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Àòîì-àòîìíûé ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ ñèñòåìû H2O–A ïðåäëîæåí â ôîðìå, êîòîðàÿ çàâèñèò îò 

íîðìàëüíûõ êîîðäèíàò q ìîëåêóëû H2O. Âû÷èñëåíû êîëåáàòåëüíûå è âðàùàòåëüíûå ïîïðàâêè â ýôôåêòèâ-
íûé àòîì-àòîìíûé ïîòåíöèàë äëÿ ñèñòåì H2O–He è H2O–Ar, ïðîàíàëèçèðîâàíî èõ âëèÿíèå íà âû÷èñëÿå-
ìûå êîýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ γ äëÿ ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ðàçëè÷íûõ êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ ìîëåêóëû H2O  
â ñëó÷àå óøèðåíèÿ ïîñëåäíèõ ãåëèåì è àðãîíîì. Ïîêàçàíî, ÷òî âîçáóæäåíèå âàëåíòíûõ ìîä êîëåáàíèé  
â H2O âåäåò ê óâåëè÷åíèþ êîýôôèöèåíòîâ γ â ñëó÷àå óøèðåíèÿ êàê ãåëèåì, òàê è àðãîíîì. Ó÷åò âðàùà-
òåëüíûõ ïîïðàâîê ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ γ äî 15% ïðè óøèðåíèè ãåëèåì äëÿ ïåðåõîäîâ ñ âðàùàòåëüíûì 
êâàíòîâûì ÷èñëîì Ka = 9 ó íèæíåãî ñîñòîÿíèÿ â ïåðåõîäå. Â ñëó÷àå óøèðåíèÿ àðãîíîì èçìåíåíèå γ äëÿ òà-
êèõ ïåðåõîäîâ ñîñòàâëÿåò 4%. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: àòîì-àòîìíûé ïîòåíöèàë, H2O–He, H2O–Ar, óøèðåíèå ëèíèé; atom-atom potential, 
H2O–He, H2O–Ar, collisional broadening. 

 

Ââåäåíèå 

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðîäîëæàåòñÿ èçó÷åíèå 
ýôôåêòèâíûõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ ñèñ-
òåì H2O–He è H2O–Ar, êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ ïðè 
âû÷èñëåíèè êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ (γ) è ñäâèãà 
(δ) êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ëèíèé ïîãëîùåíèÿ 
ìîëåêóëû H2O â ñëó÷àå óøèðåíèÿ He èëè Ar. Ýô-
ôåêòèâíûå ïîòåíöèàëû ïîëó÷àþòñÿ ïðè èñïîëüçîâà-
íèè òåîðèè âîçìóùåíèé, íàïðèìåð â ôîðìå êîíòàêò-
íûõ ïðåîáðàçîâàíèé. Â ðåçóëüòàòå â òàêèõ ïîòåí-
öèàëàõ ïîÿâëÿþòñÿ êîëåáàòåëüíûå è âðàùàòåëüíûå 
ïîïðàâêè. Ïðè âû÷èñëåíèè êîýôôèöèåíòîâ γ è δ 
ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ ñèñòåìû H2O–A (A – 
àòîìû èíåðòíûõ ãàçîâ) áåðåòñÿ â âèäå ñóììû äâóõ 
ñëàãàåìûõ. Ïåðâîå ñëàãàåìîå – ýòî èçîòðîïíûé 
èíäóêöèîííî-äèñïåðñèîííûé ïîòåíöèàë, âòîðîå – 
àòîì-àòîìíûé ïîòåíöèàë. 

Â [1] áûëè âû÷èñëåíû êîëåáàòåëüíûå è âðàùà-
òåëüíûå ïîïðàâêè â èçîòðîïíûé èíäóêöèîííî-
äèñïåðñèîííûé ïîòåíöèàë äëÿ ñèñòåì H2O–He  
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è H2O–Ar. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî òàêèå ïîïðàâêè 
çíà÷èòåëüíî âëèÿþò íà âû÷èñëÿåìûå êîýôôèöèåí-
òû óøèðåíèÿ è ñäâèãà γ è δ. 

Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèå 
âëèÿíèÿ êîëåáàòåëüíûõ è âðàùàòåëüíûõ âêëàäîâ èç 
àíèçîòðîïíîé ÷àñòè ýôôåêòèâíîãî àòîì-àòîìíîãî 
ïîòåíöèàëà äëÿ ñèñòåì H2O–He è H2O–Ar íà êî-
ýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ γ. Âëèÿíèå ýòîé ÷àñòè ïî-
òåíöèàëà íà êîýôôèöèåíòû ñäâèãà δ íåçíà÷èòåëüíî 
ïî ñðàâíåíèþ ñ âëèÿíèåì èçîòðîïíîãî ïîòåíöèàëà. 
 

1. Ýôôåêòèâíûé àòîì-àòîìíûé 
ïîòåíöèàë äëÿ ñèñòåìû Í2Î–À  

Àòîì-àòîìíûé ïîòåíöèàë 
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îïðåäåëÿåòñÿ êàê ñóììà ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ Ëåí-
íàðäà-Äæîíñà 6–12; riA – ìãíîâåííûå ðàññòîÿíèÿ 
ìåæäó àòîìîì À è i-ì àòîìîì ìîëåêóëû H2O; diA

  

è eiA – ýíåðãåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû. Â âåêòîðíîé 
ôîðìå riA = R + ri(q), ãäå âåêòîð R îòñ÷èòûâàåòñÿ 
îò àòîìà À äî öåíòðà ìàññ ìîëåêóëû H2O, âåêòîðû 
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ri(q) îòñ÷èòûâàþòñÿ îò íà÷àëà êîîðäèíàò ìîëåêó-
ëÿðíîé ñèñòåìû îñåé (ïîìåùåííîé â öåíòðå ìàññ 
ìîëåêóëû) äî ìãíîâåííîãî ïîëîæåíèÿ i-ãî àòîìà 
ìîëåêóëû H2O. Âñå âåêòîðû ri(q) çàâèñÿò îò íîð-
ìàëüíûõ áåçðàçìåðíûõ êîîðäèíàò q ≡ {qi}, i = 1, 2, 3; 
òàêèì îáðàçîì, â ïîòåíöèàëå (1) riA = |riA| = riA(q). 
 Äëÿ ìãíîâåííîãî ðàññòîÿíèÿ riA èñïîëüçóåòñÿ 
äâóõöåíòðîâîå ðàçëîæåíèå [2, 3], êîòîðîå ìîæåò 
áûòü çàïèñàíî êàê 
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Ýòà ôîðìóëà ïîëó÷åíà äëÿ èíäåêñîâ l2 = 0, m = 0 
(îíè ñîîòâåòñòâóþò àòîìó À) â [3, ôîðìóëû (5), (6)] 
è çàìåíîé â ýòèõ ôîðìóëàõ ri è βi íà ri(q) è βi (q). 

Ñèìâîëû 1
(...)
l

D  è Ω1 îáîçíà÷àþò âðàùàòåëüíûå ìàò-

ðèöû è óãëû Ýéëåðà. Â [3, 4] âíóòðèìîëåêóëÿðíûå 
âåëè÷èíû ri è βi îïðåäåëåíû äëÿ ðàâíîâåñíîé êîí-
ôèãóðàöèè ìîëåêóëû (ðèñ. 1, a), äëÿ êîòîðîé 
r1 = r3 = rH, β1 = β3 = β, β2 = π. 
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Ðèñ. 1. Ðàâíîâåñíàÿ (a) è ìãíîâåííàÿ (á) êîíôèãóðàöèè  
 ìîëåêóëû Í2Î 

 
Îòìåòèì, ÷òî äëÿ ñèììåòðè÷íûõ ìîä êîëåáà-

íèé ν1 èëè ν2 β1(q) = β3(q) è r1(q) = r3(q) è ìãíî-
âåííûå êîíôèãóðàöèè èìåþò âèä ðàâíîâåñíîé êîí-
ôèãóðàöèè (ðàâíîáåäðåííûå òðåóãîëüíèêè). Ïîä-
ñòàíîâêà (2) â (1) äàåò 
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Äàëüíåéøèé ðàñ÷åò âêëàäîâ â ïîòåíöèàë (3) (n = 4) 
òî÷íî òàêîé æå, êàê â ðàáîòå [3]. Â ðåçóëüòàòå ïî-
ëó÷àåòñÿ ïîòåíöèàë 
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êîòîðûé ïî âèäó â òî÷íîñòè ñîâïàäàåò ñ ïîòåíöèà-
ëîì (9) èç [3]. Îòëè÷èÿ çàêëþ÷àþòñÿ â òîì, ÷òî  
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Ò à á ë è ö à  1  

q-Çàâèñÿùèå âåëè÷èíû ( )1 1m l

t
D q1 2 + äëÿ ïîòåíöèàëà (4) 

0 0

12

0 0 2

14

0 0 4

16

0 1

13

0 1 3

15

0 2 2 2

14

0 2 4 2

16

2 2 2 2

14

2 2 4 2

16

1/5

cos( )

1/5 cos( )

(3cos ( ) 1)/2

1/ 7 (3cos ( ) 1)/2

3/ 4 sin ( )

3/ 28 sin ( )

i iA

i iA i

i iA i

i iA i i

i iA i i

i iA i i

i iA i i

i iA i i

i iA i i

D d

D d r

D d r

D d r

D d r

D d r

D d r

D d r

D d r

= ∑

= ∑

= ∑

= ∑ β

= ∑ β

= ∑ β −

= ∑ β −

= − ∑ β

= − ∑ β

 

 

Ï ð è ì å ÷ à í è å .  Âåëè÷èíû 1 1
6

( )
m l

t
E q

+
 íàõîäÿòñÿ 

çàìåíîé diA íà eiA è (12 + t) íà (6 + t) â ôîðìóëàõ äëÿ 
1 1

12
( ).

m l

tD q
+

 

 

Êîýôôèöèåíòû 1 1

0

m l

tb  è 1 1

0

m l

tc  òàêæå ïðèâåäåíû 

â [3]. Ïîòåíöèàë (4) ó÷èòûâàåò âñå âîçìîæíûå 
ìãíîâåííûå êîíôèãóðàöèè ìîëåêóëû Í2Î. Âåëè÷è-

íû ( )l
mD q

µ  ìîãóò áûòü ïðåäñòàâëåíû ðÿäîì 

, ,

.

1
( ) (0) ...

2
l l l l
m m jm k k mkj k

i ij

D q D D q D q q
µ µ µ µ

= + + +∑ ∑   

  (5) 

×èñëî ñëàãàåìûõ â (5) çàâèñèò îò ïîðÿäêà ðàçëî-
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äëÿ ñèñòåìû H2O–A. Ýôôåêòèâíûé ïîòåíöèàë îï-
ðåäåëÿåòñÿ äëÿ äàííîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ 
(n) ≡ (v1, v2, v3) ìîëåêóëû Í2Î (v1, v2, v3 – êîëå-
áàòåëüíûå êâàíòîâûå ÷èñëà). Îí çàâèñèò îò ýôôåê-
òèâíûõ âåëè÷èí  
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â êîòîðûõ J
α (α = x, y, z) – êîìïîíåíòû îáùåãî 

óãëîâîãî ìîìåíòà J ìîëåêóëû H2O â ìîëåêóëÿðíîé 
ñèñòåìå îñåé. Â (7) 
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 ,

, ,

ô
,

1

2

l
iik m k

kk

l l
m i m ii

D
D D

µ

µ µ
⎛ ⎞
⎜ ⎟
⎜ ⎟ω⎝ ⎠

Δ = −∑   (9) 

 ,( )
, ,

1
( )

2
yyl J xx l

m k mkk
k

D S S D
µ µ

= +∑  (10) 

 ,( ) ,( )
, ,

l K zz l l J
m mk mk

k

D S D D
µ µ µ

= −∑  (11) 

 ,( )
, .

1
( )

2
yyl xy xx l

m k mkk
k

D S S D
µ µ

= −∑  (12) 

Çäåñü ωk è ôiik – ÷àñòîòû íîðìàëüíûõ êîëåáàíèé  
è êóáè÷åñêèå ïîñòîÿííûå àíãàðìîíè÷íîñòè âî 
âíóòðèìîëåêóëÿðíîì ïîòåíöèàëå [6] ìîëåêóëû 
H2O; / kk k

S B
αβ αβ

= − ω  (α, β = x, y, z), 
k

B
αβ – âðàùà-

òåëüíûå ïðîèçâîäíûå [7, 8].  
Ïîÿâëåíèå êîëåáàòåëüíûõ è âðàùàòåëüíûõ ïî-

ïðàâîê â ýôôåêòèâíîì ïîòåíöèàëå (6) ñâÿçàíî  
ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðè åãî ïîëó÷åíèè ýôôåêòèâíûõ 
êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé 
ìîëåêóëû Í2Î. Áîëåå ïîäðîáíî ýòîò âîïðîñ ðàñ-
ñìîòðåí â [5]. 

2. q-Çàâèñèìîñòü ìåæìîëåêóëÿðíûõ 

ïàðàìåòðîâ  

Ñîãëàñíî òàáë. 1 è ðèñ. 1, á äëÿ âåëè÷èí 
( )l

mD q
µ  íåîáõîäèìî çíàòü  

 
2 2 2[( ) ( ) ],

cos( )

i ix iz

i i ix

r r r

r r

= +

β =
 (13) 

(i = 1, 2, 3). Äëÿ ìãíîâåííîé êîíôèãóðàöèè ìîëåêó-
ëû Í2Î ìãíîâåííûå äåêàðòîâû êîîðäèíàòû riα i-ãî 
àòîìà â íàïðàâëåíèè α = (x, y, z) îïðåäåëÿþòñÿ êàê 

 0
,i i ik k

k

r r L qα

α α
= +∑  (14) 

ãäå 0

irα
 – ðàâíîâåñíûå ïîëîæåíèÿ äëÿ riα; ikL

α

=  
1/2 2 1/2( /4 ) ,i ik km l h c

− α

= π ω  mi – ìàññà àòîìà i, ikl
α  – êî-

ýôôèöèåíòû ïåðåõîäà îò ìàññîâî-çàâèñèìûõ äåêàð-

òîâûõ êîîðäèíàò 1/2 0( )i i im r r
α α
−  ê íîðìàëüíûì êîîðäè-

íàòàì Qk = (h/4π2cωk)
1/2qk (ñì., íàïðèìåð, [7, 8]). 

Êîýôôèöèåíòû ïåðåõîäà ikL
α  è äðóãèå âíóòðèìîëå-

êóëÿðíûå ïàðàìåòðû ìîëåêóëû H2O, èñïîëüçóåìûå 
â äàëüíåéøèõ âû÷èñëåíèÿõ, ïðèâåäåíû â òàáë. 2 è 3.  
 

Ò à á ë è ö à  2  

Êîýôôèöèåíòû ikL
α (Å) èç (14) 

x

ikL  k = 1 2 3 

i = 1 –0,03688 0,07644 0,03852 
2 0,00461 –0,00955 0,0 
3 –0,03688 0,07644 –0,03852 
z

ikL  k = 1 2 3 

i = 1 –0,05317 –0,05964 0,04977 
2 0,0 0,0 –0,00620 
3 –0,05317 –0,05964 0,04977 

 

Ò à á ë è ö à  3  

Âíóòðèìîëåêóëÿðíûå ïàðàìåòðû ìîëåêóëû H2O, èñïîëüçóåìûå äëÿ âû÷èñëåíèÿ êîëåáàòåëüíûõ âêëàäîâ  
è âðàùàòåëüíûõ ïîñòîÿííûõ â ýôôåêòèâíûé ïîòåíöèàë äëÿ ñèñòåì H2O–He è H2O–Ar 

Âðàùàòåëüíàÿ  
ïîñòîÿííàÿ, ñì–1 

Âðàùàòåëüíàÿ ïðîèçâîäíàÿ 1)
,

k
B

αβ
 ñì–1 Âíóòðèìîëåêóëÿðíîå  

ñèëîâîå ïîëå2), ñì–1 

Bx = 14,584 k/αβ xx yy zz xz ω1 = 3832,0 f122 = 335,0 

By = 9,524 1 –2,049 0,0059 –3,894 0 ω2 = 1648,9 f222 = –381,7 

Bz = 27,452 2 –2,299 2,047 8,071 0 ω3 = 3942,5 f133 = –1855,8

 3 0 0 0 2,782 f111 = –1815,1 f233 = 277,6 

    f112 = 106,2  
 

Ï ð è ì å ÷ à í è ÿ :  1) âû÷èñëåíû ñîãëàñíî ôîðìóëàì èç [8, 9]; 2) âçÿòû èç [6]. 
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Êîýôôèöèåíòû ikL
α  áûëè âû÷èñëåíû ñ ïîìîùüþ 

ôîðìóë äëÿ êîýôôèöèåíòîâ ikl
α  [8, 9]. Ðàâíîâåñíûå 

êîîðäèíàòû 

0

irα
 îïðåäåëÿþòñÿ  ïî  ôîðìóëàì  [8, 9]: 

0 0 0 0

1 3 2 0 0 1 3 0 0

0 0

2 0 0 2

( / ) cos( ), sin( ),

(2 / ) cos( ), 0,

0,

x x z z

x z

iy

r r m r r r r

r m r r

r

= = − μ α = = − α

= μ α =

=

 

â êîòîðûõ μ = 2m + m2; r0 = 0,9572 Å; 2α0 = ∠HÎH = 

= 104,521 [6]; m è m2 – ìàññû àòîìîâ âîäîðîäà  
è êèñëîðîäà ñîîòâåòñòâåííî. Äëÿ ðàâíîâåñíîé êîí-
ôèãóðàöèè ìîëåêóëû H2O r0cos(α0) = rHcos(β). Ïîä-

ñòàíîâêà 0

irα  (15) è êîýôôèöèåíòîâ ikL
α  èç òàáë. 2  

â ôîðìóëó (14) è äàëåå â ôîðìóëó (13) äàþò 
2 2

1 1 1 2 1 2

2 2

2 3 3 1 3 2 3

0,8440 0,1189 0,004188 0,01068 0,00070

0,0094 0,00396 0,115 0,008 0,00005 ;

r q q q q q

q q q q q q q

= + + + + +

+ + − − −

2 2

3 1 1 2 1 2

2 2

2 3 3 1 3 2 3

0,8440 0,1189 0,004188 0,01068 0,00070

0,0094 0,00396 0,115 0,008 0,00005 ;

r q q q q q

q q q q q q q

= + + + + +

+ + + + +

2 2

2 1 1 2

2 2

1 2 2 3

0,004236 0,0006 0,000021 0,00124

0,000088 0,000091 0,000040 ;

r q q q

q q q q

= + + − −

− + +

 

 1 1 1 2 3cos( ) 0,5207 0,03688 0,07644 0,0385 ;r q q qβ = + − −   

 3 3 1 2 3cos( ) 0,5207 0,03688 0,07644 0,0385 ;r q q qβ = + − +   

 2 2 1 2cos( ) 0,0651 0,00461 0,00955 .r q qβ = − − +   (16) 

Çíàê ìèíóñ â ïîñëåäíåì âûðàæåíèè (16) âûáðàí 
òàê, ÷òîáû ñîãëàñîâàòü íàøå îïðåäåëåíèå óãëîâ βi 
(äëÿ qk = 0) ñ îïðåäåëåíèåì βi èç [3]. Ïîäñòàíîâ-

êè (16) â ôîðìóëû äëÿ ( )l
mD q

µ  èç òàáë. 1 äàþò 

ïðîèçâîäíûå (0),l
mD

µ  
,

l
m kD

µ
 è 

,

l
m kjD

µ
 èç ðàçëîæå-

íèÿ (5). Ýòè ïðîèçâîäíûå çàâèñÿò îò ýíåðãåòè÷å-
ñêèõ ïàðàìåòðîâ dHÀ è dOÀ. 

×èñëî ñëàãàåìûõ (0),l
mD

µ
 

,

l
m kD

µ

 è 
,

l
m kjD

µ

  

â q-çàâèñÿùåì àòîì-àòîìíîì ïîòåíöèàëå (4) äîñòà-
òî÷íî áîëüøîå äëÿ òîãî, ÷òîáû áûòü çäåñü ïðåä-
ñòàâëåííûì. Êðîìå òîãî, ýòè ñëàãàåìûå çàâèñÿò îò  
 

ýíåðãåòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ diÀ è eiÀ. Â òàáë. 4 

ïðåäñòàâëåíû òîëüêî ãëàâíûå âêëàäû ( 0)l
mE q

µ

=   

è ( 0),l
mD q

µ

=  âû÷èñëåííûå äëÿ ñèñòåì H2O–He  

è H2O–Ar. Ðàñ÷åòû ïðîâåäåíû ñ ýíåðãåòè÷åñêèìè ïà-
ðàìåòðàìè, êîòîðûå áûëè èñïîëüçîâàíû â [10, 11] ïðè 
îïðåäåëåíèè êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ γ è ñäâèãà δ. 

3. Êîëåáàòåëüíàÿ è âðàùàòåëüíàÿ 
çàâèñèìîñòè ýôôåêòèâíîãî 

ïîòåíöèàëà äëÿ ñèñòåì H2O–He  
è H2O–Ar 

Íàéäåííûå ïðîèçâîäíûå 
,
,

l
m kD

µ  
,

l
m kjD

µ  áûëè 

èñïîëüçîâàíû äëÿ ðàñ÷åòà êîëåáàòåëüíûõ âêëàäîâ  
è âðàùàòåëüíûõ ïîñòîÿííûõ â ýôôåêòèâíûé àòîì-
àòîìíûé ïîòåíöèàë (6) äëÿ ñèñòåì H2O–He è H2O–Ar. 

Êîýôôèöèåíòû 

,

l
m iE

µ
Δ  è 

,

l
m iD

µ
Δ  èç ôîðìóëû (8), 

êîòîðûå îïðåäåëÿþò êîëåáàòåëüíóþ çàâèñèìîñòü ýô-

ôåêòèâíûõ âåëè÷èí ,

,

l n
mD

µ
%  ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 5. 

 Ñîãëàñíî òàáë. 4 è 5 êîëåáàòåëüíàÿ çàâèñè-

ìîñòü, íàïðèìåð âåëè÷èí 0 1

7( )E n  è 0 1

13( )D n  äëÿ 

ñèñòåìû H2O–Ar, îïðåäåëÿåòñÿ êàê 

Å

0 1

7 2 1

12 7

3

( ) 0,91 0,018(v 1/2) 0,019(v 1/2)

0,027(v 1/2) (10 ýðã );

E n

−

= − + + + +

+ + ⋅

  

Å

0 1

13 2 1

12 13

3

( ) 13610,0 273,0(v 1/2) 292(v 1/2)

401(v 1/2) (10 ýðã ).

D n

−

= − + + + +

+ + ⋅

 

Äâàäöàòü ÷åòûðå âðàùàòåëüíûå ïîñòîÿííûå 
,( )

,

l J
mE

µ  ,( )
,

l K
mE

µ  ,( )l J
mD

µ  è ,( )l K
mD

µ  äëÿ 12 ýôôåêòèâíûõ 

âåëè÷èí 
l
mE

µ
%

 è 
l
mD

µ
%

 (7) èç àíèçîòðîïíîé (l = 1, 2) ÷àñòè 

ýôôåêòèâíîãî ïîòåíöèàëà (6) áûëè âû÷èñëåíû ïî 
ôîðìóëàì (10), (11) äëÿ ñèñòåì H2O–He è H2O–Ar. 
Ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 6. 

Ò à á ë è ö à  4  

Ãëàâíûå âêëàäû ( )0
µ

=

l

mE q  è ( )0
µ

=

l

mD q èç ðàçëîæåíèÿ (4) äëÿ H2O–He è H2O–Ar  
àòîì-àòîìíûõ ïîòåíöèàëîâ 

Âêëàä H2O–He H2O–Ar Âêëàä H2O–He H2O–Ar 
0 0

6E   20,4 58,0 
0 2

8E  0,078 0,089 
0 0

8E  
 0,42 7,0 

0 2

10E
 –0,0007 –0,015 

0 0

10E   0,06 1,1 
0 2

14D  31,00 –282,7 
0 0

12D   7780,0 82500,0 
0 2

16D
 –0,16 –59,0 

0 0

14D
 116,9 27558,0 

2 2

8E  –0,17 –3,4 
0 0

16D  14,4 4616,0  
2 2

10E
 –0,02 –0,4 

0 1

7E  –1,1 0,91 
2 2

14D  –42,9 –13920,0 
0 1

9E
 0,03 0,7 

2 2

16D
 –5,2 –1678,5 

0 1

13D  –447,8 13610,0    
0 1

15D
 8,4 2845,0    

 

Ï ð è ì å ÷ à í è å .  {ε/kB = 70 K, σ = 2,6 Å, eHHe = 0,2, eOHe = 20, dHHe = 50,0, doHe = 7680,0}  
è {ε/kB = 90 K, σ = 3,54 Å, eHAr = 4,0, eOAr = 50, dHAr = 16200,0, dÎAr = 50100,0} äëÿ ñèñòåì H2O–
He è H2O–Ar ñîîòâåòñòâåííî. Ïàðàìåòðû eHA, eOA è dHA, dOA äàíû â 10–12 ýðã ⋅ Å6 è 10–12 ýðã ⋅ Å12 ñî-
îòâåòñòâåííî; (…)

Em 
(…) è (…)

Dm 
(…) äàíû â 10–12 ýðã ⋅ Åm . 

(18)

(17) 

(15)
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Ò à á ë è ö à  5  

Êîýôôèöèåíòû µ
Δ

l
m,iE  è µ

Δ
l
m,iD  (9), êîòîðûå îïðåäåëÿþò êîëåáàòåëüíóþ çàâèñèìîñòü  

ýôôåêòèâíîãî àòîì-àòîìíîãî ïîòåíöèàëà äëÿ ñèñòåì H2O–He è H2O–Ar 

H2O–He H2O–Ar 
Êîýôôèöèåíòû 

(v2 + 1/2) (v1 + 1/2) (v3 + 1/2) (v2 + 1/2) (v1 + 1/2) (v3 + 1/2) 
0 0

8EΔ  0,0006 0,017 0,019 0,04 0,27 0,27 

0 0

10EΔ
 

0,0008 0,005 0,035 0,015 0,11 0,11 

0 0

14DΔ  –0,06 4,7 5,4 172,3 1047,0 1047,0 

0 0

16DΔ
 

0,2 1,4 1,4 60,3 442,0 435,0 

0 1

7EΔ  0,02 –0,02 –0,03 –0,018 0,019 0,027 

0 1

9EΔ
 

–0,0005 0,002 0,003 –0,011 0,048 0,054 

0 1

13DΔ  9,0 –9,6 –13,2 –273,0 292,0 401,0 

0 1

15DΔ
 

–0,14 0,57 0,63 –44,0 197,0 220,0 

0 2

8EΔ  –0,006 0,005 0,009 –0,09 0,04 0,09 

0 2

10EΔ
 

–0,0006 0,0001 0,0005 –0,011 0,002 0,01 

0 2

14DΔ  –1,6 1,9 2,8 –337,0 124,0 345,0 

0 2

16DΔ
 

–0,14 0,034 0,12 –46,8 10,4 39,3 

2 2

8EΔ  –0,003 –0,006 –0,005 –0,06 –0,11 –0,09 

2 2

10EΔ
 

–0,0006 –0,002 –0,002 –0,01 –0,04 –0,03 

2 2

14DΔ  –0,8 –1,4 –1,3 –255,0 –471,0, –350,0 

0 2

16DΔ
 

–0,14 –0,47 –0,42 –44,9 –152,5 –135,5 

 

Ï ð è ì å ÷ à í è å .  Ðàçìåðíîñòü êîýôôèöèåíòîâ îïðåäåëåíà â ññûëêå ê òàáë. 3. 

 

Ò à á ë è ö à  6  

Âðàùàòåëüíûå ïîñòîÿííûå ,

,( )µ l J
mE  … èç ýôôåêòèâíîãî àòîì-àòîìíîãî ïîòåíöèàëà (6)  

äëÿ ñèñòåì H2O–He è H2O–Ar 

Ïîñòîÿííûå H2O–He H2O–Ar Ïîñòîÿííûå H2O–He H2O–Ar 
1,( )0
7

J
E  0,0* 0,0 

2,( )0
14

J
D  –0,0005 –0,32 

1,( )0
7

K
E  –0,0009 0,0007 

2,( )0
14

K
D  0,11 20,4 

1,( )0
9

J
E

 
0,0 0,0 

2,( )0
16

J
D

 
0,0 –0,04 

1,( )0
9

K
E  0,0 0,0005 

2,( )0
16

K
D  0,008 2,42 

1,( )0
13

J
D  –0,0034 0,10 

2,( )2
8

J
E  0,0 –0,0002 

1,( )0
13

K
D  –0,35 10,6 

2,( )2
8

K
E  0,0001 0,0023 

1,( )0
15

J
D

 
0,0004 0,13 

2,( )2
10

J
E

 
0,0 0,0 

1,( )0
15

K
D  0,0063 2,34 

2,( )2
10

K
E  0,0 0,0004 

2,( )0
8

J
E  0,0 –0,000 

2,( )2
14

J
D  –0,002 –0,7 

2,( )0
8

K
E  0,0004 0,0053 

2,( )2
14

K
D  0,029 9,44 

2,( )0
10

J
E

 
0,0 0,0 

2,( )2
16

J
D

 
–0,0004 –0,14 

2,( )0
10

K
E  0,0 0,0006 

2,( )2
16

K
D  0,0047 1,53 

 

Ï ð è ì å ÷ à í è ÿ .  Ðàçìåðíîñòü ïîñòîÿííûõ îïðåäåëÿåòñÿ ðàçìåðíîñòüþ âåëè÷èí 

,

l

mE
µ  êîòîðàÿ äàíà â ñíîñêå òàáë. 3; * 0,0 äëÿ êîíñòàíò, ìåíüøèõ ± 0,0001. 
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4. Âëèÿíèå êîëåáàòåëüíûõ  
è âðàùàòåëüíûõ âêëàäîâ  

â ýôôåêòèâíûé ïîòåíöèàë  
íà âû÷èñëÿåìûå êîýôôèöèåíòû 

óøèðåíèÿ  

Ýôôåêòèâíûé àíèçîòðîïíûé àòîì-àòîìíûé ïî-
òåíöèàë îïðåäåëÿåòñÿ âêëàäàìè ñ l = 1, 2 â ôîðìó-
ëå (6). Äëÿ èçó÷åíèÿ âëèÿíèÿ êîëåáàòåëüíîé è âðà-
ùàòåëüíîé çàâèñèìîñòåé ýòèõ âêëàäîâ íà âû÷èñëÿå-
ìûå êîýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ γ ìîëåêóëû H2O, 
âçàèìîäåéñòâóþùåé ñ He è Ar, áûëè âûáðàíû äâà 
òèïà ïåðåõîäîâ  

(i) = (0, 0, 0)[Ji Kai Kci] → (f) = (v1, v2, v3)[Jf Kaf Kcf] 

(J, Ka è Kc – âðàùàòåëüíûå êâàíòîâûå ÷èñëà äëÿ 
íà÷àëüíîãî (i) è êîíå÷íîãî (f) ñîñòîÿíèé â ïåðåõî-
äå (i)→(f)). Ïåðâûé òèï ïåðåõîäîâ 

(0, 0, 0)[J = 9Ka Kc = J – Ka + 1] → 

→ (v1, v2, v3)[J = 10Ka + 1Kc = 10 – Ka] 

ïîçâîëÿåò èçó÷èòü çàâèñèìîñòü γ îò êîëåáàòåëüíûõ 
êâàíòîâûõ ÷èñåë (v) è âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî 
÷èñëà (Ka) äëÿ ôèêñèðîâàííîãî âðàùàòåëüíîãî 
êâàíòîâîãî ÷èñëà Ji = 9. Âòîðîé òèï ïåðåõîäîâ  

(0, 0, 0)[J Ka = 0Kc = J] →  

→ (v1, v2, v3)[J + 1Ka = 1Kc = J + 1] 

ïîçâîëÿåò èçó÷èòü çàâèñèìîñòü γ îò v è J äëÿ ôèê-
ñèðîâàííîãî ÷èñëà Kai = 0. 

Ðàñ÷åò êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ γ áûë ïðîâå-
äåí â ðàìêàõ ïîëóêëàññè÷åñêîãî ìåòîäà Ðîáåðà–
Áîíàìè [12] ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëè òî÷íûõ òðà-
åêòîðèé [13] äëÿ òåìïåðàòóðû Ò = 296 Ê. Êàæäàÿ 

ýôôåêòèâíàÿ âåëè÷èíà l
mD

µ
%  (èëè )l

mE
µ
%  (7) èñïîëü-

çîâàëàñü â ôîðìå 
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 (19) 

Ýíåðãåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû èñïîëüçóåìûõ ïîòåíöèà-
ëîâ ïðåäñòàâëåíû â ïðèìå÷àíèè ê òàáë. 4. Âêëàä 
ïîñëåäíåãî ñëàãàåìîãî â ôîðìóëå (7) íå ó÷èòûâàë-
ñÿ, òàê êàê îí íàìíîãî ìåíüøå âêëàäîâ, ñîäåðæàùèõ 

âðàùàòåëüíûå ïîñòîÿííûå ,( )l J
mD

µ  è ,( )
.

l K
mD

µ   

Ñèñòåìà H2O–He. Ðèñ. 2 ïîêàçûâàåò âëèÿíèå 
âðàùàòåëüíûõ âêëàäîâ (19) íà âû÷èñëÿåìûå êîýô-
ôèöèåíòû óøèðåíèÿ γ äëÿ ïåðåõîäîâ 

[J = 9Ka Kc = J – Ka + 1] → [J = 10Ka + 1Kc = 10 – Ka] 

âî âðàùàòåëüíîé ïîëîñå (v1 = 0, v2 = 0, v3 = 0) ìîëå-
êóëû Í2Î. Â âû÷èñëåíèÿõ ðàññìàòðèâàëèñü äâà 
ñëó÷àÿ: êîãäà âðàùàòåëüíàÿ çàâèñèìîñòü ýôôåê-

òèâíûõ âåëè÷èí l
mD

µ
%  è l

mE
µ
%  ó÷èòûâàëàñü è êîãäà 

íå ó÷èòûâàëàñü. Ìàêñèìàëüíîå îòêëîíåíèå â âû÷èñ-
ëåííûõ êîýôôèöèåíòàõ γ ïðè äâóõ âàðèàíòàõ ðàñ-

÷åòà ñîñòàâèëî 15% äëÿ ïåðåõîäîâ ñ Ka = 9. Â àíà-
ëîãè÷íûõ âû÷èñëåíèÿõ äëÿ ïåðåõîäîâ âòîðîãî òèïà  

 [J Ka = 0 Kc = J] → [J + 1 Ka = 1 Kc = J + 1]  

ìàêñèìàëüíîå îòêëîíåíèå â âû÷èñëåííûõ çíà÷åíè-
ÿõ γ ìåíüøå 1%. 
 

0 2 4 6 8 10

0,006

0,008

0,010

0,012

0,014

0,016

Ka 

γ, ñì
–1

 ⋅ àòì
–1

 

 
Ðèñ. 2. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå [14] (òåìíûå ñèìâîëû) è âû-
÷èñëåííûå çàâèñèìîñòè êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ γ äëÿ 
ïåðåõîäîâ (0, 0, 0)[J = 9Ka Kc = J – Ka + 1] → (0, 0, 0)[J =  

= 10Ka + 1Kc = 10 – Ka] â ìîëåêóëå Í2Î îò êâàíòîâîãî 
÷èñëà Ka â ñëó÷àå óøèðåíèÿ He, Ò = 296 Ê. Ñâåòëûå 
êðóæêè ñîîòâåòñòâóþò ñëó÷àþ, êîãäà âðàùàòåëüíûå âêëà- 
 äû â (19) ó÷èòûâàëèñü, êâàäðàòû – íå ó÷èòûâàëèñü 
 

Ðèñ. 3 äåìîíñòðèðóåò çàâèñèìîñòü âû÷èñëåí-
íûõ êîýôôèöèåíòîâ γ îò êîëåáàòåëüíûõ êâàíòîâûõ 
÷èñåë v äëÿ ïåðåõîäîâ  

(0, 0, 0)[J = 9KaKc = J – Ka + 1] → 

→ (v1, v2, v3)[J = 10Ka + 1Kc = 10 – Ka]. 
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Ðèñ. 3. Âû÷èñëåííàÿ çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòîâ óøèðå-
íèÿ γ äëÿ ïåðåõîäîâ (0, 0, 0)[J = 9Ka 

Kñ = J – Ka + 1] → 
→ (v1, v2, v3)[J = 10Ka + 1Kc = 10 – Ka] ìîëåêóëû Í2Î 
îò êîëåáàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë â ñëó÷àå óøèðåíèÿ He 

 

Âèäíî, ÷òî âîçáóæäåíèå èçãèáíîãî êâàíòîâîãî ÷èñ-
ëà v2 âåäåò ê óìåíüøåíèþ çíà÷åíèé γ. Äëÿ êîëåáà-
òåëüíîé ïîëîñû (0, 0, 0) → (0, 3, 0) çíà÷åíèÿ γ óê-
ëàäûâàþòñÿ â äèàïàçîí 0,92 < γ(030)/γ(000) < 0,93 
(γ(v1 v2 v3) – êîýôôèöèåíòû, âû÷èñëåííûå äëÿ ïî-
ëîñû (0, 0, 0) → (v1, v2, v3)). Ñ äðóãîé ñòîðîíû, 
âîçáóæäåíèå âàëåíòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà v1 ïðèâî-
äèò ê óâåëè÷åíèþ γ. Äëÿ ïîëîñû (0, 0, 0) → (3, 0, 0) 



 Ýôôåêòèâíûå àòîì-àòîìíûå ïîòåíöèàëû äëÿ ñèñòåì H2O–He è H2O–Ar 939 
 

1,05 < γ(300)/γ(000) < 1,09. Íà ðèñ. 4 ïðèâåäåíà 
êîëåáàòåëüíàÿ çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòîâ γ äëÿ 
ïåðåõîäîâ  

(0, 0, 0)[JKa = 0Kc = J] → (v1, v2, v3)[J + Ka = 1Kc 

= J + 1]. 

Çäåñü 0,92 < γ(030)/γ(000) < 0,94 è 1,05 < γ(300)/ 
/γ(000) < 1,07 äëÿ êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ 3ν2 è 3ν1 
ñîîòâåòñòâåííî. 
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Ðèñ. 4. Âû÷èñëåííàÿ çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ 
γ äëÿ ïåðåõîäîâ (0, 0, 0)[JKa = 0Kc = J] → (v1, v2, v3)[J + 
+ 1Ka = 1Kc = J + 1] ìîëåêóëû Í2Î îò êîëåáàòåëüíûõ  
 êâàíòîâûõ ÷èñåë â ñëó÷àå óøèðåíèÿ He 

 
Ñèñòåìà H2O–Ar. Íà ðèñ. 5 ïîêàçàíà çàâèñè-

ìîñòü êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ γ äëÿ ïåðåõîäîâ 

[J = 9KaKc = J – Ka + 1] → [J = 10Ka + 1Kc = J – Ka] 

âðàùàòåëüíîé ïîëîñû H2O â ñëó÷àå óøèðåíèÿ Ar.  
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Ðèñ. 5. Âû÷èñëåííàÿ çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòîâ óøèðå-
íèÿ γ äëÿ ïåðåõîäîâ (0, 0, 0)[J = 9KaKc = J – Ka + 1] →  
→ (0, 0, 0)[J = 10Ka + 1Kc = J – Ka] ìîëåêóëû H2O îò 
âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà Ka â ñëó÷àå óøèðåíèÿ Ar. 
Òåìíûå è ñâåòëûå ñèìâîëû ñîîòâåòñòâóþò ñëó÷àÿì, êîãäà 
âðàùàòåëüíûå ïîïðàâêè â (19) è ó÷èòûâàëèñü è íå  
 ó÷èòûâàëèñü 

 
Âû÷èñëåíèÿ ïðîâåäåíû äëÿ äâóõ ñëó÷àåâ – ñ ó÷å-
òîì è âðàùàòåëüíûõ ïîïðàâîê â ýôôåêòèâíûå âå-

ëè÷èíû l
mD

µ
%  è l

mE
µ
%  è áåç. Ìàêñèìàëüíîå îòêëîíå-

íèå êîýôôèöèåíòîâ γ ñîñòàâèëî 4% äëÿ ïåðåõîäîâ  
ñ Ka = 9. Äëÿ ïåðåõîäîâ  

 [JKa = 0Kc = J] → [J + 1Ka = 1Kc = J + 1]  

ýòîé ïîëîñû ìàêñèìàëüíîå îòêëîíåíèå êîýôôèöè-
åíòîâ γ ìåíüøå 1%. 

Ðèñ. 6 ïîêàçûâàåò êîëåáàòåëüíóþ çàâèñèìîñòü 
êîýôôèöèåíòîâ γ, âû÷èñëåííûõ äëÿ ïåðåõîäîâ 

  (0, 0, 0)[J = 9KaKc = J – Ka + 1] →  

 → (v1, v2, v3)[J = 10Ka + 1Kc = 10 – Ka]. 
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Ðèñ. 6. Âû÷èñëåííàÿ çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòîâ óøèðå-
íèÿ γ äëÿ ïåðåõîäîâ (0, 0, 0)[J = 9KaKc = J – Ka + 1] → 
→ (v1, v2, v3)[J = 10Ka + 1Kc = 10 – Ka] ìîëåêóëû Í2Î 
îò êîëåáàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë â ñëó÷àå óøèðåíèÿ Ar 
 

Äëÿ êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ (0, 0, 0) → (0, 3, 0) 
è (0, 0, 0) → (3, 0, 0) çíà÷åíèÿ γ óêëàäûâàþòñÿ  
â äèàïàçîíû 0,97 < γ(030)/γ(000) < 1,07 è 1,08 < 
< γ(300)/γ(000) < 1,18 ñîîòâåòñòâåííî. Ýòî çíà÷èò, 
÷òî âîçáóæäåíèå âàëåíòíûõ ìîä êîëåáàíèé â Í2Î 
ñèëüíåå âëèÿåò íà γ, ÷åì âîçáóæäåíèå èçãèáíîé 
ìîäû. Òàêàÿ çàâèñèìîñòü ïîäòâåðæäàåòñÿ è ðèñ. 7, 
íà êîòîðîì ïðèâåäåíà êîëåáàòåëüíàÿ çàâèñèìîñòü 
êîýôôèöèåíòîâ γ, âû÷èñëåííàÿ äëÿ ïåðåõîäîâ  

 [JKa = 0Kc = J] → [J + 1Ka = 1Kc = J + 1].  

Äëÿ ïîëîñ 3ν2 è 3ν1 0,98 < γ(030)/γ(000) < 1,0  
è 1,05 < γ(300)/γ(000) < 1,16 ñîîòâåòñòâåííî.  
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Ðèñ. 7. Âû÷èñëåííàÿ çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ 
γ äëÿ ïåðåõîäîâ (0, 0, 0)[JKa = 0Kc = J] → (v1, v2, v3)[J + 
+ 1Ka = 1Kc = J + 1] ìîëåêóëû Í2Î îò êîëåáàòåëüíûõ 
  êâàíòîâûõ ÷èñåë â ñëó÷àå óøèðåíèÿ Ar 

Çàêëþ÷åíèå 

Àíàëèç êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ γ, âû÷èñëåí-
íûõ ñ ó÷åòîì êîëåáàòåëüíûõ è âðàùàòåëüíûõ ïî-
ïðàâîê â ýôôåêòèâíûé àòîì-àòîìíûé ïîòåíöèàë (6) 
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äëÿ ñèñòåì H2O–He è H2O–Ar, ïîçâîëÿåò ñäåëàòü 
ñëåäóþùèå âûâîäû. 

1. Êîëåáàòåëüíàÿ è âðàùàòåëüíàÿ çàâèñèìîñòè 
àíèçîòðîïíîãî ýôôåêòèâíîãî àòîì-àòîìíîãî ïîòåíöèà-
ëà äîëæíû ó÷èòûâàòüñÿ ïðè âû÷èñëåíèè êîýôôèöè-
åíòîâ óøèðåíèÿ äëÿ ïåðåõîäîâ (0, 0, 0)[Ji Kai Kci] → 
→ (v1, v2, v3)[Jf Kaf Kcf] ñ âðàùàòåëüíûì êâàíòî-
âûìè ÷èñëàìè Ji > 15, Kai > 9 è êîëåáàòåëüíûìè 
êâàíòîâûìè ÷èñëàìè v1 èëè v3, áîëüøå 3. Â íàøèõ 
ðàñ÷åòàõ âîçáóæäåíèå òðåõ êâàíòîâ âàëåíòíîé ìîäû 
ν1 â ìîëåêóëå H2O óâåëè÷èâàåò âû÷èñëåííûå êî-
ýôôèöèåíòû γ íà 16% äëÿ ïåðåõîäîâ [J = 

= 15Ka = 0Kc = 15] → [J = 16Ka = 1Kc = 16] â ñëó÷àå 
óøèðåíèÿ Ar. Äëÿ ïåðåõîäîâ [J = 9Ka = 9Kc = 1] → 
→ [J = 10Ka = 10Kc = 0] òàêîå êîëåáàòåëüíîå âîçáó-
æäåíèå óâåëè÷èâàåò γ íà 18% â ñëó÷àå óøèðåíèÿ He. 
 2. Âðàùàòåëüíàÿ çàâèñèìîñòü ýôôåêòèâíîãî 
àòîì-àòîìíîãî ïîòåíöèàëà áîëåå ñóùåñòâåííà äëÿ ñèñ-
òåìû H2O–He, ÷åì äëÿ ñèñòåìû H2O–Ar. Ó÷åò 
âðàùàòåëüíûõ âêëàäîâ â ýôôåêòèâíûå âåëè÷èíû 

l
mE

µ
%  è l

mD
µ
%  (7) èç ýôôåêòèâíîãî ïîòåíöèàëà äëÿ 

ñèñòåìû H2O–He èçìåíÿåò êîýôôèöèåíòû γ, âû-
÷èñëåííûå äëÿ ïåðåõîäîâ (0, 0, 0)[Ji Kai Kci] → 
→ (v1, v2, v3)[Jf Kaf Kcf] ñ Kai = 9, íà ∼ 15%. Äëÿ 
ñèñòåìû H2O–Ar èçìåíåíèå â êîýôôèöèåíòàõ γ äëÿ 
òàêèõ ïåðåõîäîâ ñîñòàâëÿåò ∼ 4%. 

Îòìåòèì, ÷òî â ñîâðåìåííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
äàííûõ ïî êîýôôèöèåíòàì óøèðåíèÿ γ äëÿ ëèíèé 
ìîëåêóëû H2O, âîçìóùåííûõ He èëè Ar, ìàêñè-
ìàëüíûå çíà÷åíèÿ v1 + v2 + v3 = 4 [15, 16] è 5 [17], 
Ji = 15 [18] è Kai = 9 [14] è 6 [18] â ñëó÷àå óøèðå-
íèÿ ëèíèé He è Ar ñîîòâåòñòâåííî. 

Ìîæíî îæèäàòü, ÷òî óæå â áëèæàéøåì áóäó-
ùåì ïîÿâÿòñÿ íîâûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî 
êîýôôèöèåíòàì óøèðåíèÿ γ äëÿ ïåðåõîäîâ (i) = 

= (0, 0, 0)[Ji Kai Kci] → (f) = (v1, v2, v3)[Jf Kaf Kcf] íà 
áîëåå âûñîêèå êîëåáàòåëüíûå (v1,v2,v3) è âðàùà-
òåëüíûå [Jf Kaf Kcf] ñîñòîÿíèÿ. 

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå 
ïðîãðàììû ôèçè÷åñêèõ ãðàíòîâ ÐÔÔÈ ¹ 17-52-
16022 ÍÖÍÈË è 15-02-06808. 
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tentials for H2O–He and H2O–Ar systems. 
An atom-atom interaction potential for H2O–A system is proposed in the form which depends on the nor-

mal coordinates q of H2O molecule. The vibrational and rotational contributions in this potential are calculated 
for H2O–He and H2O–Ar systems. It is shown that the excitation of the stretching modes of the vibrations in 
H2O molecule leads to an increase in the calculated broadening coefficients γ. In the case of broadening by He, 
γ increases by 15% for the lines with the rotational quantum number Ka = 9 of the lower state in the transition. 
In the case of broadening by Ar, this increase is 4%. 


