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ÐÀÑ×ÅÒÍÛÕ È ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒÀËÜÍÛÕ ÇÍÀ×ÅÍÈÉ 
ÏÎËÓØÈÐÈÍ ÑÏÅÊÒÐÀËÜÍÛÕ ËÈÍÈÈ ÑÎ È NO 
Ñ ÈÑÏÎËÜÇÎÂÀÍÈÅÌ ÓÀÒÊ, ÁÐ è ÀÒÊ ÌÎÄÅËÅÉ 
 
 

Íà îñíîâå ìîäåëè óïðóãèõ ñòîëêíîâåíèé, â êîòîðîé ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ìîëåêóëû äâèãàþòñÿ ïî ïðÿìî-
ëèíåéíûì òðàåêòîðèÿì ñî ñêîðîñòÿìè, çàâèñÿùèìè îò âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ïîãëîùàþùåé èçëó÷åíèå ìî-
ëåêóëû, îïðåäåëåíû çíà÷åíèÿ ïîëóøèðèí ëèíèé ÑÎ, NO, èíäóöèðîâàííûõ äàâëåíèåì N2, O2 è ïðè ñàìî-
óøèðåíèè. 

Ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ ðàçíûõ ó÷àñòêîâ ñïåêòðà â ïðåäåëàõ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ïîãðåøíîñòè ðàññ÷èòàííûå 
íàìè çíà÷åíèÿ ïîëóøèðèí ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Òàêæå ïðåäñòàâëåíî ñðàâíåíèå íà-
øèõ ðåçóëüòàòîâ ñ äàííûìè, ïîëó÷åííûìè ïî ìîäåëÿì Áîíàìè–Ðîáåðòà è Àíäåðñîíà–Òñàî–Êóðíóòòà. 

 
 

Â ïðåäûäóùåé ñòàòüå [1] íàìè áûëà îïèñàíà óòî÷íåííàÿ ìîäåëü Àíäåðñîíà—Òñàî—Êóðíóòòà—
Ôðîñòà (ÓÀÒÊÔ). Â îòëè÷èå îò èçâåñòíîé ìîäåëè ÀÒÊ [2], ðàñøèðåííîé ôîðìóëèðîâêîé Ôðîñòà 
(ÀÒÊÔ) [3], â íàøåé ìîäåëè ÓÀÒÊÔ ââåäåíî ïðåäïîëîæåíèå î òîì, ÷òî âðàùàòåëüíîå äâèæåíèå 
ïîãëîùàþùåé èçëó÷åíèå ìîëåêóëû èçìåíÿåò åå ïîñòóïàòåëüíóþ ñêîðîñòü äâèæåíèÿ. Ýòî óòî÷íåíèå 
ïîçâîëèëî íà ïðèìåðå ðàñ÷åòà ïàðàìåòðîâ óøèðåíèÿ (γ) è ñäâèãîâ (δ) êîëåáàòåëüíîâðàùàòåëüíûõ 
ïåðåõîäîâ ìîëåêóëû ÑO2 ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ âîñïðîèçâåñòè ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ýòèõ ïà-
ðàìåòðîâ ïðàêòè÷åñêè äëÿ ëþáîãî ó÷àñòêà ñïåêòðà. 

Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ïðèìåíåíèÿ íàøåé ìîäåëè ÓÀÒÊ ïðè ðàñ÷åòå ïî-
ëóøèðèí (γ) ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ñëàáîïîëÿðíûõ äâóõàòîìíûõ ìîëåêóë ÑÎ è NO, ïðèâåäåíî ñðàâ-
íåíèå ïîëó÷åííûõ çíà÷åíèé γ ñ ðàñ÷åòíûìè äàííûìè íà îñíîâå èçâåñòíûõ ìîäåëåé Áîíàìè-Ðîáåðòà 
(ÁÐ) [4, 5, 6] è Àíäåðñîíà–Òñàî–Êóðíóòòà (ÀÒÊ) [2] è ðÿäîì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. (Â íà-
ñòîÿùåé ñòàòüå ðàññìàòðèâàåòñÿ òîëüêî ïîëóøèðèíà γ ïî óòî÷íåííîé ìîäåëè ÀÒÊ (ÓÀÒÊ), ïîýòîìó 
áóêâó Ô â íàøåé ìîäåëè ÓÀÒÊÔ ìû îïóñòèëè, òàê êàê ôîðìóëèðîâêà Ôðîñòà êàñàåòñÿ ñäâèãà δ 
ñïåêòðàëüíîé ëèíèè). 

Êàê èçâåñòíî, ìîëåêóëû ÑÎ è NO îáëàäàþò äèïîëúíûì ìîìåíòîì μ. Ïîýòîìó äëÿ íèõ ïîëóøè-
ðèíû êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ëèíèé, çàïèñàííûå ñîãëàñíî [1] â âèäå 
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îïðåäåëÿþòñÿ íàáîðîì âçàèìîäåéñòâèé (S2t), ñîñòîÿùèõ ïðè ñàìîóøèðåíèè èç S2μq — äèïîëü-
êâàäðóïîëüíîãî, S2qq — êâàäðóïîëü-êâàäðóïîëüíîãî, S2dis — äèñïåðñèîííîãî, S2μμ — äèïîëü-
äèïîëüíîãî è S2qμ — êâàäðóïîëü-äèïîëüíîãî, à â ñëó÷àå íàëè÷èÿ ïîñòîðîííåãî óøèðÿþùåãî ãàçà (N2 
èëè O2) òîëüêî èç ïåðâûõ òðåõ òèïîâ âçàèìîäåéñòâèé (S2μq, S2qq, S2dis). Âñå îáîçíà÷åíèÿ â ôîðìóëå 
(1) àíàëîãè÷íû çíà÷åíèÿì, ïðèíÿòûì â [1]. Òîëüêî â öåëÿõ óäîáñòâà îáðàùåíèÿ ñ ôîðìóëàìè ÷åðòà 
íàä ïàðàìåòðàìè â âûðàæåíèÿõ è èíäåêñ min ó ïðèöåëüíîãî ðàññòîÿíèÿ b îïóùåíû). Èñõîäíûå ìî-
ëåêóëÿðíûå ïàðàìåòðû, èñïîëüçóåìûå ïðè ðàñ÷åòå γ, ïðèâåäåíû â òàáë. 1. Çäåñü μ è q ñîîòâåòñòâåííî 
äèïîëüíûé è êâàäðóïîëüíûé ìîìåíòû, Ý — ýíåðãèÿ èîíèçàöèè, Â0 — âðàùàòåëüíàÿ ïîñòîÿííàÿ îñ-
íîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ìîëåêóëû, α — ñðåäíÿÿ ïîëÿðèçóåìîñòü è α║, α⊥ ñîîòâåòñòâåííî ïàðàëëåëüíàÿ è 
ïåðïåíäèêóëÿðíàÿ ñîñòàâëÿþùèå ïîëÿðèçóåìîñòè. 

Ïðè ïîïûòêå ñðàâíèòü ðàññ÷èòàííûå íàìè çíà÷åíèÿ 
2CO-N

γ  ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè ïî ìî-

äåëè ÁÐ, îêàçàëîñü, ÷òî â ðàáîòàõ [7—9] ðàçíûõ ëåò ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ïî 
2CO-N
,γ  íå ñîâïà-

äàþùèå ìåæäó ñîáîé (ñì. òàáë. 2 ñ m = Ji äëÿ P-âåòâè è Ji+1 äëÿ R-âåòâè). Ïðè÷åì çíà÷åíèÿ 
2CO-N

γ  

ïîëó÷åíû íà îñíîâå ðàçíûõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ, íàïðèìåð, V = Vàò–àò+Vqq+VLD â [17] èëè 
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V = Vàò–àò+Vqq [8, 9]. Êðîìå òîãî, â îòëè÷èå îò íàøèõ èñõîäíûõ çíà÷åíèé 
2CO-N
,q  ïðèâåäåííûõ â 

òàáë. 1, Ðîáåðò è Áîíàìè [7] èñïîëüçîâàëè äðóãèå ïàðàìåòðû qCO = 2,23 DÅ è 
2N

q  = DÅ. 

 
Ò à á ë è ö à  1  

 

Ìîëåêóëÿðíûå ïàðàìåòðû, èñïîëüçóåìûå ïðè ðàñ÷¸òå γ 
 

 
 

* Çíà÷åíèÿ α ñîîòâåòñòâóþò îñíîâíîìó êîëåáàòåëüíîìó ñîñòîÿíèþ. 
 

Ò à á ë è ö à  2  
 

Çíà÷åíèÿ ïîëóøèðèí ÑÎ ïðè T = 300 Ê (10–3 ñì–1 ⋅ àòì–1) 
 

 
 

Íà ðèñ. 1 ñâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ 
2CO-N

γ  (Ji) Ð-âåòâè: ôóíäàìåíòàëüíîé ïîëîñû ÑÎ ñîãëàñ-

íî íàøåé ìîäåëè ÓÀÒÊ (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ), ìîäåëè ÁÐ [7] (øòðèõîâàÿ êðèâàÿ) è ìîäåëè ÀÒÊ 
(øòðèõïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ). Êðóæêàìè, òðåóãîëüíèêàìè è êâàäðàòàìè èçîáðàæåíû ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå çíà÷åíèÿ, èçìåðåííûå ðàçíûìè àâòîðàìè [10, 11, 15, 16, 17]. Ïðè ñðàâíåíèè íàøèõ çíà÷åíèé ñ 
äàííûìè ðàñ÷åòà Áîíàìè è Ðîáåðòà âèäíî, ÷òî îíè, ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàÿ â îáëàñòè ñðåäíèõ Ji, çíà-
÷èòåëüíî ðàñõîäÿòñÿ â îáëàñòÿõ Ji < 5 è Ji ≥ 15. Ïðè ýòîì íàøè çíà÷åíèÿ γ õîðîøî âîñïðîèçâîäÿò 
ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå. Ðàñõîæäåíèå ðàñ÷åòíûõ äàííûõ ìîäåëè ÁÐ ñ ýêñïåðèìåíòîì â îáëàñòè 
ìàëûõ Ji, ïî-âèäèìîìó, îáóñëîâëåíî îòñóòñòâèåì â ýòîé ìîäåëè ó÷åòà äâóõ òèïîâ âçàèìîäåéñòâèé S2μq 
è S2dis. Äëÿ êâàíòîâûõ ÷èñåë Ji ≥ 15 ìîëåêóëû ÑÎ ïîÿâëÿåòñÿ óñëîâèå bãê < bmin < 1,5bãê (òàáë. 3), 
ñîãëàñíî êîòîðîìó â ôèçè÷åñêîé ìîäåëè ÁÐ âñòóïàþò â ñèëó òàêèå ìåõàíèçìû, êàê èñêðèâëåíèå òðà-
åêòîðèè äâèæåíèÿ ñòàëêèâàþùèõñÿ ìîëåêóë è âëèÿíèå íà óøèðåíèå áëèçêîäåéñòâóþùåé ÷àñòè ïîòåí-
öèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ. Îäíàêî ó÷åò ýòèõ ìåõàíèçìîâ íå îáåñïå÷èâàåò àâòîðàì ðàáîò [7—9] ñîãëàñèÿ 
ðàñ÷åòíûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ â îáëàñòè áîëüøèõ Ji, äàæå íåñìîòðÿ íà ïîäãîíêó êâàäðó-
ïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû àçîòà. Íàøà êðèâàÿ, ðàññ÷èòàííàÿ ñîãëàñíî ìîäåëè [1] â ïðåäïîëîæåíèè 
ñîõðàíåíèÿ ïðÿìîëèíåéíîñòè òðàåêòîðèè äâèæåíèÿ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ìîëåêóë, ëó÷øå âîñïðîèçâî-
äèò ýêñïåðèìåíòàëüíóþ çàâèñèìîñòü 

2CO-N
γ  (Ji) äëÿ Ji ≥ 15, ÷åì êðèâàÿ ïî ìîäåëè ÁÐ. 
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Ò à á ë è ö à  3  
 

Çíà÷åíèÿ ïðèöåëüíûõ ðàññòîÿíèé (Å) äëÿ ðàçíûõ ãàçîâûõ ñðåä 
 

 
 

Êàê îòìå÷àëîñü, çàâèñèìîñòü 
2CO-N

γ  (Ji), ïðåäñòàâëåííàÿ íà ðèñ. 1 øòðèõïóíêòèðíîé ëèíèåé, ïî-

ëó÷åíà ïî òåîðèè [2] ñ èñïîëüçîâàíèåì òîé æå ñàìîé èñõîäíîé èíôîðìàöèè (òèïû âçàèìîäåéñòâèé, 
ìîëåêóëÿðíûå ïàðàìåòðû, ÷èñëî ñîñòîÿíèé óøèðÿþùåé ìîëåêóëû), ÷òî è ïðè ðàñ÷åòå ïî ìîäåëè [1]. 
Âèäíî, ÷òî ðàññ÷èòàííûå äàííûå ïî ÀÒÊ ìîäåëè, âî-ïåðâûõ, çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàþò ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå çíà÷åíèÿ γ, âî-âòîðûõ, íå âîñïðîèçâîäÿò õîäà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ â îáëàñòè Ji > 12. 
Õîðîøåå ñîâïàäåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ñ ðàñ÷åòîì ïî íàøåé ìîäåëè íàáëþäàåòñÿ è â ñëó÷àå 
ñàìîóøèðåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ÑÎ (ñì. òàáë. 4). 
 

 
 

Ðèñ. 1. 
2CO-N

γ  ôóíäàìåíòàëüíîé ïîëîñû (Ð-âåòâü): êðèâàÿ 1—[15, 16]: 2—[10]; 3—[17]; 4–[11]; 5—

[8]; 6—ôîðìóëà (1); 7—ÀÒÊ ñ òåìè æå äàííûìè, ÷òî è ðàñ÷åò ïî ôîðìóëå (1) 
 

Ò à á ë è ö à  4  
 

γÑÎ—ÑÎ, P-âåòâü 0—1 ïîëîñû (10–3 ñì—1 ⋅ àòì–1) 
 

 
 

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå [15] ïîëó÷åíû ñî ñðåäíåé ïîãðåøíîñòüþ 5 ⋅ 10–3 ñì ⋅ àòì–1 ïðè 
Ò = 293°Ê. Ïðè ñðàâíåíèè èñõîäíûõ ìîëåêóëÿðíûõ ïàðàìåòðîâ (ñì. òàáë. 1) âèäíî, ÷òî âåëè÷èíà äè-
ïîëüíîãî ìîìåíòà μNO â 1,4 ðàçà âûøå, ÷åì μÑÎ. Îäíàêî ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ γNO-NO (íàïðèìåð, 
γ [P(Ji = 1,5)] = 0,074 ñì–1 ⋅ àòì–1 [20]) óñòóïàþò çíà÷åíèÿì γÑÎ-ÑÎ [P(Ji = 1)] = 0,087 ñì–1 ⋅ àòì–1 [13]). 
Ïîñêîëüêó ïîëóøèðèíû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé îáåèõ ìîëåêóë îïðåäåëÿþòñÿ îäíèìè è òåìè æå ìåæìîëå-
êóëÿðíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè ñ ïðåîáëàäàþùèì qq âçàèìîäåéñòâèåì, òî âåëè÷èíà êâàäðóïîëüíîãî ìî-
ìåíòà qNO äîëæíà áûòü ïî êðàéíåé ìåðå â íåñêîëüêî ðàç ìåíüøå qÑÎ. Òàêàÿ ïðîïîðöèÿ è íàáëþäàåòñÿ 
ó íàñ â òàáë. 1: qNO/qÑÎ � 0,42. Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî â ðàáîòàõ, â êîòîðûõ ïðè ðàñ÷åòå γ èñïîëü-
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çóåòñÿ òåîðèÿ Áîíàìè—Ðîáåðòà, çíà÷åíèÿ êâàäðóïîëüíûõ ìîìåíòîâ qNO è qÑÎ, íàîáîðîò, ïðàêòè÷å-
ñêè ñîâïàäàþò: qNO = 1,8 DÅ [21] è qÑÎ = 2,23 DÅ [7]. 

Ê ñîæàëåíèþ, â ðàçíûõ ïóáëèêàöèÿõ íàáëþäàåòñÿ ðàñõîæäåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé γ, 
èçìåðåííûõ äëÿ îäíèõ è òåõ æå çíà÷åíèé Ji (ñì. òàáë. 5). 
 

Ò à á ë è ö à  5  
 

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ 
2NO-NO

γ  Ð_âåòâè ïîëîñû 0—1 (10–3 ñì–1 ⋅ àòì—1) 

 

 
 

Åñòåñòâåííî, ýòî ñîçäàåò íåêîòîðûå òðóäíîñòè êàê â îïðåäåëåíèè qNO, òàê è â ïîëó÷åíèè â êî-
íå÷íîì èòîãå èñêîìîé γ. Íàìè çà îñíîâó áûëè âçÿòû îäíè èç íàèáîëåå ïîçäíèõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
äàííûõ [20]. Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíû çíà÷åíèÿ γ äëÿ R-âåòâè 0—2 êîëåáàòåëüíîé ïîëîñû NO, ðàñ-
ñ÷èòàííûå ñîãëàñíî íàøåé ìîäåëè (ôîðìóëà (1)) â ñëó÷àÿõ ñàìîóøèðåíèÿ (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ) è óøè-
ðåíèÿ N2 (øòðèõî-(çà÷åðíåííûå â ñëó÷àå ñàìîóøèðåíèÿ è áåëûå ïðè óøèðåíèè N2). Èç ðèñ. 2 âèäíî, 
÷òî â ñëó÷àå óøèðåíèÿ N2 ïðîèñõîäèò áîëåå ñëàáûé ñïàä γ îò Ji, ÷åì ïðè ñàìîóøèðåíèè. Ýòî ìîæíî 
îáúÿñíèòü òåì, ÷òî êâàäðóïîëü-êâàäðóïîëüíîå âçàèìîäåéñòâèå â ñëó÷àå NO—N2 ñèëüíåå îêàçûâàåò 
äåéñòâèå íà óøèðåíèå ïðè áîëüøèõ Ji ïî ñðàâíåíèþ ñ NO—NO, ïîñêîëüêó 

2N
q  ïðèìåðíî â 2,1 ðàçà 

áîëüøå qNO (ñì. òàáë. 1). 
 

 
 

Ðèñ. 2. Ðàñ÷åòíàÿ è ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ çýâèñèìîñòü γ (Ji) äëÿ R-âåòâè 0—2 êîëåáàòåëüíîé ïîëîñû 
NO. Ýêñïåðèìåíò: 1—NO—NO, 2—NO—N2 [20], 5—NO—N2 [22]; ðàñ÷åò ôîðìóëà (1): 4—γNO-NO, 
5—

2NO-NO
γ  

 
Íåïëîõîå ñîâïàäåíèå íàøèõ ðàñ÷åòíûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ [16] äàííûõ íàáëþäàåòñÿ òàêæå 

äëÿ Q- è Ð-âåòâåé ýòîé æå êîëåáàòåëüíîé ïîëîñû NO (ñì. òàáë. 6). 
Òàêèì îáðàçîì, òàê æå, êàê è â ñëó÷àå Ñ02 [1], ñîïîñòàâëåíèå íàøèõ ðåçóëüòàòîâ ïî óøèðåíèþ 

ëèíèé ÑÎ, NO ñ ðàñ÷åòíûìè äàííûìè (γ), ïîëó÷åííûìè ïî ìîäåëÿì ÁÐ è ÀÒÊ, à òàêæå ñ ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûìè äàííûìè ïîçâîëÿåò ñäåëàòü ðÿä âûâîäîâ. Âî-ïåðâûõ, íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî ïðèöåëüíûå 
ìèíèìàëüíûå ðàññòîÿíèÿ b(Ji) äëÿ ðàññìàòðèâàåìîé ãðóïïû ìîëåêóë (ÑÎ, NO) ïîïàäàþò â îáëàñòü 
b(Ji) < 1,5bãê äëÿ áîëüøèõ Ji, óøèðåíèå ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿåòñÿ ìóëüòèïîëüíûìè ìåæìîëåêóëÿðíû-
ìè âçàèìîäåéñòâèÿìè. Âî-âòîðûõ, ïîëó÷åííûå íàìè çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ γCO,NO òàê æå êàê è ðà-
íåå 

2CO
γ  (Ji) [1], ïîêàçûâàþò, ÷òî íàøà ôèçè÷åñêàÿ ìîäåëü, ñîãëàñíî êîòîðîé ïðè óïðóãèõ ñòîëêíî-

âåíèÿõ ÷àñòèö ìîëåêóëû äâèãàþòñÿ ïî ïðÿìîëèíåéíûì òðàåêòîðèÿì ñî ñêîðîñòÿìè, çàâèñÿùèìè îò 
âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ïîãëîùàþùåé èçëó÷åíèå ìîëåêóëû, ÿâëÿåòñÿ âïîëíå îáîñíîâàííîé. 
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Ò à á ë è ö à  6  
 

Çíà÷åíèÿ ïîëóøèðèí ïðè óøèðåíèè NO è N2 äëÿ Q è Ð-âåòâåé 0—2 êîëåáàòåëüíîé ïîëîñû  
(10–3 ñì–1 ⋅ àòì–1) 
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V . V .  Z u e v ,  A . I .  P e t r o v a . The Results of Comparison Between the Calculational and Experimental 
Data on CO and NO Spectral Lines Half-Widths Made Using IATC, BR and ÀÒÑ Models. 
 

The values of line half-widths of the CO and NO were obtained using the elastic collisions model, which assumes 
that the molecules move along straight trajectories with the velocities being dependent on the rotational quantum 
number Ji It is shown that within the experimental accuracy our calculations of the half-width well agree with the 
experimental data for different spectral regions. Also it was. suggested comparison of our results with the data which 
were obtained by Bonamy-Robert and Anderson—Tsao—Curnutte models. 
 
 


