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Комплект программ MIRART (молекулярное инфракрасное атмосферное излучение и пропускание) для вычис-
лений с высоким разрешением и переноса инфракрасного излучения в атмосфере был создан с акцентом на эффектив-
ность и надежность численных алгоритмов и модульный подход, удобный для прямых вычислений и(или) восстанов-
ления спектров в различных приложениях. Этот код был тщательно проверен. Молекулярные весовые функции полу-
чены с помощью автоматического дифференцирования. 

 
 

Введение 
 

В последние годы широкое использование спектров 

высокого разрешения для атмосферных дистанционных 

измерений: наземных, на борту самолета или на косми-
ческом корабле, дает благодатную почву для развития 

line-by-line (LbL) моделирования переноса излучения. 
Например, наш институт работает и с инфракрасным 

гетеродинным спектрометром в ИК-диапазоне [1] и с 
Фурье-спектрометром в дальнем ИК-диапазоне, бази-
рующимися на борту самолета [2], и с наземными измере-
ниями атмосферных газов, и со струей выходящего газа из 
реактивного двигателя [3]. Комбинированная установка 

Фурье-спектрометра и графический спектрометр нахо-
дятся сейчас в процессе доводки для наблюдений высо-
котемпературных явлений с борта самолета (жестких 
пламен, вулканов и т.д. [4]). 

Существенной предпосылкой для анализа спектров 

высокого разрешения, а также для теоретических иссле-
дований, таких как восстановление спектров, является 
гибкая и эффективная информация о переносе излуче-
ния, поскольку восстановление атмосферных параметров 
представляет собой, в основном, нелинейную задачу 

оптимизации (обратная задача), а качество восстанов-
ленной информации тесно связано с информацией по 
переносу излучения (прямая задача). 

Возросший интерес к исследованиям в направлении 
увеличения компьютерных мощностей оказал большое 
влияние на создание и развитие программ расчета пере-
носа излучения в атмосфере. К тому же в последние 10 
лет были созданы различные LbL программы с нетриви-
альными алгоритмами восстановления. Более того, про-
изводные по неизвестным профилям обычно недоступны 
либо их очень трудно считывать. 
 

1. Теоретические основы переноса  
инфракрасного излучения в атмосфере 

 

Интенсивность излучения I с волновым числом , по-
лученная в эксперименте в позиции s = 0, может быть за-
писана в виде интеграла (в пренебрежении рассеянием и в 
термодинамическом равновесии) 

 

I() = I() (; ) – 
0



 ds B[, T(s)] 
(; s)
s  , (1) 

 
где I – фоновое излучение (т.е. излучение с поверхности 

Земли для установок нижнего обзора); B – функция Планка 
при температуре T: 
 
B(, T) = 2hc23/[exp(hc/kBT) – 1], (2) 
 
где c, h, kB – скорость света, постоянная Планка и постоянная 

Больцмана соответственно. Прохождение монохроматиче-
ского света  записывается согласно закону Бэра 
 

(; s) = exp 








– 
0

s

 (, s) s  , (3) 

 

(; s) = 
m

 km[, p(s), T(s)] nm(s) + (c)(, s), (4) 

 
где  – объемный коэффициент поглощения; km, nm – сече-
ния поглощения и плотность m молекул; (c) – коэффици-
ент континуального поглощения. Инструментальные эф-
фекты учитывались по методу свертки соответствующих 
экспериментальных контуров линий (ILS – Instrumental 
Line Shape) и функции поля зрения (FoV – Field of View). 

В основном молекулярные сечения поглощения полу-

чены суммированием вкладов многих линий km = 
l

 km
(l)

. 

Для отдельной линии сечение поглощения является произ-
ведением коэффициента температурной зависимости силы 
линии S(T) и нормализованной функции контура линии 
g(), описывающей механизм уширения: 
 
k(, s) = S[T(s)] g[, p(s), T(s)]. (5) 
 

В атмосфере комбинированный эффект уширения 
линии давлением (полуширина пропорциональна  
давлению, L  p), соответствующий лоренцевскому кон-
туру линии 
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gL() = 
L/

( – 0)
2 + L

2 , (6) 

 
и доплеровскому уширению, соответствующему гауссов-
скому контуру линии 
 

gD() = 
1
D

   
ln2
  

1/2

 exp 



–ln2 



 – 0

D

2

 , (7) 

 

с D  0 T может быть представлен фойгтовским конту-
ром линии gV() = gL  gD. 
 

2. Численные аспекты 
 

Применимая в различных приложениях MIRART 
сконструирована для наблюдения произвольной геометрии 
FoV и ILS. В следующих разделах обсуждаются ее различ-
ные особенности. 
 

2.1. Функция Фойгта 
 

Интеграл свертки, определяющий фойгтовский кон-
тур 
 

 gV() = 
ln2/
D

 K(x, y), (8) 

 

 K(x, y) = 
y

 
–



 
e–t2

(x – t)2 + y2 dt, (9) 

 
невозможно выразить в замкнутой форме, но можно ре-
шить численно. Большинство современных алгоритмов 
зависят от приближений комплексной функции ошибок 

w(z), реальная часть которой представляет функцию 

Фойгта K(x, y) = [w(x + iy)]. Безразмерные переменные x, 
y определяются расстоянием от центра линии 0 до лорен-

цевской и доплеровской полуширин, x = ln2 ( – 0)/D, 

y = ln2 L/D соответственно. В настоящее время извест-
ны рациональные аппроксиманты, дающие точные и эф-
фективные алгоритмы численного расчета широкого 

класса функций. Для вычисления комплексной функции 

ошибок в MIRART используется оптимальная комбина-
ция [8] алгоритмов, разработанная авторами [9, 10]. 
 

2.2. Молекулярные сечения поглощения 
 

Line-by-line вычисления сечений поглощения зани-
мают наибольшее время в вычислениях переноса излуче-
ния в атмосфере. В настоящий момент развито много схем 

оптимизации этого процесса, см., например, [5, 6, 11, 12]. В 
MIRART сетка по волновым числам выбирается конкретно 
для каждой высоты и молекулы. Кроме того, используются 
грубая сетка для учета вкладов от линий, находящихся вне 
исследуемого спектрального диапазона, и уточненная 
спектральная сетка для учета вкладов от центров линий. 

Молекулярные  сечения поглощения вычислены с 
использованием спектроскопических данных из баз дан-
ных HITRAN [13], HITEMP [14], GEISA [15] и JPL [16]. 
В дополнение к вкладам от центров линий вычислен 
также вклад континуума для молекул воды, двуокиси 
углерода и азота [17, 18]. 
 

2.3. Температурная зависимость сил линий 
 

Переход от температуры T0 (т.е. температуры, взятой 
из баз данных спектроскопических параметров линий) в 

формуле для силы линий к естественной температуре T, 
вычисленной в соответствии со схемой, использованной в 
ATMOS [19], выглядит следующим образом: 
 

S(T) = S(T0) 
Q(T0)
Q(T)  

exp(–Ei/kT)
exp(–Ei/kT0)

 
1 – exp(–hc0/kT)
1 – exp(–hc0/kT0)

 . (10) 

 

Здесь Q(T) – произведение колебательной и вращательной 
частичных функций, Q = Qrot Qvib с  
 

Qrot(T) = Qrot(T0) (T/T0)

, (11) 

 

Qvib(T) = 
N

i=1
 [1 – exp(–hci/kT)]

–di, (12) 

 

где  – температурный коэффициент вращательной час-
тичной функции; N – количество колебательных мод с 
волновым числом i и вырождением di. 
 

2.4. Интеграл по траектории 
 

Для решения уравнения Шварцшильда (1) согласно 

закону Бэра (3) необходимо интегрировать по простран-
ственным переменным (заданным для дискретных точек 

по высоте) вдоль линии визирования. Стандартный под-
ход состоит в том, чтобы разделить атмосферу на мно-
жество однородных слоев со «средней» температурой, 
давлением и концентрацией. С использованием прибли-
жения Куртиса–Годзона общее пропускание выражается 
через произведение пропусканий всех слоев, а излучение 
вычисляется рекурсивно. 

Интегралы в (1) и (3) могут быть вычислены по 
стандартным правилам интегрирования. Например, при 
использовании n-точечного приближения, оптическая 
толща в (3) выражается следующим образом: 
 

 = 
sb

se

 (s)ds = 
j

 wj (sj), (13) 

 

где веса wj и узловые точки sj определяются согласно вы-
бранному правилу интегрирования. В MIPAS используется 
метод трапеций, метод перекрывающихся парабол [20] или 
интеграл по кусочным кубичным полиномам Эрмита 
(PCHIP) [21] (рис. 1). На рис. 1 увеличенный фрагмент пока-
зывает увеличение для OH-триплета, здесь не видна очень 
слабая третья линия триплета. Время вычисления интегралов 
по частичным кубичным полиномам значительно больше, 
нежели по методу трапеций или перекрывающихся парабол. 
Заметим, что этот метод интегрирования работает для произ-
вольного s. Для наклонных трасс с углом в зените  к плоско-
сти наблюдения, точки на сетке по высоте zl и точки на сетке 
по пути sj различаются только фактором cos(). Для лимбовых 

трасс разметка атмосферных профилей зависит от расстоя-
ния s до линии визирования, т.е. T(s) = T[z(s)] и т.д. 
 

2.5. Оптимизация метода  
перекрывающихся парабол 

 
Для вычисления по методу перекрывающихся пара-

бол в MIRART используется процедура AVINT библио- 
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теки SLATEC [22]. В общем (см. рис. 1) видно хорошее 

согласие спектров, полученных с помощью AVINT и 
PCHIP, в то время как спектры, вычисленные по методу 

трапеций, несколько отличаются от предыдущих. С дру-
гой стороны, быстродействие метода трапеций гораздо 
выше, нежели AVINT и PCHIP. 
 
 

 
 

Рис. 1. Сравнение спектров в далеком инфракрасном диапазоне 
вблизи триплета OH (при 83,869 см–1), полученных  
с различными правилами интегрирования: лимбовый путь при 
50 км, касательный при 20 км. H2O, O3, OH, HO2, эмпириче-
ский FIRS-континуум. Фойгтовский контур линии с обрывом в 
2 см–1 от центра линии. Большие отклонения около83,848 см–1 
  происходят благодаря озону 

 
Однако относительная простота метода перекрываю-

щихся парабол упрощает процесс оптимизации программы, 
дающий на выходе алгоритм ускоренного расчета, не усту-
пающий по скорости методу трапеций. Отметим, что даже 
некоторые преобразования исходной программы дают 
увеличение скорости счета: замена конструкций IF на DO, 
удаление неопределенностей при делении и пропуск по-
вторяющихся проверок входных данных. 

Вычисление интенсивности (1) требует знания коэффи-
циента пропускания (, s), являющегося функцией от рас-
стояния до наблюдаемой s, т.е. для всех точек sj траектории 
между регистрирующим устройством и конечной точкой. В 
этом случае веса wj могут быть вычислены единожды, а по-
следующие интегралы от фиксированной начальной точки до 
последовательностей конечных точек sj могут быть записаны 
в виде матрично-векторных произведений. 
 

2.6. Реализация 
 

Данная версия MIRART написана на Fortran-77 с 
использованием некоторых расширений из Fortran-90 и 

открытых математических библиотек, таких как SLAТC 
[22] и BLAS [23]. 

Выполнение программы контролируется процедурой 

Nemelist, допускающей свободный формат входных дан-
ных. Все данные, за исключением некоторых фундамен-
тальных констант (например,  и т.п.) считываются из 

внешних файлов. Молекулярные параметры, такие как мас-
са молекулы, колебательные частоты и т.д., также считы-
ваются из внешнего файла, что позволяет вносить данные 
«новых» молекул без перекомпиляции программы. 
 

3. Тестирование программы 
 

Одним из самых важных и трудоемких этапов в раз-
работке программ является тестирование. К сожалению, в 

настоящий момент не существует конечного решения (в 

аналитическом виде) задачи о переносе излучения в атмо-
сфере в реальных условиях и как следствие – не с чем 

сравнивать расчетные данные. Полное тестирование кода, 
на аналитических результатах, является обязательным для 

промежуточных результатов, таких как сечения поглоще-
ния, но, очевидно, это не влияет на код программы.  
Сравнение расчетных спектров с экспериментальными 

достаточно затруднительно в силу неполных знаний  
об атмосфере и неточных спектроскопических парамет-
ров. Таким образом, данный подход существенным обра-
зом ограничен лабораторными измерениями для  
однородных газовых смесей, т.е. он не позволяет коррек-
тировать численные решения интегралов по траекториям 
в выражениях (1) и (3). 

Стандартный подход проверки LbL кода основыва-
ется на перекрестном тестировании сходных данных. 
Недавно MIRART использовался в двух расширенных 
тестах. 
 

3.1. Улучшенный алгоритм анализа  
данных 2-го уровня MIPAS (AMIL2DA) 

 
Для того чтобы оценить непротиворечивость данных 

второго уровня, полученных из измерений на лимбовом 

Фурье-спектрометре MIPAS, установленном на борту спут-
ника, был организован проект AMIL2DA. Этот проект так-
же имел целью тщательно сравнить и охарактеризовать 

алгоритмы и стратегии анализа данных, используемых раз-
личными европейскими группами. Важнейшим шагом в 
этом проекте являлся выбор наилучшей модели переноса 
излучения в атмосфере для использования ее в MIPAS [24]. 
Сравнение лучших моделей было организовано в виде се-
рий задач, начиная с самых простых задач для установоч-
ных параметров, проверяющих функциональность и дейст-
венность алгоритмов, и кончая реальными сценариями. В 
рамках первой серии задач рассматривалось пропускание 
одиночной линии N2O для различных давлений и темпера-
тур. Проверялось вычисление контура линии и силы линии. 
Во второй серии задач сравнивались спектры излучения 
для лимбовой геометрии с экспериментальными эффекта-
ми. На рис. 2 показано сравнение с лимбовым спектром, 
отклонения в пределах 1%. 
 

3.2. Международный симпозиум  
по моделированию прохождения излучения  

через атмосферу 2001 г. (IRTMW01) 
 

Основным объектом исследования на IRTMW01 
было сравнение различных программ расчета переноса 
излучения в микроволновом диапазоне [25]. Подобно 
проекту AMIL2DA сравнения были организованы в серию 

значительно усложненных задач, начиная с оценки  
фойгтовского контура линии и вычислений коэффициен-
тов молекулярного поглощения. Как и для соответствую-
щих задач в AMIL2DA, в MIRART появляются некото-
рые отклонения в спектрах при температурах, отличных 

от приведенных в базах данных, что было приписано  
использованию различных методов преобразования  
сил линий.  
 

Волновое число, см–1 
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Волновое число, см–1 

 

 
 
 
 

 
 
 

 

Рис. 2. Сравнение в рамках AMIL2DA: KOPRA line-by-line код [31] и MIRART. Лимбовое визирование с касательной на высоте 
 40 км, функция аподизации, конечное поле зрения, H2O, CO2, O3, N2O; CKD-континуум [5]  

 

Целью третьего набора программ была проверка 
правильности выполнения алгоритма расчета переноса 
излучения, т.е. вычисление интегралов в уравнениях (1) и 
(3). Для того чтобы можно было уловить различные ис-
точники возможных отклонений между моделями, коэф-
фициенты поглощения (, z) были заранее вычислены 

группой ученых Бременского университета и использова-
лись как общие входные данные. На четвертом шаге тес-
тировалась вся цепочка, включая LbL-вычисления, кон-
тинуальные поправки и интегралы по траекториям. Гео-
метрия задачи и инструментальные параметры были 

идентичны третьему шагу. Таким образом, изменения спек- 

тров от третьего к четвертому набору задач возникают из-за 

различий во входных данных или из-за разных вычисленных 

значений поперечных сечений и коэффициентов поглощения. 
Сравнения проводились для различных геометрий и 

для идеальных монохроматических спектров, а также для 
сверток спектров ILS и FoV. На рис. 3 показаны резуль-
таты зондирования по направлению вверх: в то время как 
в третьем блоке задаче спектры не дают видимых отли-
чий, в четвертом блоке возникают легкие отличия для 
малых зенитных углов. Подобные результаты были полу-
чены для третьего и четвертого блоков задач при зонди-
ровании по направлению вниз и лимбовом визировании. 
 

 

 
 

Рис. 3. Сравнение в рамках IRTMW01 (третий блок задач – слева и четвертый – справа) зондирования вверх: ARTS line-by-line код (Бременский 
университет) в MIRART. «QOP» и «TRAP» означают метод перекрывающихся парабол и метод трапеций. O3 и O2, совершенная антенна (т.е. 

инфинитоземельная FoV), приемник с выделенной боковой полосой с гауссовой ILS-функцией и полушириной 0,25 МГц 
 

4. Весовые функции 
 

Дистанционное зондирование атмосферы с помощью 

спектроскопии высокого решения в настоящее время хо-

рошо отработано технически и позволяет определять 

температуру, давление и составляющие профилей с по-
мощью инверсного уравнения переноса излучения (об-
ратная задача). Поскольку соотношение между неизвест-
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ным профилем и спектром (уравнения (1) и (3)) не линей-
но, обратная задача может быть дополнена ньютоновским 

интегрированием, основанным на линеаризации. Во мно-
гих случаях различие в вычислении якобиана или «весо-
вых функций» выполняется с помощью численного диф-
ференцирования конечных разностей и, таким образом, 
часто составляет основную часть восстановления. Более 

того, соответствующую величину возмущения очень 
трудно предсказать [26]. 

В данном случае предпочтительны аналитические 
методы вычисления весовой функции ввиду их эффек-
тивности и точности. Однако вычисление производных 
вручную и подстановка их в программный код утоми-
тельны и чреваты ошибками. 

Автоматическое дифференцирование является хо-
рошей альтернативой аналитическим вычислениям для 
получения быстро генерируемого компьютерного кода 
расчета производных. Техника автоматического диффе-
ренцирования [27, 28] основана на том факте, что каждая 

модель, реализованная в виде программы, в основном 

сформулирована на языке элементарных операторов 

(сумма, произведение, степень) и элементарных функ-
ций. В противоположность интегрированию дифферен-
цирование основано на нескольких простых рецептах, 
таких как цепное правило, и может быть проведено авто-
матически любым прекомпилятором, для которого ком-
пьютерный код (программа) является входными данны-
ми. В настоящее время существует множество процедур 
дифференцирования, написанных на различных языках 
программирования (Fortran, С, …). Мы использовали 
систему ADIFOR [29], написанную на языке Fortran-77. 

На первом этапе определялась функция, которую 
нужно продифференцировать. Функции Якоби, необходи-
мые для решения обратных задач в атмосферной оптике 

нелинейным методом наименьших квадратов, есть не что 
иное, как производные вектора излучения по дискретному 

представлению (вектор) атмосферного профиля. Посколь-
ку методом наименьших квадратов минимизируется  

разность между экспериментальным и вычисленным  
спектрами, в модель были также включены инструмен-
тальные эффекты. 

«Программы высокого уровня» позволяют диффе-
ренцировать и вычислять интегралы по траекториям, а 

также интеграл свертки монохроматического спектра с 
ILS и FoV. Кроме того, независимые (здесь молекуляр-
ная концентрация) и зависимые (экспериментально из-
меренное излучение) переменные в функции относитель-
но дифференцирования могут быть изменены. Поскольку 

в Fortran-77 не допускается динамического перераспреде-
ления памяти, для ADIFOR требуется определить  

верхнюю границу по размеру градиента объекта, которая 

может быть приравнена максимальному числу уровней 
высоты, используемому для атмосферных профилей.  
Эта информация собрана в скрипте ADIFOR, как показа-
но на рис. 4. 
 

AD_TOP 
 

= schwarzschild_ils_fov 

AD_IVARS 
 

= Density 

AD_DVARS 
 

= Radiance 

AD_PMAX 
 

= 50 
 

 
Рис. 4. ADIFOR-скрипт, используемый в MIRART для весовых  
  функций молекулярной концентрации 

 

Следующий шаг состоит в том, чтобы сгенерировать 

«композиционный файл», т.е. распечатку всех исходных 
файлов, составляющих программу (рис. 5). Эта распечатка 

в основном состоит из головной программы и всех подпро-
грамм, называемых подпрограммами верхнего уровня и 

включающих полный код, необходимый для определения 

зависимых переменных как функций независимых пере-
менных. Это не обязательно для представления полного 
кода в ADIFOR. В случае молекулярных весовых функций 
часть с LbL не нужна и может быть опущена. Также нет 
необходимости включать LbL в основную программу. Ос-
новная программа содержит только вызовы подпрограмм 

высокого уровня и соответствующие декларации. 
 

dummy_main.f 
 

schwarzschild_ils_fov. 
 

schwarzschild.f 
 

convolve_ils.f 
 

convolve_fov.f 
 

. . . . . . . . . . . . . . . 
 

 
Рис. 5. Отрывок файла ADIFOR, используемый для весовых 
функций MIRART (заметим, что эта выдержка чисто иллюстра-
тивная и имена не соответствуют реальным файлам;  
в действительности наш композиционный файл содержит 
  более 100 процедур) 

 
Команда ADIFOR теперь генерирует вторичный код 

для подпрограмм верхнего уровня и для всех подпро-
грамм, прямо или косвенно связанных с ними. Заметим, 
что в новом коде операторы, включающие независимые, 
зависимые и промежуточные переменные, дополнены 

соответствующими операторами, вычисляющими произ-
водные. Таким образом, список аргументов всех допол-
ненных подпрограмм будет расширен произвольными 

переменными и основная программа, вызывающая под-
программы верхнего уровня, будет автоматически изме-
нена. Более того, вводится так называемая затравочная 

матрица, показывающая, относительно каких элементов 
вектора (или матрицы) вычисляется производная. В кон-
це концов новые подпрограммы собираются в один мо-
дуль, линкуются и компилируются. 

На рис. 6 представлены весовые функции H2O лим-
бового визирования, вычисленные по усиленному мето-
ду автоматических производных. Они проверялись по 
методу конечных разностей. Это выявляет проблему 

выбора возмущений для конечно разностных аппрокси-
маций. Время вычисления для лимбовой последователь-
ности интенсивностей и якобианов увеличивается втрое 
по сравнению с прямым вычислением, т.е. налицо значи-
тельный выигрыш по времени вычисления по сравнению 
с конечными разностями для якобиана с 20 колонками. 
 

5. Дальнейшие исследования 
 

Код программы MIRART (молекулярное инфракрас-
ное атмосферное излучение и прохождение)  
для вычислений переноса излучения в атмосфере представ-
лен с учетом его применения в вычислениях. В частности, 
автоматическое дифференцирование было использовано, 
чтобы сгенерировать код для вычисления точных  

молекулярных весовых функций. Данная работа сосредото-
чена на применении производных по новым перемен- 
 



 

 Line-by-line код для вычислений инфракрасного атмосферного излучения … 293 

ным (например, температура) и интегрировании в  
«Virtual Lab» [30]. 
 

 
 

Рис. 6. Сравнение якобианов для H2O при 25 км, вычисленных 

автоматическим дифференцированием и с помощью конечных 
разностей. Лимбовое визирование при 25 км; H2O, CO2, O3, 
N2O; CKD-континуум; параметры линий взяты из базы данных 
SAO. Гауссиан FoV с полушириной 1 км. FTS с 
MOPD = 300 см, промежуточная аподизация Нортона–Бира. 
Пунктирная кривая показывает интенсивность I(); сильный 

выброс при 83,87 см–1
 появляется из-за OH-триплета (см. рис. 1) 
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F. Schreier and U. Bottger. A line-by-line code for infrared. 
 

A suite of programs MIRART (Modular Infrared Atmospheric Radiance and Transmission) for high resolution infrared atmospheric 
radiative transfer calculations has been developed with emphasis on efficient and reliable numerical algorithms and a modular approach 
appropriate for simulation and/or retrieval in a variety of applications. The code has been carefully tested in the framework of two  
extensive intercomparisons. Molecular weighting functions are implemented by means of automatic differentiation. 

 
 


