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Íà Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðå Bruker IFS 125HR â äèàïàçîíå 2250–2400 ñì−1 ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå çà-
ðåãèñòðèðîâàíû ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ óãëåêèñëîãî ãàçà, íàõîäÿùåãîñÿ â àýðîãåëå ñ ïîðàìè ðàçìåðîì 60 íì. 
Îïðåäåëåíû ïàðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé CO2, ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü èõ ïîëóøèðèí îò âðàùàòåëüíûõ 
êâàíòîâûõ ÷èñåë. Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ñ äàííûìè, ïðåäñòàâëåííûìè â ëèòåðàòóðå. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: CO2, àýðîãåëü, Ôóðüå-ñïåêòðîñêîïèÿ; CO2, aerogel, FTIR spectroscopy. 
 

Ââåäåíèå 
 

Â ïîñëåäíèå ãîäû ïîëó÷èëè ðàñïðîñòðàíåíèå 

èññëåäîâàíèÿ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ãàçîâîé ôàçû 
ìîëåêóë, íàõîäÿùèõñÿ â îáúåìå íàíîïîðèñòûõ ìà-
òåðèàëîâ [1–13]. Â îïðåäåëåííûõ ïîðèñòûõ ìàòå-
ðèàëàõ èõ ñïåêòðû ñîñòîÿò èç ðàçëè÷èìûõ óçêèõ 
ëèíèé, âûäåëÿþùèõñÿ íà ôîíå øèðîêîïîëîñíûõ 
ñïåêòðîâ àäñîðáèðîâàííûõ ìîëåêóë. Îäíàêî ïàðà-
ìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ìîëåêóë â íàíîïîðàõ  
è â ñâîáîäíîì ãàçå ñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ. Ýòî 
ñâÿçàíî ñ îãðàíè÷åíèåì äëèíû ñâîáîäíîãî ïðîáåãà 

ìîëåêóë ñòåíêàìè íàíîïîð, ñ êîòîðûìè ìîëåêóëû 

ãàçîâ ñòàëêèâàþòñÿ ÷àùå, ÷åì ìåæäó ñîáîé. Òàêèå 

óñëîâèÿ ïðèâîäÿò ê äîïîëíèòåëüíîìó óøèðåíèþ 

ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ìîëåêóë ãàçîâ, à òàêæå âëèÿþò 

íà çàâèñèìîñòè ïîëóøèðèí ëèíèé îò âðàùàòåëüíûõ 
êâàíòîâûõ ÷èñåë (âðàùàòåëüíûå çàâèñèìîñòè) [3–10]. 
Äëÿ àòìîñôåðíîé îïòèêè ïîäîáíûå èññëåäîâàíèÿ 
ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ èç-çà ïðèñóòñòâèÿ â àòìîñôå-
ðå ïîðèñòûõ àýðîçîëåé, âíóòðè êîòîðûõ ïðîèñõîäÿò 
àíàëîãè÷íûå ñòîëêíîâèòåëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ ãà-
çîâ ñ ïîâåðõíîñòüþ. 

Ñèëüíîå óøèðåíèå ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé â íàíî- 
ïîðàõ ïðèâîäèò ê ïåðåêðûòèþ èõ êîíòóðîâ è ñíè- 
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æàåò òî÷íîñòü îïðåäåëåíèÿ èõ ïàðàìåòðîâ. Ïîýòîìó 
íàèáîëüøåå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ ìîëåêóëå îêñèäà óã- 
ëåðîäà [2–5, 9, 10], ñïåêòð êîòîðîé ñîñòîèò èç èçî-
ëèðîâàííûõ ñèëüíûõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé [14].  
Ïî ñðàâíåíèþ ñ CO ñïåêòð ÑÎ2 áîëåå ïëîòíûé, ÷òî 

çíà÷èòåëüíî óñëîæíÿåò îáðàáîòêó ñïåêòðàëüíûõ 
ëèíèé. Â [6] ïàðàìåòðû ëèíèé â öåíòðå ïîëîñû 

2 0 0 12 – 0 0 0 01 äèîêñèäà óãëåðîäà, íàõîäÿùåãîñÿ  

â àýðîãåëå ñ ïîðàìè ðàçìåðîì 47 íì, íå áûëè îïðå-
äåëåíû èç-çà ïåðåêðûòèÿ ñ ïîëîñîé 2 1 1 12 – 0 1 1 01. 
Â [4, 8] áûëè ïîëó÷åíû âðàùàòåëüíûå çàâèñèìîñòè 
ïîëóøèðèí ëèíèé ôóíäàìåíòàëüíîé ïîëîñû CO2, 
íàõîäÿùåãîñÿ â êñåðîãåëÿõ ñ ïîðàìè ðàçìåðîì 42  
è 80 íì. 

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû èññëåäóåì âðàùàòåëüíóþ 
çàâèñèìîñòü ïîëóøèðèí ëèíèé ôóíäàìåíòàëüíîé ïî- 
ëîñû ïîãëîùåíèÿ CO2, íàõîäÿùåãîñÿ â îáúåìå SiO2 
àýðîãåëÿ ñ ïîðàìè ðàçìåðîì 60 íì. Ïî ñðàâíåíèþ  
ñ íàøèì ïðåäûäóùèì èññëåäîâàíèåì [13] óâåëè÷å-
íî ñïåêòðàëüíîå ðàçðåøåíèå, èñïîëüçîâàí îáðàçåö 
áîëüøåé äëèíû, óìåíüøåíû çàçîðû ìåæäó îáðàçöîì 
àýðîãåëÿ è îêíàìè êþâåòû. 

 

Ýêñïåðèìåíò 
 

Èçìåðåíèÿ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ CO2 â íàíî-
ïîðàõ àýðîãåëÿ ïðîâîäèëèñü íà Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðå 

Bruker IFS 125HR (öåíòð êîëëåêòèâíîãî ïîëüçîâà-
íèÿ ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ) â äèàïàçîíå 2250–2400 ñì−1 
ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ñî ñïåêòðàëüíûì ðàçðå-
øåíèåì 0,005 ñì−1. Ñïåêòðîìåòð áûë óêîìïëåêòîâàí 
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ãëîáàðîì â êà÷åñòâå èñòî÷íèêà èçëó÷åíèÿ, CaF2-ñâå- 
òîäåëèòåëåì è InSb-ïðèåìíèêîì, îõëàæäàåìûì æèä- 
êèì àçîòîì 

Ïåðåä íà÷àëîì èçìåðåíèé êþâåòà, â êîòîðóþ 
ïîìåùàëñÿ îáðàçåö àýðîãåëÿ äëèíîé 22 ìì, îòêà÷è-
âàëàñü ôîðâàêóóìíûì íàñîñîì â òå÷åíèå 4 ÷. Ïîñëå 
ýòîãî ÷åðåç âàêóóìíûé ïîñò â êþâåòó íàïóñêàëñÿ 

CO2 äî äàâëåíèÿ 0,38 ìáàð è âûäåðæèâàëñÿ â òå÷å-
íèå ÷àñà. Äàâëåíèå îïðåäåëÿëîñü ñ ïîìîùüþ äàò÷èêà 

MKS Baratron. Äëÿ ñòàáèëèçàöèè äàâëåíèÿ âî âðå-
ìÿ èçìåðåíèé âàêóóìíàÿ êþâåòà áûëà ñîåäèíåíà  
ñ áàëëàñòíîé åìêîñòüþ îáúåìîì 3000 ñì3. Äëÿ óëó÷-
øåíèÿ îòíîøåíèÿ ñèãíàëà ê øóìó áûëî ïðîâåäåíî 

óñðåäíåíèå 1000 ñêàíîâ è ïðèìåíåí îïòè÷åñêèé 

ôèëüòð. 

 

Ðåçóëüòàòû è îáñóæäåíèå 
 

Îáðàáîòêà ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé âûïîëíÿëàñü 
ïóòåì ïîäãîíêè êîíòóðîâ Ôîéãòà ê ýêñïåðèìåíòàëü-
íî çàðåãèñòðèðîâàííûì. Ïðè ïîäãîíêå ó÷èòûâàëèñü 
ëèíèè ãàçà, íàõîäÿùåãîñÿ â çàçîðàõ ìåæäó îáðàç-
öîì àýðîãåëÿ è îêíàìè êþâåòû. ×òîáû îïðåäåëèòü 

âëèÿíèå âåëè÷èíû çàçîðîâ ìåæäó îáðàçöîì è îêíàìè 

êþâåòû íà ïàðàìåòðû ëèíèé CO2, íàõîäÿùåãîñÿ  
â àýðîãåëå, èçìåðåíèÿ ïîî÷åðåäíî ïðîâîäèëèñü â êþ- 
âåòàõ äëèíîé 23 è 25 ìì. Íà ðèñ. 1 ïîêàçàí ðå-
çóëüòàò îáðàáîòêè ëèíèè R36 óãëåêèñëîãî ãàçà, çà-
ðåãèñòðèðîâàííîé ïðè èñïîëüçîâàíèè êþâåòû äëèíîé 

23 ìì, è äëÿ ñðàâíåíèÿ – òà æå ëèíèÿ, îáðàáîòàí-
íàÿ â ïðåäûäóùèõ èññëåäîâàíèÿõ [13]. 

Ñîãëàñíî [2, 10, 11] â íàíîïîðàõ ïîëóøèðèíû 
ëèíèé (Γ) ôîðìèðóþòñÿ çà ñ÷åò ñòîëêíîâåíèé ìî-
ëåêóë ñî ñòåíêàìè ïîð (Γwall) è ìåæäó ñîáîé (Γmol), 
ýòè âåëè÷èíû àääèòèâíû: 

 Γ ≈ Γ + Γwall mol. (1) 

Äëÿ ó÷åòà ìåæìîëåêóëÿðíûõ ñòîëêíîâåíèé  
ñ öåëüþ îïðåäåëåíèÿ Γwall êîýôôèöèåíòû ñàìîóøè-
ðåíèé ëèíèé CO2 áûëè âçÿòû èç HITRAN2016 [14]. 
  Ó âðàùàòåëüíûõ çàâèñèìîñòåé ïîëóøèðèí ëè-
íèé CO2, ïîëó÷åííûõ â íàñòîÿùåé ðàáîòå (ðèñ. 2)  

è â [13] (ñì. ðèñóíîê), ðàçíûå ôîðìû. Ýòî îáóñëîâ-
ëåíî ñëåäóþùèì ôàêòîì: ïðè îïðåäåëåíèè ïàðà-
ìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ìîëåêóë, íàõîäÿùèõñÿ 

âíóòðè íàíîïîðèñòûõ âåùåñòâ, âîçíèêàåò ðÿä òðóä-
íîñòåé, â ïåðâóþ î÷åðåäü ñâÿçàííûõ ñ îáðàáîòêîé 

ïåðåêðûâàþùèõñÿ êîíòóðîâ, îáóñëîâëåííûõ ïîãëî-
ùåíèåì ãàçà, íàõîäÿùåãîñÿ êàê âíóòðè èññëåäóåìî-
ãî îáðàçöà, òàê è â ïðîìåæóòêàõ ìåæäó íèì è îê-
íàìè îïòè÷åñêîé êþâåòû. Ïîãðåøíîñòü îïðåäåëåíèÿ 
ïàðàìåòðîâ ëèíèé ìîæåò çàâèñåòü îò îòíîøåíèÿ èí-
òåíñèâíîñòåé ýòèõ êîíòóðîâ, êîòîðîå â íàñòîÿùåé 
ðàáîòå ñîñòàâèëî 11 è 8 äëÿ êþâåò äëèíîé 23 è 25 ñì 
ñîîòâåòñòâåííî, à â [13] – 2. Ðàçíûå îòíîøåíèÿ 

èíòåíñèâíîñòåé âëèÿþò íà ôîðìó íåâÿçêè ìåæäó 

èçìåðåííûìè è ïîäãîíÿåìûìè êîíòóðàìè (ðèñ. 1). 
Îáùàÿ íåâÿçêà ïðè ïîäãîíêå ÿâëÿåòñÿ íàëîæåíèåì 

äâóõ íåâÿçîê W-îáðàçíîé ôîðìû ðàçíîé øèðèíû, 
êîòîðûå ôîðìèðóåò êàæäûé èç êîíòóðîâ Ôîéãòà. 
Ïðè ïîäãîíêå, âûïîëíåííîé â [13], ïàðàìåòðû øè- 
 

 
a 

 
á 

Ðèñ. 1. Êîíòóðû ñïåêòðàëüíîé ëèíèè R36 CO2, íàõîäÿ-
ùåãîñÿ â àýðîãåëå (1) è â çàçîðàõ ìåæäó îáðàçöîì è îê-
íàìè êþâåòû (2), ïîëó÷åííûå: à – â íàñòîÿùåé ðàáîòå;  
á – â [13] ïóòåì ïîäãîíêè êîíòóðîâ Ôîéãòà ê ýêñïåðèìåí- 
  òàëüíî çàðåãèñòðèðîâàííûì 

 

ðîêîãî êîíòóðà âàðüèðîâàëèñü òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû 

óìåíüøèòü âûðàæåííóþ W-îáðàçíóþ íåâÿçêó óçêî-
ãî êîíòóðà, ïîêàçàííóþ íà ðèñ. 1, á. Èíòåíñèâíîñòü 
óçêèõ êîíòóðîâ â [13] îêàçàëàñü äîñòàòî÷íîé äëÿ 
èñêàæåíèÿ ïîëóøèðèíû øèðîêèõ êîíòóðîâ íàñòîëü-
êî, ÷òîáû èçìåíèòü õàðàêòåð âðàùàòåëüíîé çàâèñè-
ìîñòè. Òàêèì îáðàçîì, íàèìåíüøàÿ ñóììà êâàäðàòîâ  
 



 

 Âðàùàòåëüíàÿ çàâèñèìîñòü ïîëóøèðèí ëèíèé ôóíäàìåíòàëüíîé ïîëîñû 0 0 0 11 – 0 0 0 01... 507 
 

 

Ðèñ. 2. Âðàùàòåëüíûå çàâèñèìîñòè ïîëóøèðèí ëèíèé CO2, 
íàõîäÿùåãîñÿ â àýðîãåëå (íàñòîÿùàÿ ðàáîòà) (�), êñåðîãåëå 

[4] (•), â ñâîáîäíîì ñîñòîÿíèè [14] (�), à òàêæå CO, íà-
õîäÿùåãîñÿ â àýðîãåëå [5] (�); äëÿ óäîáñòâà ñðàâíåíèÿ  
ê íàáîðó çíà÷åíèé ïîëóøèðèí äëÿ êàæäîãî èç ãàçîâ áûë 
  ïðèìåíåí ìíîæèòåëü (÷èñëà âîçëå êðèâûõ) 

 

îòêëîíåíèé ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëüíûìè è ìîäåëü-
íûìè êîíòóðàìè ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà ïðè íåâåðíûõ 

çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ ëèíèé. 
 Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðè ðàçíûõ âåëè÷èíàõ çà- 
çîðîâ, â êîòîðûõ íàõîäèëñÿ ãàç â ñâîáîäíîì ñî-
ñòîÿíèè, áûëè ïîëó÷åíû îäèíàêîâûå âðàùàòåëüíûå 
çàâèñèìîñòè ïîëóøèðèí ëèíèé CO2 â àýðîãåëå. Ýòî 
ïîäòâåðæäàåò, ÷òî ïðè îïðåäåëåííîì ñîîòíîøåíèè 
èíòåíñèâíîñòåé ïàðàìåòðû óçêîãî êîíòóðà ïîãëîùå-
íèÿ, ñîîòâåòñòâóþùåãî ñâîáîäíîìó ãàçó, íå îêàçû-
âàþò ñóùåñòâåííîãî âëèÿíèÿ íà ïàðàìåòðû øèðîêî-
ãî. Óìåíüøåíèÿ âëèÿíèÿ çàçîðîâ ìîæíî äîáèòüñÿ 
ïóòåì óìåíüøåíèÿ íåâÿçîê ïðè ïîäãîíêå çà ñ÷åò 
èñïîëüçîâàíèÿ áîëåå ñëîæíûõ ìîäåëüíûõ êîíòóðîâ, 
êîòîðûå òî÷íåå îïèñûâàþò âíóòðè- è ìåæìîëåêóëÿð-
íûå ïðîöåññû, ÷åì êîíòóð Ôîéãòà (ýôôåêò âåòðà, 
èíòåðôåðåíöèÿ, ñóæåíèå Äèêå). 

Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ ïîëóøèðèí ëèíèé äèîê-
ñèäà óãëåðîäà Γwall, íàõîäÿùåãîñÿ â íàíîïîðàõ àý-
ðîãåëÿ, ïðèâåäåíû íà ðèñ. 2 â çàâèñèìîñòè îò m 
(m = −J äëÿ P-âåòâè è m = J + 1 äëÿ R-âåòâè). Äèà-
ìåòð ïîð áûë îöåíåí èç ïîëó÷åííûõ çíà÷åíèé ñ ïî-
ìîùüþ ôîðìóëû 

 Γ =

π π

B
wall

mol

1
,

2 2

A k T

cV m
 

ãäå c – ñêîðîñòü ñâåòà; A è V – ïëîùàäü è îáúåì íà- 
íîïîðû ñîîòâåòñòâåííî; kB – ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà; 
T – òåìïåðàòóðà ãàçà; mmol – ìàññà ìîëåêóëû [11]. 
Ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî ïîðû èìåþò ñôåðè÷åñêóþ 
ôîðìó. Áûëî ïîëó÷åíî çíà÷åíèå äèàìåòðà ïîð àýðî- 
ãåëÿ, ðàâíîå 60 íì. 

Äëÿ ñðàâíåíèÿ íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû âðàùàòåëü-
íûå çàâèñèìîñòè ïîëóøèðèí ëèíèé CO, íàõîäÿùåãî-
ñÿ â àýðîãåëå [5], CO2 â êñåðîãåëå [4] è CO2 â ñâîáîä- 
íîì ñîñòîÿíèè (êîýôôèöèåíòû ñàìîóøèðåíèÿ) [14]. 
Äëÿ óäîáñòâà ñðàâíåíèÿ íàáîð çíà÷åíèé ïîëóøèðèí 
äëÿ êàæäîãî èç ãàçîâ áûë óìíîæåí íà 0,8; 0,7; 0,45 

ñîîòâåòñòâåííî. Îòìåòèì, ÷òî ðàçìåð ïîð íå âëèÿåò 

íà âðàùàòåëüíûå çàâèñèìîñòè, òîëüêî íà çíà÷åíèÿ 
ïîëóøèðèí [5, 10], ïîýòîìó ñðàâíåíèå íà ðèñ. 2 êîð-
ðåêòíî. Âèäíî, ÷òî â ñâîáîäíîì ãàçå ïîëóøèðèíû 
ëèíèé CO2 çíà÷èòåëüíî ñèëüíåå çàâèñÿò îò m, ÷åì 
â ïîðèñòûõ ìàòåðèàëàõ. 

Ïðèíöèïèàëüíûå îòëè÷èÿ ïîòåíöèàëîâ âçàèìî-
äåéñòâèÿ ìîëåêóë â ãàçîâîé ôàçå ñî ñòåíêàìè íàíî-
ïîð è ìåæäó ñîáîé îáñóæäàëèñü ðàíåå â [7]. Âðà-
ùàòåëüíûå çàâèñèìîñòè CO2 è CO â àýðîãåëå èìå-
þò ñõîäñòâî: ñèëüíåå âñåãî ïîëóøèðèíû èõ ëèíèé 
ìåíÿþòñÿ ïðè ìàëûõ m, à ïðè m > 6 è m > 4 ñîîò-
âåòñòâåííî çàâèñèìîñòè âûðàæåíû ñëàáî. Îäíàêî  
â ñëó÷àå CO2 èçìåíåíèå ïîëóøèðèí ïðè ìàëûõ m 

ïî÷òè âäâîå áîëüøå. Âðàùàòåëüíûå çàâèñèìîñòè CO2 
è CO â êñåðîãåëå îäèíàêîâûå: ïîëóøèðèíû ëèíèé 
íåçíà÷èòåëüíî ìåíÿþòñÿ ïðè ëþáûõ m. 

Ñ ó÷åòîì îäèíàêîâîãî õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà àýðî- 
ãåëÿ è êñåðîãåëÿ íàáëþäàåìîå ðàçëè÷èå âðàùàòåëü-
íûõ çàâèñèìîñòåé ïîëóøèðèí ëèíèé CO2, íàõîäÿ-
ùåãîñÿ â èõ îáúåìå, âåðîÿòíî, ñâÿçàíî ñ ðàçíîé 
ñòðóêòóðîé ýòèõ ìàòåðèàëîâ [15]. 

 

Çàêëþ÷åíèå 
 

Óëó÷øåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óñëîâèé ïî ñðàâ- 
íåíèþ ñ ðàáîòîé [13], â ïåðâóþ î÷åðåäü – óâåëè÷å-
íèå äëèíû îáðàçöà àýðîãåëÿ è óìåíüøåíèå çàçîðîâ 
ìåæäó íèì è îêíàìè êþâåòû, ïîçâîëèëî çíà÷èòåëüíî 
óâåëè÷èòü òî÷íîñòü îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé. Âðàùàòåëüíûå çàâèñèìîñòè, ïîëó-
÷åííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòå è â [13], èìåþò ðàçíûå 
ôîðìû. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå âðàùàòåëüíàÿ çàâèñè-
ìîñòü áîëåå êîððåêòíî îòîáðàæàåò ñòîëêíîâèòåëüíûå 
âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë óãëåêèñëîãî ãàçà ñî ñòåí-
êàìè íàíîïîð àýðîãåëÿ. 
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À.À. Solodov, Ò.Ì. Påtrova, Yu.N. Pînîmàrev, À.Ì. Solodov, À.S. Shàlygin. Rotational dependence 

of line half-width for the fundamental band 0 0 0 11 – 0 0 0 01 of CO2 confined in nanoporous aerogel: new 
measurements. 

The absorption spectra of carbon dioxide confined in aerogel sample with pore sizes of 60 nm have been 
recorded at a room temperature in the 2250–2400 cm−1 region using a Bruker IFS 125HR FTIR spectrometer. 
Parameters of spectral lines of CO2 are derived; their dependence on rotational quantum numbers are shown. 
The results are compared with data available in literature. 

 
 
 


