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Ñ ïîìîùüþ èñòî÷íèêà ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ SOLEIL â äèàïàçîíå 30–200 ñì−1 áûëè çàðåãèñòðèðî-
âàíû ñïåêòðû âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå ÷èñòî âðàùàòåëüíîé ïîëîñå è ïîëîñå ν2–ν2 äâóõ íàè-
áîëåå ðàñïðîñòðàíåííûõ èçîòîïè÷åñêèõ ôîðì îçîíà ñ îäíèì òÿæåëûì àòîìîì êèñëîðîäà 18O. Êðîìå òîãî, 
êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå ïîëîñû ν2 áûëè çàðåãèñòðèðîâàíû â äèàïàçîíå îò 550 äî 880 ñì−1 ñ èñïîëüçîâà-
íèåì êëàññè÷åñêîãî èñòî÷íèêà glowbar, ÷òî ïîçâîëèëî ðàñøèðèòü è óòî÷íèòü èíôîðìàöèþ ïî ñðàâíåíèþ ñ îïóá- 
ëèêîâàííûìè äàííûìè äëÿ íàáëþäàåìûõ ïåðåõîäîâ ýòèõ ïîëîñ. Àíàëèç çàðåãèñòðèðîâàííûõ ñïåêòðîâ ïî-
çâîëèë ïîëó÷èòü íàáîð ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óðîâíåé ýíåðãèè äëÿ îñíîâíîãî (000) è ïåðâîãî èçãèáíîãî (010) 
êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé, êîòîðûé çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàåò ëèòåðàòóðíûå äàííûå ñ òî÷êè çðåíèÿ âðàùà-
òåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë. Äëÿ äâóõ èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé áûëè ïðîâåäåíû âçâåøåííûå ïîäãîíêè 
âñåõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ïîëîæåíèé ëèíèé, âêëþ÷àÿ ðàíåå îïóáëèêîâàííûå ìèêðîâîëíîâûå äàííûå. Â ðå-
çóëüòàòå áûëè ïîëó÷åíû óëó÷øåííûå çíà÷åíèÿ âðàùàòåëüíûõ ïàðàìåòðîâ è ïàðàìåòðîâ öåíòðîáåæíîãî èñ-
êàæåíèÿ äëÿ ñîñòîÿíèé (000) è (010), ÷òî ïîçâîëèëî ñìîäåëèðîâàòü ïîëîæåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ëèíèé 
ñî âçâåøåííûìè ñòàíäàðòíûìè îòêëîíåíèÿìè 1,284 (2235 ïåðåõîäîâ) è 0,908 (4597 ïåðåõîäîâ) äëÿ 16O16O18O 
è 1,168 (824 ïåðåõîäà) è 1,724 (2381 ïåðåõîä) äëÿ 16O18O16O ñîîòâåòñòâåííî. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: îçîí, èçîòîïè÷åñêèå ìîäèôèêàöèè, ìîäåëü ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà, âðàùàòåëü-
íàÿ ïîëîñà, ïîëîñû ν2–ν2 è ν2; ozone, isotopic modification, effective Hamiltonian model, rotational band, ν2–
ν2 and ν2 bands. 
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Ìîëåêóëà îçîíà, ïîãëîùàþùàÿ ñâåò ïðàêòè÷å-
ñêè âåçäå – îò ìèêðîâîëíîâîãî (ÌÂ) äî èíôðàêðàñ-
íîãî (ÈÊ) è óëüòðàôèîëåòîâîãî äèàïàçîíîâ [1–4] – 
èãðàåò âàæíåéøóþ ðîëü â ôèçèêå è õèìèè àòìî-
ñôåðû, îêàçûâàÿ âëèÿíèå íà êëèìàò, ýêîñèñòåìû  
è çäîðîâüå ÷åëîâåêà. Îäíèì èç ñòèìóëîâ ê èçó÷å- 
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íèþ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ èçîòîïè÷åñêè çàìåùåí-
íîãî îçîíà ñòàëî îáíàðóæåíèå èçîòîïíûõ àíîìàëèé 
â àòìîñôåðíûõ óñëîâèÿõ è ëàáîðàòîðíûõ ýêñïåðè-
ìåíòàõ [5–8]. Äðóãîé ìîòèâàöèåé ÿâëÿåòñÿ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíàÿ âàëèäàöèÿ ab initio ïîâåðõíîñòåé ïî-
òåíöèàëüíîé ýíåðãèè, êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ äëÿ 
ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèÿ îçîíà [9]  
è ðåàêöèé èçîòîïè÷åñêîãî îáìåíà [10–12]. 

Ïîñëå îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè 
îçîíà 16Î3 íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûå èçîòîïî- 
ìåðû îçîíà – ìîëåêóëû 16O16O18O è 16O18O16O  
ñ åñòåñòâåííûì àòìîñôåðíûì ñîäåðæàíèåì 0,00389 
è 0,00199 ñîîòâåòñòâåííî [13]. Èçâåñòíàÿ èíôîðìà-
öèÿ ïî ñïèñêàì ëèíèé îçîíà ñîáðàíà â áàçàõ äàííûõ 

HITRAN [14], GEISA [15] è S&MPO (Ñïåêòðîñêîïèÿ 
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è ìîëåêóëÿðíûå ñâîéñòâà îçîíà) [13], ÷àñòè÷íî 
äîñòóïíûõ ÷åðåç åâðîïåéñêèé ïîðòàë VAMDC [16]. 
ÈÊ-ñïåêòðû ïåðå÷èñëåííûõ ìîëåêóë, çàðåãèñòðèðî- 
âàííûå ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâ Ôóðüå-ñïåêòðîñêîïèè, 
ïðîàíàëèçèðîâàíû â [17–21], òîãäà êàê ñïåêòðû  
â áîëåå âûñîêèõ ýíåðãåòè÷åñêèõ äèàïàçîíàõ, èçìå-
ðåííûå ìåòîäàìè Cavity Ring-Down Spectroscopy 
(CRDS), îïèñàíû â [22–24]. 

Ìîëåêóëà îçîíà îáëàäàåò áîëüøèì ïîñòîÿííûì 
äèïîëüíûì ìîìåíòîì è äåìîíñòðèðóåò ñèëüíîå ïî-
ãëîùåíèå â ÌÂ-, ÒÃö- è äàëüíåì ÈÊ-äèàïàçîíàõ, 
ñîîòâåòñòâóþùåì ôóíäàìåíòàëüíîé ïîëîñå ν2. Äëÿ 
÷èñòî âðàùàòåëüíûõ ïîëîñ 16O16O18O è 16O18O16O 
âåñüìà ðåäêèå, íî î÷åíü òî÷íûå èçìåðåíèÿ áûëè 
ïðîâåäåíû J.C. Depannemaecker et al. [25] è C. Chiu 

et al. [26] ñ èñïîëüçîâàíèåì ìèêðîâîëíîâûõ ìåòî-
äîâ. Àíàëèç ïîëîñ ν2, èçìåðåííûõ ìåòîäîì Ôóðüå-
ñïåêòðîñêîïèè, îïóáëèêîâàí J.M. Flaud et al. [27]. 
  Öåëü ðàáîòû – ïðåäñòàâèòü ðåçóëüòàòû àíà- 
ëèçà äâóõ íîâûõ Ôóðüå-ñïåêòðîâ îçîíà, çàðåãèñò-
ðèðîâàííûõ ñ ïîìîùüþ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî îáîðó-
äîâàíèÿ SOLEIL [28–30] Íàöèîíàëüíîãî öåíòðà 
íàó÷íûõ èññëåäîâàíèé Ôðàíöèè, à òàêæå èõ ñîâìå-
ñòíîé îáðàáîòêè ñ îïóáëèêîâàííûìè ðàíåå ìèêðî-
âîëíîâûìè äàííûìè [25, 26]. 

Ïåðâàÿ ñåðèÿ ñïåêòðîâ áûëà çàðåãèñòðèðîâàíà 
â äèàïàçîíå ÷àñòîò îò 1,2 äî 6 ÒÃö (30–200 ñì−1)  
ñ èñïîëüçîâàíèåì èñòî÷íèêà ñèíõðîòðîííîãî èçëó-
÷åíèÿ óñòàíîâêè SOLEIL, ÷òî ïîçâîëèëî èçìåðèòü 
áîëüøåå ÷èñëî âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ, âêëþ÷àÿ 
ïåðåõîäû «ãîðÿ÷åé» ïîëîñû ν2–ν2, áëàãîäàðÿ èñ-
êëþ÷èòåëüíîé ÿðêîñòè ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ  
è óëó÷øåííîìó îòíîøåíèþ ñèãíàë/øóì. Âî âòîðîé 

ñåðèè áûëè ïðîâåäåíû èçìåðåíèÿ ñïåêòðîâ ïîëîñ ν2 
â äèàïàçîíå 550–880 ñì−1 ñ èñïîëüçîâàíèåì êëàññè-
÷åñêîãî èñòî÷íèêà ÈÊ-èçëó÷åíèÿ, íî ñ ëó÷øèì 
ñïåêòðàëüíûì ðàçðåøåíèåì ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðåäû-
äóùèìè ðàáîòàìè [27]. 

 

1. Ýêñïåðèìåíò 
 
Õàðàêòåðèñòèêè ýêñïåðèìåíòàëüíîé óñòàíîâêè, 

äåòàëüíàÿ èíôîðìàöèÿ î ðåãèñòðàöèè ñïåêòðîâ îçî-
íû ñ èñïîëüçîâàíèåì îáîðóäîâàíèÿ SOLEIL ïðèâå-
äåíû â ðàáîòàõ M. Faye et al. [31] è L. Manceron  
et al. [32]. Íåêîòîðûå òåõíè÷åñêèå äåòàëè ìîæíî 
íàéòè â ðàáîòå [33], ïîñâÿùåííîé èññëåäîâàíèþ 
îñíîâíîãî èçîòîïîëîãà îçîíà 16O3, äëÿ ðåãèñòðàöèè 
ñïåêòðîâ êîòîðîãî èñïîëüçîâàëàñü àíàëîãè÷íàÿ  
óñòàíîâêà. Çäåñü ìû îãðàíè÷èìñÿ êðàòêèì èçëî- 
æåíèåì îñíîâíûõ îñîáåííîñòåé äàííûõ ýêñïåðè-
ìåíòîâ. 

Îçîí ñèíòåçèðîâàëñÿ ñ ïîìîùüþ ýëåêòðè÷åñêî-
ãî ðàçðÿäà èç ñìåñè êèñëîðîäà âûñîêîé ÷èñòîòû 
16Î2 (99,9995% 16O) è òÿæåëîãî êèñëîðîäà 18O2 
(99% 18O) ïîä äàâëåíèåì îò 10 äî 30 ãÏà. Ïðè ñìå-
øèâàíèè ðàçëè÷íûõ ïðîïîðöèé äâóõàòîìíîãî êè-
ñëîðîäà 

16O2 + 18O2 ïîëó÷àåòñÿ øåñòü èçîòîïè÷åñêèõ 
ôîðì îçîíà 16O3, 

16O16O18O, 16O18O16O, 16O18O18O, 
18O16O18O è 18O3, êîòîðûå äëÿ êðàòêîñòè çàïèøåì 
îáùåïðèíÿòûìè îáîçíà÷åíèÿìè 666, 668, 686, 688, 
868 è 888. 

Êàê óêàçûâàëîñü ðàíåå, äëÿ äâóõ ðàçëè÷íûõ 
ñìåñåé îçîíà, îáîãàùåííûõ 18O, áûëè çàðåãèñòðè-
ðîâàíû äâå ñåðèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ íà 
ñïåêòðîìåòðå Bruker IFS125HR ñ ïðåîáðàçîâàíèåì 
Ôóðüå (FTS). 

Â ïåðâîé ñåðèè ýêñïåðèìåíòîâ â äèàïàçîíå 
1,2–6 ÒÃö (30–200 ñì−1) ñïåêòðîìåòð áûë ïîäêëþ-
÷åí ê ïó÷êó AILES íà ñèíõðîòðîííîé óñòàíîâêå 
SOLEIL [28–30]. Ìàêñèìàëüíàÿ îïòè÷åñêàÿ ðàç-
íîñòü õîäà (MOPD) áûëà óñòàíîâëåíà íà 450 ñì 
(÷òî äàåò øèðèíó àïïàðàòíîé ôóíêöèè îêîëî 

0,00134 ñì−1). Ñèíõðîòðîííûé èñòî÷íèê ðàáîòàë ïðè 
ñèëå òîêà 500 ìÀ â íàèáîëåå ñòàáèëüíîì ìíîãîïó÷-
êîâîì ðåæèìå, à ýôôåêòèâíûé ðàçìåð èñòî÷íèêà 
ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ áûë îïòèìèçèðîâàí  

ê íàèáîëåå âûñîêîìó ðàçðåøåíèþ ñïåêòðîìåòðà âî 
âñåì èññëåäóåìîì äèàïàçîíå [30]. Äëÿ ïåðâîé ñå-
ðèè èçìåðåíèé â ÒÃö-äèàïàçîíå èçîòîïè÷åñêèå 
ôîðìû îçîíà ãåíåðèðîâàëèñü èç ñìåñè ëåãêîãî  
è òÿæåëîãî êèñëîðîäà 16O2 (62,5%) + 18O2 (37,5%), 
äàþùåé îáùåå äàâëåíèå îçîíà 1,725 òîðð ñ äëèíîé 
îïòè÷åñêîãî ïóòè 816 ñì. 

Âòîðàÿ ñåðèÿ áûëà ïðîâåäåíà â áîëåå âûñîêîì 

äèàïàçîíå, îò 550 äî 880 ñì−1, íà òîì æå ñïåêòðî-
ìåòðå Bruker IFS125HR, íî ñ èñïîëüçîâàíèåì êëàñ-
ñè÷åñêîãî èñòî÷íèêà èçëó÷åíèÿ glowbar ñ âõîäíîé 
äèàôðàãìîé äèàìåòðîì 1,3 ìì. MOPD áûë óñòà-
íîâëåí íà 882 ñì, ÷òî äàåò øèðèíó àïïàðàòíîé 

ôóíêöèè îêîëî 0,00068 ñì−1. Îñíîâíûå õàðàêòåðè-
ñòèêè çàðåãèñòðèðîâàííûõ ñïåêòðîâ ïåðå÷èñëåíû  
â òàáë. 1. Îáùèé âèä ñïåêòðîâ ñ äåìîíñòðàöèåé íà 

íåáîëüøèõ ó÷àñòêàõ øèðèíîé 0,3 ñì−1 ïðåäñòàâëåí 
íà ðèñ. 1. 

Ñïåêòðû êàëèáðîâàëèñü ïî ëèíèÿì ïðèìåñíîãî 
CO2, íàáëþäàåìûì â ñïåêòðå, ïîëîæåíèÿ êîòîðûõ 

áûëè âçÿòû èç HITRAN [14]. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ 
òî÷íîñòü ðåãèñòðàöèè ïîëîæåíèé ëèíèé ñîñòàâëÿåò 
±

 0,00005 ñì−1 äëÿ õîðîøî èçîëèðîâàííûõ ñèëüíûõ 
ëèíèé. Â äàííîì ýêñïåðèìåíòå äëÿ îáëàñòè ïîëîñ 
ν2 äëèíà îïòè÷åñêîãî ïóòè ðàâíà 2,8 ì, à îáùåå 
äàâëåíèå, ñîçäàâàåìîå ñìåñüþ 16O2 (47,93%) + 
+ 

18O2 (52,07%), ñîñòàâëÿëî 2,376 òîðð. 

 

Ò à á ë è ö à  1  

Ñâîäíàÿ èíôîðìàöèÿ îá óñëîâèÿõ ïðîâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòà 

Íîìåð  
ñïåêòðà 

Ïîëíîå  
äàâëåíèå  

îçîíà, òîðð 

Îïòè÷åñêèé 
ïóòü, ñì 

Òåìïåðà- 
òóðà, Ê 

Ðàçíîñòü 
õîäà, ñì 

16O2, % 18O2, % 
Ðàçðåøåíèå, 

ñì−1 

d20318.3 1,725 816 296,15 450,00 62,50 37,50 0,002 
d20326.1 2,376 280 295,80 882,35 47,93 52,07 0,001 
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Ðèñ. 1. Îáùèé âèä ñïåêòðîâ îçîíà, îáîãàùåííîãî êèñëîðîäîì 18Î, çàðåãèñòðèðîâàííûõ íà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óñòàíîâêàõ 
  SOLEIL 

 
2. Àíàëèç è ìîäåëèðîâàíèå 

 

Äëÿ ðàáîòû ñî ñïåêòðàìè ìû òðàäèöèîííî èñ-
ïîëüçîâàëè ñëåäóþùèå ïðîãðàììû: MultiFiT [34] 
äëÿ âèçóàëèçàöèè ýêñïåðèìåíòàëüíîãî è ðàññ÷èòàí-
íîãî ñïåêòðîâ è îïðåäåëåíèÿ ïîëîæåíèé ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ ëèíèé ñ ïîìîùüþ ãðàôè÷åñêèõ èíñòðó-
ìåíòîâ ïîèñêà ïèêîâ; ASSIGN [35], êîòîðàÿ îñóùå-
ñòâëÿåò èäåíòèôèêàöèþ ñåðèé ïåðåõîäîâ íà îäèí  
è òîò æå êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûé (ÊÂ) óðîâåíü 
ïî ïðèíöèïó êîìáèíàöèîííûõ ðàçíîñòåé. Ñåðèè 
ÊÂ-ïåðåõîäîâ ðàññ÷èòûâàëèñü ñ ïîìîùüþ âû÷èñëè-
òåëüíîãî êîäà GIP [36] äëÿ ìîëåêóë ãðóïï ñèììåò-
ðèè CS è C2V. Èäåíòèôèêàöèÿ îñóùåñòâëÿëàñü èòå-
ðàöèîííî, ñåðèÿ çà ñåðèåé, ïî ìåðå âîçðàñòàíèÿ 
êâàíòîâûõ ÷èñåë J è Ka, ñ èñïîëüçîâàíèåì ýêñòðà-
ïîëÿöèîííûõ ðàñ÷åòîâ íà îñíîâå ïðåäâàðèòåëüíîé 
ìîäåëè ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà. 

Äëÿ îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ  
èñïîëüçîâàëñÿ ýôôåêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí (Heff)  

â ïðåäñòàâëåíèè îïåðàòîðîâ âðàùåíèÿ, îïèñàííûé  
â [37] (è ññûëêè â íåé æå): 

 eff 2
0

l m
Lm z

lm

H b J= +∑ J  

 { }2 2 2

2 ( 1) ( 1) ,l m m
Lm z z

lm

b J J J J
+ −

+ + + +∑ J  (1) 

ãäå Jz 
– êîìïîíåíòà óãëîâîãî ìîìåíòà âäîëü îñè A 

â ïðåäñòàâëåíèè Ir [38]; J± – ëåñòíè÷íûå êîìáèíà-
öèè êîìïîíåíòîâ Jõ, Jy â ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìå  
Ýêêàðòà; J2 – êâàäðàò îáùåãî óãëîâîãî ìîìåíòà  
ñ îáùåïðèíÿòûì îáîçíà÷åíèåì L = 2l äëÿ íèæíèõ 
èíäåêñîâ. 

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû íå îáðàáàòûâàëè èíòåí-
ñèâíîñòè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ëèíèé ñ öåëüþ óòî÷-
íåíèÿ ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåí-
òà ïåðåõîäà [39, 40]. Äëÿ ðàñ÷åòà «ñèíòåòè÷åñêèõ» 

ñïåêòðîâ è îöåíêè ïðàâèëüíîñòè âûïîëíåííîé èäåí-
òèôèêàöèè ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû MultiFiT èñïîëü-
çîâàëèñü ðàíåå îïóáëèêîâàííûå ýôôåêòèâíûå ïà-
ðàìåòðû äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïîëîñ {(000)–(000), 
(010)–(010), (010)–(000)} èññëåäóåìûõ èçîòîïè÷å-
ñêèõ ôîðì îçîíà èç áàçû äàííûõ S&MPO [13]. 

Ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû îñíîâíîãî  

è ïåðâîãî âîçáóæäåííûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé 
èçîòîïîìåðîâ îçîíà 16Î16Î18Î è 16Î18Î16Î áûëè 
ðàíåå ïîëó÷åíû J.M. Flaud et al. [27]. Àâòîðàìè 
ðàáîòû [27] áûë ïðîâåäåí àíàëèç Ôóðüå-ñïåêòðîâ  
â äèàïàçîíå ïîëîñû ν2, çàðåãèñòðèðîâàííûõ ïðè 
êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ñ ðàçðåøåíèåì 0,005 ñì−1  
íà êîìïëåêñå ñîëíå÷íûõ òåëåñêîïîâ McMath â Íà-
öèîíàëüíîé îáñåðâàòîðèè Êèòò-Ïèê â 1985 ã. Îòìå-
òèì, ÷òî â ñòàòüå [27] íåò èíôîðìàöèè î òîì, êàêîé 
íàáîð ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ áûë ïîëó÷åí  
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èç àíàëèçà ïîëîñ ν2, âêëþ÷àÿ êîëè÷åñòâî ÊÂ-ïåðå- 
õîäîâ è ìàêñèìàëüíûå çíà÷åíèÿ âðàùàòåëüíûõ 
êâàíòîâûõ ÷èñåë. Àâòîðû ëèøü óêàçûâàþò íà òî, 
÷òî ïðè èäåíòèôèêàöèè è ìîäåëèðîâàíèè ñåðèè 
ÊÂ-ïåðåõîäîâ ñ Kà > 11 îíè ïðîâîäèëè ñîâìåñòíóþ 
îáðàáîòêó ñ ìèêðîâîëíîâûìè äàííûìè [25] ñ öåëüþ 
óëó÷øåíèÿ ïàðàìåòðîâ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ (000). 
Â ðåçóëüòàòå ìîäåëèðîâàíèÿ èìè áûëè ïîëó÷åíû ïà-
ðàìåòðû ýôôåêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà Óîòñîíà [41], 
ñ èñïîëüçîâàíèåì êîòîðûõ áûëè âûïîëíåíû ðàñ÷åòû 
ñïèñêîâ ëèíèé [42] ïîëîñ ν2 äî ìàêñèìàëüíûõ çíà-
÷åíèé J = 65, Kà

 = 17 è Eìàêñ
 = 1750 ñì−1 ñ îòñå÷êîé 

ïî èíòåíñèâíîñòè 0,25 
⋅
 10−22 è 0,50 

⋅
 10−22 ñì−1/  

/ìîëåê. ⋅ ñì−2 ïðè 296 Ê äëÿ 16Î16Î18Î è 16Î18Î16Î 
ñîîòâåòñòâåííî. Ðàññ÷èòàííûå ñïèñêè áûëè âêëþ-
÷åíû â HITRAN è S&MPO, à ïîëó÷åííûå ïàðàìåò-
ðû îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ áðàëèñü çà «ýòàëîííûå» 
ïðè àíàëèçå âñåõ âûøåëåæàùèõ ÊÂ-ïîëîñ è ñîîò-
âåòñòâóþùèõ ðàñ÷åòàõ. 

Çàðåãèñòðèðîâàííûå â äèàïàçîíàõ 30–200  

è 550–880 ñì−1 íà óñòàíîâêå SOLEIL ñïåêòðû ïî-
çâîëèëè íàì ðàñøèðèòü íàáîð ýêñïåðèìåíòàëüíî  
 

íàáëþäàåìûõ âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ ïîëîñ (000)–
(000), (010)–(010) è (010)–(000) äëÿ êàæäîé èçî-
òîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè ïî ñðàâíåíèþ ñ èìåþùè-
ìèñÿ â áàçàõ äàííûìè. Ãðàôè÷åñêè ýòî ñðàâíåíèå 
ïðåäñòàâëåíî íà ðèñ. 2, a, â è 3, a, â äëÿ 16Î16Î18Î 
è 16Î18Î16Î ñîîòâåòñòâåííî. Êðîìå òîãî, ñðàâíåíèå 
ïîêàçûâàåò çíà÷èòåëüíîå ðàñõîæäåíèå ìåæäó ïîëî-
æåíèÿìè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ëèíèé ñ HITRAN2020, 
îñîáåííî äëÿ ïåðåõîäîâ ñ âûñîêèìè J è Kà 
(ðèñ. 2, á, ã è 3, á, ã). Ê ïðèìåðó, íåñìîòðÿ íà íå-
áîëüøîå ñðåäíåêâàäðàòè÷íîå îòêëîíåíèå (RMS), 
ðàâíîå 1,53 

⋅
 10−3 ñì−1 äëÿ ïîëîñû ν2 èçîòîïîìåðà 

16Î16Î18Î, îòêëîíåíèÿ ïîëîæåíèé ëèíèé HIT-
RAN2020 îò ïîëîæåíèé ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ëèíèé 

äëÿ ïåðåõîäîâ ñ Kà = 19 äîñòèãàþò 11,8 
⋅
 10−3 ñì−1. 

 

2.1. Èçîòîïîìåð 16Î16Î18Î 
 

Èñïîëüçîâàíèå íà÷àëüíûõ ïàðàìåòðîâ èç ðà- 
áîòû [27] ïîçâîëèëî óâåðåííî èäåíòèôèöèðîâàòü 
÷èñòî âðàùàòåëüíûå ïåðåõîäû îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ 
äëÿ ìàëûõ çíà÷åíèé êâàíòîâûõ ÷èñåë (äî J = 25  
 

 

 
Ðèñ. 2. Ñðàâíåíèå âðàùàòåëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë J è Ka äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûõ â íàøåé ðàáîòå ïåðåõîäîâ 
ïîëîñ (000)–(000) (a) è (010)–(000) (â) ñ äàííûìè èç HITRAN2020 [14], êîòîðûå áûëè ðàññ÷èòàíû ñ èñïîëüçîâàíèåì 
ïàðàìåòðîâ èç [27] äëÿ 16Î16Î18Î; ðàçíèöà ïîëîæåíèé ïåðåõîäîâ ïîëîñ (000)–(000) (á) è (010)–(000) (ã) è äàííûõ  
  HITRAN2020 (ñì. öâåòíîé ðèñóíîê íà ñàéòå http://iao.ru/ru/content/vol.37-2024/iss.01) 



 

 Àíàëèç íîâûõ ñïåêòðîâ èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé îçîíà 16Î16Î18Î è 16Î18Î16Î... 9 
 

 
Ðèñ. 3. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 2, íî äëÿ 16Î18Î16Î (ñì. öâåòíîé ðèñóíîê íà ñàéòå http://iao.ru/ru/content/vol.37- 
 2024/iss.01) 

 

è Ka = 8) â ñïåêòðå d20318.3. Ïîëó÷åííûå èòåðà-
öèîííî â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ âàðüèðóåìûå ïà-
ðàìåòðû ìîäåëè ïîçâîëèëè â êîíå÷íîì èòîãå èäåí-
òèôèöèðîâàòü 2051 ïåðåõîä ýòîé ïîëîñû âïëîòü äî 

J = 67 è Ka = 18. Ïàðàìåòðû, ïîëó÷åííûå â ðåçóëü-
òàòå ñîâìåñòíîé ñ ÌÂ-äàííûìè [25] âçâåøåííîé 
îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ, 
ïîçâîëÿþò îïèñàòü âðàùàòåëüíûå ÌÂ-ïåðåõîäû 

ïîëîñû (000)–(000) ñ RMS = 0,2 
⋅
 10−5 ñì−1, ýêñïåðè-

ìåíòàëüíûå ïåðåõîäû èç íàøåé ðàáîòû ñ RMS = 
= 0,171 

⋅
 10−3 ñì−1, à âåñü íàáîð ïåðåõîäîâ ñî âçâå-

øåííûì ñòàíäàðòíûì îòêëîíåíèåì 1,284 (òàáë. 2). 
  Íà ñëåäóþùåì ýòàïå ìû ôèêñèðîâàëè ïîëó÷åí-
íûå ïàðàìåòðû îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ è âàðüèðîâàëè 
òîëüêî ïàðàìåòðû ñîñòîÿíèÿ (010) ïðè ñîâìåñòíîé 
îáðàáîòêå òðåõ íàáîðîâ äàííûõ. Îíè âêëþ÷àþò  
 

Ò à á ë è ö à  2  

Îáùàÿ ñòàòèñòèêà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ïåðåõîäîâ èçîòîïîìåðîâ îçîíà 16Î18Î16Î è 16Î16Î18Î, âêëþ÷åííûõ 
â ñîâìåñòíóþ îáðàáîòêó. Ðåçóëüòàòû îáðàáîòêè 

Èçîòîïîìåð 
îçîíà 

Ïîëîñà/èñòî÷íèê 
×èñëî  

ïåðåõîäîâ 
Jìàêñ ìàêña

K  RMS, 10−3 ñì−1 
Âçâåøåííîå  

ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå 
000–000/SOLEIL* 2051 67 18 0,171 
000–000/ÌÂ [25] 184 43 7 0,002 

1,284 

010–010/SOLEIL* 348 41 17 0,142 
010–010/ÌÂ [26] 56 46 7 0,002 

668 

010–000/SOLEIL** 4193 63 19 0,114 
0,908 

000–000/SOLEIL* 729 62 18 0,155 
000–000/ÌÂ [25] 95 39 6 0,002 

1,168 

010–010/SOLEIL* 113 39 17 0,162 
010–010/ÌÂ [26] 39 48 8 0,008 

686 

010–000/SOLEIL** 2229 61 19 0,165 
1,724 

____________  

* Ñïåêòð, çàðåãèñòðèðîâàííûé â äèàïàçîíå 30–200 ñì−1 íà ñïåêòðîìåòðå Bruker IFS125HR, ïîäêëþ-
÷åííîì ê èñòî÷íèêó AILES ñèíõðîòðîííîé óñòàíîâêè SOLEIL. 

** Ñïåêòð, çàðåãèñòðèðîâàííûé â äèàïàçîíå 550–880 ñì−1 íà ñïåêòðîìåòðå Bruker IFS125HR ñ èñïîëü-
çîâàíèåì êëàññè÷åñêîãî èñòî÷íèêà èçëó÷åíèÿ. 
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â ñåáÿ âðàùàòåëüíûå ïåðåõîäû ν2–ν2 èç ÌÂ-
ñïåêòðîâ [26] è ñïåêòðà SOLEIL (d20318.3) â äèà-
ïàçîíå 30–200 ñì−1, à òàêæå ÊÂ-ïåðåõîäû ïîëîñû 
ν2, èäåíòèôèöèðîâàííûå â äèàïàçîíå 550–880 ñì−1 
(d20326.1). Ôèíàëüíûé íàáîð ïàðàìåòðîâ ñîñòîÿ-
íèÿ (010) èçîòîïîìåðà 16Î16Î18Î, ïðåäñòàâëåííûé 
â òàáë. 3, ïîçâîëèë ìîäåëèðîâàòü âåñü íàáîð èç 
4597 ïåðåõîäîâ ñ âçâåøåííûì ñòàíäàðòíûì îòêëî-
íåíèåì 0,908. 

 

2.2. Èçîòîïîìåð 16Î18Î16Î 
 

Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì áûëà ïðîâåäåíà èäåíòè-
ôèêàöèÿ ëèíèé èçîòîïîìåðà 16Î18Î16Î. Â îáùåé 
ñëîæíîñòè â èññëåäóåìûõ â íàøåé ðàáîòå ñïåêòðàõ 
áûëî èäåíòèôèöèðîâàíî 729 ÷èñòî âðàùàòåëüíûõ 
ïåðåõîäîâ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ äî J = 62 è Ka = 18. 
Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî ïîëó÷åííàÿ èíôîðìàöèÿ  
ïî Jìàêñ è 

ìàêña
K  íåçíà÷èòåëüíî ïðåâîñõîäèò íàáîð 

êâàíòîâûõ ÷èñåë ýòîé ïîëîñû â HITRAN2020,  
ðàçíèöà ïîëîæåíèé ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ïåðåõîäîâ  
è ðàññ÷èòàííûõ â HITRAN2020 óâåëè÷èâàåòñÿ  
ñ ðîñòîì ýíåðãèè è äîñòèãàåò −12,5 

⋅
 10−3 ñì−1 äëÿ 

ñåðèè Ka = 18 (ðèñ. 3, á). Â ðåçóëüòàòå ñîâìåñòíîé 
îáðàáîòêè ñ ÌÂ-äàííûìè [27] ìû ïîëó÷èëè âçâå-
øåííîå ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå 1,168. 

Äëÿ ïîëîñû ν2 íàáîð ÊÂ-ïåðåõîäîâ áûë çíà÷è-
òåëüíî ðàñøèðåí ïî ñðàâíåíèþ ñ îïóáëèêîâàííûìè 
ëèòåðàòóðíûìè äàííûìè (ñì. ðèñ. 3, â): â ñïåêòðå 
 

áûëî èäåíòèôèöèðîâàíî 2229 ÊÂ-ïåðåõîäîâ ïîëî-
ñû ν2 äî J = 61 è Ka = 19. Èõ ñîâìåñòíàÿ îáðàáîò-
êà (ñì. òàáë. 2) ñ ïåðåõîäàìè ãîðÿ÷åé ïîëîñû ν2–ν2 
èç ñïåêòðîâ SOLEIL â íàøåé ðàáîòå è èç ÌÂ-
ñïåêòðîâ [26] ïîçâîëèëà ïîëó÷èòü áîëåå òî÷íûå  
ýôôåêòèâíûå ïàðàìåòðû ñîñòîÿíèÿ (010) äëÿ 

16Î18Î16Î, ïðåäñòàâëåííûå â òàáë. 3. 

 

3. Ðåçóëüòàòû 
 

Â òàáë. 2 ïðèâåäåíà ñòàòèñòèêà èäåíòèôèöè- 
ðîâàííûõ â ñïåêòðàõ SOLEIL ëèíèé èçîòîïîìå- 
ðîâ îçîíà 16Î18Î16Î è 16Î16Î18Î, à òàêæå ÌÂ-äàí- 
íûõ [25, 26], êîòîðûå áûëè âêëþ÷åíû â ñîâìåñò-
íóþ îáðàáîòêó. Â ðåçóëüòàòå ìîäåëèðîâàíèÿ áûëè 
ïîëó÷åíû ïàðàìåòðû ñîñòîÿíèé (000) è (010) ïåðå-
÷èñëåííûõ èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé îçîíà, 
ïðåäñòàâëåííûå â òàáë. 3. 

Ñ ïîìîùüþ ïîëó÷åííûõ â íàøåé ðàáîòå ïàðà-
ìåòðîâ ýôôåêòèâíûõ ãàìèëüòîíèàíîâ ñîñòîÿíèé (000) 
è (010), à òàêæå ïàðàìåòðîâ ýôôåêòèâíûõ äèïîëü-
íûõ ìîìåíòîâ ïîëîñ èç áàçû äàííûõ S&MPO [13] 
áûëè ðàññ÷èòàíû ñïèñêè ëèíèé äëÿ 16Î18Î16Î  
è 16Î16Î18Î, âêëþ÷àþùèå â ñåáÿ ïåðåõîäû (000)–
(000), (010)–(010), è (010)–(010). Ïîñòðîåííûå íà 
îñíîâå ïîëó÷åííûõ ñïèñêîâ ðàñ÷åòíûå ñïåêòðû ïî-
êàçûâàþò õîðîøåå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòîì. Íà 
ðèñ. 4 è 5 ïðåäñòàâëåíî òàêîå ñðàâíåíèå â äèàïàçî-
íàõ 75,8 è 719,2 ñì−1 ñîîòâåòñòâåííî. 
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Ýôôåêòèâíûå ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû ñîñòîÿíèé (000) è (010) èçîòîïîìåðîâ îçîíà 16Î18Î16Î  
è 16Î16Î18Î, ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå ñîâìåñòíîé îáðàáîòêè íàáëþäàåìûõ ïîëîæåíèé ëèíèé â ÌÂ-,  

ÈÊ- è ÒÃö-äèàïàçîíàõ 

686 668 
(1) (*) 

(000) (010) (000) (010) 

b000 EVV 0,000 693,3056132 (12) 0,000 684,6133316 (58) 
b020 A − (B + C)/2 2,872135093 (26) 2,925011654 (28) 3,091176563 (20) 3,142791777 (14) 
b200 (B + C)/2 0,4183644261 (43) 0,4165447124 (37) 0,3970086249 (29) 0,3953846789 (17) 
b002 (B − C)′/4 0,01351427865 (29) 0,01381814166 (42) 0,01149692758 (17) 0,01171876624 (15) 

−b040 ΔK ⋅ 103 0,18096458 (70) 0,19921727 (40) 0,20396570 (45) 0,22357904 (24) 
−b220 ΔJK ⋅ 105 −0,131909 (10) −0,1234320 (56) −0,1905237 (38) −0,1863159 (20) 
−b400 ΔJ ⋅

 106 0,4478591 (57) 0,4512250 (31) 0,4069025 (26) 0,4093080 (14) 

−b202 J′δ  ⋅ 107 0,7292105 (95) 0,7231398 (75) 0,6060366 (43) 0,6021708 (30) 

−b022 K
′δ  ⋅ 105 0,3106121 (92) 0,369947 (17) 0,2912537 (64) 0,3492312 (67) 

b060 HK ⋅ 107 0,315197 (34) 0,395979 (26) 0,373372 (24) 0,460362 (14) 
b240 HKJ ⋅ 108 −0,152458 (78) −0,158708 (50) −0,164174 (41) −0,189750 (24) 
b420 HJK ⋅ 1010 0,1110 (13) −0,0802 (11) −0,15770 (73) −0,07591 (43) 
b600 HJ ⋅ 1012 0,3964 (15) 0,43342 (72) 0,28126 (59) 0,25253 (32) 

b042 Kh′  ⋅ 108 0,16587 (85) 0,20899 (79) 0,15073 (70) 0,239594 (40) 

b222 JKh′  ⋅ 1011  −0,5655 (68)  −0,3428 (28) 

b402 Jh′  ⋅ 1012 0,17608 (54) 0,19299 (23) 0,11565 (17) 0,128436 (99) 

b080 LK ⋅ 1011 −0,90172 (62) −1,43672 (47) −1,05066 (44) −1,60468 (24) 
b260 LKKJ ⋅ 1012 0,3555 (15)  0,28948 (65) 0,45519 (60) 
b440 LJK ⋅ 1013 −0,1417 (18) −0,2261 (17)   
b0100 PK ⋅ 1014 0,348 [f] 0,711 [f] 0,348 [f] 0,711 [f] ____________  

Ï ð è ì å ÷ à í è å. [f] çàôèêñèðîâàíû ê çíà÷åíèÿì äëÿ 16Î3 [33]; (*) îáîçíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ â ìîäå- 
ëè (1): äèàãîíàëüíûå âðàùàòåëüíûå ÷ëåíû èìåþò òîò æå âèä, ÷òî è â À-ðåäóêöèè Óîòñîíà [41]; ïàðàìåòðû 
ñî øòðèõîì ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé êîìáèíàöèè íåäèàãîíàëüíûõ êîíñòàíò öåíòðîáåæíîãî èñêàæåíèÿ Óîòñîíà. 
Â ñêîáêàõ óêàçàíû ñòàòèñòè÷åñêèå ñòàíäàðòíûå îòêëîíåíèÿ ïàðàìåòðîâ, ïîëó÷åííûå ìåòîäîì íàèìåíüøèõ 
êâàäðàòîâ. 
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Ðèñ. 4. Ñðàâíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ñïåêòðà îçîíà 
(d20318.3), çàðåãèñòðèðîâàííîãî ñ èñïîëüçîâàíèåì ñèí-
õðîòðîííîé óñòàíîâêè SOLEIL, ñ ðàñ÷åòíûì ñïåêòðîì  
â ðàéîíå 75,8 ñì−1: à – äîìèíèðóþùèé âêëàä îò Q-âåòâè 
âðàùàòåëüíîé ïîëîñû èçîòîïîìåðà 16Î16Î18Î, á – 
16Î18Î16Î (ñì. öâåòíîé ðèñóíîê íà ñàéòå http://iao.ru/ 
 ru/content/vol.37-2024/iss.01) 

 

 
Ðèñ. 5. Ñðàâíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ñïåêòðà îçîíà 
(d20326.1), çàðåãèñòðèðîâàííîãî â äàëüíåì ÈÊ-äèàïàçîíå 
îêîëî 719,2 ñì−1, ñ ðàññ÷èòàííûì â íàñòîÿùåé ðàáîòå 
ñïåêòðîì (ñì. öâåòíîé ðèñóíîê íà ñàéòå http://iao.ru/  
 ru/content/vol.37-2024/iss.01) 

Ñïèñîê ëèíèé äëÿ îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé  
ìîäèôèêàöèè îçîíà áûë âçÿò èç ðàáîòû [33], ïî-
ñâÿùåííîé èññëåäîâàíèþ ñïåêòðîâ 16O3, çàðåãèñò-
ðèðîâàííûõ íà óñòàíîâêå SOLEIL. Â ïåðñïåêòèâå 
ïëàíèðóåòñÿ âûïîëíèòü òåîðåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû èí-
òåíñèâíîñòåé ëèíèé ñ èñïîëüçîâàíèåì ab initio äè-
ïîëüíîãî ìîìåíòà [43]. 

 
Çàêëþ÷åíèå 

 

Çàðåãèñòðèðîâàííûå â äèàïàçîíå 1–6 ÒÃö  
(30–200 ñì−1) ñèíõðîòðîíà SOLEIL ñïåêòðû îçîíà, 
èçîòîïè÷åñêè îáîãàùåííîãî êèñëîðîäîì 18Î, â ñî-
÷åòàíèè ñ íîâûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ñïåêòðàìè 
ïîëîñ ν2 â äàëüíåì ÈÊ-äèàïàçîíå (550–880 ñì−1) 
ïîçâîëèëè çíà÷èòåëüíî ðàñøèðèòü íàáîð íàáëþäàå-
ìûõ ÊÂ-ïåðåõîäîâ äî Jìàêñ = 67, 

ìàêña
K  = 19. Â ðå-

çóëüòàòå èõ ñîâìåñòíîé îáðàáîòêè ñ ÌÂ-ïåðåõî- 
äàìè áûëè ïîëó÷åíû íîâûå ïàðàìåòðû ýôôåê- 
òèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà ñîñòîÿíèé (000) è (010) 
èçîòîïîìåðîâ 16O16O18O è 16O18O16O. Òî÷íîñòü ðàñ-
÷åòîâ ñïåêòðîâ ñ ïîëó÷åííûìè ïàðàìåòðàìè çíà÷è-
òåëüíî óëó÷øåíà ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàíåå èñïîëüçóåìû- 
ìè ýòàëîííûìè ïàðàìåòðàìè J.M. Flaud et al. [27]. 
  Ïîëó÷åííûå ïàðàìåòðû, à òàêæå òåîðåòè÷åñêèå 
ðàñ÷åòû èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ñ èñïîëüçîâàíèåì 
ab initio äèïîëüíîãî ìîìåíòà, áóäóò ïðèìåíÿòüñÿ  
â ïîñòðîåíèè ïîëíûõ ñïèñêîâ ïåðåõîäîâ äëÿ èññëå-
äîâàííûõ ïîëîñ è íàïîëíåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ áàç 
äàííûõ HITRAN, GEISA, S&MPO. 

 

Áëàãîäàðíîñòè. Àâòîðû áëàãîäàðÿò CNRS 
SOLEIL (Ôðàíöèÿ) çà ïîääåðæêó ýêñïåðèìåíòàëü-
íîé óñòàíîâêè (ïðîåêò ¹ 20211156). 

Ôèíàíñèðîâàíèå. Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî  
ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÍÔ (ãðàíò ¹ 19-12-
00171-Ï). 
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E.N. Starikova, A. Barbe, L. Manceron, B. Grouiez, J. Burgalat, V.G. Tyuterev. Analysis of new mea- 
surements of 18O-substituted isotopic species 16O16O18O and 16O18O16O of ozone in the THz and far-infrared 
ranges. 

High-resolution spectra corresponding to the rotational and the ν2–ν2 bands of the two most abundant iso-
topic species of ozone with one heavy 18O oxygen atom were recorded using SOLEIL synchrotron radiation 
source in the range 30–200 cm−1. Additionally, the ν2 vibrational-rotational bands were recorded between 550 
and 880 cm−1 using a classical glowbar source that made it possible to extend and refine information compared  
to published data on the observed transitions of these bands. The analyses of recorded spectra permitted us  
to deduce experimental set of energy levels for the ground (000) and the first bending (010) vibrational states, 
which significantly exceeds literature data in terms of rotational quantum numbers. For both isotopic species, 
the weighted fits of all experimental line positions were carried out including previously published microwave 
data. As a result of this work, the improved values of rotational and centrifugal distortion parameters for the 
states (000) and (010) were obtained that permitted modelling the experimental line positions with a weighted 
standard deviation of 1.284 (2235 transitions) and 0.908 (4597 transitions), respectively, for 16O16O18O, and 
1.168 (824 transitions) and 1.724 (2381 transitions) for 16O18O16O. 


