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Èñïîëüçîâàíèå ñïåêòðàëüíûõ  
áàç äàííûõ è èíôîðìàöèîííûõ 
ñèñòåì â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 

ïðèëîæåíèÿõ 

Íà ïðàêòèêå äëÿ îïðåäåëåíèÿ ãàçîâîãî ñîñòàâà 
âîçäóõà äîñòàòî÷íî øèðîêî èñïîëüçóþòñÿ ñïåêòðî-
ôîòîìåòðè÷åñêèå ìåòîäû, êîòîðûå ïðåòåðïåâàþò 
çàìåòíóþ ýâîëþöèþ. Âñå áîëüøèé ïðàêòè÷åñêèé 
èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ðàçäåëû îïòèêè è ñïåê-
òðîñêîïèè, â êîòîðûõ òåîðåòè÷åñêè èññëåäóþòñÿ 
ìîëåêóëÿðíûå êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå ñïåêòðû, 
à òàêæå ñðåäñòâà è ìåòîäû èõ ðåãèñòðàöèè è îá- 
ðàáîòêè.  

Äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî ãàçîàíàëèçà íàèáîëüøåå 
âíèìàíèå ïðèâëåêàþò ñïåêòðàëüíûå îáëàñòè, â êî-
òîðûõ ðåãèñòðèðóåìûå ãàçû èìåþò ìàêñèìàëüíûå 
èëè çíà÷èòåëüíûå êîýôôèöèåíòû ïîãëîùåíèÿ. À ýòî, 
êàê ïðàâèëî, òàêèå äèàïàçîíû, â êîòîðûõ ñïåê-
òðàëüíàÿ èíôîðìàöèÿ óæå äàâíî äîñòóïíà. Îíà 
ñîáðàíà â ðàçëè÷íûå áàçû äàííûõ è â íàñòîÿùåå 
âðåìÿ óòî÷íÿåòñÿ [1] è ðàñøèðÿåòñÿ ïî ñïèñêàì 
ãàçîâ. Èíòåíñèâíîñòè íàèáîëåå ñèëüíûõ ìîëåêó-
ëÿðíûõ ëèíèé è ïîëîñ îïèñûâàþòñÿ ñ âûñîêîé òî÷-
íîñòüþ, âïîëíå äîñòàòî÷íîé äëÿ ðåøåíèÿ øèðîêîãî 
êðóãà ïðèêëàäíûõ çàäà÷. Â ñâÿçè ñ ýòèì âñåãäà 
ñóùåñòâóåò áîëüøîé èíòåðåñ ê èñïîëüçîâàíèþ ýòîé 
èíôîðìàöèè ïðè êàëèáðîâêå è íåïîñðåäñòâåííî 
ïðè ýêñïëóàòàöèè ñïåêòðàëüíûõ ïðèáîðîâ ðàçëè÷-
íîãî íàçíà÷åíèÿ. 

Ñïåêòðàëüíûå áàçû HITRAN, GEISA è HITEMP 
óæå ñîäåðæàò íåñêîëüêî ìèëëèîíîâ ëèíèé è äî- 
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âîëüíî ïîëíî è òî÷íî îïèñûâàþò ÈÊ-äèàïàçîí. 
Îíè âêëþ÷àþò â ñåáÿ äîñòàòî÷íî äîñòîâåðíóþ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíóþ è ðàñ÷åòíóþ èíôîðìàöèþ î âåëè-
÷èíå êîýôôèöèåíòîâ ïîãëîùåíèÿ, óøèðåíèÿ è ñäâè-
ãà äëÿ áîëüøîãî êîëè÷åñòâà ìîëåêóë â ÈÊ-îáëàñòè 
ñïåêòðà. Â ïåðå÷åíü ýòèõ ìîëåêóë âõîäèò îñíîâíàÿ 
÷àñòü àòìîñôåðíûõ è çàãðÿçíÿþùèõ àòìîñôåðó ãà-
çîâ. Ñ êàæäûì ãîäîì îáúåì ýòîé èíôîðìàöèè óâå-
ëè÷èâàåòñÿ ïî êîëè÷åñòâó èäåíòèôèöèðîâàííûõ 
ëèíèé è íîâûõ ãàçîâ, à òàêæå ðàñøèðÿþòñÿ è óòî÷-
íÿþòñÿ äàííûå â èññëåäîâàííûõ ñïåêòðàëüíûõ 
äèàïàçîíàõ äëÿ ðàçíûõ ìîëåêóë [2]. Ñïåêòðàëüíûå 
äàííûå èñïîëüçóþòñÿ êàê äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïåðå-
íîñà èçëó÷åíèÿ â àòìîñôåðå Çåìëè, òàê è äëÿ ðå-
øåíèÿ îòäåëüíûõ ïðèêëàäíûõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ 
çàäà÷ [3]. 

Â Èíñòèòóòå îïòèêè àòìîñôåðû ÑÎ ÐÀÍ áàçû 
ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé àêòèâíî èñïîëüçóþòñÿ óæå 
áîëåå 25 ëåò [4]. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ íà Èíòåðíåò-
ñàéòå ÈÎÀ ÑÎ ÐÀÍ ïðåäñòàâëåíî íåñêîëüêî èí-
ôîðìàöèîííûõ ñèñòåì, èñïîëüçóþùèõ ðàçëè÷íûå 
ñïåêòðàëüíûå áàçû äàííûõ [5]. Îíè èìåþò ñîâðå-
ìåííûé ãðàôè÷åñêèé èíòåðôåéñ è øèðîêèé íàáîð 
ñðåäñòâ c âîçìîæíîñòüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ñïåêòðîâ,  
â òîì ÷èñëå ðåãèñòðèðóåìûõ íà ñïåêòðîôîòîìåòðàõ 
ñ ðàçíûìè õàðàêòåðèñòèêàìè. 

Èñïîëüçîâàíèå ñïåêòðàëüíûõ  
áàç äàííûõ â äèôðàêöèîííûõ 

ñïåêòðîàíàëèçàòîðàõ 

Ñóùåñòâóåò äîñòàòî÷íî îáøèðíûé êëàññ ñïåê-
òðàëüíûõ ïðèáîðîâ, â êîòîðûõ â êà÷åñòâå äèñïåð-
ãèðóþùèõ ýëåìåíòîâ èñïîëüçóþòñÿ äèôðàêöèîííûå 
ðåøåòêè. Ñ ðàçâèòèåì âû÷èñëèòåëüíîé òåõíèêè,  
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ñ èíòåíñèâíîé êîìïüþòåðèçàöèåé àïïàðàòóðû è ðàç-
âèòèåì áàç ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ äàííûõ âîçíèêàåò 
ñèòóàöèÿ, êîãäà èñïîëüçîâàíèå ïðèáîðîâ, â òîì 
÷èñëå è äèôðàêöèîííûõ ñïåêòðîôîòîìåòðîâ, äåéñò-
âóþùèõ ïî ïðèíöèïàì «ñòàðîé» êëàññè÷åñêîé àï-
ïàðàòóðû [6, 7], ïîçâîëÿåò ïðèíöèïèàëüíî óëó÷-
øèòü èõ ïàðàìåòðû è çíà÷èòåëüíî ðàñøèðèòü îá-
ëàñòè ïðèìåíåíèÿ.  

Äëÿ òîãî ÷òîáû èíôîðìàöèþ èç ñïåêòðàëüíûõ 
áàç äàííûõ ñî ñâåäåíèÿìè î ÷àñòîòàõ, èíòåíñèâíî-
ñòÿõ, òåìïåðàòóðå, êîýôôèöèåíòàõ óøèðåíèÿ è ñäâè-
ãîâ èñïîëüçîâàòü äëÿ îïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèé 
èíòåðåñóþùèõ ãàçîâ è èõ ñìåñåé, ìîäåëüíûå ñïåê-
òðû ïðèâîäèëèñü ê åäèíîìó âèäó ñ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè. Äëÿ ýòîãî âûïîëíÿëàñü ñëåäóþùàÿ ïî-
ñëåäîâàòåëüíîñòü øàãîâ è îïåðàöèé: 

– îïðåäåëÿëîñü îïòèìàëüíîå ñîîòâåòñòâèå áàí-
êîâ äàííûõ äëÿ ïðèáîðà òàêèì ïàðàìåòðàì, êàê 
äèàïàçîí, ðàçðåøåíèå, àïïàðàòíàÿ ôóíêöèÿ, îæè-
äàåìûå êîíöåíòðàöèè è äð.; 

– íà îñíîâå èìåþùèõñÿ ñïåêòðàëüíûõ áàç ãå-
íåðèðîâàëèñü áàíêè äàííûõ îáðàçöîâ ñïåêòðîâ ðàç-
íûõ ãàçîâ è èõ ñìåñåé, ñ ðàçðåøåíèåì íåìíîãî âû-
øå ïðèáîðíîãî ñ ïåðåêðûòèåì âñåõ íåîáõîäèìûõ 
êîíöåíòðàöèîííûõ äèàïàçîíîâ; 

 – ïðè íåîáõîäèìîñòè îäíîâðåìåííîãî êîíòðî-
ëÿ êîíöåíòðàöèè íåñêîëüêèõ ãàçîâ íà êàæäûé êîí-
öåíòðàöèîííûé ïàðàìåòð ñîñòàâëÿëñÿ ñâîé áàíê 
äàííûõ, â òîì ÷èñëå ïåðåêðåñòíûé ñ äðóãèìè ñî-
ïóòñòâóþùèìè è ìåøàþùèìè ãàçàìè;  

 – ïîäáèðàëèñü ìîäåëè äëÿ ó÷åòà íåëèíåéíîãî 
ïî øêàëå ÷àñòîò èçìåíåíèÿ ðàçðåøåíèÿ (íàïðèìåð, 
äëÿ ñïåêòðîìåòðà ñ âûñîêèì ðàçðåøåíèåì â íå-
áîëüøîé ñïåêòðàëüíîé îáëàñòè – ðèñ. 1, äëÿ ñïåê-
òðîìåòðà ñ íèçêèì ðàçðåøåíèåì â øèðîêîé ñïåê-
òðàëüíîé îáëàñòè – ðèñ. 2); 

 

 
Ðèñ. 1. Ðàçðåøåíèå ñïåêòðîìåòðà íà áàçå ÄÔÑ-8, îãðàíè-
÷åííîå øèðèíîé ùåëè 0,03 ìì, áëèçêîé ê íîðìàëüíîé,  
è íà ÷àñòîòàõ, áëèçêèõ ê ïðåäåëüíîìó óãëó äèôðàêöèè,  
ñ ðåøåòêîé 150 øòð./ìì, ðàáîòàþùåé â 12-ì ïîðÿäêå  
 (12 × 150 = 1800), ñ ôîêóñíûì ðàññòîÿíèåì 2560 ìì 

 

– ïðè èçìåíåíèè ïàðàìåòðîâ ñ îäíîâðåìåííûì 
óìåíüøåíèåì ðàçðåøåíèÿ íåñêîëüêî ôðàãìåíòîâ 
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâ ïðèâî-
äèëèñü ê åäèíîìó âèäó äî ñîâïàäåíèÿ ñïåêòðàëü-
íûõ êðèâûõ. 

 
Ðèñ. 2. Ðàçðåøåíèå ñêàíèðóþùåãî äèôðàêöèîííîãî ñïåê-
òðîìåòðà, îãðàíè÷åííîå øèðèíîé ùåëè 0,5 ìì, ñ ðåøåò-
êîé 300 øòð./ìì, ðàáîòàþùåé â 1-ì ïîðÿäêå, ñ ôîêóñíûì 
ðàññòîÿíèåì 300 ìì è óãëîì 30° ìåæäó ïàäàþùèì è äè- 
 ôðàãèðóåìûì èçëó÷åíèåì 

Ïðèâåäåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
ñïåêòðîâ ê åäèíîìó âèäó  

ñî ñïåêòðàìè, ïîëó÷åííûìè èç áàç 
äàííûõ èëè çàðåãèñòðèðîâàííûìè  

íà ðàçíûõ ñïåêòðàëüíûõ óñòàíîâêàõ 

Â êà÷åñòâå îñíîâíîãî èíñòðóìåíòà äëÿ ïåðâè÷-
íîãî ôîðìèðîâàíèÿ è ãåíåðèðîâàíèÿ áàíêîâ äàí-
íûõ äëÿ ïðèáîðíûõ ïðèëîæåíèé èñïîëüçîâàëàñü 
Èíòåðíåò-èíôîðìàöèîííàÿ ñèñòåìà «Ñïåêòðîñêîïèÿ 
àòìîñôåðíûõ ãàçîâ» [8]. Îíà ïîçâîëÿåò ðàáîòàòü  
ñ áàçàìè ëèíèé è ìîäåëèðîâàòü áëèçêî ê ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûì ñïåêòðû íóæíîãî ñïåêòðàëüíîãî è êîí-
öåíòðàöèîííîãî äèàïàçîíà. Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ñèñ-
òåìà ó÷èòûâàåò ðàçëè÷íûå ñâîéñòâà ìîëåêóëÿðíîãî 
ïîãëîùåíèÿ, â òîì ÷èñëå è åãî íåêîòîðûå íåëèíåé-
íûå îñîáåííîñòè, òàêèå êàê ïåðåêðûòèå ëèíèé  
è ïîëîñ. Ýòî ïîçâîëÿåò â íàáîðå èñõîäíûõ ñïåêòðîâ 
íàõîäèòü ôóíêöèîíàëüíóþ çàâèñèìîñòü äëÿ èçìå-
ðÿåìîé ñïåêòðîìåòðîì õàðàêòåðèñòèêè âåùåñòâà. 
 Äëÿ ñîâìåùåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ  
ñ ìîäåëüíûìè èëè ñî ñïåêòðàìè, çàðåãèñòðèðîâàí-
íûìè íà äðóãèõ ïðèáîðàõ, áûëà ââåäåíà ñãëàæè-
âàþùàÿ ñàìîíîðìèðóþùàÿ ôèëüòðàöèîííàÿ ôóíê-
öèÿ, ÿâëÿþùàÿñÿ íåêîòîðûì àíàëîãîì ñâåðòêè ñïåê-
òðîâ ïðè ìîäåëèðîâàíèè ðàçðåøåíèÿ (ñ åãî ïîíè-
æåíèåì). Ýòî ïîçâîëèëî ïðåîáðàçîâûâàòü è ïðèâî-
äèòü ê îäíîìó âèäó ìîäåëüíûå è çàðåãèñòðèðîâàí-
íûå ñïåêòðû áåç îòäåëüíîãî êîíòðîëÿ â ýêñïåðèìåí-
òå èíòåíñèâíîñòè ïàäàþùåãî íà ñðåäó ñâåòà, ñ ñî-
õðàíåíèåì èíôîðìàöèè î êîíöåíòðàöèè. Îñîáåííî 
âàæíûì ýòî ñòàíîâèòñÿ ïðè íåîáõîäèìîñòè íåïðå-
ðûâíûõ èçìåðåíèé. Ïðè ïðàâèëüíîì ïîäáîðå ïàðà-
ìåòðîâ ïðåîáðàçîâàíèÿ è ôèëüòðàöèè ãðàôè÷åñêèé 
âèä ðåãèñòðèðóåìûõ è ñãåíåðèðîâàííûõ ìîäåëüíûõ 
ñïåêòðîâ, ïîëó÷åííûõ ïîñëå ïðåîáðàçîâàíèÿ, äîë-
æåí áûòü îäèíàêîâûì. 

Ïðåäëîæåííàÿ ìîäåëü èñïîëüçîâàëàñü äëÿ ñî-
âìåùåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ïîëó÷åííûõ 
íà ñïåêòðàëüíûõ ïðèáîðàõ ñ ðàçíûì ðàçðåøåíèåì  

8*. 
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è äèñïåðñèîííûìè õàðàêòåðèñòèêàìè, ÷òî ÿâëÿåòñÿ 
àêòóàëüíûì äëÿ áîëüøîãî êðóãà ïðèêëàäíûõ çàäà÷. 
Ñëåäóåò îñîáî ïîä÷åðêíóòü, ÷òî èñïîëüçîâàíèå 
ñïåêòðàëüíûõ áàç äàííûõ ïîçâîëÿåò íåïîñðåäñòâåí-
íî ïî íèì êàëèáðîâàòü ÷àñòîòíóþ øêàëó ãàçîàíàëè-
çàòîðîâ. Ôóíêöèîíàëüíàÿ áëîê-ñõåìà ïðîãðàììíîãî 
îáåñïå÷åíèÿ ñïåêòðîàíàëèçàòîðîâ, èñïîëüçóþùèõ 
áàçû äàííûõ òèïà HITRAN, ïðèâåäåíà íà ðèñ. 3. 
 

ìûõ ïàðàìåòðîâ è òî÷íîñòü èõ âû÷èñëåíèÿ, à òàêæå 
çíà÷èòåëüíî ñíèæàåòñÿ âåðîÿòíîñòü îøèáî÷íîé èí-
òåðïðåòàöèè. Ýòî ïîçâîëÿåò ñîçäàâàòü áîëåå ñîâåð-
øåííûå àâòîìàòèçèðîâàííûå ïðèáîðû è ñèñòåìû, 
êîòîðûå ñïîñîáíû çíà÷èòåëüíî îáëåã÷èòü ñëîæíóþ 
ðàáîòó, ñâÿçàííóþ ñ àíàëèçîì ñïåêòðîâ, è íàìíîãî 
ðàñøèðèòü âîçìîæíîñòè ñïåêòðîôîòîìåòðè÷åñêèõ 
ìåòîäîâ äëÿ ãàçîàíàëèçà.  

  

 

Ðèñ. 3. Ôóíêöèîíàëüíàÿ áëîê-ñõåìà ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ ñïåêòðîàíàëèçàòîðîâ 
 
Â îáùåì ñëó÷àå ïðè îïðåäåëåíèè òåõ èëè èíûõ 

õàðàêòåðèñòèê âåùåñòâ â òîé èëè èíîé ñòåïåíè 
ïðîèçâîäÿòñÿ ïåðâè÷íàÿ îáðàáîòêà èëè ïðåîáðàçî-
âàíèå ïîëó÷åííûõ ñ ïðèáîðà äàííûõ. Îñíîâíûìè 
öåëÿìè òàêîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ ÿâëÿþòñÿ îòñåâ íå-
èíôîðìàòèâíûõ è ìåøàþùèõ êîìïîíåíò, ôðàãìåí-
òîâ, ýëåìåíòîâ, äåòàëåé è îñîáåííîñòåé â ñïåêòðàõ. 
Ýòî äàåò âîçìîæíîñòü àïïðîêñèìèðîâàòü ôóíêöèè 
õàðàêòåðèñòèê âåùåñòâà áîëåå êîðîòêèìè ñòåïåí-
íûìè ðÿäàìè ëèáî ñåìåéñòâîì êðèâûõ ñ îãðàíè-
÷åííûì ÷èñëîì ïàðàìåòðîâ, çíà÷èòåëüíî óïðîùàÿ 
òðåáîâàíèÿ ê àïïàðàòóðå, âû÷èñëèòåëüíûì àëãî-
ðèòìàì è óìåíüøàÿ ìàøèííîå âðåìÿ ñ÷åòà.  

Çàêëþ÷åíèå 

Îïèñàííûé âûøå ìåòîä êàëèáðîâêè äèôðàê-
öèîííûõ ñïåêòðîàíàëèçàòîðîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì 
ñïåêòðàëüíûõ áàç äàííûõ è ñïåêòðîâ, çàðåãèñòðè-
ðîâàííûõ íà ðàçíûõ ïðèáîðàõ, ïîçâîëÿåò äîñòèãàòü 
õîðîøèõ ðåçóëüòàòîâ ïðè âîññòàíîâëåíèè õàðàêòå-
ðèñòèê âåùåñòâ. Ïðè ýòîì ñóùåñòâåííî óñêîðÿåòñÿ 
è óïðîùàåòñÿ êàëèáðîâêà ñïåêòðîôîòîìåòðè÷åñêèõ 
ãàçîàíàëèçàòîðîâ, óâåëè÷èâàþòñÿ ÷èñëî îïðåäåëÿå- 
 

Ðàáîòà âûïîëíÿëàñü ïðè ïîääåðæêå Ãîñóäàðñò-
âåííîé íàó÷íî-òåõíè÷åñêîé ïðîãðàììû îòäåëåíèÿ 
ôèçè÷åñêèõ íàóê ÐÀÍ ¹ 2.10 «Îïòè÷åñêàÿ ñïåê-
òðîñêîïèÿ è ñòàíäàðòû ÷àñòîòû». 
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