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[bookmark: _GoBack]Представлены результаты колебательно-вращательного анализа ИК-спектра высокого разрешения изотопической смеси дифторхлорметана (обогащённого по изотопу ¹³C до 29,8 %), а именно основного изотополога ¹²CH³⁵ClF₂ [1,2]. Спектр зарегистрирован на Фурье-спектрометре Bruker IFS-125HR при комнатной температуре с разрешением порядка ≈ 0,001 см⁻¹ в диапазоне 779–849 см⁻¹. Обратная спектроскопическая задача для основного была решена с использованием A-редуцированного эффективного Гамильтониана с учётом резонанса Ферми 𝜈₄/2𝜈₆ и резонанса Кориолиса 𝜈₄/(𝜈₆ + 𝜈₉). Идентифицированные 5841 переходов полосы 𝜈₄ и 1643 переходов полосы 2𝜈₆ позволили получить 2960 верхних уровней энергии состояния 𝜈₄ (𝐽 ≤ 81, 𝐾a ≤ 38) и 1118 верхних уровней энергии состояния 2𝜈₆ (𝐽 ≤ 72, 𝐾a ≤ 23) с RMSD = 3,1×10⁻⁴ см⁻¹. Анализ спектра был осуществлен при помощи расчёта интенсивностей колебательно-вращательных переходов с использованием ab initio эффективного оператора дипольного момента, а также параметров центробежного искажения основного колебательного состояния, полученных в рамках операторной теории возмущения Ван-Флека четвёртого порядка CVPT(4). Расшифровка экспериментального спектра выполнена с использованием пакета программ на Python, оснащённого расширенным спектром графических средств визуализации.
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