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Ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ïîëóøèðèí ëèíèé àïïðîêñèìèðîâàíû ñòåïåííûìè ïîëèíîìàìè ïî âðàùà-
òåëüíûì êâàíòîâûì ÷èñëàì. Ìåòîäîì íàèìåíüøèõ, êâàäðàòîâ îïðåäåëåíû êîýôôèöèåíòû ïîëèíîìîâ äëÿ ðÿ-
äà àòìîñôåðíûõ è ïðèìåñíûõ ãàçîâ. Ïîëó÷åííûå ýìïèðè÷åñêèå ñîîòíîøåíèÿ èñïîëüçóþòñÿ â êà÷åñòâå âàðè-
àíòîâ ïðè ôîðìèðîâàíèè áàç äàííûõ ïî ïàðàìåòðàì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé àòìîñôåðíûõ è ïðèìåñíûõ ãàçîâ. 

 
 

Â äàííîì ñîîáùåíèè êðàòêî èçëàãàåòñÿ ìåòîäèêà ðàñ÷åòà ïîëóøèðèí ëèíèé. àòìîñôåðíûõ è 
ïðèìåñíûõ ãàçîâ, ïðèìåíÿåìàÿ êàê îäèí èç âàðèàíòîâ ïðè ôîðìèðîâàíèè áàç äàííûõ ïî ïàðàìåòðàì 
ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé àòìîñôåðíûõ è ïðèìåñíûõ, ãàçîâ â èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìå ïî ñïåêòðîñêîïèè 
âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ [1]. 

Â áàçó äàííûõ çàíîñÿòñÿ ïîëóøèðèíû ãàçîîáðàçíûõ ñîåäèíåíèé, îïðåäåëÿåìûå ýôôåêòàìè 
ñòîëêíîâåíèé â âîçäóõå. Îáû÷íî îíè ðàññ÷èòûâàþòñÿ ïî ôîðìóëå 
 

 (1) 
 

Ðàññìàòðèâàåìàÿ õàðàêòåðèñòèêà ëèíèè îáóñëîâëåíà ñëîæíûìè ïðîöåññàìè ìåæìîëåêóëÿðíûõ 
âçàèìîäåéñòâèé, è ñòðîãèé ó÷åò âñåõ ýôôåêòîâ ñîóäàðåíèé ïðèâîäèò., ê ñîçäàíèþ àëãîðèòìîâ, òðå-
áóþùèõ çíà÷èòåëüíîãî îáúåìà ïðîöåññîðíîãî âðåìåíè äàæå äëÿ ÝÂÌ òèïà ÅÑ-1066. 

Âìåñòå ñ òåì ïëàâíûé õîä çàâèñèìîñòè ïîëóøèðèí ëèíèé îò âðàùàòåëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ïî-
çâîëÿåò îïèñàòü èõ ïîâåäåíèå ýìïèðè÷åñêèìè ïîëèíîìàìè ïî âðàùàòåëüíûì êâàíòîâûì ÷èñëàì, ïðè-
ìåíåíèå êîòîðûõ ïîçâîëÿåò çíà÷èòåëüíî (â äåñÿòêè ðàç äëÿ ìîëåêóë O3, Í2O) ñîêðàòèòü âðåìÿ ñ÷åòà 
è èñïîëüçîâàòü èõ â èíæåíåðíûõ ìåòîäèêàõ ðàñ÷åòà ôóíêöèé ïðîïóñêàíèÿ ãàçîâûõ ñðåä. 
 

Ò à á ë è ö à  1  
 

Êîýôôèöèåíòû ýìïèðè÷åñêîãî ïîëèíîìà (1) äëÿ ðàñ÷åòà ïîëóøèðèí 
äâóõàòîìíûõ (X — ñîåäèíåíèå, Y — óøèðÿþùèé ãàç, — ñì–1  àòì–1) ìîëåêóë 

 

 
 

Àïïðîêñèìàöèÿ ïîëóøèðèí ëèíèé ïîëèíîìîì äëÿ äâóõàòîìíûõ è ëèíåéíûõ ìîëåêóë ïðîâîäè-
ëàñü íåîäíîêðàòíî, íàïðèìåð [2, 12]. 

Â äàííîì ñîîáùåíèè äëÿ äâóõàòîìíûõ è ëèíåéíûõ ìîëåêóë âûáðàí ïîëèíîì 
 

 (2) 
 

ïî âðàùàòåëüíîìó êâàíòîâîìó ÷èñëó íèæíåãî ñîñòîÿíèÿ ïåðåõîäà J, â îòëè÷èå îò [2, 12], ãäå àðãó-
ìåíò ïîëèíîìà — ÷èñëî m, ðàâíîå äëÿ Ð-âåòâè J, íóëþ äëÿ Q-âåòâè è «J+1» äëÿ R-âåòâè. 

Äëÿ òðåõàòîìíûõ àñèììåòðè÷íûõ ìîëåêóë ïðèìåíÿåòñÿ âïåðâûå ïðåäëàãàåìàÿ îðèãèíàëüíàÿ 
ôîðìóëà: 
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 (3) 
 
ãäå J — âðàùàòåëüíîå êâàíòîâîå ÷èñëî íèæíåãî ñîñòîÿíèÿ ïåðåõîäà, îáðàçóþùåãî ëèíèþ â ñïåêòðå; 
 = — — ðàçíîñòü ïñåâäîêâàíòîâûõ ÷èñåë ïåðåõîäà ( = KA–KC). 
 

Ò à á ë è ö à  2  
 

Êîýôôèöèåíòû ýìïèðè÷åñêîãî ïîëèíîìà (2) äëÿ ðàñ÷åòà ïîëóøèðèí ìîëåêóë 
òèïà àñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà (Í2O, Î3) 

 

 
 

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ïîëèíîìîâ íà îñíîâå ýìïèðè÷åñêèõ çíà÷åíèé [4—13] ñîñòàâëå-
íà ïðîãðàììà ìèíèìèçàöèè è îïðåäåëåíû êîýôôèöèåíòû ïîëèíîìîâ (òàáë. 1, 2). Â îñíîâíîì äëÿ 
ñòàòèñòè÷åñêîé îáðàáîòêè âûáèðàëèñü ïîëóøèðèíû ëèíèé, èçìåðåííûå â âîçäóõå. Ïðè îòñóòñòâèè 
òàêèõ äàííûõ ðàññìàòðèâàëñÿ ýêñïåðèìåíò ïî ïîëóøèðèíàì, óøèðåííûì àçîòîì è êèñëîðîäîì ñ ïî-
ñëåäóþùèì ðàñ÷åòîì ñîîòâåòñòâóþùåé êîìáèíàöèè (1). 
 

Ò à á ë è ö à  3  
 

Àíàëèç ïðåäñêàçàòåëüíîé ñïîñîáíîñòè ïîëèíîìîâ (1) äëÿ ðàñ÷åòà ïîëóøèðèí 
 

 
 

Äëÿ ìîëåêóëû ÑÎ ïðèâåäåíû òðè íàáîðà ïîëèíîìîâ, ò. ê. èìåííî äëÿ ýòîé ìîëåêóëû íàáîð ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ íàèáîëåå ïîëîí è ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü îöåíèòü ïîãðåøíîñòü, äàâàå-
ìóþ ôîðìóëîé (I) ïðè ðàñ÷åòå ïîëóøèðèí â âîçäóõå. Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ ïîëóøèðèí, ðàñ-
ñ÷èòàííûå ïî òðåì íàáîðàì ïîëèíîìîâ äëÿ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ìîëåêóë ÑÎ—N2; ÑÎ—O2; ÑÎ—
âîçäóõ. Êàê. âèäíî èç ðèñóíêà, èñïîëüçîâàíèå ñîîòíîøåíèÿ (1) âíîñèò ïîãðåøíîñòü ïðè ñðåäíèõ çíà-
÷åíèÿõ J äî 20%. Ïðè÷èíó ýòîãî ðàñõîæäåíèÿ òðóäíî óêàçàòü îäíîçíà÷íî. Îïðåäåëåííûé âêëàä äàåò 
ïðåíåáðåæåíèå ñàìîóøèðåíèåì, êðîìå òîãî, âîçìîæíî âëèÿíèå äîïîëíèòåëüíûõ êîìïîíåíòîâ àòìî-
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ñôåðíîãî âîçäóõà. Ðèñ. 1 ïîä÷åðêèâàåò òîò ôàêò, ÷òî ïðè îïðåäåëåíèè êîíñòàíò ïîëèíîìà íàèëó÷øóþ 
òî÷íîñòü äàåò îáðàáîòêà ýêñïåðèìåíòà ïî ïîëóøèðèíàì, óøèðÿåìûì âîçäóõîì. Ýòèì îáñòîÿòåëüñòâîì 
è âûçâàíî îïðåäåëåíèå ïîëèíîìà äëÿ êîìáèíàöèè ÑO2–âîçäóõ, ò. ê. â [12] ïðèâåäåíû ñîîòâåòñòâóþ-
ùèå äàííûå äëÿ ïàð ÑO2—N2 è ÑO2—Î2. 
 

Ò à á ë è ö à  4  
 

Ñðàâíåíèå ðàññ÷èòàííûõ ïî ôîðìóëå (3) çíà÷åíèé ïîëóøèðèí O3 ñ íåçàâèñèìûì ýêñïåðèìåíòîì [14] 
 

 
 

 
 

Ðèñ. 1. Ðàñ÷¸ò ïî ïîëèíîìó (1) (êðèâàÿ 1) ïîëóøèðèí ëèíèé ÑÎ — âîçäóõ â ñðàâíåíèè ñ ýêñïåðè-
ìåíòîì (êðåñòèêè [11]); ðàñ÷¸ò ïî ôîðìóëå (3) (êðèâàÿ 2) 

 

 
 

Ðèñ. 2. Ñðàâíåíèå ðàññ÷èòàííûõ ïî ïîëèíîìó (òî÷êè) 
çíà÷åíèé ïîëóøèðèí ÍÑ1 — âîçäóõ ñ ýêñïåðèìåíòîì 
(êðåñòèêè [4]) 

 

Ðèñ. 3. Ñðàâíåíèå ðàññ÷èòàííûõ (òî÷êè) ïî ïîëèíîìó 
çíà÷åíèé ïîëóøèðèí HF—N2 ñ ýêñïåðèìåíòîì (êðå-
ñòèêè [4]) 
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Ðèñ. 2—7 è òàáë. 3 èëëþñòðèðóþò èíòåðïîëÿöèîííóþ ñïîñîáíîñòü íàéäåííûõ ïîëèíîìîâ. Äëÿ 
âîäÿíîãî ïàðà íà ðèñ. 7 îòìå÷åíû äàííûå ïî ïîëóøèðèíàì, íå èñïîëüçîâàííûå â ïîäãîíêå. Íàîáî-
ðîò, äëÿ Î3 íà ðèñ. 8 íàíåñåíû çíà÷åíèÿ ïîëóøèðèí, èñïîëüçîâàííûå â îáðàòíîé çàäà÷å, è äàíà êðè-
âàÿ, ðàññ÷èòàííàÿ ñ íàéäåííûìè êîýôôèöèåíòàìè ïîëèíîìà. Â ñðåäíåì ïîãðåøíîñòü âîññòàíîâëåíèÿ 
äàííûõ [9] ñîñòàâëÿåò 10%, íî îòäåëüíûå ëèíèè âîññòàíàâëèâàþòñÿ ìåíåå òî÷íî. Îäíàêî ñðàâíåíèå 
ðàññ÷èòàííûõ ïî ôîðìóëå (3) ïîëóøèðèí äëÿ ïàðû Î3—âîçäóõ ñ íåçàâèñèìûì ýêñïåðèìåíòîì [14] 
ïîêàçûâàåò, ÷òî íàèáîëüøåå ðàñõîæäåíèå äîñòèãàåò âñåãî 15%. 
 

 
 

 
 

Ðèñ. 4. Ñðàâíåíèå ðàññ÷èòàííûõ (òî÷êè) ïî ïîëèíîìó 
çíà÷åíèé ïîëóøèðèí ÍÑ1—N2 ñ ýêñïåðèìåíòîì (êðå-
ñòèêè [4]) 

Ðèñ. 5. Îïèñàíèå âðàùàòåëüíîé çàâèñèìîñòè ïîëóøè-
ðèíû HF — âîçäóõ, òî÷êè — ðàñ÷¸ò ïî ïîëèíîìó, 
êðåñòèêè — ýêñïåðèìåíò 

 

 
 

Ðèñ. 6. Ñðàâíåíèå ðàññ÷èòàííûõ (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) çíà÷åíèé ïîëóøèðèí ÑO2 ñ ýêñïåðèìåíòîì 
(êðóæêè — [6]; êðåñòèêè — [7]; I — [5]) 

 

 
 

Ðèñ. 7. Ñðàâíåíèå ðàññ÷èòàííûõ (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) çíà÷åíèé ïîëóøèðèí Í2O ñ ýêñïåðèìåíòîì 
(—[10]; êðåñòèêè [8]) 

 

 
 

Ðèñ. 8. Ñðàâíåíèå ðàññ÷èòàííûõ (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) çíà÷åíèé ïîëóøèðèí Î3 ñ ýêñïåðèìåíòîì 
(êðóæêè — [9]) 
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Ìû ïðîâåëè àíàëèç èçâåñòíûõ íàì äàííûõ ïî ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèÿì ïîëóøèðèí â âîç-
äóõå, îñíîâûâàÿñü íà îáçîðå [15]. Äëÿ ïðåîáëàäàþùåãî áîëüøèíñòâà äàííûõ ñèòóàöèÿ áûëà àíàëî-
ãè÷íîé, êàê â òàáë. 3—4. Òàêèì îáðàçîì, ïðåäëàãàåìûå ïîëèíîìû ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ â èíæåíåð-
íûõ ìåòîäèêàõ ðàñ÷åòà îïòè÷åñêîé ïðîçðà÷íîñòè. 
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Calculations of the Atmospheric Gases Spectral Lines Halfwidths. 
 

Experimentally measured values of the halfwidth are approximated by power polynomials over rotational quan-
tum numbers. Using the least squares method the coefficients of the polynomials have been determined for some at-
mospheric and trace gases. Thus obtained empirical relationships are used as a version when compiling databases of 
spectral lines parameters ot the atmospheric and trace gases. 
 


