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Ïðîâåäåíà ýêñïåðòíàÿ îöåíêà ïîãðåøíîñòåé äëÿ èíòåíñèâíîñòåé êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ïåðåõî-
äîâ âîäÿíîãî ïàðà â áàçå äàííûõ HITRAN2020 â ñïåêòðàëüíîì äèàïàçîíå 2500–6500 ñì−1. Èç ñðàâíåíèÿ  
ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè (Loos J., Birk M., Wagner G. Measurement of positions, intensities and 
self-broadening line shape parameters of H2O lines in the spectral ranges 1850–2280 cm−1 and 2390–4000 cm−1 
// J. Quant. Spectrosc. Radiat. Transfer. 2017. V. 203. P. 119–132) îïðåäåëåíû íîðìèðîâî÷íûå êîýôôèöèåí-
òû âàðèàöèîííîãî ðàñ÷åòà. Äëÿ ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ (001)–(000), (020)–(000), (011)–(000) è (110)–(000) îíè 
ñîñòàâèëè 1,010; 1,007; 1,015 è 1,030 ñîîòâåòñòâåííî. Ñ èñïîëüçîâàíèåì âàðèàöèîííûõ ðàñ÷åòîâ è ìîäåëè-
ðîâàíèÿ ïî ìåòîäó ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà ïðîâåäåíà ýêñïåðòèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ èç áàçû 
äàííûõ HITRAN2020, âûÿâëåíû ìåíåå òî÷íûå çíà÷åíèÿ. Íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ïîñòðîåí îò-
êîððåêòèðîâàííûé ñïèñîê ëèíèé ïîãëîùåíèÿ H2

16O â îáëàñòè 2500–6500 ñì−1, êîòîðûé ìîæåò áûòü ïîëåçåí 
ïðè ïðîâåäåíèè íàòóðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: áàçà äàííûõ HITRAN2020, âàðèàöèîííûå ðàñ÷åòû, èíòåíñèâíîñòè êîëåáàòåëüíî-
âðàùàòåëüíûõ ëèíèé; HITRAN2020 database, variational calculation, intensity of vibrational-rotational line. 
 

 

Ââåäåíèå 
 

Áàçà äàííûõ (äàëåå – ÁÄ) HITRAN2020 [1] 
ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå âîñòðåáîâàííîé ñðåäè ñïåöèàëè-
ñòîâ ïî ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî ðàç-
ðåøåíèÿ. Íàðÿäó ñ èíôîðìàöèåé î ïàðàìåòðàõ ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé ÁÄ HITRAN ñîäåðæèò îöåíêè èõ 
òî÷íîñòè, íåîáõîäèìûå äëÿ ðÿäà ïðèëîæåíèé. Ïî-
ñëåäíèå âåðñèè ÁÄ HITRAN2020 [1] è GEISA2020 [2] 
íàðÿäó ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè âêëþ÷àþò çíà÷èòåëü-
íîå êîëè÷åñòâî ðàñ÷åòíûõ äàííûõ äëÿ ðÿäà ìîëå-
êóë, ïðåæäå âñåãî äëÿ ìîëåêóëû âîäÿíîãî ïàðà. Êàê 

ïðàâèëî, ýòî âàðèàöèîííûå ðàñ÷åòû [3–9], îñíîâàí-
íûå íà ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèè, îïòèìèçèðîâàííîé  

ñ ó÷åòîì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ êîëåáàòåëüíî-âðàùà- 
òåëüíûõ (ÊÂ) óðîâíåé ýíåðãèè, è ab initio ôóíê-
öèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà. Â ÷àñòíîñòè, â äèàïàçîíå 

2500–6500 ñì−1 ÁÄ HITRAN2020 ñîäåðæèò áîëåå 
41000 ÊÂ-ëèíèé, ïðè ýòîì äëÿ 34500 ëèíèé èíòåí-
ñèâíîñòè ðàññ÷èòàíû âàðèàöèîííûì ìåòîäîì. Àäåê-
âàòíîå èñïîëüçîâàíèå áàçû äàííûõ HITRAN2020 

òðåáóåò ýêñïåðòíîé îöåíêè òî÷íîñòè ïðèâåäåííûõ 

ïàðàìåòðîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé (ñì., íàïðèìåð, [10]). 
  Îñíîâíûì êðèòåðèåì òî÷íîñòè ðàñ÷åòà ÿâëÿåòñÿ 
ñðàâíåíèå ðàñ÷åòíûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.  
 

____________ 

* Èðèíà Àëåêñàíäðîâíà Âàñèëåíêî (via@iao.ru); 
Îëüãà Âàñèëüåâíà Íàóìåíêî (olga@iao.ru). 

Ââèäó îãðàíè÷åííîãî êîëè÷åñòâà âûñîêîòî÷íûõ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ âîçíèêàåò âîïðîñ: êàêîâà 
ðåàëüíàÿ òî÷íîñòü âàðèàöèîííîãî ðàñ÷åòà èíòåí-
ñèâíîñòåé ÊÂ-ïåðåõîäîâ íà âûñîêîâîçáóæäåííûå 
óðîâíè ýíåðãèè? Âàðèàöèîííûå èíòåíñèâíîñòè â ÁÄ 

HITRAN2020 çàèìñòâîâàíû â îñíîâíîì èç ðàñ÷å- 
òà [4], à èõ çàÿâëåííàÿ òî÷íîñòü ìåíÿåòñÿ â øèðî-
êîì äèàïàçîíå – îò «õóæå 20%» äî «ëó÷øå 1%». 

Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû – àíàëèç ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ è ðàñ÷åòíûõ îöåíîê ïîãðåøíîñòè èíòåíñèâ-
íîñòåé ÊÂ-ïåðåõîäîâ íà ñîñòîÿíèÿ ïåðâîé è âòîðîé 
òðèàä â ÁÄ HITRAN2020 èñõîäÿ êàê èç âíóòðåííèõ 
êðèòåðèåâ ñòàáèëüíîñòè è ðàâíîòî÷íîñòè âàðèàöè-
îííûõ ðàñ÷åòîâ, òàê è èç ñðàâíåíèÿ ðàçíûõ íàáî-
ðîâ âàðèàöèîííûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. 
Äîïîëíèòåëüíî ê âàðèàöèîííûì ðàñ÷åòàì èíòåí-
ñèâíîñòåé áóäóò èñïîëüçîâàòüñÿ ðàñ÷åòû ïî ìåòîäó 
ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà (ÝÃ). 

 

Îñíîâíûå êðèòåðèè îöåíêè òî÷íîñòè 

âàðèàöèîííûõ ðàñ÷åòîâ 
 

Â ðàññìîòðåííîì ñïåêòðàëüíîì äèàïàçîíå ñî-
äåðæèòñÿ 41106 ëèíèé ïîãëîùåíèÿ âîäÿíîãî ïàðà. 
Äëÿ 34545 ëèíèé èñïîëüçîâàíû ðàñ÷åòíûå èí- 
òåíñèâíîñòè èç ðàáîò [4–6]. Ñîäåðæàíèå ÁÄ  
HITRAN2020 â äèàïàçîíå 2500–6500 ñì−1 îòðàæåíî 
â òàáë. 1. 
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Ò à á ë è ö à  1  

Èñòî÷íèêè è ñîäåðæàíèå ÁÄ HITRAN2020 ïî èíòåíñèâíîñòÿì ÊÂ-ïåðåõîäîâ  
â äèàïàçîíå 2500–6500 ñì−1 

Èñòî÷-
íèê 

Êîëè÷åñòâî 
ëèíèé 

Äèàïàçîí, 
ñì−1 

Èíòåíñèâíîñòü, 
ñì/ìîëåê. 

Êîä  
òî÷íîñòè 

Èíòåãðàëüíàÿ 
èíòåíñèâíîñòü, 

ñì/ìîëåê. 

[11]  16 3367–6317 5,4E-27–6,9E-22  3–8 7,00E-22 
[7]  275 3164–6500 1,0E-29–7,0E-28  4  2,32E-26 
[6]  1789 4076–6500 1,0E-29–1,7E-23  3–8 3,89E-22 
[12]  3186 2510–4328 7,8E-27–2,5E-19  4–8 8,37E-18 
[4] 30268 2500–6500 1,0E-30–2,8E-30 3, 6, 7 9,18E-19 
[5]  2213 2505–6256 1,0E-30–2,4E-22  3, 6 2,82E-21 
[13]  139 4190–4339 2,5E-26–1,2E-22  8  7,57E-22  

 

Íàïîìíèì, ÷òî êîäû òî÷íîñòè â ÁÄ 
HITRAN2020 ââîäÿòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì: êîä 3 –  
20% è õóæå, 4 – 10–20%, 5 – 5–10%, 6 – 2–5%,  
7 – 1–2%, 8 – ëó÷øå 1%. Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî ñëà-
áûå ëèíèè ïîãëîùåíèÿ ñ èíòåíñèâíîñòÿìè ìåíåå 
1,0 

⋅
 10−27 ñì/ìîëåê. ñîñòàâëÿþò 67% îò îáùåãî ÷èñëà 

ëèíèé, èõ âêëàä â èíòåãðàëüíîå ïîãëîùåíèå ìàë – 
∼

 3,0 
⋅
 10−5% îò îáùåé èíòåíñèâíîñòè. Êîíå÷íî, äëÿ 

âûñîêèõ òåìïåðàòóð ýòîò âêëàä áóäåò âîçðàñòàòü. 
Ìû æå îãðàíè÷èìñÿ â îñíîâíîì àíàëèçîì ëèíèé  

ñ èíòåíñèâíîñòÿìè íå íèæå 1,0 
⋅
 10−27 ñì/ìîëåê. 

Ðàñ÷åòíàÿ èíòåíñèâíîñòü ñîñòàâëÿåò ∼ 10% îò 
ñóììàðíîé èíòåãðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè â ðàññìàò-
ðèâàåìîì äèàïàçîíå, ïîýòîìó àíàëèç òî÷íîñòè  
è ñîãëàñîâàííîñòè ýòèõ äàííûõ ïðåäñòàâëÿåòñÿ àê-
òóàëüíûì. Îñíîâíîé êðèòåðèé êà÷åñòâà ðàñ÷åòíûõ 
äàííûõ – èõ ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòîì. Êàê âèäíî 
èç òàáë. 1, â áàçó äàííûõ âêëþ÷åíû ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå èíòåíñèâíîñòè äëÿ 3341 ÊÂ-ïåðåõîäà. Ýòî-
ãî êîëè÷åñòâà ÿâíî íåäîñòàòî÷íî äëÿ óâåðåííîé 
îöåíêè òî÷íîñòè ðàñ÷åòà âî âñåì ñïåêòðàëüíîì äèà-
ïàçîíå. Ïîýòîìó äëÿ àíàëèçà êà÷åñòâà ðàñ÷åòíûõ 
äàííûõ áóäåì òàêæå èñïîëüçîâàòü òàê íàçûâàåìûé 
âíóòðåííèé êðèòåðèé ñòàáèëüíîñòè âàðèàöèîííîãî 
ðàñ÷åòà, âïåðâûå ïðåäëîæåííûé â ðàáîòå [14]. Îí 
çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî èíòåíñèâíîñòè ÊÂ-ïåðåõî-
äîâ ðàññ÷èòûâàþòñÿ äëÿ äâóõ áëèçêèõ ïîòåíöèàëü-
íûõ ïîâåðõíîñòåé è ôóíêöèé äèïîëüíîãî ìîìåíòà. 
Îòíîøåíèå íàèáîëüøåãî è íàèìåíüøåãî çíà÷åíèé 
èíòåíñèâíîñòè, ðàññ÷èòàííûõ òàêèì îáðàçîì, äëÿ 
äàííîãî ÊÂ-ïåðåõîäà îïðåäåëÿåò êîýôôèöèåíò ðàñ-
ñîãëàñîâàíèÿ (ðàçáðîñà) (scattering factor [6]). Êî-
ýôôèöèåíò ðàçáðîñà â èíòåðâàëå 1,0–1,05 ñîîòâåò-
ñòâóåò ñòàáèëüíîìó ðàñ÷åòó ñ ïîãðåøíîñòüþ íå áî-
ëåå 5%, ÷òî ÿâëÿåòñÿ ïðèåìëåìûì äëÿ áîëüøèíñòâà 
ñîâðåìåííûõ èçìåðåíèé. Âûñîêèå êîýôôèöèåíòû 
ðàçáðîñà ñâèäåòåëüñòâóþò î íåñòàáèëüíîñòè è âîç-
ìîæíîé áîëüøîé ïîãðåøíîñòè ðàñ÷åòà. 

Ìîæíî âûäåëèòü äâà ñëó÷àÿ. Âî-ïåðâûõ, íå-
ñòàáèëüíîñòü ðàñ÷åòà èíòåíñèâíîñòåé ìîæåò áûòü 
îáóñëîâëåíà íàëè÷èåì ðåçîíàíñíûõ âçàèìîäåéñòâèé 
ìåæäó îòäåëüíûìè ñèëüíûìè è ñëàáûìè ÊÂ-ïåðå-
õîäàìè è íåòî÷íîñòüþ îïðåäåëåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ 
âîëíîâûõ ôóíêöèé. Òàêèå ñëó÷àè íåìíîãî÷èñëåííû, 
èõ ñëîæíî èñïðàâèòü, íî ìîæíî îòñëåäèòü è óòî÷-
íèòü ýêñïåðòíóþ îöåíêó òî÷íîñòè. Âî-âòîðûõ, íå-
ñòàáèëüíîñòü ðàñ÷åòà ìîæåò áûòü ñâÿçàíà ñ íåîïòè-

ìàëüíûì âûáîðîì ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà: 
êîýôôèöèåíòû ðàçáðîñà ìîãóò áûòü âûñîêèìè äëÿ 
áîëüøèíñòâà ïåðåõîäîâ â ÊÂ-ïîëîñå ïîãëîùåíèÿ 
ëèáî ðàñ÷åò äëÿ îïðåäåëåííîãî òèïà ïåðåõîäîâ èëè 
äëÿ îïðåäåëåííîé âåòâè îêàçûâàåòñÿ íåñòàáèëüíûì. 
  Íàèáîëåå ïðîáëåìíûìè äëÿ ðàñ÷åòà âàðèàöèîí-
íûì ìåòîäîì ÿâëÿþòñÿ èíòåíñèâíîñòè ÊÂ-ïîëîñ, ñâÿ- 
çàííûõ ñ âîçáóæäåíèåì èçãèáíîãî êîëåáàíèÿ [15–18]. 
Ïîêà íå ñóùåñòâóåò óíèâåðñàëüíîãî ðàñ÷åòà, îïòè-
ìàëüíîãî äëÿ âñåõ ÊÂ-ïîëîñ. Òàê, â ÁÄ HITRAN2020 
â ðàññìîòðåííîì äèàïàçîíå èíòåíñèâíîñòè ÊÂ-
ïåðåõîäîâ â ïîëîñå (030)–(000) áûëè âçÿòû èç ðà-
áîòû [6], õîòÿ äëÿ âñåõ îñòàëüíûõ ëèíèé èñïîëü-
çóþòñÿ äàííûå èç [4, 5]. Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíû îò-
íîøåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ [19] è ðàñ÷åòíûõ [4, 6] 
èíòåíñèâíîñòåé äëÿ ïîëîñû (030)–(000). Ìîæíî 
âèäåòü, ÷òî ðàñ÷åò [6] ÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâåííî áîëåå 
òî÷íûì. 

 

 
Ðèñ. 1. Îòíîøåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ [19] è ðàñ÷åò- 
  íûõ [4, 6] èíòåíñèâíîñòåé äëÿ ïîëîñû (030)–(000) 

 

Àâòîðû âàðèàöèîííûõ ðàñ÷åòîâ óêàçûâàþò íà 
èõ õàðàêòåðíîå ñâîéñòâî – «ðàâíîòî÷íîñòü» ðàñ-
÷åòíûõ èíòåíñèâíîñòåé, ò.å. èõ ïîãðåøíîñòü îñòàåò-
ñÿ ïîñòîÿííîé êàê äëÿ ñèëüíûõ ëèíèé (÷òî ìîæíî 
ïðîâåðèòü ñîîòâåòñòâèåì ñ ýêñïåðèìåíòîì), òàê è äëÿ 
ñëàáûõ (ñì. íàïðèìåð, [14]). Îäíàêî ïðàêòèêà ïî-
êàçûâàåò, ÷òî ñâîéñòâî ðàâíîòî÷íîñòè èìååò îãðà-
íè÷åííûé õàðàêòåð è ìîæåò íàðóøàòüñÿ ïðè ðàñ÷å-
òàõ èíòåíñèâíîñòåé ïåðåõîäîâ íà âûñîêîâîçáóæ-
äåííûå ÊÂ-óðîâíè ýíåðãèè. 
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Àíàëèç ñîãëàñîâàííîñòè è òî÷íîñòè 

âàðèàöèîííûõ äàííûõ äëÿ ÊÂ-ïîëîñ, 

ñâÿçàííûõ ñ ïåðâîé è âòîðîé òðèàäàìè 

âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñîñòîÿíèé 
 

Äëÿ âñåõ ðàññìîòðåííûõ øåñòè ÊÂ-ïîëîñ: 
(001)–(000), (100)–(000), (020)–(000), (011)–(000), 
(110)–(000), (030)–(000), – îñíîâíûì èñòî÷íèêîì 

ýêñïåðèìåíòàëüíîé èíôîðìàöèè ÿâëÿþòñÿ ðàáî- 
òû [12] (âñåãî 2213 ëèíèé) è [13] (139 ëèíèé). Èñ-
ïîëüçóþòñÿ òàêæå 16 ÊÂ-ïåðåõîäîâ èç [11]. Ðàñ÷åò-
íûå èíòåíñèâíîñòè ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé äàííûå [4] 
äëÿ âñåõ ÊÂ-ïîëîñ, êðîìå ïîëîñû (030)–(000), äëÿ 
êîòîðîé èñïîëüçóåòñÿ êîìïîçèöèÿ äàííûõ [4, 6, 7]. 
Â ïîëîñå (100)–(000) êðîìå îðèãèíàëüíîãî ðàñ÷å- 
òà [4] èñïîëüçîâàëñÿ òàêæå åãî âàðèàíò [5], íîðìè-
ðîâàííûé èñõîäÿ èç ñîîòâåòñòâèÿ ýêñïåðèìåíòàëü-
íûì äàííûì. Ðàñ÷åòíûå èíòåíñèâíîñòè èç [4] è [5] 
îãðàíè÷åíû êîäàìè òî÷íîñòè 3 è 6. 

Ïîëîñà (001)–(000) ÿâëÿåòñÿ ñàìîé ñèëüíîé  
â ðàññìàòðèâàåìîì äèàïàçîíå. Àíàëèç äàííûõ íà 
ðèñ. 2 ïîçâîëÿåò çàêëþ÷èòü, ÷òî âàðèàöèîííûé ðàñ-
÷åò [4] ðåãóëÿðíî íèæå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ 
è òðåáóåò íîðìèðîâêè ñ êîððåêòèðóþùèì ôàêòîðîì 
1,01. Êîäû òî÷íîñòè äëÿ ðàñ÷åòíûõ èíòåíñèâíîñòåé  
 

 
Ðèñ. 2. Îòíîøåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ [12, 13] è ðàñ- 
÷åòíûõ [4] èíòåíñèâíîñòåé äëÿ ïîëîñ:  (001)–(000) (à)  
  è (100)–(000) (á) 

îïðåäåëåíû áåç ó÷åòà êîýôôèöèåíòîâ ðàçáðîñà. Âñåì 
èíòåíñèâíîñòÿì âûøå 1,0 

⋅
 10−26 ñì/ìîëåê. (594 ëè-

íèè) ïðèñâîåí êîä òî÷íîñòè 6 (2–5%), ÷òî ïðåäñòàâ-
ëÿåòñÿ ðàçóìíûì. Îäíàêî âñå îñòàëüíûå èíòåíñèâ-
íîñòè (2094 ëèíèé) èìåþò ñàìûé íèçêèé êîä òî÷-
íîñòè – 3, ò.å. õóæå 20%. Ïðåäñòàâëÿåòñÿ ëîãè÷íûì 
èñïîëüçîâàòü êîä òî÷íîñòè 5 (5–10%) äëÿ ëèíèé  
ñ èíòåíñèâíîñòÿìè ïîðÿäêà 10−27 ñì/ìîëåê. (âñåãî 
450 òàêèõ ëèíèé). 

Äëÿ îöåíêè òî÷íîñòè ðàñ÷åòíûõ èíòåíñèâíî-
ñòåé ÊÂ-ïåðåõîäîâ ïîëîñû (100)–(000) èñïîëüçîâà-
ëèñü îòíîøåíèÿ 1095 âûñîêîòî÷íûõ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ äàííûõ èç ðàáîò [12, 13] è âàðèàöèîííîãî 
ðàñ÷åòà [4], ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 2, á. Î÷åâèäíî, 
÷òî äèñïåðñèÿ îòêëîíåíèé îò ñðåäíåãî îòíîøåíèÿ 

ñóùåñòâåííî áîëüøå, ÷åì äëÿ ïîëîñû (001)–(000), 
ò.å. âàðèàöèîííûé ðàñ÷åò äëÿ (100)–(000) ìåíåå 
òî÷åí. Ïîñêîëüêó äàííûå âàðèàöèîííîãî ðàñ÷åòà 
âíîâü ëåæàò íèæå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ, íîðìèðîâî÷- 
íûé ôàêòîð â ýòîì ñëó÷àå ñîñòàâëÿåò 1,025. Èìåííî 
òàêîé êîððåêòèðóþùèé ìíîæèòåëü äëÿ îðèãèíàëü-
íîãî ðàñ÷åòà [4] èñïîëüçîâàí â ÁÄ HITRAN2020 

äëÿ ðÿäà ïåðåõîäîâ â ïîëîñå (100)–(000) ñ èíòåí-
ñèâíîñòÿìè îò 1,5 

⋅
 10−22 äî 1,0 

⋅
 10−30 ñì/ìîëåê. 

(2198 ëèíèé). Îäíàêî äëÿ îñòàâøèõñÿ 185 ëèíèé  
ñ èíòåíñèâíîñòÿìè â èíòåðâàëå 1,0 

⋅
 10−25 – 

1,1 
⋅
 10−30 ñì/ìîëåê. ïî íåïîíÿòíîé ïðè÷èíå èñ-

ïîëüçîâàí íåíîðìèðîâàííûé ðàñ÷åò [4]. 
Ñ ó÷åòîì íàáëþäàåìîé äèñïåðñèè îòíîøåíèÿ 

Iýêñï/Iðàñ÷ (ñì. ðèñ. 2, á) ïðåäñòàâëÿåòñÿ öåëåñîîá-
ðàçíûì ïîíèçèòü êîä òî÷íîñòè ñ 6 äî 5 äëÿ ðàñ÷åò-
íûõ èíòåíñèâíîñòåé ïîðÿäêà 10−26 ñì/ìîëåê. (âñåãî 
256 ëèíèé) è, íàïðîòèâ, ïîâûñèòü êîä òî÷íîñòè ñ 3 
äî 4 äëÿ 356 ëèíèé ñ èíòåíñèâíîñòÿìè ïîðÿäêà 
10−27 ñì/ìîëåê. 

Îòíîøåíèÿ âûñîêîòî÷íûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
èíòåíñèâíîñòåé èç [12] (793 ëèíèè) è ñîîòâåòñòâóþ-
ùèõ âàðèàöèîííûõ çíà÷åíèé [4] äëÿ ïîëîñû (020)–
(000) ïðèâåäåíû íà ðèñ. 3, à. Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, 
âàðèàöèîííûé ðàñ÷åò òðåáóåò êîððåêòèðîâêè íà 1,007, 
÷òîáû ñîîòâåòñòâîâàòü ýêñïåðèìåíòó. Ýêñïåðèìåíòàëü- 
íûå èíòåíñèâíîñòè â ïîëîñå (020)–(000) î÷åíü õîðî-
øî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðàñ÷åòíûìè äàííûìè [4]. Ñ ó÷åòîì 
ýòîãî ìîæíî ïîâûñèòü êîä òî÷íîñòè ñ 3 äî 5 äëÿ 
326 ëèíèé ñ èíòåíñèâíîñòÿìè ïîðÿäêà 10−27 ñì/ìîëåê. 
  Ïîëîñà (011)–(000) ÿâëÿåòñÿ âòîðîé ïî èíòå-
ãðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè ïîñëå (001)–(000). Âñåãî 
280 âûñîêîòî÷íûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èíòåíñèâíî-
ñòåé èç ðàáîò [11–13] äîñòóïíû äëÿ ñðàâíåíèÿ  
ñ âàðèàöèîííûì ðàñ÷åòîì [4], â îñíîâíîì ýòî ïåðå-
õîäû (011)–(010) [13]. Äëÿ ñðàâíåíèÿ òàêæå èñ-
ïîëüçîâàëèñü ýêñïåðèìåíòàëüíûå èíòåíñèâíîñòè  
31 ÊÂ-ëèíèè (011)–(000) èç íåäàâíåé ðàáîòû [19] 
(ñì. ðèñ. 3, á). Íîðìèðîâî÷íûé ìíîæèòåëü äëÿ âà-
ðèàöèîííîãî ðàñ÷åòà ñîñòàâèë 1,016 ïî äàííûì [19] 
è 1,014 – ïî äàííûì [12]. 

Ïðîâåðêà íîðìèðîâêè âàðèàöèîííîãî ðàñ÷åòà 
äëÿ ïîëîñû (110)–(000) ïðîâîäèëàñü ñ èñïîëüçîâà-
íèåì 146 ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ïîëîñû 
(110)–(010) [12] (ðèñ. 4). Íîðìèðîâî÷íûé ìíîæè-
òåëü ñîñòàâèë 1,030. Îñòàëüíûå ëèíèè â ÁÄ, âêëþ÷àÿ 
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Ðèñ. 3. Îòíîøåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ðàñ÷åòíûõ èíòåí-
ñèâíîñòåé äëÿ ïîëîñ: (020)–(010) [13, 4] è (020)–(000) 
[12, 4] (à); (011)–(010) [12, 4] è (011)–(000) [19, 4] (á) 
 

 

ñàìûå ñèëüíûå, äëÿ ïîëîñ (011)–(000) è (110)–(000) 
ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé âàðèàöèîííûé ðàñ÷åò [4]. Òà-
êèì îáðàçîì, îöåíêà òî÷íîñòè âàðèàöèîííîãî ðàñ-
÷åòà êðèòè÷åñêè âàæíà äëÿ äàííûõ ïîëîñ. Ñ öåëüþ 
äîïîëíèòåëüíîé ïðîâåðêè îòíîñèòåëüíîé òî÷íîñòè 
âàðèàöèîííîãî ðàñ÷åòà áûë ïðîâåäåí ìîäåëüíûé 

ðàñ÷åò èíòåíñèâíîñòåé ìåòîäîì ýôôåêòèâíûõ îïå-
ðàòîðîâ [20] ïðè ïîäãîíêå ïàðàìåòðîâ äèïîëüíîãî 
ìîìåíòà ðàñ÷åòíûõ [4] èíòåíñèâíîñòåé ÊÂ-ïåðåõî- 
äîâ â ïîëîñàõ (011)–(000) è (110)–(000). Ðåçóëü-
òàòû ýòîãî ðàñ÷åòà ïîêàçàíû íà ðèñ. 5. Ñðåäíåêâàä-
ðàòè÷íîå îòêëîíåíèå (ÑÊÎ) ïîäãîíêè ñîñòàâèëî 2,1; 
3,0 è 7,3% äëÿ (011)–(000) (833 ëèíèè), (110)–
(000) (582 ëèíèè) è (030–000) (256 ëèíèé) ñîîò-
âåòñòâåííî. 
  Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî îòíîñè-
òåëüíàÿ òî÷íîñòü (ñòàáèëüíîãî) ðàñ÷åòà èíòåíñèâíî-
ñòåé ÊÂ-ïåðåõîäîâ â ïîëîñàõ (011)–(000) è (110)–
(000) [4] â ñðåäíåì íå õóæå 2–3%. Â ðåçóëüòàòå 
êàëèáðîâêîé íà íàäåæíûé ýêñïåðèìåíò ìîæíî ïî-
ëó÷èòü âûñîêîòî÷íûå îòêîððåêòèðîâàííûå ðàñ÷åò-
íûå ñïèñêè èíòåíñèâíîñòåé ÊÂ-ïåðåõîäîâ ðàññìîò-
ðåííûõ ïîëîñ. Ïîñëå ó÷åòà íîðìèðîâêè ìîæíî ïðè-
íÿòü çàÿâëåííûé â HITRAN2020 êîä òî÷íîñòè 6 äëÿ 
âàðèàöèîííîãî ðàñ÷åòà èíòåíñèâíîñòåé [4] â ñëó÷àå 
ïîëîñ (011)–(000) è (110)–(000). 

 
Ðèñ. 4. Îòíîøåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ðàñ÷åòíûõ èíòåí-
ñèâíîñòåé äëÿ ïîëîñ: (110)–(010) [12, 4] (à); (030)–(010) 
  [12, 6] è (030)–(000) [19, 6] (á) 

 

 
Ðèñ. 5. Îòêëîíåíèå èíòåíñèâíîñòåé, ðàññ÷èòàííûõ íà îñ-
íîâå âàðèàöèîííîãî ìåòîäà [4], îò ñîîòâåòñòâóþùèõ çíà-
÷åíèé, ïîëó÷åííûõ â ðàìêàõ ìåòîäà ýôôåêòèâíîãî ãàìèëü- 
  òîíèàíà 

 
ÊÂ-ïîëîñà (030)–(000), ñàìàÿ ñëàáàÿ èç ïîëîñ, 

ñîîòâåòñòâóþùèõ ñîñòîÿíèÿì îáåèõ òðèàä, â 1,7Å+04 
ðàç ñëàáåå ïîëîñû (001)–(000). Íà ðèñ. 4, á ïðèâå-
äåíî ñðàâíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé 
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ÊÂ-ïåðåõîäîâ ïîëîñû (030)–(010) èç [12] è (030)–
(000) èç [19] ñ âàðèàöèîííûì ðàñ÷åòîì [6]. Ìîæíî 
îòìåòèòü î÷åíü õîðîøåå ñîãëàñèå äàííûõ [19]  
ñ ðàñ÷åòîì, â òî âðåìÿ êàê äàííûå [12] äåìîíñòðè-
ðóþò îòêëîíåíèÿ îò ðàñ÷åòà äî 20%. 

Èç âñåõ ðàíåå ðàññìîòðåííûõ ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ 
òîëüêî äëÿ (030)–(000) íàáëþäàåòñÿ òàêîå ðàçíîîá-
ðàçèå èñïîëüçîâàííûõ ðàñ÷åòíûõ äàííûõ äëÿ èíòåí-
ñèâíîñòåé: îíè áûëè çàèìñòâîâàíû èç ðàáîò [4, 6, 7]. 
Íà ðèñ. 6 ïðèâåäåíû ðàñ÷åòíûå èíòåíñèâíîñòè ÊÂ-
ïåðåõîäîâ ïîëîñû (030)–(000) ñ ðàçíûìè êîäàìè 
òî÷íîñòè. Ìîæíî âèäåòü, ÷òî ñàìàÿ ñèëüíàÿ ëèíèÿ 

∼

 5530 ñì−1
 èìååò êîä òî÷íîñòè 3 (õóæå 20%), òîãäà 

êàê ñàìûå ñëàáûå ïåðåõîäû ñ èíòåíñèâíîñòÿìè ïî-
ðÿäêà 10−28–10−29

 ñì/ìîëåê. èìåþò ñàìûé âûñîêèé 
êîä òî÷íîñòè 8 (ëó÷øå 1%). Ïîäîáíàÿ íåðàçáåðèõà  
ñ êîäàìè òî÷íîñòè îáóñëîâëåíà îøèáêîé, äîïóùåí-
íîé â [1] ïðè ñîñòàâëåíèè ñïèñêà ëèíèé ïîãëîùå-
íèÿ (030)–(000). Ïðîâåðêà äàííûõ èç [6] ïîêàçàëà, 
÷òî äëÿ ìíîãèõ ëèíèé ñ êîäîì òî÷íîñòè 8 êîýô- 
ôèöèåíòû ðàçáðîñà â [6] áûëè çíà÷èòåëüíî âûøå 
åäèíèöû. 

 

 
Ðèñ. 6. Êîäû òî÷íîñòè ðàñ÷åòíûõ èíòåíñèâíîñòåé äëÿ ÊÂ-
ïåðåõîäîâ ïîëîñû (030)–(000) â ÁÄ HITRAN2020 [1]  
(ñì. öâåòíîé ðèñóíîê íà ñàéòå http://iao.ru/ru/content/ 
  vol.37-2024/iss.05) 

 

Èíòåðåñíî, ÷òî ñàìàÿ ñèëüíàÿ ëèíèÿ 954–827  
â ïîëîñå (030)–(000) ñ öåíòðîì 5526,2753 ñì−1  
è èíòåíñèâíîñòüþ 1,75 

⋅
 10−23 ñì/ìîëåê. çàèìñòâóåò 

èíòåíñèâíîñòü çà ñ÷åò íåáîëüøîãî ðåçîíàíñíîãî 
ïåðåìåøèâàíèÿ ñ ñîîòâåòñòâóþùèì ÊÂ-ïåðåõîäîì 
èç î÷åíü ñèëüíîé ïîëîñû (011)–(000). Ïî ýòîé 
ïðè÷èíå êîýôôèöèåíò ðàçáðîñà äëÿ ýòîé ëèíèè â [6] 
âåëèê – 1,38, ÷òî è ïðèâîäèò ê êîäó òî÷íîñòè 3.  
Â äàííîé ñèòóàöèè, íà íàø âçãëÿä, ïðåäïî÷òèòåëü-
íåå èñïîëüçîâàòü äëÿ ñàìûõ ñèëüíûõ ëèíèé  
ñ I > 1,0 

⋅
 10−25 ñì/ìîëåê. è êîäîì òî÷íîñòè 3–4 

ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå èç ðàáîòû [11] ñ ó÷åòîì 
îøèáêè, óêàçàííîé òàì. 

Ñ ó÷åòîì ïðîáëåì â âàðèàöèîííîì ðàñ÷åòå [6] 
ïðåäëàãàåòñÿ òàêæå èñïîëüçîâàòü áîëåå îáùèå êðè-
òåðèè óñòàíîâëåíèÿ êîäîâ òî÷íîñòè äëÿ ÊÂ-ïåðåõî- 
äîâ â ïîëîñå (030)–(000), ïîäîáíî òîìó, êàê ýòî 
ñäåëàíî â îñòàëüíûõ âûøå ðàññìîòðåííûõ ïîëîñàõ. 
Ïðè ýòîì íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü ïðàâèëüíûå êîýô-
ôèöèåíòû ðàçáðîñà èç [6]. Êîíå÷íî, âñå ïåðåõîäû  
ñ èíòåíñèâíîñòÿìè I < 1,0 

⋅
 10−26 ñì/ìîëåê. äîëæíû 

èìåòü êîä òî÷íîñòè 3, ò.å. 20% è õóæå. 

 

Îöåíêà ïîãðåøíîñòè  

èíòåíñèâíîñòåé ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé  

â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ 
 

Âî âñåì ðàññìîòðåííîì ñïåêòðàëüíîì äèàïàçî-
íå â ÁÄ HITRAN2020 èñïîëüçîâàëèñü ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå äàííûå ïî èíòåíñèâíîñòÿì â îñíîâíîì èç 
äâóõ ðàáîò [12, 13]. Ïðè ýòîì òî÷íîñòü äàííûõ [13] 
(âñåãî 139 ëèíèé) áûëà çàÿâëåíà êàê «ìåíåå îäíîãî 
ïðîöåíòà», òîãäà êàê òî÷íîñòü ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
èíòåíñèâíîñòåé èç [12] (âñåãî 3186 ëèíèé) âàðüè-
ðîâàëàñü îò 10–20% äî < 1% – 1970 ëèíèé. Íà ñåãî-
äíÿøíèé äåíü ýòà ðàáîòà ñîäåðæèò íàèáîëüøåå êî-
ëè÷åñòâî âûñîêîòî÷íûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ 

ïî èíòåíñèâíîñòÿì âîäÿíîãî ïàðà. 
Òùàòåëüíîå ñðàâíåíèå äàííûõ ðàáîò [12, 13]  

ñ âàðèàöèîííûìè ðàñ÷åòàìè [4, 6], à òàêæå âûïîë-
íåííîå â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìîäåëèðîâàíèå èíòåí-
ñèâíîñòåé ÊÂ-ïåðåõîäîâ ìåòîäîì ÝÃ ïîêàçàëî, ÷òî 
â ðÿäå ñëó÷àåâ çàÿâëåííàÿ â [13] òî÷íîñòü ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé 1–2% è < 1% ïðåäñòàâ-
ëÿåòñÿ ñóùåñòâåííî çàâûøåííîé. Â òàáë. 2 â êà- 
÷åñòâå ïðèìåðà ïðèâåäåíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå èí-
òåíñèâíîñòè èç [13] ñ íàèáîëüøèìè îòêëîíåíèÿìè 
îò ðàñ÷åòíûõ äàííûõ [6] â ñðàâíåíèè ñ ðàñ÷åòîì  
 

 

Ò à á ë è ö à  2  

Ðàñ÷åòíûå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå [13] èíòåíñèâíîñòè ÊÂ-ïåðåõîäîâ ìîëåêóëû H2
16O* 

Èíòåíñèâíîñòü, ñì/ìîëåê. Âîëíîâîå 
÷èñëî, ñì−1 VIB J Ka

 Kc

 VIB J Ka 
 Kc

 

ÝÃ [13] [4] 
Δ1, %

 Δ2, %
 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 

4196,44081 0 0 1 7 5 2 0 0 0 7 1 7 6,15E-26 7,13E-26 6,20E-26 13,8 0,8 

4200,14297 0 0 1 11 7 5 0 0 0 11 3 8 3,14E-26 3,65E-26 2,85E-26 14,0 −10,0 
4206,94163 0 0 1 6 6 0 0 0 0 6 2 5 5,40E-26 4,57E-26 5,40E-26 −18,3 0 
4219,46056 0 0 1 7 6 1 0 0 0 7 2 6 4,45E-26 5,21E-26 4,47E-26 14,7 0,6 
4224,55566 0 0 1 9 7 3 0 0 0 9 3 6 6,11E-26 5,21E-26 5,88E-26 −17,2 −3,7 
4259,45814 0 0 1 9 6 3 0 0 0 9 2 8 4,73E-26 4,31E-26 4,92E-26 −9,7 3,8 
4259,56068 0 0 1 8 8 0 0 0 0 7 6 1 1,70E-24 1,87E-24 1,84E-24 8,7 7,0 
4259,56541 0 0 1 8 8 1 0 0 0 7 6 2 5,69E-25 5,23E-25 6,15E-25 −8,7 7,5 
4271,02307 1 0 0 10 5 5 0 0 0 9 2 8 1,85E-25 1,70E-25 1,83E-25 −8,9 0 
4272,41314 0 0 1 12 3 9 0 0 0 12 1 12 3,84E-26 3,56E-26 3,96E-26 −8,0 3,0 
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Î ê î í ÷ à í è å  ò à á ë .  2  
 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 

4276,29089 0 0 1 9 5 4 0 0 0 9 1 9 4,05E-26 5,22E-26 4,40E-26 22,3 7,9 
4283,84395 0 0 1 8 7 1 0 0 0 8 3 6 5,53E-26 6,45E-26 5,72E-26 14,2 3,1 
4285,52490 1 0 0 8 7 1 0 0 0 7 4 4 4,05E-26 4,37E-26 4,02E-26 7,4 −0,7 
4310,38481 1 0 0 10 7 4 0 0 0 9 4 5 2,71E-26 2,47E-26 2,76E-26 −9,6 1,8 
4315,93158 1 0 0 11 6 5 0 0 0 10 3 8 4,77E-26 5,35E-26 4,74E-26 10,9 −0,6 
4326,29528 0 0 1 7 6 1 0 0 0 6 2 4 3,27E-26 3,68E-26 3,28E-26 11,2 0 
4328,73582 0 0 1 10 9 1 0 0 0 9 7 2 2,69E-25 2,48E-25 2,59E-25 −8,1 −3,8 
4335,41061 0 0 1 7 5 3 0 0 0 6 1 6 1,80E-25 1,71E-25 1,81E-25 −5,2 1,1 _____________  

* Δ1 = (I[13] − I[4])/I[13], %; Δ2 = (I[4] − IÝÃ)/IÝÃ, %. 
 

ïî ìåòîäó ÝÃ. Âèäíî, ÷òî ðàñ÷åòíûå èíòåíñèâíîñòè, 
ïîëó÷åííûå ïî ìåòîäó ÝÃ è âàðèàöèîííûì ñïîñî-
áîì [6], ñîãëàñóþòñÿ äðóã ñ äðóãîì ñóùåñòâåííî 
ëó÷øå, ÷åì ñ ýêñïåðèìåíòîì [13], ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò 

î çàâûøåííîé òî÷íîñòè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. 
Â ïîëüçó ýòîãî ïðåäïîëîæåíèÿ ãîâîðèò òàêæå òî, 
÷òî îòíîøåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé 

êîìïîíåíò êâàçèâûðîæäåííîãî äóáëåòà 4259,56541 
(001) [8 8 1] – (000) [7 6 2] è 4259,56068 (001) 
[8 8 0] – (000) [7 6 1] èç [13] 1 : 3,57 äàëåêî îò ïðåä-
ïèñàííîãî òåîðèåé 1 : 3. 

Â òàáë. 3 â êà÷åñòâå ïðèìåðà ïðèâåäåíû èíòåí-
ñèâíîñòè ÊÂ-ïåðåõîäîâ èç [12], êîòîðûå îòêëîíÿ-
þòñÿ îò ðàñ÷åòíûõ äàííûõ [4] çà ïðåäåëàìè çàÿâ-
ëåííîé â [12] îøèáêè. È âíîâü íàáëþäàþòñÿ, êàê  
è äëÿ ðàáîòû [13], ðàññîãëàñîâàíèÿ â èíòåíñèâíî-
ñòÿõ êîìïîíåíò êâàçèâûðîæäåííûõ äóáëåòîâ. Òàê, 
íàïðèìåð, èíòåíñèâíîñòè ÊÂ-ïåðåõîäîâ 3546,89861  
 

è 3546,89411 ñì−1
 ñîîòíîñÿòñÿ êàê 2,78 : 1 âìåñòî 3 : 1 

ïî ÊÂ-òåîðèè. Ðàñ÷åò èíòåíñèâíîñòåé ïî ìåòîäó 
ÝÃ, ïðèâåäåííûé â òàáë. 3, êàê è ðàíåå, ïîäòâåð-
æäàåò êîððåêòíîñòü âàðèàöèîííûõ çíà÷åíèé è äàåò 
îñíîâàíèå äëÿ êðèòè÷åñêîãî ïåðåñìîòðà ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé. 

Îòìåòèì òàêæå, ÷òî ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ èíòåí-
ñèâíîñòåé [4], âûáðàííûå äëÿ ïðîâåðêè ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ äàííûõ, ïðîâåðÿëèñü íà ñòàáèëüíîñòü  
c ó÷åòîì êîýôôèöèåíòà ðàçáðîñà, ÷òî ÿâëÿåòñÿ âàæ-
íûì îãðàíè÷åíèåì. Òàê, íàïðèìåð, òðè ñàìûõ áîëü-
øèõ îòêëîíåíèÿ ðàñ÷åòíûõ èíòåíñèâíîñòåé îò ýêñïå-
ðèìåíòà, íàáëþäàåìûå äëÿ ñàìûõ ñèëüíûõ ÊÂ-ïåðå- 
õîäîâ â ïîëîñå (020)–(000) íà ðèñ. 3, à, îáóñëîâëå-
íû íå ïîãðåøíîñòüþ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ,  
à íåñòàáèëüíîñòüþ ðàñ÷åòà [4]. 

Â òàáë. 4 ïðèâåäåí ïðèìåð âûðîæäåííûõ ÊÂ-
ïåðåõîäîâ äëÿ ìîëåêóëû H2O èç ÁÄ HITRAN2020. 
 

Ò à á ë è ö à  3  

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå [12] è ðàñ÷åòíûå èíòåíñèâíîñòè ÊÂ-ïåðåõîäîâ H2
16O* 

Èíòåíñèâíîñòü, ñì/ìîëåê. Âîëíîâîå 
÷èñëî,  
ñì−1 

Ýêñïåðèìåíò 
[12] 

Ðàñ÷åò  
[4] 

Ðàñ÷åò  
ÝÃ 

R Êîä Δ, % VIB J Ka  Kc VIB J Ka  Kc 

3273,07687 0,289E-24 0,261E-24 0,247E-24 1,105 6 5,2 0 0 1 7 1 7 0 0 0 7 5 2 
3307,18547 0,122E-24 0,111E-24 0,103E-24 1,103 6 5,5 0 0 1 6 1 6 0 0 0 6 5 1 
3311,75963 0,973E-25 0,109E-24 0,103E-24 0,892 6 4,9 0 0 1 7 2 5 0 0 0 7 6 2 
3329,83618 0,372E-24 0,349E-24 0,342E-24 1,065 7 1,5 0 0 1 9 6 4 0 0 0 9 8 1 
3333,30467 0,141E-24 0,116E-24 0,110E-24 1,222 6 4,2 0 0 1 8 6 3 0 0 0 8 8 0 
3458,54156 0,420E-22 0,375E-22 0,374E-22 1,120 7 −0,1 0 0 1 12 2 11 0 0 0 13 2 12 
3458,54601 0,109E-21 0,113E-21 0,112E-21 0,968 7 −0,4 0 0 1 12 1 11 0 0 0 13 1 12 
3479,37099 0,743E-22 0,793E-22 0,738E-22 0,936 6 6,6 0 0 1 8 7 1 0 0 0 9 7 2 
3479,37456 0,270E-22 0,264E-22 0,246E-22 1,021 6 6,7 0 0 1 8 7 2 0 0 0 9 7 3 
3479,64171 0,278E-22 0,264E-22 0,263E-22 1,050 8 0,2 1 0 0 7 5 2 0 0 0 7 6 1 
3479,64659 0,804E-23 0,833E-23 0,830E-23 0,965 7 0,0 1 0 0 7 5 3 0 0 0 7 6 2 
3519,34756 0,126E-24 0,164E-24 0,156E-24 0,767 6 4,8 1 0 0 13 4 9 0 0 0 13 5 8 
3525,44909 0,208E-24 0,238E-24 0,230E-24 0,874 6 3,2 1 0 0 12 4 8 0 0 0 12 5 7 
3546,89411 0,269E-20 0,251E-20 0,254E-20 1,070 7 −1,7 0 0 1 9 0 9 0 0 0 10 0 10 
3546,89861 0,749E-20 0,753E-20 0,762E-20 0,995 7 −1,5 0 0 1 9 1 9 0 0 0 10 1 10 
3578,06957 0,117E-24 0,142E-24 0,148E-24 0,826 5 5,2 1 0 0 12 4 8 0 0 0 13 3 11 
3683,75696 0,301E-24 0,271E-24 0,278E-24 1,111 6 3,1 1 0 0 10 6 5 0 0 0 11 3 8 
3749,27439 0,893E-23 0,988E-23 0,103E-22 0,903 6 −5,0 0 0 1 5 2 3 0 0 0 6 0 6 
3820,85698 0,102E-23 0,122E-23 0,121E-23 0,836 5 −0,5 0 0 1 8 3 6 0 0 0 9 1 9 
3919,08704 0,330E-24 0,370E-24 0,365E-24 0,890 6 0,9 0 0 1 7 4 3 0 0 0 8 0 8 
3928,23672 0,686E-22 0,632E-22 0,614E-22 1,085 8 2,5 0 0 1 11 2 10 0 0 0 11 0 11 
3935,78510 0,113E-23 0,771E-24 0,742E-24 1,472 6 3,5 0 0 1 14 2 12 0 0 0 14 2 13 
3936,03587 0,291E-24 0,256E-24 0,246E-24 1,137 6 3,3 0 0 1 14 3 12 0 0 0 14 1 13 
3962,03492 0,679E-21 0,619E-21 0,601E-21 1,097 8 2,5 0 0 1 12 1 12 0 0 0 11 1 11 
3962,04187 0,182E-20 0,186E-20 0,180E-20 0,980 8 2,5 0 0 1 12 0 12 0 0 0 11 0 11 _____________  

* Δ = (I[4] − IÝÃ)/I[4], %; R = I[12]/I[4]; «êîä» – êîä òî÷íîñòè äëÿ èíòåíñèâíîñòè, êàê â ÁÄ 
HITRAN2020. 
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Ò à á ë è ö à  4  

Âûðîæäåííûå ÊÂ-ïåðåõîäû H2
16O â ÁÄ HITRAN2020* 

Èíòåíñèâíîñòü, ñì/ìîëåê. Âîëíîâîå 
÷èñëî, ñì−1 [4], [12]** [4] 

R Êîä VIB J Ka Kc VIB J Ka Kc 

3346,79610 0,989E-25 0,823E-25 1,202 6 0 0 1 12 9 3 0 0 0 13 9 4 
3346,79741 0,273E-25 0,273E-25 1,000 6 0 0 1 12 9 4 0 0 0 13 9 5 
3650,84342 0,102E-23 0,875E-24 1,167 6 0 0 1 11 10 2 0 0 0 11 10 1 
3650,84343 0,291E-24 0,291E-24 1,000 6 0 0 1 11 10 1 0 0 0 11 10 2 
3913,85456 0,238E-23 0,222E-23 1,072 8 0 0 1 10 9 1 0 0 0 9 9 0 
3913,85466 0,736E-24 0,736E-24 1,000 6 0 0 1 10 9 2 0 0 0 9 9 1 
3921,78274 0,230E-24 0,181E-24 1,269 6 0 0 1 11 10 2 0 0 0 10 10 1 
3921,78274 0,602E-25 0,602E-25 1,000 6 0 0 1 11 10 1 0 0 0 10 10 0 
3934,26208 0,141E-23 0,121E-23 1,167 6 0 0 1 11 9 3 0 0 0 10 9 2 
3934,26243 0,401E-24 0,401E-24 1,000 6 0 0 1 11 9 2 0 0 0 10 9 1 
3954,15805 0,571E-24 0,441E-24 1,293 6 0 0 1 12 9 3 0 0 0 11 9 2 
3954,15844 0,147E-24 0,147E-24 1,000 6 0 0 1 12 9 4 0 0 0 11 9 3 _____________  

* R = IHITRAN/I[4]. 
** Äëÿ êàæäîãî äóáëåòà èíòåíñèâíîñòü ñîîòâåòñòâóåò äàííûì [12] äëÿ ñèëüíîé êîìïî-

íåíòû è äàííûì [4] äëÿ ñëàáîé. 
 

Êàê îêàçàëîñü, ñèëüíàÿ êîìïîíåíòà âûðîæäåííîãî 
äóáëåòà çàèìñòâîâàíà èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí-
íûõ [12], òîãäà êàê ñëàáàÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðàñ-
÷åòíóþ âåëè÷èíó èç [4]. Âñëåäñòâèå ðàññîãëàñî- 
âàíèÿ ðàñ÷åòíûõ  [4] è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ [12] 
äàííûõ âíîâü íàðóøàåòñÿ ïðåäïèñàííîå òåîðèåé 
ñîîòíîøåíèå èíòåíñèâíîñòåé 3:1 ìåæäó êîìïîíåí-
òàìè âûðîæäåííîãî äóáëåòà. Î÷åâèäíî, ÷òî âî âñåõ 
ïîäîáíûõ ñëó÷àÿõ âåëè÷èíà èíòåíñèâíîñòè ñëàáîé 
êîìïîíåíòû âûðîæäåííîãî äóáëåòà äîëæíà áûòü 
âçÿòà êàê 1/3 ÷àñòü èíòåíñèâíîñòè ñèëüíîé êîìïî-
íåíòû èç [12]. 

 

Çàêëþ÷åíèå 
 

Âûïîëíåí àíàëèç òî÷íîñòè è ñîãëàñîâàííîñòè 
èíòåíñèâíîñòåé ÊÂ-ïåðåõîäîâ âîäÿíîãî ïàðà â ÁÄ 
HITRAN2020 â îáëàñòè 2500–6500 ñì−1 íà îñíî- 
âå ñðàâíåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ðàññ÷èòàííûõ  
âàðèàöèîííûì ìåòîäîì è ìåòîäîì ýôôåêòèâíîãî 
ãàìèëüòîíèàíà äàííûõ ïðè óñëîâèè ñîáëþäåíèÿ 
ñòàáèëüíîñòè ðàñ÷åòà. Óñòàíîâëåíî, ÷òî âàðèàöèîí-
íûé ðàñ÷åò èíòåíñèâíîñòåé [4], èñïîëüçóåìûé â ÁÄ  
HITRAN2020, äîëæåí áûòü ñêîððåêòèðîâàí äëÿ 
ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ (001)–(000), (020)–(000), (011)–
(000) è (110)–(000) ñ èñïîëüçîâàíèåì íîðìèðîâî÷-
íûõ êîýôôèöèåíòîâ 1,010; 1,007; 1,015 è 1,030 
ñîîòâåòñòâåííî. Ýòîò âûâîä îñîáåííî âàæåí äëÿ 
ñèëüíûõ ïîëîñ (011)–(000) è (110)–(000), ãäå ðàñ-
÷åòíûå çíà÷åíèÿ èíòåíñèâíîñòåé èñïîëüçóþòñÿ äëÿ 
ïîäàâëÿþùåãî áîëüøèíñòâà ñèëüíûõ ëèíèé. 

Ñðàâíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ [12, 13] 
ñ ðàñ÷åòíûìè èíòåíñèâíîñòÿìè, ïîëó÷åííûìè ðàç-
íûìè ìåòîäàìè, ïîçâîëèëî ïðîâåñòè ýêñïåðòèçó 
ýêñïåðèìåíòàëüíîé èíôîðìàöèè è âûÿâèòü ìåíåå 
òî÷íûå çíà÷åíèÿ èíòåíñèâíîñòåé. 

Â èòîãå ïðîâåäåííîãî àíàëèçà ñêîððåêòèðîâàí 
ïî çíà÷åíèÿì è êîäàì òî÷íîñòè èíòåíñèâíîñòåé 
ñïèñîê ëèíèé ïîãëîùåíèÿ âîäÿíîãî ïàðà â îáëàñòè 
2500–6500 ñì−1. 

Áëàãîäàðíîñòè. Àâòîðû áëàãîäàðÿò Ñ.Í. Ìè- 
õàéëåíêî çà ïîëåçíûå îáñóæäåíèÿ. 

Ôèíàíñèðîâàíèå. Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî çà 
ñ÷åò ãðàíòà ÐÍÔ (¹ 22-79-10203, https://rscf.ru/ 
project/22-79-10203/). 
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I.A. Vasilenko, O.V. Naumenko. Expert assessment of the accuracy of determining the intensity of vi-

brational-rotational lines of water vapor in the HITRAN database in the range 2500–6500 cm−1. 
An expert assessment of the accuracy codes for the intensities of rovibrational transitions of water vapor in 

the spectral range 2500–6500 cm−1 of the HITRAN2020 database has been carried out. From comparison with 
experimental data, the normalization coefficients of the variational calculation by Conway E.K., Gordon I.E., 
Kyuberis A.A., Polyansky O.L., Tennyson J., Zobov N.F. // J. Quant. Spectrosc. Radiat. Transfer. 2020. 
V. 241. P. 106711 were determined; for the absorption bands (001)–(000), (020)–(000), (011)–(000), and 
(110)–(000), they were 1.010, 1.007, 1.013, and 1.030, respectively. Using variational calculations and model-
ing based on the effective Hamiltonian approach, the analysis of experimental data from the HITRAN2020 da-
tabase has been conducted, revealing less accurate values. Based on these results, an adjusted list of H2

16O ab-
sorption lines in the range 2500–6500 cm−1 has been constructed, which can be useful for natural experiments. 
 

 
 


