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Ïðîâåäåíû âåðèôèêàöèÿ, ñèñòåìàòèçàöèÿ è ðàçìåùåíèå â èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìå W@DIS âñåõ 

èìåþùèõñÿ íà äàííûé ìîìåíò îïóáëèêîâàííûõ äàííûõ, ïîëó÷åííûõ ðàçëè÷íûìè àâòîðàìè èç àíàëèçà êî-
ëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ñïåêòðîâ âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ ñåðîâîäîðîäà è åãî èçîòîïîìåðîâ. Èíòåðôåéñ ñèñ-
òåìû ïîçâîëÿåò áûñòðî è ýôôåêòèâíî íàõîäèòü íóæíóþ èíôîðìàöèþ ïî çàäàííûì êðèòåðèÿì. Èíôîðìà-
öèîííàÿ ñèñòåìà W@DIS ñîäåðæèò â íàñòîÿùåå âðåìÿ íàèáîëåå ïîëíóþ è äîñòîâåðíóþ â ñðàâíåíèè ñ äðó-
ãèìè áàçàìè äàííûõ èíôîðìàöèþ ïî êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûì ïåðåõîäàì è óðîâíÿì ýíåðãèè ìîëåêóëû 
ñåðîâîäîðîäà. Ñèñòåìàòèçèðîâàííûå äàííûå ìîãóò ñëóæèòü èñõîäíîé èíôîðìàöèåé äëÿ çàäà÷ òåîðåòè÷å-
ñêîé ñïåêòðîñêîïèè, õèìèè, àòìîñôåðíûõ çàäà÷ è äðóãèõ ïðèëîæåíèé. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ìîëåêóëà H2S, êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå ïåðåõîäû, êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå 
óðîâíè ýíåðãèè, èíôîðìàöèîííàÿ ñèñòåìà W@DIS; H2S molecule, vibrational-rotational transitions, 
vibrational-rotational energy levels, W@DIS information system. 

 
Ââåäåíèå 

Èíôîðìàöèîííûå òåõíîëîãèè ïîëó÷àþò âñå 
áîëüøåå ðàñïðîñòðàíåíèå â ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ 
çíàíèÿ. Èõ ïðèìåíåíèå ýôôåêòèâíî âî ìíîãèõ êî-
ëè÷åñòâåííûõ ïðåäìåòíûõ îáëàñòÿõ, â ÷àñòíîñòè  
â ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè. Ñïåöèôèêà ðåøå-
íèÿ íåêîòîðûõ ïðèêëàäíûõ çàäà÷, êàê, íàïðèìåð, 
èññëåäîâàíèå ðàäèàöèîííûõ ïðîöåññîâ â ìîëåêóëÿð-
íûõ ñðåäàõ, òðåáóåò èñïîëüçîâàíèÿ çíà÷èòåëüíîãî 
êîëè÷åñòâà ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ äëÿ ðàçëè÷íûõ 
ìîëåêóë â øèðîêîì äèàïàçîíå ÷àñòîò. Èíôîðìàöèÿ 
î ïàðàìåòðàõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé (öåíòðàõ, èíòåí-
ñèâíîñòÿõ, ïîëóøèðèíàõ, ñäâèãàõ è ò.ä.) è êîëåáà-
òåëüíî-âðàùàòåëüíûõ (ÊÂ) óðîâíÿõ ýíåðãèè ìîæåò 
áûòü ïîñëå îïðåäåëåííîé âåðèôèêàöèè ðàçìåùåíà  
â èíôîðìàöèîííûõ ñèñòåìàõ. Ýòî ïîçâîëÿåò çíà÷è-
òåëüíî îáëåã÷èòü ðàáîòó èññëåäîâàòåëÿ è äàåò âîç-
ìîæíîñòü èçáåæàòü ðàçëè÷íûõ îøèáîê è ïðîòèâî-
ðå÷èé ïðè èñïîëüçîâàíèè äàííîé èíôîðìàöèè. 

Ïåðèîäè÷åñêè îáíîâëÿåìûå áàíêè äàííûõ 
HITRAN [1] è GEISA [2] ÿâëÿþòñÿ îäíèìè èç ñà-    
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ìûõ èçâåñòíûõ õðàíèëèù è ïîñòàâùèêîâ êîëè÷åñò- 
âåííîé ñïåêòðàëüíîé èíôîðìàöèè äëÿ àòìîñôåð-
íûõ ìîëåêóë. Èçâåñòíû ìíîãî÷èñëåííûå íåäîñòàòêè 
óêàçàííûõ ìàññèâîâ [1, 2], ãëàâíûìè èç êîòîðûõ  
ÿâëÿþòñÿ íåêîððåêòíîå îòíåñåíèå êâàíòîâûõ ÷èñåë 
è ôàêòè÷åñêîå îòñóòñòâèå èíôîðìàöèè î ïðîèñõîæ-
äåíèè è òî÷íîñòè äàííûõ, ÷òî õàðàêòåðíî äëÿ çíà-
÷èòåëüíîãî ÷èñëà ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. Èìåþòñÿ  
è ñëó÷àè íåñîîòâåòñòâèÿ äàííûõ ïðàâèëàì îòáîðà [3]. 
Â ðåçóëüòàòå èññëåäîâàòåëü ìîæåò èñïîëüçîâàòü, íå 
áóäó÷è îñâåäîìëåííûì îá ýòîì, íàðÿäó ñ âûñîêî-
òî÷íîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé èíôîðìàöèåé ðàñ÷åòíûå 
ñïåêòðû íèçêîé òî÷íîñòè èëè ôèêòèâíûå ïåðåõîäû.  
 Êàê áûëî îòìå÷åíî â [4, 5], îêîëî 3% âñåõ ïå-
ðåõîäîâ èçîòîïîìåðîâ âîäÿíîãî ïàðà, âêëþ÷åííûõ 
â áàçó äàííûõ HITRAN-96, îòêëîíÿþòñÿ îò âûñîêî-
òî÷íûõ âàðèàöèîííûõ çíà÷åíèé öåíòðîâ è èíòåí-
ñèâíîñòåé ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé [4, 5] íà 0,1–8 ñì–1, 
÷òî îáóñëîâëåíî, ñêîðåå âñåãî, íåâåðíîé èäåíòèôè-
êàöèåé. Ñðàâíåíèå äàííûõ HITRAN-2008 äëÿ H2

17O 
è H2

18O ñ íåäàâíî îïóáëèêîâàííûìè [6] ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûìè öåíòðàìè ëèíèé â îáëàñòè 8000–
9400 ñì–1 ïîêàçàëî, ÷òî â äàííûõ HITRAN-2008  
â óêàçàííîé îáëàñòè ñîäåðæàòñÿ ðàñ÷åòíûå ñïåêòðû 
íèçêîé òî÷íîñòè.  

Êàê ïðàâèëî, â âûäåëåííîì ñïåêòðàëüíîì äèà-
ïàçîíå áàçû äàííûõ HITRAN è GEISA âêëþ÷àþò 



 Èíôîðìàöèîííàÿ ñèñòåìà äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷… 5. Êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå ïåðåõîäû… 899 
 

äàííûå òîëüêî èç îäíîé ïóáëèêàöèè, ÷òî ïðèâîäèò 
ê ïîòåðå çíà÷èòåëüíîãî êîëè÷åñòâà èíôîðìàöèè. 
 Âíå ðàìîê ìàññèâîâ äàííûõ îñòàþòñÿ ïóáëè-
êàöèè, â êîòîðûõ ïðåäñòàâëåíû íàáîðû ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè, íî íå ïðèâîäÿòñÿ 
ýêñïåðèìåíòàëüíûå ÊÂ-ïåðåõîäû, ëèáî íåò èíôîð-
ìàöèè îá èíòåíñèâíîñòÿõ ïåðåõîäîâ. Èíôîðìàöè-
îííûå ñèñòåìû, ïðåäîñòàâëÿþùèå èññëåäîâàòåëÿì 
ìàññèâû äàííûõ [1, 2], èìåþò ìèíèìàëüíûé íàáîð 
ñåðâèñíûõ óñëóã. Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî â ïîñëåäíåå 
âðåìÿ ðàáîòû â ýòîì íàïðàâëåíèè àêòèâèçèðîâà-
ëèñü [7]. 

Â ñâÿçè ñ âûøåñêàçàííûì ïîëó÷èëà ðàçâèòèå 
ñïåöèàëèçèðîâàííàÿ èíôîðìàöèîííàÿ ñèñòåìà (ÈÑ) 
W@DIS (http://wadis.saga.iao.ru) [8–10], êîòîðàÿ 
îòëè÷àåòñÿ îò ìàññèâîâ äàííûõ [1, 2] ïðåæäå âñåãî 
òåì, ÷òî ñîäåðæèò ïîëíûé íàáîð îïóáëèêîâàííûõ 
äàííûõ ñ óêàçàíèåì íà îøèáêè â íèõ (ñì. ðàáîòû 
ãðóïïû IUPAC [11, 12]), òî÷íóþ èíôîðìàöèþ îá 
îøèáêàõ èçìåðåíèé è î ïðîèñõîæäåíèè äàííûõ, 
âêëþ÷åííûõ â ñèñòåìó. Íàðÿäó ñ êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûìè ïåðåõîäàìè W@DIS ñîäåðæèò âñþ 
êîëè÷åñòâåííóþ èíôîðìàöèþ îá óðîâíÿõ ýíåðãèè, 
ïîëóøèðèíàõ, ñäâèãàõ, êîýôôèöèåíòàõ èõ òåìïåðà-
òóðíîé çàâèñèìîñòè è ò.ï., ïðåäñòàâëåííóþ â ïóá-
ëèêàöèè. Â îòëè÷èå îò ìàññèâîâ [1, 2], äëÿ êàæäîãî 
ñïåêòðàëüíîãî äèàïàçîíà ÈÑ W@DIS âêëþ÷àåò 
èíôîðìàöèþ îáî âñåõ îïóáëèêîâàííûõ äàííûõ äëÿ 
ðàññìàòðèâàåìîé ìîëåêóëû è ïðåäîñòàâëÿåò ïîëü-
çîâàòåëþ ñðåäñòâà äëÿ ñðàâíåíèÿ äàííûõ èç ðàçíûõ 
èñòî÷íèêîâ. 

Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ñîáðàíà, ïðîâåðåíà, ñèñòå-
ìàòèçèðîâàíà è çàíåñåíà â ÈÑ W@DIS âñÿ èìåþ-
ùàÿñÿ íà äàííûé ìîìåíò îïóáëèêîâàííàÿ èíôîð-
ìàöèÿ ïî êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûì ïåðåõîäàì  
è óðîâíÿì ýíåðãèè, ïîëó÷åííàÿ ðàçëè÷íûìè àâòî-
ðàìè èç àíàëèçà ÊÂ-ñïåêòðîâ âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ 
ñåðîâîäîðîäà è åãî èçîòîïîìåðîâ íà÷èíàÿ ñ 1935 ã. 
Ýòè äàííûå ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ êàê äëÿ ïðè-
êëàäíûõ, òàê è äëÿ ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâà-
íèé. Â ñèëó òîãî ÷òî ñåðîâîäîðîä è åãî ïðîèçâîä-
íûå ÿâëÿþòñÿ çàãðÿçíÿþùèìè âåùåñòâàìè, äëÿ 
êîíòðîëÿ èõ ñîäåðæàíèÿ â îêðóæàþùåé ñðåäå íå-
îáõîäèìû ñâåäåíèÿ î ÊÂ-ñïåêòðàõ H2S âûñîêîãî 
ðàçðåøåíèÿ. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, âñëåäñòâèå ñëàáîãî 
âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ñâÿçÿìè H–S, ìîëåêóëà H2S 
áëèçêà ê ïðåäåëó ëîêàëüíûõ ìîä, êîãäà êîëåáàíèÿ 
ñâÿçåé îñóùåñòâëÿþòñÿ íåçàâèñèìî. Ñòðóêòóðà 
âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè, êîòîðàÿ ïîäâåðãà-
åòñÿ çíà÷èòåëüíîé ïåðåñòðîéêå, è âíóòðåííÿÿ äè-
íàìèêà ìîëåêóëû â ïðåäåëå ëîêàëüíûõ ìîä âûçû-
âàþò íåîñëàáåâàþùèé èíòåðåñ ó ñïåöèàëèñòîâ  
â ïîñëåäíèå ãîäû (ñì., íàïðèìåð, [13]). 

1. Èíôîðìàöèîííàÿ ñèñòåìà W@DIS 

ÈÑ W@DIS áûëà ñïðîåêòèðîâàíà è ñîçäàíà 
äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ ñèñòåìàòèçàöèè ñïåêòðàëüíûõ 
äàííûõ äëÿ ðàçëè÷íûõ ìîëåêóë [14] â 2006–2008 ãã. 
Â íàñòîÿùåå âðåìÿ îíà ðàçâèâàåòñÿ â ÈÎÀ ÑÎ 
ÐÀÍ [8–10]. Êëþ÷åâûìè ïðèëîæåíèÿìè ÈÑ 

W@DIS ÿâëÿþòñÿ ñèñòåìà çàãðóçêè ðåøåíèé çàäà÷ 
ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè, ñèñòåìà ïîèñêà è ïðåä-
ñòàâëåíèÿ äàííûõ, ñèñòåìà ðàáîòû ñ ìåòàäàííûìè 
è îíòîëîãèÿìè èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ ïî ñïåê-
òðîñêîïèè âîäû, ñåðîâîäîðîäà, äèîêñèäà óãëåðîäà 
è äðóãèõ ìîëåêóë. Ñèñòåìà çàãðóçêè ïåðåõîäîâ, 
ïîèñêà è ïðåäñòàâëåíèÿ äàííûõ îïèñàíà ïîäðîáíî 
â ìîíîãðàôèè [15].  

Â ðåçóëüòèðóþùèé ñïèñîê äàííûõ ïî ÊÂ-
ïåðåõîäàì è óðîâíÿì ýíåðãèè ñåðîâîäîðîäà âîøëà 
èíôîðìàöèÿ, ïðåäñòàâëåííàÿ â ðàáîòàõ [16–50]. 
Ñîáðàííûå äàííûå îáåñïå÷åíû èíôîðìàöèåé îá èõ 
ñâîéñòâàõ. Íà ðèñ. 1 ïîêàçàíî ïðåäñòàâëåíèå 
ñâîéñòâ äàííûõ î ïåðåõîäàõ ìîëåêóëû H2

32S, îïóá-
ëèêîâàííûõ â [1].  

Â ìàññèâå äàííûõ ñîäåðæèòñÿ èíôîðìàöèÿ  
î 12330 ïåðåõîäàõ â äèàïàçîíå 3–4560 ñì–1, îòíî-
ñÿùàÿñÿ ê 14 êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûì ïîëîñàì. 
Êâàíòîâîå ÷èñëî J ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà èçìå-
íÿåòñÿ îò 0 äî 27. Ñîðîê òðè ïåðåõîäà íå óäîâëå-
òâîðÿþò ïðàâèëàì îòáîðà. Äàííûå [1] íå ñîîòâåòñò-
âóþò ðåçóëüòàòàì, îïóáëèêîâàííûì â ðàáîòàõ  
[29, 32, 39], ÷òî ñëåäóåò èç àíàëèçà ñòàíäàðòíûõ 
îòêëîíåíèé (ðèñ. 1, ïîêàçàíû òîëüêî ïåðâûå 5 ðå-
çóëüòàòîâ èç 13). Êàê ïîêàçàë àíàëèç, âñå ðàñõîæ-
äåíèÿ ìåæäó äàííûìè [1] (HITRAN-2008) è îðèãè-
íàëüíûìè èñòî÷íèêàìè, îòìå÷åííûå íà ðèñ. 1, îáó-
ñëîâëåíû èñêàæåíèåì îðèãèíàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ 
[30] â ïðîöåññå âêëþ÷åíèÿ â áàçó äàííûõ [1]. Ïðà-
âèëüíàÿ âåðñèÿ äàííûõ [30] äîñòóïíà â ÈÑ 
W@DIS. 

Êîìïüþòåðíîå ïðåäñòàâëåíèå ñâîéñòâ ñïåê-
òðàëüíûõ äàííûõ î ìîëåêóëàõ âîäû è ñåðîâîäîðî-
äà ÿâëÿåòñÿ ÷àñòüþ ÈÑ W@DIS è äîñòóïíî ïî àä-
ðåñó http://wadis.saga.iao.ru/saga2/ontology/. Îíî 
ñîäåðæèò êàòàëîãè ðåñóðñîâ ïî ìîëåêóëå ñåðîâîäî-
ðîäà ñ îòíåñåíèåì ïî ðÿäó ñâîéñòâ (íàïðèìåð, ïî 
çíà÷åíèÿì ñòàíäàðòíîãî îòêëîíåíèÿ (ÑÎ), âàêóóì-
íûõ âîëíîâûõ ÷èñåë, êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ, ïðè 
ñðàâíåíèè îðèãèíàëüíûõ èñòî÷íèêîâ ìåæäó ñîáîé). 
 Â êîëîíêàõ «Ñòàíäàðòíûå îòêëîíåíèÿ» ñ êàæ-
äûì èñòî÷íèêîì (íàïðèìåð, 1996_UlOnKoAl) ñâÿ-
çàíû ïÿòü ÷èñåë: 5,699E+01 îïðåäåëÿåò ìàêñèìàëü-
íóþ ðàçíîñòü çíà÷åíèé âàêóóìíûõ âîëíîâûõ ÷èñåë 
â ñðàâíèâàåìûõ èñòî÷íèêàõ, ÷èñëî 2 – êîëè÷åñòâî 
ïåðåõîäîâ, ïîìåíÿâøèõ ïîðÿäîê ñëåäîâàíèÿ ïî 
çíà÷åíèþ âàêóóìíûõ âîëíîâûõ ÷èñåë, 5,848 – âå-
ëè÷èíà ñòàíäàðòíîãî îòêëîíåíèÿ äëÿ âñåõ êîëåáà-
òåëüíûõ ïîëîñ, ñîâïàäàþùèõ â ñðàâíèâàåìûõ èñ-
òî÷íèêàõ, 95 – ÷èñëî ïåðåõîäîâ ñ îäèíàêîâûìè 
êâàíòîâûìè ÷èñëàìè è 4 – ÷èñëî ïîëîñ â èñòî÷íèêå 
äàííûõ 1996_UlOnKoAl. 

2. Îáçîð îïóáëèêîâàííûõ äàííûõ  
ïî ÊÂ-ïåðåõîäàì è óðîâíÿì ýíåðãèè 

èçîòîïîìåðîâ ñåðîâîäîðîäà 

Äëÿ çàïîëíåíèÿ áàíêà äàííûõ ÈÑ W@DIS áû-
ëà ñîáðàíà âñÿ äîñòóïíàÿ àâòîðàì îïóáëèêîâàííàÿ 
èíôîðìàöèÿ  ïî  ÊÂ-ïåðåõîäàì  è  óðîâíÿì  ýíåðãèè 
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Ðèñ. 1. Ïðåäñòàâëåíèå ñâîéñòâ äàííûõ íà ïðèìåðå ìàññèâà [1] 

 

H2
32S, H2

33S, H2
34S â äèàïàçîíå 0–16500 ñì–1 [16–50]. 

Îáçîð ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èñòî÷íèêîâ, èñïîëüçî-
âàííûõ ïðè ñîñòàâëåíèè ðåçóëüòèðóþùåãî ñïèñêà 
ÊÂ-ïåðåõîäîâ è óðîâíåé ýíåðãèè èçîòîïîìåðîâ ñå-
ðîâîäîðîäà, ïðèâåäåí â òàáëèöå ñ óêàçàíèåì òèïà 
èñïîëüçóåìîãî â ýêñïåðèìåíòå ñïåêòðîìåòðà, ñïåê-
òðàëüíîãî äèàïàçîíà, çàÿâëåííîé ýêñïåðèìåíòàëü-
íîé òî÷íîñòè äëÿ öåíòðîâ ëèíèé, èìåí èññëåäîâàí-
íûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé, ÷èñëà èäåíòèôèöè-
ðîâàííûõ ÊÂ-ïåðåõîäîâ è ïîëó÷åííûõ óðîâíåé 
ýíåðãèè äëÿ èçîòîïîìåðîâ H2

32S, H2
33S, H2

34S,  
à òàêæå ÷èñëà èçìåðåííûõ èíòåíñèâíîñòåé äëÿ H2

32S. 
Â àðõèâå ÈÑ W@DIS òàêæå ñîäåðæàòñÿ äàííûå èç 
ðàáîò, íå âîøåäøèõ â ðåçóëüòèðóþùèé ñïèñîê, íî 
ïðåäñòàâëÿþùèõ èíòåðåñ â èñòîðè÷åñêîì ïëàíå.  

Áîëüøàÿ ÷àñòü (98%) ÊÂ-ïåðåõîäîâ èçìåðåíà 
íà Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðàõ. Êîììåíòàðèè ïî êàæäîìó 
èñïîëüçîâàííîìó èñòî÷íèêó, âîçíèêøèå ïðè àíàëè-
çå äàííûõ, äîñòóïíû â ÈÑ W@DIS. Êàê ïðàâèëî, 
èäåíòèôèêàöèÿ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé â ðàññìàòðè-
âàåìûõ ðàáîòàõ ïðîâîäèëàñü ïàðàëëåëüíî ñ ìîäå-
ëèðîâàíèåì óðîâíåé ýíåðãèè è (çíà÷èòåëüíî ðåæå) 
èíòåíñèâíîñòåé ÊÂ-ïåðåõîäîâ ïî ìåòîäó ýôôåêòèâ-
íîãî ãàìèëüòîíèàíà. Èìåÿ â âèäó âîçìîæíûå ïðèìå-
íåíèÿ ðåçóëüòàòîâ, ïðèâåäåííûõ â íàñòîÿùåé ñòàòüå 

(ñì. ðàçä. 4), à òàêæå ïðåäïîëàãàåìîå â áóäóùåì 
âêëþ÷åíèå â ðàññìîòðåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èí-
òåíñèâíîñòåé ÊÂ-ëèíèé, ìû îòñëåæèâàëè äîïîëíè-
òåëüíî, â êàêèõ ðàáîòàõ ïðîâîäèëèñü èçìåðåíèÿ 
èíòåíñèâíîñòåé è îïðåäåëÿëèñü ïàðàìåòðû ýôôåê-
òèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà, ïîçâîëÿþùèå âîñïðî-
èçâîäèòü è ïðåäñêàçûâàòü èíòåíñèâíîñòè ïåðåõîäîâ.  
 Íåñêîëüêî îáùèõ çàìå÷àíèé ïî ïîâîäó èñïîëü-
çóåìûõ äàííûõ.  

1) Ïóáëèêàöèè [30, 33, 36, 39, 41], îñíîâàííûå 
íà àíàëèçå Ôóðüå-ñïåêòðîâ, çàðåãèñòðèðîâàííûõ 
Ë. Áðàóí â îáñåðâàòîðèè Êèòò Ïèê (ÑØÀ) â äèà-
ïàçîíå 2200–11000 ñì–1, íå âêëþ÷àþò íåïîñðåäñò-
âåííî ÊÂ-ïåðåõîäû. Ôàéëû, ñîäåðæàùèå ñïèñêè 
ÊÂ-ëèíèé è ñîîòâåòñòâóþùèå èäåíòèôèêàöèè, ïî-
ìåùåíû â ÈÑ W@DIS.  

2) Â îðèãèíàëüíûõ èññëåäîâàíèÿõ [37, 38, 40] 
ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïåðåõîäû íå ïðèâîäÿòñÿ: öåí-
òðû è êîýôôèöèåíòû ïîãëîùåíèÿ â ïèêå ëèíèé, 
çàðåãèñòðèðîâàííûõ íà Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðå â äèà-
ïàçîíå 4000–9000 ñì–1, ïðåäîñòàâëåíû àâòîðàìè 
âûøåóêàçàííûõ ïóáëèêàöèé. Íà îñíîâå ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè, âêëþ÷åííûõ â èíôîð-
ìàöèîííóþ ñèñòåìó (â òîì ÷èñëå ïîëó÷åííûõ èç 
àíàëèçà ñïåêòðîâ, çàðåãèñòðèðîâàííûõ â Êèòò Ïèê), 



 

 Èíôîðìàöèîííàÿ ñèñòåìà äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷… 5. Êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå ïåðåõîäû… 901 
 

ÊÂ-ïåðåõîäû è óðîâíè ýíåðãèè ìîëåêóë H2
32S, H2

33S, H2
34S â èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìå W@DIS 

H2
32S H2

34S  H2
33S  

Ïóáëè-
êàöèÿ 

Ãîä 

Òèï  
ýêñïåðèìåí-

òàëüíîé  
óñòàíîâêè 

Ñïåêòðàëüíûé  
äèàïàçîí, ñì–1 

Δv,  
10–6 ñì–1

 V1V2V3 Ïåðå-
õîäû

Óðîâ-
íè 

Ïåðå-
õîäû 

Óðîâ-
íè 

Ïåðå-
õîäû 

Óðîâ-
íè 

N 

[16] 1953 ÃÄÌÂ 5,629–7,229 15  000 2  1  1   

[17 1968 ÒÝÐ 5,629–14,154 3  000 7       

[18 1971 Ò ÌÏ 5,629–7,229 1  000  2       

[19 1972 ÌÏÑ 1,168–25,549 100  000 35       

[20] 1983 Ôóðüå 50,769–307,507 100  000 387       

[21] 1985 ÑÑ RAD 10,023–20,897 2,5  000 6        

[22] 1995 C 4,385–85,409 1,3–16,6  000 83       

[24] 1982 Ôóðüå 1003–1496 2000  010 397       

[25] 1983 ÄÏË 1082–1257  2000  010 123       

[26] 1996 Ôóðüå 840–1360 90  010  226  126 56   

[27] 1983 ÄÏË 1082–1257  010       103 

[28] 1981 ÈÐÑ 2192–2824 2000 020 100 001 715  45     

[29] 1984 Ôóðüå 2180–2946 500 020100 001 2113 719 592 389 109 109 529 

2141–3035 300 020 100 001 3624 723 967 377 374 179 568 [30*] 1998 Ôóðüå 

3035– 4250 300 030 110 011 4035 750 1295 444 633 257 526 

[31 1969 ÈÐÑ 3764–3978 4000 110 001 595       

[32 1996 Ôóðüå 3300–4080  80 030 110 011  436  207    

[33, 34*] 2006 Ôóðüå 4500–5595 500 101 021 120 
200 002 040

5256 1381 2764 597 670 299 1536

[35 1986 Ôóðüå 6000–6500 1500 210 111 012  355  123    

[36*] 2004 Ôóðüå 5688–6677 500 210 111 031 
130 050 012

3240 
 

797 
 

911 333 429 210 1305

[37**] 2005 Ôóðüå 5700–6650 2000 210 111 031 
130 050 012

2208 
 

505 
 

561  220   

[38**] 2004 Ôóðüå 7226–7995 2000 300 201 003 
121 220 

1869 493      

[39*] 2004 Ôóðüå 7169–7899 1000 300 201 102 
003 121 220

3063 944 732 301 124 91  

[40**] 2004 Ôóðüå 8405–8905 2000 310 211 602 196      

[41*] 2004 Ôóðüå 8412–8906 1000 211 112 131 
 032 230 

1462 550      

[42] 1994 Ôóðüå 2000–11147 1000 301 202 311 
212 

  226      

[43] 2003 ÂÐËÑ 9540–10000 10000 301 202 221 
141 

1735 348 234 181 26 28 1183

[44] 2001 ÂÐËÑ 10780–11330 5000 212 311 231 1105 447 256 224 35 50 337 

[45] 1997 ÂÐËÑ 12270–12670 20000 401 104 399 177      

[46] 1998 ÂÐËÑ 13030–13370 20000 213 312 210 172      

[47] 1998 ÂÐËÑ 14100–14400  20000 402 303 322 
223 

 160      

[48] 2001 ÂÐËÑ 16180–16440 10000 403 304 172 154      

[49] 1994 ÄÏË 11930–12300 10000 302 203 230       

[50] 1995 ÄÏË 11930–12300 10000 302 203  128      

 

Ï ð è ì å ÷ à í è ÿ :  1) Δν – çàÿâëåííàÿ ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ òî÷íîñòü öåíòðîâ ëèíèé; V1V2V3 – êîëåáàòåëüíûå êâàíòî-
âûå ÷èñëà; N – ÷èñëî èçìåðåííûõ èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé äëÿ ìîëåêóëû H2

32S. Â ðàáîòàõ, îòìå÷åííûõ çâåçäî÷êîé, ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûå ïåðåõîäû íåïîñðåäñòâåííî íå ïðèâîäÿòñÿ, îíè çàðåãèñòðèðîâàíû íà Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðå â Êèòò Ïèê è 
ïðåäîñòàâëåíû àâòîðàì Ëèíäîé Áðàóí (Linda Brown, JPL, Pasadena, USA). Ýêñïåðèìåíòàëüíûå öåíòðû ëèíèé äëÿ ïóá-
ëèêàöèé, îòìå÷åííûõ äâóìÿ çâåçäî÷êàìè, ïðåäîñòàâëåíû àâòîðàì ïðîôåññîðîì Øóè-Ìèíãîì Õó (Shui-Ming Hu, USTC, 
Hefei, China).  

2) ÃÄÌÂ – ãåíåðàòîð è äåòåêòîð ìèëëèìåòðîâûõ âîëí. ÒÝÐ – òåõíèêà ýëåêòðè÷åñêîãî ðåçîíàíñà. ÒÌÏ – òåõíèêà 
ìîëåêóëÿðíîãî ïó÷êà. ÌÏÑ – ìèêðîâîëíîâûé ïåðåñòðàèâàåìûé ñïåêòðîìåòð. ÑÑ RAD – ñóáìèëëèìåòðîâûé ñïåêòðîìåòð  
ñ ðàäèîàêóñòè÷åñêèì äåòåêòîðîì (RAD). C – Ôóðüå-ñïåêòðîìåòð, ëàçåðíûé ìèêðîâîëíîâîé ñïåêòðîìåòð, òåðàãåðöîâûé 
ñïåêòðîìåòð íà áàçå ëàìïû îáðàòíîé âîëíû (ËÎÂ). ÄÏË – äèîäíûé ïåðåñòðàèâàåìûé ëàçåð. ÈÐÑ – èíôðàêðàñíûé ðå-
øåòî÷íûé ñïåêòðîìåòð. ÂÐËÑ – âíóòðèðåçîíàòîðíûé ëàçåðíûé ñïåêòðîìåòð. 

9. Îïòèêà àòìîñôåðû è îêåàíà, ¹ 10. 
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áûëà ïðîâåäåíà òðèâèàëüíàÿ èäåíòèôèêàöèÿ ïîëó-
÷åííûõ ñïèñêîâ ëèíèé, êîòîðàÿ â ðÿäå ñëó÷àåâ  
îêàçàëàñü øèðå, ÷åì óêàçûâàëîñü â ñîîòâåòñòâóþ-
ùèõ ñòàòüÿõ [37, 38, 40]. Ïîëó÷åííûå ñïèñêè ëè-
íèé ñ èäåíòèôèêàöèåé ñîäåðæàòñÿ â ÈÑ W@DIS.  
Çäåñü ïîä òðèâèàëüíîé èäåíòèôèêàöèåé ïîíèìàåòñÿ 
îòíåñåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ïåðåõîäîâ ïîñðåäñò-
âîì ïðÿìîãî ñðàâíåíèÿ ñ ýòàëîííûìè öåíòðàìè, 
ïîëó÷åííûìè êàê ðàçíîñòü âåðõíèõ è íèæíèõ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé, ñâÿçàííûõ ñ äàííûì ïå-
ðåõîäîì. 

3) Âíóòðèðåçîíàòîðíûå ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ 
H2

32S [45–47, 49, 50] â äèàïàçîíå 11930–14400 ñì–1, 
îáóñëîâëåííûå ïåðåõîäàìè íà âûñîêîâîçáóæäåííûå 
ñîñòîÿíèÿ, ïðèâîäÿòñÿ áåç âñÿêèõ îöåíîê èíòåí-
ñèâíîñòåé, ÷òî çàòðóäíÿåò ïðîâåðêó ïðàâèëüíîñòè 
ÊÂ-îòíåñåíèé. 

3. Ýêñïåðòíàÿ ïðîâåðêà  

ïîëó÷åííûõ ìàññèâîâ ÊÂ-ïåðåõîäîâ 

è óñòàíîâëåíèå ñîãëàñîâàííîãî 

ëåéáåëèíãà  

Íà ïåðâîé ñòàäèè ñ ïîìîùüþ ñåðâèñà, ïðåäîñ-
òàâëÿåìîãî W@DIS, áûëà ïðîâåäåíà ïðîâåðêà âû-
ïîëíåíèÿ ôîðìàëüíûõ îãðàíè÷åíèé ÊÂ-òåîðèè íà 
êîëåáàòåëüíûå è âðàùàòåëüíûå êâàíòîâûå ÷èñëà  
è ïîðÿäêà ñëåäîâàíèÿ ÊÂ-÷àñòîò â ñïèñêàõ ëèíèé. 
Ýòî ïîçâîëèëî óñòðàíèòü îøèáêè ïå÷àòè, âñòðå-
÷àþùèåñÿ â ïåðâîèñòî÷íèêàõ, à òàêæå îøèáêè ñêà-
íèðîâàíèÿ. Íà âòîðîé ñòàäèè áûëà ïðîâåäåíà ïðî-
âåðêà ïîëó÷åííûõ ìàññèâîâ ÊÂ-ïåðåõîäîâ è óðîâ-
íåé ýíåðãèè íà ñîãëàñîâàííûé ÊÂ-ëåéáåëèíã, ò.å. 
ñîâîêóïíîñòü êîëåáàòåëüíûõ è âðàùàòåëüíûõ êâàí-
òîâûõ ÷èñåë V1, V2, V3 è J, Ka, Kc. Äëÿ ïðîâåðêè  
è óòî÷íåíèÿ ÊÂ-ëåéáåëèíãà áûëè ñêîíñòðóèðîâàíû 
êîìáèíàöèîííûå ðàçíîñòè (ÊÐ), âêëþ÷àþùèå ïå-
ðåõîäû ñ ó÷àñòèåì âûäåëåííîãî óðîâíÿ ýíåðãèè 
îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ (000). Àíàëèç ïîëó÷èâøèõñÿ 
ÊÐ ñðàçó ïîçâîëÿë âûÿâèòü ïðîòèâîðå÷èâûé ÊÂ-
ëåéáåëèíã, íåâåðíûå èäåíòèôèêàöèè, ëèíèè ñ íèç-
êîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé òî÷íîñòüþ – ïðè íàëè÷èè 
ïîâòîðÿþùèõñÿ äàííûõ èç ðàçíûõ èñòî÷íèêîâ. 

 Íà îñíîâå îïóáëèêîâàííûõ âðàùàòåëüíûõ, 
öåíòðîáåæíûõ, ðåçîíàíñíûõ ïàðàìåòðîâ áûëè âîñ-
ïðîèçâåäåíû ðàñ÷åòû óðîâíåé ýíåðãèè è îïðåäåëå-
íû êîýôôèöèåíòû ñìåøèâàíèÿ ÊÂ âîëíîâûõ 
ôóíêöèé. Â ñëó÷àå ðàçëè÷àþùèõñÿ ÊÂ êâàíòîâûõ 
÷èñåë äëÿ îäíîãî è òîãî æå ïåðåõîäà ëèáî óðîâíÿ, 
ïðîèñõîäÿùèõ èç ðàçíûõ èñòî÷íèêîâ, îêîí÷àòåëü-
íûé ÊÂ-ëåéáåëèíã óñòàíàâëèâàëñÿ ïî ìàêñèìàëü-
íîìó âêëàäó â ðåçóëüòèðóþùóþ âîëíîâóþ ôóíê-
öèþ. Äëÿ ÷èñòî êîëåáàòåëüíîãî ëåéáåëèíãà èñïîëü-
çîâàëèñü äàííûå ðàáîòû [51]. Çàìåòèì, ÷òî 
êîëåáàòåëüíûé ëåéáåëèíã â [40] è [41] ðàçëè÷àåòñÿ: 
ñîñòîÿíèå (310) èç [40] ñîîòâåòñòâóåò (112) èç [41].  
 

Ïðè èäåíòèôèêàöèè ÊÂ-ëèíèé èç [40] áûë ïðèíÿò  
ëåéáåëèíã èç ðàáîòû [41]. Ñðåäñòâàìè èíôîðìàöè-
îííîé ñèñòåìû âûïîëíåíî ñðàâíåíèå ÊÂ-ïåðåõîäîâ 
èç ðàçíûõ èñòî÷íèêîâ, ÷òî ïîçâîëèëî âûÿâèòü âîç-
ìîæíûå êàëèáðîâî÷íûå ñäâèãè ìåæäó äàííûìè. 
Òàê, íàïðèìåð, öåíòðû ÊÂ-ëèíèé èç ðàáîò [24]  
è [25] îêàçàëèñü ñìåùåíû äðóã îòíîñèòåëüíî äðóãà 
íà âåëè÷èíó îêîëî 0,0025 ñì–1. Àíàëîãè÷íî, öåí-
òðû ëèíèé [30] â îáëàñòè 2430–2950 ñì–1 ïðåâû-
øàþò çíà÷åíèÿ èç [29] â ñðåäíåì íà 0,00040 ñì–1. 
Ýòè ñäâèãè äîëæíû áûòü ó÷òåíû ïðè ñîâìåñòíîì 
èñïîëüçîâàíèè óêàçàííûõ äàííûõ, íàïðèìåð äëÿ 
âîññòàíîâëåíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè. 

Â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåííîãî àíàëèçà áûëè ïîëó-
÷åíû áîëüøèå ìàññèâû âûâåðåííûõ äàííûõ ïî ÊÂ-
ïåðåõîäàì è óðîâíÿì ýíåðãèè H2

32S, H2
34S, H2

33S: 
39054, 8982 è 3250 ïåðåõîäîâ è 9887, 3302 è 1223 
óðîâíåé ñîîòâåòñòâåííî. Ýòè ìàññèâû äîñòóïíû  
â èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìå W@DIS.  

4. Ýòàëîííûå ñïèñêè ÊÂ-ïåðåõîäîâ 

èçîòîïîìåðîâ ñåðîâîäîðîäà  

 Ðàññìîòðèì îäíî èç âîçìîæíûõ ïðèìåíåíèé 
èíôîðìàöèè ïî ÊÂ-ïåðåõîäàì è óðîâíÿì ñåðîâîäî-
ðîäà, àêêóìóëèðîâàííûì â W@DIS. Ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå óðîâíè ýíåðãèè, êàê ïðàâèëî, îïðåäåëÿþò-
ñÿ êàê ñðåäíåå ïî íàáîðó çíà÷åíèé, ïîëó÷åííûõ èç 
ëèíèé, âõîäÿùèõ â êîìáèíàöèîííóþ ðàçíîñòü. Íà-
áîðû óðîâíåé ýíåðãèè – ýòî óäîáíûé è ýêîíîìè÷-
íûé ñïîñîá õðàíèòü áîëüøèå îáúåìû èíôîðìàöèè, 
ïîñêîëüêó íà êàæäûé âåðõíèé óðîâåíü ïî ïðàâè-
ëàì îòáîðà âîçìîæíû â ñðåäíåì îêîëî 5 ïåðåõîäîâ, 
à èõ ìàêñèìàëüíîå ÷èñëî ìîæåò ñîñòàâëÿòü 10  
è áîëåå (â çàâèñèìîñòè îò ïîðîãà ïî èíòåíñèâíîñòè) 
ïåðåõîäîâ. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ äåòàëüíûõ ñïèñêîâ ëè-
íèé ïîãëîùåíèÿ H2

32S, H2
33S, H2

34S â äèàïàçîíå 
2000–10000 ñì–1 áûëè ðàññ÷èòàíû ÊÂ-ïåðåõîäû, 
öåíòðû êîòîðûõ îïðåäåëÿëèñü èç ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ âåðõíèõ è íèæíèõ óðîâíåé, à èíòåíñèâíîñòè 
áûëè ðàññ÷èòàíû ïî ìåòîäó ýôôåêòèâíîãî ãàìèëü-
òîíèàíà c èñïîëüçîâàíèåì ïàðàìåòðîâ äèïîëüíîãî 
ìîìåíòà èç ðàáîò [30, 33, 34, 36, 39, 41]. Ýòè ïåðå-
õîäû ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ýòàëîííûå, ïî-
ñêîëüêó èõ öåíòðû îïðåäåëåíû èç âûñîêîòî÷íûõ 
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé, è â ñëó÷àå ñëàáûõ, 
êâàçèâûðîæäåííûõ, ëèáî èñêàæåííûõ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ ëèíèé ýòàëîííûå ïåðåõîäû èìåþò áîëåå 
âûñîêóþ òî÷íîñòü.  

 Íà ðèñ. 2 ñïðàâà ïîêàçàíî ñðàâíåíèå ýêñïåðè-
ìåíòàëüíî íàáëþäàåìûõ ïåðåõîäîâ è ýòàëîííûõ ïåðå-
õîäîâ ñ èíòåíñèâíîñòÿìè íå íèæå 1,0 ⋅ 10–27 ñì/ìîëåê. 
 Ñëåâà äëÿ ñðàâíåíèÿ ïðèâåäåíà âñÿ èíôîðìà-
öèÿ ïî ÊÂ-ñïåêòðàì ñåðîâîäîðîäà èç áàçû äàííûõ 
HITRAN. Âèäíî, ÷òî ðàñ÷åò ïîçâîëÿåò êîððåêòíî 
ïðåäñêàçàòü çíà÷èòåëüíîå ÷èñëî ñëàáûõ ëèíèé, íå 
èçìåðåííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíî. 
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Çàêëþ÷åíèå  

ÊÂ-ïåðåõîäû è ñîîòâåòñòâóþùèå èì âåðõíèå 
óðîâíè ìîëåêóë H2

32S, H2
33S, H2

34S èç 34 îðèãè-
íàëüíûõ èñòî÷íèêîâ â øèðîêîì ñïåêòðàëüíîì äèà-
ïàçîíå 0–16000 ñì–1 ñîáðàíû, ïðîâåðåíû, ñèñòåìà-
òèçèðîâàíû è çàíåñåíû â èíòåðíåò-äîñòóïíóþ èí-
ôîðìàöèîííóþ ñèñòåìó W@DIS, ãäå ðåãóëÿðíî  
è îïåðàòèâíî îáíîâëÿþòñÿ ïî ìåðå ïîÿâëåíèÿ íî-
âûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Èìåþùèåñÿ â ÈÑ 
ìàññèâû ÊÂ-ïåðåõîäîâ çíà÷èòåëüíî ïðåâîñõîäÿò ïî 
êîëè÷åñòâó è îõâàòó ñïåêòðàëüíîãî äèàïàçîíà èíôîð-
ìàöèþ, ïðåäñòàâëåííóþ â HITRAN-2008, êîòîðàÿ 
îãðàíè÷åíà ÊÂ-ïåðåõîäàìè â äèàïàçîíå 0–4260 ñì–1. 
Â ÷àñòíîñòè, ñðàâíåíèå ìàññèâà äàííûõ èç 
HITRAN [1] â îáëàñòè 2142–4260 ñì–1 ñ îðèãè-
íàëüíûìè èñòî÷íèêàìè, çàíåñåííûìè â ÈÑ, ïîçâî-
ëèëî îáíàðóæèòü çíà÷èòåëüíûå èñêàæåíèÿ â öåí-
òðàõ è êâàíòîâûõ ÷èñëàõ ïåðåõîäîâ [1], êîòîðûå 
çàòðîíóëè 541 ëèíèþ.  

Ñèñòåìàòèçèðîâàííûå äàííûå ìîãóò ñëóæèòü 
èñõîäíîé èíôîðìàöèåé äëÿ çàäà÷ òåîðåòè÷åñêîé 
ñïåêòðîñêîïèè, õèìèè, àòìîñôåðíûõ çàäà÷ è äðó-
ãèõ ïðèëîæåíèé. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî ïðåäñòàâëåí-
íûé â íàñòîÿùåé ñòàòüå ìàòåðèàë çíà÷èòåëüíî îò-
ëè÷àåòñÿ îò íàøåé ïåðâîé âåðñèè áàíêà äàííûõ ïî 
H2S [52], ãäå ðàññìàòðèâàëèñü òîëüêî ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå ñïåêòðû, çàðåãèñòðèðîâàííûå Ë. Áðàóí 
[30, 33, 36, 39, 41] è À. Êàìïàðãîì [43, 44, 48]. 
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This work presents verification, systematization, and publication of all the published data acquired at the 
moment by various authors from the analysis of high resolution short-wave spectra of hydrogen sulfide and its 
isotopomers. The interface of this systems allows one to find promptly and efficiently any required information 
according to specified criteria. Comparing with other databases W@DIS information system in its present state 
contains the most accurate information on vibrational-rotational transitions and energy levels of a hydrogen sul-
fide molecule. The data systemized in this work may serve as initial information for the solution of the tasks of 
theoretical spectroscopy, chemistry, atmospheric tasks, and other applications. 


