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ЭФФЕКТИВНЫЙ МЕТОД ПРЯМОГО СЧЕТА МОЛЕКУЛЯРНОГО ПОГЛОЩЕНИЯ 
 

Предлагается быстрый способ расчета характеристик молекулярного поглощения методом line-by-line, 

включающий достижения известных современных алгоритмов ускорения счета при использовании неравномер-

ной сетки по длинам волн, и разработанный критерий селекции спектральных линий.  Селекция осуществляется 

по величине оптической толщи и наиболее эффективна для неоднородной атмосферной трассы, так как с ростом 

высоты число линий сокращается. 

 

Интерес специалистов к проблеме оптимизации расчетных схем метода прямого счета 

молекулярного поглощения связан с все более широким использованием его в задачах атмо-

сферной оптики.  Проведенный анализ известных на сегодня алгоритмов и пакетов программ 

[1 – 12] выявил ряд факторов, влияющих на скорость счета.  В данной работе рассмотрена се-

лекция спектральных линий, которая позволяет отбросить слабые линии, не вносящие замет-

ный вклад в поглощение и процедуры численного интегрирования. 

Количество спектральных линий в современных базах данных весьма значительно, одна-

ко реальный вклад в поглощение дают не все.  В связи с этим весьма актуальным является соз-

дание эффективных алгоритмов для селекции спектральных линий.  Наиболее простые осно-

ваны на том, что отбрасываются слабые линии, интенсивность которых меньше некоторой 

критической величины, которая эмпирически подбирается, другие основаны на оценках коэф-

фициентов поглощения или оптической толщи.  Наш анализ показал, что любой из этих кри-

териев [4, 7, 12] недостаточно эффективен. 

Погрешность пропускания за счет отброшенных линий можно оценить по формуле 
 

Δ T(ν)/T(ν) = Δτ
ν
 , (1) 

 

где Δ Т(ν) – абсолютная погрешность спектрального пропускания Т(ν); Δτ
ν
 – оптическая толща 

отброшенных спектральных линий, которая определяет погрешность расчета Т(ν), является 

величиной интегральной и зависит не только от интенсивности спектральных линий, но и от 

профиля концентрации газа.  Известные на сегодня критерии селекции по τ основаны лишь на 

отбрасывании линий, оптическая толща которых τ(z
1
, z

2
) меньше некоторой пороговой вели-

чины ε (где z
1
, z

2
 – нижняя и верхняя высотные границы соответственно).  При таком критерии 

селекции исключаются только самые слабые линии.  Однако среди оставшихся линий всегда 

есть такие, которые нет необходимости учитывать на всех высотах.  Отличие нашего алгорит-

ма состоит в том, что мы оцениваем оптическую толщу слоя z – z
2
, где z – текущая высота.  

Для каждой i-й линии определяется высота z
0i
, для которой выполняется условие 

 

τ(z
0 i

, z
2
) ≤ ε . (2) 

 

При расчете коэффициентов поглощения i-я линия учитывается только до высоты z
0i
.  По-

этому с ростом высоты количество спектральных линий уменьшается.  Моделирование пока-

зало, что этот алгоритм наиболее эффективен для газов типа H
2
O, концентрация которых бы-

стро спадает в зависимости от высоты.  Для газов, таких как CO
2
, концентрация которых спа-

дает более медленно или даже растет с высотой, как у O
3
, линии учитываются до больших вы-

сот, но тем не менее наш алгоритм достаточно эффективен.  В таблице приведена типичная 

ситуация для среднего ИК-диапазона, иллюстрирующая работу нашего критерия селекции 

линий.  Из таблицы видно, что с ростом высоты число узлов m
0
 по частоте при равномерной 
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частотной сетке растет, что обусловлено уменьшением полуширины линии с ростом высоты. 

Время расчета спектральной зависимости коэффициента поглощения на выделенной высоте 

пропорционально m⋅m
0
, поэтому даже для озона на высоте 40 км время счета уменьшилось 

более чем в 5 раз.  Для водяного пара в данном случае учет линии поглощения при расчете 

пропускания в слое 0–50 км достаточно проводить только до высоты z=10 км. Таким образом, 

наш критерий позволяет не только проводить селекцию линий, но и в ряде случаев для на-

клонных атмосферных трасс автоматически определять верхнюю границу, до которой следует 

проводить расчеты функций пропускания. 

При нахождении характеристик молекулярного поглощения с низким спектральным раз-

решением необходимо рассчитать спектр в этом интервале длин волн.  Как правило, применя-

ется равномерный шаг по частоте, однако имеется ряд алгоритмов [4, 7, 10, 13, 14], которые 

используют адаптивные процедуры численного интегрирования с неравномерным шагом для 

сокращения числа узлов интегрирования.  Адаптивная процедура интегрирования по частоте, 

используемая в [7], позволяет получить высокую точность.  Величина шага определяется от-

носительной точностью спектрального пропускания.  Это приводит к необоснованно малому 

шагу в области сильного поглощения, хотя эти спектральные диапазоны дают небольшой 

вклад в функцию пропускания.  Этот недостаток позволяет исключить адаптивная процедура, 

используемая авторами [4].  Однако тестирование, проведенное нами, показало, что в этом 

алгоритме требуется задавать необоснованно высокую точность расчета, в противном случае 

возможен пропуск линий.  Оригинальный способ разбиения частотного интервала предложен 

в [13, 14].  Частотный шаг определяется через эквивалентную ширину линий, что позволяет в 

области сильного поглощения использовать редкий шаг.  Этот алгоритм высокоэффективен 

при расчете пропускания атмосферы для фиксированного диапазона высот z
1
 – z

2
.  Изменение 

высотного диапазона приводит к изменению частотной сетки, что ведет к усложнению алго-

ритма расчета пропускания, а также к дублированию расчетов коэффициентов поглощения. 
 

Количество линий m, учитываемых при расчетах коэффициента поглощения на разных высотах, 

и количество узлов по частоте m
0
, в которых вычисляется спектральное пропускание 

 

 m 

z, км m
0
 H

2
O CO

2
 O

3
 

0 30 19 157 205 

5 59 4 95 194 

10 117 1 66 181 

20 465 0 35 113 

30 929 0 17 86 

40 929 0 12 35 

 

По нашему мнению, наиболее эффективные методы разбиения частотного интервала 

предложены в [1, 10], в которых вместо неравномерной сетки по частотам авторы предлагают 

серию сеток с равномерным шагом: мелкий шаг для центра линии и крупный – для крыла.  

Следует подчеркнуть, что для реализации такого алгоритма авторам [1] пришлось использо-

вать аппроксимацию для контура линии поглощения типа [17], которая в ряде случаев может 

давать заметные погрешности, тогда как методика [10] допускает любую форму контура. 

В настоящее время мы пока реализовали алгоритм, использующий равномерное разбие-

ние частотного интервала.  Причем шаг по частоте пропорционален фойгтовской полуширине 

спектральной линии. С ростом высоты в ИК-диапазоне спектра полуширина линии уменьша-

ется, что приводит к уменьшению шага по частоте и увеличению их числа.  Таким образом, 

коэффициент поглощения на малых высотах, где фойгтовская полуширина большая, рассчи-

тывается для небольшого количества точек, а с ростом высоты количество точек возрастает.  В 

нашем алгоритме величина шага может меняться только дискретно делением первоначального 

шага по частоте пополам.  Это позволяет использовать достаточно простую схему интерполя-

ции Лагранжа с заранее вычисленными коэффициентами для пересчета коэффициентов по-

глощения или оптической толщи на новую сетку.  Из вышесказанного следует, что наиболь-

шую проблему для расчета представляют большие высоты, на которых спектральные линии 

очень узкие и требуются специальные алгоритмы для сокращения объема вычислений. 
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В дальнейшем мы предполагаем модифицировать наш алгоритм расчета, включив в него ме-

тодику разбиения частотного интервала, описанную в [10], что позволит получить парадоксаль-

ный, на первый взгляд, результат – с ростом высоты скорость вычислений будет возрастать. 

Работа выполнена при финансовой поддержке Российского фонда фундаментальных ис-

следований (Код проекта 94–01–01328–В). 
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A . A .  M i t s e l ,  K . M .  F i r s o v .   Efficient Technique for Direct Computation of Molecular Absorption. 

A quick procedure for molecular absorption computation by line-by-line technique is proposed, which includes the 

known up-to-date algorithms of reducing the computation time due to use of a nonuniform over wavelengths network as well 

as a developed criterion of the spectral lines selection.  The selection is performed by the magnitude of the optical thickness 

being the most efficient in the case of inhomogeneous path due to reduction of lines quantity with the height. 


