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Òðàäèöèîííûé ëèíåéíûé ìåòîä íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ èìååò íóëåâóþ óñòîé÷èâîñòü ïî îòíîøåíèþ  
ê âûáðîñàì â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ÷òî âåäåò ê èñêàæåííûì îöåíêàì ïàðàìåòðîâ è ïîñòðîåíèþ ìî-
äåëåé, íåàäåêâàòíûõ ïîëó÷åííûì äàííûì. Ïîýòîìó äëÿ ïîëó÷åíèÿ ïîäîãíàííûõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïàðà-
ìåòðîâ êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ ëèíåéíûõ ìîëåêóë ïðåäëàãàåòñÿ èñïîëüçîâàòü âìåñòî óêàçàííîãî ìåòîäà ìåòîä 
íàèìåíüøåé ìåäèàíû, êîòîðûé ÿâëÿåòñÿ óñòîé÷èâûì ê íàëè÷èþ âûáðîñîâ â äàííûõ è ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü 
ñòàòèñòè÷åñêè îáîñíîâàííûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ. Âàæíîñòü è ïîëåçíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ ìåòîäà íàèìåíü-
øåé ìåäèàíû ïðîäåìîíñòðèðîâàíû íà ïðèìåðå ïîëó÷åíèÿ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ïîëîñû 40002–
01101 ìîëåêóëû 12C16O2. 

 

Ââåäåíèå 

Â ïîäàâëÿþùåì áîëüøèíñòâå ðàáîò, ïîñâÿùåí-
íûõ èçìåðåíèÿì è ìîäåëèðîâàíèþ ÷àñòîò êîëåáà-
òåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ ëèíåéíûõ ìîëå-
êóë, èñïîëüçóåòñÿ ïîëèíîìèàëüíîå ïðåäñòàâëåíèå 
âðàùàòåëüíîé çàâèñèìîñòè óðîâíåé ýíåðãèè E(J) 
êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v: 
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ãäå Gv, Bv, Dv, Hv – ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåò-
ðû ñîñòîÿíèÿ, îïðåäåëÿåìûå èç ïîäãîíêè ê ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèÿì Ev. Â êà÷åñòâå ìèíèìè-
çèðóåìîé âåëè÷èíû èñïîëüçóåòñÿ ñóììà êâàäðàòîâ 
îòêëîíåíèé ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëüíûìè è âû÷èñ-
ëåííûìè çíà÷åíèÿìè ýíåðãèé. Ìåòîäîì ìèíèìèçà-
öèè ÿâëÿåòñÿ ëèíåéíûé ìåòîä íàèìåíüøèõ êâàäðà-
òîâ (ËÌÍÊ), ïîñêîëüêó ïàðàìåòðû Gv, Bv, Dv, Hv 
âõîäÿò â âûðàæåíèå äëÿ Ev(J) ëèíåéíî. Èìåÿ ïî-
äîãíàííûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ, ìîæíî ïðîâîäèòü 
èíòåðïîëÿöèîííûå è ýêñòðàïîëÿöèîííûå ðàñ÷åòû 
ïî âðàùàòåëüíîìó êâàíòîâîìó ÷èñëó J. Íåäîñòàòêîì 
òàêîãî ïîäõîäà ÿâëÿåòñÿ íåâîçìîæíîñòü êîððåêòíî-
ãî îïèñàíèÿ ñîñòîÿíèé, âîâëå÷åííûõ â ëîêàëüíûå 
ïî J ðåçîíàíñû, ïîñêîëüêó ôîðìóëà (1) ñïðàâåäëè-
âà ëèøü äëÿ ñëó÷àÿ îòñóòñòâèÿ ðåçîíàíñíûõ âçàè-
ìîäåéñòâèé. Ïðè èñïîëüçîâàíèè ËÌÍÊ íåÿâíî 
ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî â ïîäãîíÿåìûõ äàííûõ íåò âû-
áðîñîâ, ò.å. ìîäåëü (1) â ñîñòîÿíèè îïèñàòü âñå 
äàííûå ñ ïðèåìëåìûìè íåâÿçêàìè. Ê ñîæàëåíèþ, 
ìàëîñòü íåâÿçîê åùå íå ãàðàíòèðóåò îòñóòñòâèå âû-
áðîñîâ. 

ËÌÍÊ è ðîáàñòíûå ìåòîäû  
îöåíèâàíèÿ äëÿ ëèíåéíûõ ìîäåëåé 

Òåîðèÿ ËÌÍÊ õîðîøî ðàçðàáîòàíà. Ïîëåçíûé 
îáçîð èñïîëüçîâàíèÿ ËÌÍÊ â ïðèëîæåíèè ê çàäà-
÷àì ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè ïðèâåäåí â ðàáî-

òå [1]. Îöåíêè ïàðàìåòðîâ �vG , �
vB , �vD  è �vH  ìî-

äåëè (1) ÿâëÿþòñÿ íåñìåùåííûìè è èìåþò íàè-
ìåíüøóþ äèñïåðñèþ â êëàññå ëèíåéíûõ îöåíîê 
(òåîðåìà Ãàóññà–Ìàðêîâà). Ñòàòèñòè÷åñêèå õàðàê-
òåðèñòèêè îöåíîê (ñòàíäàðòíûå îøèáêè, ìàòðèöà 
êîððåëÿöèé, èíôëÿöèîííûå êîýôôèöèåíòû äèñïåð-
ñèè) äàþò èññëåäîâàòåëþ òåîðåòè÷åñêè îáîñíîâàí-
íóþ èíôîðìàöèþ î ñâîéñòâàõ ìîäåëè, ðóêîâî-
äñòâóÿñü êîòîðîé ìîæíî ïûòàòüñÿ ïîñòðîèòü ìî-
äåëü, îïòèìàëüíóþ â íåêîòîðîì ñìûñëå. Êðîìå òî-
ãî, èìååòñÿ ðÿä âûñîêîêà÷åñòâåííûõ ïðîãðàìì, 
ðåàëèçóþùèõ ýòîò ìåòîä. 

Êðàåóãîëüíûì êàìíåì âñåé òåîðèè ËÌÍÊ ÿâëÿ-
åòñÿ ïðåäïîëîæåíèå î äîñòàòî÷íîì îáúåìå âûáîðêè 
äàííûõ è íîðìàëüíîñòè ðàñïðåäåëåíèÿ èõ îøèáîê. 
Ïðè åãî íàðóøåíèè áîëüøèíñòâî âûâîäîâ òåîðèè 
òåðÿþò ñèëó. Ê ñîæàëåíèþ, áîëüøèå âûáîðêè  
ñ íîðìàëüíûì ðàñïðåäåëåíèåì îøèáîê èçìåðåíèÿ 
ÿâëÿþòñÿ ñêîðåå èñêëþ÷åíèåì, ÷åì ïðàâèëîì. Äëÿ 
ðàáîòû ñ êîðîòêèìè âûáîðêàìè, îòêëîíÿþùèìèñÿ 
îò íîðìàëüíîãî çàêîíà ðàñïðåäåëåíèÿ ñëó÷àéíûõ 
îøèáîê, ñëåäóåò èñïîëüçîâàòü ðîáàñòíûå ìåòîäû 
îöåíèâàíèÿ ïàðàìåòðîâ ìîäåëåé [2, 3]. Áûëî ñäå-
ëàíî íåñêîëüêî ïîïûòîê (ñì., íàïðèìåð, [4]) èñ-
ïîëüçîâàíèÿ òàêèõ ìåòîäîâ â ìîëåêóëÿðíîé ñïåê-
òðîñêîïèè. Îäíàêî îíè ÿâëÿþòñÿ áîëåå ðåñóðñîåì-
êèìè ïî ñðàâíåíèþ ñ ËÌÍÊ, à òàêæå èìåþò áîëåå 
ñëîæíóþ àëãîðèòìè÷åñêóþ ðåàëèçàöèþ. Âîçìîæíî 
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ïîýòîìó ýòè ìåòîäû âñå åùå íå ïîëó÷èëè øèðîêîãî 
ðàñïðîñòðàíåíèÿ â ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ çàäà÷àõ. 
 Ïîñëå ïðîâåäåíèÿ ïîäãîíêè äàííûå èç âûáîð-
êè, èìåþùèå áîëüøèå íåâÿçêè, òðåáóþò äàëüíåéøåãî 
èçó÷åíèÿ. Ïðè÷èíà íàëè÷èÿ ýòèõ âûáðîñîâ äâîÿêàÿ. 
Ñ îäíîé ñòîðîíû, îíè ìîãóò áûòü äåôåêòàìè íà-
áëþäåíèé (îøèáêàìè èçìåðåíèé, çàøóìëåííîñòüþ, 
íåâåðíîé êâàíòîâîé èäåíòèôèêàöèåé è ò.ä.) è íå 
èìåòü çíà÷åíèÿ ñ òî÷êè çðåíèÿ ôèçè÷åñêèõ ÿâëå-
íèé, îïèñûâàåìûõ ìîäåëüþ. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, 
èìåííî îíè ìîãóò ñâèäåòåëüñòâîâàòü î íåàäåêâàòíî-
ñòè èñïîëüçóåìîé ìîäåëè. ßñíî, ÷òî âûáîð ìåæäó 
ýòèìè âàðèàíòàìè ìîæåò ñäåëàòü ëèøü èññëåäîâà-
òåëü íà îñíîâå àíàëèçà ñëîæèâøåéñÿ ñèòóàöèè. 
 Èçâåñòíî, ÷òî ËÌÍÊ èìååò íóëåâóþ óñòîé÷è-
âîñòü ïî îòíîøåíèþ ê âûáðîñàì [2]: äîñòàòî÷íî 
ëèøü îäíîãî âûáðîñà, ÷òîáû êàðäèíàëüíûì îáðà-
çîì èçìåíèòü îöåíêè ïàðàìåòðîâ è, ñëåäîâàòåëüíî, 
ñòðóêòóðó ìîäåëè. Ïðè÷åì ñàì ýòîò âûáðîñ ìîæåò 
è íå èìåòü áîëüøóþ íåâÿçêó. Äëÿ óñòðàíåíèÿ ýòîãî 
íåäîñòàòêà è èñïîëüçóþòñÿ ðîáàñòíûå ìåòîäû. Ðàç-
íèöó ìåæäó ËÌÍÊ è ðîáàñòíûìè ìåòîäàìè ìîæíî 
ïðîèëëþñòðèðîâàòü íà ðèñ. 1 è 2, çàèìñòâîâàííûõ 
èç êíèãè [3]. Ïóñòü èìåþòñÿ äàííûå, ñîñòîÿùèå èç 
òðåõ ãðóïï òî÷åê A, B, C, êîòîðûå ìû õîòèì  
ïîäîãíàòü ñ èñïîëüçîâàíèåì ëèíåéíîé ìîäåëè. Åñëè 
âîñïîëüçîâàòüñÿ ËÌÍÊ, òî ïîäãîíî÷íàÿ ëèíèÿ 
ïðîéäåò ïðèìåðíî òàê, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 1.  
 

 
Ðèñ. 1. Ïîäãîíêà ëèíåéíûì ìåòîäîì íàèìåíüøèõ  

êâàäðàòîâ 
 

Ïðè ýòîì òî÷êè ãðóïïû B, èìåþùèå íàèáîëüøèå íå-
âÿçêè, êëàññèôèöèðóþòñÿ êàê âûáðîñû è íå îïèñû-
âàþòñÿ ìîäåëüþ. Òàêîé âèä ïðÿìîé îáúÿñíÿåòñÿ òåì, 
÷òî ËÌÍÊ èçáåãàåò ïîÿâëåíèÿ áîëüøèõ íåâÿçîê  
è â íàøåì ñëó÷àå äàåò óñðåäíåííîå ìíåíèå îáî âñåõ 
òî÷êàõ. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, èñïîëüçóÿ âûñîêîðîáàñò-
íóþ ïîäãîíêó, ìû ïîëó÷èì êàðòèíó, ïðèâåäåííóþ íà 
ðèñ. 2. Âèäíî, ÷òî ýòîò ìåòîä äàåò ÿâíîå ìíåíèå  
î áîëüøèíñòâå òî÷åê. Òî÷êè ãðóïïû B îêàçûâàþòñÿ 
ïðè ýòîì õîðîøî îïèñàííûìè, çàòî òî÷êè ãðóïïû C 
ÿâëÿþòñÿ ÿâíûìè âûáðîñàìè. Î÷åâèäíî, íåîáõîäèì 
äàëüíåéøèé àíàëèç ãðóïï äàííûõ B è C ñ öåëüþ 
âûÿâëåíèÿ èñòî÷íèêà èõ àíîðìàëüíîñòè. ßâëÿþòñÿ 
ëè ýòè òî÷êè øóìàìè èëè æå íåñóò âàæíóþ èíôîð-
ìàöèþ î ìîäåëèðóåìîì ÿâëåíèè, êîòîðàÿ íå îïèñû-
âàåòñÿ ëèíåéíîé ìîäåëüþ, – âñå ýòè âîïðîñû äëÿ 
èññëåäîâàòåëÿ. 

 
Ðèñ. 2. Ïîäãîíêà ìåòîäîì íàèìåíüøåé ìåäèàíû 
 

Íàèáîëåå óñòîé÷èâûì ìåòîäîì îöåíèâàíèÿ ÿâ-
ëÿåòñÿ ìåòîä íàèìåíüøåé ìåäèàíû (ÌÍÌ) [2]. 
Ðàçðàáîòàííûé äëÿ ëèíåéíûõ ìîäåëåé îí èìååò 
óñòîé÷èâîñòü ïî îòíîøåíèþ ê âûáðîñàì 50%. Ýòî 
çíà÷èò, ÷òî ìåòîä â ñîñòîÿíèè óêàçàòü äî 49 âûáðî-
ñîâ äëÿ âûáîðêè èç 100 äàííûõ. Îäíàêî îí òðåáóåò 
÷ðåçâû÷àéíî áîëüøîãî âðåìåíè ñ÷åòà, ïîñêîëüêó 
ðåàëèçóåò êîìáèíàòîðíûé ïåðåáîð âñåâîçìîæíûõ 
ïîäâûáîðîê îïðåäåëåííîé äëèíû èç âñåé âûáîðêè. 
 

Ïðèìåíåíèå ÌÍÌ ê àíàëèçó ïîëîñ 
ìîëåêóëû CO2 

Â êà÷åñòâå ïðèìåðà, ïîêàçûâàþùåãî ïîëåç-
íîñòü ïðèìåíåíèÿ ÌÍÌ â ñïåêòðîñêîïèè, ðàññìîò-
ðèì çàäà÷ó îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ Gv, Bv, Dv, 
âåðõíåãî ñîñòîÿíèÿ ïîëîñû 40002–01101 ìîëåêóëû 
12C16O2. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ÷àñòîòû νobs áûëè âçÿ-
òû èç ðàáîòû [5]. Ðàññ÷èòàííûå ÷àñòîòû ìîäåëèðî-
âàëèñü âûðàæåíèåì 

 ′ν = − −( ) ( 1),v vcalc E m E m  (2) 

ãäå v′ = 40002, v = 01101; m = –J äëÿ P-âåòâè  
è m = J + 1 äëÿ R-âåòâè. Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ñî-
ñòîÿíèÿ 01101 áûëè âçÿòû èç ðàáîòû [6]. 

Ïîäãîíêà ñ èñïîëüçîâàíèåì ËÌÍÊ äàëà âåëè-
÷èíó ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêîãî îòêëîíåíèÿ (ÑÊÎ) 
0,0053 cì–1 è íåâÿçêè, ïðèâåäåííûå â òðåòüåé êî-
ëîíêå òàáëèöû. Â êîëîíêå 1 ïðèâåäåíà èäåíòèôè-
êàöèÿ ëèíèé, â êîëîíêå 2 – ýêñïåðèìåíòàëüíûå 
çíà÷åíèÿ ÷àñòîòû ïåðåõîäà. Âñå äàííûå èìåëè âåñ, 
ðàâíûé åäèíèöå. Íàèáîëüøàÿ íåâÿçêà íå ïðåâîñõî-
äèò 0,012 cì–1, è, ïî-âèäèìîìó, ìîäåëü (2) àäåê-
âàòíà äàííûì. 

Ðàññìîòðèì òå æå äàííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì 
ÌÍÌ. Òåêñò ïðîãðàììû, ðåàëèçóþùèé ýòîò ìåòîä, 
áûë âçÿò èç [2]. ÌÍÌ îáíàðóæèë 9 âûáðîñîâ â 34 
äàííûõ, êîòîðûì áûë ïðèïèñàí íóëåâîé âåñ, ÷òî 
îòðàæåíî â êîëîíêå 5 òàáëèöû. Ïîñëå ýòîãî ñ îñòàâ-
øèìèñÿ 25 äàííûìè áûëà ïðîâåäåíà ïîâòîðíàÿ ïîä-
ãîíêà ñ ïîìîùüþ ËÌÍÊ. ÑÊÎ ïîäãîíêè ñòàëî 
0,0014 cì–1, à íåâÿçêè ïðèâåäåíû â ÷åòâåðòîé êîëîí-
êå òàáëèöû. Ðàññ÷èòàííûå íåâÿçêè âûáðîøåííûõ 
äàííûõ ïîä÷åðêíóòû. Íàèáîëüøàÿ íåâÿçêà ýòèõ 
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äàííûõ ðàâíà 0,0027 cì–1. Èç âûáðîøåííûõ äàííûõ 
íàèáîëüøèé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò ëèíèè R39-R43, 
äëÿ êîòîðûõ íåâÿçêà äîñòèãàåò 0,21 cì–1. Îñòàëü-
íûå ëèíèè, î÷åâèäíî, ÿâëÿþòñÿ çàøóìëåííûìè. 
 

Ïîäãîíêà ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïîñòîÿííûõ âåðõíåãî  
ñîñòîÿíèÿ ïîëîñû 40002–01101 ñ èñïîëüçîâàíèåì  

ËÌÍÊ è ÌÍÌ 

Ëèíèÿ νobs, cì
–1 ËÌÍÊ, cì–1 ÌÍÌ, cì–1 Âåñ 

P5 4804,2693 –0,01151 –0,01481 0,0 
P7 4802,7082 –0,00452 –0,00816 0,0 
P9 4801,1437 0,00140 –0,00269 1,0 
P11 4799,5747 0,00537 0,00083 1,0 
P13 4798,0009 0,00737 0,00249 1,0 
P15 4796,4086 –0,00600 –0,01097 0,0 
P17 4794,8386 0,00637 0,00167 1,0 
P19 4793,2507 0,00457 0,00057 1,0 
P21 4791,6578 0,00176 –0,00107 1,0 
P23 4790,0614 –0,00036 –0,00162 1,0 
P25 4788,4613 –0,00191 –0,00135 1,0 
P27 4786,8574 –0,00303 –0,00072 1,0 
P29 4785,2504 –0,00323 0,00029 1,0 
P31 4783,6415 –0,00172 0,00176 1,0 
P33 4782,0302 0,00030 0,00155 1,0 
P35 4780,4175 0,00287 –0,00158 1,0 
R3 4811,3016 –0,00998 –0,01433 0,0 
R5 4812,8643 –0,00389 –0,00890 0,0 
R7 4814,4257 0,00333 –0,00231 1,0 
R9 4815,9807 0,00684 0,00073 1,0 
R13 4819,0752 0,00771 0,00173 1,0 
R15 4820,6162 0,00728 0,00211 1,0 
R17 4822,1483 0,00201 –0,00177 1,0 
R19 4823,6814 0,00213 0,00027 1,0 
R21 4825,2068 –0,00079 –0,00035 1,0 
R23 4826,7270 –0,00409 –0,00123 1,0 
R25 4828,2445 –0,00519 –0,00027 1,0 
R27 4829,7579 –0,00561 0,00036 1,0 
R29 4831,2690 –0,00385 0,00122 1,0 
R31 4832,7766 –0,00165 –0,00064 1,0 
R33 4834,2823 0,00177 –0,00602 0,0 
R39 4838,7915 0,00911 –0,07542 0,0 
R41 4840,2943 0,00622 –0,13047 0,0 
R43 4841,7919 –0,00908 –0,21753 0,0 
CKO, cì–1 0,0053  0,0014  

 

×òî ÿâëÿåòñÿ ïðè÷èíîé íåàäåêâàòíîñòè ìîäåëè 
äëÿ ñëó÷àÿ J ∼  40? Îòâåò áûë íàéäåí ïðè ãëîáàëüíîé 
ïîäãîíêå öåíòðîâ ëèíèé 

12C16O2 ñ ìîäåëüþ ýôôåê-
òèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà, ïðèâåäåííîé [7]. Îêàçà-
ëîñü, ÷òî ñîñòîÿíèå 40002 íàõîäèòñÿ â ñèëüíîì ðå-
çîíàíñå ñ ñîñòîÿíèåì 21113, ïðè÷åì ìàêñèìóì 
âçàèìîäåéñòâèÿ ïðèõîäèòñÿ êàê ðàç íà J ∼  40 [8]. 
ßñíî, ÷òî ïðîñòàÿ ïîëèíîìèàëüíàÿ ìîäåëü (2) íèç-
êîãî ïîðÿäêà íå â ñîñòîÿíèè êîððåêòíî îïèñàòü 
ëîêàëüíîå ïî J âçàèìîäåéñòâèå. Òàêèì îáðàçîì, 
ìåòîä ðîáàñòíîé ïîäãîíêè îêàçàëñÿ â ñîñòîÿíèè 

âûäåëèòü îáëàñòü äàííûõ, êîòîðûå íåàäåêâàòíû ìî-
äåëè, â òî âðåìÿ êàê ñ ïîìîùüþ îáû÷íîãî ËÌÍÊ 
ýòî ñäåëàòü íåâîçìîæíî. 

Çàêëþ÷åíèå 

Öåëüþ íàñòîÿùåé ñòàòüè ÿâëÿåòñÿ ïðèâëå÷åíèå 
âíèìàíèÿ èññëåäîâàòåëåé, çàíèìàþùèõñÿ èíòåð- 
ïðåòàöèÿìè ñïåêòðîâ ëèíåéíûõ ìîëåêóë, ê âîç-
ìîæíîñòè èñïîëüçîâàíèÿ ÌÍÌ, èìåþùåãî áîëü-
øóþ óñòîé÷èâîñòü ïî îòíîøåíèþ ê âûáðîñàì â ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî ñðàâíåíèþ ñ øèðîêî-
èñïîëüçóåìûì ËÌÍÊ. ÌÍÌ îñóùåñòâëÿåò êîìáè-
íàòîðíûé ïåðåáîð ïîäâûáîðîê îïðåäåëåííîé äëèíû 
èç âûáîðêè ïîäãîíÿåìûõ äàííûõ è ÿâëÿåòñÿ ïîýòî-
ìó äîñòàòî÷íî ðåñóðñîåìêèì ñ òî÷êè çðåíèÿ âðåìå-
íè ñ÷åòà. 

Êðîìå ìîäåëåé, ðàññìîòðåíûõ â ýòîé ñòàòüå, îí 
ìîæåò áûòü òàêæå èñïîëüçîâàí äëÿ èçâëå÷åíèÿ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè èç íàáëþäàåìûõ 
÷àñòîò ïåðåõîäîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ôóíäàìåíòàëüíî-
ãî êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîãî ïðèíöèïà Ðèöà [ñì., íà-
ïðèìåð, 9]. 
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S.A. Tashkun. Usage of robust methods to estimate spectroscopic parameters of vibrational bands  

of linear molecules from experimental data. 
In order to obtain fitted spectroscopic parameters of vibrational bands of linear molecules it is suggested 

to use the least median method instead of the widely used least squares method. The former is known to be ro-
bust with respect to presence of outliers in data and provides statistically justified estimates. On the contrary, 
the latter has zero resistance against outliers that may lead to distorted estimates and deficient models. Impor-
tance and usefulness of the least median method is illustrated with an example of deriving fitted spectroscopic 
parameters of the 40002–01101 band of the 12C16O2 molecule. 


