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提高大气吸收光谱测量分辨率的新方法!
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（中国科学院安徽光学精密机械研究所国家)($计划大气光学重点实验室，合肥"$!!$’）

摘要： 在仪器函数和吸收线型已知的情况下，提出了一种非线性拟合退卷积法，用于提高气体吸收测量的光谱分

辨率。数值模拟和实际应用都表明：该方法用于室内气体吸收光谱的测量，在保持吸收线型不变的情况下，可以显

著地提高测量的光谱分辨率，降低测量噪声。将该方法用于怀特池中模拟大气吸收光谱测量，减小了激光线宽对

测量结果的影响，获得了比较理想的结果。
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’ 引 言

高分辨率吸收光谱对理论和工程应用都具有非

常重要的意义，如大气遥感，若能测量单根吸收谱线

的精细吸收结构，将大大增加遥感的信息量和精度。

激光工程的应用中，因激光具有良好的单色性，需要

高分辨率的大气吸收光谱资料。在中红外波段，宽

波长调谐范围的激光大多数是脉冲光源（如光学参

变振荡器），激光输出谱线的宽度约为’!;"9/;’量

级，与常温下大气吸收的多普勒加宽宽度相当，因此

无法用之来研究更窄的大气吸收谱线。从仪器角度

来提高光谱分辨率势必极大地增加成本和仪器的复

杂性。众所周知，用退卷积的方法可以有效地提高

光谱分辨率［’"$］，因而在图像处理和光谱分析上得

到了广泛的应用。但是，退卷积方法在大气吸收光

谱定量应用中所见甚少，其原因可能是退卷积在增

强光谱分辨率的同时，使谱线形状发生改变，从而引

进了系统误差。事实上，大气吸收光谱在一定的条

件下还有一些先验信息，如吸收线型可以预先知道，

这样就可以大大提高退卷积的精度。本文在假定气

体吸收线型已知的情况下，提出了一种新的非线性

拟合退卷积方法，大大提高了气体吸收测量的光谱

分辨率，并且降低了测量噪声的影响，获得了满意的

结果。该方法适用于室内吸收池中模拟大气的高分

辨率吸收光谱测量，也可直接用于实际大气中吸收

线型已知（如水平传输）的大气吸收光谱测量。

" 仪器函数对光谱分辨率的影响

测量的气体透过率!7<（"）一般是在一定波长

间隔内被仪器函数#（"）调制后的平均透过率：

!7<（"）=!（"）!"#（"）>!（"）， （’）

其中!（"）为单色透过率，!"代表卷积，!（"）为测量

噪声。#（"）的作用使测量透过率的光谱分辨率降

低。众所周知，气体吸收强度随波长剧烈变化，在吸

收线中心附近尤其如此。只有当仪器函数的宽度远

小于气体吸收线的宽度时，测量才能直接给出真实

的吸收结构。当吸收线的宽度接近或小于仪器函数

的宽度时，测量的吸收线形状将发生严重畸变，无法

给出真实的透过率［见图’（0）］。定量气体吸收光

谱的测量一般是希望获得吸收线的定量参数如强

度、半宽度等。由于仪器函数的影响，从观测的畸变

的吸收光谱里难以得到这些参数的准确值。一般来

说，从高分辨率的测量光谱通过卷积很容易获得低

分辨率的光谱；但反过来，从低分辨率的测量光谱

却难以得到高分辨率的光谱。

$ 退卷积方法及其困难

仪器函数通常为已知或可测量的，如对普通的

单色仪其光谱狭缝函数即为仪器函数；对激光光谱，

激光的谱线宽度亦为仪器函数。若仪器函数已知，

根据傅里叶变换理论，由（’）式通过直接退卷积可以

获得真实的气体吸收信号：

!（"）=!;’ !
［!7<（"）］

!［#（"｛ ｝）］
， （"）

式中!和!;’ 分别表示傅里叶变换和傅里叶逆变

第""卷 第"期

"!!"年"月

光 学 学 报

-?@-*A@B?-CBDB?-
E72,""，D7,"
F5<GH0GI，"!!"



换。实际上，在频域空间仪器函数相当于一个低通滤

波器，它滤除了信号的高频部分，而这一部分正是高

分辨率的光谱信息。观测信号总带有一定的噪声

!（!），而!（!）往往具有白噪声的特性，所以，除非

仪器函数为!函数，否则信号的高频部分将大大地

衰减而只剩下噪声，通过退卷积在高频部分使噪声

大大地放大而无法得到真实的高分辨率信号。为

此，!"#$$%#等［&］提出非线性迭代法：

设迭代的第"次光谱透过率为""（!），则第"’
(次迭代结果为

""’(（!）)""（!）’
#［""（!）］［"%*（!）+""（!）!"#（!）］， （,）

式中#称为弛豫函数。!"#$$%#［&］ 指出，弛豫函数的

正确 选 取 是 非 线 性 迭 代 退 卷 积 成 功 的 关 键。

-.//$%#［,］提出在光谱分析中经常采用的弛豫函数：

#［""（!）］)$""（!）［(+""（!）］， （0）

$为加速因子。-"#1和23等［0，4］提出如下形式的

弛豫函数：

#［""（!）］)$［""（!）］!5 （4）

他们所使用的弛豫函数对某一特定的问题也许有较

好的结果，但我们发现对定量大气吸收光谱用上述

弛豫函数来退卷积，虽然能改善分辨率，但定量结果

并不太理想，特别是当仪器函数的宽度大于吸收线

宽时，退卷积效果较差，（0）式迭代速度慢并且使吸

收峰处的噪声大大地放大；（4）式迭代速度快，但是

同样使噪声增大，谱线形状发生畸变。我们还发现

当仪器函数的宽度大于,倍"0倍吸收线宽时，

（,）式可能不收敛。到目前为止，非线性退卷积法还

没有获得满意的结果，在提高分辨率的同时引入了

系统误差和虚假信息，妨碍了该法在大气吸收光谱

中的定量应用。

图(是采用（0）式作为弛豫函数模拟的经过非

线性迭代退卷积后的光谱曲线，假定气体吸收光谱

曲线为半宽656(78+(的高斯函数，“观测”仪器函

数采用半宽$)656&78
+(的高斯函数：

#（!）)9:;+/#& !（ ）$［ ］
&

， （<）

且假定“测量”噪声为白噪声，其平均值为6，均方根

值为656(（相对于(而言，以下同）。图中#!为频

率相对于吸收线中心的偏移量。

从图中可以看出，虽然经过退卷积测量分辨率

有所提高，但噪声增大，在吸收峰处退卷积后的噪声

超过原测量噪声一个量级以上，谱线形状也发生了

畸变，妨碍了该方法在气体吸收光谱中的定量应用。

=.15( >?9@97%#A%/3B.%# C.B? B?9 89B?%@ %D #%#/.#9"E
.B9E"B.%#5（"）>?9%*$9EA9@$;97BE38 "%*（!），

@97%#A%/3B9@ $;97BE38 "@7（!）"#@ 3#@.$B%EB9@

"*$%E;B.%#$;97BE38"（!）；（*）F9A."B.%#*9BC99#B?9
@97%#A%/3B9@$;97BE38"#@B?93#@.$B%EB9@$;97BE38
"@7（!）+"（!）

0 新的拟合退卷积法

05( 非线性拟合退卷积法

在我们希望发现事物的本质时总是尽量利用一

些合理的先验知识。除了仪器函数的先验信息外，

大气吸收谱线的形状在很多情况下是已知的或可以

通过其它方法探测到的，如对于处于热平衡状态下

的均匀混合气体，气压和温度就可以决定吸收线的

形状。在低气压、高气压和一般情况下，大气吸收的

线型分别可用多普勒、洛伦兹和混合线型来描述。

对于这三种函数，除中心波长外，在吸收气体含量已

知的情况下只要用两个参数（如峰值强度%; 和半

宽度%）就能精确地描述各个波长上的吸收，由这两

个参数和吸收线型函数就可以确定气体吸收的透过

率"7：

"7（%;，%，!）)9:;［+%;#（%，!+!6）］，（G）

式中#（%，!+!6）为吸收线型函数，可根据实际情

况分别采用多普勒、洛伦兹和混合线型。

由测量的透过率谱"%*（!）通过非线性最小二乘

法拟合，得到%;和%这两个参数的最佳值，使测量

的透过率谱与通过（G）式计算的值经仪器函数卷积

后的透过率的方差达到最小，即：

&)8.# #
&

’)(
(+

"%*（!’）

"7（%;，%，!’）!"#（!’［ ］）

&

$$ &5（H）

此时，由这两个参数%;和%通过（G）式就可以得到

不受仪器函数影响的高分辨率气体吸收光谱，从而

消除了仪器函数的影响，大大地提高了测量的光谱

分辨率。其中’为波长采样点，& 为参与拟合的波
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长点数。一般情况下，对于拟合后最佳的!!和!，"
接近测量噪声。

该方法只有两个待求参数，采用最小二乘法拟

合，可以大大减少测量噪声的影响。与传统的非线

性迭代退卷积法相比，它在保持吸收线型不变的前

提下，不仅提高了测量的分辨率，而且降低了噪声的

影响。其缺点在于本法只适用于吸收线型已知的情

况，即只适用于处于热平衡状态下温度和气压已知

的均匀混合气体。对于吸收池内的气体和模拟大气

吸收测量，这些条件是完全可以满足的。实际大气

通常认为是水平均匀的，所以本方法也可以直接用

于水平传输的高分辨率大气吸收光谱测量。

"#$ 数值模拟

"#$#% 退卷积光谱

假定吸收线分别为多普勒［图$（&）］和洛伦兹

线型［图$（’）］，其半宽度为(#(%)*+%，我们分别模

拟计算了仪器光谱分辨率为无穷时（“真实”）的吸收

光谱#（$）、考虑仪器函数（半宽度为(#($)*+%）后

“观测”的吸收光谱#,’（$）以及用新的拟合退卷积法

对观测光谱退卷积后的光谱#-.)（$），结果见图$。

退卷积后的光谱与“真值”的差也示于图$。同样假

/01#$ 234 .4),-5,6780,- 9!4)8:7* ;083 834 *483,. ,<
-,-60-4&:<0880-1&-.089.450&80,-8,8347-.098,:84.
9!4)8:7*#（&）=,!!64:60-493&!4；（’）>,:4-8?60-4
93&!4#%：#,’（$）；$：#（$）；@：#-.)（$）；

"：［#-.)（$）+#（$）］A%(

定测 量 带 有 平 均 值 为(、均 方 根 值 为(#(%的 白

噪声。

从图$中可以看出，退卷积光谱与真实光谱有

令人 满 意 的 一 致 性，两 者 几 乎 重 合。对 半 宽 为

(#(%)*+%的吸收线，当仪器函数的宽度是吸收线宽

的两倍时，无论是洛伦兹还是多普勒线型，新的拟合

退卷积方法都能从观测的吸收光谱中很好地恢复吸

收线的本来特征，退卷积后的光谱与“真值”的平均

偏差仅为(#((%B［洛伦兹线型图$（&）］和(#(($%
［多普勒线型图$（’）］。相对于“观测光谱”，退卷积

光谱有效地减小了噪声。这表明：在仪器函数和吸

收线型预先精确知道的情况下，新的拟合退卷积方

法可以较大幅度地提高测量的光谱分辨率，减小测

量噪声的影响。

"#$#$ 仪器函数宽度对退卷积效果的影响

对不同的仪器函数半宽度%分别用该非线性

拟合法和传统的非线性迭代法进行退卷积。图@模

拟计算了退卷积光谱和“真值”的残差"。计算时假

定吸收线满足半宽为!(C(#(%)*+%的多普勒线

型，测量噪声为(#(%（均方根值）的白噪声。从图中

可以看出传统的退卷积法总是使噪声放大，退卷积

后的光谱与“真值”的残差几乎随%!!( 以指数增长。

而本文所采用的非线性拟合退卷积后的残差对仪器

函数宽度却不太敏感，直到仪器函数是谱线宽度的

D倍时，仍然能较好地拟合出吸收线的真实特征，残

差小于(#EF。当然，实际测量中，当仪器函数太宽

时，由于仪器函数本身的测量误差以及其它谱线相

互交叉的影响，实际退卷积很难得到如此好的效果。

/01#@ 2344<<4)8,<834;0.83,<0-98:7*4-8<7-)80,-,-834
.4),-5,6780,-#%：234.4),-5,6780,-;083-,-60-4&:
084:&80,-；$：2309*483,.

"#$#@ 测量噪声对退卷积效果的影响

图"模拟计算了不同测量噪声幅度&（均方根

值）时的退卷积光谱和“真值”的残差"。计算时假

定吸收线满足半宽!(C(#($)*+%的多普勒线型，
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仪器函数半宽度也为!"!#$%&’。从图中可以看出

已有的迭代退卷积法退卷积后的残差随测量噪声近

似以线性增长。当测量噪声的均方根值小于!"!(
时，本文所采用的非线性拟合退卷积后的残差对白

噪声几乎不敏感，因为拟合结果相当于在保持吸收

线型 不 变 的 情 况 下 把 噪 声 平 滑 了。当 噪 声 小 于

’!)时，退卷积光谱与“真值”的残差小于’)。

*+,"- ./010$2342567+234089697/0%0:9680%03732+90!"
’：./010$2342567+23;+7/3235+30:8+708:7+23"#：./+9
%07/21

-"#"- 实际应用

图(是我们用<=>抽运的光学参变振荡器及

其红外扩展器作为光源，在怀特池中测量的纯水汽

的高分辨率吸收光谱。水汽是大气中最重要的吸收

气体之一，大气中的水汽吸收大多数都采用室内模

拟来研究［?，@］。

*+,"( ./0%0:96801/+,/8092567+23:A928B7+239B0$786%2C

;:7084:B28（B:87+:5B80996802C;:7084:B28：’D!!E:，

70%B08:7680：#!"(F，1+97:3$0：’!G?%）

测量时向怀特池注入压力为’D!!E:的纯水

汽，测量时温度为#!"(F。光学参变振荡器输出的

脉冲光经过怀特池的旁轴聚焦共振腔系统多次折反

后等 效 传 输 距 离 为’!G?%。由 <=>三 倍 频 光

（H(-"?3%）抽运激发的染料激光作为种子信号光，

并与H(-"?3%抽运光经光学参变振荡器晶体进行

参变振荡，输出信号光波长可在!"-!%"!"?!%

波长范围内调节，空转光波长!"G!%"#"(!%。在

光学参变振荡器 红外扩展腔内，光学参变振荡器输

出的空转光作为注入种子光，并与<=>（’"!D!%）

抽运光经光学参变放大晶体进行参变放大，输出信

号 光 波 长 ’"#( !%"#"(!%，空 转 光 波 长

#"#!%"("!!%，由 此 可 提 供!"-!%"(!%波 段

内窄线宽激光光源。输出的激光线宽在H"D!%波

段约为!"!-$%&’。该套测量系统用于模拟大气的高

分辨率吸收光谱的测量。

由于在该温度下水汽在该波段的多普勒加宽宽

度约为!"!!HG$%&’，在该气压下水汽自加宽宽度

小于多普勒宽度，所以激光谱线的宽度大于该状态

下水汽吸收线的宽度，测量无法反映出水汽在该温

度 和 气 压 下 真 实 的 吸 收 线 形 状。 与 图D中 用

IJ.K=LGD数据库模拟计算的结果相比，测量的吸

收线峰值强度偏小，半宽度偏大。

*+,"D ./0$2%B:8+923A07;0037/010$2342567019B0$786%:31
7/0$:5$65:7019B0$786% ;+7/ IJ.K=LGD1:7:A:90"

：10$2342567019B0$78: !!； ：IJ.K=L
假定激光线宽为!"!-$%&’，且满足高斯函数

分布，吸收线型为多普勒线型，用上述非线性拟合退

卷积法对测量数据中三条强吸收线分别进行退卷

积，得到了比较“真实”的吸收光谱（见图D），并与用

IJ.K=LGD［D］数据库中的水汽吸收参数计算的结果

相比，除了几条极弱的吸收线外，两者基本相近。与

图(相比，测量的分辨率大大地提高了，并且减小了

测量噪声的影响。

小结 在仪器函数和吸收线型已知的情况下，用本

文提出的非线性拟合退卷积法，可以大幅度地提高

气体吸收测量光谱的分辨率，同时减小噪声的影响，

对提高气体吸收测量的光谱分辨率和精度都很有益

处。我们把该方法用于吸收池中水汽的高分辨率吸

收光谱测量证明是可行的，该方法也可适用于水平

传输的高分辨率大气吸收光谱测量。

@D’ 光 学 学 报 ##卷
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