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摘 要：液体火箭发动机尾焰包含丰富的光谱信息，可以作为检测发动机运行状态与故障情况的重

要依据。本文建立了高精度的液体火箭发动机尾焰金属发射光谱数值模拟方法，该方法以逐线法

（Line-by-Line，LBL） 为基础，考虑介质的光学厚度影响。利用该方法，对液体火箭发动机发生故障

时，尾焰中可能存在的铁、镍、钾发射光谱进行了数值模拟，模拟结果与NASA光谱模拟程序所得结果

相吻合。最后，在甲烷-氧气、乙烯-氧气预混火焰开展了铁、钾发射光谱的实验验证，结果表明，以光

谱面积与特征峰强度为对比参数，光谱模拟结果和实验结果的相对误差在 2.5% 以下，利用实验数据，

进一步讨论了光学薄和光学厚两种模型的适用性。
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1 引 言

液体火箭发动机地面试车是保证发动机安全、

可靠运行的必要环节。随着火箭探测任务难度的不

断增大，发动机推力和复杂度大幅提升，使传统的火

箭地面监测系统暴露出误报率高、灵敏度低等缺点，

亟需发展新的、先进的液体火箭发动机地面试车故

障诊断与健康监控技术［1］。

液体火箭发动机的尾焰蕴含了丰富的光谱信

息，包括多种金属成分和气体组分光谱，而这些光谱

信息可以作为检测发动机运行状态与故障情况的重

要依据［2］。发动机的很多关键元件都是由各类合金

材料制成的，这些元件一旦发生磨损、老化或者烧

蚀，其金属成分就会随尾焰喷出，尽管金属粒子的含

量很少，但依旧可以在火箭尾焰的高温场中激发出

很强的光谱，借此可以在非侵入的前提之下，对尾焰

中因为故障而存在的金属进行识别以及量化，从而

实现故障部位与程度的诊断［3-4］。

1987年，马歇尔飞行中心（MSFC）对航天飞机主发

动机（SSME）的故障报告进行分析，发现在 27次重大试

验事故中，有 8 次在发动机尾焰检查出异常光谱［5］。

此后，MSFC 和斯坦尼斯航天中心（Stennis Space Cen⁃
ter，SSC）致力于液体火箭光学羽流异常监测系统（Op⁃
tical Plume Anomaly Detection，OPAD）的研发，用于液

体火箭发动机磨损、腐蚀和破损等故障的实时监测，

光谱波段检测范围为 200~15 000 nm［6-7］。 1994 年，

SSC 将 OPAD 系统整合到发动机诊断控制台（Engine 
Diagnostics Console，EDC），成功用已有的 SSME 光谱

数据库实现了对液体火箭发动机状态的实时监控［8-9］。

该 EDC 程序在 1996 年 1 月 25 号液体火箭发动机编号

为 901-853 的测试试验中，成功监测到火箭尾焰中光

谱的异常变化，测试人员据此提前 200 s中断了火箭试

车试验，避免了严重灾难性事故的发生。后续的检查

发现，火箭发动机的高压油泵发生了严重的损坏［10］。

我国在基于尾焰光谱的液体火箭发动机健康监

测方面发展较晚，在 20 世纪 90 年代末期才开始发

展。赵永学等［11］对液体火箭发动机尾焰光谱进行检

测，在发动机部件发生磨损的状态下成功检测到铁

原子发射光谱。黄庆梅等［12］对液体火箭发动机的光

谱进行实时采集，在点火阶段检测到铁等相关元素
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的特征光谱，同时在工况变换时，OH 基的光谱数据

也有差异，初步获得了发动机工况与尾焰特定波段

光谱辐射强度之间的变化规律。赵晋平［13］对液体火

箭发动机尾焰光谱进行检测，分析了尾焰光谱与发

动机工况之间的关系。

由上可见，对液体火箭尾焰的发射光谱（包括金

属原子和分子自由基发射光谱）进行高精度仿真模

拟，是进行尾焰光谱检测与后续分析极为关键的一

步，其具有两个重要意义：其一，给每种金属元素在

不同环境下，挑选最适合监测的波长范围，减少数据

量；其二，是建立仿真数据库，通过和大量实验数据

的结合，给神经网络反演元素粒子浓度提供大量准

确 的 训 练 集 。 NASA 在 EDC 系 统 中 使 用 逐 线 法

（Line-by-Line，LBL）进行尾焰光谱模拟［14］。LBL 方

法考虑每一条原子光谱线的贡献来模拟谱线分布，

可以通过进一步考虑介质的光学特性（光学薄或光

学厚）并结合仪器函数，获得较为准确的光谱曲线。

我国针对液体火箭发动机尾焰光谱模拟的工作

相对较少，2000 年，赵永学等［15］根据原子发射光谱原

理和辐射传输模型对液体火箭发动机主要不锈钢材

料（1Cr18Ni9Ti）的光谱特性进行了仿真计算，然而缺

乏后续更深入的跟进工作。

本文利用 LBL 法，对液体火箭发动机发生故障

时，尾焰中可能存在的 3 种金属元素（包括：镍、铁、

钾）的发射光谱进行模拟，研究了温度和金属浓度与

发射光谱辐射强度的关系；在甲烷-氧气和乙烯-氧气

预混火焰开展验证实验，对不同激发温度下，钾和铁

原子的发射光谱进行测量，并与模拟结果进行对比。

2 液体火箭发动机尾焰光谱特性

2.1 光谱展宽以及线型

谱线并不是严格呈线状，而是以某一个频率（波

长）为中心，按特定的方式在指定频率范围内连续分

布，线型函数就是描述这一分布的数学函数。工程

之中较为常见的线型分别是 Lorentz 线型、Gaussian 线

型以及二者卷积的 Voigt线型。

粒子在受到外界因素（例如粒子间发生的相互碰

撞）的影响时，其平均寿命会缩短，导致谱线宽度出现

展宽。在温度较高或密度较大时，粒子碰撞更加频繁，

激发态粒子衰变加速，这种原因产生的展宽被称为碰

撞展宽，由于展宽的物理机制与压力有关，因此也称压

力展宽。碰撞展宽具有 Lorentz线型，线型函数为

FL ( η ) = π-1·bLi

( η - ηi )2 + bLi
2 （1）

bLi = ∑
j

bLi0,j( pj

p0 ) ( )T0
Tj

nj

（2）
式中 bLi 为谱线 i的碰撞半宽，与组分类型、温度、压强

有关；bLi0，j 代表组分 j 在标准状态下（p=0.1 MPa，T=
296 K）的碰撞半宽；ηi 为谱线 i 的中心频率；η 为频

率；nj为温度指数。

另外，根据 Doppler效应，如果接收器与发射器之

间存在相对运动，则辐射波长会受到影响。由于辐

射分子在不停歇地做热运动，粒子的运动方向可能

向着接收器的方向，也可能是反方向，导致无法在观

测中获得谱线 i 的单值频率 ηi，而是以 ηi 为中心频率

的带宽分布，从而产生 Doppler 展宽。Doppler 展宽具

有 Gaussian 线型，线型函数为

FG ( η ) = 1
bDi

ln 2
π exp ( - ln 2 ( η - ηi

bDi ) 2 ) （3）

bDi = ηi

c
8ln2·kT

m
（4）

式中 bDi 为谱线 i 的 Doppler 展宽，随温度、波长变化； 

m 为分子质量；k为玻尔兹曼常数；c为光速。

Doppler 展宽在气体压强较低时较为明显，而在

气体压强较高时，由于单位体积内的粒子数目增加，

碰撞的几率增加，此时碰撞展宽将更为明显。当气

体状态是高温低压时，温度和压力对谱线半宽的影

响最好都要考虑，此时线型函数为 Voigt线型，是对两

类展宽线型函数进行卷积，结果如下所示。

FV ( η ) = ∫-∞

+∞
FG ( η - ηi )FL ( ηi )dηi （5）

但是在模拟时，如果按照上式计算 Voigt 线型则

需要繁杂的无穷积分，这导致模拟计算光谱速度缓

慢。所以，可以用以下近似公式进行计算［16］：

FV ( η )
IV
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（6）
式中

bV = 0.5346bL + (0.2166bL
2 + bD

2 )0.5 （7）
IV = ì

í
î

ïï

ïï
bV

é
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ê
êê
ê1.065 + 0.447 ( bL

bV ) + 0.058 ( bL
bV ) 2ù
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úü
ý
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ïïïï
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-1

（8）
图 1 展示了三种线型函数，其中 Lorentz 线型、
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Gaussian 线型的半高全宽均为 20 nm，而 Voigt 线型是

二者的卷积。

2.2 尾焰金属原子光谱特性

2.2.1 原子光谱强度       
当尾焰高温场中的金属原子受到热激发，由基

态跃迁到激发态，然后返回到基态时，会发射出特征

光谱，称为原子的发射光谱。

Scheibe-Lomakin 公式描述了谱线强度的基本

关系：

I = anb （9）
式中 I 为谱线强度，n 是试样中分析元素的浓度，a 是

一个复杂的常数项，与温度、压强等环境因素有关，b

是自吸系数，当 n 足够小时，b≈1。
热激发态各种粒子的运动，宏观上是处于动态

平衡的，这样的体系可以用统计热力学的方法描述，

称为“局部热力平衡（Local Thermal Equilibrium，LTE）
体系”。在 LTE 体系中，虽然整体的温度分布并不是

均匀的，但每一个局部体积内是均匀且处于热平衡

的。在温度为 T 的环境中，分布在基态和各种激发态

上的粒子数服从 Boltzmann 分布：

Ni = N′
gi

Q
e- Ei

kT （10）
式中 Ni是处于 i 激发态的粒子数，N′是处于基态的粒

子数，gi 是 i 态的简并度（统计权重），在 Boltzmann 项

中 Ei是 i 态的激发能，k 是 Boltzmann 常数，T 为绝对温

度，Q 为配分函数，可用以下近似公式［17］求解：

Q = j0 + j1( T
103 ) + j2( T

103 ) 2
+

j3( T
103 ) 3

+ j4( T
103 ) 4

+ j5( T
103 ) 5 （11）

式中 j0~j5是仅与温度和元素种类有关的系数。

分布在各激发态上的粒子数，或称粒子在各态

上的布居数，随激发能 Ei的变大而呈指数关系迅速减

少。激发能越大，粒子布居数越少，即越难激发，谱

线越弱。当 T 升高时，同一激发态上的粒子布居数迅

速增多，表现为谱线增强；但由于 T 的升高引起电离

度增大，因此谱线强度不表现为单调增强。

综上，考虑激发态粒子的 Boltzmann 分布、配分函

数、跃迁几率和统计权重等因素，单位立体角内谱线

辐射的能量强度可表示为

Eλi
= hc

4πλi
Ai Ni = hc

4πλi
Ai N′

gi

Q
e- Ei

kT （12）
式中 h 为普朗克常量，c 为光速，λ 为波长，Ai为爱因斯

坦跃迁概率。

2.2.2 辐射传输理论       
基于尾焰光谱的液体火箭发动机故障检测技

术，至关重要的一点就是根据光谱的特性（强度、谱

线展宽等）来反演相应金属粒子的数量密度。

当原子发生高能级跃迁时，其释放的光量子辐

射，在传播途中有可能被同种元素的基态原子所吸

收，从而导致相应谱线的辐射强度降低，这就是自吸

现象，严重时会出现自蚀［18］。

当辐射在尾焰介质中沿一个非常窄的视场内的

路径同时发射和吸收，或沿一个穿过观察立体角范

围的具有恒定性质的路径中传输时，其传输方程如

下所示［19］。

Iλi ( λ) = Bλi·(1 - e-k′x ) =
2hc2

λi
5

1
ehc/λi kT - 1 (1 - e-k′x ) （13）

式中 Bλi 为黑体项，是黑体在波长 λi 处的辐射强度，仅

与温度有关，k′为吸收系数，x 为光程，1 - e-k′x 统称为

吸收项，其和自身特性以及数量密度有关。k′是一个

和基态原子数密度正相关的系数，当基态原子数密

度足够小时，及 k′x≪1 时，可以直接忽略自吸现象，为

光学薄模型；当基态原子数密度过大时，及 k′x≫1 时，

自吸收效应较为严重，无法忽视，为光学厚模型。

当沿视线方向穿过光学薄介质观测发光体时，

接收到的光强和实际发射光强相差无几，但穿过光

学厚的介质观测光强时，接收到的光强明显比实际

发射光强要小。而根据基尔霍夫定律，可以得到：

Eλi

k′
= Bλi

（14）
光学薄模型的辐射传输方程可以简化为

Iλi
( λ) = Eλi

·x （15）
3 光谱模拟

LBL 法光谱模拟的原理是将每一条特征谱线的

强度进行展宽处理，然后将所有展宽之后的特征谱

Fig. 1　Three types of spectral line function
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线强度在对应波长（频率）上的强度贡献进行叠加，

最终得到该波长（频率）上的实际强度。其计算公

式为

I ( λ) = ∑
i = j

Iλi
( λ) （16）

LBL 法计算时需要考虑每条谱线的谱线强度、谱

线位置以及谱线增宽等参数，是目前最为准确的光

谱辐射特性计算方法。

同时，由于探测器即光谱仪自身的光学特性，所

测量到的光谱展宽并非单纯由碰撞展宽和 Doppler展
宽决定，还受仪器展宽的影响。而仪器展宽函数可

以近似利用 Gaussian 函数表示或者也可以用简单

Voigt 函数表示，所以最终卷积得到的线型依旧是

Voigt线型。

按照上文的光谱模拟方法，对液体火箭发动机

尾焰中可能存在的金属：铁、镍和钾等金属原子进行

辐射模拟，此时选取的仪器函数半高宽为 0.1 nm，

远大于 Doppler 展宽和碰撞展宽，所以为了简化计

算，最终选取的 Voigt 线型展宽为 0.1 nm。设定模拟

温度为近似尾焰马赫盘处的温度 3 000 K，原子浓度

均为 6×1014/cm3。由于元素种类不同，导致共振线数

量不一，计算量不一，本文中每种金属原子的模拟时间

小于 0.5 s。
图 2~4 展示了铁、镍和钾的模拟光谱，还有铁、镍

的发射光谱中一些强度较高的共振线的仿真数据与

文献［20］中的仿真数据对比结果。如图 2（a）所示，

铁原子在 300~400 nm 内的发射光谱，在 372 nm 有最

大峰值，且与附近特征谱线强度差别较明显，可以作

为液体火箭发动机健康检测系统中铁元素的检测谱

线。如图 3（a）所示，镍原子在 300~400 nm 的发射光

谱，其最大峰值位于 352.5 nm 处，同样可以作为检测

谱线。如图 2（b）和图 3（b）所示，在对应共振线的归

一化强度上，本文仿真数据和文献［20］中模拟的数

据有较好的吻合程度。如图 4 所示，钾的发射光谱在

700~800 nm 内，钾的双线辐射强度明显是高于周边

强度的，且因为钾双线的激发能较大，所以在低浓度

时也有较强的辐射强度，根据原子辐射强度公式

（15），此时钾发射光谱中 766.5 nm 以及 769.9 nm 处的

特征峰强度仅与温度和浓度有关。图 5 展示了钾的

双线特征峰强度随温度的关系。

由图 5 可见，当浓度和光程一定时，钾的双线辐

射强度随温度的升高而近似呈指数增长。图 5 的结

果意味着可以利用钾的双色光谱进行温度反演，但

是在实际工程运用中，钾的原子浓度是很难测定准

确的，所以用单线的辐射强度很难预测温度。假如

使用双线的强度之比，则根据公式（12），可以抵消浓

Fig. 2　Simulated spectrum of iron and comparison of 

results with literature

Fig. 3　Simulated spectrum of nickel and comparison of 

results with literature
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度对测温准确性的影响。然而，公式（12）并没有考

虑谱线展宽等因素，直接使用公式（12）会造成较大

的温度反演误差。图 6 展示了利用光谱模拟（即考虑

谱线展宽）得到的双线相对强度同温度的关系，可

见，双线的光谱强度之比随温度单调递减。

此外，也可以利用光谱强度进行浓度的定量反

演，如图 7 所示，当温度保证在 3 000 K 的时候，低浓

度下，即不考虑自吸收效应时，特征谱线的辐射强

度随浓度增大而增大，且几乎是正比例函数，这为

发射光谱辐射强度定量测量粒子浓度提供了理论

基础。

为了进一步分析光谱模拟模型对不同金属浓度

的适用性，本文假定在 3 000 K 时，分别利用光学薄模

型和光学厚模型对三种不同铁原子数量密度的光谱进

行模拟，图 8~图 10分别展示了低浓度、中浓度、高浓度

的模拟结果。

如图 8 所示，在低浓度下，光学薄模型（a）与光学

厚模型（b）得到的光谱非常相似，差值几乎可以忽略

不计，即 k′x≪1 时，可以使用光学薄模型。如图 9 和图

10 所示，当浓度增大时，无法满足 k′x≪1 的条件，所以

式（15）不成立，造成两种不同光学模型下的仿真结

果有明显差异。在图 9 中，在中浓度下，已经出现了

较为明显的吸收现象，其光谱透过率如图 9（c）所示，

此时已经不适合用光学薄模型进行仿真模拟。在图

10 中，光学薄模型（a）得到的光谱强度出现大于相同

Fig. 6　Ratio of two potassium spectrums varies with 

temperature at low concentrations

Fig. 7　Intensity of potassium radiation at 766.5 nm varies 

with its concentration

Fig. 8　Simulated spectrum of iron at 3 000 K with 10 cm 

pathlength and 5×1015/cm3 number density

Fig. 5　Intensity of potassium-double-line radiation varies 

with temperature

Fig. 4　Simulated spectrum of potassium
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温度下的黑体辐射强度（图中红色曲线）的情况，显

然与辐射理论不符合，故该浓度下同样无法使用光

学薄模型。

4 实验验证

本文通过甲烷-氧气和乙烯-氧气的预混火焰进

行光谱实验验证，由于甲烷预混火焰温度在 1 500 K
左右，温度较低，无法激发镍、铬光谱，且对铁的激发

程度也有一定的限制，所以在本实验中，对钾原子的

766.5 nm 和 769.9 nm 双线光谱特征进行验证，利用热

电偶测量火焰温度。

实验装置图如图 11 所示，主要由雾化室、掺混

室、燃烧炉以及光谱采集部分构成。雾化室内，含钾

溶液在空气压缩雾化器的作用下形成含钾的喷雾。

掺混室内，预混的甲烷可燃气和含钾的喷雾充分混

合，最终在平面火焰炉上，形成稳定的预混火焰。光

谱采集部分使用的是 Ocean Optic 的紫外-近红外段

光谱仪（FLAME-T-XR1-ES），其参数如表 1 所示。

本文对比了实验测量的光谱曲线与两种模型

（光学薄、光学厚）模拟的光谱曲线，主要通过双峰强

度比和线型符合程度确定模型的准确度。如图 12
（a）所示，在 1.7×10-4 mol/L 的低浓度时，光学薄模型

和光学厚模型得到的结果相似，且均与实验结果吻

合。表 2 列出了对比误差，可见，对于 760~780 nm 内

的光谱面积，两种模型得到的结果和实际光谱数据

误差小于 2.4%；对于双峰强度比，模拟误差甚至是小

于 1% 的，所以在低浓度下，无论光学薄或者光学厚

Fig. 10　Simulated spectrum of iron at 3 000 K with 10 cm 

pathlength and 2×1019/cm3 number density

Fig. 9　Simulated spectrum of iron at 3 000 K with 10 cm 

pathlength and 6×1018/cm3 number density



液体火箭发动机尾焰金属发射光谱仿真与实验研究第 45 卷  第 2 期 2024 年

2212030-7

模型，都可以较为准确地模拟出实际光谱，为了减少

计算量，此时应该选取光学薄模型。但是在 5.5×
10-2 mol/L 的高浓度时，如图 12（b）所示，光学薄模型

得到的结果无法与实际光谱吻合，光学厚模型仍可

以很好地模拟实际光谱，其光谱面积和双峰强度比

与实际光谱的误差都在 1% 以内。另外，从图 12 中的

实测光谱曲线中，可以很明显地观察到钾原子的双

线自吸增宽效应。

同时，利用温度更高的乙烯-氧气预混火焰开展

验证实验，此时铁原子浓度为 1.8×10-3 mol/L，为低浓

度，忽略自吸收，火焰温度同样由热电偶测量，其光

谱数据如图 13 所示，由于此时光学薄模型和光学厚

模型所模拟光谱几乎一样，所以图中仅保留实验数

据和光学薄模型模拟数据。

由图 13 可见，在铁原子特征谱线强度较高的区

域（360~380 nm）处，光学薄模型模拟的结果与实验

数据吻合程度较好，特征峰的位置以及相对强度可

以准确复现。而在铁原子发射光谱的低强度特征谱

线处（300~310 nm），其强度和背景光强度难以区分，

这是由于，此时铁原子的浓度偏低，相应的铁原子发

射光谱强度和乙烯预混火焰以及环境背景光之间的

强度差异不大。因此，在液体火箭发动机故障检测

中，不能使用辐射强度较低的特征峰进行检测，对于

铁的检测波段应该集中于 372 nm，且需要在较高温

度下进行，例如马赫盘处接近 3 000 K 的高温。

Table 1 Spectrometer parameters

波长范围

200~1 025 nm
光学分辨率

1.70 nm
时间分辨率

3 ms~10 s
像素

3 648
入射狭缝

25 µm

Table 2 Comparison of potassium atomic emission spectrum between experimental and simulated results

组别

1.7×10-4 mol/L
误差/%

5.5×10-2 mol/L
误差/%

760~780 nm 内光谱归一化面积

实验数据

13.246 6
-

15.684 8
-

光学薄模型

12.927 0
2.4

10.133 1
35.40

光学厚模型

13.042 1
1.5

15.547 5
0.88

769.9 nm 和 766.5 nm 的双峰强度比

实验数据

0.546 5
-

0.751 4
-

光学薄模型

0.541 9
0.840

0.529 7
29.50

光学厚模型

0.546 2
0.055

0.745 1
0.84

Fig. 11　Schematic experimental setup

Fig. 12　Spectrum of potassium obtained by the experiment 

and simulation, respectively (T=1 583 K)
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5 结 论

本文针对液体火箭发动机尾焰光谱健康监测技

术，开展了以逐线法为基础，并考虑介质的光学厚度

的发射光谱模拟与实验研究，得到以下结论：

（1）铁、镍、钾的原子发射光谱模拟结果与 NASA
光谱模拟程序所得结果相吻合。

（2）在甲烷-氧气、乙烯-氧气预混火焰开展了

铁、钾发射光谱的实验验证，光谱模拟结果和实验结

果的相对误差在 2.5% 以下。

（3）光学薄和光学厚两种模型对同一浓度和同

一温度下的同一元素的发射光谱预测结果，会由于

光学厚度的增加，出现明显差异；介质吸收效应明显

时，只能使用光学厚模型。

本文论述的方法可以推广到液体火箭发动机尾

焰其它可能存在的金属发射光谱的模拟，并为尾焰

温度与金属成分浓度的反演提供了依据。
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Numerical and experimental investigations of metal 
emission spectrum in liquid rocket engine plume

SU Tong，LEI Qingchun，FAN Wei
（School of Power and Energy，Northwestern Polytechnical University，Xi’an 710072，China）

Abstract：The plume of liquid rocket engine contains abundant spectrum information， which can be used 
to infer the operating and fault conditions of the engine. A high-accuracy numerical method has been established 
in this paper for the simulations of metal emission spectrum in the plume of liquid rocket engine. The method was 
based on the line-by-line （LBL） spectrum simulating scheme， and considered the effects of the medium optical 
thickness. Based on the method， the emission spectrums of iron， nickel， and potassium in the plume were simu⁃
lated when engine failures occurred. The results agreed well with those obtained by the NASA plume simulation 
code. Besides， experimental verifications of emission spectra of iron and potassium were performed on CH4/O2 
and C2H4/O2 flames. Results show that the differences of spectrum area and characteristic spectrum peak intensity 
between simulated and experimental data were below to 2.5%. Last， the capability and limit of optical thin and 
thick models were evaluated.

Key words：Liquid rocket engine；Atomic emission spectra；Numerical simulation；Optical thickness；
Line-by-line
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