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ÌÓËÜÒÈËÈÍÅÉÍÎÅ ÏÐÅÄÑÒÀÂËÅÍÈÅ 
ÄËß ÈÍÒÅÃÐÀËÜÍÎÃÎ ÏÎÃËÎÙÅÍÈß ÈÇËÓ×ÅÍÈß 
Â ÌÎËÅÊÓËßÐÍÛÕ ÏÎËÎÑÀÕ 
 
 

Äëÿ ýêâèâàëåíòíîé øèðèíû ïîëîñû, ñîñòàâëåííîé èç ï ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, ïîëó÷åíî àñèìïòîòè÷åñêîå 
ïðåäñòàâëåíèå, ãäå ãëàâíûì ÷ëåíîì ÿâëÿåòñÿ ýêâèâàëåíòíàÿ øèðèíà ïîëîñû â ïðèáëèæåíèè íåïåðåêðûâàþùèõñÿ 
ëèíèé. Ïîëó÷åí òàêæå êðèòåðèé âûïîëíèìîñòè íàçâàííîãî ïðèáëèæåíèÿ ñ òðåáóåìîé îòíîñèòåëüíîé ïîãðåøíî-
ñòüþ. 

 
 

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ, êîãäà ïîëó÷èëà ðàñïðîñòðàíåíèå ñðåäè èññëåäîâàòåëåé ïîëíàÿ è òî÷íàÿ èí-
ôîðìàöèÿ î ïàðàìåòðàõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé [1], ïîëèíåéíûé ìåòîä ñòàë ýòàëîííûì äëÿ ðàñ÷åòà èí-
òåãðàëüíîãî ïîãëîùåíèÿ èçëó÷åíèÿ â êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ìîëåêóëÿðíûõ ïîëîñàõ. Ïðè ýòîì 
ïîñëåäíèå ðàññìàòðèâàþòñÿ â îáùåì ñëó÷àå ñîñòîÿùèìè èç ï ïåðåêðûâàþùèõñÿ ëèíèé, êàæäàÿ èç 
êîòîðûõ õàðàêòåðèçóåòñÿ ñâîåé èíòåíñèâíîñòüþ Si, ïîëóøèðèíîé γi, ÷àñòîòîé öåíòðà ν0 è ïðîôèëåì 

0( ),
i

α ν − ν  i = 1, 2, .…, ï. Äëÿ ýêâèâàëåíòíîé øèðèíû ïîëîñû W(n), èñïîëüçóåìîé ïðè îïèñàíèè èí-

òåãðàëüíîãî ïîãëîùåíèÿ èçëó÷åíèÿ â ìîëåêóëÿðíîé ïîëîñå îïòè÷åñêè îäíîðîäíîé ñðåäû, èìååò ìåñòî 
ïðåäñòàâëåíèå 
 

 (1) 
 

ãäå τi — îïòè÷åñêàÿ òîëùèíà â öåíòðå i-é ëèíèè. Âèäíî, ÷òî ïîëèíåéíûé ìåòîä ïðåäïîëàãàåò ÷èñëåí-
íîå èíòåãðèðîâàíèå îñöèëëèðóþùåé ôóíêöèè (â îáùåì ñëó÷àå ÷èñëî îñöèëëÿöèé ðàâíî ÷èñëó ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé â ïîëîñå). Ïðè ýòîì òðóäîåìêîñòü ðàñ÷åòîâ óâåëè÷èâàåòñÿ ïî ìåðå òîãî, êàê óâåëè-
÷èâàåòñÿ ðåçêîñòü âñïëåñêîâ êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ íà ÷àñòîòàõ öåíòðîâ ëèíèé, ÷òî, â ñâîþ î÷å-
ðåäü, ïðîèñõîäèò ïî ìåðå óìåíüøåíèÿ ïåðåêðûâàíèÿ ëèíèé. Â ñëó÷àå ñëàáîãî ïåðåêðûâàíèÿ ëèíèé 
ìîæíî ïðåäëîæèòü íîâûé ïîäõîä ê ðàñ÷åòó èíòåãðàëüíîãî ïîãëîùåíèÿ èçëó÷åíèÿ â ïîëîñå. Â îñíîâó 
åãî ìîæíî ïîëîæèòü ñëåäóþùåå ïðåäñòàâëåíèå äëÿ W(ï): 
 

 
 

 (2) 
 

 
 
ãäå Wi — ýêâèâàëåíòíàÿ øèðèíà i-é èçîëèðîâàííîé ëèíèè. 

Ïåðâûé ÷ëåí â ïðàâîé ÷àñòè (2) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ýêâèâàëåíòíóþ øèðèíó ïîëîñû Wí(n) â ïðè-
áëèæåíèè íåïåðåêðûâàþùèõñÿ ëèíèé, êîãäà êàæäîé ëèíèè ñîîòâåòñòâóåò ñâîé àíñàìáëü ôîòîíîâ è 
ýòè àíñàìáëè íå ïåðåìåøèâàþòñÿ; âòîðîé ÷ëåí ó÷èòûâàåò ïåðåêðûâàíèå äâóõ ëèíèé, ò. å. ïåðåìåøè-
âàíèå ôîòîíîâ èç äâóõ ðàçëè÷íûõ àíñàìáëåé, òðåòèé ÷ëåí — òðåõ è ò. ä. Íàçîâåì íîâóþ ôîðìóëó 
(2) ìóëüòèëèíåéíûì ïðåäñòàâëåíèåì äëÿ ýêâèâàëåíòíîé øèðèíû ïîëîñû. Îíà äîêàçûâàåòñÿ ìåòîäîì 
ìàòåìàòè÷åñêîé èíäóêöèè ïî ï è, íåñìîòðÿ íà ñâîé ãðîìîçäêèé âèä, îêàçûâàåòñÿ ïîëåçíîé íà ïðàê-
òèêå ïî ñëåäóþùèì ïðè÷èíàì. 

Äåëî â òîì, ÷òî (2) ÿâëÿåòñÿ àñèìïòîòè÷åñêèì ðàçëîæåíèåì äëÿ W(n), ãäå â êà÷åñòâå ãëàâíîãî 
÷ëåíà âûñòóïàåò ýêâèâàëåíòíàÿ øèðèíà ïîëîñû Wí(n) â ïðèáëèæåíèè íåïåðåêðûâàþùèõñÿ ëèíèé, 
ïîñêîëüêó l-é ÷ëåí óáûâàåò ïðè óâåëè÷åíèè ðàññòîÿíèÿ ìåæäó öåíòðàìè ëèíèé è óìåíüøåíèè îïòè÷å-
ñêèõ òîëùèí â öåíòðàõ ëèíèé (ò. å. ïî ìåðå ïðèáëèæåíèÿ ê ñèòóàöèè íåïåðåêðûâàþùèõñÿ ëèíèé) 
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ν τ α ν − ν∏∫  Ñëåäîâàòåëüíî, ó÷åò òîëüêî ïåðâûõ íåñêîëüêèõ ÷ëåíîâ â (2) áóäåò äàâàòü çíà-

÷åíèÿ W(ï) òåì òî÷íåå, ÷åì îïðàâäàííåå ïðèáëèæåíèå íåïåðåêðûâàþùèõñÿ ëèíèé. Êðîìå òîãî, ïî-
ñêîëüêó ïîñëåäóþùèå ÷ëåíû â (2) â ýòîé ñèòóàöèè áóäóò ìàëîé äîáàâêîé ê Wí(n), èõ ìîæíî îöåíèâàòü 
ïðèáëèæåííî ñ ïðèâëå÷åíèåì ôèçè÷åñêèõ ïðåäñòàâëåíèé î ñâîéñòâàõ ïîãëîùåíèÿ èçëó÷åíèÿ â ãàçàõ. 

Ðàñïîëîæèì ëèíèè â ïîëîñå â ïîðÿäêå óáûâàíèÿ îïòè÷åñêèõ òîëùèí τi (τ1 ≥ τ2 ≥  … ≥τï) è âîñ-
ïîëüçóåìñÿ ïðèáëèæåííûì ñîîòíîøåíèåì 
 

 (3) 
 
Òîãäà, èñïîëüçóÿ ìåòîä ìàòåìàòè÷åñêîé èíäóêöèè ïî n, âìåñòî (2) áóäåì èìåòü 
 

 (4) 
 
Ïðèáëèæåííîå ñîîòíîøåíèå (3) ïîëó÷åíî íà òîì îñíîâàíèè, ÷òî â ñëó÷àå ñëàáîãî ïåðåêðûâàíèÿ ëè-
íèé â ïîëîñå ïåðåíîñ èçëó÷åíèÿ îñóùåñòâëÿåòñÿ â íåáîëüøîì ñïåêòðàëüíîì èíòåðâàëå âáëèçè öåíòðà 
ëèíèè ñ ìàêñèìàëüíûì τ1 íà ôîíå êðûëüåâ îñòàëüíûõ ëèíèé, ôèãóðèðóþùèõ â èíòåãðàëàõ (3) è äëÿ 
êîòîðûõ τi ≤ τ1.Ïî-âèäèìîìó, âîçìîæíû è äðóãèå ïðèáëèæåííûå ïðåäñòàâëåíèÿ äëÿ Δ â (4), îäíàêî 
ïðèâåäåííîå îòëè÷àåòñÿ òåì ïðåèìóùåñòâîì, ÷òî îíî ïîìèìî ýëåìåíòàðíûõ ôóíêöèé ñîäåðæèò òîëüêî 
ôóíêöèè Wi,îïèñûâàþùèå ïîãëîùåíèå èçîëèðîâàííûìè ëèíèÿìè, çíà÷åíèÿ êîòîðûõ óæå âû÷èñëåíû 
íà ñòàäèè îïðåäåëåíèÿ ãëàâíîãî ÷ëåíà â ìóëüòèëèíåéíîì ïðåäñòàâëåíèè (2). 

Ìóëüòèëèíåéíîå ïðåäñòàâëåíèå (2) ÿâëÿåòñÿ òî÷íûì. Îíî õàðàêòåðíî äëÿ ëþáîé ïîëîñû, ëþáîé 
êîìáèíàöèè ïîëîñ, â òîì ÷èñëå è â ñëó÷àå îïòè÷åñêè íåîäíîðîäíûõ ñðåä, åñëè, êîíå÷íî, ñäåëàòü çàìåíó 
 

 (5) 
 
ãäå l — ãåîìåòðè÷åñêàÿ äëèíà ïóòè ïðîõîæäåíèÿ èçëó÷åíèÿ; N(z) — êîíöåíòðàöèÿ ïîãëîùàþùèõ 
ìîëåêóë â òî÷êå z. 

Ôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà ïîãëîùåíèÿ è èçëó÷åíèÿ ìîëåêóëÿðíîé ñðåäîé Èñïîëüçîâàëèñü òîëüêî íà 
ñòàäèè ïðèáëèæåííîé îöåíêè Δ. Ïðè÷åì èõ õàðàêòåð òàêîâ, ÷òî ñîîòíîøåíèÿ (3) ïðè ïðî÷èõ ðàâíûõ 
óñëîâèÿõ âûïîëíÿþòñÿ õóæå âñåãî â ñëó÷àå, êîãäà âñå τi = τ1. Òàê êàê êðûëüÿ ëèíèé îïèñûâàþòñÿ 
ëîðåíöåâñêèì êîíòóðîì [2], òî ïðè òåñòèðîâàíèè ïðèáëèæåííîãî ñîîòíîøåíèÿ (3) ìîæíî îãðàíè÷èòü-
ñÿ ñëó÷àåì ëîðåíöåâñêîãî ïðîôèëÿ. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî â ðåàëüíûõ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ïî-

ëîñàõ ïîëóøèðèíû γi è ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñîñåäíèìè ëèíèÿìè 0

1i i+
ν − ν  ìåíÿþòñÿ íåçíà÷èòåëüíî ïî 

ñðàâíåíèþ ñ èçìåíåíèåì èíòåíñèâíîñòåé Si(τi). Ïîýòîìó ïðåäñòàâëÿåòñÿ öåëåñîîáðàçíûì ïðîèëëþñò-
ðèðîâàòü ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû íå íà åäèíè÷íûõ ïðèìåðàõ êîíêðåòíûõ ïîëîñ, à íà ìîäåëüíîé íàè-
áîëåå êðèòè÷åñêîé ñèòóàöèè â ñëó÷àå ïîëîñû èç ï èäåíòè÷íûõ ðàâíîîòñòîÿùèõ ëîðåíöåâñêèõ ëèíèé. 

×èñëåííîå èíòåãðèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü ñ èñïîëüçîâàíèåì àäàïòèâíîé êâàäðàòóðíîé ïîäïðîãðàì-
ìû QVANC8 [5] ñ òðåáîâàíèåì çíàòü êîíå÷íûé ðåçóëüòàò ñ îòíîñèòåëüíîé îøèáêîé 
RELERR = 1 ⋅ 10–7. Ýêâèâàëåíòíûå øèðèíû Wi äëÿ ëîðåíöåâñêèõ ëèíèé ðàññ÷èòûâàëèñü ïî àëãî-
ðèòìàì, îïèñàííûì â [6]. 

Íà ðèñóíêå ïðåäñòàâëåíû èçîëèíèè 1 1 ( )(1) / ( ) ,
n

W n W nσ = −  2 1 ( )(4) / ( )
n

W n W nσ = −  è 

3 (4) / ( ) .
n

W nσ = Δ  Âèäíî, ÷òî â ìàñøòàáå ðèñóíêà âûïîëíÿåòñÿ ñòðîãîå íåðàâåíñòâî σ3 > σ2, ò. å. 

ïðåäñòàâëåíèå (4) äàåò òàêæå è êðèòåðèé äëÿ ñòðîãîé îöåíêè îøèáêè, â ïðåäåëàõ êîòîðîé (4) âûïîë-

íÿåòñÿ. Êðèâûå ðèñóíêà ïîëó÷åíû ñ ïîìîùüþ ïðîöåäóðû CONDEK [7], îñü 0 0

1 2 1/δ = ν − ν γ  ðàçáèâà-

ëàñü íà 60 îäèíàêîâûõ èíòåðâàëîâ, à îñü lgτ — íà 30. 
Â ñâÿçè ñ ýòèì îòìåòèì ñëåäóþùåå. Äëÿ ðàñ÷åòà èíòåãðàëüíîãî ïîãëîùåíèÿ èçëó÷åíèÿ â ìîëåêóëÿð-

íûõ ïîëîñàõ â ïðèáëèæåíèè íåïåðåêðûâàþùèõñÿ ëèíèé ðàçðàáîòàí ýôôåêòèâíûé ìåòîä (íàïðèìåð, 
[4]), îñíîâàííûé íà ââåäåíèè è èñïîëüçîâàíèè óíèâåðñàëüíûõ ôóíêöèé äëÿ êàæäîãî òèïà ìîëåêóë. Îä-
íàêî åãî ïðàêòè÷åñêîå ïðèìåíåíèå ñäåðæèâàåòñÿ îòñóòñòâèåì àíàëèòè÷åñêèõ êðèòåðèåâ îïðàâäàííîñòè 
íàçâàííîãî ïðèáëèæåíèÿ. Òàêîé êðèòåðèé ìîæíî ïîëó÷èòü, âûðàæàÿ ïî èçâåñòíîé ñõåìå [4] âõîäÿ-
ùèå â (4) ñóììû ÷åðåç ñîîòâåòñòâóþùèå óíèâåðñàëüíûå ôóíêöèè. 
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Èçîëèíèè îòíîñèòåëüíûõ ïîãðåøíîñòåé äëÿ ðàçëè÷íûõ ïðèáëèæåíèé ïðè ðàñ÷åòå ýêâèâàëåíòíîé øèðè-
íû ïîëîñû, ñîñòàâëåííîé èç ï = 2 (à), ï = 10 (á), n = ∞ (â) (ýëüçàññåðîâñêàÿ ìîäåëü [3]): 1—0,1%;  
2—1%; 3—2%; 4—5%; 5—10%. Ñïëîøíûå ëèíèè ñîîòâåòñòâóþò σ1, øòðèõîâûå — σ2, øòðèõïóíêòèð-
íûå — σ3 

 

Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî ïðåäëîæåííûé ïîäõîä ìîæåò áûòü ðåàëèçîâàí è äëÿ äðóãèõ ôóíê-
öèé, èñïîëüçóåìûõ ïðè îïèñàíèè ïåðåíîñà èçëó÷åíèÿ â ìîëåêóëÿðíûõ ïîëîñàõ, íàïðèìåð äëÿ ôóíê-
öèé ïðîïóñêàíèÿ. 
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A . G .  I s h î v ,  N . V .  K r y m o v a . Multilines Representation of the Total Absorption of Radiation in 
Molecular Bands. 
 

An asymptotic representation for the equivalent width of a band involving n spectral lines is obtained in the pa-
per. The main term of the representation in the nonoverlapping lines approach is the equivalent bandwidth. The crite-
rion for this representation validity within a required accuracy limit is also derived in the paper. 


