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摘要　大气折射率的精确信息在光波传播研究中至关重要，水汽折射率是其研究的一个重点。利用 ＨＩＴＲＡＮ数

据库提供的线谱信息计算了波长在０．３～２０μｍ范围内标准条件下的水汽折射率，针对该数据库缺乏高能谱线的

缺点，利用非线性拟合的方法创建了一条新的紫外伪谱，以表征水汽的紫外能谱及光致电离能谱，提高了水汽折射

率的计算精度。计算结果表明，水汽在中红外波段有两个强吸收带：２．４～３．３μｍ，４．８～８．８μｍ。针对水汽这两个

较强的吸收带，以Ｇｒｏｓｓ线形为原函数，拟合得到了一个波长覆盖范围比较广的标准水汽色散公式，比较实验测量

数据和旧的色散公式可知，拟合公式和实验数据吻合比较好。
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１　引　　言

大气折射率的精确信息在地基天文观测、大气

光通信等领域扮演着非常重要的角色。大气的折射

效应，会引起天文观测过程中干涉图像质量的下

降［１］，在光通信中引入相位噪声［２］。作为一种高度

色散的介质，水汽折射率一直是大气折射率研究中

的一个重点［３～６］。在研究折射率的过程中，物理测

量是最直观的研究手段，但是对水汽折射率的测量

相对比较困难。到目前为止，在可见光和红外波段，

只测定了０．３６１～０．６４４μｍ 范围内、３．４μｍ 和

１０．６μｍ附近等处十几条谱线对应的水汽折射

率［７～１０］，还不足以确定水汽在红外波段的色散关

系。从二十世纪六十年代开始，在基础色散理论的

启发下，一批学者陆续利用数值模拟的方法来计算

ｓ１０１００１１



光　　　学　　　学　　　报

水汽折射率［１１～１３］，并取得的了一定的成果。近年

来，研究人员开始利用 ＨＩＴＲＡＮ等光谱数据库提

供的谱线信息来计算空气的折射率，并拟合得到了

一组湿空气的折射率计算公式［１４，１５］，但由于该公式

是一组泰勒展开式，比较复杂，应用起来比较困难。

针对空气中的重要色散介质 水汽，本文利

用 ＨＩＴＲＡＮ数据库提供的线谱信息
［１６］，研究了水

汽折射率的精确计算方法，并通过拟合得到一个波

长覆盖范围比较广的水汽色散公式，以填补湿空气

折射率计算在红外，尤其是中红外波段的空白。

２　水汽折射率的计算原理

对于非磁性介质来说，根据初等色散理论，其极

化率可表示为一系列振子之和［１７］，因此可利用

ＨＩＴＲＡＮ数据库提供的谱线信息计算折射率，介质

的极化率可表示为［１５］

α（ω）＝４犕犮
２ 犛犿
２ω０犿

１

ω＋ω０犿 －ｉγ犿／２
－

１

ω－ω０犿 －ｉγ犿／（ ）２ ， （１）

式中 犕 为介质分子数密度；犮为真空中的光速；犛犿

为第犿 条谱线的强度，是一个与温度有关的参量；

ω０犿 为谱线的中心角频率；γ犿 为谱线的半峰全宽。

尽管新版的 ＨＩＴＲＡＮ数据库比较完备，但是

简单地利用（１）式来计算折射率是不可取的，因为该

数据库缺乏紫外波段的振动能谱及电离能，最终会

导致计算结果出现比较大的误差。因此，Ｍａｔｈａｒ
［１４］

采用了 Ｍａｒｇｏｌｉａｓｈ等
［１８］利用“从头算”法得到的十

条ＤＯＳＤｓ（ｄｉｐｏｌｅｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓ）

伪谱作为水汽在紫外波段的能谱。故介质分子的极

化率需要在（１）式的基础上添加紫外能谱的贡献，即

χ（ω）＝α（ω）＋４π犕犪
３
０∑
犻

犳犻

ε
２
犻 －（ω珔犺／犈ｈ）

２
，（２）

式中犳犻，ε犻分别为第犻条伪谱对应的强度和能量，其

单位均采用原子单位制，而犪０ 为Ｂｏｈｒ半径，ω为角

频率，珔犺为约化Ｐｌａｎｃｋ常数，犈ｈ为Ｈａｒｔｒｅｅ能量，其

单位采用ＳＩ单位制。虽然利用该方法可以解决

ＨＩＴＲＡＮ数据库缺乏高能谱线的缺点，但是该方法

也存在一定的缺陷，因为 Ｍａｒｇｏｌｉａｓｈ等
［１８，１９］在创建

伪谱时，采用了实测的水汽折射率作为其约束条件，

并没有充分考虑到红外振动能谱对它的影响。为解

决该问题，对文献［８］中各个波长对应的极化率χ，

去除非紫外波能谱的影响，得到紫外能谱对应的极

化率，然后利用非线性拟合方法可得到紫外波段的

一条新伪谱（ε
ＵＶ
＝０．５０８３３，犳ＵＶ＝２．４９２９７，其单位

采用原子单位制）。利用该伪谱和 ＨＩＴＲＡＮ数据

库提供的线谱信息，通过计算可以得到水汽分子的

极化率，从ＬｏｒｅｎｔｚＬｏｒｅｎｔｚ公式可以导出水汽的复

折射指数狀
［１７］：

狀＝ １＋ χ
１－χ／槡 ３

． （３）

　　事实上，在研究大气的折射现象时，一般只取折

射指数狀的实数，忽略了其虚部。由于气体折射指

数非常接近１，为了比较直观地表示气体折射指数

的大小，因此定义了气体折射率犖，即

犖 ＝ ［Ｒｅ（狀）－１］×１０
８． （４）

３　标准水汽的色散公式

利用第二节介绍的折射率计算方法，计算了波

长在０．３～２０μｍ 范围内，处于标准条件（２０℃，

１３３３Ｐａ）下的水汽折射率，结果如图１所示。

图１ 计算得到的标准水汽色散曲线

Ｆｉｇ．１ Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｗａｔｅｒｖａｐｏｒｄｉｓｐｅｒｓｉｏｎａｔ

ｓｔａｎｄａｒｄｃｏｎｄｉｔｉｏｎ

图１中虚线表示Ｈｉｌｌ的拟合结果
［１２］，实线为利

用 ＨＩＴＲＡＮ数据库的计算结果。从图１可知，水

汽在中红外波段有两个强吸收带：２．４～３．３μｍ，

４．８～８．８μｍ。另外从 Ｈｉｌｌ的拟合结果来看，在

７．８～１２μｍ范围内，拟合公式和计算结果还是比较

吻合的，但在１２μｍ以后，拟合公式的误差有增大

的趋势，因此需要调整文献［１２］中（６）式的系数。同

时还需要考虑在１０μｍ附近，折射率计算结果和实

ｓ１０１００１２
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验测量结果存在着２左右的偏差。综合考虑这些因

素，可得到远红外的“分折射率”：

犖ｆａｒＩＲ ＝

１９５９．９８９（１－５．１６６σ）

１．０４２－１．９８×１０
３
σ
２
＋８．１×１０

４
σ
４
－１．９×１０

８
σ
８
，

（５）

式中σ为波长的倒数，单位为μｍ
－１。（５）式在中红外

和近红外的外推结果接近零，为了表征水汽吸收带对

折射率的影响，采用相对比较简单的Ｇｒｏｓｓ线形
［２０］作

为原函数来进行拟合。在拟合过程中，忽略了弱吸收

带的影响，最终只考虑中红外波段两个相对比较强的

吸收带，即２．４～３．３μｍ和４．８～８．８μｍ对应的吸收

带。然而在利用Ｇｒｏｓｓ线形做原函数时，若波长大于

中心波长，原函数衰减得不够快，因此考虑在分母上

添加一个权函数ρ。最终拟合得到中红外的“分折射

率”为

犖ｍｉｄＩＲ ＝
０．２７４１（０．１３７２－σ

２）

ρ１（０．１３７２－σ
２）２＋２．５６×１０－

４
σ
２＋

０．６７１５（０．０２２６－σ
２）

ρ２（０．０２２６－σ
２）２＋５．７６×１０－

４
σ
２
，（６）

式中σ和（５）式的定义一样，权函数ρ分别为

ρ１ ＝ｅｘｐ
３

１＋ｅｘｐ －６（λ－２．９７［ ］｛ ｝） ， （７）

ρ２ ＝ｅｘｐ
５

１＋ｅｘｐ －６（λ－７．２０［ ］｛ ｝） ． （８）

　 　 最 后 再 考 虑 高 能 能 谱 的 影 响，首 先 在

Ｅｒｉｃｋｓｏｎ
［８］的测量结果的基础上去除（５）式和（６）式

的影响（根据Ｏｗｅｎｓ的建议，波长为４６７．９ｎｍ时，

折射率取３０７．０１
［４］）；然后利用非线性拟合的方法

得到一个Ｓｅｌｌｍｅｉｅｒ色散公式，把它和（５）、（６）式组

合起来就可以得到标准水汽的色散公式

犖 ＝
３６６４３．０１８４

１２３．８２６２－σ
２＋

１９５９．９８９（１－５．１６６σ）

１．０４２－１．９８×１０
３
σ
２
＋８．１×１０

４
σ
４
－１．９×１０

８
σ
８＋

０．２７４１（０．１３７２－σ
２）

ρ１（０．１３７２－σ
２）２＋２．５６×１０－

４
σ
２＋

０．６７１５（０．０２２６－σ
２）

ρ２（０．０２２６－σ
２）２＋５．７６×１０－

４
σ
２． （９）

４　结果比较

在计算水汽折射率时，采用了新创建的伪谱，相

较采用ＤＯＳＤｓ伪谱而言，计算结果更加精确，具体

体现在可见光波段，如图２所示。图中实线为采用

新伪谱后的计算结果，虚线为采用ＤＯＳＤｓ伪谱的计

算结果，‘＋’表示Ｅｒｉｃｋｓｏｎ的测量结果
［８］。由图２可

知，采用新伪谱后，计算值与实测值吻合得更好。

图２ 采用新伪谱和ＤＯＳＤｓ伪谱的折射率计算

结果对比图

Ｆｉｇ．２ Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｒｅｆｒａｃｔｉｖｉｔｙｂｙｕｓｉｎｇｔｈｅｎｅｗ

ｐｓｅｕｄｏｓｐｅｃｔｒａｌｏｒｐｓｅｕｄｏｓｔａｔｅＤＯＳＤｓ

（９）式充分考虑了２．９μｍ和７μｍ附近的吸收

带对折射率的影响，具有比较高的计算精度。新公

式与其他色散公式的比较结果如表１所示。

表１中第二列的实验测量数据取自文献［８～

１０］。由表１可知，（９）式在可见光波段的折射率计

算误差约为０．０４，虽然精度比Ｅｒｉｃｋｓｏｎ公式低，但

是远比Ｈｉｌｌ公式高；在中红外波段（３．５μｍ附近），

（９）式的计算精度明显比其他两个公式高；在远红外

波段（１０．６μｍ附近），（９）式的计算精度和 Ｈｉｌｌ公

式相差不大，但远比 Ｅｒｉｃｋｓｏｎ公式高。就整体而

言，该公式的不确定度约为０．５（其对应的折射指数

狀计算误差为５×１０－９），具有比较高的计算精度。

５　结　　论

针对ＨＩＴＲＡＮ数据库缺乏高能谱线和光致电

离谱的问题，在利用 ＨＩＴＲＡＮ数据库计算水汽折

射率之前，利用非线性拟合方法重新创建了一条紫

外伪 谱，提 高 了 水 汽 折 射 率 的 计 算 精 度。以

ＨＩＴＲＡＮ计算结果为基础，利用Ｇｒｏｓｓ线形拟合得

ｓ１０１００１３
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表１ 标准水汽折射率对比表（１３３３Ｐａ，２０℃）

Ｔａｂｌｅ１ Ｒｅｆｒａｃｔｉｖｉｔｙｏｆｓｔａｎｄａｒｄｗａｔｅｒｖａｐｏｒａｔ２０℃，１３３３Ｐａ

λ／μｍ Ｄａｔａ Ｅｑ．９ Ｅｒｉｃｋｓｏｎ Ｈｉｌｌ Ｅｑ．９ｄａｔａ Ｅｒｉｃｋｓｏｎｄａｔａ Ｈｉｌｌｄａｔａ

０．６４４ ３０１．４７ ３０１．４０ ３０１．４７ ３０２．８３ －０．０７ ０ １．３６

０．５４６ ３０３．８８ ３０３．８７ ３０３．８８ ３０５．１８ －０．０１ ０ １．３０

０．５０９ ３０５．２０ ３０５．２１ ３０５．１９ ３０６．４８ ０．０１ －０．０１ １．２８

０．４８０ ３０６．４１ ３０６．４５ ３０６．４２ ３０７．６９ ０．０４ ０．０１ １．２８

０．４６８ ３０７．０１ ３０７．０５ ３０７．０１ ３０８．２８ ０．０４ ０ １．２７

０．４３６ ３０８．８３ ３０８．８７ ３０８．８３ ３１０．０８ ０．０４ ０ １．２５

０．４０５ ３１１．０７ ３１１．１１ ３１１．０７ ３１２．２８ ０．０４ ０ １．２１

０．３６１ ３１５．４１ ３１５．３３ ３１５．４０ ３１６．４７ －０．０８ －０．０１ １．０６

３．３６８ ２８６．９４ ２８６．４６ ２９５．４７ ２９７．２６ －０．４８ ８．５３ １０．３２

３．３９２ ２８６．８５ ２８６．２５ ２９５．４６ ２９７．２７ －０．６０ ８．６１ １０．４２

３．５０８ ２８５．４６ ２８５．２１ ２９５．４５ ２９７．２７ －０．２５ ９．９９ １１．８１

１０．２４４ ２１４．２０ ２１５．４７ ２９５．２６ ２１５．６２ １．２７ ８１．０６ １．４２

１０．５６８ ２０８．３０ ２０８．４０ ２９５．２６ ２０８．８９ ０．１０ ８６．９６ ０．５９

１０．５８８ ２０７．７０ ２０７．９６ ２９５．２６ ２０８．４７ ０．２６ ８７．５６ ０．７７

１０．６０３ ２０６．３０ ２０７．６３ ２９５．２６ ２０８．１６ １．３３ ８８．９６ １．８６

１０．６２９ ２０７．１０ ２０７．０５ ２９５．２６ ２０７．６１ －０．０５ ８８．１６ ０．５１

１０．６５０ ２０７．２０ ２０６．５９ ２９５．２６ ２０７．１７ －０．６１ ８８．０６ －０．０３

到了一条标准水汽色散曲线，从与实验测量结果的

比较来看，折射指数计算精度达到了５×１０－９。该

曲线适用于０．３～２０μｍ范围内的水汽折射率计算

（两个比较强的共振吸收区除外：２．４～３．３μｍ，

４．８～８．８μｍ），与Ｅｒｉｃｋｓｏｎ和 Ｈｉｌｌ色散曲线相比，

具有更广的波长适用范围和更高的计算精度，填补

了大气折射率计算在红外，尤其是中红外波段的空

白。
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Ｈ２Ｏ，ＮＨ３，ａｎｄＣＨ４［Ｊ］．犑．犆犺犲犿．犘犺狔狊．，１９７８，６８（４）：

１４２６～１４３１

１９Ｇ．Ｄ．Ｚｅｉｓｓ，Ｗ．Ｊ．Ｍｅａｔｈ，Ｊ．Ｃ．Ｆ．ＭａｃＤｏｎａｌｄ犲狋犪犾．．Ｄｉｐｏｌｅ

ｏｓｃｉｌｌａｔｏｒ ｓｔｒｅｎｇｔｈ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓ，ｓｕｍｓ，ａｎｄ ｓｏｍｅ ｒｅｌａｔｅｄ

ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｆｏｒＬｉ，Ｎ，Ｏ，Ｈ２，Ｎ２，Ｏ２，ＮＨ３，Ｈ２Ｏ，ＮＯ，ａｎｄ

Ｎ２Ｏ［Ｊ］．犆犪狀．犑．犘犺狔狊．，１９７７，５５（２３）：２０８０～２１００

２０Ｅ．Ｐ．Ｇｒｏｓｓ．Ｓｈａｐｅｏｆｃｏｌｌｉｓｉｏｎｂｒｏａｄｅｎｅｄｓｐｅｃｔｒａｌｌｉｎｅｓ［Ｊ］．

犘犺狔狊．犚犲狏．，１９５５，９７（２）：３９５～４０３
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