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Ïàðàìåòðû êîíòóðà ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé SO2–CO2 íåîáõîäèìû ïðè èññëåäîâàíèè àòìîñôåð ïëàíåò,  
â êîòîðûõ äèîêñèä óãëåðîäà ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûì ãàçîì (Âåíåðà, Ìàðñ è íåêîòîðûå ýêçîïëàíåòû). Ïðåäñòàâ-
ëåíû ðàññ÷èòàííûå ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå êîýôôèöèåíòû ñäâèãà ëèíèé îêñèäà ñåðû äàâëåíèåì óãëå-
êèñëîãî ãàçà â ïîëîñå ν1 + ν3; âðàùàòåëüíîå êâàíòîâîå ÷èñëî óãëîâîãî ìîìåíòà J âàðüèðóåòñÿ îò 0 äî 100, 
÷èñëî Kà – îò 0 äî 20. Ðàñ÷åòû ïðîâåäåíû ïî ïîëóýìïèðè÷åñêîìó ìåòîäó, â êîòîðîì èñïîëüçóåòñÿ êîððåê-
òèðóþùèé ôàêòîð ñ ïîäãîíî÷íûìè ïàðàìåòðàìè, çàâèñÿùèìè îò âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë. Íåìíîãî-
÷èñëåííûå ëèòåðàòóðíûå äàííûå õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ïîëó÷åííûìè çíà÷åíèÿìè. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ïàðàìåòðû êîíòóðà ëèíèé, ñäâèã ëèíèè, îêñèä ñåðû, óãëåêèñëûé ãàç; line profile pa-
rameters, line shift, sulfur dioxide, carbon dioxide. 

 
 

Ââåäåíèå 
 

Çíàíèå óäàðíûõ ïàðàìåòðîâ êîíòóðà ñïåêòðàëü- 
íûõ ëèíèé äèîêñèäà ñåðû SO2 ïðè óøèðåíèè ÑÎ2 
íåîáõîäèìî äëÿ èññëåäîâàíèé ýâîëþöèè è ñâîéñòâ 
óãëåêèñëûõ àòìîñôåð ïëàíåò çåìíîé ãðóïïû è ýêçî-
ïëàíåò [1]. Ñåðíèñòûé è óãëåêèñëûé ãàçû ÿâëÿþòñÿ 
ãàçàìè âóëêàíè÷åñêîãî ïðîèñõîæäåíèÿ è ìîãóò ñëó-
æèòü èíäèêàòîðàìè âóëêàíè÷åñêîé äåÿòåëüíîñòè, 
ïîýòîìó ïîãëîùåíèå SO2 èçó÷àåòñÿ â àòìîñôåðàõ 
Ìàðñà [2] è Âåíåðû [3]. 

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ àòìîñôåðà Ìàðñà èññëåäó-
åòñÿ ðîññèéñêèì ñïåêòðîìåòðîì ACS â äèàïàçîíå 
2,2–4,4 ìêì, ðàçðåøàþùàÿ ñïîñîáíîñòü êîòîðîãî 
ïðåâûøàåò 50000 [4]. Íèçêèå äàâëåíèå è òåìïåðà-
òóðà – óñëîâèÿ, õàðàêòåðíûå äëÿ àòìîñôåðû Ìàð-
ñà è âåðõíåé ìåçîñôåðû Âåíåðû (> 70 êì), âûøå 
íåïðîçðà÷íîãî îáëà÷íîãî ñëîÿ ïëàíåòû. Âåðõíÿÿ 
ìåçîñôåðà Âåíåðû – îáëàñòü, ãäå ìàëûå ãàçîâûå 
ñîñòàâëÿþùèå ïîäðîáíî èçó÷àëèñü òîëüêî èíñòðóìåí- 
òîì SPICAV/SOIR êîñìè÷åñêîé ìèññèè «Âåíåðà-
Ýêñïðåññ». Ïðîäîëæåíèå äåòàëüíûõ èññëåäîâàíèé 
ìàëûõ ãàçîâûõ ñîñòàâëÿþùèõ – îäíà èç êëþ÷åâûõ 
çàäà÷, êîòîðàÿ ðåøàåòñÿ âî âðåìÿ êîñìè÷åñêèõ 
ìèññèé íà Âåíåðó: Shukrayaan-1 Èíäèéñêîãî êîñ-
ìè÷åñêîãî àãåíòñòâà [5] è «Âåíåðà-Ä» Ãîñóäàðñòâåí-
íîé êîðïîðàöèè ïî êîñìè÷åñêîé äåÿòåëüíîñòè 
«Ðîñêîñìîñ» [6]. 
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Òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ýêçîïëàíåò ñ áîëü- 
øîé âåðîÿòíîñòüþ ïðåäñêàçûâàþò CO2 â êà÷åñòâå 
äîìèíèðóþùåé êîìïîíåíòû â èõ àòìîñôåðàõ [7].  
Íåäàâíî ñ ïîìîùüþ òåëåñêîïà «Äæåéìñ-Óýáá» áû-
ëî çàôèêñèðîâàíî íàëè÷èå ýòîé ìîëåêóëû â àòìî-
ñôåðå ãàçîâîãî ãèãàíòà [8] – ýòî ïåðâàÿ ðåãèñòðà-
öèÿ CO2 â àòìîñôåðå ýêçîïëàíåòû. 

Â ðàáîòå [9] ïðèâåäåíû ýêñïåðòíûå çíà÷åíèÿ 
öåíòðîâ è èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ìîëå-
êóëû SO2 â äèàïàçîíå îò 0 äî 4200 ñì−1. Äî 2016 ã. 
â áàçå ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé èíôîðìàöèè HITRAN [10] 
ïðåäñòàâëåíû êîýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ è ñäâèãà 
ëèíèé, èíäóöèðîâàííûå òîëüêî äàâëåíèåì âîçäóõà. 
Â äàëüíåéøåì ñ öåëüþ ðàñøèðåíèÿ âîçìîæíîñòåé 
èñïîëüçîâàíèÿ HITRAN äëÿ ïëàíåòàðíûõ èññëåäî-
âàíèé äëÿ íåñêîëüêèõ ìîëåêóë, â òîì ÷èñëå îêñèäà 
ñåðû, áûëè äîáàâëåíû ïàðàìåòðû êîíòóðà ëèíèé, 
èíäóöèðîâàííûå äàâëåíèåì óãëåêèñëîãî ãàçà [11]. 
Äëÿ ñòîëêíîâåíèé SO2 

–
 

CO2 òàì áûëè ïðåäñòàâ- 
ëåíû òîëüêî êîýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ. Â áàçå  
HITRAN [12] (ïîñëåäíåå îáíîâëåíèå) ðàçìåùåíû 

óæå ýêñïåðèìåíòàëüíûå [13] è ïîëóýìïèðè÷åñêèå 
äàííûå ïî ñäâèãó ëèíèé. 

Èçìåðåííûå êîýôôèöèåíòû ñäâèãà ëèíèé SO2 

–
 

CO2 [13] áûëè ïîëó÷åíû â ñïåêòðàëüíîì äèàïàçîíå 
2450–2530 ñì−1 íà Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðå Bruker IFS 
125HR ñ ðàçðåøåíèåì 0,002–0,003 ñì−1 è îòíîøå-
íèåì ñèãíàëà ê øóìó 1500. Ïàðàìåòðû ëèíèé áûëè 
èçâëå÷åíû èç ñïåêòðà ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðîöåäóðû 
ìóëüòèñïåêòðàëüíîé ïîäãîíêè [14, 15], â êîòîðîé 
íåëèíåéíûé ìåòîä íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ ïðèìå-
íÿëñÿ îäíîâðåìåííî ê ñïåêòðàì, çàðåãèñòðèðîâàí-
íûì â ðàçëè÷íûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óñëîâèÿõ.  
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Â ðàáîòå [13] ïîëó÷åíû ñäâèãè â ïîëîñå ν1 + ν3  
(1417 ëèíèÿ) è â ãîðÿ÷åé ïîëîñå ν1 + ν2 + ν3 − ν2 

(254 ëèíèè) îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè 
32S16O2, à òàêæå ñäâèãè 116 ëèíèé ïîëîñû ν1 + ν3 
èçîòîïîëîãà 

34S16O2. Äëÿ âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ 
÷èñåë íèæíåãî ñîñòîÿíèÿ J è Ka â ïðåäåëàõ îò 0 äî 
70 è îò 0 äî 21 ñîîòâåòñòâåííî çíà÷åíèÿ ñäâèãîâ ëè-
íèé â ïîëîñå ν1

 + 
ν3 äëÿ îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìî-

äèôèêàöèè ìåíÿþòñÿ îò −0,0336 äî 0,0214 ñì−1 
⋅
 àòì−1. 

  Íà îñíîâå äàííûõ [13] ìû ïðîâåëè ðàñ÷åòû 
êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ ëèíèé SO2 äàâëåíèåì 
CO2 ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå [16]. Ïîëó÷åíû 
çíà÷åíèÿ äëÿ âñåõ âîçìîæíûõ ïåðåõîäîâ â P-, Q-, 
R-âåòâÿõ ïåðïåíäèêóëÿðíîé ïîëîñû ν1 + ν3 ñ âðà-
ùàòåëüíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè J è Kà, èçìå-
íÿþùèìèñÿ îò 0 äî 100 è îò 0 äî 20 ñîîòâåòñòâåííî 
ñ | ΔKa | = 0, 2, 4. 

Öåëü ðàáîòû – ñôîðìèðîâàòü ñïèñîê ñäâèãîâ ëè- 
íèé îêñèäà ñåðû äàâëåíèåì óãëåêèñëîãî ãàçà äëÿ êî-
ëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ ïîëîñû ν1 + ν3. 
Âû÷èñëåíèÿ ïî ïîëóýìïèðè÷åñêîìó ìåòîäó áûëè 
ïðîâåäåíû äëÿ ∼ 10900 êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ 
ïåðåõîäîâ äàííîé ïîëîñû. Ïðè ýòîì äëÿ òåõ ïåðå-
õîäîâ, êîòîðûå ïðåäñòàâëåíû â [17] (∼ 1400 ïåðå-
õîäîâ), ïàðàìåòðû ëèíèé îáíîâëåíû. 

 

Ìàòåðèàëû è ìåòîäû 
 

Äëÿ ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòà ñäâèãà ëèíèé íàìè 
èñïîëüçîâàëñÿ ïîëóýìïèðè÷åñêèé ìåòîä [18], îñíî-
âàííûé íà ïîëóêëàññè÷åñêîé òåîðèè óäàðíîãî óøè-
ðåíèÿ (ìîäåëü Àíäåðñîíà [19, 20]), ìîäèôèöèðîâàí- 
íîé âêëþ÷åíèåì â ðàñ÷åòíóþ ñõåìó êîððåêòèðóþ-
ùåãî ôàêòîðà. Â òåîðèè Àíäåðñîíà îòíîñèòåëüíîå 
äâèæåíèå ïðåäñòàâëÿåòñÿ ïðÿìîëèíåéíûì, à ìåæ-
ìîëåêóëÿðíûé ïîòåíöèàë èìååò âèä ñóììû âêëàäîâ 
äàëüíîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîñòàòè÷åñêèõ ñèë. Äëÿ 
óñòðàíåíèÿ ðàñõîäèìîñòè ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ 
óäàðíîãî ïàðàìåòðà èñïîëüçóåòñÿ «ïðîöåäóðà ïðå-
ðûâàíèÿ». 

Ïîëóýìïèðè÷åñêèé ìåòîä ñïåöèàëüíî ðàçðàáî-
òàí äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ óøèðåíèÿ ëèíèé ìîëå-
êóë, õàðàêòåðèçóþùèõñÿ òàê íàçûâàåìûìè ñèëüíû-
ìè âçàèìîäåéñòâèÿìè, êîãäà ðàññòîÿíèå íàèáîëüøå-
ãî ñáëèæåíèÿ ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö ìåíüøå 
ïàðàìåòðà ïðåðûâàíèÿ òåîðèè Àíäåðñîíà (rc < b0). 
Àëüòåðíàòèâíûì ìåòîäîì äëÿ âû÷èñëåíèé øèðèí 
ëèíèé ìîëåêóë òèïà àñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà (ñèëü-
íûå âçàèìîäåéñòâèÿ) ÿâëÿåòñÿ ìåòîä ñðåäíèõ ÷àñ-
òîò [21]. Äëÿ ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ  
è ñäâèãà äëÿ ñèëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé ìîæíî òàêæå 
èñïîëüçîâàòü ìåòîä Ðîáåðà–Áîíàìè, íî äëÿ ýòîãî 
ñëó÷àÿ åãî îñíîâíûå ïðåèìóùåñòâà (êðèâîëèíåé-
íîñòü òðàåêòîðèè è ó÷åò áëèçêîäåéñòâóþùåé ÷àñòè 
ïîòåíöèàëà) ïðàêòè÷åñêè áåñïîëåçíû. 

Ìû ðàññìàòðèâàåì ïîãëîùàþùóþ ìîëåêóëó 
SO2 êàê ïîëÿðíóþ àñèììåòðè÷íóþ ìîëåêóëó ñ äîñ-
òàòî÷íî áîëüøèì äèïîëüíûì ìîìåíòîì, ðàâíûì 
1,61 Ä [22]. Õîòÿ óøèðÿþùàÿ ìîëåêóëà CO2 íå- 
ïîëÿðíàÿ, îíà èìååò áîëüøîé êâàäðóïîëüíûé ìî- 
ìåíò 4,02 Ä 

⋅
 
Å [23]. Ýòî ïîçâîëÿåò çàêëþ÷èòü, ÷òî  

â ñòîëêíîâåíèÿõ SÎ2 è CÎ2 îñíîâíûìè ÿâëÿþòñÿ 
äèïîëü-êâàäðóïîëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðûå 
âíîñÿò ïðåîáëàäàþùèé âêëàä â óøèðåíèå è ñäâèã 
ëèíèé. 

Îáùåå âûðàæåíèå äëÿ ñäâèãà ëèíèè çàâèñèò îò 
îáîáùåííûõ ñèë ëèíèé 2( )D ii l′  è 2( )D ff l′  äëÿ 
ðàçëè÷íûõ êàíàëîâ ðàññåÿíèÿ i → i′, f → f′, ñâÿçû-
âàþùèõ íèæíèé è âåðõíèé óðîâíè ïåðåõîäà ñ áëèç-
ëåæàùèìè óðîâíÿìè. Ýòè ïàðàìåòðû ÿâëÿþòñÿ 

êâàäðàòàìè ïðèâåäåííûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ìî-
ëåêóëÿðíûõ îïåðàòîðîâ, òàêèõ êàê äèïîëüíûé ìî-
ìåíò èëè êîìïîíåíòû êâàäðóïîëüíîãî òåíçîðà. 

Òàêèì îáðàçîì, ïðè íàøåì ïîäõîäå ñäâèã ñïåê-
òðàëüíîé ëèíèè, ñîîòâåòñòâóþùèé ïåðåõîäó i → f, 
ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí âûðàæåíèåì [24]: 
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i, f – êâàíòîâûå ÷èñëà íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî  
ñîñòîÿíèé ïîãëîùàþùåé ìîëåêóëû; 2( )D ii l′   

è 
2( )D ff l′  – ñèëû äèïîëüíûõ (l = 1), êâàäðóïîëü-

íûõ (l = 2) ïåðåõîäîâ; ( )iilP ′
ω  è ( )l ffP

′
ω  – ôóíêöèè 

ýôôåêòèâíîñòè äëÿ êàíàëîâ ðàññåÿíèÿ i → i′  
è f → f′; n – ÷èñëî ìîëåêóë áóôåðíîãî ãàçà â åäè-
íèöå îáúåìà; υ – îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü ñòàëêè-
âàþùèõñÿ ìîëåêóë; α2 – ñðåäíÿÿ äèïîëüíàÿ ïîëÿðè-
çóåìîñòü óøèðÿþùåé ìîëåêóëû; μi, μf è αi, αf – 
äèïîëüíûå ìîìåíòû è ñðåäíèå äèïîëüíûå ïîëÿðè-
çóåìîñòè ïîãëîùàþùåé ìîëåêóëû â íà÷àëüíîì è êî-
íå÷íîì ñîñòîÿíèÿõ; I è I2 – ïîòåíöèàëû èîíèçàöèè 
ïîãëîùàþùåé è óøèðÿþùåé ìîëåêóë; ρ(p) – çàñå-
ëåííîñòü óðîâíÿ p óøèðÿþùåé ìîëåêóëû; F(υ) – 
ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ Ìàêñâåëëà; b0(υ, p, i, f) – 
ïàðàìåòð ïðåðûâàíèÿ èç òåîðèè Àíäåðñîíà [19, 20]. 
Ôóíêöèÿ ýôôåêòèâíîñòè âçàèìîäåéñòâèÿ çàïèñûâà-
åòñÿ â âèäå 
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ãäå b – ïðèöåëüíûé ïàðàìåòð. 
Âòîðîå è òðåòüå ñëàãàåìûå â ôîðìóëå (1) îï-

ðåäåëÿþòñÿ âòîðûì ïîðÿäêîì ôóíêöèè S2(b) [20], 
êîòîðàÿ äëÿ ñëó÷àÿ SO2 

–
 

CO2 ìîæåò áûòü çàïèñàíà 
â âèäå [25]: 



 

 Ðàñ÷åòû êîýôôèöèåíòîâ ñäâèãà ëèíèé SO2 äàâëåíèåì CO2: ïîëîñà ν1 + ν3 999 
 

 12e 22e 22p
2 2 2 2( ) ( ) ( ) ( )S b S b S b S b= + + +  

 02p 120p
2 2( ) ( ).S b S b+ +  (2) 

Çäåñü âåðõíèå èíäåêñû e è p îçíà÷àþò ýëåêòðîñòà-
òè÷åñêóþ è ïîëÿðèçàöèîííóþ ÷àñòè ìåæìîëåêóëÿð-
íîãî ïîòåíöèàëà ñîîòâåòñòâåííî. Ñëàãàåìûå 12e

2 ( )S b  
è 

22e

2 ( )S b  îáóñëîâëåíû äèïîëü-êâàäðóïîëüíûìè 
6

0( )b~1/  è êâàäðóïîëü-êâàäðóïîëüíûìè 
8

0( )b~1/  ÷àñòÿ- 
ìè ïîòåíöèàëà, òîãäà êàê 

22p
2 ( ),S b  

02p
2 ( ),S b  

20p
2 ( )S b  – 

èíäóêöèîííûìè è äèñïåðñèîííûìè 10

0( )b~1/  âçàè-
ìîäåéñòâèÿìè [20]. Ïîñêîëüêó b0 äëÿ ñòîëêíîâåíèé 
SO2 

–
 

CO2 äîñòàòî÷íî áîëüøîå (∼ 10 Å), òî âêëàäà-
ìè ïîëÿðèçàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèé ìîæíî ïðå-
íåáðå÷ü. Òàêèì îáðàçîì, â (2) ó÷èòûâàëèñü òîëüêî 
ýëåêòðîñòàòè÷åñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ. 

Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû íåîáõîäèìûå äëÿ ðàñ÷åòîâ 
ïàðàìåòðû: äèïîëüíûé è êâàäðóïîëüíûé ìîìåíòû 
ìîëåêóëû äèîêñèäà ñåðû, êâàäðóïîëüíûé ìîìåíò 
ìîëåêóëû óãëåêèñëîãî ãàçà, ïîòåíöèàëû èîíèçàöèè 
è ñðåäíèå äèïîëüíûå ïîëÿðèçóåìîñòè ïîãëîùàþùåé 
è óøèðÿþùåé ìîëåêóë [17]. Ïîñêîëüêó íåò ëèòåðà-
òóðíûõ äàííûõ î âåëè÷èíå äèïîëüíîé ïîëÿðèçóåìî-
ñòè αf äëÿ ìîëåêóëû SO2 â âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèè, 
ìû îïðåäåëèëè çíà÷åíèå αf = 4,001 Å3 èñõîäÿ èç 

ñðàâíåíèÿ âû÷èñëåííûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ [13] 
êîýôôèöèåíòîâ ñäâèãà ëèíèé. Ðàñ÷åòû âûïîëíÿëèñü 
äëÿ êîìíàòíîé òåìïåðàòóðû T = 296 Ê. 

 
Ò à á ë è ö à  1  

Èñïîëüçóåìûå â ðàñ÷åòàõ ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà  
ìîëåêóë SO2 è CO2 [17] 

Ìîëåêóëà 
Ïàðàìåòð 

SO2 CO2 

Äèïîëüíûé ìîìåíò, Ä 1,61 0 
Êâàäðóïîëüíûé ìîìåíò, Ä 

⋅
 
Å 4,4 −4,02 

Ïîòåíöèàë èîíèçàöèè, ýÂ 12,34 13,79 
Ñðåäíÿÿ äèïîëüíàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü, Å3 3,78 2,59 

 
Â íàøåì ïîäõîäå ôóíêöèè ýôôåêòèâíîñòè 

âçàèìîäåéñòâèÿ ( )iilP ′
ω  è ( )l ffP

′
ω  ðàññìàòðèâàþòñÿ 

êàê ïðîèçâåäåíèÿ ôóíêöèé ýôôåêòèâíîñòè èç òåî-
ðèè Àíäåðñîíà è êîððåêòèðóþùåãî ôàêòîðà: 

 ( ) ( ) ( ),A
ii ii iil l lP C P
′ ′ ′

ω = ω ω  

 ( ) ( ) ( ).A
l ff l ff l ffP C P

′ ′ ′
ω = ω ω  (3) 

Ôîðìà êîððåêòèðóþùåãî ôàêòîðà ïîäáèðàåòñÿ äëÿ 
êàæäîé ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû âçàèìîäåéñòâóþ-
ùèõ ìîëåêóë èç àíàëèçà âðàùàòåëüíûõ çàâèñèìî-
ñòåé èçìåðåííûõ çíà÷åíèé. Ýòîò ôàêòîð êîìïåíñè-
ðóåò íåäîñòàòêè è ïðèáëèæåíèÿ òåîðèè Àíäåðñîíà, 
â òîì ÷èñëå è èãíîðèðîâàíèå ïîëÿðèçàöèîííûõ 
âçàèìîäåéñòâèé, áëèçêîäåéñòâóþùèõ ñèë îòòàëêè-
âàíèÿ, èñêðèâëåíèå òðàåêòîðèè ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ 
è ò.ä. Â íàøåì ñëó÷àå (èç àíàëèçà âðàùàòåëüíûõ 
çàâèñèìîñòåé èçìåðåííûõ ñäâèãîâ ëèíèé SO2 

–
 

CO2) êîððåêòèðóþùèé ôàêòîð áûë âûáðàí â âèäå 
äâóõïàðàìåòðè÷åñêîãî âûðàæåíèÿ [18]: 
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c
C J

c J
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c
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ãäå c1, c2 – ïîäãîíî÷íûå ïàðàìåòðû, îäèíàêîâûå 
äëÿ íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé. Â ðåçóëüòàòå 
ïîäãîíêè ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì ñäâèãàì R-âåòâè [13] 
ìåòîäîì íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ áûëè îïðåäåëåíû 
ïàðàìåòðû ïîëóýìïèðè÷åñêîé ìîäåëè (ñ1 = 25,0; 
ñ2 = 0,1; îáîçíà÷èì ýòîò íàáîð ïàðàìåòðîâ êàê ïîä-
ãîíêà ¹ 1). Ïðè ýòîì äëÿ îáíîâëåííûõ ðàñ÷åòîâ, 
îòíîñèòåëüíî ïðèâåäåííûõ â [17], ñóùåñòâåííî óëó÷- 
øèëîñü çíà÷åíèå ñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî îòêëîíåíèÿ 

(ÑÊÎ) âû÷èñëåííûõ ñäâèãîâ îò èçìåðåííûõ äëÿ 

ëèíèé R-âåòâè ïðè Ka = 0, îíî òåïåðü ñîñòàâëÿ- 
åò 0,0026 ñì−1 

⋅
 àòì−1

 (0,0034 ñì−1 
⋅
 àòì−1

 â [17]). Îá-
ùàÿ âåëè÷èíà ÑÊÎ íå ïîìåíÿëàñü. Ñðàâíåíèå ðàñ-
÷åòîâ ìåæäó ñîáîé ïîêàçûâàåò, ÷òî 90% ñäâèãîâ 
ëèíèé (1270 ëèíèé) îòëè÷àþòñÿ ìåíåå ÷åì íà 

0,001 ñì−1 
⋅
 àòì−1. 

 

Ðåçóëüòàòû è îáñóæäåíèå 
 

Ìû ðàññ÷èòàëè ñäâèãè ëèíèé äëÿ âñåõ âîçìîæ-
íûõ ïåðåõîäîâ â P-, Q-, R-âåòâÿõ ïåðïåíäèêóëÿð-
íîé ïîëîñû ν1 + ν3 (âðàùàòåëüíûå êâàíòîâûå ÷èñëà 
J′′ = 0–100, 

a
K′′ = 0–20, ΔKa = 0, ∼ 10900 ëèíèé). 

Çíà÷åíèÿ ñäâèãîâ ëèíèé äëÿ P- è R-âåòâåé íàõî-
äÿòñÿ â èíòåðâàëå îò −0,019 äî 0,008 ñì−1 

⋅
 àòì−1, 

òîãäà êàê äëÿ íåêîòîðûõ ëèíèé Q-âåòâè îíè ñóùå-
ñòâåííî áîëüøå ïî àáñîëþòíîìó çíà÷åíèþ – äî 
0,047 ñì−1 

⋅
 àòì−1 (ðèñ. 1). Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíî 

äåâÿòü òàêèõ ñäâèãîâ. ×òîáû âûÿñíèòü, äëÿ êàêèõ 
ïåðåõîäîâ ïîëó÷åíû áîëüøèå âåëè÷èíû δ, áûëè 
ðàññìîòðåíû âðàùàòåëüíûå çàâèñèìîñòè äëÿ Ka = 1, 
 2, 3. Îêàçàëîñü, ÷òî |

 
δ
 
| > 0,020 ñì−1 

⋅
 àòì−1 äëÿ 

J = 7–14 (Ka = 1), J = 9–22 (Ka = 2), J = 14–28 
(Ka = 3). 

 

 
Ðèñ. 1. Âû÷èñëåííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòå (ïîäãîíêà ¹ 1 – 
êðóæêè́) è èçìåðåííûå ([13], çâåçäî÷êè) êîýôôèöèåíòû 
ñäâèãà ëèíèé Q-âåòâè SO2 äàâëåíèåì ÑÎ2. Íîìåð ëèíèè 
  ñîîòâåòñòâóåò óâåëè÷åíèþ ÷àñòîòû ïåðåõîäà 

 
Ðàññìîòðèì îòäåëüíî ñäâèãè ëèíèé P-, Q-,  

R-âåòâåé äëÿ ïåðåõîäîâ ñ äâóìÿ íèæíèìè ñîñ- 
òîÿíèÿìè 15 2 13 è 15 2 14. Â òàáë. 2 ïðèâåäåíû  



 

1000 Íåâçîðîâà Ò.À., Äóäàð¸íîê À.Ñ., Ëàâðåíòüåâà Í.Í. 
 

ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì íà÷àëüíûõ 
çíà÷åíèé ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ (ñ1 = 1,0; ñ2 = 
= 0,0) è ïîëó÷åííûõ â íàñòîÿùåé ðàáîòå â ðåçóëü-
òàòå ïîäãîíêè ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì ñäâèãàì ëèíèé 
R-âåòâè (ïîäãîíêà ¹ 1). Âèäíî, ÷òî ñäâèãè ëèíèé 
Q-âåòâè áåç ïîïðàâî÷íîãî ôàêòîðà è ñ íèì ðàçëè-
÷àþòñÿ áîëåå ÷åì â 10 ðàç, äëÿ P-, R-âåòâåé èçìå-
íåíèÿ îòíîñèòåëüíî íåáîëüøèå. 

 

Ò à á ë è ö à  2  

Ñäâèãè ëèíèé (ñì−1 
⋅
 àòì−1), ðàññ÷èòàííûå äëÿ äâóõ 

âàðèàíòîâ ïàðàìåòðîâ ïîëóýìïèðè÷åñêîé ìîäåëè 

Íîìåð 
ïåðåõîäà 

a c
J K K′ ′ ′

 
←

 

a c
J K K′′ ′′ ′′  ñ1

 = 1,0; 
ñ2

 = 0,0 
ñ1

 = 25,0; 
ñ2

 = 0,1 
1 14 2 12 ← 15 2 13 −0,00308 −0,0037 
2 15 2 14 ← 15 2 13 −0,00641 −0,0503 
3 16 2 14 ← 15 2 13 −0,00275  0,0002 
4 14 2 13 ← 15 2 14 −0,00307 −0,0022 
5 15 2 13 ← 15 2 14  0,00024  0,0453 
6 16 2 15 ← 15 2 14 −0,00339 −0,0037 

 
Àíàëèç ñîñòàâëÿþùèõ ÷àñòåé â âûðàæåíèè (1) 

ïîêàçàë, ÷òî ìàêñèìàëüíûå âêëàäû êàíàëîâ ðàññåÿ-
íèÿ â ñäâèã äîñòèãàþòñÿ ïðè ñîáëþäåíèè äâóõ óñ-
ëîâèé. 

1. Çíà÷åíèÿ ðåçîíàíñíîé ôóíêöèè äëÿ âåðõíå-
ãî èëè íèæíåãî ñîñòîÿíèé íàõîäÿòñÿ âáëèçè ìàê-
ñèìóìà â ñëó÷àå êàíàëîâ ðàññåÿíèÿ, äëÿ êîòîðûõ 
õàðàêòåðíû îòíîñèòåëüíî áîëüøèå ñèëû äèïîëüíûõ 
ïåðåõîäîâ. 

2. Áîëüøèå ðàçëè÷èÿ â çíà÷åíèÿõ ïðîèçâåäå-
íèé ñèë ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïåðåõîäîâ è êîððåêòè-
ðóþùåãî ôàêòîðà äëÿ íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñî-
ñòîÿíèé. Èëëþñòðàöèåé ñëóæèò ðèñ. 2, ãäå ïðåä-
ñòàâëåíû ðåçîíàíñíûå ôóíêöèè äëÿ ñëó÷àÿ äèïîëü-
êâàäðóïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ Ifdq è ñèëû äèïîëü-
íûõ ïåðåõîäîâ, äîìíîæåííûå íà êîððåêòèðóþùèé 
ôàêòîð D%  (ëèíèÿ 15 2 14 ← 15 2 13). Ïðè çíà÷åíè-
ÿõ êîððåêòèðóþùåãî ôàêòîðà îêîëî åäèíèöû ðàç-
ëè÷èå ïàðàìåòðîâ D%  äëÿ íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî 
ñîñòîÿíèé îòíîñèòåëüíî ìàëî, òîãäà êàê ïðè óâåëè-
÷åíèè C ýòè ðàçëè÷èÿ âîçðàñòàþò, ÷òî ñ ñîáëþäåíè-
åì ïåðâîãî óñëîâèÿ ïðèâîäèò ê îòíîñèòåëüíî áîëü-
øîìó ñäâèãó äëÿ îáåèõ ëèíèé Q-âåòâè, óêàçàííûõ  

â òàáë. 2. Äëÿ ëèíèé P- è R-âåòâåé èç òàáë. 2 â ðå-
çóëüòàòå âû÷èñëåíèé íå ïîëó÷àåì îäíîâðåìåííî 
áîëüøèå ðàçíîñòè ðåçîíàíñíûõ ôóíêöèé è áîëüøèå 
ðàçíîñòè ñèë ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïåðåõîäîâ, äîìíî-
æåííûõ íà êîððåêòèðóþùèé ôàêòîð, ïîýòîìó ñäâè-
ãè ëèíèé ìàëû (| δ 

| ≤ 0,005 ñì−1 
⋅
 àòì−1). 

Òàêèì îáðàçîì, ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäèêè 
êîððåêöèè, îïèñàííîé â [17], íåò âîçìîæíîñòè ïî-
äîáðàòü ïàðàìåòðû ïîëóýìïèðè÷åñêîé ìîäåëè, êî-
òîðûå áû àäåêâàòíî îïèñûâàëè ñäâèãè ëèíèé SO2 
äàâëåíèåì CO2 â ïîëîñå ν1 + ν3 îäíîâðåìåííî äëÿ 
P-, Q-, R-âåòâåé â øèðîêîì äèàïàçîíå âðàùàòåëü-
íûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë. Ïîýòîìó ïðè âû÷èñëåíèÿõ 
êîýôôèöèåíòîâ ñäâèãîâ ëèíèé Q-âåòâè ðàñ÷åòíàÿ 
ñõåìà áûëà ñêîððåêòèðîâàíà. Ìû îñòàâèëè áåç èç-
ìåíåíèé âòîðîå ñëàãàåìîå â âûðàæåíèè (1), ñâÿ-
çàííîå ñî âêëàäàìè ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïåðåõîäîâ  
èç íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ, à â òðåòüå ñëàãàåìîå áûë 
ââåäåí êîððåêòèðóþùèé ôàêòîð, êàê â [17]. Òàêîé  
 

 
Ðèñ. 2. Ðåçîíàíñíàÿ ôóíêöèÿ fdq(k) (à) è ïàðàìåòð D%  (á).  
 n – èíäåêñ ñóììèðîâàíèÿ â âûðàæåíèè (1) 

 

ïîäõîä ïðåäñòàâëÿåòñÿ ëîãè÷íûì, ïîñêîëüêó ïàðà-
ìåòðû âåðõíåãî ñîñòîÿíèÿ, òàêèå êàê ñðåäíÿÿ äè-
ïîëüíàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü è êâàäðóïîëüíûé ìîìåíò 
ìîëåêóëû SO2, èçâåñòíû ñ ìåíüøåé òî÷íîñòüþ, ÷åì 
äëÿ íèæíåãî ñîñòîÿíèÿ. 

Ïîñëå ïðîöåäóðû ïîäãîíêè ñ ïðèìåíåíèåì íî-
âîãî ïîäõîäà (ïîäãîíêà ¹ 2) ÑÊÎ âû÷èñëåííûõ  
è èçìåðåííûõ [13] äàííûõ äëÿ ëèíèé Q-âåòâè  

äîñòèãëî 0,0065 ñì−1
 ⋅ àòì−1 (äëÿ ïîäãîíêè ¹ 1 – 

0,0100 ñì−1
 ⋅ àòì−1). Íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû  

 

 
Ðèñ. 3. Âû÷èñëåííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòå (ïîäãîíêà ¹ 2 – 
êðóæêè́) è èçìåðåííûå â [13] (çâåçäî÷êè) êîýôôèöèåíòû 
  ñäâèãà ëèíèé Q-âåòâè SO2 äàâëåíèåì ÑÎ2 



 

 Ðàñ÷åòû êîýôôèöèåíòîâ ñäâèãà ëèíèé SO2 äàâëåíèåì CO2: ïîëîñà ν1 + ν3 1001 
 

ðàñ÷åòîâ è èçìåðåíèé [13] äëÿ Q-âåòâè. Âåëè÷èíà 
ÑÊÎ äëÿ âñåõ ïåðåõîäîâ èçìåíèëàñü ñ 0,0061 [17] 
íà  0,0052 ñì−1 

⋅
 àòì−1. Â òàáë. 3 ïðèâåäåíû êîððåê-

òèðóþùèå ôàêòîðû è ïàðàìåòðû ìîäåëè, èñïîëüçî-
âàííûå â ïîñëåäíåì âàðèàíòå ðàñ÷åòîâ. 
 

Ò à á ë è ö à  3  

Äåòàëè ïîëóýìïèðè÷åñêèõ âû÷èñëåíèé 

Ðàñ÷åò Êîððåêòèðóþùèé ôàêòîð ñ1 ñ2 Âåòâü 
Ïîäãîíêà ¹ 1 (4), (5) 25,0 0,1 R, P 
Ïîäãîíêà ¹ 2 (5) 7,0 0,3 Q 

 

Â Ïðèëîæåíèè (https://ao.iao.ru/auxiliary/37-
12-01/12-01_supplement.txt) ïðèâåäåíû äàííûå äëÿ 
âñåõ âîçìîæíûõ ïåðåõîäîâ â P-, Q-, R-âåòâÿõ ïî-
ëîñû ν1 + ν3 ñ ìàêñèìàëüíûìè çíà÷åíèÿìè âðàùà-
òåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë J′′ = 100 è 

a
K′′ = 20 è ïðè 

a
K′  = 

a
K′′. 

 

Çàêëþ÷åíèå 
 

Ïîëó÷åí áîëüøîé ìàññèâ (∼ 10900) âû÷èñëåí-
íûõ ïî ïîëóýìïèðè÷åñêîìó ìåòîäó êîýôôèöèåíòîâ 
ñäâèãà ëèíèé äèîêñèäà ñåðû, èíäóöèðîâàííîãî 
äàâëåíèåì óãëåêèñëîãî ãàçà, â ïîëîñå ν1 + ν3. Êâàí-
òîâîå ÷èñëî ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà äîñòèãàåò 100. 
Äëÿ ïðîâåäåíèÿ ðàñ÷åòîâ â äðóãèõ ïîëîñàõ ïîãëî-
ùåíèÿ òðåáóþòñÿ íîâûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ñäâèãè 
êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ëèíèé äëÿ óòî÷íåíèÿ 
ñðåäíåé äèïîëüíîé ïîëÿðèçóåìîñòè ìîëåêóëû îê-
ñèäà ñåðû â âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèè. 

 

Ôèíàíñèðîâàíèå. Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîä-
äåðæêå ÐÍÔ (ãðàíò ¹ 24-22-00170). 
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Ò.À. Nevzorova, À.S. Dudaryonok, N.N. Lavrentieva. Calculations of SO2 line shift coefficients by 
CO2 pressure: the ν1 + ν3 band. 

The SO2 

– CO2 line profile parameters are important to study the carbon dioxide atmospheres of terrestrial 
planets (Venus, Mars) and exoplanets. The carbon-dioxide shift coefficients of sulfur dioxide lines in ν1 + ν3 
band are calculated at room temperature; the rotational quantum numbers J varies from 0 to 100 and Ka varies 
from 0 to 20. Calculations were made using a semi-empirical method, which includes a correction factor  
with adjustable parameters depending on the rotational quantum numbers. The calculated shift coefficients are 
in a good agreement with few published data. 

 
 


