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Аннотация

 Спектры поглощения молекулярного кислорода в диапазоне 7800 – 7990 см-1 был зарегистрирован с

помощью  Фурье-спектрометра  Bruker IFS 125  HR.  Регистрация  спектров  выполнена  со  спектральным

разрешением 0.01 см–1 при комнатной температуре и длине оптического пути 2880 см для 5 значений давления

кислорода.  Определены  значения  интенсивностей,  коэффициентов  уширения,  сдвига  и  параметров,

характеризующих зависимость уширения от скорости сталкивающихся молекул, для 55 линий поглощения О2,

уширенных  собственным  давлением.  Поведено  сравнение  измеренных  параметров  со  значениями,

представленными в базе банных HITRAN и литературными источниками.   

Полоса  поглощения  молекулярного  кислорода  в  области  1,27  мкм  (~7882  см–1)

a1 Δg−X3 Σ g
−¿, v=0−0¿

 играет  важную  роль  в  химии  и  физике  атмосферы.  Параметры  линий

поглощения молекулы кислорода в области 1.27 мкм рассматривались во многих работах [1–

11].  В [2, 3] показано, что при моделировании спектров с высоким отношением сигнал/шум

для  корректного  восстановления  линий  поглощения  необходимо  учитывать  тонкие

межмолекулярные эффекты. Важность учета зависимости параметров уширения от скорости

молекул  была  показана  для  измерений,  проведенных  в  атмосфере  Земли  [4].  В  [5–9]  на

основе высокоточных измерений спектров поглощения О2 с  использованием современных

моделей  формы  контура  получены  параметры  линий.  В  настоящее  время  исследования

параметров  линии  для  чистого  O2 немногочисленны.  Наиболее  полное  исследование

уширения  линии  было  выполнено  в  [5,  6].  В  [6]  определено  значения  температурного

показателя для коэффициентов уширения из спектров, зарегистрированных при 294, 243 и

200  К  для  значений  N”  до  23.  Однако  значения  для  коэффициентов  самоуширения  не

опубликованы  в  открытой  печати,  а  представлен  простое  эмпирическое  выражение,

описывающее  их  поведение.  В  [5]  измерены  спектров  поглощений  О2 в  спектральном

диапазоне  7920–8085  см–1.  Для  большинства  определены  параметры  для  двух  давлениях

кислорода  (5  и  10  Торр)  с  помощью контура  Фойгта,  а  для  12  линий  с  использованием

программы  мультиспектральной  обработка  с  квадратичным  профилем  Nelkin-Ghatak,

зависящим  от  скорости (SDNG),  определены  параметры.  В  [5]  так  же  опубликовано

эмпирическое выражение для расчета коэффициентов самоуширения. Кроме того, в широко
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используемой  спектроскопической  базе  данных  HITRAN2020  [12]  не  назван  источник

представленных значений коэффициентов самоуширения линий О2 для исследуемой области.

В  данной  работе  определены  параметры  линий  поглощения  кислорода,  а  именно

коэффициентов  самоуширения,  в  области  1.27  мкм  с  высокой  точностью  и  сравнение  с

литературными данными.   

Спектры  поглощения  молекулы  кислорода  (O2)  были  зарегистрированы  в

спектральной  области  7800–7990  см ¹  с  использованием  Фурье-спектрометра  Bruker  IFS⁻

125HR [13]. Все экспериментальные условия приведены Таблице 1. 

Таблица 1. Условия регистрации спектров поглощения молекулярного кислорода.

N Спектр.
разрешение, см-1 Давление О2, атм

Длина
пути, см

Температура, K

1 0.01 0.400 2880 296.1

2 0.01 0.501 2880 296.3

3 0.01 0.610 2880 296.3

4 0.01 0.790 2880 296.4

5 0.01 1.015 2880 296.1

В диапазоне длин волн от 7800 до 7990 см–1 были определены параметры 54 линий

поглощения  молекулы  кислорода. Для  получения  параметров  спектральных  линий  была

использована  программа,  позволяющая  применять  процедуру  одновременной  обработки

спектров  с  помощью  метода  наименьших  квадратов,  при  этом  для  аппроксимации

использовались  две  модели  формы  контура  –  традиционный  контур  Фойгта  и

модифицированный профиль Фойгта (qSDV), учитывающий зависимость уширения и сдвига

линий от скорости молекул. Коэффициенты уширения линий поглощения О2 собственным

давлением опубликованы в [5, 11, 12]. 

В [5] с помощью SDNG профиля определены коэффициенты уширения только для 12

линий поглощения, 2 из которых наблюдались и нами. Это линии с центрами 7983,11132  и

7931,51032 см–1, для которых отношение γ[5]/γданная работа равно 1,024 и 1,007, соответственно..  В

более раннее опубликованной работе [11] для определения параметров линий использовался

обычный  контур  Фойгта,  и  кроме  того  значения  коэффициентов  уширения  получились

завышенными,  что  свидетельствует,  по-видимому,  об  ошибке  в  определении  давления

кислорода.  В  базе  данных  HITRAN [12]  не  указаны  литературные  источники  о

коэффициентах  самоуширения  линий  поглощения  кислорода,  а  записано,  что  ссылки

утеряны (Missing reference for O2-gamma_self-11). Получены следующие соотношения: <γ[5]

расчет/γданная работа>=0.9951±0.0074,  <γ[11]/γданная работа>=1.106±0.094 и  <γ[12]/γданная работа>=0.989±0.030.



На рис.1  показано  сравнение  коэффициентов  самоуширения  для  линий  RQ и  PQ ветвей

a1 Δg−X3 Σ g
−¿¿

 (0,  0)  полосы  кислорода  – наилучшее  согласие  между  нашими  и

представленными в литературе данными наблюдается для [5]. 

Рисунок  1  –  Сравнение  значений  коэффициентов  самоуширения  для  линий

поглощения RQ и PQ ветвей a1 Δg− X3 Σ g
−¿¿ (0, 0) полосы О2, полученных в данной работе, и

литературными данными. 

Рисунок  2–  Сравнение  значений  коэффициентов  самосдвига  для  линий  поглощения  трех

ветвейa1 Δg−X3 Σ g
−¿¿ (0,  0)  полосы  О2,  полученных  в  данной  работе,  и  литературными

данными. 

Коэффициенты  сдвига  линий  поглощения  кислорода,  уширенных  собственным

давлением, достаточно малы. Для J’<20 они не превышают 0.001 см–1 атм–1. Коэффициенты

самоуширения  были  зарегистрированы  ранее  в  [5],  так  же  как  и  для  коэффициентов

самоуширения  приведены  экспериментальные  значения  для  12  линий,  одна  линия

исследовалась и в данной работе – это линия с центром 7931.5132 см–1 (S7R8).  Для этой

линии в пределах погрешности эксперимента наблюдается совпадение. На рис. 2 показаны



коэффициенты самосдвига для трех ветвей a1 Δg−X3 Σ g
−¿¿ (0, 0) полосы О2. В качестве примера

на рисунке так же приведены коэффициенты сдвига линий поглощения О2 для уширения

атмосферным воздухом из [12]. В случае уширения воздухом коэффициенты сдвига больше,

но  тенденция  в  их  поведении  для  рассматриваемых  уширяющих  газов  –  кислород  и

атмосферный воздух, сохраняется. 
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