
«Оптика атмосферы и океана», 11, № 5 (1998) 

 О форме контура спектральной линии для различных полос Н2О 435 

 
 

СПЕКТРОСКОПИЯ АТМОСФЕРНЫХ ГАЗОВ 
 
 
УДК 535.342:539.196 
 

Л.И. Несмелова, О.Б. Родимова, С.Д. Творогов 
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Коэффициент поглощения смеси Н2О–N2 в спектральном интервале 9450 – 9475 см–1 рассчитан методом line-by-line с ис-
пользованием различных эмпирических и теоретических выражений для контура спектральной линии. Сравнение результатов 
расчета с лабораторными и натурными измерениями показывает, что путем изменения формы контура можно добиться согласия 
с результатом, полученным в лабораторных условиях. Однако для объяснения результатов измерений, проведенных в сухой без-
облачной атмосфере, необходимо привлекать дополнительные факторы, отличные от молекулярного поглощения. 

 
 

1. Спектр поглощения Н2О в ближней ИК-
области в современных банках спектроскопической 
информации содержит около десятка полос. Погло-
щение в этой области играет большую роль в клима-
тических задачах, в том числе, например, при расче-
те солнечного нагревания атмосферы или при оценке 
избыточного поглощения в облаках [1, 2]. Дискуссия 
о природе избыточного поглощения коротковолно-
вой радиации в облаках, в которой одной из версий 
объяснения является поглощение водяным паром, до 
сих пор не подошла к завершающему этапу. Более 
того, появившиеся в дополнение к [3] натурные из-
мерения [4, 5] свидетельствуют о наличии ослабле-
ния коротковолновой радиации, связанного с содер-
жанием водяного пара, и в безоблачной атмосфере. 
Так как измеренный коэффициент поглощения про-
порционален абсолютной влажности, он не может 
быть обусловлен грубодисперсным аэрозолем. Таким 

образом, возможность описать свойства упомянутого 
поглощения, видимо, может лежать в предположе-
нии либо существования субмикронного поглощаю-
щего аэрозоля, либо поглощения самим водяным 
паром, обусловленного особенностями его спектро-
скопических свойств. Обсуждаемое поглощение, 
измеренное, как правило, в промежутках между по-
лосами поглощения водяного пара, имеет примерно 
одну и ту же величину в широком спектральном ин-
тервале 0,44–3,97 мкм. Поэтому естественно назвать 
его «атмосферным континуумом».  

Обусловленный молекулярным поглощением (в 
рассматриваемом случае это поглощение крыльями 
линий) континуум может быть назван «спектроско-
пическим». Оценки спектроскопического континуума 

были предприняты в [5, 6], где коэффициент погло-
щения водяного пара в случае уширения азотом был 
рассчитан с лорентцевским контуром, обрезанным на 
расстоянии 500 см–1 от центра линии. Так как откло-
нения контура в сторону экспоненциального спада в 
случае смеси Н2О–N2 отмечены для более близких,  

чем 500 см–1, смещенных частот, рассчитанные зна-
чения можно было рассматривать как верхнюю гра-
ницу коэффициента поглощения, и их величина ока-
залась существенно ниже измеренных величин. От-
сюда следовал вывод об иной природе измеренного 
поглощения, нежели молекулярное поглощение. Из-
менение формы контура линии, разумеется, должно 
изменить и рассчитанные значения. В данной статье 
рассмотрено, как изменение формы контура линии 
влияет на величину коэффициента поглощения. 

2. Форма контура линии в ее центральной части 

и, соответственно, поведение функций пропускания 
излучения в пределах полос поглощения достаточно 
хорошо изучены. Однако коль скоро речь идет о 
применении спектроскопических результатов в кли-
матических моделях, существенными являются 
оценки ослабления излучения в наиболее прозрач-
ных участках спектра. Поглощение в этих участках 
обусловлено, как правило, крыльями спектральных 
линий. Известно, что форма контура в крыле спек-
тральной линии отлична от лорентцевской, причем в 
близком крыле может превышать ее, переходя к экс-
поненциальному спаду в далеком крыле. Несмотря 
на достаточно пристальное внимание исследовате-
лей, теоретическое описание поведения контура в 
крыле все еще остается дискуссионным.  

Для окон прозрачности атмосферы поглощение 
водяным паром является определяющим. Наличие 
континуального ослабления излучения, связанного с 
содержанием водяного пара, не вызывает сомнения 
как для известного диапазона 8–12 мкм, так и для 
более коротковолновых окон прозрачности. Однако 
если для интервала 8–12 мкм положение об ослабле-
нии излучения в нем крыльями спектральных линий 
в настоящее время уже является общепринятым, для 
других окон прозрачности такое утверждение не мо-
жет считаться безоговорочным.  

Для описания поглощения в окнах прозрачности 
используются эмпирические соотношения для коэф- 
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фициента поглощения, эмпирические формы контура 
и формы контура, полученные из теоретических рас-
смотрений.  

Эмпирические соотношения для коэффициента 
поглощения имеются для интервала 8–12 [7–10], 3–5 
[10] и 0,7–3,85 мкм [1]. Эмпирические соотношения 
для контура линий водяного пара приведены в работах 
Томаса и Нордстрома [11] и Клафа [12,13]. При полу-
чении эмпирических соотношений для контуров опи-
раются, как правило, на те или иные теоретические 
представления, однако на довольно ранней стадии вы-
числений вводятся параметры, которым трудно припи-
сать определенный физический смысл, и их выбор 
производится чисто из соображений соответствия из-
меренных и вычисленных значений коэффициента 
поглощения.  

Теоретические формы контура являются резуль-
татом строгого вывода, хотя определенные прибли-
жения, естественно, неизбежны. Вводимые при этом 
параметры имеют ясный физический смысл, и их 
величины могут быть, хотя бы в принципе, оценены. 

Впервые такой контур на основе теории крыльев 
линий был получен в 1976 г. [14] (см. далее [15]) для 
линий вращательной полосы водяного пара с целью 
объяснить поглощение в смеси Н2О–N2  в интервале 
8–12 мкм. Несколько иная аналитическая реализация 
этой идеи была использована в [16] для областей 8–
12 и 3–5 мкм. 

В серии работ, также посвященных выводу анали-
тического выражения для контура линий водяного 
пара, Ма и Типпинг [17, 18] существенно улучшили 

вычислительную процедуру в квазистатической теории 
контура, предложенной и апробированной как расчет-
ный метод Розенкранцем [19]. 

3. Как правило, все перечисленные работы ис-
пользуют в качестве теста экспериментальные дан-
ные Берча [20], полученные в интервалах 8–12 и 3–
5 мкм. Для видимой и ближней ИК-области имеются 
только отдельные измерения. Так, в [21] приводится 
значение коэффициента поглощения для частоты 
 = 9466 см–1 (в пределах окна прозрачности 1 мкм), 
равное 6  10–10 см–1, полученное с помощью интер-
ферометрического калориметра при парциальном 
давлении водяного пара PH2O = 16,5 Торр, давлении 
азота как уширяющего газа PN2

 = 1 атм и при темпе-
ратуре 30 С. Измерения поглощения в воздухе при 
парциальном давлении водяного пара от 5 до 15 Торр 
на отдельных длинах волн в диапазоне 0,5–1,35 мкм 
выполнены в [22] методами лазерной спектрофото-
метрии и лазерной оптико-акустической спектроско-
пии. Во всех сериях измерений не было зарегистри-
ровано зависимости поглощения от концентрации 
водяного пара, потому что пороговая чувствитель-
ность используемой аппаратуры не позволяла изме-
рять значения   10–7 см–1. Поэтому можно считать, 
что коэффициент поглощения водяного пара в рас-
сматриваемой области спектра не больше 10–7 см–1. 

Другие лабораторные измерения коэффициента по-
глощения в видимой и ближней ИК-области нам не-
известны. 

4. Расчеты коэффициентов поглощения водяного 
пара в ближнем ИК-диапазоне были проведены Ма и 
Типпингом [17,18] для самоуширения и уширения азо-
том и привели к существенно меньшему коэффициен-
ту поглощения, чем наблюдаемый в натурных измере-
ниях, и примерно в два раза более низкому, чем в ла-
бораторном измерении [21]. 

Подчеркнем, что в расчетах поглощения в ви-
димой и ближней ИК-области с использованием как 
теоретических форм контура, так и эмпирических 
соотношений чаще всего используется контур линии, 
полученный для области 8–12 мкм. 

Вообще говоря, форма контура спектральной 
линии меняется от полосы к полосе и зависит от вида 
уширяющего газа. Этот факт не вызывает сомнения, 
когда речь идет о спектрах СО2 в ИК-диапазоне. Так, 
различие в отклонениях от лорентцевского контура в 
полосах 4,3; 2,7 и 1,4 мкм СО2 при самоуширении и 
при использовании в качестве уширяющих газов N2, 
Ar и He было зафиксировано экспериментально в 
[23]. Интерпретация этих результатов на основе тео-
рии крыльев линий описана в [14, 15]. При рассмот-
рении коэффициента поглощения водяного пара из-
менение контура от полосы к полосе только начина-
ет осознаваться. Единственной известной нам рабо-
той, использующей разные контуры для разных по-
лос водяного пара, является работа Томаса и Норд-
строма [6], получивших свои эмпирические контуры 
для вращательной, 2-, и 1 3-полос. Их результаты 
свидетельствуют о том, что отклонения от лорент-
цевского контура могут возрастать с уменьшением 
длины волны (рис. 1). 
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Рис. 1. Отклонения от лорентцевского контура для эмпирических 
контуров Томаса–Нордстрома: PH2O = 0,02 атм, PH2O+N2 = 1 атм;  
1 – 0 = 199,935 см–1; 2 – 0 = 1600,849 см–1; 3 – 0 = 3499,883 см–1 

 

5. В настоящей работе коэффициент поглощения в 

области, близкой к частоте 9466 см–1, для которой име-
ются данные лабораторных измерений, рассчитан с 
использованием ряда эмпирических и теоретических 
контуров с целью выяснить, может ли изменение кон-
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тура линии в разумных пределах повлиять на вывод о 
невозможности описания натурных измерений [3, 5] на 
основе молекулярного поглощения. 

Известно, что поведение коэффициента погло-
щения в пределах полос, т.е. достаточно близко к 
центрам линий, при нормальных условиях определя-
ется лорентцевским контуром. Одним из прибли-
женных способов расчета пропускания является рас-
чет line-by-line с лорентцевским контуром, обрезан-
ным на некотором расстоянии от центра линии. 

Понятно, что критерием границы протяженно-
сти лорентцевского контура должно быть согласие 
рассчитанных коэффициентов или функций пропус-
кания с экспериментальными. Таким образом, при-
ближенно принимается во внимание факт отличия 
реального контура от лорентцевского. Отметим, что 
путем увеличения указанной границы можно почти 
произвольно увеличить значение коэффициента по-
глощения в заданном интервале (рис. 2), однако та-
кое сильное отличие контура от лорентцевского, ко-
торое моделировалось бы продлением лорентцевско-
го контура на слишком большое расстояние, вряд ли 
имеет какой-либо физический смысл. 
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Рис. 2. Коэффициент поглощения смеси H2O–N2 для нескольких 
значений границы протяженности лорентцевского контура при 
Т = 296 К, H2O = 16,5 г/м3: 1 –  = 20 см–1; 2 –  = 100 см–1;  
3 –  = 1000 см–1; 4 –  = 10000 см–1 

 

Конечно, универсальную границу для всех спек-
тральных интервалов и уширяющих газов найти 
нельзя, и такой способ описания может иметь лишь 
ограниченное применение, как и всякий эмпириче-
ский способ. 

На рис. 3 приведены результаты расчетов коэф-
фициента поглощения Н2О при уширении N2 при 
Т = 296 К, PH2O = 0,02 атм, PH2O+N2

 = 1 атм с различны-
ми эмпирическими и теоретическими контурами. На 
рисунке представлены коэффициенты поглощения, 
которые дает лорентцевский контур с границами 
протяженности 20 и 1000 см–1, контуры Томаса–
Нордстрома, полученные для трех полос водяного 
пара, полный контур Клафа. 
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Рис. 3. Коэффициенты поглощения в смеси H2O–N2 вблизи 
частоты 9466 см–1, рассчитанные с различными формами кон-
тура линии: 1 – с контуром Томаса–Нордстрома, подобранным 
для вращательной полосы Н2О; 2 – с контуром Томаса–
Нордстрома, подобранным для полосы 1, 3 Н2О; 3 – c лорент-
цевским контуром, оборванным на расстоянии 1000 см–1 от 
центра линии; 4 – с контуром Томаса–Нордстрома, подобран-
ным для полосы 2 Н2О; 5 – с контуром Клафа; 6 – с контуром, 
следующим из теории крыльев линий; 7 – c лорентцевским 
контуром, оборванным на расстоянии 20 см–1 от центра линии; 
11 – расчет Ма и Типпинга [18]. Экспериментальные данные:  
8 – натурные измерения [4, 5], 9 – измерения [22]; 10 – лабора-
торные измерения [21] 

 

Контур, полученный на основе теории крыльев ли-
ний [14, 15] для описания поглощения водяным паром 
при уширении азотом в окне прозрачности 8–12 мкм, 
приводит к хорошему согласию с экспериментальны-
ми данными в этой области спектра (рис. 4). 
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Рис. 4. Значения коэффициента поглощения в смеси Н2О–N2 
при Т = 296 К: 1 – экспериментальные [20] и 2 – рассчитанные 
согласно теории крыльев линий, см. [14, 15] 

 

Он был использован для расчета коэффициента 
поглощения H2O–N2 и в рассматриваемой области. 
Значение коэффициента поглощения, полученное с его 
использованием на частоте 9466 см–1, близко к значе-
нию, оцененному Ма и Типпингом для суммы коэф-
фициентов поглощения, обусловленных самоуширени-
ем и уширением азотом. При расчете каждой кривой 
выбранный контур использовался для всех линий в 
рассматриваемом интервале. 
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Из рис. 3 видно, что значение поглощения, из-
меренное в [21], вполне может быть интерпретиро-
вано с помощью молекулярного поглощения, хотя 
для более уверенных выводов желательно иметь до-
полнительные данные измерений в ближнем ИК-
диапазоне в окнах прозрачности. Поглощение, из-
влеченное из натурных измерений [3–5], вряд ли уда-
стся описать, изменяя форму контура поглощения. Все 

рассчитанные величины явно ниже коэффициентов 
поглощения, полученных из натурных измерений. 

Систематическое расхождение между рассчи-
танными и измеренными значениями заставляет 
предполагать наличие неизвестного фактора, вызы-
вающего поглощение. Подчеркнем, что наличие это-
го фактора сказывается именно на поглощении в ок-
нах прозрачности, в то время как в пределах полос 
континуум, даже равный по величине эксперимен-
тальному, вносит пренебрежимый вклад. Поведение 
поглощения, связанного с водяным паром, в широ-
ком спектральном диапазоне, от 10 до 10000 см–1, 
изображено на рис. 5. 
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Рис. 5. Значения коэффициента поглощения Н2О–N2 в ИК-
диапазоне, исключая вклад линий в интервале  25 см–1 от теку-
щей частоты: 1 – расчет с континуумом Клафа [12]; 2 – расчет с 
контуром, следующим из теории крыльев линий [15]; 3 – расчет с 
контуром Томаса–Нордстрома с константами, подобранными для 
вращательной полосы; 4 – значения, полученные в натурных из-
мерениях [4, 5]; 5 – экспериментальное значение [21]; 6 – расчет 
Ма и Типпинга для водяного пара, уширенного азотом 

 

Расхождение расчетов молекулярного поглоще-
ния с экспериментальными данными становится все 
больше с уменьшением длины волны, и вопрос о 
происхождении поглощения в видимом и ближнем 

ИК-диапазоне, обнаруженного в натурных измере-
ниях, следует пока считать открытым. 
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L.I. Nesmelova, O.B. Rodimova, S.D. Tvorogov. On Spectral Line Shape of Different H2O Bands in Near Infrared Spectral 
Region. 

 
Absorption coefficient of H2O broadened by N2 in the spectral region 9450–9475 cm–1 is calculated using line-by-line method 

with different empirical and theoretical expressions for spectral line shape.  A comparison of these results with laboratory and at-
mospheric measurements shows that the agreement between the calculated and laboratory measured absorption coefficients can be 
obtained changing the line shape. However, to explain the results of measurements in dry cloudless atmosphere it is necessary to 
take into account additional factors different from the molecular absorption. 


