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Ïðîâåäåíû èññëåäîâàíèÿ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîãî ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû ÍD16Î â âèäè-
ìîé îáëàñòè îò 16600 äî 17400 ñì1 ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ñâåòîäèîäíîé Ôóðüå-ñïåêòðîñêîïèè. Ñïåêòð çàðåãè-
ñòðèðîâàí íà Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðå Bruker IFS-125M ñ ðàçðåøåíèåì 0,09 ñì1. Â êà÷åñòâå èñòî÷íèêà èçëó÷å-
íèÿ ïðèìåíÿëñÿ ñâåòîäèîä âûñîêîé ÿðêîñòè. Äëÿ èçìåðåíèé èñïîëüçîâàëàñü ìíîãîõîäîâàÿ êþâåòà ñèñòåìû 
Óàéòà ñ äëèíîé îïòè÷åñêîãî ïóòè 2880 ñì. Â ðåçóëüòàòå àíàëèçà ñïåêòðà áûëè îïðåäåëåíû ïàðàìåòðû ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé: öåíòðû è èíòåíñèâíîñòè. Ñïèñîê ëèíèé ñîäåðæèò áîëåå 300 ïåðåõîäîâ íà êîëåáàòåëüíûå 
ñîñòîÿíèÿ (005) è (104). Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ñðàâíèâàþòñÿ ñ ðàñ÷åòíûìè è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàí-
íûìè äðóãèõ àâòîðîâ. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: Ôóðüå-ñïåêòðîñêîïèÿ, ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû ÍD16Î, öåíòðû è èíòåíñèâíî-
ñòè ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé; Fourier-transform spectroscopy, absorption spectrum of HD16O molecule, spectral 
line centers and intensities. 

 
Ââåäåíèå 

Äåéòåðîïðîèçâîäíàÿ ìîäèôèêàöèÿ ìîëåêóëû 
âîäÿíîãî ïàðà HD16O ïðåäñòàâëÿåò áîëüøîé èíòå-
ðåñ äëÿ èçó÷åíèÿ ïëàíåòàðíûõ àòìîñôåð è â ïåð-
âóþ î÷åðåäü àòìîñôåðû Çåìëè. Äëÿ ïîíèìàíèÿ 
ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ â àòìîñôåðå, íåîáõîäèìû 
òî÷íûå äàííûå î ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðàõ 
ýòîé ìîëåêóëû â øèðîêîì ñïåêòðàëüíîì äèàïàçîíå, 
à òàêæå çíàíèå çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ îò äàâëå-
íèÿ è òåìïåðàòóðû [1, 2]. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ èí-
ôîðìàöèÿ, ïîëó÷åííàÿ èç àíàëèçà ñïåêòðîâ ìîëå-
êóëû HD16O, ìîæåò áûòü ïîëåçíà äëÿ òåîðåòè÷å-
ñêèõ èññëåäîâàíèé ïî îïðåäåëåíèþ ïîòåíöèàëüíîé 
ôóíêöèè ìîëåêóëû âîäÿíîãî ïàðà [3]. 

Â îäíîé èç ïåðâûõ ðàáîò [4] ïî èçó÷åíèþ ïî-
ãëîùåíèÿ HD16O â âèäèìîì äèàïàçîíå áûëè çàðå-
ãèñòðèðîâàíû áîëåå 250 ëèíèé ïîëîñû 5ν3 â îáëàñ-
òè 0,59 ìêì ñ ïîìîùüþ îïòèêî-àêóñòè÷åñêîãî ñïåê-
òðîìåòðà ñ ëàçåðîì íà êðàñèòåëå. Áûëà ïðîâåäåíà 
èäåíòèôèêàöèÿ ïåðåõîäîâ è îïðåäåëåíû óðîâíè 
ýíåðãèè ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ýôôåêòèâíîãî 
âðàùàòåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà â ôîðìå Óîòñîíà. 
Äàííàÿ ïîëîñà òàêæå áûëà èññëåäîâàíà â ðàáîòàõ 
[5, 6] c ïîìîùüþ ìåòîäà âíóòðèðåçîíàòîðíîé ëà-
çåðíîé ñïåêòðîñêîïèè. Ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ HD16O 
áûëè èçìåðåíû â [7] â øèðîêîé ñïåêòðàëüíîé îá-
ëàñòè îò 11500 äî 23000 ñì1 ìåòîäîì Ôóðüå-  
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ñïåêòðîñêîïèè ñ ðàçðåøåíèåì 0,06 ñì1 è äëèíîé 
îïòè÷åñêîãî ïóòè 600 ì. Ïîäðîáíûé àíàëèç ñïåê-
òðîâ ïîãëîùåíèÿ, èçìåðåííûõ â [7], áûë ñäåëàí  
â ðàáîòå [8], ãäå áûëè ïîëó÷åí ñïèñîê, ñîäåðæàùèé 
3485 èäåíòèôèöèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ, à òàêæå îï-
ðåäåëåíî 1370 óðîâíåé ýíåðãèè. Èäåíòèôèêàöèÿ 
ëèíèé è îïðåäåëåíèå óðîâíåé ýíåðãèè â [8] ïðîâî-
äèëèñü ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàñ÷åòîâ Ïàðòðèäæà  
è Øâåíêå [9, 10], òàêæå èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä ýô-
ôåêòèâíûõ âðàùàòåëüíûõ îïåðàòîðîâ. 

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ñâåòî-
äèîäíîé Ôóðüå-ñïåêòðîñêîïèè [11] ïðîâåäåíû èç-
ìåðåíèÿ è àíàëèç ñïåêòðà HD16O, îáóñëîâëåííîãî 
ïåðåõîäàìè íà âûñîêîâîçáóæäåííûå êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûå ñîñòîÿíèÿ â âèäèìîé îáëàñòè 0,6 ìêì.  

Ýêñïåðèìåíò 
Èçìåðåíèÿ ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ ìîëåêóëû 

HD16O â âèäèìîì äèàïàçîíå ïðîâîäèëèñü íà Ôó-
ðüå-ñïåêòðîìåòðå Bruker IFS-125M ñ ìíîãîõîäîâîé 
êþâåòîé, âûïîëíåííîé ïî ñõåìå Óàéòà. Â êà÷åñòâå 
èñòî÷íèêà èçëó÷åíèÿ ïðèìåíÿëñÿ ñâåòîäèîä ÇÍÐ. 
Ïîäðîáíîå îïèñàíèå ìåòîäèêè ýêñïåðèìåíòà ìîæíî 
íàéòè â ïóáëèêàöèÿõ [11–13]. Èçìåðåíèÿ äàâëåíèÿ 
íàïóñêàåìûõ ïàðîâ âûïîëíÿëèñü ñ ïîìîùüþ äàò÷è-
êà äàâëåíèÿ ÀÈÐ-20Ì ñ ïîãðåøíîñòüþ ïîðÿäêà 
0,1%. Ñòàáèëèçàöèÿ òåìïåðàòóðû îáåñïå÷èâàëàñü 
êîíäèöèîíåðîì Midea MSE-24HR. Áûëè èçìåðåíû 
ñïåêòðû ïàðîâ Í2

16Î, D2
16O è ñïåêòð ñìåñè HD16O, 

Í2
16Î è D2

16O. Íèæå ïðèâåäåíû ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå óñëîâèÿ èçìåðåíèÿ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ 
HD16O â èññëåäóåìîé îáëàñòè.  
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Ðàçðåøåíèå. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 0,09 ñì1 
Äèàôðàãìà . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 1,4 ìì 
Ôóíêöèÿ àïîäèçàöèè . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . Boxcar 
Äëèíà îïòè÷åñêîãî ïóòè. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 2880 ñì 
Òåìïåðàòóðà . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . (24 ± 1) Ñ 
×èñëî ñêàíîâ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 74736 
Ñâåòîäèîä . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ÇÍÐ 
Îáùåå âðåìÿ èçìåðåíèé . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 9 ñóò 
Äàâëåíèå ïàðîâ ñìåñè H2O, D2O è HDO . . . . . . 27,8 ìáàð 

 
Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïàðöèàëüíûõ äàâëåíèé îò-

äåëüíûõ êîìïîíåíò ñìåñè ïðèìåíÿëèñü ñïåêòðîñêî-
ïè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè íàèáîëåå ñèëüíûõ ëèíèé 
Í2

16Î, âçÿòûõ èç áàçû äàííûõ HITRAN [14],  
à òàêæå ÍD16Î èç ðàáîòû [8]. Èíòåíñèâíîñòè ëèíèé 
ìîëåêóëû D2

16O â äàííîì äèàïàçîíå î÷åíü ìàëû, 
ïîýòîìó ëèíèè ïîãëîùåíèÿ ýòîé ìîëåêóëû â çàðå-
ãèñòðèðîâàííîì ñïåêòðå íå îáíàðóæåíû. Â ñâÿçè  
ñ ýòèì äëÿ îïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèé H2

16O, 
HD16O è D2

16O äîïîëíèòåëüíî èñïîëüçîâàëñÿ ãðà-
äóèðîâî÷íûé ãðàôèê äëÿ ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó ðàç-
ëè÷íûìè èçîòîïíûìè ôîðìàìè âîäû ïðè ðàçëè÷-
íûõ ñîäåðæàíèÿõ â íèõ äåéòåðèÿ è ïðîòèÿ [15]. 
Ïàðöèàëüíîå äàâëåíèå äëÿ HD16O ñîñòàâèëî 
10 ìáàð ïðè îáùåì äàâëåíèè ñìåñè H2O, D2O  
è HDO 27,8 ìáàð.  

Äëÿ êàëèáðîâêè ÷àñòîò â èçìåðåííîì ñïåêòðå 
ïðèìåíÿëèñü ðàñ÷åòíûå öåíòðû íàèáîëåå ñèëüíûõ 
èçîëèðîâàííûõ ëèíèé H2

16O èç [16]. Â ðåçóëüòàòå 
áûë ïîëó÷åí êàëèáðîâî÷íûé êîýôôèöèåíò a = 
= 0,9999998. Ñðåäíÿÿ òî÷íîñòü èçìåðåíèÿ öåíòðîâ 
ëèíèé ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 0,003 ñì1. 

Íà ðèñ. 1 ïîêàçàí ó÷àñòîê çàðåãèñòðèðîâàííî-
ãî ñïåêòðà â âûñîêî÷àñòîòíîé îáëàñòè 17050–
17075 ñì1, ãäå ðàñïîëîæåíû ñàìûå ñëàáûå ëèíèè  
 

HD16O. Â ýòó îáëàñòü ïîïàäàþò òàêæå ñëàáûå ëèíèè 
H2

16O. Âèäíî, ÷òî ïðîïóñêàíèå äëÿ íàèìåíåå èí-
òåíñèâíûõ ëèíèé ñîñòàâëÿåò 0,9998. Ìåòîäèêà ñâå-
òîäèîäíîé ñïåêòðîñêîïèè ïîçâîëÿåò èçìåðèòü ñëà-
áûé ñïåêòð ñ âûñîêîé ÷óâñòâèòåëüíîñòüþ, îòíîøå-
íèå ñèãíàë-øóì â íàøåì ñëó÷àå ñîñòàâëÿåò 10000. 
 Îáðàáîòêà èçìåðåííîãî ñïåêòðà ïðîâîäèëàñü  
ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììíîãî ïàêåòà Wxspe, îïèñàííî-
ãî â [17]. Â êà÷åñòâå ìîäåëüíîãî êîíòóðà äëÿ ïîä-
ãîíêè áûë âûáðàí êîíòóð Ôîéãòà. Ïðè ðàñ÷åòàõ 
ó÷èòûâàëàñü àïïàðàòíàÿ ôóíêöèÿ òðåóãîëüíîãî âè-
äà ñ øèðèíîé 0,09 ñì1. 

Ðåçóëüòàòû è îáñóæäåíèå 
Â ðåçóëüòàòå àíàëèçà ñïåêòðà â îáëàñòè îò 

16600 äî 17400 ñì1 áûëî íàéäåíî áîëåå 280 ëèíèé ìî-
ëåêóëû HD16O ñ èíòåíñèâíîñòÿìè îò 3  1027 ñì/ìîë. 
äî 3,2  1024 ñì/ìîë. Ëèíèè ÍD16Î â îáëàñòè 
16600 äî 17400 ñì1 îáðàçîâàíû ïåðåõîäàìè ãëàâ-
íûì îáðàçîì íà âûñîêîâîçáóæäåííîå êîëåáàòåëüíîå 
ñîñòîÿíèå (005), à òàêæå èìåþòñÿ íåñêîëüêî ïåðå-
õîäîâ íà êîëåáàòåëüíîå ñîñòîÿíèå (104), ñâÿçàííîå 
ñ ñîñòîÿíèåì (005) ðåçîíàíñîì Êîðèîëèñà. Â ñòàí-
äàðòíûõ îáîçíà÷åíèÿõ íîðìàëüíûõ ìîä äëÿ ìîëå-
êóë HD16O ñîñòîÿíèå (005) ñîîòâåòñòâóåò âîçáóæ-
äåíèþ ïÿòè êâàíòîâ àíòèñèììåòðè÷íîãî âàëåíòíîãî 
êîëåáàíèÿ, êîòîðîå ïðèáëèæåííî ñîîòâåòñòâóåò êî-
ëåáàíèÿì ñâÿçè ÎÍ. 

Äëÿ èäåíòèôèêàöèè ëèíèé èñïîëüçîâàëñÿ ðàñ-
÷åòíûé ñïåêòð äëÿ àòìîñôåðíûõ ïðèëîæåíèé [18], 
êîòîðûé ñîäåðæèò íàèáîëåå ïîëíóþ è òî÷íóþ èí-
ôîðìàöèþ î ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèêàõ ïåðå-
õîäîâ äëÿ äàííîé ìîëåêóëû âî âñåì ñïåêòðàëüíîì 
äèàïàçîíå. Òàêæå â ïðîöåññå èäåíòèôèêàöèè 
 

 
Ðèñ. 1. Ýêñïåðèìåíòàëüíûé ñïåêòð ñìåñè ïàðîâ HD16O è Í2

16Î â âûñîêî÷àñòîòíîé îáëàñòè 
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ó÷èòûâàëèñü ðåçóëüòàòû ðàáîòû [8], ãäå äëÿ öåëåé 
èäåíòèôèêàöèè èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä ýôôåêòèâíûõ 
âðàùàòåëüíûõ îïåðàòîðîâ.  

Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíî ñðàâíåíèå öåíòðîâ èç-
ìåðåííûõ ëèíèé ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [8]. 
Âèäíî, ÷òî äëÿ ëèíèé ìàëîé èíòåíñèâíîñòè ðàç-
íîñòü â çíà÷åíèÿõ öåíòðîâ ëèíèé ìîæåò äîñòèãàòü 
0,03 ñì1. Áóêâîé À îáîçíà÷åíà ñðàâíèòåëüíî èíòåí-
ñèâíàÿ ëèíèÿ (èíòåíñèâíîñòü 2,1  1024 ñì/ìîë.), 
äëÿ êîòîðîé áîëüøîå ðàçëè÷èå â öåíòðàõ îáúÿñíÿ-
åòñÿ òåì, ÷òî äàííàÿ ëèíèÿ â äåéñòâèòåëüíîñòè ÿâ-
ëÿåòñÿ äóáëåòîì è ïîäãîíêà ôîéãòîâñêîãî êîíòóðà 
ïðèâîäèò ê èñêàæåíèþ öåíòðà ëèíèè. 

 

 
Ðèñ. 2. Îòêëîíåíèÿ öåíòðîâ ëèíèé, èçìåðåííûõ â íàøåé  
 ðàáîòå, îò öåíòðîâ ëèíèé èç ðàáîòû [8] 

 
Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíî îòíîøåíèå ýêñïåðèìåí-

òàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé, èçìåðåííûõ â íàøåé ðà-
áîòå, ê ðàñ÷åòíûì èíòåíñèâíîñòÿì [18]. 

 

 
Ðèñ. 3. Îòíîøåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé  
 ê ðàñ÷åòíûì [18] 
 

Âèäíî õîðîøåå ñîîòâåòñòâèå ìåæäó ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûìè è ðàñ÷åòíûìè äàííûìè. Íåêîòîðûå 
ñèëüíûå ëèíèè ïåðåêðûâàþòñÿ ëèíèÿìè H2

16O 
(îáîçíà÷åíû çíàêîì «+»), âñëåäñòâèå ýòîãî ïðîèñ-
õîäèò èñêàæåíèå êîíòóðà ëèíèè è ïðè ìîäåëèðîâà-
íèè èíòåíñèâíîñòåé äàííûõ ëèíèé ìîæåò âíîñèòüñÿ 
äîïîëíèòåëüíàÿ ïîãðåøíîñòü. Òàê, íàïðèìåð, äëÿ 

ëèíèè ñ öåíòðîì 16899,70712 ñì1 è èíòåíñèâíî-
ñòüþ 1,92  1024 ñì/ìîë. îòíîøåíèå ê èíòåíñèâíî-
ñòè èç ðàáîòû [18] ñîñòàâëÿåò 1,73. Ïîä êîíòóðîì 
ýòîé ëèíèè íàõîäÿòñÿ äâå äîñòàòî÷íî ñèëüíûå ëè-
íèè H2

16O ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè öåíòðàìè è èíòåí-
ñèâíîñòÿìè: 16899,688030 ñì1; 3,44  1025 ñì/ìîë. 
è 16899,714580 ñì1; 3,21  1025 ñì/ìîë., ÷òî ïðèâî-
äèò ê çíà÷èòåëüíîìó îòêëîíåíèþ íàøèõ çíà÷åíèé 
èíòåíñèâíîñòè îò çíà÷åíèé [18], à òàêæå äàííûõ [8].  
 Ñðåäíåå çíà÷åíèå îòíîøåíèÿ âñåõ íàøèõ èí-
òåíñèâíîñòåé ê èíòåíñèâíîñòÿì [18] ñîñòàâèëî 
1,16 ± 0,6. Äëÿ ñèëüíûõ èçîëèðîâàííûõ ëèíèé 
ñðåäíåå îòíîøåíèå íàøèõ äàííûõ ê ðàñ÷åòíûì 
äàííûì [18] ñîñòàâèëî 1,01 ± 0,03, ÷òî ãîâîðèò  
î òî÷íîñòè èçìåðåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ñèëüíûõ ëè-
íèé â ïðåäåëàõ 2–3%.  

Çàêëþ÷åíèå 

Âûñîêî÷óâñòâèòåëüíàÿ ìåòîäèêà ñâåòîäèîäíîé 
Ôóðüå-ñïåêòðîñêîïèè ïîçâîëèëà èçìåðèòü ñïåê-
òðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè îòíîñèòåëüíî ñëàáûõ ëè-
íèé ìîëåêóëû HD16O â âèäèìîé îáëàñòè 0,6 ìêì. 
Â ðåçóëüòàòå àíàëèçà ñïåêòðà áûëè îïðåäåëåíû 
öåíòðû è èíòåíñèâíîñòè ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, ïðî-
âåäåíà èäåíòèôèêàöèÿ ñïåêòðà è ïîëó÷åí ñïèñîê èç 
áîëåå 300 ïåðåõîäîâ, êîòîðûé ïîìåùåí â èíôîðìà-
öèîííóþ ñèñòåìó Wadis [19]. Ïîëó÷åííûå íàìè 
ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå [8] õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ 
ñ ðàñ÷åòíûìè [18] è áûëè ïîäòâåðæäåíû íàøèìè 
èçìåðåíèÿìè, ÷òî ÿâëÿåòñÿ öåííûì äîïîëíåíèåì 
äëÿ óòî÷íåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê ìîëå-
êóëû ÍD16Î.  
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L.N. Sinitsa, V.I. Serduykov, E.R. Polovtseva, A.D. Bykov. LED-based Fourier-transform spectroscopy: 
absorption spectrum of HD16O in the region of 0.6 m. 

A high resolution vibrational-rotational absorption spectrum of ÍD16Î molecule has been studied in the 
visible region from 16600 to 17400 cm1 by LED-based Fourier-transform spectroscopy. The spectrum was 
recorded with the Fourier spectrometer IFS-125M with a resolution of 0.09 cm1. A high-brightness light-
emitting diode ÇÍÐ was used as a source of radiation. For the measurements we used a White-type multi-pass 
cell with an optical path length of 2880 cm. The spectral line parameters (line centers and intensities) were 
determined. The line list contains more than 300 transitions to vibrational states (005) and (104). The obtained 
results are compared with the calculated and experimental data of other authors. 

 


