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Ïðîâåäåí àíàëèç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ êîýôôèöèåíòîâ ïîãëîùåíèÿ ëèíèé îñíîâíîé èçîòîïè-
÷åñêîé ìîäèôèêàöèè ìîëåêóëû 32S16O2. Ïðåäëîæåíà ìåòîäèêà îöåíêè ýòîãî ïàðàìåòðà äëÿ ñïåêòðîñêîïè÷å-
ñêèõ áàç äàííûõ, îñíîâàííàÿ íà èçâåñòíûõ ìåòîäàõ ìàòåìàòè÷åñêîé ñòàòèñòèêè. Ïðîâåäåí àíàëèç ëèòåðàòóð-
íûõ èñòî÷íèêîâ, âûÿâëåíû ìàëîäîñòîâåðíûå äàííûå, ïðîâåäåí ðåãðåññèîííûé àíàëèç, ïðåäëîæåíà è ïðî-
àíàëèçèðîâàíà ìîäåëü äëÿ îöåíîê ïàðàìåòðà ñàìîóøèðåíèÿ. Ñäåëàíû îöåíêè ïðèìåíèìîñòè ïðåäëîæåííûõ 
ìîäåëåé. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: SO2, êîýôôèöèåíò ñàìîóøèðåíèÿ, àíàëèç äàííûõ; SO2, self-broadening, data analysis. 
 
Äëÿ ðàçëè÷íûõ ïðèëîæåíèé â îïòèêå àòìîñôåðû 

Çåìëè, ïëàíåò Ñîëíå÷íîé ñèñòåìû è ýêçîïëàíåò íå-
îáõîäèìî èñïîëüçîâàòü äîñòàòî÷íî ïîäðîáíûå áàíêè 

ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ äàííûõ, ñîäåðæàùèõ öåíòðû  
è èíòåíñèâíîñòè ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, êîýôôèöè-
åíòû èõ óøèðåíèÿ â ðàçëè÷íûõ óñëîâèÿõ. 

Òàêèå áàíêè ñîçäàþòñÿ â íàñòîÿùåå âðåìÿ è íà-
ñ÷èòûâàþò ìèëëèàðäû ëèíèé ïîãëîùåíèÿ, èçëó÷å-
íèÿ èëè ðàññåÿíèÿ. Öåíòðû è èíòåíñèâíîñòè ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé ðàññ÷èòûâàþòñÿ ab initio ìåòîäàìè 
íà ñóïåðêîìïüþòåðàõ. Â òî æå âðåìÿ ñ òàêèìè ïà-
ðàìåòðàìè êîíòóðà ëèíèè, êàê êîýôôèöèåíòû ñàìî-
óøèðåíèÿ, óøèðåíèÿ âîçäóõîì èëè äðóãèìè ãàçàìè, 
ïîêàçàòåëè òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè, ñèòóàöèÿ 

èíàÿ: áîëüøàÿ ÷àñòü íåîáõîäèìûõ äàííûõ îòñóòñò-
âóåò. Öåëü íàñòîÿùåé ñòàòüè – ïîêàçàòü îäèí èç âîç- 
ìîæíûõ ìåòîäîâ îöåíêè ïàðàìåòðîâ êîíòóðà ëèíèè, 
èñïîëüçóÿ ýëåìåíòû ðåãðåññèîííîãî àíàëèçà, íà ïðè- 
ìåðå ìîëåêóëû 32S16O2. 

Äèîêñèä ñåðû, èëè ñåðíèñòûé ãàç 
32S16O2, â îáû÷- 

íûõ óñëîâèÿõ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé áåñöâåòíûé ãàç  
ñ ðåçêèì õàðàêòåðíûì çàïàõîì, ðàñòâîðèìûé â âîäå 
ñ îáðàçîâàíèåì íåñòîéêîé ñåðíèñòîé êèñëîòû; îí 

ñæèæàåòñÿ ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ïîä äàâëå-
íèåì. SO2 ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç îñíîâíûõ âóëêàíè÷å-
ñêèõ ãàçîâ è, ñëåäîâàòåëüíî, ìîæåò ñëóæèòü ïðè-
çíàêîì âóëêàíè÷åñêîé àêòèâíîñòè. Äåòåêòèðîâàíèå 
è îïðåäåëåíèå êîíöåíòðàöèè SO2 – âàæíàÿ çàäà÷à 
àòìîñôåðíûõ è ïëàíåòàðíûõ èññëåäîâàíèé. 

SO2 âõîäèò â ñîñòàâ àòìîñôåðû Çåìëè è Âåíåðû, 
äðóãèõ ïëàíåò è ýêçîïëàíåò. Åãî ñïåêòðû ïîìåùå-
íû â áàçû äàííûõ (ÁÄ) HITRAN [1] è GEISA [2]. 
 

____________ 

* Áîðèñ Àëåêñàíäðîâè÷ Âîðîíèí (vba@iao.ru). 

Â áàçå äàííûõ HITRAN èìååòñÿ áîëåå 100000 ïåðå-
õîäîâ SO2. Ðàñ÷åòíûé ëèñò SO2, ñîçäàííûé â ãðóïïå 
ïðîô. Äæ. Òåííèñîíà (UCL, London) [3], ñîäåðæèò 
áîëåå 1,3 ìèëëèàðäà ïåðåõîäîâ. 

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ íà îðáèòû Çåìëè, Âåíåðû 
(Venus-Express) è Ìàðñà (Mars-Express, Exo-Mars  
è äð.) çàïóùåíî ìíîæåñòâî êîñìè÷åñêèõ àïïàðàòîâ, 
èìåþùèõ íà áîðòó Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðû (èëè èõ àíà- 
ëîãè) âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ. ×òîáû îáðàáàòûâàòü 
ïîëó÷åííûå ñïåêòðû, êðîìå ÷àñòîò è èíòåíñèâíîñòåé 
ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé íåîáõîäèìî çíàòü òàêèå ïàðà-
ìåòðû êîíòóðà ëèíèé, êàê êîýôôèöèåíòû ñàìî-
óøèðåíèÿ, óøèðåíèå äðóãèìè ãàçàìè, êîýôôèöèåíò 
òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè. Ïðîâîäèòü èçìåðåíèÿ 
è òî÷íûå ðàñ÷åòû äëÿ ñîòåí òûñÿ÷ ëèíèé íåâîçìîæ-
íî. Ïîýòîìó íåîáõîäèìî ðàçðàáîòàòü äîñòàòî÷íî 
ïðîñòûå ñïîñîáû îöåíîê êîýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ 
äëÿ çàïîëíåíèÿ ïðîáåëîâ â áàçàõ äàííûõ. 

Îáû÷íî ïðè àïïðîêñèìàöèè êîýôôèöèåíòîâ 
óøèðåíèÿ ëèíèè ó÷èòûâàþò òîëüêî èõ çàâèñèìîñòü 
îò êâàíòîâîãî ÷èñëà ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà J. 
Åñëè òî÷íåå, êàæäîé ëèíèè â ñïåêòðå ñîîòâåòñòâóåò 
îïðåäåëåííûé óíèêàëüíûé íàáîð êîëåáàòåëüíûõ  
è âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë, êîòîðûå õàðàêòå-
ðèçóþò âåðõíèé è íèæíèé óðîâíè ýíåðãèè. Äëÿ òðåõ- 
àòîìíîé ìîëåêóëû SO2 – òèïè÷íîãî àñèììåòðè÷íî-
ãî âîë÷êà – èìååòñÿ 12 êâàíòîâûõ ÷èñåë: òðè âðà-
ùàòåëüíûõ è òðè êîëåáàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñëà 
äëÿ íèæíåãî è âåðõíåãî ñîñòîÿíèé, ò.å. 1,v  2,v  3,v  ,J  
,aK  cK  è 1,v  2,v  3,v  ,J   ,aK  .cK  

Ôóíêöèþ, îïèñûâàþùóþ çàâèñèìîñòü êîýôôè-
öèåíòîâ óøèðåíèÿ îò êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé, ìîæíî 
ïðåäñòàâèòü â âèäå áåñêîíå÷íîãî ðÿäà ïî ñòåïåíÿì 
êâàíòîâûõ ÷èñåë. Ïðè ýòîì âîçíèêàþò âîïðîñû î ñõî- 
äèìîñòè ðÿäà, ñïîñîáàõ âû÷èñëåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ 
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è ò.ï. Ìû îãðàíè÷èìñÿ ñëó÷àåì, êîãäà â ýòîì ðàç-
ëîæåíèè ó÷èòûâàþòñÿ òîëüêî ïåðâûå ÷ëåíû ðÿäà. 
  Ðåãðåññèîííûé àíàëèç – ýòî íàáîð ñòàòèñòè÷å-
ñêèõ ìåòîäîâ èññëåäîâàíèÿ âëèÿíèÿ îäíîé èëè íå-
ñêîëüêèõ íåçàâèñèìûõ ïåðåìåííûõ íà çàâèñèìóþ 
ïåðåìåííóþ. Äîïóñòèì, ÷òî íåçàâèñèìûå ïåðåìåí-
íûå ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé êâàíòîâûå êîëåáàòåëüíûå 
è âðàùàòåëüíûå ÷èñëà, à çàâèñèìàÿ ïåðåìåííàÿ – 
êîýôôèöèåíò ñàìîóøèðåíèÿ ëèíèè. ×àñòü êâàíòî-
âûõ ÷èñåë â îïðåäåëåííîé ñòåïåíè âçàèìîçàâèñèìû 
è, êàê áóäåò ïîêàçàíî äàëåå, õîðîøî êîððåëèðóþò, 
ïîýòîìó â íàøåì àíàëèçå ïðåäóñìîòðåíî èññëåäî-
âàíèå àâòîêîððåëÿöèé. 

Êîýôôèöèåíò ñàìîóøèðåíèÿ ëèíèè SO2 – íå-
êîòîðîå ïîëîæèòåëüíîå âåùåñòâåííîå ÷èñëî, êîòîðîå 
õàðàêòåðèçóåò ïîëóøèðèíó ëèíèè íà ïîëóâûñîòå  
è çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû, çàñåëåííîñòè, êâàíòîâûõ 
÷èñåë íèæíåãî óðîâíÿ ýíåðãèè è ò.ï. Íàøà çàäà- 
÷à – íàéòè îïðåäåëåííûå çàêîíîìåðíîñòè â èìåþ-
ùèõñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ è, èñïîëüçóÿ èõ, 
ïîñòðîèòü çàâèñèìîñòè êîýôôèöèåíòà ñàìîóøèðåíèÿ 
ëèíèè îò êâàíòîâûõ ÷èñåë. 

Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà âûïîëíÿëàñü â íåñêîëüêî 
ýòàïîâ. 

 
Ñáîð ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ 
 

Â ëèòåðàòóðå ïðåäñòàâëåí äîñòàòî÷íî îáøèðíûé 
íàáîð ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî êîýôôèöèåí-
òàì ñàìîóøèðåíèÿ ëèíèé SO2. Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû 
õàðàêòåðèñòèêè èçìåðåííûõ çíà÷åíèé èç [4–10] 
äëÿ îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè 32S16O2. 
Èìåþòñÿ òàêæå äàííûå äëÿ èçîòîïîëîãîâ SO2, íà-
ïðèìåð 32S16O2,

 34S16O2,
 32S18O2, 

32S17O2, 
34S18O2  

è äð. Â [6] ïðåäñòàâëåíî íåêîòîðîå êîëè÷åñòâî çíà-
÷åíèé êîýôôèöèåíòà ñàìîóøèðåíèÿ äëÿ ëèíèé òÿ-
æåëîãî èçîòîïîëîãà 34S16O. Âñå ýòè äàííûå èñïîëü-
çîâàëèñü â íàøåì àíàëèçå, ïîñêîëüêó çàìåùåíèå 
òÿæåëûõ àòîìîâ ñëàáî âëèÿåò íà ýíåðãåòè÷åñêèå 
óðîâíè è âîëíîâûå ôóíêöèè ìîëåêóëû, à òàêæå  
íà êîýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ. Íåîáõîäèìî èìåòü  

â âèäó, ÷òî ñòàáèëüíûé èçîòîïîëîã 34S16O èìååò òó 
æå ñèììåòðèþ, ÷òî è îñíîâíàÿ ìîäèôèêàöèÿ. 

Âñåãî áûëî ñîáðàíî è èñïîëüçîâàíî äëÿ àíàëè-
çà 324 ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèÿ äëÿ ïîëîñ ïî-
ãëîùåíèÿ: 1, 3, 1

 + 2, 1
 + 2

  2 è îñíîâíîé 
(âðàùàòåëüíîé) ïîëîñû. Â ïîñëåäíåé ñòðîêå òàáë. 1 
ïðèâåäåíû ýêñòðåìàëüíûå çíà÷åíèÿ J, Ka, self min, 
self max äëÿ 324 ïåðåõîäîâ. 

 
Ïðåäâàðèòåëüíûé àíàëèç  

ñîáðàííûõ äàííûõ 
 
Â ðåçóëüòàòå àíàëèçà äàííûõ ëèíèé áûëè âû-

ÿâëåíû ïåðåõîäû, íå îòâå÷àþùèå ïðàâèëàì îòáîðà 
äëÿ êâàíòîâûõ ÷èñåë: äëÿ ñóììû ïðîåêöèé Ka + Kc 
ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà J äîëæíî âûïîëíÿòüñÿ 
óñëîâèå Ka + Kc  J = 0 èëè Ka + Kc  J = 1. Â ðÿ-
äå ðàáîò (íàïðèìåð, [7]) äëÿ ïîëîñ 1 è 3 ïåðåõî-
äîâ (100)–(000) [38 8 28] [36 9 27] è (001)–(000) 

[49 18 31] [50 18 31] âåðõíåãî óðîâíÿ óêàçàííîå 
ïðàâèëî îòáîðà íàðóøàåòñÿ. 

 
Îöåíêà è àíàëèç òåîðåòè÷åñêèõ 

 ðàñ÷åòîâ 
 
Â íàñòîÿùèé ìîìåíò â ÁÄ HITRAN èñïîëüçóåò-

ñÿ ëèíåéíàÿ èíòåðïîëÿöèÿ äëÿ êîýôôèöèåíòîâ ñàìî- 
óøèðåíèÿ ëèíèé SO2, ïðåäëîæåííàÿ ðàíåå â [1, 11]: 
 

 (SO2–SO2) = 0,4 cì1  àòì1 äëÿ aK   5, 

 (SO2–SO2) = 0,156 cì1  àòì1 äëÿ aK   21, 

 (SO2–SO2) = 0,471–0,0143 cì1  àòì1  
 äëÿ aK  6  aK   20 ñì1, (1) 

ò.å. êóñî÷íî-ëèíåéíàÿ çàâèñèìîñòü îò .aK  
  Äàëåå âåçäå, ãäå áóäåò óïîìÿíóò (SO2–SO2) 
èëè (SO2), ïðåäïîëàãàåòñÿ ðàçìåðíîñòü [cì1  àòì1]. 
  Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî â áîëüøèíñòâå ñëó-
÷àåâ èìååòñÿ áîëåå ñèëüíàÿ çàâèñèìîñòü îò êâàíòî-
âîãî ÷èñëà ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà J, ÷åì îò åãî 
ïðîåêöèè .aK  Òàêèì îáðàçîì, â íàøåì àíàëèçå 
èñïîëüçîâàòü ÁÄ HITRAN êàê èñòî÷íèê äàííûõ  
ïî ïàðàìåòðàì êîíòóðà íåâîçìîæíî, òàê êàê òàì 
óæå áûëà ïðîâåäåíà ïàðàìåòðèçàöèÿ. 

 
Ò à á ë è ö à  1  

Îáçîð ëèòåðàòóðíûõ äàííûõ äëÿ càìîóøèðåíèÿ ëèíèé ïîãëîùåíèÿ SO2 

Èñòî÷íèê Ãîä Ïîëîñà  maxJ   maxaK  (SO2)min (SO2)maõ 
×èñëî  

ïåðåõîäîâ 

[4]  1996 1 43 22 0,41 0,119 31 
[5]  1996 3 60 18 0,151 0,498 27 
[6]  1997 1

 + 2 47 16 0,024 0,504 118 
[6]  1997 3 18 9 0,315 0,42 9 
[7] 2001 3 60 18 0,18 0,38 12 
[7] 2001 1 43 22 0,14 0,448 37 
[8] 2003 1 34 15 0,246 0,353 9 
[9] 2007 1 42 15 0,19 0,37 11 
[9] 2007 1

 + 2
  2 29 14 0,2 0,4 7 

[9] 2007 1 J = 18 42 18 0,16 0,25 19 

[10]  2013 Âðàùàòåëüíàÿ 
ïîëîñà  

50 12 0,32 0,445 10 

[10] 2013 1 53 14 0,17 0,56 28 
[10] 2013 1

 + 2
  2 28 10 0,31 0,45 6 



 

 Ìåòîäèêà ìîäåëèðîâàíèÿ ïàðàìåòðîâ êîíòóðà ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ëèíèé íà ïðèìåðå ìîëåêóëû 32S16O2 851 
 

Ðàíåå, â [12], ïðåäëàãàëàñü ìîäåëü 

 (SO2) = k1
  arcctg(k2

  ak  + k3) + k4,   (2) 

ãäå k1 = 0,084746; k2 = 0,269; k3 = 3,5; k4 = 0,29. 
Ôîðìóëà (2) äàåò ëó÷øóþ îöåíêó ïàðàìåòðîâ ñà-
ìîóøèðåíèÿ ëèíèé ïî ñðàâíåíèþ ñ (1), ïîñêîëüêó  
ñ ðîñòîì aK  (SO2) óìåíüøàåòñÿ àñèìïòîòè÷åñêè 
äî (SO2) = k4, ÷òî ôèçè÷åñêè áîëåå îáîñíîâàíî. 
  Îäíàêî ôîðìóëû (1) è (2) èñïîëüçóþò äëÿ îöåí- 
êè âñåãî îäèí ïàðàìåòð, ò.å. âñåãî îäíî êâàíòîâîå 
÷èñëî èç 12 èìåþùèõñÿ. 

 
Âû÷èñëåíèå êîððåëÿöèé  

ìåæäó êîýôôèöèåíòîì ñàìîóøèðåíèÿ 
ëèíèè è êâàíòîâûìè ÷èñëàìè 

 

Ìåòîäîì ðåãðåññèîííîãî àíàëèçà (âû÷èñëåíèå 
êîððåëÿöèè) áûëè îïðåäåëåíû êâàíòîâûå ÷èñëà, 
ñèëüíî âëèÿþùèå íà óøèðåíèå ìîëåêóëû SO2. Êî-
ýôôèöèåíòû êîððåëÿöèè ðàññ÷èòûâàëèñü ïî èç-
âåñòíîé ôîðìóëå 

    
 


 
  

2
2

2

cov (SO ),
(SO ),

(SO )

K
R K

K
,  (3) 

ãäå   2cov (SO ),K  – êîýôôèöèåíò êîâàðèàöèè, 
(SO2) – êîýôôèöèåíò óøèðåíèÿ ëèíèè, K – îäíî 
èç 12 êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë 
(èëè òèï ñèììåòðèè S);    2(SO )  è K – ñðåäíå-
êâàäðàòè÷åñêèå îòêëîíåíèÿ (SO2) è K ñîîòâåòñò-
âåííî. 

Íèæå ïðèâåäåí ñïèñîê âñåõ âû÷èñëåííûõ êîýô- 
ôèöèåíòîâ êîððåëÿöèè (ïî ìîäóëþ âåëè÷èíû): 

1)   1 2, (SO )R v  = 0,075659; 

2)   2 2, (SO )R v  = 0,0196097; 

3)   3 2, (SO )R v  = 0,4135013; 

4)   2 2, (SO )R v  = 0,019609; 

5)    2, (SO )R J  = 0,29607588; 

6)    2, (SO )aR K  = 0,8226108; 

7)    2, (SO )cR K  = 0,04234134; 

8)    2, (SO )R J  = 0,29027125; 

9)    2, (SO )aR K  = 0,8227948; 

10)    2, (SO )cR K  =  0,0596548; 

11)   2, (SO )R S  = 0,124833. 

Òàê êàê êîëåáàòåëüíûå êâàíòîâûå ÷èñëà 1v  è 3v  
áûëè ðàâíû íóëþ äëÿ âñåõ àíàëèçèðóåìûõ ïåðåõîäîâ, 
òî âû÷èñëÿòü êîððåëÿöèþ ñ íèìè ñìûñëà íå áûëî. 
Äëÿ âñåõ óðîâíåé áûë îïðåäåëåí òèï ñèììåòðèè S 
è âû÷èñëåíà åãî êîððåëÿöèÿ ñ êîýôôèöèåíòîì ñàìî-
óøèðåíèÿ. Îïèðàÿñü íà ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ, ìû 
ìîæåì ñäåëàòü âûâîä, ÷òî ïàðàìåòðû 1,v  2,v  2v  è S 
ÿâëÿþòñÿ íåçíà÷èìûìè è, ñëåäîâàòåëüíî, ìîãóò íå 
èñïîëüçîâàòüñÿ ïðè ïîñòðîåíèè ìîäåëè. 

Âû÷èñëåíèå àâòîêîððåëÿöèé 
 

Áëàãîäàðÿ òîìó æå ìåòîäó ðåãðåññèîííîãî àíà-
ëèçà áûëè âû÷èñëåíû àâòîêîððåëÿöèîííûå êîýô-
ôèöèåíòû, îïðåäåëÿþùèå âçàèìíóþ çàâèñèìîñòü, 
÷òî ïîçâîëÿåò â îïèñàíèè çàâèñèìîñòåé îãðàíè÷èòü-
ñÿ òîëüêî çíà÷èìûìè ôàêòîðàìè. 

Êîýôôèöèåíò êîððåëÿöèè ( , )R J J  = 0,999069 
áëèçîê ê åäèíèöå, ñëåäîâàòåëüíî, áðàòü âìåñòå J  
è J  äëÿ ïîñòðîåíèÿ ìîäåëè íåëüçÿ, ïîýòîìó â äàëü-
íåéøåì èñïîëüçîâàëñÿ òîëüêî îäèí ïàðàìåòð, êîòî-
ðûé õîðîøî êîððåëèðóåò ñ (SO2), ò.å. J. 

Êîððåëÿöèÿ ìåæäó âåðõíèì è íèæíèì êâàíòî-
âûìè ÷èñëàìè Ka è Kc òîæå ñèëüíàÿ: 

  ( , )a aR K K  = 0,9953; 

  ( , )c cR K K  = 0,9964. 

Èñïîëüçîâàòü èõ âìåñòå äëÿ ïîñòðîåíèÿ ìîäåëè 
íåëüçÿ, ïîýòîìó ìû îñòàâëÿåì òîëüêî aK (0,82275) 
è cK (0,059655). 

Â èòîãå ìû ïîëó÷èëè íàáîð íåçàâèñèìûõ ïà-
ðàìåòðîâ, êîòîðûå ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ ïîñòðîå-
íèÿ ìîäåëåé. 

 
Ïîñòðîåíèå ìîäåëåé 

 

Äëÿ ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòîâ ìîäåëè ìû ïðèìå-
íÿëè ñòàíäàðòíóþ ôóíêöèþ ËÈÍÅÉÍ, êîòîðàÿ 
ðàññ÷èòûâàåò ñòàòèñòèêó ìåòîäîì íàèìåíüøèõ êâàä-
ðàòîâ. Íàïîìíèì, ÷òî ïàðàìåòðû, êîòîðûå ìû áóäåì 
èñïîëüçîâàòü â ïåðâîé ìîäåëè, – ýòî 3,v  J, aK  è .cK  
  Áûëà ïîëó÷åíà ôîðìóëà, êîòîðóþ ìîæíî ïðèìå- 
íÿòü äëÿ èíòåðïîëÿöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ: 

 (SO2) = 0,43244 + 0,002074 3v   0,00772J  

   0,00373 aK  + 0,007421 .cK   (4) 

Çäåñü 3,v  J – êâàíòîâûå ÷èñëà âåðõíåãî óðîâíÿ; 
,aK  cK  – êâàíòîâûå ÷èñëà íèæíåãî óðîâíÿ. 

Òàê êàê îñíîâíàÿ öåëü – íàõîæäåíèå íàèáîëåå 
îïòèìàëüíîé ìîäåëè, ìåòîäîì òîãî æå ðåãðåññèîí-
íîãî àíàëèçà áûëè âû÷èñëåíû àâòîêîððåëÿöèè îñ-
òàâøèõñÿ ïàðàìåòðîâ. 

Ïîñêîëüêó êîýôôèöèåíò êîððåëÿöèè J  è cK  
áîëüøîé (0,9074869), à cK  è (SO2) – íåáîëüøîé, 
òî áðàòü èõ äëÿ ïîñòðîåíèÿ ìîäåëè âìåñòå íåæåëà-
òåëüíî. Ïîýòîìó ïðè ïîñòðîåíèè âòîðîé ìîäåëè âçÿ-
òû â ðàññìîòðåíèå êâàíòîâûå ÷èñëà ,aK  J  è 3:v  

 (SO2) =0,4371 + 0,00309 3v   

   0,0002 J   0,0111 .aK    (5) 

Ñëåäóåò îáðàòèòü âíèìàíèå íà òî, ÷òî ïðè ïî-
ñòðîåíèè ïåðâîé è âòîðîé ìîäåëåé ìû èñïîëüçîâàëè 
êâàíòîâûå ÷èñëà âåðõíèõ è íèæíèõ óðîâíåé. Îñîáûé 

èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò ïîñòðîåíèå òðåòüåé ìîäåëè, 
òàê êàê â íåé áóäóò èñïîëüçîâàíû òîëüêî êâàíòîâûå 
÷èñëà íèæíèõ óðîâíåé, ïîòîìó ÷òî òðàäèöèîííî 
îïðåäåëåíèå è èäåíòèôèêàöèÿ íèæíèõ óðîâíåé 

ýíåðãèè âûçûâàþò ìåíüøå ïðîáëåì. 
Â ýòîì ñëó÷àå êîýôôèöèåíò êîððåëÿöèÿ J  è aK  

ðàâåí 0,315682595. Îòìåòèì, ÷òî ýòè äâà ïàðàìåòðà 



 

852 Âîðîíèí Á.À. 
 

ìîæíî èñïîëüçîâàòü ñîâìåñòíî. Èñõîäÿ èç âñåãî 
âûøåñêàçàííîãî, òðåòüÿ ìîäåëü, îïèñûâàþùàÿ çàâè-
ñèìîñòü êîýôôèöèåíòîâ ñàìîóøèðåíèÿ îò äâóõ ïà-
ðàìåòðîâ, âûãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì: 

 (SO2) = 0,43944  0,0002 J   0,011 .aK  (6) 

 
Îïðåäåëåíèå ãðàíèö äîïóñòèìîñòè  

ïîëó÷åííîé ìîäåëè 
 

Â òàáë. 2 ïðèâåäåíû ìàêñèìàëüíûå è ìèíèìàëü-
íûå çíà÷åíèÿ êâàíòîâûõ ÷èñåë, äëÿ êîòîðûõ èìåþò-
ñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ñàìî-
óøèðåíèÿ ëèíèé (SO2), ñîáðàííûå â íàñòîÿùåé  

ðàáîòå. Êîëåáàòåëüíûå êâàíòîâûå ÷èñëà 2,v  1v  è 2v  

èçìåíÿþòñÿ â äèàïàçîíå îò 0 äî 1, à 1,v  3v  ðàâíû íó-
ëþ äëÿ âñåõ èìåþùèõñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. 
 

Ò à á ë è ö à  2  

Ìàêñèìàëüíûå è ìèíèìàëüíûå çíà÷åíèÿ êâàíòîâûõ  
÷èñåë, èñïîëüçóåìûå â ìîäåëÿõ äëÿ îöåíêè 

càìîóøèðåíèÿ ëèíèé ïîãëîùåíèÿ SO2 

Çíà÷åíèå 3v  J  aK  cK  J  aK  cK  

Ìèíèìàëüíîå 0 1 0 0 2 0 0 
Ìàêñèìàëüíîå 1 60 22 59 61 23 60 

 
Äëÿ ïðîâåðêè ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷àåìûõ â ðàç-

íûõ ìîäåëÿõ, èñïîëüçîâàëèñü åñòåñòâåííûå îãðàíè-
÷åíèÿ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ ñàìîóøèðåíèÿ. Âî-ïåð- 
âûõ, ïîëóøèðèíà ëèíèè íå ìîæåò ïðèíèìàòü îòðè-
öàòåëüíûå çíà÷åíèÿ, âî-âòîðûõ, îíà íå ìîæåò çíà-
÷èòåëüíî ïðåâîñõîäèòü ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå, 
ïîëó÷åííîå ýêñïåðèìåíòàëüíî. 

Äëÿ ïåðâîé ìîäåëè (4) îãðàíè÷åíèÿ ïîëó÷è-
ëèñü ñëåäóþùèå: 3v   20; J  120; aK   100. Äëÿ 
âòîðîé ìîäåëè (5) èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðà 3v  áîëåå 
óñòîé÷èâû, ÷åì â ïåðâîé, íî èñïîëüçîâàíèå 3v  > 20, 
ïî-âèäèìîìó, íåðàçóìíî. Èçìåíåíèå ïàðàìåòðà J 
äî çíà÷åíèé áîëåå 300 íå ïîêàçàëî êðèòè÷åñêèõ èç-
ìåíåíèé (SO2). Òåì íå ìåíåå èñïîëüçîâàòü áîëüøèå 

J íóæíî ñ îñòîðîæíîñòüþ. Äëÿ âòîðîé ìîäåëè (5) 
3v   20, J  120, aK   38. Äëÿ òðåòüåé ìîäåëè (6) 
J   120, aK   39. 

 
Ñðàâíåíèå ìîäåëåé 

 

Â òàáë. 3 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ñðàâíåíèÿ 
òðåõ ðàññìîòðåííûõ ìîäåëåé ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè 
äàííûìè. Äëÿ êàæäîé ìîäåëè ïðèâåäåíû ìàêñè-
ìàëüíûå è ìèíèìàëüíûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ 
ñàìîóøèðåíèÿ ëèíèé SO2 è çíà÷åíèå äèñïåðñèè. 
Êðîìå òîãî áûëè ðàññ÷èòàíû ìàêñèìàëüíîå è ìèíè-
ìàëüíîå îòêëîíåíèÿ îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ 
è èõ äèñïåðñèè. Âèäíî, ÷òî ïåðâàÿ ìîäåëü (4) çíà-
÷èòåëüíî óñòóïàåò âòîðîé (5) è òðåòüåé (6) ïî òî÷-
íîñòè, à ïî äèñïåðñèè îòêëîíåíèÿ – áîëüøå ÷åì  
íà ïîðÿäîê. Òàêæå ìîäåëü (5) ÷óòü ëó÷øå ïî äèñ-
ïåðñèè, íî â íåé èñïîëüçóþòñÿ òðè ïàðàìåòðà. 

Ïðè ïðîâåðêå âñåõ òðåõ ìîäåëåé íà ïðåäñêàçà-
òåëüíóþ ñïîñîáíîñòü ëó÷øèå ðåçóëüòàòû ïðîäåìîí-
ñòðèðîâàëà ìîäåëü, ïðåäñòàâëåííàÿ ñîîòíîøåíèåì (6). 

Ò à á ë è ö à  3  

Ñðàâíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èçìåðåíèé (SO2) è ìî-
äåëüíûõ ðàñ÷åòîâ ïî ôîðìóëàì (4), (5) è (6) (ìàêñè-
ìàëüíîå è ìèíèìàëüíîå çíà÷åíèÿ äëÿ êàæäîãî ðàñ÷åòà, 

èõ ñðàâíåíèå ñ ýêñïåðèìåíòîì è äèñïåðñèÿ) 

Ìîäåëü 

(4) (5) (6) Ïàðàìåòð 
ñðàâíå- 

íèÿ (SO2) 
ýêñï.   

ðàñ÷åò  (SO2) 
ýêñï.   

ðàñ÷åò (SO2) 
ýêñï.   

ðàñ÷åò 

Ìèíè-
ìàëüíîå 
çíà÷åíèå 

0,457 1,119 0,1729 0,2035 0,1729 0,2043 

Ìàêñè-
ìàëüíîå 
çíà÷åíèå 

1,35 0,028 0,4398 0,1744 0,4390 0,1717 

Äèñïåðñèÿ 0,04 0,053 0,004 0,00206 0,004 0,00207 
 
Äàííûå, ðàññ÷èòàííûå ïî ìîäåëÿì (5) è (6), 

ïðèâåäåíû íà ðèñóíêå. 
 

 
Ñðàâíåíèå îòñîðòèðîâàííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ 

(êðèâàÿ ñ ðîìáàìè) ñ ìîäåëÿìè (5) (òðåóãîëüíèêè) è (6) 
  (êðåñòèêè) 

 
Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïî ìîäåëÿì (5) è (6) âåñü-

ìà óäîâëåòâîðèòåëüíû, íî, òàê êàê ìîäåëü (5) èñ-
ïîëüçóåò òðè ïàðàìåòðà (áîëüøå âõîäíûõ äàííûõ), 
îíà ìåíåå ïðåäïî÷òèòåëüíà. Â ìîäåëü (6) âõîäÿò 
òîëüêî çíà÷åíèÿ íèæíèõ âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ 
÷èñåë, êîòîðûå ëåã÷å îïðåäåëÿòü, ïîýòîìó îíà áî-
ëåå ïðåäïî÷òèòåëüíà äëÿ ãåíåðàöèè áàíêîâ äàííûõ. 
  Åñòåñòâåííî, ÷òî ó÷åò äðóãèõ ÷ëåíîâ ðÿäà 
(J2, J + Ka è äð.), ñêîðåå âñåãî, ñïîñîáñòâîâàë áû 
ëó÷øåé àïïðîêñèìàöèè, íî â ýòîì ñëó÷àå ñðàçó âîç-
íèêàþò âîïðîñû î êà÷åñòâå ýêñòðàïîëÿöèè è ñõî-
äèìîñòè ðÿäà. 

Ôàéë supplementary_materials-SO2-self.xls ñ äàí- 
íûìè è ðàñ÷åòàìè ìîæíî ïîñìîòðåòü ïî ññûëêå 
ftp://ftp.iao.ru/pub/VTT/SO2-self/. 
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of the 32S16O2 molecule. 
The paper analyzes the published data on such parameter as self-broadening of lines of the main isotopic 

modification of the 32S16O2 molecule. A method for evaluating this parameter for spectroscopic databases is pro-
posed. The analysis of literature sources was carried out, low-confidence data was revealed, regression analysis 
was performed, a model for calculating the self-broadening parameter was proposed, and the obtained models 
were analyzed. Some estimates of its applicability are made for the models obtained. 

 
 


