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В работе [1] был получен ангармонических колебательно-вращательный гамильтониан для многоатомных молекул при использовании колебательных координат линейных по отношению к естественным колебательным координатам и нелинейных по отношению к декартовым координатам атомов. Особенностью этого гамильтониана является то обстоятельство, что он не содержит  кориолисовых взаимодействий колебательных и вращательных движений и все колебательно-вращательные взаимодействия являются центробежными.

Нами была написана программа, реализующая вариационное решение ангармонических колебательно-вращательных задач для многоатомных молекул в базисе прямого произведения колебательных и вращательных функции при использовании данного гамильтониана. Данная программа позволяет единообразно решать задачи для линейных и нелинейных молекул, относящихся к сферическим, симметричным и асимметричным волчкам, и вычислять интенсивности колебательно-вращательных переходов.

С помощью данной процедуры произведено решение колебательных задач для ряда многоатомных молекул. Расчет полностью воспроизводит все известные особенности вращательных спектров для многоатомных молекул: зависимость вращательных постоянных от колебательного состояния молекулы, центробежное искажение молекулы и l-удвоение для линейных молекул. В частности, в нашем подходе l-удвоение для линейных молекул является не результатом кориолисовых взаимодействий колебаний и вращений, а результатом неэквивалентности средних значений вращательных постоянных молекулы при изломе ее во взаимно-перпендикулярных  направлениях.
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