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What do we want to know?

• Where is the H2O(ice,bound)/OH? (Where is each?)

• How much? (and how much variation?)

• What else is there (regolith, H2S, NH3, etc.)?

• What is the isotopic ratio?



More focused questions for observation 
requirements

1. How many spectral bands and with what spectral 
resolution do we need to distinguish H2O‐ice from 
OH‐bearing silicates?

2. What is the relationship between band depth of 
H2O‐ice and mixing ratio with other lunar materials 
and/or ice's physical form? What detectability
requirements does this place on instruments?



IR spectroscopy H2O (ice), H2O (bound), OH (strucutral)

• OH vs. H2O‐bound and H2O‐ice can be discriminated with appropriate 
spectral sampling and SNR

• Hard to study OH vs. H2O question on Earth because too much water
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Where is the H2O(ice,bound)/OH? Where is each?
Recent results: VNIR reflectance

• Three NIR instruments detect 3‐µm absorption (M3, VIMS, HRI‐IR)
• Certainly OH, possibly bound H2O (deleted) (10‐1000ppm)
• Possibly diurnal variation (but difficult to calibrate thermal contribution)
• Highest spatial res (M3) doesn’t have wavelength range to verify H2O‐ice

Pieters et al.; Sunshine et al.; Clark et al.; 2009, Science
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First, to answer the question from last workshop: What governs 
the shape of the 2.8‐3.4µm H2O ice absorption?

As k increases, at first the reflectance decreases because photons get more absorbed within the grains (volume‐
scattering regime). As k continues to increase, the reflectance begins to be dominated by the specular reflection 
off the grains (because most photons that enter the grains are absorbed; weak surface scattering regime). The 
specular reflection depends on n (real part of the optical constant) and k (imaginary part). When k is "small", the 
specular reflection is constant because the influence of n dominates. However, as k increases, the specular 
reflection term begins to evolves with k (increases with k) (strong surface scattering regime). So at the end, when 
k begins to be quite high, the reflectance tends to re‐increase. This is the case around 3.15 microns in water ice, 
which creates a local maximum that varies in intensity according to temperature and crystallinity.



Grain size effects on band shape

7
from J.‐P. Combe



Dependence to temperature of H2O 
ice absorption bands

Grundy et al., 1998, JGR 103
8

from J.‐P. Combe



Shifting of absorption bands as 
function of temperature

Grundy et al., 1998, JGR 103
9

Temperature change 50K  200K: 
13nm shift at 1.65 µmfrom J.‐P. Combe



Amorphous and crystalline solid H2O ice

Hagen, 1981, Chem. Phys. 56 10
from J.‐P. Combe



Temperature 
annealing of H2O ice

Hagen, 1981, Chem. Phys. 56
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from J.‐P. Combe



Other trace consituents identified by LCROSS

Pilorget, 2012

Used 
successfully 
on NIMS



How much ice might there be?

• Two methods
– Calculate from LOLA reflectance near 1um
– Determine M3 detection threshold near 2um



LOLA Method

from P. Hayne



from P. Hayne



Reff=1µm 
for H2O ice

Reff=? for 
regolith

from P. Hayne



Case #1: Thin film of ice on 
lunar regolith

Would predict band depths of >10% for 
the three longest H2O bands

Not observed at 2um: because of lack of 
illumination for M3 or absence?

from P. Hayne



Reff=1µm 
for H2O ice

Reff=? for 
regolith

from P. Hayne



Case #2: Ice with lunar regolith

Would predict band depths of 5% at 2um; 
unobservable bands at 1.5um

Not observed: because of lack of 
illumination for M3 or absence?

from P. Hayne



Band depth summary
Band depth in % (reflectance value at λ)

Scenario 3µm 2µm 1.5µm 1.2µm 1µm

Thin film (2µm) on highlands regolith 100 (.25) 20 (.35) 10 (.4) 3  (.4) 2  (.4)

Intimate mix (0.2%; r=1µm) with Lunar 
Regolith

5 (.45) 0 (.4)



Monte Carlo Method (simulating M3 bands)

• Monte‐carlo Hapke models of a mixed  volume of particles, 
simulations with 
– Basalt  + no ice  OR  1vol% ice  OR  10vol% ice
– basaltic glass  + no ice  OR  1vol% ice  OR  10vol% ice
– “lunar soil” + no ice, + no ice  OR  1vol% ice  OR  10vol% ice 

• Lunar soil = M3 spectra , assumed grain size 20µm, 
extrapolated to long wavelengths. Note: very approximate!

• Regolith grain sizes approximate lunar distribution observed by Apollo
– power law, r‐3, grain size between Dgrain=20 and 400 microns, 

g=0.3
• Grain sizes of water ice: Dgrain=20 microns or 100 microns

– g=0.5

from C. Pilorget



Endmember Spectral Properties
H2O‐ice spectra

OH in basaltic glass

Note H2O ice feature (2.8‐
3.4µm)  has greater width and 
different shape vs OH feature

M3‐extracted spectrum
Basaltic glass
Basalt



Simulations of the 2 μm band



Basalt (power law, r‐3, grain size between 20 and 400 microns), g=0.3
Water ice, grain size=20 microns, g=0.5

i=45°
Observation at nadir

100 % basalt

All simulations with 4e6 photons, 
except 1% water ice case (2e7 photons)

Basalt + 1 % water ice (volume) 

Basalt + 10 % water ice (volume)  Case 1% water ice (volume)
corresponds to 0.33 % (mass)

Case 10% water ice (volume)
corresponds to 3.6 % (mass)

pbasalt=3g/cm3

pwater=1g/cm3

Within the noise…

from C. Pilorget



Basalt (power law, r‐3, grain size between 20 and 400 microns), g=0.3
Water ice, grain size=20 microns, g=0.5

i=45°
Observation at nadir

All simulations with 4e6 photons, 
except 1% water ice case (2e7 photons)

Basalt + 1 % water ice (volume) 

Basalt + 10 % water ice (volume) 
Case 1% water ice (volume)
corresponds to 0.33 % (mass)

Case 10% water ice (volume)
corresponds to 3.6 % (mass)

pbasalt=3g/cm3

pwater=1g/cm3Ratios mixtures / pure basalt

Within the noise…

from C. Pilorget



Basalt (power law, r‐3, grain size between 20 and 400 microns), g=0.3
Water ice, grain size=100 microns, g=0.5

i=45°
Observation at nadir

100 % basalt

All simulations with 4e6 photons, 
except 1% water ice case (2e7 photons)

Basalt + 1 % water ice (volume) 

Basalt + 10 % water ice (volume) 
Case 1% water ice (volume)
corresponds to 0.33 % (mass)

Case 10% water ice (volume)
corresponds to 3.6 % (mass)

pbasalt=3g/cm3

pwater=1g/cm3

100‐micron grain 
size is detectable; 
considering only 
the small size 
hereafter

from C. Pilorget



Basalt (power law, r‐3, grain size between 20 and 400 microns), g=0.3
Water ice, grain size=100 microns, g=0.5

i=45°
Observation at nadir

All simulations with 4e6 photons, 
except 1% water ice case (2e7 photons)

Basalt + 1 % water ice (volume) 

Basalt + 10 % water ice (volume) 
Case 1% water ice (volume)
corresponds to 0.33 % (mass)

Case 10% water ice (volume)
corresponds to 3.6 % (mass)

pbasalt=3g/cm3

pwater=1g/cm3Ratios mixtures / pure basalt

100‐micron grain 
size is detectable; 
considering only 
the small size 
hereafter

from C. Pilorget



Basaltic glass (power law, r‐3, grain size between 20 and 400 microns), g=0.3
Water ice, grain size=20 microns, g=0.5

i=45°
Observation at nadir

100 % basaltic glass

All simulations with 4e6 photons, 
except 1% water ice case (2e7 photons)

Basaltic glass + 1 % water ice
(volume) 

Basaltic glass + 10 % water ice (volume) 

Case 1% water ice (volume)
corresponds to 0.37 % (mass)

Case 10% water ice (volume)
corresponds to 3.9 % (mass)

pbasaltic glass=2.75g/cm3

pwater=1g/cm3

Within the noise…

from C. Pilorget



Basaltic glass (power law, r‐3, grain size between 20 and 400 microns), g=0.3
Water ice, grain size=20 microns, g=0.5

i=45°
Observation at nadir

All simulations with 4e6 photons, 
except 1% water ice case (2e7 photons)

Basaltic glass + 1 % water ice (volume) 

Basaltic glass + 10 % water ice (volume)  Case 1% water ice (volume)
corresponds to 0.37 % (mass)

Case 10% water ice (volume)
corresponds to 3.9 % (mass)

Ratios mixtures / pure basaltic glass
pbasaltic glass=2.75g/cm3

pwater=1g/cm3

Within the noise…

from C. Pilorget



Lunar soil 1 (power law, r‐3, grain size between 20 and 400 microns), g=0.3
Water ice, grain size=20 microns, g=0.5

i=45°
Observation at nadir

100 % lunar soil 1

All simulations with 4e6 photons, 
except 1% water ice case (2e7 photons)

Lunar soil1 + 1 % water ice
(volume) 

Lunar soil1 + 10 % water ice (volume) 
Case 1% water ice (volume)
corresponds to 0.37 % (mass)

Case 10% water ice (volume)
corresponds to 3.9 % (mass)

plunar soil 1=2.75g/cm3 ?
pwater=1g/cm3

from C. Pilorget



Lunar soil 1 (power law, r‐3, grain size between 20 and 400 microns), g=0.3
Water ice, grain size=20 microns, g=0.5

i=45°
Observation at nadir

All simulations with 4e6 photons, 
except 1% water ice case (2e7 photons)

Lunar soil 1 + 1 % water ice (volume)
… within the noise 

Lunar soil 1 + 10 % water ice (volume)  Case 1% water ice (volume)
corresponds to 0.37 % (mass)

Case 10% water ice (volume)
corresponds to 3.9 % (mass)

Ratios mixtures / pure lunar soil 1
plunar soil 1=2.75g/cm3 ?
pwater=1g/cm3

from C. Pilorget



Simulations of the 3 μm band

from C. Pilorget



Basalt (power law, r‐3, grain size between 20 and 400 microns), g=0.3
Water ice, grain size=20 microns, g=0.5

i=45°
Observation at nadir

100 % basalt

All simulations with 4e6 photons, 
except 1% water ice case (2e7 photons)

Basalt + 1 % water ice (volume) 

Basalt + 10 % water ice (volume) 

Case 1% water ice (volume)
corresponds to 0.33 % (mass)

Case 10% water ice (volume)
corresponds to 3.6 % (mass)

pbasalt=3g/cm3

pwater=1g/cm3

from C. Pilorget



Basalt (power law, r‐3, grain size between 20 and 400 microns), g=0.3
Water ice, grain size=20 microns, g=0.5

i=45°
Observation at nadir

All simulations with 4e6 photons, 
except 1% water ice case (2e7 photons)

Basalt + 1 % water ice (volume) 

Basalt + 10 % water ice (volume) 

Case 1% water ice (volume)
corresponds to 0.33 % (mass)

Case 10% water ice (volume)
corresponds to 3.6 % (mass)

pbasalt=3g/cm3

pwater=1g/cm3Ratios mixtures / pure basalt

from C. Pilorget



Basalt (power law, r‐3, grain size between 20 and 400 microns), g=0.3
Water ice, grain size=100 microns, g=0.5

i=45°
Observation at nadir

100 % basalt

All simulations with 4e6 photons, 
except 1% water ice case (2e7 photons)

Basalt + 1 % water ice (volume) 

Basalt + 10 % water ice (volume) 

Case 1% water ice (volume)
corresponds to 0.33 % (mass)

Case 10% water ice (volume)
corresponds to 3.6 % (mass)

pbasalt=3g/cm3

pwater=1g/cm3

100‐micron grain 
size is detectable; 
considering only 
the small size 
hereafter

from C. Pilorget



Basalt (power law, r‐3, grain size between 20 and 400 microns), g=0.3
Water ice, grain size=100 microns, g=0.5

i=45°
Observation at nadir

All simulations with 4e6 photons, 
except 1% water ice case (2e7 photons)

Basalt + 1 % water ice (volume) 

Basalt + 10 % water ice (volume) 

Case 1% water ice (volume)
corresponds to 0.33 % (mass)

Case 10% water ice (volume)
corresponds to 3.6 % (mass)

pbasalt=3g/cm3

pwater=1g/cm3Ratios mixtures / pure basalt

100‐micron grain 
size is detectable; 
considering only 
the small size 
hereafter

from C. Pilorget



Basaltic glass (power law, r‐3, grain size between 20 and 400 microns), g=0.3
Water ice, grain size=20 microns, g=0.5

i=45°
Observation at nadir

100 % basaltic glass

All simulations with 4e6 photons, 
except 1% water ice case (2e7 photons)

Basaltic glass + 1 % water ice
(volume) 

Basaltic glass + 10 % water ice (volume) 

Case 1% water ice (volume)
corresponds to 0.37 % (mass)

Case 10% water ice (volume)
corresponds to 3.9 % (mass)

pbasaltic glass=2.75g/cm3

pwater=1g/cm3

from C. Pilorget



Basaltic glass (power law, r‐3, grain size between 20 and 400 microns), g=0.3
Water ice, grain size=20 microns, g=0.5

i=45°
Observation at nadir

All simulations with 4e6 photons, 
except 1% water ice case (2e7 photons)

Basaltic glass + 1 % water ice (volume) 

Basaltic glass + 10 % water ice (volume) 

Case 1% water ice (volume)
corresponds to 0.37 % (mass)

Case 10% water ice (volume)
corresponds to 3.9 % (mass)

Ratios mixtures / pure basaltic glass
pbasaltic glass=2.75g/cm3

pwater=1g/cm3

from C. Pilorget



Lunar soil 1 (power law, r‐3, grain size between 20 and 400 microns), g=0.3
Water ice, grain size=20 microns, g=0.5

i=45°
Observation at nadir

100 % lunar soil 1

All simulations with 4e6 photons, 
except 1% water ice case (2e7 photons)

Lunar soil1 + 1 % water ice
(volume) 

Lunar soil1 + 10 % water ice (volume) 

Case 1% water ice (volume)
corresponds to 0.37 % (mass)

Case 10% water ice (volume)
corresponds to 3.9 % (mass)

plunar soil 1=2.75g/cm3 ?
pwater=1g/cm3

from C. Pilorget



Lunar soil 1 (power law, r‐3, grain size between 20 and 400 microns), g=0.3
Water ice, grain size=20 microns, g=0.5

i=45°
Observation at nadir

All simulations with 4e6 photons, 
except 1% water ice case (2e7 photons)

Lunar soil 1 + 1 % water ice (volume) 

Lunar soil 1 + 10 % water ice (volume) 

Case 1% water ice (volume)
corresponds to 0.37 % (mass)

Case 10% water ice (volume)
corresponds to 3.9 % (mass)

Ratios mixtures / pure lunar soil 1
plunar soil 1=2.75g/cm3 ?
pwater=1g/cm3

from C. Pilorget



Band depth summary
Band depth in % (reflectance value at λ)

Scenario 3µm 2µm 1.5µm 1.2µm 1µm

Thin film (2µm thick) on highlands regolith 
[Mie]

100 (.25) 20 (.35) 10 (.4) 3  (.4) 2  (.4)

Intimate mix (0.2wt%; r=1µm) with Lunar 
Regolith (R=?) [Mie]

5 (.45) 0 (.4)

Intimate mix (0.33wt%; r=20µm) with Lunar 
Regolith (R=Apollo) [MC]

10 (.1) ~1 (.08)

Intimate mix (3.3wt%; r=20µm) with Lunar 
Regolith (R=Apollo) [MC]

50 (.06) 25 (.1)

Intimate mix (0.33wt%; r=100µm) with Lunar 
Regolith (R=Apollo) [MC]

40 (0.06) 75 (.2)

Quite model dependentMost sensitive; how much 
depends on model



Summary

• Ice grain size/form assumed and RT model matters 
for calculating detection thresholds for plausible 
abundances
– Regolith with 1% Dgrain=20µm ice not detectable at 2µm; 
but 10% band depth at 3µm

– But finer ice with a different type of lunar grain size is 
detectable

 Key question: what do we expect about the nature 
of the ice? This impacts the choice of required 
instrument sensitivity



Also a temperature effect?

• Thermal emission can decrease band strength further
• Since there is no solar incidence we chose 3 different incidence 

angle extremes to test parameter space
1. Calculate Blackbody curves for T from 40‐300K
2. Multiply the BB * (1 ‐ Input Reflectance)

– Yields the thermal contribution including emissivity effects
3. BB/solar flux/cos(incidence angle)*PI

– Returns our calculated thermal contribution to “reflectance” units
4. Add the Input Reflectance to the thermal contribution/”reflectance” 

spectra

from C. Edwards & C. Pilorget



from C. Edwards & C. Pilorget

280K



from C. Edwards & C. Pilorget

240K



Also a temperature effect?

• Thermal emission can decrease band strength 
further… but not likely to matter for T<240K



Conclusions – For Detection Lunar Ice

Essential Nice‐to‐have

Spectral range 2.6‐3.6µm (H2O ice width 
at most sensitive band)

1‐6µm (regolith comp; trace ice; 
better thermal correction)

Spectral 
resolution

20nm (H2O ice band 
structure)

10nm (better resolution of H2O 
ice band structure)

Signal/sensitivity 1% at 0.1 albedo (10x minimum band strength for 0.33% 
water ice) *very model dependent

Spatial resolution <500m/pixel from orbit; more likely to have ice at discrete 
pixels if near surface (bulk assumption does not apply)

‐Being able to distinguish the ~3.15µm maximum (present in most grain sizes) and the 
band width is important for distinguishing from H2O



Of course, spatial scale 
matters – orbit to in‐situ

• Landed investigations can benefit 
from very high detection limits 
from in situ study

• Example from cordierite mixed 
with basalt (1wt%), VISIR 
hyperspectral camera 
(~75um/pixel)

Background

Whole sample 
spectrum avg.

Single pixel

1 cm


