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一种基于空间外差光谱技术观测的逐线积分
水汽浓度反演方法

邹铭敏　方勇华　熊　伟　施海亮
（中国科学院安徽光学精密机械研究所 遥感研究室，安徽 合肥２３００３１）

摘要　空间外差光谱技术（ＳＨＳ）是一种可进行高光谱分辨率探测的光谱分析技术，其灵敏度高，可实现成像探测，

特别适用于大气中痕量气体的观测。鉴于此，提出了一种在实验室理想环境下水平观测水汽的逐线积分反演算

法。使用Ｖｏｉｇｔ线型函数计算出所选带宽内各吸收线的吸收系数，并将半宽校正到相应压力水平下；考虑各吸收线

的线翼吸收贡献，计算出波段内的平均透过率；结合通过实测光谱得出的透过率推算水汽浓度。应用在１５９０～

１６１０ｃｍ－１波段内傅里叶变换红外光谱仪（ＦＴＩＲ）的实测数据计算不同水汽浓度的平均透过率，并与相应的应用

Ｍｏｄｔｒａｎ计算的结果相比较，最终验证了算法的可行性。
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１　引　　言

空间外差光谱技术（犛犎犛）的概念最早提出是在

上个世纪７０年代，它综合了衍射光栅及空间调制干

涉仪技术于一体，采用了两块衍射光栅代替迈克耳

逊干涉仪中的两个平面反射镜，通过调整衍射光栅

的角度实现不同波长的零频干涉［１］，可实现高分辨

率测量。

空间外差技术的高灵敏度、高光谱分辨率及可

成像探测等特性决定了它在大气遥感中的应用前

景，其对进行微量气体探测，了解大气环境、气候变

迁以及天气预报等具有重要意义［２］。另外，其体积

小、重量轻、功耗低的特点非常适合于星载载荷的要
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求，以实现全球尺度的微量气体分布探测［３］。２００２

年１０月，美国犛犜犛１１２航天飞机搭载的基于空间外

差光谱技术的犛犎犐犕犕犈犚犕犻犱犱犲犮犽进行了首次试飞

实验，并获得了犗犎自由基的探测数据，实验获取的

数据结果与理论结果吻合［４］，这就验证了犛犎犛技术

应用于大气探测的可行性。

２　空间外差光谱技术及其观测数据

中国科学院安徽光学精密机械研究所于２００５

年开始进行了空间外差光谱技术的研究［１，３，５］，目前

已经完成了可见光波段、近红外实验台原理装置研

究，并且对整个原理装置的集成装备性进行了研究，

有效地减小了系统的体积，提高了系统的稳定性和

可移动性。

２．１　犛犎犛结构及原理
［１，５～８］

ＳＨＳ的光学系统原理如图１所示。系统中利

用两个衍射光栅代替了传统迈克耳逊干涉仪中的两

个平面反射镜。光束从光阑Ａ进入，经准直镜后入

射到分束器上分为等强度的两束相干光，并分别达

到衍射光栅Ｇ１、Ｇ２。经衍射光栅返回的两束光再通

过分束器后发生干涉产生干涉条纹，并由光学系统

Ｌ２、Ｌ３ 成像于探测器上。

图１ 空间外差光谱仪原理图

Ｆｉｇ．１ ＳｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆｂａｓｉｃＳＨＳｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ

　　空间外差光谱仪中，光栅位置固定，轴向光以θ

角入射到光栅上，某一波数光将以θ角原方向返回，

此时θ叫为光栅的利特罗（Ｌｉｔｔｒｏｗ）角，对应的波束

称为Ｌｉｔｔｒｏｗ波数光束。此时，经光栅返回的两束

光相位差为零，形成空间零频干涉。而对于非

Ｌｉｔｔｒｏｗ波数的单色光，反射后的两波面将有一夹角

２γ，中间光程差为零，两端最大。干涉条纹的空间频

率可由光栅方程σ［ｓｉｎθ＋ｓｉｎ（θ－γ）］＝犿／犱推导

犳＝２σｓｉｎγ≈４（σ－σ０）ｔａｎθ， （１）

其中σ为入射光波数，犿 为衍射级（一般犿＝１），犱

为光栅刻线间隔，γ为任意波数光束与Ｌｉｔｔｒｏｗ波数

的光束出射角相差的角度。

假定入射光为犅（σ），则得到的干涉图信号为

犐（狓）＝∫犅（σ）｛１＋ｃｏｓ｛２π［４（σ－σ０）狓ｔａｎθ］｝｝ｄσ．
（２）

最后，通过对干涉图信号进行傅里叶变换可以得到

光谱犅（σ）。

２．２　犛犎犛实验观测数据

图２是可见光波段利用Ｎａ双线光源进行波长

定标实验的观测结果。

图２ Ｎａ光谱实验（ａ）干涉图像（ｂ）光谱曲线

Ｆｉｇ．２ ＥｘｐｅｒｉｍｅｎｔｏｆＮａｌａｍｐ（ａ）ｉｎｔｅｒｆｅｒｅｎｃｅｉｍａｇｅ

（ｂ）ｓｐｅｃｔｒｕｍ

　　图２（ａ）是实测干涉图像（截图），经过傅里叶变

换得到图２（ｂ）的光谱曲线。图２（ｂ）中的两个明显

的峰由左到右分别对应 Ｎａ灯的 ５８９．６ｎｍ 和

５８９．０ｎｍ双线，与其对应的像元的坐标分别为２５

和４３，由此可算出系统的光谱分辨率为０．０３３ｎｍ，

分辨能力为１７０００，光谱范围为１７ｎｍ。

图３是在９４０ｎｍ近红外波段水平观测水汽吸

收的干涉图及变换后的光谱图。

图３（ａ）是红外ＣＣＤ相机在加了高斯响应滤光

片时采集的干涉图；图３（ｂ）是傅里叶变换后得到的

复原光谱图，可以看到有明显的吸收现象。对于红

外波段的观测数据，由于波长定标以及辐射定标工

作都还在进行中，因此由干涉图通过傅里叶变换得

到的光谱数据还不可以直接使用。但是ＳＨＳ系统

２０７１
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的高光谱分辨率等特性已经得到充分证明，因此基

于它的观测数据的特性，提出了一种基于ＳＨＳ实验

室观测逐线积分反演水汽浓度的算法。

图３ 近红外波段干涉图（ａ）干涉图像（ｂ）光谱曲线

Ｆｉｇ．３ Ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｉｎｔｅｒｆｅｒｅｎｃｅｉｍａｇｅ（ａ）Ｉｎｔｅｒｆｅｒｅｎｃｅ

ｉｍａｇｅ（ｂ）ｓｐｅｃｔｒｕｍ

３　反演计算

在实验室吸收池进行水汽量测量实验，环境状

况稳定，温压可控，吸收气体单一，散射影响可以忽

略，光谱强度的衰减只与水汽的吸收相关。计算中，

首先算出所选波段范围内各吸收线位置及线强，考

虑到吸收线翼的影响，实际计算的范围要比选择的

波段略宽；其次是吸收系数的计算，某一吸收线处的

实际吸收系数应包含临近吸收线线翼对其的影响；

最后要计算所选波段内的平均透过率，这其中就包

含了待测水汽的量信息，并与实测光谱算得的透过

率联立方程，从而解出水汽的量。选择以９４０ｎｍ

为中心波长上下１０ｎｍ的带宽，使用ＪａｖａＨＡＷＫＳ

算得在该波段范围内的各吸收线的线强［９］，其计算

的结果为２９６Ｋ、１个标准大气压下的线强，所以在

实际实验过程中线强以及半宽要校正到实际温度以

及压力的水平上。其中，温度在ＪａｖａＨＡＷＫＳ中为

可选参数，而压力对Ｌｏｒｅｎｔｚ半宽的影响按下式进

行校正

α（犘，犜）＝α０（犘０，犜０）·（犘／犘０）·（犜／犜０）
狀，

（３）

其中α０ 为标准状况下的半宽。

对于实验室观测，线形函数取为Ｖｏｉｇｔ线形，因

此吸收系数可表示为

犽υ＝犛·犳（υ）＝
犽０犢

π∫
＋∞

－∞

ｅｘｐ（－狋
２）

犢２＋（狓－狋）
２ｄ狋，（４）

其中犽０＝
犛

αＤ槡π
，狋＝
υ－υ′

αＤ
，狓＝

υ－υ０

αＤ
，犢＝

α犔

αＤ
，αＬ、αＤ

分别代表Ｌｏｒｅｎｔｚ和Ｄｏｐｐｌｅｒ半宽度，其计算方法

参照文献［１０，１１］。

在所选取的波段范围内，大约有１５００条吸收

线，所以其在２０ｎｍ 的带宽内“分辨率”达到了

０．０１３ｎｍ（约０．１５ｃｍ－１）。而在低层大气，吸收谱

线典型半宽度为０．１ｃｍ－１量级，因此就以各吸收线

位置为积分点、以相邻吸收线间隔为积分步长进行

积分计算。

在计算某一波数处的吸收系数时，对频率的积

分应取无穷大。也就是说，在计算犽υ 时应该考虑无

穷远处的吸收线线翼的贡献。但是，由于谱线的强

度及其远翼行为存在着某种程度的误差和不确定

性，所以在实际计算过程当中根据实际需求在离开

吸收中心的某一波数处将吸收线的线翼影响截

断［１２，１３］。

设Δυｃｕｔ为截断的宽度，并令

Δυｃｕｔ＝βαＬ， （５）

其中β为一整数，根据文献［１４，１５］，当β分别取

１２７、３００时，意味着谱线强度的０．５％和０．２％将被

忽略不计。同时，为了部分的补偿截断所引入的误

差，可将线强校正如下［５］：

犛′＝
犛

１－
２

βπ

． （６）

　　综合前面所述，可计算出各吸收线处的吸收系

数（考虑了临近的吸收线的旁翼影响）。由于ＳＨＳ

观测数据是有一定带宽的入射谱线，因此需要计算

该带宽内的吸收气体的平均透过率。所选波段范围

内，各单线透过率为

τυ＝ｅｘｐ（－∫
犔

０

犽υρｄ犾）． （７）

各单线位置处单色光谱在Δυ波段内（未经吸收的谱

线）的比重

狑（υ）＝
犐（υ）

∫Δυ
犐ｄυ

． （８）

从而Δυ内的平均透过率表示为

－τ ＝∑狑υτυ． （９）
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　　需要注意的是，使用采集干涉图的ＣＣＤ像元数

与Δυ带宽内的吸收线数目可能不一致，因此在计

算权重过程中，需要通过插值计算来获取每一吸收

线的权重值。

根据实测水汽吸收谱线，结合实测的未经吸收

的标准谱线我们可以计算出所选波段内的实际透过

率 －τ０。这样，与上述计算的透过率联立方程，从而

解出水汽的实际量。

在计算过程中引入误差的环节有积分点及积分

步长的选择、线翼贡献的截断以及单线权重的插值

计算。对于积分点及积分步长的选择，在计算过程

中选择的平均精度在０．１ｃｍ－１左右，能够满足实测

数据分辨率的需求，误差可以忽略。线翼贡献的截

断，β的不同取值会带来不同程度的线强损失，虽然

对线强作了校正，但也只是部分的补偿截断带来的

误差。对于单线权重的计算，一方面依赖于实测光

谱数据的精确度，另一方面不同插值运算也会对结

果产生不同程度的影响。还有一点就是在最后反算

水汽量的过程中，由于自然指数的存在，计算中要对

其进行幂级数展开并进行近似计算，这也会给结果

带来影响。

因为目前对于水汽的观测波段，ＳＨＳ系统的波

长定标及辐射定标工作还在进行当中，观测数据还

不能直接拿来使用。所以接下来利用红外傅里叶变

换光谱仪的测量光谱，使用上述方法计算在指定水

汽浓度条件下的透过 率，并与同条 件 下 利 用

Ｍｏｄｔｒａｎ计算的透过率τＭ 相比较，即相当于以τＭ

代替（８）式中的 －τ０，将水汽量带入，验证方程是否

成立，如果成立也就证明算法的可行性。

４　基于ＦＴＩＲ实测谱线的透过率计算

对于水汽吸收系数的计算，这里分别使用了

Ｌｏｒｅｎｔｚ线型和Ｖｏｉｇｔ线型，其中Ｖｏｉｇｔ线型的计算

方法参照文献［１０］。计算结果对比如图４所示。可

以看到，利用两种线型函数在一个大气压条件下计

算得到的结果非常相近，这就说明了在低层大气计

算当中，可以使用Ｌｏｒｅｎｔｚ线型函数进行吸收系数

的计算。本节最后给出的计算结果是使用Ｖｏｉｇｔ线

型计算得到的。

接下来利用ＦＴＩＲ实测的谱线数据来计算给定

水汽浓度及程长的透过率，并与同条件下 Ｍｏｄｔｒａｎ

的计算结果相比较来验证算法的可行性。

测量仪器采用德国Ｂｒｕｋｅｒ公司的ＯＰＡＧ３３型

傅里叶变换红外光谱仪，采集的是未经吸收的标准

图４ 使用不同线型计算的吸收系数

Ｆｉｇ．４ Ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｏｆａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｌｉｎｅｓｈａｐｅｓ

光谱，光谱范围位于６００～２０００ｃｍ
－１区间。因为水

汽在６．２５μｍ 处存在一强吸收带，因此只选择以

１６００ｃｍ－１为中心、２０ｃｍ－１宽的光谱带来进行相关

计算，如图５所示。实测谱线在该波段范围包含有

８５个光谱点。

图５ ＦＴＩＲ实测光谱

Ｆｉｇ．５ ＳｐｅｃｔｒｕｍｆｒｏｍＦＴＩＲ

　　这里使用的谱线资料为Ｈｉｔｒａｎ２００４，考虑到吸

收线翼的影响，谱线资料的范围扩大到１５５０～１６５０

ｃｍ－１；吸收线型选择 Ｖｏｉｇｔ线型函数；线翼贡献的

截断取β＝６０。在所选的２０波数宽的波段内包含

有１４８条吸收线，每条的权重由标准光谱（含８５个

点）计算并通过插值方式获得，结果如图６所示。

图６ 权重因子（ａ）实测的含８５个光谱点位的

权重；（ｂ）插值后１４８个点位的权重

Ｆｉｇ．６ Ｗｅｉｇｈｔｉｎｇｆａｃｔｏｒｓｏｆｔｈｅｍｅａｓｕｒｅｄ８５ｐｏｉｎｔｓ

（ａ）ａｎｄｔｈｅ１４８ｐｏｉｎｔｓａｆｔｅｒｉｎｔｅｒｐｒｅｔａｔｉｏｎ（ｂ）

　　在１个标准大气压、２９６Ｋ的温压条件下，水平
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程长为１ｍ，分别使用 Ｍｏｄｔｒａｎ和本文算法计算不

同浓度水汽的透过率，计算结果对比如表１所示。

表１ 不同浓度水汽透过率对比

Ｔａｂｌｅ１ Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｄｅｎｓｉｔｉｅｓ

Ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ

／１０－６ ／（ｇ·ｍ
－３）

Ｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅ

Ｍｏｄｔｒａｎ Ｎｅｗｍｅｔｈｏｄ

１００ ０．０７４１１ ０．９９９４ ０．９９９４

２００ ０．１４８２ ０．９９８９ ０．９９８９

３００ ０．２２２３ ０．９９８２ ０．９９８３

４００ ０．２９６５ ０．９９７７ ０．９９７８

５００ ０．３７０６ ０．９９７２ ０．９９７２

６００ ０．４４４７ ０．９９６６ ０．９９６７

７００ ０．５１８８ ０．９９６１ ０．９９６１

８００ ０．５９２９ ０．９９５５ ０．９９５６

９００ ０．６６７０ ０．９９５０ ０．９９５０

１０００ ０．７４１１ ０．９９４４ ０．９９４４

２０００ １．４８２３ ０．９８８９ ０．９８８９

３０００ ２．２２３４ ０．９８３５ ０．９８３５

４０００ ２．９６４５ ０．９７８３ ０．９７８１

　　由上面的对比可以发现，两者的计算结果几乎

一致，从而就证明了算法是正确可行的。

５　结　　论

基于空间外差光谱系统观测数据的高分辨特

性，提出了一种逐线积分实验室水汽吸收的计算方

法。依据于入射光谱并通过插值的方式确定单线吸

收的权重，进而计算选定波段内的平均透过率，并通

过与 Ｍｏｄｔｒａｎ的计算结果比较，验证了算法的可行

性。对于计算误差，在处理各吸收线线翼贡献的截

断以及远翼线型的处理方法会对结果产生一定的影

响；此外，在根据透过率解算水汽浓度时对单线透过

率进行幂级数近似展开，也会带来一定的误差，因此

这些因素的处理方法应根据实验室测量结果进行择

优选择。
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