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Â ìîäåëè òî÷íûõ òðàåêòîðèé âû÷èñëåíû 11 ðåçîíàíñíûõ ôóíêöèé, êîòîðûå ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû 

äëÿ ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ γ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ìîëåêóë, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ àòîìàìè 
èíåðòíûõ ãàçîâ ïðè î÷åíü íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. Ôóíêöèè ñîîòâåòñòâóþò äâóì ÷àñòî èñïîëüçóåìûì ïîòåí-
öèàëàì âçàèìîäåéñòâèÿ: àòîì-àòîìíîìó ïîòåíöèàëó è ïîòåíöèàëó V(R, θ), çàïèñàííîìó â âèäå ðÿäà ïî ïî-
ëèíîìàì Ëåæàíäðà. Ôóíêöèè ïðåäñòàâëåíû â óäîáíîì äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ ìîäåëüíîì âèäå. Ñ ïîòåíöèàëîì 
V(R, θ) ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ γ ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû ÑÎ äàâëåíèåì ãåëèÿ 
è àðãîíà äëÿ òåìïåðàòóðíîãî äèàïàçîíà îò 300 äî 2 K. Ïîêàçàíî, ÷òî òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü êîýôôè-
öèåíòîâ γ ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò ãëóáèíû ïîòåíöèàëüíîé ÿìû. Äëÿ ñèñòåìû 
ÑÎ–Íå ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ñòîëêíîâèòåëüíîå óøèðåíèå, ðåçîíàíñíûå ôóíêöèè, íèçêèå òåìïåðàòóðû; collisional 
broadening, resonance functions, low temperatures. 

 
Ââåäåíèå 

Çíàíèå ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóë, âçàèìî-
äåéñòâóþùèõ ñ îäíîàòîìíûìè ãàçàìè ïðè íèçêèõ 
òåìïåðàòóðàõ, íåîáõîäèìî, ïðåæäå âñåãî, äëÿ àñò-
ðîôèçè÷åñêèõ ïðèëîæåíèé. Â òî æå âðåìÿ èçó÷å-
íèå òàêèõ ñïåêòðîâ íîñèò ôóíäàìåíòàëüíûé õàðàê-
òåð, ïîñêîëüêó ïîçâîëÿåò èññëåäîâàòü ìåæìîëåêó-
ëÿðíûå ñèëû âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ïîãëîùàþùåé 
èçëó÷åíèå ìîëåêóëîé è àòîìîì. Ýòè ñèëû ìîæíî 
èññëåäîâàòü ÷åðåç àíàëèç êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ 
γ è ñäâèãà δ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ìîëåêóëû. Â ëè-
òåðàòóðå îòìå÷åíî, ÷òî âû÷èñëåííûå äëÿ íèçêèõ 
òåìïåðàòóð Ò êîýôôèöèåíòû γ è δ î÷åíü ÷óâñòâè-
òåëüíû ê äåòàëÿì ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ.  

Â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèÿõ ñïåêòðîâ 
ïîãëîùåíèÿ ñåðîâîäîðîäà [1, 2], âîäÿíîãî ïàðà [3, 4], 
óãàðíîãî ãàçà [5–7], âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ëåãêèìè 
ãàçàìè (ãåëèé, âîäîðîä), ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ 
Ò äëÿ ðÿäà ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ïîëó÷åíà òåìïåðà-
òóðíàÿ çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ γ(Ò), 
êîòîðàÿ îòëè÷àåòñÿ îò γ(Ò), ïîëó÷åííîé äëÿ âûñî-
êîòåìïåðàòóðíûõ ñïåêòðîâ (ñ Ò áîëüøå 300 K).  

Êàê ïðàâèëî, òåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü êî-
ýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ γ(Ò), íàéäåííóþ ëèáî ýêñ-  
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ïåðèìåíòàëüíî, ëèáî â ðàñ÷åòàõ, äëÿ íåáîëüøîãî 
èíòåðâàëà òåìïåðàòóð ìîäåëèðóþò ñîîòíîøåíèåì 
 

 0 0( ) ( )( / ) ,nT T T Tγ = γ   (1)  

â êîòîðîì γ(Ò0) – êîýôôèöèåíò óøèðåíèÿ ëèíèè 
äëÿ âûáðàííîé îïîðíîé òåìïåðàòóðû Ò0 (îáû÷íî 
Ò0 = 296 K), à n – òåìïåðàòóðíûé ïîêàçàòåëü, ïîä-
áèðàåìûé äëÿ êàæäîé ëèíèè îòäåëüíî. Ñòîëêíîâè-
òåëüíàÿ òåîðèÿ óøèðåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 
ïðåäñêàçûâàåò çíà÷åíèå n = 0,5. Ñîãëàñíî ñîîòíî-
øåíèþ (1) ñ óìåíüøåíèåì òåìïåðàòóðû T êîýôôè-
öèåíòû óøèðåíèÿ γ äîëæíû âîçðàñòàòü, à ïðè òåì-
ïåðàòóðàõ T, áëèçêèõ ê íóëþ, òàêîå èçìåíåíèå 
äîëæíî áûòü çíà÷èòåëüíûì.  

 Îäíàêî â ðàáîòå [3] áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî 
äëÿ âðàùàòåëüíîé ëèíèè [Ji Kai Kci] → [Jf Kaf Kcf] = 
= [101] → [110] ìîëåêóëû âîäû (556 ÃÃö) â ñëó÷àå 
åå óøèðåíèÿ ãåëèåì êîýôôèöèåíòû γ(Ò) óìåíüøà-
þòñÿ ïðè óìåíüøåíèè Ò. Äëÿ 17 ≤ Ò ≤ 200 K  
â ñîîòíîøåíèè (1) γ(Ò0 = 200 K) = 0,8042 ÌÃö/òîðð 
è n = –0,1552.  

Óøèðåíèå âðàùàòåëüíûõ ëèíèé J = 1 ← 0, 
2 ← 1 ìîëåêóëû ÑÎ äàâëåíèåì ãåëèÿ èññëåäîâàíî 
ýêñïåðèìåíòàëüíî äî òåìïåðàòóð, áëèçêèõ ê íóëþ 
[5–7]. Â ýòèõ ðàáîòàõ òàêæå íå îáíàðóæåíî ñóùå-
ñòâåííîãî óâåëè÷åíèÿ óøèðåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ ëè-
íèé ïðè óìåíüøåíèè òåìïåðàòóðû Ò.  
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Êâàíòîâûé ìåòîä ðàñ÷åòà óøèðåíèÿ äàåò õî-
ðîøåå ñîãëàñèå ìåæäó âû÷èñëåííûìè è ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûìè ñå÷åíèÿìè ðàññåÿíèÿ äëÿ äâóõ ëèíèé 
([110] ← [101] è [220] ← [211]) ìîëåêóëû H2S  
â ñèñòåìå H2S–He [8] â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð  
20–600 K (èñïîëüçîâàëàñü ab initio ïîòåíöèàëüíàÿ 
ïîâåðõíîñòü âçàèìîäåéñòâèÿ H2S ñ He). Â [9] èñ-
ïîëüçîâàëîñü íåñêîëüêî ïîòåíöèàëîâ äëÿ ðàñ÷åòà 
óøèðåíèÿ è ñäâèãà äâóõ âðàùàòåëüíûõ ëèíèé 
J = 1 ← 0, 2 ← 1 ìîëåêóëû ÑÎ äàâëåíèåì ãåëèÿ 
ïðè î÷åíü íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. Âñå ïîòåíöèàëû 
äàþò óäîâëåòâîðèòåëüíîå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè äàííûìè äëÿ òåìïåðàòóð îò 20 K è âûøå, 
íî ïî-ðàçíîìó ïðåäñêàçûâàþò çíà÷åíèÿ óøèðåíèÿ  
è ñäâèãà ýòèõ ëèíèé äëÿ òåìïåðàòóð ìåíüøå 20 K. 
Â ðàáîòàõ [10, 11] èñïîëüçîâàëñÿ ïîëóêëàññè÷åñêèé 
ìåòîä ðàñ÷åòà óøèðåíèÿ ëèíèé ìîëåêóëû âîäÿíîãî 
ïàðà è ñåðîâîäîðîäà äàâëåíèåì ãåëèÿ äëÿ íèçêèõ 
òåìïåðàòóð. Ïîêàçàíî, ÷òî ïîâåäåíèå óøèðåíèÿ 
ëèíèé ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ (ïðèáëèæåííî 
ìåíüøå 200 K) îïðåäåëÿåòñÿ èñïîëüçóåìûì ïîòåí-
öèàëîì âçàèìîäåéñòâèÿ. Äëÿ òåìïåðàòóð âûøå 
300 K âëèÿíèå èñïîëüçóåìîãî ïîòåíöèàëà íà òåìïå-
ðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü γ(Ò) íåñóùåñòâåííî.  

Äëÿ ïðîâåäåíèÿ ðàñ÷åòîâ óøèðåíèÿ è ñäâèãà 
ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ìîëåêóë àòîìàìè îäíîàòîìíûõ 
ãàçîâ ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ íóæíû (ïîìèìî 
ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ, ÷àñòîò ïåðåõîäîâ è âîë-
íîâûõ ôóíêöèé ìîëåêóëû) òàê íàçûâàåìûå ðåçî-
íàíñíûå ôóíêöèè, âõîäÿùèå â ìàòðèöó ðàññåÿíèÿ.  
 Ýòè ôóíêöèè ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû â ìîäåëè 
ïðÿìîëèíåéíûõ [12], ïàðàáîëè÷åñêèõ [13] èëè òî÷-
íûõ òðàåêòîðèé [14]. Â ìîäåëè ïðÿìîëèíåéíûõ èëè 
ïàðàáîëè÷åñêèõ òðàåêòîðèé ðåçîíàíñíûå ôóíêöèè 
çàäàþòñÿ â àíàëèòè÷åñêîì âèäå è ëåãêî ìîãóò áûòü 
èñïîëüçîâàíû ïðè âû÷èñëåíèè êîýôôèöèåíòîâ 
óøèðåíèÿ γ è ñäâèãà δ. Â ìîäåëè òî÷íûõ òðàåêòî-
ðèé ýòè ôóíêöèè ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû òîëüêî 
÷èñëåííî äëÿ çàäàííîãî èçîòðîïíîãî ïîòåíöèàëà 
âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïîëó÷åííûå â ýòîé ìîäåëè ðåçî-
íàíñíûå ôóíêöèè ïîâûøàþò òî÷íîñòü ðàñ÷åòà êî-
ýôôèöèåíòîâ γ è δ, íî çíà÷èòåëüíî óâåëè÷èâàþò 
âðåìÿ èõ ðàñ÷åòà.  

Â ðàáîòàõ [15, 16] òàêèå ðåçîíàíñíûå ôóíêöèè 
âû÷èñëåíû äëÿ îïðåäåëåííûõ íàáîðîâ ïàðàìåòðîâ, 
çàäàþùèõ èçîòðîïíûé ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ, 
âûáðàííûé â ôîðìå ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà V(r) 
Ëåííàðäà-Äæîíñà 6–12. Äëÿ âû÷èñëåííûõ ðåçî-
íàíñíûõ ôóíêöèé ïðåäëîæåíû àíàëèòè÷åñêèå ôîð-
ìóëû, êîòîðûå ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû ïðè ðàñ-
÷åòå êîýôôèöèåíòîâ γ è δ, íî äëÿ îïðåäåëåííîãî 
èíòåðâàëà òåìïåðàòóð Ò. Ýòîò èíòåðâàë îïðåäåëÿåò-
ñÿ ïàðàìåòðàìè ε (ãëóáèíà ïîòåíöèàëüíîé ÿìû), σ 
(ðàññòîÿíèå, ïðè êîòîðîì V(r) = 0) è êèíåòè÷åñêîé 
ýíåðãèåé ñòîëêíîâåíèÿ. Ýòè ôóíêöèè íå ìîãóò 
áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòîâ γ  
è δ äëÿ î÷åíü íèçêèõ òåìïåðàòóð.  

Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿþòñÿ ðàñ÷åò ðå-
çîíàíñíûõ ôóíêöèé è èõ ïðåäñòàâëåíèå â âèäå 
àíàëèòè÷åñêèõ ôîðìóë, êîòîðûå ìîãóò áûòü èñ-
ïîëüçîâàíû äëÿ íèçêèõ òåìïåðàòóð. Ñ ïîëó÷åííûìè 

ðåçîíàíñíûìè ôóíêöèÿìè ïðîâåäåíû âû÷èñëåíèÿ 
êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ γ ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ìî-
ëåêóëû ÑÎ äàâëåíèåì ãåëèÿ è àðãîíà äëÿ òåìïåðà-
òóðíîãî äèàïàçîíà îò 300 äî 2 K. Ïðîâåäåíî ñðàâ-
íåíèå  ñ  èìåþùèìèñÿ  ýêñïåðèìåíòàëüíûìè  äàííûìè.  

Ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ  
è ðåçîíàíñíûå ôóíêöèè 

Â ïîëóêëàññè÷åñêîì ìåòîäå [13] ðàñ÷åòà êîýô-
ôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ γif è ñäâèãà δif äëÿ ëèíèè ïî-
ãëîùåíèÿ (i) → (f) (i, f – ñîâîêóïíîñòè êîëåáà-
òåëüíûõ è âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë) àòîìàìè 
èíåðòíûõ ãàçîâ ðåçîíàíñíûå ôóíêöèè 1 2( , 0) ( )pl l

pf k=

′
 

(ñ ðàçëè÷íûìè èíäåêñàìè l1, p, p′) ïîÿâëÿþòñÿ  
â ôóíêöèÿõ ïðåðûâàíèÿ âòîðîãî ïîðÿäêà S2(b) [13]: 
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Çäåñü 
a

n  – ïëîòíîñòü ãàçà; ñ – ñêîðîñòü ñâåòà; 

F(v) – áîëüöìàíîâñêàÿ ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ 
ìîëåêóë ïî îòíîñèòåëüíûì ñêîðîñòÿì v; D – ÿêî-
áèàí ïåðåõîäà îò ïåðåìåííûõ (b, v) ê ïåðåìåííûì 
(rc, v) (b – ïðèöåëüíîå ðàññòîÿíèå; rc – ðàññòîÿíèå 
íàèáîëüøåãî ñáëèæåíèÿ ìåæäó ìîëåêóëàìè); S1 – 
ôóíêöèÿ ïðåðûâàíèÿ ïåðâîãî ïîðÿäêà, îïðåäåëÿå-
ìàÿ ðàçíîñòüþ ïîòåíöèàëà â íà÷àëüíîì è êîíå÷íîì 
ñîñòîÿíèÿõ. Èíòåãðèðîâàíèå ïî ïåðåìåííîé rc â (2) 
íà÷èíàåòñÿ îò âåëè÷èíû  

 1/6
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[ ] ,
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 (3)  

ãäå λ = 8ε/mv2 (m – ïðèâåäåííàÿ ìàññà âçàèìîäåé-
ñòâóþùèõ ìîëåêóë), à ε è σ – ïàðàìåòðû èçîòðîï-
íîãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ, âûáðàííîãî â ôîð-
ìå ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà 6–12: 
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Äëÿ ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ [17] 
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=

⎡⎧ ⎫σ σ⎪ ⎪⎛ ⎞ ⎛ ⎞
⎢= θ = ε − +⎨ ⎬⎜ ⎟ ⎜ ⎟
⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎢⎪ ⎪⎩ ⎭⎣

⎤⎧ ⎫ ⎧ ⎫σ σ σ σ⎪ ⎪ ⎪ ⎪⎛ ⎞ ⎛ ⎞ ⎛ ⎞ ⎛ ⎞
⎥+ − θ + − θ⎨ ⎬ ⎨ ⎬⎜ ⎟ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟

⎝ ⎠ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠ ⎥⎪ ⎪ ⎪ ⎪⎩ ⎭ ⎩ ⎭ ⎦

∑
12 6

0

12 7 12 6

1 1 1 2 2 2

( ) ( ) ( ) 4

( ) ( )

k k

k

V R V R P
R R

R A P R A P
R R R R

 

  (5) 

(R – ðàññòîÿíèå ìeæäó öåíòðîì òÿæåñòè G ìîëåêó-
ëû è àòîìîì; θ – óãîë ìåæäó ëèíèåé GA è ëèíèåé, 
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íà êîòîðîé ëåæèò ìîëåêóëà), ôóíêöèè S2 èç (2) 
âûïèñàíû â [13]. Îíè çàâèñÿò îò øåñòè ðåçîíàíñ-
íûõ ôóíêöèé 1( ,0) ( ):pl

pf k
′

 (1,0) 7
7 ,f  (1,0) 12

7 ,f  (1,0) 12
12 ,f  

(2,0) 6
6 ,f  (2,0) 12

6 ,f  (2,0) 12
12 .f  Êîëè÷åñòâî ðåçîíàíñíûõ 

ôóíêöèé îïðåäåëÿåòñÿ ÷èñëîì ñëàãàåìûõ â ïîòåí-
öèàëå âçàèìîäåéñòâèÿ, çàâèñÿùèõ îò óãëîâîé ïåðå-
ìåííîé. Àðãóìåíò k = ωb/v â ðåçîíàíñíûõ ôóíê-
öèÿõ îïðåäåëÿåòñÿ ÷àñòîòàìè ω âèðòóàëüíûõ ïåðå-
õîäîâ â ìîëåêóëå, ïðèöåëüíûì ðàññòîÿíèåì b  
è ñêîðîñòüþ v. Â ïîòåíöèàëå (5) R1, A1, R2, A2 – 
ïàðàìåòðû, ïîäáèðàåìûå èç óñëîâèÿ íàèëó÷øåãî 
îïèñàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Ïîìèìî ïî-
òåíöèàëà (5) äëÿ ñèñòåìû «ìîëåêóëà – àòîì A» èñ-
ïîëüçóåòñÿ  àòîì-àòîìíûé  ïîòåíöèàë  âçàèìîäåéñòâèÿ 

 2 2
1,2 12 6

2 21

.

aa i i

i ii

d e
V V

r r
=

⎛ ⎞
= = −⎜ ⎟

⎝ ⎠
∑  (6) 

Èíäåêñû i è 2 îòíîñÿòñÿ ê àòîìàì ïîãëîùàþùåé 
ìîëåêóëû è àòîìó A ñîîòâåòñòâåííî; ei2 è di2 – ïî-
òåíöèàëüíûå ïàðàìåòðû. Ðàçëîæåíèå ïîòåíöèàëà (6) 
â ðÿä ïî îáðàòíûì ñòåïåíÿì R âïëîòü äî R–16 ïî-
ëó÷åíî â [18]. Èìåííî ýòîò ðÿä è èñïîëüçóåòñÿ  
â âû÷èñëåíèÿõ êîýôôèöèåíòîâ γ è δ. Ôóíêöèè S2 
äëÿ òàêîãî ðÿäà ïðèâåäåíû â [15, 16, 18]. Îíè çàâè-

ñÿò îò 20 ðåçîíàíñíûõ ôóíêöèé 1( ,0) ( )pl
pf k
′

 ñ l1 = 1, 2 

è ðàçëè÷íûìè p, p′, ïðèíèìàþùèìè çíà÷åíèÿ îò  
7 äî 16. Ïðè èñïîëüçîâàíèè ñîîòíîøåíèÿ [19]: 

 1 1 1( ,0) ( ,0) ( ,0)
,

pp pl l l
p p pf f f ′′

′

≅ ⋅  (7)  

äëÿ ïîòåíöèàëîâ (5), (6) íóæíî âû÷èñëÿòü 11 ðåçî-

íàíñíûõ ôóíêöèé 

1( ,0) ( ):pl
pf k  

(1,0) 7
7 ,f  

(1,0) 9
9 ,f  

(1,0) 12
12 ,f  

(1,0) 13
13 ,f  

(1,0) 15
15 ,f  

(2,0) 6
6 ,f  

(2,0) 8
8 ,f  

(2,0) 10
10 ,f  

(2,0) 12
12 ,f  

(2,0) 14
14f   

è (2,0) 16
16 .f   

Ðàñ÷åò ðåçîíàíñíûõ ôóíêöèé  
â ìîäåëè òî÷íûõ òðàåêòîðèé 

Ñõåìà ðàñ÷åòà ðåçîíàíñíûõ ôóíêöèé èçëîæåíà 
â [19] è êðàòêî ñâîäèòñÿ ê ñëåäóþùåìó. Ôóíêöèè 
âû÷èñëÿëèñü ïî ôîðìóëå  

 1 2( , ) *( ) ( ) ( )/ ,
l

p p pl l
p lm lm

m l

f k I k I k Norm′

′

=−

= ∑  (8) 

â êîòîðîé l = l1 + l2, à Norm – íîðìèðîâî÷íûé 
ìíîæèòåëü, âûáèðàåìûé òàê, ÷òî â ìîäåëè ïðÿìî-
ëèíåéíûõ òðàåêòîðèé (â êîòîðîé ðåçîíàíñíûå 
ôóíêöèè íå çàâèñÿò îò èçîòðîïíîé ÷àñòè ìåæìîëå-

êóëÿðíîãî ïîòåíöèàëà V(R)) 1 2( , ) ( 0) 1,0,pl l
pf k
′′

= =  

çâåçäî÷êà îçíà÷àåò çíàê êîìïëåêñíîãî ñîïðÿæåíèÿ.  
Âõîäÿùèå â (8) èíòåãðàëû îïðåäåëåíû ôîðìóëîé 

 ,
e [ ( )]

[ ( )]

i t
l mp

lm p

C t
I dt

R t

∞
ω

−∞

= ∫
R

 (9) 

è ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé Ôóðüå-ïðåîáðàçîâàíèå îò 
êîýôôèöèåíòîâ ìåæìîëåêóëÿðíîãî ïîòåíöèàëà 
âçàèìîäåéñòâèÿ; R(t) – çàâèñÿùåå îò âðåìåíè t 
ðàññòîÿíèå ìåæäó öåíòðîì ìàññ ìîëåêóëû è àòî-
ìîì; ñèìâîë R(t) îçíà÷àåò óãëû ñôåðè÷åñêîé ñèñ-
òåìû êîîðäèíàò;  

 1/2
, ,( ( )) [4 /(2 1)] ( 0, ),R Rl m l mÑ t l Y= π + θ = ψR   (10) 

Yl, m – ñôåðè÷åñêèå ãàðìîíèêè, à ψR – ïîëÿðíûé 
óãîë, îïðåäåëÿþùèé äèíàìèêó ñòîëêíîâåíèé. 
Ôóíêöèè Yl, m(θR, ψR) ïðèâåäåíû âî ìíîãèõ êíèãàõ 
ïî êâàíòîâîé ìåõàíèêå è òåîðèè óãëîâîãî ìîìåíòà 
(äàëåå äëÿ êðàòêîñòè èíäåêñ R ó ψR îïóùåí).  
Â íàñòîÿùåé ðàáîòå îíè áðàëèñü èç [20]. Ðåçîíàíñ-
íûå ôóíêöèè ÿâëÿþòñÿ ôèçè÷åñêèìè õàðàêòåðèñòè-
êàìè è íå çàâèñÿò îò ïëîñêîñòè, âûáðàííîé äëÿ 
îïèñàíèÿ ñòîëêíîâåíèé, ïîýòîìó îïðåäåëåíèå óãëîâ 
θR è ψR ìîæåò áûòü ðàçëè÷íûì.  

Ôóíêöèè Ñl, m èç (9) çàïèñûâàþòñÿ â âèäå  

 
,

(cos ) ( , , ) (sin ) ,m s
l m

s

Ñ a l m s= ψ ⋅ ψ∑  (11)  

â êîòîðîì êîýôôèöèåíòû a(l, m, s) îïðåäåëÿþòñÿ èç 
ñîîòâåòñòâóþùèõ òàáëèö äëÿ Ñl, m.  

Ïîäñòàíîâêà (11) â (9) ïðèâîäèò ê èíòåãðàëàì  

  
e cos( ) sin( )

( , , ) .
[ ( )]

i t m s
p
lm p

s

I a l m s dt
R t

∞
ω

−∞

Ψ Ψ
=∑ ∫   (12) 

Â ìîäåëè òî÷íûõ òðàåêòîðèé [14] ðåçîíàíñíûå 
ôóíêöèè îïðåäåëÿþòñÿ èçîòðîïíîé ÷àñòüþ (4)  
(â íàøåì ñëó÷àå ýòî ïåðâîå ñëàãàåìîå èç îáùåãî 
ïîòåíöèàëà (5)) ÷åðåç óðàâíåíèÿ êëàññè÷åñêîé ìå-
õàíèêè [21], êîòîðûå ìîæíî çàïèñàòü â âèäå  

 0( ) ( / ) ( ),
c

t y r v A y=   

 2( ) ( / ) ( ),
c

y b r A yψ =   (13) 

 
/2 1/2

1

1
( ) ,

2 { ( )}

y

n n

dy
A y

y f y
= ∫   (14) 

óäîáíîì äëÿ ðàñ÷åòà. Çäåñü y = u2 + 1 = (R/rc)
2. 

Äëÿ èçîòðîïíîãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ â ôîð-
ìå (4) 

 12 5 6 2( ) ( 1) [ (1 ) (1 ),f y y y y− −

= − + λ β − − β −   

 12 6 1/2/ {1 ( )} .
c

b r = − λ β − β   (15)  

Çäåñü β = σ/rc. Èíòåãðàëû An (14) îïðåäåëÿþòñÿ 
èçîòðîïíûì ïîòåíöèàëîì V(R) (4) ÷åðåç ïàðàìåò-
ðû λ è β. Äëÿ ñðåäíåêâàäðàòè÷íîé ñêîðîñòè 
v = (3TkB/m)1/2 λ = 8ε/(3TkB) (kB – ïîñòîÿííàÿ 
Áîëüöìàíà). Ïðè âû÷èñëåíèè èíòåãðàëîâ An (14) 
äëÿ íèçêèõ òåìïåðàòóð T ïîÿâëÿþòñÿ îñîáåííîñòè, 
ñâÿçàííûå ñ òåì, ÷òî ïàðàìåòð λ â ôîðìóëàõ (15) 
ñòàíîâèòñÿ áîëüøèì. Íàïðèìåð, ïðè ãëóáèíå ïî-
òåíöèàëüíîé ÿìû ε/kB = 10 K λ = 13,3 äëÿ 
T = 2 K. Ïðè óâåëè÷åíèè ε çíà÷åíèå λ óâåëè÷èâàåò-
ñÿ ïðîïîðöèîíàëüíî ε. Âñå âû÷èñëåíèÿ ðåçîíàíñíûõ 
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ôóíêöèé áûëè ïðîâåäåíû ðàííåå äëÿ λ < 4 
[15, 16, 19]. Ïðè áîëüøèõ λ è îïðåäåëåííûõ çíà÷å-
íèÿõ β ôóíêöèÿ f(y) èç (15) ñòàíîâèòñÿ îòðèöà-
òåëüíîé, ïîÿâëÿþòñÿ íåôèçè÷åñêèå îáëàñòè, êîòî-
ðûå äîëæíû áûòü îáîéäåíû ïðè èíòåãðèðîâàíèè. 
Äëÿ λ < 4 òàêèõ îáëàñòåé íåò. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå 
ðàñ÷åò èíòåãðàëîâ An (14) áûë ïðîâåäåí äëÿ 
λ = 6, 8, 10, 12, 14 è äëÿ òåõ çíà÷åíèé β, äëÿ êîòîðûõ 
ýòè èíòåãðàëû ñóùåñòâóþò. Íàïðèìåð, ïðè λ = 12 
èíòåãðàëû âû÷èñëÿëèñü äëÿ β = 0; 0,1; 0,3; 0,4; 
0,5; 0,6; 1,0; 1,1. Äàëåå âû÷èñëåííûå èíòåãðàëû 
ìîäåëèðîâàëèñü àíàëèòè÷åñêèìè âûðàæåíèÿìè (ñì. 
òàêæå [19]): 

 1

0 2

2

( , )
( , , ) ( ) / ,

1 ( , )

b u
A u t u v

b u

λ β
λ β = β σ =

+ λ β
 (16) 

 2 1 2( , , ) ( , )arctg( )/[1 arctg( )],A u c u c uλ β = λ β +  (17) 

â êîòîðûõ  

 
6 6

,2 1 2

6
3 2

(1 ) ( ) ( )
,

1 ( )( )

n n n

n

n n

b b
b

b b

− δ + λ β β −
=

+ λ β −
 (18) 

 
6 6

,2 1 2

6
3 2

(1 ) ( ) ( )
.

1 ( )( )

n n n

n

n n

c c
c

c c

− δ + λ β β −
=

+ λ β −
 (19) 

Ïàðàìåòðû bn, cn (n = 1, 2) èç (18), (19) äëÿ êàæ-
äîãî λ ïîäáèðàëèñü ïî ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðà-
òîâ èç óñëîâèÿ íàèëó÷øåãî ñîâïàäåíèÿ ìîäåëüíûõ 
ïðåäñòàâëåíèé (16), (17) ñ òî÷íî ðàññ÷èòàííûìè 
èíòåãðàëàìè An (14). Ýòîò ðåçóëüòàò ïðîìåæóòî÷-
íûé, ïîýòîìó çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ íå ïðèâîäÿòñÿ. 
Çàòåì èíòåãðàëû An (16), (17) ïîäñòàâëÿëèñü â ôîð-
ìóëû (12), (13) è äàëåå â (8), ïîñëå ÷åãî è íàñ÷è-
òûâàëèñü çíà÷åíèÿ ðåçîíàíñíûõ ôóíêöèé äëÿ ðàç-
ëè÷íûõ ïàð {λ; β}: äëÿ 0,0 ≤ k ≤ 1,5 ñ øàãîì  
Δk = 0,1 è äëÿ 1,5 ≤ k ≤ 7,6 ñ øàãîì Δk = 0,2.  

Ìîäåëèðîâàíèå  
ðåçîíàíñíûõ ôóíêöèé  

Ïðåèìóùåñòâîì ðåçîíàíñíûõ ôóíêöèé èç ìî-
äåëåé ïðÿìîëèíåéíûõ èëè ïàðàáîëè÷åñêèõ òðàåê-
òîðèé ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü èõ ïðåäñòàâëåíèÿ  
â àíàëèòè÷åñêîì âèäå. Îäíàêî îáå ýòè ìîäåëè ÿâ-
ëÿþòñÿ ïðèáëèæåíèåì ê ìîäåëè òî÷íûõ òðàåêòîðèé.  
 Äëÿ ðåçîíàíñíûõ ôóíêöèé, ïîëó÷åííûõ â ìî-
äåëè òî÷íûõ òðàåêòîðèé, æåëàòåëüíî èìåòü òàêæå 
àíàëèòè÷åñêèå ïðåäñòàâëåíèÿ. Äëÿ ðÿäà ðåçîíàíñ-
íûõ ôóíêöèé f (x) òàêèå ìîäåëüíûå àíàëèòè÷åñêèå 
ïðåäñòàâëåíèÿ ïðåäëîæåíû â [15, 16]. Â íàñòîÿùåé 
ðàáîòå äëÿ ðåçîíàíñíûõ ôóíêöèé èñïîëüçóåòñÿ 
ñëåäóþùåå  ìîäåëüíîå  àíàëèòè÷åñêîå  ïðåäñòàâëåíèå:  

 mod 2
1 2 1 3( ) /cosh[ ( )] .f x a a x a= −   (20) 

Òàêîå ìîäåëèðîâàíèå ñäåëàíî äëÿ òîãî, ÷òîáû 
ñîâìåñòèòü ðåçóëüòàòû èç íàñòîÿùåé ðàáîòû ñ ðå-
çóëüòàòàìè ðàáîòû [19], â êîòîðîé íàñ÷èòàíû áèðå-
çîíàíñíûå ôóíêöèè (çàâèñÿùèå îò äâóõ àðãóìåí-
òîâ) äëÿ λ ≤ 4 è ìîäåëèðîâàíû ôîðìóëîé  

mod
1 2 1 2 1 3 2 2 3( , ) /{cosh[ ( )] cosh[ ( )]}f x x a a x a a x a= − ⋅ −  

  (21) 

ñ ïàðàìåòðàìè, ïðèâåäåííûìè â [19]. Ðåçîíàíñíûå 
ôóíêöèè f 

mod(x) äëÿ λ ≤ 4 ïîëó÷àþòñÿ èç (21) ïðè 
x1 = x2 = x.  

Â ôîðìóëàõ (20), (21) âåëè÷èíû a1, a2, a3 ÿâ-
ëÿþòñÿ ôóíêöèÿìè îò λ è β. Äëÿ ýòèõ ôóíêöèé òàê 
æå, êàê â [19], èñïîëüçóåòñÿ ñëåäóþùåå àíàëèòè÷å-
ñêîå ïðåäñòàâëåíèå: 

 
12 6

1 2

12 6

3

( ) ( )[ ]

1 ( )[5 2 ]

n n

n

n

a a
a

a

λ + λ β − β
=

+ λ β − β
, (22) 

çàâèñÿùåå îò ïàðàìåòðîâ ank(λ) (n, k = 1, 2, 3) (äëÿ 
áèðåçîíàíñíûõ ôóíêöèé èç [19] an1(λ) = an1, an2(λ) = 
= an2λ è an3(λ) = an3λ). Ïàðàìåòðû ank(λ) äëÿ êàæ-
äîãî λ áûëè íàéäåíû ìåòîäîì íàèìåíüøèõ êâàäðà-
òîâ èç ïîäãîíêè ôîðìóë (20), (22) ê òî÷íûì çíà÷å-
íèÿì äëÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ ðåçîíàíñíûõ ôóíêöèé. 
Îíè ïðèâåäåíû â òàáëèöå.  

Òàêèì îáðàçîì, ïàðàìåòðû, ïðèâåäåííûå â [19, 
òàáë. 3, 4] è â òàáëèöå íàñòîÿùåé ðàáîòû, îïðåäå-
ëÿþò ðåçîíàíñíûå ôóíêöèè (20) äëÿ 0,0 ≤ λ ≤ 14,0. 
Îíè ïîçâîëÿþò ïðîâîäèòü ðàñ÷åò êîýôôèöèåíòîâ 
óøèðåíèÿ γ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîòåíöèàëîâ (5), (6) 
äëÿ øèðîêîãî èíòåðâàëà òåìïåðàòóð, âêëþ÷àÿ 
î÷åíü íèçêèå. Äëÿ ïîòåíöèàëîâ ñ ãëóáèíîé ïîòåíöè-
àëüíîé ÿìû ε/kB = 10 K ðàñ÷åòû ìîãóò áûòü ïðî-
âåäåíû äî òåìïåðàòóð T = 2 K. Îíè ìîãóò áûòü 
èñïîëüçîâàíû è äëÿ ðàñ÷åòà ñäâèãîâ ëèíèé èç êî-
ëåáàòåëüíûõ ïîëîñ, äëÿ êîòîðûõ âêëàä ôóíêöèè 
ïðåðûâàíèÿ ïåðâîãî ïîðÿäêà S1(b) â (2) ÿâëÿåòñÿ 
äîìèíèðóþùèì. Äëÿ ðàñ÷åòîâ ñäâèãîâ ëèíèé èç 
âðàùàòåëüíîé ïîëîñû, äëÿ êîòîðîé S1(b) ≈ 0, äî-
ïîëíèòåëüíî íóæíû ìíèìûå ÷àñòè ðåçîíàíñíûõ 
ôóíêöèé. 

Ïðèëîæåíèå ê ðàñ÷åòó óøèðåíèÿ 
ëèíèé ìîëåêóëû ÑÎ ãåëèåì è àðãîíîì  

Äëÿ òåñòèðîâàíèÿ ïîëó÷åííûõ ðåçîíàíñíûõ 
ôóíêöèé âûáðàíà ñèñòåìà ÑÎ–Íå, ïîòîìó ÷òî äëÿ 
äâóõ âðàùàòåëüíûõ ëèíèé J = 1 ← 0, 2 ← 1 ìîëå-
êóëû ÑÎ, âçàèìîäåéñòâóþùåé ñ ãåëèåì, åñòü ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî êîýôôèöèåíòàì óøèðå-
íèÿ γif = nvσif/(2πc) è ñå÷åíèÿì σif óøèðåíèÿ äî 
òåìïåðàòóðû 1,76 K [5, 6]. Ïîìèìî ýòîãî, åñòü îò-
ëè÷íûå ðàñ÷åòû òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè σif ýòèõ 
ëèíèé, ïðîâåäåííûå â [9, 22] ñ èñïîëüçîâàíèåì 
êâàíòîâûõ ìåòîäîâ è âûñîêîòî÷íûõ ïîòåíöèàëüíûõ 
ïîâåðõíîñòåé âçàèìîäåéñòâèÿ. Ñèñòåìà CO–Ar âû-
áðàíà äëÿ ñðàâíåíèÿ, à èìåííî äëÿ èçó÷åíèÿ âëèÿ-
íèÿ ìàññû óøèðÿþùåãî àòîìà íà ïîâåäåíèå γ(Ò). 
Äëÿ ðàñ÷åòîâ êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ ïîòåíöèàë 
âçàèìîäåéñòâèÿ V(R, θ) áûë âûáðàí â ôîðìå (5). 
Ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà {ε/kB (K), σ (Å), A1, R1, A2, R2} 
ïîäáèðàëèñü èç óñëîâèÿ íàèëó÷øåãî, â ñìûñëå ìå-
òîäà íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ, ñîâïàäåíèÿ âû÷èñëåí-
íûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî γ, ïîëó÷åííûõ 
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Ïàðàìåòðû ank(λ) èç (21) äëÿ ðåçîíàíñíûõ ôóíêöèé (1,0) ( )p

pf k  è (2,0) ( )p

pf k  â ôîðìå (20),  

âû÷èñëåííûå äëÿ λ = 6, 8, 10, 12, 14 (ïàðàìåòðû a23 = a32 = a33 = 0) 

Ôóíêöèÿ λ a11 a12 a13 a21 a22 a31 

10 7

7f  6,0 1,0 –1,6167 3,2550  0,4565 –1,4181 0,1367 

 8,0 1,0 –1,6152 3,9259 0,5484 –1,6385 0,3392  

 10,0 1,0 0,0  6,0419 0,6589 –1,7317 0,7027 

 12,0 1,0 0,0 7,5362 0,5332 –1,9450 0,2631 

 14,0 1,0 0,0 9,3543 0,5222 –1,9773 0,3148 
10 9

9f  6,0 1,0 –1,3304 3,7615  0,4053 –1,4350 0,1584 

 8,0 1,0 –1,5227 4,5756 0,4924 –1,5055 0,3345 

 10,0 1,0 0,0 6,6876 0,5263 0,5913 0,6978 

 12,0 1,0 0,0 8,4206 0,4576 –0,4105 0,2535 

 14,0 1,0 0,0 10,2851 0,4468 –0,4280 0,2873 
10 12

12f  6,0 1,0 –0,9814 4,2506 0,3535 –1,4663 0,1907 

 8,0 1,0 –1,4501 5,2046 0,4376 –1,3229 0,3393 

 10,0 1,0 0,0 7,3106 0,4274 1,6990 0,6258 

 12,0 1,0 0,0 9,4072 0,3518 3,3522 0,2041 

 14,0 1,0 0,0 11,1755 0,3665 1,6957 0,2485  
10 15

15f  6,0 1,0 –0,7475 4,5560 0,3173 –1,4922 0,2197 

 8,0 1,0 –1,4507 5,5996 0,4003 –1,1994 0,3497  

 10,0 1,0 0,0 7,7527 0,3550 2,8719 0,5596 

 12,0 1,0 0,0 9,6065 0,3810 –1,1882 0,2898 

 14,0 1,0 0,0 11,7095 0,3173 3,0294 0,2408 
20 6

6f  6,0 1,0 –1,3484 2,7280 0,4036 –1,3870 0,7608 

 8,0 1,0 –1,7055 2,4896 0,4437 –1,6623 0,9229 

 10, 1,0 0,0 3,6806 0,3856 0,0 0,9677 

 12, 1,0 0,0 5,5582 0,4373 0,0 0,9192 

 14, 1,0 0,0 7,0154 0,4174 0,0 1,0740 
20 8

8f  6,0 1,0 –0,8522 3,2583 0,3564 –1,4679 0,6018 

 8,0 1,0 0,0 3,0250 0,3884 0,0 0,9308 

 10, 1,0 0,0 4,2869 0,3759 0,0 0,1031 

 12, 1,0 0,0 6,1132 0,3925 0,0 0,8196 

 14, 1,0 0,0 7,7521 0,3822 0,0 0,1020 
20 10

10f  6,0 1,0 –0,6608 3,6651 0,3230 –1,5179 0,4797 

 8,0 1,0 0,0 3,4574 0,3602 0,0 0,8900 

 10, 1,0 0,0 4,8642 0,3646 0,0 1,1248 

 12, 1,0 0,0 6,7190 0,3574 0,0 0,7180 

 14, 1,0 0,0 8,4203 0,3525  0,0 0,9450 
20 12

12f  6,0 1,0 –0,5616 3,9713 0,2996 –1,5398 0,4095 

 8,0 1,0 0,0 3,8441 0,3367 0,0 0,8440  

 10, 1,0 0,0 5,3707 0,3573 0,0 1,2669 

 12, 1,0 0,0 7,2755 0,3309 0,0 0,6339 

 14, 1,0 0,0 8,9997  0,3281  0,0 0,8662 
20 14

14f  6,0 1,0 –0,4974 4,2044 0,2820 –1,5455 0,3719 

 8,0 1,0 0,0 4,1851 0,3173 0,0 0,7993 

 10, 1,0 0,0 5,6870 0,3393 0,0 1,2067 

 12, 1,0 0,0 7,7516 0,3108 0,0 0,5715 

 14, 1,0 0,0 9,4936 0,3082 0,0 0,7921 
20 16

16f  6,0 1,0 –0,4535  4,3860 0,2676 –1,5429 0,3511 

 8,0 1,0 0,0 4,4824 0,3012 0,0 0,7587 

 10, 1,0 0,0 5,9963 0,3276 0,0 1,2216 

 12, 1,0 0,0 8,1491 0,2950 0,0 0,5272 

 14, 1,0 0,0 9,9118 –0,2920 0,0 0,7270  
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äëÿ îñíîâíîé êîëåáàòåëüíîé ïîëîñû ÑÎ ïðè òåìïå-
ðàòóðå 296 K [23], ò.å. èç óñëîâèÿ ìèíèìóìà âåëè-
÷èíû  

 

1/2
2
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( (âû÷.) (ýêñ.))
( ) ,

N

i i

i

rms
N

=

⎧ ⎫γ − γ⎪ ⎪
γ = ⎨ ⎬

⎪ ⎪⎩ ⎭
∑  (23)  

ãäå N – ÷èñëî èñïîëüçóåìûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
äàííûõ. Ôóíêöèÿ S1 â ôîðìóëå (2) ôèêñèðîâàëàñü 
ê íóëþ, ïîñêîëüêó åå âëèÿíèå íà âû÷èñëÿåìûå êî-
ýôôèöèåíòû γ íåñóùåñòâåííî.  

Ñèñòåìà ÑÎ–Íå. Íàéäåíî, ÷òî ïàðàìåòðû ïî-
òåíöèàëà (5) îïðåäåëÿþòñÿ íåîäíîçíà÷íî èç óñëî-
âèÿ ìèíèìóìà âåëè÷èíû rms(γ) (23), ò.å. ñóùåñòâó-
åò ìíîæåñòâî íàáîðîâ ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà (5), 
êîòîðûå ïðèâîäÿò ê îäíîé ìèíèìàëüíîé âåëè÷èíå 
rms(γ) ≈ 0,0008/ ñì–1/àòì äëÿ N = 18 èç [23] ïðè 
òåìïåðàòóðå Ò = 296 K. Äëÿ ðàñ÷åòà òåìïåðàòóðíîé 
çàâèñèìîñòè γ(Ò) áûëè âûáðàíû ïîòåíöèàëû 
V1 = {5,0; 3,4; 0,8; 1,6; 0,0; 0,0}, V2 = {10,0; 3,4; 
1,0; 1,5; 0,0; 0,0}, V3 = {21,2; 3,4176; 0,53; 1,0; 0,0; 
0,0} ñ ðàçëè÷íûìè ãëóáèíàìè ε. Â ïîòåíöèàëå V3 

ïàðàìåòðû ε/kB = 21,2 K è σ = 3,4176 Å ñîîòâåòñò-
âóþò èçîòðîïíîìó ïîòåíöèàëó VXC èç [9].  

Íà ðèñ. 1 ïîêàçàíî ñðàâíåíèå ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ [23] è âû÷èñëåííûõ (Ò = 296 K) ñ ïîòåíöèà-
ëîì V3 êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ γ ëèíèé J → J + 1 
îñíîâíîé êîëåáàòåëüíîé ïîëîñû ÑÎ â ñëó÷àå åå 
óøèðåíèÿ ãåëèåì. 

 

0 5 10 15 20

0,0455 

0,0460 

0,0465 

0,0470 

0,0475 

0,0480 

0,0485 

0,0490 
γ, ñì

–1
 ⋅ àòì

–1
 

J
 

Ðèñ. 1. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå [23] (ñïëîøíûå ñèìâîëû)  
è âû÷èñëåííûå ñ ïîòåíöèàëîì V3 (ïóñòûå ñèìâîëû) êî-
ýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ γ ëèíèé J → J + 1 îñíîâíîé êîëå-
áàòåëüíîé ïîëîñû ÑÎ â ñëó÷àå åå óøèðåíèÿ ãåëèåì,  
 Ò = 296 K 

 

Ñ ïîòåíöèàëàìè V1 ÷ V4 áûë ïðîâåäåí ðàñ÷åò 
òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ñå÷åíèÿ óøèðåíèÿ σ äëÿ 
ëèíèè 0 → 1 äëÿ òåìïåðàòóðíîãî äèàïàçîíà îò 2 äî 
200 K. Ñðàâíåíèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, 
ïîëó÷åííûìè äëÿ âðàùàòåëüíîé ëèíèè 0 → 1, ïî-

êàçàíî íà ðèñ. 2. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå âçÿòû 
èç [5, 6, 9]. Äëÿ ïîòåíöèàëà V4 ñ ãëóáèíîé ÿìû 
ε/kB = 25,0 K ïðè Ò = 5 K çíà÷åíèå λ = 13, ïîýòîìó 
äëÿ ìåíüøèõ Ò ðàñ÷åò íå ïðîâîäèëñÿ. Èç ðèñóíêà 
âèäíî, ÷òî íè îäèí èç ðàññìîòðåííûõ ïîòåíöèàëîâ, 
óäîâëåòâîðèòåëüíî îïèñûâàþùèõ çíà÷åíèÿ óøèðå-
íèÿ ëèíèé ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå, íå îïèñû-
âàåò òåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü ñå÷åíèÿ óøèðåíèÿ 
âðàùàòåëüíîé ëèíèè 0 → 1 ïðè 2 ≤ Ò ≤ 200 K. 
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Ðèñ. 2. Âû÷èñëåííûå (ïóñòûå ñèìâîëû) ñ ïîòåíöèàëàìè 
V1 

÷ V4 òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè (2 ≤ Ò ≤ 200 K) ñå÷å-
íèÿ óøèðåíèÿ ëèíèè 0 → 1 ìîëåêóëû ÑÎ â ñëó÷àå åå óøè-
ðåíèÿ ãåëèåì. Ñïëîøíûå ñèìâîëû îçíà÷àþò ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå äàííûå äëÿ âðàùàòåëüíîé ëèíèè [5, 6, 9]. Öèô-
ðû ó ëèíèé íóìåðóþò ïîòåíöèàëû (çäåñü è íà ðèñ. 3–6) 
 

Íà ñëåäóþùåì ýòàïå ïàðàìåòðû ìîäåëüíîãî 
ïîòåíöèàëà (5) ïîäáèðàëèñü òàê, ÷òîáû íàèëó÷øèì 
îáðàçîì îïèñàòü òåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü ñå÷å-
íèÿ σ äâóõ âðàùàòåëüíûõ ëèíèé 0 → 1 è 1 → 2 äëÿ 
Ò ≤ 200 K. Â ðàñ÷åòàõ ïîëó÷åíî, ÷òî äëÿ îïèñàíèÿ 
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ σ ïðè Ò → 2 K 
íåîáõîäèìî ïîíèæàòü ïàðàìåòð ε, îïðåäåëÿþùèé 
ãëóáèíó ïîòåíöèàëüíîé ÿìû â ïîòåíöèàëå (5).  
Íà ðèñ. 3 è 4 ïîêàçàíî ñðàâíåíèå ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ [9] è âû÷èñëåííûõ ñå÷åíèé σ äëÿ äâóõ âðàùà-
òåëüíûõ ëèíèé. Öèôðàìè îòìå÷åíû ïîòåíöèàëû 
V5 = {5,0; 3,40; 0,8; 2,1; 0,0; 0,0} è V6 = {21,2; 
3,4176; 0,9; 1,65; 0,2; 0,0}. 

Ñ ïîòåíöèàëîì V6, èìåþùèì ãëóáèíó 
ε/kB = 21,2 K, óäîâëåòâîðèòåëüíîå ñîãëàñèå ñ ýêñ-
ïåðèìåíòîì äîñòèãàåòñÿ äëÿ Ò ≥ 10 K; ñ ïîòåíöèà-
ëîì V5, â êîòîðîì ε/kB = 5,0 K, ýòî ñîãëàñèå ìîæ-
íî äîñòèãíóòü äëÿ Ò ≥ 4 K. Äëÿ Ò < 4 K ïîòåíöèàë 
äàåò çàâûøåííûå çíà÷åíèÿ σ. 

Êà÷åñòâåííî ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû ñîâïàäàþò  
ñ ðàñ÷åòàìè èç [9, 22], â êîòîðûõ èñïîëüçîâàëèñü 
êâàíòîâûå ìåòîäû ðàñ÷åòà è áîëåå òî÷íûå ïîòåíöè-
àëüíûå ïîâåðõíîñòè. Íè â îäíîì èç ìåòîäîâ íå 
óäàåòñÿ äîñòè÷ü óäîâëåòâîðèòåëüíîãî îïèñàíèÿ 
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî ñå÷åíèÿì σ, ïîëó-
÷åííûì äëÿ Ò < 4 K. 
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Ðèñ. 3. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ [9] (ñïëîøíûå ñèìâîëû)  
è âû÷èñëåííàÿ (ïóñòûå ñèìâîëû) ñ ïîòåíöèàëàìè V5, V6 

òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ñå÷åíèÿ óøèðåíèÿ äëÿ âðàùà-
òåëüíîé ëèíèè 1 ← 0 ìîëåêóëû ÑÎ äàâëåíèåì ãåëèÿ 
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Ðèñ. 4. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ [9] (ñïëîøíûå ñèìâîëû)  
è âû÷èñëåííàÿ (ïóñòûå ñèìâîëû) ñ ïîòåíöèàëàìè V5, V6 

òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ñå÷åíèÿ óøèðåíèÿ äëÿ âðàùà-
òåëüíîé ëèíèè 2 ← 0 ìîëåêóëû ÑÎ äàâëåíèåì ãåëèÿ 
 

Ñèñòåìà ÑÎ–Ar. Äëÿ îïèñàíèÿ N = 22 ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ γ, 
ïîëó÷åííûõ äëÿ Ò = 296 K, äîñòàòî÷íî èñïîëüçî-
âàòü èçîòðîïíûé è ïåðâûé àíèçîòðîïíûé âêëàä  
â ïîòåíöèàë (5), ò.å. ìîæíî ôèêñèðîâàòü çíà÷åíèÿ 
ïàðàìåòðîâ A2 = 0, R2 = 0. Ïðè ýòîì ñíîâà ìîæíî 
ïîëó÷èòü íàáîðû ïàðàìåòðîâ, ñ îäèíàêîâîé òî÷íî-
ñòüþ îïèñûâàþùèõ ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ γ 
[23]. Äàëüíåéøèå âû÷èñëåíèÿ ïðîâåäåíû ñ ïîòåíöèà-
ëàìè V1,Ar = {5,0; 3,50; 16,7; 43,0; 0,0; 0,0}, V2,Ar = 
= {20,0; 3,50; 3,91; 9,3; 0,0; 0,0}, V3,Ar = {50,0; 3,50; 
1,39; 2,8; 0,0; 0,0}, â êîòîðûõ ãëóáèíà ïîòåíöèàëü-
íîé ÿìû ε/kB ìåíÿåòñÿ îò 5,0 äî 50 K.  

Íà ðèñ. 5 â êà÷åñòâå ïðèìåðà ïîêàçàíî ñðàâíå-
íèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ [23] è âû÷èñëåííûõ äëÿ 
Ò = 296 K ñ ïîòåíöèàëîì V2,Ar êîýôôèöèåíòîâ óøè-

ðåíèÿ γ äëÿ ëèíèé J → J + 1 îñíîâíîé êîëåáàòåëü-
íîé ïîëîñû ÑÎ, óøèðåííîé àðãîíîì. Äàëåå ñ ïî-
òåíöèàëàìè V1,Ar, V2,Ar è V3,Ar áûëè ïðîâåäåíû âû-
÷èñëåíèÿ òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ýòèõ ëèíèé 
äëÿ 4 ≤ Ò ≤ 296 K. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ äëÿ ëèíèè 
1 ← 0 ïîêàçàíû íà ðèñ. 6, äëÿ ëèíèè 2 ← 1 ðàñ÷å-
òû ñîâåðøåííî àíàëîãè÷íû. 
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Ðèñ. 5. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå [23] (ñïëîøíûå ñèìâîëû)  
è âû÷èñëåííûå ñ ïîòåíöèàëîì V2,Ar (ïóñòûå ñèìâîëû) êî-
ýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ γ äëÿ ëèíèé J → J + 1 îñíîâíîé 
êîëåáàòåëüíîé ïîëîñû ÑÎ, óøèðåííîé àðãîíîì; Ò =  296 K  
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Ðèñ. 6. Âû÷èñëåííûå ñ ïîòåíöèàëàìè V1,Ar (1), V2,Ar (2)  
è V3,Ar (3) òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè êîýôôèöèåíòîâ óøè-
ðåíèÿ γ äëÿ ëèíèè 1 ← 0 ìîëåêóëû ÑÎ äàâëåíèåì àðãîíà 

 

Èç ðèñ. 5, 6 âèäíî, ÷òî ðàçëè÷èÿ â òåìïåðà-
òóðíîé çàâèñèìîñòè γ(Ò) ýòèõ ëèíèé íà÷èíàþò ïðî-
ÿâëÿòüñÿ ïðè Ò ≤ 20 K. Äëÿ Ò = 6 K ïðè èçìåíåíèè 
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ãëóáèíû ÿìû ε/kB îò 5 äî 20 K (ïîòåíöèàëû V1,Ar, 
V2,Ar) èçìåíåíèå êîýôôèöèåíòîâ γ íå ñòîëü çíà÷è-
òåëüíî, êàê â ñëó÷àå óøèðåíèÿ ýòèõ ëèíèé äàâëå-
íèåì ãåëèÿ (ñì. ðèñ. 3 è 4). Ýòî çíà÷èò, ÷òî òåìïå-
ðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü γ(Ò) êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ 
áîëåå ÷óâñòâèòåëüíà ê âûáîðó ïîòåíöèàëîâ â ñëó÷àå 
óøèðåíèÿ ëèíèé äàâëåíèåì ãåëèÿ, ÷åì àðãîíà. 

Çàêëþ÷åíèå 

Îñíîâíîé ðåçóëüòàò ðàáîòû çàêëþ÷àåòñÿ â òàá-
ëèöå, ñ ïîìîùüþ êîòîðîé ìîæíî ïî ôîðìóëàì (20), 
(22) ðàññ÷èòàòü ðåçîíàíñíûå ôóíêöèè, íåîáõîäè-
ìûå äëÿ âû÷èñëåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ  
è ñäâèãà ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóë äàâëåíèåì 
îäíîàòîìíûõ ãàçîâ â ïîëóêëàññè÷åñêèõ ìåòîäàõ äëÿ 
ìàëûõ òåìïåðàòóð. Íèæíèé ïðåäåë ïî òåìïåðàòóðå 
çàâèñèò îò ïàðàìåòðà λ, êîòîðûé îïðåäåëÿåòñÿ îòíî-
øåíèåì ãëóáèíû ïîòåíöèàëüíîé ÿìû ε ê êèíåòè÷å-
ñêîé ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèÿ. Ðåçóëüòàòû ðàáîòû [19] 
è íàñòîÿùåé ðàáîòû ïîçâîëÿþò íàéòè ýòè ôóíêöèè 
äëÿ 0,0 ≤ λ ≤ 14,0. Ïðè âûñîòå áàðüåðà ε/kB = 100 K 
ðåçîíàíñíûå ôóíêöèè (20) ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû 
äëÿ Ò ≥ 20 K, à ïðè ε/kB = 5 K – äëÿ Ò ≥ 1 K.  

Ðàñ÷åò êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ è ñäâèãà ïðè 
íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ èìååò âàæíîå çíà÷åíèå äëÿ 
ïîíèìàíèÿ ïðîöåññîâ ñòîëêíîâåíèÿ. Îñîáåííî ýòî 
âàæíî â ñëó÷àå óøèðåíèÿ ëåãêèìè àòîìàìè, íàïðè-
ìåð ãåëèåì, ãäå ðàñ÷åòû ñòàíîâÿòñÿ î÷åíü ÷óâñòâè-
òåëüíûìè ê ïîòåíöèàëó âçàèìîäåéñòâèÿ. Ýòî îòíî-
ñèòñÿ è ê ëèíèÿì ïîãëîùåíèÿ âîäÿíîãî ïàðà [12], 
ñåðîâîäîðîäà [23] è ê ëèíèÿì ìîëåêóëû ÑÎ [9, 22]. 
Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå óøèðåíèå è ñäâèã ëèíèé ÑÎ 
äàâëåíèåì ãåëèÿ îïðåäåëÿþò êàê âûçîâ äëÿ òåîðèè 
èëè ýêñïåðèìåíòà [9].  

Ðàñ÷åòû äëÿ ñèñòåìû ÑÎ–Íå ñ ìîäåëüíûì ïî-
òåíöèàëîì (5) ïðîâåäåíû ïðè òåñòèðîâàíèè ðåçî-
íàíñíûõ ôóíêöèé äëÿ ñîîòâåòñòâóþùåãî ïîòåíöèà-
ëà. Ïîëó÷åíà õîðîøàÿ êîððåëÿöèÿ ìåæäó ñå÷åíèÿ-
ìè ðàññåÿíèÿ σ, âû÷èñëåííûìè â íàñòîÿùåé ðàáîòå 
äëÿ äâóõ ëèíèé (ïðè ñîîòâåòñòâóþùåì âûáîðå ïà-
ðàìåòðîâ) è â ðàáîòàõ [9, 22] âïëîòü äî òåìïåðàòóð 
â 5 K (â [9, 22] èñïîëüçîâàíû òî÷íûå êâàíòîâûå 
ìåòîäû ðàñ÷åòà). Äî ýòèõ òåìïåðàòóð âû÷èñëåííûå 
çíà÷åíèÿ σ õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ è ñ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè çíà÷åíèÿìè σ [5, 6].  

Äëÿ òåìïåðàòóð Ò ≤ 5 K âñå ìåòîäû ðàñ÷åòà 
äàþò çàâûøåííûå íàä ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ðåçóëü-
òàòû, ÷òî è ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåííûì âûçîâîì äëÿ 
òåîðèè ñòîëêíîâèòåëüíîãî óøèðåíèÿ ëèíèé. Ïî-
ñêîëüêó âñå 11 ðåçîíàíñíûõ ôóíêöèé ðàññ÷èòàíû ïî 
îäíîé ñõåìå ñ ôóíêöèåé ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà (5), 
ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî è äëÿ àòîì-àòîìíîãî ïîòåíöèà-
ëà (6) ôóíêöèè âû÷èñëåíû êîððåêòíî.  

Ðàñ÷åòû äëÿ ñèñòåìû CO–Ar ïîêàçûâàþò, ÷òî 
â ñëó÷àå óøèðåíèÿ ëèíèé áîëåå òÿæåëûì àòîìîì 
âëèÿíèå ãëóáèíû ïîòåíöèàëà íà òåìïåðàòóðíóþ 
çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ γ(Ò) ìåíåå 
÷óâñòâèòåëüíî.  
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V.I. Starikov. Resonance functions in the theory of collisional broadening of molecule spectral lines 
for low temperatures. 

Eleven resonance functions of the theory of the broadening of molecular lines by foreign atomic gases are 
calculated for very low temperatures. These functions correspond to the atom-atom potential and to the poten-
tial V(R, θ) written as a series in Legendre functions. The functions are presented in the analytical form. The 
calculations of the broadening coefficients γ are performed for the CO lines perturbed by the He and Ar for the 
temperatures T from 300 to 2 K. It is shown that the dependence γ(T) for low temperatures T is determined by 
the deep of the potential. For CO–He system the comparison with the experimental data is presented. 


