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Ïðîâåäåí ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç äîñòóïíûõ èç îòêðûòûõ èñòî÷íèêîâ äàííûõ îá èíòåíñèâíîñòÿõ ñïåê-

òðàëüíûõ ëèíèé îñíîâíîãî èçîòîïîëîãà ìîëåêóëû âîäû, ïîïàäàþùèõ â ÷àñòîòíûé äèàïàçîí îò 0 äî 1,75 ÒÃö 
è ïðåäñòàâëÿþùèõ çíà÷èìîñòü äëÿ ìîäåëåé ðàñïðîñòðàíåíèÿ èçëó÷åíèÿ. Âî âíèìàíèå ïðèíèìàëèñü ðàñ÷åòû 
ìåòîäîì ýôôåêòèâíûõ ãàìèëüòîíèàíîâ, âàðèàöèîííûì ìåòîäîì è ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå. Óñòàíîâëåíî, 
÷òî äëÿ ëèíèé â îñíîâíîì êîëåáàòåëüíîì ñîñòîÿíèè ñ èíòåíñèâíîñòüþ áîëåå 10−27 ñì/ìîëåê. íåîïðåäåëåííîñòü 
èíòåíñèâíîñòè ñîñòàâëÿåò ìåíåå 2%, à äëÿ áîëåå ñëàáûõ – 5–10%. Äëÿ ñèëüíûõ (áîëåå 10−26 ñì/ìîëåê.) ëè-
íèé â ñîñòîÿíèè v2 íåîïðåäåëåííîñòü ñîñòàâëÿåò îò 2 äî 5% è óâåëè÷èâàåòñÿ äî 5–10% äëÿ ñëàáûõ ëèíèé. 
Äëÿ âñåõ ëèíèé â ñîñòîÿíèÿõ 2v2, v1 è v3 íåîïðåäåëåííîñòü ñîñòàâëÿåò íå áîëåå 5–10%. Ïðåäñòàâëåííûå äàí-
íûå ïîêàçûâàþò, ÷òî áîëüøèíñòâó ðàññìîòðåííûõ ëèíèé ìîæåò áûòü ïðèñâîåíà áîëåå âûñîêàÿ (íà 1–2 ñòó-
ïåíè ïî ïðèíÿòîé â HITRAN êëàññèôèêàöèè) êàòåãîðèÿ òî÷íîñòè ïî èíòåíñèâíîñòè. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: èíòåíñèâíîñòü ëèíèè, ìîëåêóëà âîäû, ñóáÒÃö, àòìîñôåðíîå ïîãëîùåíèå; line inten-
sity, water molecule, subTHz, atmospheric absorption. 

 
 

Ââåäåíèå 
 
Èíôîðìàöèÿ îá èíòåíñèâíîñòÿõ ìîëåêóëÿðíûõ 

ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé âî âñåì äèàïàçîíå îò ðàäèî-
âîëí äî óëüòðàôèîëåòà ÿâëÿåòñÿ îñíîâîé äëÿ êîëè-
÷åñòâåííûõ îöåíîê ïîãëîùåíèÿ ýëåêòðîìàãíèòíîãî 
èçëó÷åíèÿ àòìîñôåðîé, êîòîðûå òðåáóþòñÿ âî ìíî-
ãèõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïðèëîæåíèÿõ, ñâÿçàííûõ  

ñ äèñòàíöèîííûì çîíäèðîâàíèåì àòìîñôåðû, è äëÿ 
ðàñ÷åòîâ ðàäèàöèîííîãî áàëàíñà ïëàíåòû, íåîáõî-
äèìûõ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ãëîáàëüíûõ êëèìàòè÷å-
ñêèõ èçìåíåíèé. Àêòóàëüíîñòü äàííîé ðàáîòû îáó-
ñëîâëåíà íåîáõîäèìîñòüþ ïîâûøåíèÿ òî÷íîñòè ìî-
äåëèðîâàíèÿ îäíîé èç îñíîâíûõ ñîñòàâëÿþùèõ 
àòìîñôåðíîãî ïîãëîùåíèÿ, à èìåííî ñâÿçàííîãî  
ñ âëàæíîñòüþ êîíòèíóóìà, èëè íåðåçîíàíñíîãî (íå-
ñåëåêòèâíîãî) ïîãëîùåíèÿ ïðèõîäÿùåãî ñîëíå÷íîãî 
è èñõîäÿùåãî òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ. Íåîïðåäåëåí-
íîñòü êîíòèíóóìà ÿâëÿåòñÿ â íàñòîÿùåå âðåìÿ îäíèì 

èç îñíîâíûõ ôàêòîðîâ, îãðàíè÷èâàþùèõ òî÷íîñòü 

âîññòàíîâëåíèÿ ïàðàìåòðîâ àòìîñôåðû ïî äàííûì 
äèñòàíöèîííîãî çîíäèðîâàíèÿ êàê â ìèêðîâîëíî- 
âîì [1], òàê â áëèæíåì èíôðàêðàñíîì äèàïàçîíå [2]. 
Ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè èçâåñòíà ëèøü îäíà ãëî- 
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áàëüíàÿ ïîëóýìïèðè÷åñêàÿ ìîäåëü êîíòèíóóìà 
MT_CKD [3, 4], îáåñïå÷èâàþùàÿ ðàñ÷åòû âî âñåì 
çíà÷èìîì äëÿ ðàäèàöèîííîãî áàëàíñà äèàïàçîíå 
ýëåêòðîìàãíèòíûõ âîëí îò 0 äî 20000 ñì−1. Ìîäåëü 
îïèñûâàåò íàáëþäàåìûé êîíòèíóóì, ìîäèôèöèðóÿ 
êðûëüÿ ðåçîíàíñíûõ ëèíèé ìîëåêóë âîäû ïðè áîëü-
øèõ îòñòðîéêàõ ÷àñòîòû îò öåíòðà. Ýìïèðè÷åñêèå 
êîýôôèöèåíòû ìîäåëè ðåãóëÿðíî îáíîâëÿþòñÿ ïî 
ìåðå ïîÿâëåíèÿ íîâûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. 
  Îñíîâíûì íåäîñòàòêîì ìîäåëè ÿâëÿåòñÿ òî, 
÷òî îíà íå ó÷èòûâàåò îäèí èç âàæíåéøèõ ôèçè÷å-
ñêèõ ìåõàíèçìîâ âîçíèêíîâåíèÿ êîíòèíóóìà – äè-
ìåðèçàöèþ ìîëåêóë àòìîñôåðíûõ ãàçîâ è ñâÿçàííîå 
ñ ýòèì ïîãëîùåíèå èçëó÷åíèÿ äâóìÿ âçàèìîäåéñò-
âóþùèìè äðóã ñ äðóãîì ìîëåêóëàìè-ìîíîìåðàìè 
(áèìîëåêóëÿðíîå ïîãëîùåíèå). Íà îñíîâå ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ äàííûõ áûëî äîêàçàíî [5–8], ÷òî èç-çà 
ýòîãî ìåõàíèçìà â ñïåêòðå êîíòèíóóìà ïîÿâëÿþòñÿ 
õàðàêòåðíûå ïèêè, êîòîðûå îòâå÷àþò çà çíà÷èòåëü-
íóþ ÷àñòü íàáëþäàåìîãî êîíòèíóóìà è íå ìîãóò 
áûòü íè ïðåäñêàçàíû, íè â ïîëíîé ìåðå îïèñàíû  
â ðàìêàõ ìîäåëè MT_CKD. 
 Íåäîñòàòîê èíôîðìàöèè äëÿ ôèçè÷åñêè îáîñ-
íîâàííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ êîíòèíóóìà (ñì., íàïðè-
ìåð, [9] è ïðèâåäåííûå òàì ññûëêè) ïðèâîäèò  
ê òîìó, ÷òî êîíòèíóóì ïî-ïðåæíåìó îïðåäåëÿþò ýì-
ïèðè÷åñêè êàê ðàçíîñòü ìåæäó íàáëþäàåìûì ïîãëî-
ùåíèåì è ðàñ÷åòíûì ñïåêòðîì ìîíîìåðà Í2Î. Ñëå-
äîâàòåëüíî, òî÷íîñòü, ñ êîòîðîé îïðåäåëÿþò êîíòè-
íóóì, çàâèñèò îò òî÷íîñòè ðàñ÷åòà ñïåêòðà ìîíîìåðà. 
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Äëÿ ðàñ÷åòà ýòîãî ñïåêòðà íóæíû ÷àñòîòû, èíòåí-
ñèâíîñòè, ôóíêöèÿ ïðîôèëÿ è ñîîòâåòñòâóþùèå ïà-
ðàìåòðû ëèíèé. Ïðàêòè÷åñêè âñþ íåîáõîäèìóþ èí-
ôîðìàöèþ ìîæíî íàéòè â áàçå äàííûõ HITRAN [10]. 
Îäíàêî ñäåëàííûå íàìè îöåíêè [11] ïîêàçûâàþò, 
÷òî íåîïðåäåëåííîñòü ñîñòàâëÿþùåé êîíòèíóóìà, 
ñâÿçàííîé ñ âçàèìîäåéñòâèåì ìîëåêóë âîäû ñ ìîëå-
êóëàìè ñóõîãî âîçäóõà (ñòîðîííèé êîíòèíóóì)  

â îáëàñòè âðàùàòåëüíîé ïîëîñû Í2Î, äîñòèãàåò 
100%, åñëè çà îñíîâó ðàñ÷åòîâ áðàòü óêàçàííûé  
â HITRAN êîä âîçìîæíûõ îøèáîê ïàðàìåòðîâ ëè-
íèé. Ñòîëü áîëüøàÿ íåîïðåäåëåííîñòü îáóñëîâëåíà 
âåñüìà îñòîðîæíûìè (äî ïîðÿäêà âåëè÷èíû) îöåí-
êàìè ïîãðåøíîñòè â HITRAN, ÷òî çàòðóäíÿåò ïî-
ëó÷åíèå íàäåæíûõ äàííûõ î êîíòèíóóìå è ïîâû-
øåíèå òî÷íîñòè åãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Äëÿ ðåøåíèÿ 
ïðîáëåìû òðåáóåòñÿ àíàëèç, íàïðàâëåííûé íà îï-
ðåäåëåíèå ðåàëüíûõ ïîãðåøíîñòåé ïàðàìåòðîâ ðå-
çîíàíñíûõ ëèíèé. 

Öåëü ðàáîòû – îöåíêà íåîïðåäåëåííîñòè èí-
òåíñèâíîñòåé ëèíèé âîäÿíîãî ïàðà â äèàïàçîíå ÷àñ-
òîò äî 1,75 ÒÃö. Àòìîñôåðíîå ïîãëîùåíèå, âêëþ÷àÿ 
êîíòèíóóì, â ñïåêòðàëüíîé îáëàñòè äî 1 ÒÃö ìîæ-
íî ðàññ÷èòûâàòü ñ ïîìîùüþ ìîäåëè ðàñïðîñòðàíå-
íèÿ ìèëëèìåòðîâûõ âîëí MPM (Millimeter-Wave 
Propagation Model) [12–14], êîòîðàÿ øèðîêî èñ-
ïîëüçóåòñÿ ïðè äèñòàíöèîííîì çîíäèðîâàíèè àòìî-
ñôåðû ñ ïîìîùüþ ìèêðîâîëíîâûõ ðàäèîìåòðîâ 
(ñì., íàïðèìåð, [1] è ïðèâåäåííûå òàì ññûëêè). 
Ðàññìîòðåíèå ëèíèé èç äèàïàçîíà 1–1,75 ÒÃö îáó-
ñëîâëåíî íåîáõîäèìîñòüþ ó÷åòà èõ íèçêî÷àñòîòíûõ 
êðûëüåâ (åñëè èñïîëüçóåòñÿ îáùåïðèíÿòàÿ îòñå÷êà 
êðûëüåâ ïðè îòñòðîéêå îò öåíòðà 25 ñì−1 [15]), êî-
òîðûå ìîãóò îêàçûâàòü âëèÿíèå íà ñïåêòð êîíòè-
íóóìà â äèàïàçîíå äî 1 ÒÃö. Â ìîäåëè ÌÐÌ òàêæå 
èñïîëüçóåòñÿ ïîëóýìïèðè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå êîí-
òèíóóìà, êîòîðîå èìååò áîëåå ïðîñòóþ ôóíêöèî-
íàëüíóþ ôîðìó, ÷åì â MT_CKD. Ïîñòðîåíèå ôè-
çè÷åñêè îáîñíîâàííîé ìîäåëè êîíòèíóóìà äëÿ ÌÐÌ 
â áîëåå óçêîé, íî èìåþùåé øèðîêîå ïðàêòè÷åñêîå 
ïðèìåíåíèå, ñïåêòðàëüíîé îáëàñòè ÿâëÿåòñÿ ñóùå-
ñòâåííî áîëåå ïðîñòîé çàäà÷åé. Íàëè÷èå ðåçóëüòà-
òîâ èçìåðåíèé ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïàðàìåòðîâ ðÿäà 
íàèáîëåå èíòåíñèâíûõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé Í2Î, 
ïîïàäàþùèõ â ýòîò äèàïàçîí è, ÷òî îñîáåííî âàæíî, 
ðåçóëüòàòû êâàíòîâîõèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ñïåêòðà 
äèìåðà âîäû [16] òàêæå ñïîñîáñòâóþò åå ðåøåíèþ. 
Ïîñòðîåííàÿ ìîäåëü êîíòèíóóìà áóäåò â äàëüíåé-
øåì ðàñïðîñòðàíåíà íà âåñü çíà÷èìûé äèàïàçîí 
ýëåêòðîìàãíèòíîãî èçëó÷åíèÿ. 

 

Âûáîð äàííûõ 
 

Âûñîêîòî÷íûì ðàñ÷åòàì èíòåíñèâíîñòåé êîëå-
áàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ëèíèé àòìîñôåðíûõ ãàçîâ  
â ïîñëåäíåå âðåìÿ óäåëÿåòñÿ áîëüøîå âíèìàíèå [17]. 
Äëÿ òåñòèðîâàíèÿ ðåçóëüòàòîâ ýòèõ ðàñ÷åòîâ òðåáó-
þòñÿ èçìåðåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ñ íå ìåíüøåé òî÷-
íîñòüþ. Ðàññìàòðèâàåìûé ñïåêòðàëüíûé äèàïàçîí 
ðàñïîëîæåí â ìàëîîñâîåííîé îáëàñòè ìåæäó ìèêðî-
âîëíîâûì è èíôðàêðàñíûì äèàïàçîíàìè, èçâåñòíîé 
êàê «òåðàãåðöîâûé ïðîâàë», èçìåðåíèÿ â êîòîðîé 

çàòðóäíåíû â îñíîâíîì èç-çà îòñóòñòâèÿ õîðîøèõ 

èñòî÷íèêîâ è ïðèåìíèêîâ èçëó÷åíèÿ (ñì., íàïðèìåð, 
îáçîðû [18, 19]). Â ýòó îáëàñòü ïîïàäàþò ëèíèè 
÷èñòî âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ ìîëåêóëû âîäû â ðàç- 
ëè÷íûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ. Â äèàïàçîíå ÷àñ-
òîò äî 1,75 ÒÃö ðåãóëÿðíûå èçìåðåíèÿ èíòåíñèâíî-
ñòåé ëèíèé íå ïðîâîäèëèñü. Èñêëþ÷åíèåì ÿâëÿþò-
ñÿ ðåçóëüòàòû ìèêðîâîëíîâûõ èññëåäîâàíèé òðåõ 
ëèíèé, êîòîðûå áóäóò ïðåäñòàâëåíû íèæå. Íàèáîëåå 
òî÷íûå èçìåðåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé âðàùàòåëü-
íûõ ïåðåõîäîâ Í2Î â îñíîâíîì êîëåáàòåëüíîì ñî-
ñòîÿíèè è ïåðåõîäîâ èç îñíîâíîãî â âîçáóæäåííûå 
íèçêîëåæàùèå êîëåáàòåëüíûå ñîñòîÿíèÿ áûëè âû-
ïîëíåíû ñ ïîìîùüþ Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðîâ â áîëåå 
âûñîêî÷àñòîòíûõ äèàïàçîíàõ (ñì. [20] è ïðèâåäåí-
íûå òàì ññûëêè). Ïîãðåøíîñòü èçìåðåíèÿ äëÿ áîëü-
øèíñòâà ñèëüíûõ ëèíèé ñîñòàâëÿëà ïðè ýòîì 3–5%, 
óâåëè÷èâàÿñü äî 20–30% äëÿ ñëàáûõ. Ðàñ÷åòû èí-
òåíñèâíîñòåé ëèíèé ìåòîäîì ýôôåêòèâíûõ ãàìèëü-
òîíèàíîâ [20–22] íà îñíîâå ýòèõ èçìåðåíèé (äåñÿò-
êè ÷èñòî âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ è òûñÿ÷è êîëå-
áàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ, ïðèíàäëåæàùèõ 
ïîëîñàì ôóíäàìåíòàëüíûõ êîëåáàíèé è èõ êîìáèíà-
öèÿì) ïîçâîëÿþò óñðåäíèòü íåèçáåæíûå ñòàòèñòè÷å-
ñêèå è ñèñòåìàòè÷åñêèå ïîãðåøíîñòè ýêñïåðèìåíòîâ. 
Åñòü îñíîâàíèÿ ïîëàãàòü, ÷òî ýòè ðàñ÷åòû ïðåäñêà-
çûâàþò èíòåíñèâíîñòè ëèíèé (äëÿ òåõ ïîëîñ, äëÿ êî- 
òîðûõ èçâåñòíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå) ñ òî÷-
íîñòüþ âûøå ýêñïåðèìåíòàëüíîé, íî íåëüçÿ ãàðàí-
òèðîâàòü, ÷òî ýòà òî÷íîñòü çíà÷èòåëüíî ìåíüøå ðàç-
áðîñà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ñîñòàâëÿþùåãî 

òå æå 3–5% (ñì. [21, ðèñ. 4 è 6] è [20, ðèñ. 5]). Äëÿ 
ìíîãèõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïðèëîæåíèé òðåáóåòñÿ 
áîëåå âûñîêàÿ òî÷íîñòü. 

Àëüòåðíàòèâíûé âûñîêîòî÷íûé ìåòîä ðàñ÷åòà 
èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé íà îñíîâå âàðèàöèîííûõ ðàñ-
÷åòîâ ïðåäñòàâëåí â ðàáîòå [23], ãäå ñðåäíåå îòêëî-
íåíèå âû÷èñëåííûõ çíà÷åíèé îò ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ ñîñòàâëÿåò äëÿ íåêîòîðûõ êîëåáàòåëüíî-âðà- 
ùàòåëüíûõ ïîëîñ (âêëþ÷àÿ ÷èñòî âðàùàòåëüíóþ) 

1–2%. Ïðåäåëüíûå âîçìîæíîñòè ìåòîäà ìîæíî óñ-
òàíîâèòü ëèøü ñðàâíåíèåì ñ ðåçóëüòàòàìè ñïåöèà-
ëèçèðîâàííûõ âûñîêîòî÷íûõ ýêñïåðèìåíòîâ, êîòî-
ðûå â íàñòîÿùåå âðåìÿ äîñòóïíû â ÈÊ- è âèäèìîì 
äèàïàçîíàõ (ñì. íàïðèìåð, ðàáîòû [17, 24], â êîòî-
ðûõ äåìîíñòðèðóåòñÿ âîçìîæíîñòü èçìåðåíèÿ èí-
òåíñèâíîñòè ñ ïîãðåøíîñòüþ ∼ 0,01%). Ñðåäíåå îò-
êëîíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà îò ýêñïåðèìåíòà 0,4% 
ñ ðàçáðîñîì 0,6% ïðè ýêñïåðèìåíòàëüíîé íåîïðåäå-
ëåííîñòè ∼ 0,4% áûëî ïîêàçàíî â ðàáîòå [25] ïî 
ðåçóëüòàòàì âûñîêîòî÷íûõ èçìåðåíèé 15 èíòåíñèâ-
íûõ ëèíèé Í2Î ∼ 7200 ñì−1. Îäíàêî ïîñëåäóþùèå 
èçìåðåíèÿ â äðóãèõ âðàùàòåëüíî-êîëåáàòåëüíûõ 

ïîëîñàõ Í2Î â ýòîì æå äèàïàçîíå ÷àñòîò [26] îòëè-
÷àëèñü îò ðåçóëüòàòîâ [25] íà âåëè÷èíó äî 5%. 
Óñîâåðøåíñòâîâàíèå ðàñ÷åòà ïîçâîëèëî äîáèòüñÿ 
îòêëîíåíèÿ ìåíåå 1% è ñ ýòèìè èçìåðåíèÿìè [27]. 
Ðåçóëüòàòû ïîñëåäóþùåãî òùàòåëüíîãî ñðàâíåíèÿ 
òåîðåòè÷åñêèõ ïðåäñêàçàíèé ñ äàííûìè èçìåðåíèé 
ïîêàçàëè, ÷òî óäîâëåòâîðèòåëüíîå (∼ 1%) ñîãëàñèå 

íàáëþäàåòñÿ íå äëÿ âñåõ ïîëîñ. Â ÷àñòíîñòè, áûëî 

îáíàðóæåíî, ÷òî äàæå äëÿ ïåðåõîäîâ â ñîñòîÿíèÿ  
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ñ âûñîêîâîçáóæäåííûìè âàëåíòíûìè êîëåáàíèÿìè 
(êîòîðûå, ñîãëàñíî èçìåðåíèÿì [28, 29], ðàññ÷èòû-
âàþòñÿ ëó÷øå, ÷åì èçãèáíûå), íàáëþäàåìûõ â áëèæ-
íåì ÈÊ- è âèäèìîì äèàïàçîíàõ, ðàñõîæäåíèå òåîðèè 
ñ èçìåðåíèÿìè ñîñòàâëÿåò ∼ 2%. Äàëüíåéøåå ðàçâè-
òèå ìåòîäîâ ðàñ÷åòà èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ìîëåêóëû 

Í2Î ïîçâîëèëî ïðîäåìîíñòðèðîâàòü ñóáïðîöåíòíîå 
ñîãëàñèå ñ èçìåðåíèÿìè ëèíèè ïîëîñû 2v1 + v3 íà 
÷àñòîòå 10670 ñì−1 [30]. Â ðàáîòå [23], ïîëîæèâøåé 
íà÷àëî äàííîìó ìåòîäó, îòìå÷àëîñü, ÷òî èíòåíñèâ-
íîñòü áîëüøèíñòâà ëèíèé îñíîâíîãî è íèçêîëåæà-
ùèõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ñëàáî çàâèñèò îò ýì-
ïèðè÷åñêîé êîððåêöèè ïîâåðõíîñòåé ïîòåíöèàëüíîé 
ýíåðãèè è äèïîëüíîãî ìîìåíòà, çàëîæåííûõ â îñ-
íîâå âû÷èñëåíèÿ. 

Îçíà÷àåò ëè âûøåñêàçàííîå, ÷òî èíòåíñèâíûå 
ëèíèè âðàùàòåëüíîé ïîëîñû ìîëåêóëû Í2Î ðàñ-
ñ÷èòûâàþòñÿ ñ ïîãðåøíîñòüþ ìåíåå 1%? ×òîáû îò-
âåòèòü íà ýòîò âîïðîñ, â íàñòîÿùåé ðàáîòå áûëè 
ïðîàíàëèçèðîâàíû âñå ëèíèè ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû 
H2

16O ñ èíòåíñèâíîñòüþ áîëåå 10−28 ñì/ìîëåê., ïî-
ïàäàþùèå â äèàïàçîí 0–1,75 ÒÃö. Òàêèõ ëèíèé îêà-
çàëîñü 161. Ëèíèè ñîðòèðîâàëèñü ñëåäóþùèì îáðà-
çîì. Çà îñíîâó áûëè âçÿòû íàèáîëåå èíòåíñèâíûå 
ïåðåõîäû (áîëåå 10−22 ñì/ìîëåê.), êîòîðûå ôàêòè-
÷åñêè îïðåäåëÿþò ôîðìó íàáëþäàåìîãî ñïåêòðà ïî-
ãëîùåíèÿ àòìîñôåðû â ðàññìàòðèâàåìîì äèàïàçîíå. 
Ýòè ëèíèè ñîîòâåòñòâóþò 26 âðàùàòåëüíûì ïåðåõî-
äàì â îñíîâíîì êîëåáàòåëüíîì ñîñòîÿíèè. Äëÿ àäå-
êâàòíîãî ñðàâíåíèÿ ëèíèé èç ýòîãî ñïèñêà ñ ñîîò-
âåòñòâóþùèìè èì ïåðåõîäàìè â ôóíäàìåíòàëüíîì 
èçãèáíîì êîëåáàòåëüíîì ñîñòîÿíèè v2 ó÷èòûâàåì 
óìåíüøåíèå èíòåíñèâíîñòè, ñâÿçàííîå ñ çàñåëåííî-
ñòüþ íèæíåãî óðîâíÿ (ôàêòîð Áîëüöìàíà, ñîñòàâ-
ëÿþùèé 4,3 

⋅
 10−4), è âûáèðàåì âñå ëèíèè â ñîñòîÿ-

íèè v2 ñ èíòåíñèâíîñòüþ áîëåå 4,3 
⋅
 10−26 ñì/ìîëåê. 

Òàêèõ ëèíèé â óêàçàííîì äèàïàçîíå 23. Äëÿ âðà-  
 

ùàòåëüíûõ ëèíèé â êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ 2v2, 
v1 è v3 àíàëîãè÷íîå îáùåå óìåíüøåíèå èíòåíñèâíî-
ñòè ñîñòàâëÿåò  áîëåå ñåìè ïîðÿäêîâ. Ýòî îçíà÷àåò, 
÷òî âñå ëèíèè â ýòèõ ñîñòîÿíèÿõ (èõ îêàçàëîñü 17, 
12 è 12 ñîîòâåòñòâåííî) ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ 
ñðàâíåíèÿ ñ ñèëüíûìè ëèíèÿìè â îñíîâíîì ñîñòîÿ-
íèè. Îñòàâøèåñÿ áîëåå ñëàáûå 48 ëèíèé â îñíîâ-
íîì ñîñòîÿíèè è 23 ëèíèè â ñîñòîÿíèè v2 áûëè  
èñïîëüçîâàíû äëÿ îöåíêè íåîïðåäåëåííîñòè ðàñ-
÷åòíîé èíòåíñèâíîñòè â îäíîì êîëåáàòåëüíîì ñî-
ñòîÿíèè. ×àñòîòû, èíòåíñèâíîñòè è âðàùàòåëüíûå 
êâàíòîâûå ÷èñëà âûáðàííûõ ëèíèé ïðåäñòàâëåíû  
â òàáë. 1–5, à íà ðèñ. 1 ïîêàçàíà äèàãðàììà ðàñ-
ñìàòðèâàåìîãî ñïåêòðà. 

Èíòåíñèâíîñòè âûáðàííûõ ëèíèé áûëè âçÿòû 
èç ðàçëè÷íûõ îáùåäîñòóïíûõ èñòî÷íèêîâ. Îíè 
âêëþ÷àþò â ñåáÿ èíôîðìàöèþ èç áàç äàííûõ 
HITRAN [10, 31], GEISA [32, 33], JPL [34] (ýòè 
ñïèñêè â äàííîé ðàáîòå áóäóò óñëîâíî îáîçíà÷àòüñÿ 
êàê HIT20, GEI15, JPL12 ñîîòâåòñòâåííî; öèôðû 
îáîçíà÷àþò ãîä, â êîòîðîì îíè áûëè îáíàðîäîâàíû) 
è ExoMol [35, 36]. Â áàçå HITRAN â ðàññìàòðèâàå-
ìîì äèàïàçîíå ÷àñòîò óêàçàíû ðàñ÷åòíûå ïàðàìåòðû 
ëèíèé, ïðè÷åì ÷àñòîòû ñîîòâåòñòâóþò ðàáîòå [37],  
à èíòåíñèâíîñòè âçÿòû èç ðàáîòû [38]. Ýòè èíòåí-
ñèâíîñòè áûëè ïîëó÷åíû âàðèàöèîííûìè ìåòîäàìè 
ñ èñïîëüçîâàíèåì êâàíòîâî-õèìè÷åñêîé ïîâåðõíî-
ñòè äèïîëüíîãî ìîìåíòà (ÏÄÌ) CKAPTEN [27] 
è ïîâåðõíîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (ÏÏÝ) [39], 
êîòîðàÿ áûëà äîïîëíèòåëüíî ìîäèôèöèðîâàíà íà 
îñíîâå ýìïèðè÷åñêîé èíôîðìàöèè îá ýíåðãèè óðîâ-
íåé. Â áàçå äàííûõ GEISA ïðåäñòàâëåí ðåçóëüòàò 
ìîäåëèðîâàíèÿ ýìïèðè÷åñêèõ äàííûõ î ñïåêòðå 
Í2Î ìåòîäîì ýôôåêòèâíûõ ãàìèëüòîíèàíîâ [22]. 
Îòìåòèì, ÷òî ÷àñòîòû è èíòåíñèâíîñòè îñíîâíîãî 
èçîòîïîëîãà ìîëåêóëû âîäû â ðàññìàòðèâàåìîì 
äèàïàçîíå â áàçå GEISA âåðñèè 2020 ã. îñòàëèñü  
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íåèçìåííûìè ïî ñðàâíåíèþ ñ âåðñèåé 2015 ã. Ñïè-
ñîê ëèíèé èç áàçû JPL ÿâëÿåòñÿ ðåçóëüòàòîì ðà- 
áîòû [20]. Îí òîæå îñíîâàí íà ïðèìåíåíèè ýô- 
ôåêòèâíûõ ãàìèëüòîíèàíîâ è èçâåñòíûõ ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ äàííûõ. Â áàçå ExoMol ïðèâîäèòñÿ  

íåñêîëüêî ñïåêòðîâ ìîëåêóëû âîäû, ïîëó÷åííûõ 
âàðèàöèîííûìè ìåòîäàìè: 1) BT2 [40] (BT206), 
ðàññ÷èòàííûé ñ ïîìîùüþ ïîëóýìïèðè÷åñêîé ÏÏÝ 
èç ñòàòüè [41] è äâóõ êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ÏÄÌ  
èç [23] è [42]; 2) POKAZATEL [39] (POK18), ïî-
ëó÷åííûé íà îñíîâå ÏÏÝ èç ðàáîòû [43], êîòîðàÿ 
áûëà äîïîëíèòåëüíî îïòèìèçèðîâàíà äëÿ ëó÷øåãî 
îïèñàíèÿ èçâåñòíûõ äàííûõ, è êâàíòîâî-õèìè÷å- 
ñêîé ÏÄÌ, èçâåñòíîé êàê LPT2011s [25]; 3) WAT-
UV296 [44] (WAT20), â êîòîðîé èñïîëüçîâàëàñü 
êîìáèíèðîâàííàÿ ÏÏÝ íà îñíîâå ïîâåðõíîñòåé èç 
ðàáîò [39] è [43] è ÏÄÌ CKAPTEN. Äîïîëíèòåëü-
íî ðàññìàòðèâàëèñü ðåçóëüòàòû äâóõ êâàíòîâî-
õèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé èç ñòà-
òüè [46], îòëè÷àþùèåñÿ òåì, ÷òî â îäíîì ñëó÷àå 
(Bub11) èñïîëüçîâàëàñü ïîëóýìïèðè÷åñêàÿ ÏÏÝ  
èç [43], à âî âòîðîì (Miz18) – åå äîïîëíèòåëüíàÿ 
ýìïèðè÷åñêàÿ ìîäèôèêàöèÿ. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ ïðè-
ìåíÿëàñü ÏÄÌ LPT2011 [25]. Êðîìå ðàñ÷åòíûõ 

çíà÷åíèé äëÿ ñðàâíåíèÿ èñïîëüçîâàëèñü ðåçóëüòàòû 
èçìåðåíèé èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé íà âîëíîâûõ ÷èñ-
ëàõ 0,74 [46, 47], 6,11 [48] è 10,8 ñì−1 [49]. Èíòåí-
ñèâíîñòè ëèíèé èç âñåõ èñòî÷íèêîâ áûëè ïðèâåäå-
íû ê åäèíèöàì «ñì/ìîëåê.» ïðè òåìïåðàòóðå 296 Ê  

è 100% ñîäåðæàíèþ èçîòîïîëîãà H2
16O. 

 

Àíàëèç 
 

Â êà÷åñòâå ïåðâîãî ïðèáëèæåíèÿ íàèáîëåå âå-
ðîÿòíîãî çíà÷åíèÿ èíòåíñèâíîñòè ïðåäëàãàåòñÿ âçÿòü 
ñðåäíåå àðèôìåòè÷åñêîå âñåõ ðàñ÷åòíûõ çíà÷åíèé 
èíòåíñèâíîñòè äëÿ êàæäîé ëèíèè. Äàëüíåéøèå ðàñ-
ñóæäåíèÿ ñòðîÿòñÿ íà îñíîâå àíàëèçà ðàçíîñòåé 
ìåæäó ðåçóëüòàòîì êàæäîãî êîíêðåòíîãî ðàñ÷åòà  
è ñðåäíèì çíà÷åíèåì. 

Äëÿ íàèáîëåå ñèëüíûõ ïåðåõîäîâ îñíîâíîãî êî-
ëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ (òàáë. 1) âû÷èñëåííûå òàêèì 
îáðàçîì îòêëîíåíèÿ ðàñ÷åòîâ èíòåíñèâíîñòåé îêà-
çàëèñü â îñíîâíîì ìåíåå 1%. Îòìåòèì, ÷òî ìû íå 
âûÿâèëè çàâèñèìîñòè âåëè÷èíû îòêëîíåíèé îò âðà-
ùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë èíòåíñèâíûõ ïåðåõîäîâ 
íè äëÿ îñíîâíîãî, íè äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ âîçáó-
æäåííûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé. Ïî÷òè äëÿ êà-
æäîãî èñòî÷íèêà äàííûõ îòêëîíåíèå èíòåíñèâíîñòåé 
îò ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ Iav íîñèò çíàêîïåðåìåííûé 
õàðàêòåð. Ñëåäîâàòåëüíî, ñèñòåìàòè÷åñêàÿ îøèáêà 
íå äîìèíèðóåò. Èñêëþ÷åíèåì ÿâëÿåòñÿ ñïèñîê ëè-
íèé BT206, ó êîòîðîãî ñðåäíåå îòêëîíåíèå ñîñòàâ-
ëÿåò 1,35%. Ïî ýòîé ïðè÷èíå BT206 áûë èñêëþ÷åí 
èç âû÷èñëåíèÿ ñðåäíèõ çíà÷åíèé òàáë. 1. Ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå äàííûå äëÿ âû÷èñëåíèÿ ñðåäíåãî çíà-
÷åíèÿ èíòåíñèâíîñòè íå èñïîëüçîâàëèñü. Ðåçóëüòà-
òû ñðàâíåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé îáîáùåíû â äâóõ ïî-
ñëåäíèõ ñòðî÷êàõ òàáë. 1 â âèäå ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ 
îòêëîíåíèÿ èíòåíñèâíîñòè (dIav), õàðàêòåðèçóþ- 
ùåãî ñèñòåìàòè÷åñêîå çàâûøåíèå èëè çàíèæåíèå  
 

Ò à á ë è ö à  1  

Îòíîñèòåëüíîå îòêëîíåíèå ðàñ÷åòíîé èíòåíñèâíîñòè îò ñðåäíåãî (Iav, ñì/ìîëåê.) äëÿ âðàùàòåëü-
íîãî ïåðåõîäà J′Ka′, Kc′ 

 
←

 
JKa, Kc ñ ÷àñòîòîé v â îñíîâíîì êîëåáàòåëüíîì ñîñòîÿíèè, % 

Ïåðåõîä v, ñì−1 Iav HIT20 GEI15 JPL12 POK18 BT206 WAT20 Bub11 Miz18 

32, 1 

–
 

31, 2 38,791 1,765e-19 0,72   0,09 −1,63   −0,34 1,24 −0,29 0,71   0,74   
31, 2 

–
 

33, 0 36,604 1,618e-19 0,78   0,11 −1,85   −0,29 1,25 −0,35 0,80   0,81   
52, 3 

–
 

51, 4 47,053 1,407e-19 0,35   −0,48   −0,68     0,08 1,64   0,08 0,32   0,34   
42, 2 

–
 

41, 3 40,283 5,515e-20 0,55   −0,16   −1,20   −0,14 1,40 −0,14 0,54   0,56   
11, 0 

–
 

11, 0 18,577 5,184e-20 1,01   0,41 −2,36   −0,55 0,99 −0,53 1,00   1,02   
11, 1 

–
 

00, 0 37,137 4,946e-20 1,03   0,45 −2,42   −0,55 0,94 −0,57 1,02   1,04   
22, 0 

–
 

21, 1 40,988 4,752e-20 0,85   0,28 −1,95   −0,45 1,08 −0,43 0,84   0,86   
21, 1 

–
 

22, 0 25,085 3,421e-20 0,91   0,29 −2,15   −0,44 1,08 −0,47 0,92   0,94   
31, 2 

–
 

22, 1 38,464 2,507e-20 0,75   0,42 −1,81   −0,32 1,11 −0,44 0,71   0,69   
22, 0 

–
 

11, 1 32,954 2,488e-20 0,94   0,44 −2,28   −0,45 0,99 −0,53 0,94   0,94   
62, 5 

–
 

53, 2 44,099 5,698e-21 −0,14    0,51 0,01   −0,04 1,38 −0,02 −0,16   −0,17   
63, 4 

–
 

54, 1 38,638 2,446e-21 −0,39    0,49 0,60     0,16 1,50 −0,01 −0,40   −0,45   
52, 4 

–
 

43, 1 32,366 1,601e-21 0,14    0,51 −0,56   −0,13 1,30 −0,19 0,14   0,11   
63, 3 

–
 

54, 2 51,435 1,531e-21 −0,35    0,41 0,58     0,17 1,60   0,04 −0,40   −0,44   
42, 2 

–
 

33, 1 30,560 1,420e-21 0,37    0,43 −1,04   −0,11 1,23 −0,32 0,35   0,30   
72, 6 

–
 

63, 3 48,059 9,396e-22 −0,50    0,57 0,75     0,05 1,45   0,15 –0,51   −0,50   
42, 3 

–
 

33, 0 14,944 8,598e-22 0,38   0,49 −1,08   −0,09 1,16 −0,31 0,35   0,26   
41, 4 

–
 

32, 1 12,682 8,214e-22 0,55   0,53 −1,50   −0,36 0,91 −0,25 0,54   0,50   
74, 3 

–
 

65, 2 42,638 7,219e-22 −1,03    0,48 2,06     0,46 1,80   0,22 −1,06   −1,13   
82, 7 

–
 

73, 4 43,244 6,993e-22 −0,94    0,69 1,63     0,13 1,55   0,35 −0,95   −0,92   
53, 2 

–
 

44, 1 20,704 5,676e-22 −0,10    0,50 −0,01     0,16 1,44 −0,18 −0,13   −0,24   
64, 3 

–
 

71, 6 52,511 2,291e-22 −0,87    1,43 1,55   −0,22 1,39 −0,18 −0,89   −0,83   
74, 4 

–
 

65, 1 39,111 2,017e-22 −1,04    0,51 2,07     0,43 1,76   0,23 −1,06   −1,13   
72, 5 

–
 

81, 8 38,247 1,145e-22 −0,98    1,57 1,58   −0,03 1,63 −0,29 −0,95   −0,90   
85, 4 

–
 

76, 1 38,972 1,129e-22 −1,79    0,50 3,82     0,77 2,01   0,50 −1,86   −1,95   
53, 3 

–
 

44, 0 15,834 1,091e-22 −0,07    0,49 −0,04     0,21 1,31 −0,16 –0,15   −0,28   

  dIav 0,04   0,46 −0,30   −0,07 1,35 −0,16 0,03   0,01   

  ÑÊÎ 0,78   0,38 1,65     0,32 0,28   0,28 0,78   0,80   
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èíòåíñèâíîñòè, è ñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî îòêëîíåíèÿ 
äàííûõ (ÑÊÎ) îò ñðåäíåãî äëÿ êàæäîãî èñòî÷íèêà. 
  Ïðàêòè÷åñêè äëÿ âñåõ ðàñ÷åòîâ ñðåäíåå îòêëî-
íåíèå ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå è ÑÊÎ ñîñòàâëÿþò 
ìåíåå 0,5 è 0,8% ñîîòâåòñòâåííî. Èñêëþ÷åíèåì ÿâ-
ëÿþòñÿ óæå óïîìèíàâøèéñÿ íàèáîëåå ðàííèé âà-
ðèàöèîííûé ðàñ÷åò BT206 (ñèñòåìàòè÷åñêè çàâû-
øàþùèé èíòåíñèâíîñòü â ñðåäíåì íà 1,35%) è ðàñ÷åò 
ìåòîäîì ýôôåêòèâíûõ ãàìèëüòîíèàíîâ JPL12 (ðàç-
áðîñ çíà÷åíèé îêîëî 2%). Îòëè÷èå ñïèñêîâ Bub11 
è Miz18 îáóñëîâëåíî ëèøü íåáîëüøèì îòëè÷èåì 
ÏÏÝ è, êàê ñëåäóåò èç ñðàâíåíèÿ, ñîñòàâëÿåò ìåíåå 
0,1%. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ðåçóëüòàò ýìïèðè÷åñêîé 
 

ìîäèôèêàöèè ÏÏÝ ìàëî ïîâëèÿë íà âîëíîâûå 
ôóíêöèè óðîâíåé îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ. Äëÿ àíàëè-
çà ëèíèé, ïðèíàäëåæàùèõ âñåì îñòàëüíûì ðàñ-
ñìàòðèâàåìûì â äàííîé ðàáîòå êîëåáàòåëüíûì ñî-
ñòîÿíèÿì, ìû íå áóäåì èñïîëüçîâàòü ñïèñîê Bub11, 
êîòîðûé ñ÷èòàåòñÿ ìåíåå òî÷íûì [45]. 

Â òàáë. 2 ïðåäñòàâëåíû ïåðåõîäû â ïðåäåëàõ 
èçãèáíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v2 ñ ýíåðãèåé 
∼

 1600 ñì−1. Âèäíî, ÷òî ÑÊÎ äàííûõ èç ðàçíûõ 
èñòî÷íèêîâ ñðàâíèìû ñî çíà÷åíèÿìè ÑÊÎ äëÿ îñ-
íîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ. Îòêëîíåíèÿ îò 
ñðåäíåãî çàìåòíî áîëüøå, ÷åì äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿ-
íèÿ, è îíè ñòàíîâÿòñÿ ñòðîãî çíàêîïîñòîÿííûìè  
 

Ò à á ë è ö à  2  

Òî æå, ÷òî â òàáë. 1, äëÿ êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ v2 

Ïåðåõîä v, ñì–1 Iav HIT20 GEI15 JPL12 POK18 BT206 WAT20 Bub11 

31, 2 

–
 

30, 3 40,517 8,963e-23 −3,08 −1,90   6,79 0,97 2,47 0,93 −3,07 
42, 2 

–
 

41, 3 47,431 3,133e-23 −3,39 −2,25   7,45 1,16 2,65 1,09 −3,38 
11, 0 

–
 

10, 1 21,949 3,101e-23 −2,89 −1,58   6,25 0,81 2,28 0,77 −2,85 
22, 0 

–
 

21, 1 49,836 2,805e-23 −3,05 −1,77   6,66 0,92 2,41 0,85 −3,05 
11, 1 

–
 

00, 0 40,221 2,488e-23 −2,85 −1,52   6,18 0,78 2,30 0,74 −2,82 
21, 1 

–
 

20, 2 28,685 1,961e-23 −2,98 −1,71   6,47 0,88 2,30 0,83 −2,94 
20, 2 

–
 

11, 1 29,997 8,482e-24 −2,88 −1,56   6,34 0,76 2,27 0,80 −2,90 
52, 3 

–
 

43, 2 49,153 6,287e-24 −3,78 −2,00   8,07 0,95 2,50 1,06 −3,83 
31, 2 

–
 

22, 1 30,108 5,967e-24 −3,10 −1,67   6,84 0,79 2,36 0,89 −3,14 
62, 5 

–
 

53, 2 30,792 1,227e-24 −4,16 −2,06   8,60 0,95 2,41 1,11 −4,23 
72, 6 

–
 

63, 3 35,950 2,547e-25 −4,68 −2,23   9,25 1,06 2,43 1,17 −4,69 
73, 5 

–
 

64, 2 40,789 2,463e-25 −4,79 −2,39   9,94 1,11 2,65 1,28 −4,87 
63, 4 

–
 

54, 1 19,850 2,339e-25 −4,29 −2,16   9,32 0,91 2,49 1,25 −4,42 
52, 4 

–
 

43, 1 18,236 2,092e-25 −3,75 −1,90   8,08 0,81 2,28 1,09 −3,83 
82, 7 

–
 

73, 4 32,291 2,056e-25 −5,27 −2,39 10,02 1,12 2,43 1,27 −5,22 
63, 3 

–
 

54, 2 30,894 1,952e-25 −4,30 −2,22   9,29 1,01 2,59 1,21 −4,43 
84, 5 

–
 

75, 2 40,530 1,501e-25 −5,57 −2,79 11,54 1,29 2,82 1,49 −5,67 
42, 2 

–
 

33, 1 15,450 1,368e-25 −3,33 −1,79   7,68 0,71 2,39 1,08 −3,48 
84, 4 

–
 

75, 3 47,649 6,961e-26 −5,56 −2,81 11,56 1,32 2,88 1,49 −5,66 
52, 3 

–
 

61, 6 11,215 5,665e-26 −4,02 −1,63   8,36 1,02 2,81 0,61 −3,96 
74, 3 

–
 

65, 2 19,282 4,782e-26 −4,93 −2,51 10,86 1,05 2,74 1,46 −5,15 
62, 4 

–
 

71, 7 30,101 4,386e-26 −4,52 −1,69   9,06 0,95 2,56 0,74 −4,48 
  dIav −3,93 −2,02   8,33 0,97 2,50 1,05 −3,97 
  ÑÊÎ   0,88   0,37   1,65 0,16 0,18 0,25   0,91 

95, 4 

–
 

86, 3 39,922 2,232e-26 −6,45 −3,27 13,50 1,52 3,04 1,75 −6,60 
22, 0 

–
 

31, 3 4,0026 1,477e-26 −3,79 −1,15   6,56 1,01 2,50 0,14 −3,52 
41, 4 

–
 

32, 1 2,2617 1,273e-26 −2,56 −2,56   7,55 1,02 1,57 1,54 −2,96 
74, 4 

–
 

65, 1 16,628 1,184e-26 −4,89 −2,50 10,85 1,00 2,68 1,50 −5,15 
92, 8 

–
 

83, 5 19,804 6,951e-27 −5,95 −2,59 10,89 1,20 2,25 1,39 −5,90 
95, 5 

–
 

86, 2 38,334 6,860e-27 −6,45 −3,25 13,52 1,51 3,06 1,74 −6,59 
55, 0 

–
 

64, 3 7,7616 6,520e-27 −5,40 −2,91 10,27 1,95 3,07 0,96 −4,92 
85, 4 

–
 

76, 1 14,199 4,347e-27 −5,67 −2,93 12,70 1,16 2,86 1,76 −6,01 
106, 5 

–
 

97, 2 38,078 2,458e-27 −7,46 −3,82 15,78 1,79 3,37 2,03 −7,61 
66, 1 

–
 

75, 2 9,7956 1,909e-27 −6,00 −3,59 12,20 2,21 3,36 1,38 −5,54 
55, 1 

–
 

64, 2 6,9754 1,758e-27 −5,62 −2,72 10,11 1,90 2,98 0,82 −5,07 
44, 0 

–
 

53, 3 3,2109 1,610e-27 −5,59 −1,86   8,51 1,25 3,08 0,61 −4,69 
85, 3 

–
 

76, 2 14,701 1,553e-27 −5,64 −2,91 12,72 1,17 2,90 1,75 −6,00 
106, 4 

–
 

97, 3 38,379 8,323e-28 −7,45 −3,83 15,79 1,79 3,37 2,04 −7,62 
66, 0 

–
 

75, 3 9,9215 6,526e-28 −5,98 −3,62 12,21 2,24 3,35 1,38 −5,53 
103, 7 

–
 

112, 10 25,846 6,409e-28 −6,85 −2,49 13,57 1,36 3,23 1,13 −6,86 
96, 3 

–
 

87, 2 14,718 6,258e-28 −6,61 −3,47 14,86 1,43 3,15 2,05 −7,00 
53, 2 

–
 

44, 1 0,8951 3,727e-28   2,02 −3,67 10,14 0,57 1,24 3,10 −1,57 
117, 4 

–
 

108, 3 40,895 2,743e-28 −7,76 −6,30 19,42 3,04 4,61 3,26 −7,94 
42, 3 

–
 

33, 0 0,4006 2,392e-28   5,68 −5,10   9,95 0,45 −1,10   4,65   0,53 
77, 0 

–
 

86, 3 8,7878 2,273e-28 −6,81 −4,52 14,48 2,77 3,78 1,76 −6,24 
96, 4 

–
 

87, 1 14,634 2,049e-28 −5,98 −4,81 15,62 2,09 3,84 2,72 −6,38 
133, 11 

–
 

124, 8 36,310 1,039e-28 −7,85 −6,49 17,54 3,15 4,11 3,34 −7,75 
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äëÿ êàæäîãî èñòî÷íèêà. Èñêëþ÷åíèå êàêîãî-ëèáî 
èñòî÷íèêà äàííûõ ïðè îïðåäåëåíèè ñðåäíåãî ïðè-
âîäèò ê ñóùåñòâåííîìó ñäâèãó ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ. 
Íàèáîëüøåå îòêëîíåíèå (ïðè ëþáîì ñïîñîáå îïðå-
äåëåíèÿ ñðåäíåãî) äåìîíñòðèðóåò ðàñ÷åò JPL12. 
Ôàêòè÷åñêè îí ÿâëÿåòñÿ ïðåäøåñòâóþùåé âåðñèåé 
áîëåå òî÷íîãî ðàñ÷åòà GEI15, êîòîðûé áûë ïîëó÷åí 
òàêèì æå ìåòîäîì, íî ñ ïðèâëå÷åíèåì íîâûõ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Íà îñíîâàíèè ýòîãî â äàëü-
íåéøåì àíàëèçå äàííûå JPL12 íå ó÷èòûâàëèñü  
ïðè íàõîæäåíèè ñðåäíåãî. Íàèëó÷øèìè äëÿ ñîñòîÿ- 
íèÿ v2 ïðåäñòàâëÿþòñÿ äàííûå POK18 è WAT20  
ñ íåáîëüøèì ïðåèìóùåñòâîì POK18. 

Â òàáë. 3 ñîáðàíû ïåðåõîäû â êîëåáàòåëüíîì 
ñîñòîÿíèè 2v2 ñ ýíåðãèåé ∼ 3200 ñì−1, à â òàáë. 4 – 
ïåðåõîäû â ñîñòîÿíèÿõ v1 è v3. Ýíåðãèÿ íèæíèõ 
óðîâíåé ýòèõ ïåðåõîäîâ ∼ 3700 ñì−1. Â òàáë. 3 è 4 
äàííûå ðàçáèâàþòñÿ íà òðè ãðóïïû: èíòåíñèâíîñòè 
GEI15, Miz18 è HIT20 ñèñòåìàòè÷åñêè ìåíüøå ñðåä-
íèõ çíà÷åíèé íà 7–9%, èíòåíñèâíîñòè JPL12 áîëü-
øå íà 12–20%, à BT206, POK18 è WAT20 ãðóïïè-
ðóþòñÿ äðóã ñ äðóãîì ñ îáùèì ñðåäíèì îòêëîíåíè-
åì 2–5%. Ñòîëü áîëüøîé ðàçáðîñ äàííûõ ïðèâîäèò 
ê åùå áîëåå íèçêîé äîñòîâåðíîñòè îöåíîê, îñíîâàí-
íûõ íà âû÷èñëåíèè ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ èíòåíñèâíî-
ñòåé. Èíòåðåñíî, ÷òî ÑÊÎ äëÿ âñåõ êîëåáàòåëüíûõ  
 

Ò à á ë è ö à  3  
Òî æå, ÷òî â òàáë. 1, äëÿ êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ 2v2 

Ïåðåõîä v, ñì−1 Iav HIT20 GEI15 JPL12 POK18 BT206 WAT20 Miz18 
30, 3 

–
 

21, 2 51,325 6,454e-26 −7,27 −3,79 12,42 1,45 2,99 1,46 −7,27 
31, 2 

–
 

30, 3 45,384 6,124e-26 −7,36 −4,10 12,60 1,56 3,15 1,51 −7,35 
11, 0 

–
 

10, 1 26,472 2,317e-26 −7,11 −3,73 12,15 1,42 3,01 1,37 −7,10 
11, 1 

–
 

00, 0 44,463 1,563e-26 −7,05 −3,68 12,09 1,38 2,97 1,38 −7,08 
21, 1 

–
 

20, 2 33,385 1,398e-26 −7,24 −3,89 12,33 1,50 3,07 1,43 −7,21 
41, 3 

–
 

32, 2 50,894 4,555e-27 −7,60 −4,09 13,18 1,54 3,05 1,56 −7,64 
20, 2 

–
 

11, 1 25,868 3,095e-27 −7,12 −3,71 12,22 1,40 2,91 1,43 −7,15 
31, 2 

–
 

22, 1 18,481 1,031e-27 −7,32 −3,90 12,89 1,43 2,78 1,53 −7,40 
52, 3 

–
 

43, 2 29,056 9,445e-28 −8,02 −4,39 14,20 1,62 2,97 1,72 −8,10 
73, 4 

–
 

64, 3 37,322 2,740e-28 −8,69 −7,30 16,53 2,28 3,59 2,35 −8,77 
33, 0 

–
 

42, 3 18,574 2,414e-28 −7,79 −5,56 13,82 1,87 3,69 1,67 −7,69 
52, 3 

–
 

61, 6 25,063 1,966e-28 −7,88 −5,89 13,90 2,07 3,75 1,87 −7,83 
32, 1 

–
 

41, 4 11,045 1,775e-28 −7,55 −5,35 13,05 2,26 3,61 1,47 −7,48 
22, 0 

–
 

31, 3 17,220 1,449e-28 −7,24 −5,44 12,94 1,80 3,53 1,60 −7,18 
83, 6 

–
 

74, 3 36,192 1,358e-28 −9,07 −7,97 17,14 2,51 3,90 2,58 −9,10 
62, 5 

–
 

53, 2 13,440 1,186e-28 −7,94 −6,42 14,90 1,98 3,25 2,32 −8,08 
44, 1 

–
 

53, 2 24,032 1,106e-28 −8,39 −5,95 15,02 2,00 3,81 1,82 −8,30 
  dIav −7,68 −5,01 13,61 1,77 3,30 1,71 −7,69 
  ÑÊÎ   0,57   1,31   1,48 0,35 0,36 0,36   0,58 

 

Ò à á ë è ö à  4  
Òî æå, ÷òî â òàáë. 1, äëÿ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé (ÊÑ) v1 è v3 

ÊÑ Ïåðåõîä v, ñì−1 Iav HIT20 GEI15 JPL12 POK18 BT206 WAT20 Miz18 
v1 31, 2 

–
 

30, 3 36,021 3,255e-27 −6,94 −5,61 17,18 3,63 5,29 3,63 −6,93 
v1 52, 3 

–
 

51, 4 46,384 2,859e-27 −7,63 −5,54 18,84 3,81 5,55 3,81 −7,60 
v3 42, 2 

–
 

41, 3 38,319 1,996e-27 −7,36 −6,30 18,29 3,99 5,69 3,99 −7,34 
v3 11, 1 

–
 

00, 0 35,772 1,805e-27 −6,73 −6,32 16,06 3,80 5,45 3,80 −6,70 
v3 22, 0 

–
 

21, 1 37,729 1,651e-27 −6,90 −6,52 16,43 3,91 5,60 3,91 −6,87 
v1 41, 3 

–
 

40, 4 52,786 1,393e-27 −7,14 −5,62 17,78 3,71 5,35 3,71 −7,16 
v3 21, 1 

–
 

20, 2 24,172 1,232e-27 −6,92 −6,29 16,65 3,84 5,54 3,84 −6,87 
v1 42, 2 

–
 

41, 3 38,757 1,054e-27 −7,25 −5,35 18,21 3,66 5,27 3,66 −7,26 
v3 20, 2 

–
 

11, 1 33,512 1,043e-27 −6,75 −6,38 16,21 3,81 5,53 3,81 −6,77 
v1 11, 0 

–
 

10, 1 18,038 1,016e-27 −6,65 −5,66 16,32 3,55 5,22 3,55 −6,64 
v1 11, 1 

–
 

00, 0 36,241 9,782e-28 −6,60 −5,70 16,19 3,49 5,22 3,59 −6,60 
v1 22, 0 

–
 

21, 1 39,505 9,331e-28 −6,84 −5,58 16,78 3,57 5,23 3,62 −6,83 
v3 22, 1 

–
 

21, 2 52,161 7,063e-28 −6,83 −6,65 16,20 3,93 5,62 3,93 −6,82 
v3 32, 1 

–
 

31, 2 36,056 6,895e-28 −7,09 −6,40 17,26 3,93 5,61 3,95 −7,08 
v1 21, 1 

–
 

20, 2 24,523 6,791e-28 −6,76 −5,64 16,66 3,57 5,23 3,59 −6,76 
v3 31, 2 

–
 

30, 3 36,033 6,642e-28 −7,05 −6,26 17,34 3,86 5,60 3,86 −7,04 
v3 52, 3 

–
 

51, 4 46,072 5,881e-28 −7,68 −6,23 19,51 4,08 5,78 4,05 −7,66 
v1 31, 2 

–
 

22, 1 38,698 5,401e-28 −6,92 −5,56 16,77 3,67 5,24 3,58 −7,00 
v1 20, 2 

–
 

11, 1 32,648 5,136e-28 −6,79 −5,18 16,19 3,46 5,06 3,45 −6,83 
v3 53, 2 

–
 

52, 3 52,182 2,586e-28 −8,55 −4,88 18,06 2,92 6,90 3,62 −8,15 
v3 11, 0 

–
 

10, 1 17,489 2,015e-28 −7,02 −5,23 15,86 3,52 5,20 3,52 −6,99 
v3 31, 2 

–
 

22, 1 41,125 1,341e-28 −7,23 −5,29 15,79 3,60 5,31 3,60 −7,27 
v1 62, 5 

–
 

53, 2 45,453 1,083e-28 −7,35 −6,70 22,05 4,29 5,39 4,38 −7,43 
   dIav −7,08 −5,85 17,25 3,72 5,46 3,75 −7,07 
   ÑÊÎ   0,41   0,51   1,39 0,26 0,35 0,21   0,36 
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ñîñòîÿíèé áëèçêè, ñëåäîâàòåëüíî, âðàùàòåëüíàÿ 
÷àñòü â ðàñ÷åòàõ èíòåíñèâíûõ ëèíèé ó÷èòûâàåòñÿ 
êîððåêòíî, à îøèáêà îáóñëîâëåíà òîëüêî êîëåáà-
òåëüíîé ÷àñòüþ ïîòåíöèàëà è ñîîòâåòñòâóþùèìè 
âîëíîâûìè ôóíêöèÿìè. 

Èíôîðìàöèÿ èç òàáë. 1–4 îá îòêëîíåíèÿõ ðàñ-
÷åòíûõ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé îò ñðåäíèõ çíà÷åíèé 
â çàâèñèìîñòè îò èíòåíñèâíîñòè ëèíèè ïðåäñòàâëå-
íà íà ðèñ. 2. 

Ñíèæåíèå òî÷íîñòè ðàñ÷åòíûõ äàííûõ (ïîÿâëå-
íèå ñèñòåìàòè÷åñêîãî îòêëîíåíèÿ îò ñðåäíåãî) ñ ðîñ-
òîì ýíåðãèè íèæíåãî óðîâíÿ ïåðåõîäà èëè êîëåáà-
òåëüíîãî âîçáóæäåíèÿ ìîëåêóëû ÿâëÿåòñÿ îæèäàåìûì 
è îáúÿñíÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì. Äëÿ ðàñ÷åòà 
ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà, îïðåäåëÿþùåãî èí-
òåíñèâíîñòü ëèíèè, íåîáõîäèìî èíòåãðèðîâàíèå ïðî-
èçâåäåíèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà è âîëíîâûõ ôóíê-
öèé íèæíåãî è âåðõíåãî ñîñòîÿíèé. Ñîîòâåòñòâóþ-
ùàÿ îáëàñòü èíòåãðèðîâàíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ âíóòðè-
ìîëåêóëÿðíûìè ïðîñòðàíñòâåííûìè êîíôèãóðà-
öèÿìè, â êîòîðûõ çíà÷åíèÿ âîëíîâûõ ôóíêöèé 
ñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ îò íóëÿ. Äëÿ ïåðåõîäîâ  
â îñíîâíîì êîëåáàòåëüíîì ñîñòîÿíèè ñóùåñòâåííóþ 
ðîëü èãðàþò çíà÷åíèÿ âîëíîâûõ ôóíêöèé è äè-
ïîëüíûõ ìîìåíòîâ â îêðåñòíîñòè ðàâíîâåñíîé êîí-
ôèãóðàöèè ìîëåêóëû. Ïî ìåðå ðîñòà âíóòðåííåé 

ýíåðãèè ñóùåñòâåííàÿ äëÿ èíòåãðèðîâàíèÿ îáëàñòü 
ïðîñòðàíñòâà ðàñøèðÿåòñÿ è íà ðåçóëüòàò èíòåãðè-
ðîâàíèÿ íà÷èíàþò ñèëüíåå âëèÿòü òî÷íîñòü âîëíî-
âûõ ôóíêöèé ïðè âàðèàöèîííûõ ðàñ÷åòàõ è îñîáåí-
íîñòè êîíêðåòíûõ ÏÏÝ è ÏÄÌ, èñïîëüçîâàííûõ 
äëÿ âû÷èñëåíèé ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäîâ. 
Ñëåäîâàòåëüíî, ðàñòåò ðàçáðîñ ðåçóëüòàòîâ, óìåíü-
øàåòñÿ èõ äîñòîâåðíîñòü. 

Íà îñíîâàíèè ïðåäñòàâëåííûõ äàííûõ ìîæíî 
ïðåäïîëîæèòü, ÷òî äëÿ íàèáîëåå ñèëüíûõ ïåðåõîäîâ 
â îñíîâíîì êîëåáàòåëüíîì ñîñòîÿíèè âñå ðàñ÷åòû 
îáåñïå÷èâàþò ñðàâíèìóþ òî÷íîñòü ðàñ÷åòà èíòåíñèâ-
íîñòè ëèíèé, à ñðåäíÿÿ íåîïðåäåëåííîñòü ñîñòàâ- 
 

ëÿåò 1–2%. Ðàñõîæäåíèå ðåçóëüòàòîâ, ñâèäåòåëüñò-
âóþùåå î ñíèæåíèè òî÷íîñòè ðàñ÷åòîâ, óâåëè÷èâà-
åòñÿ ñ ðîñòîì êîëåáàòåëüíîãî âîçáóæäåíèÿ, äîõîäÿ 
äî ∼

 10% äëÿ ëèíèé â ñîñòîÿíèÿõ v1 è v3. Êðîìå 
ýòîãî, äëÿ ñîñòîÿíèé v2 è 2v2 âèäíî ñèñòåìàòè÷å-
ñêîå ðàñõîæäåíèå ðàñ÷åòîâ ïî ìåðå óìåíüøåíèÿ 
èíòåíñèâíîñòè ëèíèé (ñì. ðèñ. 2). ×òîáû óáåäèòü-
ñÿ, ÷òî ýòà òåíäåíöèÿ ÿâëÿåòñÿ îáùåé çàêîíîìåðíî-
ñòüþ, ìû ñðàâíèëè ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ äëÿ âñåõ 

îñòàëüíûõ ìåíåå èíòåíñèâíûõ ëèíèé (îò 10−22
 äî 

10−28 ñì/ìîëåê.) îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, ïîïàäàþùèõ 
â ðàññìàòðèâàåìûé äèàïàçîí ÷àñòîò (òàáë. 5). Ðå-
çóëüòàò ýòîãî àíàëèçà, îáúåäèíåííûé ñ äàííûìè  
èç òàáë. 1, ïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 3. 

Âèäíî, ÷òî ðàçëè÷èå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ äåé-
ñòâèòåëüíî ðàñòåò ïî ìåðå òîãî, êàê óìåíüøàåòñÿ èí-
òåíñèâíîñòü ëèíèè. Äëÿ ìåòîäà ýôôåêòèâíûõ ãà-
ìèëüòîíèàíîâ ýòî, ïî-âèäèìîìó, ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâè-
åì íåäîñòàòêà íàäåæíîé ýìïèðè÷åñêîé èíôîðìàöèè 
î ìàëîèíòåíñèâíûõ ëèíèÿõ. Â ñëó÷àå âàðèàöèîí-
íûõ ðàñ÷åòîâ ïîãðåøíîñòü ñâÿçàíà ñ íåñîâåðøåíñò-
âîì èñïîëüçóåìûõ ÏÏÝ, ÷òî ïðèâîäèò, â ÷àñòíîñòè, 
ê íåòî÷íîñòÿì îïðåäåëåíèÿ âîëíîâûõ ôóíêöèé. 
Ýòè íåòî÷íîñòè ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå ïðèìåðíî 
îäèíàêîâû äëÿ âñåõ âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé, íî 
èõ îòíîñèòåëüíûé âêëàä òåì áîëüøå, ÷åì ìåíüøå 
ðàñ÷åòíàÿ èíòåíñèâíîñòü ëèíèè. Íàèáîëåå ÿâíî ýòî 
ïðîÿâëÿåòñÿ äëÿ ðàñ÷åòîâ Miz18 è HIT20 è â ìåíü-
øåé ñòåïåíè äëÿ BT206, POK18 è WAT20. Òàêîå 
ðàçëè÷èå â ðåçóëüòàòàõ ðàñ÷åòîâ íåâîçìîæíî îáú-
ÿñíèòü ðàçëè÷èÿìè â ÏÄÌ. Òàê, WAT20 ðàñõîäèò-
ñÿ ñ HIT20, êîòîðûé ïîëó÷åí ñ òàêîé æå ÏÄÌ 
(CKAPTEN), è ñîãëàñóåòñÿ (äëÿ âñåõ ðàññìîòðåí-
íûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé) ñ POK18, êîòîðûé 
ïîëó÷åí ñ äðóãîé ÏÄÌ (LTPs). Åùå ëó÷øå ñîãëà-
ñóþòñÿ ìåæäó ñîáîé ðàñ÷åòû Miz18 è HIT20, ïîëó-
÷åííûå ñ ðàçíûìè ÏÄÌ. Îáúÿñíåíèåì ñèñòåìàòè-
÷åñêè íàðàñòàþùåãî ñ óìåíüøåíèåì èíòåíñèâíîñòè  
 

 

 

Ðèñ. 2. Îòêëîíåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé îò ñðåäíåãî äëÿ ðàçíûõ ðàñ÷åòîâ è êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé â çàâèñèìîñòè  
îò ëîãàðèôìà èíòåíñèâíîñòè (ñì. òàáë. 1–4) (ñì. öâåòíîé ðèñóíîê íà ñàéòå http://iao.ru/ru/content/vol.36-2023/iss.07) 
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Ò à á ë è ö à  5  

Òî æå, ÷òî â òàáë. 1, äëÿ ìåíåå èíòåíñèâíûõ ëèíèé â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè 

Ïåðåõîä v, ñì–1 Iav HIT20 GEI15 JPL12 POK18 BT206 WAT20 Miz18 

86, 2 

–
 

77, 1   16,828 1,085e-24 −2,29   0,55   4,89 1,13   2,05 0,58 −2,55 
107, 3 

–
 

98, 2      44,564 9,146e-25 −3,70   0,44   8,23 1,41   2,71 1,17 −3,84 
97, 2 

–
 

88, 1   21,545 7,289e-25 −3,19   0,52   7,08 1,38   2,37 0,91 −3,46 
61, 6 

–
 

52, 3   0,7417 4,391e-25   1,37 −4,57 −0,43 −0,84  −5,03 2,02   0,94 
118, 3 

–
 

109, 2   51,010 3,633e-25 −4,81   0,29 10,8   1,74   2,95 1,52 −4,70 
103, 7 

–
 

112, 10 13,015 2,955e-25 –2,74   1,88   5,59 1,02   3,08 −0,23   −2,76 
133, 11 

–
 

124,     8 42,412 2,699e-25 −4,20   1,10   8,64 1,12   2,27 1,67 −4,12 
97, 3 

–
 

88, 0   21,540 2,429e-25 −3,20   0,52   7,08 1,39   2,38 0,90 −3,46 
115, 7 

–
 

122, 10 25,578 1,712e-25 −3,86   1,99   8,08 0,71   2,52 0,71 −3,74 
125, 8 

–
 

132, 11 28,488 1,705e-25 −4,61   2,17   9,67 0,99   2,80 0,87 −4,48 
108, 3 

–
 

99, 0       28,815 1,468e-25 −4,23   0,44   9,56 1,63   2,72 1,29 −4,45 
118, 4 

–
 

109, 1   51,006 1,211e-25 −4,78   0,28 10,80 1,72   2,95 1,55 −4,71 
116, 6 

–
 

123, 9   36,730 1,065e-25 −4,25   2,03   9,09 0,64   2,32 0,92 −4,12 
108, 2 

–
 

99, 1       28,815 4,894e-26 −4,22   0,43   9,54 1,66   2,70 1,29 −4,46 
126, 7 

–
 

133, 10 19,077 3,227e-26 −5,00   1,96 10,6  0,83   2,62 1,23 −4,66 
119, 2 

–
 

1010, 1 38,532 2,458e-26 −5,32   0,28 12,2  1,97   3,11 1,73 −5,54 
143, 12 

–
 

134, 9     17,690 2,396e-26 −5,11   1,36 10,4  0,96   1,63 2,38 −4,92 
145, 10 

–
 

152, 13   45,971 2,060e-26 −6,21   2,58 13,3  1,43   3,03 1,24 −6,11 
135, 9 

–
 

142, 12 35,647 2,039e-26 −5,37   2,36 11,4  1,23   2,94 1,03 −5,27 
119, 3 

–
 

1010, 0 38,532 8,192e-27 −5,33   0,28 12,3  1,98   3,39 1,71 −5,54 
137, 7 

–
 

144, 10 46,241 3,405e-27 −6,27   2,32 13,6  1,12   2,64 1,53 −6,06 
1210, 3 

–
 

1111, 0   50,571 3,324e-27 −6,53   0,01 15,1  2,31   3,48 2,13 −6,49 
154, 11 

–
 

163, 14   33,388 2,336e-27 −7,96   1,34 13,7  0,76   2,56 0,08 −7,95 
1210, 2 

–
 

1111, 1   50,571 1,108e-27 −6,51 −0,01 15,1  2,33   3,50 2,15 −6,50 
136, 8 

–
 

143, 11 8,6711 6,306e-28 −4,99 −2,95 13,4  1,77   4,16 2,17 −4,37 
147, 8 

–
 

154, 11 19,737 6,011e-28 −7,06   2,01 15,4  1,24   2,88 2,07 −6,59 
144, 10 

–
 

153, 13   8,2537 2,863e-28 −5,30 −1,15 13,9  3,15   6,39 0,19 −5,49 
146, 9 

–
 

153, 12 4,6570 1,263e-28 −6,79 −3,39 14,4  1,01   4,49 0,70 −5,89 
 

 
Ðèñ. 3. Îòêëîíåíèå ðàñ÷åòíîé èíòåíñèâíîñòè ëèíèé îñíîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ îò ñðåäíåãî â çàâèñèìîñòè îò 
ëîãàðèôìà èíòåíñèâíîñòè. Êâàäðàò, êðóã, ðîìá è òðåóãîëüíèê ïðåäñòàâëÿþò, ñîîòâåòñòâåííî, ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå  
èç ðàáîò [46–49]. Íà âñòàâêå ïîêàçàíà ðàçíîñòü îòêëîíåíèé ðàñ÷åòíûõ äàííûõ POK18 è GEI15 (ñì. öâåòíîé ðèñóíîê  
  íà ñàéòå http://iao.ru/ru/content/vol.36-2023/iss.07) 

 
îòêëîíåíèÿ ðàñ÷åòîâ Miz18 è HIT20 îò ñðåäíåãî, 
âåðîÿòíî, ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî â ýòîì ñëó÷àå àâòîðû 
âàðüèðîâàëè ïàðàìåòðû ÏÏÝ, äîáèâàÿñü óëó÷øåíèÿ 
îïèñàíèÿ èíòåíñèâíîñòåé êîíêðåòíûõ ëèíèé â îãðà-

íè÷åííîé îáëàñòè ÷àñòîò, ñîñòàâëÿþùåé 15000 ñì–1
 

äëÿ ñïèñêà Miz18 è 26000 ñì–1
 äëÿ HIT20. Ðàñ÷åòû 

BT206, POK18 è WAT20 ïîçèöèîíèðóþòñÿ êàê áî-
ëåå ãëîáàëüíûå (íàïðèìåð, POK18 – âïëîòü äî ïî-
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ðîãà äèññîöèàöèè). Ñîîòâåòñòâóþùèå èì ÏÏÝ â ñðåä- 
íåì ëó÷øå îïèñûâàþò âåñü êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëü- 
íûé ñïåêòð è, êàê âèäíî èç ñðàâíåíèÿ, ïðèìåðíî 
îäèíàêîâî ïðåäñêàçûâàþò èíòåíñèâíîñòè ëèíèé  
â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè. Íåáîëüøîé ñèñòåìàòè÷åñêèé 
ñäâèã ðåçóëüòàòîâ BT206 ïî îòíîøåíèþ ê POK18  
è WAT20 (ïðàêòè÷åñêè íå çàâèñÿùèé íè îò èíòåí-
ñèâíîñòè, íè îò êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé) îáúÿñ-
íÿåòñÿ ïðèìåíåíèåì áîëåå ðàííåé è, âèäèìî, ìåíåå 
òî÷íîé äàæå äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ ñîñòîÿíèé  
ÏÄÌ. Ðàçëè÷èå ìåæäó ïîâåðõíîñòÿìè LTP, LTPs  
è CKAPTEN íà èíòåíñèâíîñòè íå ñêàçûâàåòñÿ. 

Ðàçëè÷èå ìåæäó äàííûìè äâóõ ëèäèðóþùèõ  

â íàøåì àíàëèçå ðàñ÷åòîâ POK18 è WAT20 ÿâëÿåò-
ñÿ çíàêîïåðåìåííûì äëÿ âñåõ ñîñòîÿíèé è ñîñòàâ-
ëÿåò â ñðåäíåì îêîëî 0,1%, íî íåëüçÿ ñ÷èòàòü, ÷òî 
ýòè ðåçóëüòàòû ïðèìåðíî òàêæå îòëè÷àþòñÿ îò èñ-
òèííûõ, ïîñêîëüêó èçìåðåíèÿ îòñóòñòâóþò. Òåì íå 
ìåíåå õîðîøåå ñîãëàñèå ãëîáàëüíûõ âàðèàöèîííûõ 
ðàñ÷åòîâ ñ GEI15, êîòîðûå îñíîâàíû íà îãðîìíîì 
êîëè÷åñòâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ î ïîëîæåíè-
ÿõ ëèíèé (ïîçâîëÿþùèõ ïîëó÷èòü òî÷íóþ èíôîð- 
ìàöèþ î âîëíîâûõ ôóíêöèÿõ ñîñòîÿíèé) è îá èí- 
òåíñèâíîñòÿõ ÷èñòî âðàùàòåëüíûõ è êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ (äàþùèõ èíôîðìàöèþ  
î ïàðàìåòðàõ äèïîëüíîãî ìîìåíòà) â ñìåæíîì  
ñ ðàññìàòðèâàåìûì ÷àñòîòíîì äèàïàçîíå, íå ìîæåò 
áûòü ñëó÷àéíûì è ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü äàííûå 
GEI15 êàê àíàëîã ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äëÿ ñðàâíå-
íèÿ ñ ðåçóëüòàòàìè âàðèàöèîííûõ ðàñ÷åòîâ. Îöåí-
êîé íåîïðåäåëåííîñòè èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ïðè ýòîì 

ÿâëÿåòñÿ îòêëîíåíèå âàðèàöèîííûõ ðàñ÷åòîâ îò ýòèõ 
äàííûõ. Äëÿ ëèäèðóþùåãî â íàøåì èññëåäîâàíèè 
ðàñ÷åòà POK18 ýòî îòêëîíåíèå ñîñòàâëÿåò â ñðåä-
íåì 0,06%, íå ïðåâûøàÿ 2% ïðàêòè÷åñêè äëÿ âñåõ 

ðàññìàòðèâàåìûõ ëèíèé îñíîâíîãî êîëåáàòåëüíîãî 

ñîñòîÿíèÿ ñ èíòåíñèâíîñòüþ áîëåå 10–27 ñì/ìîëåê., 
à äëÿ ëèíèé ñ èíòåíñèâíîñòüþ áîëåå 10–21 ñì/ìîëåê. 
îòêëîíåíèå íå ïðåâûøàåò 1% (ñì. âñòàâêó íà ðèñ. 3). 
Îòìåòèì, ÷òî äëÿ òàêèõ ñèëüíûõ ëèíèé îòêëîíåíèå 
îò ñðåäíåãî äëÿ âñåõ ðàññìîòðåííûõ ðàñ÷åòîâ (èñ-
êëþ÷àÿ íàèìåíåå íàäåæíûå JPL12 è BT206) íå ïðå-
âûøàåò 1% (ñì. ðèñ. 2). 

Âñå íàéäåííûå íàìè â ëèòåðàòóðå äàííûå î ðå-
çóëüòàòàõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé ïðåä-
ñòàâëåíû íà ðèñ. 3. Îíè ñîîòâåòñòâóþò èçìåðåíèÿì 
èíòåíñèâíîñòè òðåõ âàæíåéøèõ äèàãíîñòè÷åñêèõ àò- 
ìîñôåðíûõ ëèíèé âáëèçè 22, 183 è 325 ÃÃö (0,74; 
6,11 è 10,8 ñì–1), âûïîëíåííûì ñ ïîìîùüþ ðåçîíà-
òîðíûõ ñïåêòðîìåòðîâ. Èçìåðåííûå èíòåíñèâíîñòè 
ñîãëàñóþòñÿ ñî ñðåäíèìè ðàñ÷åòíûìè çíà÷åíèÿìè  
â ïðåäåëàõ óäâîåííîé ñòàòèñòè÷åñêîé ïîãðåøíîñòè 
ñîîòâåòñòâóþùåãî èçìåðåíèÿ, ÷òî ìîæíî ñ÷èòàòü 
õîðîøèì ñîãëàñèåì, ó÷èòûâàÿ ñëîæíîñòü òàêèõ èç-
ìåðåíèé. 

Äëÿ ïîëüçîâàòåëåé ìîäåëè ðàñïðîñòðàíåíèÿ 

ìèëëèìåòðîâûõ âîëí ÌÐÌ äîáàâèì, ÷òî ðàñ÷åò ðå-
çîíàíñíîãî ïîãëîùåíèÿ è ñâÿçàííîãî ñ âëàæíîñòüþ 
êîíòèíóóìà â âåðñèè ýòîé ìîäåëè îò 2022 ã. äåëàåò-
ñÿ íà îñíîâå èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé Í2Î, ñîîòâåòñò-
âóþùèõ ñïèñêó HIT20. Ïîòåíöèàëüíóþ ïîãðåøíîñòü 
ýòèõ äàííûõ ìîæíî îöåíèòü ñ ïîìîùüþ ðèñ. 3. 

Çàêëþ÷åíèå 
 

Îáîáùàÿ èòîãè ïðîâåäåííîãî àíàëèçà, ìîæíî 
ñêàçàòü, ÷òî â ðàññìàòðèâàåìîì äèàïàçîíå ÷àñòîò íå- 
îïðåäåëåííîñòü ðàñ÷åòíîé èíòåíñèâíîñòè âðàùàòåëü- 
íûõ ëèíèé ìîëåêóëû Í2Î â îñíîâíîì êîëåáàòåëüíîì 
ñîñòîÿíèè ñîñòàâëÿåò îò 1 äî 2% â äèàïàçîíå èí-
òåíñèâíîñòåé îò 10−21 äî 10−27 ñì/ìîëåê., ìåíåå 1% 
äëÿ áîëåå èíòåíñèâíûõ è 5–10% äëÿ ìåíåå èíòåíñèâ-
íûõ ëèíèé. Èñêëþ÷åíèå ñîñòàâëÿåò ëèíèÿ íà ÷àñòî- 
òå 0,74 ñì−1

 ñ èíòåíñèâíîñòüþ 4,39 
⋅
 10−25 ñì/ìîëåê. 

Îòíîñÿùèåñÿ ê íåé äàííûå âûãëÿäÿò êàê îñîáûå 
òî÷êè ïî÷òè íà âñåõ ãðàôèêàõ ðèñ. 3. Âîçìîæíî, 
ýòà ëèíèÿ îòíîñèòñÿ ê òàê íàçûâàåìûì «íåñòàáèëü-
íûì», äëÿ êîòîðûõ íåáîëüøèå âàðèàöèè â ïàðàìåò-
ðàõ ÏÏÝ è ÏÄÌ ïðèâîäÿò ê ñóùåñòâåííûì èçìå-
íåíèÿì èíòåíñèâíîñòè. Äåéñòâèòåëüíî, ðàñ÷åòû 

POK18 è WAT20, õîðîøî ñîãëàñóþùèåñÿ äðóã  
ñ äðóãîì âî âñåõ îñòàëüíûõ ñëó÷àÿõ (ÑÊÎ ðàçíî-
ñòè ñîñòàâëÿåò 0,6%), îòëè÷àþòñÿ äëÿ ýòîé ëèíèè 
ïî÷òè íà 3%. Äðóãèì ïîòåíöèàëüíûì èñòî÷íèêîì 
ïðîáëåìû ìîæåò áûòü íèçêàÿ ÷àñòîòà ýòîé ëèíèè, 
äëÿ êîòîðîé ñòàíîâÿòñÿ ñóùåñòâåííûìè ïîãðåøíî-
ñòè ðàñ÷åòîâ óðîâíåé ýíåðãèè âàðèàöèîííûìè ìåòî-
äàìè. Íàïîìíèì, ÷òî â ðàññìàòðèâàåìîì äèàïàçîíå 
÷àñòîò èíòåíñèâíîñòü ïðîïîðöèîíàëüíà êâàäðàòó 
÷àñòîòû ëèíèè, à ñðåäíÿÿ ïîãðåøíîñòü ðàñ÷åòîâ 
óðîâíåé ýíåðãèè âàðèàöèîííûìè ìåòîäàìè – îêîëî 
0,01 ñì−1. Èìåþùèåñÿ ðàñ÷åòíûå è ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå äàííûå ïîêàçûâàþò, ÷òî ïîãðåøíîñòü èíòåí-
ñèâíîñòè ýòîé ëèíèè ëåæèò â äèàïàçîíå îò 2 äî 5%. 
  Äëÿ ñèëüíûõ (áîëåå 10−26 ñì/ìîëåê.) ëèíèé  
â ñîñòîÿíèè v2 íåîïðåäåëåííîñòü ñîñòàâëÿåò 2–5%  
è óâåëè÷èâàåòñÿ äî 5–10% äëÿ ñëàáûõ. Äëÿ âñåõ 
ëèíèé â ñîñòîÿíèÿõ 2v2, v1 è v3 íåîïðåäåëåííîñòü 
ðàâíà 5–10%. 

Îòìåòèì, ÷òî ïî îöåíêå HITRAN äëÿ îñíîâíî-
ãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ íåîïðåäåëåííîñòü èí-
òåíñèâíîñòè ñîñòàâëÿåò 2–5% äëÿ âñåõ ëèíèé ñ èí-
òåíñèâíîñòüþ áîëåå 10−27 ñì/ìîëåê. Òàêàÿ æå íåîï-
ðåäåëåííîñòü óêàçàíà äëÿ ñîñòîÿíèÿ v2. Äëÿ âñåõ 
ìåíåå èíòåíñèâíûõ ëèíèé â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè  
è ëèíèé â îñòàëüíûõ ðàññìàòðèâàåìûõ â ýòîé  
ðàáîòå êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ HITRAN äàåò 
ïîãðåøíîñòü ≥ 20%. Íàøè îöåíêè ïîêàçûâàþò, ÷òî 
áîëüøèíñòâó ýòèõ ëèíèé ìîæåò áûòü ïðèñâîåíà 
áîëåå âûñîêàÿ (íà 1–2 ñòóïåíè ïî ïðèíÿòîé  
â HITRAN êëàññèôèêàöèè) êàòåãîðèÿ òî÷íîñòè ïî 
èíòåíñèâíîñòè, êîòîðàÿ ìîæåò áûòü îïðåäåëåíà äëÿ 
êàæäîé êîíêðåòíîé ëèíèè íà îñíîâàíèè èìåþùèõ-
ñÿ äàííûõ. Íàèáîëåå íàäåæíîé îöåíêîé íàèáîëåå 
âåðîÿòíîãî çíà÷åíèÿ èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ïðåä-
ñòàâëÿåòñÿ ñðåäíåå ìåæäó ðàñ÷åòàìè GEI15, POK18 
è WAT20. 

 

Áëàãîäàðíîñòè. Àâòîðû áëàãîäàðÿò Î.Ë. Ïî-
ëÿíñêîãî è Í.Ô. Çîáîâà çà ÷òåíèå ðóêîïèñè è öåí-
íûå êîììåíòàðèè. 

Ôèíàíñèðîâàíèå. Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôè-
íàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÍÔ (¹ 22-72-10118). Èñ-
ïîëüçîâàííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå äëÿ ëè-
íèé Í2Î âáëèçè 183 è 325 ÃÃö ïîëó÷åíû íà îáîðó-
äîâàíèè «ÖÊÏ-7» (ÓÍÓ ¹ 3589084). 
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R.I. Ovsyannikov, M.Yu. Tretyakov, M.A. Koshelev, T.A. Galanina. On the uncertainty of the calcu-
lated intensities of the water vapor lines in the sub-THz frequency range. 

The comparative analysis of data available from open sources on the water spectral lines intensities in the 
frequency range from 0 to 1.75 THz has been carried out. The calculations by the method of effective Hamilto-
nians and the variational method, as well as experimental data were taken into account. It has been established 
that the intensity uncertainty is less than 2% for lines in the ground vibrational state with an intensity of more 
than 10−27 cm/mol. and is about 5–10% for weaker lines. For strong (more than 10−26 cm/mol.) lines in the v2 
state, the uncertainty ranges from 2 to 5% and increases to 5–10% for weak lines. For all lines in the 2v2, v1, 
and v3 states, the uncertainty is no more than 5–10%. The presented data show that most of the considered 
lines can be assigned a higher (by 1–2 steps according to the classification adopted in HITRAN) category of in-
tensity accuracy. 

 
 


