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Введение

В то время как прямое управление процес-
сами глобальных масштабов на сегодня непод-
властно человечеству, антропогенные факторы, 
побуждающие те или иные пагубные тренды, 
подвержены прямому контролю и минимизации 
при обнаружении непосредственной связи с ди-
намикой неблагоприятных изменений.

Очевидно, что обнаружение подобных связей 
возможно лишь в случае применения передовых 
решений в области контроля параметров окружа-
ющей среды, отвечающих жестким требованиям 
качества, оперативности получения-обработки и 
информативности результатов.

Так, с развитием техники и технологий, наря-
ду с такими устоявшимися подходами в газоана-
лизе атмосферы, как метод дифференциального 
поглощения (МДП) [1] и дифференциальная оп-
тическая абсорбционная спектроскопия (ДОАС) 

[2], все чаще возникают идеи конвергенции не-
скольких концепций. В результате предлагают-
ся взаимодополняющие методики (например, 
МДП–ДОАС [3]), решающие традиционные слож-
ности исходных подходов. 

С точки зрения дистанционного газоанализа 
атмосферы особенное внимание сегодня уделяет-
ся ближнему и среднему ИК-диапазонам спектра 
ввиду расположения в них большого числа колеба-
тельных и колебательно-вращательных линий по-
глощения ароматических веществ [4], вредных вы-
бросов промышленных производств [5], парнико-
вых газов [6], а также наркотических веществ [7].

Большой интерес к указанному диапазону 
спектра подкрепляется как значимыми успехами 
в синтезе новых нелинейных кристаллов [8] и по-
строении лазерных систем на их основе с возмож-
ностью плавной перестройки длины волны выход-
ного излучения [9], так и существенным прогрес-
сом в развитии фотоприемных устройств [10]. 

Articles
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Вместе с тем бурное развитие языков програм-
мирования, рост возможностей современной вы-
числительной техники и плоды развития кон-
цепции свободного программного обеспечения 
[11] предоставляют новые инструменты для по-
вышения производительности систем научного 
моделирования.

Целью работы являются разработка и апроба-
ция в численном эксперименте программно-алго-
ритмической системы для численного моделиро-
вания лазерного газоанализа атмосферы в ближ-
нем и среднем ИК-диапазонах спектра.

Математический аппарат и алгоритм 
моделирования спектров поглощения  
и пропускания атмосферы

Расчет спектров поглощения и пропускания ат-
мосферы, а также сопутствующих функций про-
водится с использованием общепринятого подхода 
«линия-за-линией», который состоит в пошаговом 
расчете и учете вклада каждой линии поглощения 
газовых составляющих атмосферы в итоговый 
спектр. Эмпирической и теоретико-эмпирической 
опорой процесса моделирования спектров явля-
ется база спектроскопических данных HITRAN 
[12], содержащая информацию о параметрах ли-
ний поглощения различных газов. В процессе мо-
делирования спектров поглощения и пропускания 
атмосферы необходимо учитывать влияние внеш-
них факторов различного рода.

Так, ввиду теплового движения молекул га-
зовых компонент атмосферы возникает эффект  
уширения спектральных линий — эффект Доп- 
плера, при этом расчет полуширины контура про-
изводится следующим образом [13]:
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где line — центр линии поглощения газовой ком-
поненты, а (pref)p — величина сдвига центра ли-
нии поглощения, обусловленная давлением окру-
жающей среды [12].

В свою очередь эффекты столкновения также 
приводят к уширению линий поглощения и опи-
сываются функцией Лоренца, при этом лоренцев-
ская полуширина, с учетом влияния температуры 
и давления, представляется в следующем виде [14]:
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где pGAS — парциальное давление газа; pref 
1 атм; Tref 296 К; nair — коэффициент темпе-

ратурной зависимости уширения полуширины 
воздухом; air(ref) — уширение полуширины воз-
духом при p pref и Т Tref; self(ref) — самоуши-
рение полуширины при p pref и Т Tref [14, 15].

Вместе с тем необходимо производить темпе-
ратурную коррекцию интенсивностей линий по-
глощения [15]:
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где S(Tref) — интенсивность линии при 296 К; 
Q(T) — общая внутренняя частичная функция; 
с2 — вторая радиационная постоянная; EL — 
энергия нижнего состояния [14, 15].

Опираясь на приведенные параметры спек-
тральных линий, возможно провести численное 
моделирование спектров поглощения и пропу-
скания атмосферы. Так, профиль объемного ко-
эффициента ослабления лазерного излучения за 
счет молекулярного поглощения можно предста-
вить в следующем виде [16, 17]:
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где n(R) — концентрация газовой компоненты; 
KVoigt( , R) — профиль коэффициента поглоще-
ния зондирующего лазерного излучения молеку-
лами исследуемого газа [17, 18]:
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где (x, y) — функция Фойгта, обеспечивающая 
учет эффекта уширения спектральных линий 
Допплера и столкновений одновременно. 

Функцию Фойгта возможно получить путем 
выделения вещественной части комплексной 
функции [18]:
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Вместе с тем спектр пропускания атмосферы 
возможно получить следующим образом [17]:

 

( , ) exp ( , ) ,

( , ) , ,

, , ,

 

 (7)

где ms( , R) — профиль объемного коэффициента 
ослабления лазерного излучения за счет молеку-
лярного рассеяния; aa( , R) и as( , R) — профили 
коэффициентов ослабления, обусловленных погло-
щением и рассеянием атмосферными аэрозолями.

На основе представленного математического 
аппарата разработаны алгоритм функционирова-
ния и программно-алгоритмическая система для 
численного моделирования широкополосного ла-
зерного газоанализа атмосферы.

Функциональные возможности 
программно-алгоритмической системы

Процесс функционирования программы мож-
но разделить на три основных этапа, представлен-
ных в виде столбцов на рис. 1: 1) выбор и подготов-
ка входных параметров; 2) численное моделиро-
вание; 3) представление и сохранение результатов 
расчета.

В качестве входных данных выступают пара-
метры трассы зондирования, тип трассы (горизон-
тальная, вертикальная), характеристики источ-

ника излучения (набор линий излучения, диапа-
зон перестройки, ширина линии излучения, мощ-
ность) и приемной части прибора.

В список основных функциональных возмож-
ностей программно-алгоритмической системы 
входит расчет сечения молекулярного поглоще-
ния, коэффициента молекулярного поглощения 
(рис. 2, а и б), спектров пропускания атмосферы 
(рис. 2, в) на основе базы данных HITRAN [12] и 
статистических моделей распределения атмос-
ферных характеристик [19]. Вместе с тем автором 
разработан программный блок моделирования 
лидарных сигналов (рис. 2, г), в процессе функци-
онирования которого производятся расчет и учет 
коэффициента молекулярного рассеяния (рис. 3, а)  
[20] и коэффициентов аэрозольного поглощения 
(рис. 3, б) и рассеяния [21] соответственно. 

Необходимо отметить, что при расчете указан-
ных спектров предусмотрена возможность выбора 
различных аппаратных функций: прямоугольни-
ка, треугольника, Гаусса, Лоренца и др. [22]. При 
этом, как отмечалось ранее, расчет контуров ли-
ний поглощения производится с использованием 
контура Фойгта [18].

Для целей проверки применимости различ-
ных лазерных источников в задачах экологиче-
ского мониторинга атмосферы разработан блок 
расчета ошибок восстановления концентраций 
исследуемых газовых компонент атмосферы при 
неучете поглощения лазерного излучения сто-
ронними газами. В результате набор представ-
ленных программных блоков позволяет произво-
дить комплексное моделирование дистанционно-
го газоанализа атмосферы.

База данных
спектральных линий поглощения 

HITRAN

Модели 
распределения параметров

атмосферы T [К], P [гПа]

Модели 
молекулярного рассеяния и 

аэрозольного ослабления

Характеристики лазера
Набор линий излучения
Диапазон перестройки 

Входные данные
Тип трассы зондирования

Аппаратная функция
Блок

расчета спектров поглощения
и пропускания атмосферы

Блок
расчета лидарных сигналов

Блок
расчета ошибок восстановления

концентрации газа

Лидарные сигналы

Спектры
поглощения и пропускания 

атмосферы

Ошибки
восстановления концентрации 

контролируемого газа

 Рис. 1. Общая схема функционирования программно-алгоритмической системы

 Fig. 1. General scheme of the program-algorithmic system functioning



ИНФОРМАЦИОННО
УПРАВЛЯЮЩИЕ СИСТЕМЫ№ 6, 2018 69

ПРОГРАММНЫЕ И АППАРАТНЫЕ СРЕДСТВА

Результаты численного эксперимента по восста-
новлению концентрации углекислого газа на верти-
кальной трассе лета средних широт [19] приведены 
на рис. 4, где показан пример восстановления кон-
центрации исследуемой газовой компоненты (СО2) 
и результат расчета ошибки, возникающей ввиду 
неучета влияния слабой линии поглощения водя-
ного пара (рис. 2, б — 6321,55 см–1), расположенной 
неподалеку от анализируемой линии поглощения 
углекислого газа (рис. 2, б — 6321,25 см–1).

Концентрация водяного пара снижается с уве-
личением высоты, ввиду этого представленная на 
рис. 4 ошибка влияния мешающего поглощения 

уменьшается с высотой. Очевидно, при учете вли-
яния всех факторов, вызывающих ошибки восста-
новления концентраций газов, будет наблюдаться 
рост величины ошибки с высотой. 

Для случая применения расчетов в приложе-
нии к дискретно и плавно перестраиваемым по 
частоте источникам лазерного излучения преду- 
смотрена возможность использования линейно и 
кубически интерполируемых зависимостей мощ-
ности лазерных импульсов от длины волны или 
волнового числа (рис. 5).

Вместе с тем представленная на всех рисун-
ках графика является интерактивной, что суще-
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 Рис. 2. Спектры поглощения атмосферы (а, б), спектр пропускания атмосферы (в) и лидарные сигналы (г)

 Fig. 2. Atmospheric absorption spectra (а, б), atmospheric transmission spectrum (в) and lidar signals (г)
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 Рис. 3. Зависимости коэффициентов молекулярного рассеяния (а) и аэрозольного поглощения (б) от длины волны

 Fig. 3. Molecular scattering (а) and aerosol absorption coefficients (б) versus wavelength
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зация программного комплекса предоставляют 
возможность расширять существующий расчет-
ный функционал для решения смежных задач.

Результаты моделирования 

Проверка корректности функционирования 
программного комплекса проводилась путем 
сравнения результатов моделирования спек-
тров с применением информационной системы 
SPECTRA [23]. Сравнивались результаты модели-
рования спектров поглощения и пропускания ат-
мосферы в условиях лета средних широт. Рис. 6, а  
показывает качественное совпадение хода коэф-
фициента поглощения в области как слабых, так 
и сильных линий поглощения. На рис. 6, б для на-
глядности приведена увеличенная часть спектра, 
а именно одна из линий поглощения CO2. При 
рассмотрении данной линии видно, что величи-
на коэффициентов поглощения совпадает, одна-
ко положения центров линий имеют небольшое 
расхождение. Из анализа кривой относительной 
разницы между спектрами пропускания CO2 на 
рис. 6, в можно сделать вывод о том, что итоговая 
величина несовпадения результатов расчета со-
ставляет менее 1 %.
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 Рис. 4. Результаты численного эксперимента по восстановлению концентрации углекислого газа: а — модель-
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 Fig. 4. The results of a numerical experiment to reconstructing the concentration of carbon dioxide: а — model and 
reconstructed dependences of CO2 concentrations along the sounding path; б — the difference between the logarithms of 
the lidar signals [16]; в, г — error of CO2 concentration reconstructing in percent and ppm, respectively
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 Рис. 5. Кубически интерполированная перестроеч-
ная кривая лазера с параметрической генерацией све-
та в среднем ИК-диапазоне спектра

 Fig. 5. A cubic interpolated tuning curve of a laser 
with parametric light generation in the middle IR range 
of the spectrum

ственно упрощает процесс анализа результатов 
моделирования и способствует увеличению про-
изводительности работы оператора.

Наряду с представленными возможностями, 
интуитивная архитектура и модульная органи-
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В целом реализованный на данный момент 
функционал программно-алгоритмического ком-
плекса позволяет производить экспресс-оценку 
возможностей применения широкого круга ис-
точников лазерного излучения в задачах дистан-
ционного газоанализа атмосферы.

Заключение

Разработана автоматизированная программ-
но-алгоритмическая система, обеспечивающая 
расчет коэффициентов поглощения, спектров 
пропускания атмосферы, лидарных сигналов, а 
также ошибок восстановления концентраций га-
зовых компонент атмосферы. Анализ результатов 
сравнения спектров, полученных в программе, 
с данными расчета общеизвестной информацион-
ной системы SPECTRA показал возможность ис-
пользования разработанного программного ком-
плекса в задачах моделирования дистанционного 
газоанализа атмосферы.

Работа выполнена при частичной финансовой 
поддержке Российского фонда фундаменталь-
ных исследований (грант № 16-45-700722 в ча-
сти разработки блока расчета спектров пропу-
скания атмосферы) и гранта Президента РФ для 
поддержки молодых российских ученых (грант  
№ МК-1367.2017.5 в части разработки блока моде-
лирования лидарных сигналов).
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Software system for numerical simulation of broadband laser gas analysis of the atmosphere

S. A. Sadovnikova, Post-Graduate Student, Junior Researcher, orcid.org/0000-0002-3082-3521, sadsa@iao.ru
aV. E. Zuev Institute of Atmospheric Optics SB RAS, 1, Academician Zuev Sq., 634021, Tomsk, Russian Federation

Introduction: Successful monitoring of environmental parameters requires the development of flexible software complexes with 
evolvable calculation functionality. Purpose: Developing a modular system for numerical simulation of atmospheric laser gas analysis. 
Results: Based on differential absorption method, a software system has been developed which provides the calculation of molecular 
absorption cross-sections, molecular absorption coefficients, atmospheric transmission spectra, and lidar signals. Absorption line 
contours are calculated using the Voigt profile. The prior information sources are HITRAN spectroscopic databases and statistical 
models of the distribution of temperature, pressure and gas components in the atmosphere. For modeling lidar signals, software blocks 
of calculating the molecular scattering coefficient and aerosol absorption/scattering coefficients were developed. For testing the 
applicability of various laser sources in the problems of environmental monitoring of the atmosphere, a concentration reconstruction 
error calculation block was developed for the atmospheric gas components, ignoring the interfering absorption of laser radiation 
by foreign gases. To verify the correct functioning of the software, a program block was developed for comparing the results of the 
modeling of atmospheric absorption and transmission spectra by using the standard SPECTRA information system. The discrepancy 
between the calculation of the atmospheric transmission spectra obtained using the developed system as compared to the SPECTRA 
results is less than 1 %. Thus, a set of the presented program blocks allows you to carry out complex modeling of remote atmospheric gas 
analysis. Practical relevance: The software complex allows you to rapidly assess the possibilities of using a wide range of laser radiation 
sources for the problems of remote gas analysis.

Keywords — atmosphere, lidar sounding, differential absorption lidar technique, atmospheric trace gas.
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