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Ïðåäñòàâëåíà ïðîãðàììà MultiSpectrum Fitting, ïðåäíàçíà÷åííàÿ äëÿ ïîëó÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ñïåê-

òðàëüíûõ ëèíèé ñ ïîìîùüþ èõ îäíîâðåìåííîé ïîäãîíêè ê íåñêîëüêèì ñïåêòðàì ïîãëîùåíèÿ, çàïèñàííûì 
ïðè ðàçíûõ óñëîâèÿõ. Îïðåäåëÿåìûìè ïàðàìåòðàìè ÿâëÿþòñÿ ïîëîæåíèÿ ëèíèé, èõ èíòåíñèâíîñòè, êîýô-
ôèöèåíòû óøèðåíèÿ è ñäâèãà äàâëåíèåì è ýíåðãèè íèæíåãî ñîñòîÿíèÿ äèïîëüíûõ ïåðåõîäîâ â ìîëåêóëå. 
Èçëîæåíû îñíîâíûå ïðèíöèïû, âîçìîæíîñòè è àëãîðèòìû ïðîãðàììû. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ñèìóëÿöèÿ ñïåêòðà, ïàðàìåòðû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, ïîëîæåíèå ëèíèè, èíòåíñèâ-
íîñòü, êîýôôèöèåíò óøèðåíèÿ, êîýôôèöèåíò ñäâèãà äàâëåíèåì; spectrum simulation, spectral line parame-
ters, line position, intensity, broadening coefficient, pressure shift coefficient. 

 

Ââåäåíèå 
Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî êîì-

ïüþòåðíûõ ïðîãðàìì, ïîçâîëÿþùèõ âûïîëíèòü ïîä-
ãîíêó ïðîôèëÿ ëèíèè ê åå îáðàçó â ýêñïåðèìåíòàëü-
íîì ñïåêòðå. Áîëüøèíñòâî òàêèõ ïðîãðàìì ñïîñîáíû 
îïðåäåëÿòü ïàðàìåòðû ëèíèé èëè ãðóïïû ïåðåêðû-
âàþùèõñÿ ëèíèé òîëüêî èç îäíîãî ñïåêòðà. Îäíàêî 
òàêîé ïîäõîä èìååò ðÿä íåäîñòàòêîâ. Âî-ïåðâûõ, 
îïðåäåëÿåòñÿ ñäâèíóòîå äàâëåíèåì ïîëîæåíèå ëè-
íèè. Äëÿ íàõîæäåíèÿ ïîëîæåíèÿ ëèíèè ïðè íóëå-
âîì äàâëåíèè íåîáõîäèìî âûïîëíèòü èçìåðåíèÿ 
ïðè íåñêîëüêèõ äàâëåíèÿõ è ðàññìîòðåòü çàâèñè-
ìîñòü ýòîãî ïàðàìåòðà îò äàâëåíèÿ, íà ÷òî òðåáóåòñÿ 
âðåìÿ. Â ðåçóëüòàòå òàêîãî àíàëèçà ìîãóò áûòü ïî-
ëó÷åíû êîýôôèöèåíòû ñäâèãà äàâëåíèåì. Âî-âòîðûõ, 
âñëåäñòâèå çàøóìëåííîñòè ñïåêòðà è ÷àñòîãî ïåðå-
êðûâàíèÿ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé îïðåäåëÿåìàÿ ïîëó-
øèðèíà ëèíèè ìîæåò ñèëüíî êîððåëèðîâàòü ñ èíòåí-
ñèâíîñòüþ, à äëÿ ïîëó÷åíèÿ êîýôôèöèåíòà óøèðå-
íèÿ îïÿòü òðåáóåòñÿ àíàëèç ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé 
íåñêîëüêèõ ñïåêòðîâ. Êðîìå òîãî, èç àíàëèçà îäíî-
ãî ñïåêòðà ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû ïàðàìåòðû ëèíèé  
â äîñòàòî÷íî óçêîì äèàïàçîíå èíòåíñèâíîñòåé. 

Ïîäãîíêà æå ïàðàìåòðîâ ëèíèé îäíîâðåìåííî 
ê ãðóïïå ñïåêòðîâ, çàïèñàííûõ ïðè ðàçíûõ óñëîâè-
ÿõ, ïîçâîëÿåò èçáàâèòüñÿ îò ïåðå÷èñëåííûõ íåäîñ-
òàòêîâ è çíà÷èòåëüíî àâòîìàòèçèðîâàòü ðàáîòó ñî 
ñïåêòðàìè. Â ñâÿçè ñ òåì ÷òî ñïåêòðû ìîãóò îòëè-
÷àòüñÿ äðóã îò äðóãà ìíîæåñòâîì ïàðàìåòðîâ, íà-
ïðèìåð äàâëåíèåì èëè àïïàðàòíîé ôóíêöèåé, çàäà- 
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÷à ìóëüòèñïåêòðàëüíîé ïîäãîíêè çàìåòíî ñëîæíåå 
ïîäãîíêè ê îäíîìó ñïåêòðó. Õîòÿ òàêèå ïðîãðàììû 
ñîçäàþòñÿ ñïåêòðîñêîïèñòàìè äëÿ ðåøåíèÿ ñâîèõ 
÷àñòíûõ çàäà÷, óíèâåðñàëüíîé ïðîãðàììû ìóëüòèñ-
ïåêòðàëüíîé ïîäãîíêè ïîêà íå ñóùåñòâóåò. Äàííàÿ 
ñòàòüÿ ïîñâÿùåíà ïðîãðàììå ìóëüòèñïåêòðàëüíîé 
ïîäãîíêè MultiSpectrum Fitting (MSF), êîòîðàÿ óæå 
õîðîøî ñåáÿ çàðåêîìåíäîâàëà â ðàáîòå ñî ñïåêòðà-
ìè àöåòèëåíà, ìåòàíà, óãëåêèñëîãî ãàçà è äâóîêèñè 
àçîòà. Ïðèìåðû ìîæíî íàéòè â [1–4]. 

Ïðîãðàììà MSF ÿâëÿåòñÿ ðàçâèòèåì ïðîãðàììû 
îäíîâðåìåííîé ïîäãîíêè ïàðàìåòðîâ ëèíèé ê íå-
ñêîëüêèì Ôóðüå-ñïåêòðàì, ñîçäàííîé â Ïàðèæå [5], 
îíà ñîõðàíèëà àëãîðèòìû ñèìóëÿöèè ñïåêòðîâ îðè-
ãèíàëà è ÷àñòè÷íî – ìåòîäèêó ðàáîòû ñî ñïåêòðà-
ìè. Îïðåäåëåíèå ïàðàìåòðîâ ëèíèé îñóùåñòâëÿåòñÿ 
ñ ïîìîùüþ ïîäãîíêè ìåòîäîì íàèìåíüøèõ êâàäðà-
òîâ ñèìóëèðîâàííûõ ñïåêòðîâ ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì. 
Ïðîãðàììà âûïîëíåíà â âèäå êîíñîëü-ïðèëîæåíèÿ, 
à âñÿ óïðàâëÿþùàÿ èíôîðìàöèÿ íàõîäèòñÿ â òðåõ 
âõîäíûõ ôàéëàõ. Äëÿ ðàáîòû ïðîãðàììå ïðåæäå 
âñåãî íåîáõîäèì èñõîäíûé ñïèñîê ëèíèé, ïîäëåæà-
ùèõ îáðàáîòêå, ñ ïðèáëèæåííûìè çíà÷åíèÿìè èõ 
ïîëîæåíèé è èíòåíñèâíîñòåé. Âñÿ íåîáõîäèìàÿ èí-
ôîðìàöèÿ îá îáðàáàòûâàåìûõ ñïåêòðàõ ñîáðàíà  
â äðóãîì ôàéëå, à óïðàâëåíèå ïîäãîíêîé îñóùåñòâ-
ëÿåòñÿ èç òðåòüåãî ôàéëà. Âîçìîæíà ðàáîòà êàê ñî 
ñïåêòðàìè ïðîïóñêàíèÿ, ïîëó÷àåìûìè íà Ôóðüå- 
ñïåêòðîìåòðàõ, òàê è ñî ñïåêòðàìè ïîãëîùåíèÿ, çà-
ïèñàííûìè ìåòîäàìè CRDS-ñïåêòðîñêîïèè. Íà ïðî-
ãðàììó ïîëó÷åíî ñâèäåòåëüñòâî î ãîñóäàðñòâåííîé 
ðåãèñòðàöèè ïðîãðàììû äëÿ ÝÂÌ ¹ 2014616598 îò 
30 èþíÿ 2014 ã. 
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1. Îïèñàíèå ñïåêòðîâ 
Â îáùåì ñëó÷àå ñïåêòðû ìîãóò ðàçëè÷àòüñÿ 

ìîëåêóëÿðíûì ñîñòàâîì ãàçà, äàâëåíèåì, òåìïåðà-
òóðîé, îïòè÷åñêîé äëèíîé ïóòè è àïïàðàòíîé ôóíê-
öèåé. Ïðîãðàììà MSF ïîçâîëÿåò ó÷åñòü ïî÷òè âñå 
ïåðå÷èñëåííûå îñîáåííîñòè êàæäîãî ñïåêòðà. Îäíà-
êî ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî âî âñåõ îáðàáàòûâàåìûõ ñïåêòðàõ 
îñíîâíîé ïîãëîùàþùèé ãàç òîëüêî îäèí è èìååò 
îïðåäåëåííûé èçîòîïè÷åñêèé ñîñòàâ. Ïðåäóñìîòðå-
íî íàëè÷èå â ãàçîâîé ñìåñè äâóõ ïîñòîðîííèõ óøè-
ðÿþùèõ ãàçîâ, ÷òî ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü êîýôôè-
öèåíòû óøèðåíèÿ è ñäâèãà äàâëåíèåì ýòèõ ãàçîâ.  
Â îïèñàíèè îñíîâíîãî ïîãëîùàþùåãî ãàçà ïåðå÷èñ-
ëåíû åãî èçîòîïè÷åñêèå ìîäèôèêàöèè, ëèíèè êîòî-
ðûõ âñòðå÷àþòñÿ â ñïåêòðå. Äëÿ êàæäîé èçîòîïè- 
÷åñêîé ìîäèôèêàöèè íåîáõîäèìî çàäàòü åå îòíîñè-
òåëüíîå ñîäåðæàíèå â èññëåäóåìîì ãàçå, ìîëÿðíóþ 
ìàññó è, åñëè íåîáõîäèìî, êîýôôèöèåíòû ïåðåñ÷åòà 
ñòàòñóììû èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè íà òåìïåðà-
òóðû, îòëè÷íûå îò 296 Ê, êàê ýòî ïðåäëîæåíî â [6]. 
Ñòàòñóììà ïðè òåìïåðàòóðå 296 Ê ìîæåò áûòü çà-
äàíà îòäåëüíî â òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäà îíà íå ìîæåò 
áûòü íàéäåíà ñ ïîìîùüþ ïðèâåäåííûõ êîíñòàíò 
èëè æåëàòåëüíî çàäàòü åå áîëåå òî÷íîå çíà÷åíèå, 
íàïðèìåð èç [7]. 

Îïèñàíèå êàæäîãî ñïåêòðà íà÷èíàåòñÿ ñ çàäà-
íèÿ åãî èìåíè, òàì æå ìîæåò áûòü äàíà êðàòêàÿ 
õàðàêòåðèñòèêà ñïåêòðà. Â èìåíè ñïåêòðà çà ñ÷åò 
ñïåöèàëüíîé ïðèñòàâêè ïðåäóñìîòðåíà âîçìîæíîñòü 
óêàçàíèÿ íîìåðà ñïåêòðà, ÷òî ïîçâîëÿåò ñîïîñòà-
âèòü ðàñ÷åòíûå ñïåêòðû ñ èñõîäíûìè. Áåç èñïîëü-
çîâàíèÿ òàêîé ïðèñòàâêè èçìåíåíèå ïîðÿäêà èëè 
ñîñòàâà ïîäãîíÿåìûõ ñïåêòðîâ èçìåíÿåò ñîäåðæà-
íèå ðàñ÷åòíûõ ñïåêòðîâ, ÷òî íå î÷åíü óäîáíî. Äà-
ëåå â îïèñàíèè ñïåêòðà óêàçûâàåòñÿ èìÿ ôàéëà  
ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûì ñïåêòðîì. Òàê êàê ïðîãðàììà 
ïðåäíàçíà÷åíà â îñíîâíîì äëÿ ðàáîòû ñ Ôóðüå-
ñïåêòðàìè, ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî èçìåðåíèÿ âûïîë-
íåíû â íåêîòîðîì ñïåêòðàëüíîì äèàïàçîíå ñ ïîñòî-
ÿííûì ïî ÷àñòîòå øàãîì, à â ôàéëå ñî ñïåêòðîì 
óêàçàíû òîëüêî ðåçóëüòàòû èçìåðåíèÿ, ò.å. çíà÷å-
íèÿ ïðîïóñêàíèÿ èëè ïîãëîùåíèÿ â äàííîé òî÷êå. 
Â ðåçóëüòàòå òàêîãî ïîäõîäà â îïèñàíèè íåîáõîäè-
ìî óêàçàòü âîëíîâûå ÷èñëà êðàéíèõ òî÷åê èçìåðåí-
íîãî äèàïàçîíà, à òàêæå ïîëíîå ÷èñëî ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ çíà÷åíèé, ïðèâåäåííûõ â ôàéëå. Êðîìå 
òîãî, äëÿ êàæäîãî ñïåêòðà óêàçûâàþòñÿ ïàðöèàëü-
íûå äàâëåíèÿ èçó÷àåìîãî ãàçà è äâóõ óøèðÿþùèõ 
ãàçîâ è òåìïåðàòóðà. 

Õîðîøî èçâåñòíî, ÷òî Ôóðüå-ñïåêòðû ÿâëÿþò-
ñÿ ñâåðòêîé ðåàëüíîãî ñïåêòðà ñ àïïàðàòíîé ôóíê-
öèåé ñïåêòðîìåòðà. Àïïàðàòíàÿ ôóíêöèÿ â ïðîãðàì-
ìå MSF ñ÷èòàåòñÿ òàê æå êàê, â èñõîäíîé ïðîãðàììå 
[5, 8–10] è, ñëåäîâàòåëüíî, òðåáóåò çàäàíèÿ óñòàíî-
âîê ñïåêòðîìåòðà, ïðè êîòîðûõ ïðîâîäèëèñü èçìå-
ðåíèÿ. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ êàæäîãî ñïåêòðà íóæíî 
óêàçàòü ìàêñèìàëüíóþ ðàçíîñòü õîäà ñâåòîâîãî ëó-
÷à íà ïîäâèæíîì çåðêàëå, êîòîðàÿ, êàê ïðàâèëî, 
íàõîäèòñÿ êàê 0,9/ðàçðåøåíèå, ðàäèóñ àïåðòóðû  
è ôîêóñíîå ðàññòîÿíèå êîëëèìàòîðà, êîòîðîå îáû÷-
íî ñîñòàâëÿåò 418 ìì. 

Äëÿ êàæäîãî ñïåêòðà òàêæå çàäàþòñÿ øèðèíà 
ðàñ÷åòà àïïàðàòíîé ôóíêöèè, îïòè÷åñêàÿ äëèíà 
ïóòè ñâåòîâîãî ëó÷à â ãàçå è âûáðàííûé äëÿ äàííîãî 
ñïåêòðà ïðîôèëü ñïåêòðàëüíîé ëèíèè. Â íàñòîÿùåå 
âðåìÿ â ïðîãðàììå âîçìîæíî èñïîëüçîâàíèå ïðî-
ôèëåé Ôîéãòà è Ðàóòèàíà. 

Êàæäûé ñïåêòð èìååò ñâîþ áàçîâóþ ëèíèþ, 
ñîçäàâàåìóþ îïòèêîé ñïåêòðîìåòðà. Äàæå åñëè 
ñïåêòð íîðìàëèçîâàí ñ ïîìîùüþ âû÷èòàíèÿ èç íåãî 
ñïåêòðà ïóñòîé êþâåòû, áàçîâàÿ ëèíèÿ ñïåêòðà ìî-
æåò êîëåáàòüñÿ îêîëî åäèíèöû â ñëó÷àå ïðîïóñêà-
íèÿ è îêîëî íóëÿ â ñëó÷àå ïîãëîùåíèÿ. Êðîìå òî-
ãî, èíîãäà òðåáóåòñÿ îïðåäåëèòü ïàðàìåòðû ëèíèé, 
ëåæàùèõ íà êðûëüÿõ ìîùíûõ ñîñåäíèõ ëèíèé. Áà-
çîâàÿ ëèíèÿ â MSF çàäàåòñÿ ïîëèíîìîì âòîðîãî 
ïîðÿäêà è, êàê ïðàâèëî, âàðüèðóåòñÿ âìåñòå ñ äðó-
ãèìè ïàðàìåòðàìè. Îäíàêî â ñëó÷àå ñïåêòðîâ ñ õî-
ðîøåé áàçîâîé ëèíèåé ðåêîìåíäóåòñÿ îãðàíè÷èòüñÿ 
ïîëèíîìàìè ïåðâîãî èëè íóëåâîãî ïîðÿäêà, ÷òîáû 
èçáåæàòü åå âòÿãèâàíèÿ ïîä êîíòóð, îáðàçîâàííûé 
â ñïåêòðå ïîäãîíÿåìûìè ëèíèÿìè. 

Ââèäó áîëüøîãî êîëè÷åñòâà ïàðàìåòðîâ, êîòî-
ðûìè îïèñûâàþòñÿ ñïåêòðû, â ïðîãðàììå âîçìîæíî 
ñîçäàíèå øàáëîííûõ îïèñàíèé ñïåêòðîâ. Â ýòîì 
ñëó÷àå äëÿ êàæäîãî ñïåêòðà íåîáõîäèìî ââîäèòü 
òîëüêî òå ïàðàìåòðû, êîòîðûå îòëè÷àþòñÿ îò øàá-
ëîííûõ. 

2. Ñèìóëÿöèÿ ñïåêòðîâ 
Ïàðàìåòðû ëèíèé îïðåäåëÿþòñÿ èç ñðàâíåíèÿ 

ñèìóëèðîâàííûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ. 
Äëÿ ñèìóëÿöèè ñïåêòðà ñòðîèòñÿ ïðåæäå âñåãî 
ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ ãàçà. Îí ïîëó÷àåòñÿ êàê ñóììà 
ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ îòäåëüíûõ ëèíèé (ôîðìóëû 
âçÿòû èç [11]):  

    ,s

s

s n

n

k k    (1) 

ãäå èíäåêñ s íóìåðóåò ñïåêòðû;  – âîëíîâîå ÷èñëî 
(ñì–1); ( )sk   – ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ è ( )snk   – ñïåêòð 
ïîãëîùåíèÿ îòäåëüíîé ëèíèè. Ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ 
îòäåëüíîé ëèíèè íàõîäèòñÿ óìíîæåíèåì èíòåíñèâ-
íîñòè ëèíèè â äàííîì ñïåêòðå íà åå ïðîôèëü: 

       1 ln2
, , .s s s s

s

P
n n s s i s n n nD

n

k k T PÑ k x y z
      

 (2) 

Çäåñü Ps – ïàðöèàëüíîå äàâëåíèå èçó÷àåìîãî ãàçà  
â àòìîñôåðàõ; Ci – äîëÿ èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêà-
öèè â ãàçå, êîòîðîé ïðèíàäëåæèò äàííàÿ ëèíèÿ 
ïîãëîùåíèÿ;  P

n sk T  – èíòåíñèâíîñòü ëèíèè ïðè 
òåìïåðàòóðå ãàçà Ts â ñì

–2/àòì äëÿ 100%-ãî ñîäåð-
æàíèÿ äàííîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè â ãàçå; 

s
D
n – äîïëåðîâñêàÿ ïîëóøèðèíà ëèíèè íà ïîëóâû-

ñîòå;   , ,s s ss n n nk x y z  – íîðìèðîâàííûé ðåäóöè-
ðîâàííûé ïðîôèëü ëèíèè. Äîïëåðîâñêàÿ ïîëóøè-
ðèíà ëèíèè âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå 

 73,58 10 ,s
D s
n c

i

T
M

     (3) 

5*. 
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ãäå Mi – ìîëÿðíàÿ ìàññà èññëåäóåìîé èçîòîïè÷åñ- 
êîé ìîäèôèêàöèè è ñ – öåíòð ëèíèè. Â ëèòåðàòóðå 
èíòåíñèâíîñòè îáû÷íî ïðèâîäÿòñÿ ïðè êîìíàòíîé 
òåìïåðàòóðå 296 Ê. Ïðåîáðàçîâàíèå èíòåíñèâíîñòåé 
ëèíèé ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ê òåìïåðàòóðå 
ðåãèñòðàöèè ñïåêòðà äàåòñÿ âûðàæåíèåì 

      
 

0
0

0

1 1
exp .P P n

n s n
s s

Z T hcE
k T k T

Z T k T T 
   

   
  

 (4) 

Çäåñü T0 = 296 K; Z(T) – ñòàòñóììà èçîòîïè÷åñêîé 
ìîäèôèêàöèè íà òåìïåðàòóðå T; h – ïîñòîÿííàÿ 
Ïëàíêà; ñ – ñêîðîñòü ñâåòà; k – êîíñòàíòà Áîëüö-
ìàíà è nE  – ýíåðãèÿ íèæíåãî ñîñòîÿíèÿ ïåðåõîäà. 
Â ëèòåðàòóðå èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ÷àñòî ïðèâîäÿò 
â åäèíèöàõ ñì–1/(ìîëåê  ñì–2). Ïðåîáðàçîâàíèå ýòèõ 
èíòåíñèâíîñòåé  N

nk T  ê èíòåíñèâíîñòÿì, âûðàæåí-
íûì â ñì–2/àòì, âûïîëíÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì: 

     0
273,15P N

n nk T k T L
T   (5) 

(L0 = 2,68676  1019 ìîëåê/ñì3 – ÷èñëî Ëîøìèäòà). 
Ñ öåëüþ óïðîùåíèÿ çàïèñè ôîðìóë èíäåêñû ïðè-
íàäëåæíîñòè âåëè÷èí îïðåäåëåííîé ñïåêòðàëüíîé 
ëèíèè è ñïåêòðó – ns, â ïîñëåäóþùåì òåêñòå óêà-
çûâàòüñÿ íå áóäóò. 

Êàê óæå îòìå÷àëîñü, â MSF â êà÷åñòâå ïðîôè-
ëÿ ëèíèè ìîãóò áûòü âçÿòû ïðîôèëè Ôîéãòà [12]  
è Ðàóòèàíà [13]. Ïðîôèëü Ôîéãòà ïðèâëåêàòåëåí 
òåì, ÷òî èìååò òîëüêî îäèí ïîäãîíî÷íûé ïàðàìåòð – 
ïîëóøèðèíó ïðîôèëÿ íà ïîëóâûñîòå, îáóñëîâëåííóþ 
óøèðåíèåì ëèíèé äàâëåíèåì ãàçà. Ýòîò ïðîôèëü 
õîðîøî îïèñûâàåò ëèíèè ïðè äàâëåíèÿõ äî íå-
ñêîëüêèõ ñîòûõ àòìîñôåðû, à òàêæå ÷àñòî èñïîëü-
çóåòñÿ â ñëó÷àÿõ ïåðåêðûâàþùèõñÿ ëèíèé è çà-
øóìëåííûõ ñïåêòðîâ. Íîðìèðîâàííûé ðåäóöèðî-
âàííûé ïðîôèëü Ôîéãòà äàåòñÿ âûðàæåíèåì 

  
 

2

22

e
, ,

ty
k x y dt

y x t

 




    (6) 

ãäå 
 

ln2 ,c
Dx

  



 ñ – öåíòð ëèíèè; ln2 ,

L

Dy





 

D – ïîëóøèðèíà íà ïîëóâûñîòå êîíòóðà Äîïëåðà  
è L – ïîëóøèðèíà íà ïîëóâûñîòå êîíòóðà Ëîðåíöà. 
Ïðè äàâëåíèÿõ ïîðÿäêà äåñÿòûõ äîëåé àòìîñôåðû 
íàáëþäàåòñÿ ýôôåêò ñóæåíèÿ êîíòóðà ëèíèé, òàê 
íàçûâàåìûé ýôôåêò Dicke [14]. Ïðè èñïîëüçîâàíèè 
êîíòóðà Ôîéãòà äëÿ òàêèõ ñïåêòðîâ ðàçíèöà ìåæäó 
ýêñïåðèìåíòàëüíûì è ñèìóëèðîâàííûì ñïåêòðàìè 
èìååò âèä áóêâû W àíãëèéñêîãî àëôàâèòà. Ïðèìå-
íåíèå áîëåå ñëîæíûõ ïðîôèëåé ïîçâîëÿåò ÷àñòè÷íî 
èëè ïîëíîñòüþ ó÷åñòü ýòîò ýôôåêò. Â MSF âîç-
ìîæíî èñïîëüçîâàíèå ïðîôèëÿ Ðàóòèàíà, êîòîðûé 
çíà÷èòåëüíî óëó÷øàåò ñîãëàñèå ìåæäó ýêñïåðèìåí-
òàëüíûì è ñèìóëèðîâàííûì ïðîôèëÿìè ëèíèé. Îä-
íàêî íàëè÷èå äîïîëíèòåëüíîãî ïàðàìåòðà z íå-
ñêîëüêî çàòðóäíÿåò ðàáîòó ñ áîëüøèìè ìàññèâàìè 
ëèíèé. Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåí ïðèìåð ïîäãîíêè 
êîíòóðà ëèíèè ÑÎ2 â ñïåêòðå, çàïèñàííîì ïðè äàâ-
ëåíèè óãëåêèñëîãî ãàçà 0,1 àòì.  
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Ðèñ. 1. Ïîäãîíêà ëèíèè ÑÎ2 ñ ïðîôèëÿìè Ôîéãòà è Ðàó-
òèàíà. Ñïåêòð óãëåêèñëîãî ãàçà çàïèñàí ïðè äàâëåíèè 
0,1 àòì, îïòè÷åñêîé äëèíå ïóòè 612,26 ì, ðàçðåøåíèè 
0,015 ñì–1 è òåìïåðàòóðå 290 Ê. Ïðåðûâèñòîé ëèíèåé 
èçîáðàæåí ðåçóëüòàò ïîäãîíêè ñ ïðîôèëåì Ôîéãòà, ñïëîø-
íîé – ñ ïðîôèëåì Ðàóòèàíà è êâàäðàòàìè äàíû ýêñïåðè- 
 ìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ 

 
Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû ïîäîãíàííûå ñ ðàçíûìè 

ïðîôèëÿìè ïàðàìåòðû ëèíèè, êîòîðûå ïîçâîëÿþò 
îöåíèòü ïîãðåøíîñòü ïîëó÷àåìûõ çíà÷åíèé ïðè 
âûáîðå îïðåäåëåííîãî ïðîôèëÿ. 

 
Ò à á ë è ö à  1  

Ïîäîãíàííûå ïàðàìåòðû ëèíèè óãëåêèñëîãî ãàçà  
â çàâèñèìîñòè îò âûáðàííîãî ïðîôèëÿ 

Ïðîôèëü Ïîëîæåíèå, 
ñì–1 

Èíòåíñèâíîñòü, 
ñì/ìîëåê 

Êîýôôèöèåíò 
ñàìîóøèðåíèÿ, 

ñì–1/àòì 

Ôîéãò 9504,24191(1) 9,66(1)E-26 0,0989(2) 
Ðàóòèàí 9504,24191(1) 9,81(1)E-26 0,1055(2) 
 

Ïîëóøèðèíà íà ïîëóâûñîòå êîíòóðà Ëîðåíöà 
L ñ õîðîøèì ïðèáëèæåíèåì ëèíåéíî çàâèñèò îò 
äàâëåíèÿ óøèðÿþùèõ ãàçîâ: 

 0 .L L
ii

i

P    (7) 

Çäåñü 0L
i – êîýôôèöèåíò óøèðåíèÿ äàâëåíèåì i-ãî 

ãàçà, ïàðöèàëüíîå äàâëåíèå êîòîðîãî â ñìåñè Pi. 
Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòîâ óøèðå-
íèÿ äàâëåíèåì äàåòñÿ îáùåïðèíÿòûì âûðàæåíèåì 
 

    0 0
in

L L
i i

T
T T

T
      

 (8) 

(ni – êîýôôèöèåíò òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè êî-
ýôôèöèåíòà óøèðåíèÿ äàâëåíèåì i-ãî óøèðÿþùåãî 
ãàçà). 
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Õîðîøî èçâåñòíî, ÷òî ñïåêòðàëüíûå ëèíèè 
ñäâèãàþòñÿ â ðåçóëüòàòå ñòîëêíîâåíèé ìîëåêóë  
â íèçêî÷àñòîòíóþ îáëàñòü ñïåêòðà. Ýòîò ñäâèã òàê-
æå ñ õîðîøèì ïðèáëèæåíèåì èìååò ëèíåéíóþ çàâè-
ñèìîñòü îò äàâëåíèÿ:  

 0 ,c c i i

i

P      (9) 

ãäå 0
c – öåíòð ëèíèè ïðè íóëåâîì äàâëåíèè ãàçîâ, 

à i – êîýôôèöèåíò ñäâèãà äàâëåíèåì i-ãî óøèðÿþ-
ùåãî ãàçà. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü êîýôôèöè-
åíòîâ ñäâèãà äàâëåíèåì ìîæåò áûòü îïèñàíà âûðà-
æåíèåì, ïîäîáíûì òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè êî-
ýôôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ äàâëåíèåì (8): 

    
im

i i
T

T T
T
      

 (10) 

(mi – êîýôôèöèåíò òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè êî-
ýôôèöèåíòà ñäâèãà äàâëåíèåì i-ãî óøèðÿþùåãî ãàçà). 

Ïåðå÷èñëåííûå îñíîâíûå õàðàêòåðèñòèêè ñïåê-
òðàëüíîé ëèíèè: 0,c  N

nk  èëè ,P
nk  0 ,L

i  i è nE  – 
ìîãóò ÿâëÿòüñÿ â MSF ïîäãîíî÷íûìè ïàðàìåòðàìè. 
Êðîìå êîýôôèöèåíòîâ ñàìîóøèðåíèÿ è ñäâèãà ñîá-
ñòâåííûì äàâëåíèåì ãàçà â ïðîãðàììå ìîãóò îïðå-
äåëÿòüñÿ êîýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ è ñäâèãà äàâëå-
íèåì äâóõ áóôåðíûõ ãàçîâ. Ïðè íàëè÷èè ñïåêòðîâ, 
çàïèñàííûõ ïðè ðàçíûõ òåìïåðàòóðàõ, âîçìîæíî 
îïðåäåëåíèå ïðèáëèæåííîãî çíà÷åíèÿ ýíåðãèè 
íèæíåãî ñîñòîÿíèÿ ïåðåõîäà (ñì., íàïðèìåð, [15]). 
Êîýôôèöèåíòû òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè êîýô-
ôèöèåíòîâ óøèðåíèÿ è ñäâèãà ìîãóò áûòü çàäàíû  
â ïðîãðàììå äëÿ ïåðåñ÷åòà êîýôôèöèåíòîâ óøèðå-
íèÿ è ñäâèãà ïî ôîðìóëàì (8), (10) íà äðóãèå òåì-
ïåðàòóðû, îäíàêî âîçìîæíîñòü èõ ïîäãîíêè ïîêà íå 
ïðåäóñìîòðåíà. 

Ñïåêòðû, çàïèñàííûå ìåòîäîì CRDS-ñïåêòðî-
ñêîïèè, ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé êîýôôèöèåíòû ïîãëîùå-
íèÿ ( )sk   óðàâíåíèÿ (1) ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ 
âîëíîâîãî ÷èñëà . Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ñèìóëÿöèè 
CRDS-ñïåêòðîâ äîñòàòî÷íî äîáàâèòü ê êîýôôèöè-
åíòàì ïîãëîùåíèÿ  ,sk   ðàññ÷èòàííûì ïî ôîðìó-
ëàì (1)–(10), áàçîâóþ ëèíèþ. 

3. Ôóðüå-ñïåêòðû  
è àïïàðàòíàÿ ôóíêöèÿ 

Ñïåêòðû, çàïèñàííûå íà Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðàõ, 
ÿâëÿþòñÿ ñïåêòðàìè ïðîïóñêàíèÿ, íà êîòîðûå íà-
êëàäûâàåòñÿ àïïàðàòíàÿ ôóíêöèÿ ñïåêòðîìåòðà. 
Ïðåîáðàçîâàíèå ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ê ñïåêòðàì 
ïðîïóñêàíèÿ âûïîëíÿåòñÿ ïî çàêîíó Ëàìáåðòà 

  ( ) e ,s sL k
s

     (11) 

ãäå s() – ïðîïóñêàíèå; Ls – îïòè÷åñêàÿ äëèíà 
ïóòè. Ïîñëå óìíîæåíèÿ s() íà áàçîâóþ ëèíèþ  
è ïîñëåäóþùåé ñâåðòêè ñ àïïàðàòíîé ôóíêöèåé 
ïîëó÷àåì ñèìóëèðîâàííûé Ôóðüå-ñïåêòð 

        scalc B f d              (12) 

(B() – áàçîâàÿ ëèíèÿ è f () – àïïàðàòíàÿ ôóíêöèÿ). 
 Àïïàðàòíàÿ ôóíêöèÿ, ïðèìåíÿåìàÿ â MSF äëÿ 
ìîäåëèðîâàíèÿ Ôóðüå-ñïåêòðîâ, ó÷èòûâàåò äâå îñ-
íîâíûå ïðè÷èíû åå âîçíèêíîâåíèÿ – ýòî ñóùåñòâî-
âàíèå ìàêñèìàëüíîé ðàçíîñòè õîäà ñâåòîâûõ ëó÷åé 
è ðàñõîæäåíèå ñâåòîâîãî ëó÷à â èíòåðôåðîìåòðå 
Ìàéêåëüñîíà. Ðåãèñòðèðóåìûé ïðè ðàçíîñòè õîäà 
ñâåòîâûõ ëó÷åé  ñèãíàë ìîäåëèðóåòñÿ ñëåäóþùèì 
âûðàæåíèåì: 

        max0 .optI I P         (13) 

Çäåñü  0I    – ñèãíàë, êîòîðûé ðåãèñòðèðîâàëñÿ 
áû ïðè îòñóòñòâèè îãðàíè÷åíèÿ íà ðàçíîñòü õîäà 
ëó÷åé;  max   – ôóíêöèÿ, ðàâíàÿ 1 ïðè 0 ≤  ≤ max 
è ðàâíàÿ 0 â äðóãèõ ñëó÷àÿõ;  optP   – ôóíêöèÿ 
îïòè÷åñêîãî âçâåøèâàíèÿ, êîòîðàÿ ó÷èòûâàåò ðàñ-
øèðåíèå ñâåòîâîãî ëó÷à. Ïîñëåäíÿÿ èìååò âèä: 

  
2

0
2

sin
, , ,

2opt
x R

P x
x f

 
       (14) 

ãäå 0 – àíàëèçèðóåìîå âîëíîâîå ÷èñëî;  – òåëåñ-
íûé óãîë; R – ðàäèóñ àïåðòóðû; f – ôîêóñíîå ðàñ-
ñòîÿíèå êîëëèìàòîðà. Ñïåêòð calc() (12) – ýòî 
Ôóðüå-îáðàç ñèãíàëà (13), è àïïàðàòíàÿ ôóíêöèÿ 
íàõîäèòñÿ ïðèìåíåíèåì ïðåîáðàçîâàíèÿ Ôóðüå ê ïðî-
èçâåäåíèþ âçâåøèâàþùèõ ñèãíàë ôóíêöèé: 

      max
.optf TF P        (15) 

Àíàëèòè÷åñêèé âèä ýòîé ôóíêöèè ìîæíî íàéòè 
â ðàáîòàõ [16–18]. Íà ðèñ. 2 äëÿ ïðèìåðà ïðèâåäå-
íà àïïàðàòíàÿ ôóíêöèÿ äëÿ ñïåêòðà ÑÎ2, çàïèñàí-
íîãî â Ïàðèæå ïðè äàâëåíèè 0,3 àòì, ðàçðåøåíèè 
0,015 ñì–1, òåìïåðàòóðå 297,7 Ê, ñ ýôôåêòèâíûì 
ðàäèóñîì àïåðòóðû 0,625 ìì è íà îïòè÷åñêîé äëèíå 
ïóòè 20,15 ì.  
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Âîëíîâîå ÷èñëî, ñì–1  
Ðèñ. 2. Ïðèìåð àïïàðàòíîé ôóíêöèè Ôóðüå-ñïåêòðîìåòðà 

 
Íà ðèñ. 3 ïðèâåäåí ïðèìåð ïîäãîíêè òðåõ ëè-

íèé ñïåêòðà ñ äàííîé àïïàðàòíîé ôóíêöèåé. Âèä-
íî, ÷òî îñöèëëÿöèè ôîíà âîêðóã ëèíèé óãëåêèñëîãî 
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ãàçà õîðîøî ó÷èòûâàþòñÿ àïïàðàòíîé ôóíêöèåé. 
Êðîìå òîãî, ðàçíèöà ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëüíûì  
è ñèìóëèðîâàííûì ñïåêòðàìè â íèæíåé ÷àñòè ðè-
ñóíêà ïîêàçûâàåò íàëè÷èå íåó÷òåííîé ëèíèè â ðàé-
îíå 2496,4 ñì–1. Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî â MSF âîç-
ìîæíî ââåäåíèå â óðàâíåíèÿ (13), (15) ôóíêöèè 
÷èñëåííîãî âçâåøèâàíèÿ â âèäå 

  
22

2
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1numP
 

     
. (16) 
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Ðèñ. 3. Ïðèìåð ïîäãîíêè òðåõ ëèíèé ñïåêòðà óãëåêèñëîãî 
ãàçà ñ àïïàðàòíîé ôóíêöèåé, ïðåäñòàâëåííîé íà ðèñ. 2. 
Ñïëîøíîé ëèíèåé èçîáðàæåíû ñèìóëèðîâàííûé ñïåêòð  
è åãî ðàçíèöà ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûì. Êâàäðàòàìè äàíû  
 ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ 

 
Âñåâîçìîæíûå îøèáêè íàñòðîéêè ñïåêòðîìåòðà 

ìîãóò áûòü â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè ó÷òåíû ââåäå-
íèåì ýôôåêòèâíîé ïîñòîÿííîé îøèáêè  íà ðàç-
íîñòü õîäà ñâåòîâûõ ëó÷åé. Â ëèòåðàòóðå ïîêàçàíî, 
÷òî â ýòîì ñëó÷àå óðàâíåíèå (12) äëÿ calc() îñòà-
åòñÿ ñïðàâåäëèâûì [18, 19], íî àïïàðàòíàÿ ôóíê-
öèÿ áåðåòñÿ â âèäå 

      0 0 0cos sin ,f g h              (17) 

ãäå  = 20 – òàê íàçûâàåìàÿ îøèáêà ôàçû  
g è h – ñèììåòðè÷íàÿ è àíòèñèììåòðè÷íàÿ ÷àñòè 
àïïàðàòíîé ôóíêöèè ñîîòâåòñòâåííî, ÿâíûé âèä 
êîòîðûõ ìîæåò áûòü íàéäåí â [18]. Îòìåòèì, ÷òî 
ñèììåòðè÷íàÿ ÷àñòü g íàõîäèòñÿ â MSF èç ñîîòíî-
øåíèÿ (15). Â ðåçóëüòàòå íåíóëåâîé îøèáêè ôàçû 
ñïåêòðàëüíûå ëèíèè ñëåãêà ñäâèãàþòñÿ è ñòàíîâÿò-
ñÿ àñèììåòðè÷íûìè. Â ñîâðåìåííûõ ñïåêòðîìåòðàõ 
ñóùåñòâóåò âîçìîæíîñòü àâòîìàòè÷åñêîé êîððåêöèè 
ýòîé îøèáêè â ñïåêòðàõ ñ ïîìîùüþ ïðîöåäóðû, 
ïðåäëîæåííîé â [20, 21]. Â ïðîãðàììå MSF òàêæå 
ïðåäóñìîòðåíà âîçìîæíîñòü îïðåäåëåíèÿ îøèáêè 
ôàçû â âèäå ëèíåéíîé ôóíêöèè îò âîëíîâîãî ÷èñëà 
ñ ïîìîùüþ ïîäãîíêè ïðîôèëåé íåêîòîðîãî êîëè÷åñò-
âà õîðîøî ïðîïèñàííûõ â ñïåêòðå ëèíèé. Ñëåäóåò 
îòìåòèòü, ÷òî îøèáêà ôàçû ñèëüíî êîððåëèðóåò  
ñ äðóãèìè ïàðàìåòðàìè ëèíèé è ïîýòîìó ÷àñòî îï-
ðåäåëÿåòñÿ íåäîñòàòî÷íî óâåðåííî. Òåì íå ìåíåå  

â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ îïðåäåëåíèå îøèáêè ôàçû  
â ñïåêòðå ïîçâîëÿåò ñêîìïåíñèðîâàòü àñèììåòðè÷-
íîñòü ëèíèé.  

Ïîìèìî êîððåêöèè îøèáêè ôàçû àïïàðàòíàÿ 
ôóíêöèÿ â ïðîãðàììå MSF ìîæåò áûòü óòî÷íåíà 
ïóòåì ïîäãîíêè ðàäèóñà àïåðòóðû R. Ïîëó÷àåìûé 
òàêèì îáðàçîì ýôôåêòèâíûé ðàäèóñ àïåðòóðû îï-
ðåäåëÿåòñÿ äëÿ êàæäîãî ñïåêòðà òàêæå ñ ïîìîùüþ 
ïîäãîíêè ïðîôèëåé íåêîòîðîãî êîëè÷åñòâà õîðîøî 
ïðîïèñàííûõ ëèíèé. Êàê ïîêàçûâàåò îïûò, ýôôåê-
òèâíûé ðàäèóñ àïåðòóðû îáû÷íî îêàçûâàåòñÿ íà 
20% áîëüøå ðåàëüíîãî.  

4. Ïîäãîíêà ïàðàìåòðîâ 
ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé 

Ïîñëå êîððåêöèè àïïàðàòíîé ôóíêöèè íåîáõî-
äèìî âûïîëíèòü êàëèáðîâêó ñïåêòðîâ. Êàê ïðàâè-
ëî, ñïåêòðû, çàïèñàííûå ïðè îäíèõ è òåõ æå íà-
ñòðîéêàõ ñïåêòðîìåòðà, êàëèáðîâàíû îòíîñèòåëüíî 
äðóã äðóãà. Â ýòîì ñëó÷àå âîçìîæíà îäíîâðåìåííàÿ 
ïîäãîíêà âñåõ ñïåêòðîâ ñ ó÷åòîì êîýôôèöèåíòîâ 
ñäâèãà ëèíèé è îïðåäåëåíèåì ïîëîæåíèé ëèíèé ïðè 
íóëåâîì äàâëåíèè 

0
c  â ôîðìóëå (9). Ïîëó÷åííûå 

çíà÷åíèÿ ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ êàëèáðîâêè 
íàáîðà ñïåêòðîâ. Òåì íå ìåíåå, åñëè íåîáõîäèìà 
îòíîñèòåëüíàÿ êàëèáðîâêà ñïåêòðîâ, â ÷àñòíîñòè 
êîãäà ïîäãîíÿþòñÿ ñïåêòðû, çàïèñàííûå â ðàçíîå 
âðåìÿ èëè íà ðàçíûõ ñïåêòðîìåòðàõ, â MSF ïðåäó-
ñìîòðåíà âîçìîæíîñòü ïîäãîíêè ëèíèè ñ ðàçëè÷-
íûìè çíà÷åíèÿìè ïîëîæåíèé ëèíèè â ðàçíûõ ñïåê-
òðàõ. Îñòàëüíûå ïàðàìåòðû ëèíèè â ýòîì ñëó÷àå 
îñòàþòñÿ îáùèìè. Îòíîñèòåëüíàÿ êàëèáðîâêà ñïåê-
òðîâ âûïîëíÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ àíàëèçà çàâèñèìîñòè 
íàéäåííûõ ïîëîæåíèé ëèíèè â ðàçíûõ ñïåêòðàõ îò 
äàâëåíèÿ. 

Êàëèáðîâêà ñïåêòðîâ âûïîëíÿåòñÿ ñðàâíåíèåì 
èçìåðåííûõ ïîëîæåíèé ëèíèé ñ îïóáëèêîâàííûìè 
â ëèòåðàòóðå. Îäíà èç ìåòîäèê êàëèáðîâêè, ïðåä-
ëîæåííàÿ G. Guelachvili [22], ñîñòîèò â íàõîæäå-
íèÿ êàëèáðîâî÷íîãî ôàêòîðà 

 ýò èçì

ýò
,

  
 


 (18) 

ãäå ýò – îïóáëèêîâàííîå «ýòàëîííîå» ïîëîæåíèå 
ëèíèè, à èçì – èçìåðåííîå ïîëîæåíèå. Êàëèáðîâî÷-
íûé ôàêòîð, åñëè âîçìîæíî, íàõîäèòñÿ äëÿ íåñêîëü-
êèõ äåñÿòêîâ ëèíèé ñ ïîñëåäóþùèì óñðåäíåíèåì. 
Êîððåêòèðîâêà èçìåðÿåìûõ ïîëîæåíèé ëèíèé ñ ïî-
ìîùüþ ýòîãî ôàêòîðà âûïîëíÿåòñÿ ïî ôîðìóëå 

  èçì
êîð èçì 1

1


     
 

 (19) 

(êîð – êàëèáðîâàííîå ïîëîæåíèå ëèíèè). 
Â ëþáîì ñïåêòðå ïðèñóòñòâóþò êàê ñëàáûå, òàê 

è ñèëüíûå ëèíèè. Âñëåäñòâèå ñèëüíîãî âëèÿíèÿ 
øóìîâ è ìàëîãî êîëè÷åñòâà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
òî÷åê, ïðèõîäÿùèõñÿ íà ëèíèþ, ïàðàìåòðû ñëàáûõ 
ëèíèé îïðåäåëÿþòñÿ ïëîõî. Ïàðàìåòðû ñëèøêîì 
ñèëüíûõ, íàñûùåííûõ ëèíèé òàêæå îïðåäåëÿþòñÿ 
ïëîõî ïî ïðè÷èíå èñêàæåíèÿ êîíòóðà âáëèçè íà-
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ñûùåíèÿ äåòåêòîðà. Îäíî èç ïðåèìóùåñòâ ïîäãîí-
êè ïî ìíîãèì ñïåêòðàì çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ñëà-
áûå èëè íàñûùåííûå ëèíèè â îäíîì ñïåêòðå ìîãóò 
èìåòü ñðåäíþþ èíòåíñèâíîñòü â äðóãèõ è èõ ïàðà-
ìåòðû â ðåçóëüòàòå áóäóò óâåðåííî îïðåäåëÿòüñÿ.  
Â òî âðåìÿ êàê ñëàáîñòü ëèíèè â êàêèõ-òî ñïåêòðàõ 
íèêàê íå ñêàæåòñÿ íà êà÷åñòâå ïîäãîíêè, èñêàæåíèå 
êîíòóðà íàñûùåíèåì â äðóãèõ ñïåêòðàõ áóäåò åé 
ñèëüíî ìåøàòü. Äëÿ ñïåêòðîâ ïðîïóñêàíèÿ â MSF 
åñòü âîçìîæíîñòü èñêëþ÷åíèÿ èç ïîäãîíêè ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ òî÷åê âáëèçè ãðàíèöû íàñûùåíèÿ 
äåòåêòîðà, ÷òî ïîçâîëÿåò â ðåçóëüòàòå óâåðåííî 
ïîäãîíÿòü âñå ëèíèè, õîðîøî ïðåäñòàâëåííûå õîòÿ 
áû â îäíîì ñïåêòðå èç íàáîðà âêëþ÷åííûõ â ïîä-
ãîíêó ñïåêòðîâ. Âûáîð ïîäãîíÿåìûõ ñïåêòðîâ èç 
íàáîðà îïèñàííûõ ñïåêòðîâ îñóùåñòâëÿåòñÿ â MSF 
óêàçàíèåì èìåí âûáðàííûõ ñïåêòðîâ. 

Çàäàíèå èñõîäíûõ ïðèáëèçèòåëüíûõ çíà÷åíèé 
ïàðàìåòðîâ ëèíèé âûïîëíåíî â âèäå ñïèñêà ëèíèé 
ñ êîëîíêàìè ïàðàìåòðîâ. Â çàãîëîâêå ñïèñêà êëþ-
÷åâûìè ñëîâàìè óêàçàíû ïîëîæåíèå êîëîíêè è òèï 
ïàðàìåòðà â êîëîíêå. Âîçìîæíûå íàçâàíèÿ êîëîíîê 
äàíû â òàáë. 2. Ïîñëå êàæäîãî êëþ÷åâîãî ñëîâà 
çàãîëîâêà ìîæåò áûòü óêàçàíà øèðèíà êîëîíêè. 
Òàêèì îáðàçîì, êîëîíêè ìîãóò áûòü ïðåäñòàâëåíû 
â ëþáîì ïîðÿäêå, ÷òî î÷åíü óäîáíî. Ïðèìåð èñ-
õîäíîãî ôàéëà ñî ñïèñêîì ëèíèé äàí â òàáë. 3. 
Îáÿçàòåëüíûìè ÿâëÿþòñÿ êîëîíêè ñ ïðèáëèçèòåëü-
íûìè ïîëîæåíèÿìè è èíòåíñèâíîñòÿìè ëèíèé. 
Ñïèñîê äîëæåí áûòü îòñîðòèðîâàí ïî ïîçèöèÿì 
ëèíèé. Èñõîäíûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ óøèðå-
íèÿ è ñäâèãà äàâëåíèåì ìîãóò áûòü çàäàíû ïî 
óìîë÷àíèþ. Åñëè äëÿ êàêèõ-òî ëèíèé îíè ïðèñóò-
ñòâóþò â ñïèñêå ëèíèé, òî çíà÷åíèÿ ïî óìîë÷àíèþ 
áóäóò çàìåíåíû íà çíà÷åíèÿ èç ñïèñêà. Äëÿ îäíî-
âðåìåííîé ðàáîòû ñ íåñêîëüêèìè èçîòîïè÷åñêèìè 
ìîäèôèêàöèÿìè â ñïèñêå ìîæåò ïðèñóòñòâîâàòü 
êîëîíêà «IC», â êîòîðîé äëÿ êàæäîé ëèíèè óêàçû-
âàåòñÿ åå ïðèíàäëåæíîñòü îïðåäåëåííîé èçîòîïè÷å-
ñêîé ìîäèôèêàöèè â âèäå äâóçíà÷íîãî øåñòíàäöà-
òåðè÷íîãî ÷èñëà. Â ïðîöåññå ïîäãîíêè èíòåíñèâ-
íîñòü îïðåäåëåííîé ëèíèè óìíîæàåòñÿ íà äîëþ 
äàííîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè â èçó÷àåìîì 
ãàçå. Ìåæäó òåì êîýôôèöèåíòû óøèðåíèÿ è ñäâèãà 
äàâëåíèåì ñ÷èòàþòñÿ íåçàâèñèìûìè îò èçîòîïè÷å-
ñêîé ìîäèôèêàöèè. Åñëè ïîäãîíêà ñïåêòðîâ âû-
ïîëíÿåòñÿ ñ ïåðåñ÷åòîì èíòåíñèâíîñòåé íà äðóãèå 
òåìïåðàòóðû, â ñïèñêå íåîáõîäèìî çàäàòü ýíåðãèè 
íèæíèõ ñîñòîÿíèé ïåðåõîäîâ â êîëîíêå «Einf». 
Êàêèå ïàðàìåòðû ëèíèé âàðüèðóþòñÿ, à êàêèå ôèê-
ñèðîâàíû â ïðîöåññå ïîäãîíêè, ìîæåò áûòü çàäàíî 
êàê äëÿ âñåõ ëèíèé ñðàçó, òàê è äëÿ êàæäîé ëèíèè  
 

â îòäåëüíîñòè. Ïðè ýòîì çàäàíèå äëÿ êàæäîé ëèíèè 
èìååò ïðèîðèòåò. Äëÿ ýòîãî â ñïèñêå ëèíèé ìîæåò 
ñóùåñòâîâàòü êîëîíêà, çàãîëîâîê êîòîðîé îãðàíè÷åí 
ôèãóðíûìè ñêîáêàìè, íàïðèìåð {PIGS}. Êàæäàÿ 
áóêâà óêàçûâàåò ñîîòâåòñòâóþùèé ïàðàìåòð. Âîç-
ìîæíûå áóêâû è èõ ðàñøèôðîâêà äàíû â òàáë. 2. 
 

Ò à á ë è ö à  2  

Êîëîíêè è êëþ÷è â ôèãóðíûõ ñêîáêàõ, êîòîðûå ìîãóò 
ïðèñóòñòâîâàòü â ôàéëå ñî ñïèñêîì ëèíèé 

Ïàðàìåòð 
Íàçâàíèå 
êîëîíêè 

Êëþ÷  
â ôèãóðíûõ 

ñêîáêàõ 
Êîä ëèíèè Code – 
Êîä èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè IC – 
Èäåíòèôèêàöèÿ Ident – 
Ïîëîæåíèå Pos P 
Èíòåíñèâíîñòü Int I 
Êîýôôèöèåíò ñàìîóøèðåíèÿ G0 G 
Êîýôôèöèåíò óøèðåíèÿ ïåðâûì 
óøèðÿþùèì ãàçîì 

G1 A 

Êîýôôèöèåíò óøèðåíèÿ âòîðûì 
óøèðÿþùèì ãàçîì 

G2 B 

Êîýôôèöèåíò ñäâèãà ñîáñòâåííûì 
äàâëåíèåì 

SS S 

Êîýôôèöèåíò ñäâèãà ïåðâûì  
óøèðÿþùèì ãàçîì 

S1 X 

Êîýôôèöèåíò ñäâèãà âòîðûì  
óøèðÿþùèì ãàçîì  

S2 Y 

Ïàðàìåòð z ïðîôèëÿ Ðàóòèàíà – Z 
Ýíåðãèÿ íèæíåãî ñîñòîÿíèÿ Einf E 
Ëåâàÿ ãðàíèöà îáëàñòè ïîäãîíêè BordL – 
Ïðàâàÿ ãðàíèöà îáëàñòè ïîäãîíêè BordR – 

 

Åñëè äëÿ êàêîé-òî ëèíèè â ïîëå ïîä áóêâîé 
ñòîèò «0», òî ñîîòâåòñòâóþùèé ïàðàìåòð äëÿ äàí-
íîé ëèíèè íå âàðüèðóåòñÿ, åñëè «1» – âàðüèðóåòñÿ 
è åñëè ïðîáåë èëè äðóãàÿ öèôðà – ïîâåäåíèå ïàðà-
ìåòðà íå ìåíÿåòñÿ, ò.å. äèêòóåòñÿ òåì, ÷òî óêàçàíî 
äëÿ âñåõ ëèíèé. Âîçìîæíîñòü ôèêñèðîâàòü èëè 
îñâîáîæäàòü ïàðàìåòðû îòäåëüíûõ ëèíèé íåîáõî-
äèìà ïðè ðàáîòå ñ ñèëüíî ïåðåêðûâàþùèìèñÿ ëè-
íèÿìè èëè ñ ó÷àñòêàìè ñïåêòðà, ãäå ñîñåäñòâóþò 
ñèëüíûå è ñëàáûå ëèíèè. Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå ÷àñòî 
ïðèõîäèòñÿ ôèêñèðîâàòü ïàðàìåòðû ñëàáûõ ëèíèé 
äî òåõ ïîð, ïîêà ïàðàìåòðû ñèëüíûõ ëèíèé íå îï-
ðåäåëÿòñÿ ñ äîñòàòî÷íîé òî÷íîñòüþ. Êîëîíêè 
«BordL» è «BordR» äàþò âîçìîæíîñòü ïîëüçîâàòå-
ëþ óêàçàòü ñîîòâåòñòâåííî ëåâóþ è ïðàâóþ ãðàíè-
öû ñïåêòðàëüíîãî èíòåðâàëà, â êîòîðîì ïðîãðàììà 
áóäåò ïîäãîíÿòü ëèíèþ. Â ýòîì ñëó÷àå âñå ëèíèè, 
ïîëîæåíèÿ êîòîðûõ ïîïàäàþò â óêàçàííûé èíòåð-
âàë, áóäóò ïîäãîíÿòüñÿ îäíîâðåìåííî ñ ëèíèåé, äëÿ 
êîòîðîé óêàçàí èíòåðâàë. 

Ò à á ë è ö à  3  

Ïðèìåð çàãîëîâêà ôàéëà ñ èñõîäíûìè ïàðàìåòðàìè ëèíèé 

Code IC Ident24 {PIGS} Pos Int G0 BordL BordR 

0000 26 01130 1 0 0000000 P20e 1100 7000,950703 3,419E-26 0,1400 7000,770 7001,118
 26 01130 1 0 0000000 P19e 1100 7003,785306 1,262E-25 0,1400 7003,607 7004,075
 26 ******************** 1100 7003,955195 4,116E-26 0,1400   
 26 01130 1 0 0000000 P18e 1100 7006,568464 5,379E-26 0,1400 7006,450 7006,695



 

414 Ëþëèí Î.Ì. 

Âûáîð ñïåêòðàëüíûõ èíòåðâàëîâ ïîäãîíêè ïðåä-
ñòàâëÿåò ñîáîé îñîáóþ ïðîáëåìó. Ïîäãîíêà â øèðî-
êîì ñïåêòðàëüíîì èíòåðâàëå, ñîäåðæàùåì áîëüøîå 
êîëè÷åñòâî ëèíèé, ïëîõî ñõîäèòñÿ. Ñ äðóãîé ñòî-
ðîíû, ïîäãîíÿåìûé ó÷àñòîê äîëæåí áûòü òàêèì, 
÷òîáû ïîäãîíÿåìàÿ áàçîâàÿ ëèíèÿ ëåãëà ïðàâèëüíî, 
ò.å. ÷òîáû ãðàíèöû ó÷àñòêà ëåæàëè íà õîðîøî ïðî-
ñìàòðèâàåìîé áàçîâîé ëèíèè. Â ïðîãðàììå MSF 
âîçìîæíû òðè ñïîñîáà ïîäãîíêè, êîòîðûå ðàçëè÷à-
þòñÿ ñïîñîáîì çàäàíèÿ ïîäãîíÿåìûõ ñïåêòðàëüíûõ 
èíòåðâàëîâ. Ïðè ïåðâîì «àâòîìàòè÷åñêîì» ñïîñîáå 
ïîäãîíêè ïðîãðàììå óêàçûâàåòñÿ øèðèíà ñïåê-
òðàëüíîé îáëàñòè âîêðóã êàæäîé ëèíèè, êîòîðóþ 
íóæíî ïîäãîíÿòü. Òàêîé ñïîñîá óäîáåí äëÿ ðåäêî 
ðàñïîëîæåííûõ ëèíèé. Â ïîëå «Code» ñïèñêà ëè-
íèé ëþáàÿ ëèíèÿ ìîæåò áûòü ïîìå÷åíà áóêâåííî-
öèôðîâûì êîäîì è ïðîãðàììå óêàçûâàþòñÿ íà-
÷àëüíàÿ è êîíå÷íàÿ ëèíèè, äëÿ êîòîðûõ íóæíî 
âûïîëíèòü ïîäãîíêó ïàðàìåòðîâ. Äëÿ êàëèáðîâêè 
èëè ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ïîäãîíêè ñ óæå èìåþ-
ùèìèñÿ äàííûìè ÷àñòî íåîáõîäèìî âûïîëíèòü ïîä-
ãîíêó êàêèõ-òî îïðåäåëåííûõ ëèíèé. Òàêèå ëèíèè 
ìîãóò áûòü ïîìå÷åíû êàêèìè-òî ñèìâîëàìè â ïåð-
âîé ïîçèöèè ïîëÿ «Code». Òàêæå åñòü âîçìîæíîñòü 
èñêëþ÷èòü èç ïîäãîíêè â «àâòîìàòè÷åñêîì» ðåæèìå 
íåíóæíûå ëèíèè. Îáëàñòü ïîäãîíêè âîêðóã êàæäîé 
ëèíèè ìîæåò áûòü óêàçàíà êàê îáùàÿ, òàê è äëÿ 
êàæäîãî ñïåêòðà â îòäåëüíîñòè. Ìîæåò áûòü óêàçà-
íà òàêæå îáëàñòü «ïðèíÿòèÿ â ðàñ÷åò». Ëèíèè, öåí-
òðû êîòîðûõ ïîïàäàþò â äàííóþ îáëàñòü, íå ïîäãî-
íÿþòñÿ, íî ó÷èòûâàåòñÿ èõ âêëàä â ïîãëîùåíèå  
â îáëàñòè ïîäãîíêè.  

Åñëè â èçó÷àåìûõ ñïåêòðàõ ëèíèè ÷àñòî ñîñåä-
ñòâóþò äðóã ñ äðóãîì, áûâàåò ñëîæíî ïîäîáðàòü 
ðàçìåð ïîäãîíÿåìîé â «àâòîìàòè÷åñêîì» ðåæèìå 
îáëàñòè òàê, ÷òîáû åå ãðàíèöû âñåãäà ëåæàëè íà 
áàçîâîé ëèíèè. Â ýòîì ñëó÷àå ìîæíî âîñïîëüçî-
âàòüñÿ âîçìîæíîñòüþ âðó÷íóþ óêàçàòü ãðàíèöû 
ïîäãîíÿåìîãî èíòåðâàëà äëÿ ïðîáëåìíûõ ëèíèé  
ñ ïîìîùüþ êîëîíîê «BordL» è «BordR». Â êà÷åñòâå 
èñõîäíûõ çíà÷åíèé ýòèõ êîëîíîê ìîãóò áûòü âçÿòû 
ãðàíèöû îáëàñòåé ïîäãîíêè, ïîëó÷åííûå ïîñëå çà-
ïóñêà ïðîãðàììû â «àâòîìàòè÷åñêîì» ðåæèìå. 

Â ñëó÷àå «ïëîòíûõ» ñïåêòðîâ ñ áîëüøèì êîëè-
÷åñòâîì òåñíî ðàñïîëîæåííûõ ëèíèé ïðèõîäèòñÿ 
âðó÷íóþ ðàññòàâëÿòü ãðàíèöû èíòåðâàëîâ ïîäãîí-
êè. Õîòÿ ýòî ìîæíî ñäåëàòü, êàê è â ïðåäûäóùåì 
ñëó÷àå, â ñïèñêå ëèíèé, â MSF ïðåäóñìîòðåíà âîç-
ìîæíîñòü ïðîñòî óêàçàòü îïîðíûå âîëíîâûå ÷èñëà, 
íà êîòîðûõ çíà÷åíèå ïîãëîùåíèÿ èëè ïðîïóñêàíèÿ 
áëèçêî ê áàçîâîé ëèíèè. Ïðîãðàììå äàåòñÿ ñïèñîê 
òàêèõ òî÷åê ñ óêàçàíèåì, êàêèå èíòåðâàëû ìåæäó 
íèìè ÿâëÿþòñÿ ïîäãîíÿåìûìè. 

5. Âûâîä ðåçóëüòàòîâ 

Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ ïîäãîíÿåìûõ ïàðàìåòðîâ 
ëèíèé âûâîäÿòñÿ â âèäå ñïèñêà. Â êîëîíêàõ ñïèñêà 
äàíû îïèñàíèå ëèíèè, åñëè îíî åñòü â èñõîäíîì  
 

ôàéëå, êîäèðîâêà ïîäãîíÿåìûõ èëè ôèêñèðîâàííûõ 
ïàðàìåòðîâ ëèíèè â âèäå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè 0 è 1  
è êîëîíêè ïàðàìåòðîâ ñ èõ ñòàòèñòè÷åñêèìè îøèá-
êàìè, ïîëó÷àåìûìè â ïðîöåññå ìèíèìèçàöèè ïî 
ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ. Äëÿ âñåõ ïàðàìåò-
ðîâ ïðèâîäèòñÿ àáñîëþòíàÿ îøèáêà êðîìå èíòåí-
ñèâíîñòè, äëÿ êîòîðîé îøèáêà äàåòñÿ â ïðîöåíòàõ. 
Äëÿ ôèêñèðîâàííûõ â ïðîöåññå ïîäãîíêè ïàðàìåò-
ðîâ óêàçûâàåòñÿ îøèáêà –0,1. Ïðè íåîáõîäèìîñòè 
ïàðàìåòðû ëèíèé ìîãóò áûòü âûâåäåíû â ôîðìàòå 
HITRAN, òàêæå åñòü âîçìîæíîñòü âûâîäà âñåõ 
ïîäãîíÿåìûõ ïàðàìåòðîâ, âêëþ÷àÿ áàçîâóþ ëèíèþ. 
 Äëÿ àíàëèçà êà÷åñòâà ïîäãîíêè ñïåêòðîâ ïðî-
ãðàììà MSF ãåíåðèðóåò ðàññ÷èòàííûå ñ íîâûìè 
ïàðàìåòðàìè ñïåêòðû, êîòîðûå, êàê è èñõîäíûå, 
çàïèñûâàþòñÿ â âèäå ôàéëîâ ïðÿìîãî äîñòóïà. Îä-
íîâðåìåííî äëÿ êàæäîãî ñïåêòðà ãåíåðèðóåòñÿ 
ôàéë ïðÿìîãî äîñòóïà, â êîòîðîì äëÿ ïîäãîíÿåìûõ 
ó÷àñòêîâ äàíû ðàçíîñòè ìåæäó íàáëþäàåìûìè  
è ðàññ÷èòàííûìè çíà÷åíèÿìè ïðîïóñêàíèÿ èëè ïî-
ãëîùåíèÿ. Äëÿ âèçóàëèçàöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ  
è ñèìóëèðîâàííûõ ñïåêòðîâ, à òàêæå ðàçíîñòè ìå-
æäó íèìè èñïîëüçóåòñÿ ïðîãðàììà SpectraPlot [23]. 
Âíå ïîäãîíÿåìûõ ó÷àñòêîâ ñèìóëèðîâàííûå ñïåê-
òðû ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé óñðåäíåííûå ïî íåñêîëü-
êèì òî÷êàì ñîîòâåòñòâóþùèå ýêñïåðèìåíòàëüíûå 
ñïåêòðû. Ýòî ïîçâîëÿåò îòëè÷èòü èõ íà êàðòèíêå îò 
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ. Â ñëó÷àå íåîáõîäèìîñòè ñïåê-
òðû â ïîäãîíÿåìûõ ó÷àñòêàõ ìîãóò áûòü âûâåäåíû 
â òåêñòîâûé ôàéë, åñëè áóäåò óêàçàíî èìÿ ôàéëà. 
 Äëÿ ïðÿìîãî ðàñ÷åòà ñïåêòðîâ íà îñíîâå èçâåñò-
íûõ ïàðàìåòðîâ ëèíèé äîñòàòî÷íî îòêëþ÷èòü èõ 
âàðüèðîâàíèå è ïîäãîíÿòü òîëüêî áàçîâóþ ëèíèþ, 
åñëè ðàñ÷åò âûïîëíÿåòñÿ ñ öåëüþ ñðàâíåíèÿ ñ ýêñ-
ïåðèìåíòîì. Êîãäà íåîáõîäèì ïðîñòî ïðÿìîé ðàñ-
÷åò ñïåêòðà, áàçîâàÿ ëèíèÿ çàäàåòñÿ ïðÿìîé, ðàâíîé 
åäèíèöå  äëÿ  ïðîïóñêàíèÿ  è  íóëþ  äëÿ  ïîãëîùåíèÿ. 

Çàêëþ÷åíèå 

Ðåçóëüòàòû ðàáîòû ñ ïðîãðàììîé MSF ïðåä-
ñòàâëåíû â áîëüøîì êîëè÷åñòâå ïóáëèêàöèé. Âìå-
ñòå ñ ïðîãðàììîé SpectraPlot [23] îíà ÿâëÿåòñÿ 
ìîùíûì èíñòðóìåíòîì äëÿ ðàáîòû ñî ñïåêòðàìè. 
Íà ðèñ. 4 ïðèâåäåí ïðèìåð îäíîâðåìåííîé ïîäãîí-
êè ìíîæåñòâà çàïèñàííûõ â Ïàðèæå ñïåêòðîâ óãëå-
êèñëîãî ãàçà, îáîãàùåííîãî 17Î è 18Î. Òåì íå ìå-
íåå, êàê ïîêàçûâàåò îïûò, âîçìîæíîñòè ïðîãðàììû 
ìîãëè áû áûòü ñóùåñòâåííî ðàñøèðåíû. Ïðåæäå 
âñåãî, ñëåäîâàëî áû íàó÷èòü ïðîãðàììó âûïîëíÿòü 
ñàìóþ òðóäîåìêóþ ÷àñòü ðàáîòû – àâòîìàòè÷åñêè 
âûáèðàòü ó÷àñòêè ïîäãîíêè. Â ïîñëåäíåå âðåìÿ  
â ëèòåðàòóðå ïðåäëîæåíî ìíîæåñòâî ðàçëè÷íûõ ïðî-
ôèëåé ëèíèé, ó÷èòûâàþùèõ âñåâîçìîæíûå ýôôåê-
òû, âëèÿþùèå íà åå êîíòóð â ñïåêòðàõ. Â áóäóùåì 
ïðåäïîëàãàåòñÿ ðàñøèðèòü âûáîð ïðîôèëÿ ëèíèè  
â ïðîãðàììå. Òàêæå ïðåäïîëàãàåòñÿ âêëþ÷èòü îïè-
ñàíèå èññëåäóåìîé ãàçîâîé ñìåñè â îïèñàíèå ñïåê-
òðîâ, ÷òî ïîçâîëèò îáðàáàòûâàòü îäíîâðåìåííî ñïåê-
òðû ãàçîâ, ðàçëè÷àþùèõñÿ ïî ñîñòàâó. 
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Ðèñ. 4. Ïðèìåð ðàáîòû ïðîãðàììû MSF ñ áîëüøèì êîëè÷åñòâîì ñïåêòðîâ 

 
Ðàáîòà âûïîëíåíà ïî ïðîãðàììå ðàçâèòèÿ êîí-

êóðåíòîñïîñîáíîñòè Íàöèîíàëüíîãî èññëåäîâàòåëü-
ñêîãî Òîìñêîãî ãîñóäàðñòâåííîãî óíèâåðñèòåòà. 
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O.M. Lyulin. Determination of parameters of spectral lines from several absorption spectra with the 
MultiSpectrum Fitting computer code. 

In the present work, the MSF computer code is presented intended for determination of the spectral line 
parameters by their simultaneous fitting to the several absorption spectra recorded under different conditions. 
Line positions, intensities, pressure broadening and shift coefficients, and lower state energies of dipole transi-
tions in a molecule can be determinable parameters. Basic concept, algorithm, and capabilities of the MSF com-
puter code are outlined in the paper. 


