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Îáîñíîâàíà íåîáõîäèìîñòü ïðèìåíÿòü îãðàíè÷åíèÿ îïóáëèêîâàíèÿ ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ ïî îòíîøå-

íèþ ê ýêñïåðòíûì ìàññèâàì ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ, è îïèñàíû îãðàíè÷åíèÿ íà âàêóóìíûå âîëíîâûå ÷èñëà, 
èñïîëüçóåìûå â ïðîöåäóðå äåêîìïîçèöèè èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ ïî ïåðâè÷íûì îïóáëèêîâàííûì äàí-
íûì. Ïîêàçàíî, ÷òî â ýêñïåðòíûõ ìàññèâàõ äàííûõ HITRAN è GEISA ÷àñòè, îòíîñÿùèåñÿ ê èçîòîïîìåðàì 
ìîëåêóëû âîäû, ñîäåðæàò óñòàðåâøèå äàííûå (ñ íèçêîé òî÷íîñòüþ íàõîæäåíèÿ âàêóóìíûõ âîëíîâûõ  
÷èñåë). 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: äîñòîâåðíîñòü äàííûõ â ñïåêòðîñêîïèè èçîòîïîìåðîâ ìîëåêóëû âîäû, ýêñïåðòíûå 
äàííûå, îãðàíè÷åíèå ñóùåñòâîâàíèÿ; validity of water spectroscopy data, expert data, publishing constraints. 
 

Ââåäåíèå 

Ïîëüçîâàòåëü, îáðàùàþùèéñÿ ê ýêñïåðòíûì 
ìàññèâàì ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ, äîëæåí ðåøèòü, 
êàêîé èç ìàññèâîâ èñïîëüçîâàòü, ÷òîáû ïðîâîäè-
ìûé èì ðàñ÷åò ñîâïàäàë ñ ðåçóëüòàòàìè èçìåðåíèé 
ñ ëó÷øåé òî÷íîñòüþ. Â èññëåäîâàíèè ïîòîêîâ ïðè-
õîäÿùåãî â àòìîñôåðó è óõîäÿùåãî èç íåå èçëó÷å-
íèÿ äîñòîâåðíîñòü áîëüøåé ÷àñòè ïîëó÷àåìûõ ðàñ-
÷åòíûõ äàííûõ ñëàáî ñâÿçàíà ñ íåêîððåêòíîñòüþ 
îòíåñåíèÿ ïåðåõîäîâ ê êâàíòîâûì ÷èñëàì, à ïðè 
ðàñ÷åòå èíòåãðàëüíûõ ïîòîêîâ è ñ òî÷íîñòüþ ïàðà-
ìåòðîâ çíà÷èòåëüíîãî ÷èñëà ñëàáûõ ëèíèé. Îäíàêî 
ïðè ðàñ÷åòå ïîòîêîâ èçëó÷åíèÿ â óçêèõ ñïåêòðàëü-
íûõ äèàïàçîíàõ íåêîððåêòíîñòè â èñõîäíîì ìàññè-
âå ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ ñêàçûâàþòñÿ ñóùåñòâåííî.  
 Ïîëüçîâàòåëü èìååò äåëî ñ äâóìÿ ãðóïïàìè 
îãðàíè÷åíèé, êîòîðûì äîëæíû óäîâëåòâîðÿòü ìàñ-
ñèâû ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ: îãðàíè÷åíèÿ íà çíà÷å-
íèÿ ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí, âõîäÿùèõ â ýêñïåðòíûå 
ìàññèâû, è îãðàíè÷åíèÿ íà îïóáëèêîâàíèå ñïåê-
òðàëüíûõ äàííûõ.  

Ïåðâàÿ ãðóïïà îãðàíè÷åíèé âêëþ÷àåò â ñåáÿ 
òèïû äàííûõ, ê êîòîðûì îòíîñÿòñÿ çíà÷åíèÿ ôèçè-
÷åñêèõ âåëè÷èí (íàïðèìåð, áîëüøàÿ ÷àñòü êâàíòî-
âûõ ÷èñåë äîëæíà áûòü öåëûìè íåîòðèöàòåëüíûìè 
÷èñëàìè), èíòåðâàëû èçìåíåíèÿ ôèçè÷åñêèõ âåëè-
÷èí (îãðàíè÷èòåëåì ìîæåò ÿâëÿòüñÿ ýíåðãèÿ èîíè-
çàöèè ìîëåêóëû), ïðàâèëà îòáîðà è îãðàíè÷åíèÿ, 
ñâÿçàííûå ñ áàçîâûìè ìàòåìàòè÷åñêèìè îòíîøå- 
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íèÿìè (òðàíçèòèâíîñòè, ðåôëåêñèâíîñòè è ò.ä.). 
Êàê ïîêàçûâàåò ïðîâåðêà ïóáëèêàöèé, ñ ïðàâèëàìè 
îòáîðà ñâÿçàí íåáîëüøîé ïðîöåíò îøèáîê, òîãäà 
êàê îøèáêè, îáóñëîâëåííûå íàðóøåíèåì îòíîøå-
íèÿ ðåôëåêñèâíîñòè, ñîñòàâëÿþò óæå íà ïîðÿäîê 
áîëüøåå ÷èñëî. Ïðîâåðêà äàííûõ íà èõ óäîâëåòâî-
ðåíèå ýòèì îãðàíè÷åíèÿì äîëæíà îñóùåñòâëÿòüñÿ 
ïðè ïîäãîòîâêå îðèãèíàëüíûõ ðàáîò ê ïóáëèêàöèè. 
 Âòîðàÿ ãðóïïà îãðàíè÷åíèé ñâÿçàíà ñ ðàáîòà-
ìè, â êîòîðûõ àâòîðû ïðåäëàãàþò îòîáðàííûå ïî 
íåêîòîðûì, êàê ïðàâèëî, â ÿâíîì âèäå íå îïèñàí-
íûì êðèòåðèÿì ñîñòàâíûå ìàññèâû ñïåêòðàëüíûõ 
äàííûõ. Ýòè ìàññèâû, ñîäåðæàùèå íåñêîëüêî ìèë-
ëèîíîâ çíà÷åíèé ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí, ñíàáæàþòñÿ 
áèáëèîãðàôèåé, îòíîñÿùåéñÿ ïî÷òè ê êàæäîìó èç 
çíà÷åíèé òàêîãî ìàññèâà. Ïðîâåðèòü ñîîòâåòñòâèå 
áèáëèîãðàôèè è çíà÷åíèé, ðàçìåùåííûõ â ýêñïåðò-
íîì ìàññèâå, íåâîçìîæíî áåç èñïîëüçîâàíèÿ êîì-
ïüþòåðíûõ ïðèëîæåíèé.  

Â ïîñëåäíèå íåñêîëüêî ëåò âûïîëíåí ïðîåêò 
IUPAC [1], îäíîé èç öåëåé êîòîðîãî ÿâëÿëàñü ñèñòå-
ìàòèçàöèÿ âñåõ îïóáëèêîâàííûõ õàðàêòåðèñòèê ïå-
ðåõîäîâ ìîëåêóëû âîäû è åå èçîòîïîìåðîâ. Â ðàìêàõ 
ïðîåêòà ñîáðàíû ïðàêòè÷åñêè âñå ïóáëèêàöèè, îò-
íîñÿùèåñÿ ê ñïåêòðàëüíûì õàðàêòåðèñòèêàì ìîëå-
êóëû âîäû [2, 3]. Íàëè÷èå ýòîãî íàáîðà ïóáëèêà-
öèé, äàííûå èç êîòîðûõ ðàçìåùåíû â èíôîðìàöè-
îííîé ñèñòåìå W@DIS, ïîçâîëèëî íàì îòâåòèòü íà 
âîïðîñ, êàêàÿ ÷àñòü ñóùåñòâóþùèõ ýêñïåðòíûõ 
ìàññèâîâ, îòíîñÿùèõñÿ ê èçîòîïîìåðàì ìîëåêóëû 
âîäû, ñîäåðæèò îïóáëèêîâàííûå äàííûå, à êàêàÿ – 
ðàíåå íå ïóáëèêîâàâøèåñÿ. Â êà÷åñòâå èññëåäóåìûõ 
ìàññèâîâ áûëè âûáðàíû ÷àñòè HITRAN [4]  
è GEISA [5], ñîäåðæàùèå äàííûå î H2

17O, H2
18O, 

HDO, HD17O, HD18O. 
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Äëÿ äåêîìïîçèöèè ýêñïåðòíîãî ìàññèâà äàííûõ 
íà ÷àñòè, ñîäåðæàùèå îïóáëèêîâàííûå è íåîïóáëèêî-
âàííûå äàííûå, â èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìå W@DIS 
áûë ñîçäàí ñåðâèñ, âûïîëíÿþùèé òàêîå ðàçëîæå-
íèå â ñîîòâåòñòâèè ñ îãðàíè÷åíèÿìè íà äîïóñòèìóþ 
âåëè÷èíó îòêëîíåíèÿ ñðàâíèâàåìûõ âåëè÷èí.  

Â ñòàòüå îáñóæäàþòñÿ îãðàíè÷åíèå íà ñóùåñò-
âîâàíèå çíà÷åíèé â îïóáëèêîâàííûõ ðàáîòàõ (îãðà-
íè÷åíèå îïóáëèêîâàíèÿ), ôèçè÷åñêèå îñíîâàíèÿ äëÿ 
ïðîâåäåíèÿ ñðàâíåíèÿ èçìåðåííûõ âåëè÷èí è ðå-
çóëüòàòû äåêîìïîçèöèè ñïåêòðàëüíûõ ìàññèâîâ 
äàííûõ HITRAN è GEISA. 

1. Äîñòîâåðíîñòü ñïåêòðàëüíûõ 
äàííûõ 

Ïðîâåðêà äîñòîâåðíîñòè äàííûõ ÿâëÿåòñÿ îä-
íîé èç âàæíåéøèõ çàäà÷ ïðåäìåòíûõ îáëàñòåé åñòå-
ñòâåííûõ íàóê. Ïîíÿòèå «äîñòîâåðíîñòü» òðàêòóåò-
ñÿ ðàçíûìè ñïîñîáàìè. Îáùèé ïðèíöèï, êîòîðûé 
îáúåäèíÿåò ýòè òðàêòîâêè, ìîæíî ñôîðìóëèðîâàòü 
ñëåäóþùèì îáðàçîì: ïîñêîëüêó ïðè îïèñàíèè 
ñâîéñòâ îáúåêòîâ èñïîëüçóþòñÿ èõ ìàòåìàòè÷åñêèå 
ìîäåëè, â îñíîâàíèè êîòîðûõ ëåæàò áàçîâûå îòíî-
øåíèÿ ìàòåìàòèêè (òàêèå êàê ðåôëåêñèâíîñòü, 
òðàíçèòèâíîñòü è ò.ä.), òî ðåçóëüòàòû, ïîëó÷àåìûå 
ñ ïîìîùüþ ýòèõ ìîäåëåé, äîëæíû óäîâëåòâîðÿòü 
îãðàíè÷åíèÿì, íàêëàäûâàåìûì èìè.  

Â ñïåêòðîñêîïèè ê ÷èñëó íàèáîëåå èçâåñòíûõ 
îãðàíè÷åíèé îòíîñÿòñÿ ïðàâèëà îòáîðà, îïðåäåëÿþ-
ùèå îòíîøåíèÿ ìåæäó êâàíòîâûìè ÷èñëàìè. Íàïðè-
ìåð, åñëè {x} – íàáîð êâàíòîâûõ ÷èñåë, òî îí ìîæåò 
îïèñûâàòü ñîñòîÿíèå (ïåðåõîä) òîëüêî â òîì ñëó÷àå, 
êîãäà èõ çíà÷åíèÿ óäîâëåòâîðÿþò ïðàâèëàì îòáîðà. 
Ïðîâåðêè òàêîãî òèïà îãðàíè÷åíèé íà çíà÷åíèÿ ôè-
çè÷åñêèõ âåëè÷èí íàçîâåì ïðîâåðêàìè íà îãðàíè÷å-
íèÿ çíà÷åíèé. Ïîäàâëÿþùåå áîëüøèíñòâî îïóáëèêî-
âàííûõ äàííûõ óäîâëåòâîðÿåò òàêèì îãðàíè÷åíèÿì.  
 Ñóùåñòâóåò äðóãîé òèï îãðàíè÷åíèé, ñâÿçàííûé 
ñ ïðîâåðêîé îïóáëèêîâàíèÿ çíà÷åíèé ôèçè÷åñêèõ 
âåëè÷èí. Çäåñü òåðìèí «îïóáëèêîâàíèå» òðàêòóåòñÿ 
êàê ïóáëèêàöèÿ çíà÷åíèé ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí  
â æóðíàëàõ, ñåòè Èíòåðíåò, äèññåðòàöèÿõ è èíûõ 
ñðåäñòâàõ êîììóíèêàöèé, ïåðå÷åíü êîòîðûõ îïðå-
äåëÿåòñÿ íàó÷íûì ñîîáùåñòâîì, èññëåäóþùèì òó 
èëè èíóþ ïðåäìåòíóþ îáëàñòü. Çíà÷èìîñòü ýòîãî 
òèïà îãðàíè÷åíèé âîçðàñòàåò ïðè àâòîìàòèçèðîâàí-
íîé ïðîâåðêå äîñòîâåðíîñòè äàííûõ, òðåáóþùåé 
ïðåäñòàâëåíèÿ äàííûõ â âèäå, äîïóñêàþùåì êîì-
ïüþòåðíóþ îáðàáîòêó. Íà ïðàêòèêå ïðîâåðêè òàêî-
ãî òèïà âàæíû ïî ñëåäóþùåé ïðè÷èíå. Ïðè ðåøå-
íèè çàäà÷ ñïåêòðîñêîïèè âàæíû óñëîâèÿ, ïðè êî-
òîðûõ ïðîâîäèëèñü èçìåðåíèÿ, èëè ïðèáëèæåíèÿ, 
èñïîëüçóåìûå ïðè âû÷èñëåíèÿõ. Òàáëè÷íîå ïðåä-
ñòàâëåíèå ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ èñïîëüçóåò áèá-
ëèîãðàôè÷åñêèå ññûëêè íà ïóáëèêàöèè, â êîòîðûõ 
÷àñòî îïèñàíû ýòè óñëîâèÿ èëè ïðèáëèæåíèÿ, íî 
àâòîìàòèçèðîâàííàÿ îáðàáîòêà òàêèõ ññûëîê â íà-
ñòîÿùåå âðåìÿ íå ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîçìîæíîé. 
Â íåêîòîðûõ ðàáîòàõ äàííûå ïóáëèêóþòñÿ áåç ïî-
äîáíûõ îïèñàíèé; â ïåðâóþ î÷åðåäü ýòî îòíîñèòñÿ 
ê ðàáîòàì, â êîòîðûõ ïóáëèêóþòñÿ ñèíòåòè÷åñêèå 
ìàññèâû ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ.  

Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû 
ïðîâåðêè îãðàíè÷åíèÿ îïóáëèêîâàíèÿ íà ïðèìåðå 
ìàññèâîâ ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ HITRAN [4] è GEISA 
[5]. Ýòè ìàññèâû ïîçèöèîíèðóþòñÿ êàê ñïåêòðàëü-
íûå äàííûå äëÿ ïðèìåíåíèÿ â çàäà÷àõ àòìîñôåðíîé 
ðàäèàöèè, àñòðîíîìèè è àòìîñôåðíîé îïòèêè. Îíè 
èíîãäà èñïîëüçîâàëèñü è äëÿ ðåøåíèÿ âíóòðåííèõ 
çàäà÷ ñïåêòðîñêîïèè, íàïðèìåð äëÿ îïðåäåëåíèÿ 
óðîâíåé ýíåðãèè ìîëåêóë. Ïðîâåäåííûé àíàëèç 
ïîçâîëèë íàì óñòàíîâèòü, êàêèå çíà÷åíèÿ âàêóóì-
íûõ âîëíîâûõ ÷èñåë â ýòèõ ìàññèâàõ äàííûõ îäè-
íàêîâû, ÷åì îíè êà÷åñòâåííî îòëè÷àþòñÿ äðóã îò 
äðóãà è ïî÷åìó èõ èñïîëüçîâàíèå äëÿ ðåøåíèé 
âíóòðåííèõ çàäà÷ ñïåêòðîñêîïèè âîçìîæíî ëèøü 
ïðè òùàòåëüíîé ïðîâåðêå íàêîïëåííûõ â ýòèõ ìàñ-
ñèâàõ äàííûõ. 

2. Ôèçè÷åñêèå îñíîâàíèÿ  
äëÿ ñðàâíåíèÿ âîëíîâûõ ÷èñåë 

Ïðè ïðîâåäåíèè ìàññîâûõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ 
èçìåðåíèé ïîëîæåíèÿ öåíòðîâ ëèíèé ïîãëîùåíèÿ  
è èçëó÷åíèÿ ãàçîâ è ïàðîâ â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïðè-
íÿòà ñëåäóþùàÿ ñõåìà ðåäóêöèè è àíàëèçà äàííûõ: 
 1) èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èçìåðåíèé îïðåäåëÿ-
þòñÿ öåíòðû ëèíèé; 

2) ëèíåàðèçóåòñÿ ðàçâåðòêà ÷àñòîòíîé øêàëû; 
 3) îñóùåñòâëÿåòñÿ àáñîëþòíàÿ «ïðèâÿçêà» ÷àñ-
òîòíîé øêàëû ïî ïîëîæåíèþ òî÷íî îïðåäåëåííûõ 
ëèíèé íåêîòîðûõ âåùåñòâ, âûïîëíÿþùèõ, ïî ñóùå-
ñòâó, ðîëü âòîðè÷íûõ ýòàëîíîâ.  

Êðèòåðèåì íàäåæíîñòè (òî÷íîñòè, âîñïðîèçâî-
äèìîñòè) ïîëó÷åííûõ â ýêñïåðèìåíòå äàííûõ ñëó-
æèò ñòåïåíü ñîâïàäåíèÿ ñ äàííûìè ðàñ÷åòîâ èëè 
äðóãèõ èçìåðåíèé. Äëÿ êîððåêòíîãî ñîïîñòàâëåíèÿ 
ðàçíûõ äàííûõ íåîáõîäèì ó÷åò çàâèñèìîñòè ÷àñòîò 
öåíòðîâ ëèíèé îò òåìïåðàòóðû, äàâëåíèÿ è ñîñòàâà 
ñìåñè àíàëèçèðóåìûõ ãàçîâ. Òàêàÿ ñõåìà ïðèìåíÿ-
åòñÿ ïðè ëþáûõ èçìåðåíèÿõ; âìåñòå ñ òåì êàæäûé 
ìåòîä èçìåðåíèé âñëåäñòâèå ðàçëè÷íûõ ôèçè÷åñêèõ 
ïðèíöèïîâ, ïîëîæåííûõ â åãî îñíîâó, íàêëàäûâàåò 
íà íåå ñâîé ñïåöèôè÷åñêèé «îòïå÷àòîê». 

Íàèáîëåå ÷àñòî â ïîñëåäíèå 10–15 ëåò äëÿ îï-
ðåäåëåíèÿ öåíòðîâ ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ïðèìåíÿþòñÿ 
ñïåêòðîôîòîìåòðè÷åñêèå ìåòîäû, ìåòîä âíóòðèðå-
çîíàòîðíîé ëàçåðíîé ñïåêòðîñêîïèè è ìåòîä «ring-
down spectroscopy». Ïî ñïåêòðîôîòîìåòðè÷åñêîìó 
ìåòîäó èçìåðåíèÿ ïðîâîäÿò ñ ïîìîùüþ Ôóðüå-
ñïåêòðîìåòðîâ (â òàêîì ïðèáîðå èñòî÷íèê è ïðèåì-
íèê èçëó÷åíèÿ «îáúåäèíåíû») è ñïåêòðîìåòðîâ,  
â êîòîðûõ èñòî÷íèêîì èçëó÷åíèÿ ÿâëÿåòñÿ ïåðå-
ñòðàèâàåìûé ëàçåð èëè ëàçåðíàÿ ñèñòåìà. Öåíòðû 
ëèíèé èçëó÷åíèÿ èçìåðÿþò, êàê ïðàâèëî, ñ ïîìî-
ùüþ Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðîâ.  

2.1. Îïðåäåëåíèå öåíòðîâ ëèíèé 

Äëÿ íàõîæäåíèÿ öåíòðà ëèíèè èçìåðåííûé 
ñïåêòð àïïðîêñèìèðóåòñÿ êðèâîé, îïèñûâàþùåé 
ôîðìó êîíòóðà (äîïëåðîâñêîé, ëîðåíöîâñêîé, ôîéã-
òîâñêîé èëè áîëåå ñëîæíîé â óñëîâèÿõ êîíêðåòíîãî 
ýêñïåðèìåíòà), è ïîëîæåíèå ìàêñèìóìà êðèâîé 
ïðèíèìàåòñÿ çà öåíòð ëèíèè. Ïîãðåøíîñòü «èçìå-
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ðåííîãî» òàêèì îáðàçîì ïîëîæåíèÿ öåíòðà áóäåò 
çàâèñåòü îò ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó ñïåêòðàëüíûì ðàç-
ðåøåíèåì èñïîëüçóåìîãî ïðèáîðà è øèðèíîé àíàëè-
çèðóåìîé ëèíèè, îòíîøåíèÿ ñèãíàë-øóì ïðè çàïèñè 
ñïåêòðà, ïðàâèëüíîñòè âûáîðà ôîðìû êîíòóðà, ïðè-
ñóòñòâèÿ â îáëàñòè àíàëèçèðóåìîãî (ïîäãîíÿåìîãî) 
ñïåêòðà äðóãèõ (äàæå ñóùåñòâåííî áîëåå ñëàáûõ) 
ëèíèé, íàêëîíà íóëåâîé ëèíèè è íåêîòîðûõ äðóãèõ 
ïàðàìåòðîâ. Åñëè èìååòñÿ íåñêîëüêî áëèçêèõ ëè-
íèé, ðàñïîëîæåííûõ òàê, ÷òî ñïåêòðàëüíîãî ðàçðå-
øåíèÿ ïðèáîðà íåäîñòàòî÷íî äëÿ èõ ðàçäåëåíèÿ, òî 
íàéäåííîå ïî ýòîé ïðîöåäóðå ïîëîæåíèå «öåíòðà 
ëèíèè» äàñò êàêîå-òî óñðåäíåííîå çíà÷åíèå äëÿ 
âñåé ãðóïïû ëèíèé. Îöåíèòü ðàññìàòðèâàåìóþ ïî-
ãðåøíîñòü â îáùåì ñëó÷àå íå ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîç-
ìîæíûì. 

Âìåñòå ñ ýòèì ïðàêòèêà ïîêàçûâàåò, ÷òî ñïåê-
òðîñêîïè÷åñêèå èçìåðåíèÿ ïðîâîäÿòñÿ, êàê ïðàâè-
ëî, ñ ðàçðåøåíèåì, êîòîðîå íà ïîðÿäîê ëó÷øå, ÷åì 
øèðèíà ëèíèè, à öåíòðû íàõîäÿòñÿ ñ òî÷íîñòüþ íà 
1–2 ïîðÿäêà ëó÷øå, ÷åì ñïåêòðàëüíîå ðàçðåøåíèå. 
Òàêèì îáðàçîì, ïîãðåøíîñòü îïðåäåëåíèÿ öåíòðîâ 
ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ãàçîâ â àòìîñôåðíûõ óñëîâèÿõ 
äëÿ âèäèìîãî è áëèçêîãî ê íåìó äèàïàçîíîâ ñî-
ñòàâëÿåò îêîëî 10–3–10–4 ñì–1. Ïðè ïðîäâèæåíèè  
â ÈÊ- è ìèêðîâîëíîâóþ îáëàñòè ñïåêòðà øèðèíû 
ëèíèé óìåíüøàþòñÿ è âìåñòå ñ íèìè óìåíüøàåòñÿ 
àáñîëþòíàÿ âåëè÷èíà ýòîé ïîãðåøíîñòè. 

Òàêîé ïîäõîä èñïîëüçóåòñÿ âî âñåõ ñïåêòðî-
ñêîïè÷åñêèõ èçìåðåíèÿõ, âûïîëíåííûõ ïî ðàçíûì 
ìåòîäèêàì è ñ ðàçíûìè ïðèáîðàìè, îäíàêî êà÷åñò-
âî ïîëó÷àåìîé èíôîðìàöèè î ïîëîæåíèè öåíòðà 
ëèíèè âàðüèðóåòñÿ. Ýòî ñâÿçàíî êàê ìèíèìóì  
ñ äâóìÿ ôàêòîðàìè: ñ ðåàëüíîé âîçìîæíîñòüþ íà-
êîïëåíèÿ äàííûõ (îíà çàâèñèò îò âðåìåíè èçìåðå-
íèé, êîòîðîå ïðè ìàññîâûõ èçìåðåíèÿõ íå ìîæåò 
áûòü ñëèøêîì áîëüøèì) è ñ âîçìîæíîñòüþ óëó÷-
øåíèÿ îòíîøåíèÿ ñèãíàë-øóì, è íåñòàáèëüíîñòüþ 
êàê àïïàðàòóðû, òàê è ïàðàìåòðîâ àíàëèçèðóåìîé 
ñðåäû (â ïåðâóþ î÷åðåäü òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿ). 
Äëÿ ðàçíûõ ìåòîäèê è ïðèáîðîâ ýòè ôàêòîðû ïðî-
ÿâëÿþòñÿ ïî-ðàçíîìó. 

2.2. Ëèíåàðèçàöèÿ ðàçâåðòêè  
÷àñòîòíîé øêàëû 

Íåëèíåéíîñòü ðàçâåðòêè ÷àñòîòíîé øêàëû èìå-
åò ðàçíûå ôèçè÷åñêèå ïðè÷èíû. Â äèôðàêöèîííûõ  
 

ñïåêòðàëüíûõ ïðèáîðàõ, øèðîêî èñïîëüçóåìûõ â ñî-
ñòàâå âíóòðèðåçîíàòîðíûõ ëàçåðíûõ ñïåêòðîìåòðîâ, 
îíà âûçûâàåòñÿ íåñîâïàäåíèåì ôîêàëüíîé ïîâåðõ-
íîñòè ñ ïëîñêîñòüþ ðåãèñòðàòîðà (ôîòîïëàñòèíêà, 
ÏÇÑ-ëèíåéêà), â ëàçåðíûõ ñïåêòðîìåòðàõ íà ïåðå-
ñòðàèâàåìûõ äèîäíûõ ëàçåðàõ – íåëèíåéíîé çàâè-
ñèìîñòüþ ÷àñòîòû èçëó÷åíèÿ îò òîêà íàêà÷êè. 
Â ñïåêòðîìåòðàõ ñ ëàçåðàìè íà êðàñèòåëÿõ ýòà íå-
ëèíåéíîñòü îáóñëîâëåíà ñëîæíîé çàâèñèìîñòüþ 
÷àñòîòû èçëó÷åíèÿ îò ïîëîæåíèÿ ïåðåñòðîå÷íûõ 
ýëåìåíòîâ.  

Äëÿ ëèíåàðèçàöèè øêàëû ïðàêòè÷åñêè âñåãäà 
èñïîëüçóåòñÿ îäèí è òîò æå ïîäõîä – ïàðàëëåëüíî 
ñ çàïèñüþ èññëåäóåìîãî ñïåêòðà çàïèñûâàåòñÿ ïðî-
ïóñêàíèå èíòåðôåðîìåòðà Ôàáðè–Ïåðî, ïîìåùåííîãî 
â âàêóóìèðîâàííûé (èíîãäà è òåðìîñòàòèðîâàííûé) 
êîæóõ, ÷òî îáåñïå÷èâàåò ïîñòîÿíñòâî ÷àñòîòíîãî 
ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ìàêñèìóìàìè åãî ïðîïóñêàíèÿ. 
Áàçà èíòåðôåðîìåòðà è åãî îñòðîòà âûáèðàþòñÿ 
òàêèìè, ÷òîáû íåîïðåäåëåííîñòü ïîëîæåíèÿ ýòèõ 
ìàêñèìóìîâ íå óõóäøàëà ïîëó÷àåìûå äàííûå.  

2.3. Àáñîëþòíàÿ ïðèâÿçêà  
÷àñòîòíîé øêàëû 

Ïðèáîðû, èñïîëüçóåìûå â èçìåðåíèÿõ ïîëîæå-
íèÿ ëèíèé, êàê ïðàâèëî, íå èìåþò àáñîëþòíîé 
ïðèâÿçêè ÷àñòîòíîé øêàëû. Òîëüêî â ñïåêòðîôîòî-
ìåòðàõ òåðàãåðöîâîãî äèàïàçîíà ÷àñòîòà èçëó÷åíèÿ, 
ôîðìèðóåìîãî ñòàáèëèçèðîâàííûìè ÑÎ2-ëàçåðàìè 
è ìèêðîâîëíîâûìè ãåíåðàòîðàìè, èçâåñòíà àáñî-
ëþòíî. Îïðåäåëåííûì èñêëþ÷åíèåì ÿâëÿþòñÿ òàê-
æå Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðû, â ñîñòàâå êîòîðûõ èìåþò-
ñÿ ñòàáèëèçèðîâàííûå ëàçåðû. Îäíàêî ïîñêîëüêó 
ïîëîæåíèÿ âîññòàíîâëåííûõ èç çàïèñàííîé èíòåð-
ôåðîãðàììû ëèíèé çàâèñÿò îò íàñòðîéêè ïðèáîðà, 
äèàìåòðîâ óñòàíîâëåííûõ â íåì äèàôðàãì, øèðèíû 
àïïàðàòíîé ôóíêöèè è ðÿäà äðóãèõ ïàðàìåòðîâ, òî 
àáñîëþòíàÿ ïîãðåøíîñòü Δ èõ îïðåäåëåíèÿ îêàçû-
âàåòñÿ íà óðîâíå 10–3 ñì–1, õîòÿ äëèíà âîëíû ëàçå-
ðà èçâåñòíà ñ ïîãðåøíîñòüþ ïîðÿäêà 10–5 ñì–1. Ïî-
ýòîìó â õîäå ýêñïåðèìåíòà ïðè îäíîé è òîé æå íà-
ñòðîéêå àïïàðàòóðû äîïîëíèòåëüíî çàïèñûâàþòñÿ 
ñïåêòðû âåùåñòâ, ïîëîæåíèÿ îòäåëüíûõ ëèíèé êî-
òîðûõ ïðèíèìàþòñÿ çà ýòàëîííûå. 

Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû äàííûå î õàðàêòåðíûõ (òè-
ïè÷íûõ) èçìåðåíèÿõ ïîëîæåíèÿ öåíòðîâ ëèíèé âî-
äÿíîãî ïàðà, ïðîâåäåííûõ â ïîñëåäíèå 10–15 ëåò. 

Ò à á ë è ö à  1  

Äèàïàçîíû è ïîãðåøíîñòè èçìåðåíèÿ öåíòðîâ ëèíèé â ñïåêòðàõ ïîãëîùåíèÿ è èçëó÷åíèÿ âîäÿíîãî ïàðà 

Ìåòîä èçìåðåíèé 
Ñïåêòðàëüíûé 
äèàïàçîí, ñì–1 

Ðàçðåøå-
íèå, ñì–1 

Ëèíåà- 
ðèçàöèÿ 

Ïðèâÿçêà øêà-
ëû ïî âåùåñòâó Δ ⋅ 103, ñì–1 Ëèòåðà-

òóðà 
Íîìåð 
îáëàñòè

Ñïåêòðîôîòîìåòðè÷åñêèé:        

Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðèÿ 20–12000 0,0056 íåò – 0,01–10 [6]  
 110–500 0,0025 » OCS 0,002–0,13 [27] 1 
 2900–8000 0,011 » NO2, CO 0,03–3 [16] 2 
 4880–7550 0,02 » – 0,3–0,8 [10] 3 
 8600–15000 0,03 » – ** [8]  
 9000–30000 0,06 » J2 4 [29] 4 
 9250–13000 0,03 è 0,06 » – ** [12]  
 9500–11500 0,01–0,02 » – 1–3 [9] 5 
 13000–26000 0,06 » J2 ** [11]  
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Î ê î í ÷ à í è å  ò à á ë .  1  

Ìåòîä èçìåðåíèé 
Ñïåêòðàëüíûé 
äèàïàçîí, ñì–1 

Ðàçðåøå-
íèå, ñì-1 

Ëèíåà- 
ðèçàöèÿ 

Ïðèâÿçêà øêà-
ëû ïî âåùåñòâó Δ ⋅ 103, ñì–1 Ëèòåðà- 

òóðà 
Íîìåð 
îáëàñòè

ëàçåðíàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ  
òåðàãåðöîâîãî äèàïàçîíà 

0,33–2,67  
(10–80 ÃÃö) ** íåò – 10–4 (3 êÃö) [24] 6 

 3,33–20 
(100–600 ÃÃö) ** » – ** [25]  

 16–173  
(0,5–5 ÒÃö) 

 
35 êÃö » 

– 0,01–0,03 
0,0013 (40 êÃö) 

[20] 
[23] 

 
7 

 16–173  
(0,5–5 ÒÃö) ** » – 

 
0,001–0,002 

 
[26, 29] 

 
8 

ÂÐËÑ 11335–12843 0,015 åñòü H2O 4 [18]  
 12746–13558 * íåò – 5 [22] 9 
Ring-down ñïåêòðîñêîïèÿ 6025–6870 0,0001 åñòü H2O 1–2 [21] 10 
 6130–6750 ** » H2O 0,5–2 [30] 11 
 13312–13377 ** » J2 5 [15]  

 16570–17125 0,06 íåò – ** [19]  
 16600–18000 0,05 » J2 4 [7]  

 25195–25340 ** åñòü J2 0,2–0,6 [14] 12 
Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðèÿ 50–500 0,005 íåò – 0,9 [13]  

 373–933 0,01 » H2O ** [28]  
 500–13000 0,03–0,05 » H2O ** [17]  

 

Ï ð è ì å ÷ à í è å .  «*» – îãðàíè÷åíî äîïëåðîâñêèì óøèðåíèåì; «**» – íåò äàííûõ; ñåðûì öâåòîì âûäåëåíî èçìåðå-
íèå ñïåêòðîâ èçëó÷åíèÿ. 

 

Ïîñêîëüêó ïîãðåøíîñòü îïðåäåëåíèÿ öåíòðîâ 
ëèíèé â îòäåëüíûõ ðàáîòàõ î÷åíü ñèëüíî âàðüèðó-
åòñÿ, òî â ýòèõ ñëó÷àÿõ ïðèâåäåíû îêðóãëåííûå 
çíà÷åíèÿ ãðàíèö äèàïàçîíà èçìåíåíèÿ è íàäî èìåòü  

â âèäó, ÷òî ïîäàâëÿþùåå áîëüøèíñòâî öåíòðîâ îï-
ðåäåëåíî ñ ïîãðåøíîñòüþ â ñåðåäèíå ýòîãî äèàïàçî-
íà. Äëÿ áîëüøåé íàãëÿäíîñòè ýòè æå äàííûå ïðåä-
ñòàâëåíû è íà ðèñ. 1. 

 

 
Ðèñ. 1. Ïîãðåøíîñòü îïðåäåëåíèÿ öåíòðîâ ëèíèé (1–12 – íîìåðà îáëàñòåé èçìåðåíèé, ñì. òàáë. 1). Îáëàñòè 1–12 èëëþ-
ñòðèðóþò ñïåêòðàëüíûé äèàïàçîí èçìåðåíèé è èíòåðâàë âàðèàöèè ïîãðåøíîñòåé; ω – âàêóóìíûå âîëíîâûå ÷èñëà. Øòðè- 
 õîâûå ëèíèè ñîîòâåòñòâóþò òî÷íîñòè, ñ êîòîðîé ïðîâîäèëîñü ñðàâíåíèå äàííûõ ïðè äåêîìïîçèöèè 
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3. Áàíêè äàííûõ â àòìîñôåðíûõ 
ïðèëîæåíèÿõ 

Ñïåêòðàëüíûå äàííûå â ìîëåêóëÿðíîé ñïåê-
òðîñêîïèè ñîáèðàþòñÿ è êëàññèôèöèðóþòñÿ ðàçíû-
ìè ãðóïïàìè èññëåäîâàòåëåé. Â ïðèêëàäíûõ àòìî-
ñôåðíûõ íàóêàõ èñïîëüçóåòñÿ òîëüêî ÷àñòü ýòèõ 
äàííûõ, ñâÿçàííàÿ ñ ìîëåêóëàìè, ó÷àñòâóþùèìè  
â ïðîöåññàõ ïîãëîùåíèÿ ñîëíå÷íîé ðàäèàöèè. Íàè-
áîëåå ïîïóëÿðíûìè ñðåäè òàêèõ ìàññèâîâ äàííûõ 
ÿâëÿþòñÿ ìàññèâû HITRAN è GEISA. Ïðèìåíÿå-
ìûå íà ïðàêòèêå âåðñèè ýòèõ ìàññèâîâ äëÿ ðÿäà 
ïðèêëàäíûõ çàäà÷ äàþò óäîâëåòâîðèòåëüíûå ðå-
çóëüòàòû. 

Ïðîöåäóðà ñîñòàâëåíèÿ ýòèõ ìàññèâîâ ÿâëÿåòñÿ 
íåïðîçðà÷íîé, õîòÿ çíà÷åíèå êàæäîé âåëè÷èíû, 
íàïðèìåð â ìàññèâå HITRAN, ñâÿçàíî ñ ïóáëèêà-
öèåé. Ê ñîæàëåíèþ, â ñïèñêå ïóáëèêàöèé ïðèñóò-
ñòâóþò ññûëêè íà ÷àñòíûå ñîîáùåíèÿ è ññûëêè íà 
äðóãèå ñîñòàâíûå ìàññèâû äàííûõ, èíîãäà âñòðå-
÷àþòñÿ öèêëè÷åñêèå ññûëêè. Ïðîâåðèòü êîððåêò-
íîñòü ññûëîê ïðàêòè÷åñêè íåâîçìîæíî. Ýòî îáñòîÿ-
òåëüñòâî îáúÿñíÿåò íåîáõîäèìîñòü ïîñòàíîâêè çàäà÷è 
àâòîìàòè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ ýêñïåðòíîãî ìàññèâà 
äàííûõ ïî íàáîðàì äàííûõ èç ïåðâè÷íûõ ïóáëèêà-
öèé, ñîäåðæàùèõ ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ  
è òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîò. Ðåçóëüòàòû òàêîãî ðàçëîæå-
íèÿ ýêñïåðòíûõ ìàññèâîâ ìîæíî ñðàâíèòü ìåæäó 
ñîáîé è âûÿñíèòü, êàêèå ÷àñòè äâóõ ðàçíûõ ýêñ-
ïåðòíûõ ìàññèâîâ ñîâïàäàþò, êàêèå ðàçëè÷àþòñÿ  
è â ÷åì ñîñòîÿò ðàçëè÷èÿ. Çíàíèå ýòèõ ñâîéñòâ ýêñ-
ïåðòíûõ ìàññèâîâ ìîæåò ñëóæèòü îñíîâàíèåì,  
ñ îäíîé ñòîðîíû, äëÿ âûáîðà ïîëüçîâàòåëåì òðå-
áóåìîãî åìó ïî êà÷åñòâó íàáîðà äàííûõ, à ñ äðóãîé 
ñòîðîíû, äëÿ ïîñòàíîâêè ýêñïåðèìåíòîâ äëÿ ïðî-
âåðêè íåäîñòîâåðíûõ õàðàêòåðèñòèê ïåðåõîäîâ.  

Âûøå áûëî ïîêàçàíî, êàêèå òî÷íîñòè èçìåðåíèÿ 
äîñòèãàþòñÿ â ðàçíûõ ñïåêòðàëüíûõ èíòåðâàëàõ. 
Â òàáë. 2 äëÿ ðÿäà èçîòîïîìåðîâ âîäû èç ìàññèâîâ 
HITRAN è GEISA ïðåäñòàâëåíî îáùåå ÷èñëî ïåðå-
õîäîâ â øåñòè ñïåêòðàëüíûõ èíòåðâàëàõ, ÷èñëî 
ïåðåõîäîâ ñ íåêîððåêòíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè  

 

(â êðóãëûõ ñêîáêàõ) è ÷èñëî ïåðåõîäîâ (â òîì ÷èñëå 
â ïðîöåíòàõ ê îáùåìó èõ êîëè÷åñòâó), íå íàéäåí-
íûõ â ìàññèâå îïóáëèêîâàííûõ äàííûõ, ñîáðàííûõ 
â ÈÑ W@DIS. Â ýòîé ÈÑ ðàçìåùåíû ñîáðàííûå  
è ïðîêîììåíòèðîâàííûå â [2, 3] ýêñïåðèìåíòàëüíûå 
äàííûå. Ðåçóëüòàòû òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ âçÿòû 
èç ïóáëèêàöèé ïîñëåäíèõ 14 ëåò [137–142]. 

Â òàáë. 2 êóðñèâîì îòìå÷åíî êîëè÷åñòâî ïåðå-
õîäîâ â ìàññèâå äàííûõ GEISA, ïðÿìûì øðèô-
òîì – â ìàññèâå äàííûõ HITRAN. Â ñêîáêàõ óêàçà-
íî êîëè÷åñòâî ïåðåõîäîâ áåç îïðåäåëåííûõ çíà÷å-
íèé êâàíòîâûõ ÷èñåë, ñ ñîâïàäàþùèìè êâàíòîâûìè 
÷èñëàìè è íå óäîâëåòâîðÿþùèõ ïðàâèëàì îòáîðà. 
 Â ïîñëåäíèõ äâóõ ñòîëáöàõ ïðèâåäåíû ðåçóëü-
òàòû ðàçëîæåíèÿ äâóõ ýêñïåðòíûõ ìàññèâîâ ïî íà-
áîðó ïåðâè÷íûõ äàííûõ (èçìåðåíèÿ è âû÷èñëåíèÿ), 
õðàíÿùèõñÿ â ÈÑ W@DIS ñ òî÷íîñòüþ äî 0,1 ñì–1. 
Äëÿ êàæäîãî âåùåñòâà ïðèâåäåíî ÷èñëî ïåðåõîäîâ 
èç ýêñïåðòíîãî ìàññèâà, íå îáíàðóæåííûõ â îðèãè-
íàëüíûõ ïóáëèêàöèÿõ, è óêàçàíî, êàêîé ïðîöåíò ýòî 
÷èñëî íåäîêóìåíòèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ ñîñòàâëÿåò 
îò îáùåãî ÷èñëà ïåðåõîäîâ. Áîëåå äåòàëüíûå ðå-
çóëüòàòû àíàëèçà ïðåäñòàâëåíû â ðàçä. 5. Â Ïðè-
ëîæåíèè äëÿ âñåõ èíòåðâàëîâ óêàçàíû ññûëêè íà 
ðàáîòû, â êîòîðûõ îïóáëèêîâàíû äàííûå, óäîâëå-
òâîðÿþùèå êðèòåðèÿì, çàäàííûì ïðè àíàëèçå. 

Äëÿ ïîíèìàíèÿ äåòàëåé ðåçóëüòàòîâ ïîñëå-
äóþùåãî àíàëèçà îáðàòèìñÿ ê îïèñàíèþ òåõíîëîãèè 
äåêîìïîçèöèè ýêñïåðòíûõ ìàññèâîâ, èñïîëüçîâàí-
íîé â ÈÑ W@DIS. 

4. Ïðîâåðêà ýêñïåðòíîãî ìàññèâà  
ïî êðèòåðèþ îïóáëèêîâàíèÿ  
çíà÷åíèé äàííûõ ñðåäè âñåõ 

îïóáëèêîâàííûõ äàííûõ 

Äëÿ ïðîâåðêè êðèòåðèÿ îïóáëèêîâàíèÿ áûëà 
èñïîëüçîâàíà èíôîðìàöèÿ î âàêóóìíûõ âîëíîâûõ 
÷èñëàõ âîäû [2, 3], èç êîòîðîé áûëè óäàëåíû äàí-
íûå, ñîäåðæàùèå íåêîððåêòíûå îòíåñåíèÿ êâàíòî-
âûõ ÷èñåë.  

Ò à á ë è ö à  2  

Êîëè÷åñòâî ïåðåõîäîâ ïî èíòåðâàëàì ÷àñòîò è ÷èñëî ÷àñòîò, íå óäîâëåòâîðÿþùèõ îãðàíè÷åíèþ îïóáëèêîâàíèÿ  
äëÿ ìàññèâîâ äàííûõ HITRAN & GEISA 

Èíòåðâàëû çíà÷åíèé âàêóóìíûõ âîëíîâûõ ÷èñåë, ñì–1 0–20000 ñì–1 
Èçîòîïîìåð 

0–10 10–30 30–50 50–200 200–10000 10000–20000 0–20000 HITRAN GEISA 

0 10 25 279 4762 1916 6992 (18,0,0) 403  369  H2
17O 

1 10 25 279 4828 325 5468  (0,8,0) 6% 7% 

31 15 33 342 6889 2443 9753  (1,6,0) 710 738 H2
18O 

 15 33 342 7106 863 8360  (0,20,0) 7% 9% 

65 76 76 599 8825 3483 13238  (2,0,0) 44 128 HDO 

66 76 76 599 11045 119 11981(121,88,31) 0% 1% 

0 0 0 0 175 0 175 0 0 HD17O 

0 0 0 0 175 0 175 0% 0% 

53 61 45 544 908 0 1611 189 154 HD18O 

0 0 0 0 669 0 659 12% 23% 
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Ñêîððåêòèðîâàííàÿ èíôîðìàöèÿ èñïîëüçóåòñÿ ïðè 
äåêîìïîçèöèè èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ îá èçîòî-
ïîìåðàõ ìîëåêóëû âîäû â ìàññèâå äàííûõ HITRAN 
è GEISA. 

Êðèòåðèé äëÿ ïðîâåðêè îãðàíè÷åíèÿ îïóáëè-
êîâàíèÿ, èñïîëüçóåìûé íàìè, îñíîâàí íà óòâåð-
æäåíèè, ÷òî ïðîâåðÿåìûå äàííûå èç ìàññèâîâ 
äîëæíû îòëè÷àòüñÿ îò îïóáëèêîâàííûõ íå áîëåå 
÷åì íà âåëè÷èíó îøèáîê èçìåðåíèé, õàðàêòåðíûõ 
äëÿ ñîîòâåòñòâóþùåãî äèàïàçîíà âàêóóìíûõ âîëíî-
âûõ ÷èñåë.  

Äëÿ ïðîâåäåíèÿ ïðîâåðêè îãðàíè÷åíèÿ îïóá-
ëèêîâàíèÿ èññëåäóåìîãî ìàññèâà äàííûõ ïðîâîäè-
ëàñü äåêîìïîçèöèÿ ìàññèâà ïî îïóáëèêîâàííûì 
äàííûì, ïîëó÷åííûì â èçìåðåíèÿõ [27, 30–136]  
è ðàñ÷åòàõ [137–142]. Ñèñòåìàòèçàöèÿ ñïåêòðàëü-
íûõ äàííûõ ïî èçîòîïîìåðàì âîäû îñóùåñòâëåíà  
â ñïåöèàëüíî ñîçäàííîé èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìå 
W@DIS, â êîòîðîé àêêóìóëèðîâàíû âñå ïåðâè÷íûå 
äàííûå, ñîáðàííûå â ðàìêàõ ïðîåêòà IUPAC.  

Ñîáðàííûå ïåðâè÷íûå äàííûå áûëè ðàçìåùå-
íû â áàçàõ äàííûõ ÈÑ W@DIS ñ óêàçàíèåì ïóá-
ëèêàöèè, èç êîòîðîé îíè èçâëå÷åíû. Íàðÿäó ñ ïåð-
âè÷íûìè äàííûìè â ñèñòåìå ðàçìåùåíû ñîñòàâíûå 
(ýêñïåðòíûå) ìàññèâû HITRAN è GEISA. 

Äëÿ äåêîìïîçèöèè ìàññèâà äàííûõ ïîëüçîâà-
òåëü äîëæåí âûïîëíèòü äåéñòâèÿ â ñëåäóþùåì ïî-
ðÿäêå: 

1) âûáðàòü äàííûå äëÿ ïîñëåäóþùåé äåêîìïî-
çèöèè (ðèñ. 2); 

2) çàäàòü äîïóñòèìóþ òî÷íîñòü èçìåðåíèÿ (ε, 
òàáë. 3, ðèñ. 3); 

 

3) çàäàòü èíòåðâàë âàêóóìíûõ âîëíîâûõ ÷èñåë; 
4) óêàçàòü, ïî êàêîé ÷àñòè ïåðâè÷íûõ äàííûõ 

(ðàñ÷åòíîé èëè èçìåðèòåëüíîé) ïðîâîäèòü äåêîìïî-
çèöèþ ïåðåõîäîâ ñ îäèíàêîâûìè êâàíòîâûìè ÷èñ-
ëàìè, óäîâëåòâîðÿþùèìè îãðàíè÷åíèþ ε; 

5) ïîëüçîâàòåëü ìîæåò ïðîñìîòðåòü îñòàòîê, 
ò.å. ïåðåõîäû, íå óäîâëåòâîðÿþùèå îãðàíè÷åíèþ ε. 
 Ïðè ïðîñìîòðå ðåçóëüòàòîâ äåêîìïîçèöèè (ñì. 
ðèñ. 3) äëÿ êàæäîãî ïåðâè÷íîãî èñòî÷íèêà äàííûõ 
óêàçûâàåòñÿ ÷èñëî ïåðåõîäîâ, óäîâëåòâîðÿþùèõ 
çàäàííûì îãðàíè÷åíèÿì, à â êîëîíêå «Ïîêàçàòü» 
ïðèâåäåíà ññûëêà íà òàáëèöû, â êîòîðûõ ðàçìåùåíû 
ïåðåõîäû èç ïåðâè÷íîãî èñòî÷íèêà äàííûõ, ñîîò-
âåòñòâóþùèå óêàçàííûì â èíòåðôåéñå îãðàíè÷åíèÿì. 
 Íà ðèñ. 4 ïîêàçàíî ñðàâíåíèå ïåðåõîäîâ, êîòî-
ðûå óäîâëåòâîðÿþò êðèòåðèÿì ïîëüçîâàòåëÿ. 

5. Ñðàâíåíèå ìàññèâîâ HITRAN  
è GEISA ïî ðåçóëüòàòàì 

äåêîìïîçèöèè 

Ðåçóëüòàòû äåêîìïîçèöèè ýêñïåðòíûõ ìàññè-
âîâ äàííûõ ïðèâåäåíû â òàáë. 3. Êàæäîìó èçîòî-
ïîìåðó ñîîòâåòñòâóþò äâå ñòðîêè. Â âåðõíåé ñòðîêå 
ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû äåêîìïîçèöèè ýêñïåðòíî-
ãî ìàññèâà ïî ïóáëèêàöèÿì, ñîáðàííûì ãðóïïîé 
äàííûõ IUPAC, à â íèæíåé ñòðîêå – ïî âàðèàöè-
îííûì ðàñ÷åòàì. Â îòíîøåíèÿõ ÷èñëèòåëü ÿâëÿåòñÿ 
÷èñëîì ïåðåõîäîâ, íå óäîâëåòâîðÿþùèõ êðèòåðèÿì 
çàäàííîãî ïðè äåêîìïîçèöèè ñðàâíåíèÿ, à çíàìåíà-
òåëü ðàâåí ÷èñëó ïåðåõîäîâ ýêñïåðòíîãî ìàññèâà 

 

Ðèñ. 2. Èíòåðôåéñ äëÿ âûáîðà èñòî÷íèêà äàííûõ ñ öåëüþ åãî äåêîìïîçèöèè 
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Ðèñ. 3. Èíòåðôåéñ äëÿ çàäàíèÿ óñëîâèé äåêîìïîçèöèè è ïðåäñòàâëåíèÿ åå ðåçóëüòàòîâ 

 

Ðèñ. 4. Ñðàâíåíèå âàêóóìíûõ âîëíîâûõ ÷èñåë ìàññèâà HITRAN è îäíîãî èç èñòî÷íèêîâ äàííûõ, óäîâëåòâîðÿþùèõ  
 îãðàíè÷åíèÿì ïîëüçîâàòåëÿ 

 

Ò à á ë è ö à  3  

Ñðàâíåíèå ìàññèâîâ ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ HITRAN è GEISA â äèàïàçîíå 0–20000 ñì–1 

HITRAN GEISA HITRAN GEISA HITRAN GEISA 
Èçîòîïîìåð 

0–10 ñì–1 10–30 ñì–1 30–50 ñì–1 
– 0/1 (0%) – 0/10 (0%) 9/25 (36%)  9/29 (36%) H2

17O 
– 0/1 (0%) – 0/10 (0 %) 0/25 (0%)  0/29 (0%) 

28/31 (90%) 0/1 (0%) 0/15 (0%) 0/15 (0%) 17/33 (52%) 17/33 (52%) H2
18O 

8/31 (26%) 0/1 (0%) 0/15 (0%) 0/15 (0%) 0/33 (0%) 0/33 (0%) 

20/65 (31%) 20/66 (30%) 39/76 (51%) 20/76 (26%) 60/76 (79%) 60/76 (79%) HDO 
0/65 (0%) 0/66 (0%) 0/76 ( 0%) 0/76 (0%) 2/76 (3%) 2/76 (3%) 

26/53 (49%) – 52/61 (85%) – 28/45 (62%) – HD18O 
8/53 (15%) – 3/61 (5%) – 0/45 (0%) – 

 50–200 ñì–1 200–10000 ñì–1 10000–20000 ñì–1 

147/279 (53%) 147/279 (53%) 1309/4762 (28%) 1383/4828 (29%) 118/1916 (6%) 9/325 (3%) H2
17O 
 0/279 (0%) 0/279 ( 0%) 669/4762 (14%) 119/4828 (2%) 639/1916 (33%) 107/325 (33%)

205/342 (60%) 205/342 (60%) 1529/6889 (22%) 1380/7109 (20%) 164/2443 (7%) 23/863 (3%) H2
18O 

2/342 (1%) 0/342 (1%) 302/6889 (4%) 317/7109 (4%) 208/2443 (9%) 49/863 (6%) 

370/599 (62%) 370/599 (62%) 1674/8825 (19%) 2980/11045 (27%) 8/3483 (0%) 8/119 (7%) HDO 
2/599 (0%) 0/599 (0%) 5/8825 (0%) 27/11045 (0%) 94/3483 (3%) 0/119 (0%) 

– – 7/175 (4%) 7/175 (4%) – – HD17O 
  0/175 (0%) 0/175 (0%)   

378/544 (69%) – 434/908 (48%) 195/679 (29%) – – HD18O 
16/544 (3%) – 221/908 (24%) 221/679 (33%) – – 

4. Îïòèêà àòìîñôåðû è îêåàíà, ¹ 4. 
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â äàííîì èíòåðâàëå. Ýòî æå îòíîøåíèå â ïðîöåíòàõ 
ïîêàçàíî â ñêîáêàõ. Ïîä÷åðêíóòûå öèôðû îçíà÷àþò, 
÷òî ñðàâíåíèå ïðîâåäåíî ñ òî÷íîñòüþ ε = 0,01 ñì–1, 
âûäåëåííûå êóðñèâîì – ε = 0,1 ñì–1, æèðíûì 
øðèôòîì – ε = 1 ñì–1. 

Ñðàâíåíèå ìàññèâîâ HITRAN è GEISA ïîêà-
çàëî ñëåäóþùåå: 

– â äèàïàçîíå 0–200 ñì–1 ÷èñëî ïåðåõîäîâ â íèõ 
ïðàêòè÷åñêè îäèíàêîâî. Èñêëþ÷åíèåì ÿâëÿåòñÿ 
èíòåðâàë 10–30 ñì–1, â êîòîðîì äëÿ ìîëåêóëû 
HDO äàííûå GEISA ëó÷øå ñîîòâåòñòâóþò íàáîðó 
äàííûõ IUPAC;  

– â äèàïàçîíå 0–10000 ñì–1 äåêîìïîçèöèÿ ïî 
äàííûì âàðèàöèîííûõ ðàñ÷åòîâ ñîäåðæèò ìåíüøå 
íåîïóáëèêîâàííûõ äàííûõ, ÷åì äåêîìïîçèöèÿ ïî 
äàííûì èçìåðåíèé; 

– â äèàïàçîíå 10000–20000 ñì–1 òåíäåíöèÿ îá-
ðàòíàÿ, à èìåííî: ÷èñëî ïåðåõîäîâ, âçÿòûõ â ýêñ-
ïåðòíûå ìàññèâû èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò, ñó-
ùåñòâåííî áîëüøå ÷èñëà ïåðåõîäîâ, âçÿòûõ èç âà-
ðèàöèîííûõ ðàñ÷åòîâ. Ýòîò ôàêò, ïî-âèäèìîìó, 
óêàçûâàåò íà íåêîððåêòíîå ïðèïèñûâàíèå êâàíòî-
âûõ ÷èñåë ïðè âàðèàöèîííûõ ðàñ÷åòàõ â ýòîì äèà-
ïàçîíå. 

Îñîáîå âíèìàíèå ñëåäóåò îáðàòèòü íà ôàêò íå-
ñîâïàäåíèÿ äàííûõ èç ýêñïåðòíûõ ìàññèâîâ ñ äàí-
íûìè âàðèàöèîííûõ ðàñ÷åòîâ â äèàïàçîíå 0–50 ñì–1. 
Äëÿ èçîòîïîìåðîâ H2

18O è HDO â äèàïàçîíå  
0–10 ñì–1, à äëÿ èçîòîïîìåðà HD18O â äèàïàçîíå 
0–50 ñì–1 ïðîöåíò íåîïóáëèêîâàííûõ äàííûõ çíà÷è-
òåëåí. Åñëè äàííûå èç ìàññèâîâ HITRAN è GEISA  
â ýòèõ äèàïàçîíàõ èñïîëüçóþò íåîïóáëèêîâàííûå 
äàííûå, òî, ñêîðåå âñåãî, îíè áûëè ïîëó÷åíû äåñÿ-
òèëåòèÿ òîìó íàçàä.  

Â Ïðèëîæåíèè ïðèâåäåíû áèáëèîãðàôè÷åñêèå 
ññûëêè íà ðàáîòû, â êîòîðûõ îïóáëèêîâàíû äàí-
íûå î âàêóóìíûõ âîëíîâûõ ÷èñëàõ, ñîâïàäàþùèå  
ñ ðàçìåùåííûìè â ýêñïåðòíûõ ìàññèâàõ ïðè òåõ æå 
îãðàíè÷åíèÿõ íà çíà÷åíèå ε. Êóðñèâîì âûäåëåíû 

 

ññûëêè íà ðàáîòû, ñîäåðæàùèå îïèñàíèå âàðèàöè-
îííûõ ðàñ÷åòîâ. ×èñëî n ðàâíî ÷èñëó ïåðåõîäîâ, 
íå íàéäåííûõ â àíàëèçèðóåìîì ìàññèâå. 

Çàêëþ÷åíèå 

Â äàííîé ñòàòüå ïðåäñòàâëåíî îáîñíîâàíèå íå-
îáõîäèìîñòè ïðèìåíÿòü îãðàíè÷åíèÿ îïóáëèêîâà-
íèÿ ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ ïî îòíîøåíèþ ê ýêñ-
ïåðòíûì ìàññèâàì, ïîêàçàíî, ÷òî â ýêñïåðòíûõ 
ìàññèâàõ äàííûõ ñîäåðæàòñÿ óñòàðåâøèå äàííûå 
(äàííûå ñ íèçêîé òî÷íîñòüþ îïðåäåëåíèÿ âàêóóì-
íûõ âîëíîâûõ ÷èñåë), è îïèñàíû îãðàíè÷åíèÿ íà 
ïðîöåäóðó äåêîìïîçèöèè èíôîðìàöèîííûõ ðåñóð-
ñîâ ïî ïåðâè÷íûì îïóáëèêîâàííûì äàííûì. 

Ïðîâåäåí àíàëèç ýêñïåðòíûõ ìàññèâîâ HITRAN 
è GEISA. Â êà÷åñòâå îñíîâû äëÿ àíàëèçà ýêñïåðò-
íûõ ìàññèâîâ âçÿò ìàññèâ äàííûõ IUPAC [2, 3]. 
Ïîêàçàíî, ÷òî ∼ 7% ïåðåõîäîâ èçîòîïîìåðîâ H2

17O, 
H2

18O â ýêñïåðòíûõ ìàññèâàõ íå äîêóìåíòèðîâàíû, 
ò.å. îíè íå ïðèñóòñòâóþò íè â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ, 
íè è ðàñ÷åòíûõ äàííûõ, è äèàïàçîíû 0–10, 30–
200 ñì–1 ñîäåðæàò â îñíîâíîì ðàñ÷åòíûå äàííûå. 
Â äèàïàçîíå 0–200 ñì–1 äàííûå ýêñïåðòíûõ ìàññè-
âîâ ñîâïàäàþò è ñîäåðæàò îäèíàêîâûå íåòî÷íîñòè. 
Îñíîâíûå ðàçëè÷èÿ ìåæäó äâóìÿ ïðîàíàëèçèðî-
âàííûìè ìàññèâàìè ñîñðåäîòî÷åíû â äèàïàçîíå 
200–20000 ñì–1. Äëÿ èçîòîïîìåðà H2

17O â HITRAN 
íå äîêóìåíòèðîâàíî 20% ïåðåõîäîâ, à â GEISA 4% 
(îòíîñèòñÿ ê ðàñ÷åòíûì äàííûì). Ïî îñòàëüíûì 
èçîòîïîìåðàì âûÿâëåíî ïðèáëèçèòåëüíî îäíî è òî 
æå ïðîöåíòíîå ñîäåðæàíèå íåäîêóìåíòèðîâàííûõ 
äàííûõ.  

Âûïîëíåííûé àíàëèç óêàçûâàåò íà íåîáõîäè-
ìîñòü ïëàíèðîâàíèÿ ýêñïåðèìåíòîâ, îðèåíòèðîâàí-
íûõ íà ïðîâåðêó äàííûõ, èñïîëüçóåìûõ â ïðèëî-
æåíèÿõ, íî íå ïîäòâåðæäåííûõ ðàñ÷åòàìè è èçìå-
ðåíèÿìè. 

ÏÐÈËÎÆÅÍÈÅ 

Ðåçóëüòàòû äåêîìïîçèöèè â èíòåðâàëå 0–20000 ñì–1 

Èçîòîïî-
ìåð 

N ε, ñì–1 Ìàññèâ äàííûõ HITRAN n N ε, ñì–1 Ìàññèâ äàííûõ GEISA n 

 0–100 cì–1 

H2
17O    10–3 [58, 69, 101] 0 

 

 

   

1 

10–3 [134] 0 

H2
18O  10–1 [49, 53, 124, 135] 28 10–4 [53, 124, 135] 0 

 

31 

10–1 [134–137] 8 

1 

10–2 [134–137] 0 

HDO 1 [31–40, 42–46, 48, 50–52,  
56, 75, 89] 

20 1 [31–40, 42–46, 48, 50–52, 56, 75, 
89] 

20 

 

65 

10–1 [114, 116, 117, 119] 0 

66 

10–1  [114, 116, 117, 119] 0 

 10–30 ñì–1 

H2
17O 10–2 [58, 68, 69, 101] 0 10–2 [58, 68, 69, 101] 0 

 

10 

10–5 [139–143] 0 

10 

10–2 [139–143] 0 

H2
18O 10–3  [60, 68, 82, 101, 124 ,135] 0 10–2 [60, 68, 82, 101, 124, 135] 0 

 

15 

10–2 [139–143] 0 

15 

10–2 [139–143] 0 

HDO 10–1 [51, 60, 74, 75] 39 10–1 [51, 60, 74, 75] 20 

 

76 

10–1 [137, 138, 140, 141] 0 

76 

10–1 [137, 138, 140, 141] 0 
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Èçîòîïî-
ìåð 

N ε, ñì–1 Ìàññèâ äàííûõ HITRAN n N ε, ñì–1 Ìàññèâ äàííûõ GEISA n 

 30–50 ñì–1 

H2
17O 10–1  [68, 101] 9 10–1 [68, 101] 9 

 

25 

10–2  [139–143] 0 

25 

10–2 [139–143] 0 

H2
18O 10–2  [60, 68, 75, 101] 17 10–2 [60, 68, 75, 101] 17 

 

33 

10–2  [139–143] 0 

33 

10–2 [139–143] 0 

HDO 10–1  [60, 74, 75] 60 10–1 [60, 74, 75] 60 

 

76 

10–1  [137, 138, 140, 141] 2 

76 

10–1 [137, 138, 140, 141] 2 

 50–200 ñì–1 

H2
17O 10–1 [61, 64, 66, 101] 147 10–1 [61, 64, 66, 101] 147

 

279 

10–1 [139–143] 0 

279

10–1 [139–143] 0 

H2
18O 10–1  [61, 64, 66, 75, 101]  205 10–1 [61, 64, 66, 75, 101] 205

 

342 

10–1  [139–143] 2 

342

10–1 [139–143] 0 

HDO 10–1 [27, 64, 75] 370 10–1 [27, 64, 75] 370

 

599 

10–1  [137, 138, 140, 141] 2 

599

10–1 [137, 138, 140, 141] 0 

 200–10000 ñì–1 

H2
17O 10–1  [47, 54, 57, 61, 62, 64–67, 72, 88, 

90–92, 100, 112, 117, 120, 122, 
128, 129, 134, 136] 

1310 10–1 [47, 54,57,61,62,64–67, 72, 88, 
90–92, 112, 117, 120,122,128, 129,

134, 136] 

1384

 

4762 

1  [134, 139–142] 669

4828
 

1  [134, 139–142] 119

H2
18O 10–1  [47, 54, 57, 59, 61–66, 72, 73, 75, 

76, 78, 79, 83, 88, 90–92, 110, 112, 
114, 117, 120, 122, 125–129, 134, 

136] 

1259 10–1 [47, 54, 57, 59, 61–66, 72, 73, 75, 
76, 78, 79, 83, 88, 90–92, 110, 112, 
114, 117, 120, 125–129, 134, 136]

1379

 

6889 
 

1  [134, 139–142] 302

7106
 

1  [134, 139–142] 317

HDO 1  [41, 57, 64, 70–73, 75, 77, 81, 
84–86, 90–93, 96, 99,108, 109, 

111, 115, 116, 118, 120, 122, 128, 
129]  

1674 1  [41, 57, 64, 70–75, 77, 81, 84, 85, 
86, 90, 92, 93, 96, 99, 108, 109, 

111, 115, 116, 118, 120, 122, 128, 
129] 

2980

 

8825 
 

1  [137, 138, 140, 141] 5 

11045
 

1  [137, 138, 140, 141] 27 

 10000–20000 ñì–1 

H2
17O 10–1  [100, 122, 123, 131]  118 10–1 [100, 122, 123, 131]  9 

 

1916 

10–1  [139, 140, 141] 639

325

10–1 [139] 107

H2
18O 10–1  [80, 94, 113, 122, 123, 131] 164 10–1 [80, 94,113, 122, 123, 131] 23 

 

2443 

1  [139, 140, 141] 208

863

1  [139, 140, 141] 49 

HDO 10–1  [32, 77,97, 98,102–107, 109, 116, 
119, 121, 122, 130, 131–133] 

8 10–1 [32, 77, 87, 97, 102–107, 109, 116, 
119, 121, 122,130–133] 

8 

 

3483 

1  [137, 138, 140, 141] 0 

119

1  [137, 138] 0 
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N.A. Lavrentiev, M.M. Makogon, A.Z. Fazliev. Comparison of HITRAN and GEISA spectral data, 
based on taking into account the existent constraints. 

In this paper we have justified the necessity to use the restriction publishing constraints of spectral data in 
relation to expert data. The physical restrictions on vacuum wavenumbers used in the process of information 
sources decomposition according to primary published data have been described. We have also shown that  
HITRAN and GEISA data banks contain outdated data (low precision data on vacuum wavenumbers' measure-
ments). Spectral intervals, in which the data quality is not high enough for usage spectroscopic applications, 
have been defined as well. 

 


