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Èññëåäîâàíî âîçäåéñòâèå äèïîëüíîãî ìîìåíòà, âîçíèêàþùåãî ïðè èçîòîïîçàìåùåíèè îäíîãî èç àòîìîâ 
êèñëîðîäà â ñïåêòðîñêîïè÷åñêè àêòèâíîé ìîëåêóëå, íà ñòîëêíîâèòåëüíûå ïîëóøèðèíû ëèíèé êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ ïîëîñû ν3 äëÿ ñëó÷àÿ âîçìóùåíèÿ îñíîâíîé èçîòîïíîé ìîäèôèêàöèåé 16O12C16O. 
Äëÿ ðàñ÷åòîâ ñàìîóøèðåíèÿ ëèíèé èçîòîïíûõ ìîäèôèêàöèé óãëåêèñëîãî ãàçà èñïîëüçîâàíû äâà ìåòîäà: ïî-
ëóýìïèðè÷åñêèé è ïîëóêëàññè÷åñêèé. Â ðàìêàõ îáîèõ ìåòîäîâ âûÿâëåíî íåáîëüøîå, íî âïîëíå íàáëþäàåìîå 
èçìåíåíèå ïîëóøèðèí ëèíèé äëÿ èçîòîïíûõ ìîäèôèêàöèé. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: êîíòóð ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, ñàìîóøèðåíèå ëèíèè; contour of spectral line, self-
broadening coefficient of spectral line. 

 
Ââåäåíèå 

Èíôîðìàöèÿ î ñàìîóøèðåíèè ñïåêòðàëüíûõ 
ëèíèé óãëåêèñëîãî ãàçà è åãî îñíîâíûõ èçîòîïíûõ 
ìîäèôèêàöèé íåîáõîäèìà äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ ôè-
çèêè àòìîñôåðû, àñòðîôèçèêè è ëàçåðíîé ôèçèêè. 
Ïðè ýòîì òî÷íîñòü, òðåáóåìàÿ äëÿ êîýôôèöèåíòîâ 
óøèðåíèÿ, íå äîëæíà ïðåâûøàòü 5%, à ñëåäîâàòåëü-
íî, äîëæíû áûòü ó÷òåíû ïðèñóòñòâóþùèå èçîòîï-
íûå ìîäèôèêàöèè è èõ âëèÿíèå íà ôîðìó è ïîëî-
æåíèå ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. 

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ èìååòñÿ áîëüøîå êîëè÷åñò-
âî ýêñïåðèìåòíàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîò, ïî-
ñâÿùåííûõ èçó÷åíèþ êîýôôèöèåíòîâ ñàìîóøèðå-
íèÿ ëèíèé îñíîâíîé èçîòîïíîé ìîäèôèêàöèè ìîëå-
êóëû ÑÎ2 [1–15]. Ñòîëêíîâèòåëüíûå ïàðàìåòðû 
êîíòóðà ëèíèé äëÿ íàèáîëåå èíòåíñèâíîé ïîëîñû 
ν3, ðàñïîëîæåííîé â îáëàñòè 4,2 ìêì, ïîëó÷åíû 
äëÿ ïåðåõîäîâ P- è R-òèïà â øèðîêîì äèàïàçîíå 
âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë J = 0'83 [1–3]. Èç-
ìåðåíèÿ â áîëåå ñëîæíûõ õîëîäíûõ ïîëîñàõ (íà-
ïðèìåð, 201II ← 000, 0003 ← 0000, 11101 

← 00001) ïðî-
âåäåíû â ðàáîòàõ [1–9], à â ãîðÿ÷èõ ïîëîñàõ (íà-
ïðèìåð, 00011

←10001, 10011
←10002, 1220←0110) – â 

ðàáîòàõ [8–15]. Ñïåêòðàëüíûé äèàïàçîí ïîëó÷åí-
íûõ äàííûõ øèðîê – îò 1,43 äî 15 ìêì. Îí õàðàê-
òåðèçóåòñÿ äîâîëüíî áîëüøèì ðàçáðîñîì ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ çíà÷åíèé ïîëóøèðèí ëèíèé: ýòîò ðàçáðîñ 
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äîñòèãàåò 15% (γJ=2 = 0,1150 [7] è 0,1276 ñì–1/àòì 
[10]) äëÿ ìàëûõ çíà÷åíèé J è 25% (γJ = 50 = 0,0706 
[4] è 0,0950 ñì–1/àòì [8]) äëÿ âûñîêèõ çíà÷åíèé J. 
Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ äëÿ ðàéîíà 1,43 ìêì â ðàìêàõ 
òåîðèè Àíäåðñîíà–Öàî–Êàðíàòà [5] è äëÿ ðàéîíà 
10,4 ìêì [6] â ðàìêàõ ôîðìàëèçìà Ðîáåðà–Áîíàìè 
òàêæå ñóùåñòâåííî ðàñõîäÿòñÿ. Íàïðèìåð, ïðè 
J = 70 ðàññ÷èòàííîå çíà÷åíèå ïîëóøèðèíû îòëè÷à-
åòñÿ îò èçìåðåííîãî íà 15% [6]. 

Êàê è ëþáàÿ ìîëåêóëà ñèììåòðè÷íîé êîíôèãó-
ðàöèè, îñíîâíàÿ èçîòîïíàÿ ìîäèôèêàöèÿ óãëåêè-
ñëîãî ãàçà 16O12C16O (÷àñòî íàçûâàåìàÿ «èçîòîïî-
ëîã 626») íå èìååò ïîñòîÿííîãî äèïîëüíîãî ìîìåí-
òà. Îí ïîÿâëÿåòñÿ ïðè èçîòîïíîì çàìåùåíèè 
îäíîãî èç àòîìîâ êèñëîðîäà âñëåäñòâèå èçìåíåíèÿ 
ïîçèöèè öåíòðà ìàññ è âîçíèêàþùåé àñèììåòðèè 
óïðóãèõ ñèë, âîçâðàùàþùèõ êîëåáëþùèåñÿ àòîìû 
ê ïîëîæåíèþ ðàâíîâåñèÿ. Ðàñ÷åò âåëè÷èíû ïîÿâ-
ëÿþùåãîñÿ ïîñòîÿííîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà äëÿ 
èçîòîïíîé ìîäèôèêàöèè 16O12C18O (èçîòîïîëîã 628) 
áûë ïðîèçâåäåí Gangemi [16] ñ èñïîëüçîâàíèåì 
ìåòîäà íîðìàëüíûõ êîîðäèíàò è c óïðîùåííîé 
ôîðìîé ñèëîâûõ ïîëåé.  

Ñàìîóøèðåíèå ëèíèé âòîðîé ïî ðàñïðîñòðà-
íåííîñòè èçîòîïíîé ìîäèôèêàöèè ìîëåêóëû óãëå-
êèñëîãî ãàçà 13C16O2 èçó÷àëîñü â ðàáîòå [17]. Àâòî-
ðàìè áûëè ïîëó÷åíû äàííûå äëÿ 75 ïåðåõîäîâ P-  
è R-òèïà ñ J ≤ 58 â êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñàõ 
00011 

← 10001 (öåíòð ïîëîñû íà ÷àñòîòå 913,425 ñì–1) 
è 00011

←10002 (öåíòð íà 1017,659 ñì–1). Ïîñêîëüêó 
ïîëó÷åííûå äëÿ 13C16O2 ðåçóëüòàòû îêàçàëèñü î÷åíü 
áëèçêè ê ïîëóøèðèíàì ëèíèé ìîëåêóëû 12C16O2, 
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áûë ñäåëàí âûâîä î íåçíà÷èòåëüíîì âëèÿíèè èçî-
òîïîçàìåùåíèÿ öåíòðàëüíîãî àòîìà. 

Àâòîðû [3] èçìåðèëè ñàìîóøèðåíèå ëèíèé ìî-
ëåêóëû 16Î12Ñ17Î (èçîòîïîëîã 627) è ñòîëêíîâè-
òåëüíûå ïàðàìåòðû êîíòóðà ëèíèé îñíîâíîé èçî-
òîïíîé ìîäèôèêàöèè 626 äëÿ ïåðåõîäîâ R(63)  
è R(61), R(67), R(69), R(71) ïîëîñû ν3 ñîîòâåòñò-
âåííî. Ñîãëàñíî ýòèì äàííûì ýôôåêò èçîòîïíîãî 
çàìåùåíèÿ àòîìà êèñëîðîäà ÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâåí-
íûì: äëÿ èçîòîïîëîãà 627 γJ=63 = 0,0710 ñì–1/àòì, 
òîãäà êàê äëÿ îñíîâíîé ìîäèôèêàöèè 626 γJ=61 = 
= 0,0629 è γJ=67 = 0,0595 ñì–1/àòì. 

Äëÿ áîëüøèíñòâà ïåðåõîäîâ, ïðåäñòàâëåííûõ  
â ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé áàçå HITRAN [18], êîýôôè-
öèåíòû ñàìîóøèðåíèÿ ëèíèé ëþáîé èç èçîòîïíûõ 
ìîäèôèêàöèé ÑÎ2 îïðåäåëåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì 
ïîëèíîìèàëüíîé ïîäãîíêè, ïðåäëîæåííîé â [19]. 
Âîïðîñ î íåïîñðåäñòâåííîì ýêñïåðèìåíòàëüíîì èç-
ìåðåíèè ýòèõ êîýôôèöèåíòîâ è îá èõ òåîðåòè÷å-
ñêîì ðàñ÷åòå ÿâëÿåòñÿ, ñëåäîâàòåëüíî, âåñüìà àêòó-
àëüíûì äëÿ âûñîêîòî÷íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñïåêòðîâ 
èíôðàêðàñíîãî ïîãëîùåíèÿ è, â îñîáåííîñòè, ñïåê-
òðîâ ïîãëîùåíèÿ çåìíîé àòìîñôåðû. 

Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ðàññìàòðèâàåòñÿ âîçäåéñò-
âèå äèïîëüíîãî ìîìåíòà, âîçíèêàþùåãî ïðè èçîòî-
ïîçàìåùåíèè îäíîãî èç àòîìîâ êèñëîðîäà â ñïåê-
òðîñêîïè÷åñêè àêòèâíîé ìîëåêóëå, íà ñòîëêíîâè-
òåëüíûå ïîëóøèðèíû ëèíèé êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëü-
íûõ ïåðåõîäîâ ïîëîñû ν3 äëÿ ñëó÷àÿ âîçìóùåíèÿ 
îñíîâíîé èçîòîïíîé ìîäèôèêàöèåé 16O12C16O. Îñ-
íîâíàÿ ìàññà ðåçóëüòàòîâ ïîëó÷åíà ñ èñïîëüçîâàíè-
åì ïîëóýìïèðè÷åñêîãî ìåòîäà [20], õîðîøî çàðåêî-
ìåíäîâàâøåãî ñåáÿ â ðàñ÷åòàõ ïàðàìåòðîâ êîíòóðà 
ëèíèè è èõ òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé äëÿ ñèñ-
òåì ñòàëêèâàþùèõñÿ ìîëåêóë H2O–N2(O2,Í2Î), 
O3–N2(O2) è CO2–N2(O2, N2O) [21–25]. Ðåçóëüòà-
òû ýòèõ ðàñ÷åòîâ ïîìåùåíû â èíôîðìàöèîííóþ 
ñèñòåìó «W@DIS» [26], à òàêæå â áàíê äàííûõ 
GEISA [27]. Äëÿ ëèíèé R-âåòâè ïîëîñû ν3 ðàñ÷åòû 
äîïîëíèòåëüíî ïðîâåäåíû â ðàìêàõ ïîëóêëàññè÷å-
ñêîãî ïîäõîäà [28], äàþùåãî ðåàëèñòè÷íûå çíà÷å-
íèÿ êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ íå òîëüêî äëÿ ëè-
íåéíûõ ìîëåêóë [29, 30], íî è äëÿ ñèììåòðè÷íûõ 
[31] è àñèììåòðè÷íûõ [22, 28] âîë÷êîâ.  

1. Ìåòîäû ðàñ÷åòîâ 

1.1. Ïîëóýìïèðè÷åñêîé ìåòîä 

Â îñíîâå èñïîëüçîâàííîãî ïîëóýìïèðè÷åñêîãî 
ìåòîäà (ÏÝ) ëåæèò óäàðíàÿ ïîëóêëàññè÷åñêàÿ òåî-
ðèÿ óøèðåíèÿ [32], îáû÷íî ðàññìàòðèâàåìàÿ â ðàì-
êàõ ñëåäóþùèõ ïðåäïîëîæåíèé: ñòîëêíîâåíèÿ áè-
íàðíû, äëèòåëüíîñòü ñòîëêíîâåíèÿ ìåíüøå âðåìåíè 
ìåæäó ñòîëêíîâåíèÿìè, òðàíñëÿöèîííîå äâèæåíèå 
÷àñòèö îïèñûâàåòñÿ êëàññè÷åñêèìè òðàåêòîðèÿìè,  
à èíòåðôåðåíöèÿ ëèíèé íå ïðèíèìàåòñÿ âî âíèìà-
íèå. Ýìïèðè÷åñêèé õàðàêòåð ìåòîäà âûðàæàåòñÿ âî 
ââåäåíèè â âûðàæåíèå ïîëóøèðèíû ëèíèè êîððåê-
òèðóþùåãî ôàêòîðà, ïàðàìåòðû êîòîðîãî íàõîäÿòñÿ 
ïóòåì ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ñ íåáîëüøèì 
÷èñëîì   èçìåðåííûõ  ñòîëêíîâèòåëüíûõ  ïîëóøèðèí. 

Ïðè äîïóùåííûõ ïðèáëèæåíèÿõ è ïðèáëèæå-
íèè ïðÿìîëèíåéíîé òðàåêòîðèè îáùåå âûðàæåíèå 
äëÿ ïîëóøèðèíû (íà ïîëîâèíå âûñîòû) ñïåêòðàëü-
íîé ëèíèè ðàäèàöèîííîãî ïåðåõîäà f ← i ïðåäñòàâ-
ëÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì: 
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ìîëåêóëÿðíûõ ïîñòîÿííûõ ïîãëîùàþùåé ìîëåêóëû 
è âêëþ÷àþò òîëüêî âíóòðèìîëåêóëÿðíûå ýôôåêòû. 
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îñíîâíîé ìîëåêóëû.  
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âëèÿíèå âçàèìîäåéñòâèÿ ñ âîçìóùàþùåé ìîëåêóëîé 
(ïîòåíöèàëà, òðàåêòîðèè, êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëü- 
íûõ óðîâíåé, âîëíîâûõ ôóíêöèé): 
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1 2( ) ( ) 1 ... ( ) ( ).A A

l l l lP P a a P C⎡ ⎤ω = ω + ω + ω + ≡ ω ω⎣ ⎦   (3) 

Êîððåêòèðóþùèé ôàêòîð ( )lC ω  ïîäáèðàåòñÿ  

â âèäå J-çàâèñèìûõ âûðàæåíèé ñ ïàðàìåòðàìè, 
ïîäãîíÿåìûìè ïî íåñêîëüêèì ýêñïåðèìåíòàëüíûì 
çíà÷åíèÿì ïîëóøèðèí.  

1.2. Ïîëóêëàññè÷åñêèé ìåòîä 

Ïîëóêëàññè÷åñêèé ïîäõîä [28], èñïîëüçóåìûé 
â íàñòîÿùåé ñòàòüå, âêëþ÷àåò ýêñïîíåíöèàëüíîå 
ïðåäñòàâëåíèå îïåðàòîðà ðàññåÿíèÿ è òî÷íûå êëàñ-
ñè÷åñêèå òðàåêòîðèè, ïèëîòèðóåìûå èçîòðîïíîé 
÷àñòüþ ìåæìîëåêóëÿðíîãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñò-
âèÿ. Òàê êàê êîýôôèöèåíòû ñàìîóøèðåíèÿ CO2 íå 
î÷åíü ñèëüíî çàâèñÿò îò êîëåáàòåëüíûõ êâàíòîâûõ 
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÷èñåë [12], êîëåáàòåëüíîé çàâèñèìîñòüþ èçîòðîïíî-
ãî è àíèçîòðîïíîãî ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ 
ìîæíî ïðåíåáðå÷ü. Èíäóöèðîâàííûå ñòîëêíîâåíèÿ-
ìè ïåðåõîäû â àêòèâíîé è âîçìóùàþùåé ìîëåêóëàõ 
ìîãóò òàêæå áûòü îãðàíè÷åíû ÷èñòî âðàùàòåëüíû-
ìè ïåðåõîäàìè âíóòðè äàííîãî (íà÷àëüíîãî èëè 
êîíå÷íîãî) êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ. Â ïðåíåáðå-
æåíèè íåêîììóòàòèâíûì õàðàêòåðîì âçàèìîäåéñò-
âèÿ â ðàçëè÷íûå ìîìåíòû âðåìåíè ïîëóøèðèíà γfi 
îïðåäåëÿåòñÿ ðåàëüíîé ÷àñòüþ âêëàäà âòîðîãî ïî-
ðÿäêà S2 â ìàòðèöó ðàññåÿíèÿ: 

 2

2,

1 e .
2

S
fi

b J

nv

c

−

γ = −
π

  (4) 

Â ýòîì âûðàæåíèè ñðåäíÿÿ òåïëîâàÿ ñêîðîñòü 
v  çàìåíÿåò ìàêñâåëëîâñêîå ðàñïðåäåëåíèå ïî ñêî-
ðîñòÿì ñ öåëüþ ýêîíîìèè ðàñ÷åòíîãî âðåìåíè, à óñ-
ðåäíåíèå ïðîâîäèòñÿ ïî ïðèöåëüíîìó ïàðàìåòðó b 
è âðàùàòåëüíûì ñîñòîÿíèÿì J2 âîçìóùàþùåé ìî-
ëåêóëû, íàõîäÿùåéñÿ â îñíîâíîì êîëåáàòåëüíîì 
ñîñòîÿíèè. Âêëàäû âòîðîãî ïîðÿäêà S2 âûðàæàþòñÿ 
÷åðåç ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû àíèçîòðîïíîãî ïîòåí-
öèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðûé àïïðîêñèìèðóåòñÿ 
ñóììîé ýëåêòðîñòàòè÷åñêèõ (äèïîëü-êâàäðóïîëüíûõ 
μ1Q2 è/èëè êâàäðóïîëü-êâàäðóïîëüíûõ Q1Q2) 
âçàèìîäåéñòâèé è ïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèé «àòîì i – 
àòîì j» (ó÷èòûâàþùèõ âëèÿíèå êîðîòêîäåéñòâóþ-
ùèõ ñèë è ÷àñòè÷íî âëèÿíèå äèñïåðñèîííûõ è èí-
äóêöèîííûõ ñèë): 

 
1 2 1 2 12 6

1 ,2 1 ,2,

( )
ij ij

aniso QQ Q
i j i ji j

d e
V V V

r r
µ

⎛ ⎞
= + + −⎜ ⎟⎜ ⎟

⎝ ⎠
∑ .   (5) 

Â óðàâíåíèè (5) ÷èñëåííûå èíäåêñû 1 è 2 îò-
íîñÿòñÿ ñîîòâåòñòâåííî ê àêòèâíîé è âîçìóùàþùåé 
ìîëåêóëàì, ïàðàìåòðû dij è eij âûðàæàþòñÿ ÷åðåç 
ïàðàìåòðû Ëåííàðäà-Äæîíñà εij, σij äëÿ àòîìîâ i è j 

12( 4 ,ij ij ijd = ε σ  64 ),ij ij ije = ε σ  à ìåæàòîìíûå ðàññòîÿ-

íèÿ r1i,2j ðàññ÷èòûâàþòñÿ ïðè ïîìîùè äâóõöåíòðî-
âîãî ðàçëîæåíèÿ [33] êàê ôóíêöèè ìåæìîëåêóëÿð-
íîãî ðàññòîÿíèÿ r è ðàññòîÿíèé r1i, r2j àòîìîâ i, j 
äî ñîîòâåòñòâóþùåãî ìîëåêóëÿðíîãî öåíòðà ìàññ. 
Íåîáõîäèìûå ìîëåêóëÿðíûå ïàðàìåòðû äëÿ èçî-
òîïíûõ ìîäèôèêàöèé 16O12C16O è 16O12C18O ïðåä-
ñòàâëåíû â òàáëèöå.  

Èçîòðîïíûé ïîòåíöèàë âûáèðàåòñÿ â ôîðìå 
Ëåííàðäà-Äæîíñà, è, òàê êàê çàìåíà îäíîãî àòîìà 
êèñëîðîäà 16O íà 18O â àêòèâíîé ìîëåêóëå íå ïðè-  
 

âîäèò ê çàìåòíîìó èçìåíåíèþ îòíîñèòåëüíîé ìîëå-
êóëÿðíîé ñêîðîñòè, îäíè è òå æå ïîòåíöèàëüíûå 
ïàðàìåòðû èñïîëüçóþòñÿ äëÿ îáåèõ èçîòîïíûõ ìî-
äèôèêàöèé èçëó÷àþùåé ìîëåêóëû: ε = 234 K, σ = 
= 3,92 Å [34]. Çíà÷åíèÿ ýíåðãèé äëÿ âðàùàòåëüíûõ 
óðîâíåé (ïàðàìåòðè÷åñêè çàâèñÿùèå îò äàííîãî 
êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v) âû÷èñëÿþòñÿ ïî ôîð-
ìóëå 

 2 2
( ) ( 1) ( 1)JE B J J D J J

ν νν
= + − +   (6) 

ñî çíà÷åíèÿìè [36]: 
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è  

0
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00 0
D = 1,33373 ⋅ 10–7, 0

626

00 1
D = 1,33034 ⋅ 10–7, 

0

628

00 0
D = 1,17 ⋅ 10–7, 0

628

00 1
D = 1,1838 ⋅ 10–7 ñì–1. 

2. Îáñóæäåíèå ðåçóëüòàòîâ 

Ðàñ÷åòû êîýôôèöèåíòîâ ñàìîóøèðåíèÿ ëèíèé 
ÑÎ2 ïî ïîëóýìïèðè÷åñêîìó ìåòîäó áûëè ïðîâåäåíû 
äëÿ P-, Q- è R-âåòâåé ïðè çíà÷åíèÿõ âðàùàòåëüíî-
ãî êâàíòîâîãî ÷èñëà J = 0'65 äëÿ èçîòîïíûõ ìîäè-
ôèêàöèé 16O12C16O, 16O12C17O è 16O12C18O. Êîð-
ðåêòèðóþùèé ôàêòîð äëÿ (3) áûë âûáðàí â âèäå 
 

 1 2( ) /( 1),lC c c Jω = +  (7) 

à ïîäãîíî÷íûå ïàðàìåòðû c1, c2 áûëè íàéäåíû èç 
ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ñ èçìåðåíèÿìè [1]: 
c1 = 1,31; c2 = 0,16. Èñïîëüçîâàíèå êîððåêòèðóþ-
ùåãî ôàêòîðà â âèäå (7) ïîçâîëÿåò ïðàâèëüíî îïè-
ñàòü ïîâåäåíèå ïîëóøèðèí ëèíèé ïðè áîëüøèõ 
çíà÷åíèÿõ êâàíòîâûõ ÷èñåë, ïðè ïîâûøåííîé òåì-
ïåðàòóðå è ò.ä. [21, 25]. 

Âû÷èñëåííûå êîýôôèöèåíòû ñàìîóøèðåíèÿ 
ëèíèé îñíîâíîé èçîòîïíîé ìîäèôèêàöèè äëÿ êîëå-
áàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ R-âåòâè ïðèâå-
äåíû íà ðèñ. 1. Çäåñü è äàëåå èñïîëüçóåòñÿ ñòàí-
äàðòíîå îáîçíà÷åíèå m = J + 1 äëÿ R-âåòâè, m = J 
äëÿ Q-âåòâè è m = –J äëÿ Ð-âåòâè. 

Âèäíî õîðîøåå ñîãëàñèå ðàñ÷åòîâ ñ ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûìè ïàðàìåòðàìè êîíòóðà ëèíèé â ïîëîñå 
ν3 [1–3]: ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêîå îòêëîíåíèå ìåæäó 
íàøèìè äàííûìè è âçÿòûìè èç [1] ñîñòàâëÿåò 
0,0015 ñì–1/àòì. Íàèáîëüøèå ðàñõîæäåíèÿ èìåþò 
ìåñòî  äëÿ  ìàëûõ  J (Δγ = 0,006 ñì–1/àòì  ïðè J = 1). 

 

Ìîëåêóëÿðíûå ïàðàìåòðû è ïàðàìåòðû âçàèìîäåéñòâèé àòîì–àòîì  
äëÿ èçîòîïíûõ ìîäèôèêàöèé 16O12C16O è 16O12C18O, ñòàëêèâàþùèõñÿ ñ 16O12C16O 

Èçîòîïíàÿ  
ìîäèôèêàöèÿ 

µ, Ä Q, Ä ⋅ Å r1i, r2j, Å 
dij, 

10–7 ýðã ⋅ Å 12 

eij, 

10–10 ýðã ⋅ Å 6 

16O12C16O – –3,6 [34] 
r1O = r2O = 1,16 

[35] 

16O12C18O 
1,15 ⋅ 10–3 

[16] 
–3,6 

R1O6 = 1,21 
R1O8 = 1,11 

R1C = 0,05 

dOO = 0,258 [35] 

dCC = 0,035 [35] 
dCO = 0,096 

eOO = 0,344 [35] 

eCC = 0,075 [35] 
eCO = 0,161 
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Ðèñ. 1. Ðàññ÷èòàííûå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ êî-
ýôôèöèåíòîâ ñàìîóøèðåíèÿ ëèíèé îñíîâíîé èçîòîïíîé  
 ìîäèôèêàöèè ìîëåêóëû ÑÎ2 

 

Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ñ äàííûìè, 
ïðåäñòàâëåííûìè â ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé áàçå äàí-
íûõ HITRAN [18], ïîêàçàíî íà ðèñ. 2. Ïàðàìåòðû 
γ
ðàñ÷ è γHITRAN ðàñõîäÿòñÿ áîëüøå ÷åì íà 2% òîëüêî 

äëÿ 4 ëèíèé, è ýòî ðàçëè÷èå íå ïðåâûøàåò 2,5%. 
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Ðèñ. 2. Ñðàâíåíèå ðàññ÷èòàííûõ êîýôôèöèåíòîâ ñàìî-
óøèðåíèÿ ëèíèé îñíîâíîé èçîòîïíîé ìîäèôèêàöèè ìîëå-
êóëû ÑÎ2 è äàííûõ, ïðèâåäåííûõ â ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé  
 áàçå HITRAN 

 

Ðàñ÷åòíûå äàííûå â P-, Q- è R-âåòâÿõ îòëè÷à-
þòñÿ íåçíà÷èòåëüíî (ðèñ. 3): ìàêñèìàëüíûé ðàçáðîñ 
ìåæäó âû÷èñëåííûìè ïîëóøèðèíàìè â Ð- è Q-âåòâÿõ 
ñîñòàâëÿåò 3,3% (∼ 0,002 ñì–1/àòì) ïðè m = 60. Òåì 
íå ìåíåå, êàê âèäíî èç ðèñ. 3, ïàðàìåòðû äëÿ Q-
âåòâè áîëüøå ñîîòâåòñòâóþùèõ çíà÷åíèé äëÿ äâóõ 
äðóãèõ âåòâåé â ñðåäíåì íà 0,002 ñì–1/àòì. Ïîìå-
ùåííûå â HITRAN [18] êîýôôèöèåíòû ñàìîóøèðå-
íèÿ íå çàâèñÿò îò òèïà âåòâè, ò.å. γP(│m│) = γQ(│m│) = 
= γR(│m│) è, ñîîòâåòñòâåííî, îíè íàõîäÿòñÿ â õîðî-
øåì ñîãëàñèè ñ ðåçóëüòàòîì ðàñ÷åòà äëÿ ðàçëè÷íûõ 
âåòâåé.  

Íà ðèñ. 4 ïðèâåäåíû ðàññ÷èòàííûå êîýôôè- 
öèåíòû ñàìîóøèðåíèÿ ëèíèé èçîòîïíûõ ìîäèôèêà-
öèé 16O12C16O, 16O12C17O, 16O12C18O. 
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Ðèñ. 3. Âëèÿíèå ðàçëè÷íûõ òèïîâ âåòâåé íà âåëè÷èíó  
 ïîëóøèðèíû ëèíèè 
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Ðèñ. 4. Âëèÿíèå èçîòîïîçàìåùåíèÿ íà âåëè÷èíó ïîëóøè- 
 ðèíû ëèíèè äëÿ R-âåòâè 

 

Ìàêñèìàëüíîå ðàçëè÷èå ìåæäó ðàññ÷èòàííûìè 
ïîëóøèðèíàìè äëÿ ðàçëè÷íûõ èçîòîïîâ ñîñòàâëÿåò 
3,9% (∼ 4,6 ìÊ/àòì) ïðè m = 2 äëÿ R-âåòâè, íî â îñ-
íîâíîì îíî êîëåáëåòñÿ îò 1 äî 2% (∼ 1,5–2,0 ìÊ/àòì). 
Äëÿ P- è Q-âåòâåé ýòà ðàçíèöà ìåíåå ñóùåñòâåííà. 
Òî åñòü â öåëîì èçìåíåíèå êîýôôèöèåíòîâ óøèðå-
íèÿ ïðè èçîòîïíîì çàìåùåíèè îäíîãî èç àòîìîâ 
êèñëîðîäà â ìîëåêóëå óãëåêèñëîãî ãàçà íåáîëüøîå, 
íî â âûñîêîòî÷íûõ ðàñ÷åòàõ äîëæíî ó÷èòûâàòüñÿ. 

Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïî ïîëóêëàññè÷åñêîìó ìå-
òîäó äëÿ R-âåòâè ïîëîñû ν3 ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 5.  
 Ïðè äîáàâëåíèè ëèøü ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî 
âçàèìîäåéñòâèÿ «äèïîëü-êâàäðóïîëü» êîýôôèöèåíòû 
óøèðåíèÿ ëèíèé èçîòîïîëîãà 628 î÷åíü íåçíà÷è-
òåëüíî îòëè÷àþòñÿ îò êîýôôèöèåíòîâ ñàìîóøèðåíèÿ 
èçîòîïîëîãà 626, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò î÷åíü íåáîëü-
øîé âåëè÷èíå âîçíèêàþùåãî ïðè èçîòîïîçàìåùåíèè 
äèïîëüíîãî ìîìåíòà. Âêëþ÷åíèå ñîîòâåòñòâóþùèõ 
âêëàäîâ «àòîì–àòîì» ïðèâîäèò ê äîïîëíèòåëüíîìó 
óøèðåíèþ ëèíèé, âîçðàñòàþùåìó ñ óâåëè÷åíèåì 
âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà J è äîñòèãàþùåìó 
5% ïðè J = 60. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî çàìåòíîå âëèÿíèå 
èçîòîïíîãî çàìåùåíèÿ â àêòèâíîé ìîëåêóëå íà êî-
ýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ ëèíèé ïîäòâåðæäàåòñÿ íå 
òîëüêî ïîëóýìïèðè÷åñêèìè, íî è ïîëóêëàññè÷åñêè-
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ìè ðàñ÷åòàìè, à ñëåäîâàòåëüíî, äîëæíî ó÷èòûâàòü-
ñÿ ïðè ìîäåëèðîâàíèè ñïåêòðîâ. 
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Ðèñ. 5. Âû÷èñëåííûå ïî ïîëóêëàññè÷åñêîìó ìåòîäó êî-
ýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ ëèíèé 16O12C16O è 16O12C18O äàâ- 
 ëåíèåì 16O12C16O (ïîëîñà ν3) 

Çàêëþ÷åíèå 

Ñ ïîìîùüþ äâóõ ìåòîäîâ – ïîëóêëàññè÷åñêîãî 
è ïîëóýìïèðè÷åñêîãî – ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû êîýô-
ôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ 
ëèíèé èçîòîïîëîãîâ 16O12C16O, 16O12C17O è 16O12C18O 
äàâëåíèåì 16O12C16O â íàèáîëåå èíòåíñèâíîé ïîëî-
ñå ïîãëîùåíèÿ. Âû÷èñëåíèÿ âûïîëíåíû â øèðîêîì 
ñïåêòðàëüíîì äèàïàçîíå, âêëþ÷àþùåì P-, Q- è R-
âåòâè, çíà÷åíèÿ âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà 
âàðüèðîâàëèñü â ïðåäåëàõ J = 0'65. Ðàññ÷èòàííûå 
äàííûå õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè 
çíà÷åíèÿìè [1–3] è äàííûìè, ïîìåùåííûìè â áàçó 
HITRAN. Êîýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ â P-, Q- è R-
âåòâÿõ îòëè÷àþòñÿ íåçíà÷èòåëüíî: ðàçíèöà ìåæäó 
âû÷èñëåííûìè çíà÷åíèÿìè â ðàçíûõ âåòâÿõ, â îñ-
íîâíîì, íàõîäèòñÿ â ïðåäåëàõ 2%.  

Ñðàâíåíèå êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ êîëåáà-
òåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ëèíèé èçîòîïîëîãîâ 16O12C16O, 
16O12C17O è 16O12C18O ïîêàçûâàåò çàìåòíîå âëèÿíèå 
èçîòîïíîãî çàìåùåíèÿ â àêòèâíîé ìîëåêóëå íà ïî-
ëóøèðèíó ëèíèé. Ýòîò ðåçóëüòàò ïîäòâåðæäàåòñÿ  
è ïîëóýìïèðè÷åñêèìè, è ïîëóêëàññè÷åñêèìè ðàñ÷å-
òàìè. Ñëåäîâàòåëüíî, âëèÿíèå èçîòîïíîãî çàìåùå-
íèÿ â àêòèâíîé ìîëåêóëå äîëæíî ó÷èòûâàòüñÿ ïðå-
æäå âñåãî ïðè ìîäåëèðîâàíèè ñïåêòðîâ ñìåñåé, 
âêëþ÷àþùèõ ðàçëè÷íûå èçîòîïîëîãè CÎ2 ïðè âû-
ñîêèõ òåìïåðàòóðàõ. Òàêèì îáðàçîì, ðàññ÷èòàííûå 
äàííûå ìîãóò áûòü ïîëåçíûìè äëÿ èññëåäîâàíèÿ 
àòìîñôåð Âåíåðû è ýêçîïëàíåò.  

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (ãðàí-
òû ¹ 11-02-93112-ÍÖÍÈË_à è 12-02-90048-Áåë_à). 
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