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摘要　高分辨透射率谱线（ＨＩＴＲＡＮ）数据库是构建各种大气辐射传输模式的基本参数，其分子谱线参数的改进，

有助于提高大气辐射传输的计算精度。简述了最近几个版本的 ＨＩＴＲＡＮ数据库，比较７种大气分子（Ｈ２Ｏ、ＣＯ２、

Ｏ３、ＣＯ、ＣＨ４、ＮＯ和ＯＨ）在不同版本 ＨＩＴＲＡＮ数据库中的红外波段谱线参数差异，计算了其在局域热平衡和非

局域热平衡条件下的总内配分函数；利用高层大气辐射传输软件（ＳＨＡＲＣ），分析了不同 ＨＩＴＲＡＮ数据库对以上７
种大气分子在２～４０μｍ波段的光谱透射率和热辐射的影响特性。结果表明：在切线高度为３０ｋｍ处，０．５ｃｍ

－１光

谱分辨率条件下，不同 ＨＩＴＲＡＮ数据库在６００～７５０ｃｍ－１，９５０～１１５０ｃｍ－１，３６００～３８００ｃｍ－１波段的平均透射率

的相对偏差分别为０．２３％，０．３９％，０．３４％，在单个波数上的最大相对偏差达１６％；不同 ＨＩＴＲＡＮ数据库在５５０～
７５０ｃｍ－１，１４９０～１６９０ｃｍ－１，３６００～３８００ｃｍ－１波段的积分辐射相对偏差分别为１．９５％，１．６５％，１５．９４％。

ＨＩＴＲＡＮ０８数据库中的谱线参数最为准确，包含了许多分子弱谱线，对窄波带内高层大气的分子吸收和热辐射有

一定影响。
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１　引　　言
高分辨透射率谱线（ＨＩＴＲＡＮ）数据库广泛应

用于辐射传输计算、大气遥感和探测等领域。自从

１９８２年美国空军地球物理实验室 （ＡＦＧＬ）谱线参
数数据库诞生以来，目前已发布了５个主要版本的

ＨＩＴＲＡＮ 数 据 库［１～５］，最 新 版 本 数 据 库 为

ＨＩＴＲＡＮ０８。理论量子机理计算的发展和实验光
谱测量技术的改进，提高了数据库中谱线参数的精
度，增加了能级跃迁的谱线参数、分子总类、光谱带
及少数同位素［６］，但一些谱线参数，如谱线位置、谱

线强度、空气加宽半峰全宽和低态能量等，仍存在一
定不确定性，影响大气辐射传输软件（ＳＨＡＲＣ）模
拟的分子吸收与发射，给卫星反演地球大气温度、计
算各种气体的浓度带来一定的误差。

国际上许多研究者针对特定的中低光谱分辨率

辐射传输软件，评估了不同版本 ＨＩＴＲＡＮ数据库
对其最终的辐射传输计算所带来的不确定性［７～９］。

国内亦有学者评估了其对低层大气辐射传输的影响

特性［１０，１１］。但以上研究只分析了 ＨＩＴＲＡＮ光谱数
据库对低层大气局域热平衡（ＬＴＥ）条件下辐射传输
的影响，未对高层大气非局域热平衡（ｎｏｎ－ＬＴＥ）辐
射传输的影响特性展开研究。随着空间探测及遥感
技术的发展［１２］，根据高层大气辐射测量反演高层大

气参数信息成为研究的热点，前提必须根据高层大
气内部的各种物理化学过程，构建精确的ｎｏｎ－ＬＴＥ
辐射传输模式。若要满足气候模式研究及空间目标
红外辐射测量等光电工程上的需求［１３］，开展高层大
气ｎｏｎ－ＬＴＥ辐射传输模式研究，必须具备可靠的谱
线参数数据库。

本文首先比较了 Ｈ２Ｏ（包含１６１、１８１、１７１、１８２

４种同位素）、ＣＯ２（包含６２６、６３６和６２７　３种同位

素）、Ｏ３、ＣＯ、ＣＨ４、ＮＯ和ＯＨ　７种红外辐射气体在
不同版本 ＨＩＴＲＡＮ数据库中的谱线参数差异，并
计算了其在ＬＴＥ和ｎｏｎ－ＬＴＥ条件下的总内配分函
数，利用高层大气辐射传输软件，比较不同版本

ＨＩＴＲＡＮ数据库对以上７种高层大气分子吸收和发
射辐射的影响，并详细分析了其产生的原因。

２　ＨＩＴＲＡＮ数据库和高层大气辐射
传输模型
ＨＩＴＲＡＮ数据库中每条谱线包含分子代号、同

位素代号、中心波数、线强、空气加宽半峰全宽和低
态 能 量 等 参 数 信 息。 其 中 ＨＩＴＲＡＮ０４ 和

ＨＩＴＲＡＮ０８版本数据库采用爱因斯坦自发辐射系
数Ａ［１４，１５］代替之前的跃迁动量平方，且采用１５个字
符代替之前的整形数字来标识高低态全局量子数。
为便 于 ｎｏｎ－ＬＴＥ 辐 射 传 输 计 算，有 必 要 把

ＨＩＴＲＡＮ０４和 ＨＩＴＲＡＮ０８数据库中各条谱线的
字符型标识符（１９８５年代号）转化为整形的能级代
号（１９８２年代号）。
表 １ 给 出 了 ＨＩＴＲＡＮ８６、ＨＩＴＲＡＮ９６、

ＨＩＴＲＡＮ２Ｋ、ＨＩＴＲＡＮ０４和 ＨＩＴＲＡＮ０８　５个版本
数据库中７种大气分子（其中，Ｈ２Ｏ包含１６１，１６２，

１７１和１８１　４种同位素，ＣＯ２包含６２６，６２７和６２８　３种
同位素，其他成分均为主同位素）在２５０～５０００ｃｍ－１

波段的谱线参数统计信息，表中所有数据是在温度

２９６Ｋ和气压１０１３．２５ｈＰａ条件下的观测值。Ｎ 为谱
线数，∑Ｓ 表示总线强［单位：ｃｍ２／（ｍｏｌ·ｃｍ）］，

∑（Ｓα）／∑Ｓ表示加 权 洛 伦 兹 半 峰 全 宽 （单 位：

ｃｍ－１）。由表１可以看出，不同版本 ＨＩＴＲＡＮ数据
库中，Ｈ２Ｏ的谱线数变化不大，仅谱线强度和加权
洛伦兹半峰全宽略有变化；ＣＯ２ 的总谱线强度和加
权洛伦兹半峰全宽几乎不变，但谱线数由２００４年的

４４０３４猛增到２００８年的２０５６２５，增幅为４．６７倍，说
明这些增加的谱线主要是由实验和理论计算得到的

弱谱线，对总谱线强度的贡献不大；Ｏ３ 和ＯＨ的谱
线数逐渐增加，总谱线强度逐渐增强，加权洛伦兹半
峰全宽随之变化，其中 ＨＩＴＲＡＮ９６数据库中 ＯＨ
的加权洛伦兹半峰全宽不同于其他数据库，存在明
显偏差。随着ＨＩＴＲＡＮ数据库的更新，ＣＨ４ 和ＮＯ
谱线参数一直在变化。
高层大气辐射传输软件［１６］，采用气体分子单谱

线等效近似的吸收带模式和蒙特卡罗辐射传输算

法，可计算 Ｈ２Ｏ（包含上述４种同位素）、ＣＯ２（有３
种同位素）、Ｏ３、ＣＯ、ＣＨ４、ＮＯ和ＯＨ的分子吸收和
发射光谱。在计算气体分子吸收系数时，采用改进

０５０１００１－２
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的 ＨＩＴＲＡＮ８６数据库，包含跃迁中心频率、谱线强
度、空气加宽半峰全宽、低振动态能量和高低振动态

全局量子数等谱线参数。

表１　２５０～５０００ｃｍ－１　ＨＩＴＲＡＮ中主要吸收气体的谱线统计

Ｔａｂｌｅ　１ Ｓｐｅｃｔｒａｌ　ｌｉｎｅ　ｓｔａｔｉｓｔｉｃｓ　ｏｆ　ｍａｊｏｒ　ｉｎｆｒａｒｅｄ　ａｂｓｏｒｂｅｒｓ　ｌｉｓｔｅｄ　ｉｎ　ＨＩＴＲＡＮ　ｆｒｏｍ　２５０～５０００ｃｍ－１

Ｍｏｌｅｃｕｌｅ　 Ｈ２Ｏ　 ＣＯ２ Ｏ３ ＣＯ　 ＣＨ４ ＮＯ　 ＯＨ

Ｎ

∑Ｓ／

［ｃｍ２／（ｍｏｌ·ｃｍ）］

∑（Ｓα）
∑Ｓ

／ｃｍ－１

∑Ａ／ｓ－１

８６　 ２４２７８　 ５５００４　 １６２９３２　 ４００　 ２５０５３　 １０９７３　 １８８１
９６　 ２４６８４　 ４３７２６　 １４３７５２　 ４９６　 ２８１５９　 １３３６４　 ３９１２
２Ｋ ２４９２２　 ４３７２６　 １４３７２５　 ４９６　 ２８９９８　 １５６８９　 １２３１０
０４　 ２５１７１　 ４４０３４　 １６６２５６　 ４９６　 １３９９８９　 ２５７６０　 １２９３２
０８　 ２５１７０　 ２０５６５２　 ２２７５０２　 ４９６　 １６３４５１　 ５８７６０　 １１１７９
９６　３．０２９×１０－１７　１．１２５×１０－１６　１．７８１×１０－１７　１．００５×１０－１７　１．７４２×１０－１７　４．６７４×１０－１８　５．８３６×１０－１８

２Ｋ ３．０４１×１０－１７　１．１２５×１０－１６　１．７８１×１０－１７　１．００５×１０－１７　１．７４４×１０－１７　４．６６５×１０－１８　６．６０３×１０－１８

０４　３．０９０×１０－１７　１．１２５×１０－１６　１．７２３×１０－１７　１．００４×１０－１７　１．７３９×１０－１７　４．６６５×１０－１８　６．６７３×１０－１８

０８　３．１３７×１０－１７　１．１２５×１０－１６　１．７２５×１０－１７　１．００４×１０－１７　１．７４２×１０－１７　４．６６５×１０－１８　６．５６８×１０－１８

９６　 ０．０７５２６　 ０．０７３５８　 ０．０７２３４　 ０．０６０６２　 ０．０５９２４　 ０．０５０１７　 ０．０８２２５
２Ｋ ０．０７４５８　 ０．０７３５８　 ０．０７２３４　 ０．０６０６２　 ０．０５９２４　 ０．０５０１３　 ０．０４９０１
０４　 ０．０７６４３　 ０．０７３５８　 ０．０７６４２　 ０．０６０６２　 ０．０５８９４　 ０．０５６１９　 ０．０４８９４
０８　 ０．０７１３８　 ０．０７３５８　 ０．０７６４４　 ０．０６０６２　 ０．０５８６５　 ０．０５６１９　 ０．０５０５８
０４　 １．４４４×１０５　 １．６９１×１０６　 １．７８２×１０５　 ６．６２５×１０３　 ７．８９８×１０４　 １．０４１×１０５　 ７．２５６×１０５

０８　 １．４４４×１０５　 ４．７９１×１０６　 １．８９３×１０５　 ６．６２５×１０３　 ８．４９５×１０４　 ２．１６１×１０５　 ２．２９７×１０５

３　光谱参数处理算法
ＨＩＴＲＡＮ数据库提供了参考温度２９６Ｋ下的

谱线参数信息，考虑实际高层大气模式下的谱线参
数的温度修正，可得到地面反照光和太阳光对高层

大气的激发速率，也可反映由辐射去激发和大气发
射导致分子激发态数密度的增强。在高层大气

ｎｏｎ－ＬＴＥ条件下，谱线强度的温度修正可表达为［１４］

Ｓｎｎ′（Ｔ）
Ｓｎｎ′（Ｔｒｅｆ）＝

Ｑｖ（Ｔｒｅｆ）Ｑｒ（Ｔｒｅｆ）
Ｑｖ（Ｔ）Ｑｒ（Ｔ）

ｅｘｐ［－ｈｃＥｎ／（ｋＴ）］
ｅｘｐ［－ｈｃＥｎ／（ｋＴｒｅｆ）］

１－ｅｘｐ［－ｈｃωｎｎ／（ｋＴ）］
１－ｅｘｐ［－ｈｃωｎｎ′／（ｋＴｒｅｆ）］

， （１）

式中Ｓｎｎ′（Ｔｒｅｆ）是参考温度Ｔｒｅｆ下的光谱线强度，ｎｎ′
为振 －转系统中的低 －高态能级，ｈ为普朗克常数，ｋ
为玻尔兹曼常数，Ｅｎ 为低态能量，ωｎｎ 为谱线中心频
率，Ｑｖ、Ｑｒ分别为温度Ｔ下的振动配分函数和转动
配分函数，其具体计算方法参见下文介绍。（１）式
右边第三项为分子振动态数目的玻尔兹曼比率，第
四项表示受激发射效应。
为加快计算速度，采用单条谱线等效带宽近似，

处理分子振动能级跃迁的光谱带，即对光谱带中各
条谱线的线强取对数，然后在谱线强度的单个数量
级范围内划分３个间隔，并把谱线强度间隔内的所
有谱线等效为单一谱线，该间隔内谱线的条数为有
效谱线的统计权重。如单个谱线强度间隔内存在Ｌ
条谱线，其等效谱线强度为

Ｓｅｆｆ（Ｔ）＝∑
Ｌ

ｌ＝１
Ｓ（Ｔ）Ｌ， （２）

式中Ｓ（Ｔ）为温度Ｔ 下众多谱线中一根谱线的强

度。因此，在保证计算精度前提下，有效谱线数目降
低了几个数量级。

文献［１７，１８］采用拉格朗日４点插值方法计算
了ＬＴＥ条件下各种气体在７０Ｋ～３０００Ｋ范围内的
总内配分函数，其表达式为

Ｑ（Ｔ）＝ａ＋ｂＴ＋ｃＴ２＋ｄＴ３， （３）

式中ａ、ｂ、ｃ和ｄ均为特定气体分子同位素的系数。
在ｎｏｎ－ＬＴＥ条件下，大气分子激发态的振动温

度和转动温度并不相同，通常后者等于大气温度。

因 此， 有 必 要 把 总 内 配 分 函 数 Ｑ（Ｔ） ＝
Ｑｖ（Ｔ）Ｑｒ（Ｔ）拆分为振动配分函数和转动配分函数

进行单独处理［１９，２０］。振动配分函数Ｑｖ（Ｔ）的海森堡
简谐共振近似（ＨＯＡ　ｏｆ　Ｈｅｒｚｂｅｒｇ）表达式为

Ｑｖ（Ｔ）＝∏
１

１－ｅｘｐ －
ｈｃεｉ（ ）

熿

燀

燄

燅ｋＴ
， （４）

式中εｉ为分子基态振动能量，转动配分函数Ｑｒ（Ｔ）

０５０１００１－３



光　　　学　　　学　　　报

的分析表达式为

Ｑｌｒ（Ｔ）＝ａｌｒ＋ｂｌｒＴ＋ｃｌｒＴ２＋ｄｌｒＴ３， （５）

式中系数ａｌｒ、ｂｌｒ、ｃｌｒ和ｄｌｒ是通过非线性最小二乘算法
得到的拟合系数。文献［１３］详细说明了地球大气

１００Ｋ～４５０Ｋ温度下的分子振动配分函数的计算
方法。在低热层以上的ｎｏｎ－ＬＴＥ区域，大气温度通
常高于５００Ｋ，且随高度的上升而增加。因此，可将
以上ｎｏｎ－ＬＴＥ条件下的总内配分函数扩展到５００Ｋ
以上的高温区域。
根据总内配分函数的计算算法，得到了１００Ｋ～

１０００Ｋ温度内以上７种大气分子在ＬＴＥ和ｎｏｎ－ＬＴＥ
条件下的总内配分函数。图１给出了２种典型红外

辐射气体（Ｈ２Ｏ和ＣＯ２）总内配分函数在ＬＴＥ与ｎｏｎ－
ＬＴＥ条件下的比值。其中图１（ａ）表明，２００Ｋ以下
的低温区域，Ｈ２Ｏ主要同位素１６１在ｎｏｎ－ＬＴＥ与

ＬＴＥ条件下的总内配分函数相对偏差小于１％，但
少数同位素１８１、１７１和１８２的差异超过４％，５００Ｋ
以上的高温区域，ｎｏｎ－ＬＴＥ条件下 Ｈ２Ｏ的总内配
分函数逐渐强于ＬＴＥ下的数值。图１（ｂ）显示当温
度小于５００Ｋ时，３种ＣＯ２ 同位素的总内配分函数
在ＬＴＥ和ｎｏｎ－ＬＴＥ条件下的差异均小于０．０５％，

５００Ｋ以上的高温区域，ＣＯ２ 同位素在ＬＴＥ和ｎｏｎ－
ＬＴＥ条件下的总内配分函数差异较大，如６２６主同
位素的最大相对差达３．５％。

图１ Ｎｏｎ－ＬＴＥ与ＬＴＥ条件下总内配分函数的比值。（ａ）Ｈ２Ｏ　４种同位素；（ｂ）ＣＯ２３种同位素

Ｆｉｇ．１ Ｒａｔｉｏ　ｏｆ　ｔｏｔａｌ　ｉｎｔｅｒｎａｌ　ｐａｒｔｉｔｉｏｎ　ｓｕｍｓ　ｕｎｄｅｒ　ｎｏｎ－ＬＴＥ　ａｎｄ　ＬＴＥ　ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ．（ａ）Ｆｏｕｒ　ｉｓｏｔｏｐｅｓ

ｏｆ　Ｈ２Ｏ；（ｂ）ｔｈｒｅｅ　ｉｓｏｔｏｐｅｓ　ｏｆ　ＣＯ２

４　光谱吸收和光谱辐射的比较
由第３节中计算的ｎｏｎ－ＬＴＥ条件下总内配分函

数，根据（１）式对谱线强度进行温度修正，构建了新的
分 子 吸 收 带 模 式 文 件。为 说 明 ＨＩＴＲＡＮ８６、

ＨＩＴＲＡＮ９６、ＨＩＴＲＡＮ２Ｋ、ＨＩＴＲＡＮ０４和 ＨＩＴＲＡＮ０８
数据库中谱线差异对以上７种气体分子吸收及热辐射
的影响特性，利用高层大气辐射传输软件，选择计算参
数如下：９００ｋｍ观测高度上，临边切线高度为３０ｋｍ，

北纬３５°白天大气参数，太阳天顶角为２３．２５°，得到７种
大气分子在不同ＨＩＴＲＡＮ数据库下的光谱透射率和
光谱辐射，其中光谱分辨率为０．５ｃｍ－１。

４．１　不同ＨＩＴＲＡＮ数据库中气体吸收特性分析
图２是采用５个版本ＨＩＴＲＡＮ数据库中４种典

型分子的谱线参数计算的光谱透射率η。图２（ａ）显
示不同ＨＩＴＲＡＮ数据库中Ｈ２Ｏ的光谱透射率差异。

吸收最强的当属λ＝６．３μｍ振转带（ｖ２ 基频带）和λ＞
１２μｍ的转动带，前者主要由（０１０－０００）和（０２０－０００）

两个振动跃迁构成，其次较强的吸收带为２．７μｍ光谱

带，１．８７μｍ和３．２μｍ也有较弱的吸收。由水汽光
谱透射率偏差可知，ＨＩＴＲＡＮ０４与 ＨＩＴＲＡＮ０８数据

库中的水汽谱线参数仅在１５８７．３０１６ｃｍ－１处有细微

差别，而 ＨＩＴＲＡＮ８６和 ＨＩＴＲＡＮ９６数据库中的水
汽谱 线 参 数 差 异 不 大。和 ＨＩＴＲＡＮ０８ 相 比，

ＨＩＴＲＡＮ２Ｋ数据库中的水汽吸收光谱带上的差异
最大。

图２（ｂ）显示了ＣＯ２ 在２．７，４．３，１５μｍ具有较

强的吸收，在２．０μｍ和４．８μｍ处有一系列弱吸收

带。２００８年以前的各版本数据库中ＣＯ２ 的光谱吸

收非常接近。而 ＨＩＴＲＡＮ０８数据库新增了大量

ＣＯ２ 弱谱线，其吸收相应增强。图２（ｃ）显示出不同

ＨＩＴＲＡＮ数据库下 Ｏ３ 在几个重要吸收带上的透

射 率 存 在 的 差 异。 与 ＨＩＴＲＡＮ０８ 相 比，

ＨＩＴＲＡＮ８６、ＨＩＴＲＡＮ９６和 ＨＩＴＲＡＮ２Ｋ在１４．１，

９．６，４．７μｍ上的谱线参数均存在较大差异，其中

４．７μｍ处主要是能级跃迁（００２－０００）、（１１１－０００）和
（１０１－０００）引起的；１４．１μｍ 主要是由（０１１－００１）、

０５０１００１－４
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（１１０－１００）、（０２０－０１０）和（０１０－０００）谱线跃迁构成。
与此同时，在Ｏ３ 几个弱吸收带上，以上数据库还存
在差异，如３．３，３．６，５．７μｍ波段。而 ＨＩＴＲＡＮ０４
与 ＨＩＴＲＡＮ０８光谱数据库主要在３．３μｍ（中心波

数为３０００ｃｍ－１）附近存在较大差异，这是因为（０３０－
０００）跃迁谱线（中心波数为３０４６．０８８２ｃｍ－１）的谱
线位置、强度和低态能量均发生变化。

图２ 不同 ＨＩＴＲＡＮ数据库中大气分子透射率的差异。（ａ）Ｈ２Ｏ；（ｂ）ＣＯ２；（ｃ）Ｏ３；（ｄ）ＣＨ４

Ｆｉｇ．２ Ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ　ｏｆ　ａｔｍｏｓｐｈｅｒｉｃ　ｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅｓ　ｉｎ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ＨＩＴＲＡＮ　ｄａｔａｂａｓｅｓ．（ａ）Ｈ２Ｏ；（ｂ）ＣＯ２；（ｃ）Ｏ３；（ｄ）ＣＨ４

　　图２（ｄ）显示不同 ＨＩＴＲＡＮ数据库下ＣＨ４ 分子
的光谱透射率。ＣＨ４ 作为球形陀螺分子，红外

３．３１μｍ（ｖ３ 带）和７．６６μｍ（ｖ４ 带）是较强吸收带，在

２．１３～２．４４μｍ存在较弱的吸收。从图２（ｄ）中可知，
在３．３１μｍ光谱带附近，由 ＨＩＴＲＡＮ０８计算的ＣＨ４
吸收透射率都较其他版本ＨＩＴＲＡＮ数据库要小。在

４３８０ ｃｍ－１ 附 近， ＨＩＴＲＡＮ８６、ＨＩＴＲＡＮ９６ 和

ＨＩＴＲＡＮ２Ｋ 存 在 几 个 较 强 的 吸 收 谱 线，而 在

ＨＩＴＲＡＮ０４和ＨＩＴＲＡＮ０８数据库中，ＣＨ４ 在该波数
区域内的吸收很弱，表明其谱线很少或很弱。另外，
在４２００ｃｍ－１以后区域，不同 ＨＩＴＲＡＮ数据库之间
的差别主要是由单个计算波数间隔内的谱线数不同

造成的，如在４４４９ｃｍ－１，ＨＩＴＲＡＮ２Ｋ只存在１０条
有效谱线，总线强为５．７４２６×１０－２１　ｃｍ２／（ｍｏｌ·ｃｍ），
而ＨＩＴＲＡＮ０８存在７４条谱线，总线强为３．０９７９×
１０－１６　ｃｍ２／（ｍｏｌ·ｃｍ），其吸收比 ＨＩＴＲＡＮ２Ｋ强许
多，透射率相应变小。图中还显示 ＨＩＴＲＡＮ０４和

ＨＩＴＲＡＮ０８数据库中ＣＨ４ 透射率差异较小，表明
其谱线参数变化不大。

图３为切线高度为３０ｋｍ处包含上述７种大气
分子的临边光谱透射率。图３显示，采用不同版本

ＨＩＴＲＡＮ数据库计算的大气光谱透射率存在一定
差异，如在６８７ｃｍ－１和６８７．５ｃｍ－１上，不同版本

ＨＩＴＲＡＮ数据库之间的相对偏差达到最大值，即

图３ 不同 ＨＩＴＲＡＮ数据库中７种分子光谱

透射率的比较

Ｆｉｇ．３ Ｃｏｍｐａｒｉｓｉｏｎ　ｏｆ　ｓｐｅｃｔｒａｌ　ｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅｓ　ｏｆ　ｓｅｖｅｎ

ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ　ｉｎ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ＨＩＴＲＡＮ　ｄａｔａｂａｓｅｓ
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２００８年以前数据库与 ＨＩＴＲＡＮ０８间的最大差异均
超过１６％，这主要是因为该波数处于ＣＯ２１５μｍ强
吸收带上，本身大气透射率很低，同时 ＨＩＴＲＡＮ０８
数据库中新增了大量ＣＯ２ 弱谱线，导致其吸收相应
增强。不同ＨＩＴＲＡＮ数据库中的谱线参数差异主要
在于分子强吸收带上，如在 Ｈ２Ｏ　６．３μｍ，ＣＯ２２．７，

４．３，１５μｍ，Ｏ３９．６μｍ，ＮＯ　５．４μｍ，ＣＨ４３．３１μｍ等
处。表２给出了几个重要分子光谱带上透射率的统
计值，从表中可知，在６００～７５０ｃｍ－１波段（主要包含

ＣＯ２１５μｍ吸收带，同时包含Ｏ３１４．１μｍ少量吸收），

２００４年以前的数据库与 ＨＩＴＲＡＮ０８在该波段内的
平均透射率相对偏差均大于或等于０．２３％，而

ＨＩＴＲＡＮ０４ 与 ＨＩＴＲＡＮ０８ 之 间 的 差 异 仅 为

０．０１％。在９５０～１１５０ｃｍ－１波段（包含Ｏ３９．６μｍ

强吸收带），２００４年之前的数据库与 ＨＩＴＲＡＮ０８间
的透射率相对偏差在０．４％左右，而 ＨＩＴＲＡＮ０４与

ＨＩＴＲＡＮ０８间的平均相对偏差仅为０．２％。在

２２００～２４００ｃｍ－１波段 （包含４．３μｍ强吸收带），不
同版本 ＨＩＴＲＡＮ数据库与 ＨＩＴＲＡＮ０８间的平均
相对偏差小于０．１％。对于３６００～３８００ｃｍ－１波段
（包含２．７μｍ吸收带），２００４年之前的数据库中的
谱线参数变化不大，与 ＨＩＴＲＡＮ０８间的透射率相
对偏差为０．３４％，而ＨＩＴＲＡＮ０４与ＨＩＴＲＡＮ０８间
的相对偏差仅为０．０８％。因此，ＨＩＴＲＡＮ８６ 与

ＨＩＴＲＡＮ０８ 数 据 库 中 的 光 谱 参 数 偏 差 最 大，

ＨＩＴＲＡＮ０４与 ＨＩＴＲＡＮ０８数据库中的谱线参数
最为接近。

表２ 重要光谱带的平均透射率

Ｔａｂｌｅ　２ Ａｖｅｒａｇｅ　ｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅｓ　ｏｎ　ｉｍｐｏｒｔａｎｃｅ　ｓｐｅｃｔｒａｌ　ｂａｎｄｓ

ＨＩＴＲＡＮ　ｄａｔａｂａｓｅ
Ｓｐｅｃｔｒａｌ　ｂａｎｄ／ｃｍ－１

６００～７５０　 ９５０～１１５０　 １４９０～１６９０　 １７８０～１９８０　 ２２００～２４００　 ３６００～３８００
珔ηＨＩＴＲＡＮ０８ ０．５０２　 ０．６６４　 ０．９３４　 ０．９６９　 ０．５０８　 ０．７０９

（１－ηＨＩＴＲＡＮ８６／ηＨＩＴＲＡＮ０８）／％ ０．２６　 ０．４０　 ０．１８　 ０．３２　 ０．０８　 ０．３４
（１－ηＨＩＴＲＡＮ９６／ηＨＩＴＲＡＮ０８）／％ ０．２３　 ０．３９　 ０．１８　 ０．０５　 ０．０４　 ０．３４
（１－ηＨＩＴＲＡＮ２Ｋ／ηＨＩＴＲＡＮ０８）／％ ０．２３　 ０．３９　 ０．１８　 ０．０４　 ０．０４　 ０．３４
（１－ηＨＩＴＲＡＮ０４／ηＨＩＴＲＡＮ０８）／％ ０．０１　 ０．０２　 ０．１７　 ０．０１　 ０．００　 ０．０８

４．２　高层大气光谱背景辐射的比较
图４为以上７种大气分子组成的混合大气临边光

谱辐射Ｒ。从４（ｂ）图中的偏差光谱线中可知，与

ＨＩＴＲＡＮ０８数据库相比，其他数据库在４μｍ以上光谱
区域差异较大，尤其是在７００，１６００，３７００ｃｍ－１附近。与
此同时，其他数据库引起的光谱差异较小。在整个波
段 范 围 内，ＨＩＴＲＡＮ８６、ＨＩＴＲＡＮ９６、ＨＩＴＲＡＮ２Ｋ、

ＨＩＴＲＡＮ０４和ＨＩＴＲＡＮ０８　５个数据库的积分辐射分
别为１．５５２×１０－３，１．５４９×１０－３，１．５４９０×１０－３，１．５４６×
１０－３，１．５７７×１０－３　Ｗ／（ｃｍ２·ｓｒ），ＨＩＴＲＡＮ０８数据库
的总 辐 射 比 其 他 数 据 库 偏 大，这 主 要 是 由

ＨＩＴＲＡＮ０８数据库中新增了大量弱谱线造成的。
但是２００８年以前的各版本 ＨＩＴＲＡＮ数据库，整个
宽波带上的积分辐射差异较小。

图４ 不同 ＨＩＴＲＡＮ数据库中所有成分的光谱辐射比较

Ｆｉｇ．４ Ｃｏｍｐａｒｉｓｉｏｎ　ｏｆ　ｓｐｅｃｔｒａｌ　ｒａｄｉａｎｃｅｓ　ｏｆ　ｓｅｖｅｎ　ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ　ｉｎ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ＨＩＴＲＡＮ　ｄａｔａｂａｓｅｓ

　　表３给出了不同 ＨＩＴＲＡＮ数据库中，各气体重
要光谱带的积分辐射。从中可知，在５５０～７５０ｃｍ－１

波段内，其他数据库的积分辐射均比 ＨＩＴＲＡＮ０８计

算值小１．９％以上，这是因为ＨＩＴＲＡＮ０８数据库包含
大量ＣＯ２ 弱谱线，其发射辐射得以增强。Ｏ３９．６μｍ
强辐射带是９５０～１１５０ｃｍ－１波段的主要发射源，表中
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显示ＨＩＴＲＡＮ８６的积分辐射与 ＨＩＴＲＡＮ０８数据库
计算值间的相对偏差为０．３２％，而其他数据库与

ＨＩＴＲＡＮ０８间的相对偏差小于０．１％，表明Ｏ３ 在不
同 ＨＩＴＲＡＮ数据库中的谱线强度差异不大。在

１４９０～１６９０ｃｍ－１波段，由于 ＨＩＴＲＡＮ数据库中的
谱线参数的不确定性，导致采用２００８年以前数据库
计算的积分辐射比 ＨＩＴＲＡＮ０８大１．６％以上。

１７８０～１９８０ｃｍ－１波段，除 ＨＩＴＲＡＮ０４之外，其他
数据库与 ＨＩＴＲＡＮ０８间的相对偏差均超过１％，尤
其是 ＨＩＴＲＡＮ８６与 ＨＩＴＲＡＮ０８数据库间的相对

偏差 达 ４％。在 ２２００～２４００ｃｍ－１ 波 段，采 用

ＨＩＴＲＡＮ８６计算的积分辐射比 ＨＩＴＲＡＮ０８ 大

２５％，而其他数据库与 ＨＩＴＲＡＮ０８相差１％左右，
这一差异主要是由ＣＯ２ 和Ｏ３ 谱线参数的不确定性
引起的。因此，这一波段内的 ＨＩＴＲＡＮ８６光谱参
数存在较大偏差。在３６００～３８００ｃｍ－１大气窗口波
段，ＨＩＴＲＡＮ９６和 ＨＩＴＲＡＮ２Ｋ 计算的分辐射比

ＨＩＴＲＡＮ０８大１５％以上，ＨＩＴＲＡＮ０４比后者大

６．５％，说明 ＨＩＴＲＡＮ０８数据库中新增的ＣＯ２ 弱谱
线对２．７μｍ波段的辐射有一定影响。

表３ 重要光谱吸收带的积分辐射［单位：Ｗ／（ｃｍ２·ｓｒ）］

Ｔａｂｌｅ　３ Ｉｎｔｅｇｒａｔｅｄ　ｒａｄｉａｎｃｅｓ　ｉｎ　ｉｍｐｏｒｔａｎｃｅ　ｓｐｅｃｔｒａｌ　ｂａｎｄｓ［ｕｎｉｔ：Ｗ／（ｃｍ２·ｓｒ）］

ＨＩＴＲＡＮ　ｄａｔａｂａｓｅ
Ｓｐｅｃｔｒａｌ　ｂａｎｄ／ｃｍ－１

５５０～７５０　 ９５０～１１５０　 １４９０～１６９０　 １７８０～１９８０　 ２２００～２４００　 ３６００～３８００
ＲＨＩＴＲＡＮＲＡＮ０８ １．７８１×１０－３　 １．８０３×１０－４　 ４．６８５×１０－７　 ７．９４３×１０－７　 ３．００３×１０－５　 ３．２７６×１０－７

（１－ＲＨＩＴＲＡＮ８６／ＲＨＩＴＲＡＮ０８）／％ １．９５　 ０．３２ －１．６５ －３．９１　 ２５．０７ －３．７９
（１－ＲＨＩＴＲＡＮ９６／ＲＨＩＴＲＡＮ０８）／％ １．９５　 ０．０６ －１．６５　 １．３３ －１．０８ －１５．９４
（１－ＲＨＩＴＲＡＮ２Ｋ／ＲＨＩＴＲＡＮ０８）／％ １．９５　 ０．０７ －１．８２　 １．０５ －１．０９ －１５．４８
（１－ＲＨＩＴＲＡＮ０４／ＲＨＩＴＲＡＮ０８）／％ ２．３３　 ０．０３ －１．９０　 ０．２１ －０．０３ －６．５４

５　结　　论
简述了最近几个版本的高分辨率分子吸收光谱

参数数据库 ＨＩＴＲＡＮ，比较了不同版本 ＨＩＴＲＡＮ
数据库中的 Ｈ２Ｏ、ＣＯ２、Ｏ３、ＣＯ、ＣＨ４、ＮＯ和 ＯＨ　７
种分子在２～４０μｍ波段的谱线参数，计算了其在

ＬＴＥ和ｎｏｎ－ＬＴＥ下的总内配分函数，并对高层大
气分子谱线进行温度修正，得到新的光谱带参数文
件。最后结合高层大气辐射传输软件，模拟了以上

７种大气分子在３０ｋｍ以上高层大气中的辐射传输
特性。结果表明：

１）２００４年以前的ＨＩＴＲＡＮ数据库与ＨＩＴＲＡＮ０８
数据库在６００～７５０ｃｍ－１，９５０～１１５０ｃｍ－１，３６００～
３８００ｃｍ－１波段的透射率相对偏差分别为０．２３％，

０．３９％，０．３４％；在０．５ｃｍ－１分辨率条件下，不同

ＨＩＴＲＡＮ数据库在６８７ｃｍ－１单个波数点处的透射率
相对偏差达最大值１６％；

２）不 同 版 本 ＨＩＴＲＡＮ 数 据 库 中 在 ５５０～
７５０ｃｍ－１，１４９０～１６９０ｃｍ－１，３６００～３８００ｃｍ－１波段的
积分辐射相对偏差分别为１．９５％，１．６５％，１５．９４％。

对于空间弱目标红外辐射测量，应扣除高层大
气红外背景辐射的影响，同时也应考虑高层大气分
子吸收造成的辐射衰减；对于窄波段红外探测，应考
虑分子强吸收带，合理选择探测波段。因此，利用更
精确的分子吸收光谱参数数据库 ＨＩＴＲＡＮ０８，结合

高层大气辐射传输软件，可准确模拟高层大气分子
吸收与热辐射，有助于光电探测领域的仪器性能优
化设计和红外辐射测量领域内的大气修正研究。
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