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Диоксид азота (NO2) – трехатомная молекула типа асимметричного волчка с открытой электронной оболочкой. Определение концентрации NO2 спектроскопическими методами необходимо для изучения озонового слоя Земли, контролирования выбросов промышленных предприятий и создания методик дистанционной диагностики реактивных двигателей. На сегодняшний день параметры спектральных линий только одиннадцати полос NO2 содержатся в международной базе данных HITRAN2012 [3]. В данной работе впервые рассчитаны интенсивности колебательно-вращательных линий комбинационной полосы v1+v2+v3 NO2. 
Центры спектральных линий полосы v1+v2+v3 экспериментально исследовались в работе [2], однако интенсивности линий этой полосы не были измерены из-за неопределенности концентрации NO2 в кювете. Интегральная интенсивность полосы v1+v2+v3 определена в данной работе на основе экспериментального показателя поглощения NO2 из Pacific Northwest National Laboratory (PNNL) [5], взятого в спектральном диапазоне 3595-3680 см-1, что соответствует данным Фурье спектра в работе [2]. Полученная в данной работе интегральная интенсивность равна 0,110·10-19 см-1/(молекула·см-2) при T = 296 К. Колебательный момент перехода для полосы v1+v2+v3, определенный из величины интегральной интенсивности, равен 0,2737∙10-2 Дебая. Вращательная структура полосы v1+v2+v3 рассчитана с использованием параметров эффективного спин-вращательного гамильтониана для колебательных состояний (111) и (000) из работ [2] и [4] соответственно. В итоге, показатель поглощения NO2, смоделированный методом полинейного счета, на основе полученного списка параметров спектральных линий полосы v1+v2+v3 демонстрирует хорошее согласие с экспериментальными данными (рисунок). Параметры спектральных линий как полосы v1+v2+v3, так других полос NO2, рассчитанных авторами, открыты для свободного скачивания [1].
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Рисунок – теоретический показатель поглощения NO2 в диапазоне полосы v1+v2+v3 (данная работа) в сравнении с экспериментальными значениями (PNNL)
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