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Ïîëó÷åí ïîäðîáíûé âûñîêîòî÷íûé ñïèñîê ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû 32S16O2 â âàæíîì äëÿ àòìîñôåð-
íûõ ïðèëîæåíèé ñïåêòðàëüíîì äèàïàçîíå 2000–3000 ñì−1 íà îñíîâå îáúåäèíåíèÿ âûñîêîòî÷íûõ äàííûõ  
ïî ýêñïåðèìåíòàëüíûì óðîâíÿì ýíåðãèè è âàðèàöèîííûõ ðàñ÷åòîâ èíòåíñèâíîñòåé êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ 
ïåðåõîäîâ. Ýêñïåðòíûé ñïèñîê ñîäåðæèò 70565 ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ñ îòñå÷êîé ïî âåëè÷èíå èíòåíñèâíîñòè 
1,0Å-27 ñì/ìîë. Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ ëèòåðàòóðíûìè äàííûìè. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: SO2, ýêñïåðèìåíòàëüíûå óðîâíè ýíåðãèè, âàðèàöèîííûå ðàñ÷åòû; sulfur dioxide, energy 
levels, variational calculations. 

 
 

Ââåäåíèå 
 

Äâóîêèñü ñåðû – ýòî ãàç, êîòîðûé çàãðÿçíÿåò 
àòìîñôåðó Çåìëè è ìîæåò ñîçäàâàòü ñåðüåçíóþ îïàñ-
íîñòü äëÿ îêðóæàþùåé ñðåäû. Ïîýòîìó èçìåðåíèå 
êîíöåíòðàöèè ýòîé ìîëåêóëû â àòìîñôåðå ìåòîäàìè 
äèñòàíöèîííîãî çîíäèðîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ âàæíîé çà-
äà÷åé. Ïîìèìî êîíòðîëÿ çà ñîñòîÿíèåì àòìîñôåðíî-
ãî âîçäóõà, ñïåêòðû ìîëåêóëû SO2 íåîáõîäèìû  

äëÿ èíòåðïðåòàöèè àñòðîôèçè÷åñêèõ íàáëþäåíèé. 
Ëèíèè ïîãëîùåíèÿ SO2 îáíàðóæåíû â ìåæçâåçäíîé 
ñðåäå è ïðåäñòàâëÿþò áîëüøîé èíòåðåñ ïðè èññëå-
äîâàíèè àòìîñôåð ïëàíåò Ñîëíå÷íîé ñèñòåìû  

è ýêçîïëàíåò [1]. Äâóîêèñü ñåðû – èíäèêàòîð âóë-
êàíè÷åñêîé äåÿòåëüíîñòè, ïîýòîìó ïîãëîùåíèå ýòîé 
ìîëåêóëîé, íàðÿäó ñ äðóãèìè ìàëûìè ãàçîâûìè ñî-
ñòàâëÿþùèìè, èññëåäóåòñÿ â àòìîñôåðå Ìàðñà [2]. 
Òàêæå SO2 â äîñòàòî÷íî áîëüøèõ êîíöåíòðàöèÿõ 
áûëà îáíàðóæåíà â àòìîñôåðå Âåíåðû ïðè çîíäè-
ðîâàíèè ñïóòíèêîâûìè è íàçåìíûìè ÈÊ-ñïåêòðî- 
ìåòðàìè [3]. 

Â ïîñëåäíèå äåñÿòèëåòèÿ âñå áîëüøåå çíà÷åíèå 
ïðèîáðåòàåò äèñòàíöèîííîå çîíäèðîâàíèå ìàëûõ 

ãàçîâûõ ñîñòàâëÿþùèõ ñ ïðèìåíåíèåì ÈÊ-ñïåêòðî- 
ìåòðîâ âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ. Îäíàêî âîçìîæíîñòè 
òàêîãî çîíäèðîâàíèÿ îãðàíè÷èâàþòñÿ àòìîñôåðíûìè 

ñïåêòðàëüíûìè îêíàìè ïðîçðà÷íîñòè. Ãëàâíûå àò-
ìîñôåðíûå îêíà ïðîçðà÷íîñòè ïðèõîäÿòñÿ íà ñëå-
äóþùèå äëèíû âîëí: ìåíåå 2,5, 3–5 è 8–14 ìêì. 
Âíå ýòèõ ñïåêòðàëüíûõ îêîí ïðîïóñêàíèå ðåçêî 
óìåíüøàåòñÿ âñëåäñòâèå ïîãëîùåíèÿ ïàðàìè âîäû  
è äâóîêèñüþ óãëåðîäà, ÷òî çàòðóäíÿåò èçìåðåíèÿ.  
 

____________  
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Äëÿ ìîëåêóëû SO2 íàèáîëåå ïîäõîäÿùèìè äëÿ ÈÊ-
çîíäèðîâàíèÿ ÿâëÿþòñÿ ïîëîñû ν1, ν3 è ν1 + ν3 [4, 5]. 

Òî÷íîñòü âîññòàíîâëåíèÿ êîíöåíòðàöèè ìàëûõ 
ãàçîâûõ ñîñòàâëÿþùèõ âî ìíîãîì îïðåäåëÿåòñÿ êà-
÷åñòâîì èñïîëüçóåìîé ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé èíôîð-
ìàöèè, êàê ïðàâèëî, çàèìñòâóåìîé èç áàçû äàííûõ 
HITRAN [6] èëè GEISA [7]. Â ñâÿçè ñ âûñîêîé 
òî÷íîñòüþ, äîñòèãíóòîé â ïîñëåäíèå ãîäû â âàðèà-
öèîííûõ ðàñ÷åòàõ öåíòðîâ è èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé 
ïîãëîùåíèÿ ìàëûõ ìîëåêóë, âñå áîëüøåå âíèìàíèå 
ïðèâëåêàåò òàê íàçûâàåìûé ýìïèðè÷åñêèé, èëè ýêñ-
ïåðòíûé, ñïèñîê ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóë, âàæ-
íûõ äëÿ àòìîñôåðíûõ è äðóãèõ ïðèëîæåíèé. Ýêñ-
ïåðòíûå ñïèñêè ëèíèé ôîðìèðóþòñÿ ïóòåì îáúåäè-
íåíèÿ äîñòóïíîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé èíôîðìàöèè  
è âûñîêîòî÷íîãî ðàñ÷åòà. Ïðè ýòîì öåíòðû ëèíèé 
ïîãëîùåíèÿ îïðåäåëÿþòñÿ èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 

óðîâíåé ýíåðãèè, à èíòåíñèâíîñòè ïðåäñòàâëÿþò ñî-
áîé ÷èñòî ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ. 

Â [8] ïðîâåäåíû îáçîð è ýêñïåðòèçà âñåé îïóá-
ëèêîâàííîé èíôîðìàöèè ïî êîëåáàòåëüíî-âðàùà- 
òåëüíûì (ÊÂ) ïåðåõîäàì ìîëåêóëû SO2 â äèàïàçîíå 
0–4500 ñì−1. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïðàâèëüíîñòè èäåí-
òèôèêàöèè ñïèñêîâ ëèíèé èñïîëüçîâàëèñü âàðèàöè-
îííûå ðàñ÷åòû [9], à òàêæå ìîäåëèðîâàíèå â ðàìêàõ 
ìåòîäà ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà (ÝÃ). Âûâåðåí- 
íûå ýêñïåðòíûå ìàññèâû ÊÂ ïåðåõîäîâ èñïîëüçî-
âàëèñü äàëåå äëÿ âîññòàíîâëåíèÿ ñîãëàñîâàííûõ âû-
ñîêîòî÷íûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè, 
èñõîäÿ èç ôóíäàìåíòàëüíîãî ïðèíöèïà Ðèäáåðãà–
Ðèöà è ñëåäóÿ èäåîëîãèè, ðàçðàáîòàííîé â [10]. 
Âñåãî áûëî îïðåäåëåíî 15130 âûñîêîòî÷íûõ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè. 

Âûñîêîòî÷íûå Ôóðüå-ñïåêòðû SO2 â äèàïàçîíå 
2000–3000 ñì−1

 â îñíîâíîì èññëåäîâàëèñü â [11–15], 
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ïðè ýòîì èäåíòèôèêàöèÿ ñïåêòðîâ ïðîâîäèëàñü 
ïàðàëëåëüíî ñ ìîäåëèðîâàíèåì öåíòðîâ è èíòåí-
ñèâíîñòåé ëèíèé ìåòîäîì ÝÃ. Ñàìàÿ ñèëüíàÿ ïîëîñà 
(101)–(000) áûëà èäåíòèôèöèðîâàíà â [11]. Ïîëîñû 
(002)–(000) è (200)–(000) ïðîàíàëèçèðîâàíû â [12] 
è [13] ñîîòâåòñòâåííî. Ñïåêòð â äèàïàçîíå 2600–
2900 ñì−1 ðàññìàòðèâàëñÿ â íåäàâíåé ðàáîòå [14], 
ãäå äîïîëíèòåëüíî ê [12] áûëè èäåíòèôèöèðîâàíû 

ñëàáûå ïîëîñû (012)–(010) è (210)–(000). Ñèëüíàÿ 

«ãîðÿ÷àÿ» ïîëîñà (111)–(010) èçó÷åíà â [15]. Ïîë-
íûé ñïèñîê îïóáëèêîâàííûõ ðàáîò äëÿ äèàïàçîíà 
2000–3000 ñì−1 ìîæíî íàéòè â [8]. 

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäñòàâëåí ýêñïåðòíûé 
ñïèñîê ëèíèé ïîãëîùåíèÿ 

32S16O2 â äèàïàçîíå 2000–
3000 ñì−1, ñîîòâåòñòâóþùåì îêíó ïðîçðà÷íîñòè àò-
ìîñôåðû 3–5 ìêì, êîòîðûé âàæåí äëÿ àòìîñôåð-
íûõ è àñòðîôèçè÷åñêèõ ïðèëîæåíèé. Âûáîð ñïåê-
òðàëüíîãî äèàïàçîíà òàêæå îáóñëîâëåí íåîáõî- 
äèìîñòüþ ñîçäàíèÿ ñïåêòðîñêîïè÷åñêîãî îáåñïå÷å-
íèÿ äëÿ âûïîëíåíèÿ çàäàíèÿ ïî ãðàíòó ÐÔÔÈ,  
â êîòîðîì èñïîëüçîâàëàñü ëàçåðíàÿ ñèñòåìà íà êðè-
ñòàëëàõ, ãåíåðèðóþùèõ èçëó÷åíèå íà äëèíàõ âîëí, 
ïåðåêðûâàþùèõ áîëüøóþ ÷àñòü äèàïàçîíà îò 2000  

äî 3000 ñì−1. Ïðè ñîçäàíèè ýêñïåðòíîãî ñïèñêà ëè-
íèé èñïîëüçîâàëñÿ íàáîð ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óðîâ-
íåé ýíåðãèè èç [8], äîïîëíåííûé íîâûìè äàííûìè 
(ñì. ñëåäóþùèé ðàçäåë), à òàêæå ðåçóëüòàòû âàðèà-
öèîííûõ ðàñ÷åòîâ [9]. 

 

Ñîñòàâëåíèå ýêñïåðòíîãî ñïèñêà 
 

Ïðîöåäóðà ñîçäàíèÿ ýêñïåðòíîãî ñïèñêà ëèíèé 
ñîñòîèò â êîððåêòíîì ñîïîñòàâëåíèè ýêñïåðèìåíòàëü- 
íûõ è ðàñ÷åòíûõ (âàðèàöèîííûõ) óðîâíåé ýíåðãèè, 
÷òî ÿâëÿåòñÿ íåòðèâèàëüíîé çàäà÷åé ââèäó çíà÷è-
òåëüíûõ îáúåìîâ âàðèàöèîííûõ ðàñ÷åòîâ è îòñóòñò-
âèÿ â íèõ îáùåïðèíÿòîãî ÊÂ ëåéáåëèíãà – ïðèïè-
ñûâàíèÿ êîëåáàòåëüíûõ è âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ 
÷èñåë. Íà ïåðâîì ýòàïå ñðàâíåíèå ðàñ÷åòíûõ è ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè ïðîâîäèòñÿ òîëüêî 
ñ èñïîëüçîâàíèåì õîðîøèõ êâàíòîâûõ ÷èñåë, à èìåí-
íî ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà J è ñèììåòðèè ìîëå-
êóëû. Ïðè ýòîì ñðàâíåíèå óðîâíåé ïî ýíåðãèè ïðî-
âîäèòñÿ â ïðåäåëàõ äîïóñòèìûõ ðàñõîæäåíèé, îï-
ðåäåëÿåìûõ òî÷íîñòüþ âàðèàöèîííîãî ðàñ÷åòà. 
Äîïîëíèòåëüíûì êðèòåðèåì òàêæå ñëóæàò ãëàäêèå, 
ìåäëåííî ìåíÿþùèåñÿ ñ ðîñòîì êâàíòîâîãî ÷èñëà J 
çàâèñèìîñòè îòêëîíåíèé ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óðîâ-
íåé îò ðàñ÷åòíûõ äëÿ çàäàííîãî çíà÷åíèÿ êâàíòîâî-
ãî ÷èñëà KA. 

Äîïîëíèòåëüíî ê íàáîðó ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 

óðîâíåé ýíåðãèè èç [8] áûëè îïðåäåëåíû 544 óðîâíÿ 
ýíåðãèè ñîñòîÿíèÿ (101) èñõîäÿ èç àíàëèçà ýêñïå-
ðèìåíòàëüíîãî Ôóðüå-ñïåêòðà, çàðåãèñòðèðîâàííîãî 
V.-M. Horneman [16]. Áîëåå 900 ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ óðîâíåé ýíåðãèè ñ J ≤ 70 è KÀ ≤ 24 ïðèâåäåíû 
â [17] äëÿ ñîñòîÿíèÿ (201)–(000), â òî âðåìÿ êàê 
ðàíåå áûëè èçâåñòíû òîëüêî 499 óðîâíåé [11]. Áû-
ëî òàêæå èäåíòèôèöèðîâàíî îêîëî 600 ïåðåõîäîâ 
ñëàáîé ãîðÿ÷åé ïîëîñû (211)–(010) ïî ñðàâíåíèþ  

ñ 112 ïåðåõîäàìè, ðàíåå îïóáëèêîâàííûìè â [18], 
÷òî ïîçâîëèëî ïîëó÷èòü 450 âûñîêîòî÷íûõ óðîâíåé 
ýíåðãèè ïî ñðàâíåíèþ ñ 90 óðîâíÿìè â [18]. Ïîëîñà 
(101)–(000) ÿâëÿåòñÿ ñàìîé ñèëüíîé â äèàïàçîíå 
2000–3000 ñì−1, ïîýòîìó íîâûå äàííûå ïî ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûì óðîâíÿì ýíåðãèè êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿ- 
íèÿ (101) ïîçâîëèëè ñóùåñòâåííî óòî÷íèòü ñåëåêòèâ- 
íîå ïîãëîùåíèå SO2 â ðàññìàòðèâàåìîì äèàïàçîíå. 
  Ïîñêîëüêó äëÿ «òÿæåëîé» ìîëåêóëû SO2 ïàðà-
ìåòðû ãàìèëüòîíèàíà Óîòñîíà, îïðåäåëåííûå â [8], 
îáëàäàþò õîðîøèìè ýêñòðàïîëÿöèîííûìè ñâîéñò- 
âàìè, íàðÿäó ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè óðîâíÿìè  

ïðè ñîñòàâëåíèè ýêñïåðòíîãî ñïèñêà èñïîëüçîâàëèñü 

óðîâíè ýíåðãèè, ïðåäñêàçàííûå ñ ïàðàìåòðàìè ÝÃ 
èç [8]. Êà÷åñòâî ýêñòðàïîëÿöèîííûõ ðàñ÷åòîâ ïî ìå-
òîäó ÝÃ êîíòðîëèðîâàëîñü òàêæå ñðàâíåíèåì ñ âàðèà- 
öèîííûì ðàñ÷åòîì. Èçâåñòíî, ÷òî äëÿ âàðèàöèîííîãî 

ðàñ÷åòà ðàçíîñòü ðàñ÷åòíîé è ýêñïåðèìåíòàëüíîé 

ýíåðãèè óðîâíåé ñ äàííûì çíà÷åíèåì âðàùàòåëüíîãî 
êâàíòîâîãî ÷èñëà KA ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïëàâíóþ, 
ìåäëåííî ìåíÿþùóþñÿ ôóíêöèþ îò êâàíòîâîãî 
÷èñëà J. Ðàñ÷åò ïî ÝÃ, íàïðîòèâ, ìåíåå ñòàáèëåí  

è ìîæåò ðàñõîäèòüñÿ ïðè äàëåêîé ýêñòðàïîëÿöèè, 
îñîáåííî ïî KA, à òàêæå â ñëó÷àå ðåçîíàíñíûõ âçàè-
ìîäåéñòâèé. Ïîýòîìó äëÿ âñåãî íàáîðà ïðåäñêàçàí-
íûõ ïî ìåòîäó ÝÃ óðîâíåé, âêëþ÷åííûõ â ðàññìîò-
ðåíèå, èññëåäîâàëèñü îòêëîíåíèÿ îò âàðèàöèîííîãî 
ðàñ÷åòà è ïðîâåðÿëîñü íàëè÷èå óïîìÿíóòûõ âûøå 
ïëàâíûõ è çàâèñèìîñòåé. 

Â èòîãå áûë ñîñòàâëåí ýêñïåðòíûé ñïèñîê ëè-
íèé ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû SO2 â äèàïàçîíå 2000–
3000 ñì−1, âêëþ÷àþùåì 70565 ëèíèé ñ îòñå÷êîé  
ïî èíòåíñèâíîñòè 1,0E-27 ñì/ìîë. è èíòåãðàëüíîé 
èíòåíñèâíîñòüþ 6,306E-19 ñì/ìîë. Ñïèñîê ëèíèé 
ñîäåðæèò öåíòð è èíòåíñèâíîñòü ÊÂ ïåðåõîäà, êâàí-
òîâóþ èäåíòèôèêàöèþ, ýíåðãèþ íèæíåãî óðîâíÿ, 
îöåíêó òî÷íîñòè öåíòðà è åãî îòêëîíåíèå îò âàðèà-
öèîííîãî ðàñ÷åòà. Òî÷íîñòü öåíòðîâ ýìïèðè÷åñêèõ 

ÊÂ ïåðåõîäîâ îïðåäåëÿëàñü èñõîäÿ èç ïîãðåøíîñòè 
âîññòàíîâëåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ âåðõíèõ è íèæ-
íèõ ýìïèðè÷åñêèõ óðîâíåé ýíåðãèè; äëÿ áîëüøèí-
ñòâà ïåðåõîäîâ îöåíêà òî÷íîñòè ñîñòàâëÿåò 0,001–
0,0001 ñì−1. Öåíòðû ∼ 12% (8313 ëèíèé) ÊÂ ïåðå-
õîäîâ îïðåäåëåíû èç ðàñ÷åòíûõ âåðõíèõ (ëèáî íèæ-
íèõ) óðîâíåé ýíåðãèè è èìåþò ìåíüøóþ òî÷íîñòü: 
0,01–0,001 ñì−1. 

Ôðàãìåíò ñïèñêà ëèíèé ïîãëîùåíèÿ SO2 ïðè-
âåäåí â òàáë. 1, à â òàáë. 2 – ñïåêòðàëüíûå äèàïà-
çîíû è èíòåãðàëüíûå èíòåíñèâíîñòè äëÿ 15 íàèáîëåå 
ñèëüíûõ ïîëîñ, âêëþ÷åííûõ â ýêñïåðòíûé ñïèñîê. 
Èíòåðåñíî, ÷òî äëÿ òÿæåëîé ìîëåêóëû SO2 ñ ìà-
ëûìè âðàùàòåëüíûìè ýíåðãèÿìè î÷åíü èíòåíñèâ-
íûìè îêàçûâàþòñÿ òàê íàçûâàåìûå «ãîðÿ÷èå»  
ïîëîñû (111)–(010), (201)–(100), (210)–(010), ïî-
ñêîëüêó çàñåëåííîñòü ñîîòâåòñòâóþùåãî íèæíåãî 
óðîâíÿ îêàçûâàåòñÿ äîñòàòî÷íî âûñîêîé äàæå  
ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå. Êàê âèäíî èç òàáë. 2, 
èç 15 ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ â ýêñïåðòíîì ñïèñêå 10 ÿâ- 
ëÿþòñÿ «ãîðÿ÷èìè». Äëÿ ïîñòðîåíèÿ ýêñïåðòíûõ 
ïåðåõîäîâ ãîðÿ÷èõ ïîëîñ ïîòðåáîâàëîñü ïðèâëåêàòü 
óðîâíè ýíåðãèè, âîññòàíîâëåííûå èç àíàëèçà ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ çà ïðåäåëàìè äèàïàçîíà  
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Ò à á ë è ö à  1  

Ýêñïåðòíûé ñïèñîê ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû SO2 (ôðàãìåíò) 

ν1 ν2 ν3 J KA KC ν1 ν2 ν3 J KA KC Âîëíîâîå 
÷èñëî, ñì−1

 Èíòåíñèâíîñòü, 
ñì/ìîë. âåðõíåå íèæíåå 

Åíèæ, ñì
−1

 
Åâåðõ, ñì

−1

 
σ, ñì−1 C δ, ñì−1 

 2521,929870 1,768E-22 101 46 2 45 000 45 2 44 645,12479 3167,05466 0,000100 4 0,0272 
 2521,929880 2,449E-22 101 41 4 37 000 40 4 36 561,84357 3083,77345 0,000099 5 0,0304 
 2521,960080 6,615E-26 101 60 8 53 000 60 6 54 1250,96959 3772,92967 0,000165 4 0,0250 
 2521,964010 3,511E-25 101 53 1 52 000 53 1 53 854,55463 3376,51864 0,000070 5 0,0348 
 2521,973330 1,028E-24 101 23 4 19 000 23 2 22 180,63167 2702,60500 0,000071 5 0,0280 
 2521,968640 1,559E-25 101 61 2 59 000 61 2 60 1160,72252 3682,69116 0,000001 6 0,0373 
 2521,978210 2,064E-22 101 43 3 40 000 42 3 39 603,69211 3125,67032 0,000073 5 0,0286 
 2522,043130 1,612E-23 101 51 14 37 000 50 14 36 1146,89366 3668,93679 0,001000 4 0,0122 
 2522,032430 1,788E-22 101 45 2 43 000 44 2 42 640,02937 3162,06180 0,000071 5 0,0277 
 2522,048650 1,371E-22 101 44 7 38 000 43 7 37 689,98768 3212,03633 0,000070 5 0,0270 
 2522,068520 9,911E-26 002 50 6 44 000 49 13 37 1069,59883 3591,66735 0,000237 4 0,0241 
 2522,091480 6,327E-24 101 54 16 39 000 53 16 38 1347,08717 3869,17865 0,000050 5 0,0057 
 2522,079090 6,138E-26 101 39 9 30 000 40 7 33 608,95395 3131,03304 0,000100 5 0,0224 
 2522,082110 1,829E-22 101 44 4 41 000 43 4 40 632,25696 3154,33907 0,000071 5 0,0283 
 2522,084080 2,308E-26 101 72 4 69 000 72 2 70 1640,46456 4162,54860 0,000130 4 0,0428 
 2522,144100 2,315E-23 101 50 13 38 000 49 13 37 1069,59883 3591,74293 0,001000 3 0,0118 
 2522,136990 1,712E-22 101 43 6 37 000 42 6 36 641,913610 3164,050600 0,000071 5 0,0291 
 2522,144190 1,074E-22 101 45 8 37 000 44 8 36 743,033490 3265,177680 0,000097 5 0,0255 
 2522,158000 2,783E-26 101 46 10 37 000 47 8 40 831,726940 3353,884940 0,000124 4 0,0224 
______________ 

Ï ð è ì å ÷ à í è å. ν1 ν2 ν3 – êîëåáàòåëüíûå êâàíòîâûå ÷èñëà; J KA KC – âðàùàòåëüíûå êâàíòîâûå ÷èñëà; Åíèæ – ýíåð-
ãèÿ íèæíåãî óðîâíÿ; Åâåðõ – ýíåðãèÿ âåðõíåãî óðîâíÿ; σ – îöåíêà òî÷íîñòè öåíòðà ÊÂ ïåðåõîäà; Ñ – êîä òî÷íîñòè öåíòðà 
ÊÂ ïåðåõîäà, êàê â áàçå äàííûõ HITRAN2016; δ – îòêëîíåíèå öåíòðà ýêñïåðòíîãî ïåðåõîäà îò âàðèàöèîííîãî ðàñ÷åòà. 

 

Ò à á ë è ö à  2  

Îñíîâíûå ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû SO2 â äèàïàçîíå 2000–3000 ñì−1 

ν1 ν2 ν3 ν1 ν2 ν3 

âåðõíåå íèæíåå 

Ñïåêòðàëüíûé  
äèàïàçîí, ñì−1 

Èíòåãðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü, 
ñì/ìîë. 

×èñëî  
ÊÂ ïåðåõîäîâ 

 (101)  (000)  2199‒2745  0,5292E-18  10579 
 (200)  (000)  2158‒2481  0,4730E-19  5651 
 (111)  (010)  2350‒2762  0,4040E-19  6355 
 (201)  (100)  2418‒2564  0,3674E-20  3958 
 (002)  (000)  2452‒2805  0,3520E-20  7327  
 (210)  (010)  2191‒2397  0,3408E-20  3300 
 (211)  (110)  2419‒2508  0,3003E-21  2740 
 (012)  (010)  2611‒2774  0,2588E-21  3503 
 (210)  (000)  2728‒2878  0,2237E-21  2653 
 (300)  (100)  2175‒2378  0,7334E-22  5686  
 (201)  (001)  2176‒2360  0,6896E-22  4175  
 (120)  (000)  2116‒2829  0,3539E-22  3268 
 (003)  (001)  2605‒2757  0,1337E-22  2709 
 (003)  (100)  2865‒2928  0,5052E-23  1293  
 (211)  (011)  2197‒2334  0,4722E-23  1758 

Ñóììàðíî   0,6284E-18  64953 
 

2000–3000 ñì−1. Óðîâíè ýíåðãèè êîëåáàòåëüíûõ 
ñîñòîÿíèé (003), (120) è (300) áûëè îïðåäåëåíû  
â [8] èñõîäÿ èç ÊÂ ïåðåõîäîâ, èçìåðåííûõ â [19], 
[20] è [21] ñîîòâåòñòâåííî. 

Ýêñïåðòíûé ñïèñîê ëèíèé 32S16O2 äîñòóïåí  
ïî àäðåñó https://yadi.sk/d/v8U0WJ2c8ySl7w è ìî- 
æåò òàêæå áûòü ïîëó÷åí ïî çàïðîñó îò àâòîðîâ ïóá-
ëèêàöèè. 

 

Ñðàâíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ  

è ðàñ÷åòíûõ èíòåíñèâíîñòåé 
 

Îöåíêà òî÷íîñòè ðåçóëüòèðóþùèõ ñïèñêîâ ëè-
íèé – î÷åíü âàæíûé êðèòåðèé èõ äàëüíåéøåãî óñ-
ïåøíîãî èñïîëüçîâàíèÿ. Òî÷íîñòü öåíòðîâ ýìïèðè-

÷åñêèõ ÊÂ ïåðåõîäîâ íåïîñðåäñòâåííî îïðåäåëÿåò-
ñÿ êà÷åñòâîì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè. 
Â ñëó÷àå èíòåíñèâíîñòåé ïåðåõîäîâ îöåíèòü òî÷-
íîñòü âàðèàöèîííîãî ðàñ÷åòà ìîæíî òîëüêî èñõîäÿ 
èç åãî ñðàâíåíèÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì. Íà ðèñ. 1 ïðè-
âåäåíî îòíîøåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èíòåíñèâíî-
ñòåé ÊÂ ïåðåõîäîâ â ïîëîñàõ (101)–(000) è (111)–
(010) SO2, íåäàâíî èçìåðåííûõ â [5], è ñîîòâåòñò-
âóþùèõ âàðèàöèîííûõ çíà÷åíèé, ïðè ýòîì ÑÊÎ 
ñîñòàâèëî 4,4 è 7% ñîîòâåòñòâåííî. Î÷åâèäíî, ÷òî  

â öåëîì ñîãëàñèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ðàñ÷åòíûõ 

èíòåíñèâíîñòåé SO2 î÷åíü õîðîøåå. Íàáëþäàåìûå 

îòäåëüíûå îòêëîíåíèÿ äî 10–20% äëÿ ñèëüíûõ ëè-
íèé ìîãóò áûòü îáóñëîâëåíû îòñóòñòâèåì äîïîëíè-
òåëüíûõ èäåíòèôèêàöèé, ñâÿçàííûõ ñ îäíîé è òîé æå  
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Ðèñ. 1. Îòíîøåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ [5] è âàðèàöèîí- 
  íûõ [9] èíòåíñèâíîñòåé ÊÂ ïåðåõîäîâ ìîëåêóëû SO2 

 
ýêñïåðèìåíòàëüíîé ëèíèåé, â [5] ïî ïðè÷èíå âûñî-
êîé ïëîòíîñòè ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ñïåêòðà. 

 

Ñðàâíåíèå ýêñïåðòíîãî ñïèñêà ëèíèé 

ñ ëèòåðàòóðíûìè äàííûìè 
 

Êàê ïîêàçàëî ñðàâíåíèå ýêñïåðòíîãî ñïèñêà 
ëèíèé ïîãëîùåíèÿ SO2, ïîëó÷åííîãî â íàñòîÿùåé 

ðàáîòå, ñ áàçîé äàííûõ HITRAN2016 (ðèñ. 2), ïî-
ñëåäíÿÿ ñîäåðæèò çíà÷èòåëüíîå êîëè÷åñòâî ðàñ÷åòíûõ 

äàííûõ, ïðîèñõîæäåíèå êîòîðûõ íåÿñíî. Â ÷àñòíî-
ñòè, â äèàïàçîíå 2000–3000 ñì−1 HITRAN2016 ñî-
äåðæèò 11509 ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ñ èíòåíñèâíîñòÿìè 
ìåæäó 5,0E-26 è 1,0E-21 ñì/ìîë., â îñíîâíîì ïðèíàä- 
ëåæàùèõ äâóì ïîëîñàì: (101)–(000) è (002)–(000). 
Íàø ñïèñîê ëèíèé âêëþ÷àåò 70565 ëèíèé ñ îòñå÷-
êîé ïî èíòåíñèâíîñòÿì 1,0E-27 ñì/ìîë., â òîì ÷èñ-
ëå ëèíèè ñèëüíîé ïîëîñû (200)–(000) ìåæäó 2100 
è 2400 ñì−1, êîòîðàÿ îòñóòñòâóåò â HITRAN2016. 
 

 
Ðèñ. 2. Ñðàâíåíèå èíòåíñèâíîñòåé ÊÂ ïåðåõîäîâ ìîëå- 
êóëû SO2 â HITRAN2016 [6] (ñåðûé öâåò, 11509 ëèíèé) 
è â ýêñïåðòíîì ñïèñêå ëèíèé (÷åðíûé öâåò, 70565 ëèíèé) 

 

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â íåäàâíåé ðàáîòå ãðóïïû 
AMES [22] òàêæå áûë ïîëó÷åí ýìïèðè÷åñêèé ñïè-
ñîê ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû SO2 â äèàïàçîíå 
0‒4152 ñì−1, êîòîðûé ñîäåðæàë 195582 ÊÂ ïåðåõîäà. 

Â ñïèñêå AMES èñïîëüçîâàëèñü óðîâíè ýíåðãèè, 
îïðåäåëåííûå â [8]. Â ðàññìàòðèâàåìîì â íàñòîÿ-
ùåé ðàáîòå äèàïàçîíå ñïèñîê [22] ñîäåðæèò 27444 
ëèíèè, ÷òî áîëüøå, ÷åì HITRAN (11509), íî ñóùå-
ñòâåííî ìåíüøå, ÷åì íàø ñïèñîê (70565). Íà ðèñ. 3 

ïðèâåäåí ýìïèðè÷åñêèé ñïèñîê ëèíèé SO2, ïîëó÷åí-
íûé â íàñòîÿùåé ðàáîòå. Íà ïåðåäíåì ïëàíå ïîêà-
çàíû ÊÂ ïåðåõîäû, íå âêëþ÷åííûå â [22]. 

 

 
Ðèñ. 3. Ëèíèè ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû SO2 èç ýêñïåðòíîãî 
ñïèñêà, ïîëó÷åííîãî â íàñòîÿùåé ðàáîòå (÷åðíûé öâåò, 
70565 ëèíèé), è ÊÂ ïåðåõîäû, îòñóòñòâóþùèå â [22] 
  (ñåðûé öâåò, 43121 ëèíèÿ) 

 
Âèäíî, ÷òî â ñïèñêå AMES îòñóòñòâóåò çíà÷è-

òåëüíîå êîëè÷åñòâî ñèëüíûõ (äî 1,0Å-22 ñì/ìîë.) 
ëèíèé èç íàøåãî ìàññèâà äàííûõ. 

 

Çàêëþ÷åíèå 
 

Íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíîé èíôîðìàöèè  
ïî óðîâíÿì ýíåðãèè ìîëåêóëû SO2 è âûñîêîòî÷íûõ 
âàðèàöèîííûõ ðàñ÷åòîâ [9] ïîëó÷åí ïîäðîáíûé 
ýêñïåðòíûé ñïèñîê ëèíèé ïîãëîùåíèÿ â äèàïàçîíå 
2000–3000 ñì−1, âàæíîì äëÿ ïðîâåäåíèÿ äèñòàíöè-
îííîãî ëèäàðíîãî çîíäèðîâàíèÿ àòìîñôåðû Çåìëè. 
Ñïèñîê ñîäåðæèò 70565 ëèíèé ñ îòñå÷êîé ïî èíòåí-
ñèâíîñòè 1,0Å-27 ñì/ìîë. Ñðàâíåíèå ïîëó÷åííîãî 
ñïèñêà ëèíèé ñ ëèòåðàòóðíûìè äàííûìè ïîêàçàëî, 
÷òî íîâûé ìàññèâ äàííûõ ïî ïîãëîùåíèþ äàííîé 

ìîëåêóëû ÿâëÿåòñÿ ñàìûì ïîëíûì è òî÷íûì íà íà-
ñòîÿùåå âðåìÿ. Íîâûå äàííûå ïîçâîëÿò óòî÷íèòü 
ñòåïåíü çàãðÿçíåíèÿ àòìîñôåðû äâóîêèñüþ ñåðû. 

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå 
ïðîåêòà ¹ ÀÀÀÀ-À17-117021310147-0 è ãðàíòà 
ÐÔÔÈ (ïðîåêò ¹ 18-35-00575). 
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I.A. Vasilenko, O.V. Naumenko. Expert list of the SO2 molecule absorption lines in the 2000–3000 cm−1 
spectral region. 

A detailed high-accuracy list of the SO2 molecule absorption lines was obtained in the 2000–3000 cm−1 
spectral region, which is important for atmospheric applications, based on a combination of the high-accuracy 
data on experimental energy levels and variational calculations of the intensities of vibrational-rotational tran-
sitions. The expert list contains 70565 absorption lines with an intensity cut-off 1.0E-27 cm/molecule. The re-
sults obtained are compared with published data. 

 


