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基于统计与光程分布的二氧化碳反演方法
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摘要　为了研究气候变化,需要实现遥感卫星对二氧化碳(CO２)的高精度测量.气溶胶和透射率较高的薄卷云的

散射是影响大气中CO２ 反演精度的主要环境因素.结合主成分分析(PCA)的统计方法和光程概率分布的密度函

数(PPDF)方法,利用PCA方法得到大气CO２ 反演的先验值,避免了因偏差过大而导致的运算结果无法接近真值;

基于３层PPDF模型,解决了薄卷云和气溶胶散射引起的光子路径变化而导致的吸收谱线变化的问题.结果表明,

PCA方法和PPDF方法联合反演的反演精度得到明显提高;对２０１３年塔克拉玛干沙漠GOSAT数据的反演结果

进行分析,采用单一的PPDF方法得到的反演结果的方差为３．５,两种方法相结合得到的反演结果的方差为１．４,优
于日本国立环境研究所(NIES)提供的反演方差(１．６).
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１　引　　言
以二氧化碳(CO２)为代表的温室气体使得全球平均气温升高,从而引发了一系列气候灾难.在全球范
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围内实现CO２ 等主要温室气体的高精度观测对全球气候变化与环境变迁等方面的研究具有重要意义.利

用卫星遥感技术获取全球尺度的温室气体浓度是一种高效、有发展前景的监测手段[１].相对于浓度背景来

说,CO２ 在时间和空间上的变化梯度较小[２],研究表明,全球大气中CO２ 观测数据的偏差只有低于１％,才
能较好地降低气候研究的不确定性[３],因此利用卫星遥感技术对大气中CO２ 观测的关键在于实现高精度

观测.
利用近红外波段反演CO２ 的过程受薄卷云和气溶胶的影响较大,薄卷云和气溶胶的散射会严重影响

CO２ 的反演精度[４].有研究指出,当光学厚度由０．０１增加到０．３时,亮地表条件下CO２ 在１．６μm波段反演

结果的变化幅度最大可达５０％[５];Schneising等[６]也指出光学厚度为０．０３、薄卷云高为１２km的薄卷云将

给CO２ 的混合比带来８．８％的偏差.因此,如何有效地校正薄卷云和气溶胶的散射效应是高精度反演CO２
的关键.

目前大气中CO２ 的反演方法,无论是差分吸收光谱(DOAS)方法、全物理方法还是光子光程概率分布

密度函数(PPDF)方法,都是在对相关物理过程处理后,通过牛顿迭代方法获得反演结果.牛顿迭代方法[７]

是假设CO２ 含量的状态向量在观测信息中为一个已知条件的概率分布,通常假设其服从高斯分布.由于这

样的分布假设通常只能在一定范围内成立,因此如何保证假设的合理性成为提高大气中CO２ 反演的重要环

节.各种反演方法针对散射的处理有所不同,DOAS方法将气体吸收部分作为光谱的快变成分,而将气溶

胶等散射作为慢变成分,并进行二次多项式拟合;PPDF方法利用PPDF因子将气溶胶散射影响光程考虑到

快变成分中,从理论上解决DOAS方法对散射处理的不足,使得PPDF的反演精度比DOAS更高.
针对薄卷云与气溶胶对大气CO２ 反演的影响,本文从辐射传输中光子光程的分布入手,研究散射效应

参数化[８]与散射影响的校正方法.同时,针对反演过程中迭代方法对已知条件的依赖,将光子光程分布与大

气状态统计技术相结合,通过提高反演过程初始参量精度的方法提高了CO２ 的反演精度.

２　反演原理
２．１　辐射传输中的光子路径校正

已有研究表明,大气CO２ 反演不确定性的主要来源是光辐射在大气中传输路径的改变.相对于干洁

的大气条件,薄卷云与气溶胶散射可以延长或缩短光辐射传输路径[９Ｇ１０].在反演算法中,如果忽略光辐射

传输路径的延长或缩短,就会导致对大气中CO２ 含量的高估或低估,由此引起的不确定性很可能会超过

所需的精度限制.PPDF[１１Ｇ１５]主要通过改变大气辐射传输中的光子光程而实现对大气CO２ 反演中散射问

题的校正.
大气辐射传输过程中的散射介质包括分子、气溶胶和薄卷云,其中薄卷云和气溶胶具有非常大的时空变

化特性,是引起大气中CO２ 反演误差的主要因素.光子在薄卷云、气溶胶表面反射以及在它们内部散射过

程中,光子传输路径会发生缩短和拉伸现象,如图１所示.基于光子路径概率分布密度函数的PPDF方法,
将薄卷云和气溶胶抽象成２个分离的散射体,其高度分别设为hc 和ha,２个分离的散射体结合中间非散射

体构成３层PPDF模型.通过在大气透射率模型中引入光子路径修正因子、散射层高度等PPDF因子,将散

射效应对有效透射率的影响参数化,从而综合考虑薄卷云和气溶胶对反演结果的影响.
由图１所示,整个大气层的有效透射率可表示为[１２]

Teff＝αcT３＋(１－αc)Tc
１２TaT３, (１)

其中

T３＝exp(－Ψτ３), (２)

Tc
１２＝exp[－Ψ(１＋σc)τ１２], (３)

Ta＝(１－αa)exp(－Ψτaσa)＋αaexp(Ψτa), (４)

τa＝∫
ha

０

k(h)dh, (５)

τ１２＝∫
hc

０

k(h)dh, (６)
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τ３＝∫
Hatom

hc

k(h)dh, (７)

Ψ ＝
１
cosθ＋

１
cosθ１

, (８)

σa＝ρaexp(－γaτa), (９)

σc＝ρcexp(－γcτ１２), (１０)
式中θ和θ１ 分别为太阳天顶角和卫星观测角;k(h)为气体吸收系数;Hatom为大气层顶高度;αa,αc,ρa,ρc,

ha,hc,γa,γc 是８个PPDF参数,这些PPDF参数将薄卷云和气溶胶的散射作用考虑为对光程的延长或缩

短,从而改变整个大气的有效透射率.

图１ ３层PPDF的模型图

Fig．１ ModeldiagramofthreeＧlayerPPDF

　　由于氧气A(O２_A,波数为１２９５０~１３２００cm－１)波段几乎只有O２ 吸收,并且O２ 可以认为在大气中混

合均匀且含量稳定,因此这里选择O２_A波段实现PPDF因子的反演.
利用PPDF模型给出的有效透射率构建反演过程中的模拟谱R:

R＝－ln‹STeff›－P２(λ), (１１)
式中S 为太阳光谱,P２(λ)为一个与波长有关的二阶多项式,‹›表示与仪器线型函数进行卷积.采用

高斯Ｇ牛顿迭代得到反演结果,迭代公式为

X(k)＝X(k－１)＋[KTS－１
yK＋S－１

a ]{[KTS－１
y (R∗ －R)]＋S－１

a [Xa－X(k－１)]}, (１２)
式中X(k)和X(k－１)分别为第k和k－１次迭代的结果矩阵,R∗为实测矩阵,Sa、Sy 分别为先验误差和测

量误差协方差矩阵,Xa 为反演初值矩阵,K 为权重矩阵.权重函数Kk 可表示为

Kk ＝
∂(R)
∂(Xk)＝－

‹S∂(Teff)
∂(Xk)›
‹STeff›

, (１３)

式中Kk 为第k次的权重函数,Xk 为某个PPDF因子.

２．２　CO２ 廓线的主成分分析(PCA)方法

由于无法提供足够多的参数,求解大气中CO２ 的辐射传输方程本质上是个病态问题.同时,观测误差

的存在增加了反演误差的可能性.由于反演问题的病态性,利用先验信息来约束反演值的范围成为目前

CO２ 反演方法的基本思路.
确定先验信息的取值是最优化估计反演算法中最重要的部分之一,不准确的初始值将可能难以利用现

有方法反演出目标气体含量.在没有同步测量廓线的条件下,利用多年大气历史观测资料,将一定条件约束

统计值作为初始值,可提高反演精度.通常情况下,较难获得同步测量值,因此对于历史数据的统计具有重

要意义.

０５０１００３Ｇ３
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利用PCA方法为PPDF提供反演初值,PCA方法实际上是找到CO２ 廓线和模拟辐亮度之间的转化关

系.根据CO２ 样本集的协方差矩阵Ccov和模拟辐亮度样本集的协方差矩阵Rcov的表达式,可得到CO２ 廓线

和模拟辐亮度之间的转化关系.Ccov和Rcov可分别表示为

Ccov＝ΔC (ΔC)T/N, (１４)

Rcov＝ΔR (ΔR)T/N, (１５)
式中ΔC 为CO２ 廓线与其样本集的相对偏差矩阵,N 为光谱通道数,ΔR 为模拟辐亮度光谱与其均值的偏差

矩阵.利用PCA方法得到ΔR、ΔC 的转化关系为

ΔC＝SΔR, (１６)
式中S 为ΔR 和ΔC 之间的转化矩阵.利用PCA方法反演得到的CO２ 的垂直廓线Cre为

Cre＝C－ ＋SΔRobs, (１７)

式中ΔRobs为实测谱和模拟谱之间的差值矩阵,C－ 为CO２ 样本集的均值矩阵.利用PCA方法可以快速得到

不同条件下相对真实的CO２ 廓线,为PPDF提供一个较好的先验值,从而提高了CO２ 的反演精度.
在PCA方法中,CO２ 波数范围为６３００~６４００cm－１,同时需要对地表反射率、光学厚度等因素进行分

类,以尽可能保证统计结果具有代表性.

３　实验结果与讨论
３．１　CO２ 时空分布的不均匀性

CO２ 在时空中的分布并不是均匀的,由于大气参数等条件的变化,CO２ 廓线浓度范围较大,图２为

CarbonTrack提供的２０１２年塔克拉玛干沙漠的１０条CO２ 廓线,图３为２０１２年第１００天时不同地区(从西

经１１８．５°、南纬７９°开始,经度每隔５°、纬度每隔２．５°选取一个统计点)塔克拉玛干沙漠的CO２ 廓线.

图２ 不同时间同一地区塔克拉玛干沙漠的

CO２ 浓度随高度的变化

Fig．２ VariationsinCO２concentrationwithaltitudeof

Taklimakandesertatdifferenttimeandinsameregion

图３ 不同地区同一时间塔克拉玛干沙漠的

CO２ 浓度随高度的变化

Fig．３ VariationsinCO２concentrationwithaltitudeof

Taklimakandesertindifferentregionsandatsametime

　　由图２和图３可得,同一地区不同时间塔克拉玛干沙漠的CO２ 廓线仍然有较大的波动,而不同地区同

一时间塔克拉玛干沙漠的CO２ 廓线存在较大差异.由此可以看出,若要给出测量时的CO２ 廓线,需要进行

同步廓线测量,利用辐射传输软件或历史上某天的CO２ 廓线存在着偏离较大的风险.同步廓线测量难以实

现,若对不同地区和若干环境条件进行统计,给出统计值,就可以在很大程度上减小CO２ 廓线的偏差,其残

余偏差则可以通过CO２ 反演进行进一步的校正.

３．２　初始廓线对反演结果的影响

利用O２_A波段反演PPDF因子,在反演CO２ 时需要利用CO２ 的１．６μm弱吸收带,考虑到这两个波段

的瑞利散射和地表反射率的影响不同,地表反射率对地气耦合过程中的散射影响较大,直接利用在O２_A波

段处反演所得的参数α和ρ来描述１．６μm处的散射性质时会存在偏差,故需对这两个参数进行瑞利散射影

响修正和地表反射率影响修正.

０５０１００３Ｇ４
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瑞利散射影响校正可表示为

α∗(Γx)＝α(Γx)－αR(Γx),ρ∗(Γx)＝ρ(Γx)－ρR(Γx), (１８)

　　地表反射率影响校正可表示为

α(Γ１．６)＝α∗(Γ０．７６)(Γ０．７６/Γ１．６),ρ(Γ１．６)＝ρ∗(Γ０．７６)exp(Γ１．６－Γ０．７６), (１９)
式中α∗(Γx)为消除瑞利散射影响的光程缩短因子;α(Γx)为光程缩短影响因子;αR(Γx)为瑞利散射对光程

缩短因子的影响;ρ∗(Γx)为消除瑞利散射影响的光程拉伸因子;ρ(Γx)为光程拉伸影响因子;ρR(Γx)为瑞利

散射对光程拉伸因子的影响;Γx 为地表反射率,下标x 和数字为对应的波段.
将CarbonTrack提供的不同CO２廓线作为初始廓线,对２０１３年２月塔克拉玛干沙漠的一条GOSAT

卫星观测光谱进行PPDF反演,结果如图４所示.其中虚线代表初始值,实线代表反演值.这里采用PPDF
方法在CO２的１．６μm近红外吸收带对CO２ 进行反演,依然采用(２)式构建模拟谱,此时波数范围为６３００~
６４００cm－１,同时采用(３)式进行高斯Ｇ牛顿迭代,其中权重由(１)、(４)式给出.

图４ 不同CO２ 初始廓线下的反演结果

Fig．４ RetrievalresultswithdifferentinitialCO２profiles

　　由图４可以看出,利用PPDF方法对CO２ 的反演过程是在一定程度上对已有廓线偏差的校正,与其他

CO２ 反演方法一样,只能在一定限度内进行调整,例如使偏大的３．９６９×１０－４减小,使偏小的３．８９９×１０－４增
大,而无法达到实际的真实值.实验结果也表明,现有的反演方法基于条件概率分布的假设,通常只能在一

定范围内成立,即在一定范围内寻找出最佳值.

３．３　塔克拉玛干沙漠的反演论证

利用PCA方法将范围为０~１的光学厚度按０．０５的间隔分为２１类,将０~０．６的地表反射率按０．０５的

间隔分为１３类,得到２７３种条件下不同CO２ 的初始廓线.根据实测谱中的观测条件找到对应的CO２ 初始

廓线.
将２０１２—２０１３年CarbonTrack提供的塔克拉玛干沙漠的CO２ 廓线作为样本集,通过逐线积分辐射传

输模型(LBL)计算不同条件下的模拟辐亮度光谱,利用PCA方法得到２７３条CO２ 廓线,根据日本国立环境

研究所(NIES)提供的实测谱中的光学厚度和地表反射率等大气信息,选取与PCA方法中最接近的廓线,以
此作为反演初值.反演结果如图５所示,图５(a)为采用不同反演方法得到的CO２ 廓线的反演结果,图５(b)
为采用不同反演方法得到的和NIES提供的CO２ 柱浓度的反演结果比较.利用PCA和PPDF共同反演的

结果和NIES的反演结果更接近,DOAS、PPDF、PPDF结合PCA以及NIES４种方法得到的反演结果的均

值及方差如表１所示.
从表１及图５可以看出,相对于 NIES提供的反演结果,采用DOAS方法得到的反演结果的偏差为

２％~７％,采用PPDF方法得到的反演结果的偏差为０．５％左右,利用PCA方法和PPDF方法联合反演得到

表１ 不同反演方法的均值与方差

Table１ Meanandvarianceofdifferentretrievalmethods

DOAS PPDF PPDFandPCA NIES

Mean/１０－６ ４０１．９ ３９２．４ ３９５．７ ３９４．２

Variance/１０－６ ７．２ ３．５ １．４ １．６

０５０１００３Ｇ５
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图５ (a)不同反演方法得到的CO２ 廓线的反演结果;(b)不同反演方法得到的和NIES提供的CO２ 柱浓度的反演结果

Fig．５  a InversionresultsofCO２profilesobtainedbydifferentretrievalmethods 

 b inversionresultsofCO２infusionconcentrationobtainedbydifferentretrievalmethodsandNIES

的反演结果的偏差为０．３８％,这两种方法联合反演得到的反演结果的方差明显低于仅采用PPDF方法得到

的反演结果的方差.由图５(a)可以看出,对于CO２ 的垂直分布,仅用PPDF方法并不能准确进行CO２ 反

演,特别是在高层,CO２ 的反演特别依赖于初值的设定.因此,仅用PPDF方法虽然可以考虑薄卷云和气溶

胶的整体散射效应,但并不能很好地体现CO２ 的垂直分布,从而降低了CO２ 的反演精度.PCA方法和

PPDF方法联合反演可以很好地解决PPDF方法的不足,并充分利用PPDF的优势,从而使CO２ 反演精度

得到明显提高.

４　结　　论
相对准确的CO２ 廓线对于采用PPDF方法进行CO２ 反演是至关重要的,而实时CO２ 廓线的获取通常

较为困难.通过对不同地区不同条件下的CO２ 廓线进行统计,得到相对准确的初值.利用PCA方法进行

CO２ 廓线统计,能够得到一定条件下具有代表性的CO２ 初始廓线.
介绍了基于光子路径概率分布密度函数的PPDF估算方法,依据等效理论将薄卷云和气溶胶散射效应

参数化,通过与PCA方法获取初始CO２ 廓线方法相结合,利用塔克拉玛干沙漠２０１３年GOSAT观测光谱

进行反演实验.实验结果表明,利用PCA方法和PPDF方法联合反演不仅在反演结果上与NIES提供的反

演结果更为接近,且反演结果离散程度更小;对CO２ 柱浓度结果分别进行统计分析,利用PCA方法和PPDF
方法联合反演,使得CO２ 的平均反演偏差和方差分别只有０．３８％和１．４,优于单一使用PPDF方法的０．５％
和３．５.由此可见,利用PCA方法和PPDF方法联合反演可取得更高的反演精度.
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