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基于红外掩日通量法的离轴仿真及波数校正

成潇潇1,2,
 

刘建国1,
 

徐亮1*,
 

徐寒杨1,
 

金岭1,
 

沈先春1
1中国科学院合肥物质科学研究院安徽光学精密机械研究所环境光学与技术重点实验室,

 

安徽
 

合肥
 

230031;
2中国科学技术大学,

 

安徽
 

合肥
 

230026

摘要 针对红外掩日通量法准直系统中光路聚焦点位置对光谱质量及气体质量浓度反演精度的影响,建立了参考

坐标,推导了干涉腔内的光路,并提出了一种红外光谱修正算法。利用ZEMAX软件仿真分析了干涉腔内光路的

离轴情况,结果表明,聚焦点位置的变化会导致碲镉汞探测器上光斑的大小、位置及强度发生变化。外场实验结果

表明,光束离轴角的变化会引起光束干涉强度及信噪比的变化。静态测量情况下,传统算法和本算法的SF6 波数

平均漂移量分别为0.2602
 

cm-1 和0.1146
 

cm-1;动态测量情况下,传统算法和本算法的SF6 波数平均漂移量分别

为0.2355
 

cm-1 和0.0860
 

cm-1,且本算法反演的待测气体质量浓度精度更高。
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1 引  言

工业化进程的加速以及大量工业园区的建

立,大大增加了挥发性有机物(VOCs)气体的排

放,严 重 污 染 了 大 气 环 境。研 究 表 明,大 多 数

VOCs会在光照条件下发生光化学反应,导致二次

气溶胶、酸雨、光化学烟雾等环境污染问题[1]。部

分VOCs气体异味较大且具有毒性,会影响人类

的造血 器 官 以 及 中 枢 神 经,危 害 人 们 的 身 体 健

康[2]。目前,我国主要通过苏玛罐、固体吸附等传

统手段在现场采集 VOCs样品,然后在实验室采

用气相色谱(GC)[3]、GC-质谱(GC-MS)联用[4]、火
焰离 子 化 检 测 器 (FID)[5]、光 离 子 化 检 测 器

(PID)[6]等技术进行测定,整个过程耗时长且存在

采样损失。
随着光学、电子学以及计算机技术的发展,对

工业园区的污染检测逐步由传统的采样测量变为

傅里叶变换红外光谱(FTIR)等光学遥感技术的实

时在线检测[7]。FTIR是美国环保署(EPA)推荐

的大气污染监测标准方法(TO-16),具有速度快、
精度高、无需采样及预处理等优点,且能同时对多

种气体污染物进行在线自动测量[8-9]。红外掩日

通量(SOF)法是由FTIR技术发展的一种新型污

染气体监测方法,该方法以太阳为光源,通过光路

追踪系统与FTIR准直系统的耦合,使光谱仪在运

动过程中能不间断地记录太阳光谱。同时,对测

量的红外光谱进行反演,并结合太阳高度角和风

速风向,得到待测工业园区的VOCs排放通量[10]。
但准直系统中聚焦点的位置随光谱仪及太阳位置

的变化而改变,在干涉腔中产生离轴现象,导致光

谱波数发生漂移,待测气体质量浓度的反演精度

下降。因此,本文基于光路追踪系统与FTIR准直

系统的有效耦合,研究了光路追踪系统中聚焦点

位置的改变对波数漂移的影响,并提出了一种波

数修正算法,提升了SOF的光谱质量与反演精度。

2 光路设计及基本原理

2.1 光路追踪系统

实验测量装置主要包括FTIR、光路追踪系统、
水平转台、减振平台以及GPS设备。光位置探测器

在水平转台以及俯仰旋转轴的配合下,不断寻找太

阳位置,从而将太阳光导入FTIR中,得到光谱数据

并通过GPS记录光谱仪的经纬度位置。光路追踪

系统如图1所示,其中,高度角和方位角扫描镜的位

置与水平方向的夹角为45°。整个光路追踪系统绕

竖直轴旋转,在高度角和方位角扫描镜的辅助下,根
据光电探测器上的光斑位置进行反馈调节,从而实

现对太阳全方位的跟踪。

图1 光路追踪系统的结构

Fig 
 

1 Structure
 

of
 

the
 

optical
 

path
 

tracking
 

system

2.2 实验原理

由Beer-Lambert定律可知,红外光对待测气体

的吸收遵循[11]

I(υ)=I0(υ)×exp(-σ×C×L), (1)
式中,I0(υ)为红外光穿过气体前的光强,I(υ)为红

外光穿过气体后的光强,L 为光程,σ为分子的吸收

截面,C 为气体质量浓度。令红外光通过空气层的

总透过率为

τ=exp(-σ×C×L), (2)
则(1)式可简化为

I(υ)=I0(υ)×τ。 (3)

  红外光谱的信噪比(SNR)指实测红外光谱吸收

峰强度A 与基线噪声N 的比值,吸光度光谱的信

噪比可表示为[11]

RSN=A/N。 (4)

  信噪比受测量时间t、分辨率Δv、光通量E 等

因素的影响,可表示为

RSN ∝t1/2ΔvE, (5)
式中,∝为正比例符号。

2.3 离轴现象与分析

FTIR中两束光的光程差(OPD)主要由动镜的

位置决定[12],对于平行于光轴的两束平行光,其

OPD是固定的。由于SOF使用的是太阳光源,在
光路追踪系统工作时,聚焦点在有限大小的面上移

动,光束不再准直[13],如图2所示。

  动镜移动过程中离轴光线的OPD可表示为
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图2 离轴平面的光路图。(a)离轴光束示意图;(b)离轴光束的放大示意图

Fig 
 

2 Optical
 

path
 

diagram
 

of
 

the
 

off-axis
 

plane 
 

 a 
 

Schematic
 

diagram
 

of
 

the
 

off-axis
 

beam 

 b 
 

magnified
 

schematic
 

diagram
 

of
 

off-axis
 

beam

Δ=lao+loc -lab =
2l
cos

 

θ-
2lsin2θ
cos

 

θ =2lcos
 

θ,

(6)
式中,lao、loc 和lab 为对应线段的长,l为动镜的移

动距离,θ为离轴角。离轴光线对应的干涉图可表

示为

I(θ,2l)=Φ[1+cos(2πv02lcos
 

θ)], (7)
式中,v0 为入射光线的原始波数,Φ 为给定角度的

亮度。视场角(FOV)为Ω 的干涉图可表示为

I(2l)=∫
Ω

Φ[1+cos(2πv02lcos
 

θ)]dΩ。 (8)

  可以发现,干涉图中一部分是常数项,另一部分

是余弦调制项。忽略常数项,对(8)式进行积分,得到

I(2l)=-2πL
sin(2πv02lcos

 

θ)
2πv02l

θm

0
=

2πL -
sin(2πv02lcos

 

θm)
2πv02l

+
sin(2πv02l)
2πv02l





 




 ,

(9)
式中,θm 为最大离轴角。(9)式可转化为

I(2l)=
2πL
2πv02l

2cos2πv02l
1+cos

 

θm

2  ×
sin2πv02l

1-cos
 

θm

2  。 (10)

  将(10)式中的因子项化为sinc函数形式,可表

示为

I(2l)=2πL(1-cos
 

θm)sinc2πv02l
1-cos

 

θm

2  ×
cos2πv02l

1+cos
 

θm

2  。 (11)

  由(6)式、(7)式、(11)式可知,离轴光束使光谱

波数向小波数漂移,且宽度为v0(1-cos
 

θm),如
图3所示。

图3 离轴光线光谱的波数漂移

Fig 
 

3 Wavenumber
 

shift
 

of
 

the
 

off-axis
 

light
 

spectrum

2.4 波数漂移修正算法

从HITRAN数据库中提取待测气体的吸收截

面,考虑环境(压力、温度、路径长度)和仪器(分辨

率、线形、波数漂移)的影响[14],合成标准光谱。用

最小二乘法对实测光谱与理论计算的标准光谱进行

拟合,得到的最优解即为待测气体的质量浓度。传

统的波数修正算法是在计算过程中对光谱漂移量进

行初步估计,使拟合光谱与实测光谱的拟合效果更

好,从而达到波数修正的效果。但该算法容易受相

邻波段吸收峰及初始偏移量的影响,进而影响气体

质量浓度的反演精度。因此,提出了一种通过修正

光谱波数提高气体质量浓度反演精度的算法。离轴

角θ与波数差Δv'的关系可表示为

Δv'=v-v0=-v0(1-cos
 

θ), (12)
式中,v 为实测的波数。可以看出,离轴情况下高波

数的漂移量大于低波数的漂移量,取稳定且未过饱

和的高波数水汽吸收峰v1 作为修正基准,其波数差

可表示为

Δv'1=v1(1-cos
 

θ)。 (13)

  取待测气体吸收峰v2,其波数差可表示为

Δv'2=v2(1-cos
 

θ)。 (14)

1008001-3



研究论文 第41卷
 

第10期/2021年5月/光学学报

  联立(13)式、(14)式,得到

Δv'2=v2·Δv'1/v1, (15)
修正后的实测波数可表示为

v'=v0+Δv'2=v0+v2·Δv'1/v1。 (16)

  综上所述,截取高波数水汽吸收峰v1 的标准吸

收截面并与同波段的测量光谱进行对比,求出高波

段波数的漂移量并代入(16)式,就能得到修正后的

光谱。

3 系统及实验

3.1 光路系统分析

为了提高光通量,搭建SOF系统时,需用一个

大口径准直抛物镜将太阳光会聚到一点,然后通过

准直系统进入干涉仪,由抛物镜将光会聚到碲镉汞

(MCT)探测器上,如图4所示。

图4 SOF系统的光路图

Fig 
 

4 Optical
 

path
 

diagram
 

of
 

the
 

SOF
 

system

3.2 外场实验

图5 系统的实物图

Fig 
 

5 Physical
 

diagram
 

of
 

the
 

system

在外 场 搭 建 的 实 验 装 置 如 图5所 示,包 括

FTIR光谱仪、电路控制箱、光路追踪系统等。实验

地点为合肥科学岛,在晴朗无云条件下进行外场实

验。实验采用的测量方式:1)静态测量,太阳高度角

随时间变化而变化;2)动态测量,改变光谱仪对太阳

的方向角。光谱测量方式采用单次测量,分辨率为

0.5
 

cm-1,气体池的长为15
 

mm,待测标准气体为

SF6。

4 结果及讨论

4.1 仿真分析

实际测量过程中,太阳及SOF系统不断移动,
导致太阳高度角和方位角不断变化,经抛物镜会聚

到 MCT探测器上的光斑强度与位置也会发生变

化。用ZEMAX软件仿真改变光路追踪系统聚焦

点位置时的光斑形状、位置及强度如图6~图8所

示。可以看出,当聚焦点位置不变时,MCT探测器

上的光斑会聚至一点;当聚焦点位置发生变化时,

MCT探测器上的光斑形状、位置、强度都会发生变

化。由于 MCT探测器的探测面积只有1
 

mm2,受
聚焦点位置的影响,光斑会偏离到探测器外,进而影

响干涉图以及光谱图的质量。

图6 干涉光斑的位置。(a)正常情况;(b)离轴情况

Fig 
 

6 Position
 

of
 

the
 

interference
 

spot 
 

 a 
 

Normal
condition 

 

 b 
 

off-axis
 

condition

4.2 光强变化情况

对太阳进行连续跟踪测量,从2020年7月25
日13时至16时采集113条干涉图,并在13:30、

14:30、15:30进行动态测量,分别采集45、41、30条

干涉图,然后对干涉图的强度进行分析,结果如图9
所示。可以发现,光路追踪系统在静态或动态测量

情况下,都能很好地跟踪太阳。静态测量时,干涉强
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图7 干涉光斑的相对光强。(a)正常情况;(b)离轴情况

Fig 
 

7 Relative
 

intensity
 

of
 

the
 

interference
 

spot 
 

 a 
 

Normal
 

condition 
 

 b 
 

off-axis
 

condition

图8 干涉光斑的足迹。(a)正常情况;(b)离轴情况

Fig 
 

8 Footprint
 

of
 

the
 

interference
 

spot 
 

 a 
 

Normal
 

condition 
 

 b 
 

off-axis
 

condition

图9 干涉强度的变化曲线。(a)静态测量;(b)动态测量

Fig 
 

9 Change
 

curve
 

of
 

the
 

interference
 

intensity 
 

 a 
 

Static
 

measurement 
 

 b 
 

dynamic
 

measurement

度相对集中,但部分云层遮挡会导致光强降低;且随

着时间推移,干涉图的强度逐渐降低,原因是地球自

转导致接收端太阳光的强度发生变化,如图9(a)所
示。动态测量过程中,干涉强度出现了明显波动,且
在不同时段下,干涉强度的变化也不同,如图9(b)
所示。原因是随着SOF方位角和太阳高度角的变

化,光斑位置和探测器接收的光强也发生了变化。
此外,在仪器转动过程中,无法精确控制采样点及转

动速度,导致多次测量中光强变化的位置不同。

4.3 光谱信噪比的变化情况

静态和动态情况下测量的光谱SNR如图10所

示,可以发现,静态测量时,仪器处于静止状态、光路

稳定,SNR波动较小;对光强与SNR进行相关性分

析后,得到的相关系数为0.8034。动态测量时,聚
焦点位置的变化导致SNR的波动比较剧烈。对三

次动态测量下的光强与SNR进行相关性分析,得到
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图10 光谱的SNR。(a)静态测量;(b)动态测量

Fig 
 

10 SNR
 

of
 

the
 

spectrum 
 

 a 
 

Static
 

measurement 
 

 b 
 

dynamic
 

measurement

图11 红外光谱的部分图像。(a)
 

SF6;(b)实测谱和 H2O

Fig 
 

11 Partial
 

image
 

of
 

infrared
 

spectrum 
 

 a 
 

SF6 
 

 b 
 

measured
 

spectrum
 

and
 

H2O

13:30、14:30、15:30时的相关系数分别为0.7822、

0.8220、0.7792。这表明静态与动态测量情况下的

光强与SNR相关系数接近,原因是仪器信噪比主要

由探测器上的光斑决定,受光线离轴的影响较大。

4.4 光谱离轴及结果分析

在HIRTAN数据库中,提取SF6 吸收截面,选
择主要吸收峰912~960

 

cm-1 作为拟合峰,并进行

分析,结果如图11(a)所示。由于测量光谱中水汽

吸收比较严重,选择波数较大且未发生饱和吸收的

水汽 吸 收 峰 2720.848
 

cm-1,同 时 截 取 2710~
2730

 

cm-1 波段的测量光谱进行分析,结果如图11
(b)所示。可以发现,测量光谱中的波数明显发生

了漂 移。通 过(13)式、(14)式 计 算 水 汽 吸 收 峰

2720.848
 

cm-1 与SF6 吸收峰的波数差,结果如图

12所示。可以发现,静态测量时,测量光谱相对稳

定,H2O的波数差在0.35~0.50
 

cm-1 范围内波

动,SF6 的波数差在0.10~0.20
 

cm-1 范围内波动。
动态测量时,入射光方位角的变化导致反射镜聚焦

点的位置不断发生变化,光谱波动较大,H2O的波

数差在0.35~1.20
 

cm-1 范围内波动,SF6 的波数

差在0.15~0.45
 

cm-1 范围内波动,离轴现象明显。
对动态和静态情况下测得的光谱进行修正及反

演,并用传统设置偏移量算法及(16)式对光谱进行

修正。静态测量情况下,传统设置偏移量算法和本

算法的SF6 平均波数漂移量分别为0.2602
 

cm-1 和

0.1146
 

cm-1;动态测量情况下,传统设置偏移量算

法和 本 算 法 的 SF6 平 均 波 数 漂 移 量 分 别 为

0.2355
 

cm-1 和0.0860
 

cm-1。用两种算法修正后

的光谱反演的气体质量浓度如图13所示,可以看

出,静态测量情况下,传统算法和本算法反演的气体

质 量 浓 度 平 均 值 分 别 为 114.44
 

mg/m3、

115.31
 

mg/m3,相对误差分别为6.10%、5.39%,
标准偏差分别为0.7484、0.7435;在动态测量情况

下,传统算法和本算法反演的气体质量浓度平均值

分别为119.56
 

mg/m3、120.56
 

mg/m3,相对误差分

别 为1.90%、1.08%,标准偏差分别为1.3046、
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图12 实测光谱SF6 和 H2O的波数漂移。(a)静态测量;(b)动态测量

Fig 
 

12 Wavenumber
 

drifts
 

of
 

the
 

measured
 

spectra
 

of
 

SF6 and
 

H2O 

 a 
 

Static
 

measurement 
 

 b 
 

dynamic
 

measurement

图13 修正前后红外光谱反演的气体质量浓度。(a)静态测量;(b)动态测量

Fig 
 

13 Gas
 

mass
 

concentrations
 

inversion
 

by
 

infrared
 

spectra
 

before
 

and
 

after
 

correction 
 

 a 
 

Static
 

measurement 

 b 
 

dynamic
 

measurement

1.2413(相对误差和标准偏差均是根据待测标准气

体的实际浓度121.88
 

mg/m3 计算)。这表明相比

传统设置偏移量算法,本算法在静态测量及动态测

量情况的反演精度均更高。

5 结  论

从SOF法实际测量的角度出发,针对SOF准

直系统中光路聚焦点位置对光谱质量及气体质量浓

度反演精度的影响,提出了一种红外光谱修正算法,
同时,结合仿真分析与外场实验,验证了该修正算法

的可行性。仿真结果表明,当聚焦点位置发生变化

时,光束会产生离轴效应,MCT探测器上的光斑大

小、位置及光强都会发生变化,导致光谱发生波数漂

移。静态和动态测量实验结果表明,相比传统算法,
本算法修正后的光谱波数漂移情况有明显改善,且反

演的待测气体质量浓度更接近真实值,验证了该光路

系统的稳定性和修正算法的有效性,为SOF系统在

大气污染气体排放检测中的应用提供了有力的支撑。
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