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Ïðîâåäåíî âû÷èñëåíèå êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ γ è ñäâèãà δ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ëèíèé ïî-

ãëîùåíèÿ ìîëåêóëû D2O â ïîëîñàõ ν2, ν1 + ν2, 3ν2 è ν2 + ν3 ñîáñòâåííûì äàâëåíèåì. Èñïîëüçîâàëàñü ìîäåëü 
òî÷íûõ òðàåêòîðèé. Èññëåäîâàíû âëèÿíèå ñëó÷àéíûõ ðåçîíàíñîâ íà çíà÷åíèÿ γ è δ è àñèìïòîòè÷åñêîå ïîâå-
äåíèå ýòèõ êîýôôèöèåíòîâ ïðè áîëüøèõ âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñëàõ â ïîëîñå ν2. Îïðåäåëåíû ïàðàìåò-
ðû àíàëèòè÷åñêîé ìîäåëè äëÿ êîýôôèöèåíòîâ ñàìîóøèðåíèÿ γ, ïîçâîëÿþùåé ðàññ÷èòûâàòü êîýôôèöèåíòû 
γ áåç èñïîëüçîâàíèÿ ïîëóêëàññè÷åñêèõ ìåòîäîâ. 
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Ââåäåíèå 
 

Âîäÿíîé ïàð ÿâëÿåòñÿ îáúåêòîì ìíîãî÷èñëåííûõ 

ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé. Ãëàâíîå âíèìà-
íèå â ëèòåðàòóðå óäåëÿåòñÿ îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé 
ìîäèôèêàöèè H2

16O, íà îñòàëüíûå ìîäèôèêàöèè 

ïðèõîäÿòñÿ äåñÿòûå äîëè ïðîöåíòà. Òåì íå ìåíåå 
èññëåäîâàíèå ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ñâîéñòâ èçîòîïè-
÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé ìîëåêóëû âîäÿíîãî ïàðà äàåò 
äîïîëíèòåëüíóþ èíôîðìàöèþ î ïàðàìåòðàõ è ñâîé-
ñòâàõ ìîëåêóëû, ÷òî âûçûâàåò óñòîé÷èâûé èíòåðåñ 
ê èçó÷åíèþ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ (ÊÂ) ñïåê-
òðîâ åå èçîòîïîâ. 

Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ïðåäñòàâëåí ðàñ÷åò êîýôôè-
öèåíòîâ ñàìîóøèðåíèÿ γ è ñàìîñäâèãà δ (ò.å. ñîáñò-
âåííûì äàâëåíèåì) äëÿ ïîëîñû ν2, õîðîøî èçó÷åííîé 
äî áîëüøèõ çíà÷åíèé âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷è-
ñåë J ∼ 25, Ka ∼ 25. Ýòî äàåò âîçìîæíîñòü èññëåäîâàòü 

àñèìïòîòè÷åñêîå ïîâåäåíèå ýòèõ êîýôôèöèåíòîâ. 
  Êðîìå òîãî, èññëåäîâàíî âëèÿíèå ñëó÷àéíûõ 
ðåçîíàíñîâ íà çíà÷åíèå γ è δ â ìîëåêóëå âîäÿíîãî 
ïàðà. Äëÿ ýòîé öåëè ìîëåêóëà D2

16O ÿâëÿåòñÿ äàæå 
áîëåå óäîáíûì îáúåêòîì äëÿ èññëåäîâàíèÿ, ÷åì 
H2

16O, ïîñêîëüêó â íåé ñëó÷àéíûå ðåçîíàíñû äëÿ 
íèæíèõ ïîëèàä âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñîñòîÿíèé ïðî-
ÿâëÿþòñÿ óæå äëÿ ìàëûõ çíà÷åíèé âðàùàòåëüíîãî 
êâàíòîâîãî ÷èñëà J. È íàêîíåö, îïðåäåëåíû ïàðà-
ìåòðû àíàëèòè÷åñêîé ìîäåëè äëÿ êîýôôèöèåíòîâ 
ñàìîóøèðåíèÿ γ, ïîçâîëÿþùåé ïðîâîäèòü ðàñ÷åòû 

ýòèõ êîýôôèöèåíòîâ è èõ òåìïåðàòóðíóþ çàâèñè-
ìîñòü áåç èñïîëüçîâàíèÿ ïîëóêëàññè÷åñêèõ ìåòîäîâ 
ðàñ÷åòà. Òàêèå ðàñ÷åòû ìîãóò áûòü ïîëåçíû äëÿ 
îöåíêè êîýôôèöèåíòîâ γ ðàçëè÷íûõ êîëåáàòåëüíûõ 
ïîëîñ D2

16O. 
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Ìåòîä ðàñ÷åòà 
 

Äëÿ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîé ëèíèè ïîãëî-
ùåíèÿ (i) → (f) (i è f – ñîâîêóïíîñòè ÊÂ êâàíòî-
âûõ ÷èñåë) êîýôôèöèåíòû γif è δif îïðåäåëÿëèñü ïî 
ôîðìóëå 
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ãäå D – ÿêîáèàí ïåðåõîäà îò ïåðåìåííûõ {b, v} ê {rc, v} 
(b – ïðèöåëüíûé ïàðàìåòð, rc – íàèìåíüøåå ðàñ-
ñòîÿíèå ìåæäó âçàèìîäåéñòâóþùèìè ìîëåêóëàìè), 

âåëè÷èíà r0 îïðåäåëåíà â [1]; S 2
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 îçíà÷àåò ÷àñòü 
S 2

middle
, êîòîðàÿ äèàãîíàëüíà ïî êâàíòîâûì ÷èñëàì 

âîçìóùàþùåé ìîëåêóëû è S 2
middle′

 = S 2, i
middle
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middle′′

. 
Ïîìèìî ýòîãî, â ôîðìóëàõ (1), (2) n – ïëîòíîñòü 
ãàçà; J2 – êâàíòîâûå ÷èñëà äëÿ âðàùàòåëüíîãî ñî-
ñòîÿíèÿ âîçìóùàþùåé ìîëåêóëû; ρJ2

 – ñòàòèñòè÷å-

ñêèé âåñ ýòîãî ñîñòîÿíèÿ; F(v) – áîëüöìàíîâñêàÿ 

ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ìîëåêóë ïî ñêîðîñòÿì v. 
Âñå ôîðìóëû äëÿ ôóíêöèé ïðåðûâàíèÿ S(b) âçÿòû 
èç [2], íî â íèõ èñïîëüçîâàëèñü ìîäåëüíûå ðåçîíàíñ-
íûå ôóíêöèè (MET-ôóíêöèè), ò.å. ýòî ìîäåëüíûå 
ïðåäñòàâëåíèÿ äëÿ ôóíêöèé, ïîëó÷åííûõ â ìîäåëè 

òî÷íûõ òðàåêòîðèé. Ýòè ôóíêöèè îïðåäåëåíû â [3–6] 
äëÿ èçîòðîïíîãî ïîòåíöèàëà, âûáðàííîãî â ôîðìå 
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ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà – Äæîíñà. Èõ ïðèìåíåíèå ê ðàñ-
÷åòó êîýôôèöèåíòîâ ñàìîóøèðåíèÿ ëèíèé ïîãëîùå-
íèÿ äëÿ ñåðèè êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ îñíîâíîé èçî-
òîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè ïîçâîëèëî ñóùåñòâåííî 
óëó÷øèòü êà÷åñòâî ðàñ÷åòîâ [6]. Â íàñòîÿùåé ñòà-
òüå, òàê æå êàê è â [6], äëÿ ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà –
Äæîíñà èñïîëüçîâàëèñü ïàðàìåòðû ε/kB = 356 K, 
σ = 2,725 Å. Îòìåòèì, ÷òî â íåêîòîðûõ ïóáëèêàöè-
ÿõ ïðèâåäåíî íåñêîëüêî íàáîðîâ ïàðàìåòðîâ ýòîãî 
ïîòåíöèàëà äëÿ âîäÿíîãî ïàðà. Òàê, íàïðèìåð, â [7] 
îáñóæäàþòñÿ çíà÷åíèÿ 11 íàáîðîâ òàêèõ ïàðàìåòðîâ. 
  Èñïîëüçóåìûå â äàííîé ñòàòüå ïàðàìåòðû ε è σ 
ïîëó÷åíû èç âòîðîãî âèðèàëüíîãî êîýôôèöèåíòà [8]. 
Èìåííî îíè óëó÷øàþò êà÷åñòâî âîññòàíîâëåíèÿ êî-
ýôôèöèåíòîâ γ è δ äëÿ îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìî-
äèôèêàöèè [6]. Çíà÷åíèÿ ýëåêòðîîïòè÷åñêèõ ïàðà-
ìåòðîâ äëÿ ìîëåêóëû D2

16O âçÿòû òå æå, ÷òî è äëÿ 
H2

16O (ñì. [3]). 
 

Ïîëîñà ν2 
 

Ýòà ïîëîñà èçó÷åíà äî áîëüøèõ âðàùàòåëüíûõ 
êâàíòîâûõ ÷èñåë J ∼ 25, Ka ∼ 25 [9]. Äàííûå [9] ïî 
âðàùàòåëüíûì óðîâíÿì ýíåðãèé îñíîâíîãî è (010) 
êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèé áûëè èñïîëüçîâàíû äëÿ 
ïîëó÷åíèÿ âîëíîâûõ ôóíêöèé, íåîáõîäèìûõ â ðàñ-
÷åòàõ êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ è ñäâèãà. Ìåòîä 
ïîëó÷åíèÿ ÊÂ-âîëíîâûõ ôóíêöèé îïèñàí â [3, 10]. 
  Êîýôôèöèåíòû γ è δ áûëè ðàññ÷èòàíû äëÿ ïå-
ðåõîäîâ ñ âðàùàòåëüíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè êîíå÷-
íîãî ñîñòîÿíèÿ Jf = 25, Ka,f = 25 äëÿ ΔJ = Jf – Ji = 0, ± 1, 
ΔK = | Ka,f – Ka,i | = 1, 3 äëÿ êîìíàòíîé òåìïåðàòóðû 
T = 296 K. Äëÿ òåìïåðàòóð T = 216, 256, 400, 600, 
800, 1200 K ðàñ÷åòû ïðîâåäåíû äëÿ Jf = 15, Ka,f = 15 
ñ ΔJ = 0, ± 1, ΔK = 1; 3. Âñåãî áûëî ðàññ÷èòàíî îêîëî 
20 820 çíà÷åíèé γ è ñòîëüêî æå çíà÷åíèé δ. 

Ñðàâíåíèå êîýôôèöèåíòîâ γ, âû÷èñëåííûõ äëÿ 
ëèíèé D2

16O è H2
16O, èìåþùèõ îäèíàêîâûé íàáîð 

âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë íèæíåãî è âåðõíåãî 
ñîñòîÿíèé, ïîêàçàíî íà ðèñ. 1 è 2. Íà ðèñ. 1 âñå äàí-
íûå ðàñïîëîæåíû â ïîðÿäêå âîçðàñòàíèÿ γ äëÿ ëè-
íèé D2

16O. 
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Ðèñ. 1. Ñðàâíåíèå êîýôôèöèåíòîâ ñàìîóøèðåíèÿ γ äëÿ 
ëèíèé ïîëîñû ν2 (Jf < 7) â ìîëåêóëàõ H2

16O (ñâåòëûå 

  êðóæêè′ ) è D2
16O (òåìíûå) 
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γ, ñì–1 ⋅ àòì–1

 
Ðèñ. 2. Çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòîâ ñàìîóøèðåíèÿ γ äëÿ 

ëèíèé [J, Ka, Kc] → [J, Ka + 1, K′c] ïîëîñû ν2 (J = 15) â ìî- 

  ëåêóëàõ H2
16O (ñâåòëûå êðóæêè′ ) è D2

16O (òåìíûå) 
 

Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü îò âðàùàòåëü-
íîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà Ka. Âèäíî, ÷òî âû÷èñëåííûå 
çíà÷åíèÿ γ äëÿ D2

16O ñèñòåìàòè÷åñêè âûøå, ÷åì 
äëÿ H2

16O, îäíàêî îòíîøåíèå γD2O/γH2O ìåíÿåòñÿ îò 
ëèíèè ê ëèíèè è â àñèìïòîòèêå áîëüøèõ çíà÷åíèé 
âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë J èëè Ka ýòî îòíî-
øåíèå áëèçêî ê åäèíèöå. Âû÷èñëåííîå àñèìïòîòè-
÷åñêîå ïîâåäåíèå êîýôôèöèåíòîâ ñàìîóøèðåíèÿ γ 
ïîêàçàíî íà ðèñ. 3. 
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Ðèñ. 3. Àñèìïòîòè÷åñêàÿ çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà ñà-
ìîóøèðåíèÿ γ îò êâàíòîâîãî ÷èñëà Ka (J = 25) äëÿ ëèíèé 

[J, Ka, Kc] → [J – 1, Ka + 1, Kñ′] ïîëîñû ν2 ìîëåêóëû D2
16O 

 

Âèäíî, ÷òî ïðè äàííîì âðàùàòåëüíîì êâàíòî-
âîì ÷èñëå J = 25 â ïîëîñå ñ ΔJ = –1 çàâèñèìîñòü 
îò Ka èìååò ìàêñèìóì ïðè Ka ∼10 è äëÿ Ka → J 
çíà÷åíèÿ γ ñòðåìÿòñÿ ê ïîñòîÿííîìó ÷èñëó. Òàêîå 
ïîâåäåíèå ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íûì è íàáëþäàåòñÿ äëÿ 
äðóãèõ ïåðåõîäîâ. 

 

Ïîëîñû ν1 + ν2, 3ν2 è ν2 + ν3 
 

Äëÿ ïîëó÷åíèÿ âîëíîâûõ ôóíêöèé âçàèìîäåéñò-
âóþùèõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé (110), (030) è (011) 
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èç âòîðîé òðèàäû áûëè èñïîëüçîâàíû äàííûå èç [11]. 
Ðàñ÷åò âîëíîâûõ ôóíêöèé ïðîâåäåí äëÿ J ≤ 10. Ðå-
çîíàíñíûå âçàèìîäåéñòâèÿ â ýòîé òðèàäå ïðîÿâëÿ-
þòñÿ óæå ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ âðàùàòåëüíîãî êâàí-
òîâîãî ÷èñëà J. Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû êîýôôèöèåíòû 

ñìåøèâàíèÿ äëÿ âîëíîâûõ ôóíêöèé âðàùàòåëüíûõ 

óðîâíåé ýíåðãèé ñ J = 8 êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ 

(110). Îíè ïîêàçûâàþò, ÷òî ýòè óðîâíè ýíåðãèé, çà 
èñêëþ÷åíèåì, áûòü ìîæåò, ïîñëåäíåé ïàðû, íàõîäÿò-
ñÿ â ñèëüíîì ðåçîíàíñíîì âçàèìîäåéñòâèè ñ óðîâíÿ- 
ìè ýíåðãèé äðóãèõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé (030) 
è (011). 

 
Ò à á ë è ö à  1  

Êîýôôèöèåíòû ñìåøèâàíèÿ (%) âîëíîâûõ ôóíêöèé  
äëÿ óðîâíåé ýíåðãèé ñ J = 8  

êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ (110) ìîëåêóëû D2
16O 

Âû÷èñëåííûå óðîâíè 
ýíåðãèé, ñì–1 J Ka Kc  (030) (110) (011) 

4223,4252 8 0 8 14,47 71,29 14,24 
4223,5954 8 1 8 14,40 71,27 14,32 
4297,4951 8 1 7 19,35 71,97 8,67 
4301,3137  8 2 7 18,38 72,05 9,58 
 4347,0851 8 2 6 23,82 69,88 6,30 
4370,2034 8 3 6 21,04 72,46 6,49 
4385,4684 8 3 5 24,23 70,79 4,98 
4443,0456 8 4 5 21,01 72,95 6,04 
4444,6860 8 4 4 21,32 71,65 7,04 
4530,0547 8 5 4 17,51 71,40 11,09 
4529,9749 8 5 3 17,25 70,35 12,40 
 4644,5731 8 6 3 12,97 39,85 47,18 
4644,4959 8 6 2 13,08 40,32 46,61 
4761,7227 8 7 2 13,42 81,29 5,29 
4761,7227 8 7 1 13,42 81,29 5,29 
4898,5115 8 8 1 5,98 92,78 1,24 
4898,5115 8 8 0 5,98  92,78 1,24 

 
Äëÿ òîãî ÷òîáû èññëåäîâàòü âëèÿíèå ñëó÷àéíûõ 

ðåçîíàíñîâ íà çíà÷åíèÿ γ è δ, äîïîëíèòåëüíî áûëè 
ïîëó÷åíû âîëíîâûå ôóíêöèè â ìîäåëè èçîëèðîâàí-
íûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé (110), (030) è (011). 
Â êà÷åñòâå ïðèìåðà íà ðèñ. 4 è 5 ïîêàçàíû çíà÷å-
íèÿ γ è δ, âû÷èñëåííûå äëÿ ïîëîñû ν1 + ν2 â äâóõ 
ïðèáëèæåíèÿõ. 

Â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè ñîñòîÿíèå (110) ðàññìàò-
ðèâàëîñü ñîâìåñòíî ñ êîëåáàòåëüíûìè ñîñòîÿíèÿìè 
(030) è (011) (ðåçîíàíñíîå ïðèáëèæåíèå), âî âòî-
ðîì ýòî ñîñòîÿíèå ðàññìîòðåíî êàê èçîëèðîâàííîå 

(ïðèáëèæåíèå èçîëèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ). Ìàêñè-
ìàëüíàÿ ðàçíîñòü (ïîðÿäêà 25%) â çíà÷åíèÿõ êîýô-
ôèöèåíòîâ γ ïîëó÷àåòñÿ äëÿ ïåðåõîäîâ, äëÿ êîòî-
ðûõ êîýôôèöèåíò ñìåøèâàíèÿ âîâëå÷åííûõ â ïåðå-
õîä óðîâíåé ýíåðãèé èç òàáë. 1 ñîñòàâëÿåò îêîëî 50%. 
  Î÷åíü ñèëüíîå âëèÿíèå ñëó÷àéíûå ðåçîíàíñû 
îêàçûâàþò íà âû÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåí-
òîâ ñàìîñäâèãà, î ÷åì ñâèäåòåëüñòâóåò ðèñ. 5. Ðàç-
íîñòü â çíà÷åíèÿõ êîýôôèöèåíòîâ δ, ïîëó÷åííûõ  
ñ ó÷åòîì è áåç ó÷åòà ñëó÷àéíûõ ðåçîíàíñîâ, ìîæåò 
äîñòèãàòü ñîòíè ïðîöåíòîâ. Ðèñ. 4 è 5 ñâèäåòåëüñò-
âóþò î íåîáõîäèìîñòè ñòðîãîãî ó÷åòà ñëó÷àéíûõ 
ðåçîíàíñîâ â ñõåìàõ ðàñ÷åòîâ êîýôôèöèåíòîâ ñàìî-
óøèðåíèÿ è ñàìîñäâèãà äëÿ ìîëåêóëû D2

16O. 
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Ðèñ. 4. Ñðàâíåíèå êîýôôèöèåíòîâ ñàìîóøèðåíèÿ γ ìîëå-
êóëû D2

16O, âû÷èñëåííûõ äëÿ ëèíèé ïîëîñû ν1 + ν2 
(Jf = 8) ñ ó÷åòîì (òåìíûå êðóæêè′ ) è áåç ó÷åòà (ñâåòëûå) 
  âëèÿíèÿ ñëó÷àéíûõ ðåçîíàíñîâ 
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Ðèñ. 5. Ñðàâíåíèå êîýôôèöèåíòîâ ñàìîñäâèãà δ ìîëåêóëû 
D2

16O, âû÷èñëåííûõ äëÿ ëèíèé ïîëîñû ν1 + ν2 (Jf = 8)  
ñ ó÷åòîì (òåìíûå êðóæêè′ ) è áåç ó÷åòà (ñâåòëûå) âëèÿíèÿ 
  ñëó÷àéíûõ ðåçîíàíñîâ 

 

Ìîäåëèðîâàíèå  

ðàññ÷èòàííûõ çíà÷åíèé γ 
 

Äëÿ ïîëîñû ν2, êàê îòìå÷åíî âûøå, áûëè ïðî-
âåäåíû ðàñ÷åòû êîýôôèöèåíòîâ γ è δ äëÿ òåìïåðàòóð 
216 ≤ Ò ≤ 1200 K. Ýòè ðàñ÷åòû ïðîâåäåíû ñ öåëüþ 
ìîäåëèðîâàíèÿ òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè êîýô-
ôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ γ. 

Â ðàáîòàõ [3, 12] áûëè ïðåäëîæåíû àíàëèòè÷å-
ñêèå ôîðìóëû äëÿ îïðåäåëåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ γ, 
ñîäåðæàùèå ïîäãîíî÷íûå ïàðàìåòðû, êîòîðûå îï-
ðåäåëÿþòñÿ èç âû÷èñëåííûõ èëè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 

çíà÷åíèé äëÿ γ. Îäíà èç íèõ, ñ íåáîëüøîé ìîäèôè-
êàöèåé, à èìåííî: 

 + +

γ = γ = + + − ×
,

1 2 5( , ) ( ) ( ( 1) )i i c iJ K K
i fK K sur x x x  

 ( )× − + −3 4 3 41./Ch[ ( )] 1./Ch[ ( )] ,i fx K x x K x   (3) 



 

760 Ñòàðèêîâ Â.È. 
 

â êîòîðîé 

 xk = xk0 + xk1(Ji + Jf) + xk2(Ji + Jf)
2, (4) 

èñïîëüçîâàëàñü â äàííîé ñòàòüå. Ìîäèôèêàöèÿ ñâÿ-
çàíà ñ ââåäåíèåì äîïîëíèòåëüíîãî ñëàãàåìîãî, ñî-
äåðæàùåãî ïàðàìåòð x5. Ýòî ñëàãàåìîå ó÷èòûâàåò 

çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà ñàìîóøèðåíèÿ îò êâàí-
òîâîãî ÷èñëà Kc ó íà÷àëüíîãî âðàùàòåëüíîãî ñî-
ñòîÿíèÿ. Çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðîâ xk îò òåìïåðàòó-
ðû âûáðàíà â âèäå 

 = 0 0( , ) ( , )( / ) ,knk kx J T x J T T T   (5) 

â êîòîðîì xk(J, T0) îïðåäåëÿþòñÿ ñîîòíîøåíèåì (4). 
Îáû÷íî òåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü γ ïðè íåáîëü-
øèõ èçìåíåíèÿõ Ò ìîäåëèðóþò ñîîòíîøåíèåì 

 γ(T) = γ(T0) (T0/T)n. (6) 

Ïàðàìåòðû ìîäåëè (3), (4) xk0, xk1, xk2, nk 
(k = 1, …, 5) îïðåäåëÿëèñü ìåòîäîì íàèìåíüøèõ 
êâàäðàòîâ èç âû÷èñëåííûõ çíà÷åíèé γ è ïðåäñòàâ-
ëåíû â òàáë. 2. 

 

Ò à á ë è ö à  2  

Ïàðàìåòðû xk(T0) (T0 = 296 K) è nk èç ôîðìóë (3)  
è (4), êîòîðûå îïðåäåëÿþò òåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü 

êîýôôèöèåíòîâ ñàìîóøèðåíèÿ ìîëåêóëû D2
16O* 

Ïàðà- 
ìåòð 

Çíà÷åíèå 
Ïàðà-
ìåòð 

Çíà÷åíèå 

x10 0,1253 ± 0,001 n3 –0,34648 ± 0,01214 

n1 –0,63916 ± 0,02123 x40 –0,6066 ± 0,0396 

x20 0,2216 ± 0,0022 x41 0,1867 ± 0,0012 

x21 –(0,1348 ± 0,0162) ⋅ 10–2 n4 0,0 

x22 –(0,3196 ± 0,0271) ⋅ 10–4 x50 0,0 

n2 –0,77932 ± 0,00743 x51  (0,6234 ± 0,0378) ⋅ 10–3

x30 0,2116 ± 0,0120 n5  –2,0427 ± 0,0646 

x31 0,01219 ± 0,0008   

x32 –(0,1820 ± 0,0141) ⋅ 10–3   
_____________  

 

* Ïàðàìåòðû x10, x20, x21, x30 

èìåþò ðàçìåðíîñòü  

ñì–1 ⋅ àòì–1, îñòàëüíûå ïàðàìåòðû áåçðàçìåðíûå. 
 

Êà÷åñòâî îïðåäåëåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ γ ïî àíà-
ëèòè÷åñêîé ôîðìóëå γ(sur) (3) òàêîå æå, êàê äëÿ 
îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè [12]. Îêîëî 
90% âñåõ çíà÷åíèé γ âîññòàíàâëèâàåòñÿ ïî ìîäåëè 
γ(sur) (3) ñ òî÷íîñòüþ 20% â ñðàâíåíèè ñ ðàññ÷è-
òàííûìè ïî ôîðìóëàì (1), (2) çíà÷åíèÿìè γ, îêîëî 
8,5% âîññòàíàâëèâàþòñÿ ñ òî÷íîñòüþ îò 20 äî 40%  
è ïðèáëèçèòåëüíî 1,5% çíà÷åíèé γ âîññòàíàâëèâà-
þòñÿ ñ òî÷íîñòüþ îò 40 äî 50%. 

 

Çàêëþ÷åíèå 
 

Ïîëó÷åííûå ïàðàìåòðû àíàëèòè÷åñêîé ìîäåëè 
γ(sur) (3) ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ ðàñ÷åòà  
 

êîýôôèöèåíòîâ ñàìîóøèðåíèÿ γ ëèíèé ïîãëîùåíèÿ 
D2

16Î äëÿ øèðîêîãî èíòåðâàëà âðàùàòåëüíûõ êâàí-
òîâûõ ÷èñåë (J, Ka ≤ 25) è òåìïåðàòóð, à òàêæå èçó-
÷åíèÿ ñïåêòðîâ ìîëåêóëû â äðóãèõ ñïåêòðàëüíûõ 

äèàïàçîíàõ. Äîïîëíèòåëüíî îöåíåíî âëèÿíèå ñëó-
÷àéíûõ ðåçóëüòàòîâ íà âû÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ êî-
ýôôèöèåíòîâ γ è δ. Âåñüìà ñóùåñòâåííî ýòè ðåçóëü-
òàòû âëèÿþò íà çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ñàìîñäâè-
ãà, î ÷åì ñâèäåòåëüñòâóåò ðèñ. 5.  

Àâòîð âûðàæàåò áëàãîäàðíîñòü Ñ.Í. Ìèõàéëåíêî 
è Å.Í. Ñòàðèêîâîé çà ïîìîùü â ïðîâåäåíèè ÷èñ-
ëåííûõ ðàñ÷åòîâ. 
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V.I. Starikov. Calculation of the self-broadened linewidth coefficients of D2O absorption lines using 
exact trajectory model. 

The self-broadened linewidth coefficients γ and pressure-induced frequency shift coefficients δ of the ν2, 
ν1 + ν2, 3ν2 and ν2 + ν3 vibrational bands of D2O molecule were calculated in the framework of the semiclassical 
approach taking into account the exact trajectory model. The influence of the accidental resonances on values 
of γ and δ was investigated. The computed linewidth coefficients γ were fitted to an empirical expression. 


