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改进的地基红外超光谱数据痕量气体反演方法
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摘要　利用地基探测仪器监测大气痕量气体的区域分布及动态变化，对于有效评估和预测局部地区的大气环境以

及星载大气成分探测仪器性能指标的提出具有重要的意义。在现有痕量气体反演算法ＳＦＩＴ２的基础上，通过改进

最优化寻优策略，建立了基于信赖域的痕量气体反演的新模型，解决了实际应用中大气先验信息与实际状况差异

较大时的算法全局收敛性问题，实现了大气参数获取困难时痕量气体的有效反演。基于北京地区９～１０月间地基

红外超光谱数据，对大气中重要痕量气体ＣＯ的柱状总量和混合比廓线进行了反演实验，结果表明，该改进反演模

型的有效性，能够为后续研究痕量气体含量的变化规律及其对环境、气候的影响程度提供支持。
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１　引　　言

随着经济的急速发展，环境污染和生态破坏越

来越严重，大气成分及浓度发生了巨大的变化，其中

痕量气体间接对全球的生态环境以及气候变化造成

严重影响［１～３］。大气痕量气体的研究日益受到重

视，其总量和浓度随高度分布的变化成为国际上的

热点研究方向。

基于地基仪器的探测方式既可以获取定点的大

气成分含量，能够对局部区域的大气环境做出有效

评估和预测［４，５］；同时还可作为星载仪器探测的原

０７０１００２１
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理基础与结果的检验方式［６］，能够对星载大气成分

探测仪器的性能指标提出要求。目前，国内超光谱

大气精细成分地基探测刚刚起步，前期主要采用低

光谱分辨率的载荷利用差分吸收光谱（ＤＯＡＳ）技术

进行研究与分析［７～９］，为了获得大气成分的垂直分

布特性，迫切需要根据超光谱数据的特点以及痕量

气体成分反演的应用需求，进行地基大气精细成分

反演模型与方法研究。国外的地基大气成分探测技

术发展较为成熟，并且反演方法一般是基于ＳＦＩＴ２

算法包［１０］，该方法将痕量气体的反演问题归结为模

拟光谱与测量光谱之间的无约束非线性最优化问

题，采用高斯 牛顿迭代法寻求最优解，然而该类方

法对初始值相当敏感。由于实际大气参数一般很难

获取，在大气先验信息与真实大气状况差异较大时，

通过ＳＦＩＴ２反演得到的痕量气体廓线将与实际气

体分布特性相差较大，甚至出现错误的反演结果。

针对上述问题，本文提出了基于信赖域的改进大气

痕量气体成分反演模型与方法，并通过对大气中重

要痕量气体ＣＯ的研究，证明了改进算法在实际反

演中的有效性。

２　反演模型

基于地基红外超光谱的大气精细成分反演，首

先需要利用前向模型构建模拟光谱，通过大气成分

混合比廓线的迭代，使得模拟光谱与测量光谱达到

最佳匹配，从而获得气体廓线和总量的最优估计值。

在仪器参数已知的条件下，辐射传输的前向问题可

以写为

狔＝犉（狓，犫）＋ε狔， （１）

式中狔为测量光谱；狓为待反演的未知参量，其中包

括气体廓线；犉为前向模型，依赖于狓和模型参数犫；

ε狔 为测量误差。模型参数犫作为前向模型的输入参

数，包含谱线参数、温度压强廓线等。若定义犓 ＝

犉／狓是权重函数，那么（１）式一般可以线性化为

狔＝犓狓＋ε狔． （２）

　　地基光谱主要经过了分子散射、气溶胶散射、谱

线吸收以及远翼连续吸收等辐射衰减，考虑到测量

光谱的范围大约只有１～５ｃｍ
－１，在中红外波段，分

子散射、气溶胶散射均随波长缓慢变化，所以在

０．０２ｃｍ－１的超光谱分辨率条件下，辐射衰减的最主

要贡献来自谱线吸收，而其余贡献可以忽略。同时，

选择适当的气体特征吸收区间，１～５ｃｍ
－１的光谱范

围内可以尽可能的只包含待研究气体的吸收谱线。

２．１　前向模型

如（１）式所示，前向模型在反演模型中起着极其

重要的作用，它将实际大气与模型大气紧密联系了

起来，是基于物理规律对大气辐射传输过程的数学

描述，目的是真实反映大气的前向辐射。模拟光谱

的计算过程如图１所示。

图１ 前向模型计算过程

Ｆｉｇ．１ Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｏｆｆｏｒｗａｒｄｍｏｄｅｌ

由图１可知，前向模型的核心是逐线积分，一种

气体的吸收带由几百到近万条吸收线组成，对于给

定的气体分子，某一确定波数上的透过率是邻近所

有谱线吸收效应叠加的结果。谱线的相关参数（如

吸收线中心波长、线强以及低能态能量）取自空军地

球物理研究所（ＡＦＧＬ）的高分辨率大气透过率分子

吸收数据库（ＨＩＴＲＡＮ２００４版）
［１１］，但是其中的参

数都是在２９６Ｋ的标准温度下给出的，用量子力学

的理论可以得到线强的温度修正公式：

犛＝犛（犜ｓ）
犜ｓ（ ）犜

β犙ｖ（犜ｓ）

犙ｖ（犜）
ｅｘｐ

犈″
犽犜ｓ

－
犈″（ ）犽犜

，（３）

式中犛（犜ｓ）为标准温度犜ｓ时的线强，犈″为跃迁时的

低态能量，犙ｖ（犜ｓ），犙ｖ（犜）分别表示标准温度和任

意温度的振动配分函数，β随分子不同而异，一般对

于线型分子取１即可。

实际在利用前向模型时，在假定大气呈均匀分

布并处于局域热力学平衡的情况下，将大气分为

０．２～８０ｋｍ的层结构，０．２～４０ｋｍ内的层间隔约

为１ｋｍ，４０～８０ｋｍ范围内的间隔约为５ｋｍ。同时

在计算谱线吸收时，考虑吸收线中心邻近２０ｃｍ－１

范围内所有谱线的贡献。

２．２　痕量气体的反演

假设大气状态是一个随机变量，记为狓，当观测

辐射值为狔时，大气状态取值为狓的概率为犘（狓狘狔）。

寻求某个珘狓，当狓＝珘狓时，观测辐射值为狔的概率最大。

０７０１００２２
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珘狓意味着最有可能是该观测时刻的大气真实状态。所

以，目标函数可写为

犑（狓）＝ｍａｘ犘（狓狘狔），　狓∈犚
狀 （４）

　　ＳＦＩＴ２采用高斯 牛顿迭代法寻求目标函数的

最优解，其迭代过程可看作先求得使犑（狓）的二次

逼近函数狇犽（犱）在点狓犽 时达到最小时的犱，然后利

用狓犽＋１＝狓犽＋犱进行更新。然而当犑（狓）为一般的非

线性函数时，只有在狓犽 的邻域中，二次逼近函数

狇犽（犱）才可作为犑（狓）的近似。在实际应用中，若大

气先验信息与实际状况相差较大，狇犽（犱）将不会较

好地近似犑（狓），若仍然采用牛顿迭代法则无法保

证算法的全局收敛性，导致错误的反演廓线。同时

若计算中的赫斯矩阵非正定时，最优化问题可能出

现无解的情况。

为了使算法的实用性更强，针对上述问题，将最

优化理论中的信赖域法［１２］应用到反演过程中，即限

定狓犽 的一个适当邻域 犱 ≤犺犽，称为信赖域，在该

邻域里优化函数狇犽（犱），若不满足精度要求，再定义

以狓犽＋１为中心的信赖域，并继续优化新的二次逼近

函数，直至满足精度要求。同时在迭代过程中，不断

调整信赖域的半径，使得信赖域上的逼近函数不断

接近真正的目标函数犑（狓），此时确定的点狓犽＋犱即

为该区域内目标函数最小点的一个最优近似。

在缺乏合理有效的大气参数时，基于信赖域的

反演算法限定了一个有界闭集合（信赖域），即使赫

斯矩阵非正定，最优化问题也有解；同时信赖域半径

的不断调整使得最初的问题求解转化为数个子问题

的求解，从而实现了全局收敛性。

最优化问题的求解是在有限个可能的解中选择

一个某种意义上的最优解，需要对其进行精度评价，

分析各种误差源及其对结果的影响。目前采用最优

化方法反演痕量气体的误差分析都是基于Ｒｏｄｇｅｒｓ

的工作［４］。在线性近似的情况下，真实值珟狓与反演

值狓的差别可以写为

珟狓－狓＝（犃狓狓 －犐）（狓－狓犪）＋犃狓犲（犲－犲犪）＋

犌狔犓犫（犫－珘犫）＋犌狔ε， （５）

式中犌狔 是反演增益矩阵，反映了反演值对测量值

的敏感程度。犓犫＝犉／犫，反映了前向模型对非反

演参数的敏感程度。（犃狓狓－犐）（狓－狓犪）称作平滑误

差，即先验信息由于前向模型中的大气分层而对反

演值产生的误差；犃狓犲（犲－犲犪）是由于反演参数中的

廓线与其他参数之间的相互影响而产生的误差；

犌狔犓犫（犫－珘犫）称作模型参数误差；犌狔ε为测量误差，主

要由仪器噪声引起。

３　实验及结果分析

ＣＯ作为大气中重要的污染物之一，通过消耗

大气中ＯＨ、减弱大气的氧化能力等方式来影响对

流层化学反应平衡和物质平衡［５］，同时其也是导致

气候变化的一种间接温室气体。为了研究北京地区

的ＣＯ含量变化规律，同时验证新反演模型的有效

性，基于２００８年９～１０月间的地基红外超光谱数据

对ＣＯ的混合比廓线及柱状总量进行了反演分析。

采用前向模型计算模拟光谱时，需要输入的大

气参数包括温度、压强廓线以及痕量气体的先验廓

线。３５ｋｍ高度以下的温度和压强廓线由国家气象

局的探空数据提供，而３５ｋｍ以上分别通过线性插

值和指数函数插值获得。痕量气体的先验廓线取自

澳大利亚 Ｗｏｌｌｏｎｇｏｎｇ地区的大气组成，其与本实

验区的大气状况存在较大差异［１３］，本文的实验结果

可以体现改进的反演模型对于此种情况的适用性。

通过分析 ＣＯ 在红外波段的吸收特征，选择

４２７５ｃｍ－１附近的光谱进行反演
［１４］，此光谱区间除

了ＣＯ的主要吸收，Ｈ２Ｏ和ＣＨ４ 也有一定吸收，所

以在反演过程中要考虑这两种分子的影响。每个测

量日获取一系列光谱数据（大气状况较好时可达２８

组），图２是９月１０日太阳天顶角（ＳＺＡ）为４４．０４°

时测量光谱与模拟光谱的比较，二者的最大误差为

０．０５１７，从光谱匹配角度来看，前向模型所模拟的光

谱与实测光谱的相关系数为０．９９７８，说明拟合程度

较好。

图２ ＣＯ在４２７５ｃｍ－１的测量光谱、模拟光谱与残差

Ｆｉｇ．２ Ｍｅａｓｕｒｅｄ，ｓｉｍｕｌａｔｅｄｓｐｅｃｔｒｕｍａｎｄｒｅｓｉｄｕａｌ

ｏｆＣＯａｔ４２７５ｃｍ－１

每日约间隔３０ｍｉｎ测量一组数据，根据当日测

得的多组光谱数据，可以反演ＣＯ不同时刻的总量和

混合比廓线。ＣＯ总量随观测时间的变化如图３所

０７０１００２３
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示。９月１０日，９月２６日和１０月６日约从８∶００～

１７∶００进行测量，９月１８日可能由于大气在中午时分

发生变化，所以只获得了１４∶００之前的数据。由图

３可以看出，９∶００时ＣＯ含量较高，随后逐渐减小达

到平稳状态，之后开始回升，并在１７∶００左右达到峰

值。这可能与早上和下午的两个交通高峰导致的机

动车排放源增加有关。

图３ 每日不同观测时刻的ＣＯ总量

Ｆｉｇ．３ Ｔｉｍｅｓｅｒｉｅｓｏｆｔｏｔａｌｃｏｌｕｍｎｄｅｎｓｉｔｙｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓ

ｏｆＣＯｄｕｒｉｎｇＳｅｐｔ１０ｔｏＯｃｔ６

图４是根据９月２６日信噪比较高的８组光谱

反演的ＣＯ廓线分布（１～５０ｋｍ），比较了分别采用

ＳＦＩＴ２算法和改进的反演算法所得到的廓线。由于

大气先验信息与实际大气状况差异较大，ＳＦＩＴ２算

法经过有限次迭代后不收敛，并未获知ＣＯ实际的

垂直分布特性，反演结果即为模型输入的先验信息；

而改进算法所得到的ＣＯ廓线能够反映出局部地区

大气的特点。ＣＯ在２５ｋｍ以上含量变化很小，故

此高度区间内北京地区与 Ｗｏｌｌｏｎｇｏｎｇ地区的廓线

基本一致；而在２５ｋｍ以下，北京地区机动车尾气

排放量较大，ＣＯ含量要高于 Ｗｏｌｌｏｎｇｏｎｇ地区，这

图４ ＣＯ混合比廓线

Ｆｉｇ．４ ＶｏｌｕｍｅｍｉｘｉｎｇｒａｔｉｏｐｒｏｆｉｌｅｏｆＣＯ

与反演结果一致，但是由于缺乏北京地区ＣＯ真实

分布的其他信息，该方法的反演精度评价有待进一

步研究。

４　结　　论

在现有大气痕量气体反演算法的基础上，针对

实际应用中出现的先验信息不足或不准情况下反演

模型不收敛等问题，提出了基于信赖域的改进模型

与方法。实验结果表明改进的反演算法在大气参数

获取困难的情况下，获得较为准确的局部地区痕量

气体的分布情况，并将该方法应用于大气痕量气体

ＣＯ含量的实际监测，验证了该方法的有效性和适

用性。通过获取其他数据源的大气成分探测数据，

结合反演结果对反演算法的精度进行评价是下一步

的工作重点。
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２０１１年“纪念《光学学报》创刊３０周年特刊”
征　稿　启　事

　　创刊于１９８１年的《光学学报》是中国光学学会主办的第一本期刊。３０年来，在历任主编王大珩院士、王

之江院士、王润文研究员、徐至展院士和现任主编曹健林研究员的领导下，《光学学报》取得了一系列的成绩。

２０１０年影响因子达到２．０，在国内物理类科技期刊中排名第一，连续７年荣获“百种中国杰出学术期刊”，被

世界重要检索系统ＥＩ，ＣＡ，ＡＪ和ＩＮＳＰＥＣ等收录。《光学学报》始终致力于为我国光学科技人员与国内外

同行进行学术交流、开展学术讨论以跟踪学科前沿和发展我国光学事业服务。《光学学报》刊登的论文集中

反映了中国光学科技的新概念、新成果和新进展，其内容主要包括光纤光学与光通信、激光光学、信息光学、

光学测量、光谱学、薄膜光学、量子光学、非线性光学、光学器件和材料等。为了纪念《光学学报》创刊３０周

年，编辑部计划在２０１１年９月正刊上出版“纪念《光学学报》创刊３０周年特刊”，现特向国内外广大专家征集

研究快报、研究论文和综述，以期集中反映我国近年来在光学及其相关领域取得的重大成就。

征稿范围：

光学及其相关领域。

稿件类型：

１、简要报道课题组最新研究成果的研究快报；

２、具有较高的创新性的原创研究论文；

３、国内外知名专家亲自撰写的综述文章。

特刊稿件截稿日期：２０１１年７月１０日

投稿方式以及格式：可通过中国光学期刊网网上投稿系统直接上传稿件（请在留言中标明“纪念《光学学

报》创刊３０周年特刊”投稿），详情请参见ｈｔｔｐ：∥ｗｗｗ．ｏｐｔｉｃｓｊｏｕｒｎａｌ．ｎｅｔ。本特刊投稿文体为中文，电子版

请使用 ＭＳｗｏｒｄ格式。有任何问题请咨询马沂编辑，Ｅｍａｉｌ：ｍａｙｉ＠ｓｉｏｍ．ａｃ．ｃｎ，电话：０２１６９９１８４２７８０２。
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