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Ïîãëîùåíèå â êðûëå ïîëîñû 1–0 ÑÎ â ñëó÷àå óøèðåíèÿ ãåëèåì ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ ðàññìàò-

ðèâàåòñÿ â ðàìêàõ àñèìïòîòè÷åñêîé òåîðèè êðûëüåâ ëèíèé, ïðåäñòàâëÿþùåé ïîãëîùåíèå êàê ñóììó êîýôôè-
öèåíòîâ ïîãëîùåíèÿ îòäåëüíûìè ëèíèÿìè ñî ñïåöèàëüíûì êîíòóðîì íà äàëåêèõ ðàññòîÿíèÿõ îò öåíòðîâ ëè-
íèé. Ïàðàìåòðû êîíòóðà, îòíîñÿùèåñÿ ê êëàññè÷åñêîìó è êâàíòîâîìó ïîòåíöèàëàì âçàèìîäåéñòâèÿ ÑÎ–Íå, 
íàõîäÿòñÿ ïîäãîíêîé ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì ïî ïîãëîùåíèþ â êðûëå ïîëîñû 1–0 ÑÎ è ïî òåìïåðà-
òóðíîé çàâèñèìîñòè âòîðîãî âèðèàëüíîãî êîýôôèöèåíòà. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: êðûëî ôóíäàìåíòàëüíîé ïîëîñû ÑÎ, óøèðåíèå ãåëèåì, êðûëüÿ ñïåêòðàëüíûõ ëè-
íèé, âòîðîé âèðèàëüíûé êîýôôèöèåíò; fundamental CO band wing, He broadening, spectral line wings, se-
cond virial coefficient. 

 

Ââåäåíèå 
 

Â èññëåäîâàíèÿõ ôîðìû êîíòóðà ñïåêòðàëüíûõ 
ëèíèé áîëüøóþ ðîëü ñûãðàëî ïðåäñòàâëåíèå î ïî-
ãëîùåíèè èçëó÷åíèÿ êàê î ïðîöåññå, ïðîèñõîäÿùåì 
â ñðåäå îñöèëëÿòîðîâ (àòîìîâ, ìîëåêóë è ò.ï.)  
ñ ìãíîâåííûìè ñòîëêíîâåíèÿìè, íàðóøàþùèìè êî-
ãåðåíòíîñòü êîëåáàíèé ïîãëîùàþùèõ ÷àñòèö. Êîí-
òóð ëèíèè â ýòîì ñëó÷àå èìååò ëîðåíöåâñêóþ ôîð-
ìó [1]: 
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ãäå ω0 – ÷àñòîòà öåíòðà ëèíèè; γ – ïîëóøèðèíà ëè-
íèè; ω – òåêóùàÿ ÷àñòîòà. Ýòà ôîðìà ëèíèè íàøëà 
øèðîêîå ïðèìåíåíèå ïðè ðåøåíèè ìíîãèõ ñïåêòðî-
ñêîïè÷åñêèõ çàäà÷, ñâÿçàííûõ ñ öåíòðàëüíûìè ÷àñ-
òÿìè ëèíèé ïîãëîùåíèÿ. Îäíàêî óæå â ñåðåäèíå 
XX â. ñòàëè ïîÿâëÿòüñÿ ðàáîòû, ñâèäåòåëüñòâóþ-
ùèå îá îòëè÷èè ôîðìû êîíòóðà îò ëîðåíöåâñêîé  
íà ÷àñòîòàõ, äîñòàòî÷íî óäàëåííûõ îò öåíòðà ëè-
íèè. Â òåîðèè êîíòóðà ýòî ïîòðåáîâàëî íå òîëüêî 
äåòàëèçàöèè îïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ïîãëîùàþ-
ùèõ ÷àñòèö, íî è óòî÷íåíèÿ ñàìîãî ïðîöåññà âçàè-
ìîäåéñòâèÿ ñ èçëó÷åíèåì.  

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ íàèáîëåå ïîäðîáíî èçó÷åíî 
ïîâåäåíèå êîíòóðà ïðè áîëüøèõ ñìåùåííûõ ÷àñòî-
òàõ äëÿ ìîëåêóë, ïîãëîùåíèå òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ 
êîòîðûìè ÿâëÿåòñÿ êðèòè÷íûì â óñëîâèÿõ àòìîñ-
ôåðû. Òàê, â ïåðâûõ ðàáîòàõ [2, 3], ïîñâÿùåííûõ 
êðûëüÿì ÈÊ-ïîëîñ ÑÎ2, áûëè çàðåãèñòðèðîâàíû 
ýêñïîíåíöèàëüíûé ñïàä è òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñè- 
 ____________  
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ìîñòü êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ çà ïðåäåëàìè ïî-
ëîñ, ò.å. â îáëàñòÿõ, îïðåäåëÿåìûõ äàëåêèìè êðû-
ëüÿìè ëèíèé. Â äàëüíåéøèõ ðàáîòàõ ôðàíöóçñêèõ 
è ðîññèéñêèõ èññëåäîâàòåëåé ([4–6] è ññûëêè â íèõ) 
êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ ÑÎ2 â îòíîøåíèè ïîâå-
äåíèÿ êðûëüåâ ëèíèé áûë èññëåäîâàí äîñòàòî÷íî 
ïîäðîáíî. Àíàëîãè÷íàÿ êàðòèíà íàáëþäàëàñü è äëÿ 
ïîãëîùåíèÿ âîäÿíûì ïàðîì, åñëè ñ÷èòàòü, ÷òî âíå 
ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ (êîíòèíóàëüíîå ïîãëîùåíèå) îíî 
îáóñëîâëåíî ñóììîé êîýôôèöèåíòîâ ïîãëîùåíèÿ  
ñ êîíòóðîì, îòëè÷íûì îò ëîðåíöåâñêîãî íà áîëüøèõ 
ðàññòîÿíèÿõ îò öåíòðîâ ëèíèé.  

Ãèïîòåçà î òîì, ÷òî êîíòèíóàëüíîå ïîãëîùå-
íèå â îêíàõ ïðîçðà÷íîñòè àòìîñôåðû îáóñëîâëåíî 
ñîâîêóïíûì âêëàäîì äàëåêèõ êðûëüåâ ñèëüíûõ 
ëèíèé ïîãëîùåíèÿ áëèçëåæàùèõ ïîëîñ âîäÿíîãî 
ïàðà, áûëà âûäâèíóòà åùå â 1938 ã. â [7]. Øèðîêîå 
ïðèìåíåíèå ïîëó÷èëà ìîäåëü êîíòèíóóìà [8], êîòî-
ðàÿ, îáíîâëÿÿñü íà îñíîâå âíîâü ïîëó÷àåìûõ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ÿâëÿåòñÿ ñåé÷àñ íåîáõî-
äèìûì ýëåìåíòîì â ðàäèàöèîííûõ áëîêàõ êëèìàòè-
÷åñêèõ ìîäåëåé. Îäíàêî ïðèðîäà êîíòèíóàëüíîãî 
ïîãëîùåíèÿ Í2Î äî ñèõ ïîð îñòàåòñÿ ïðåäìåòîì 
äèñêóññèé. Äâå îñíîâíûå ãèïîòåçû – ïîãëîùåíèå 
êðûëüÿìè ëèíèé è ïîãëîùåíèå äèìåðàìè âîäû – 
ïî-ïðåæíåìó èìåþò ñâîèõ ñòîðîííèêîâ. Ñèòóàöèÿ 
îñëîæíÿåòñÿ òåì, ÷òî, êàê âûÿñíèëîñü â ïîñëåäíèå 
ãîäû, ðàçíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïðîöåäóðû ìîãóò 
ïðèâîäèòü ê ðåçóëüòàòàì, ðàçëè÷àþùèìñÿ íà ïîðÿä-
êè [9]. 

Äëÿ ìîëåêóëû ÑÎ òàêæå èìåþòñÿ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå ðàáîòû ïî èçìåðåíèÿì êîýôôèöèåíòîâ ïî-
ãëîùåíèÿ, íà îñíîâå êîòîðûõ ìîãóò áûòü ñäåëàíû 
âûâîäû î ôîðìå ëèíèé âäàëè îò èõ öåíòðîâ. Òàê, 
óìåíüøåíèå êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ, ïî ñðàâíåíèþ 
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ñ ðàññ÷èòàííûì ñ ëîðåíöåâñêèì êîíòóðîì, ïî ìåðå 
óäàëåíèÿ îò öåíòðà ëèíèè áûëî îáíàðóæåíî â [10] 

ïðè èçìåðåíèÿõ â ìèêðîîêíàõ ïîëîñû 1–0 CO. Èç-
ìåðåíèÿ [11] ïîçâîëÿþò ñäåëàòü âûâîä î ïðåâûøå-
íèè äåéñòâèòåëüíîãî êîíòóðà íàä äèñïåðñèîííûì 
áëèæå ê öåíòðó ëèíèè. Êîýôôèöèåíòû ïîãëîùåíèÿ 
ÑÎ â êðûëå ôóíäàìåíòàëüíîé ïîëîñû áûëè èçìå-
ðåíû â [12–19] äëÿ ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóð è óøè-
ðÿþùèõ ãàçîâ. Â [12, 16] ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû èç-
ìåðåíèé êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ κ(ω, T) â ìèêðî-
îêíàõ P- è R-âåòâåé ïîëîñû 1–0 îêèñè óãëåðîäà 
ïðè Ò = 292 Ê â ñìåñÿõ ÑÎ ñ ÑÎ, N2, He, H2,  
Ne. Òåìïåðàòóðíûå èçìåíåíèÿ ôîðìû ýòîé ïîëîñû 
èññëåäîâàëèñü â [13], ãäå áûëè èçìåðåíû κ(ω, T)  
â ìèêðîîêíàõ R-âåòâè äëÿ ñìåñåé ÑÎ–Íå, ÑÎ–Ne, 
CO–Í2 ïðè Ò = 78 Ê. Â [17] èçìåðåíèÿ â R-âåòâè 
ïðè Ò = 78 Ê äîïîëíåíû äàííûìè î ñìåñÿõ ÑÎ–ÑÎ 
è ÑÎ–N2, è, êðîìå òîãî, ïðè 173 Ê ïîëó÷åíû äàííûå 

î ïîãëîùåíèè â ñìåñÿõ ÑÎ–ÑÎ, ÑÎ–N2, CO–Íå. 
Îòêëîíåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ êîýôôèöèåíòîâ ïî-
ãëîùåíèÿ îò ðàññ÷èòàííûõ ñ ëîðåíöåâñêèì êîíòóðîì 
áûëè îòìå÷åíû äëÿ âñåõ èçìåðåíèé, îñîáåííî ïðè 
íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. 

Êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ ÑÎ ïðè ñàìîóøèðå-
íèè è ïðè óøèðåíèè àçîòîì áûë ðàññ÷èòàí íà îñíî-
âå àñèìïòîòè÷åñêîé òåîðèè êðûëüåâ ëèíèé (ÀÒÊË) 
ïðè Ò = 292 è 78 Ê â [20, 21], ÷òî ïîäòâåðäèëî îò-
ëè÷èå êîíòóðà îò ëîðåíöåâñêîãî íà çíà÷èòåëüíûõ 
ðàññòîÿíèÿõ îò öåíòðîâ ëèíèé. Â [22] êîýôôèöèåíò 
ïîãëîùåíèÿ ÑÎ ïðè ñàìîóøèðåíèè â ìèêðîîêíàõ 
ïîëîñû 1–0 ÑÎ ïðè Ò = 292 Ê áûë ðàññ÷èòàí ñ ïî-
ìîùüþ «îáîáùåííîãî êîíòóðà». Íåäàâíî â [23] ïî-
ãëîùåíèå ÑÎ â ñìåñè ñ ãåëèåì â ýòîé îáëàñòè ñïåê-
òðà áûëî ðàññ÷èòàíî ñ èñïîëüçîâàíèåì ñîâðåìåííîé 
âåðñèè HITRAN â ñðàâíåíèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè 
äàííûìè [17]. Ýòè äàííûå ïðè íîðìàëüíîé òåìïå-
ðàòóðå íå ïîçâîëÿëè â ïîëíîé ìåðå ïðîäåìîíñòðè-
ðîâàòü îñîáåííîñòè ïîâåäåíèÿ êîíòóðà íà äàëåêèõ 
ðàññòîÿíèÿõ îò öåíòðîâ ëèíèé. Îïóáëèêîâàííûå  
â [18, 19] äàííûå î ïîãëîùåíèè ÑÎ â ñìåñÿõ ñ áëàãî-
ðîäíûìè ãàçàìè Ar è He íà ðàññòîÿíèÿõ äî 300 ñì−1 
îò öåíòðà ïîëîñû ïðåäîñòàâëÿþò òàêóþ âîçìîæ-
íîñòü. 

Êîìïëåêñ ÑÎ–Íå ïðèâëåêàë áîëüøîå âíèìà-
íèå ýêñïåðèìåíòàòîðîâ è òåîðåòèêîâ êàê äèìåð, îñ-
òàþùèéñÿ ñòàáèëüíûì áëàãîäàðÿ ñèëàì Âàí-äåð-
Âààëüñà. Áûë ïîëó÷åí åãî ñïåêòð (ñì., íàïðèìåð, 
[24, 25]). Áûëè êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêè ðàññ÷èòàíû ïî- 
òåíöèàëüíûå ïîâåðõíîñòè, íà îñíîâå êîòîðûõ îïðå-
äåëåíû óðîâíè ýíåðãèè è ïåðåõîäû (ñì., íàïðèìåð, 
[26, 27]). Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â ðÿäå ñëó÷àåâ ðàñ-
ñìàòðèâàëàñü çàâèñèìîñòü ïîòåíöèàëîâ îò êîëåáà-
òåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ìîëåêóëû ÑÎ (íàïðèìåð, [28]). 

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðàñ÷åòû êî-
ýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ ÑÎ, óøèðåííîãî ãåëèåì, 
çà ïðåäåëàìè îñíîâíîé ïîëîñû ïðè ðàçëè÷íûõ òåì-
ïåðàòóðàõ. Ðàñ÷åòû ïðîâåäåíû â ðàìêàõ ÀÒÊË  
ñ êîíòóðîì, ïîâåäåíèå êîòîðîãî íà áîëüøèõ ñìå-
ùåííûõ ÷àñòîòàõ îòëè÷íî îò ëîðåíöåâñêîãî, îáñóæ-
äàåòñÿ âçàèìîñâÿçü ïàðàìåòðîâ êëàññè÷åñêîãî ïî-
òåíöèàëà ñ ïîòåíöèàëîì, äàþùèì òåìïåðàòóðíîå 

ïîâåäåíèå âòîðîãî âèðèàëüíîãî êîýôôèöèåíòà. 

1. Êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ ÑÎ–Íå 
â îáëàñòè 2140–2250 ñì−1 

 

Âûðàæåíèå äëÿ êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ  
â ÀÒÊË ñîäåðæèò â êà÷åñòâå ïàðàìåòðîâ êëàññè÷å-
ñêèé (óïðàâëÿþùèé äâèæåíèåì öåíòðîâ ìàññ ñòàë-
êèâàþùèõñÿ ìîëåêóë) è êâàíòîâûé ïîòåíöèàëû 
ìåæìîëåêóëÿðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ [29]. Âûðàæåíèå 
äëÿ êîíòóðà, èñïîëüçóåìîå â ÀÒÊË, ñîäåðæèò ïà-
ðàìåòðû êëàññè÷åñêîãî V(r, T) è êâàíòîâîãî ïîòåí-
öèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ è èìååò âèä 
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Ïàðàìåòðû an, Cn, Dn àïïðîêñèìèðóþò ðàçíî-
ñòè êâàíòîâûõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëå-
êóë, íàõîäÿùèõñÿ â ðàçíûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñ-
òîÿíèÿõ, îäíî÷ëåíàìè (2) ñ îáðàòíîé çàâèñèìîñòüþ  
îò ðàññòîÿíèÿ. Âûáîð ïàðàìåòðîâ êëàññè÷åñêîãî 
ïîòåíöèàëà, âçÿòîãî â ôîðìå ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-
Äæîíñà, îïèñàí â ñëåäóþùåì ðàçäåëå. Ïàðàìåòðû 
an, Cn, Dn íàõîäÿòñÿ ïðè ïîäãîíêå âû÷èñëåííûõ 
çíà÷åíèé êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ ê ýêñïåðèìåí-
òàëüíûì. Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî âûðàæåíèå (1) ïîëó-
÷àåòñÿ èç âûðàæåíèÿ, ñïðàâåäëèâîãî äëÿ ïðîèç-
âîëüíûõ ÷àñòîò, ïðè ïåðåõîäå ê àñèìïòîòè÷åñêîìó 
ñëó÷àþ áîëüøèõ ñìåùåííûõ ÷àñòîò [29]. Ïðè ïåðå-
õîäå â îáùåì âûðàæåíèè ê ìàëûì ñìåùåííûì ÷àñ-
òîòàì ïîëó÷àåòñÿ ëîðåíöåâñêèé êîíòóð. 

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå áûëè íàéäåíû ïàðàìåòðû 
an, Cn, Dn êîíòóðà ëèíèé ïîëîñû 1–0 ÑÎ ïðè óøè-
ðåíèè ãåëèåì, îòíîñÿùèåñÿ ê êâàíòîâîìó ïîòåíöèà-
ëó, íà äàëåêèõ ðàññòîÿíèÿõ îò öåíòðà ëèíèè ïóòåì 
ïîäãîíêè ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì [18] íà ðàñ-
ñòîÿíèÿõ äî 300 ñì−1 îò öåíòðà ïîëîñû. Êîíòóð, èñ-
ïîëüçóåìûé â ðàñ÷åòå, ïðèâåäåí íà ðèñ. 1. Ïðè åãî  
 

 
Ðèñ. 1. Êîíòóð îòäåëüíîé ëèíèè ïîëîñû 1–0 ÑÎ–Íå  
ïðè T = 292 Ê: ïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ – ëîðåíöåâñêèé êîí-
òóð; ÷åðíàÿ êðèâàÿ – êîíòóð, èñïîëüçóåìûé â íàñòîÿùåì 
  ðàñ÷åòå 

 κ/I 
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ïîëó÷åíèè èñïîëüçîâàëèñü äâà îäíî÷ëåíà âèäà (2) 
ñ ïàðàìåòðàìè a1, C1, D1 è a2, C2, D2, ïåðåõîäÿùèå 
îäèí â äðóãîé ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ ðàññòîÿíèÿ, òàê 
êàê äëÿ àïïðîêñèìàöèè ðàçíîñòè ýíåðãèé (ðèñ. 2) 
íà äîñòàòî÷íî áîëüøîì èíòåðâàëå ðàññòîÿíèé íåäî-
ñòàòî÷íî îäíîãî îäíî÷ëåíà. Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ: 

 a1 = 6,0; 
1a

C  = 4,5; 
1a

D  = 0,3; a2 = 10,0; 
2a

C  = 4,75; 

 
2a

D  = 0,001; ωB = 400 ñì−1,  (3) 

ãäå ωB – ðàññòîÿíèå îò öåíòðà ëèíèè, ïðè ïðåâû-
øåíèè êîòîðîãî íå ó÷èòûâàåòñÿ âêëàä ëèíèè â ïî-
ãëîùåíèå. 
 

 
Ðèñ. 2. Ïîâåäåíèå ðàçíîñòè ýíåðãèé âçàèìîäåéñòâèÿ [Å × 
× (ÑÎ(v = 0)–Íå) − Å(ÑÎ(v = 1)–Íå)] äëÿ ëèíèé ïîëîñû 
1–0 ÑÎ–Íå ïðè Ò = 292 Ê: òîíêàÿ êðèâàÿ (a1, C1) îòâå-
÷àåò ðàññòîÿíèÿì ìåæäó öåíòðàìè ìàññ, áîëüøèì 5Å; 
ïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ (a2, C2) îòâå÷àåò ðàññòîÿíèÿì ìåæäó 
öåíòðàìè ìàññ, ìåíüøèì 5Å; ïîëóæèðíàÿ ÷åðíàÿ êðèâàÿ 
(ñëåäóþùàÿ äî 5Å ïî ïóíêòèðíîé êðèâîé è ïîñëå 5Å 
ïî òîíêîé êðèâîé) – èñïîëüçóåìàÿ â íàñòîÿùåì ðàñ÷åòå 
 

Ðèñ. 3 èëëþñòðèðóåò ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà. Ïîä-
ãîíêà ïàðàìåòðîâ êâàíòîâîãî ïîòåíöèàëà â (1), (2)  
 

 
Ðèñ. 3. Êîýôôèöèåíò êîíòèíóàëüíîãî ïîãëîùåíèÿ â ïðå-
äåëàõ è â êðûëå ïîëîñû 1–0 ÑÎ–Íå ïðè T = 292 Ê: ÷åð-
íûå êðóæêè – ýêñïåðèìåíò [18]; áåëûå êðóæêè – ýêñïå-
ðèìåíò [17]; ÷åðíàÿ êðèâàÿ – ðàñ÷åò èç [18]; ïóíêòèðíàÿ 
êðèâàÿ – ðàñ÷åò ñ ëîðåíöåâñêèì êîíòóðîì; ñåðàÿ êðèâàÿ 
– íàñòîÿùèé ðàñ÷åò ïî ÀÒÊË; ω0 = 2143,27 ñì−1 – 
  öåíòð ïîëîñû 

îñóùåñòâëÿëàñü ïî ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì  
â êðûëå ïîëîñû [18] (÷åðíûå êðóæêè íà ðèñ. 3). 
Ñ èñïîëüçîâàíèåì ýòèõ ïàðàìåòðîâ ðàñ÷åò â ïðåäå-
ëàõ ïîëîñû òàêæå ïîêàçûâàåò õîðîøåå ñîãëàñèå  
ñ ýêñïåðèìåíòîì [17]. Êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ  
ñ èñïîëüçîâàíèåì ëîðåíöåâñêîãî êîíòóðà â äàëüíåì 
êðûëå ïîëîñû íà äâà ïîðÿäêà è áîëåå îòëè÷àåòñÿ  
îò èçìåðåííîãî. Ðàññ÷èòàííàÿ òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñè-
ìîñòü êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ ïðèâåäåíà íà ðèñ. 4 
â ñðàâíåíèè ñ èçìåðåííîé â [17]. 

 

 
Ðèñ. 4. Êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ â ïðåäåëàõ ïîëîñû 1–0 
ÑÎ–Íå ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ: òî÷êè – ýêñïåðè- 
  ìåíò [17]; êðèâûå – íàñòîÿùèé ðàñ÷åò 

 

2. Âòîðîé âèðèàëüíûé êîýôôèöèåíò  
è ïîòåíöèàëüíàÿ ïîâåðõíîñòü ÑÎ–Íå 

 

Â êíèãå Ãèðøôåëüäåðà ñ ñîàâòîðàìè [30, òàáë. 1] 
ïðèâåäåíû ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà (6–12) Ëåííàðäà-
Äæîíñà äëÿ ðÿäà ãàçîâ, â òîì ÷èñëå äëÿ ÑÎ è Íå 
ïðè íîðìàëüíîé òåìïåðàòóðå. Êîìáèíàöèîííûå ôîð-
ìóëû äëÿ ñìåñåé ãàçîâ [30, ñ. 185] ñ èñïîëüçîâàíèåì 
ýòèõ âåëè÷èí äàþò äëÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ÑÎ–Íå ïà-
ðàìåòðû ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà ε = 31,97 ñì−1, 
σ = 3,168 ⋅ 10−8

 ñì. Ñîâðåìåííûå êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñ-
êèå ðàñ÷åòû ïîòåíöèàëüíîé ïîâåðõíîñòè ÑÎ–Íå [31] 
äàþò ìèíèìóì ïðè ε = 24,895 ñì−1 è σ = 3,624 × 
× 10−8

 ñì äëÿ ëèíåéíîé êîíôèãóðàöèè. Ñîãëàñíî 
ÀÒÊË [29] êëàññè÷åñêèé ïîòåíöèàë çàâèñèò îò òåì-
ïåðàòóðû è îòâå÷àåò çà òåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü 
âòîðîãî âèðèàëüíîãî êîýôôèöèåíòà Â(Ò). 

Ïàðàìåòðû êëàññè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà Ëåííàð-
äà-Äæîíñà âûáèðàëèñü íàìè òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû 
îïèñàòü òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè âèðèàëüíûõ êî-
ýôôèöèåíòîâ è êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ (ðèñ. 4). 
Èõ çíà÷åíèÿ ïðèâåäåíû â òàáëèöå. Íà ðèñ. 5 ïîêà-
çàíà òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü âòîðîãî âèðèàëü-
íîãî êîýôôèöèåíòà. 

 

Ïàðàìåòðû êëàññè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà, 
ïîëó÷åííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðè îïèñàíèè òåìïåðàòóð-
íîé çàâèñèìîñòè âòîðîãî âèðèàëüíîãî êîýôôèöèåíòà [31] 

Ò, Ê ε, ñì−1 σ ⋅ 10−8, ñì Â(Ò), ñì3 ⋅ ìîë.−1 

296,2 24 3,35 23,24 
173,7 26 3,0 12,26 

78,2 29 3,12 −8,57 



 

666 Ðîäèìîâà Î.Á. 
 

 
Ðèñ. 5. Âòîðîé âèðèàëüíûé êîýôôèöèåíò ÑÎ–Íå êàê 
ôóíêöèÿ òåìïåðàòóðû. Îòêðûòûå òî÷êè è êâàäðàòû – 
ýêñïåðèìåíòû B. Scharmm et al., öèòèðîâàííûå â [31]; 
÷åðíûå òî÷êè – çíà÷åíèÿ, ïîëó÷åííûå íàìè ïðè ïîäãîíêå 
  ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà 

 

Çàêëþ÷åíèå 
 

Àñèìïòîòè÷åñêàÿ òåîðèÿ êðûëüåâ ëèíèé, ïðåä-
ñòàâëÿþùàÿ ïîãëîùåíèå êàê ñóììó êîýôôèöèåíòîâ 
ïîãëîùåíèÿ îòäåëüíûìè ëèíèÿìè ñî ñïåöèàëüíûì 
êîíòóðîì íà äàëåêèõ ðàññòîÿíèÿõ îò öåíòðîâ ëèíèé, 
ïðèìåíåíà ê ðàñ÷åòó ïîãëîùåíèÿ â êðûëå ïîëîñû 

1–0 ÑÎ ïðè óøèðåíèè ãåëèåì ïðè ðàçëè÷íûõ òåì-
ïåðàòóðàõ. Â ïîëóêëàññè÷åñêîì ïðåäñòàâëåíèè [32] 
ïàðàìåòðû êîíòóðà îòíîñÿòñÿ ê êëàññè÷åñêîìó  
è êâàíòîâîìó ïîòåíöèàëàì âçàèìîäåéñòâèÿ ÑÎ–Íå. 
Ïàðàìåòðû êëàññè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà íàõîäÿòñÿ  
èç òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè âòîðîãî âèðèàëüíîãî 
êîýôôèöèåíòà. Ïàðàìåòðû êâàíòîâîãî ïîòåíöèàëà 
íàõîäÿòñÿ ïðè ïîäãîíêå ðàññ÷èòàííûõ êîýôôèöè-
åíòîâ ïîãëîùåíèÿ ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì ïî 
ïîãëîùåíèþ â êðûëå ïîëîñû 1–0 ÑÎ ïðè óøèðå-
íèè ãåëèåì. Ïàðàìåòðû êâàíòîâîãî ïîòåíöèàëà ñâÿ-
çàíû ñ ðàçíîñòüþ ýíåðãèé âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêó-
ëà – àòîì â ðàçíûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ ìîëå-
êóëû íà ðàññòîÿíèÿõ, îòâå÷àþùèõ îòòàëêèâàíèþ. 
Äàííûå ïî ïîòåíöèàëüíûì ïîâåðõíîñòÿì, èìåþùè-
åñÿ â äîñòóïíûõ íàì ðàáîòàõ, ïîêà íå ïîçâîëÿþò 
ïðîâåñòè äîñòàòî÷íî ïîäðîáíîå ñðàâíåíèå. Â ïðèí-
öèïå, çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ, ïîëó÷àåìûõ èç äàííûõ 
ïî ïîãëîùåíèþ â êðûëüÿõ ïîëîñ â ÈÊ-îáëàñòè 
ñïåêòðà è îòíîñÿùèõñÿ ê ðàçíîñòÿì ñîîòâåòñòâóþ-
ùèõ êâàíòîâûõ ïîòåíöèàëîâ, ìîãëè áû ñëóæèòü 
äîïîëíèòåëüíûì èñòî÷íèêîì çíàíèé î ïîâåäåíèè 
ïîòåíöèàëüíûõ ïîâåðõíîñòåé íà ìàëûõ ðàññòîÿ-
íèÿõ âçàèìîäåéñòâèÿ. 
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O.B. Rodimova. Absorption coefficient in the wing of 1–0 CO band broadened by He. 
Absorption in the 1–0 CO band wing broadened by He at different temperatures is regarded within the 

asymptotic line wing theory. It presents absorption as a sum of the absorption coefficients of individual line 
with a special shape at far distances from the line center. The line shape parameters pertaining to quantum and 
classical interaction potentials are found as a result of fitting to the experimental absorption data in the 1–0 
CO band wing and the temperature dependence of the second virial coefficient. 
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