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Описание вращения молекулярных систем в условиях сильного колебательно-вращательного взаимодействия относится к классу задач, в котором классические методы успешно конкурируют с квантовыми вычислениями. Для изучения молекулярного движения трехатомных гидридов было построено несколько модельных систем. Для каждой был построен точный классический колебательно-вращательный гамильтониан и полная система динамических уравнений. При помощи системы компьютерной алгебры Maple были получены точные решения систем динамических уравнений для всех рассматриваемых модельных систем. Подходящим выбором начальных условий были получены классические траектории, отвечающие верхней части вращательного мультиплета, претерпевающие наиболее резкие изменения в связи с протеканием бифуркации. Охарактеризовано влияние колебательного возбуждения на положение бифуркации.
