
DOI:10.19322/j.cnki.issn.1006-4710.2023.02.004 https://xuebao.xaut.edu.cn
引文格式:霍霄,王茂华,张钦伟,魏崇,黄永健,顾倩荣.基于GEOS-ChemV12.6.3的全球CO2浓度同化系统的构建[J].

西安理工大学学报,2023,39(2):184-197.

HUOXiao,WANGMaohua,ZHANGQinwei,WEIChong,HUANGYongjian,GUQianrong.Constructionofa

globalCO2concentrationassimilationsystembasedonGEOS-Chem V12.6.3[J].JournalofXi􀆳anUniversityof
Technology,2023,39(2):184-197.

收稿日期:2021-03-16; 网络首发日期:2021-06-25
网络首发地址:https://kns.cnki.net/kcms/detail/61.1294.N.20210625.0931.002.html
基金项 目:中 国 科 学 院 重 点 部 署 资 助 项 目 (ZDRW-ZS-2019-1);国 际 碳 卫 星 观 测 数 据 分 析 合 作 计 划 资 助

(131211KYSB20180002)

第一作者:霍霄,男,硕士生,研究方向为数据同化。E-mail:huoxiao2018@sari.ac.cn
通信作者:顾倩荣,男,博士,高级工程师,研究方向为机器学习和数据同化。E-mail:guqr@sari.ac.cn

基于GEOS-ChemV12.6.3的全球CO2浓度同化
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摘要:为了研究同化 OCO-2卫星柱浓度(XCO2)数据对于全球CO2浓度模拟的影响,本文基于

GEOS-ChemV12.6.3,采用四维变分(fourdimensionalvariational,4D-Var)的方法,构建了一个

同化OCO-2卫星XCO2数据的全球大气CO2浓度同化系统。首先,采用有限差分法验证了观测算

子、积云对流、行星边界层和平流4个伴随模块计算结果的正确性。然后,以2018年为例,设计了

模拟和同化两个实验,并利用TCCON、地面和航飞3种独立的观测数据进行对比验证。结果显

示,同化实验结果与 TCCON、地面和航飞观测数据之间的平均误差分别为0.37mL/m3、0.41
mL/m3和0.51mL/m3,相比于模拟实验,分别改善了40.32%、42.25%和45.15%,表明了同化

OCO-2卫星的XCO2数据能显著提高对全球大气CO2浓度模拟的准确性。
关键词:CO2浓度;同化系统;4D-Var;OCO-2;GEOS-Chem
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Abstract:InordertostudytheinfluenceoftheassimilationofOCO-2satellitecolumn-averaged
dryairmolefractionsofCO2(XCO2)dataonglobalCO2simulation,thestudy,basedonGEOS-
ChemV12.6.3,adoptsthefourdimensionalvariational(4D-Var)methodtodevelopaglobalat-
mosphericCO2concentrationassimilationsystemthatassimilatesOCO-2satelliteXCO2data.
First,thefinitedifferencemethodisusedtovalidatethecorrectnessofthecalculationresultsof
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theobservationoperator,thecloudconvection,theplanetaryboundarylayer,andtheadvection
modules.Then,twoexperimentsonsimulationandassimilationaredesignedtakingtheyear
2018asanexample,withthreeobservationdataofTCCON,groundandaircraftusedforcom-
parisonandvalidation.Theresultsshowthatthemeanerrorsbetweentheassimilationexperi-
mentresultsandindependentTCCON,groundandaircraftobservationsare0.37mL/m3,0.41
mL/m3,and0.51mL/m3,respectively,whichareimprovedby40.32%,42.25%,and45.15%
comparedwiththesimulationexperimentresults.Itshowsthattheassimilationsystemcouldsig-
nificantlyimprovetheaccuracyoftheglobalatmosphericCO2concentrationestimation.
Keywords:CO2concentration;assimilationsystem;4D-Var;OCO-2;GEOS-Chem

  自1750年工业革命开始,大量的CO2因人类对

化石能源的大规模使用而被排入大气,使得大气中

CO2浓度从工业革命前的约278mL/m3上 升 到

2019年的约410.5mL/m3[1]。大气中CO2浓度的

上升导致辐射强迫的变化,是引起全球变暖的主要

原因[2]。因此,估算出大气中CO2浓度及其变化情

况,对更好地理解全球碳循环机理,研究碳源、碳汇

的分布,从而为减缓全球变暖提供科学支持具有重

要的意义。

国际社会目前已发射了多颗卫星监测大气CO2
浓度变化,包括SCIAMACHY[3]、GOSAT[4]、GOS-

AT 2[5]、OCO-2[6]、OCO-3[7]和 TanSat[8]。除此

之外,如 MicroCarb[9]、GeoCARB[10]等其他卫星也

将于2022年左右进行发射。卫星观测覆盖范围广、

分布均匀,为大气中CO2浓度和CO2通量估算研究

的开展,提供了扎实的数据基础。

基于不同的大气化学传输模型和数据同化算

法,已开发出多个全球碳同化系统,包括 Carbon-
Tracke[11]、PCTM-Adjoint[12]、LMDZ-4DVar[13]、

TM5-4DVar[14]和GEOS-ChemAdjoint[15]。同化卫

星观测能较好地提升CO2模拟浓度的准确度和反演

通量的不确定度[14,16-21]。Liu等[22]通过对 Aqua卫

星搭载的 AIRS(atmosphericinfraredsounder)载
荷的XCO2数据进行同化,生成全球6小时间隔的

三维大气CO2浓度场。Basu等[14]采用 TM5传输

模型和4D-Var相结合的方法,在4°×6°的模式分辨

率下,通过同化GOSAT观测对海洋和生态系统碳

通量进行估计。Wang等[23]采用PCTM 传输模型

和Bayes综合反演相结合的方法,在2°×2.5°的模

式分辨率下,分别对原位观测、GOSAT观测以及融

合的原位观测和GOSAT观测数据进行了同化,并
分析了对应的浓度模拟结果和通量反演结果。模型

误差能显著影响同化效果,全球碳通量的估算需综

合考虑不同模型的实验结果[24-26]。Crowell等[27]采

用不同的大气化学模型和同化算法,分别同化了

OCO-2卫星观测和原位观测,同化结果显示由这两

种观测估计的全球总碳汇相近。Basu等[26]采用观

测系统模拟实验的方法,评估了 ACTM、LMDZ等

五种全球大气化学模型对于同化OCO-2伪观测的

影响。

目前更多的研究集中于同化 GOSAT卫星数

据,并且多同化系统结果相互比较对于合理估算碳

通量具有重要的作用。因此本研究以GEOS-Chem
V12.6.3版 本 为 前 向 模 式,开 发 了 一 个 能 同 化

OCO-2卫星XCO2数据的全球大气CO2浓度四维变

分同 化 系 统。首 先,借 鉴 在 大 气 化 学 传 输 模 式

GEOS-Chem[28]V9.0.2基 础 上 开 发 的 伴 随 模 型

GEOS-ChemAdjointV35[15]版本的思路和方法开

发了观测算子伴随模块、积云对流伴随模块、行星边

界层伴随模块和平流伴随模块,并利用有限差分的

方法对这4个伴随模块进行了验证,然后分别进行

了针对2018年的 模 拟 实 验 和 同 化 OCO-2卫 星

XCO2数据的实验,实验结果与独立的观测比较显

示,同化卫星 XCO2数据,能显著提高对全球大气

CO2浓度估计的准确性。

1 同化系统的构建

1.1 GEOS-Chem前向模式

GEOS-Chem[28]是一个全球三维大气化学传输

模式。本 研 究 以 内 部 模 块 结 构 如 图 1 所 示 的

GEOS-ChemV12.6.3版本作为同化系统的前向模

式。在同化过程中,系统CO2浓度状态量的初始值

和先验 CO2通量 由 HEMCO 模 块[29]读 入,在 由

FlexGrid模块读入的气象场的驱动下,先经过平流

模块,然后经过通量添加模块叠加上由先验CO2通

量引起的CO2浓度变化量之后,再经过行星边界层

和积云对流模块的向前积分,得到前向模式对全球

大气CO2浓度分布的模拟结果。
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图1 GEOS-ChemV12.6.3版本的内部模块结构图

Fig.1 Internalmodulestructureof
GEOS-ChemV12.6.3

 

1.2 同化计算过程

在GEOS-Chem前向模式的基础上,构建了一

个全球大气CO2浓度同化系统,见图2,采用四维变

分的方法对OCO-2卫星的XCO2数据进行同化,图

2的虚线框内是同化系统的伴随计算过程。同化系

统中各模块的说明见表1。

图2 基于GEOS-Chem的全球大气CO2浓度同化系统

Fig.2 GlobalatmosphericCO2concentration
assimilationsystembasedonGEOS-Chem

 

表1 全球大气CO2浓度同化系统中主要模块说明

Tab.1 Descriptionsofmodulesfromglobalatmospheric
CO2concentrationassimilationsystem

模块名称 说明

观测算子伴随
独立开发的OCO-2卫星XCO2数据的

观测算子

积云对流伴随 独立开发的积云对流的伴随模块

行星边界层伴随
在GEOS-ChemAdjointV35[15]的行星

边界层模块的基础上修改实现

平流伴随

借鉴 Henze等在 GEOS-Chem Adjoint

V35[15]中对平流伴随模块的构造方法,

在GEOS-Chem V12.6.3前向模式中

的平流模块基础上修改实现

优化算法

LBFGS-B

拟Newton优化算法[30],调用美国西北

大学发布的Lbfgsb.3.0版本实现

  四维变分的同化过程,是通过求解式(1)表示的

代价函数的代价及其梯度,然后将求得的代价函数

的代价和梯度输入进梯度优化算法中去调整对前向

模式的系统初始状态的估计,再通过迭代计算的过

程,得到使代价函数取得最小值时的系统初始状态

值,即为同化优化后的结果[31]。四维变分的详细计

算过程说明如下。

J(x0)=Jo(x0)+Jb(x0) (1)
式中:J(x0)表示系统CO2浓度状态量的初始值为

x0 时代 价 函 数 的 代 价,可 以 分 解 为 由 观 测 代 价

Jo(x0)和背景代价Jb(x0)构成。Jo(x0)表示由观

测值yi 和系统状态xi 之间的偏差引起的代价,

Jb(x0)表示由系统初始状态x0 和背景值xb 之间的

偏差引起的代价。Jo(x0)和Jb(x0)的表达式为:

Jo(x0)= 12∑
N

i=0

(H(xi)-yi)TR-1(H(xi)-yi)

(2)

Jb(x0)= 12
(x0-xb)TB-1(x0-xb) (3)

式中:N 为当前同化窗口中同化时刻的总数;H 为

观测算子;R 为观测误差协方差;B 为背景误差协

方差。
为提高计算代价函数梯度的效率,采用了伴随

的方 法[32],先 求 出 式(2)观 测 代 价 函 数 的 梯 度

ᆟJo(x0),然后求出式(3)中背景代价函数的梯度

ᆟJb(x0),最后加和后得到总的代价函数的梯度

ᆟJ(x0)。

1.2.1 观测代价函数的梯度 ᆟJo(x0)
同化系统中的CO2浓度状态量xi,表示的是大

气层中每个三维格点处的CO2点浓度。OCO-2卫
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星的XCO2数据,表示的是从地表到大气层顶端各

大气分层中处的CO2浓度,经加权平均后得到的柱

浓度[33]。两者的物理意义不同,因此在计算式(2)
表示的观测代价函数的梯度 ᆟJo(x0)时,首先要构

建一个观测算子 H ,用于将系统CO2浓度状态量

xi,转换成与卫星观测yi 有相同物理意义的大气

CO2柱浓度。观测算子H 的表达式[19,34]为:

XCOm
2 = XCOa

2+∑jhjaj(COm
2 -COa

2) (4)

式中:XCOa
2 、hj、aj 和COa

2 分别是从OCO-2卫星

观测数据反演出XCO2数据时的XCO2的先验值、气
压权重函数、柱平均核函数和先验CO2浓度廓线,这
些参数都可以从 OCO-2卫星的XCO2数据产品中

直接获得[35];COm
2 为GEOS-Chem前向模式模拟输

出的CO2浓度廓线经插值到OCO-2卫星先验CO2
浓度廓线对应的气压层上的廓线数据;XCOm

2 为前

向模式输出的CO2浓度廓线经观测算子 H 转换后

得到的CO2柱浓度值。
式(2)中的R是OCO-2卫星的观测误差协方差

矩阵。为了减少OCO-2观测数据之间的相关性,将

R简化为对角阵,我们参照Crowell等[36]的方法,先
用式(5)~(6)将OCO-2卫星在时间间隔1s内的

XCO2数据和相应的不确定度σ进行平均,得到1s
均值,然后再用式(5)~(6)将时间间隔10s内的1s
均值再进行平均,得到10s均值。

XCO2
􀮨 =∑

N

i=1
XCO2iσ-2

i /∑
N

i=1
σ-2

i (5)

σ~ =1/ 1
N∑

N

i=1
σ-2

i (6)

式中:XCO2i 为时间段内OCO-2卫星的第i个柱浓

度值;σi 为与第i个柱浓度值对应的不确定度;N

为时间段内XCO2数据的总数;XCO2
􀮨和σ~ 分别为柱

浓度和不确定度的均值。
经式(5)~(6)处理之后,相邻2个OCO-2卫星

XCO2的10s均值数据之间,在空间上相距约为80
km,可以认为它们之间没有相关性[36]。因此对于

XCO2的10s均值数据,观测误差协方差矩阵R 可

以简化成对角阵,按照式(7)~(8)表示的残差计算

方法[37]即可得到R。

b= 1N∑
N

j=1
(H(xj)-yj) (7)

εj =H(xj)-yj-b (8)
式中:yj 为OCO-2的一个观测值;xj 为该观测值对

应的模式CO2浓度;b为一段时间内 GEOS-Chem
前向模式的模拟值和 OCO-2卫星的XCO2数据之

间差异的均值。通过将式(8)中εj 的标准差σj 带入

到 (σj

yyj)
2

中即可得到R 中对角线上OCO-2卫星

XCO2数据yj 所对应的值,其中y
- 为观测的均值。

使用伴随方法求观测代价函数的梯度 ᆟJo(x0)
的过程,可以分解为先求出同化窗口中当前同化时

刻tn 对应的伴随项λ(tn),然后求出时刻tn 的前一

时刻tn-1 对应的伴随项λ(tn-1),再用相同的方法向

后递归,直到求出初始时刻t0 对应的伴随项λ(t0),

λ(t0)即为所求的梯度 ᆟJo(x0)[38-39]。观测代价函

数在当前同化时刻tn 的伴随项λ(tn)的计算公式为

λ(tn)=HTR-1(H(xn)-yn) (9)

  在GEOS-Chem前向模式中,系统状态量xi 从

时刻ti 迁 移 到 时 刻ti+1 的 过 程,可 以 表 示 成 式

(10)[40-41],因此当0≤i<n时,时刻ti 的伴随项

λ(ti)的计算过程可以表示为式(11)[39]。

xi+1 = Μconv(Μpbl(Μadvc(xi)+Edt)) (10)

λ(ti)=HTR-1(H(xi)-yi)+
    ΜT

advcΜT
pblΜT

convλ(ti+1)
(11)

式中:Μconv、Μpbl、Μadvc分别为GEOS-Chem前向模式

中的积云对流、行星边界层和平流模块;dt为时刻ti 和

时刻ti+1 之间的时间隔,即前向模式的积分时间步长;

Edt为在一个积分时间步长内,输入模式的先验CO2通
量。ΜT

conv、ΜT
pbl、ΜT

advc分别为同化系统中,与前向模式

中的Μconv、Μpbl、Μadvc模块相对应的伴随模块。
式(11)等号右边的第2项,表示通过前向模式的伴

随过程,将时刻ti+1 的伴随项λ(ti+1)向后积分到时刻ti。
利用式(11),一直到向后递归到同化周期初始时刻t0
时得到的λ(t0),即为观测代价函数的梯度 ᆟJo(x0)[38]。
1.2.2 背景代价函数的梯度 ᆟJb(x0)

式(3)中的B是CO2背景浓度的误差协方差矩

阵,因前向模式采用2°×2.5°较大尺度的网格空间,
为简化背景误差协方差矩阵B 的计算,参照Park
等[42]的方法,采用对角阵来近似B,并参照Bannis-
ter等[43]的方法,将CO2浓度的方差作为B 中对角

线处的值,具体的方差值采用Villalobos等[20]的研

究结果为4mL/m3。在得到B之后,将背景代价函

数Jb(x0)对初始状态x0 求导,即可得到背景代价

的梯度 ᆟJb(x0),具体公式为:
ᆟJb(x0)=B-1(x0-xb) (12)

1.2.3 CO2浓度状态更新

在根据式(1)求得代价函数J(x0)的值,和将式

(11)~(12)的 结 果 加 和 得 到 代 价 函 数 的 梯 度

ᆟJ(x0)之后,调用拟 Newton优化算法 LBFGS-
B[44-46]程序,对当前同化过程的CO2浓度状态的初
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始值进行更新。LBFGS-B算法对初始值进行更新

的具体过程为[44]:

x0,new =x0-ηH-1 ᆟJ(x0) (13)
式中:x0,new 为更新后的CO2浓度状态初始值;H 为

代价函数J(x0)对于 CO2浓度状态初始值x0 的

Hesse矩阵;η为LBFGS-B算法内部的计算步长。

2 实验与数据

2.1 实验设计

为检验同化系统中伴随计算过程的准确性,及
同化OCO-2卫星数据对提高大气CO2浓度估计准确性

的作用,分别设计了伴随验证、模拟和同化3个实验。

2.1.1 伴随模块验证实验

通过对比有限差分和伴随这2种不同方法计算

出的梯度是否相同,对同化系统中的观测算子、积云

对流、行星边界层,平流共4个伴随模块的计算正确

性进行验证,每个伴随模块验证实验的计算方法见

表2。有限差分计算梯度的过程为,在初始状态量x
上分别加上正、负扰动△x,然后用表2中对应的计

算方法模拟出加扰动后的结果f(x+Δx)和f(x-

Δx),最后根据f(x+Δx)-f(x-Δx)
2Δx

计算出对

应模块的梯度。
表2 伴随验证实验的计算方法

Tab.2 Calculationmethodfortheadjoint
validationexperiment

方法 计算内容 计算过程

有
限
差
分
法

观测算子
在同化过程中,关闭所有的伴随模

块,打开观测算子中的前向过程

积云对流
在前向模式中,关闭平流和行星边

界层模块,打开积云对流模块

行星边界层
在前向模式中,关闭平流和积云对

流模块,打开行星边界层模块

平流
在前向模式中,关闭积云对流和行

星边界层模块,打开平流模块

伴随法

观测算子
在同化过程中,关闭其它伴随模

块,打开观测算子中的伴随过程

积云对流
在同化过程中,关闭其它伴随模

块,打开积云对流伴随模块

行星边界层
在同化过程中,关闭其它伴随模

块,打开行星边界层伴随模块

平流
在同化过程中,关闭其它伴随模

块,打开平流伴随模块

2.1.2 模拟实验

模拟实验仅用来自 MERRA-2[47]的气象数据

驱动GEOS-Chem前向模式,模拟全球大气CO2浓
度的变化情况,不对OCO-2卫星的XCO2数据进行

同化。模拟实验的时间范围是2017年10月至

2018年12月,水平分辨率为2°×2.5°,垂直分辨率

为47层,积分时间步长为10min。GEOS-Chem模

拟时 的 初 始 CO2 浓 度 来 自 CT2019[48](Carbon-
Tracker2019)数据集,先验CO2通量中的人为通量

部分来自ODIAC2019[49],陆地生态通量部分来自

CASA[50]模型的GFED4.1s,野火通量和海洋通量

来自CT2019中的野火和海洋后验通量。
2.1.3 同化实验

同化实验中GEOS-Chem模式的参数设置与模

拟实验完全相同。在同化实验中,利用构建的同化

系统,同化OCO-2卫星天底模式的XCO2数据,得
到优化后的全球大气CO2浓度。同化周期为2017
年10月至2018年12月,其中2017年10月至2017
年12月为模式的启动期,同化窗口为6h,同化积分

时间步长为10min。在将同化结果与地面观测数

据对比做误差分析时,不包括启动期时间内的部分。
2.2 实验数据

2.2.1 用于同化的OCO-2卫星的XCO2数据

OCO-2卫星是NASA在2014年发射的一颗大气

CO2浓度观测卫星,运行在约705km高度的太阳同步

轨道上,观测的空间分辨率为1.29km×2.25km[51-52]。
在同化实验中使用的是OCO-2第9版的XCO2Lite数

据产品,先从Lite数据产品中筛选出质量标记为“好”
(xco2_quality_flag=0)的天底观测模式(operation_
mode=0)的XCO2数据[35],然后再按照式(5)~(6)进行

10s均值处理,2018年全年数据的处理结果见图3。

图3 经质量筛选和10s均值处理后的2018年

OCO-2卫星天底模式的XCO2数据

Fig.3 XCO2dataofOCO-2nadirmodein
2018afterqualityfilterand10saveraging

  注:此图基于国家自然资源部标准地图服务网站审图

号为GS(2016)1666号的标准地图制作,底图无修改。
 

2.2.2 用于验证的地面观测数据

用于验证实验结果的大气CO2柱浓度观测数据

来自TCCON的GGG2014[53]数据集。研究中使用

了27个在2018年内有观测数据的TCCON站点的
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数据。为了分析实验结果在内陆、海洋和海岸3种

不同下垫面下的误差,将27个TCCON站点分为内

陆、海洋和海岸3种类型。这3种类型的分类规则

为:1)在大陆上,并且离最近海岸线距离大于100
km为内陆型;2)在岛上,并且离最近海岸线距离小

于100km为海洋型;3)在大陆上,并且离最近海岸

线距离小于100km为海岸型。用于验证实验结果

的地面和航飞观测数据来自obspack_co2_1_CAR-
BON-TRACKER_CT2019_2020-01-16[54]。研究中

使用了来自Obspack的77个地面站点和12个航飞

站点的观测数据。77个地面站点中有53个气瓶采

样(flask)方式的站点,16个可编程气瓶采样(pro-
grammableflaskpackages,PFP)方式的站点和8
个原位观测(insitu)方式的站点。12个航飞站点都

是PFP观测方式。

2.2.3 用于参照对比的CT2019B数据

CT2019B[48]是 CarbonTracker同化系统[11,55]

发布的2019版本全球大气CO2同化相关的数据集,
研究中使用CT2019B数据集中全球3°×2°垂直层

数为25层的大气CO2浓度数据产品,与实验结果进

行参照和对比。

2.3 实验结果评价指标

采用平均误差 ME(meanerror)、平均绝对误差

MAE(meanabsoluteerror)、均方根误差RMSE(root
meansquareerror)和相关系数CORR(correlation)指标

来评价模拟、 同化实验结果和用于验证的地面观测数

据之间的偏差。这4个评价指标的表达式分别为:

ME = 1N ∑
N

i=1
(xi-yi) (14)

MAE = 1N ∑
N

i=1
(|xi-yi|) (15)

RMSE = 1
N∑

N

i=1
(xi-yi)2 (16)

CORR= ∑
N

i=1
(yi-y

-)(xi-x-)

1
N∑

N

i=1
(yi-y

-) 1
N∑

N

i=1
(xi-x-)

(17)

式中:yi 是用于验证的第i个地面观测数据;xi 是

与yi对应的模拟或同化实验的输出结果;N 是地面

观测数据的总数;y
- 和x- 分别为地面观测数据和实

验输出结果的均值。

3 实验结果分析与讨论

3.1 伴随模块验证实验

图4是用有限差分法,验证同化系统中观测算

子、积云对流、行星边界层和平流伴随模块计算正确性

的实验结果。图4(a)~(d)分别对应4个伴随模块的

验证结果,横轴表示用伴随模块计算出的梯度,竖轴表

示用对应的有限差分法计算出的梯度。图4中,除观

测算子伴随模块验证结果拟合直线的斜率为0.97,平
流伴随模块验证结果拟合直线的R2 为0.98之外,其
它伴随模块验证结果拟合直线的斜率和R2 都为

1.00,证明了4个伴随模块计算过程的正确性。

图4 同化系统伴随模块验证实验结果

Fig.4 Validationofadjointmodules
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3.2 模拟和同化实验

3.2.1 与TCCON的对比

采用Wunch等[52]的方法,将实验结果、CT2019B
与全球27个 TCCON站点的观测数据进行对比。
先以TCCON站点为中心,对位于南纬25°以北的

TCCON站点,划出一个经度×纬度为10°×5°的区

域,对位于南纬25°以南的TCCON站点,划出一个

经度×纬度为120°×20°的区域,对落在该区域中的

模拟、同化实验的结果和CT2019B的数据分别进行

平均,然 后 再 将 模 拟、同 化 实 验 的 平 均 结 果 和

CT2019B的 均 值 数 据 转 换 成 柱 浓 度 数 据,与

TCCON观测数据进行对比。表3中列出了模拟、同
化实验的结果与TCCON观测数据进行对比分析的

结果,同时作为参照,也列出了CT2019B的对比结

果,图5(a)和图6(a)分别展示了全球对比结果和三

种TCCON类型对比结果的箱形图。

表3 模拟、同化实验、CT2019B与TCCON观测之间误差分析结果

Tab.3 EvaluationresultsbetweenTCCONobservationsandthecorrespondingresults
fromsimulationexperiment,assimilationexperimentandCT2019B

类型 站点名
ME/(mL∙m-3) MAE/(mL∙m-3) RMSE/(mL∙m-3) CORR

模拟 同化 CT 模拟 同化 CT 模拟 同化 CT 模拟 同化 CT

海
洋
站
点

Ascension 0.01 0.52 0.82 0.67 0.82 1.01 1.03 1.18 1.36 0.61 0.58 0.58
Burgos 0.48 0.47 0.58 0.83 0.70 0.74 1.08 0.91 0.94 0.82 0.88 0.89
Izana 0.61 0.42 0.27 0.68 0.56 0.53 0.87 0.70 0.66 0.93 0.94 0.94
Saga 0.54 0.38 0.06 0.85 0.86 0.67 1.12 1.11 0.90 0.89 0.87 0.90
Reunion -1.14 -0.59 -0.69 1.32 0.99 1.03 1.58 1.23 1.28 0.04 0.00 -0.03
Rikubetsu 1.65 1.19 0.73 1.67 1.29 0.88 1.99 1.62 1.14 0.93 0.93 0.96
NyAlesund 1.75 1.33 0.44 1.80 1.46 0.80 1.97 1.60 0.95 0.98 0.98 0.98
Tsukuba 0.47 0.18 -0.13 0.84 0.82 0.68 1.11 1.08 0.90 0.89 0.88 0.92

海
岸
站
点

Anmyeondo 1.22 1.10 0.83 1.22 1.11 0.92 1.47 1.36 1.19 -0.51 0.15 -0.42

Caltech -1.05 -1.30 -1.43 1.19 1.35 1.47 1.51 1.65 1.74 0.79 0.82 0.83

Darwin -0.16 -0.34 -0.39 0.46 0.52 0.60 0.67 0.70 0.79 0.68 0.65 0.55

Pasadena -1.24 -1.10 -1.00 1.33 1.21 1.10 1.65 1.52 1.40 0.73 0.75 0.79

Wollongong -0.39 -0.44 -0.59 0.59 0.62 0.73 0.80 0.82 0.98 0.76 0.81 0.77

内
陆
站
点

Bialystok 1.14 0.80 0.05 1.20 0.96 0.69 1.47 1.27 0.93 0.97 0.96 0.97
Bremen 1.52 0.93 0.62 1.55 1.14 0.86 1.85 1.43 1.14 0.91 0.90 0.93
Dryden 0.75 0.39 0.07 0.83 0.54 0.47 0.95 0.66 0.60 0.91 0.92 0.91

EastTroutLake 1.76 1.37 0.56 1.80 1.47 0.89 2.01 1.68 1.11 0.95 0.96 0.97
Eureka 0.09 -0.27 -1.36 0.73 0.70 1.36 0.87 0.94 1.60 -0.10 -0.13 -0.27
Garmisch 1.30 0.94 0.47 1.33 1.04 0.81 1.51 1.25 1.00 0.95 0.94 0.95
Karlsruhe 1.00 0.61 0.07 1.19 1.03 0.87 1.47 1.26 1.11 0.90 0.90 0.92
Lauder 0.29 0.48 0.25 0.69 0.63 0.54 0.87 0.83 0.72 0.75 0.75 0.74
Lamont 0.37 0.09 -0.29 0.89 0.72 0.68 1.20 1.02 0.97 0.88 0.91 0.92
Orleans 1.51 1.05 0.45 1.53 1.11 0.69 1.71 1.34 0.94 0.94 0.94 0.95
Paris 1.38 0.98 0.34 1.51 1.17 0.77 1.78 1.47 1.08 0.88 0.88 0.90

ParkFalls 1.08 0.75 0.02 1.18 0.95 0.70 1.45 1.18 0.89 0.96 0.96 0.97
Sodankyla 1.29 0.93 0.25 1.32 1.04 0.69 1.52 1.25 0.86 0.98 0.97 0.98
Zugspitze 1.00 0.60 0.28 1.63 1.50 1.52 2.12 1.95 1.93 0.63 0.65 0.66

海洋站点平均 0.67 0.51 0.26 1.03 0.91 0.74 1.33 1.17 0.96 0.89 0.91 0.93

海岸站点平均 -0.74 -0.86 -0.94 0.92 0.98 1.05 1.27 1.31 1.36 0.89 0.90 0.89

内陆站点平均 1.06 0.74 0.20 1.22 0.97 0.73 1.50 1.25 0.98 0.93 0.94 0.95

全部站点平均 0.62 0.37 -0.02 1.12 0.96 0.80 1.42 1.25 1.06 0.89 0.90 0.93
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箱型内的实线和虚线分别表示中位数和均值,箱型的上下两条横边分别表示上四分位数(Q3)和
下四分位数(Q1),箱型上下两条横边之间的距离表示四分位间距(IQR),箱型外的上下两条短

横线分别表示Q3+1.5×IQR和Q1-1.5×IQR值的位置。
图5 时间范围为2018年全年的模拟、同化实验结果和CT2019B与观测对比结果的箱形图

Fig.5 Boxplotsofthedifferenttypesofobservationsandthecorresponding
resultsfromsimulationexperiment,assimilationexperimentandCT2019Bin2018

 

图6 模拟、同化实验结果和CT2019B与TCCON和地面观测对比结果的箱形图

Fig.6 BoxplotsoftheTCCONandsurfaceobservationsandthecorrespondingresults
fromsimulationexperiment,assimilationexperimentandCT2019Bin2018

 

  从表3和图5(a)可以看出,同化实验结果和模

拟实验相比,与 TCCON观测的 ME和 RMSE,分
别从0.62mL/m3和1.42mL/m3,下降到0.37
mL/m3 和 1.25 mL/m3,改 善 了 40.32% 和

11.97%,这与 Wang等[56]同化OCO-2卫星数据得

到的与 TCCON 观测0.80mL/m3的 ME大致相

符,也与O’Dell等[48]得出的OCO-2卫星XCO2数
据与TCCON 之间的 ME和 RMSE分别为0.30
mL/m3和1.08mL/m3的结论基本相符,说明同化

结果与TCCON之间的偏差,基本达到了OCO-2卫

星XCO2数据的程度。
从表3和图6(a)可以看出,对于海洋和内陆这

2种类型的TCCON站点,同化实验结果比模拟实

验结果都有明显的改善,ME分别从0.67mL/m3和
1.06mL/m3降到了0.51mL/m3和0.74mL/m3,
改善了23.88%和30.19%,RMSE分别从1.33
mL/m3和1.50mL/m3降到了1.17mL/m3和1.25
mL/m3,改善了12.03%和16.67%。但是对于海

岸类型的TCCON站点,模拟实验的 ME和RMSE
分别为-0.74mL/m3和1.27mL/m3,同化实验的

ME和RMSE分别为-0.86mL/m3和1.31mL/

m3,同 化 实 验 的 结 果 并 没 有 改 善。作 为 参 照 的

CT2019B与同化结果的情况相同,与海岸TCCON
站点之间的 ME和RMSE分别为-0.94mL/m3和
1.36mL/m3,明显大于与海洋和内陆TCCON站点

之间的 ME和RMSE。
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  这种现象的原因在于,虽然OCO-2卫星天底模

式的XCO2数据,并不包括对海洋上空的观测,但因

为海洋上空的大气状态较为一致,所以同化系统利

用OCO-2卫星的数据,在对陆地上同化结果进行约

束的同时,通过前向模式仍能较好地约束海洋上空

的结果[57],然而对于海陆交界的海岸区域,在受复

杂多变海陆风影响的同时,OCO-2卫星天底模式的

XCO2数据在海岸区域又非常稀疏,因此难以通过同

化对海岸区域的结果进行有效的约束。对于这3种

类型的TCCON站点,模拟实验结果和同化实验结

果与TCCON 观测都有一个高的相关性,然而在

Reunion、Anmyeondo和Eureka站点相关性是较差

的,与之对应的是CT2019B和这3个TCCON站点

的观测也有一个较差的相关性。

3.2.2 与地面站和航飞观测的对比

在与Obspack[54]中的77个地面站和12个航飞

观测数据进行对比时,在时间上选取与观测数据的

观测时间最接近的实验结果和CT2019B数据,在空

间上将观测数据插值到最近邻的GEOS-Chem模式

和CT2019B的格点上,然后将该格点处的实验结果

和CT2019B的数据,线性插值到观测数据对应的气

压分层后,再进行对比分析。实验结果、CT2019B
数据与地面站观测数据对比分析的结果见表4,对
应的箱形图见图5(b)和图6(b),与航飞观测数据对

比分析的结果见表5,对应的垂直廓线的对比结果

见图5(c)和图7。

表4 模拟、同化实验、CT2019B与地面观测之间的误差分析结果

Tab.4 Evaluationresultsbetweensurfaceobservationsandthecorresponding
resultsfromsimulationexperiment,assimilationexperimentandCT2019B

观测方式
ME/(mL∙m-3) MAE/(mL∙m-3) RMSE/(mL∙m-3) CORR

模拟 同化 CT2019B 模拟 同化 CT2019B 模拟 同化 CT2019B 模拟 同化 CT2019B

气瓶采样 0.70 0.40 0.06 1.75 1.60 1.43 2.63 2.52 2.82 0.89 0.89 0.85

PFP采样 0.27 -0.17 -1.06 3.56 3.45 3.29 6.03 6.00 5.75 0.72 0.72 0.76

原位观测 0.74 0.44 -0.18 2.74 2.60 1.92 4.56 4.44 3.65 0.79 0.80 0.87

全部平均 0.71 0.41 -0.21 2.74 2.60 1.97 4.58 4.47 3.74 0.79 0.80 0.86

表5 模拟、同化实验、CT2019B与航飞观测之间的误差分析结果

Tab.5 Evaluationresultsbetweenaircraftobservationsandthecorresponding
resultsfromsimulationexperiment,assimilationexperimentandCT2019B

航飞站点
ME/(mL·m-3) MAE/(mL·m-3) RMSE/(mL·m-3) CORR

模拟 同化 CT2019B 模拟 同化 CT2019B 模拟 同化 CT2019B 模拟 同化 CT2019B

Brig -0.05-0.36 -0.58 1.63 1.51 1.45 3.16 3.27 3.00 0.64 0.62 0.69

OCM 0.75 0.44 0.08 1.94 1.90 1.30 2.70 2.61 1.73 0.84 0.85 0.93

EP 0.68 0.25 -0.44 1.47 1.31 1.15 2.15 2.01 1.82 0.89 0.89 0.91

ETL 1.82 1.25 0.19 2.19 1.88 1.18 2.99 2.62 1.62 0.92 0.92 0.96

Homer 1.03 0.47 -0.52 1.64 1.53 1.45 2.55 2.39 2.32 0.89 0.89 0.91

PaF 1.48 1.04 -0.86 2.13 1.92 1.88 3.10 2.93 3.24 0.93 0.93 0.91

OP 0.92 0.32 -0.29 1.36 1.27 1.16 2.14 1.78 1.89 0.93 0.94 0.94

PoF 1.55 1.09 -0.56 1.95 1.69 1.12 2.62 2.37 1.52 0.93 0.93 0.97

Raro -0.41-0.30 -0.27 0.55 0.52 0.52 0.70 0.67 0.66 0.82 0.79 0.80

OC 0.84 0.43 0.09 1.17 1.00 0.85 1.85 1.62 1.29 0.90 0.91 0.94

SGP 1.14 0.74 -0.29 1.81 1.76 1.37 2.53 2.41 1.94 0.85 0.85 0.91

WB 0.58 0.27 -0.67 1.40 1.34 1.16 2.12 2.05 2.01 0.90 0.90 0.92

全部平均 0.93 0.51 -0.38 1.64 1.49 1.25 2.50 2.34 2.10 0.89 0.89 0.92
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图7 模拟、同化实验、CT2019B与12个航飞观测站点之间垂直廓线的对比

Fig.7 Comparisonofobservationsfrom12aircraftswiththeCO2verticalprofileofsimulation
experiment,assimilationexperimentandCT2019B

 

  同化实验结果和模拟实验相比,总体上有较明

显的改善,其中与地面站和航飞观测之间的平均误

差ME,分别从0.71mL/m3和0.93mL/m3,下降到

0.41 mL/m3 和 0.51 mL/m3,改 善 了 42.25%
和45.15%。

从表4和图6(b)可以看出,对于气瓶采样和原

位观测的地面观测数据,同化实验结果与模拟实验

相比都有改善,ME分别从0.70mL/m3和0.74
mL/m3下降到0.40mL/m3和0.44mL/m3,改善幅

度为42.86%和40.54%,RMSE分别从2.63mL/m3和

4.56mL/m3下降到2.52mL/m3和4.44mL/m3,
改善幅度为4.18%和2.63%。对于PFP采样的观

测数据,与模型实验相比,同化的效果不明显,与此

相对应的是,CT2019B的数据与PFP采样的观测

数据之间的 ME、MAE和RMSE,也明显高于与气

瓶采样和原位观测之间的对应值。
从表5可以看出,除Brig站点之外,同化实验

结果与其它11个航飞观测站点观测数据之间的

ME,都要比模拟实验有明显的改善,整体上与航飞数

据对比的ME从0.93mL/m3下降到0.51mL/m3,改
善幅度为45.16%,RMSE从2.50mL/m3下降到

2.34mL/m3,改善幅度为6.40%。从图7可以看

出,与模拟实验相比,同化实验的垂直廓线更接近航

飞观测的数据,模拟实验结果、同化实验结果和

CT2019B在2km以下的垂直廓线与航飞观测的偏

差,明显比2km以上的偏差要大。

3.2.3 与CT2019B的对比

当用CT2019B与模拟、同化实验结果进行对比

时,先将CT2019B的廓线浓度转换成柱浓度,然后

插值到GEOS-Chem设置的格点上,插值结果见图

8(a),具有明显的季节变化。2018年4个季节和全

年平均的模拟、同化实验结果的XCO2与CT2019B
XCO2的差异见图8(b)和(c)。模拟、同化实验结果

的XCO2浓度显著高于CT2019B的XCO2浓度,经
过同化后,同化实验结果的XCO2在北半球的中高

纬度地区与 CT2019B的 XCO2分布是更接近的。
模拟、同化实验结果与CT2019B的统计指标见表

6,其中与模拟实验相比,同化的结果与CT2019B之

间的 ME从0.77mL/m3下降到0.68mL/m3,改善

幅度为11.69%,而RMSE从0.93mL/m3下降到

0.75mL/m3,改善幅度为19.35%。
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图8 2018年4个季节和年平均的CT2019BXCO2以及模拟结果、同化结果和CT2019BXCO2差异

Fig.8 SeasonalmeanandannualmeanofCT2019BXCO2in2018,andthedifferencebetweenthecorresponding
resultfromsimulationexperimentandassimilationexperimentwithCT2019BXCO2

注:此图基于国家自然资源部标准地图服务网站审图号为GS(2016)1666号的标准地图制作,底图无修改。
 

表6 模拟、同化实验与CT2019B之间的误差分析结果

Tab.6 EvaluationresultsbetweenCT2019Bandthecorresponding
resultsfromsimulationexperimentandassimilationexperiment

类别
ME/(mL∙m-3) MAE/(mL∙m-3) RMSE/(mL∙m-3) CORR

模拟 同化 模拟 同化 模拟 同化 模拟 同化

春季均值 0.62 0.75 0.70 0.75 1.08 0.94 0.99 0.99

夏季均值 0.82 0.61 0.82 0.61 0.96 0.72 0.95 0.97

秋季均值 1.01 0.65 1.01 0.65 1.02 0.67 0.98 0.98

冬季均值 1.13 0.84 1.13 0.84 1.24 0.88 0.99 0.99

年均值 0.77 0.68 0.77 0.68 0.93 0.75 0.98 0.99

3.2.4 实验小结

与模 拟 实 验 结 果 相 比,同 化 了 OCO-2卫 星

XCO2数据的同化实验结果与3种观测数据之间的

偏差,都有明显的改善,其中与TCCON、地面站和

航飞 观 测 之 间 的 平 均 误 差 ME,分 别 改 善 了

40.32%、42.25%和45.15%。将其与同化实验结

果相比,CT2019B与3种观测数据之间的偏差更小,
这是因为CT2019B本身就同化了Obspack里的数

据,而同化实验与这些观测数据相互独立,同化结果

中不包含这些观测数据的信息。

4 结 论

本文基于GEOS-ChemV12.6.3和 OCO-2卫

星XCO2数据,采用四维变分的方法构建了全球大

气CO2浓度同化系统。并利用有限差分法和独立的

TCCON、地面、航飞观测对伴随模块和浓度同化系
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统进行验证,结果见下。

1)对于观测算子、积云对流、行星边界层和平流

4个伴随模块,有限差分法计算出来的梯度与伴随法计

算出来的梯度一致,证明了伴随模块构造的正确性。

2)在 ME指标上,同化实验结果与TCCON、地
面和航飞观测数据之间的 ME分别为0.37mL/m3、

0.41mL/m3和0.51mL/m3,与对比的模拟实验结果

相比,分别改善了40.32%、42.25%和45.15%,在

RMSE指标上,相比与模拟实验结果分别改善了

11.97%、2.40%和6.40%,表明同化OCO-2卫星数据

能明显提高对大气CO2浓度估计的准确性。
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