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Ðàññìàòðèâàåòñÿ ñîâðåìåííîå ñîñòîÿíèå èññëåäîâàíèé ÈÊ-ñïåêòðà âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî (Ò < 3000 Ê) 
è òåðìîäèíàìè÷åñêè íåîäíîðîäíîãî âîäÿíîãî ïàðà. Îáñóæäàþòñÿ ôèçè÷åñêèå ìîäåëè îïèñàíèÿ (â ðàìêàõ 
ïðÿìûõ ðàñ÷åòîâ line by line) êîýôôèöèåíòîâ ïîãëîùåíèÿ è èçëó÷àòåëüíîé ñïîñîáíîñòè âûñîêîòåìïåðàòóð-
íîãî âîäÿíîãî ïàðà. Îñíîâíîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ ðàçðàáîòêå ñïåêòðîñêîïè÷åñêîãî èíôîðìàöèîííîãî îáåñ-
ïå÷åíèÿ: ôîðìèðîâàíèþ áàç äàííûõ ïî ïàðàìåòðàì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé âîäÿíîãî ïàðà íà îñíîâå ãåíåðè-
ðóþùåé èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû «HOTGAS-H2O», ñ ïîìîùüþ êîòîðîé â ïðåäåëàõ îáùåïðèíÿòûõ äîïó-
ùåíèé (äèôôóçíîñòü èçëó÷åíèÿ è íàëè÷èå ëîêàëüíîãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ âíóòðè îäíîãî ñëîÿ) 
ðàññ÷èòàíà èçëó÷àòåëüíàÿ ñïîñîáíîñòü âîäÿíîãî ïàðà äëÿ ðàçëè÷íûõ ñîîòíîøåíèé êîíöåíòðàöèé è òåìïåðà-
òóð 300 – 3000 K. Ïðè ýòîì ñòðàòèôèöèðîâàííàÿ ñðåäà ìîäåëèðîâàëàñü ïëîñêîïàðàëëåëüíûìè ñëîÿìè ðàç-
ëè÷íîé òîëùèíû. Íà îñíîâå ïðÿìûõ ðàñ÷åòîâ ïðåäëîæåíû àïïðîêñèìàöèè êîýôôèöèåíòîâ ïîãëîùåíèÿ, 
çíà÷èòåëüíî óïðîùàþùèõ èõ âû÷èñëåíèÿ. Âïåðâûå ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ íåñåëåêòèâíîé êîìïîíåíòû ïîãëî-
ùåíèÿ âîäÿíîãî ïàðà â äèàïàçîíå 8–12 ìêì äëÿ òåìïåðàòóð 1500–3000 Ê. 

 

Ââåäåíèå 
 

Çíà÷èòåëüíîå âíèìàíèå, óäåëÿåìîå â ñïåêòðî-
ñêîïèè ãàçîâûõ ñðåä âîäÿíîìó ïàðó, îáúÿñíÿåòñÿ 
åãî ïðèñóòñòâèåì â àòìîñôåðàõ ïëàíåò. Êðîìå òîãî, 
ýòîò ãàç ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç îñíîâíûõ ïðîäóêòîâ 
ñãîðàíèÿ ðàçëè÷íûõ òîïëèâ, è ïîñêîëüêó äèñòàíöè-
îííûé êîíòðîëü çà ôàêåëàìè äâèãàòåëåé òðàíñ-
ïîðòíûõ ñðåäñòâ, çà ïðîöåññîì ëåñíûõ è èíûõ ïî-
æàðîâ îñíîâàí íà ðåãèñòðàöèè ñïåêòðàëüíûõ çàâè-
ñèìîñòåé èçëó÷åíèÿ ãàçîîáðàçíûõ ïðîäóêòîâ ñãîðà-
íèÿ òîïëèâà, òî ïðåäñêàçàíèå, èíòåðïðåòàöèÿ è àíà-
ëèç çàâèñèìîñòåé èçëó÷àòåëüíûõ õàðàêòåðèñòèê âî-
äÿíîãî ïàðà ÿâëÿþòñÿ àêòóàëüíîé çàäà÷åé. Ñèòóàöèÿ 
óñëîæíÿåòñÿ íåîáõîäèìîñòüþ ó÷åòà óñëîâèé ïðî-
õîæäåíèÿ èçëó÷åíèÿ â àòìîñôåðå è ðåøåíèÿ ñîîò-
âåòñòâóþùèõ óðàâíåíèé ïåðåíîñà èçëó÷åíèÿ. 

Â äàííîé ñòàòüå ðàññìîòðåíû âîïðîñû ìîäåëü-
íûõ ïðåäñòàâëåíèé èçëó÷àòåëüíîé ñïîñîáíîñòè íà-
ãðåòîãî âîäÿíîãî ïàðà, îáëåã÷àþùèõ íà ïðàêòèêå 
ðàñ÷åò è îöåíêè èçëó÷åíèÿ è ïîãëîùåíèÿ âûñîêî-
òåìïåðàòóðíûõ ãàçîâ. Èçëó÷àòåëüíóþ ñïîñîáíîñòü 
âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî âîäÿíîãî ïàðà äëÿ òåðìîäè-
íàìè÷åñêè íåîäíîðîäíûõ óñëîâèé ìû âû÷èñëÿëè ïî 
ïðàêòè÷åñêè òî÷íîé ìåòîäèêå ïðÿìûõ ðàñ÷åòîâ line 
by line, ñ ïîìîùüþ ñîçäàííûõ íàìè ïðîãðàììíûõ 
êîìïëåêñîâ è áàç äàííûõ ïî ïàðàìåòðàì ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé âîäÿíîãî ïàðà (äîñòîâåðíûõ ïðè  
Ò = 300–3000 K), ãåíåðèðóåìûõ óíèêàëüíîé èíôîð-
ìàöèîííî-ïîèñêîâîé ñèñòåìîé «HOTGAS-H2O». 
Èçëó÷àòåëüíàÿ ñïîñîáíîñòü íàõîäèëàñü äëÿ ñòðà-
òèôèöèðîâàííîé ñðåäû èç ïëîñêîïàðàëëåëüíûõ 
ñëîåâ ïðè ðàçëè÷íûõ ñîîòíîøåíèÿõ êîíöåíòðàöèé 
è òåìïåðàòóð âíóòðè ñëîÿ ñ âàðüèðóåìîé äëèíîé.  

Â ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàëèñü îáùåïðèíÿòûå äîïóùå-
íèÿ (äèôôóçíîñòü èçëó÷åíèÿ è íàëè÷èå ëîêàëüíîãî 
òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ âíóòðè ñëîÿ).  

 

1. Ñîâðåìåííîå ñîñòîÿíèå  
ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé  

âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî (Ò < 3000 K) 
âîäÿíîãî ïàðà 

 

Ïîñêîëüêó ðîëü àñèììåòðè÷íûõ ìîëåêóë â êî-
ëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîé (ÊÂ) ñïåêòðîñêîïèè ãàçîâ 
î÷åíü âåëèêà, òî êîëè÷åñòâî ðàáîò ïî èññëåäîâàíèþ 
ñïåêòðîâ ýòèõ ìîëåêóë ïðè íîðìàëüíûõ (Ò ≅  300 Ê) 
òåìïåðàòóðàõ îãðîìíî (ñì., íàïðèìåð, ìîíîãðàôèè 
[1–12]). Îäíàêî ÷èñëî ïóáëèêàöèé ðåçêî óìåíüøà-
åòñÿ äëÿ òåìïåðàòóð â èíòåðâàëå 1000–3000 K. Ýòî 
îáúÿñíÿåòñÿ çíà÷èòåëüíûì óñëîæíåíèåì ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé ñïåêòðîâ 
ãàçîâ ïðè òàêèõ òåìïåðàòóðàõ. Òàê, íàïðèìåð,  
â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ ïðàêòè÷åñêè íåèçâåñòíû 
òåìïåðàòóðíûå è êîíöåíòðàöèîííûå ïðîñòðàíñò-
âåííûå ðàñïðåäåëåíèÿ â íàãðåòîé ñðåäå. Êðîìå òî-
ãî, ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ ñâîé âêëàä â ïî-
ãðåøíîñòü îïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèè èññëåäóåìîãî 
ãàçà âíîñèò äèññîöèàöèÿ ìîëåêóë. 

Ñëåäóåò îòìåòèòü òàêæå, ÷òî êîëè÷åñòâåííûå 
èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ, ïðîòåêàþùèõ â íàãðåòîé 
ãàçîâîé ñðåäå, íåâîçìîæíû áåç çíàíèÿ ðÿäà ôèçè-
÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê, â ÷àñòíîñòè âåðîÿòíîñòåé ïå-
ðåõîäîâ ñ âîçáóæäåííûõ óðîâíåé îòäåëüíûõ êîìïî-
íåíòîâ ðàññìàòðèâàåìîé ñðåäû. Ýêñïåðèìåíòàëüíîå 
îïðåäåëåíèå èíòåíñèâíîñòåé «ãîðÿ÷èõ» ïåðåõîäîâ 
çàòðóäíåíî òåì îáñòîÿòåëüñòâîì, ÷òî ïðè âûñîêèõ 
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òåìïåðàòóðàõ ñóùåñòâóåò ñèëüíîå ïåðåêðûâàíèå ðàç-
ëè÷íûõ ïîëîñ è ïîãëîùåíèå îïðåäåëÿåòñÿ ôàêòè÷å-
ñêè ãðóïïîé ïîëîñ [13, 14]. 

Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü èíòåãðàëüíûõ èí-
òåíñèâíîñòåé ñèñòåì ïîëîñ âîäÿíîãî ïàðà (1,38; 
1,87; 2,7; 6,3 ìêì) øèðîêî èçó÷àëàñü öåëûì ðÿäîì 
èññëåäîâàòåëåé [15–23]. Àíàëèç ðàñ÷åòíûõ äàííûõ 
ïîêàçûâàåò òàêæå, ÷òî äëÿ î÷åíü áîëüøèõ òåìïåðà-
òóð (íåñêîëüêî òûñÿ÷ êåëüâèí) èíòåíñèâíîñòè 
áîëüøîé ãðóïïû «ãîðÿ÷èõ» ïîëîñ ñòàíîâÿòñÿ ñðàâ-
íèìûìè ìåæäó ñîáîé [22–23] è ïðè òàêèõ òåìïåðà-
òóðàõ â ðàñ÷åòàõ êîýôôèöèåíòîâ ïîãëîùåíèÿ è 
èçëó÷àòåëüíûõ ñïîñîáíîñòåé íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü 
âêëàä îò âñåé ñåêâåíöèè ïîëîñ.  

Ïðè èññëåäîâàíèè ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ âûñî-
êîòåìïåðàòóðíûõ ãàçîâ ïðèíöèïèàëüíîå çíà÷åíèå  
â ìîëåêóëàõ íà÷èíàþò èãðàòü êâàíòîâûå ïåðåõîäû 
ìåæäó âîçáóæäåííûìè ñîñòîÿíèÿìè – êàê êîëåáà-
òåëüíûìè, òàê è âðàùàòåëüíûìè. Ýòî ïðèâîäèò  
ê óñèëèâàþùåéñÿ ðîëè âíóòðè- è ìåæìîëåêóëÿðíûõ 
ïðîöåññîâ ðåëàêñàöèè è âîçáóæäåíèÿ. Â ðåçóëüòàòå 
âûñîêîòåìïåðàòóðíûå ñðåäû ïðèîáðåòàþò íå òîëüêî 
íîâûå ôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà, íî è ñ ïîÿâëåíèåì ðà-
äèêàëîâ ñòàíîâÿòñÿ õèìè÷åñêè àêòèâíûìè. 

Âìåñòå ñ òåì ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè îòñóòñòâó-
åò ÷åòêàÿ êàðòèíà èåðàðõèè ôèçè÷åñêèõ è õèìè÷å-
ñêèõ ïðîöåññîâ â òàêèõ ñðåäàõ. Ïðè ýòîì âîçíèêà-
þò äâå âçàèìîñâÿçàííûå ïðîáëåìû: ñ îäíîé ñòîðî-
íû, íåîáõîäèìà òåîðèÿ, äîñòàòî÷íî àäåêâàòíî îïè-
ñûâàþùàÿ ñïåêòðû âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ãàçîâ  
(â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñîçäàíèå òàêîé òåîðèè äàëåêî 
îò çàâåðøåíèÿ), ñ äðóãîé – ðåçêî âîçðàñòàåò îáúåì 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé è äðóãîé èíôîðìàöèè (ïî ÷èñ-
ëó ìîëåêóë, ïàðàìåòðàì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, ôîð-
ìå êîíòóðà, ìîäåëÿì ñðåäû, åå òåðìîäèíàìè÷åñêèì 
õàðàêòåðèñòèêàì è ò.ï.). Ïîýòîìó â ïîñëåäíèå 20–
30 ëåò èíòåíñèâíî ñîçäàþòñÿ áàçû ñïåêòðàëüíûõ 
äàííûõ è îñíîâàííûå íà íèõ àâòîìàòèçèðîâàííûå 
ñèñòåìû âû÷èñëåíèÿ ïðîïóñêàíèÿ èçëó÷åíèÿ ñðå-
äàìè ñ ðàçëè÷íûìè òåðìîäèíàìè÷åñêèìè õàðàêòå-
ðèñòèêàìè [13, 24–31]. Ôóíêöèîíàëüíîå íàçíà÷å-
íèå òàêîãî ðîäà ñèñòåì çàêëþ÷àåòñÿ â íàêîïëåíèè 
èìåþùèõñÿ äàííûõ ïî ïàðàìåòðàì ñïåêòðàëüíûõ 
ëèíèé è ìîäåëÿì ñðåäû, èõ êðèòè÷åñêîì àíàëèçå, 
îöåíèâàíèè äîñòîâåðíîñòè, ñèñòåìàòèçàöèè è âûäà-
÷å â âèäå, óäîáíîì äëÿ ïîòðåáèòåëÿ. Â ñâÿçè ñ ýòèì 
èíôîðìàöèîííûå ñèñòåìû äîëæíû áûòü ìîäèôè-
öèðóåìû è âêëþ÷àòü â ñåáÿ ñëåäóþùèå ñðåäñòâà: 
ñîçäàíèå è âåäåíèå áàçû äàííûõ; ââîä è êîíòðîëü 
âõîäíîé èíôîðìàöèè; ïîïîëíåíèå è êîððåêòèðîâêà 
äàííûõ; äèàëîãîâîå âçàèìîäåéñòâèå.  

Â ïîñëåäíåå âðåìÿ ïîÿâèëèñü ñîîáùåíèÿ î ñî-
çäàíèè âûñîêîòåìïåðàòóðíîé ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé 
áàçû äàííûõ «HITEMP» [31]. Îíà âêëþ÷àåò ïàðà-
ìåòðû îêîëî 1,3 ⋅ 106 ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé âîäÿíîãî 
ïàðà. Îäíàêî çíà÷èòåëüíûì ìèíóñîì îáñóæäàåìîé 
áàçû äàííûõ (ÁÄ), íà íàø âçãëÿä, ÿâëÿåòñÿ êîìïè-
ëÿòèâíûé ïðèíöèï, çàëîæåííûé ïðè åå ðàçðàáîòêå. 
Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ïðè òåìïåðàòóðàõ ñâûøå 1000 K 
â ýòîé áàçå äàííûõ â ñèëó çàëîæåííîãî â íåé êðè-
òåðèÿ îòáîðà ÷àñòü ëèíèé áóäåò ïîòåðÿíà, ïîñêîëü-
êó èíòåíñèâíîñòü ýòèõ ëèíèé ïðè Ò = 1000 Ê íèæå 

çàäàííîãî ìèíèìóìà. Êîíöåïòóàëüíûå ïðèíöèïû, 
çàëîæåííûå ïðè ñîçäàíèè èíôîðìàöèîííî-ïîèñêî-
âîé ñèñòåìû «HOTGAS-H2O», ãåíåðèðóþùåé ïàðà-
ìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé äëÿ çàäàííûõ òåðìîäè-
íàìè÷åñêèõ óñëîâèé ñðåäû íà îñíîâå ýôôåêòèâíûõ 
àëãîðèòìîâ è ïðîãðàìì ðàñ÷åòà èíòåíñèâíîñòåé, 
öåíòðîâ è ïîëóøèðèí ÊÂ-ëèíèé ìîëåêóëû âîäÿíî-
ãî ïàðà, ïîçâîëèëè èçáåæàòü ýòîãî íåäîñòàòêà.  

 

2. Ìîäåëè äëÿ âû÷èñëåíèÿ ïàðàìåòðîâ 
êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ëèíèé 

 

2.1. Ìåòîäèêà ðàñ÷åòà èíòåíñèâíîñòåé 
è öåíòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé  

òðåõàòîìíûõ ìîëåêóë 
 

Ïðè ðàñ÷åòå öåíòðîâ è èíòåíñèâíîñòåé ÊÂ ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé ìîëåêóëû H2O, äàþùèõ âêëàä  
â ïîãëîùåíèå è èçëó÷åíèå ïðè òåìïåðàòóðå 300–
3000 K, çàëîæåíû ïðèíöèïû, èçëîæåííûå â [32–34]. 
Îáùèé ïîäõîä îñíîâàí íà ðàçäåëåíèè ïîëíîãî êîëå-
áàòåëüíî-âðàùàòåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà íà ãðóïïû 
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íûå ÷ëåíû. Äàííîå ïðåäñòàâëåíèå ïîçâîëÿåò ðå-
øàòü ñíà÷àëà êîëåáàòåëüíóþ çàäà÷ó (ïåðâàÿ ñóììà) 
ñ âû÷èñëåíèåì ýíåðãèé è ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ êîëå-
áàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ ïðè îäíîâðåìåííîì ó÷åòå âñå-
âîçìîæíûõ êîëåáàòåëüíûõ ðåçîíàíñîâ (ïîñðåäñòâîì 
÷èñëåííîé äèàãîíàëèçàöèè áëî÷íî-äèàãîíàëüíîé ìàò-
ðèöû ïðè èñïîëüçîâàíèè àíãàðìîíè÷åñêîé ïîòåíöè-
àëüíîé ôóíêöèè) è ñ ïîñëåäóþùèì ðàçðåøåíèåì 
âðàùàòåëüíîé ñòðóêòóðû (òðåòüÿ ñóììà) ñ ó÷åòîì 
÷ëåíîâ (âòîðàÿ ñóììà), îòâå÷àþùèõ êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûì âçàèìîäåéñòâèÿì. 

Â ñèñòåìå «HOTGAS-H2O» äëÿ ðàñ÷åòà èíòå-
ãðàëüíîé êîëåáàòåëüíîé èíòåíñèâíîñòè ó÷òåíû êî-
ëåáàòåëüíûå ðåçîíàíñû (ðåçîíàíñ Ôåðìè è Äàð-
ëèíãà–Äåííèñîíà). Ïàðàìåòðû äèïîëüíîãî ìîìåíòà 
îïðåäåëÿþòñÿ â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà-
÷è ìåòîäîì ìèíèìèçàöèè. Â îáðàáîòêå èñïîëüçóþò-
ñÿ èíòåãðàëüíûå èíòåíñèâíîñòè êîëåáàòåëüíûõ ïî-
ëîñ ïîãëîùåíèÿ, çàðåãèñòðèðîâàííûõ â ýêñïåðè-
ìåíòå ïðè íîðìàëüíûõ òåìïåðàòóðàõ (Ò ∼  300 K). 
Äàëåå ïðîâîäÿòñÿ ïðÿìîé ýêñòðàïîëÿöèîííûé ðàñ-
÷åò ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìî-
ëåêóëû â áàçèñå ðåçîíàíñíûõ êîëåáàòåëüíûõ âîë-
íîâûõ ôóíêöèé è âû÷èñëåíèå èíòåãðàëüíûõ èíòåí-
ñèâíîñòåé ïîëîñ. Èíòåíñèâíîñòè êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ âû÷èñëÿþòñÿ ïî ôîðìóëå 
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ãäå Lr – âðàùàòåëüíàÿ ñèëà ëèíèè; Sv – èíòå-
ãðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü êîëåáàòåëüíîé ïîëîñû; À – 
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ýêñïîíåíöèàëüíûå ìíîæèòåëè; Qr – âðàùàòåëüíàÿ 
ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà; F – ôàêòîð ÊÂ-âçàèìîäåé-
ñòâèÿ; ν, ν0 – ñîîòâåòñòâåííî ÷àñòîòû êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûõ è êîëåáàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ. Ïî-
ñëåäíèé çàïèñûâàåòñÿ â âèäå ðÿäà 
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ãäå αi – ýôôåêòèâíûå êîíñòàíòû êîíêðåòíîãî êîëå-
áàòåëüíîãî ïåðåõîäà; Ñi – èçâåñòíûå âðàùàòåëüíûå 
ôóíêöèè. Â ñèñòåìå èñïîëüçóþòñÿ êàê òåîðåòè÷åñêèå, 
òàê ïîëóýìïèðè÷åñêèå çíà÷åíèÿ êîíñòàíò F-ôàêòîðà. 

Ïðè ðàñ÷åòå öåíòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé â ñèñ-
òåìå «HOTGAS-H2O» èñïîëüçóþòñÿ ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå áàçû ýíåðãèé êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ óðîâ-
íåé, èíäåêñèðóåìûå â àðõèâå íàáîðîì êîëåáàòåëüíûõ 
êâàíòîâûõ ÷èñåë. Îòñóòñòâóþùèå óðîâíè ýíåðãèè 
äîñ÷èòûâàþòñÿ ïî ñòàíäàðòíûì ìîäåëÿì òåîðèè 
ýôôåêòèâíûõ ãàìèëüòîíèàíîâ, èñõîäÿ èç (1). 

Ðîëü âûñîêîâîçáóæäåííûõ âðàùàòåëüíûõ ïå-
ðåõîäîâ â ïîãëîùåíèè èçëó÷åíèÿ. Ïðè òåìïåðàòó-
ðàõ áîëåå 1000 Ê çàñåëåííîñòü âðàùàòåëüíûõ óðîâ-
íåé ñ áîëüøèìè âðàùàòåëüíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè 
âîçðàñòàåò è, ñîîòâåòñòâåííî, çàìåòíûé âêëàä â ïîãëî-
ùåíèå äàþò ïåðåõîäû ñ ýòèõ óðîâíåé. Äëÿ îöåíêè 
ðîëè òàêèõ ïåðåõîäîâ ñ ïîìîùüþ èíôîðìàöèîííî-
ïîèñêîâîé ñèñòåìû «HOTGAS-H2O» áûëè ïðîâåäåíû 
ðàñ÷åòû êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ âîäÿíîãî ïàðà  
â îêðåñòíîñòè 850 ñì–1 â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð 1000–
6000 K. Â ðàñ÷åò âêëþ÷åíû âñå âîçìîæíûå êîëåáà-
òåëüíî-âðàùàòåëüíûå ïåðåõîäû ñ ñóììàðíîé ðàçíî-
ñòüþ êîëåáàòåëüíûõ ÷èñåë ≤ 2 (vi ≤ 4, i = 1,2,3), 
äàþùèå âêëàä â ðàññìàòðèâàåìûé äèàïàçîí. Íà 
ðèñ. 1 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû êî-
ýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ äëÿ ðàçíûõ íàáîðîâ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé, èçâåñòíûõ  
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èç ëèòåðàòóðû [52–54, 66, 67, 69]. Ïåðâûé íàáîð 
âêëþ÷àåò â ñåáÿ çíà÷åíèÿ óðîâíåé ýíåðãèé îñíîâ-
íîãî ñîñòîÿíèÿ òîëüêî äî J = 25 (J – âðàùàòåëüíîå 
êâàíòîâîå ÷èñëî). Âòîðîé íàáîð ñôîðìèðîâàí äî-
ïîëíåíèåì ïåðâîãî íàáîðà ðàññ÷èòàííûìè çíà÷å-

íèÿìè óðîâíåé äî J = 35 èç [55]  
ñ óòî÷íåííîé èäåíòèôèêàöèåé ñîãëàñíî ðàñ÷åòàì ïî 
ïðåäëîæåííîé â [68] ìîäåëè ñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà 
äëÿ îïèñàíèÿ âûñîêèõ âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé 
ìîëåêóëû âîäÿíîãî ïàðà. 

Êàê è îæèäàëîñü,  ó÷åò âûñîêèõ óðîâíåé ýíåð-
ãèè ïðè ðàñ÷åòå êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ íàèáî-
ëåå âàæåí â îêíå ïðîçðà÷íîñòè àòìîñôåðû, ñâîáîä-
íîì îò ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ñ íåáîëüøèìè çíà÷åíèÿ-
ìè âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë [68]. Çäåñü ñëå-
äóåò îòìåòèòü ýôôåêòèâíîñòü ïðèìåíåíèÿ ìîäåëè 
ñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà äëÿ îïèñàíèÿ âûñîêîâîçáó-
æäåííûõ âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû âîäÿ-
íîãî ïàðà, äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ àðõèâà êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè ñ Ka ∼  J, ðàññ÷èòû-
âàåìûõ ïî ïðîñòûì àíàëèòè÷åñêèì âûðàæåíèÿì  
â Ïàäå-ôîðìå [68], è äëÿ îáåñïå÷åíèÿ âûñîêîé 
ïðåäñêàçàòåëüíîé ñïîñîáíîñòè (òàáë. 1, 2). 

 

Ò à á ë è ö à  1  
Ïðåäñêàçàíèå çíà÷åíèé âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèé 

äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ H2 
16O, ñì–1 * 

J Ka  Ecalc  Eobs [69] Ecalc [48]

26 26 14370,0864 14370,22370 14369,7482
27 27 15286,7782 15287,07544 15286,5393
28 28 16219,7036 16220,19037 16219,5958
29 29 17168,1480 17168,81788 17168,1628
30 30 18131,4474 18132,22760 18131,5143
31 31 19108,9875 19109,72107 19108,9555
32 32 20100,2030 20100,777228 20099,7967
33 33 21104,5761 21105,38800 21103,3625
34 34 22121,6356 22119,0377
35 35 23150,9551 23146,1672

 

 * Íàøà èäåíòèôèêàöèÿ. 
Ò à á ë è ö à  2  

Ïðåäñêàçàíèå çíà÷åíèé âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèé 
äëÿ êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ 010 H2 

16O, ñì–1 * 

J Ka  Ecalc  Eobs [69]  Ecalc [48]

22 22 12914,5109 12914,37782 12914,0420
23 23 13770,7405 13770,28395 13769,8994
24 24 14645,9081 14644,78688 14644,3616
25 25 15539,3255 15537,01552 15536,5335
26 26 16450,3901 16446,13557 16445,5933
27 27 17378,5811 17371,35145 17370,7417
28 28 18323,4549 18311,89961 18311,2137
29 29 19284,6396 19267,04640 19266,2659

 

 * Íàøà èäåíòèôèêàöèÿ. 
 

Âëèÿíèå êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîãî âçàèìî-
äåéñòâèÿ íà èíòåíñèâíîñòè ëèíèé âîäÿíîãî ïàðà  
â èíôðàêðàñíîé è âèäèìîé îáëàñòÿõ ñïåêòðà. Íà 
îñíîâå ðàçâèòûõ àëãîðèòìîâ ðàñ÷åòà èíòåíñèâíîñòåé 
ÊÂ-ëèíèé è ïðîâåäåííûõ îöåíîê âêëàäîâ ÷ëåíîâ 
âûñøèõ ïîðÿäêîâ òåîðèè âîçìóùåíèé â âåëè÷èíó 
ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà äèïîëüíîãî ìîìåíòà îáñóäèì 
ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé èíòåíñèâíîñòåé ÊÂ-ëèíèé 
íåêîòîðûõ ïîëîñ ÈÊ- è âèäèìîãî äèàïàçîíîâ ñïåê-
òðîâ ìîëåêóëû H2O. Îïðåäåëåíèþ ïàðàìåòðîâ F-ôàê-
òîðà äëÿ ÊÂ-ïîëîñ âîäÿíîãî ïàðà ïîñâÿùåíû ðàáîòû 
[35–42]. Îòìåòèì, ÷òî âïåðâûå íàèáîëåå ïîëíàÿ îá-
ðàáîòêà ýêñïåðèìåíòà ñ F-ôàêòîðîì äëÿ ÊÂ-ïîëîñ  
ñ ∆v ≤ 2 áûëà ïðîâåäåíà â ðàáîòå [42], â êîòîðîé  
ñ íàéäåííûìè ïàðàìåòðàìè F-ôàêòîðà ïîëó÷åíî âîñ-
ñòàíîâëåíèå èíòåíñèâíîñòåé ÊÂ-ëèíèé â ïðåäåëàõ 
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îøèáêè ýêñïåðèìåíòà. Â òî æå âðåìÿ ïàðàëëåëüíî 
íàøèì ðàáîòàì îáðàáîòêà èíòåíñèâíîñòåé ÊÂ-
ëèíèé îñíîâíûõ ïîëîñ, ïåðâîé (100, 001, 002) è 
âòîðîé (110, 011, 030) ðåçîíèðóþùèõ òðèàä  
â ðàìêàõ ìîäåëè îïåðàòîðà ýôôåêòèâíîãî äèïîëü-
íîãî ìîìåíòà, ïîëó÷åííîãî êîíòàêòíûìè ïðåîáðàçî-
âàíèÿìè, áûëà ïðîâåäåíà â [43–45], ãäå ïîêàçàíî 
òàêæå, ÷òî êîððåêòíûé ó÷åò âíóòðèìîëåêóëÿðíûõ 
âçàèìîäåéñòâèé ïîçâîëÿåò äîñòè÷ü ñîãëàñèÿ òåîðå-
òè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé èíòåíñèâ-
íîñòåé ëèíèé, â  ñðåäíåì íå ïðåâûøàþùåãî 8–11%. 

Áîëåå ñëîæíîé çàäà÷åé ÿâëÿåòñÿ ñêîëüêî-íèáóäü 
äîñòîâåðíîå ïðåäñêàçàíèå èíòåíñèâíîñòåé ÊÂ-ëèíèé 
âîäÿíîãî ïàðà â âèäèìîé è áëèæíåé ÈÊ-îáëàñòÿõ 
ñïåêòðà. Â ýòîì äèàïàçîíå ñïåêòð Í2Î îáóñëîâëåí 
êîìáèíàöèîííûìè è îáåðòîííûìè ÊÂ-ïîëîñàìè, 
õàðàêòåðèçóþùèìèñÿ áîëüøèìè çíà÷åíèÿìè êîëå-
áàòåëüíûõ ÷èñåë. Êàê ñëåäóåò èç ïðîâåäåííûõ îöå-
íîê, â ýòîì äèàïàçîíå âëèÿíèå âíóòðèìîëåêóëÿð-
íûõ âçàèìîäåéñòâèé äàæå äëÿ ëèíèé, îáðàçîâàí-
íûõ ïåðåõîäàìè ñ ìàëûìè çíà÷åíèÿìè âðàùàòåëü-
íûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë, çíà÷èòåëüíî. 

Îáëàñòü 1,5 ìêì. Â ýòîò ñïåêòðàëüíûé ðàéîí 
ïîïàäàþò ÊÂ-ïîëîñû ïåðâîé ãåêñàäû ðåçîíèðóþùèõ 
ñîñòîÿíèé âîäÿíîãî ïàðà (021, 101, 120, 200, 002, 
040). Îòìåòèì, ÷òî íåðåçîíàíñíîå ÊÂ-âçàèìîäåéñò-
âèå îêàçûâàåò áîëåå ñóùåñòâåííîå âëèÿíèå íà èí-
òåíñèâíîñòè ÊÂ-ëèíèé ïîëîñû 000–021 ïî ñðàâíå-
íèþ ñ ïîëîñîé 000–120. Îáðàáîòàííûå àâòîðàìè [6] 
ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ÊÂ-
ëèíèé èç [46, 47] â ðàìêàõ ñõåìû ðàáîò [43–45] 
ïîçâîëèëè ïîëó÷èòü õîðîøåå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðè-
ìåíòîì (≤ 10% â ñðåäíåì). 

Îáëàñòü ∼  1 ìêì. Â ðàìêàõ òðåõïàðàìåòðè÷å-
ñêîé ìîäåëè F-ôàêòîðà âïåðâûå áûëè îáðàáîòàíû 
èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ÊÂ-ïîëîñ ν1 + ν2 + ν3 è ν2 + 2ν3 
âîäÿíîãî ïàðà âáëèçè 1 ìêì â [39]. Ñ íàéäåííûìè 
ïàðàìåòðàìè F-ôàêòîðà ïîëó÷åíû õîðîøåå âîññòà-
íîâëåíèå è ïðåäñêàçàíèå èíòåíñèâíîñòåé óêàçàííûõ 
ïîëîñ. Ïðè÷åì âàæíî îòìåòèòü, ÷òî ïðîâåäåííàÿ 
ïîçäíåå àâòîðàìè [6] áîëåå êîððåêòíàÿ îáðàáîòêà 
èíòåíñèâíîñòåé ýòèõ ïîëîñ ñ ó÷åòîì ðåçîíàíñíûõ 
âçàèìîäåéñòâèé äàëà ïðàêòè÷åñêè òå æå ðåçóëüòàòû 
(îøèáêà âîññòàíîâëåíèÿ íå ïðåâûøàëà 30%), ÷òî è â 
[39], çà èñêëþ÷åíèåì íåñêîëüêèõ ñëàáûõ ëèíèé. Ïî-
ñëåäíåå îáñòîÿòåëüñòâî ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî 
ïðåäëàãàåìàÿ ïðîñòàÿ ìîäåëü ó÷åòà ÊÂ-âçàèìîäåé-
ñòâèé ìîæåò áûòü ýôôåêòèâíî èñïîëüçîâàíà äëÿ ðå-
øåíèÿ øèðîêîãî êðóãà ïðèêëàäíûõ çàäà÷.  

Âèäèìàÿ îáëàñòü ñïåêòðà. Â ïîñëåäíåå âðåìÿ 
óâåëè÷èëîñü ÷èñëî ðàáîò ïî âèäèìîé îáëàñòè ñïåêòðà 
[48–58], íî òåì íå ìåíåå àíàëèçó èíòåíñèâíîñòåé 
îòäåëüíûõ ÊÂ-ëèíèé óäåëÿåòñÿ ìàëî âíèìàíèÿ. Áà-
çèðóÿñü íà ïðîâåäåííûõ îöåíêàõ âêëàäîâ ÊÂ-âçàèìî-
äåéñòâèé â ìàòðè÷íûé ýëåìåíò äèïîëüíîãî ìîìåíòà, 
ìû èññëåäîâàëè ïðè óñëîâèè κJ ∼  κ (κ – ìàëûé 
ïàðàìåòð ðàçëîæåíèè) âëèÿíèå ÊÂ-âçàèìîäåéñòâèÿ 
íà èíòåíñèâíîñòè ÊÂ-ëèíèé ñåìè ïîëîñ âîäÿíîãî 
ïàðà âèäèìîãî äèàïàçîíà: 000 → 103 (λ = 
= 0,69 ìêì), 202, 221, 301 (λ = 0,715–0,732 ìêì), 
321, 401, 302 (λ = 0,59 ìêì) [41]. Â ðåçóëüòàòå ïî-

êàçàíî, ÷òî ôîðìóëà F-ôàêòîðà (3) îêàçàëàñü ïðè-
ãîäíîé äëÿ êîëè÷åñòâåííîé îöåíêè ÊÂ-âçàèìîäåé-
ñòâèé è â ýòîì ñëó÷àå (ñðåäíÿÿ ïîãðåøíîñòü ðàñ÷å-
òà ∼  20%). Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì ìîíîãðàôèþ [7], 
â êîòîðîé îáîáùåíû ïîñëåäíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûå 
è òåîðåòè÷åñêèå äàííûå ïî âîäÿíîìó ïàðó. 

Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ êî-
ýôôèöèåíòîâ ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû H2O äëÿ òåì-
ïåðàòóð 1000–3000 K, êîòîðûå ïîêàçûâàþò, ÷òî ó÷åò 
êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè-
âîäèò ê óëó÷øåíèþ  ñîãëàñèÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì [65]. 
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Ðèñ. 2. Êîýôôèöèåíòû ïîãëîùåíèÿ âîäÿíîãî ïàðà: øòðèõî-
âàÿ ëèíèÿ – ýêñïåðèìåíò [65], ïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ – ðàñ÷åò 
ïî ìîäåëè æåñòêîãî âîë÷êà, ñïëîøíàÿ ëèíèÿ – ðàñ÷åò ñ 
ó÷åòîì êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (à – 
 T = 1000, á – 2000, â – 3000 K) 

á 

à 
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2.2. Îáùèé ïîäõîä ê ðàñ÷åòó ïîëóøèðèí 
ÊÂ-ëèíèé 

 
Ðàñ÷åòû ïîëóøèðèí ëèíèé äëÿ ìîëåêóëû H2O 

ïðîâîäÿòñÿ â ðàìêàõ èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû 
«HOTGAS-H2O» ïî ïîëóýìïèðè÷åñêîé ìåòîäèêå 
[59]. Ýòî ñâÿçàíî, â ïåðâóþ î÷åðåäü, ñ òðóäíîñòÿìè 
ðàñ÷åòà ïîëóøèðèí ëèíèé ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòó-
ðàõ è ïðàêòè÷åñêè ñ ïîëíûì îòñóòñòâèåì ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ äàííûõ. Êðîìå òîãî, ñóùåñòâóþùèå àë-
ãîðèòìû ðàñ÷åòà, áàçèðóþùèåñÿ íà êâàíòîâî-ìåõà-
íè÷åñêèõ ïîäõîäàõ, âåñüìà ãðîìîçäêè è íå äîñòè-
ãàþò íåîáõîäèìîé òî÷íîñòè. Íàèáîëåå ïðèåìëåìîé 
â äàííîé ñèñòåìå ïðåäñòàâëÿåòñÿ àïïðîêñèìàöèÿ 
ïîëóøèðèíû ëèíèè â çàâèñèìîñòè îò âðàùàòåëüíûõ 
êâàíòîâûõ ÷èñåë ïîëèíîìîì 

 
1 1

i k
i k

i k

a J b

= =

γ ≅ + ∆τ∑ ∑ , (4) 

ãäå ∆τ – ðàçíîñòü ïñåâäîêâàíòîâûõ ÷èñåë ïåðåõîäà. 
×èñëåííûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ïîëèíîìà â 
(4) äëÿ êîíêðåòíûõ êîëåáàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ ïðè-
âåäåíû â [59]. Ïðè ýòîì êîýôôèöèåíòû ïîëèíîìà 
îïðåäåëåíû äëÿ íîðìàëüíîé òåìïåðàòóðû 
T0 = 300 Ê. Ïðè ïåðåõîäå ê êîíêðåòíîé òåìïåðàòó-

ðå ïðèìåíÿåòñÿ ñîîòíîøåíèå 0

0( )

n

T
T

T

 γ = γ  
 

, ãäå 

n = –0,5. Ðàñ÷åò ïîëóøèðèí âîäÿíîãî ïàðà ïî ïîëó-
ýìïèðè÷åñêîé ôîðìóëå (4) õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ 
ðåçóëüòàòàìè èõ èçìåðåíèé â [70]. 

 

3. Ìåòîäèêà âû÷èñëåíèÿ  

èçëó÷àòåëüíûõ õàðàêòåðèñòèê 
 
Îäíîðîäíûé ãàçîâûé îáúåì. Ïðè áîëüøèõ 

òåìïåðàòóðàõ (ïîðÿäêà 1000 K è âûøå) ãàçîâûé 
îáúåì îáëàäàåò ñóùåñòâåííûì ñîáñòâåííûì èçëó÷å-
íèåì. Ýòî èçëó÷åíèå, ñîãëàñíî [63], ìîæåò áûòü 
íàéäåíî ñëåäóþùèì îáðàçîì: 
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1

( , ) ( , ) ( )I T B T E T d

ν

′ν

ν

′ ′ν = ν ν∫ . (5) 

Çäåñü B(ν,T) – ôóíêöèÿ Ïëàíêà, à èçëó÷àòåëüíàÿ 
ñïîñîáíîñòü íàãðåòîé âîçäóøíîé ñðåäû â ïðèáëè-
æåíèè ëîêàëüíîãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ 
îïðåäåëÿåòñÿ ôîðìóëîé 

 Eν(T) = 1 – exp (–kνρL), (6) 

ãäå kν – êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ ãàçà (ñì–1 ⋅ àòì–1); 
Ò, ρ – òåìïåðàòóðà (K) è ïàðöèàëüíîå äàâëåíèå 
èññëåäóåìîãî ãàçà (àòì), ïîñòîÿííûå ïî êîîðäèíàòå 
òðàññû; L – äëèíà òðàññû, ñì. Ïðè ðàñ÷åòå êîýô-
ôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ ôîðìà êîíòóðà ëèíèè ïðè-
íèìàåòñÿ ëîðåíöåâñêîé.  

Íåîäíîðîäíûé ãàçîâûé îáúåì. Ìîäåëü ñðåäû  
â äàííîì ñëó÷àå ôîðìèðóåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì. 
Âåñü ãàçîâûé îáúåì ðàçáèâàåòñÿ íà ïîñëåäîâàòåëü-
íîñòü ñëîåâ, âíóòðè êîòîðûõ ïàðàìåòðû ãàçà (òåì-

ïåðàòóðà, êîíöåíòðàöèÿ, êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ) 
ïîñòîÿííû. Ýòîò ïðèåì, èìåíóåìûé ñòðàòèôèêàöè-
åé, øèðîêî ïðèìåíÿåòñÿ â ðàñ÷åòàõ ïðîõîæäåíèÿ 
èçëó÷åíèÿ â ðåàëüíîé àòìîñôåðå [64]. Ñ÷èòàÿ, ÷òî 
èçëó÷åíèå ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ ïî íîðìàëè ê ñëîþ, 
èíòåíñèâíîñòü èçëó÷åíèÿ ïåðâîãî ñëîÿ îïðåäåëÿåò-
ñÿ ñîîòíîøåíèåì 

 

2

1 1 1

1

0( , ) ( , )(1 e ) .k L
I T B T d

ν

− ρ

ν

′ ′ν = ν − ν∫  (7) 

Íèæíèå èíäåêñû ïàðàìåòðîâ ñðåäû îáîçíà÷à-
þò ïîðÿäêîâûé íîìåð ñëîÿ. Äàëåå îñëàáëåíèå èç-
ëó÷åíèÿ âî âòîðîì ñëîå c ó÷åòîì åãî ñîáñòâåííîãî 
èçëó÷åíèÿ ðàññ÷èòûâàåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì: 
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Ïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷åíèè ÷èñëà ñëîåâ ïðî-
âîäÿòñÿ àíàëîãè÷íûå âû÷èñëåíèÿ äëÿ êàæäîãî ñëîÿ 
(ïðèìåð ðàñ÷åòà èçëó÷àòåëüíîé ñïîñîáíîñòè ïðèâå-
äåí íà ðèñ. 3). 

 

0 500 1000 1500 2000 

5 

10 

15 

20 

25 

È
çë

ó
÷
à
òå

ë
ü
í
à
ÿ
 ñ

ï
î
ñî

á
í
î
ñò

ü
, 

î
òí

. 
åä

. 

×àñòîòà, ñì–1 

1 

2 

3 

 
Ðèñ. 3. Èçëó÷àòåëüíàÿ ñïîñîáíîñòü âîäÿíîãî ïàðà: 1 – 
 T = 1000, 2 – 2000, 3 – 3000 K 

 
Äëÿ óïðîùåíèÿ ðàñ÷åòîâ â ðàáîòå êîýôôèöè-

åíò ïîãëîùåíèÿ àïïðîêñèìèðóåòñÿ ñïëàéíîì 

 
0...3

( ) ( ) ,ii

i

k T p Tν
=

= ν∑  (9) 

ãäå êîýôôèöèåíòû ïîëèíîìà pi îïðåäåëåíû äëÿ 
òåìïåðàòóð 300, 600, 1000, 1500, 2000, 2500, 3000 K. 
Äëÿ ïðîìåæóòî÷íûõ òåìïåðàòóð êîýôôèöèåíòû pi 
ðàññ÷èòûâàþòñÿ ñ ïîìîùüþ ëèíåéíîé èíòåðïîëÿöèè: 

 pi(T) = pi(T1) + 

 + [pi(T2) – pi(T1)] (T – T1)/(T2 – T1), (10) 
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ãäå T1 è T2 – ãðàíèöû èíòåðïîëÿöèîííîé ñåòêè. 
Âîññòàíîâëåíèå êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ ïî ýòèì 
ôîðìóëàì äàåò ïîãðåøíîñòü â ñðåäíåì íå áîëåå 5%. 
Äàëåå èçëó÷àòåëüíàÿ ñïîñîáíîñòü âû÷èñëÿåòñÿ ïî 
ôîðìóëàì (5) – (8). 

 

4. Èíôîðìàöèîííî-ïîèñêîâàÿ ñèñòåìà 
ïî ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî  

ðàçðåøåíèÿ «HOTGAS-H2O» 
 
Ïðè ñîçäàíèè èíôîðìàöèîííî-ïîèñêîâîé ñèñ-

òåìû ïî ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ 
«HOTGAS-H2O» ðåàëèçîâàíû îñíîâíûå èäåè, ñôîð-

ìóëèðîâàííûå ðàíåå ïðè ðàçðàáîòêå èíôîðìàöèîí-
íîé ñèñòåìû ôîðìèðîâàíèÿ è óïðàâëåíèÿ áàçîé 
ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé (ÏÑË) «Àòëàñ» 
[60–62], â êîòîðîé ó÷òåíû èçëîæåííûå âûøå òðå-
áîâàíèÿ. Àïðîáèðîâàííûå ïðè ñîçäàíèè èíôîðìà-
öèîííî-ïîèñêîâîé ñèñòåìû «Àòëàñ» êîíöåïòóàëüíûå, 
ëîãè÷åñêèå è ôóíêöèîíàëüíûå ñõåìû ïåðåíåñåíû  
è íà èíôîðìàöèîííóþ ñèñòåìó «HOTGAS-H2O», 
÷òî îòðàæåíî íà ðèñ. 4, 5. 

Ñèñòåìà óïðàâëåíèÿ áàçàìè ÏÑË âêëþ÷àåò â 
ñåáÿ ñîðòèðîâêó ÏÑË, ñëèÿíèå ÏÑË â áàçû äàí-
íûõ, ôîðìèðîâàíèå îãëàâëåíèÿ, ïîèñê ÏÑË. 

Èíòåðôåéñ ñèñòåìû ïðèâåäåí íà ðèñ. 5. Âåðñèÿ 
«HOTGAS-H2O» îðèåíòèðîâàíà íà ðàñ÷åò ïàðàìåòðîâ 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Ðèñ. 4. Áëîê-ñõåìà âû÷èñëåíèÿ ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 

                                         Ðåøåíèå  âðàùàòåëüíîé çàäà÷è

                       Ðåøåíèå êîëåáàòåëüíîé çàäà÷è 

ÂÂÎÄ ÈÑÕÎÄÍÛÕ ÄÀÍÍÛÕ

Öèêë ïî êîëåáàòåëüíûì êâàíòîâûì ÷èñëàì

Àðõèâû:
ÊÂ-óðîâíè ýíåð-
ãèé 
Êîíñòàíòû: 
äèïîëüíîãî ìî-
ìåíòà; 
ñèëîâîãî ïîëÿ; 
ïîëèíîìà äëÿ 
ðàñ÷åòà ïîëóøè-
ðèí; 
F-ôàêòîðà ÊÂ- 
âçàèìîäåéñòâèé 

Ïîñòðîåíèå 
è äèàãîíàëèçàöèÿ 
ìàòðèöû ýôôåê-
òèâíîãî êîëåáà-
òåëüíîãî ãàìèëü-

òîíèàíà 

Ïîñòðîåíèå êîëå-
áàòåëüíûõ âîëíî-

âûõ ôóíêöèé 

 
Ôîðìèðîâàíèå 
êîëåáàòåëüíîãî 

ìàòðè÷íîãî  
ýëåìåíòà  

äèïîëüíîãî  
ìîìåíòà 

Îïðåäåëåíèå 
öåíòðîâ  

êîëåáàòåëüíûõ 
ëèíèé

Ðàñ÷åò êîëåáàòåëüíîé èíòåíñèâíîñòè ïðè çàäàííîé  
òåìïåðàòóðå â äèàïàçîíå 300–3000 Ê 

Öèêë ïî âðàùàòåëüíûì êâàíòîâûì ÷èñëàì 

Ðàñ÷åò ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ 
ýôôåêòèâíîãî âðàùàòåëüíîãî 

ãàìèëüòîíèàíà 

Îáðàùåíèå ê àðõèâàì 
ÊÂ-óðîâíåé ýíåðãèé 

Áëîê ôîðìèðîâàíèÿ ñîáñò-
âåííûõ âåêòîðîâ 

Ðàñ÷åò ïàðàìåòðîâ  
F-ôàêòîðà 

Ðàñ÷åò  èíòåíñèâíîñòåé 
êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ 

ëèíèé 

Ôîðìèðîâàíèå  ïîëíîãî ôàéëà ÏÑË ñ ñîðòèðîâêîé ïî 
âîçðàñòàíèþ öåíòðîâ  ëèíèé 

Ðàñ÷åò êîëåáà-
òåëüíîé ñòàò-
ñóììû  Qv 

Âû÷èñëåíèå öåíòðîâ 
ëèíèé 

v j v jE E′ ′ ′′ ′′ν = −  

Ðàñ÷åò  ïîëóøèðèí 
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10. Îïòèêà àòìîñôåðû è îêåàíà, ¹ 9. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Ðèñ. 5. Ôóíêöèîíàëüíàÿ ñõåìà ðàáîòû èíôîðìàöèîííî-ïîèñêîâîé ñèñòåìû «HOTGAS-H2O» 
 

ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ìîëåêóëû H2O â äèàïàçîíå 
òåìïåðàòóð 300–3000 K è â ñïåêòðàëüíîì äèàïàçî-
íå 0–10000 ñì–1. (Ðàñ÷åò ìîæåò âûïîëíÿòüñÿ äî 
20000 ñì–1, îäíàêî äîñòîâåðíîñòü ýòèõ ðàñ÷åòîâ íó-
æäàåòñÿ â ñïåöèàëüíîì àíàëèçå). Îñîáåííîñòüþ ýòîé 
ñèñòåìû ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî îíà ãåíåðèðóåò áàçó ÏÑË  
â íóæíîì ñïåêòðàëüíîì èíòåðâàëå, ïðè çàäàííûõ 
òåìïåðàòóðå è äàâëåíèè. Ýòî, â îòëè÷èå îò èçâåñò-
íûõ áàíêîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé [24–31], ïîçâîëÿåò 

àâòîìàòè÷åñêè ââîäîì ìèíèìóìà âêëþ÷àåìîé â ðàñ-
÷åò èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ó÷åñòü âñå íåîáõîäèìûå ïðè 

çàäàííîé òåìïåðàòóðå ëèíèè. Èíôîðìàöèîííàÿ ñèñ-
òåìà «HOTGAS-H2O» ðàçðàáîòàíà äëÿ Windows 98, 
NT, XP è èìååò äðóæåñòâåííûé èíòåðôåéñ ïîëüçîâà-
òåëÿ ñ òåêñòîâûì è ãðàôè÷åñêèì ïðåäñòàâëåíèÿìè, 
êîòîðûå ïîçâîëÿþò èñïîëüçîâàòü ãðàôèêè è òàáëèöû 
â äðóãèõ ïðèëîæåíèÿõ Windows, òàêèõ, íàïðèìåð, 
êàê Word, Excel (ðèñ. 6). 

Âûáîð èç ìåíþ  
çàïðîñà 

Ñïåêòðàëüíûé èíòåðâàë [ν, ν21]; ×èñëî ñëîåâ m; Ââîä óñëîâèé êàæäîãî ñëîÿ Ti, ρi, Li 
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Ðèñ. 6. Ïðèìåð ìåíþ ñèñòåìû «HOTGAS-H2O» 
 

5. Îïðåäåëåíèå òåìïåðàòóðíîé  
çàâèñèìîñòè íåñåëåêòèâíîãî  

ïîãëîùåíèÿ â îêíå ïðîçðà÷íîñòè  
8–12 ìêì 

 
Êàê ñëåäóåò èç ðèñ. 2, õîðîøî èçâåñòíîå ðàñõî-

æäåíèå ìåæäó çíà÷åíèÿìè ýêñïåðèìåíòàëüíî ðåãèñò-
ðèðóåìîãî ïîãëîùåíèÿ âîäÿíîãî ïàðà â îêíå ïðî-
çðà÷íîñòè 8–12 ìêì [11] è ðàñ÷åòàìè ïî ëîðåíöåâ-
ñêîìó êîíòóðó ëèíèè îñòàåòñÿ è ïðè âûñîêèõ òåìïå-
ðàòóðàõ. Ïîñêîëüêó äàííûå [65] ïîëó÷åíû èç àï-
ïðîêñèìàöèè èçìåðåíèé, òî âåëè÷èíà íåñåëåêòèâíîãî 
ïîãëîùåíèÿ îïðåäåëèòñÿ êàê ðàçíîñòü ðàññ÷èòàííîãî 
ïî èçëîæåííîé ìåòîäèêå êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ 
è äàííûõ [65]. Â òàáë. 3 ïðèâåäåíû êîýôôèöèåíòû 
íåñåëåêòèâíîãî ïîãëîùåíèÿ âîäÿíîãî ïàðà â îêíå 
ïðîçðà÷íîñòè 8–12 ìêì äëÿ äèàïàçîíà òåìïåðàòóð 
1500–3000 Ê. 

 

Ò à á ë è ö à  3  

Êîýôôèöèåíòû íåñåëåêòèâíîãî ïîãëîùåíèÿ â ðàéîíå  
8–12 ìêì äëÿ òåìïåðàòóð 1500–3000 Ê 

T, K ×àñòîòà, 
ñì–1 1500 2000 2500 3000
800 0,00 0,16 0,42 0,76
825 0,03 0,24 0,52 0,87
850 0,00 0,19 0,47 0,80
875 0,03 0,23 0,52 0,87
900 0,01 0,19 0,50 0,87

Î ê î í ÷ à í è å  ò à á ë .  3

T, K ×àñòîòà, 
ñì–1 1500 2000 2500 3000
925 0,04 0,20 0,45 0,59
950 0,02 0,14 0,34 0,65
975 0,02 0,13 0,29 0,54
1000 0,02 0,13 0,26 0,46
1025 0,05 0,17 0,26 0,40
1050 0,04 0,16 0,24 0,32
1075 0,05 0,17 0,25 0,30
1100 0,07 0,20 0,28 0,33
1125 0,10 0,23 0,35 0,42
1150 0,14 0,30 0,41 0,47
1175 0,19 0,36 0,46 0,53
1200 0,24 0,40 0,50 0,54

 

Ýòè äàííûå ìîãóò ïîñëóæèòü îñíîâîé äëÿ îï-
ðåäåëåíèÿ òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ïîòåíöèàëà 
ìåæìîëåêóëÿðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âîäÿíîãî ïàðà  
è èññëåäîâàíèÿ ïðèðîäû íåñåëåêòèâíîãî ïîãëîùå-
íèÿ âîäÿíîãî ïàðà. 

 

Çàêëþ÷åíèå 

 
Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ðåøåíèå çàäà÷, ñâÿçàííûõ  

ñ èçëó÷åíèåì íàãðåòûõ ãàçîâ, áàçèðóåòñÿ íà ïðè-
áëèæåíèè ëîêàëüíîãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâå-
ñèÿ, êîãäà òåðìîäèíàìè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ñðåäû 
ïðèíèìàþòñÿ ïîñòîÿííûìè â ïðåäåëàõ ðàññìàòðè-
âàåìîãî ãàçîâîãî îáúåìà è âûïîëíÿåòñÿ çàêîí 
Êèðõãîôà, ïîñêîëüêó êîíòðîëü íåîäíîðîäíîñòè 
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àíàëèçèðóåìîãî ãàçîâîãî îáúåìà ïðàêòè÷åñêè òðóä-
íîîñóùåñòâèì. Âìåñòå ñ òåì ðàçðàáîòêà äàííîé ñèñ-
òåìû îáåñïå÷èâàåò èíôîðìàöèîííóþ ïîääåðæêó 
ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé íàãðåòîãî âîäÿ-
íîãî ïàðà ñ ó÷åòîì åãî ðåàëüíîé òåðìîäèíàìè÷å-
ñêîé íåîäíîðîäíîñòè, ÷òî îòêðûâàåò äîïîëíèòåëü-
íûå âîçìîæíîñòè ðåøåíèÿ îáðàòíûõ çàäà÷ îïòèêè 
ãàçîâûõ ñðåä. 

Ðåçóëüòàòû ðàáîòû äàííîé èíôîðìàöèîííî-
ïîèñêîâîé ñèñòåìû íàéäóò ïðèìåíåíèå â îáðàáîòêå 
ðåçóëüòàòîâ ñïåêòðàëüíûõ èçìåðåíèé èçëó÷åíèÿ ïðî-
öåññîâ ãîðåíèÿ, àíàëèçå âûõëîïîâ äâèãàòåëåé âíóò-
ðåííåãî ñãîðàíèÿ, êîíòðîëå ôóíêöèîíèðîâàíèÿ ïðî-
ìûøëåííûõ ïðåäïðèÿòèé, à òàêæå â ðåøåíèè çàäà÷ 
ýêîëîãè÷åñêîãî ìîíèòîðèíãà àòìîñôåðû Çåìëè.  

Ðàáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòîì ÐÔÔÈ ¹ 01-01-
00770. 
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Î.K. Voitsekhovskaya, V.N. Cherepanov, A.A. Kotov, A.Yu. Zapryagaev. Spectroscopy of thermodi-

namically inhomogeneous high-temperature water vapor. 
The modern level of researches of the IR spectrum (T < 3000 K) of high-temperature water vapor is con-

sidered. The physical models for description (within the framework of direct line-by-line method) of factors of 
absorption and emissivity of high-temperature water vapor are discussed. The main attention is given to  
development of spectroscopic software: to compile spectral line parameters databases of water vapor based on 
«HOTGAS-H2O» information generation system. Using standard assumptions (radiation diffusion and local 
thermodynamic equilibrium within one layer) the emissivity was calculated for various path conditions of con-
centration and temperatures of 300–3000 K. The stratified medium was simulated by layers of various thick-
ness. On the basis of direct methods, the approximations of absorption coefficients considerably simplifying cal-
culations are proposed. The values of the nonselective component of absorption coefficient in the range of 8–12 
µm for temperatures of 1500–3000 K are presented for the first time. 

 


