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氧气A带吸收系数的温度依赖关系研究∗
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氧气A带是理想的大气要素反演通道,吸收系数是重要的参数之一, 它影响到反演结果的精度. 结合
HITRAN2012数据库和大气温度廓线图, 分析氧气A带吸收系数的影响因素, 推出各因素与温度的依赖关系,
确定吸收系数随温度的变化. 结果表明, 氧气A带谱线半宽度受温度依赖系数影响较小, 而受温度影响较大.
线型因子随温度产生了两种变化, 在谱线半宽度以外的谱线位置上, 随温度的增大, 函数值减小, 而在中心
频率到谱线半宽度的谱线位置上, 随温度的升高而增大. 谱线线强对温度具有强依赖关系. 利用逐线积分算
法计算氧气A带吸收系数, 同时考虑了谱线半宽度的压力展宽效应和谱线线强及半宽度对温度的依赖关系,
得出氧气A带吸收系数对温度的依赖关系主要来源于线强的温赖关系, 尤其是中心频率处温度影响较大; 而
Lorentzian线型函数的温赖关系不明显. 利用布鲁克光谱仪在 1 cm−1下测量 63 m处氧气A带的吸收光谱,
与理论模型在同等条件下的透过率比较, 误差小于 0.83%, 验证了温度校正模型的正确性.
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1 引 言

氧气A带实际是位于 762 nm附近大量单一谱
线的总和 [1]. 由于该谱带分布规则, 吸收气体惟一,
成为理想的大气要素反演通道, 被广泛应用于云顶
高度反演 [2]、大气温压廓线获取 [3]、气溶胶廓线反

演 [4,5]以及军事预警等方面 [6]. 氧分子的光谱结构
呈现四种次偶极子转动分支, 不同的转动态都存在
温度依赖关系, 且谱线线型是温度和压力的函数.
温度对氧气A带的影响主要来源于谱线线强及半
宽度对温度的依赖关系. 实际大气吸收光谱中, 光
谱带内, 线宽和线强分布不均匀, 且二者均具有温
度依赖关系, 导致吸收谱线重叠, 造成吸收系数对
温度依赖关系极端复杂. 目前, 基于大气中氧分子
吸收的研究主要出于理论研究阶段. 王杨等 [7]利

用氧的二聚体 (O4)反演气溶胶消光系数垂直廓线;
车璐等 [8,9]研究了气体的温度、浓度和压强对波长

调制光谱的影响; 而大气中氧分子吸收系数受温度
影响的研究尚未见报道. 仅有Hawks等 [10]进行了

初步的实验验证. 本文结合HITRAN数据库和逐
线积分算法, 研究氧气A带线强及线宽随温度的变
化情况, 分析吸收系数受环境变化的影响, 对基于
大气衰减特性的光学厚度、被动测距等研究有一定

的应用价值.

2 理论依据

根据HITRAN2012数据库 [11], 氧气A带吸收
系数为带内所有单条谱线的平均, 而单条谱线的
吸收系数表示以频率单位为度量, 在离线中心 v0

距离为 (v − v0)处的相对吸收系数. 设单条谱线为
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Lorentzian线型, 氧气吸收系数为单条谱线吸收系
数的总和.

kv =

Nline∑
i=1

ki(v) =

Nline∑
i=1

Sif(v − v0i )

=

Nline∑
i=1

Si

π

αi

(v − v0i )
2 + α2

i

, (1)

其中, kv氧气吸收系数; ki(v)第 i条谱线的吸收系

数; Si是第 i条谱线的线强, f(v − v0i )为线型因子;
v0i 第 i条谱线中心频率; αi为谱线半宽度 HWHM
(half width at half maximum).

在带内任意频率 v处, 吸收系数与谱线强度、
线型、半宽度以及谱线位置有关. 在某条大气路径
上, 大气温度随高度及气压发生变化, 线强的温度
依赖性随谱线而变, 谱线半宽度与温度和压力有依
赖性, 故大气吸收系数将随温度和压力变化.

2.1 大气温度廓线

地球大气的组成和状态在水平方向上不均匀,
但在垂直方向上的物理性质差异更显著, 其明显
特征是温度和压力随高度而变化. 将海拔高度进
行分层处理, 卫星上辐射计测得大气辐射, 最小方
差法求解线性化了的辐射传递方程依次反演出大

气的各种参数 [12], 获得每一层上的温度随海拔分
布关系, 如图 1所示为太原地区5月30日下午18时
温度随海拔高度的廓线图, 当前的大气温度变化
在200—300 K范围内. 随海拔高度的升高, 大气压
强减小, 温度降低, 大气分层处理后, 在每一层上
呈线性, 在对流层温度随高度增加而降低, 到平流
层温度开始缓慢回升. 实际大气温度变化范围在
230—320 K范围内, 提取某时刻温度廓线参数可用
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图 1 温压廓线

于修正氧气A 带吸收系数的计算模型.

2.2 谱线参数的温赖关系

2.2.1 吸收谱线强度温赖关系

氧分子吸收谱线强度与温度存在一定依赖关

系, 同时受同位素分子的影响, 它是吸收系数的积
分, 且依赖于电子跃迁率、频率和低能态能量 [13].
实际测试时, 线强与实际温度有关, 可以写作

S(T ) =

∫ ∞

0

k(v)dv

=
8π3v

3hcMQ(T )
exp(−hcE

′′
/kT )

× [1− exp(−hcv/kT )]f(J
′′
)|Rev|2. (2)

标况下, 氧分子吸收谱线强度可在HITRAN2012
数据库中查的.

S(T0) =
8π3v

3hcMQ(T0)
exp(−hcE

′′
/kT0)

× [1− exp(−hcv/kT0)]f(J
′′
)|Rev|2. (3)

由 (2), (3)式可得

S(T )

= S(T0)
Q(T0)

Q(T )

× exp(−hcE
′′
/kT )

exp(−hcE′′/kT0)

1− exp(−hcv/kT )

1− exp(−hcv/kT0)
, (4)

式中, k(v)是频率 v处的吸收系数, M为氧分子的
分子量, Q(T )为总的配分函数, T为当前温度, T0

为标况温度 296 K, E′′
为氧分子吸收谱线低能态

能量, h = 6.626176 × 1−34 J·s普朗克常数, c =

2.99792458 × 108 m/s光速, k = 1.380662 × 10−23

J/K玻尔兹曼常数; J ′′角动量量子数, f(J ′′) 是统

计权重, |Rev|电子振动跃迁距.
根据配分函数分解定理 [14], 氧气A带的结构

表明在不同能态间的跃迁包括振动和转动跃迁, 配
分函数主要为振动配分函数Qv(T )和转动配分函

数Qr(T ):

Q(T ) = Qr(T )Qv(T ), (5)

Qr(T ) =
8π2IkT

σh2
,

Qv(T ) =
1

1− ehvc/kT
, (6)

式中, I为氧分子转动惯量, 与分子振动核间距有
关; σ为对称数因子, 反映分子的对称性, 同核双
原子分子σ = 1. 氧气A带惟一的吸收气体为氧
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气, 丰度最大的同位素的振动配分函数Qv(T )在

230—320 K温度范围内为 1, 故忽略振动配分函
数 [15], 总配分函数近似为Q(T ) = Qr(T ).

由 (6)式,Qr(T0)

Qr(T )
=

T0

T
代入 (4) 式得谱线强度

与温度的依赖关系:

S(T ) = S(T0)
T0

T
exp

[
− hcE′′

k

(
1

T
− 1

T0

)]
×
(

1− exp(−hcv/kT )

1− exp(−hcv/kT0)

)
= S(T0)

T

T0
exp

(
− c2E

′′T0 − T

TT0

)
×
(

1− exp(−c2v/T )

1− exp(−c2v/T0)

)
, (7)

其中, c2为第二辐射常数 (c2 = hc/k = 1.4388

cm·K).

2.2.2 线型函数的温度依赖关系

不同的谱线加宽机理下所产生的谱线半宽度

及线型函数因子不同. 谱线半宽度定义为从谱线
中心 v0 算起, 谱线半功率点的频率, 即一条谱线最
大吸收系数的二分之一处的谱线宽度的一半. 线
型因子是以频率单位为度量, 在离线中心 v0距离为

(v − v0)处的相对吸收系数, 是归一化函数, 即∫ +∞

−∞
f(v − v0)dv = 1. (8)

在氧气A带, 谱线以洛伦兹加宽和多普勒加宽
为主, 在大气底层 30 km以内, 洛伦兹加宽占统治
地位. 本文以洛伦兹线型为例说明. 洛伦兹半宽度
随碰撞分子而变, 而碰撞分子与温度密切相关, 用
以下公式表示半宽度的温赖关系:

αL(P, T ) = αL(P0, T0)
P

P0

(
T

T0

)−n

= γair
P

P0

(
T

T0

)−n

, (9)

式中, P , T分别是实际测量压强和温度, P0, T0为

HITRAN数据库标况下的压强和温度, γair为HI-
TRAN数据库标况下的空气展宽半宽度. 一般地,
n为Lorentzian加宽指数.

洛伦兹加宽的线型因子为

f(v − v0) =
1

π

αL
(v − v0)2 + α2

L
. (10)

3 实验结果分析

根据太原地区大气温度廓线, 温度变化范围在
230—320 K之间,分析氧气A带谱线主要参数受温
度的影响情况. 结合一定温度下的实验数据, 验证
了校正模型的正确性.

3.1 谱线强度温赖关系分析

因玻尔兹曼因子所表示的能级布局不同, 使氧
气A带谱线强度不同, 且通过因子hv/kT , 吸收谱
带的结构对温度具有强烈的依赖关系. 标况下氧A
带单条谱线的线强在HITRAN2012数据库中获得,
由 (7)式知, 氧气A带的谱线强度受温度及指数函
数的影响较大. 式

1− exp(−c2v/T )/1− exp(−c2v/T0)

中 v在 12900—13200 cm−1之间, T的取值范围为

230—320 K, 而

exp(−92.4227) 6 exp(−c2v/T ) 6 exp(−63.1405),

在精度范围内取值为1, 分母情况同分子, 强度主要

受 exp
(
− c2E

′′T0 − T

TT0

)
的影响. 如图 2所示, 为

该指数项随温度变化情况, 温度变化强烈影响到该
指数项的变化, 从而对谱线强度影响较大. 氧气A
带含有多种氧分子同位素, 这些同位素在不同频率
处的低态能量不同, 图 2反映了不同频率处线强指

数项随温度变化的趋势. 氧气A带谱线强度对温度
的强依赖关系如图 3所示, 随着温度的升高, 不同
频率处线强呈指数状态快速变化, 且线强变化强度
不同.
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图 2 线强指数项随温度变化图
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图 3 线强随温度变化

3.2 线型函数的温赖关系分析

谱线半宽度作为谱线宽度的一种度量, 因谱线
加宽机理的不同而产生谱线半宽度及线型因子的

不同. 考察垂直高度 30 km以内以碰撞加宽为主,
研究Lorentzian线型函数的温赖关系. 氧气A带内
含多种氧同位素其振转跃迁不同, 不同转动线对应
不同的谱线半宽度. (9)式表明, 谱线半宽度随频
率、压强和温度而变, 假设压强一定的前提下, 研究
温度对谱线半宽度的影响. γair和n为 296 K时空
气加宽半宽度和Lorentzian加宽指数, 随频率而变
化, 在HITRAN数据库中可获得. 如图 4所示, 加
宽指数随频率变化从 0.63变化到 0.74, 但绝大多数
谱线的n为0.63.
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图 4 谱线半宽度比随温赖系数的分布

在230—320 K范围内温度一定时, n的变化引
起半宽度值最大变化幅度为 2.87%. 由图 5 (a)可
见, 加宽指数的变化只引起半宽度比波形的波动.
而温度的变化才是致使半宽度乃至吸收系数变化

的主要因素之一. 大气实际温度范围 (230—320 K)

内, n的变化 (0.63—0.74)引起半宽度比的最大变
化幅度为2.34%.
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图 5 谱线半宽度随温度变化 (a)谱线半宽度与标况下
比值随温度变化; (b)谱线半宽度随温度变化

图 5 (b)是谱线半宽度在一定的加宽指数下
随温度的变化曲线. 加宽指数一定时, 温度在
230—320 K范围内的变化引起谱线半宽度的最大
变化幅度为29.1%; 最小变化幅度为18.7%. 以上数
据说明, n值随频率的变化对谱线半宽度的影响较
小, 而大气温度的变化起着更重要的作用.
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图 6 线型函数随温度变化

根据 (10)式, 线型函数跟谱线半宽度以及带内
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频率有关. 取中心频率为 13000 cm−1, 大气压强为
1013.325 hPa. 不同温度下线型函数值的变化情况
如图 6所示, 函数值出现两种变化. 在中心波长处,
线型函数变化最快, 变化幅度为 34.5%, 在中心频
率附近随着温度的升高, 线型函数值增大, 因受频
率差及半宽度相关参数的影响增大的幅度变小.

3.3 温度对吸收系数的影响

氧气A带吸收系数主要受到线强和线型函数
的影响, 根据前面分析, 实际大气中, 因氧气A带含
不同同位素, 在不同频率处有不同线宽、线强, 且各
线宽和线强对温度的依赖关系不同, 使吸收谱线发
生重叠, 最终造成吸收系数对温度依赖关系极其复
杂, 随频率发生明显的变化. 利用逐线积分方法计
算出氧气A 带不同温度下的吸收系数 [16]如图 7所

示. 大气温度分别取 200 K, 250 K和 300 K, 在中
心频率附近随着温度的升高, 吸收系数增大, 两翼
则增大幅度变小. 吸收系数谱线随温度的变化与谱
线强度随温度的变化类似, 谱线强度比线型加宽因
子更能影响到吸收系数.
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图 7 氧气A带R分支吸收系数随温度变化曲线

3.4 吸收系数对比分析

为验证温度校正后吸收系数模型的正确性, 用
实验数据证明. 实验数据来自山西太原地区, 大气
温度为19◦C妫标准大气压下, ABB公司SQG770G
为光源,功率为10 W,在水平方向采集63 m处的光
谱数据, 采用分辨率1 cm−1的布鲁克光谱仪VER-
TEX 70, 光谱仪输入端采用口径大小为 10 cm的
望远镜, 多次测量获得氧气A带的吸收光谱. 将原
始光谱经拟合基线计算出带平均透过率 [17], 进而
计算出其吸收系数. 在同等条件下, 温度校正前,

理论计算吸收系数曲线实测曲线如图 8所示, 逐线
积分法计算温度校正后的吸收系数与实测吸收系

数曲线如图 9所示. 蓝色曲线为理论计算吸收系数
值, 而红色为实测吸收系数曲线. 二者均存在曲线
中心频率的偏移. 图 8强吸收部分处相关系数为

0.2605, 误差为21.1%,
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图 8 实测与温度矫正前的吸收系数曲线
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图 9 实测与温度矫正后的吸收系数曲线

因未考虑氧分子吸收受周围环境影响, 使吸收
系数的中心频率发生严重偏移, 导致理论计算与实
测值的相关性大大降低, 误差增大. 图 9中强吸收

部分相关系数为0.9552,误差为0.83%,理论模型经
温度校正后, 与实测温度一致, 提高了二者的相关
性, 大大减小了测量误差, 证明了模型温度校正的
正确性和必要性.

4 结 论

结合HITRAN2012数据库, 根据吸收系数计
算方法, 建立了温度校正模型. 针对谱线加宽机理,
以Lorentzian线型为例, 分析了氧气A带谱线半宽
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度对温度的依赖程度, 表明谱线半宽度受温度依赖
系数影响较小, 而受温度影响较大. 线型因子不仅
与谱线位置有关, 而且依赖于谱线半宽度, 在中心
频率到谱线半宽度的谱线间的谱线位置上,随温度
的升高增大幅度较大. 吸收系数对温度依赖的第二
个因素为谱线线强, 它对温度的依赖主要表现在指

数部分 exp
(
− c2E

′′ T0 − T

TT0

)
, 具有强依赖关系. 利

用逐线积分算法计算氧气A带吸收系数, 得出氧气
A带吸收吸收对温度的依赖关系主要来源于线强
的温赖关系, 尤其是中心频率处温度影响较大; 而
Lorentzian线型函数的温赖关系不明显. 结合实验
测得光谱数据计算出吸收系数与理论计算值相比,
验证了温度校正模型的正确性. 该结论为利用氧气
A带进行光学厚度反演、云顶检测、军事目标分析
和主、被动测距等提供依据.
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Abstract
Oxygen A-band is an ideal inversion channel. Absorption coefficient is one of the important parameters, its precision

determines the accuracy of inversion result. The influence factor for the absorption of oxygen A-band is analyzed using
HITRAN2012 database and temperature profiles of atmosphere. The temperature dependence is deduced for each
influence factor, and then for the absorption coefficient. It is found that the influence of temperature on the coefficient is
poor for HWHM (half width at half maximum) of the spectral line, but the HWHM of the line is greatly influenced by the
temperature. The linetype function has two changes during the variation of temperature: The function value decreases
with increasing temperature beyond the HWHM; it, however, slowly increases from the center frequency to HWHM of the
line. The line intensity is strongly dependent on the temperature. Using the line by line integral algorithm, the absorption
of oxygen A-band is calculated. The temperature dependences are considered to come from the pressure broadening
effect, spectral line intensity, and HWHM. A conclusion is given that the temperature dependence of absorption of
oxygen A-band comes from line intensity, and especially the center frequency. While, the temperature dependence of the
linetype function with Lorentzian is not obvious. Finally, the absorption of oxygen A-band is measured at 63m using
BRUKER spectrometer with 1 cm−1 . The error is less than 0.83% as compared with that in theoretical model under
the same condition. The correctness of the temperature calibration model is thus verified.

Keywords: oxygen A-band, absorption coefficient, temperature dependence, line intensity
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