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基于代数方法（*+,-./*01 2-3456）可以获得双原子分子的包含最高振动能级在内的所有高阶振动能级的精确数

值这一事实，又提出了一种新的代数方法（*+,-./*01 2-3456 &）来精确研究双原子分子电子态的振转能谱和转动常

数 7 以 89 分子的 !#!电子态为例，应用 *+,-./*01 2-3456 & 方法研究了该电子态的振动量子数从": $ 到": #$ 的

所有振转能谱，获得了与实验值符合得非常好的理论结果 7
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# E 引 言

分子的振转能级在分子光谱结构和动力学性质

的研究中是非常重要的物理量［#］7 转动中的分子会

导致分子的各向异性现象，而且碰撞时的相互作用

和冷凝耦合都在很大程度上决定于分子的振转状

态［&］7 无论是研究考虑了振动和转动情况下的反应

截面和反应概率［;］还是研究分子光谱带的分布和谐

振子的性质［)］，都需要精确地计算分子的完全振转

能级，而且精确的完全振转能级对于鉴定宇宙空间

的各种元素也起着很重要的作用 7 另外，对于一个

振动带，精确的高激发态的振转能级数据对于定量

地研究很多物理过程，例如，分子内部的振动再分

配、单分子的相互作用、碰撞能量转移［%］等等，都是

非常重要的 7
无论在实验上还是理论上，人们对许多双原子

分子的转动态和振转能级都作了大量的研究［"—#%］7
但是，所得结果中大部分分子的振转能谱都没有被

完全描述出来，而对于高激发转动态的振转数据就

更难获得 7 近年来，随着科技的发展和计算机性能

的提高，越来越多的实验技术和设备相继来研究双

原子分子的振转能级，例如共振增强多光子电离光

谱学 技 术（F=G<H）［"，’］、傅 里 叶 转 换 光 谱（9IJ）技

术［K］、双 共 振 光 谱 技 术［(］、多 级 激 光 激 发 光 谱 技

术［#$］等等 7
在理论方面，#(K; 年 L5+B0-?01M［##］用变分微扰

方法 研 究 了 8&，8N 和 N& 等 一 系 列 分 子 的 基 态

"#! O
, 的振转能级 7 由于该方法在研究过程中，考虑

了很多近似和修正，如非绝热性、相对论以及辐射修

正，因此所得到的理论数据虽然在低转动态和实验

值符合得较好，但在略高的激发转动态的振转数据

与实验值相比就出现了误差，从而导致了高激发转

动态的振转数据的不可靠性 7 另 外，PJ= 模 型 在

#((( 年也被用来计算 Q& 分子的一些电子态［#&，#;］，

计算结果虽然能够很好地解释实验低转动能级和谱

宽，但是它的精确度却受到仅有的实验数据的限制

和影响，而且该方法忽略了很弱的转动微扰 7 至今，

仍然有不同的理论方法相继提出以获得双原子分子

精确的振转能级，例如，数值变分法［#)］、结合离散化

和基矢的综合计算方法［#%］等等 7 然而，由于这些理

论方法自身存在的局限性，因此很难得到精确的振

转能级和转动常数，尤其是高激发转动态的转动信

息更难获得 7 本文在精确研究完全振动能谱和离解

能的 *+,-./*01 2-3456（RG）方法基础上［#"，#’］，同样利

用从实验上获得的一组精确的振转能级子集合，提

出了一种新的代数方法（RG&）来精确计算稳定的双

原子分子电子态的振转能级 7 第 & 部分详细介绍了

RG& 方法理论，第 ; 部分用 RG& 方法精确计算了

89 分子 !#!电子态从振动量子数": $ 到": #$
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的完全振转能级 !

" # 理论与方法

对于稳定的双原子分子电子态，在非相对论条

件下，运用二阶微扰理论获得了核运动的振转能级

的高阶展开表达式［$%］
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式中"表示的是双原子分子的总电子角动量 ( 的 )
轴分量 () 的本征值，且(!" & !!" ( !!，因此（"）式可

以扩展为以下形式：
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式中与振动相关的转动常数（0123）表示为
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将（+）式写成矩阵形式，即

34! &(!， （$$）

式中列向量矩阵，解矩阵 4! 和能量矩阵(! 为
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系数矩阵 3 的矩阵元为 3"’ &［ "（ " ’ $）(""］’ ，’ &
$，"，+，.，/，%，* !（$$）式利用标准的代数方法，不用

任何数学近似和物理模型，可以严格求解上述代数

方程组并得到一组光谱常数 ! 对双原子分子电子态

的每一个振动带，如果可以获得一组精确的振转耦

合能级｛(!" ；［ "，" ’ ’，" ’ /，⋯，" ’ 1］｝!，就可以严格

求解上述方程组（$$）式来解得该振动带内的一组转

动常数 4!#｛#!，&!，*!，(!，+!，,!，-!｝，因此，对于

不同的振动带｛(!"｝! 就有不同的转动常数组 4! !
对许多双原子分子电子态的某些振动带来说，

虽然通过实验方法很难得到精确的完全振转耦合能

谱｛(!"｝，但常能获得一组精确的部分振转耦合能级

子集合［(!"］，因此，利用代数方法可以从已知能量

子集合［(!"］中的 5 个能级中一次选取 * 个能级进

行计算求解，可以得到 6*
5 组转动光谱常数，其中总

有一组 4! 对于振转耦合能谱｛(!" ｝! 能最好地满足

下列物理要求：

!#!7 8! & $66 9 8 #!，,:; ( #!，<=> 8!?#!，,:; $ 6，

（$+）

!(（ $，7）! & $
5!

5

"
8(!"，)@; ((!"，<=> 8$ 6， （$.）

式中，#!，,:;是文献中给出的实验值，(!"，)@;8 是实验得

到的给定振动态下的振转耦合能级 ! 由于精确的实

验能级(!"，)@;8 包含了所有的重要的量子效应和振转

信息，而且在求解转动光谱常数 4! 的过程中，代数

方法没有利用任何的数学近似和物理模型，因此得

到的 4!#｛#!，&!，*!，(!，+!，,!，-!｝是常数 0123
的真实的物理表述，由（+）式和该组 4! 计算得到的

振转耦合能级｛(!" ｝! 也是正确的可靠的 ! 这样所得

到的振转耦合能级｛(!" ｝! 不仅能够重复实验上得到

的振转能级［(!"］，而且还获得了该振动带的包含实

验上未曾获得的所有高转动激发态能级的完全振转

耦合能谱｛(!"｝!
在过去的研究工作中，曾提出代数方法（AB）来
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精确求解稳定的双原子分子电子态的完全振动能谱

｛!!｝，因此将精确计算振转耦合能级｛"!" ｝! 的代数

方法称为 !"# 方法，将计算完全振动能谱的代数方

法作为 !"$ 方法 % 与 !"$ 方法一样，!"# 也是综合

运用了实验数据的精确性和理论方法上的优势 % 用

!"# 获得的振转能级数据的精确性，完全取决于部

分已知实验能级［"!"］的精确度 % 实验数据的误差越

小，用 !"#方法所得到的振转能级｛"!"｝! 就越精确 %

& ’ 应用与讨论

对大多数双原子分子电子态的各振动带，无论

是实验上还是理论上都很难给出包含高激发转动态

振转能级的振转能谱的精确数据 % !"# 方法突破了

以上局限，该方法不使用任何数学近似和物理模型，

仅仅依靠一组包含了所有重要的量子效应和振转信

息的精确的实验振转能级 !!"，()*# ，且满足一组正确

的合理的物理判据，从而保证了高转动激发态能级

物理性质的正确性 % 本文应用 !"# 方法研究了 +,
分子 $$#电子态从振动量子数!- . 到!- $. 的 $$
个振动带的完全振转能级和对应的转动光谱常数 %
表 $ 分别列出了本文和文献给出的该电子态各振动

带的转动光谱常数｛$!，%!，&!，’!，(!，)!，*!｝! % 表

# 给出了根据本文建议的 !"# 方法获得的包含了高

激发转动态的振转能级｛!!"，!"#｝，文献给出的各振动

带的实验振转能级［!!"，()*# ］，以及 !"# 和实验振转

能级 相 比 较 的 百 分 比 误 差 /00102 "3 - 4 !!"，()*# 2
!!"，!"# 4 5!!"，()*# 6 $..3 %

表 $ +, 分子 $$#电子态从!- . 到!- $. 的各振动带的转动光谱常数

!
$! 7 892 $ %! 7 $.: 892 $ &! 7 $.; 892 $ ’! 7 $.$. 892 $ (! 7 $.$& 892 $ )! 7 $.$< 892 $ *! 7 $.$= 892 $

文献［$>］ !"# 文献［$>］ !"# 文献［$>］ !"# 文献［$>］ !"# 文献［$>］ !"# 文献［$>］ !"# 文献［$>］ !"#

. :’.#.. :’.$<= #’.#. $’;=:. 2 .’<&?> $’&:>? 2 $’$>$# .’:?$& 2 .’.:##

$ :’...? &’=>.# #’##. .’>$:? 2 #’&$&= 2 .’$<=> :’&.;: 2 &’=?&: $’$.#;

# &’=;=< &’=&;> #’:#? 2 .’>&.$ 2 >’?#=$ $.’:$<> 2 ?’<;:. $’$<<: 2 .’..=

& &’=?>$ &’=#<. #’<:$ 2 .’.$=< 2 ;’<$:> $.’;&>; 2 ;’$$.$ #’.>:< 2 .’$>.#

: &’=&?? &’>>;= #’>?; 2 .’:?;$ 2 ;’#:?; ;’:#=# 2 #’=.<& .’.$:? .’$;:>

? &’=$#? &’=$$< &’.=; &’$&;= $’<&:< 2 :’<>>? <’;>&$ 2 :’&.=$ $’...&

< &’>=.# &’>;.< &’&?: .’?$:? 2 $&’;;.< &.’.#?# 2 #.’>&#? 2 $$’.;&# $:’?.;<

; &’><># &’>><& &’;#. <’:&&$ $?’=;<$ 2 :$’=#== <.’&&?: 2 :&’=&.: $#’<=;.

> &’>:&: &’><&= &’=:: ;’.<;; $>’?<&; 2 :=’<=#$ ;#’;&>? 2 ?&’;=<< $?’;;#>

= &’>$=; &’>#.: :’#&> :’&:#? $’:?>< 2 $’#?$< $’.=#> 2 .’?$#; .’.>$#

$. &’;=<# &’>.?; :’?<. <’#$&. $$’>#&> 2 &:’&$## ?;’>$;& 2 ?.’#:;; $;’<&?$

由于 !"# 方法是利用部分已知的精确的实验

振转能级［!!"，()*# ］求解方程（$$）而没用任何数学近

似和物理模型，因此表 $ 中列出的这些振动相关的

转动光谱（@ABC）数据是正确可靠的 % 与文献中给

出的实验的有限的转动光谱常数比较，振动量子数

!- . 到!- $. 的每一个振动带的 $!，!"#都与对应的

实验值 $!，DE* 符合得非常好，如在振动带! - . 处，

$.，!"# - :’.$<=892 $ 与实验值 $.，DE* - :’.#892 $ 仅相

差 .’..&$ 个波数，几乎相等 % 比较结果充分满足物

理要求，即（$&）式 % 从表 $ 中还可以看出当二阶转

动常数 %!，!"# 与文献给出的实验值 %!，DE*作比较时，

很明显出现了较大的误差，其原因是由于实验上给

出的光谱常数往往是通过与（#）式相似的只包含低

阶的转动能级表达式，利用实验中观测到的能级数

据和一些数值方法拟合而得到的，因此忽略了包含

高阶的转动常数表达式，从而给计算的光谱常数结

果带来了很大误差，如果将这些有限的低阶转动常

数用来求解振转能级，所得结果一定是错误的 % 而

!"# 方法利用精确的能级表达式（&），获得了各振

动带的包含高阶的完全振动光谱常数，提供了精确

的光谱数据 %
表 # 中列出的数据可以很清楚的显示出，对于

每一个振动带，!"# 方法给出的理论振转能 !!"，!"#
与输入的实验振转能 !!"，()*# 都符合得非常好，百分

误差最大量级也仅到 $.2 &，最大的百分误差也只有

.’..&.$$（+ - <，, - #;），能级差仅 #’;> 个波数，可见

计算结果已经非常满足（$:）式所描述的物理要求 %

#$$: 物 理 学 报 ?; 卷



表 ! "# 分子 !$!电子态从"% & 到"% $& 的各振动带实验、’(! 的振转能谱数据（单位：)*+ $）

"
"% & "% $ "% !

#,-.$!
"% #’(!

"% #//0/ + %1 " #,-.$
"% #’(!

"% #//0/ + %1 #,-.$
"% #’(!

"% #//0/ + %1

& 2344&567! 8 $&5 2344&9$!4 8 $&5 $3645 8 $&+5 2355!2:9$ 8 $&5 2355!2::& 8 $&5 !3!9& 8 $&+9 2399$2!&2 8 $&5 2399$2$:& 8 $&5 53554 8 $&+9

$ 2344$!696 8 $&5 2344$4$9: 8 $&5 !34:4 8 $&+5 235547:4& 8 $&5 235547:4& 8 $&5 &3&&& 2399!7&57 8 $&5 2399!7&57 8 $&5 &3&&&
! 2344!6&62 8 $&5 2344!6!!& 8 $&5 $3592 8 $&+5 23559!:6$ 8 $&5 23559!752 8 $&5 $3764 8 $&+5 23995!&42 8 $&5 23995$2&& 8 $&5 !3:25 8 $&+5

4 234494$5: 8 $&5 2344944&4 8 $&5 $327: 8 $&+5 2355:7:&5 8 $&5 2355:79!& 8 $&5 !3$2& 8 $&+5 239979259 8 $&5 239979549 8 $&5 53:6: 8 $&+5

5 234429!6$ 8 $&5 234429464 8 $&5 $3!$2 8 $&+5 2359&2:&5 8 $&5 2359&2446 8 $&5 534!$ 8 $&+5 23996:77: 8 $&5 239967694 8 $&5 23442 8 $&+5

9 2345!9499 8 $&5 2345!95:$ 8 $&5 $3467 8 $&+5 235952925 8 $&5 235952&69 8 $&5 93::6 8 $&+5 23974:4$! 8 $&5 239747492 8 $&5 $3$$5 8 $&+4

7 2345:45:& 8 $&5 2345:49$: 8 $&5 937$: 8 $&+9 2359675$5 8 $&5 235969::7 8 $&5 :395$ 8 $&+5 2397256&& 8 $&5 239724757 8 $&5 $3575 8 $&+4

: 2349!6592 8 $&5 2349!69&! 8 $&5 93!$& 8 $&+9 23579!$&2 8 $&5 23579$474 8 $&5 23:66 8 $&+5 239:5&!67 8 $&5 239:422&6 8 $&5 $3:45 8 $&+4

2 234964425 8 $&5 234964464 8 $&5 $3$4! 8 $&+9 235:$9774 8 $&5 235:$5244 8 $&5 63:6! 8 $&+5 2392&457! 8 $&5 2392&$244 8 $&5 $3262 8 $&+4

6 234779$97 8 $&5 234779$97 8 $&5 &3&&& 235:2:&52 8 $&5 235:27$92 8 $&5 $3&9& 8 $&+4 2392:55&2 8 $&5 2392:!76$ 8 $&5 $3666 8 $&+4

$& 234:55:56 8 $&5 234:55:52 8 $&5 $372! 8 $&+7 235277$2: 8 $&5 235279!62 8 $&5 $3&5: 8 $&+4 239694&7$ 8 $&5 23969$459 8 $&5 $366: 8 $&+4

$$ 23424!$4: 8 $&5 23424!$!! 8 $&5 $32&5 8 $&+9 235694&4! 8 $&5 23569!!$& 8 $&5 637:4 8 $&+5 237&46442 8 $&5 237&4::54 8 $&5 $3294 8 $&+4

$! 2346!:!!2 8 $&5 2346!:!!2 8 $&5 439&& 8 $&+: 239&5:95! 8 $&5 239&57246 8 $&5 23!75 8 $&+5 237$44!$9 8 $&5 237$4$2!$ 8 $&5 $37$2 8 $&+4

$4 235&4&&&6 8 $&5 235&4&&&6 8 $&5 !375! 8 $&+: 239$567!: 8 $&5 239$56$!$ 8 $&5 93652 8 $&+5 237!45992 8 $&5 237!44562 8 $&5 $3!!6 8 $&+4

$5 235$5&5&7 8 $&5 235$5&5&7 8 $&5 &3&&& 239!96!2$ 8 $&5 239!9262& 8 $&5 439!7 8 $&+5 2374545!& 8 $&5 23745!72! 8 $&5 23957 8 $&+5

$9 235!92442 8 $&5 235!92494 8 $&5 $32$& 8 $&+9 2394:7449 8 $&5 2394:7449 8 $&5 &3&&& 23759696: 8 $&5 237596!72 8 $&5 432&& 8 $&+5

$7 235424:97 8 $&5 235424:2! 8 $&5 43&26 8 $&+9 2399&&2!& 8 $&5 2399&$&6! 8 $&5 43$25 8 $&+5 237924$55 8 $&5 237924$55 8 $&5 &3&&&
$: 2359$7994 8 $&5 2359$77!& 8 $&5 :36&! 8 $&+9 23974!7&4 8 $&5 239744$94 8 $&5 735!5 8 $&+5 237:$42!6 8 $&5 237:$5$6& 8 $&5 53$96 8 $&+5

$2 235797:7$ 8 $&5 235797:6& 8 $&5 43574 8 $&+9 239::$776 8 $&5 239::!5$5 8 $&5 2372! 8 $&+5 23729$:&: 8 $&5 23729!!25 8 $&5 73756 8 $&+5

$6 2352&5$5: 8 $&5 2352&5!$9 8 $&5 :36:5 8 $&+9 2396$:2!7 8 $&5 2396$2:72 8 $&5 $3&6: 8 $&+4 237667977 8 $&5 23766:4&6 8 $&5 23959 8 $&+5

!& 235692:97 8 $&5 2356922$$ 8 $&5 73529 8 $&+9 237&:$$&& 8 $&5 237&:!$$! 8 $&5 $3$:7 8 $&+4 23:$525$! 8 $&5 23:$56$9! 8 $&5 23522 8 $&+5

!$ 239$!&579 8 $&5 239$!&567 8 $&5 43759 8 $&+9 237!4$!67 8 $&5 237!4!457 8 $&5 $3!$: 8 $&+4 23:4&:&76 8 $&5 23:4&::&2 8 $&5 :34!$ 8 $&+5

!! 239!26$77 8 $&5 239!26$25 8 $&5 !3$&2 8 $&+9 2374625$6 8 $&5 2374664:7 8 $&5 $3$&: 8 $&+4 23:5:!97$ 8 $&5 23:5:!222 8 $&5 43:46 8 $&+5

!4 239575:9: 8 $&5 239575:22 8 $&5 4374! 8 $&+9 2379:!4$& 8 $&5 2379:4$$6 8 $&5 6345$ 8 $&+5 23:7557$9 8 $&5 23:7557$9 8 $&5 &3&&&
!5 23975:!!& 8 $&5 23975:!!& 8 $&5 $35!! 8 $&+$5 237:9!6&9 8 $&5 237:949&& 8 $&5 7329: 8 $&+5 23:2!4!7! 8 $&5 23:2!!2!7 8 $&5 5367$ 8 $&+5

!9 23924755& 8 $&5 23924746& 8 $&5 93:6! 8 $&+9 23765&$&$ 8 $&5 23765&594 8 $&5 53&56 8 $&+5 232&&2479 8 $&5 232&&:5:$ 8 $&5 $3&$9 8 $&+4

!7 237&4!!!7 8 $&5 237&4!!&2 8 $&5 !3$4$ 8 $&+9 23:$44:54 8 $&5 23:$446$9 8 $&5 $36:7 8 $&+5 232$66:26 8 $&5 232$629&: 8 $&5 $3595 8 $&+4

!: 237!45759 8 $&5 237!459:6 8 $&5 :3727 8 $&+9 23:4442!& 8 $&5 23:4442!& 8 $&5 53$29 8 $&+$5 23246:56$ 8 $&5 23246926$ 8 $&5 $32$& 8 $&+4

!2 2375545&: 8 $&5 2375545&: 8 $&5 !32$6 8 $&+$5 23:95&$9$ 8 $&5 23:95&&22 8 $&5 :3$9& 8 $&+9 2327&$4&! 8 $&5 2329669:5 8 $&5 $369$ 8 $&+4

!6 23779296! 8 $&5 23779296! 8 $&5 53!$2 8 $&+$5 23::9!726 8 $&5 23::9!7$2 8 $&5 23&5: 8 $&+9 2322$$&92 8 $&5 2322&6527 8 $&5 $3::& 8 $&+4

4& 2372:6674 8 $&5 23722&&!2 8 $&5 :352$ 8 $&+9 23:6:$!:7 8 $&5 23:6:$!:7 8 $&5 $3!57 8 $&+$4 236&!7:29 8 $&5 236&!994& 8 $&5 $35&6 8 $&+4

4$ 23:$&:594 8 $&5 23:$&:7&4 8 $&5 $3:!! 8 $&+5 232$69:2! 8 $&5 232$69264 8 $&5 $3!95 8 $&+5 236!52!4& 8 $&5 236!5:972 8 $&5 :35!$ 8 $&+5

4! 23:45$&79 8 $&5 23:45$$62 8 $&5 $39!! 8 $&+5 2325!7!:9 8 $&5 2325!7!:9 8 $&5 !3!&5 8 $&+$4 2365:95$! 8 $&5 2365:95$! 8 $&5 !3:!4 8 $&+$5

44 23:92&5:5 8 $&5 23:92&72: 8 $&5 !3544 8 $&+5 23277!&92 8 $&5 23277!!5& 8 $&5 !3&56 8 $&+5 236:&2$&$ 8 $&5 236:&22!2 8 $&5 23$&& 8 $&+5

45 23:2!965& 8 $&5 23:2!965& 8 $&5 !3::5 8 $&+$5 2326&5$64 8 $&5 2326&4727 8 $&5 93:&5 8 $&+5 236657&64 8 $&5 23665:942 8 $&5 $37&7 8 $&+4

49 232&:7:4! 8 $&5 232&:72!7 8 $&5 $3&79 8 $&+5 236$9&:4& 8 $&5 236$9&:4& 8 $&5 9344& 8 $&+$4 63&$6&&9! 8 $&5 63&$6$!52 8 $&5 $34!7 8 $&+4

47 232444!9$ 8 $&5 232444!!! 8 $&5 43!2$ 8 $&+9 2365&464& 8 $&5 2365&464& 8 $&5 :3&27 8 $&+$4 63&542$!7 8 $&5 63&54676$ 8 $&5 $3:4& 8 $&+4

4: 232967$2& 8 $&5 232969&!6 8 $&5 $3!66 8 $&+4 236775746 8 $&5 63&76!:&4 8 $&5 63&76!:&4 8 $&5 $3454 8 $&+$4

42 23227!977 8 $&5 23227!$64 8 $&5 53$6: 8 $&+5 236649954 8 $&5 63&69&45$ 8 $&5 63&69&45$ 8 $&5 $32:9 8 $&+$4

46 236$47559 8 $&5 236$45:5& 8 $&5 $36$! 8 $&+4 63&!!$55$ 8 $&5 63$!$52!! 8 $&5 63$!$4&56 8 $&5 $3655 8 $&+4

5& 2365$!2!2 8 $&5 2365$!2!2 8 $&5 5347& 8 $&+$4 63&94&47: 8 $&5 63$52$262 8 $&5 63$52$262 8 $&5 43$67 8 $&+$4

5$ 2367672$4 8 $&5 63&2:9$95 8 $&5 63$:926&2 8 $&5

5! 23662:49! 8 $&5 63$!:9976 8 $&5 63!&5:5:2 8 $&5

54 63&!29944 8 $&5 63$:7$!$$ 8 $&5 63!49!69! 8 $&5

55 63&964&9$ 8 $&5 63!4:9499 8 $&5 63!72445& 8 $&5

59 63&6$!555 8 $&5 634$2&&$5 8 $&5 634&9&!5! 8 $&5

57 63$!5:467 8 $&5 635!7!9!7 8 $&5 634576669 8 $&5

5: 63$7&4$4& 8 $&5 639:55&!9 8 $&5 634679$$! 8 $&5

52 63$6276&7 8 $&5 63::6&!:9 8 $&5 635977&5$ 8 $&5

56 63!5&279: 8 $&5 $3&&7!94: 8 $&9 6394$44$! 8 $&5

9& 63!22$:25 8 $&5 $3&595267 8 $&9 637!7&$54 8 $&5

! 来自文献［$2］的实验振转能级 ; < 用新代数方法 ’(! 计算得到的理论振转能级 ; "百分比误差 #//0/ + %1 % = #,-. $
"% + #’(!

"% = >#,-. $
"% 8

$&&1 ;

4$$5: 期 樊群超等：用代数方法精确研究 "# 分子 !$!的振转能谱



表 !（续）

!
!" # !" $ !" %

"&’(#
!$ ")*!

!$ "++,+ - $. "&’(#
!$ ")*!

!$ "++,+ - $. "&’(#
!$ ")*!

!$ "++,+ - $.

/ 012%3$!22 4 5/$ 012%3$!6/ 4 5/$ !133! 4 5/-% 013%60#/0 4 5/$ 013%60##/ 4 5/$ !1%55 4 5/-% 010%65$/0 4 5/$ 010%65$5/ 4 5/$ !1!%0 4 5/-2

5 012%0!5$! 4 5/$ 012%0!5$! 4 5/$ /1/// 0132/25/2 4 5/$ 0132/25/2 4 5/$ /1/// 010%66!#! 4 5/$ 010%66!#! 4 5/$ /1///
! 012%60/#! 4 5/$ 012%630$2 4 5/$ !15$6 4 5/-$ 0132!56!5 4 5/$ 0132!52%6 4 5/$ !1665 4 5/-$ 01025$05! 4 5/$ 01025$020 4 5/$ 21#32 4 5/-%

# 0122!5353 4 5/$ 0122!5$/5 4 5/$ #12$0 4 5/-$ 0132$%$2# 4 5/$ 0132$$66/ 4 5/$ %1#6$ 4 5/-$ 0102#0### 4 5/$ 0102#0#/% 4 5/$ #1!/# 4 5/-%

$ 0122%##22 4 5/$ 0122%!0/% 4 5/$ 21$32 4 5/-$ 0132326#5 4 5/$ 0132325/5 4 5/$ 61$20 4 5/-$ 010226$06 4 5/$ 010226%50 4 5/$ #1#// 4 5/-%

% 01226!306 4 5/$ 01226!/%! 4 5/$ 01%/5 4 5/-$ 0133525%2 4 5/$ 01335$66/ 4 5/$ 51##/ 4 5/-# 0103/0$32 4 5/$ 0103/0$0/ 4 5/$ %1/5# 4 5/-2

2 0123$//25 4 5/$ 0123#65#! 4 5/$ 51/35 4 5/-# 01332#5%/ 4 5/$ 0133252%! 4 5/$ 513/3 4 5/-# 0103%%!/6 4 5/$ 0103%%5%2 4 5/$ 21/!# 4 5/-%

3 01236%5!0 4 5/$ 01236$/!6 4 5/$ 51!23 4 5/-# 0130530%$ 4 5/$ 013052/32 4 5/$ !1/!$ 4 5/-# 0100/6%26 4 5/$ 0100/6%/! 4 5/$ 31%60 4 5/-%

0 0120%36$3 4 5/$ 0120%235% 4 5/$ 51$50 4 5/-# 01300/!$3 4 5/$ 013030!$2 4 5/$ !1!33 4 5/-# 010035%$3 4 5/$ 010035$3/ 4 5/$ 012%5 4 5/-%

6 0126!0$$3 4 5/$ 0126!35%3 4 5/$ 51$0$ 4 5/-# 0136%/!2$ 4 5/$ 0136$05#5 4 5/$ !1$!% 4 5/-# 0106$5/%6 4 5/$ 0106$5//3 4 5/$ %10%3 4 5/-%

5/ 013//2%3# 4 5/$ 013//%#/2 4 5/$ 51$%2 4 5/-# 010/!302$ 4 5/$ 010/!%26# 4 5/$ !1$22 4 5/-# 016/50505 4 5/$ 016/50/%5 4 5/$ 51$%0 4 5/-$

55 013/6!!%% 4 5/$ 013/655/# 4 5/$ 51#!! 4 5/-# 01055!6$! 4 5/$ 01055/030 4 5/$ !1#$! 4 5/-# 0165/!%66 4 5/$ 0165/!%#2 4 5/$ 31/0$ 4 5/-%

5! 01350%$30 4 5/$ 01350$$32 4 5/$ 515$6 4 5/-# 010!/%$33 4 5/$ 010!/#256 4 5/$ !15/2 4 5/-# 01656$#03 4 5/$ 01656$#03 4 5/$ /1///
5# 013!02555 4 5/$ 013!0%#$/ 4 5/$ 010#$ 4 5/-$ 010#/%#%/ 4 5/$ 010#/#0## 4 5/$ 51350 4 5/-# 016!6#$2$ 4 5/$ 016!6#%!$ 4 5/$ 21232 4 5/-%

5$ 013#6$5/2 4 5/$ 013#6#2// 4 5/$ %1365 4 5/-$ 010$5!$0% 4 5/$ 010$55$!$ 4 5/$ 51!/5 4 5/-# 016#663$! 4 5/$ 016#660%3 4 5/$ 51!65 4 5/-$

5% 013%/6$/0 4 5/$ 013%/65%! 4 5/$ !16!0 4 5/-$ 010%!20!0 4 5/$ 010%!2!0/ 4 5/$ 2156$ 4 5/-$ 016%5#/3# 4 5/$ 016%5#!6# 4 5/$ !1$%% 4 5/-$

52 0132#500% 4 5/$ 0132#500% 4 5/$ /1/// 0102$0!36 4 5/$ 0102$0!36 4 5/$ /1/// 0162##$36 4 5/$ 0162##3!3 4 5/$ !132# 4 5/-$

53 013325$%$ 4 5/$ 01332520% 4 5/$ !12#3 4 5/-$ 01033223! 4 5/$ 010333!6/ 4 5/$ 216%0 4 5/-$ 01632/26# 4 5/$ 016325/%/ 4 5/$ #1633 4 5/-$

50 013060/6/ 4 5/$ 013060$#6 4 5/$ #163/ 4 5/-$ 01065!/$! 4 5/$ 01065#53$ 4 5/$ 51!3# 4 5/-# 01606$30$ 4 5/$ 01606%5$0 4 5/$ $1/$0 4 5/-$

56 010/$52#6 4 5/$ 010/$!/#$ 4 5/$ $1$03 4 5/-$ 016/%$!/5 4 5/$ 016/%%365 4 5/$ 5130% 4 5/-# 61//#%$6! 4 5/$ 61//#%6/! 4 5/$ $1%%$ 4 5/-$

!/ 01056!/$# 4 5/$ 01056!#2% 4 5/$ #12%# 4 5/-$ 016!/#/3% 4 5/$ 016!/%//! 4 5/$ !152/ 4 5/-# 61/50!053 4 5/$ 61/50#56# 4 5/$ $152$ 4 5/-$

!5 010#$6/0$ 4 5/$ 010#$6##$ 4 5/$ !10#% 4 5/-$ 016#%0%!3 4 5/$ 016#2/23# 4 5/$ !1$/5 4 5/-# 61/##22/0 4 5/$ 61/##26/5 4 5/$ #1!#6 4 5/-$

!! 010%5!0%# 4 5/$ 010%5!0%# 4 5/$ /1/// 016%!/%/$ 4 5/$ 016%!!20/ 4 5/$ !1$#/ 4 5/-# 61/$6232! 4 5/$ 61/$62655 4 5/$ 512$% 4 5/-$

!# 01020#/26 4 5/$ 01020!0$/ 4 5/$ !1%36 4 5/-$ 01620005! 4 5/$ 01626/65/ 4 5/$ !1#$/ 4 5/-# 61/22#55$ 4 5/$ 61/22#55$ 4 5/$ 51#$$ 4 5/-5$

!$ 0100%626! 4 5/$ 0100%6!!# 4 5/$ %1!05 4 5/-$ 01602#$/0 4 5/$ 01602%!22 4 5/$ !1/23 4 5/-# 61/0#%2!# 4 5/$ 61/0#%$/0 4 5/$ !1#23 4 5/-$

!% 016/$!2%0 4 5/$ 016/$56#/ 4 5/$ 0150/ 4 5/-$ 61//$$5%% 4 5/$ 61//$%225 4 5/$ 5123! 4 5/-# 615/5$552 4 5/$ 615/5#260 4 5/$ $1%06 4 5/-$

!2 016!#5332 4 5/$ 016!#/006 4 5/$ 616$$ 4 5/-$ 61/!#/6#3 4 5/$ 61/!#!/!# 4 5/$ 51!/# 4 5/-# 615560$36 4 5/$ 615563062 4 5/$ 21#65 4 5/-$

!3 016$!266/ 4 5/$ 016$!2/56 4 5/$ 51/02 4 5/-# 61/$!#%03 4 5/$ 61/$!$!03 4 5/$ 313$# 4 5/-$ 615#00252 4 5/$ 615#0365$ 4 5/$ 3120! 4 5/-$

!0 0162!052% 4 5/$ 0162!3!!$ 4 5/$ 51/$6 4 5/-# 61/2!!55/ 4 5/$ 61/2!!#6/ 4 5/$ #1/6% 4 5/-$ 615%0$$5$ 4 5/$ 615%0#2%6 4 5/$ 01!$6 4 5/-$

!6 0160#%5$0 4 5/$ 0160#$#03 4 5/$ 01$3# 4 5/-$ 61/0!2!2# 4 5/$ 61/0!2!2# 4 5/$ 51#$5 4 5/-5$ 61530%3$% 4 5/$ 61530%/!! 4 5/$ 31005 4 5/-$

#/ 61//$36/% 4 5/$ 61//$3#25 4 5/$ 21/$% 4 5/-$ 615/#2/%/ 4 5/$ 615/#%056 4 5/$ !1%$5 4 5/-$ 61566!$#$ 4 5/$ 615665026 4 5/$ 215$! 4 5/-$

#5 61/!22!#2 4 5/$ 61/!2%63! 4 5/$ !16!3 4 5/-$ 615!%553% 4 5/$ 615!%/6$% 4 5/$ !1%!/ 4 5/-$ 61!!/$!%# 4 5/$ 61!!/$/#5 4 5/$ !1$/3 4 5/-$

#! 61/$6//!! 4 5/$ 61/$6//!! 4 5/$ %1#0% 4 5/-5$ 615$35250 4 5/$ 615$35$6% 4 5/$ 51#$$ 4 5/-$ 61!$!5!60 4 5/$ 61!$!5!60 4 5/$ 51/%% 4 5/-5#

## 61/356#/# 4 5/$ 61/356#/# 4 5/$ 01/%0 4 5/-5$ 615263!0$ 4 5/$ 615263!0$ 4 5/$ #1602 4 5/-5$ 61!2$#$!0 4 5/$ 61!2$#$!0 4 5/$ 51#5% 4 5/-5#

#$ 61/6%#2!# 4 5/$ 61/6%#2!# 4 5/$ 51/3! 4 5/-5# 6156!30%5 4 5/$ 6156!0/6% 4 5/$ !12%/ 4 5/-$ 61!03/533 4 5/$ 61!03/533 4 5/$ 51%3$ 4 5/-5#

#% 61556##3% 4 5/$ 61556!0%5 4 5/$ %13$% 4 5/-$ 61!52#260 4 5/$ 61!52#260 4 5/$ %1!00 4 5/-5$ 61#5/!5/3 4 5/$ 61#5/5#22 4 5/$ 316%% 4 5/-$

#2 615$#32$6 4 5/$ 615$#260$ 4 5/$ 31!20 4 5/-$ 61!$/#063 4 5/$ 61!$/#063 4 5/$ 21%6! 4 5/-5$ 61###05%! 4 5/$ 61###3//6 4 5/$ 51!!% 4 5/-#

#3 6152032%6 4 5/$ 615202!$$ 4 5/$ 51%$$ 4 5/-# 61!2$6!0$ 4 5/$ 61!2$02/# 4 5/$ 31#%$ 4 5/-$ 61#%36!2$ 4 5/$ 61#%33%!5 4 5/$ 5102! 4 5/-#

#0 6156$5!/% 4 5/$ 6156$5!/% 4 5/$ $1!$/ 4 5/-5# 61!0602%% 4 5/$ 61!0636%0 4 5/$ 31%/$ 4 5/-$ 61#0!$/2% 4 5/$ 61#0!$/2% 4 5/$ !10%3 4 5/-5#

#6 61!!/!63# 4 5/$ 61#5%!%!$ 4 5/$ 61#5%!%!$ 4 5/$ 310$3 4 5/-5$ 61$/36/%6 4 5/$

$/ 61!$3#$/3 4 5/$ 61#$5#%%$ 4 5/$ 61$#$26$/ 4 5/$

$5 61!3%%$/! 4 5/$ 61#20##33 4 5/$ 61$2#%!$0 4 5/$

$! 61#/%#!$% 4 5/$ 61#62%6!3 4 5/$ 61$6%25$2 4 5/$

$# 61##3#/#3 4 5/$ 61$!23$2! 4 5/$ 61%#!0%/0 4 5/$

$$ 61#3!#!/# 4 5/$ 61$%63%/0 4 5/$ 61%30/3$$ 4 5/$

$% 61$55%/62 4 5/$ 61$63/55! 4 5/$ 612#%$%23 4 5/$

$2 61$%2#26/ 4 5/$ 61%$/%$$! 4 5/$ 6135/66%5 4 5/$

$3 61%/00#35 4 5/$ 61%6#50%/ 4 5/$ 6105#5%06 4 5/$

$0 61%35#0#! 4 5/$ 612%00$05 4 5/$ 616%#3!5% 4 5/$

$6 612$35/%! 4 5/$ 613$!0%$! 4 5/$ 51/5$00!$ 4 5/%

%/ 613#60#22 4 5/$ 610%!##02 4 5/$ 51/$!/#!# 4 5/%

$55$ 物 理 学 报 %3 卷



表 !（续）

!
!" # !" $ !" %

"&’(#
!$ ")*!

!$ "++,+ - $. "&’(#
!$ ")*!

!$ "++,+ - $. "&’(#
!$ ")*!

!$ "++,+ - $.

/ %01223414 5 6/3 %0122341/ 5 6/3 4042/ 5 6/-# 10/3%%2!! 5 6/3 10/3%%2!/ 5 6/3 !0!6/ 5 6/-# 106413%3/ 5 6/3 106413%3/ 5 6/3 /0///
6 %012#!646 5 6/3 %012#!646 5 6/3 /0/// 10/31#!1/ 5 6/3 10/31#!1/ 5 6/3 /0/// 1063/!2#2 5 6/3 1063/!2#2 5 6/3 /0///
! %012$$#2/ 5 6/3 %012$$#6! 5 6/3 30!1$ 5 6/-2 10/266#%1 5 6/3 10/266%62 5 6/3 60416 5 6/-3 10636$%34 5 6/3 10636$11% 5 6/3 60$// 5 6/-3

4 %01#/6/!6 5 6/3 %01#//%!% 5 6/3 !0621 5 6/-3 10/243%11 5 6/3 10/242/#2 5 6/3 60%4% 5 6/-3 10633/1%2 5 6/3 1063366/% 5 6/3 6043$ 5 6/-3

3 %01#4!/!% 5 6/3 %01#46$$6 5 6/3 !0%#$ 5 6/-3 10/2#2$!/ 5 6/3 10/2##/// 5 6/3 40/1# 5 6/-3 1063$626/ 5 6/3 1063$6%31 5 6/3 40$66 5 6/-3

2 %01#$/%3/ 5 6/3 %01#$/3!$ 5 6/3 30#/3 5 6/-3 10/#/3!42 5 6/3 10/#/32#1 5 6/3 40#1/ 5 6/-3 1062/1$$/ 5 6/3 10626/6#$ 5 6/3 3043! 5 6/-3

# %01$6$6$1 5 6/3 %01$6#$$! 5 6/3 3024% 5 6/-3 10/#2/4!% 5 6/3 10/#2/$62 5 6/3 30!$/ 5 6/-3 106222264 5 6/3 10622#/// 5 6/3 204!4 5 6/-3

$ %01$$6!4/ 5 6/3 %01$$/$#1 5 6/3 20644 5 6/-3 10/$/41#$ 5 6/3 10/$/34$$ 5 6/3 3026% 5 6/-3 106#/%%$% 5 6/3 106#/1!%4 5 6/3 303!3 5 6/-3

% %01%4!$%1 5 6/3 %01%4!4$/ 5 6/3 30##% 5 6/-3 10/$#26!$ 5 6/3 10/$#231! 5 6/3 30/!6 5 6/-3 106##12#4 5 6/3 106##112/ 5 6/3 30!!! 5 6/-3

1 %011/6%%$ 5 6/3 %011/62/% 5 6/3 30!6! 5 6/-3 10/%44$24 5 6/3 10/%4411$ 5 6/3 !0#1/ 5 6/-3 106$4$21/ 5 6/3 106$4$143 5 6/3 40$26 5 6/-3

6/ %011$%4#$ 5 6/3 %011$%6/# 5 6/3 !01/! 5 6/-3 10/1/1#3$ 5 6/3 10/1/1%!1 5 6/3 !0//6 5 6/-3 106%6!1#! 5 6/3 106%646#1 5 6/3 !0!23 5 6/-3

66 10//#!6%! 5 6/3 10//#!/$/ 5 6/3 60!32 5 6/-3 10/11!%!1 5 6/3 10/11!1!6 5 6/3 60//1 5 6/-3 106%123%% 5 6/3 106%122%# 5 6/3 60/## 5 6/-3

6! 10/624!1% 5 6/3 10/624!1% 5 6/3 /0/// 106/%4!/4 5 6/3 106/%4!/4 5 6/3 /0/// 1061%266! 5 6/3 1061%266! 5 6/3 /0///
64 10/!262%/ 5 6/3 10/!26#%4 5 6/3 6064# 5 6/-3 1066%/#26 5 6/3 1066%/21% 5 6/3 20$%6 5 6/-2 10!/%6$3# 5 6/3 10!/%6### 5 6/3 %0#23 5 6/-2

63 10/42#146 5 6/3 10/42$66# 5 6/3 !0/34 5 6/-3 106!%266# 5 6/3 106!%2/!/ 5 6/3 60/2! 5 6/-3 10!6%24/3 5 6/3 10!6%262$ 5 6/3 60213 5 6/-3

62 10/3#146! 5 6/3 10/3#1313 5 6/3 !0/6/ 5 6/-3 10641#3#2 5 6/3 10641#4$/ 5 6/3 60/33 5 6/-3 10!!12#42 5 6/3 10!!123$1 5 6/3 60#%2 5 6/-3

6# 10/2%%2#! 5 6/3 10/2%%$!! 5 6/3 60$#$ 5 6/-3 106263#/# 5 6/3 10626324# 5 6/3 $0#41 5 6/-2 10!36!#!$ 5 6/3 10!36!262 5 6/3 60!62 5 6/-3

6$ 10/$63#2/ 5 6/3 10/$63$63 5 6/3 $0/!1 5 6/-2 106#41324 5 6/3 106#4141$ 5 6/3 #0/$/ 5 6/-2 10!24#!// 5 6/3 10!24#64! 5 6/3 $04!2 5 6/-2

6% 10/%3$4%$ 5 6/3 10/%3$4%$ 5 6/3 /0/// 106$$/%!4 5 6/3 106$$/%!4 5 6/3 /0/// 10!###614 5 6/3 10!###614 5 6/3 /0///
61 10/1%##11 5 6/3 10/1%##2# 5 6/3 30$33 5 6/-2 1061/%##3 5 6/3 1061/%#$1 5 6/3 60##6 5 6/-2 10!%/!263 5 6/3 10!%/!22# 5 6/3 3026# 5 6/-2

!/ 10664!36# 5 6/3 10664!36# 5 6/3 /0/// 10!/2!$$3 5 6/3 10!/2!%42 5 6/3 #0#62 5 6/-2 10!132/1# 5 6/3 10!132/%3 5 6/3 60!#2 5 6/-2

!6 106!%32!% 5 6/3 106!%32!% 5 6/3 60442 5 6/-63 10!!/46## 5 6/3 10!!/46## 5 6/3 !04$! 5 6/-$ 104/14#23 5 6/3 104/14#2! 5 6/3 !0### 5 6/-#

!! 10633!%/4 5 6/3 10633!%/4 5 6/3 6044! 5 6/-63 10!4212#/ 5 6/3 10!4212#/ 5 6/3 /0/// 104!3%633 5 6/3 104!3%633 5 6/3 604/$ 5 6/-63

!4 106#/$!62 5 6/3 106#/$//4 5 6/3 !0461 5 6/-3 10!2!61#% 5 6/3 10!2!616! 5 6/3 #0/%6 5 6/-2 1043/%243 5 6/3 1043/%32% 5 6/3 %06$$ 5 6/-2

!3 106$$$2$6 5 6/3 106$$#%$6 5 6/3 $0#!2 5 6/-3 10!#1/6$% 5 6/3 10!#1/66% 5 6/3 #03$/ 5 6/-2 1042$3242 5 6/3 1042$33%% 5 6/3 20/#% 5 6/-2

!2 106124$%# 5 6/3 10612!!4! 5 6/3 60#1/ 5 6/-4 10!%#3/#4 5 6/3 10!%#3/#4 5 6/3 6046! 5 6/-63 104$3#666 5 6/3 104$3#666 5 6/3 !0211 5 6/-63

!# 10!642$!$ 5 6/3 10!64461! 5 6/3 !0$2! 5 6/-4 104/34221 5 6/3 104/34#/! 5 6/3 302%2 5 6/-2 1041!4/2$ 5 6/3 1041!46#$ 5 6/3 606$4 5 6/-3

!$ 10!4!44/6 5 6/3 10!4!/2!6 5 6/3 40/66 5 6/-4 104!!%3#/ 5 6/3 104!!%231 5 6/3 102!# 5 6/-2 1036/2!63 5 6/3 1036/233# 5 6/3 !03#% 5 6/-3

!% 10!26#466 5 6/3 10!26#466 5 6/3 !0!41 5 6/-64 10436%#1/ 5 6/3 10436%#1/ 5 6/3 #02!6 5 6/-63 103!1!$/1 5 6/3 103!1!$/1 5 6/3 10/33 5 6/-63

!1 10!$!2/!% 5 6/3 104#63/24 5 6/3 104#64%33 5 6/3 !0!4! 5 6/-3 1033%2/%1 5 6/3 1033%3$$2 5 6/3 404!! 5 6/-3

4/ 10!1226#! 5 6/3 104%6336% 5 6/3 104%63/!2 5 6/3 30613 5 6/-3 103#%!4## 5 6/3 103#%6$36 5 6/3 #0211 5 6/-3

46 104!!6$/! 5 6/3 103/61$$! 5 6/3 103/61$$! 5 6/3 60%63 5 6/-64 103%%33!6 5 6/3 103%%33!6 5 6/3 !033/ 5 6/-64

4! 104231$#6 5 6/3 103!4!$#2 5 6/3 102/12633 5 6/3

44 1041$1$## 5 6/3 10332#%2% 5 6/3 1024616/4 5 6/3

43 1032$3$#6 5 6/3 103#11$#! 5 6/3 1022##2!! 5 6/3

42 10234/316 5 6/3 1031$2#2/ 5 6/3 102%2211% 5 6/3

4# 10##%163% 5 6/3 1024/1/## 5 6/3 10#!612/$ 5 6/3

4$ 10%22$%#6 5 6/3 102$3/#24 5 6/3 10#$/1$/$ 5 6/3

4% 60/6444!$ 5 6/2 10#442443 5 6/3 10$36/42/ 5 6/3

41 60/2344%3 5 6/2 10$614%/6 5 6/3 10%32/%$/ 5 6/3

3/ 606633!// 5 6/2 10%3#%421 5 6/3 60///!#3$ 5 6/2

36 60!/62%3$ 5 6/2 60//4%33# 5 6/2 60/!3!24# 5 6/2

3! 604!#$612 5 6/2 60/4!#1#6 5 6/2 60/#/#24! 5 6/2

34 602/33$#6 5 6/2 60/$216#! 5 6/2 606623611 5 6/2

33 60$234%%/ 5 6/2 6063//%%% 5 6/2 6061#1!!6 5 6/2

32 !06/!!$64 5 6/2 60!43423$ 5 6/2 6046#$#6# 5 6/2

3# !02%61$/3 5 6/2 604$6!2/1 5 6/2 6031/%!16 5 6/2

3$ 40!4$2!/4 5 6/2 602#$$%/# 5 6/2 60$3/#2/2 5 6/2

3% 306!2%663 5 6/2 60%3#$#$$ 5 6/2 !0/12/1// 5 6/2

31 20461%22$ 5 6/2 !0!4%2#/2 5 6/2 !021!3%13 5 6/2

2/ #016!$$61 5 6/2 !0$%462%/ 5 6/2 40!%444%4 5 6/2
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表 !（续）

!
!" # !" $%

"&’( #
!$ ")*!

!$ "++,+ - $. "&’( #
!$ ")*!

!$ "++,+ - $.

% #/!!01$10 2 $%1 #/!!01$3% 2 $%1 4/!3$ 2 $% - 5 #/4$!0114 2 $%1 #/4$!011% 2 $%1 4/!!$ 2 $% - 5

$ #/!!6$06# 2 $%1 #/!!6$06# 2 $%1 %/%%% #/4$43%1# 2 $%1 #/4$43%1# 2 $%1 %/%%%
! #/!!#0%16 2 $%1 #/!!#0%30 2 $%1 #/4!1 2 $% - 5 #/4$3%$!5 2 $%1 #/4$3%!3! 2 $%1 $/435 2 $% - 1

4 #/!4$#660 2 $%1 #/!4$##4! 2 $%1 1/66# 2 $% - 3 #/4$0!##1 2 $%1 #/4$04%!$ 2 $%1 !/#40 2 $% - 3

1 #/!43%465 2 $%1 #/!43%463 2 $%1 $/!#! 2 $% - 5 #/4!%4$4! 2 $%1 #/4!%44$3 2 $%1 $/#53 2 $% - 1

3 #/!466465 2 $%1 #/!466401 2 $%1 $/!#4 2 $% - 3 #/4!1%#00 2 $%1 #/4!1$%6! 2 $%1 $/$!# 2 $% - 1

5 #/!14464! 2 $%1 #/!14463% 2 $%1 $/#41 2 $% - 3 #/4!65%53 2 $%1 #/4!65!54 2 $%1 !/$$# 2 $% - 1

0 #/!165016 2 $%1 #/!165034 2 $%1 3/506 2 $% - 5 #/444636# 2 $%1 #/44460#% 2 $%1 !/$3! 2 $% - 1

6 #/!315#50 2 $%1 #/!310%$0 2 $%1 3/451 2 $% - 3 #/44#61#! 2 $%1 #/44#63#! 2 $%1 $/%0% 2 $% - 1

# #/!5$1366 2 $%1 #/!5$1351 2 $%1 !/31! 2 $% - 3 #/415331% 2 $%1 #/41533#! 2 $%1 3/3#3 2 $% - 3

$% #/!56#4!! 2 $%1 #/!56#4$1 2 $%1 #/%63 2 $% - 5 #/434#54# 2 $%1 #/434#0%# 2 $%1 0/3!0 2 $% - 3

$$ #/!00$$54 2 $%1 #/!00$$01 2 $%1 $/$5# 2 $% - 3 #/45!%635 2 $%1 #/45!%635 2 $%1 %/%%%
$! #/!65%%53 2 $%1 #/!65%%1# 2 $%1 $/05# 2 $% - 3 #/40%#%!5 2 $%1 #/40%6#46 2 $%1 #/14% 2 $% - 3

$4 #/!#33643 2 $%1 #/!#33643 2 $%1 %/%%% #/46%4#!! 2 $%1 #/46%463$ 2 $%1 0/34% 2 $% - 3

$1 #/4%361!! 2 $%1 #/4%361!3 2 $%1 !/#6$ 2 $% - 5 #/4#%33$6 2 $%1 #/4#%3163 2 $%1 4/343 2 $% - 3

$3 #/4$5056# 2 $%1 #/4$500%1 2 $%1 $/531 2 $% - 3 #/1%$40$5 2 $%1 #/1%$40$5 2 $%1 %/%%%
$5 #/4!645$6 2 $%1 #/4!64335 2 $%1 5/50! 2 $% - 3 #/1$!61%# 2 $%1 #/1$!61$3 2 $%1 3/#$4 2 $% - 5

$0 #/41%3#$0 2 $%1 #/41%3630 2 $%1 5/105 2 $% - 3 #/1!1#4#4 2 $%1 #/1!1#111 2 $%1 3/1$! 2 $% - 3

$6 #/4341134 2 $%1 #/434116$ 2 $%1 !/#5% 2 $% - 3 #/1405553 2 $%1 #/1405553 2 $%1 $/!#$ 2 $% - $1

$# #/455#4!# 2 $%1 #/455#!## 2 $%1 4/$03 2 $% - 3 #/13%#60# 2 $%1 #/13%##4# 2 $%1 5/44# 2 $% - 3

!% #/46$%$6% 2 $%1 #/46$%$6$ 2 $%1 6/!!4 2 $% - 0 #/151#$03 2 $%1 #/151#$4% 2 $%1 1/0$4 2 $% - 3

!$ #/4#35##! 2 $%1 #/4#35##! 2 $%1 $/!#0 2 $% - $1 #/10#1$!! 2 $%1 #/10#1$%6 2 $%1 $/103 2 $% - 3

!! #/1$%#31! 2 $%1 #/1$%#3## 2 $%1 5/%!! 2 $% - 3 #/1#1101! 2 $%1 #/1#1101! 2 $%1 4/63% 2 $% - $1

!4 #/1!5066% 2 $%1 #/1!50655 2 $%1 $/10$ 2 $% - 3 #/3$%%6#0 2 $%1 #/3$%%#%% 2 $%1 !/0%6 2 $% - 5

!1 #/114$50% 2 $%1 #/114$55% 2 $%1 $/%0$ 2 $% - 3 #/3!5!11$ 2 $%1 #/3!5!11$ 2 $%1 0/501 2 $% - $1

!3 #/15%%615 2 $%1 #/15%%615 2 $%1 0/0!0 2 $% - $1 #/31!#$5$ 2 $%1 #/31!#!!1 2 $%1 5/3## 2 $% - 3

!5 #/1003!#$ 2 $%1 #/1003!#$ 2 $%1 $/$30 2 $% - $4 #/35%$$64 2 $%1 #/35%$$4! 2 $%1 3/40% 2 $% - 3

!0 #/1#31#%# 2 $%1 #/1#3165$ 2 $%1 3/%$# 2 $% - 3 #/3006$3$ 2 $%1 #/3006$3$ 2 $%1 !/%43 2 $% - $4

!6 #/3$4#1!! 2 $%1 #/3$4#1!! 2 $%1 !/4%3 2 $% - $4 #/3#5%313 2 $%1

!# #/34!66%1 2 $%1 #/34!6641 2 $%1 4/$16 2 $% - 3 #/5$1#$61 2 $%1

4% #/33!!#%$ 2 $%1 #/33!!#3$ 2 $%1 3/!%% 2 $% - 3 #/5415$14 2 $%1

4$ #/30!$5$! 2 $%1 #/30!$5$! 2 $%1 5/!40 2 $% - $4 #/53335#$ 2 $%1

4! #/3#!1540 2 $%1 #/5063#%% 2 $%1

44 #/5$4$6$3 2 $%1 #/0%3$$!$ 2 $%1

41 #/541!6#4 2 $%1 #/04030$# 2 $%1

43 #/5330336 2 $%1 #/00##333 2 $%1

45 #/50031!6 2 $%1 #/6463631 2 $%1

40 #/5##5%!1 2 $%1 #/#!4!4$1 2 $%1

46 #/0!$603# 2 $%1 $/%%1653% 2 $%3

4# #/011!#$3 2 $%1 $/%!4556# 2 $%3

1% #/055054% 2 $%1 $/%3$#$!6 2 $%3

1$ #/06#$6#% 2 $%1 $/%#1$154 2 $%3

1! #/6$$134% 2 $%1 $/$3506#6 2 $%3

14 #/6441!35 2 $%1 $/!16065% 2 $%3

11 #/631#5#$ 2 $%1 $/46!1144 2 $%3

13 #/603#135 2 $%1 $/3013$0! 2 $%3

15 #/6#5!4%$ 2 $%1 $/6103653 2 $%3

10 #/#$304%4 2 $%1 !/!4$0#4! 2 $%3

16 #/#411$1# 2 $%1 !/050%!3% 2 $%3

1# #/#3!434$ 2 $%1 4/3%35450 2 $%3

3% #/#5#0565 2 $%1 1/3$36!10 2 $%3
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从表 ! 中还可以看到，每一个振动带内都选出了 "
个振转能级（以黑体表示），实际上这 " 个转动态数

据即几乎包含了该振动带所有的重要的量子效应和

振转信息，由这 " 个最能体现出该振动带的物理机

理的能级组合，解得一组最好的转动光谱常数｛!!，

"!，#!，$!，%!，&!，’!｝，又由于 #$! 方法没使用任

何数学近似和物理模型，因此用最好的一组转动光

谱常数获得的理论振转能级不但很好地重复了已知

输入的实验能级，而且还给出了高阶（包含 ( % &’ 在

内）的振转能级结果，由于以上讨论的理论结果均很

好的满足物理判据（()），（(*）式，因此 #$! 方法预

测的高阶振转能级是精确可靠的 +
为了更直接的描述 #$! 方法的优越性，图 ( 将

各振动带的 #$! 振转能级（以虚线表示）与实验能

级（以实线表示）作了更直观的比较，从图 ( 中再一

次清晰地看到，用 #$! 方法得到的 )!*，#$! 与 )!*，,-.+
不但几乎能完全符合，而且给出了实验上很难得到

的高阶转动激发态的数据 +

图 ( 各振动带的实验振转能级 )!*，,-. +与 #$! 振转能级 )!*，#$!的比较

*/ 结 论

对很多双原子分子电子态的振转能级而言，虽

然已经有了一些研究结果，但其高振转激发能级还

很缺乏 + 由于处于高振转激发态的分子运动太快且

不稳定，不仅从实验上很难获得这部分振转能级的

精确数值，用现代量子理论和模型得到这些重要的

物理机理往往也非常困难，而且文献上已发表的大

部分少量的转动光谱常数也不能产生正确的高激发

振转能级 + 本文基于代数方法（#$）可以获得双原

子分子的包含最高振动能级在内的所有高阶振动能

级的精确数值这一事实，提出了一种新的理论方法

#$!，以获得高振转激发能级的精确数据 + 与 #$ 方

法一样，#$! 方法只需要部分精确的已知实验振转

能级，不使用任何数学近似和物理模型，通过严格求

解正确描述转动能级物理规律的代数方程并使用一

组正确的物理判据，便可获得双原子分子电子体系

各振动带的精确的转动光谱常数，从而获得精确的

振转能谱 + 这些振转能谱不仅正确地重复了相应振

动带的已知实验能级，更重要的是获得了无论是实

验上还是理论上都难以得到的包含高阶的转动激发

态在内的振转能谱数据 + 本文应用新理论方法 #$!
计算了 01 分子 !("电子态从振动量子数!% ’ 到

!% (’ 的振转能级，获得了非常满意的结果，理论振

转能级与实验能级符合得非常好，相对误差小到万

分之几甚至千万分之几 + 这说明 #$! 方法对研究

双原子分子的振转能级结构是非常有效的、简单经

济的，为实验技术难以精确测量的双原子分子体系在

理论上提供了获得精确分子振转能谱的物理新方法 +
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