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摘 要：利用最新版本的大气分子吸收光谱资料 HITRAN 2004，以CO 15 m吸收带为例，通过精确的逐线积 

分模式 ，详 细讨论 了温度对 谱线半宽度、线 强以及 吸收系数的影响。结果发 现：吸收系数对 温度 的依赖 关系主要 受 

线强对温度依赖关 系的影响 ，受半宽度对温度依赖关 系的影响较小 ；在 吸收带的 中心 区域 ，温度 对线 强和 吸收 系数 

的影响较 弱，而在 带翼影响较强。 

关键词 ：CO，15 LLm吸收带 ；温度依 赖关系；逐 线积分 

中图分类号 ：0433．5 1 文献标识码 ：A 文章编号 ：1673—7148(2008)02—0001—06 

引 言 

政府间气候变化专门委员会第 四次科学评估报 

告(IPCC AR4)认为 ，过去一百年(1906--2005)全 

球平均气温上升了0．74 oC，并将其归因于大气温室 

气体浓度的增加。其 中，CO，是受人类活动影响最 

大的一种温室气体，它在大气中的浓度 (体积分数 ) 

已经从工业革命 前的大约 280×10 增加 到 2005 

年的 379×10一。这主要来 自人类 大量使用煤 炭、 

石油和天然气等化石燃料以及土地利用状况的变化 

(主要是森林和草原 的破坏 )。大气 中 CO 浓度的 

增加会使地气系统 向外空发射 的红外辐射减 少，从 

而导致大气对 流层 和地面 温度 的升高 ，此 即所 谓 

“增强 的温 室效 应 ”。根据 IPCC AR4的估 计 ，自 

1750年工业革命 以来 ，所有 温室气体 (包 括 CO，， 

CH ，N，0，CFCs，对流层 O 以及 由 CH 所生成 的平 

流层 水 汽 )产 生 的气 候 变 化 辐 射 强 度 为 3．05 

Wm一，其中 CO，的贡献超过 50％ ，为 1．66 Wm 。 

目前已建立各种气候模式来研究这些问题 。在 

当代较先进的气候模式中，有将近一半的计算机时 

间都是用于辐射计算 ，而其 中最费时的是关 于大气 

气体红外吸收的计算。为了节省 CPU时间，过去模 

式中广泛使用带模式 、比辐射率 以及其他一些经验 

和半经验方法 ；近年来 k分布和相关 k分布方法逐 

渐崭露头角 。但是 ，所有这些方法的精度都必 

须有一个比较标准 ，以便对其进行验证或者检验，这 

就是逐线积分方法 ，它被认为是最精确的方法。 

但在逐线积分方法的框架下，仍然有许多值得 

研究和改进的问题。在不减少精度 的前提下 ，选择 

合适的处理吸收系数对温度依赖关系的方法 ，可以 

极大地提高逐线积分的速度 。目前在这方面详细的 

研究工作依然较少 。 

本文以 CO 15 m 吸收带为例，通过精确 的逐 

线积分模式 ，详细研究 了温度对半宽度、线强和吸收 

系数的影 响，可望为建立具有坚实物理基础的参数 

化的实际大气辐射传输模式提供一定的参考。 

l 基本理论 

包括大气 CO 在内，某一大气气体分子 的吸收 

系数对温度的依赖关系起因于温度对其谱线线强及 

半宽度的影响；虽然与大气压力对吸收系数 的影响 

相 比，温度的影响是第二位的，但它仍然是影响吸收 

系数的一个重要因子 。在逐线 积分计算中 ，可以 

精确计人吸收系数对温度 的依赖关系。 

1．1 谱线线强对温度依赖关系 

线强对温度的依赖关系，可以由量子力学理论 

导出，即 
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s㈩ = 唧[ 
(1) 

式中，E”表示谱线跃迁的低态能量 (以 cm。。为单 

位)；To是标准温度 (296K)；Q 和 Q，分别表示振动 

和转动配分函数 ，均是温度的函数。其中，振动配分 

函数 Q 对温度依赖关系不明显，在涵盖实际地球大 

气的温度变化范 围(175K一325K)内，大气 CO 分 

子的振动配分函数从 1．0095增加到 1．1269，幅度只 

有 10％ 左右，转动配分 函数对温度依赖关 系可表 

示为 

Q，(T)=Q (710)f l (2) 、』
0 ， 

式中指数_『随分子而异 ，对 C0 、N 0、CO和 0 等线 

形分子来说， =1；对H 0、0 和 CH 等非线形分子 

而言 ，_『= 1．5。这就意味着 ，对 本文所讨论的大气 

CO，分子来说，其转动配分函数将与温度成正比 

关系。 

另外一个影响线强对温度依赖关系的因子是跃 

迁的低 态 能 量 E ，它 通 过 式 (1)中 的 指 数 项 

exp[1．439E (T—To)／(T×To)]影响线强。对大气 

CO 15 m吸收带 (500—800 cm )而言 ，跃迁低态 

能量可以从0 cm 增加到4304．5 cm～，幅度变化很 

大 ；指数项 exp[1．439E (T一710)／(T×To)]对线强 

进而对吸收系数的影响将在 3．2节中阐述。 

1．2 谱线半宽度对温度依赖关系 

至于温度对谱线半宽度的影响，需要考虑不同 

的谱线加宽机制。在大气低层(一般30 km以下)，压 

力加宽占支配地位，此时的谱线加宽称作洛仑兹加 

宽，其半宽度 OL (P，T)对温度依赖关系为 

(p， ) (p。，To)( p
．． 一

T ) (3) 
这里需要注意的是，式中的洛仑兹半宽度温度依赖 

指数 ．rt是随各个跃迁(谱线)而变的。上式中的 几值 

在没有实验或理论数据可用时，假定为 0．5。 

另一方面 ，在大气高层(50 km以上 )，多普勒加 

宽将占支配地位，其半宽度 OL。(P，T)只是谱线中心 

频率 和温度的函数 ，与压力无关 ： 

。 ： f 1了：4．301×10～ (4) 

式中，c是光速，．i}是玻尔兹曼常数 ， 是分子量。对 

于本文所讨论 的 CO 15 m带来说 ，其中心波数 667 

cm ～
，在涵盖实际地球大气的温度变化范围内，多 

普勒半宽度从 5．721×10 cm 增加到 7．796× 

10 cm～，变化幅度 <40％。 

在 30—50 km的“中层大气”，压力加宽与多普 

勒加宽将同时起作用。因此 ，在这两个高度之间，需 

要考虑洛伦兹 加宽和 多普勒加 宽的混合 效应，即 

Voigt线型(见下)。 

1．3 吸收系数对温度依赖关系 

在压力加宽、多普勒加宽 以及混合加宽等不同 

谱线加宽机制下，吸收系数可以分别表达为 

S 

” (5) 

S 
Pexp 门 ㈩ =——— I—l— l I 【o) D~／叮T 、 D ， 

=  

t 
d (7) 

叮T J V + ( 一 } 

在式 (7)中，．i}。是 线 中心 吸 收 系数 ，．i}。= S／(OL。 

~／叮T)； =( 一 0)／ D；)， OL￡／ D。 

由上式发现 ：由两个参数决定吸收系数对温度 

依赖关系，即谱线线强及半宽度。在实际地球大气 

中，具有不同线宽和线强以及不 同线宽和线强温度 

依赖关系的吸收谱线的重叠，造成吸收系数对温度 

依赖关系的极端复杂性 ，它不但随波数发生明显变 

化 ，而且在不同压力下也不相 同。 

2 逐线积分方案 

逐线积分就是逐条计人大气气体吸收谱线贡献 

的一种精确的吸收系数计算方法。假定谱线为洛伦 

兹线型 ，吸收系数则可以表示为 

而  ㈩ 

式中，OL 是洛伦兹加宽的半宽度 ，s 是第 2条谱线 

的线强 ， ，则是谱线中心波数。 

为了不丢失任意一条谱线对吸收系数的贡献， 

频率积分的步长必须小 于谱线加宽的半宽度。如上 

所述，在大气高层，谱线加宽被多普勒效应控制，由 

式(4)可知 ，假设 是 1 cm～，多普勒加宽的半宽度 

的数量级为 10。cm～，如果要计算跨越几千个 cm 

的红外吸收带的吸收系数，则积分取样点可能高达 

10 个。即使是对本文所讨论 的 CO 15 m 吸收带 

(500--800 cm )而言，频率积分样点也必须高达近 

7×10 个。石广玉⋯ 和 张华等 曾经详细讨论过 

取样点的选取对吸收系数及其计算效率 的影响 ，本 

文选取其中一种比较简单且有效的方法，即频率积 

分步长等于多普勒半宽度 。 

另一方面，大气分子吸收谱线线翼贡献的截断 
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是逐线积分中必须考虑 的又一个重要 问题。从理论 

上说 ，在计算某一波数 处的吸收系数 k，时，波数积 

分限应当取作无穷大。但是 ，实际上 ，不但 吸收 系数 

k 将基本上按离线 中心距离的平方而衰减 ，而且谱 

线线强和谱线的远翼行为都存在着某种误差和不确 

定性 ，因此无限制地计及谱线远翼 的贡献是没有实 

际意义的。目前有 许多方 法可 以用来进 行线 翼截 

断⋯ ，本文选取其 中一种 比较常用 的方法 ，即对 

每条谱线都选择从其中心开始的 5 cm 宽度作为 

对一条谱线的截断波数。 

3 结果分析和讨论 

CO 15 m吸收带在地 气系统辐射能交换中起 

着重要作用 ，通过这个光谱 区向外空射 出的长波辐 

射能约 占整个长波辐射能损 失的 30％。实际上，每 

种气体在每个吸收波段的吸收对大气辐射平衡的重 

要性取决于两个因素 ：一是吸收谱带的强度 ，二是吸 

收气体的含量 。由于 CO 15 m吸收带 中心 和带翼 

区域吸收强弱明显不 同，因而将它们分开处理可能 

是有意义 的。本文取 657—667 cm 和 740—760 

em 分别代表吸收带中心区域和带翼。 

计算中所用的大气分子吸收谱线是最新版本的 

HITRAN 2004⋯ 
， 这个 版本共 收集 了 0 ～23 000 

em 波段 、39种大气气体的 1 789 569条谱线 。对于 

大气 CO 15 m带 (500—800(3111 )来 说 ，共 有 

19 108条谱线 ，其中在 657—667cm 有 3 233条 ，在 

740—760em 有 853条 。 

3．1 温度对谱线半宽度的影响 

如上所述 ，对于压力加宽来说 ，温度对洛仑兹半 

宽度的主要影 响因子是温度依赖指数 n[参见公式 

(3)]，可从谱线资料汇编中得到。图 1 a、b分别给出 

了 CO 15 m吸收带的带中 t5和带翼各条谱线 的温 

度依赖指数 n。由图 1可以看到 n凶谱线而异 ，可从 

0．52变化到 0．78，但绝大多数谱线的 n≥0．69，对带 

中心区域(657—677 em )来说(图1a)，n≥0．69的 

占94．68％，而在带翼区间(740—760 cm ，见图 1b) 

则占94．72％，二者几乎完全相同。 

一 个值得注意的问题是，n的变化对谱线半宽 

度进而对吸收系数的影 响是 因温度而异 的，在实际 

地球大气的温度变化范围内，由公式 (3)右边第二三 

项可知 ，当温度是 180 K时 ，由于 n的变化(0．52 ～ 

0．78)，该项的数值可以从 1．295增加到 1．474，变化 

幅度为 14％；但当温度为 320 K时 ，它将从 0．960减 

少 到 0．941，变 化 幅 度 只 有 2％。如 果 取 n为 

0．735(绝大多数谱线的 n之中值 )，当温度从 180 K 

变化到320 K时 ，该项数值将从 1．441减少到0．944， 

变化幅度达 35％ 左右。这就说明，n值本身的变化对 

谱线半宽度的影响较小 ，对绝大多数谱线来说，大气 

温度的变化起更重要的作用。 

考虑 n值及大气温度变化 的综合效应，可 以得 

到不同温度下洛伦兹半宽度的比值随波数的变化趋 

势(见图 2 a、b，参考温度取 250 K)。由图 2可见 ，当 

温度为 180 K时，该 比值从 0．77增加到 0．83，变化 

幅度在 8％ 左右 ；当温度为320 K时，则从 1．14增加 

到 1．21，幅度变化在 6％ 以内。因此，无论是在吸收 

带的带中心 区域还是带翼 ，虽然温度越高洛仑兹半 

宽度越大 ，但总体 而言洛伦兹半宽度对温度依赖关 

系并不明显。 

至于谱线 的 Doppler加宽，它只在大气高层才 

是重要的。由式(4)可知 ，多普勒半宽度与大气分子 

量的平方根成反比，与大气温度的平方根成正 比。对 

CO，分子来说 ，由于其分子量 M等于 44，因此，即使 

在实际地球大气的最大温度变化范围(320～180 K) 

内，多普勒半宽度的变化也只有 33％。这就是说，无 

论是在吸收带的带 中心还是带翼 区域 ，多普勒半宽 

度对温度的依赖性都不是很明显。 

658 660 662 664 666 668 670 672 674 676 

波数 ／cm-- 

图 1 CO2 657—677 cm (a)及 740—760 cm 

740 742 744 746 748 750 752 754 756 758 760 

波数 ／cm 

(b)区 间的谱线半宽度温度依赖 指数 
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图 2 CO2 657—677 cm (a)及 740—760 cm 

3．2 温度对谱线线强的影响 

如前所述 ，线强的温度依赖关系主要 由配分 函 

数以及指数项 exp[1．439E (T—To)／(T×To)]这 

两个 因子决定的[见公式(1)]。表 1列出了标准状 

况(296 K)下的配分 函数与 3个典型温度下的配分 

函数之比值。由表 l可知 ：不同温度下振动配分函数 

表 1 温 度对 总配分 函数 的影响 

温 Q~( T

r

o

； 他Q~( Tro； 
180 1．081 1．644 1．777 

250 1．041 1．184 1．232 

320 0．975 0．925 0．902 

的比值都近似等于 1，最大变化幅度只有 10％ 左右 ； 

转动配分函数对温度 比较敏感 ，比值从 180 K时的 

1．644减小到320 K时的0．925，变化幅度高达40％； 

在实际地球大气涵盖 的温度范围内，总配分 函数 比 

九e 

是 
= 
L 

(b)不 l司温 度下洛伦 兹半 宽度 的比值 随波数 的变化 

值从 1．777减小到 0．902，变化幅度在 50％ 以内，温 

度愈高 ，配分函数愈大。从表 1不难看出，影响总配 

分函数的主要是转动配分函数。 

图 3给出了各条谱线 的指数项 exp[1．439E”(T 

—  )／(T×ro)]在温度分别是 180 K和320 K时与 

参考温度时的 比值的变化。由图 3可见 ：在 CO，15 

m吸收带的中心区域 exp[1．439E”(T—ro)／(T× 

)]对温度的依赖关系较弱(图 3a)，有大量谱线 

的 比值落在0．1～10之间 ；在带翼则受温度的影响 

较大，很少有 比值落在0．1～10的谱线 (见图 3b)。 

另外 ，如图 3a、b中的实线所示 ，不管是在带中心还 

是带翼 ，在低温时指数项 exp[1．439E”(T—ro)／( 

×To)]对温度更敏感 ，变化幅度可达 3 ～4个数量 

级 ；而在较高温度下变化幅度只有两个数量级左右 

(图中虚线)。 

× 

邑 
＼  

山 

是 

蓉 

658 660 662 664 666 668 670 672 674 676 740 742 744 746 748 750 752 754 756 758 760 

波数 ／em 波数 ／em 

图3 C02 657—677em (a)及 740—760cm (b)不同温度下 exp[一1．439E”( — )／(T×ro)]值随波数的变化 

图4给出了各条谱线的线强在温度 180 K和 

320 K时与 250 K时的比值变化。对比图 3和图4不 

难发现 ：不管是在 CO，15 lxm吸收带 中心 区域 (图 

4a)还是在带翼(图4b)，线强的变化趋势与指数项 

exp[1．439E”(T— )／(T×To)]的情形几乎完全 

一 致。这进一步说 明了线强对温度 的依赖 主要受因 

子 exp[1．439E”(T—ro)／(T×ro)]的影响，而其他 

因子如受激发射、配分函数等的影响是第二位的。 

3．3 温度对吸收系数的影响 

由式 (5—7)可知，吸收系数对温度依赖关系是 

通过线强和半宽度来体现的。本文利用前面描述的 

精确逐线积分方法 ，综合两个 因子 ，计算 了 1atm大 

气压力下 ，温度分别为 180 K、250 K和 320 K时 ， 

CO，657—677 12111 以及 740—760 cm 区间内的吸 

m。 Ⅲ日w 阱 ㈣㈣㈣ m。 
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收系数在上述3个温度下的比值 ，如 图5a、b所示 。对 

比图 2、图 3、图4以及图5，可以清楚地看出，与线强 

时的变化趋势相似 ，在带 中心和带翼区域不 同温度 

下吸收 系数 比值 的变化趋势 明显不 同：在带 中心 

(图 5a)温度的影响较弱，大部分 比值都在 1附近 ； 

在带翼(图 5b)，温度 的影响很强 ，不同温度下吸收 

趔 

丑 

曛 

658 660 662 664 666 668 670 672 674 676 

波数 ／em—I 

图 4 CO2 657—677cm (a)及 740—760 cm 

系数 比值从 0．03变化到接近 10。另外 ，吸收系数对 

较低温度更敏感 ，尤其是 在带翼 区域。例如 ，320 K 

与 250 K时的吸收系数 比值从 2．19增加到 8．41，幅 

度变化达到 284％(图5b虚线)，而 180K与250K时 ， 

其 比 值 则 从 0．03增 加 到 0．19，幅度 变 化 高 达 

533％(图 5b实线所示 )。 

遥 

丑 
基 

趔 
丑 

瓤 

督 

740 742 744 746 748 750 752 754 756 758 760 

披数 ／cm。。 

(b)不 同温度下线强 的比值 随波数 的变化 

658 660 662 664 666 668 670 672 674 676 740 742 744 746 748 750 752 754 756 758 760 

波数 ／era 波数 ／cm。。 

图 5 CO 657—677cm (a)及 740—760 cm (b)不同温度下吸收 系数的 比值 随波数 的变化 

图 6 a、b表示当压力是 1 atm、温度为 320 K和 

180 K时 ，CO，657—677 cm 及740--760 cm 区间 

的吸收系数 比值的变化，其 中，虚线表示只考虑半宽 

度的温度依赖关系，灰实线为只考虑线强的温度依 

赖关系，黑实线表示 同时考虑二者 的温度依赖关系 

658 660 662 664 666 668 670 672 674 676 

波数 ／era 

图 6 CO2 657—677cm。(a)及 740—760 em 

时吸收系数 的变 化。对 比图 6a和 b可以发现 ：在 

CO 15 Ixm吸收带 中心区域 ，半宽度和线强的温度依 

赖关系对吸收系数的影响都不是很大；但在带翼 ，线 

强温度依赖关系对 吸收系数的影响起 主要作用 ，半 

宽度温度依赖关系的影响依然较小。 

趔 
丑 

督 

740 742 744 746 748 750 752 754 756 758 760 ‘ 

波数／era 

(b)不 同温度 下吸收 系数 的比值随波数的变化 
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4 结 论 

本文通过利用一种快速高效的逐线积分模式 ， 

以大气主要温室气体 CO，15 p,m吸收带的657—677 

cm 和740—760 cm 为例，详细讨论了温度对半 

宽度、线强以及吸收系数的影响。结果表明：吸收系 

数对温度依赖关系主要受线强对温度依赖关系的影 

响 ，受半宽度对温度依赖关系的影响很小；而线强对 

温度的依赖关系主要受 exp[1．439E (T—To)／(T× 

)]的影响，受配分函数 的影响很小。因此 ，吸收系 

数 对 温 度 的 依 赖 主要 受 制 于 exp[1．439E”(T 一 

)／(T×7"o)]的影响；在吸收带的中心区域 ，温度 

对线强和吸收系数的影响较弱 ，但是在带翼 其影响 

较强 ，而且在较低温度时，线强及吸收系数对温度的 

依赖性增强。 
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Study on the Temperature Dependence of CO2 1 5 Absorption Band 

Li Cuina ，Zheng Youfei ，Shi Guangyu 

(1．School of Environmental Science and Engineering，NUIST，Nanjing 210044，China； 

2．State Key Laboratory of Numerical Modeling for Atmospheric Sciences and Geophysical Fluid Dynamics 

Institute of Atmospheric Physics，CAS，Beijing 100029，China) 

Abstract：Using HITRAN 2004，the updated molecular spectroscopic database，and an exact line— 

by．1ine integration，we take CO2 15absorption bands as an example to discuss the temperature depend— 

ence of half width，the line intensity and absorption coefficient．In the case of 1 5 absorption band，it is 

found that temperature dependence of the absorption coefficient is mainly affected by the line intensity 

while the half width effect is not very important．The line intensity and absorption coefficient depend 

strongly on temperature in the wings of band；by contraries the dependence is relatively weak in the cen— 

ter of band． 

Key words：CO2 15 m absorption band；temperature dependence；line—by—line integration 
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