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由于 HITRAN数据库中 NH3 在 4296—4302 cm–1 范围的谱线参数主要源于理论计算, 与实际情况存在

差异. 为了修正数据库中该范围内 NH3 的谱线参数, 本文利用可调谐二极管激光吸收光谱 (TDLAS)技术和

计量学理论, 测量 2—10 Torr(1 Torr = 133.322 Pa)高纯 NH3 在 4296—4302 cm–1 范围内的吸收光谱, 综

合考虑压强、温度、气池光程、波数、线型拟合等主要影响因素, 对 NH3 在该波段的主要吸收谱线的线强和

自展宽系数进行了反演和不确定度计算. 测量得到的线强与同行最新测量结果偏差在 20%以内, 自展宽系数

与 HITRAN2020数据库偏差在 14%以内, 二者的不确定度范围分别为 0.63%—2.7%和 0.77%—5.4%, 均小

于 HITRAN数据库中的不确定度范围 10%—20%, 测量的部分谱线光谱参数在 HITRAN中没有记录, 本文

获得的结果对于补充和修正 HITRAN数据中 4296—4302 cm–1 范围 NH3 的谱线参数具有参考意义.

关键词：氨气, 激光吸收光谱, TDLAS, 线强, 自展宽系数

PACS：42.62.Fi, 33.20.Ea, 42.55.Px 　DOI: 10.7498/aps.71.20220504

 

1   引　言

氨气 (NH3)是一种反应活性较强的有毒有害

气体, 常作为生产肥料、炸药和各类药品的原料.

在医学诊断领域, 呼出气体中的氨气可作为诊断肺

病或者肾脏疾病的生物标记 [1]. 氨气泄漏会威胁人

的健康安全, 因此精确测量氨气浓度对工业生产、

环境保护和人类健康监测具有重要作用. 可调谐二

极管激光吸收光谱 (TDLAS)技术广泛应用于各类

分析物的检测 [2−5], 具有检测灵敏度高、响应速度

快、选择性强和易于小型化等特点. 利用 TDLAS

反演气体浓度的过程中, 需要使用光谱数据库 (如

HITRAN[6], GEISA[7] 和 HITEMP[8])中的光谱数

据. 然而, HITRAN数据库中部分参数结果来源于

理论计算, 具有较大的相对不确定度 (10%—20%)[6],

通过实验测量氨气的光谱参数以修正数据库中的

参数值可以提高氨气浓度的反演准确度.

国内外关于使用 TDLAS技术测量 NH3 光谱

参数的实验主要围绕 1.5 µm和 10 µm附近波段

展开 [9−13], 2.3 µm (4347.8 cm–1)附近的光谱参数

测量鲜见报道. 由于水蒸气和 CO2 在 2.3 µm附近
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的吸收极弱, 且氨气在此处有较强的振动吸收带,

2.3 µm波长也是监测大气中氨气较为理想的选择.

在 4296—4302 cm–1 (2324.5—2327.7 nm) 范围内,

NH3 部分谱线的线强与 CO相当, 且二者谱线几乎

没有重叠, 这使得利用单个激光器对 NH3 和 CO

进行同时检测成为可能 [14], 因此测量NH3 在 2.3 µm
附近的光谱参数具有重要意义. 2014年, Čermák
等利用基于 2.3 µm垂直外腔面发射二极管激光器

的TDLAS技术采集低压强 (0.1—1 mbar) 下14NH3
和 15NH3 在 4275—4340 cm–1 的吸收光谱, 计算得

到各吸收谱线的波数和线强 [15]. 2021年他们使用

同样的方法采集不同温度下 4275—4356 cm–1 的

光谱, 通过平均不同光谱的同一跃迁谱线补充并完

善吸收谱线的波数及其不确定度, 相应的线强及其

不确定度得到修正 [16]. 在 4296—4302 cm–1 范围内,

HITRAN2020数据库 [17] 中 NH3 主要谱线 (线强 >

1 × 10–22 cm/molecule)的线强和自展宽系数分别

参考 Down等 [18] 和 Nemtchinov等 [19] 的工作, 相

对不确定度范围分别是 10%—20%和 2%—5%. 另

外, 在Čermák等 [16] 的最新实验数据中, 该范围内

的部分谱线数据无法在 HITRAN2020中查到, 因

此有必要通过实验测量氨气在 4296—4302 cm–1

的线强和自展宽系数并减小它们的相对不确定度.

本文设计和搭建温度与压强可控的 TDLAS实

验装置, 采集 4296—4302 cm–1 范围内高纯氨气的

吸收光谱, 通过分析主要影响因素的不确定度, 计

算得到 NH3 在该范围内主要谱线的线强和自展宽

系数以及相应的不确定度, 测量的结果与Čermák
等 [16] 的最新数据和 HITRAN2020数据比较, 差异

较为合理. 测量结果可作为补充和修正 HITRAN

数据库中对应光谱参数的参考. 

2   方法原理

It(ν)

I0(ν)

TDLAS技术测量气相物质的量分数原理基于

比尔朗伯定律, 激光透过吸收介质的光强   与

入射光强  的关系如下 [20], 

It(ν) = I0(ν) exp [−STϕ(ν − νc)pχL/kBT ] , (1)

ϕ(ν−

其中, L 是吸收光程 (cm), p 是气体的总压强 (MPa),

χ为待测气体的物质的量分数 (mol/mol), kB 玻尔

兹曼常数 (J/(K·molecule)), ST 是某一跃迁谱线在

温度为 T(K)时的线强 (单位: cm/molecule),  

νc) νc 是归一化谱线函数 (cm),    为中心波数, 线强

与温度的函数关系如下 [21]:
 

ST = ST0

(
Q (T0)

Q (T )

)
exp

[
−hc

E′′

kB

(
1

T
− 1

T0

)]

×
1− exp

(
−hc

νc
kBT

)
1− exp

(
−hc

νc
kBT0

) ,
(2)

ST0 νc

E
′′

其中,   是参考线强 (T0 = 296 K), c, h, kB 和 

分别是光速、普朗克常数、玻尔兹曼常数和中心波

数,   表示跃迁吸收谱线的基态能级值, Q(T0)和

Q(T)分别是参考温度 T0 和实验温度 T 的配分函

数值, 可在 HITRAN数据库中查询获得.

对于单一气体的测量, (1)式中物质的量分数

χ取值为 1, p 则为该气体的压强, 将公式 (1)变换

取积分可得线强 ST 的计算式为
 

ST =
kBT

pL

∫ ∞

−∞
α(ν)dν =

kBTA

pL
, (3)

α(ν) = ln(I0(ν)/It(ν)) A =∫ ∞

−∞
α(ν)dν

∆νL

其中 ,    是光谱吸光度 ,   

 表示积分吸光度 , 通过测量光程为

L 的气池中特定温度 T 和压强 p 下气体的积分吸

光 度 A 可 计 算 得 到 谱 线 的 线 强 ST. 可 使 用

Voigt线型 [22] 拟合离散吸光度数据获得积分吸光

度 A, Voigt线型是高斯线型和洛伦兹线型的卷积,

谱线的碰撞宽度  通常表示为 [23]
 

∆νL = 2pselfγself

(
T0

T

)ns

+ 2
∑
f

pfγf

(
T0

T

)nf

, (4)

γself γf其中  和  分别为 T0 温度下的自展宽系数和空

气展宽系数, pself 和 pf 分别为被测气体和除被测气

体外其余气体的分压, ns 和 nf 分别是自展宽和空

气展宽的温度依赖系数. 对于温度控制在 296 K

的纯氨气自展宽系数测量, (4)式只需考虑右边第

一项, 忽略气体温度不均匀性的影响, 自展宽系数

的计算公式为
 

γself = ∆νL/(2p). (5)

测量结果的不确定度计算方法参考国际标准

组织发布的指南 [24], 当被测变量 y 是由 n 个彼此

独立的输入参量 xi (i = 1, 2, ···, n)根据函数 y =

f(x1, x2, ···, xn)计算得到时, y 的合成标准不确定

度 uc(y)计算公式如下:
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uc(y) =

√√√√ N∑
i=1

(
∂f

∂xi

)2

u2(xi), (6)

γself

其中, u(xi)是输入参量 xi (i = 1, 2, ···, n)的标准

不确定度, 根据 (3), (5)和 (6)式可得线强 ST 和自

展宽系数  的相对标准不确定度计算公式分别为 

uST

ST
=

√(uT

T

)2

+
(uA

A

)2

+
(uL

L

)2

+

(
up

p

)2

, (7)
 

uγself

γself
=

√(
u∆νL

∆νL

)2

+

(
up

p

)2

, (8)

uT , uA, uL, up, u∆νL

∆νL

其中  分别表示输入参量 T, A,

L, p,   的标准不确定度, 线强和自展宽系数的

相对标准不确定度等于各输入参量相对标准不确

定度的正交和. 使用校准的工具、计算方法测量和

式 (3)和 (5)式中的输入参量, 可得到谱线的线强

和自展宽系数及其相对标准不确定度. 

3   实验装置与测量过程

采用 TDLAS技术测量高纯 NH3(99.999%)的

吸收光谱, 实验系统如图 1所示. 实验所用光源为

日本 NEL电子公司的分布式反馈 (DFB)半导体

激光器, 输出波长可调谐范围为 2324—2328 nm

(4295.5—4302.9 cm–1), 线宽小于 2 MHz. 光源的

电流和温度分别由武汉东隆科技有限公司的电流

控 制 模 块 LDC-0050和 温 度 控 制 模 块 LDT-

0200控制, 将信号发生器 (RIGOL DG5102)产生

的锯齿波扫描信号 (重频为 500 Hz)加载到电流控

制模块上来调谐激光器输出波长, 扫描波数范围

为 1.4 cm–1, 结合工作温度的调节实现 42964302 cm–1

波段的激光输出. 激光由单模光纤导入气池, 经过

准直器和高纯氨气后由 InGaAs探测器接收. 用示

波器 (KEYSIGHT DSOX3054T)采集经过放大的

探测器信号, 再采集同一工作温度和电流下 DFB

输出激光透过法布里珀罗 (FP)标准具 (Thorlabs

SA200-18C, 图中未画出)的探测器信号, 从而实

现采样点与波数的转换.

单次反射型气池为铝合金材质, 内镀特氟龙材

料以降低氨气的吸附, 其光路结构如图 1中三维模

型所示, 气池光程 (81.61 ± 0.42) cm是通过使用

TDLAS技术测量标准高纯 CO2 在 6344.68 cm–1

附近的吸收光谱反演得到的 [25]. 采用加热温控系

统 (含 PT100温度传感器)使实验过程中的气池温

度保持在 (296.2 ± 0.2) K. 使用针阀和球阀将气

池与装有高纯 NH3 和 N2 的钢瓶以及真空泵连接

组成压强可控的密闭气池系统, 使用测量精度为 0.2%

的电容薄膜规真空计 (ANELVA M-342DG-13)监

测气体压强, 使用 Swagelok检漏液对气路进行气

密性检测, 未出现漏气现象.

实验之前把气压降至 0.1 Torr以下 , 此后

310 min内气压升高 0.6 Torr, 估算气池系统的平

均泄漏速率小于 0.002 Torr/min. 通入标准高纯

N2(99.999%)清洗气池, 排除管道内和气池内残留

的空气, 如此反复 3次, 通入高纯 NH3 清洗两次以

排除多余的 N2. 缓慢通入高纯 NH3, 逐步降低压

强, 待气压稳定后, 分别记录压强 p 在 2—10 Torr

范围内 5组不同压强对应的吸收光谱信号. 改变激

光器的工作温度, 重复上述步骤, 采集 4段波数的

光谱信号, 完成 4296—4302 cm–1 范围的光谱信号

采集. 为提升信噪比, 探测器信号经过 500次平均,

对应的采样时间为 1 s. 

4   实验数据计算与结果分析
 

4.1    实验数据计算

实验采集了 4组 4296.4—4297.7 cm–1, 4297.8—

4299.1 cm–1,  4299.3 —4300.5 cm– 1 和 4300.6 —

4301.7 cm–1 NH3 吸收光谱. 图 2所示为不同气压

下 NH3 在 4296.4—4297.7 cm–1 的探测器信号和扫

描的相对波数, 图 2下面为光源在该状态下输出激

光透过 FP标准具的信号, 该信号的波峰间隔对应

 

LDT-0200

LDC-0050

Pre-amplifier

Function
generator

Oscilloscope
Vacuum
pump

Temperature
controller

DFB D

NH3

VG

NVBV
Tee

Tee

N2

图 1    TDLAS实验装置示意图 (DFB: 分布式反馈激光器;

D: InGaAs探测器; VG: 真空计; BV: 球阀; NV: 针阀)

Fig. 1. Schematic of  TDLAS setup (DFB: distributed  feed-

back; D: detector (InGaAs); VG: Vacuum gauge; BV: Ball

valve; NV: Needle valve). 
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FP的自由光谱范围 (FSR = 0.05 cm–1), 据此将采

样点转换为相对波数, 如图 2蓝色数据点所示, 为

不改变 FP波峰间隔对应的波数间隔, 对波数数据

进行 3次样条插值获得采样点对应的相对波数, 通

过对比吸收峰的峰值及其间隔与 HITRAN数据库

仿真吸收光谱, 实现相对波数到绝对波数的转换.

使用 3次多项式拟合探测器信号未吸收区域获得

基线数据 (如图 2红色短划线所示), 根据比尔朗伯

定律计算光谱吸光度.
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图 2    不同气压下 NH3 在 4296.4—4297.7 cm–1 的探测器

信号和扫描的相对波数

Fig. 2. Detector signal and scanned relative wavenumber for

NH3 in 4296.4–4297.7 cm–1 at different pressure.
 

由于气池的吸收光程较短, 为了保证数据测量

的有效性和实用性, 只对 4296—4302 cm–1 范围内

线强大于 5 × 10–23 cm/molecule的主要吸收谱线

进行测量. 图 3所示为 4296.4—4297.7 cm–1范围内

不同气压下 4条谱线 (中心波数分别为 4296.65 cm–1,

4297.01 cm–1, 4297.44 cm–1 和 4297.57 cm–1)的光

∆νL

∆νL

谱吸光度, 其中图 3(a)中的主吸收峰右侧与一个

相邻的弱吸收峰混叠, 使用 Voigt线型对该光谱数

据进行多峰拟合, 对其余 3组数据直接拟合. 在多

峰拟合过程中固定弱吸收峰的中心波数和多普勒

展宽, 拟合确定系数 R2 > 0.9996, 拟合残差形态

较为平坦. 4组数据的拟合残差如图 3下面所示,

与图 3(c)和 3(d)对比可知, 混叠的弱吸收峰对中

心波数为 4296.65 cm–1 的主吸收峰影响较小. 获得

不同气压对应的积分吸光度 A 和碰撞展宽的半高

全宽   , 根据 (3)和 (5)式, 对数据 A-pL/(kBT)

和   -p 分别进行线性回归分析, 如图 4所示, 即

可得到各条谱线的线强和自展宽系数均值. 采用同

样的方法分别处理 3组 4297.8—4299.1  cm–1,

4299.3—4300.5 cm–1 和 4300.6—4301.7 cm–1光谱

数据, 得到 4296—4302 cm–1 范围内 15条主要吸

收谱线的线强和自展宽系数, 计算结果如表 1所示.

测量得到的大部分线强 S(T0)与Čermák等 [15]

测量的数据以及 HITRAN2020偏差均在 20%以

内, Čermák等未测量谱线的自碰撞展宽系数 gself,

本文测得的大部分 gself 与 HITRAN2020偏差在

14%以内. 对于中心波数为 4298.16 cm–1 的谱线,

Čermák等 [15] 测量的 S(T0)和本文数据均与 HIT-

RAN2020对应数值相差较大 (相差两个数量级),

本文测量的 gself 与 HITRAN相差达到 45%. 对于

中心波数为 4298.82 cm–1 和 4300.65 cm–1 的谱线,

由于 HITRAN2020缺少这两条谱线的数据, 无法

比较. 对于中心波数为 4300.75 cm–1 的谱线, 本文

测量的 S(T0)与Čermák等 [16] 测量的数据相差 3.8%,

二者均与 HITRAN2020对应数值相差超过 20%
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图 3    不同气压下 4296.4—4297.7 cm–1 范围内 4条谱线的光谱吸光度与 Voigt线型拟合

Fig. 3. Spectral absorbance and Voigt fitting for 4 spectral lines in 4296.4–4297.7 cm–1 at different pressure. 
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(24.2%), 本文测量的 gself 与 HITRAN相差达到

56%. 这些数据可作为补充和修正 HITRAN数据

库中对应参数的参考 (见表 1). 

4.2    不确定度分析

测量结果的相对标准不确定度计算过程综合

考虑了压强、温度、气池光程、波数、线型拟合等主

要影响因素的不确定度. 根据 (7)和 (8)式, 每个

输入参量的不确定度通过计算传递到线强和自展

宽系数. 气体压强的测量不确定度主要源于电容薄

膜规真空计的测量精度, 该型真空计报道的测量不

确定度为读数的 0.2%. 根据实验之前的测试, 在数

据采集时间内, 泄漏引起的压强变化小于 3.3 × 10–5

Torr (0.0044 Pa), 在最小实验压强 p = 2.6 Torr

(4.8 × 103 Pa) 时引起的相对不确定小于 0.0013%,

可忽略不计. 虽然真空泵无法抽至绝对真空, 但反

复用高纯 N2 和 NH3 清洗气池后, 残留空气、N2 以

及氨气的吸附特性对 NH3 压强测量的影响也可忽

略. 实验使用的是单次反射型短光程气池, 体积较

小, 气池内压强波动对测量的影响可忽略.

在加热温控系统的控制下, 实验过程中的气体

温度稳定在 296.2 K, 温度传感器 (Pt100)的测量
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图 4    不同气压下 (a)积分吸光度, (b)洛伦兹半高全宽的线性回归分析

Fig. 4. Linear regression analysis for (a) integral absorbance and (b) Lorentzian FWHM at different pressure. 

表 1    测量线强和自展宽系数与 HITRAN2020及同行数据对比
Table 1.    Comparison of measured line intensity and self-broadening coefficient with HITRAN2020 and peer data.

n0/cm–1
S(T0)/(10–22 cm·molecule–1) gself/(cm–1·atm–1)

Čermák TW HT RTW/% TW HT RTW/%

4296.6529 5.736 5.846 (37) 6.421 b 0.63 0.4402(34) 0.5 b 0.77

4297.0146 25.82 23.68(15) 29.37 b 0.63 0.588(13) 0.5 b 2.2

4297.4443 7.023 6.162(39) 7.806 b 0.63 0.2967(27) 0.299 a 0.91

4297.5699 3.541 3.137(22) 3.853 b 0.70 0.3118(59) 0.299 a 1.9

4298.0294 0.6318 0.6343(86) 0.558 b 1.3 0.4465(80) 0.486 b 1.8

4298.1663 0.6375 0.6944(97) 0.00336 b 1.4 0.2741(94) 0.5 b 3.4

4298.2543 5.41 5.486(64) 5.999 b 1.2 0.3255(67) 0.328 a 2.1

4298.8221 0.6283 0.6611(60) None 0.90 0.2634(90) None 3.4

4298.8582 0.7484 0.6855(61) 0.725 b 0.89 0.320(11) 0.327 b 3.4

4299.7252 11.14 9.751(81) 11.16 b 0.83 0.3960(82) 0.452 a 2.1

4300.1409 7.686 6.174(57) 6.921c 0.92 0.3958(80) 0.364 a 2.0

4300.2839 2.045 1.674(23) 1.803 b 1.3 0.220(12) 0.255 b 5.4

4300.654 0.5549 0.669(18) None 2.7 0.485(13) None 2.7

4300.7518 1.068 1.1089(86) 0.893 b 0.77 0.2138(85) 0.486 b 3.9

4301.131 6.906 6.415(45) 7.385 b 0.70 0.3995(54) 0.455 a 1.3

注: TW代表本文工作, RTW 代表本工作数据的相对标准不确定度, Čermák代表Čermák等[16]测量的线强数据, HT代表HITRAN2020,
T0  = 296 K;  a不确定度2%—5%,  b不确定度10%—20%,  c不确定度  > 20%;  括号中的数字表示标准不确定度(如5.846  (37)表示
5.846 ± 0.037), None表示HITRAN2020没有该谱线数据.
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精度为 0.2%, 考虑读数误差 (0.03%)和测量的稳

定性误差 (0.07%), 温度测量的相对不确定为 0.21%.

由于气池体积较小, 气池内气体温度分布的非均匀

性对测量结果的不确定影响较小, 在此忽略不计.

实验所用的气池光路为三段式结构, 使用米尺

直接测量光程会引入较大的误差, 如三段光路的定

位差和测量路径与实际光路可能不重合导致的对

准误差. 因此气池光程 L(81.61 ± 0.42 cm)是通过

使用TDLAS技术测量标准高纯CO2 在6344.68 cm–1

附近的吸收光谱反演得到的 [25], L 的相对不确定度

为 0.51%.

∆νL

∆νL, fit

∆νL, fit

∆νL

∆νL

∆νL

积分吸光度 A 和碰撞展宽  的测量不确定

度主要源于线型拟合误差和相对波数转换误差.

在 OriginLab软件中使用 Voigt函数拟合不同压

强下的离散光谱吸光度, 分别得到不同压强下积分

面积 Afit 和拟合碰撞展宽   及其标准不确定

度 u(Afit)和 u(  ). 拟合过程中固定多普勒展

宽参数, 拟合残差形态较为平坦, 拟合效果较好.

相对波数的不确定度主要来源于 FP标准具的

FSR的不确定度 (0.2%), 在波数与采样点转换中,

对标准具透射峰对应的相对波数进行 3次样条插

值而不是三次多项式拟合, 目的是保证透射峰间隔

对应的波数间隔不变, 而拟合获得的数据会改变波

数间隔. 波数转换误差影响离散光谱吸光度的不确

定度, 进而影响 A 和  的不确定度, 因此引入波

数校正因子 kn, 其数值为 1, 相对不确定度为 r(kn) =

0.2%. 根据 (6)式, A 和  的最终不确定度 u(A)

和 u(  )的计算公式分别为 

u(A) = Afit · kν ·

√(
u(Afit)

Afit

)2

+ r2(kν), (9)
 

u(∆νL) = ∆νL,fit · kν ·

√(
u(∆νL,fit)

∆νL,fit

)2

+ r2(kν) .

(10)

∆νL

∆νL

根据不确定度传递计算方法, 分别计算数据

A-pL/(kBT)和   -p 在 X 轴和 Y 轴方向对应变

量的不确定度, Y 轴数据 A 和   的最终不确定

度分别根据 (9)和 (10)式计算获得, X 轴数据 pL/

(kBT)的不确定度 u(X)是输入参量 p, L, T 不确

定度的正交和, 计算公式为 

u(X) =
pL

kBT
·
√
r2(p) + r2(L) + r2(T ), (11)

其中, r(p), r(L)和 r(T)分别为 p, L 和 T 的相对

不确定度. 对这些带不确定度的数据进行线性拟

合, 直接得到线强 S(T0)和自展宽系数gself 的值与

不确定度, 该不确定度是综合考虑 X 轴和 Y 轴方

向数据不确定度和线性拟合不确定度 u(kLf)的结

果, 可作为 S(T0)和 gself 的最终不确定度. 各条谱

线的线强和自展宽系数的不确定度如表 1所示,

S(T0)测量结果的不确定度范围在 0.63%—2.7%

之间, gself 的不确定度范围在 0.77%—5.4%之间,

二者均小于 HITRAN数据库中的不确定度范围

10%—20%.

∆νL, fit

为了分析各输入参量对 S(T0)和 gself 的不确

定度贡献, 对 4297.01 cm–1 处单次测量中各参量的

相对不确定度及其对最终不确定度的贡献占比进

行定量分析, 结果如表 2所示. 从结果可知, 压强

p、温度 T 和波数校正因子 kn 对 S(T0)和gself 不确

定度的贡献占比相当, 积分面积 Afit 和拟合碰撞展

宽  的贡献占比较小, gself 的不确定度主要源

于线性拟合不确定度 u(kLf), 其贡献占比为 92.02%,

光程 L 对 S(T0)的不确定度贡献占比最大 (65.53%),

因此可以通过使用不确定度更小的气体池进一步

减小 S(T0)的不确定度.
 
 

表 2    4297.01 cm–1 处不同输入参量在单次测量中的不

确定度贡献

Table 2.    Uncertainty  contribution  of  different  input

parameters for one measurement at 4297.01 cm–1.

Quan
tity

Value
Relative

uncertainty/%

Index of uncertainty
contribution/%

S(T0) gself

p 1.17 × 10–3 MPa 0.2 10.07 0.82

T 296.2 K 0.21 11.11 0.9

L 81.61 cm 0.51 65.53 5.34

A 0.055837 cm–1 0.203

Afit 0.055837 cm–1 0.037 0.34

kn 1 0.2 10.07

kLf 1 0.107 2.88

S(T0)
2.368 × 10–21

cm/molecule
0.63

∆νL 0.0142 cm–1 0.21

∆νL,fit
 0.0142 cm–1 0.07 0.1

kn 1 0.2 0.82

kLf 1 2.12 92.02

gself 0.588 cm–1/atm 2.21
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5   结　论

本文设计和搭建了温度与压强可控的 TDLAS

实验装置 , 采集高纯 NH3 在 4296—4302 cm–1 范

围内的吸收光谱, 精确反演了 NH3 在该波段主要

吸收谱线的线强和自展宽系数, 获得了 HITRAN

数据库中没有记录的谱线参数, 通过分析各参量的

不确定度及其传递过程, 计算得到线强和自展宽系

数的相对标准不确定度 , 不确定度范围分别为

0.63%—2.7%和 0.77%—5.4%, 均小于HITRAN数

据库中的不确定度范围 10%—20%. 实验数据可作

为补充和修正 HITRAN数据中 4296—4302 cm–1

范围 NH3 光谱参数的参考.
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Abstract

Spectral parameters of NH3 in a range of 4296–4302 cm–1 in the HITRAN database are different from the

actual situation as they are derived from theoretical calculations. In order to correct the spectral parameters of

NH3  in  this  range  in  HITRAN,  tunable  diode  laser  absorption  spectroscopy  (TDLAS)  technology  and

metrological theory are used to measure the absorption spectrum high-purity NH3 in the range of 4296–4302 cm–1

at 2–10 Torr. The line intensity and self-broadening coefficient of the main absorption line of NH3 in this band

are  retrieved  and  their  uncertainty  are  calculated  by  comprehensively  considering  main  factors  including

pressure, temperature, optical path of gas cell,  wavenumber and line shape fitting. The discrepancies between

our  measured  line  intensities  and  latest  peer-measured  results  are  within  20%.  The  biases  between  our  self-

broadening coefficients and the ones in HITRAN2020 are within 14%. Their uncertainties are in a range of the

0.63–2.7% and 0.77–5.4%, respectively, which are smaller than the uncertainty range of 10–20% in the HITRAN

database. Some of the measured spectral parameters are not recorded in HITRAN. The experimental results in

this work are of significant reference in supplementing and correcting the HITRAN spectral parameters of NH3
in the range of 4296–4302 cm–1.
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