
收稿日期院2014-12-10曰 修订日期院2015-02-26
基金项目院国防预研项目(51301XX)曰横向合作项目(30582011121001)

作者简介院陈世国(1980-)袁男袁讲师袁博士袁主要从事飞行器红外特性与隐身/反隐身技术方面的研究遥 Email: chenshiguocsg@126.com

利用 HITEMP2010 的 Malkmus 窄谱带模型参数库构建研究

陈世国袁陈立海袁莫冬腊袁史径丞袁梅 飞

渊空军工程大学 等离子体动力学重点实验室袁陕西 西安 710038)

摘 要院 为精确求解发动机高温燃气红外辐射特性袁 需要调用描述气体辐射传输特性的谱带参数如光

谱吸收系数或光谱透过率袁而谱带参数随气体温度尧波数变化而变化遥 首先采用逐线计算方法袁比较分析

了气体分子谱线参数 HITRAN2008 和其高温扩展版本 HITEMP2010 的适用范围曰其次袁针对逐线计算复

杂且效率低的问题袁 提出了一种基于 Malkmus 统计窄谱带模型的谱带参数库构建方法并开发了计算程

序袁在此基础上袁分别计算了 CO2尧H2O 的均匀路径单组分光谱特性尧非均匀路径单组分光谱特性袁还计

算了 CO2尧H2O尧N2 组合的非均匀路径多组分光谱特性遥研究表明院计算结果和试验数据吻合较好袁说明所

提出的基于 HITEMP2010 的 Malkmus 统计窄谱带模型适用于高温燃气辐射传输特性计算遥
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Abstract: In order to make high accuracy predictions of high temperature combustion gases infrared
radiation characteristics, the spectral band model parameters such as spectral absorption coefficient or
spectral transmittance which changed with gases temperature and wave number must be invoked. A new
construction method of spectral band model parameters database based on Malkmus statistical narrow band
model was proposed. The HITRAN2008 and HITEMP2010 molecular spectroscopic databases were
employed to meet the requirement of normal temperature and high temperature calculations in the mode,
and a calculation program for the Malkmus statistical narrow band model with average transmittance had
been developed. Then the program was employed to calculate the single component spectral radiation
characteristics of CO2 and H2O in both homogeneous path and inhomogeneous path respectively, and the
multi-component spectral radiation characteristics of CO2, H2O and N2 in inhomogeneous path. The result
shows good agreement with the experimental data from the literature, and the proposed Malkmus
statistical narrow band model is suitable for the high temperature gas radiation transfer characteristic
calculation.
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0 引 言

吸收和发射性气体辐射传输建模具有多种应用

前景袁如发动机热喷流辐射特征评估 [1]尧高超声速飞

行器流场辐射研究[2]尧被动测距技术[3-4]尧大气透过率

计算以及污染研究袁环境评估袁温室气体研究袁臭氧

损耗袁光谱分析[5]等等遥
气体分子的吸收和发射主要发生在一系列振-

转谱带处袁每个谱带由数千条谱线组成袁实际分子光

谱吸收系数随波数的变化十分剧烈袁 即所谓选择性

吸收袁根源就是分子谱线及其分布遥 因此袁气体辐射

的精确计算要考虑每条谱线对吸收系数的贡献遥
气体辐射计算方法主要有两类院 一类是逐线计

算方法(Line-by-Line)袁该方法是从每根分子谱线入

手袁 利用分子光谱参数库给出的标准状态下谱线参

数袁逐条计算各谱线的贡献以得到单色吸收系数袁进
而得到高分辨率的光谱吸收系数袁但计算复杂袁计算

量非常大袁代表性程序是 FASCODE[6]遥 另一类则是

具有较低精度尧较低分辨率袁但计算速度很快的谱带

模型方法袁该方法基于谱线位置和强度分布的假设袁
通过推导谱带模型公式袁建立谱带模型参数库袁代表

性模型是 MODTRAN[7]遥 根据分布假设不同袁谱带模

型有多种袁 每种谱带模型的假设均具有一定的合理

性袁 其中在气体辐射特性数值计算中得到广泛应用

的是窄谱带模型参数库[8]遥
窄谱带模型就是将某波数间隔 驻浊 内光谱线的

排列尧重叠性质与单条谱线的性质联系起来袁不需要

详细了解每条谱线的形状尧谱线强度和谱线位置袁而
是假定谱线形状尧强度和位置分布符合一定的规律袁
从而将平均透过率与谱带平均吸收系数袁 半宽和线

密度等谱带参数联系起来遥 利用谱带模型计算气体

透过率需建立谱带参数随温度袁 波数变化的数据库

即谱带模型参数库袁 而谱带模型参数库的精度高度

依赖于所调用的气体分子谱线参数库遥
早期的应用对象主要是大气科学袁 因此当时的

分子谱线参数库主要收集了部分常见气体分子在常

温范围内若干重要谱带的谱线参数袁 例如袁1973 年

美国空军剑桥实验室(AFCRL)发布了大气线参数汇

编 [9]袁收录了 H2O尧CO2尧O3尧N2O尧CO尧CH4尧O2 等 7 种

分子的谱线参数袁 后又经过数次增补和更新演化为

HITRAN袁 其最新版本是 HITRAN2008 [10]遥 法国的

GEISA尧俄罗斯的 CDSD袁和 HITRAN 一样袁都是目

前使用较普遍的常温气体分子谱线参数库遥但是袁对
于包含高温气体辐射计算问题袁 仅采用上述数据库

无法获得精确的计算结果袁 因此必须对上述数据库

加以拓展袁而 HITEMP2010 [11]正是 HITRAN 的高温

扩展版本遥此外袁由于缺乏对气体辐射计算模型的深

入研究和深刻理解袁 在发动机高温燃气红外辐射特

性求解时所采用的气体辐射模型较为简单或光谱分

辨率过低袁导致计算结果可信度较差遥
因此 袁 文中首先采用逐线计算方法研究了

HITRAN2008 和 HITEMP2010 的适用范围袁并将计算

结果与实验数据进行了对比曰其次袁提出了一种基于

Malkmus 统计窄谱带模型的谱带参数库构建方法曰
最后袁分别计算了 CO2尧H2O 的均匀路径单组分光谱

特性尧非均匀路径单组分光谱特性袁并计算了 CO2尧
H2O尧N2 组合的非均匀路径多组分光谱特性袁并将计

算结果与实验数据进行了对比袁 验证了文中的计算

方法和程序的可信度遥
1 气体分子光谱吸收系数的逐线计算

在逐线计算理论研究基础上袁 开发了气体分子

光谱吸收系数逐线计算程序 (LBLP院Line By Line
Program)袁具体见参考文献[12]遥 利用该程序袁分别基

于 HITRAN08 和 HITEMP2010袁 计算了不同条件下

CO2 的光谱透过率袁 并与文献中的实验数据进行了

对比遥
1.1 逐线计算理论

根据光谱学理论袁每种分子都含有大量谱线袁它
们相互交错在一起遥 每条谱线对任何波数位置上的

发射和吸收均有影响遥因此袁波数在 浊 处的光谱吸收

系数 资浊 应该等于所有谱线在该波数处的吸收系数

之和院
资浊=

i
移资 i

浊=
i
移Si窑F(浊-浊0i) (1)

式中院资 i
浊为谱线 i 在波数 浊 处的吸收系数曰F(浊-浊0)为

谱线 i 的归一化线型函数曰浊0i 为第 i 条谱线中心处

的波数曰Si 为谱线 i 的线强遥
但由于气体分子谱线数量众多且分布在不同位

置袁如果全部考虑的话袁计算量会相当大遥 随着谱线
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线翼向两侧延伸袁其吸收能力会迅速衰减袁当延伸至

足够远时袁其影响可忽略不计袁在实际计算中袁常采

用线翼截断方法来提高计算效率袁 即仅考虑位于计

算波数一定范围内的谱线的贡献遥因此袁逐线计算的

基础是谱线位置尧线强和半宽等分子谱线参数遥
1.2 HITRAN 的局限性

利用逐线计算程序 LBLP袁 计算了不同条件下

CO2 的光谱透过率袁 计算中对波数域采用等间隔取

样袁间隔为 驻浊=0.01 cm-1遥 采用等波数线翼截断袁截
断波数为 10 cm-1袁即仅考虑位于取样点 10 cm-1 范围

内谱线对取样点的贡献遥
图 1~4 给出了 CO2 气体在不同条件下 2.7滋m 和

4.3滋m 吸收带的光谱透过率的逐线计算结果袁计算时

分别调用了 HITRAN2008 和 HITEMP2010 数据库遥同
时袁为便于同参考文献 [13-14]的低分辨率 (4 cm-1)
实验数据进行对比袁 对逐线计算结果进行降分辨率

处理袁使二者的分辨率均为 4 cm-1袁其中图 1 是与参

考文献 [13]的实验数据进行对比 袁计算条件 院P=
101 325 Pa袁T=300 K袁L=10 cm袁XCO2

=50%遥 而图 2~4

则是与参考文献[14] 的实验数据进行对比袁计算条

件依次为 P=101 325 Pa袁T=1 550 K袁L=20 cm袁X CO2
=

100%曰P=101 325 Pa袁T=600 K袁L=10 cm袁X CO2
=50%曰

P=101 325 Pa袁T=1 000 K袁L=50 cm袁XCO2
=100%遥

可以看出院(1) 温度较低 (T约800 K) 时袁 采用

HITRAN2008 和 HITEMP2010 的计算结果基本相同袁
且与实验数据吻合较好遥 这主要是由于 HITEMP 与

HITRAN 收录的基频谱线完全相同袁 因此二者均适

用于常温或中低温气体辐射计算遥 (2)温度较高时

(T逸800 K)袁采用 HITRAN2008 和 HITEMP2010 的计

算结果存在较大差异袁 而且采用 HITEMP2010 计算

的气体透过率与实验结果吻合较好袁 这主要是因为

HITEMP2010 收录了许多 HITRAN2008 中没有的气

体分子高能激发态跃迁形成的野热带冶谱线遥 在进

行高温计算时袁高能态分子所占比例急剧增加 袁
野热带冶谱线对辐射贡献的影响将迅速增大遥 (3)采用

HITEMP2010 的计算结果与实验结果之间的相对误

差较小且处于合理范围内袁 误差主要源于对计算结

果的降分辨率处理以及分子谱线库不可能收录所有

的分子谱线数据等遥
2 Malkmus统计窄谱带模型参数库构建

该节以 HITEMP2010 数据库为基础袁 提出了一

种满足高温燃气红外辐射特性计算需求的 Malkmus
统计窄谱带模型参数库构建方法遥 数据库的波数区

间尧波数间隔尧温度区间尧温度间隔等参数可任意设

置袁从而可满足不同场合和精度的需求遥

图 1 CO2 在 2.7 滋m 吸收带处光谱透过率计算与实验对比

Fig.1 Comparison of spectral transmittance of CO2 at 2.7 滋m
simulated by LBLP to the experiment

图 2 CO2 在 2.7 滋m 吸收带处光谱透过率计算与实验对比

Fig.2 Comparison of spectral transmittance of CO2 at 2.7 滋m
simulated by LBLP to the experiment

图 3 CO2 在 4.3 滋m 吸收带处光谱透过率计算与实验对比

Fig.3 Comparison of spectral transmittance of CO2 at 4.3 滋m simulated

by LBLP to the experiment

图 4 CO2 在 4.3 滋m 吸收带处光谱透过率计算与实验对比

Fig.4 Comparison of spectral transmittance of CO2 at 4.3 滋m simulated

by LBLP to the experiment

陈世国等院利用 HITEMP2010 的 Malkmus 窄谱带模型参数库构建研究 2329
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2.1 谱带模型理论

尽管逐线方法是计算气体辐射特性最精确的方

法袁但该方法计算过程复杂尧计算效率极低袁因此袁在
工程中常用的是较简单尧 计算效率很高的谱带模型

方法遥谱带模型是基于谱线形状尧强度和位置分布假

设发展而来的袁通过推导谱带模型公式袁建立谱带模

型参数库以代替分子谱线参数库遥 谱带模型按波数

间隔的大小分为窄谱带模型(波数间隔 5~50 cm-1)和
宽谱带模型(波数间隔 100~1 000 cm-1)袁工程中大多

采用分辨率更高的窄谱带模型遥
窄谱带模型基于谱线分布假设和谱线强度分布

假设袁 该假设是在物理本质严格表述和方便数学处

理之间的折衷和妥协遥根据谱线分布假设的不同袁可
将窄谱带模型分成爱尔沙色模型 (Elsasser Model)和
统计窄谱带模型(Statistical Narrow Band Models)两大

类曰按照谱线强度分布假设的不同袁可分为等线强度

分布(Uniform)袁指数线强度分布 (Goody)袁指数尾倒

数线强分布(Malkmus)等遥 目前袁Malkmus 模型被认

为是精度最高的谱带模型 [15]袁早期在大气科学中应

用较多袁后来逐渐被传热学界所重视遥
2.2 Malkmus 统计窄谱带模型参数的计算方法

Malkmus 统计窄谱带模型计算某一中心波数为

浊 的谱带平均透过率 子n 公式为院

子浊(X)=exp -2 酌軈
d軈 1+Xk軃d軈

酌軈蓸 蔀 1
2

-1

杉

删

山山山山山山山山

煽

闪

衫衫衫衫衫衫衫衫

扇

墒

设设设设缮设设设设

伤

赏

设设设设商设设设设
(2)

式中院X=XmolPL为换算到标准状态(压强 P0=101325Pa袁
温度 T0=296 K) 下的组分压力光学行程曰Xmol 为计算

组分的摩尔分数曰P 为计算压强曰L 为行程长度曰k軃尧酌軈
和d軈即为窄谱带模型参数袁 k軃代表计算谱带区间的平

均压力吸收系数袁酌軈代表计算谱带区间内谱线的平均

半宽袁d軈为谱带区间内谱线的平均间距遥
由公式(2)可以看出袁准确描述气体的谱带平均

透过率需要确定袁k軃尧酌軈和d軈这 3 个谱带模型参数遥 酌軈和
d軈对谱带平均透过率的影响可通过复合参数 茁=仔酌軈/d軈
实现遥其中k軃和d軈是与温度和波数有关的参数袁与压力

和气体的组成无关曰酌軈与气体的温度尧组分浓度有关袁
但随波数变化不大遥

以航空发动机排气系统高温燃气为例袁 其中含

有 H2O尧CO2 和 CO 等多种红外活性气体组分袁 计算

时要充分考虑外气体增宽效应对红外活性气体辐射

特性的影响遥当采用洛伦兹线型时袁可以认为气体分

子谱线半宽是仅与温度尧 压力和增宽气体种类有关

的量遥 发动机排气系统红外活性气体组分的平均谱

线半宽可采用如下经验公式[16]计算院
酌軈CO2

= P
P0

T0
T蓸 蔀 0.7[0.07CCO2

+0.058(1-CCO2
-CH2O)+0.1CH2O]

酌軈H2O =
P
P0

0.462CH2O
T0
T蓸 蔀+ T0

T蓸 蔀 0.5 0.079(1-CCO2
-CO2

)+

0.106CCO2
+0.036CO2

蓘 蓡嗓 瑟
酌軈CO = P

P0
0.075CCO2

T0
T蓸 蔀 0.6

+0.12CH2O
T0
T蓸 蔀 0.82

+嗓
0.06 T0

T蓸 蔀 0.7

(1-CCO2
-CO2

) 瑟
谱带的平均吸收系数k軃可采用谱线参数数值平

均法[17]计算得到院
k軃= 1驻浊

N

i=1
移Si (3)

式中院N 为谱带区间内谱线的总数曰驻浊 为谱带区间

的波数间隔曰Si 为谱带中第 i 条谱线的积分线强袁
可根据 HITEMP2010 中提供的标准状态下的线强

S浊,M(P0,T0)按照下式计算得到院
S浊(P,T)=N(P0,T0)S浊,M(P0,T0) T0

T
P
P0

Q(T0)
Q(T)

exp -hck Ei
T0-T
T0T蓸 蔀蓘 蓡 1-e-hc浊/kT

1-e-hc浊 /kT0

谱线平均间距d軈通常有两种袁一是谱线参数数值

平均法袁 该方法是以满足弱线近似和强线近似两种

极端情况为依据进行推导的袁 在计算光学厚或光学

薄的气体透过率时比较准确袁 但对于中等光学厚度

的气体计算会产生较大的误差曰 二是最小二乘法拟

合增长曲线方法 [14]袁增长曲线是由多种光学厚度下

的逐线计算结果构成袁 该法可利用高精度的逐线结

果来改善窄谱带模型的准确度袁 克服了以往谱带模

型参数确定方法的缺点遥
由公式(2)可知袁在给定的计算条件(压强尧温度尧

组分浓度等)下袁当酌軈和k軃确定后袁谱带平均透过率 子浊

可表示为以为 X 自变量以d軈为系数的函数遥为了确定
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系数d軈的大小袁可在计算谱带区间内采用逐线计算构

造 子浊 随 X 变化的离散序列点{[X1,子浊(X1)],[X2,子浊(X2)]噎
[Xn,子浊 (Xn)]}袁 然后根据这些离散点采用最小二乘法

拟合公式来获得最优的系数d軈袁该方法可利用高精度

的逐线计算结果来提高 Malkmus 模型的精度遥
3 比较与验证

为验证 Malkmus 统计窄谱带模型参数计算方法

的正确性袁 对不同气体在不同工况下的红外光谱特

性进行计算袁并与文献中的实验数据进行对比遥
3.1 均匀单组分光谱辐射特性计算

分别以 CO2 和 H2O 为对象袁 采用 Malkmus 模型

计算了均匀路径多种工况下的光谱辐射特性袁 并利

用参考文献[14]的测量结果进行了验证遥
3.1.1 CO2 在 2.7 滋m 带光谱发射率

图 5 给出了压力 P=101 325 Pa袁温度 T=1 200 K袁
组分浓度 XCO2

=41.7%袁 路径长度 L=3.12 cm 条件下

均匀单组分 CO2 在 2.7 滋m 带光谱发射率的计算和

实验结果对比袁波数范围为 3 300~3 800 cm-1遥

3.1.2 CO2 在 4.3 滋m 带光谱透过率

图 6 给出了 P=101 325 Pa袁T=600 K袁XCO2
=1%袁L=

10 cm 条件下均匀单组分 CO2 在 4.3滋m 带光谱透过率

的计算和实验结果对比袁波数范围为 2100~2600cm-1遥

3.1.3 H2O 在 1.8 滋m 带光谱发射率

图 7 给出了 P=101 325 Pa袁T=900 K袁XH2O =100%袁
L=7.75 cm 条件下均匀单组分 H2O 在 1.8 滋m 带光谱

发射率的计算和实验结果对比袁波数范围为 4 600~
6 000 cm-1遥

3.1.4 H2O 在 2.7 滋m 带光谱发射率

图 8 给 出 了 P =99 320 Pa袁T =1 273 K袁X H2O =

62.1%袁L=12.718 cm 条件下均匀单组分 H2O 在 2.7滋m
带光谱发射率的计算和实验结果对比袁 波数范围为

2 500~4 600 cm-1遥

3.1.5 H2O 在 6.3 滋m 带光谱发射率

图 9 给出了 P=202 650 Pa袁T=555 K袁XH2O =100%袁
L=38.6 cm 条件下均匀单组分 H2O 在 6.3滋m 带光谱

发射率的计算和实验结果对比袁波数范围为1 000~
2 800 cm-1遥

图 5 CO2 在 2.7 滋m 带光谱发射率计算与实验对比

Fig.5 Comparison of spectral emittance of CO2 at 2.7 滋m simulation by

Malkmus model to the experiment

图 6 CO2 在 4.3 滋m 带光谱透过率计算与实验对比

Fig.6 Comparison of spectral transmittance of CO2 at 4.3 滋m
simulation by Malkmus model to the experiment

图 7 H2O 在 1.8 滋m 带光谱发射率计算与实验对比

Fig.7 Comparison of spectral emittance of H2O at 1.8 滋m simulation by

Malkmus model to the experiment

图 8 H2O 在 2.7 滋m 带光谱发射率计算与实验对比

Fig.8 Comparison of spectral emittance of H2O at 2.7 滋m simulation by

Malkmus model to the experiment

图 9 H2O 在 6.3 滋m 带光谱发射率计算与实验对比

Fig.9 Comparison of spectral emittance of H2O at 6.3 滋m simulation by

Malkmus model to the experiment
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3.2 非均匀单组分光谱辐射亮度

3.2.1 CO2 在 2.7 滋m 带光谱辐射亮度

图 10 给出了压力 P=101 325 Pa袁 组分浓度XCO2
=

41 .7%袁路径总长 L=60 cm袁非等温 袁但分段路径

均为 6 cm袁 每段内的温 度均匀且依次为 368尧
528尧719尧953尧1130尧1160尧979尧737尧541尧387 K 的

条件下非均匀单组分 CO2 在 2 .7 滋m 带光谱辐射

亮度的计算和实验结果对比袁波数范围为 3 200~
3 900 cm-1遥

3.2.2 H2O 在 2.7 滋m 带光谱辐射亮度

图 11 给出了压力 P=92 259 Pa袁 组分浓度 XH2O =

100%袁路径总长 L=60 cm袁非等温袁但分段路径均为

6 cm袁 每段内的温度均匀且依次为 392尧513尧593尧
671尧745尧835尧918尧993尧1 059尧1 152 K 的条件下非均

匀单组分 H2O 在 2.7 滋m 带光谱辐射亮度的计算和

实验结果对比袁波数范围为 3 000~4 400 cm-1遥

3.3 非均匀多组分光谱辐射亮度

图 12 给出了压力 P=100 925 Pa袁PH2O =3 733 Pa袁
XCO2

=3 733 Pa袁PN2
=3 733 Pa袁组分浓度 XH2O =100%袁路

径总长 L=60 cm袁非等温袁但分段路径均为 6 cm袁每
段内的温度均匀且依次为 378尧537尧723尧958尧1 127尧

1 158尧990尧752尧555尧383 K 的条件下非均匀 CO2尧
H2O尧 N2 混合气体在 3 000~4 400 cm-1 波数范围内光

谱辐射亮度的计算和实验结果对比遥

4 结 论

文中研究结论主要有院
(1)分别调用 HITRAN2008 和 HITEMP2010 得到

了 CO2 在不同条件下光谱透过率的逐线计算结果袁通
过与试验值比较说明院对于高温燃气红外辐射特性计

算袁采用 HITEMP2010 能够获得更为精确的结果遥
(2) 通过采用 Malkmus 统计窄谱带模型对均匀

单组分光谱发射率尧非均匀单组分光谱辐射亮度尧非
均匀多组分光谱辐射亮度进行计算研究袁 计算结果

与文献中的实验数据吻合较好袁 验证了文中提出的

Malkmus 统计窄谱带模型参数计算方法与程序的正

确性遥
(3) 文中提出的基于 HITEMP2010 的 Malkmus

统计窄谱带模型参数库构建方法是一种精度很高的

高温气体辐射特性计算方法袁 其波数区间尧 波数间

隔尧温度区间尧温度间隔等参数可任意设置袁从而能

够满足不同场合和精度的需求袁 对于提高发动机喷

流等高温燃气辐射特性的求解精度具有重要的工程

应用价值遥
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