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Ïîãëîùåíèå â êðûëå 1–0 ïîëîñû ÑÎ ïðè óøèðåíèè àðãîíîì ðàññìîòðåíî â ðàìêàõ àñèìïòîòè÷åñêîé 

òåîðèè êðûëüåâ ëèíèé (ÀÒÊË). Âûðàæåíèå äëÿ êîíòóðà ïîëó÷åíî â ïîëóêëàññè÷åñêîì ïðåäñòàâëåíèè, êî-
ãäà äâèæåíèå öåíòðîâ ìàññ ðàññìàòðèâàåòñÿ êëàññè÷åñêèì, à îñòàëüíûå ïåðåìåííûå îñòàþòñÿ êâàíòîâûìè. 
Ïàðàìåòðû êîíòóðà ëèíèé íàõîäÿòñÿ ïîäãîíêîé ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì ïî ïîãëîùåíèþ â êðûëå 1–0 
ïîëîñû ÑÎ. Ïàðàìåòðû êëàññè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà íàõîäÿòñÿ èç òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè âòîðîãî âèðè-
àëüíîãî êîýôôèöèåíòà. Ñîãëàñíî ÀÒÊË ïàðàìåòðû êâàíòîâîãî ïîòåíöèàëà ñâÿçàíû ñ ðàçíîñòüþ ïîòåíöè-
àëüíûõ ýíåðãèé ìåæìîëåêóëÿðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïðîâåäåíî èõ ñðàâíåíèå ñ ïîäîáíûìè ðàçíîñòÿìè, ïîëó-
÷åííûìè èç êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ìåæìîëåêóëÿðíîãî ïîòåíöèàëà, è îáíàðóæåíî êà÷åñòâåííîå ñî-
ãëàñèå ñ íèìè. Òàêèì îáðàçîì, óñòàíîâëåíà êà÷åñòâåííàÿ ñâÿçü ìåæäó ïîäãîíî÷íûìè ïàðàìåòðàìè êîíòóðà  
â ÀÒÊË è îïðåäåëåííûìè ôèçè÷åñêèìè âåëè÷èíàìè. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: êðûëî ôóíäàìåíòàëüíîé ïîëîñû ÑÎ, óøèðåíèå àðãîíîì, êðûëüÿ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, 
âòîðîé âèðèàëüíûé êîýôôèöèåíò, ïîâåðõíîñòü ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè; fundamental CO band wing, He broad-
ening, spectral line wings, second virial coefficient, potential energy surface. 

 

Ââåäåíèå 
 

Â àñèìïòîòè÷åñêîé òåîðèè êðûëüåâ ëèíèé 
(ÀÒÊË) [1, 2] çàäà÷à î ïîãëîùåíèè èçëó÷åíèÿ ìî-
ëåêóëîé â ïðèñóòñòâèè äðóãèõ ìîëåêóë, âçàèìîäåé-
ñòâóþùèõ ñ ïîãëîùàþùåé, ðåøàåòñÿ â ïîëóêëàñ-
ñè÷åñêîì ïðåäñòàâëåíèè [3], êîãäà äâèæåíèå öåíò-
ðîâ ìàññ ñòàëêèâàþùèõñÿ ìîëåêóë ðàññìàòðèâàåòñÿ 
êëàññè÷åñêèì ïðè ñîõðàíåíèè êâàíòîâîãî îïèñàíèÿ 
âíóòðèìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðû. Ïðè÷åì äâå ýòè 
çàäà÷è ìàòåìàòè÷åñêè ñâÿçàíû ìåæäó ñîáîé. Â ðå-
çóëüòàòå â îïðåäåëåíèè êîíòóðà ëèíèè âäàëè  
îò öåíòðîâ ëèíèé ïðèñóòñòâóþò äâå ãðóïïû ïàðà-
ìåòðîâ, îäíà èç êîòîðûõ îòíîñèòñÿ ê êëàññè÷åñêîìó 
ïîòåíöèàëó, óïðàâëÿþùåìó äâèæåíèåì öåíòðîâ ìàññ, 
à äðóãàÿ – ê êâàíòîâîìó ïîòåíöèàëó âçàèìîäåéñò-
âèÿ ïîãëîùàþùåé ìîëåêóëû è ïàðòíåðà ïî ñòîëê-
íîâåíèþ. Êëàññè÷åñêèé ïîòåíöèàë ñâÿçàí ñî âòîðûì 
âèðèàëüíûì êîýôôèöèåíòîì. Èçìåíåíèå æå êîíòóðà 
ñ ÷àñòîòîé çàâèñèò îò ðàçíîñòè ýíåðãèé âçàèìîäåé-
ñòâèÿ ìîëåêóë â ðàçíûõ ìåæìîëåêóëÿðíûõ êîëåáà-
òåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ. Åñëè ïàðàìåòðû êëàññè÷åñêîãî 
ïîòåíöèàëà ìîãóò áûòü îïðåäåëåíû èç òåìïåðàòóð-
íîé çàâèñèìîñòè âòîðîãî âèðèàëüíîãî êîýôôèöè-
åíòà ñðàâíèòåëüíî ïðîñòî, òî ýíåðãèè âçàèìî-
äåéñòâèÿ ìîëåêóë â ðàçíûõ ìåæìîëåêóëÿðíûõ êî-
ëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ äî íåäàâíåãî âðåìåíè  
â ëèòåðàòóðå îòñóòñòâîâàëè. Òàêèå äàííûå ïîÿâè-
ëèñü â ïîñëåäíåå âðåìÿ äëÿ äîñòàòî÷íî ïðîñòûõ 
ñèñòåì, íàïðèìåð äâóõàòîìíûõ ìîëåêóë, âçàèìî-
äåéñòâóþùèõ ñ áëàãîðîäíûìè ãàçàìè. 
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Êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèå ðàñ÷åòû 
ñèñòåìû ÑÎ–Ar 

 

Ñïåêòðû Âàí-äåð-Âààëüñîâñêèõ êîìïëåêñîâ ìî-
ëåêóëû ÑÎ ñ ãåëèåì è àðãîíîì äîñòàòî÷íî õîðîøî 
èçó÷åíû êàê ýêñïåðèìåíòàëüíî, òàê è òåîðåòè÷åñêè. 
Ýíåðãèÿ ñâÿçè ÑÎ–Íå (20–25 ñì−1 ïî ðàçíûì ðàñ-
÷åòàì) ïîçâîëÿåò ñóùåñòâîâàòü íåìíîãèì ñâÿçàííûì 
ñîñòîÿíèÿì. Äëÿ êîìïëåêñà ÑÎ–Ar ñ ýíåðãèåé ñâÿ-
çè ∼ 110 ñì−1 è ìàëîé âðàùàòåëüíîé ïîñòîÿííîé bCO 
ïðåäñêàçàíî íåñêîëüêî ñîòåí ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé. 
Êðîìå òîãî, â îáðàçîâàíèè êîìïëåêñà íàèáîëüøóþ 
ðîëü ñðåäè ñèë ïðèòÿæåíèÿ èãðàþò äèñïåðñèîííûå 
ñèëû, è ïîýòîìó ýòîò êîìïëåêñ ïðåäïî÷òèòåëåí äëÿ 
èõ àíàëèçà. Ñóùåñòâóþò äåñÿòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
è òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîò, ïîñâÿùåííûõ ÑÎ–Ar, ÷òî 
äåëàåò åãî îäíèì èç íàèáîëåå èçó÷åííûõ ìîëåêó-
ëÿðíûõ êîìïëåêñîâ. 

Ïåðâûì ñïåêòðîñêîïè÷åñêèì ñâèäåòåëüñòâîì 
ñóùåñòâîâàíèÿ ÑÎ–Ar áûë åãî ÈÊ-ñïåêòð âáëèçè 
ôóíäàìåíòàëüíîé ïîëîñû ÑÎ [4] â îáëàñòè 2140–
2142 ñì−1. Â äàëüíåéøåì áûëè èññëåäîâàíû ìèêðî-
âîëíîâîé ñïåêòð [5] (0,27–0,56 ñì−1), à òàêæå ìèë-
ëèìåòðîâûé [6–8] (2,33–3,45 ñì−1) è ñóáìèëëèìåò-
ðîâûé [9] (6,50–7,93 ñì−1) äèàïàçîíû. Â [10] íàáëþ-
äàëè ÈÊ-ñïåêòð âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ Ar–CO 
ïðè ïåðâîì âîçáóæäåííîì êîëåáàòåëüíîì ñîñòîÿíèè 
ÑÎ (2153–2156 ñì−1). Äàííûå î ñïåêòðàõ ïîçâîëèëè 
óñòàíîâèòü, ÷òî êîìïëåêñ ÑÎ–Ar èìååò Ò-ôîðìó. 
Ìåæìîëåêóëÿðíûå êîëåáàíèÿ êîìïëåêñà êàê öåëîãî 
ìàëî âëèÿþò íà âíóòðèìîëåêóëÿðíûå êîëåáàíèÿ ÑÎ. 
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Ýòèì îáóñëîâëåí âûáîð êîîðäèíàò äëÿ îïèñàíèÿ 
êîìïëåêñà: ðàññòîÿíèå R è óãëû Ýéëåðà, îïðåäåëÿþ-
ùèå îðèåíòàöèþ ìîëåêóëû ÑÎ îòíîñèòåëüíî ñèñòå-
ìû êîîðäèíàò, ôèêñèðîâàííîé â ïðîñòðàíñòâå ëèáî 
íà äèìåðå. Ïîñëåäíèé âàðèàíò (âíóòðåííÿÿ ñèñòåìà 
êîîðäèíàò) íàèáîëåå óäîáåí äëÿ îïèñàíèÿ ïîòåíöè-
àëüíîé ýíåðãèè ïðè ôèêñèðîâàííîì ðàññòîÿíèè rCO, 
äëÿ ÷åãî äîñòàòî÷íî äâóõ êîîðäèíàò R è θ.  

Ïåðâûå ïîòåíöèàëüíûå ïîâåðõíîñòè ÑÎ–Ar 
áûëè ïîñòðîåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëüíûõ ïîòåí-
öèàëîâ. Òàê, ïîòåíöèàë [11], ïðåäíàçíà÷åííûé äëÿ 
èçó÷åíèÿ ÑÎ â ìàòðèöå àðãîíà, ïðåäñòàâëÿë ñîáîé 
ñóììó àòîì-àòîìíûõ ïîòåíöèàëîâ Áóêèíãåìà (6-exp). 
Ýòîò ïîòåíöèàë áûë èñïîëüçîâàí â ïåðâîé òåî-
ðåòè÷åñêîé ðàáîòå [12], ðàññìàòðèâàþùåé ÿäåðíûå 
äâèæåíèÿ è ñîäåðæàùåé ðàñ÷åò ñâÿçàííûõ ñîñ-
òîÿíèé. Ïåðâûå òðè ïîòåíöèàëüíûå ïîâåðõíîñòè 
ab initio [13–15] áûëè ïðåäñòàâëåíû íåçàâèñèìî. 
Îíè áûëè äâóìåðíû è ó÷èòûâàëè òîëüêî ìåæìîëå-
êóëÿðíûå ñòåïåíè ñâîáîäû R è θ. Â [16] áûëà ïî-
ëó÷åíà ïåðâàÿ òåîðåòè÷åñêàÿ òðåõìåðíàÿ ïîâåðõ-
íîñòü, âêëþ÷àþùàÿ çàâèñèìîñòü îò êîëåáàíèé ÑÎ. 
Áîëåå òî÷íûé ab initio ðàñ÷åò áûë âûïîëíåí â [17]. 
Íàêîíåö, â [18] òðåõìåðíàÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ïîâåðõ-
íîñòü ÑÎ–Ar áûëà îïðåäåëåíà ïîäãîíêîé êî âñåì 
èçâåñòíûì ñïåêòðîñêîïè÷åñêèì äàííûì. 

 

Êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ ÑÎ–Ar  
â îáëàñòè 2270–2430 ñì−1 

 

Ôîðìà ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ÑÎ â îáëàñòè ôóí-
äàìåíòàëüíîé ïîëîñû ïðè óøèðåíèè ðàçëè÷íûìè 
ãàçàìè ïðè íîðìàëüíîé è ïîíèæåííûõ òåìïåðà-
òóðàõ áûëà ïîäðîáíî èçó÷åíà â [19–22]. Äàííûå  
î ñìåñè ÑÎ–Ar èìåþòñÿ â [22].  

Àñèìïòîòè÷åñêàÿ òåîðèÿ êðûëüåâ ëèíèé áûëà 
ïðèìåíåíà ê ðàñ÷åòó êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ ÑÎ 
ïðè ñàìîóøèðåíèè è ïðè óøèðåíèè àçîòîì ïðè 
Ò = 292 è 78 Ê â [23, 24]. Ðàñ÷åò ïîãëîùåíèÿ â êðû-
ëå 1–0 ïîëîñû ÑÎ ïðè óøèðåíèè ãåëèåì ïðè ðàç-
ëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ñîâðåìåí-
íîé âåðñèè HITRAN îïèñàí â [25]. Äàííûå [21, 22] 
î ïîãëîùåíèè ÑÎ â ñìåñè ñ He íà ðàññòîÿíèÿõ  
äî 300 ñì−1 îò öåíòðà ïîëîñû ïðåäîñòàâèëè âîç-
ìîæíîñòü îïèñàòü îñîáåííîñòè ïîâåäåíèÿ êîíòóðà 
íà äàëåêèõ ðàññòîÿíèÿõ îò öåíòðîâ ëèíèé.  

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðàñ÷åòû êî-
ýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ ÑÎ, óøèðåííîãî àðãîíîì, 
çà ïðåäåëàìè îñíîâíîé ïîëîñû ïðè íîðìàëüíîé òåì-
ïåðàòóðå, êîòîðûå ñòàëè âîçìîæíû áëàãîäàðÿ íàëè-
÷èþ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ [22].  

Âûðàæåíèå äëÿ êîíòóðà, èñïîëüçóåìîå â ÀÒÊË, 
ñîäåðæèò ïàðàìåòðû êëàññè÷åñêîãî V(r, T) è êâàíòî-
âîãî ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ è èìååò âèä 
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Êàê è â ñëó÷àå óøèðåíèÿ ãåëèåì [25], ïàðàìåò-
ðû êëàññè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà V(r, T), îïèñûâàþùå-
ãî äâèæåíèå öåíòðîâ ìàññ, íàõîäèëèñü èç òåìïåðà-
òóðíîé çàâèñèìîñòè âòîðîãî âèðèàëüíîãî êîýôôè-
öèåíòà (ðèñ. 1), ε = 100 ñì−1, σ = 3,92 Å. Ïàðàìåòðû 
an, ,

na
C  

na
D  àïïðîêñèìèðóþò ðàçíîñòè êâàíòîâûõ 

ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë, íàõîäÿùèõñÿ 
â ðàçíûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ, îäíî÷ëåíàìè (2) 
ñ îáðàòíîé çàâèñèìîñòüþ îò ðàññòîÿíèÿ è íàõîäÿò-
ñÿ ïðè ïîäãîíêå âû÷èñëåííûõ çíà÷åíèé êîýôôèöè-
åíòà ïîãëîùåíèÿ ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì. 

 

 
Ðèñ. 1. Âòîðîé âèðèàëüíûé êîýôôèöèåíò ÑÎ–Ar êàê ôóíê-
öèÿ òåìïåðàòóðû: áåëûå è ÷åðíûå òî÷êè – ýêñïåðèìåíòû 
[26, 27], öèòèðîâàííûå â [8]; çâåçäû – çíà÷åíèÿ, ïîëó-
÷åííûå íàìè ïðè ïîäãîíêå ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà Ëåí- 
  íàðäà-Äæîíñà 

 

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïàðàìåòðû an, ,
na

C  

na
D  

êîíòóðà ëèíèé ïîëîñû 1–0 ÑÎ ïðè óøèðåíèè  
àðãîíîì, îòíîñÿùèåñÿ ê êâàíòîâîìó ïîòåíöèàëó,  
íà äàëåêèõ ðàññòîÿíèÿõ îò öåíòðà ëèíèè áûëè 
íàéäåíû ïóòåì ïîäãîíêè ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàí-
íûì [22] íà ðàññòîÿíèÿõ äî 300 ñì−1 îò öåíòðà ïî-
ëîñû. Êîíòóð, èñïîëüçóåìûé â ðàñ÷åòå, ïðèâåäåí 
íà ðèñ. 2. Ïðè åãî ïîëó÷åíèè èñïîëüçîâàëèñü äâà  
 

 
Ðèñ. 2. Êîíòóð îòäåëüíîé ëèíèè 1–0 ïîëîñû ÑÎ–Ar ïðè 
T = 292 Ê: ïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ – ëîðåíöåâñêèé êîíòóð; ÷åð- 
íàÿ êðèâàÿ – êîíòóð, èñïîëüçóåìûé â íàñòîÿùåì ðàñ÷åòå 
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îäíî÷ëåíà âèäà (2) ñ ïàðàìåòðàìè a1, 1
,

a
C  

1a
D  è a2, 

2
,

a
C   

2
,

a
D  ïåðåõîäÿùèå îäèí â äðóãîé ïî ìåðå óâå-

ëè÷åíèÿ ðàññòîÿíèÿ, òàê êàê äëÿ àïïðîêñèìàöèè 
ðàçíîñòè ýíåðãèé (ðèñ. 3) íà äîñòàòî÷íî áîëüøîì 
èíòåðâàëå ðàññòîÿíèé íåäîñòàòî÷íî îäíîãî îäíî÷ëå-
íà. Îíè èìåþò ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ: 

 a1 = 6,0; 
1a

C  = 4,5; 
1a

D  = 0,3; a2 = 16,0;  

 
2a

C  = 4,75; 
2a

D  = 0,011; ωB = 400 ñì−1,  (3)  

ãäå ωB – ðàññòîÿíèå îò öåíòðà ëèíèè, ïðè ïðåâûøå-
íèè êîòîðîãî íå ó÷èòûâàåòñÿ âêëàä ëèíèè â ïîãëî-
ùåíèå. 

 

 
Ðèñ. 3. Ïîâåäåíèå ðàçíîñòè ýíåðãèé âçàèìîäåéñòâèÿ [Å × 
× (ÑÎ(v = 0)–Ar) − Å(ÑÎ(v = 1)–Ar)] äëÿ ëèíèé 1–0 

ïîëîñû ÑÎ–Ar ïðè T = 292 Ê: òîíêàÿ êðèâàÿ (a1, C1) 
îòâå÷àåò ðàññòîÿíèÿì ìåæäó öåíòðàìè ìàññ, áîëüøèì 5Å; 
ïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ (a2, C2) – ìåíüøèì 5Å; ïîëóæèðíàÿ 
÷åðíàÿ êðèâàÿ (ñëåäóþùàÿ äî 5Å ïî ïóíêòèðíîé êðèâîé  
è ïîñëå 5Å ïî òîíêîé êðèâîé) – èñïîëüçóåìàÿ â íàñòîÿùåì 
  ðàñ÷åòå 

 
Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ïîêàçàíû íà ðèñ. 4. Ïîäãîí-

êà ïàðàìåòðîâ êâàíòîâîãî ïîòåíöèàëà â (1), (2) îñó-
ùåñòâëÿëàñü ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì (ïî êîí-
òèíóàëüíîìó ïîãëîùåíèþ) â êðûëå ïîëîñû [22]  
 

 
Ðèñ. 4. Êîýôôèöèåíò êîíòèíóàëüíîãî ïîãëîùåíèÿ â ïðåäå-
ëàõ è â êðûëå 1–0 ïîëîñû ÑÎ–Ar ïðè T = 292 Ê: ÷åðíûå 
êðóæêè – ýêñïåðèìåíò [22]; ïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ – ðàñ÷åò 
ñ ëîðåíöåâñêèì êîíòóðîì; ñåðàÿ êðèâàÿ – íàñòîÿùèé 
  ðàñ÷åò ïî ÀÒÊË; ω0 = 2143,27 ñì−1 – öåíòð ïîëîñû 

(÷åðíûå êðóæêè). Êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ, ðàñ-
ñ÷èòàííûé ñ èñïîëüçîâàíèåì ëîðåíöåâñêîãî êîíòóðà 
â äàëüíåì êðûëå ïîëîñû, íà äâà ïîðÿäêà è áîëåå 
îòëè÷àåòñÿ îò èçìåðåííîãî. 

 

Çàâèñèìîñòü ðàçíîñòåé ýíåðãèé 
âçàèìîäåéñòâèÿ ÑÎ–Ar  

îò êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ÑÎ  
è ôîðìà êîíòóðà ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 

âäàëè îò èõ öåíòðîâ 
 

Èòàê, ïàðàìåòðû êîíòóðà, îòíîñÿùèåñÿ ê êâàí-
òîâîìó ïîòåíöèàëó, íàõîäèëèñü â ðåçóëüòàòå ïîä-
ãîíêè âû÷èñëåííûõ çíà÷åíèé êîýôôèöèåíòà ïîãëî-
ùåíèÿ ê íàéäåííûì ýêñïåðèìåíòàëüíî. Ñîãëàñíî 

ÀÒÊË ýòè ïàðàìåòðû äîëæíû îïðåäåëÿòüñÿ ïîâåäå-
íèåì ðàçíîñòè ýíåðãèé ìåæìîëåêóëÿðíîãî âçàèìî-
äåéñòâèÿ ÑÎ–Ar ïðè íàõîæäåíèè ìîëåêóëû ÑÎ  
â òîì èëè èíîì êîëåáàòåëüíîì ñîñòîÿíèè ,i  j  

(ðèñ. 3). Êàê óæå óïîìèíàëîñü âûøå, èìåþòñÿ ðà-
áîòû [16–18], â êîòîðûõ ïîëó÷åíû òðåõìåðíûå ïî-
âåðõíîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ÑÎ–Ar, ò.å.  
ïîâåðõíîñòè, ïðèíèìàþùèå âî âíèìàíèå êîëåáàíèÿ 
ìîëåêóëû ÑÎ, – V(R, θ, r). Èõ êîîðäèíàòû: R – 

ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìîì Ar è öåíòðîì ìàññ ÑÎ;  
θ – óãîë ìåæäó R è îñüþ ÑÎ; r – ðàññòîÿíèå ìåæ-
äó àòîìàìè â ìîëåêóëå ÑÎ, èçìåíåíèå êîòîðîãî 
õàðàêòåðèçóåò êîëåáàòåëüíîå äâèæåíèå ÑÎ. Ðàñ÷åò 
ïîòåíöèàëüíûõ ýíåðãèé ïðîèçâîäèòñÿ äëÿ íàáîðîâ 
çíà÷åíèé êîîðäèíàò R, θ, r, è èìåííî çíà÷åíèÿ 
ýòèõ êîîðäèíàò è ñîîòâåòñòâóþùèõ ýíåðãèé, êàê 
ïðàâèëî, ïðèâîäÿòñÿ â ëèòåðàòóðå. ×òîáû ïîëó÷èòü 
äâóìåðíóþ ïîòåíöèàëüíóþ ïîâåðõíîñòü ( )θCO

, ,
vV R  

îòâå÷àþùóþ îïðåäåëåííîìó êîëåáàòåëüíîìó ñîñòî-
ÿíèþ vCO ìîëåêóëû ÑÎ, íåîáõîäèìî óñðåäíåíèå  
ïî âûáðàííîìó êîëåáàòåëüíîìó ñîñòîÿíèþ vCO èçî-
ëèðîâàííîé ìîëåêóëû: 

 ( ) ( ) ( ) ( )
∞

−∞

θ = ϕ θ ϕ *

, , , ,ij i jV R r V R r r dr  (3) 

ãäå ϕi(r) – êîëåáàòåëüíûå ôóíêöèè ìîëåêóëû ÑÎ; 
i, j – íîìåðà êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ÑÎ. Ñëó÷àé 
i = j îòâå÷àåò íåêîòîðîé àäèàáàòè÷åñêîé êàðòèíå,  
â êîòîðîé àòîì-ìîëåêóëÿðíîå âçàèìîäåéñòâèå Ar–ÑO 
V(R, θ, r) óñðåäíÿåòñÿ ïî âûáðàííîìó êîëåáàòåëü-
íîìó ñîñòîÿíèþ ϕi(r) èçîëèðîâàííîé ìîëåêóëû CO. 
Íóæíûå íàì ðàçíîñòè ýíåðãèé V00 è V11 ïðèâåäåíû 
â [16] íà ðèñ. 2, êîòîðûé ìû èñïîëüçîâàëè, ÷òîáû 
ïîëó÷èòü ýòè ðàçíîñòè â çàâèñèìîñòè îò R äëÿ íå-
ñêîëüêèõ óãëîâ θ (ðèñ. 5). Ïîíÿòíî, ÷òî òî÷íîñòü 
ïîëó÷åííûõ íàìè çíà÷åíèé íåâåëèêà, òàê ÷òî ìû 
èìååì òîëüêî êà÷åñòâåííóþ êàðòèíó. Ðàçíîñòè ýíåð-
ãèé äëÿ íåñêîëüêèõ óãëîâ θ ïîêàçàíû íà ðèñ. 6 
ïóíêòèðíûìè êðèâûìè â ñðàâíåíèè ñ ðàñ÷åòíûìè 
äàííûìè èç ÀÒÊË. Âèäíî, ÷òî çàâèñèìîñòü ðàçíî-
ñòåé ýíåðãèé îò óãëà θ íå ñëèøêîì ñèëüíàÿ äëÿ 
ðàññìàòðèâàåìîãî èíòåðâàëà ðàññòîÿíèé. Âèäíî òàê-
æå, ÷òî êðèâàÿ Δω2 èç ÀÒÊË èìååò ïðèìåðíî òîò æå 
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Ðèñ. 5. Ðàçíîñòè ýíåðãèé ìåæäó ïîâåðõíîñòÿìè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè V00 è V11 (ðèñ. 2 â [16]); ýíåðãèè â ñì−1 

 

 
Ðèñ. 6. Ðàçíîñòè ýíåðãèé âçàèìîäåéñòâèÿ [Å(ÑÎ(v = 0)–
Ar) − Å(ÑÎ(v = 1)–Ar)]: ïóíêòèðíûå êðèâûå – ðàçíîñòè 
ýíåðãèé ìåæäó ïîâåðõíîñòÿìè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè V00 
è V11 (ðèñ. 5) äëÿ óãëîâ θ = 60, 100, 140°; êðèâûå Δω1 
(a1, C1) è Δω2 (a2, C2) èç ÀÒÊË (ñì. ðèñ. 3) îòâå÷àþò 
ðàññòîÿíèÿì ìåæäó öåíòðàìè ìàññ, áîëüøèì è ìåíüøèì 
5Å ñîîòâåòñòâåííî; êðèâûå Δω1n, Δω2n ïîëó÷åíû óìíîæå- 
  íèåì êðèâûõ Δω1, Δω2 íà ïîñòîÿííûé ìíîæèòåëü 0,02 

 

óãîë íàêëîíà, ÷òî è êðèâûå, ïîëó÷åííûå èç ðèñ. 5. 
Îêàçàëîñü, ÷òî óìíîæåíèå Δω 1, Δω 2 íà îäèí è òîò 
æå ìíîæèòåëü 0,02 ñäâèãàåò ýòè êðèâûå äî ñîâïàäå-
íèÿ ñ êðèâûìè ñ ðèñ. 5. Òàêàÿ îïåðàöèÿ â äàííîì 
ñëó÷àå íå ïðîòèâîðå÷èò îïðåäåëåíèþ êîýôôèöèåíòà 
ïîãëîùåíèÿ (1), îáùèé ìíîæèòåëü â âûðàæåíèè äëÿ 
êîòîðîãî ÿâëÿåòñÿ ñëîæíîé êîìáèíàöèåé ìàòðè÷íûõ 
ýëåìåíòîâ äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïîãëîùàþùåé ñâåò 
ìîëåêóëû, îïåðàòîðîâ Ìåëëåðà è ïîñòîÿííûõ Ci, 
õàðàêòåðèçóþùèõ ðàçíîñòè ýíåðãèé ìåæìîëåêóëÿð-
íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ [28]. Ñëåäóåò òàêæå èìåòü â âè-
äó îãðàíè÷åííóþ òî÷íîñòü äàííûõ ðèñ. 5 è èõ àï-
ïðîêñèìàöèè. Ó÷èòûâàÿ âûøåñêàçàííîå, ìîæíî ãî-
âîðèòü î êà÷åñòâåííîì ñîãëàñèè ðàçíîñòåé ýíåðãèé 
âçàèìîäåéñòâèÿ ÑÎ–Ar â ðàçíûõ êîëåáàòåëüíûõ 

ñîñòîÿíèÿõ ÑÎ, ïîëó÷åííûõ ïðè ðàññìîòðåíèè ðàç-
íûõ ôèçè÷åñêèõ ÿâëåíèé. 

 

Çàêëþ÷åíèå 
 

Ïðåäñòàâëåí ðàñ÷åò ïîãëîùåíèÿ â êðûëå 1–0 
ïîëîñû ÑÎ ïðè óøèðåíèè àðãîíîì â ðàìêàõ àñèì-
ïòîòè÷åñêîé òåîðèè êðûëüåâ ëèíèé. Âûðàæåíèå äëÿ 
êîíòóðà ëèíèè â ÀÒÊË ïîëó÷åíî â ïîëóêëàññè÷åñ-
êîì ïðåäñòàâëåíèè [3], â êîòîðîì äâèæåíèå öåíòðîâ 
ìàññ ðàññìàòðèâàåòñÿ êëàññè÷åñêèì, â òî âðåìÿ êàê 
âíóòðèìîëåêóëÿðíûå ñòåïåíè ñâîáîäû îñòàþòñÿ 

êâàíòîâûìè. Ïàðàìåòðû êîíòóðà îòíîñÿòñÿ, ñîîò-
âåòñòâåííî, ê êëàññè÷åñêîìó è êâàíòîâîìó ïîòåí-
öèàëàì âçàèìîäåéñòâèÿ ÑÎ–Ar.  

Ïàðàìåòðû êëàññè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà, âçÿòî- 
ãî â âèäå ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà, íàéäåíû  
èç òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè âòîðîãî âèðèàëüíî- 
ãî êîýôôèöèåíòà. Ïàðàìåòðû, îòíîñÿùèåñÿ ê êâàí- 
òîâîìó ïîòåíöèàëó, ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ïàðàìåò- 
ðû ôóíêöèè, àïïðîêñèìèðóþùåé ðàçíîñòü ýíåðãèé 
âçàèìîäåéñòâèÿ àòîì – ìîëåêóëà â ðàçíûõ êîëåáà-
òåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ ìîëåêóëû íà ðàññòîÿíèÿõ, îò-
âå÷àþùèõ îòòàëêèâàíèþ. Ýòè ïàðàìåòðû íàéäåíû 
ïóòåì ïîäãîíêè ðàññ÷èòàííûõ êîýôôèöèåíòîâ ïî-
ãëîùåíèÿ ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì ïî ïîãëî-
ùåíèþ â êðûëå 1–0 ïîëîñû ÑÎ ïðè óøèðåíèè àð-
ãîíîì. Äëÿ ïàðû ÑÎ–Ar äàííûå ïî òðåõìåðíûì 
ïîòåíöèàëüíûì ïîâåðõíîñòÿì, ïîëó÷åííûì êîìáè-
íèðîâàíèåì ìåòîäà ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ñ äèñ-
ïåðñèîííûì âêëàäîì ïî òåîðèè âîçìóùåíèé, èìåþò-
ñÿ â ëèòåðàòóðå. Ñðàâíåíèå ðàçíîñòè ýíåðãèé âçàè-
ìîäåéñòâèÿ ìîëåêóëà – àòîì â îñíîâíîì è ïåðâîì 
âîçáóæäåííûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ ìîëåêóëû 
ÑÎ ñ ôóíêöèÿìè, àïïðîêñèìèðóþùèìè òàêóþ ðàç-
íîñòü è ïîëó÷åííûìè ïðè ïîäãîíêå ê ýêñïåðèìåí-
òàëüíûì äàííûì ïî ïîãëîùåíèþ â êðûëå 1–0 ïî-
ëîñû ÑÎ â ðàìêàõ ÀÒÊË, ïîêàçàëî èõ êà÷åñòâåííîå 
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ñîãëàñèå íà ðàññòîÿíèÿõ, îòâå÷àþùèõ îòòàëêèâàíèþ 
ìîëåêóëû ÑÎ è àòîìà Àr. Òàêèì îáðàçîì, ïàðàìåò-
ðû â ÀÒÊË, îòíîñÿùèåñÿ ê êëàññè÷åñêîìó è êâàí-
òîâîìó ïîòåíöèàëàì ìåæìîëåêóëÿðíîãî âçàèìî-
äåéñòâèÿ è õàðàêòåðèçóþùèå ïîãëîùåíèå ñâåòà  
â êðûëüÿõ ïîëîñ, îáíàðóæèâàþò ñâÿçü ñ íåçàâèñè- 
ìî èçìåðåííûìè òåðìîäèíàìè÷åñêèìè âåëè÷èíàìè  
è ñ êâàíòîâî-õèìè÷åñêèìè ðàñ÷åòàìè ìíîãîýëåêò-
ðîííûõ ñèñòåì. Áîëåå òîãî, çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ, 
ïîëó÷àåìûõ èç äàííûõ ïî ïîãëîùåíèþ â êðûëüÿõ 
ïîëîñ â ÈÊ-îáëàñòè ñïåêòðà è îòíîñÿùèõñÿ ê ðàç-
íîñòÿì ñîîòâåòñòâóþùèõ êâàíòîâûõ ïîòåíöèàëîâ, 
ìîãëè áû ñëóæèòü äîïîëíèòåëüíûì èñòî÷íèêîì 
çíàíèé î ïîâåäåíèè ïîòåíöèàëüíûõ ïîâåðõíîñòåé 
íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ âçàèìîäåéñòâèÿ. 

Ðàáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ ãîñóäàðñòâåííîãî 
çàäàíèÿ ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ. 
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O.B. Rodimova. Absorption coefficient and intermolecular vibrations in the ÑÎ–Ar system. 
Absorption in the 1–0 band of CO broadened by Ar is examined using the asymptotic line wing theory.  

An expression for the line shape is derived within the asymptotic line-wing theory (ALWT) when the center of 
mass motion is considered as classical whereas the other variables remain quantum. The line shape parameters 
are fitted to reach agreement between calculated and experimental data on the absorption in the CO band 
wing. The classical potential parameters are found from the temperature dependence of the second virial coeffi-
cient. A qualitative agreement is found between the quantum potential parameters and intermolecular potential 
surfaces from quantum-chemical calculations. 


