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Новая спектроскопическая база HITRAN-2016 является результатом обновления базы 
HITRAN-2012. В  ней представлены уточнённые параметры для расчёта фойгтовских конту-
ров спектральных линий в полинейных (line-by-line) моделях атмосферной радиации. Допол
нительно для молекул H2O, N2O, CO, O2, HF, HCl и H2 представлены данные для расчёта кон-
туров линий по теории Хартманна – Трана. В статье рассматриваются изменения в полиней-
ных расчётах спектров ИК-радиации при замене базы HITRAN-2012 на базу HITRAN-2016, 
а  также контура Фойгта на контур Хартманна – Трана. Результаты работы могут быть ис-
пользованы для принятия решений о  целесообразности такой замены в  полинейных мо-
делях дистанционного зондирования атмосфер Земли и  планет методами инфракрасной 
спектрометрии.
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Введение

Новая спектроскопическая база HITRAN-2016 (Gordon et al., 2017) свободно распространяет-
ся через интернет (www.hitran.org). Фактически это обновлённая версия базы HITRAN-2012 
(Rothman et al., 2013), которая в настоящее время широко используется при решении «пря-
мых» задач атмосферной оптики с  помощью полинейных (line-by-line) моделей. Подобное 
обновление базы HITRAN проводится примерно каждые четыре года (начиная с  70-х гг. 
XX в.) с целью увеличения точности этих моделей путём уточнения параметров спектральных 
линий (интенсивностей, положений, полуширин и т. п.). Для оценки желаемого увеличения 
точности параллельно исследуются изменения в полинейных расчётах спектров атмосферной 
радиации при замене версий базы.

Такое исследование изменений в  полинейных расчётах спектров яркостной темпера-
туры уходящего теплового излучения проводилось в  работе (Колокутин, Фомин, 2014) для 
HITRAN-2008 и HITRAN-2012. В этом исследовании, в частности, отмечалось, что «для по-
вышения точности обработки результатов дистанционного зондирования Земли (ДЗЗ) уточ-
нение моделей контуров линий, интерференции линий и т. п. в настоящее время представля-
ется более актуальным, чем переход на новые спектральные базы» при использовании только 
фойгтовских контуров линий. Здесь важно отметить, что в базе HITRAN-2016 появились дан-
ные для расчёта контура линий по модели Хартманна – Трана (Ngo et al., 2013) (для молекул 
H2O, N2O, CO, O2, HF, HCl и H2). Для его задания требуется до семи параметров, а не три, 
как для фойгтовского (не считая интенсивности линии). Этот контур в  центральной части 
представляется более точным, чем фойгтовский, но значительно сложнее. Поэтому его ис-
пользование в  моделях line-by-line представляется перспективным, но вызывает определён-
ные трудности. Вычислительные эксперименты с  этим контуром будут также рассмотрены 
в настоящей работе наряду с «тривиальным» уточнением параметров фойгтовских контуров.

Следует подчеркнуть, что увеличение точности моделей line-by-line особенно актуально 
в случае их использования в дистанционном зондировании атмосфер Земли (ДЗЗ) и планет 
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методами инфракрасной спектрометрии (Колокутин, Фомин, 2014). Однако замена в  моде-
лях line-by-line версий базы требует определённых трудозатрат. Причём переход на новую 
базу и  в особенности на контур линии Хартманна – Трана более трудоёмок, чем ранее. Эти 
трудозатраты, очевидно, будут целесообразны лишь в конкретных случаях при значимом из-
менении расчётных величин. Поэтому исследование таких изменений в расчётных спектрах 
является целью данной работы, в том числе в помощь принятия решений о целесообразно-
сти замены базы HITRAN-2012 на базу HITRAN-2016, а  также контура Фойгта на контур 
Хартманна – Трана при решении «прямых» задач дистанционного зондирования.

Базы HITRAN-2016 и HITRAN-2012 в полинейных  
моделях атмосферной радиации

База HITRAN-2016 детально описана в  работе её создателей (Gordon et  al., 2017). Таблица 1 
показывает отличия этой версии от двух предыдущих версий HITRAN в количестве представ-
ленных спектральных линий и  границах их спектральных областей для семи наиболее важ-
ных атмосферных газов.

Таблица 1. Газы, количество линий для каждого газа и границы их спектральных  
областей в базах HITRAN-2008, HITRAN-2012 и HITRAN-2016

Молекула База Интервал, см–1 Сумма линий по всем изотопам

H2O HITRAN-2008 0–25233 69201
HITRAN-2012 0–25711 224515
HITRAN-2016 0–25711 313787

CO2 HITRAN-2008 0–12785 314919
HITRAN-2012 0–12785 471847
HITRAN-2016 0–14076 559874

O3 HITRAN-2008 0–5787 409686
HITRAN-2012 0–6997 422116
HITRAN-2016 0–6997 449570

N2O HITRAN-2008 0–7797 47843
HITRAN-2012 0–7797 47843
HITRAN-2016 0–7797 160287

CO HITRAN-2008 3–8465 4477
HITRAN-2012 3–8465 4606
HITRAN-2016 3–14478 5381

CH4 HITRAN-2008 0–9200 290091
HITRAN-2012 0–11502 468013
HITRAN-2016 0–11502 450332

O2 HITRAN-2008 0–15928 6428
HITRAN-2012 0–15928 13975
HITRAN-2016 0–57028 14085

Как видно из табл. 1, последние изменения не менее существенны, чем при предыдущих 
обновлениях базы, и  не сводятся к  тривиальному добавлению слабых спектральных линий. 
Так, в  таблице показано, что число линий метана, представленных в  базе, даже уменьши-
лось. Полезно отметить, что уменьшилось и число линий основного изотопа водяного пара 
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(с 142045 до 140751). А увеличение общего числа линий водяного пара в основном произошло 
за счёт изотопа тяжёлой воды (с 13237 до 56430 линий) (Gordon et al., 2017).

Были уточнены параметры многих, даже довольно сильных, линий. Представление о ха-
рактерных изменениях параметров даёт табл. 2, где рассматривается линия водяного пара 
с  центром 3628,346480 см–1. В  качестве примера эта линия была выбрана практически слу-
чайно. Но аналогичные изменения параметров наблюдаются и для других спектральных ли-
ний, представленных в HITRAN-2012, HITRAN-2016 и HITRAN-2016(НТ). Здесь HITRAN-
2016(НТ) представляет собой набор дополнительных файлов с данными для расчёта контуров 
по модели Хартманна – Трана. В них также приведены параметры лоренцевских полуширин γ 
и  сдвигов  δ, которые несколько отличаются от  величин той же базы, предназначенных для 
расчёта фойгтовских контуров.

Таблица 2. Параметры спектральной линии Н2О с центром 3628,346480 см–1 в базах HITRAN-2012, 
HITRAN-2016 и HITRAN-2016(НТ): интенсивность S (см–1/(мол·см–2)); полуширина γ (см–1·атм–1); 

сдвиг δ (см–1·атм–1); температурная зависимость полуширины n

Версия базы S*Е–19 γ δ n

HITRAN-2012 1,126 0,0861 –0,00230 0,67
HITRAN-2016 1,136 0,0904 –0,006439 0,77
HITRAN-2016(НТ) – 0,0916 –0,006680 –

Как видно из табл. 2, уточнения параметров интенсивности S (см–1/(мол·см–2)), полуши-
рины γ (см–1·атм–1) и сдвига δ (см–1·атм–1) спектральных линий могут быть довольно суще-
ственными: примерно на 1 %, 5 % и даже в несколько раз соответственно.

Формула для расчёта контура Хартманна – Трана довольно громоздкая (Ngo et  al., 2013) 
и  вследствие этого не  приводится в  данной работе. В  ней используется интеграл вероятно-
сти комплексного аргумента и  до семи параметров (не считая интенсивности линии). Этот 
контур значительно сложнее для использования в  моделях line-by-line, чем контур Фойгта, 
но зато универсален. Он приводится к контурам Доплера (гауссиану), Фойгта, Раутиана, «за-
висящему от  скорости контуру Фойгта» и  «зависящему от  скорости контуру Раутиана» при 
отличии от нуля соответственно одного, трёх, четырёх, пяти и семи параметров (Тимофеев, 
2016). Важно отметить, что в далёких крыльях линий все эти контуры, кроме доплеровского, 
совпадают с лоренцевским крылом.

Как изменяется расчётный контур выбранной спектральной линии в результате данных 
изменений в  параметрах выбранной линий и  моделях контура, показано на рис. 1. Расчёты 
проводились для давлений Р = 1013; 281; 13,2 и  0,95 мбар, характерных для высот 0, 10, 30 
и 50 км соответственно (для стандартной модели атмосферы «лето в средних широтах»). В це-
лях упрощения анализа результатов расчёта задавалась одна и  та же температура Т = 296  К 
(стандартная для HITRAN). Полезно отметить, что доплеровская полуширина линии при 
этой температуре составляет 0,00446 см–1.

Для рис. 1а (см.  с. 20) в  расчётах контура Фойгта и  Хартманна – Трана использовались 
параметры только из HITRAN-2016(НТ) (нижняя строка табл. 2). Таким образом, наблю-
даемая разница определяется только моделью контура. Как видно, она достигает величины 
около 3 % вблизи центра линии. Похожие отклонения от контура Фойгта наблюдаются и для 
других газов (Тимофеев, 2016). Следует отметить, что разница исчезает на расстояниях не-
скольких полуширин, когда крыло линии становится практически лоренцевским.

Для рис. 1б в расчётах контура Фойгта использовались параметры из HITRAN-2016 (пред-
последняя строка табл. 2). Как видно из этого рисунка, разница в контурах вблизи центра ли-
нии значительно меньше: порядка 1 %. Таким образом, в параметрах линий из HITRAN-2016 
для расчёта контура по модели Фойгта в какой-то степени учитываются и нефойгтовские по-
правки. Однако теперь в соответствии с отношением лоренцевских полуширин перестают со-
впадать далёкие крылья линий (в соотношении 0,0904/0,0916 или на ~1,3 %).
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Рис. 1. Относительная разность (%) между контурами Фойгта и  Хартманна – Трана для линии Н2О 
с центром 3628,34648 см–1. В расчётах температура Т = 296 К, значения давления характерны для вы-
сот 0, 10, 30 и 50 км. Расчёты фойгтовских контуров выполнены с параметрами: а — из базы HITRAN-

2016(НТ); б — HITRAN-2016

На рис. 2 демонстрируется относительная разница в расчётах только контура Фойгта с па-
раметрами предыдущей версии базы HITRAN-2012 и новой HITRAN-2016. Как видно из это-
го рисунка, «тривиальная» коррекция спектроскопической базы HITRAN приводит к  боль-
шим изменениям (до  ~10 %) в  расчётах коэффициентов поглощения, чем переход на более 
сложный контур Хартманна – Трана.

Рис. 2. Относительная разность (%) между контурами Фойгта для выбранной линии Н2О.  
Условия расчёта ― как на рис. 1, но с параметрами из баз HITRAN-2012 и HITRAN-2016

Следует также отметить разницу в интенсивностях S и в температурной зависимости по-
луширин n (см. табл. 1). Кроме того, стоит подчеркнуть, что новая база предлагает исполь-
зовать уточнённые данные для учёта температурной зависимости интенсивности линий, 
а также уточнённую параметризацию (Gamache et al., 2017) статистических сумм для пересчё-
та интенсивностей на температуры, отличные от 296 К. Это также обуславливает изменения 
в line-by-line расчётах спектров коэффициента поглощения на уровне процента.
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Приведённые вычисления коэффициентов поглощения позволяют составить представ-
ление об изменениях в полинейных расчётах спектров пропускания атмосферных слоёв при 
замене баз и  моделей контура линий, т. е. в  расчётах солнечного излучения, ослабления ла-
зерного излучения и т. п. Но связь изменений в коэффициентах поглощения с тепловым из-
лучением крайне нелинейная и  требует дополнительного рассмотрения. Особый интерес 
представляет изучение таких изменений при моделировании спутниковых измерений сен-
сорами высокого спектрального разрешения типа IASI (MetOp-A, Европейское космиче-
ское агентство), ИКФС-2 (РФ) и  т. п. Для этого, также как и  в нашей предыдущей работе 
(Колокутин, Фомин, 2014), мы использовали данные тестирования сенсора IASI, полученные 
в ходе подспутникового эксперимента JAIVЕx (The Joint Airborne IASI Validation Experiment, 
2007). Конкретно был взят Case 504 (тогда спутник пролетал над океаном, зенитный угол 
спутника ― 20°, температура поверхности ― 298 К, а в момент измерения спектра был изме-
рен (в ~200 точках по вертикали) профиль газов H2O, CO2, O3, CO, CH4 и N2O и т. д.). В рас-
чётах, полученных с помощью оригинальной модели line-by-line (Fomin et al., 2005), учитыва-
лась обычная аппаратная функция фурье-спектрометра для разности хода 1,5 см (разрешение 
~0,5 см–1). Следует отметить, что разность в расчётах и измерениях достигает четырёх и более 
градусов (в единицах яркостной температуры), хотя в  основном составляет один-два граду-
са (Колокутин, Фомин, 2014). Но в данных методических расчётах специально использовался 
только фойгтовский контур линий с обрывом в 25 см–1 от центра, без эмпирических попра-
вок в крыльях и учёта эффекта «интерференции» линий. Поэтому согласие между расчётами 
и измерениями может быть улучшено с применением современных моделей «интерференции 
линий», моделей континуального поглощения и т. п. Однако это выходит за рамки настояще-
го исследования, цель которого лишь прояснить влияние улучшений спектроскопических баз 
на точность line-by-line моделей в практических приложениях.

Для этого случая на рис. 3 показаны разности в расчётах спектров с базами HITRAN-2008, 
HITRAN-2012 и HITRAN-2016. Сам спектр см. в работе (Колокутин, Фомин, 2014). Данный 
рисунок показывает, что переход от предыдущей базы HITRAN-2012 к HITRAN-2016 приво-
дит к несколько меньшим изменениям в line-by-line расчётах спектров яркостной температу-
ры, чем переход от HITRAN-2008 к HITRAN-2012 (~0,5 K против ~1 K). Однако соответству-
ющие различия в расчётах всё ещё остаются заметными.

Рис. 3. Разности между расчётными спектрами яркостной температуры уходящего теплового излучения 
атмосферы, полученными с помощью баз HITRAN-2016, HITRAN-2012 и HITRAN-2008
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Заключение

Полученные результаты позволяют сделать следующие выводы:
1.	 Качество спектроскопической информации в  базе HITRAN реально повышается 

от версии к версии, на что указывает улучшение согласия в line-by-line расчётах атмо
сферной радиации, выполненных с  её помощью. Однако различия в  расчётах ещё 
остаются заметными, причём они представляются бо́льшими, чем при замене в  рас-
чётах контура Фойгта на контур Хартманна – Трана. Таким образом, замена контура 
представляется менее актуальной, чем замена версии базы, хотя может быть и необхо-
димой при исследованиях атмосферы Земли методом прозрачности (Тимофеев, 2016).

2.	 Использование базы HITRAN-16 вместо HITRAN-12 при решении «прямых» задач 
в  обработке измерений сенсорами с  разрешением ~0,5 см–1 (ИКФС-2, IASI и  т. п.), 
по-видимому, может увеличить точность расчётов до  ~0,5 K в  спектрах яркостной 
температуры.

3.	 Применение HITRAN-16 по-прежнему не снимает «автоматически» проблему точно-
сти «прямых» моделей, применяемых в  обработке экспериментальных спектров: раз-
личия в расчётах при применении различных версий базы в разы меньше наблюдаю-
щегося несогласия с экспериментальными данными и поэтому не могут его устранить 
(Колокутин, Фомин, 2014).

Как отмечалось, для улучшения согласия экспериментальных и  расчётных спектров 
в моделях line-be-line необходимо учесть эффект «интерференции линий» (Тимофеев, 2016). 
Однако соответствующая информация для расчётов в HITRAN-16 пока отсутствует. Поэтому 
обсуждение проблем учёта этого эффекта выходит за рамки настоящей статьи. Лишь заметим, 
что к HITRAN-16 прилагается модель (Lamouroux et al., 2015), позволяющая учитывать дан-
ный эффект для линий СО2 (хотя и без одновременного учёта «зависящего от скорости» про-
филя Фойгта).

Работа поддержана РФФИ (проекты № 18-01-00609А и 17-01-00220А).
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