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ÁÀÇÀ ÄÀÍÍÛÕ ÏÎ ÏÀÐÀÌÅÒÐÀÌ ÑÏÅÊÒÐÀËÜÍÛÕ ËÈÍÈÉ 
ÎÊÑÈÄÎÂ ÀÇÎÒÀ È ÓÃËÅÐÎÄÀ Â ÄÈÀÏÀÇÎÍÅ ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐ 300—3000 Ê 
 
 

Ïðåäëîæåíà ñòðóêòóðà áàçû äàííûõ ïî ïàðàìåòðàì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé (ÏÑË) êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûõ ñïåêòðîâ îêñèäîâ àçîòà è óãëåðîäà, ãåíåðèðóåìûìè ïðîãðàììíûìè ìîäóëÿìè ðàñ÷åòà ÏÑË. Â 
ïðîãðàììíûõ êîìïëåêñàõ äëÿ ìîëåêóëû ÑÎ ðåàëèçîâàí àëãîðèòì, îñíîâàííûé íà çàèìñòâîâàííîì èç ëèòåðà-
òóðû ïîëóýìïèðè÷åñêîì ïîäõîäå ê ðàñ÷åòó ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû è F-ôàêòîðà 
êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé, ïðåäñòàâëåííûõ â âèäå ïîëèíîìîâ ïî êîëåáàòåëüíûì è âðàùà-
òåëüíûì êâàíòîâûì ÷èñëàì. 

Äëÿ îêñèäà àçîòà ïîëó÷åíû îðèãèíàëüíûå âûðàæåíèÿ äëÿ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé çà ñ÷åò áîëåå ñòðîãîãî 
îïðåäåëåíèÿ âîëíîâîé ôóíêöèè ìîëåêóëû ïîñðåäñòâîì èñïîëüçîâàíèÿ ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà, êîí-
ñòàíòû êîòîðîãî íàéäåíû èç îáðàáîòêè ñïåêòðîâ, îòâå÷àþùèõ ïåðåõîäàì ñ âûñîêèìè çíà÷åíèÿìè êâàíòîâûõ 
÷èñåë (V  22), è ñîîòâåòñòâåííî Ò  3000 Ê. Ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû êîýôôèöèåíòîâ ïîãëîùåíèÿ ÑÎ è NO äëÿ 
ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóð â ïðèáëèæåíèè îïòè÷åñêè òîíêîãî ñëîÿ, ðåçóëüòàòû êîòîðûõ àäåêâàòíû ýêñïåðèìåí-
òàëüíûì ñïåêòðàì èññëåäóåìûõ ãàçîâ. 

 
 

Ðàçâèòèå äèñòàíöèîííûõ ìåòîäîâ êîíòðîëÿ çà ôóíêöèîíèðîâàíèåì âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ïå÷åé, 
êàìåð ñãîðàíèÿ, çà âûáðîñàìè ïðîìûøëåííûõ ïðåäïðèÿòèé òðåáóåò èññëåäîâàíèÿ ñïåêòðîâ èçëó÷åíèÿ 
íàãðåòûõ ãàçîâ è â ïåðâóþ î÷åðåäü îñíîâíûõ ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ — îêñèäîâ àçîòà è óãëåðîäà (NO, 
ÑÎ). Êðîìå òîãî, íåîáõîäèì êîððåêòíûé àíàëèç ïîãëîùåíèÿ èçëó÷åíèÿ íàãðåòûõ ãàçîâ àòìîñôåðíûì 
ñëîåì, ó÷èòûâàþùèé òåìïåðàòóðíûé ãðàäèåíò ïî òðàññå. 

Â íàó÷íûõ èññëåäîâàíèÿõ ýòèì çàäà÷àì óäåëÿëîñü çíà÷èòåëüíîå âíèìàíèå (ñì., íàïðèìåð, [1—4]). 
Â ïðåîáëàäàþùèõ ñëó÷àÿõ ðàññìîòðåíèå ïðîâîäèëîñü íà îñíîâå ñïåêòðîâ ãàçîâ, çàðåãèñòðèðîâàííûõ ïðè 
íîðìàëüíûõ òåìïåðàòóðàõ (T  300 Ê), ÷òî ñîîòâåòñòâóåò îïòè÷åñêèì ïåðåõîäàì ìåæäó óðîâíÿìè ñ ìà-
ëûìè çíà÷åíèÿìè êîëåáàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë (V  1). 

Äàííàÿ ñòàòüÿ ÿâëÿåòñÿ ïðîäîëæåíèåì ïóáëèêàöèé [5—7], ïîñâÿùåííûõ ôîðìèðîâàíèþ áàç äàí-
íûõ (ÁÄ) ïî ïàðàìåòðàì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé (ÏÑË) íàãðåòûõ ãàçîâ, ÿâëÿþùèõñÿ èñõîäíîé èíôîð-
ìàöèåé äëÿ ïðîâåäåíèÿ ïðÿìûõ ðàñ÷åòîâ ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê èçëó÷åíèÿ è ïîãëîùåíèÿ. 

Îñíîâíûå ýòàïû ðàáîò â ýòîì íàïðàâëåíèè ñëåäóþùèå: 
1. Ðàçðàáîòêà ìåòîäèê ðàñ÷åòà ÏÑË, ðàáîòîñïîñîáíûõ â äèàïàçîíå 300—3000 Ê. 
2. Ñîçäàíèå êîíöåïòóàëüíîãî ïðîåêòà ÁÄ, ðåàëèçàöèÿ åãî ïà ÝÂÌ êëàññà IBM PC ñ ñîîòâåòñò-

âóþùåé ñèñòåìîé óïðàâëåíèÿ. 
3. Àíàëèç äîñòîâåðíîñòè ôèçè÷åñêîãî ñîäåðæàíèÿ ÁÄ. 
Äàëüíåéøåå èçëîæåíèå ïîñâÿùåíî îáñóæäåíèþ ïåðå÷èñëåííûõ ýòàïîâ. 

 

Ìåòîäèêè âû÷èñëåíèé ïàðàìåòðîâ êîëåáàòåëüíîâðàùàòåëüíûõ ëèíèé 
íàãðåòûõ îêñèäîâ óãëåðîäà è àçîòà 
 

Äëÿ ðàñ÷åòà öåíòðîâ è èíòåíñèâíîñòåé îêñèäà óãëåðîäà (ÑÎ) ðåàëèçîâàí ïîëóýìïèðí÷åñêíé ïîä-
õîä ê ðàñ÷åòó ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, äàþùèé íàèáîëåå àäåêâàòíîå ýêñïåðèìåíòó òåîðåòè-
÷åñêîå îïèñàíèå ñïåêòðîâ ÑÎ. Âõîäÿùèå â îïèñûâàåìûé àëãîðèòì ïàðàìåòðû Äàíõýìà è ìàòðè÷íûå 
ýëåìåíòû äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïðåäñòàâëåíû â âèäå àïïðîêñèìàöèé ïîëèíîìèàëüíîé çàâèñèìîñòüþ ïî 
êîëåáàòåëüíûì è âðàùàòåëüíûì êâàíòîâûì ÷èñëàì, çàèìñòâîâàííîé èç ðàáîò [8, 9]. 

Êîýôôèöèåíòû ïîëèíîìîâ íàéäåíû â [8] ìåòîäîì íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ èç îáðàáîòêè ñïåêòðîâ, 
çàðåãèñòðèðîâàííûõ ïðè Ò = 1003500 Ê. 

Ðàñ÷åò ÊÂ ýíåðãèé ïðîâîäèëñÿ ïî èçâåñòíîé ôîðìóëå 
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âêëþ÷àåò â ñåáÿ èçîòîïè÷åñêóþ çàâèñèìîñòü. 

Â ôîðìóëàõ (1)—(2) ÌÑ, ÌÎ — àòîìíûå ìàññû óãëåðîäà è êèñëîðîäà; må — ìàññà ýëåêòðîíà â 
(à. å. ì.), C O,кl кl   — ïàðàìåòðû, 1 1 1
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Â ðàñ÷åòå èñïîëüçîâàíû çíà÷åíèÿ Uêl, 
C O,кl кl   èç ðàáîòû [8], òàê êàê â íåé ïîëó÷åíû çíà÷åíèÿ 

Uêl äî K = 9, l = 4 âêëþ÷èòåëüíî. Ýòî ïîçâîëÿåò îïðåäåëÿòü çíà÷åíèÿ Yêl, îòâå÷àþùèå óðîâíÿì ñ 
âûñîêèìè êîëåáàòåëüíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè, è ñîîòâåòñòâåííî ïåðåõîäàì, ñóùåñòâåííûì ïðè 
T = 1003000 Ê. 

Ñîãëàñíî [9J, ìàòðè÷íûé ýëåìåíò äèïîëüíîãî ìîìåíòà äëÿ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ïåðåõî-
äîâ ìîëåêóëû ÑÎ ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäå ïðîèçâåäåíèÿ ïîëèíîìîâ ïî êîëåáàòåëüíûì è âðà-
ùàòåëüíûì êâàíòîâûì ÷èñëàì: 
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m= 
j(j + 1) – j(j + 1)

2  = 
j + 1 R–âåòâü (j = j + 1) ,
 – j P–âåòâü (j = j – 1) .   

 
Ôóíêöèÿ Hn(v) ìîäåëèðóåò êîëåáàòåëüíóþ àíãàðìîíè÷íîñòü, è êîíñòàíòû åå ïîëèíîìà îïðåäåëåíû â 
[9] ìåòîäîì ïîäãîíêè â èíòåðâàëå êîëåáàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë v = 0v = 27. Ôóíêöèÿ Fn(v, m) 
ñîîòâåòñòâóåò ôàêòîðó, ó÷èòûâàþùåìó êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîå âçàèìîäåéñòâèå ïðè âû÷èñëåíèè 
ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà äèïîëüíîãî ìîìåíòà. 

Äëÿ ïÿòè íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûõ èçîòîïîâ ÑÎ (Ñ12 O16), (Ñ12 O17), (Ñ12 O18), (Ñ13 O16), 
(Ñ13 O18) êîíñòàíòû ïîëèíîìîâ îïðåäåëåíû íà áàçå îáøèðíîãî ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ìàòåðèàëà. 

Ïðîâåäåííàÿ àâòîðàìè [8—9] îáðàáîòêà ñïåêòðîâ ïîçâîëÿåò íà îñíîâå èõ äàííûõ ðàññ÷èòàòü èíòåí-
ñèâíîñòè ëèíèé â ïîëîñàõ ñ âûñîêèìè êîëåáàòåëüíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè, çíà÷èòåëüíîé ðàçíîñòüþ 
v—v = v  4 è ñ áîëüøåé â íàñòîÿùåå âðåìÿ òî÷íîñòüþ äëÿ òåìïåðàòóðíîãî äèàïàçîíà 300—3000 Ê. 

Ñïåêòð NO ïðè íîðìàëüíûõ òåìïåðàòóðàõ ( 300 Ê) èçó÷àëñÿ âåñüìà èíòåíñèâíî, îñîáåííûé èí-
òåðåñ âûçûâàþò ïðîÿâëåíèÿ ñïèí-âðàùàòåëüíûõ è ñïíí-îðáèòàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Íî ïðè òåìïå-
ðàòóðàõ 2000—3000  èìåþùèåñÿ ìåòîäèêè íóæäàþòñÿ â êîððåêöèè, ò. ê. ïðåîáëàäàþùåå áîëüøèíñòâî 
ïóáëèêàöèé îñíîâûâàëîñü íà ýêñïåðèìåíòå ïðè T  300 Ê. Òðàäèöèîííûé äëÿ ìîëåêóëû NO [4], îá-
ëàäàþùåé ïîëóöåëûì ñóììàðíûì ýëåêòðîííûì ñïèíîì, ýôôåêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí èìååò áëî÷íî-
äèàãîíàëüíûé âèä, îïðåäåëåí íà ïîäïðîñòðàíñòâå, ñêîíñòðóèðîâàííîì èç ôóíêöèé òèïà «à» 

,v S jM   ãäå êâàíòîâûå ÷èñëà j, Ì, v — ôèêñèðîâàíû äëÿ äàííîãî áëîêà, à  è  ïðèíèìàþò 
çíà÷åíèÿ ±1 è ±1/2 ñîîòâåòñòâåííî: 
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ãäå à11, à12, a22 — ôóíêöèè ðàçëè÷íûõ ýôôåêòèâíûõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ êîíñòàíò. Ïðè ôîðìèðîâà-
íèè áàçû ïàðàìåòðîâ ëèíèé ìîëåêóëû NO â ñåêâåíöèè ïîëîñ ñ  = 2 (ðàéîí 2,7 ìêì), îñíîâîé ïî-
ñëóæèëà ðàáîòà [11], â êîòîðîé êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûé ýìèññèîííûé ñïåêòð NO çàïèñàí íà Ôó-
ðüå ñïåêòðîìåòðå â ñïåêòðàëüíîì äèàïàçîíå 2900—3810 ñì–1 è ïðîàíàëèçèðîâàíû ÷åòûðíàäöàòü ïîëîñ 
ñ v = 2. Âåëè÷èíû à11, à12, a22 çàïèñàíû â âèäå: 
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à çíà÷åíèÿ ýôôåêòèâíûõ ìîëåêóëÿðíûõ êîíñòàíò Af = A, Â, D, Àj è ýíåðãèè êîëåáàòåëüíîãî óðîâíÿ 
íàõîäèëè èç îáðàáîòêè çàðåãèñòðèðîâàííûõ ñïåêòðîâ ìåòîäîì ìèíèìèçàöèè äëÿ îñíîâíîãî ýëåêòðîí-
íîãî ñîñòîÿíèÿ äëÿ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé v = 0v = 15. 

Â [12], ÿâëÿþùåéñÿ ïðîäîëæåíèåì [11], ðàññìîòðåíû åùå áîëåå âûñîêèå êîëåáàòåëüíûå ñîñòîÿ-
íèÿ (v = 22). Ïðè ýòîì óñëîæíÿþòñÿ ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ãàìèëüòîíèàíà äëÿ ñîñòîÿíèÿ 2Ï: 
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×èñëî ïîäãîíÿåìûõ ïàðàìåòðîâ óâåëè÷èëîñü (äî 6 ïî ñðàâíåíèþ ñ 5-þ â [11]), â ñâÿçè ñ ðîñòîì 

îáúåìà îáðàáàòûâàåìîé èíôîðìàöèè è íåîáõîäèìîñòüþ õîðîøåãî âîññòàíîâëåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ õà-
ðàêòåðèñòèê, ó÷àñòâóþùèõ â îáðàáîòêå. Àâòîðû [12] ïðèâåëè çíà÷åíèÿ ýôôåêòèâíûõ ìîëåêóëÿðíûõ 
ïàðàìåòðîâ Ò, À, ÀD, B, D, Í äëÿ v = 022, íàéäåííûå ìåòîäàìè ìèíèìèçàöèè. Óðîâíè ýíåðãèè è 
öåíòðû ëèíèé ïîëó÷àþòñÿ èç ìàòðèö ãàìèëüòîíèàíà òðèâèàëüíî, ò.ê. ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ è âåêòîðû 
ìàòðèöû 22 íàõîäÿòñÿ àíàëèòè÷åñêè: 
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Ïîñëå âû÷èñëåíèé ïî ôîðìóëàì (8) öåíòðû ëèíèé îïðåäåëåíû è îñòàåòñÿ íàéòè ìàòðè÷íûå ýëå-

ìåíòû äèïîëüíîãî ìîìåíòà, íåîáõîäèìûå äëÿ ðàñ÷åòà èíòåíñèâíîñòåé KB-ëèíèé. Îäíîé èç òðóäíî-
ñòåé ïðè âû÷èñëåíèè ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äèïîëüíîãî ìîìåíòà ÿâëÿåòñÿ íåîäíîçíà÷íîñòü â îïðåäå-
ëåíèè êîýôôèöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà äëÿ ìîëåêóëû NO. 

Â [13] ïðèâåäåíû ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåííûå ðàçëè÷íûìè àâòîðàìè çíà÷åíèÿ èíòåãðàëüíîé 
èíòåíñèâíîñòè ôóíäàìåíòàëüíîé ïîëîñû îêñèäà àçîòà, îòìå÷àåòñÿ áîëüøîé ðàçáðîñ ìåæäó íèìè. Íî 
ìîæíî íàéòè, ÷òî ñðåäíåå çíà÷åíèå ïîëîñû S01(NO) ñîñòàâëÿåò (125±14) ñì–2  àòì–1 STP ñ ïîãðåø-
íîñòüþ  12%. Ýòî ãîâîðèò î òîì, ÷òî çíà÷åíèå ïåðâîé ïðîèçâîäíîé äèïîëüíîãî ìîìåíòà äëÿ ìîëåêó-
ëû NO, ïðèâåäåííîå â [10], âïîëíå ïðèåìëåìî, ò. ê. äàåò çíà÷åíèå S01, ïîïàäàþùåå â èíòåðâàë óêà-
çàííîé ïîãðåøíîñòè. Òàêèì îáðàçîì, âñå íåîáõîäèìûå èñõîäíûå äàííûå äëÿ ðàáîòû ïðîãðàììíûõ 
ìîäóëåé ðàñ÷åòà ÏÑË NO è ÑÎ îïðåäåëåíû. 

Ôîðìàëüíàÿ ñõåìà ðàñ÷åòà ïîëóøèðèí è ñäâèãîâ öåíòðîâ ëèíèé òðàäèöèîííà: 
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ãäå fi è fi — ñîîòâåòñòâåííî ïîëóøèðèíà è ñäâèã öåíòðà ïåðåõîäà ii; b — ïëîòíîñòü óøèðÿþùåãî 
ãàçà; ( )d P   — îïåðàòîð óñðåäíåíèÿ ïî êëàññè÷åñêèì ïàðàìåòðàì ñòîëêíîâåíèé, b

l  — çàñåëåí-

íîñòü ñîñòîÿíèé l (l — êâàíòîâîå ÷èñëî îïåðàòîðà ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà,  — êðàòêîå îáîçíà-
÷åíèå ñîâîêóïíîñòè âñåõ ïðî÷èõ êâàíòîâûõ ÷èñåë) óøèðÿþùåé ìîëåêóëû, fi(l/) — äèôôåðåíöè-
àëüíîå ñå÷åíèå ñòîëêíîâåíèé, îïðåäåëåííîå ôîðìóëîé [13] 
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Çäåñü 1( ; )S fi l   è 2outer ( ; )S fi l   — âåëè÷èíû, àíàëîãè÷íûå S1(b) è S2outer òåîðèè Àíäåðñîíà [14, 15], 

a ( )
2 ( ; )lS fi l   è ( )

2middle ( ; )lS fi l   âûðàæàþòñÿ ÷åðåç äèàãîíàëüíóþ è íåäèàãîíàëüíóþ ïî ñîñòîÿíèÿì 

óøèðÿþùåé ìîëåêóëû ÷àñòè âåëè÷èíû ( )
2middle
lS ýòîé òåîðèè. 

Îáùèå îñîáåííîñòè ðàñ÷åòà ïîëóøèðèí è ñäâèãîâ öåíòðîâ ëèíèé ïðè ïîâûøåííûõ òåìïåðàòóðàõ 
ñîñòîÿò â ñëåäóþùåì. Âî-ïåðâûõ, ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû óâåëè÷èâàþòñÿ çàñåëåííîñòè âûñîêîâîçáóæ-
äåííûõ ñîñòîÿíèé è ýòî ïðèâîäèò ê íåîáõîäèìîñòè âêëþ÷àòü â ïðîöåäóðó óñðåäíåíèÿ ïî êâàíòîâûì 



 

 Áàçà äàííûõ ïî ïàðàìåòðàì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 965 

ñîñòîÿíèÿì óøèðÿþùåé ìîëåêóëû çíà÷èòåëüíîå ÷èñëî åå ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé, âêëþ÷àÿ â íåêîòî-
ðûõ ñëó÷àÿõ, íåñêîëüêî íèçêîýíåðãåòè÷åñêèõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé. Ñ îäíîé ñòîðîíû, ýòî âûçû-
âàåò ñóùåñòâåííîå óâåëè÷åíèå âðåìåíè ñ÷åòà, à ñ äðóãîé — òðåáóåò êîððåêòíîãî ó÷åòà ýôôåêòîâ íå-
æåñòêîñòè óøèðÿþùåé ìîëåêóëû. Âî-âòîðûõ, ïðè î÷åíü âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ (îêîëî 3000 Ê è âû-
øå) íóæíî ïðèíèìàòü â ðàñ÷åò èçìåíåíèå ñîñòàâà ãàçîâîé ñìåñè âñëåäñòâèå ïðîöåññîâ ñòîëêíîâèòåëü-
íîé äèññîöèàöèè. Îòíîøåíèå ÷èñëà ïðîäèññîöèèðîâàâøíõ ìîëåêóë â åäèíèöå îáúåìà ê îáùåìó ÷èñëó 
íàçûâàåòñÿ ñòåïåíüþ äèññîöèàöèè è çàâèñèò îò òèïà ìîëåêóë, òåìïåðàòóðû, äàâëåíèÿ. Çíà÷åíèå ñòå-
ïåíè äèññîöèàöèè äëÿ ðàçëè÷íûõ ìîëåêóë ìîæíî íàéòè â ñïðàâî÷íèêàõ [16, 17]. Ïðèâåäåì ëèøü äâà 
ïðèìåðà. Ïåðâûé êàñàåòñÿ ìîëåêóë NO è ÑÎ. Ñîãëàñíî äàííûì [16, 17], ýòè ìîëåêóëû äîâîëüíî 
óñòîé÷èâû è ñëàáî ïîääàþòñÿ äèññîöèàöèè. Òàê, ïðè òåìïåðàòóðå 3000 Ê êîýôôèöèåíòû äèññîöèàöèè 
ýòèõ ìîëåêóë ñîîòâåòñòâåííî ðàâíû 3,59  10–3 è 1,54  10–6. Åñëè îãðàíè÷èòüñÿ ïîäîáíûìè òåìïåðà-
òóðàìè, òî âîçìîæíûì èçìåíåíèåì êîíöåíòðàöèè ýòèõ ãàçîâ ìîæíî ïðåíåáðå÷ü. Â êà÷åñòâå âòîðîãî 
ïðèìåðà ðàññìîòðèì ìîëåêóëó ÑO2. Äëÿ ýòîé ìîëåêóëû ïðè òåìïåðàòóðå 3000 Ê è äàâëåíèè 1 àòì 

âñëåäñòâèå ðåàêöèè 2 2

1
CO CO O

2
  [16, 17] êîýôôèöèåíò äèññîöèàöèè ðàâåí 0,439, ÷òî îçíà÷àåò 

óìåíüøåíèå ïðè ýòîé òåìïåðàòóðå êîíöåíòðàöèè ÑO2 ïî÷òè íàïîëîâèíó è óâåëè÷åíèå êîíöåíòðàöèè 
ãàçîâ ÑÎ è O2. Ïîäîáíîå èçìåíåíèå ãàçîâîãî ñîñòàâà, åñëè ãàç ÑO2 ñîñòàâëÿë ñóùåñòâåííóþ ÷àñòü 
ãàçîâîé ñìåñè, áåçóñëîâíî íóæíî ó÷èòûâàòü. Íàêîíåö, èç-çà âûðàâíèâàíèÿ çàñåëåííîñòåé íèçêî- è 
âûñîêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé âûðàâíèâàþòñÿ èíòåíñèâíîñòè ïåðåõîäîâ ñ ýòèõ ñîñòîÿíèé è, ñîîò-
âåòñòâåííî, âîçíèêàåò íåîáõîäèìîñòü ðàñ÷åòà ðåëàêñàöèîííûõ ïàðàìåòðîâ äëÿ ïîäîáíûõ ïåðåõîäîâ. 
Ïîñêîëüêó íà äàííûõ ñîñòîÿíèÿõ ñèëüíî ñêàçûâàþòñÿ ýôôåêòû íåæåñòêîñòè, òî ó÷åò èõ ïðè ðàñ÷åòå 
ïîëóøèðèí ñòàíîâèòñÿ êðàéíå æåëàòåëüíûì. Îäíàêî îáû÷íûì ïðåïÿòñòâèåì çäåñü ÿâëÿåòñÿ ëèáî 
ïîëíîå îòñóòñòâèå, ëèáî íåäîñòàòî÷íàÿ òî÷íîñòü èíôîðìàöèè î âòîðûõ ïðîèçâîäíûõ ìóëüòèïîëüíûõ 
ìîìåíòîâ ïî íîðìàëüíûì êîîðäèíàòàì, îïðåäåëÿþùèõ, â îñíîâíîì, âëèÿíèå ýôôåêòîâ íåæåñòêîñòè. 
 
Ñòðóêòóðà áàçû äàííûõ ïî ïàðàìåòðàì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé îêñèäîâ àçîòà è óãëåðîäà 
 

Âñå èçâåñòíûå áàçû äàííûõ (ÁÄ) ïî ÏÑË ïîñòðîåíû èç çàïèñåé ôèêñèðîâàííîé äëèíû, îòñîðòè-
ðîâàííûõ ïî âîçðàñòàíèþ öåíòðîâ ëèíèé (íàïðèìåð, [18]). Íî â òàêîì âàðèàíòå ÁÄ íàãðåòûõ ãàçîâ 
äîëæíà ñîäåðæàòü ñîòíè òûñÿ÷ çàïèñåé è çàéìåò çíà÷èòåëüíûé îáúåì âíåøíåé ïàìÿòè. Êðîìå òîãî, 
ïðàêòè÷åñêè òðóäíî ïðåäñêàçàòü, äëÿ êàêèõ òåìïåðàòóð èç äèàïàçîíà 300—3000 Ê ïîòðåáóþòñÿ äàí-
íûå. Ïîñëåäíåå çàìå÷àíèå íåìàëîâàæíî, ò. ê. êîëè÷åñòâî çíà÷èìûõ ïî èíòåíñèâíîñòè ëèíèé âàðüèðó-
åò ñ èçìåíåíèåì òåìïåðàòóðû. 
 

Ïðèìåð îðãàíèçàöèè áàçû äàííûõ ÏÑË ÑÎ 

 
 

Ðèñ. 1. Áëîê-ñõåìà áàçû äàííûõ ïî ÏÑË îêñèäîâ àçîòà è óãëåðîäà 
 



 

966 Î.Ê. Âîéöåõîâñêàÿ, Ñ.Â. Êóçíåöîâ, Ñ.Ï. Îñòàïåíêî, Ì.Ð. ×åðêàñîâ  

Íàèáîëåå ïðîñòîé ñïîñîá îðãàíèçàöèè ÁÄ çàêëþ÷àåòñÿ â ïðîâåäåíèè ðàñ÷åòîâ ÏÑË ïî âñåìó 
äèàïàçîíó òåìïåðàòóð ñ íåêîòîðûì øàãîì (200—300 Ê), íàêîïëåíèè è õðàíåíèè èõ â ÁÄ ñ ïîñëå-
äóþùåé èíòåðïîëÿöèåé çíà÷åíèé èíòåíñèâíîñòåé è ïîëóøèðèí ê òðåáóåìîé òåìïåðàòóðå. Òàêîé ïîä-
õîä ïîçâîëÿåò äîñòàòî÷íî áûñòðî ïðîèçâîäèòü âûáîðêó èç ÁÄ, íî òðåáóåò íåïðèåìëåìî áîëüøèõ îáú-
åìîâ âíåøíåé ïàìÿòè (äåñÿòêè ìåãàáàéò). 

Ïðîðàáàòûâàëñÿ òàêæå ñëåäóþùèé âàðèàíò. Äëÿ çàäàííîé òåìïåðàòóðû ðàññ÷èòûâàþòñÿ ïàðà-
ìåòðû âðàùàòåëüíûõ ëèíèé ïî âñåì çíà÷èìûì êîëåáàòåëüíûì ïîëîñàì â ïðîìåæóòî÷íûé ôàéë, â 
êîòîðîì ïðîèçâîäèòñÿ ñîðòèðîâêà ïî öåíòðàì ëèíèé ñ ïîñëåäóþùèì óíè÷òîæåíèåì ïðîìåæóòî÷íîãî 
ôàéëà. Íî ýòîò ïîäõîä íåóäîáåí èç-çà äîëãîãî îæèäàíèÿ ðåçóëüòàòîâ è òðåáóåò íàëè÷èÿ ñâîáîäíîé 
âíåøíåé ïàìÿòè äëÿ âðåìåííîãî õðàíåíèÿ äàííûõ. 

Â ýòîé ñòàòüå ïðåäëîæåí, íà íàø âçãëÿä, íàèáîëåå îïòèìàëüíûé âàðèàíò ñòðóêòóðû ÁÄ. Îñíîâ-
íîé ïîñûëêîé ïðè ðàçðàáîòêå ñèñòåìû óïðàâëåíèÿ ÁÄ ñëóæèë òîò ôàêò, ÷òî âû÷èñëèòåëüíàÿ ñëîæ-
íîñòü ïðîãðàììíûõ ìîäóëåé ðàñ÷åòà ÏÑË äëÿ ìîëåêóë ÑÎ è NO íåâåëèêà è ñðàâíèìà ñ âðåìåíåì 
âûáîðêè èç ôàéëà çàïèñåé äàííûõ. Òàê êàê ïàðàìåòðû êàæäîé ëèíèè îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿþòñÿ 
êâàíòîâîé èäåíòèôèêàöèåé ïåðåõîäà è íàáîðîì ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ êîíñòàíò ìîëåêóëû, òî, èìåÿ 
íåáîëüøîé ïî îáúåìó ôàéë êâàíòîâûõ õàðàêòåðèñòèê ïåðåõîäîâ, óïîðÿäî÷åííûõ ïî âîçðàñòàíèþ öåí-
òðîâ ëèíèé, ìîæíî ðàññ÷èòûâàòü îñòàëüíûå ïàðàìåòðû ëèíèé äëÿ ëþáîãî ñïåêòðàëüíîãî äèàïàçîíà 
ïðè çàäàííîé òåìïåðàòóðå. Äëÿ óâåëè÷åíèÿ ñêîðîñòè ñ÷åòà â ÁÄ õðàíÿòñÿ ïðîìåæóòî÷íûå äàííûå, 
íàïðèìåð óðîâíè ýíåðãèé. Áëîê-ñõåìà ñòðóêòóðû áàçû äàííûõ ïðèâåäåíà íà ðèñ. 1. 

Â ðåçóëüòàòå áûëà äîñòèãíóòà ñêîðîñòü âûäà÷è äàííûõ, ýêâèâàëåíòíàÿ ñêîðîñòè âûáîðêè ïðè 
ðàáîòå ñ ÁÄ â «ôàéëîâîì» âàðèàíòå, ñíèæåíû òðåáîâàíèÿ ê îáúåìó âíåøíåé ïàìÿòè íà 1,5—2 ïîðÿä-
êà è èñêëþ÷åíû îøèáêè èíòåðïîëÿöèè. 
 
Äîñòîâåðíîñòü ôèçè÷åñêîãî ñîäåðæàíèÿ ÁÄ 
 

Àíàëîãè÷íî [6, 7] ïîëíîòà è òî÷íîñòü èíôîðìàöèè, çàëîæåííîé â ôîðìèðóåìîé ÁÄ, ïðîâåðÿëàñü 
íåñêîëüêèìè ñïîñîáàìè. Ïåðâûé çàêëþ÷àåòñÿ â ðàñ÷åòå òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ñóììàðíîé èíòå-
ãðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè â ñåêâåíöèÿõ ïîëîñ ñ êîíêðåòíûìè çíà÷åíèÿìè (v = 1, 2, 3), õîä êîòîðîé 
ïîëíîñòüþ ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Áîëåå ñòðîãîé ïðîâåðêîé ÿâëÿåòñÿ ñðàâíåíèå 
ðàññ÷èòàííîé ñïåêòðàëüíîé çàâèñèìîñòè êîýôôèöèåíòîâ ïîãëîùåíèÿ (ðèñ. 2, 3) NO è ÑÎ ñ ýêñïåðè-
ìåíòîì äëÿ ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóð. 
 

  
Ðèñ. 2. Êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ ÑÎ â ïîëîñå 4,6 ìêì 
äëÿ ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóð: êðèâàÿ 1—Ò =  1800 Ê; 
2—T = 2400 Ê. ñïëîøíûå êðèâûå—ýêñïåðèìåíò; 
øòðèõïóíêòèðíàÿ è øòðèõîâàÿ—ðàñ÷åò àâòîðîâ 

Ðèñ. 3. Êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ NO â ñåêâåíöèè ïî-
ëîñ 5,2 ìêì äëÿ ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóð: êðèâàÿ 
1—T = 300 Ê; 2—T = 1200 Ê; 3—T = 2100 Ê; 
4—T = 3000 Ê. ñïëîøíàÿ—ýêñïåðèìåíò; øòðèõîâàÿ 
êðèâàÿ — ðàñ÷åò àâòîðîâ 

 
Äëÿ ìîëåêóëû NO â êðûëå ïîëîñû íàáëþäàåòñÿ ðàñõîæäåíèå, âïîëíå îáúÿñíÿåìîå ïðèìåíåíèåì 

ïðèáëèæåíèÿ îïòè÷åñêè òîíêîãî ñëîÿ [6, 7]. Àíàëîãè÷íîå ïîâåäåíèå êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ îòìå-
÷åíî è äëÿ ÑO2, Í2O [6, 7]. Òàêîå ðàñõîæäåíèå äëÿ ìîëåêóëû ÑÎ îòñóòñòâóåò. Ýòîò ôàêò ëèøíèé 
ðàç ïîäòâåðæäàåò ðîëü êîíòóðà ëèíèé â êðûëüÿõ ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ, ïîñêîëüêó ðàñ÷åò ñïåêòðà äëÿ 
ìîëåêóëû ÑÎ ïðîâîäèëñÿ íà îñíîâàíèè ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ñîîòíîøåíèé, êîíñòàíòû êîòîðûõ ïîäãî-
íÿëèñü ïî ñïåêòðàì, çàðåãèñòðèðîâàííûì â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð 300—3000 Ê, è âëèÿíèå êðûëüåâ 
ëèíèé â ÑÎ ïðàêòè÷åñêè áûëî ó÷òåíî ÷åðåç ïîäãîíÿåìûå êîíñòàíòû. 
 
 
1. Ï å í í å ð  Ñ . Ñ . Êîëè÷åñòâåííàÿ ìîëåêóëÿðíàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ è èçëó÷àòåëüíàÿ ñïîñîáíîñòü ãàçîâ. Ì.: ÈË. 1963. 

493 ñ. 
2. Ê à ì å í ù è ê î â  Â . À . ,  Ï ë à ñ ò è í è í  Þ . À . ,  Í è ê î ë à å â  Â . Ì . ,  Í î â è ö ê è é  Ë . À . Ðàäèàöè-

îííûå ñâîéñòâà ãàçîâ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ. Ì.: Ìàøèíîñòðîåíèå, 1971. 440 ñ. 
3. Ê ó ç í å ö î â à  Ë . À . ,  Ê ó ç ü ì å í ê î  Í . Å . ,  Ê ó ç ÿ ê î â  Þ . Ë . ,  Ï ë à ñ ò è í è í  Þ . À . Âåðîÿòíîñòè 

îïòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ äâóõàòîìíûõ ìîëåêóë. Ì.: Íàóêà. 1980. 319 ñ. 
4. M u z u s h i m à  Ì . The theory of rotating diatomic molecules. New Jork, 1975. 365 p. 



 

 Áàçà äàííûõ ïî ïàðàìåòðàì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 967 

5. Â î é ö å õ î â ñ ê à ÿ  Î . Ê . //Îïòèêà àòìîñôåðû. 1990. Ò  3. ¹ 6. Ñ. 585—592. 
6. Â î é ö å õ î â ñ ê à ÿ  Î . Ê . ,  Ê ó ç ü ì è í à  Í . Â . ,  Ò ð è ô î í î â à  Í . Í . //Îïòèêà àòìîñôåðû, 1990. 

Ò. 3. ¹ 5. Ñ. 485—493. 
7. Â î é ö å õ î â ñ ê à ÿ  Î . Ê . ,  Ò ð è ô î í î â à  Í . Í . ,  Ê ó ç ü ì è í à  Í . Â . //Îïòèêà àòìîñôåðû. 1992. 

Ò. 5. ¹ 5. Ñ. 464—471. 
8. G u e l a s h v i l i  G . ,  V i l i e n e u v e  D . ,  F a r k e n o  R . ,  U r b a n  W . ,  V e ã q e s  J . // J. Mol. 

Spectr. 1983. V. 98. ¹ 1. P. 64–79. 
9. C h a c k e r i a n  C . ,  T i p p i n g  R . H . //J. Mol. Spcctrosc. 1983.  V. 99. ¹ 2. P. 431–449. 
10. C h a n d r a i a c h  G . ,  Ñ h o  C . W . //J. Mol. Spectrosc. 1973. V. 47. P. 134—147. 
11. A m i î t  C . ,  V e r g e s  J . //J. Mol. Spectrosc. 1980. V. 81. P. 424—444. 
12. A m i o t  C . //J. Mol. Spectrosc. 1982. V. 94. ¹ I. P. 150–172. 
13. R o b e r t  D . ,  B o n a m y  J . //J. Phys. Paris,. 1979. V. 40. P. 923. 
14. A n d e r s o n  P . W . //Phys. Rev. 1949. V. 76. P. 647. 
15. T s a o  C . J . ,  C u r n u t t e  B . //JQSRT. 1962. V. 2. P. 41. 
16. Ñ ï ð à â î ÷ í è ê  õèìèêà. Ì.—Ë.: Õèìèÿ, 1963. Ò. 1, 690 ñ. 
17. Ê ð à ò ê è é  ñïðàâî÷íèê ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ âåëè÷èí. Ë.: Õèìèÿ, 1972. 200 ñ. 
18. R o t h m a n  L . S . ,  G o l d m a n  A . ,  G i l l i s  J . R . et al. //Appl. Opt. 1981. V. 20. ¹ 8. P. 1323–1328. 

Appl. Opt. 1983. V. 22. ¹ 11. P. 1616–1627. 
19. L u d w i g  Ñ . B . et al. Handbook of Infrared radiation from combustion gases. Washinqton, 1973, 500 p. 
 
 
Èíñòèòóò îïòèêè àòìîñôåðû ÑÎ ÐÀÍ, Ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 
Òîìñê 25 èþíÿ 1992 ã. 
 
 

Î . K .  V o i t s e k h o v s k a y ,  S . V .  K u z n e t s o v ,  S . P .  O s t a p e n k o .  M . R .  C h e r k a s o v . 
Databases on the Parameters of Spectral Lines of Nitrogen and Carbon Oxides in the Temperature Range from 300 
to 3000 K. 
 

A structure of the database on the parameters of spectral lines (PSL) of rovibrational spectra of the nitrogen and 
carbon oxides is proposed based on generated program modules for PSL calculations. The package of programs for CO 
molecule uses the algorithm based on a semiempirical method, available from literature, for calculation of the matrix 
elements of a molecular dipole moment and F-factor of vibrational-rotational interactions represented by polynomials 
over vibrational and rotational quantum numbers. For the case of nitrogen oxide original formulas are derived for the 
line intensities by more accurate determination of the molecular wave function using an effective Hamiltonian, whose 
constants have been found from the spectra corresponding to transitions between high energy levels (v  22) and cor-
respondingly at T  3000 K. 

The results of calculations of the absorption coefficients of CO and NO molecules obtained using the approach of 
an optically thin layer for different temperatures are in a good agreement with the experimentally recorded spectra of 
the gases under study. 


