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Ðàññ÷èòàíû êîýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ ëèíèé CH3I äàâëåíèåì êèñëîðîäà è âîçäóõà ïðè êîìíàòíîé òåì-
ïåðàòóðå äëÿ ïîëîñû ν6 (ïîäâåòâè RP, PP, RQ, PQ, RR è PR) â äèàïàçîíå âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë 
0 ≤ J ≤ 70, 0 ≤ K ≤ 20. Âû÷èñëåíèÿ âûïîëíåíû äâóìÿ ìåòîäàìè: ïîëóêëàññè÷åñêèì ìåòîäîì ñ òî÷íûìè òðà-
åêòîðèÿìè, àäàïòèðîâàííûì äëÿ ñëó÷àÿ àêòèâíîé ìîëåêóëû òèïà ñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà, ñòàëêèâàþùåéñÿ  
ñ äâóõàòîìíûì ãîìîÿäåðíûì ïàðòíåðîì, è ïîëóýìïèðè÷åñêèì ìåòîäîì, îñíîâàííûì íà óäàðíîé ïîëóêëàñ-
ñè÷åñêîé òåîðèè óøèðåíèÿ è èñïîëüçóþùèì êîððåêòèðóþùèé êîýôôèöèåíò äëÿ ôóíêöèé ýôôåêòèâíîñòè 
âçàèìîäåéñòâèé. Ïðè ñðàâíåíèè ðàññ÷èòàííûõ çíà÷åíèé ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, íåäàâíî îïóáëè-
êîâàííûìè â ëèòåðàòóðå, äëÿ ïîëóýìïèðè÷åñêîãî ïîäõîäà ïîëó÷åíî õîðîøåå ñîãëàñèå, ïîçâîëÿþùåå ïðåä-
ëîæèòü ðàññ÷èòàííûå ñ åãî ïîìîùüþ ïîëóøèðèíû äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â àòìîñôåðíûõ ïðèëîæåíèÿõ. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: êîíòóð ëèíèè, êîýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ ëèíèé, ìîëåêóëà òèïà ñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà, 
ìåòèëéîäèä; line profile, line-broadening, symmetric top, methyl iodide. 

 
Ìîëåêóëû ìåòèëüíîé ãðóïïû â ñîåäèíåíèè  

ñ ãàëîãåíàìè (CH3X, ãäå X – ãàëîãåí) ñïîñîáñòâóþò 
ðàçðóøåíèþ îçîíîâîãî ñëîÿ [1, 2]. Ìåòèëéîäèä CH3I 
ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûì â àòìîñôåðå 
éîäñîäåðæàùèì ñîåäèíåíèåì, âûðàáàòûâàåìûì â îñ-
íîâíîì ìîðñêèìè âîäîðîñëÿìè è ôèòîïëàíêòîíîì [3]. 
Êðîìå òîãî, éîäìåòàí ñëóæèò èíäèêàòîðîì ðàäèî-
àêòèâíîãî çàãðÿçíåíèÿ àòîìíûõ ýëåêòðîñòàíöèé [4] 
è ïðåäñòàâëÿåò áîëüøóþ îïàñíîñòü äëÿ çäîðîâüÿ 
÷åëîâåêà êàê ñîåäèíåíèå, ñîäåðæàùåå éîä-131. 

Èíôîðìàöèÿ ïî óøèðåíèþ ëèíèé CH3I äàâ-
ëåíèåì âîçäóõà, èìåþùàÿñÿ â ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ 
áàçàõ äàííûõ HITRAN [5] è GEISA [6], íàõîäèòñÿ 
ëèøü íà íà÷àëüíîé ñòàäèè ñáîðà. Äëÿ çåìíîé àòìî-
ñôåðû îñîáûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò ïîëîñà ν6, òàê 
êàê íà íåå ïðèõîäèòñÿ îäíî èç îêîí ïðîçðà÷íîñòè. 
Â òå÷åíèå ìíîãèõ ëåò êàê ýêñïåðèìåíòàëüíûå, òàê  
è òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ïàðàìåòðîâ êîíòó- 
ðîâ ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ìåòèëéîäèäà ñäåðæèâàëèñü 
ñëîæíîñòüþ ñïåêòðîâ ýòîé ìîëåêóëû (íàëè÷èå 
ñâåðõòîíêîé âðàùàòåëüíîé ñòðóêòóðû è êîðèîëèñî-
âû âçàèìîäåéñòâèÿ, íàïðèìåð ìåæäó ïîëîñàìè ν6  
è 2ν6) è îòñóòñòâèåì ñòðîãîãî òåîðåòè÷åñêîãî àíà-
ëèçà, ïîçâîëÿþùåãî ïðèïèñàòü íàáëþäàåìûì ïåðå-
õîäàì ñîîòâåòñòâóþùèå íàáîðû êâàíòîâûõ ÷èñåë.  
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Ëèøü ïîñëå ïóáëèêàöèè [7], ïîñâÿùåííîé àíàëèçó 
ïîëîæåíèé ëèíèé â äèàïàçîíå 750–1070 ñì−1 è îï-
ðåäåëåíèþ âðàùàòåëüíûõ ïîñòîÿííûõ äëÿ âåðõíåãî 
êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ, ñòàëî âîçìîæíûì ïîëó-
÷åíèå ïåðâûõ çíà÷èòåëüíûõ ìàññèâîâ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ äàííûõ ïî êîýôôèöèåíòàì óøèðåíèÿ ëè-
íèé â ïîëîñå ν6 ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì CH3I–CH3I  
è CH3I–N2 [8], à òàêæå CH3I–O2 [9]. Â ýòî æå âðå-
ìÿ èçìåðåííûå è ðàññ÷èòàííûå êîýôôèöèåíòû ñà-
ìîóøèðåíèÿ áûëè ïðåäñòàâëåíû â [10]. Ïîëó÷åí-
íûå ïîçæå êîýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ âîçäóõîì [11] 
îêàçàëèñü â õîðîøåì ñîãëàñèè ñ äàííûìè èç [8, 9]. 
Â [8–10] ïîìèìî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé áû-
ëè òàêæå ïðåäëîæåíû ïðîñòûå ýìïèðè÷åñêèå ìîäå-
ëè äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ óøèðåíèÿ ëèíèé, à â [10] 
áûëè äîïîëíèòåëüíî ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû ñ ïðèìå-
íåíèåì ïîëóêëàññè÷åñêîãî [12] è ïîëóýìïèðè÷åñêî-
ãî [13] ìåòîäîâ äëÿ øèðîêèõ äèàïàçîíîâ êâàíòîâûõ 
÷èñåë (0 ≤ J ≤ 70, 0 ≤ K ≤ 20). Âû÷èñëåíèÿ ïîëóøè-
ðèí ëèíèé ìåòèëéîäèäà [10] ïðîäîëæèëèñü â [14] 
äëÿ ñëó÷àÿ óøèðåíèÿ ëèíèé äàâëåíèåì àçîòà. 

Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà ïðîäîëæàåò èññëåäîâà- 
íèÿ [10, 14] è íàïðàâëåíà íà îöåíêó óøèðåíèÿ ëè-
íèé CH3I äàâëåíèåì êèñëîðîäà è âîçäóõà. Äëÿ ðàñ-
÷åòà ïîëóøèðèí ëèíèé ìîëåêóëû òèïà ñèììåòðè÷-
íîãî âîë÷êà äëÿ ñëó÷àÿ âîçìóùåíèÿ ìîëåêóëàìè 
àçîòà [14] è êèñëîðîäà èñïîëüçîâàëèñü äâà ïîäõîäà, 
îñíîâàííûå íà óäàðíîé ïîëóêëàññè÷åñêîé òåîðèè 
óøèðåíèÿ, – ïîëóêëàññè÷åñêèé (ÏÊ) ìåòîä [12] 
ñ òî÷íûìè òðàåêòîðèÿìè è ïîëóýìïèðè÷åñêèé (ÏÝ) 
ìåòîä [13] ñ êîððåêòèðóþùèì êîýôôèöèåíòîì äëÿ 
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ôóíêöèé ýôôåêòèâíîñòè. Â ðàìêàõ ýòîé òåîðèè ïðè-
ìåíÿþòñÿ ñëåäóþùèå äîïóùåíèÿ: ñòîëêíîâåíèÿ ñ÷è-
òàþòñÿ áèíàðíûìè, èõ ïðîäîëæèòåëüíîñòü ìíîãî 
ìåíüøå ñðåäíåãî âðåìåíè ñâîáîäíîãî ïðîëåòà, à ïî-
ñòóïàòåëüíîå äâèæåíèå ÷àñòèö îïèñûâàåòñÿ êëàñ- 
ñè÷åñêèìè òðàåêòîðèÿìè; èíòåðôåðåíöèÿ ëèíèé íå 
ó÷èòûâàåòñÿ. 

ÏÊ ìåòîä [12], èñïîëüçóåìûé â íàñòîÿùåé ðà-
áîòå, âêëþ÷àåò ýêñïîíåíöèàëüíîå ïðåäñòàâëåíèå îïå-
ðàòîðà ðàññåÿíèÿ [15] è òî÷íûå êëàññè÷åñêèå òðàåê-
òîðèè [16], îïðåäåëÿåìûå èçîòðîïíîé ÷àñòüþ Viso 
ìåæìîëåêóëÿðíîãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ. 
Ñòîëêíîâèòåëüíàÿ ïîëóøèðèíà ëèíèè, ñîîòâåòñòâóþ-
ùåé îïòè÷åñêîìó ïåðåõîäó I → f, â ñì−1, îïðåäåëÿ-
åòñÿ âûðàæåíèåì [15]: 
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ãäå n – ïëîòíîñòü áóôåðíîãî ãàçà; ñ – ñêîðîñòü 
ñâåòà; ñðåäíÿÿ òåïëîâàÿ ñêîðîñòü v  çàìåíÿåò ìàê-
ñâåëëîâñêîå ðàñïðåäåëåíèå ïî ñêîðîñòÿì v ñ öåëüþ 
ýêîíîìèè ðàñ÷åòíîãî âðåìåíè, à óñðåäíåíèå ïðîâî-
äèòñÿ ïî âðàùàòåëüíûì ñîñòîÿíèÿì J2 âîçìóùà-
þùåé ìîëåêóëû, íàõîäÿùåéñÿ â îñíîâíîì êîëå-
áàòåëüíîì ñîñòîÿíèè. Íà ïðàêòèêå èíòåãðèðîâàíèå 
ïî ïðèöåëüíîìó ïàðàìåòðó b çàìåíÿåòñÿ èíòåãðèðî-
âàíèåì ïî ðàññòîÿíèþ íàèáîëüøåãî ñáëèæåíèÿ rc, 
òàê ÷òî ïåðåõîä îò bdb ê rcdrc ñîïðîâîæäàåòñÿ äîì-
íîæåíèåì íà ôàêòîð, çàâèñÿùèé íå òîëüêî îò çíà-
÷åíèÿ èçîòðîïíîãî ïîòåíöèàëà â òî÷êå rc, íî è îò åãî 
ïðîèçâîäíîé â ýòîé òî÷êå (ñì. [12]). Èç-çà ýòîãî 
ôàêòîðà óäîáíîé ôîðìîé äëÿ Viso ÿâëÿåòñÿ àíà-
ëèòè÷åñêèé ïîòåíöèàë Ëåííàðä-Äæîíñà, è â íàñòî-
ÿùåé ðàáîòå äëÿ CH3I èñïîëüçîâàëèñü ïàðàìåòðû 
ε = 232,86 K è σ = 3,6367 � [17]. Âêëàäû âòîðîãî 
ïîðÿäêà S2 â ìàòðèöó ðàññåÿíèÿ âûðàæàþòñÿ ÷åðåç 
ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû àíèçîòðîïíîãî ïîòåíöèàëà 
âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðûé àïïðîêñèìèðóåòñÿ ñóììîé 
äàëüíîäåéñòâóþùèõ (ýëåêòðîñòàòè÷åñêèõ, èíäóê-
öèîííûõ è äèñïåðñèîííûõ) ñëàãàåìûõ è ïàðíûõ 
âçàèìîäåéñòâèé «àòîì–àòîì». Ôóíêöèÿ S2 ñîñòîèò 
èç òðåõ ñëàãàåìûõ ( )′ ′+ +2 2, 2, 2, 2 2= ,i f f iS S S S  ôîðìàëü-
íî ñîîòâåòñòâóþùèõ äâóì outer ÷ëåíàì è middle ÷ëå-
íó â òåîðèè Àíäåðñîíà–Òñàî–Êàðíàòòà (ÀÒÊ) [18]: 
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Jf; ρl1), ÷üè àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ ìåíÿþòñÿ â çà-
âèñèìîñòè îò ïîäâåòâè (R,PP, R,PQ, R,PR), à òàê íàçû-

âàåìûå ðåçîíàíñíûå ôóíêöèè fl1l2l ïðèâåäåíû â [12]. 

 ÏÝ ìåòîä, äåòàëüíî îïèñàííûé â [13], äàåò ïî-
ëóøèðèíó ñïåêòðàëüíîé ëèíèè, ñâÿçàííîé ñ ïåðåõî-
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îáû÷íîå ñëàãàåìîå òåîðèè Àíäåðñîíà [18], îáóñëîâ-
ëåííîå ïðåðûâàíèåì (b0(v, J2, f,i) – ïàðàìåòð ïðå-
ðûâàíèÿ); ρ(J2) – çàñåëåííîñòè óðîâíåé áóôåðíîé 
ìîëåêóëû; f(v) – ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ Ìàêñâåë-
ëà. Ñèëû ïåðåõîäîâ D2(ii ′|l) è D2(ff ′|l), îòíîñÿùèå-
ñÿ ê êàíàëàì ðàññåÿíèÿ i → i′, f → f′, çàâèñÿò òîëüêî  
îò ñâîéñòâ ïîãëîùàþùåé ìîëåêóëû è âêëþ÷àþò 
òîëüêî âíóòðèìîëåêóëÿðíûå ýôôåêòû. ×ëåíû ñ l = 1 
îòíîñÿòñÿ ê ïåðåõîäàì äèïîëüíîãî òèïà, à âêëàäû  
ñ l = 2 ñîîòâåòñòâóþò êâàäðóïîëüíûì ïåðåõîäàì. 
Êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ Pl(ωii′), èçâåñòíûå êàê 
ôóíêöèè ïðåðûâàíèÿ èëè ôóíêöèè ýôôåêòèâíîñòè, 
çàâèñÿò îò ñâîéñòâ âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë: îò ìåæ-
ìîëåêóëÿðíîãî ïîòåíöèàëà, òðàåêòîðèè îòíîñèòåëü-
íîãî äâèæåíèÿ, ñòðóêòóðû ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé 
è âîëíîâûõ ôóíêöèé âîçìóùàþùåé ìîëåêóëû; îíè 
ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê ôóíêöèè ýôôåêòèâíîñòè 
äëÿ äàííîãî êàíàëà ðàññåÿíèÿ. Ôóíêöèè Pl(ωii′) – 

ïëàâíî ìåíÿþùèåñÿ, ïîýòîìó êîððåêòèðóþùèé ìíî-
æèòåëü ââîäèòñÿ èìåííî äëÿ íèõ:  

 ω ω ωATK( )= ( ) ( ),l l lP P C  (5) 

ãäå ( )ωATK

lP  – àíàëèòè÷åñêàÿ ôóíêöèÿ ýôôåêòèâíî-
ñòè èç òåîðèè ÀÒÊ; Cl(ω) – êîððåêòèðóþùèé ôàê-
òîð; ω = ωii′ èëè ω = ωff′ – ÷àñòîòû ñòîëêíîâèòåëüíûõ 
ïåðåõîäîâ ñ íà÷àëüíîãî i èëè êîíå÷íîãî f ñîñòîÿ-
íèé. Èñõîäÿ èç ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûõ çà-
âèñèìîñòåé êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ ìåòèëéîäèäà 
îò âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë, ïðèìåíÿëñÿ êîð-
ðåêòèðóþùèé ôàêòîð â âèäå 
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ñ ïàðàìåòðàìè c1–c5, îïðåäåëåííûìè èç ïîäãîíêè 
íåñêîëüêèõ ðàññ÷èòàííûõ ïîëóøèðèí ïîäâåòâè RR 
ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè èì ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàí-
íûìè [8, 9]. Ïîñêîëüêó êîýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ 
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ëèíèé äàâëåíèåì êèñëîðîäà è àçîòà èìåþò ñõîäíûå 
çàâèñèìîñòè îò J, ôîðìà êîððåêòèðóþùåãî ôàêòîðà 
äëÿ íèõ îäíà è òà æå, ïåðåïîäãîíÿþòñÿ òîëüêî çíà-
÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ. Ïåðâûé ñîìíîæèòåëü â (6) êîð-
ðåêòèðóåò âðàùàòåëüíóþ çàâèñèìîñòü, âòîðîé – óâå-
ëè÷èâàåò ïîëóøèðèíû ëèíèé âáëèçè J = c4 è îñòàâ-
ëÿåò ïðàêòè÷åñêè áåç èçìåíåíèé äëÿ èíûõ çíà÷åíèé 
c4, íå ðàâíûõ J. Â ñëó÷àå CH3I–O2 îêàçàëîñü âîç-
ìîæíûì ââåñòè ïðÿìîëèíåéíóþ çàâèñèìîñòü ïàðà-
ìåòðà ñ1 îò êâàíòîâîãî ÷èñëà K: ñ1 = 5,0–0,1K; îñ-
òàëüíûå ïîëóýìïèðè÷åñêèå ïàðàìåòðû áûëè çàôèê-
ñèðîâàíû èç ïðîáíûõ ðàñ÷åòîâ: ñ2 = 0,1; ñ3 = 0,001; 
ñ4 = 22; ñ5 = 0,8. Ýëåêòðîñòàòè÷åñêèå ïàðàìåòðû ïîãëî-
ùàþùåé ìîëåêóëû, äèïîëüíûé ìîìåíò μ = 1,6413 Ä  

è êâàäðóïîëüíûé ìîìåíò Q = 10,7 ÄÅ äëÿ ìåòèë-
éîäèäà âçÿòû èç [19] è [20] ñîîòâåòñòâåííî. 

Áûëè ïðîâåäåíû âû÷èñëåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ 
óøèðåíèÿ ëèíèé äëÿ P-, Q-, R-âåòâåé â ïîëîñå ν6 
äëÿ êîìíàòíîé òåìïåðàòóðû (Ò = 296 Ê). Âðàùàòåëü-
íûå êâàíòîâûå ÷èñëà íèæíåãî ñîñòîÿíèÿ èçìåíÿþòñÿ 
â ñëåäóþùèõ ïðåäåëàõ: J îò 0 äî 70, à K îò J äî 20. 
Ñîâîêóïíîñòü âû÷èñëåííûõ âðàùàòåëüíûõ çàâè-
ñèìîñòåé äëÿ PR-ïîäâåòâè ïðè íåñêîëüêèõ êâàíòî-
âûõ ÷èñëàõ K äëÿ ñèñòåìû CH3I–O2 ïðåäñòàâëåíà 
íà ðèñ. 1. 

 

 
Ðèñ. 1. Âû÷èñëåííûå ÏÝ è ÏÊ ìåòîäàìè êîýôôèöèåíòû 
óøèðåíèÿ ëèíèé ìåòèëéîäèäà äàâëåíèåì êèñëîðîäà â çà- 
  âèñèìîñòè îò J 

 
Âñå íàéäåííûå èç ðàñ÷åòîâ çàâèñèìîñòè ïîëó-

øèðèí ëèíèé îò J äëÿ ðàçíûõ çíà÷åíèé K èìåþò 

ñõîäíóþ ôîðìó; ôèçè÷åñêîå îáúÿñíåíèå ïîâåäåíèÿ 
êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ ìîæíî íàéòè â [21]. Äëÿ 
«íåáîëüøèõ» K (K = 0–5) êðèâûå èìåþò íåÿðêî âû-
ðàæåííûå ìàêñèìóìû, êîòîðûå ñìåùàþòñÿ â îáëàñòü 
áîëüøèõ çíà÷åíèé J ñ ðîñòîì K. Äëÿ á�ëüøèõ çíà-
÷åíèé âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ïîëóýìïè-
ðè÷åñêèå êðèâûå èìåþò ìîíîòîííûé õàðàêòåð. Ïî-
ëóøèðèíû ëèíèé ñ ðîñòîì J ìåíÿþòñÿ äîñòàòî÷íî 
ðåçêî, íî äëÿ áîëüøèõ J (J = ∼ 70) îíè ïðàêòè÷åñêè 
íå èçìåíÿþòñÿ. 

Ñðàâíåíèå âû÷èñëåííûõ îáîèìè ìåòîäàìè êî-
ýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ ëèíèé äàâëåíèåì êèñëî-
ðîäà ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïîäâåòâåé RR 
è PR äëÿ íåñêîëüêèõ ïîêàçàòåëüíûõ çíà÷åíèé K 
ïðèâåäåíî íà ðèñ. 2. 

Äëÿ ìàëûõ çíà÷åíèé K íàáëþäàåòñÿ õîðîøåå 
ñîãëàñèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ ñ èçìåðåíèÿìè, òîãäà 
êàê äëÿ K ≥ 3 ïîëó÷åííûå ïî ÏÊ ìåòîäó ïîëóøè-
ðèíû ëèíèé çàâûøåíû è äëÿ áóôåðíîãî ãàçà êè-
ñëîðîäà, è äëÿ âîçäóõà (ðèñ. 3), ÷òî ìîæåò áûòü 
ñâÿçàíî ñ ïðåíåáðåæåíèåì ïåðåäà÷åé ýíåðãèè  
îò âíåøíèõ ê âíóòðåííèì ñòåïåíÿì ñâîáîäû [22]. 
Ñðàâíåíèå ïîêàçûâàåò, ÷òî â öåëîì èçìåðåííûå 
çíà÷åíèÿ ëó÷øå ñîãëàñóþòñÿ ñ ðàññ÷èòàííûìè  
ïî ÏÝ ìåòîäó (íàïðèìåð äëÿ R-âåòâè CH3I–O2 [9] 
ñðåäíåêâàäðàòè÷íîå îòêëîíåíèå (ÑÊÎ) ñîñòàâëÿåò 
0,0061 ñì−1 àòì−1), ÷åì ñ âû÷èñëåííûìè ïî ÏÊ  
ìåòîäó (äëÿ R-ïîäâåòâè CH3I–O2 [9] ÑÊÎ = 
= 0,0117 ñì−1 àòì−1). Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå [23], 
ïîëó÷åííûå äëÿ ñëó÷àÿ óøèðåíèÿ êèñëîðîäîì  
â ïîëîñå ν5, îêàçàëèñü ñóùåñòâåííî íèæå èçìåðåí-
íûõ çíà÷åíèé èç [9] (â ñðåäíåì íà 9%) è ðàññ÷è-
òàííûõ íàìè âåëè÷èí (íà 8%). 

Ñðàâíèâàÿ ðåçóëüòàòû ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ðàñ-
÷åòîâ äëÿ ïîäâåòâè RR ñ íàèáîëåå îáøèðíûì ìàññè-
âîì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ [9], ìû ïîëó÷àåì 

ÑÊÎ = 0,0065 ñì−1 àòì−1, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò 5,6%. Íàè-
ëó÷øåå ñîãëàñèå â äàííûõ íàáëþäàåòñÿ äëÿ ñëó÷àÿ 
K = 4, äëÿ êîòîðîãî èìååò ìåñòî íàèáîëåå ãëàäêàÿ 
ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ êðèâàÿ (ÑÊÎ = 0,0040 ñì−1 àòì−1; 
3,8%). 

Êîýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ ìåòèëéîäèäà äàâëå-
íèåì âîçäóõà áûëè ïîëó÷åíû ñîãëàñíî âûðàæåíèþ: 

 γ γ + γ
2 2air N O= 0,79 0,21 .   (7) 

Âåëè÷èíû γ
2N  âçÿòû èç [14]. Ïîëóýìïèðè÷åñêèå 

è ïîëóêëàññè÷åñêèå ïîëóøèðèíû ëèíèé, âû÷èñëåí-
íûå ñ ïîìîùüþ êîìáèíàöèîííîãî âûðàæåíèÿ (7), 
õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ èçìåðåííûìè êîýôôèöè-
åíòàìè óøèðåíèÿ ëèíèé äàâëåíèåì âîçäóõà [11]. 
Íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíî ñðàâíåíèå ñ äàííûìè [11] 
äëÿ K = 0, 6, 8, 12 â ïîäâåòâÿõ RR è RQ; ïðèâåäåí-
íûå íà ðèñóíêå ðåçóëüòàòû äàíû â òîì ÷èñëå äëÿ 
ìàêñèìàëüíî âûñîêèõ çíà÷åíèé K = 8, 12 èç [11]. 
Âèäíî, ÷òî çàâèñèìîñòü èçìåðåííûõ ïîëóøèðèí 
ëèíèé ìåòèëéîäèäà îò òèïà âåòâè ñëàáàÿ, ÷òî ïîä-
òâåðæäàåòñÿ äàííûìè âû÷èñëåíèé ïî ïîëóýìïè-
ðè÷åñêîé ìåòîäèêå, òîò æå âûâîä ìîæíî ñäåëàòü  
è äëÿ ñëó÷àÿ äðóãèõ áóôåðíûõ ãàçîâ ïî ðèñ. 2, 3  
è ïî äàííûì ðàáîò [10, 14]. 
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Ðèñ. 2. Âû÷èñëåííûå ÏÝ è ÏÊ ìåòîäàìè, à òàêæå èçìåðåííûå [9] êîýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ ëèíèé ìåòèëéîäèäà äàâëåíèåì 
  êèñëîðîäà â çàâèñèìîñòè îò J 

 

 
Ðèñ. 3. Âû÷èñëåííûå ÏÝ è ÏÊ ìåòîäàìè, à òàêæå èçìåðåííûå [11] êîýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ ëèíèé ìåòèëéîäèäà äàâëåíèåì 
  âîçäóõà â çàâèñèìîñòè îò J 
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Ïîäâåäåì èòîã. Íà îñíîâå ñäåëàííûõ â ðàáîòå 
òåîðåòè÷åñêèõ îöåíîê êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ 
ëèíèé CH3I äàâëåíèåì êèñëîðîäà è âîçäóõà ïåð-
ïåíäèêóëÿðíîé ïîëîñû â øèðîêîì äèàïàçîíå âðà-
ùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë è èõ ñðàâíåíèè  
ñ èìåþùèìèñÿ â ëèòåðàòóðå äàííûìè ìîæíî ñäå-
ëàòü âûâîä î õîðîøåì ñîãëàñèè ñ ïîëóýìïèðè÷å-
ñêèìè ðàñ÷åòàìè. Ðàññ÷èòàííûå ïî ïîëóêëàññè÷å-
ñêîìó ìåòîäó ïîëóøèðèíû ëèíèé â îñíîâíîì âûøå 
ïîëó÷åííûõ ïî ïîëóýìïèðè÷åñêîìó ìåòîäó, è ðàç-
íèöà ìåæäó íèìè áîëüøå äëÿ ìàëûõ çíà÷åíèé 
âðàùàòåëüíîãî ÷èñëà J. 

Ðàáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ ãîñóäàðñòâåííîãî 
çàäàíèÿ ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ. 
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J.V. Buldyreva, L.A. Troitsyna, À.S. Dudaryonok, N.N. Lavrentieva. Broadening coefficients of methyl 
iodide vibrotational lines induced by nitrogen, oxygen, and air pressure. 

The nitrogen-, oxygen-, and air-broadening coefficients of CH3I lines in the ν6 band (RP-, PP-, RQ-, PQ-, 
RR-, and PR-sub-branches) are calculated at room temperature with the rotational quantum numbers 0 ≤ J ≤ 70, 
0 ≤ K ≤ 20. Calculations are performed by two methods: the semi-classical method with exact trajectories, 
adapted for the case of an absorbing molecule such as a symmetric top, colliding with a diatomic homonuclear 
partner, and the semi-empirical method based on the impact semi-classical theory and using an empirically ad-
justed factor for the efficiency functions. When comparing with recently published experimental data, a good 
agreement was obtained for the semi-empirical approach, so that the half-widths can be calculated by this 
method for reliable use in atmospheric applications. 
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