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一种气体吸收的逐线计算模型及其实验验证
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摘要　建立一种高分辨率的气体吸收光谱的逐线计算模型，分子谱线参数数据库采用了最新的低温库

ＨＩＴＲＡＮ２００８和高温库 ＨＩＴＥＭＰ２０１０，能根据温度条件自动选择合适的谱带参数库，并可同时满足高温和常温气

体辐射计算。计算波数采用等间隔取样，取样间隔大小以能分辨出典型分子谱线为条件确定。线翼截断采取等波

数截断，总内配分函数由Ｇａｍａｃｈｅ拟合三次多项式计算。谱线线型根据气体温度和压力来选择，最后，利用该模型

计算了压力为１ａｔｍ，不同温度、浓度和路径长度下ＣＯ２ 在４．３μｍ和２．７μｍ的透射率。考虑ＦＴＩＲ仪器增宽，将逐

线计算结果降为窄带透射率，与中分辨率的试验结果对比均吻合，并能在较宽的温度范围内保证精度。
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１　引　　言

许多研究领域对气体高分辨率辐射（吸收和发

射）特性计算存在显著的需求，如激光辐射传输［１］、

热喷流红外特征建模［２］和远程探测和遥感［３］等。气

０３３０００２１
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体辐射特性计算方法按照波数间隔的大小一般分为

逐线计算，谱带模型和总体模型，其中逐线（Ｌｉｎｅｂｙ

ｌｉｎｅ，ＬＢＬ）计算的精度最高。逐线计算直接从微观

的分子谱线入手，利用分子光谱参数库给出的标准

状态下谱线参数，根据温度和压力等参数计算出非

标准状态的谱线参数以确定谱线表达式，而后逐条

计算各谱线的贡献以得到单色吸收系数。该单色吸

收系数可被直接用来求解辐射传递方程。由于分子

谱线数量很大，而采样计算的波数间隔又非常小，一

般为０．０１０～０．００１ｃｍ
－１，因此逐线的计算量非常

大，限制了其实际应用。但随着计算机硬件性能的

飞速提升，逐线的应用也开始增多。首先，由于精度

高，逐线计算通常被作为验证谱带模型和犽分布模

型精度的基准方法。其次，逐线计算结果光谱间隔

小，分辨率高，计算积分辐射特性时可直接对波数积

分，且能较好的处理非均匀路径和混合气体的吸收

问题。逐线计算也是构建犽分布的重要途径（累计

分布函数的获取途径包括两种：１）统计逐线计算得

到的吸收系数［４］；２）将谱带模型的平均透射率作反

Ｌａｐｌａｃｅ变换
［５］）。对于逐线法，国外已经开展了大

量研究［６～８］，建立了分子谱线数据库，并开发了成熟

的软件，如美国ＦＡＳＣＯＤＥ
［９］和４Ａ／ＯＰ

［１０］等。国内

中科院也从气象应用的角度开展了研究，并对谱线

远翼截断的影响做了研究［１１，１２］。

而现成的软件多用于气象领域，每次运行通常

只计算给定路径的光谱透射率，辐射亮度或光学厚

度。大多数工程问题，通常要考虑很多视线方向的

贡献，如喷流红外辐射特性计算就需要离散探测器

视场角，计算每个离散的视场角对应视线方向传递

路径的辐射贡献，因此使用已有软件很不方便。通

过自主开发计算模型，掌握源代码，既能方便的将最

新的理论研究成果用于计算模型的改进，也可针对

特定问题进行二次开发以解决更多的工程问题。因

此，本文回顾了逐线计算理论，在总结和研究逐线计

算若干问题的基础上，利用最新的 ＨＩＴＲＡＮ０８
［１３］

和 ＨＩＴＥＭＰ２０１０
［１４］分子光谱数据库，开发了一种

吸收系数逐线计算程序，该模型可用于研究各种气

体的吸收特性，如吸收位置、强弱及与摩尔浓度，压

力等参数的关系。通过与实验数据比较，验证了该

模型的计算精度并从理论上指导气体的成分反演和

有毒气体的检测［１５～１７］。

２　理论模型

辐射在无散射的参与性介质中传播时，沿传递

方向被吸收的绝对辐射能与入射辐射能犐ν 和路径

长度ｄ狊成正比

ｄ犐ν＝－κν犐νｄ狊， （１）

式中比例系数κν（ｃｍ
－１）为单色吸收系数、压力吸收

系数，“－”号表示吸收过程能量是减少的。

２．１　气体单色吸收系数的逐线计算

（１）式是辐射传递方程的微分形式。吸收系数

是求解该方程的必备参数。

根据量子力学理论，单色吸收系数反映了分子

在该处波数吸收和发射的概率。分子吸收和发射对

应着能级的跃迁，跃迁所吸收光子波数的概率分布

是与所跃迁能级相关的，比如犾→狌跃迁吸收的光

子波数为狏０ ＝ （犈ｕ－犈ｌ）／犺犮，即以该波数为中心产

生一根谱线，由于谱线的增宽效应，该跃迁也会吸收

其它波数的光子，实际谱线的形状就是以狏０ 为中心

并且吸收系数最大，向两翼扩展并逐渐减小。

单根谱线描述了单个能级跃迁吸收概率随波数

的变化，每种气体分子包含了许多能级，因此在整个

波数域存在许多谱线。单色吸收系数κν 表示了这

些谱线在该波数处的贡献之和，若能确定所有谱线

的位置和谱线线型函数，就能对特定波数的单色吸

收系数作精确计算，即

κν＝∑
犻

κ
犻
ν＝∑

犻

犛犻犉（ν－ν０犻）， （２）

式中κ
犻
ν是谱线犻在波数ν处的吸收系数；ν０犻是谱线

犻中心处的波数；犛犻是谱线犻的线强。犉（ν－ν０）是归

一化的谱线线型表达式。该式中线强，谱线线型等

均与分子种类，温度和压力（浓度）等有关。

２．２　谱线参数库

谱线是由谱线位置、线强和半宽等参数来描述

的。将谱线参数汇集成册就形成了分子谱线参数数

据库，目前比较著名的分子光谱数据库有美国的

ＨＩＴＲＡＮ和 ＨＩＴＥＭＰ、俄罗斯的ＣＤＳＤ
［１８］和法国

的ＧＥＩＳＡ
［１９］等。

ＨＩＴＲＡＮ起源于美国空军剑桥实验室大气线

参数汇编［２０］，第一版称为 ＨＩＴＲＡＮ８６，并一直在增

补和更新。最新的 ＨＩＴＲＡＮ０８包含３９种分子，约

１７９万根谱线。ＨＩＴＥＭＰ是 ＨＩＴＲＡＮ高温扩展版

本，第一版是 ＨＩＴＥＭＰ１９９５，但只含 Ｈ２Ｏ，ＣＯ２ 和

ＣＯ的谱线，最新的 ＨＩＴＥＭＰ２０１０包含５种分子

（增加了ＮＯ，ＯＨ），约１．２亿根谱线。ＨＩＴＲＡＮ０８

与 ＨＩＴＥＭＰ２０１０库均采用１６０个字节存储一根谱

线，每根谱线均包含相同的参数并采用统一的存储

格式，包括 Ｍｏｌ，Ｉｓｏ，ν犻犼，犛犻犼，犃犻犼，γａｉｒ，γｓｅｌｆ，犈″，

０３３０００２２
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ｎａｉｒ，δａｉｒ，δａｉｒ，ν′，ν″，狇′，狇″，犻犲狉狉，犻狉犲犳，犉犾犪犵，犵′，

犵″等１７个参数，其物理意义和用法可参照文献

［２１］附录Ａ。

ＨＩＴＲＡＮ和 ＨＩＴＥＭＰ库所含的谱线数量是不

同的，表１统计了 ＨＩＴＥＭＰ２０１０和 ＨＩＴＲＡＮ２００４中

二氧化碳在２３００～２４００ｃｍ
－１范围内谱线线强的分布

情况，其中ＨＩＴＥＭＰ的谱线数量要远多于ＨＩＴＲＡＮ，

ＨＩＴＥＭＰ与ＨＩＴＲＡＮ数据库的基频谱线基本相同，

但ＨＩＴＥＭＰ２０１０中含有大量在高温条件下才会出

现的“热线”，其包含的ＣＯ２ 在２３００～２４００ｃｍ
－１范

围内 谱 线 的 最 小 线 强 为 ４．６０１×１０－５１，而

ＨＩＴＲＡＮ０４对应的最小线强为１．０１７×１０－２７。因

此，ＨＩＴＥＭＰ更适合高温条件下的计算，如火箭喷

流辐射的计算［２２］等。

表１ 谱线线强统计（ＣＯ２，２３００～２４００ｃｍ
－１）

Ｔａｂｌｅ１ Ｌｉｎｅｓｔｒｅｎｇｔｈｓｔａｔｉｓｔｉｃｓ（ＣＯ２，２３００～２４００ｃｍ
－１）

犛ｃｍ－１／（ｍｏｌｅｃｕｌｅ×ｃｍ－２） ＨＩＴＥＭＰ２０１０ ＨＩＴＲＡＮ０４

≥１０
－２１ ４２９ ４２９

［１０－２７，１０－２１） ６０７６ ４７０６

＜１０
－２７ １８９６７７ ０

总计 １９６１８２ ５１３５

２．３　谱线线强和半宽的温度依赖

ＨＩＴＥＭＰ，ＨＩＴＲＡＮ 数据库仅提供了在标准

状态下（犘０＝１．０１３２５×１０
５Ｐａ，犜０＝２９６Ｋ）谱线参

数，其他温度和压力下的参数通过理论外推获得。

谱线的积分强度为

犛ν＝
８π

３
ν

３犺犮犽
犚ｕｌ

２ 狆
犙（犜）犜

［１－ｅｘｐ（－犺犮ν／犽犜）］ｅｘｐ（－犈ｌ／犽犜）， （３）

式中犺为普朗克常数；犮为光速；犽为玻尔兹曼常数；犙（犜）为配分函数；犚ｕｌ为跃迁矩阵；犈ｌ为跃迁低态能。

因此，非标准状态下的谱线积分强度为

犛ν（犘，犜）＝犛ν（犘０，犜０）
犜０
犜
犘
犘０

犙（犜０）

犙（犜）
ｅｘｐ －１．４３９犈ｌ

犜０－犜

犜０（ ）［ ］犜
１－ｅｘｐ（－犺犮ν／犽犜）

１－ｅｘｐ（－犺犮ν／犽犜０）
， （４）

式中犛ν（犘０，犜０）［单位：ｃｍ
－２］是标准状态下线强，

谱线库提供了单个分子的线强犛ν，Ｍ（犘０，犜０）［单位：

ｃｍ－１／（ｍｏｌｅｃｕｌｅ·ｃｍ－２）］，它们的换算关系是：

犛ν（犘０，犜０）＝犖Ｌ犛ν，Ｍ（犘０，犜０）， （５）

式中犖Ｌ＝２．４７９×１０
１９ ｍｏｌｅｃｕｌｅ／ｃｍ３，标准状态下

单位体积内的分子数，犙（犜）为总内配分函数。

半宽表示谱线轮廓上峰值一半处两点间距的一

半。多普勒半宽

γＤ ＝
狏０
犮

２犽犜
犿槡 ｌｎ２， （６）

式中狏０ 为谱线中心波数，犽为玻尔兹曼常数，犮为光

速，犿为分子质量。

碰撞半宽

γＬ ＝
犜０（ ）犜

狀

γａｉｒ（犘－犘ｓ）＋γｓｅｌｆ犘［ ］ｓ ／犘０， （７）

式中犘 为气体总压力（Ｐａ），犘ｓ 为组分分压（Ｐａ），

犘０ 为标准状态下压力（１．０１３２５×１０
５Ｐａ），狀为空气

增宽温度依赖指数，γａｉｒ为空气增宽半宽（ｃｍ
－１），γｓｅｌｆ

为自增宽半宽（ｃｍ－１）。狀，γａｉｒ，γｓｅｌｆ等参数由分子谱

线库提供。

３　若干问题的处理

３．１　总内配分函数计算

根据（４）式可知，要计算谱线强，需确定标准态

总内配分函数犙（犜０）和计算温度下的总内配分函

数犙（犜）的比值。许多文献是根据表２
［２０］的关系式

来计算，有的甚至直接使用转动配分函数比值来计

算其比值，但表２仅列出了１７５～３２５Ｋ 时的犙ν

（犜），因此该方法能满足室温条件或一般大气条件

下的计算，但更高温度下的计算，本文采用以下的拟

合三次多项式：

犙（犜）＝犪＋犫犜＋犮犜
２
＋犱犜

３． （８）

　　多项式的系数项和常数项的值根据气体分子种

类和温度查文献［２３］。

表２ 总内配分函数近似公式（１７５～３２５Ｋ）

Ｔａｂｌｅ２ Ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｆｏｒｍｕｌａｓｆｏｒｔｏｔａｌ

ｉｎｔｅｒｎａｌｐａｒｔｉｔｉｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎ（１７５～３２５Ｋ）

Ｔｏｔａｌｉｎｔｅｒｎａｌｐａｒｔｉｔｉｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎ 犙（犜）犙ν（犜）犙ｒ（犜）

Ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｐｒａｔｉｔｉｏｎ
ｆｕｎｃｔｉｏｎ

犙ν（犜）ａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎ
ｔａｂｌｅ２ｏｆｒｅｆ．［２０］

Ｒｏｔａｔｉｏｎａｌｐａｒｔｉｔｉｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎ犙ｒ（犜０）／犙ｒ（犜）＝ （犜０／犜）
狀
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３．２　线翼贡献的截断

理论上，逐线计算应当考虑到无穷远处谱线贡

献以及谱线对无穷远处吸收系数的贡献，但这要耗

费大量的计算时间。

根据谱线表达式，洛伦兹谱线的值大致随着离

谱线中心的距离增加按平方规律衰减，多普勒衰减

速度更快，佛奥特谱线衰减速度介于洛伦兹和多普

勒谱线之间。所以当谱线的中心离计算采样点较远

时，可视该谱线的贡献对计算结果的影响很小。同

时由于谱线强度和谱线的远翼行为存在某种误差和

不确定性，适当忽略谱线的远翼贡献而进行谱线截

断是合理的。

谱线截断方式包括：１）谱线半宽度等倍数截断；

２）谱线半宽变波数截断；３）等波数截断；４）绝对线强

截断等。以上４种截断方式各有优长，但仍然难以

在效率和精度之间取得最优适配。为简单起见，本

文采用等波数截断。

３．３　谱线线型的选择与佛奥特谱线函数快速计算

谱线增宽机制主要包括自然、碰撞和多普勒增

宽。自然增宽和压力增宽形成洛伦兹谱线，多普勒

增宽形成多普勒谱线，而当压力和多普勒增宽影响

都很大时，形成佛奥特谱线。

逐线计算需要选择一种合适的谱线。由于谱线

形状是由谱线增宽机制决定的，所以选择何种谱线

关键是要明确起主要作用的谱线增宽机制。

谱线增宽用半宽来衡量，根据（６）和（７）式，半宽

的大小与压力和温度有关，洛伦兹谱线半宽γＬ 与

压力、温度的开方成正比，多普勒谱线半宽γＤ 与温

度的开方成反比。因此，压力增宽在中高压和中低

温起主要作用，使用洛伦兹谱线；多普勒增宽在低压

低温起主要作用，使用多普勒线型；其它情况则应使

用佛奥特谱线。谱线线型选择时，先由压力和温度

计算出γＬ 和γＤ，再采用下列判据
［２４］确定：γＬ／γＤ＜

０．１，使用多普勒线型；γＬ／γＤ＞５，使用洛伦兹谱线；

０．１＜γＬ／γＤ≤５，使用佛奥特谱线。

洛伦兹谱线和多普勒谱线的函数简单直观，可

直接计算。佛奥特谱线综合考虑了压力增宽和多普

勒增宽，是多普勒谱线函数和洛伦兹谱线函数的卷

积。佛奥特谱线函数的表达式为

犓（狓，狔）＝
狔
π∫
＋∞

－∞

ｅｘｐ（－狋
２）

（狓－狋）
２
＋狔

２ｄ狋． （９）

　　归一化的佛奥特线型为

犉Ｖ（ν－ν０）＝
１

γＤ

ｌｎ２（ ）π

１／２

犓（狓，狔）， （１０）

式中狓＝
ν－ν０

γ犇
（ｌｎ２）１

／２，　狔＝
γＬ

γＤ
（ｌｎ２）１

／２，（９）式

无精 确 解，并且计 算涉 及复 杂的无 穷 积 分 运

算［２５，２６］。为提高效率，通常用快速近似算法来计算

佛奥特谱线函数值［２７，２８］。本文采用 Ｈｕｍｌｃｅｋ算

法［２９］的改进算法［３０，３１］，能较好的兼顾计算精度和速

度的平衡。根据该算法，犓（狓，狔）可表示为复误差函

数犠（犣）的实部：

犓（狓，狔）＝Ｒｅ犠（狕），　狕＝狓＋ｉ狔，

狕空间被分成４个区域（图１），每个区域分别使用一

个有理多项式来近似计算犠（犣）的实部值。

Ｉ区：狓 ＋狔＞１５

犓（狓，狔）＝
犪１＋犫１狓

犪２＋犫２狓
２
＋狓

４

　　ＩＩ区：５．５＜ 狓 ＋狔＜１５

犓（狓，狔）＝
犪３＋犫３狓

２
＋犮３狓

４
＋犱３狓

６

犪４＋犫４狓
２
＋犮４狓

４
＋犱４狓

６
＋狓

８

　　ＩＩＩ区：狓 ＋狔＜５．５∩狔＞０．１９５狓 －０．１７６

犓（狓，狔）＝
犪５＋犫５狓

２
＋犮５狓

４
＋犱５狓

６
＋犲５狓

８

犪６＋犫６狓
２
＋犮６狓

４
＋犱６狓

６
＋犲６狓

８
＋狓

１０

　　ＩＶ区：狓 ＋狔＜５．５∩狔＜０．１９５狓 －０．１７６

犓（狓，狔）＝ｅｘｐ（狔
２
－狓

２）ｃｏｓ（２狓狔）－

犪７＋犫７狓
２
＋犮７狓

４
＋犱７狓

６
＋犲７狓

８
＋

犪８＋犫８狓
２
＋犮８狓

４
＋犱８狓

６
＋犲８狓

８
＋
…

犳７狓
１０
＋犵７狓

１２
＋犺７狓

１４
＋狅７狓

１６
＋

犳８狓
１０
＋犵８狓

１２
＋犺８狓

１４
＋狅８狓

１６
＋
…

狆７狓
１８
＋狇７狓

２０
＋狉７狓

２２
＋狊７狓

２４
＋狋７狓

２６

狆８狓
１８
＋狇８狓

２０
＋狉８狓

２２
＋狊８狓

２４
＋狋８狓

２６
＋狓

２８．

　　多项式系数的值由文献［３０，３１］给出。

图１ 分区示意图

Ｆｉｇ．１ Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｏｆｆｏｕｒｒｅｇｉｏｎｓｉｎｔｈｅ狓，狔ｓｐａｃｅｓ

４　计算结果与验证

建立了逐线计算模型，波数采样间隔保持不变，
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间隔大小应保证能分辨出典型分子谱线（即谱线半宽

内的采样点数量大于４到５个）。例如，在１ａｔｍ压力

下，典型的谱线半峰全宽（ＦＷＨＭ）约为０．０５ｃｍ－１，

因此采样间隔至少应为０．０５／５＝０．０１ｃｍ－１。采用等

波数截断，截断波数为１０ｃｍ－１，即仅考虑位于取样点

±１０ｃｍ－１范围内谱线对取样点的贡献；谱线线型函

数根据３．２节选择。

４．１　吸收系数

用该模型计算了犘＝１．０１３２５×１０５Ｐａ，犜＝２９６Ｋ，

犡ＣＯ
２
＝０．００１时，ＣＯ２ 在２３００～２３０５ｃｍ

－１范围内的吸

收系数。图２是在该波数范围内的谱线分布（根据

ＨＩＴＲＡＮ０８谱线参数绘制），从图２可知，在该区间内

存在许多强度不等的谱线，相互重叠在一起。图３

是通过逐线计算求和，考虑了各条谱线贡献后得到

的光谱吸收系数随波数变化的曲线。

图２ 二氧化碳的谱线分布图

Ｆｉｇ．２ Ｓｐｅｃｔｒａｌｌｉｎｅｓｏｆｃａｒｂｏｎｄｉｏｘｉｄｅ

图３ 逐线求和后的吸收系数

Ｆｉｇ．３ Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔａｆｔｅｒ

ｌｉｎｅｂｙｌｉｎｅｓｕｍｍａｔｉｏｎ

４．２　透射率光谱

首先计算气体单色吸收系数，再按照下式计算

单色透射率：

τ犪（ν）＝ｅｘｐ －∫
犔

０

犓νｄ（ ）狓 ， （１１）

式中犓ν为混合气体吸收系数，单位为ｃｍ
－１，

犓ν＝∑
犻

狆犻κ犻（ν）， （１２）

式狆犻为组分犻分压力，κ犻（ν）为组分犻的压力吸收

系数。

图４是犘＝１．０１３２５×１０５Ｐａ，犜＝３００Ｋ，犡ＣＯ
２
＝

５０％，犔＝１０ｃｍ，ＣＯ２２．７μｍ带光谱透射率计算结

果，光谱取样间隔是０．０１ｃｍ－１。

图４ 犜＝３００Ｋ时二氧化碳２．７μｍ带透射率逐线

计算结果

Ｆｉｇ．４ ＬＢＬｃａｌｃｕｌａｔｅｄｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｖｉｔｙｏｆＣＯ２ｆｏｒｔｈｅ

２．７μｍｂａｎｄａｔ３００Ｋ

４．３　与中分辨率试验结果对比

逐线模型计算的透射率光谱间隔很小，如本文

的计算结果是０．０１ｃｍ－１，分辨率为０．０２ｃｍ－１（如

图４所示）。而图５～８中的用于对比的试验结果其

分辨率是４ｃｍ－１，试验结果皆由傅里叶变换红外

（ＦＴＩＲ）光谱辐射计测得。显然，试验结果比逐线计

算结果的分辨率要低得多，所以二者不能直接比较。

但依然可以用该测量结果来验证高分辨率逐线计算

模型的准确性，只需对逐线计算结果作一些数学处

理，得到考虑了ＦＴＩＲ光谱辐射计切趾函数以及分

辨率为４ｃｍ－１的透射率光谱，就能进行比较。数学

处理采用文献［２４］的方法，首先对采样间隔为

０．０１ｃｍ－１逐线透射率作傅里叶逆变换，得到离散干

涉图序列，将该序列截断，获得１／２００的序列，则该

序列所含光谱信息的分辨率就降为４ｃｍ－１，与试验

数据的分辨率一致，然后将该序列乘以切趾函数，得

到新序列，对新序列作傅里叶变换。

图５ 犔＝１０ｃｍ时二氧化碳２．７μｍ带透射率

Ｆｉｇ．５ ＴｒａｎｓｍｉｓｓｉｖｉｔｙｏｆＣＯ２ｆｏｒｔｈｅ２．７μｍ

ｂａｎｄａｔ３００Ｋ

图５～８中的计算结果均为本文建立的模型在
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图６ 犔＝１０ｃｍ时二氧化碳４．３μｍ带透射率

Ｆｉｇ．６ ＴｒａｎｓｍｉｓｓｉｖｉｔｙｏｆＣＯ２ｆｏｒｔｈｅ４．３μｍ

ｂａｎｄａｔ６００Ｋ

图７ 犜＝１０００Ｋ时二氧化碳４．３μｍ带透射率

Ｆｉｇ．７ ＴｒａｎｓｍｉｓｓｉｖｉｔｙｏｆＣＯ２ｆｏｒｔｈｅ４．３μｍ

ｂａｎｄａｔ１０００Ｋ

图８ 犜＝１５５０Ｋ时二氧化碳２．７μｍ带透射率

Ｆｉｇ．８ ＴｒａｎｓｍｉｓｓｉｖｉｔｙｏｆＣＯ２ｆｏｒｔｈｅ２．７μｍ

ｂａｎｄａｔ１５５０Ｋ

试验条件下的逐线计算结果采用上述降低分辨率数

学处理方法得到。由于试验测量结果是ＦＴＩＲ光谱

辐射计采用三角切趾函数得到，为了使二者有可比

性，逐线计算结果在进行数学处理时也是使用了相

同的三角切趾函数。采用三角切趾后，与矩形窗重

建光谱相比旁瓣大幅度减小，但宽度有所增加。图

４和图５分别是在相同条件下逐线计算透射率和经

过本数学处理考虑仪器增宽及切趾后的透射率的光

谱分布图，比较两图可见，处理后光谱透射率分辨率

降低，曲线也变得更加光滑。

图５给出了犘＝１．０１３２５×１０５Ｐａ，犜＝３００Ｋ，

犡ＣＯ
２
＝５０％，犔＝１０ｃｍ，二氧化碳２．７μｍ带光谱透

射率计算和试验结果对比图。另外，还给出了犜＝

６００、１０００ 和 １５５０ Ｋ，其 它 条 件 不 变 时 使 用

ＨＩＴＥＭＰ２０１０计算的２．７μｍ带的透射率。结果表

明，随着温度升高，二氧化碳２．７μｍ带透射率的波

峰和波谷逐渐平缓，波谷处透射率增大，在３４００～

３５００ｃｍ－１及波峰处减小。

图６给出了犘＝１．０１３２５×１０５Ｐａ，犜＝６００Ｋ，

犡ＣＯ
２
＝５０％，犔＝１０ｃｍ，二氧化碳４．３μｍ带光谱透

射率计算和试验结果对比图。另外，还给出了犜＝

３００、１０００ 和 １５５０ Ｋ，其 它 条 件 不 变 时 使 用

ＨＩＴＥＭＰ２０１０计算的４．３μｍ带的透射率计算结

果。结果表明，随着温度升高，二氧化碳４．３μｍ带

透射率等于０的波谷范围向其左侧逐渐扩展，而波

谷右侧区域变化很小。

图７是 犘＝１．０１３２５×１０５ Ｐａ，犜＝１０００Ｋ，

犡ＣＯ
２
＝１００％，犔＝５０ｃｍ，二氧化碳４．３μｍ谱带光

谱透射率计算和试验结果对比图。

图８是犘＝１．０１３２５×１０５Ｐａ，犜＝１５５０Ｋ，犡ＣＯ
２
＝

１００％，犔＝２０ｃｍ二氧化碳２．７μｍ谱带光谱透射率

计算和试验结果对比图。

其中图５和图６中试验数据来自文献［３２］，图

７和图８中试验数据来自文献［３３］。

图５～８表明，在 犜＝３００、６００Ｋ 时，使用

ＨＩＴＥＭＰ２０１０与 ＨＩＴＲＡＮ０８的计算结果几乎相

同，且均与试验结果相吻合；但在犜＝１０００、１５５０Ｋ

时，ＨＩＴＥＭＰ２０１０与 ＨＩＴＲＡＮ０８之间计算结果相

差较大。

图５～８还表明，除 犜＝３００Ｋ 时，在３６００，

３６２０，３７０５和３７３５ｃｍ－１处（图５），犜＝１０００Ｋ时，

２１００～２２００ｃｍ
－１区间（图７）偏差相对较大外，在其

他条件和波数下，采用 ＨＩＴＥＭＰ２０１０的计算结果

与实验数据均较吻合。

５　结　　论

１）本文的逐线计算模型可以计算各种气体在

不同压力、温度、浓度和路径长度下的高分辨率吸收

光谱。另外，使用本文给出的数据处理方法还能得

到考虑了ＦＴＩＲ光谱辐射计切趾函数的低分辨率的

光谱透射率计算结果。考虑到实验方法和仪器可能

带来的测量误差，该结果与试验结果的对比表明，本

模型的计算精度比较准确，可以满足应用需求。

２）分别使用 ＨＩＴＲＡＮ０８和 ＨＩＴＥＭＰ２０１０两

种分子谱线数据库计算了不同温度下的光谱透射
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率，计算结果表明：在中低温条件下的二者计算结果

相差很小，而在更高的温度下，它们的计算结果差别

较大。其中，采用 ＨＩＴＲＡＮ０８的透射率结果偏大，

而采用 ＨＩＴＥＭＰ２０１０的计算结果在所考虑的温度

条件下均与实验结果吻合得较好。

３）在总压力犘，二氧化碳摩尔浓度犡ＣＯ
２
和路径

长度犔相同的条件下，采用 ＨＩＴＥＭＰ２０１０的计算

结果表明，随着温度升高，二氧化碳２．７μｍ带透射

率的波峰和波谷逐渐平缓，波谷处透射率增大，在

３４００～３５００ｃｍ
－１及波峰处减小。４．３μｍ带透射率

等于０的波谷范围向其左侧逐渐扩展，而波谷右侧

区域变化很小。
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