
′,j′

v′′,j′′)
погл и Av

′,j′

v′′,j′′ перехода B1Πu−X1Σ+g
использована зависимость De(r) =

√
Se(r), где Se(r) — сила элек-

тронного перехода, полученная из анализа интенсивностей в спектре
лазерно-индуцированной флуоресценции [15]. Так как данные о зави-
симости Se(r) для перехода A1Σ+u −X

1Σ+g димера калия в литературе
отсутствуют, то для оценки этой зависимости использовались соотно-
шения между силами осцилляторов переходов A−X , B−X в димерах
щелочных металлов и силами осцилляторов переходов nS−nP в ато-
мах щелочных металлов [16]

F (A−X) + F (B −X) = 2F (nS − nP );

F (B −X)/F (A−X) = 2.
(16)

Эти соотношения получены на основе анализа квантово-механических
расчетов и экспериментальных данных для димеров щелочных метал-
лов. С использованием соотношения (16) и значения силы осциллятора
атомного перехода K F (4S − 4P ) = 1,031 а.е., взятого из справочника
[17], рассчитано значение силы осциллятора перехода A1Σ+u − X

1Σ+g
молекулы K2, F (A−X) = 0,687 а.е. Сила осциллятора далее использо-
валась для расчета силы перехода A1Σ+u −X

1Σ+g по соотношению [18]

Se(r) =
3he2F (A−X)

8π2mc
∑

v′

qv′,v′′vv′,v′′
. (17)

Была получена средняя величина силы перехода по пяти прогресси-
ям полос (v′′ = 0, 1, 2, 3, 4) Se(r) = (19,24 ± 0,08) а.е. для интервала

межатомного расстояния 3,54. . . 4.57
◦

A.
В работе [19] приводится оценка значения силы перехода

A1Σ+u − X1Σ+g молекулы K2, Se = 20 а.е., которая хорошо согласу-
ется со значением, полученным в данной работе. Для молекулы Cs2
в результате анализа спектра перехода A1Σ+u − X1Σ+g было опре-
делено экспериментальное значение силы электронного перехода
Se(r) = (27,9 ± 1,2) а.е. и проведена оценка по соотношениям (16)
и (17), которая дала результат Se(r) = (25,7 ± 0,3) а.е., хорошо согла-
сующийся с экспериментальным значением [20].

В данной работе были рассчитаны радиационные параметры
для переходов A1Σ+u − X1Σ+g (0 ≤ v′ ≤ 20, j′ = 0, 30, 50, 80, 100;
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Рис. 4. Результаты расчета радиационных времен жизни колебательно-
вращательных уровненей A1Σ+uA1Σ+uA1Σ+u -состояния 39K2:
j = 0 (1); j = 30 (2); j = 50 (3); j = 80 (4); j = 100 (5)

0 ≤ v′′ ≤ 40) и B1Πu − X1Σ+g (0 ≤ v′ ≤ 20, j′ = 0, 43, 59, 61, 80, 100;
0 ≤ v′′ ≤ 25), а также радиационные времена жизни возбужденных
состояний. Из-за громоздкости рассчитанных массивов радиационных
параметров приведена только часть полученных результатов. В табл. 5
представлены результаты расчета Av

′,j′

v′′,j′′ , (f
v′,j′

v′′,j′′)
погл, qv

′,j′

v′′,j′′ , ν
v′,j′

v′′,j” для
вращательных линий R- и P-ветвей перехода A1Σ+u −X

1Σ+g (v′ = 10,
j′ = 50; 0 ≤ v′′ ≤ 29). В табл. 6 приведены результаты расчета ра-
диационных параметров для вращательных линий Q-ветви (j′ = 43)
перехода B1Πu − X1Σ+g молекулы K2. На рис. 4 и 5 приведены ре-
зультаты расчета времен жизни колебательно-вращательных уровней
A1Σ+u и B1Πu состояний.

Обсуждение результатов и заключение. Адекватность построен-
ных потенциальных кривых для основного и возбужденных электрон-
ных состояний димера калия подтверждена хорошо согласующимися,
рассчитанными на их основе и экспериментальными молекулярны-
ми постоянными (см. табл. 4). Экспериментальные и теоретические
значения радиационных параметров для перехода A1Σ+u −X

1Σ+g в ли-
тературе отсутствуют. Рассчитанные в данной работе радиационные
параметры представлены в табл. 5 и на рис. 4. Как видно из рисун-
ка, радиационные времена жизни A1Σ+u состояния слабо зависят как
от колебательного, так и вращательного квантового числа. При воз-
растании колебательного квантового числа от v = 0 до v = 20 время
жизни уменьшается на ∼0,6 нс (∼3%). При изменении вращательного
квантового числа от j = 0 до j = 100 время жизни уменьшается на
∼0,7 нс. В табл. 6 и на рис. 5 приведены радиационные параметры и
радиационные времена жизни возбужденного состояния для перехода
B1Πu −X1Σ+g , рассчитанные в данной работе. В работе [21] были из-
мерены волновые числа вращательных линий Q-ветвей (v′ = 8, 11, 18;

ISSN 1812-3368. Вестник МГТУ им. Н.Э. Баумана. Сер. “Естественные науки”. 2013. № 2 77



Т
аб

ли
ца

5
Р
ез

ул
ьт

ат
ы

ра
сч

ет
а

ра
ди

ац
и
он

н
ы

х
п
ар

ам
ет

ро
в

дл
я

вр
ащ

ат
ел

ьн
ы

х
л
и
н
и
й

R
-

и
P

-в
ет

ве
й

эл
ек

тр
он

н
ог

о
п
ер

ех
од

а
A
1
Σ
+ u

–
X
1
Σ
+ g

A
1
Σ
+ u

–
X
1
Σ
+ g

A
1
Σ
+ u

–
X
1
Σ
+ g

(v
′
=
10

v
′
=
10

v
′
=
10

,j
′
=
50

j′
=
50

j′
=
50

;
v
′′
,j
′′
=
49
,5
1

v
′′
,j
′′
=
49
,5
1

v
′′
,j
′′
=
49
,5
1)

м
ол

ек
ул

ы
3
9
K
2

Д
ля

ли
ни

й
R

-в
ет

ви
Д

ля
ли

ни
й

P-
ве

тв
и

v
′′

ν
v
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
,с

м
−
1
qv
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
A
v
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
∙1
0−
6
,c
−
1
(f
v
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
)п

ог
л
∙1
03
ν
v
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
,с

м
−
1
qv
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
A
v
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
∙1
0
−
6
,c
−
1
(f
v
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
)п

ог
л
∙1
0
3

0
11

75
0,

6
0,

10
58

3,
38

0
37

,4
4

11
73

9,
4

0,
10

61
3,

44
6

36
,7

7

1
11

65
9,

4
0,

00
37

0,
11

4
1,

29
11

64
8,

2
0,

00
32

0,
10

2
1,

11

2
11

56
8,

9
0,

04
83

1,
46

6
16

,7
5

11
55

7,
7

0,
04

90
1,

51
4

16
,6

7

3
11

47
9,

0
0,

01
32

0,
39

1
4,

54
11

46
7,

8
0,

01
23

0,
37

0
4,

13

4
11

38
9,

8
0,

02
44

0,
70

7
8,

34
11

37
8,

7
0,

02
55

0,
75

2
8,

54

5
11

30
1,

2
0,

02
67

0,
75

4
9,

02
11

29
0,

2
0,

02
56

0,
73

6
8,

49

6
11

21
3,

4
0,

00
64

0,
17

8
2,

16
11

20
2,

4
0,

00
73

0,
20

6
2,

41

7
11

12
6,

2
0,

03
63

0,
97

8
12

,0
9

11
11

5,
2

0,
03

59
0,

98
3

11
,7

0

8
11

03
9,

7
0,

00
01

0,
00

4
0,

05
11

02
8,

8
0,

00
01

0,
00

9
0,

01

9
10

95
4,

0
0,

03
21

0,
82

6
10

,5
3

10
94

3,
1

0,
03

29
0,

86
0

10
,5

6

10
10

86
8,

9
0,

01
14

0,
28

4
3,

71
10

85
8,

1
0,

01
02

0,
26

1
3,

25

11
10

78
4,

5
0,

01
38

0,
33

8
4,

45
10

77
7,

8
0,

01
51

0,
37

8
4,

78

12
10

70
0,

9
0,

03
08

0,
73

7
9,

84
10

60
7,

3
0,

02
98

0,
72

7
9,

35

13
10

61
7,

9
0,

00
01

0,
00

2
0,

02
10

52
5,

1
0,

00
03

0,
00

6
0,

08

14
10

53
5,

7
0,

03
32

0,
76

0
10

,4
8

10
52

5,
1

0,
03

41
0,

79
3

10
,5

2

78 ISSN 1812-3368. Вестник МГТУ им. Н.Э. Баумана. Сер. “Естественные науки”. 2013. № 2



О
ко

нч
ан

ие
т

аб
л.

5

Д
ля

ли
ни

й
R

-в
ет

ви
Д

ля
ли

ни
й

P-
ве

тв
и

v
′′

ν
v
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
,с

м
−
1
qv
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
A
v
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
∙1
0
−
6
,c
−
1
(f
v
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
)п

ог
л
∙1
03
ν
v
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
,с

м
−
1
qv
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
A
v
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
∙1
0
−
6
,c
−
1
(f
v
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
)п

ог
л
∙1
0
3

15
10

45
4,

2
0,

01
34

0,
29

9
4,

18
10

44
3,

7
0,

01
19

0,
27

0
3,

64

16
10

37
3,

5
0,

01
06

0,
23

1
3,

28
10

36
3,

0
0,

01
21

0,
27

0
3,

69

17
10

29
3,

6
0,

03
85

0,
82

2
11

,8
6

10
28

3,
1

0,
03

80
0,

82
4

11
,4

5

18
10

21
4,

3
0,

00
25

0,
05

1
0,

75
10

20
3,

9
0,

00
17

0,
03

5
0,

49

19
10

13
5,

9
0,

02
65

0,
54

1
8,

05
10

12
5,

6
0,

02
86

0,
59

2
8,

49

20
10

05
8,

2
0,

03
86

0,
76

8
11

,6
1

10
04

7,
9

0,
03

71
0,

74
9

10
,9

1

21
99

81
,3

0,
00

01
0,

00
3

0,
04

99
71

,1
0,

00
01

0,
00

0
0,

00

22
99

05
,2

0,
03

99
0,

76
0

11
,8

5
98

95
,1

0,
04

26
0,

82
3

12
,3

6

23
98

29
,9

0,
05

22
0,

96
8

15
,3

2
98

19
,8

0,
05

02
0,

94
7

14
,4

3

24
97

55
,4

0,
00

18
0,

03
2

0,
52

97
45

,4
0,

00
09

0,
01

7
0,

26

25
96

81
,8

0,
04

53
0,

80
5

13
,1

3
96

71
,8

0,
05

01
0,

90
6

14
,2

4

26
96

09
,0

0,
13

54
2,

34
9

38
,9

2
95

99
,1

0,
13

83
2,

43
9

38
,9

2

27
95

37
,0

0,
13

10
2,

22
0

37
,3

3
95

27
,2

0,
12

84
2,

21
2

35
,8

4

28
94

65
,9

0,
06

21
1,

02
8

17
,5

5
94

65
,9

0,
05

87
0,

98
8

16
,2

5

29
93

95
,7

0,
01

49
0,

24
0

4,
17

93
86

,0
0,

01
35

0,
22

2
3,

70

ISSN 1812-3368. Вестник МГТУ им. Н.Э. Баумана. Сер. “Естественные науки”. 2013. № 2 79



Т
аб

ли
ца

6
Р
ез

ул
ьт

ат
ы

ра
сч

ет
а

ра
ди

ац
и
он

н
ы

х
п
ар

ам
ет

ро
в

дл
я

вр
ащ

ат
ел

ьн
ы

х
л
и
н
и
й

Q
-в

ет
ви

(j
′
=
4
3

j′
=
4
3

j′
=
4
3
)

п
ер

ех
од

а
B
1
Π
u
−
X
1
Σ
+ g

B
1
Π
u
−
X
1
Σ
+ g

B
1
Π
u
−
X
1
Σ
+ g

м
ол

ек
ул

ы
3
9
K
2

v
′
v
′′
=
0

v
′′
=
1

v
′′
=
2

v
′′
=
3

v
′′
=
4

v
′′
=
5

v
′′
=
6

v
′′
=
7

v
′′
=
8

v
′′
=
9

0
9.

62
(–

2)
8.

20
(+

6)
1.

04
(-

1)
15

35
2.

5

2.
39

(–
1)

2.
00

(+
7)

2.
58

(–
1)

15
26

1.
2

2.
86

(–
1)

2.
35

(+
7)

3.
6(

–
1)

15
17

0.
5

2.
17

(–
1)

1.
75

(+
7)

2.
32

(–
1)

15
08

0.
5

1.
17

(–
1)

9.
31

(+
6)

1.
24

(–
1)

14
99

1.
1

4.
78

(–
2)

3.
73

(+
6)

5.
04

(–
2)

14
90

2.
5

1.
52

(–
2)

1.
16

(+
6)

1.
59

(–
2)

14
81

5.
3

3.
85

(–
3)

2.
90

(+
5)

4.
00

(–
3)

14
72

7.
9

7.
9(

–
4)

5.
83

(+
4)

8.
16

(–
4)

14
64

1.
4

1.
3(

–
4)

9.
54

(+
3)

1.
35

(–
4)

14
55

5.
5

1
2.

12
(–

1)
1.

83
(+

7)
2.

30
(–

1)
15

42
6.

3

1.
77

(–
1)

1.
50

(+
7)

1.
92

(–
1)

15
33

4.
9

1.
23

(–
2)

1.
02

(+
6)

1.
32

(–
2)

15
24

4.
3

5.
08

(–
2)

4.
17

(+
6)

5.
44

(–
2)

15
15

4.
2

1.
74

(–
1)

1.
40

(+
7)

1.
85

(–
1)

15
06

4.
9

1.
92

(–
1)

1.
52

(+
7)

2.
04

(–
1)

14
97

6.
2

1.
24

(–
1)

9.
61

(+
6)

1.
30

(–
1)

14
88

8.
3

1.
83

(–
2)

4.
19

(+
6)

5.
72

(–
2)

14
80

0.
9

1.
80

(–
2)

1.
59

(+
6)

1.
87

(–
2)

14
71

5.
2

4.
55

9(
–

3)
3.

36
(+

5)
4.

70
(–

3)
14

62
9.

2

2
2.

47
(–

1)
2.

17
(+

7)
2.

70
(–

1)
15

50
0.

2

2.
07

(–
2)

1.
78

(+
6)

2.
26

(–
2)

15
40

8.
8

7.
76

(–
2)

6.
57

(+
6)

8.
40

(–
2)

15
31

8.
1

1.
27

(–
1)

1.
05

(+
7)

1.
36

(–
1)

15
22

8.
1

1.
28

(–
2)

1.
04

(+
6)

1.
37

(–
2)

15
13

8.
8

4.
02

(–
2)

3.
23

(+
6)

4.
28

(–
2)

15
05

0.
1

1.
52

(–
1)

1.
20

(+
7)

1.
60

(–
1)

14
96

2.
2

1.
70

(–
1)

1.
32

(+
7)

1.
78

(–
1)

14
87

4.
8

1.
08

(–
1)

8.
20

(+
6)

1.
12

(–
1)

14
78

8.
2

4.
61

(–
2)

3.
45

(+
6)

4.
78

(–
2)

14
70

2.
3

3
2.

04
(–

1)
1.

81
(+

7)
2.

24
(–

1)
15

57
2.

6

1.
90

(–
2)

1.
66

(+
6)

2.
08

(–
2)

15
48

1.
2

1.
25

(–
1)

1.
07

(+
7)

1.
36

(–
1)

15
39

0.
5

2.
05

(–
3)

17
3(

+
5)

2.
22

(–
3)

15
30

0.
5

8.
40

(–
2)

6.
97

(+
6)

9.
04

(–
2)

15
21

1.
2

9.
03

(–
2)

7.
35

(+
6)

9.
64

(–
2)

15
12

2.
5

1.
74

(–
3)

1.
39

(+
5)

1.
85

(–
3)

15
03

4.
6

6.
02

(–
2)

4.
73

(+
6)

6.
36

(–
2)

14
94

7.
2

1.
55

(–
1)

1.
20

(+
7)

1.
63

(–
1)

14
86

0.
6

1.
49

(–
1)

1.
13

(+
7)

1.
55

(-
1)

14
77

4.
7

4
1.

33
(–

1)
1.

20
(+

7)
1.

47
(–

1)
15

64
4.

2

1.
01

(–
1)

8.
96

(+
6)

1.
11

(–
1)

15
55

2.
9

3.
46

(–
2)

3.
02

(+
6)

3.
78

(–
2)

15
46

2.
2

6.
24

(–
2)

5.
33

(+
6)

6.
76

(–
2)

15
37

2.
2

6.
76

(–
2)

5.
68

(+
6)

7.
30

(–
2)

15
28

2.
9

6.
82

(–
3)

5.
65

(+
5)

7.
34

(–
3)

15
19

4.
2

9.
92

(–
2)

8.
06

(+
6)

1.
06

(–
1)

15
10

6.
2

4.
91

(–
2)

3.
92

(+
6)

5.
20

(–
2)

15
01

8.
9

3.
97

(–
3)

3.
11

(+
5)

4.
18

(–
3)

14
93

2.
3

9.
49

(–
2)

7.
32

(+
6)

9.
96

(–
2)

14
84

6.
4

80 ISSN 1812-3368. Вестник МГТУ им. Н.Э. Баумана. Сер. “Естественные науки”. 2013. № 2



О
ко

нч
ан

ие
т

аб
л.

6

v
′
v
′′
=
0

v
′′
=
1

v
′′
=
2

v
′′
=
3

v
′′
=
4

v
′′
=
5

v
′′
=
6

v
′′
=
7

v
′′
=
8

v
′′
=
9

5
7.

29
(–

2)
6.

67
(+

6)
8.

10
(–

2)
15

71
5.

2

1.
46

(–
1)

1.
31

(+
7)

1.
61

(–
1)

15
62

3.
9

2.
64

(–
3)

2.
34

(+
5)

2.
90

(–
3)

15
53

3.
2

9.
62

(–
2)

8.
34

(+
6)

1.
05

(–
1)

15
44

3.
2

7.
10

(–
4)

5.
98

(+
4)

7.
60

(–
4)

15
35

3.
9

8.
87

(–
2)

7.
45

(+
6)

9.
58

(–
2)

15
26

5.
2

1.
55

(–
2)

1.
27

(+
6)

1.
65

(–
2)

15
17

7.
2

4.
23

(–
2)

3.
42

(+
6)

4.
50

(–
2)

15
08

9.
9

9.
13

(–
2)

7.
26

(+
6)

9.
68

(–
2)

15
00

3.
3

1.
14

(–
2)

8.
94

(+
5)

1.
21

(–
2)

14
91

7.
4

6
3.

50
(–

2)
3.

24
(+

6)
3.

90
(–

2)
15

78
5.

5

1.
32

(–
1)

1.
20

(+
7)

1.
46

(–
2)

15
69

4.
2

5.
63

(–
2)

5.
04

(+
6)

6.
22

(–
2)

15
60

3.
5

3.
00

(–
2)

2.
63

(+
6)

3.
28

(–
2)

15
51

3.
5

6.
31

(–
2)

5.
44

(+
6)

6.
86

(–
2)

15
42

4.
1

2.
84

(–
2)

2.
43

(+
6)

3.
10

(–
2)

15
33

5.
5

3.
94

(–
2)

3.
30

(+
6)

4.
26

(–
2)

15
24

7.
5

6.
30

(–
2)

5.
16

(+
6)

6.
74

(–
2)

15
16

0.
2

1.
76

(–
3)

1.
43

(+
5)

1.
88

(–
3)

15
07

3.
6

8.
11

(–
2)

6.
42

(+
6)

8.
58

(–
2)

14
98

7.
7

7
1.

51
(–

2)
1.

42
(+

6)
1.

69
(–

2)
15

85
5.

0

9.
02

(–
2)

8.
33

(+
6)

1.
01

(–
1)

15
76

3.
7

1.
08

(–
1)

9.
87

(+
6)

1.
24

(–
1)

15
67

2.
9

1.
04

(–
3)

9.
63

(+
4)

1.
19

(–
3)

15
58

3.
0

7.
68

(–
2)

6.
69

(+
6)

8.
36

(–
2)

15
49

3.
6

8.
49

(–
3)

7.
18

(+
5)

9.
06

(–
3)

15
40

4.
9

6.
94

(–
2)

5.
90

(+
6)

7.
56

(–
2)

15
31

7.
0

1.
33

(–
3)

1.
12

(+
5)

1.
45

(–
3)

15
22

9.
7

7.
47

(–
2)

6.
12

(+
6)

8.
00

(–
2)

15
14

3.
1

1.
31

(–
2)

1.
04

(+
6)

1.
38

(–
2)

15
05

7.
2

8
5.

97
(–

3)
5.

69
(+

5)
6.

72
(–

3)
15

92
3.

8

5.
13

(–
2)

4.
81

(+
6)

5.
76

(–
2)

15
83

2.
4

1.
15

(–
1)

1.
06

(+
7)

1.
29

(–
1)

15
74

1.
8

4.
13

(–
2)

3.
77

(+
6)

4.
62

(–
2)

15
65

1.
8

2.
13

(–
2)

1.
86

(+
6)

2.
30

(–
2)

15
56

2.
4

6.
51

(–
2)

5.
62

(+
6)

7.
04

(–
2)

15
47

3.
8

6.
38

(–
3)

5.
63

(+
5)

7.
30

(–
3)

15
38

5.
8

6.
14

(–
2)

5.
20

(+
6)

6.
65

(–
2)

15
29

8.
5

1.
40

(–
2)

1.
17

(+
6)

1.
51

(–
2)

15
21

1.
9

4.
27

(–
2)

3.
51

(+
6)

4.
60

(–
2)

15
12

5.
9

9
2.

19
(–

3)
2.

12
(+

5)
2.

48
(–

3)
15

99
1.

8

2.
54

(–
2)

2.
42

(+
6)

2.
88

(–
2)

15
90

0.
4

8.
93

(–
2)

8.
38

(+
6)

1.
04

(–
1)

15
80

9.
8

8.
83

(–
2)

8.
18

(+
6)

9.
92

(–
2)

15
71

9.
8

1.
41

(–
3)

1.
43

(+
5)

1.
76

(–
3)

15
63

0.
4

6.
05

(–
2)

5.
24

(+
6)

6.
52

(–
2)

15
54

1.
8

2.
10

(–
2)

1.
78

(+
6)

2.
24

(–
2)

15
45

3.
8

4.
09

(–
2)

3.
52

(+
6)

4.
48

(–
2)

15
36

6.
5

2.
26

(–
2)

1.
89

(+
6)

2.
42

(–
2)

15
27

9.
9

4.
80

(–
2)

4.
01

(+
6)

5.
20

(–
2)

15
19

3.
9

П
р

и
м

е
ч

а
н

и
е.

П
ер

ва
я

ст
ро

ка
—
q
v
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
;
вт

ор
ая

ст
ро

ка
—
A
v
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
,(

с−
1
);

тр
ет

ья
ст

ро
ка

—
(f
v
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
)п

ог
л
;

че
тв

ер
та

я
ст

ро
ка

—
ν
v
′ ,
j
′

v
′′
,j
′′
,с

м
−
1
.Ч

ис
ла

в
ск

об
ка

х
—

де
ся

ти
чн

ы
е

по
ка

за
те

ли
ст

еп
ен

и.

ISSN 1812-3368. Вестник МГТУ им. Н.Э. Баумана. Сер. “Естественные науки”. 2013. № 2 81



Рис. 5. Результаты расчета радиационных времен жизни колебательно-
вращательных уровней B1ΠuB1ΠuB1Πu-состояния 39K2:
j = 0 (1); j = 43 (2); j = 61 (3); j = 80 (4); j = 100 (5)

j′ = 43, 59, 61; v′′ ≤ 32) в спектре лазерно-индуцированной флуо-
ресценции перехода B1Πu − X1Σ+g молекулы 39K2. Рассчитанные в
данной работе волновые числа вращательных линий в пределах экс-
периментальных погрешностей хорошо согласуются с измерениями
в спектре. Экспериментальные измерения времени жизни состояния
B1Πu проводились разными методами в работах [22, 23]. В работе [22]
использовали метод фазового сдвига. Было измерено среднее значение
τv = 12,4± 0,3 нс для колебательных уровней v = 6, 7 и 8, которое хо-
рошо согласуется с результатами расчета данной работы (см. рис. 5).
Расчеты τv,j=0, выполненные в работе [22] для v ≤ 13, хорошо согласу-
ются с результатами настоящей работы. Различия не превышают 1 %.
В работе [23] для измерения времени жизни состояния B1Πu исполь-
зовали счетчик фотонов с высоким временным разрешением. Было
определено среднее время жизни τ(B1Πu) = 12,2± 0,2 нс. Рассчитан-
ное в настоящей работе среднее значение времени жизни состояния
B1Πu для j′ = 0, v′ ≤ 20, равное 12,2 ± 0,3 нс, хорошо согласуется с
измеренным значением.

В настоящей работе впервые получены коэффициенты Эйнштейна,
силы осциллятора для электронного перехода A1Σ+u − X

1Σ+g и ради-
ационные времена жизни колебательно-вращательных уровней возбу-
жденного состояния 39K2. Так как при расчете времен жизни состо-
яния B1Πu использовались коэффициенты Эйнштейна, полученные
в данной работе, то на основании хорошо согласующихся экспери-
ментальных и рассчитанных времен жизни можно сделать вывод о
надежности коэффициентов Эйнштейна.

Полные данные по рассчитанным радиационным параметрам и
временам жизни возбужденных состояний для переходов A1Σ+u−X

1Σ+g
и B1Πu −X1Σ+g молекулы 39K2 могут быть получены от автора.
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