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Ïðåäëîæåí ìåòîä îïðåäåëåíèÿ âåðòèêàëüíûõ ïðîôèëåé îòíîñèòåëüíîãî ñîäåðæàíèÿ HDO ê H2O â àò-
ìîñôåðå èç ÈÊ-ñïåêòðîâ ïðîïóñêàíèÿ àòìîñôåðû, ïîëó÷àåìûõ íàçåìíûìè Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðàìè âûñîêîãî 
ðàçðåøåíèÿ è ñïåêòðîìåòðîì FTIR. Áûëà èñïîëüçîâàíà ëèíåéíàÿ ðåãðåññèÿ ìåæäó êîýôôèöèåíòàìè ðàçëî-
æåíèÿ ïðîôèëåé HDO ïî ñîáñòâåííûì âåêòîðàì êîâàðèàöèîííîé ìàòðèöû àïðèîðíûõ ïðîôèëåé è êîýô-
ôèöèåíòàìè ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðîâ ïî ñîáñòâåííûì âåêòîðàì ñïåêòðàëüíîé êîâàðèàöèîííîé ìàòðèöû äëÿ 
îïðåäåëåíèÿ âåðòèêàëüíîãî ïðîôèëÿ HDO/H2O èç íàáëþäàåìûõ ñïåêòðîâ ïðîïóñêàíèÿ àòìîñôåðû. Îøèá-
êà ìåòîäà áûëà îöåíåíà èç çàìêíóòûõ ìîäåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ c ñèíòåòè÷åñêèìè ñïåêòðàìè FTIR, åå àá-
ñîëþòíîå çíà÷åíèå ïî ïðîôèëþ âàðüèðóåòñÿ îò 5 äî 65‰. Äëÿ îòíîñèòåëüíîãî ñîäåðæàíèÿ òÿæåëîé âîäû  
âî âñåì àòìîñôåðíîì ñòîëáå àáñîëþòíàÿ îøèáêà ìåòîäà ñîñòàâèëà íå áîëåå 8‰. 

Äëÿ àïðîáàöèè ïðåäëàãàåìîãî ìåòîäà íà íàòóðíûõ ýêñïåðèìåíòàõ èñïîëüçîâàíû äàííûå, ïîëó÷åííûå 
ñïåêòðîìåòðîì FTIR, ðàñïîëîæåííûì íà Àëÿñêå. Çíà÷åíèÿ îòíîñèòåëüíîãî ñîäåðæàíèÿ òÿæåëîé âîäû â àò-
ìîñôåðå, âçÿòûå èç îáðàçöîâ ñïåêòðîâ ïðîïóñêàíèÿ àòìîñôåðû íà Àëÿñêå, íàáëþäàåìûõ â 2000–2004 ãã., 
ñðàâíèâàþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè îòíîøåíèÿ HDO/H2O, ïîëó÷åííûìè èç ìîäåëåé îáùåé öèðêóëÿöèè àòìîñôåðû. 

 

Ââåäåíèå 

Äàííûå ïî èçìåðåíèþ èçîòîïîâ HDO, H2
18O 

êàê â îñàäêàõ, òàê è â àòìîñôåðíîì âîäÿíîì ïàðå 
íåîáõîäèìû äëÿ òîãî, ÷òîáû óëó÷øèòü êîëè÷åñò-
âåííîå îïèñàíèå ïðîöåññîâ èñïàðåíèÿ è êîíäåíñà-
öèè âëàãè, îïðåäåëÿþùèõ ãëîáàëüíóþ öèðêóëÿöèþ 
âîäû ìåæäó îêåàíîì, àòìîñôåðîé è ñóøåé [1–7]. 

 Êîëè÷åñòâåííî ñîäåðæàíèå äåéòåðèÿ â àòìî-
ñôåðíîì ñëîå âûðàæàåòñÿ ÷åðåç îòíîøåíèå [8]: 

 0

HDO HDOHDO ( 1) 1000‰,δ = α α − ⋅   (1) 

ãäå HDOα  – îòíîøåíèå ÷èñëà ìîëåêóë èçîòîïîìåðà 

HDO ê ÷èñëó ìîëåêóë îñíîâíîãî èçîòîïîìåðà âîäû 

â ñëîå; 0 4

HDO 3,1069 10
−

α = ⋅  – ñðåäíåå çíà÷åíèå ýòî-

ãî îòíîøåíèÿ â îêåàíè÷åñêîé âîäå (åñòåñòâåííàÿ 
ðàñïðîñòðàíåííîñòü). Îòíîñèòåëüíîå ñîäåðæàíèå 
äåéòåðèÿ (‰) âî âñåì àòìîñôåðíîì ñòîëáå âûðàæà-
åòñÿ â ñëåäóþùåì âèäå: 

 
2 2

*

H O H O

0 0

HDO ( ) HDO( ) ( ) ,
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N h h dh N h dhδ = δ∫ ∫   (2) 

ãäå H  – âåðõíÿÿ ãðàíèöà àòìîñôåðû; 
2H O( )N h  – 

êîíöåíòðàöèÿ âîäÿíîãî ïàðà. Ó÷èòûâàÿ ïðîöåññû 
ôðàêöèîíèðîâàíèÿ èçîòîïîâ ïðè èñïàðåíèè è êîí-
äåíñàöèè âîäû, ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî âåëè÷èíà 
HDOδ  â àòìîñôåðå ëåæèò â ïðåäåëàõ îò –1000 äî 0‰. 

 Íàøà çàäà÷à ñîñòîÿëà â ðàçðàáîòêå ìåòîäà îï-
ðåäåëåíèÿ âåðòèêàëüíûõ ïðîôèëåé HDOδ  èç ñïåê-
òðîâ ïðîïóñêàíèÿ àòìîñôåðû âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ  
è àïðîáàöèè ìåòîäà íà äàííûõ íàçåìíîãî FTIR. 

Ñïåêòðîìåòð FTIR, óñòàíîâëåííûé íà Àëÿñêå 
(65,11° ñ.ø.; 147,42° ç.ä.), èçìåðÿë ñïåêòðàëüíóþ 
ÿðêîñòü ïðîøåäøåãî àòìîñôåðó ñîëíå÷íîãî èçëó÷å-
íèÿ â äèàïàçîíå 750–4300 ñì–1 ñ ðàçðåøåíèåì îêî-
ëî 0,002 ñì–1 [9–11]. Äëÿ àíàëèçà áûë âûáðàí èí-
òåðâàë èç ó÷àñòêà ñïåêòðà 1204,5–1207,5 ñì–1, ñî-
äåðæàùèé ïðàêòè÷åñêè èçîëèðîâàííûå ëèíèè ïî-
ãëîùåíèÿ èçîòîïîìåðà HDO. Ñïåêòðàëüíûé øàã 
èçìåðåíèé FTIR ñîñòàâëÿë ∼ 0,003 ñì–1, è èíòåðâàë 
â 3 ñì–1 ñîäåðæàë ∼ 1000 òî÷åê. Äëÿ ïðèâåäåíèÿ 
èçìåðåííîãî è ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâ ê îäíîé àïïà-
ðàòíîé ôóíêöèè è åäèíîé ñïåêòðàëüíîé ñåòêå èñ-
õîäíûå ñïåêòðû ïîäâåðãàëèñü äîïîëíèòåëüíîé 
ñâåðòêå ñ àïïàðàòíîé ôóíêöèåé Ãàóññà ïîëóøèðè-
íîé 0,01 ñì–1 è øàãîì ñåòêè 0,01 ñì–1. 
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Â êà÷åñòâå àïðèîðíîé èíôîðìàöèè îá àòìî-
ñôåðíûõ ïàðàìåòðàõ íàä èññëåäóåìîé îáëàñòüþ 
Àëÿñêè èñïîëüçîâàëèñü: 

1) íàáîð äàííûõ ìîäåëè îáùåé öèðêóëÿöèè 
àòìîñôåðû (ÌÎÖÀ), ó÷èòûâàþùåé èçîòîïíîå ðàç-
äåëåíèå âîäû (âûñîòíûå ïðîôèëè äàâëåíèÿ, òåìïå-
ðàòóðû, êîíöåíòðàöèè âîäÿíîãî ïàðà è ïðîôèëè 
HDOδ ) [12]; 

2) çîíäîâûå èçìåðåíèÿ â äàííîì ðàéîíå (ñîîò-
âåòñòâóþùèå ìåñòó è âðåìåíè îáðàáàòûâàåìîãî 
ñïåêòðà), âêëþ÷àþùèå âûñîòíûå ïðîôèëè äàâëå-
íèÿ, òåìïåðàòóðû è âëàæíîñòè; 

3) ìîäåëüíûå ïðîôèëè îñíîâíûõ èçîòîïîìåðîâ 
îñòàëüíûõ ãàçîâ (CO2, O3, N2O è ò.ä.). 

Ðàñ÷åò ñïåêòðîâ â ïðÿìîé ìîäåëè ïðîèçâîäèë-
ñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì äàííûõ çîíäîâûõ èçìåðåíèé 
(äàâëåíèå, òåìïåðàòóðà, âëàæíîñòü), ìîäåëüíûõ 
äàííûõ äëÿ îñíîâíûõ ïîãëîùàþùèõ ãàçîâ è äàí-
íûõ ÌÎÖÀ, îòîáðàííûõ äëÿ èññëåäóåìîãî ðåãèîíà 
è ñåçîíà (ïðîôèëè HDO,δ  â òîì ÷èñëå è äëÿ ïî-

ñòðîåíèÿ êîâàðèàöèîííûõ ìàòðèö). 

Ñïåêòðàëüíàÿ ôóíêöèÿ ïðîïóñêàíèÿ 

Ôóíêöèÿ ïðîïóñêàíèÿ àòìîñôåðû íà äàííîé 
÷àñòîòå ìîæåò áûòü çàïèñàíà [13] â ñëåäóþùåì âèäå: 
 

 HDO 0( ) exp[ ( ) ( )].T ν = −τ ν − τ ν  (3) 

Çäåñü HDO( )τ ν  – îïòè÷åñêàÿ òîëùèíà, îáóñëîâëåí-

íàÿ ïîãëîùåíèåì ìîëåêóëàìè èçîòîïîìåðà HDO, 

0( )τ ν  – îïòè÷åñêàÿ òîëùèíà, îáóñëîâëåííàÿ ïîãëî-

ùåíèåì îñòàëüíûõ ãàçîâ è àýðîçîëüíûì îñëàáëåíè-
åì èçëó÷åíèÿ. Ïðè óñëîâèè, ÷òî äëÿ âûáðàííîãî 
íàáîðà ñïåêòðàëüíûõ êàíàëîâ çàâèñèìîñòüþ 0τ  îò 

âîëíîâîãî ÷èñëà ìîæíî ïðåíåáðå÷ü, çàïèøåì: 
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(4)

 

ãäå *ν  – âîëíîâîå ÷èñëî êàíàëà ñðàâíåíèÿ. Â êà÷å-

ñòâå *ν  íàìè áûëà âûáðàíà òî÷êà ñ ÷àñòîòîé 

1206,7 ñì–1 â êðûëå ëèíèè HDO. Ôîðìóëà (4) ñî-
ñòàâëÿåò îñíîâó äèôôåðåíöèàëüíîé àáñîðáöèîííîé 
ñïåêòðîñêîïèè [14]. Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ïîëó-
÷èòü âûðàæåíèå äëÿ ðàçíîñòè îïòè÷åñêîé òîëùèíû, 
îáóñëîâëåííîé ïîãëîùåíèåì òîëüêî ìîëåêóëàìè 
HDO â èçìåðåííîì ó÷àñòêå ñïåêòðà: 

( ) ( )HDO HDO HDO * *( ) ( ) ( ) ln ( ) ln ( ) .T TΔτ ν = τ ν − τ ν = ν − ν  

  (5) 

Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ïîëüçóÿñü ìîäåëüþ ðàñ÷åòà 
line-by-line äëÿ îïòè÷åñêîé òîëùèíû, ìîæíî çàïèñàòü 

HDO HDO

0
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H

j j j

j

N h S t h t h p h

h dh

⎛ ⎞
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⎜ ⎟
⎝ ⎠

× θ

∑∫
 

ãäå HDO( )N h  – êîíöåíòðàöèÿ ìîëåêóë HDO; p(h), 

t(h), θ(h) – äàâëåíèå, òåìïåðàòóðà è ëîêàëüíûé 
çåíèòíûé óãîë íàáëþäåíèÿ íà âûñîòå h; jS – èí-

òåíñèâíîñòü; jν  – âîëíîâîå ÷èñëî öåíòðà è jΦ  – 

ïðîôèëü j-é ëèíèè HDO. Ñóììèðîâàíèå â (6) âå-
äåòñÿ ïî âñåì ëèíèÿì HDO, êîòîðûå âíîñÿò ñâîé 
âêëàä â ïîãëîùåíèå íà äàííîé ÷àñòîòå. 

Øèðèíà ñïåêòðàëüíîé ëèíèè çàâèñèò îò òåìïå-
ðàòóðû è äàâëåíèÿ àòìîñôåðû íà äàííîé âûñîòå. 
Åñëè ïðåíåáðå÷ü ñàìîóøèðåíèåì ñïåêòðàëüíûõ 
ëèíèé HDO (ïàðöèàëüíîå äàâëåíèå HDO ìàëî), 
òî, èñïîëüçóÿ ïàðàìåòðèçàöèþ ñïåêòðàëüíîé áàçû 
äàííûõ HITRAN [15], äëÿ ëîðåíöåâñêîé ïîëóøè-
ðèíû ñïåêòðàëüíîé ëèíèè ìîæíî çàïèñàòü: 

 ref
ref ref( , ) ( , ) ,

n

t
p t p t p

t

⎛ ⎞γ = γ⎜ ⎟
⎝ ⎠

 (7) 

ãäå p – äàâëåíèå, áàð; t – òåìïåðàòóðà, K; 

ref 296K;t =  ref 1 àòì;p =  n – êîýôôèöèåíò òåìïå-

ðàòóðíîé çàâèñèìîñòè óøèðåíèÿ âîçäóõîì. Ïðè 
ðàñ÷åòå îïòè÷åñêîé òîëùèíû èñïîëüçîâàëèñü ñïåê-
òðàëüíûå ïàðàìåòðû èç áàçû äàííûõ HITRAN-2004 
[16] è ïðÿìàÿ ìîäåëü FIRE-ARMS [17]. Äëÿ ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé HDO, öåíòðû êîòîðûõ íàõîäÿòñÿ 

â èíòåðâàëå 1206–1207 ñì–1, çíà÷åíèå ref ref( , )p tγ  

ëåæèò â èíòåðâàëå 0,06–0,08 ñì–1/àòì, à çíà÷åíèå 
n  – â èíòåðâàëå 0,59–0,64. Òàêèì îáðàçîì, çíà÷å-

íèå ( , )p tγ  â òðîïîñôåðå äëÿ ëåòíåé ñóáàðêòè÷å-

ñêîé ìîäåëè ìîæåò âàðüèðîâàòüñÿ â ïðåäåëàõ 0,02–
0,08 ñì–1, à ñëåäîâàòåëüíî, ïðèáîðû FTIR íàçåìíî-
ãî áàçèðîâàíèÿ ñ ðàçðåøåíèåì 0,002 ñì–1 [9, 18, 19] 
ïðåäîñòàâëÿþò ïîòåíöèàëüíóþ âîçìîæíîñòü âîññòà-
íîâëåíèÿ âûñîòíûõ ïðîôèëåé HDO èç àíàëèçà 
ñïåêòðîâ ïðîïóñêàíèÿ àòìîñôåðû, ñíÿòûõ ñ òàêèì 
ñïåêòðàëüíûì ðàçðåøåíèåì. 

Âåñîâûå ôóíêöèè (ðèñ. 1), îïðåäåëåííûå ñî-
ãëàñíî [20] äëÿ (4), õàðàêòåðèçóþò ÷óâñòâèòåëü-
íîñòü ñèãíàëà â ëèíèÿõ HDO ôóíêöèè ïðîïóñêà-
íèÿ àòìîñôåðû â äàííîì ñïåêòðàëüíîì èíòåðâàëå  
ê âàðèàöèÿì êîíöåíòðàöèè HDO íà ðàçëè÷íûõ 
âûñîòàõ. 

 

 
Ðèñ. 1. Ïðîðåæåííûé íàáîð âåñîâûõ ôóíêöèé îò ïðÿìîé 
ìîäåëè ôóíêöèè ïðîïóñêàíèÿ ïî âàðèàöèÿì ïðîôèëÿ  

 HDOδ  â ñïåêòðàëüíîì èíòåðâàëå 1205,8–1206,6 ñì–1 (6)
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Ýìïèðè÷åñêèå îðòîãîíàëüíûå 
ôóíêöèè 

Äëÿ ïîñòðîåíèÿ áàçèñà ýìïèðè÷åñêèõ îðòîãî-
íàëüíûõ ôóíêöèé (ÝÎÔ) â ïðîñòðàíñòâå ïðîôèëåé 
[21] èñïîëüçóþòñÿ äàííûå ïðîôèëåé δHDO ÌÎÖÀ 
[12] äëÿ âûáðàííîãî ðàéîíà íà ãåîãðàôè÷åñêîé 
ñåòêå è âðåìåííóãî ïåðèîäà, ñîîòâåòñòâóþùèå ðàñïî- 
ëîæåíèþ ñïåêòðîìåòðà FTIR è âðåìåíè èçìåðåíèé 
ñïåêòðîâ. Ðàçëîæåíèå âåêòîðà ïðîôèëÿ íà ôèêñè- 
ðîâàííîé ñåòêå âûñîò ìîæíî çàïèñàòü ñëåäóþùèì 
îáðàçîì: 

 mean

1

HDO HDO ,

N

i i
D D

i

c

=

δ = δ +∑ u  (8) 

ãäå 
mean

HDOδ  – âåêòîð ñðåäíåãî ïî íàáîðó ïðî- 

ôèëÿ; N – ÷èñëî âûñîò; i

Dc  – êîýôôèöèåíòû ðàç- 

ëîæåíèÿ è 

i

Du  – íàáîð ñîáñòâåííûõ âåêòîðîâ êîâà- 

ðèàöèîííîé ìàòðèöû ïðîôèëåé δHDO èç ÌÎÖÀ. 
 Â äàííîé ñòàòüå äëÿ âîññòàíîâëåíèÿ ïðîôèëåé 
δHDO èñïîëüçóåòñÿ ìåòîäèêà ñæàòèÿ ñïåêòðàëüíîé 
èíôîðìàöèè [22], îñíîâàííàÿ íà ïîñòðîåíèè áàçèñà 
ÝÎÔ â ïðîñòðàíñòâå ñïåêòðîâ. Áàçèñ ïðåäñòàâëÿåò 
ñîáîé íàáîð ñîáñòâåííûõ âåêòîðîâ êîâàðèàöèîííîé 
ìàòðèöû èçìåðåííûõ ñïåêòðîâ, íîðìèðîâàííîé  
ñ øóìîâîé êîâàðèàöèîííîé ìàòðèöåé èçìåðåíèé. 
Òîãäà ðàçëîæåíèå ñïåêòðà èìååò âèä 

 mean

HDO HDO

1

,

M

i i
R R

i

c

=

Δ = Δ +∑ uτ τ  (9) 

ãäå mean

HDOΔτ  – âåêòîð îïîðíîãî (ñðåäíåãî) ñïåêòðà íà 

çàäàííîé ñåòêå âîëíîâûõ ÷èñåë; M – ðàçìåðíîñòü 

áàçèñà (÷èñëî ñïåêòðàëüíûõ êàíàëîâ); i

Rc  – 

êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ; i

Ru  – íàáîð áàçèñíûõ 

âåêòîðîâ (ÝÎÔ). 
Ðàçìåðíîñòü áàçèñà ìîæíî îãðàíè÷èòü èñõîäÿ 

èç óñëîâèé ïðèåìëåìîñòè ïðåäñòàâëåíèÿ ñïåêòðîâ 
ïðè çàäàííîé ïîãðåøíîñòè èçìåðåíèé. Ââèäó îò-
ñóòñòâèÿ äîñòàòî÷íîãî êîëè÷åñòâà èçìåðåííûõ 
ñïåêòðîâ FTIR áàçèñ ÝÎÔ ñòðîèëñÿ íà ìîäåëüíûõ 
ñïåêòðàõ ïî ñõåìå: 

1. Èç áàçû äàííûõ ÌÎÖÀ âûáèðàåòñÿ íàáîð 
ïðîôèëåé δHDO, ïîêðûâàþùèõ ðÿä çíà÷åíèé ïî 
δHDO* îò – 550 äî – 50‰. 

2. Äëÿ êàæäîãî ïðîôèëÿ δHDO èç íàáîðà 
ïðîèçâîäèòñÿ ìîäåëüíûé ðàñ÷åò ôóíêöèè ïðîïóñ-
êàíèÿ â âûáðàííîì ñïåêòðàëüíîì èíòåðâàëå ñ ïî-
ìîùüþ ÏÎ FIRE-ARMS. Ïðè ýòîì òàêèå ïàðàìåò-
ðû àòìîñôåðû, êàê ïðîôèëè òåìïåðàòóðû è âëàæ-
íîñòè, ñîîòâåòñòâóþò çîíäîâûì èçìåðåíèÿì äëÿ 
îáðàáàòûâàåìîãî èçìåðåííîãî ñïåêòðà. 

3. Ê êàæäîìó ìîäåëüíîìó ñïåêòðó íàáîðà äî-
áàâëÿåòñÿ íîðìàëüíî ðàñïðåäåëåííûé øóì ñ íóëå-
âûì ñðåäíèì è õàðàêòåðíîé äëÿ èçìåðåííûõ FTIR 
ñïåêòðîâ ïðîïóñêàíèÿ àòìîñôåðû âåëè÷èíîé ñðåä-

íåêâàäðàòè÷åcêîãî îòêëîíåíèÿ, ðàâíîé 0,012. Ïî 
çàøóìëåííîìó íàáîðó ñòðîèòñÿ êîâàðèàöèîííàÿ 
ìàòðèöà; íàõîäÿòñÿ ÝÎÔ ïðîïóñêàíèÿ; ïîäáèðàåò-
ñÿ ðàçìåðíîñòü áàçèñà. 

Îãðàíè÷èâàÿ â ðàçëîæåíèè (9) ÷èñëî ñëàãàå-
ìûõ, ìîæíî ïîñ÷èòàòü íåâÿçêó ïîëó÷åííîãî ñïåê-
òðà ñ èñõîäíûì ñïåêòðîì. Äèàãîíàëü êîâàðèàöèîí-
íîé ìàòðèöû íåâÿçîê äëÿ âñåãî íàáîðà ñïåêòðîâ 
îöåíèâàåò ñðåäíþþ ñóììó îñòàòî÷íûõ ÷ëåíîâ â (9). 
Ñðàâíèâàÿ ýòó äèàãîíàëü ñ äèàãîíàëüþ êîâàðèàöè-
îííîé ìàòðèöû îøèáîê èçìåðåíèÿ ñïåêòðîìåòðà, 
ìîæíî óìåíüøèòü ðàçìåðíîñòü áàçèñà ÝÎÔ. Îêà-
çàëîñü, ÷òî ïðè óðîâíå îøèáîê èçìåðåíèÿ FTIR 
äëÿ ïðåäñòàâëåíèÿ âàðèàöèé ñïåêòðîâ, âûçâàííûõ 
èçìåíåíèåì ïðîôèëÿ δHDO, äîñòàòî÷íî òðåõ ïåðâûõ 
áàçèñíûõ âåêòîðîâ â êà÷åñòâå ãëàâíûõ êîìïîíåíò. 
 

Ëèíåéíàÿ ðåãðåññèÿ ãëàâíûõ 

êîìïîíåíò 

Ìåòîäèêà ïî îáðàáîòêå îòäåëüíîãî èçìåðåííîãî 
ñïåêòðà ïðåäïîëàãàåò, ÷òî ïðîôèëè òåìïåðàòóðû, 
äàâëåíèÿ, êîíöåíòðàöèé àòìîñôåðíûõ ãàçîâ (êðîìå 
èçîòîïîìåðà δHDO) ñ÷èòàþòñÿ èçâåñòíûìè (ñîîò-
âåòñòâóþò îäíîâðåìåííûì çîíäîâûì èçìåðåíèÿì); 
òàêæå èçâåñòíû ãåîìåòðèÿ è çåíèòíûé óãîë èçìåðå-
íèÿ ñïåêòðà. Ïîýòîìó, âàðüèðóÿ ïðîôèëü δHDO, 
ìîæíî ïîäîãíàòü èçìåðåííûé è ðàñ÷åòíûé ñïåêòðû. 
 Òàê êàê ñâÿçü ìåæäó âåðòèêàëüíûì ïðîôèëåì 
δHDO è ñîîòâåòñòâóþùåé åìó îïòè÷åñêîé òîëùè-
íîé (6) ÿâëÿåòñÿ ëèíåéíîé, òî, î÷åâèäíî, è ìåæäó 
ãëàâíûìè êîìïîíåíòàìè (ÃÊ) ðàçëîæåíèÿ ïðîôèëÿ 
δHDO è ÃÊ ðàçëîæåíèÿ îïòè÷åñêîé òîëùèíû èìå-
åòñÿ ëèíåéíàÿ ñâÿçü. Ïîëüçóÿñü íàáîðîì ìîäåëü-
íûõ «çàøóìëåííûõ» ñïåêòðîâ, ðàññ÷èòàííûõ ïî 
ïðîôèëÿì δHDO èç ÌÎÖÀ, ìîæíî ïîñòðîèòü ëè-
íåéíóþ çàâèñèìîñòü ìåæäó ÃÊ ïðîôèëåé δHDO  
è ÃÊ ñïåêòðîâ: 

 = .D Rc Bc  (10) 

Çäåñü Dc  – âåêòîð êîýôôèöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ 

ïðîôèëÿ â áàçèñå ïðîôèëåé; Rc  – âåêòîð êîýôôè-

öèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ â áàçèñå ñïåêòðîâ îïòè÷åñêîé 
òîëùèíû; B  – ìàòðèöà êîýôôèöèåíòîâ ðåãðåññèè 
(ðàçìåðíîñòè 3 × 3). Êîýôôèöèåíòû ðåãðåññèè 
íàõîäÿòñÿ èç ñîîòíîøåíèÿ [22]: 

 T T 1 T( ) ,R R R D

−

= ⋅ ⋅ ⋅B C C C C  (11) 

ãäå DC  – ìàòðèöà, ñòðîêè êîòîðîé ñîäåðæàò òðàíñ-

ïîíèðîâàííûå âåêòîðû êîýôôèöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ 
ïðîôèëåé èç íàáîðà, äëÿ êîòîðûõ ðàññ÷èòàíû 
ñïåêòðû ïðîïóñêàíèÿ; RC  – àíàëîãè÷íàÿ ìàòðèöà 

ñîîòâåòñòâóþùèõ êîýôôèöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ â áà-
çèñå ñïåêòðîâ. Ìàòðèöà â ñêîáêàõ â âûðàæåíèè 
(11) äèàãîíàëüíàÿ ââèäó íåêîððåëèðîâàííîñòè ÃÊ. 
Ðåøåíèå äëÿ èñêîìîãî ïðîôèëÿ âû÷èñëÿåòñÿ ïî 
(10) ïðè ïîäñòàíîâêå ÃÊ èçìåðåííîãî ñïåêòðà. 



250 Òîïòûãèí À.Þ., Ãðèáàíîâ Ê.Ã., Çàõàðîâ Â.È. è äð. 

Îöåíêà òî÷íîñòè ìåòîäà ïðîâîäèëàñü èç âîñ-
ñòàíîâëåíèÿ ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâ ïðîïóñêàíèÿ, ðàñ-
ñ÷èòàííûõ äëÿ òåñòîâîãî íàáîðà ïðîôèëåé δHDO, 
òàêæå ñôîðìèðîâàííîãî èç äàííûõ ÌÎÖÀ. Äèàãî- 
íàëü êîâàðèàöèîííîé ìàòðèöû íåâÿçêè èñõîäíûõ  
è âîññòàíîâëåííûõ ïðîôèëåé ñëóæèò îöåíêîé ïî- 
ãðåøíîñòè âîññòàíîâëåíèÿ ïðîôèëÿ δHDO (ðèñ. 2), 
åå àáñîëþòíîå çíà÷åíèå ïî ïðîôèëþ âàðüèðóåòñÿ îò 
5 äî 65‰. 

 

 

Ðèñ. 2. Âîññòàíîâëåííûå èç ñïåêòðîâ FTIR ïðîôèëè 
δHDO äëÿ ïÿòè èçìåðåíèé; ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêàÿ îøèáêà 
âîññòàíîâëåíèÿ ïðîôèëÿ δHDO, ïîëó÷åííàÿ â çàìêíóòûõ  
 ìîäåëüíûõ ýêñïåðèìåíòàõ ñ ìîäåëüíûìè ñïåêòðàìè FTIR  

 

Ìîæíî îòìåòèòü, ÷òî ïðè îãðàíè÷åíèè ÷èñëà 
÷ëåíîâ ïðè ðàçëîæåíèè (8) ìîäåëüíûõ ïðîôèëåé 
δHDO äî òðåõ ÃÊ (êîòîðûå îïðåäåëÿþòñÿ â ìåòîäå) 
îøèáêà òàêîãî ðàçëîæåíèÿ ïî îòíîøåíèþ ê èñõîä-
íûì ïðîôèëÿì íå ïðåâûøàåò 10%. 

Àíàëîãè÷íî (10) ñòðîèòñÿ ëèíåéíàÿ ðåãðåññèÿ 
äëÿ îòíîñèòåëüíîãî ñîäåðæàíèÿ äåéòåðèÿ âî âñåì 
àòìîñôåðíîì ñòîëáå: 

 * *

meanHDO HDO ,Rδ − δ = Bc�  (12) 

ãäå 

*

meanHDOδ  – ñðåäíåå çíà÷åíèå ïî íàáîðó ïðî- 

ôèëåé. Ïîëüçóÿñü ýòèì ñîîòíîøåíèåì, ìîæíî èç-
âëåêàòü δHDO* íåïîñðåäñòâåííî èç ñïåêòðàëüíûõ 
äàííûõ, à íå ðàññ÷èòûâàòü ïî (2) èç âîññòàíîâëåí- 
íîãî ïðîôèëÿ. Ïîãðåøíîñòü âîññòàíîâëåíèÿ îòíî- 
ñèòåëüíîãî ñîäåðæàíèÿ äåéòåðèÿ â àòìîñôåðíîì 
ñòîëáå δHDO* äëÿ îáðàáàòûâàåìûõ ñïåêòðîâ 
ñîñòàâèëà < 8‰. 

Ðåçóëüòàòû 

Äëÿ àïðîáàöèè ìåòîäà ìû èñïîëüçîâàëè ïÿòü 
èçìåðåíèé ôóíêöèé ïðîïóñêàíèÿ àòìîñôåðû ïðè-
áîðîì FTIR íà Àëÿñêå â óñëîâèÿõ ÷èñòîãî íåáà  
è ñîîòâåòñòâóþùèå çîíäîâûå èçìåðåíèÿ âåðòèêàëü-
íûõ ïðîôèëåé òåìïåðàòóðû è âëàæíîñòè. Èçìåðå-
íèÿ ïðîâîäèëèñü: 26.05.2000, 20.05.2001, 07.03.2002, 
15.04.2003, 01.03.2004 ã. Äëÿ âñåõ èçìåðåíèé ñïåê-
òðîâ áûëè ñôîðìèðîâàíû íàáîðû ìîäåëüíûõ ïðî-
ôèëåé δHDO, ðàññ÷èòàíû ìîäåëüíûå ñïåêòðû è ïðî-

âîäèëàñü ïðîöåäóðà âîññòàíîâëåíèÿ ïðîôèëÿ δHDO 
è îòíîñèòåëüíîãî ñîäåðæàíèÿ â ñòîëáå δHDO*. 

Âîññòàíîâëåííûå ïðîôèëè δHDO èç ïÿòè èç-
ìåðåííûõ ñïåêòðîâ FTIR ïðèâåäåíû íà ðèñ. 2. Íà 
ðèñ. 3 ïîêàçàí îáðàçåö ïîäãîíêè ñïåêòðîâ: èçìå-
ðåííîãî ñïåêòðîìåòðîì FTIR, ñìîäåëèðîâàííîãî  
â ïðÿìîé ìîäåëè FIRE-ARMS ïðè âîññòàíîâëåííîì 
ïðîôèëå äåéòåðèÿ, è èõ ðàçíîñòü. Ñðåäíÿÿ îøèáêà 
ïîäãîíêè ìîäåëüíûõ è èçìåðåííûõ ñïåêòðîâ ñîñòà-
âèëà 1,2%.  

 

 

Ðèñ. 3. Ïîäãîíêà ñïåêòðà, èçìåðåííîãî íàçåìíûì FTIR íà 
Àëÿñêå 01.03.2004 (çåíèòíûé óãîë íàáëþäåíèÿ 72,73°, 
ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è ðàññ÷èòàííîãî ïðè âîññòàíîâëåííîì  
 ïðîôèëå äåéòåðèÿ (øòðèõîâàÿ), è èõ ðàçíèöà 

 

Íà ðèñ. 4 ïîêàçàíû çíà÷åíèÿ δHDO*, ïîëó- 
÷åííûå èç îáðàáîòêè èìåþùèõñÿ èçìåðåíèé FTIR, 
è ãîäîâîé õîä δHDO*, âû÷èñëåííûé èç ÌÎÖÀ äëÿ 

ýòîãî ðåãèîíà Àëÿñêè. Ïðåäñòàâëåíû òàêæå âåëè- 
÷èíû δHDO ó ïîâåðõíîñòè (íà óðîâíå ∼ 1000 ãÏà).  

 

 

Ðèñ. 4. Õîä âðåìåííîãî èçìåíåíèÿ îòíîñèòåëüíîãî ñîäåð-
æàíèÿ δHDO â ïðèçåìíîì ñëîå (øòðèõîâàÿ ëèíèÿ – äàí-
íûå ÌÎÖÀ [12], òðåóãîëüíèêè – âîññòàíîâëåííûå çíà÷å-
íèÿ) è âî âñåì àòìîñôåðíîì ñòîëáå δHDO* (ñïëîøíàÿ 
ëèíèÿ – äàííûå ÌÎÖÀ, êâàäðàòû – âîññòàíîâëåííûå 
çíà÷åíèÿ). Çâåçäî÷êîé îòìå÷åíà òî÷êà ñðåäíåãîäîâîãî 
ñîäåðæàíèÿ δHDO â ïðèçåìíîì ñëîå ïî äàííûì ìîäåëè  
 ECHAM4 [3] äëÿ 65° ñ.ø. 



 Îïðåäåëåíèå âåðòèêàëüíîãî ïðîôèëÿ HDO/H2O èç ñïåêòðîâ ïðîïóñêàíèÿ àòìîñôåðû âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ 251 
 

Çàêëþ÷åíèå 

Íàìè ðàçðàáîòàí ìåòîä âîññòàíîâëåíèÿ âåðòè-
êàëüíûõ ïðîôèëåé δHDO â àòìîñôåðå ñ èñïîëüçî-
âàíèåì ñæàòèÿ ñïåêòðîâ ïðîïóñêàíèÿ àòìîñôåðû  
è àïðèîðíîé èíôîðìàöèè â âèäå âåðòèêàëüíûõ 
ïðîôèëåé δHDO èç ìîäåëè îáùåé öèðêóëÿöèè àò-
ìîñôåðû, ó÷èòûâàþùåé èçîòîïíîå ðàçäåëåíèå âî-
äû. Ïîñòðîåíèå ëèíåéíîé ðåãðåññèè ìåæäó ãëàâ-
íûìè êîìïîíåíòàìè ïðîôèëåé δHDO è ñïåêòðîâ 
ïðîïóñêàíèÿ àòìîñôåðû ïîçâîëÿåò îòíîñèòåëüíî 
áûñòðî ïîëó÷àòü êàê ïðîôèëü, òàê è ïîëíîå ñîäåð-
æàíèå îòíîøåíèÿ HDO/H2O â àòìîñôåðíîì ñòîëáå 
èç èçìåðåííîãî ñïåêòðà âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ ïðè-
áîðàìè FTIR íàçåìíîãî áàçèðîâàíèÿ. Àíàëèç îøè-
áîê ñ ïîìîùüþ çàìêíóòûõ âû÷èñëåíèé äåìîíñòðè-
ðóåò óäîâëåòâîðèòåëüíóþ òî÷íîñòü ðàçðàáîòàííîãî 
ìåòîäà ëèíåéíîé ðåãðåññèè ïðè âîññòàíîâëåíèè 
ïðîôèëÿ δHDO è õîðîøóþ òî÷íîñòü ïðè âîññòà-
íîâëåíèè δHDO*. Îäíàêî ýòî – îöåíêà îøèáêè 
ñíèçó, òàê êàê ýòî îøèáêà íåïîñðåäñòâåííî â ñàìîé 
ñõåìå ðåãðåññèè áåç ó÷åòà íåîïðåäåëåííîñòåé, ñâÿ-
çàííûõ ñ îøèáêàìè ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ äàííûõ  
â áàçå äàííûõ HITRAN. 

Ïðåäëîæåííûé ìåòîä áûë àïðîáèðîâàí íà âû-
áîðî÷íûõ ñïåêòðàõ ïðîïóñêàíèÿ àòìîñôåðû, èçìå-
ðåííûõ ïðèáîðîì FTIR â óñëîâèÿõ ÷èñòîãî íåáà  
è ñîïðîâîæäàþùèõñÿ îäíîâðåìåííûìè çîíäîâûìè 
èçìåðåíèÿìè ïðîôèëåé òåìïåðàòóðû è âëàæíîñòè. 
Ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå äëÿ âîññòàíîâëåííûõ ïðî-
ôèëåé è îòíîñèòåëüíîãî ñîäåðæàíèÿ δHDO â ñòîë-
áå, ñðàâíèâàþòñÿ ñ äàííûìè ÌÎÖÀ äëÿ èññëåäóå-
ìîãî ãåîãðàôè÷åñêîãî ðåãèîíà (ñì. ðèñ. 4). 

Íàáëþäàþòñÿ ñèñòåìàòè÷åñêèå îòëè÷èÿ âîññòà-
íîâëåííûõ èç ñïåêòðîâ FTIR è ìîäåëüíûõ äàííûõ 
δHDO è δHDO*. Îäíà èç âîçìîæíûõ ïðè÷èí òàêî-
ãî îòëè÷èÿ – ýòî íåòî÷íîñòü çíà÷åíèé êîýôôèöèåí-
òîâ óøèðåíèÿ ëèíèé HDO äëÿ ñïåêòðàëüíîãî èí-
òåðâàëà 1205–1207 ñì–1, èìåþùèõñÿ â áàçå äàííûõ  
HITRAN. Áîëåå òî÷íûå äàííûå ïî êîýôôèöèåíòàì 
óøèðåíèÿ ëèíèé HDO â óêàçàííîì ñïåêòðàëüíîì 
èíòåðâàëå íåîáõîäèìû äëÿ óâåëè÷åíèÿ òî÷íîñòè 
ïðåäëîæåííîãî ìåòîäà îïðåäåëåíèÿ âåðòèêàëüíîãî 
ïðîôèëÿ HDO/H2O èç ñïåêòðîâ ïðîïóñêàíèÿ àò-
ìîñôåðû âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ. 

Èñïîëüçîâàíèå ïðåäëîæåííîé ìåòîäîëîãèè ïî-
çâîëèëî áû ïîëó÷èòü ïðåäñòàâèòåëüíûå âðåìåíí ′ûå 
ðÿäû èçìåíåíèÿ âåëè÷èíû δHDO íà ðàçëè÷íûõ 
âûñîòàõ àòìîñôåðû áëàãîäàðÿ äàííûì íàçåìíîé 
êâàçèãëîáàëüíîé ñåòè FTIR, ïîêðûâàþùåé øèðîòû 
îò 77,81° þ.ø. äî 78,91° ñ.ø. [19]. 
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A.Yu. Toptygin, K.G. Gribanov, V.I. Zakharov, Y. Kasai, A. Kagawa, Y. Murayama, R. Imasu, 
G.A. Schmidt, G. Hoffmann, J. Jouzel. The retrieval of HDO/H2O vertical profile in the atmosphere from 
high resolution transmission spectra. 

In this paper, we present the method of retrieval of HDO/H2O in vertical profile using IR transmission 
spectra from high resolution ground-based Fourier transform infrared spectrometers (FTIR). The regression  
between Principal Components (PCs) of HDO profiles and PCs of spectra were used to retrieve HDO/H2O 
vertical profile from observed atmospheric transmission spectra. Error estimation of the retrieval scheme was 
made using closed model computations with synthetic spectra of the FTIR and known sets of HDO/H2O pro-
files, and its value is within 5–65‰ for vertical profile and not greater than 8‰ for columnar value of 
HDO/H2O. 

Actual tests of the presented method were made on a few samples of IR transmission spectra observed  
by FTIR (Alaska) from 2000 to 2004. Obtained HDO/H2O values are compared with isotopic Atmospheric 
General Circulation Model (AGCM) outputs for Alaska’s atmosphere. 

 


