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С целью объяснения явления перестройки квантовых уровней во вращательных мультиплетах молекул разного сорта и предсказания критических значений углового момента, при достижении которых это явление становится возможным, Картером и Паттерсоном была введена концепция поверхности вращательной энергии (ПВЭ).  Если рассматривать не реальную молекулу, а свободный жесткий волчок, то для него ПВЭ  – функциональная зависимость его энергии от направлений вектора углового момента J, которая определяется выражением 
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 и представляет собой замкнутую двумерную поверхность в трехмерном пространстве. На ней можно выделить два семейства устойчивых траекторий, локализованных вблизи стабильных осей и семейство неустойчивых траекторий сепаратрисного движения, расположенных в области, примыкающей к сепаратрисам на ПВЭ. 
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ПВЭ вводится и для молекулы. Однако, в отличие от случая с жестким волчком, здесь при достижении величиной момента некоторого критического значения Jcr происходит так называемая бифуркация ПВЭ: каждый из максимумов превращается в седло, что приводит к потере устойчивости соответствующей оси вращения, а вблизи каждого из седел зарождаются по два новых максимума. Следовательно, появляются две новые эквивалентные оси устойчивого вращения, что обуславливает возникновение в верхней части вращательного мультиплета четырехкратных кластеров[1-3].
В процессе исследования эффективный гамильтониан молекул H2X , который является значением колебательно- вращательной энергии Hr-v в минимуме по обобщенным импульсам, определили как 
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. Вращательная энергия была введена как значение эффективного потенциала в точке минимума qe:  
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. А поскольку равновесное значение qe зависит от направлений вектора углового момента, то и вращательная энергия  Erot является функцией 
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, которая и описывает ПВЭ рассматриваемых молекул. Исследование ПВЭ на наличие стационарных точек позволило установить критические значения углового момента J, при которых наступала бифуркация
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 для q0>q* и 
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 для q0<q*.
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