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иьЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ

Задача определения сдвигов потенциальной поверхности при 

переход̂ из основного электронного состояния в возбужденное яв­

ляется одной из центральных в физике молекул. Сдвиги потенци­

альной поверхности молекулы вдоль различных координат являются 

одними из основных характеристик ее возбувденного состояния и 

имеют сухцественное значение для таких различных явлений, как 

генерация излучения, люминесценция, рассеяние, поглощение, вра­

щение плоскости поляризации падающего света, фотохимические 

реакции, перенос энергии в молекулах и другие.

Для простейших (двух-, трех̂ и некоторых четырехатомных) 

молекул сдвиги* потенциальной поверхности (изменения межъядер- 

ного равновесного расстояния) определяются расчетным путем по 

данн̂[М спектроскопии поглощения, С увеличением числа атомов в 

молекуле вычислительные трудности резко возрастают, что не поз­

воляет использовать стандартные методы, В то же время важно 

знать величины сдвигов потенциальной поверхности при электрон­

ном возбуждении многоатомных молекул, в которых возможно более 

чем одно колебание, а потенциальная поверхность - многомерна.

Среди сравнительно новых подходов к исследованию структу­

ры многоатомных молекулярных комплексов значительное место за­

нимает метод резанансного комбинационного рассеяния ХРКР) све­

та* С точки зрения эксперимента он обладает большими преимуще- 

cTBaf/.n: хорошо работает с растворами и твердыми телами, имеет 

отличные пределы обнаружения, и разрешение. Весьма важной явля­

ется способность к селективному воздействию на конкретные элек­

тронные переходы в молекуле.

Спектры РКР достаточно просты и сильно зависят от струк­

турных особенностей молекулы. Современная техника оптических 

измерений дает возможность получить из эксперимента по РКР ин­

формацию , поз воляющую выяснить механи1 мы электронно-колебатель- 
ной (вибронной) связи и, по сути, вполне достаточную для расче­

та сдвигов потенциальной поверхности молекулы в электронно-воз­

бужденном состоянии.

Чтобы на основе интерпретащи экспериментальных данных 

представить геометрическую конфигура1](йю сложной молекулы в 
возбужденно состоянии, необходимо иметь достаточно развитый
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теоретический подход общего характера и проделать на его ос­

нове расчеты, в которых использовались бы результаты спектро­
скопических измерений.

Цель работы заключалась в том, чтобы на базе существук̂- 

щек теории комбинациощ̂ого рассеяния света многоатомными мо­

лекулами разработать метод, позволяющий:

- провести теоретический анализ спектров РКР,

- путем расчета с использованием данных эксперимента по­

лучить количественную информацию о сдвигах потенциальной по­

верхности в электронно-возбуаденном состоянии различных много­

атомных молекул.

Актуальность тематики работы обусловливается широким 

участием многоатомных молекул, находящихся в электронно-воз­

бужденном состоянии, в процессалс физики плазмы, химии, биофи­

зики и молекулярной биологии, в лазерной технике и др. Вместе 

с тем, интерпретация экспериментальных данных осуществляется, 

как правило, на эмпирической основе. При этом широко применя­

ется машинное моделирование с заданием различных наборов ис­

ходных данных и последующей подгонкой из условия наилучшего 

согласия с экспериментом* Более глубокие подходы, базирующие­

ся на детальном рассмотрении квантовомеханическсй картины, 

вьшуждены использовать дополнительную информацию в виде про­

филей поглощения. Поэтому разработка метода теоретического 

анализа спектров РКР, не привлекающего дополнительной инфор­

мации и позволяющего получать оценки без большого численного 

счета или даже аналитически, представляется KjpaPine важной.

В соответствии с этим на защиту выносятся следующие по­

ложения:

1. Развитый в рамках теории резонансного комбинационного 

рассеяния метод, позволш)ЩИЙ по интенсивности некоторых линий 

в спектре РКР определить сдвиги минимума потенциальной поверх­

ности электронно-возбужденного состояния многоатомной молекулы 

относительно основного, а также интенсивности линий более вы­

соких возбуждений и составных частот*

2. Интегральное представление и представление в виде рядов 

для матричных элементов амплитуды резонансного комбинационного 

рассеяния на многоатомной молекуле при переходе ме̂эду колеба­

тельными уровнякш основного электронного состояния с учетом
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вкладов всех- промежуточных колебательных зфовней возбужденно-' 

го электронного состояния,

3. ?ек\френтные соотно1аения между матричным!̂ элементшу1и ам­
плитуд рассеяния с различными наборами возбу}1?даемьк колеба­
тельных квантов при зоэб̂'ждении в молекуле ыноги]<: колебаний,

4. Результаты расчета спектров РКР пиразина и тетрадезме-- 

тил~̂-каротина и основанные на них уточнения величин сдвигов 

минимума потенциальной- поверхности таких электронно-воэбу’еден- 

ных молекул*

5. Результаты расчета спектров PICP четырех квазиодномерны:< 

комплексных соединений со смешанной валентностью платины и 

впервые найде№1ые по ним абсолютные зн.ачения увеличекия 
?лежъядерных-связей ме}кду четьфехвалентным ионо1н! платины и га­
логеном при возбу/кдении.

6. Косвенная оценка на основе развитого метода правильнос­

ти отнесения линий в спектрах РКР квазиодномерных комплексных 

соединений со смешанной валентностью платины.

Научная новизна работы оп̂зеделяется следуюи|ими факторалш. 

Автором построен и развит оригинальный метод расчета 

сдвигов минимума потенциал?ьной поверхности молекул в электрон- 

ио~всзбуж,денио.м состоянии по относительныг/х интенсивностям 

лиш̂й в спектре резонансного комбинационного рассеяния. При 

этом рассмотрен принципиально су1цественн№ для многоатомной 
молекулы случай возбул̂цения нескольких колебаний, причем про­

ведено ĉ 'î viMHpoEaHHo Еклэдов по всем промежуточньт! колебатель- 

ным уровням возбужденного состояния, в отличие от .других ме­
тодов в обс̂̂ждаемом не используется дополнительной информации

о частотном поведении спектров поглощения. Автором предложены 

способы приложения развитого метода расчета спектров PICP для 

детэлы-юй теоретической .интерпретации, экспериментов.

Попытки получения количественньис оценок величины сдвигов 

потенциала молекул по спектрам PICP- предпринимались и ранее. 

Здесь приоритет автора заключается в проведений уто̂шенной 

интерпретации экспериментальных данных для пиразина и тетра­

дезметил- р -каротина и в получении впервые количественной ин­

формации для кзазиодномерньзх комплексных соединений со сме­

шанной вал ентно с т ыо пла']рины.
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Научная и практическая значимость полученных результатов 

работы обусловлена необходимостью для многих областей науки 

и техники иметь количественные данные о сдвигах минимума по­

тенциальной поверхности молекул при их электронном возб̂̂эде- 

нии, широкой распространенностью спектроскопии Р№ и просто­

той разработанного метода, позволяющего обойтись без дополни­

тельной информации о профилях поглощения и большого численно­

го счета.

Предложенный метод позволяет с помощью ограниченного на­

бора данных получить количественную оценку изменения геомет­

рической конфигурации многоатомной молекулы при И(Р-возбуж-- 

дении* Прбделашше расчеты для конкретных веществ доведены до 

чисел и сопоставлены с опытом. Таким образом,выяснена, в не­

которых случаях впервые, геометрическая конфигурация возбуж­

денного состояния конкретных многоатомных молекул. Даны реко­

мендации по практическому использованию результатов.

Диссертация имеет следущую структуру и объем. Работа 

состоит из введения, четщзех глав, выводов и приложений. Со­

держит 130 страниц машинописного текста, 10 страниц с рис̂/н- 

ками и таблицами. Библиография включает 171 название.

СОДЕШАНШ РАБОТЫ

Во введении определена Ц(.ль работы, обоснована ее актуаль­

ность, на̂н̂ая новизна. Сформулированы краткое содержание, вы- 

носимые ка защиту положения диссертации и их научная и прак­

тическая значимость.

В первой главе содержится литературный обзор состояния 

теории РКР на многоатомных молекулах. Определено место диссер­

тационной работы в общем ряду теоретических интерпретаций 

спектров РКР.

Большинство теоретических работ, описывающих процессы 

РКР, в том числе и настоящая, построены на базе теории возму­

щений второго порядка. Существенной трудностью при таком под­

ходе является проблема су̂лмирования по виртуальным колебатель­

ным уровням возбужденного электронного состояния, особенно для 

многоатомных молекул, когда колебательное пространство много­

мерно. Один из способов решения этой задачи предложен ь диссер­

тации .
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Во второй главе даны постановка задачи и изложение мето­

да расчета сдвигов потенциальных поверхностей и интенсивнос­

ти линий PICP для случая возбуткдения в молекуле одного колеба­

ния*

Интенсивность резонансного комбинационного рассеяния 

света /1,2/ в дипольном приблршении для перехода мевду колеба­

тельными уровнями V - W  основного электронного состояния моле­

кулы под Еоздействием падающего монохроматического света час­

тотой Oq  определяется квадратом матричных элементов тензора 

динамической поляризуемости Введены стандартные для

теории РКР приближения:

- адиабатическое для электронно-ядерного движения,

- Кондоновское для электрического дипольного момента,

- гармоническое для колебательных волновых функций*

Рассматривались лишь полносишетричные колебания молекул

дающие наибольшее усиление интенсивности при РКР (по механиз­

му Франка - Кондона), поэтому предполагалось, что резонансное 

электронное состояние ё - ‘единстввшое (остальные гфинимались 

достаточно удаленньш)* При этом считалось, что для колебатель­

ной подсистемы единственным следствием электронного возбужде­

ния является сдвиг минимума ее потеициальной поверхности, что 

приводит к "основной модели*’ /3/ вибронноЙ теории. В описанных 

предположениях тензор поляризуемости выглядит как (с I)

где онергия чисто электронного перехода, частота

нормальных колебаний, m  нумерует колебательные кванты в резо­

нансном электронном состоянии, - уширение.

В более компактной записи

- COhi-l < V IG C ^) I w>-^ (2)

^  (3)
G. C6) g  ̂  ,

где энергетический аргумек»!? 6  равен

6 “ л • (4)
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Целью дальнейших рассуждений этой главы являлось точное 

вычисление суммы в формуле (I). С использованием метода ко­

герентных состояний /4/ получена производя1чая функция для 
матричных элементов <vlGC6)lw>амплитуды рассеяния, из кото­

рой следует интегралыюе представление, решающее поставлен­

ною задачу, В случае стоксовых процессов (V > V )  оно выража­

ется через многочлены Лагетэра

v l G C 6 > l v / > = i c o ^ - V ^  [o^p.e?<pC8^Ce (5)

(6)
где ----у,

s - r V c ^ -  
2

безразмерный сдвиг, связанный со смещением R  минимума по­

тенциала гармонического осцилятора с приведенной массой jv» 

и частотой 03^ , моделирующего актуальное в Р1(Р молекулярное 

колебание. Если молекула первоначально находилась в бесксле- 

бательном (v/== 0) состоянии, интеграл в (5) вычисляется ана­

литически. Полученное выражение амплитуды рассеяния через 

вьфовденн̂то гипергеометрическую функцию (Кушера) совпадает с 

приведенным в работе /5/. При произвольных значениях w  мат­

ричные элементы (5) записываются с помощью конечного числа 

известных специальных функций* Знание явного вида производя­

щей функции дало возмошость получить так:% различные рекур­

рентные соотношения для матршшых элементов <vlGC€l)lw^

Интенсивность линии в спектре РКР, соответствующей воз­

буждению V  квантов в молекуле, первоначально находившейся в 

бесколебательном состоянии, выражается через амплитуды рассея­

ния (5) следующим образом:

А  2
l<rv 1ССб)Ю>) .(V)

3 экспериментах по Р№ измеряют относительные интенсивности, 

поэтому используются отношения величин (7) при различных зна­

чениях V  • Обычно берут отношение к интенсивности основного

колебания 1. .
i
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с использованием явного вьфaжeîия матричных элементов 

амплитуд рассеяния получено уравнение, связывающее экспери­

ментально из меренну{0 относительную интенсивность линии воз­
буждения и СДВИ1' 8 потенциальной поверхности молекулы. Да­

ны рекомендации по вычислению величины S с любой нужной 

степенью точности.

Полученнае таким образом значение безразмерного сдвига 

можно использовать для расчета интенсивности линии более вы­

соких возбуждений - как, используя вьгражения вида (7)» так и с 

помо1цью рекуррентных соотношений, Дяя эт.ого в работе приво­
дятся рекуррентные сооткошеиия, связывающие (в описываемых 

приближениях) интенсивности линий спектра Р1{Р.

Третья глава является центральной в диссертации. В ней, 

следуя направлению, очерченному в предыдуи̂ей главе, выведены 

замкнутые выра?кения для матричных arv̂плктyд рассеяния с учетом 

возбуждения в молекуле Ы >‘1 по л но симметричных нормальных ко­

лебаний и рекуррентные соотношения, связывающие многомерные 

амплитуды рассеяния с различными наборами колебательных кван­

товых чисел. Это позволяло получить выражения, описывающие 

относительные интенсивности высших возбуждений и составных ча­

стот в спектрах PÎ P, а такж,е ю̂рмулы для безразмерных сдвигов 

потенциальной поверхности многоатомной молекулы.

Интенсивность .1,̂  , ^ линии Р1<?, соответ­

ствующей возбуждению в основном электронном состоянии из пер­

воначально бесколебательного состояния ?:вантоз 1-го нор­

мального колебания, - 2-го и т.д., вьфазится формулой вида 

(7), в которой частота G3 и число заполнения колебательных 

квантов V  принимают N  значений, по количеству возбу}кденных 

колебательных мод:

1 • (8)

Аналогично предыдущей главе ocfiobhhm объектом исследова­

ния являются матричные элементы амплитуды рассеяния

, ̂  ^ м л о? VI !23 ̂  
■ <v1GC€.)10>=^£.
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в которых величины О  » vn * V  и О представляют собой 

N -мерные векторы*

Используя представление когерентиьк состояний N  -мерного 

гармонического осцилятора, моделирующего колебания молекулы, 

построена производящая функция для матричных элементов (9);

У I G C 6 ' )  1 0 >  С -  ~  I -  C S  -  «

) S- j , . . V (10)
где

S  «  <fS^ 5 ^

вектор сдвигов потенциала по нормальныгл координатам, а - 

специальная ф̂ткция /4/ с 2 N  + 4аргументом. Некоторые, в том 

числе и вновь найденные, свойства"специальной функции Q  

даны в приложении I диссертационной работы*

Для многомерных матричных элементов амплитуды рассеяния 

полуг1ено интегральное представление ^ ^

1 G  Сй :>10 ^ - T d f t  П  S ^ 4 v ; »
о  '

«ехрГ-о.СИ-е ->ЛС4--€ ) ,
а также представление в вцде рядов ^

< v l G C 6 ^ 1 0 > . «  С n S ^ ' C V | 0 ~ ^ e " ^ '  Ж 
-  ~  ’ jj«0

V. ц (12)

к.»о и  '
V* к;

В последнем выражении запись С i означает бино­

миальные ковффициенты* *

Для матричных элементов амплитуды рассеяния выведены ре-
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куррентные соотношения трех типов: связывающие амплитуды с 

различным числом возбуж,1;ений и различными энергетическими ар­
гументами, связывающие амплитуды с возбуждением дишь по одной 

какой-либо координате, и, наконец, связывающие между собой 

а̂шлитуды с одинаковыми энергетическими аргутлентами.

Получены выражения для матричных элементов в

различнь]х ситуациях: при малых средних

значениях компонент многомерного вектора 5  безразмерного 

сдвига потенциального минимума, а таюже в слу̂те, когда сдвиг 

по какой-либо одной (например, 1-й) нормальной координате ве­

лик ( 1 8 ^ 1 »  I).
В четвертой, заключительной, главе пол;уп1еиные в предвду- 

щйх двух главах формулы использсваны для интерпретации экспе­

риментальных спектров резонансного комбинационного рассеяния 

на веществах, откосяп1ихся к различным классам. Рассмотрены 
спектры РКР шести веществ: пиразина, тетрадезметил-р»~кароти~ 

на и четьфех кристаллов квазиодномерных полупроводниковых 

соединений со смешанной валентностью платины*

В спектрах PÎ P указанных соединений наблюдаются прогрес­

сии полно симметричных нормальных колебаний, причем интенсив*' 

ности линий плавно спадают с увеличением номера в гфогрессии 

Схема применения разработанного метода расчета спектров 

ИСР состоит в следующем. По относительным интенсивностям наи­

более сильных линий находились безразмерные сдвиги потенциаль­

ного минимума рассматриваемой молекулы вдоль всех возбуаденных 

нормальных координат. Далее по этим величинам рассчитыв̂ись 

относительные возбуждения более высрких поредков.(в том числе 

и ооставнык частот) и 1фоводилось сравнение с эксперщ«енталь- 
ныш данными* Там, где были известны расчеты других авторов, 

щюделано сопоставление результатов.

Спектры РКР при возбуждении пираэдаа в состояние 

получены в /6/, В шк: шблюдались црогрессии возбувдений двух 

полносимметричных колебаний; I0I5 см*"̂ (скелетная дыха­

тельная деформация кольца) и (дефо|Мйация угла

C N C ) .  Первая щюгрессия состояла из основного колебания и 

первого возбуждения, втор̂ - до второго возбуждения.

Ранее этот же ощкгр РКР пцразина рассчитывался методом 

машинной подгонки в А/, где наилучшее совпадение с экспери-
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ментальшми данными было пол̂̂аено с величинами сдвигов 0,7 

и Д 0,75, что соответствует в наших обозначениях 0,2

По интенсивностям линий основного колебания и первого 

воз6у}:щения в обеих иормальнигх: модах были определены велиикны 

безразмерных сдвигов, связанных с зтими колебаниями. Они ока­

зались рааныгли ссответственно 0,15 и ^=*0,30. По наущен- 

ным велич̂ишм сдвигов потемииальнои поверхности рассчитывались 

остальные детали спектра Р1\Р. Расчетные ;1нтеисивности линии хо- 
pouio (в раамках погрешности эксперимента) совпадают с экспери- 

ментальныкш.

Тетрздеэметил-̂-каротин (19,19̂ 20,20'̂ -тетранор-'-ка­

ротин) представляет собой недавно синтезированный каротиноид, 

отличащи̂̂ся от распространенного ^ -каротина отсутствием бо­

ковых метильных групп, связаачых с полиеновой цепью. Приведен­

ный в /6/ спектр РГСР содержит прогрессии к составные частоты 

ДБ̂ос нпрма/р̂ньгх полнссишлетричных валентных колебаний У (С=С)=

= 1523 см~̂ и V^^C-C) = 1133 см"̂.

2  Вы’численны!̂ сдвиги поте}ш,И'‘й.чьного минимума имеют значения

са 2,0-и Наеденные по этим величинам интенсив­

ности линий спектра хорошо (как правило, в предела.х 10-20%) 

совпа,дают с экспериментальными.

Наконец, развитый метод использовался для расчетов спек­

тров РКР квазиодномерных соединений со смешанной валентностью 

платины /9/. В основном состоянии этих линейных комплексных 

соединений ионы платины находятся поочередно в различных ва­

лентных состояниях Р+00 и Р+(1у) , соединяясь в цепочку мости­

ками иа галогенов X;

•••X— P+Civ)— х-'-Р+ОО---
Спектры РКР таких комплексов /10/ характериз̂тотся интен­

сивными прогрессиями » гд̂ - полноси?шетричное ва̂тен-

тное колебание иона платины Р+0^) ♦ Кроме этого, наблюдаются 

также слабые прогреси>1 составных частот вида 4-Vj , где

^'3 некоторых работах, в том числе и в /7/, вместо сдвигов 

Sj, определенвд по фор̂̂улам вида (6), используются в У ^  раз 

большие величины Д ; .

10
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V j , i I, - некоторое другое колебание. Для расчета спект­

ров этих веществ были использованы асимптотические выражения 

в приближении выделенного большого сдвига по одно̂з из нормаль~ 

ных координат, г’ассчитывались полимерные соедине!1ия
,2-ДИШ4ИН0-

этан а Х»Се,бг.

В спектрах указанных четьфех веществ в зависимости от 

сорта молекул наблюдаются прогрессии двух или трех колебаний. 

Во всех случаях найдены величины сдвигов потенциальных мини­

мумов, соответствующие этим нормальным координатам. По Haii- 

деннрлм величинам сдвигов рассчитывались относительные интен­

сивности линий более высоких возбзткдений и комбинационных час­

тот, Например, для бромида СР+Епв[̂ГНи̂6/'̂‘]1 рассчитаны кн- 

тсзнсивности шести линий спектра:

Sv^4-v^ . Совладение расчетных и экспериментальных 

данных хорошее.

Расчет сдвигов минимума потенциальной поверхности этих 

молекул при их электронном возбуждении проведен впервые, В 

обзоре /9/ Bi.iCKa3a.H*o предположение, что в возб;̂одеН‘{ом элект­
ронном состоявши равновесные расстояния между ядрами P+C*V) и 

X (X -галоген) дол/шы увеличиваться, вероятно, на несколько 

десятых долей ангстрема* Сообщается также, что рассчитать чис­

ленные значения этих сдвигов до сих пер не удалось из-за не­

применимости в данном конкретном случае известных методов рас­

чета процессов РКР. Полученные в диссертации величины безраз­

мерных̂ сдвигов, соответствующих главнаму колебанию в цепочке 

X-P4-ClV)-X , дают решение поставленной проблещи Они позво-г- 

ляют, исходя из формулы, (6), сделать и оценки изменений межь- 

ядерных равновесных расстояний в абсолютных единицах. Вычис­

ления показывают, что при возбуждении таких линейных молекул 

равновесные расстояния между ядрами и галогэна долж­

ны изменяться в молекуле ™ »
в - на 15 пм, в

Bf - на 17 пм, что согласуется с предположениями в

/9/.
В заключение главы отмечено, что разработанной методи­

кой можно воспользоваться для проверки правильности отнесения 

линий в спектрах РКР. В качестве примера приведена статья 

/II/, в которой описывается спектр тех же соединений, что и в

II
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/10/. При этом некоторые линии в /10/ и /П/ йдентифищрую̂ся 

принципиально различно. Расчет с использованием отнесения, 

принятого в /II/, дает величины сдвигов в побочных слабоинтен­

сивных прогрессиях, превышающие сдвиг по главной координате, в 

то время как отнесение, принятое в работе /1C/, приводит к не~ 

пр0тив0Х)ечиБ0му описа1̂ию*

вывода и ОСНОВНЫЕ п о л о ш ш

Основываясь на материале, изложенном в главах 1 - 4 ,  вы­

делены следующие три группы результатов, получешых в работе.

1, Развитие метода расчета спектров резонансного комбина- 

1;ионного рассеяния с учетом возбуждения в молекуле многих ко­
лебании .

С этой целью полу̂1ены зарлкнутые выражения для матричных 
элементов аглплитуд резонансного комбинационного рассеяния на 

многоатомной молекуле при переходе между колебательными уровня­

ми основного электронного состояния для случая суммирования по 

всем N ( N >* I) колебательным уровням резонансного электронно­
го состояния.

Впервые выведены рекуррентные соотношения нескольких ти­

пов меаду многомерными матриодымй элементами амплитуды РКР.

Разработан метод, который дает возможность по интенсивно­

стям некоторых линий РКР определить величину сдвига мишмуг/а 

потенциальной, поверхности электронно-возбу:зденного состояния 

относительно ее основного состояния, и/ кроме того, интенсив­

ности линий, соответств̂тпих более высоким возб̂̂кдениям и со- 

ставньш частотам колебаний многоатомной молекулы.

2. Разработка способов приложения описываемого метода 

для теоретической интерпретащи экспериментоз по резонансно­

му комб инацио иному рас с еянию.

Исследованы частные случаи, встречающиеся в эксперимен- 

талънык исследовгнияк РКР, к получены более простые формулы 

для величин сдвигов потенциального минимума И‘ относительной 

интенсивности- линий, соответствующие этим случаям.

Кроме того, показано, что разработанный метод может кос-- 

венно оценивать правильность отнесения линий в спектре РКР.

12
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3. Использование развитого подхода для количественного 
анализа конкретного экспериментального материала.

Проведены расчеты спектров РКР пиразина, тетрадезметил- 
-̂каротина и четырех квазиодномерных комплексна соединений 
со смешанной валентностью платины* хорошо согласующиеся с 
экспершентальными данными и с цредццущими оценками других ав­
торов (в первых двух случаях). Впервые найдены абсолютные зна­
чения увеличения межьядерных связей меаду четьфехвалентным 
ионом платины и галогеном в молекулах линейных комплексных со­
единений со смешанной валентностью платины гфи возбувдении*

Рекомендовать к практическому использованию можно как сам 
метод (1 -я группа результатов), так и его более простыв моди-» 
фикждии (2-я группа результатов), апробированные на экспери­
ментальном материале (3”-я группа результатов)* Следует отме­
тить удобство применения полученных частных формул (2-я груп­
па) для пользователей - не специалистов в подобных расчетах 
{спектроскопистов-“экспериментаторов, химиков и т.п. )• Для по­
лучения оценок с помощью этих выражений достаточно использова­
ния, например, ми1фо-ЭШ. Найденные впервые величины удлинения 
межьядерных равновесных расстояний в линейных комплексных со­
единениях платины со смешанной валентностью и галогенными мос- 
тикшли при электронном возбуждении необходимы для развития фо­
тохимии этих веществ, имеющих многочисленные гфшанения, осо­
бенно в биологии и медицинеi

Непосредственно результаты диссертационной работы исполь­
зовались в Физико-техническом институте низких температур 
АН УССР, Белорусском политехническом институте. Институте фи­
зики АН БССР и Физическом институте АН СССР.

Апробация работы. Материалы работы докладывались на Виль­
нюсской 2-й Всесоюзной школе по црименению лазеров (I98I), 
Совщании-семинаре молодых ученых "Физические методы исследо­
вания в химии'̂ (Иваново, 1982), У1 Всесоюзном семинаре по рас­
четной квантовой химии и колебательньм спектрам неорганических 
молекул (Черноголовка, 1962), Сов̂цании по спектроскопщ КР и 
Краевой конференции по комбинационному рассеянию света (Щушен- 
сков, 1983), XIX Всесоюзном съезде по спектроскопий (Томск, 
1983), Всесоюзном симпозиуме по теоретическим тфоблемам х1ши* 
ческой фиамки (Черногодошса, 1984), 1У коодцшшронном Совеща-
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НИИ по спектроскопии полимеров (Минск* 1986), Семинаре по тео- 
рт оптических спектров сложных систем (Москва, 1987) и друх’их 
симпозиуь̂ах* конференциях, совещаниях, семинарах.

Основные результаты диссертации опубликованы в следующих 
работшс:

Докторов Малкин И.А., шанько В.й*, Трифонов Н,Ю.
То̂шое суммирование по промежуточным состояниям в резонансном 
комбйнацискном рассеяний/Дратк*сообщ« по физике. - I98I. - НО. 
С.34-39.

Трифонов Н.Ю. Расчет спектров резонансного комбинационного 
рассеяния с учетом всевозможных дромекуточных состоянйй//Цробл. 
создания и применения в нар.хоз-ве лазерной и оптико-электрон­
ной техникигТео.докл.респ.науч.-техн.конфе - Минск, 1982.- 4*1. 
С.80^1.

Докторов Е.В*, Трифонов Н.Ю. Расчет интенсивностей резонан­
сного комбинационного рассеяния на линейьшх полуцроводниковых 
комплексах Ш1атины//Хим.физика. - I983, - - G.II67-II7I.

Трифонов Н.Ю., Докторов Е.В* йнтенсивности высших возбуж­
дений и составных частот в спектрах резонансного комбинацион­
ного рассеяния//Совещ.по спектроскопии КР. Краевая конф. по 
комбинационному рассеянию света:Тез.докл. - Красноярск, 1933.- 
С.58-59.

Докторов Е.В., Трифонов Н.Ю. Метод расчета интенсивностей 
и изменения геометрии молекулы при резонансном комбинационном 
рассеянйй//19 Всесоюз. съезд по спектроскопии:Тез.докл. - 
Томск, 1983.- Ч.2. - о .гь и гь з.

Трифонов Н.Ю. Интенсивности резонансного комбинатдионного 
рассеяния и изменения геометрии линейных комплексов платины// 
Физические и математические методы в координационной хи1лии;
Тез.докл. - Кишинев, 1983. - С.33-34,

Трифонов Н.Ю. Метод расчета интенсивности линий и измене­
ния геометрии молекулы при резонансном K0M6nHarj5H0HH0M рассея- 
НИИ//ДОКЛ. РЯ ВССР. - 1984. - Т.28, ЩО. - С.894-896.
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