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卫星遥感技术已成为城市污染气体 SO2监测和全球火山活动监测及预警的重要手段. 目前新的PCA
(principal component analysis)算法有效减小了反演数据噪声, 并替代之前业务算法BRD (band residual
difference)用于边界层 SO2柱总量产品的反演. 然而, 目前对PCA算法反演产品精度的评价和验证研究较
少, 缺少与BRD算法产品进行长时间序列的比较以评估算法适用性, 尤其在中国大气污染重点城市区域. 本
文利用地基多轴差分吸收光谱仪 (MAX-DOAS)观测及多尺度空气质量模式系统 (RAMS-CMAQ)大气化学
模式模拟等数据, 评估PCA和BRD 反演算法的精度及误差. 另外, 选取洁净海洋地区、中国大气污染重点城
市区域和高浓度火山喷发三种情况, 比较分析PCA 与BRD SO2 总量的时空格局变化差异及对不同SO2总

量下的适用性, 并对两种算法反演不确定性进行分析讨论. 结果表明, 在中国京津冀、珠江三角洲和长江三
角洲区域, PCA SO2总量反演值低于BRD, BRD反演结果更接近于地基的MAX-DOAS观测值, 冬季BRD
和PCA SO2总量值低于RAMS-CMAQ 模拟结果, 夏季 7月和 8月BRD SO2总量值高于RAMS-CMAQ 模
拟结果. 在SO2总量接近于 0 值的洁净海洋地区, PCA 算法产品噪声水平低于BRD算法, 但PCA 反演结果
整体偏差大于BRD算法. 在高浓度火山喷发情况下, 当 SO2总量大于 25 DU时BRD SO2总量反演值低于

PCA, 且随着SO2 总量增大, 两种算法反演值差异亦增大. 该研究对于OMI (Ozone Monitering Instrument)
SO2产品的应用具有重要的参考价值, 通过分析不同反演算法的差异及对其不确定性追因, 对于算法改进研
究也具有重要的科学意义.

关键词: 污染气体SO2, 卫星遥感反演算法, 比较验证, 不确定性分析
PACS: 42.68.–w, 92.60.Sz, 43.28.We, 91.40.Yt DOI: 10.7498/aps.65.084204

1 引 言

大气中SO2 (二氧化硫)的时空变化及气粒转
化对全球辐射能量平衡、人体健康及生态系统平衡

等产生重大影响 [1−6]. 作为城市空气质量监测和
火山喷发事件预警的重要指标, 利用遥感卫星技术
实现高精度、连续实时的SO2含量及其时空分布监

测, 具有非常重要的科学研究意义和应用价值. 卫
星遥感技术可弥补传统地面站点观测在空间尺度

上的不足, 补充大气污染物监测数据库, 对城市群
与区域尺度大气污染进行动态监测和预报 [7,8].

随着GOME (Global Ozone Monitoring Ex-
periment) [9,10], SCIAMACHY (SCanning Imaging
Absorption SpectroMeter for Atmospheric CHar-
tographY) [11], OMI (Ozone Monitoring Instru-
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ment) [12], GOME-2 (Global Ozone Monitoring
Experiment-2) [13,14], OMPS (Ozone Mapping and
Profiler Suite)等 [15]一系列高光谱紫外卫星传感

器的发射, 使得卫星探测被广泛应用于定量化评估
火山SO2排放总量和城市地区工业SO2排放. 然
而SO2在大气中含量较低, 其吸收作用只是卫星探
测信号中的弱信号, 且受到高浓度O3在紫外反演

波段的强烈吸收干扰, 因此高精度的SO2定量遥感

反演比较困难. 卫星遥感监测反演算法一直是大气
污染监测的重点和热点研究内容, 其精度直接决定
了卫星反演产品的应用研究范围.

BRD (band residual difference)算法 [16]以其

对边界层SO2的较高探测敏感性, 被广泛应用于
城市区域SO2排放监测、区域输送特征、复合污染

事件及工业煤电厂点源排放等方面的研究 [17−24].
在BRD算法反演技术及改进 [16,22,23,25]、重点城市

大气污染和火山喷发事件监测 [17−21,24,26,27]、不同

卫星产品交叉比对 [28−30]、地面验证和误差分析

等 [22,29,31−33]方面, 国内外学者已进行了大量的研
究. 然而, 由于BRD SO2反演产品中的较高噪声,
使得BRD算法不利于进行每日实时的城市污染监
测, 常需要使用周平均或月平均以获取低噪声的
SO2总量分布图.

PCA(principal component analysis)算法 [34]

可弥补BRD算法在数据噪声方面的不足, 它利
用主成分分析方法, 有效降低了反演结果的噪声,
可用于边界层SO2总量的反演. Li等 [34]将PCA算
法与BRD算法反演结果进行了比较, 表明PCA算
法能够更加清晰呈现美国城市火电厂污染排放情

况; Fioletov等 [35]利用PCA反演结果进行城市地
区SO2寿命和排放量的估算; Ialongo等 [29]以高纬

度火山喷发为研究对象, 利用OMI卫星观测和喷
发附近地基观测对BRD和PCA SO2反演结果进

行了比较分析.
然而, 上述研究只是定性地从空间分布图或

者针对高浓度火山喷发进行了PCA和BRD两种
算法反演结果的比较, 缺少在中国工业排放地区
对PCA SO2反演产品的长时间序列定量比较、地

基精度验证和城市污染监测应用评价等方面的研

究. 因此, 考虑到卫星遥感SO2产品对于中国地区

大气污染监测的重要性, 很有必要开展OMI BRD
与PCA SO2产品的长时间序列比较, 以及与地基
观测和模式模拟结果的对比验证, 以评估两种算法

产品精度及在中国地区的适用性. 此外, 通过进一
步对反演过程的不确定性分析, 讨论造成反演结果
差异的原因, 对于算法改进研究也具有重要的科学
意义.

2 卫星观测与反演算法

臭氧监测仪OMI搭载在NASA的EOS/Aura
卫星上, 于2004年7月 15日发射升空, 其主要目的
是研究大气痕量成分及其对气候变化的影响. 它采
用太阳同步轨道的天底观测方式, 是近紫外 -可见
光波段的高光谱传感器, 波长范围为270—500 nm,
114◦的视场角, 扫描幅宽约 2600 km, 天底象元空
间分辨率为 13 × 24 km2, 赤道过境当地时间约
13 : 30, 可实现每天全球覆盖. 由于OMI具有较
高的光谱分辨率、空间分辨率、信噪比及每日全

球覆盖等优势, 其大气观测SO2产品被广泛应用

于火山喷发监测及预警、城市污染气体监测、空

气质量预报和城市源排放清单估算等方面的研

究 [19−22,24,26,28,36].
作为 2015年之前OMI SO2总量反演产品

的标准算法, 波段差分BRD算法 [16] 选择紫外

310.8—314.4 nm波段范围内SO2气体吸收的波

峰与波谷 [37], 组成三个波长对 (P1 = 310.8-
311.9, P2 = 311.9-313.2, P3 = 313.2-314.4), 将
OMTO3 [38] O3总量和假设波长无关的LER (lam-
bertian effective reflectivity)作为辐射传输模型
TOMRAD [39]的输入, 与三个波长对的卫星天顶
辐射观测值计算残差实现SO2柱总量反演, 最大化
地提取SO2的有效信息. 中国地区实测飞行数据显
示, BRD算法能够有效探测较低浓度的人类活动
SO2排放

[22].
目前更新改进的PCA算法 [34]基于主成分分

析方法, 充分利用OMI仪器的高光谱观测特性, 选
择 310.5—340 nm波段的天顶连续观测光谱, 提取
与O3吸收、地表反射率、仪器噪声、Ring效应等因
素相关的主成分, 结合辐射传输模拟的SO2雅各比

矩阵建立线性反演关系式, 直接获得大气中SO2垂

直柱总量. PCA算法有效降低了当前OMI SO2反

演产品的误差, 提高了产品质量和数据应用范围,
其反演结果目前被用作OMI SO2边界层总量产品

的标准业务算法.
本 文 使 用OMI三 级 SO2 PBL (planetary
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boundary layer)柱总量数据 (数据来源, http://
mirador. gsfc. nasa. gov),该数据对OMI二级SO2

PBL柱总量数据按照观测角度、行异常、海拔高度
等条件进行初步的质量筛选, 获得 0.25◦ × 0.25◦全
球格网SO2柱总量. 为保证数据质量, 对产品进行
进一步的数据质量控制,具体为: 1)自2008年OMI
紫外天顶辐射观测受到行异常RA (row anomaly,
参考 http://www.knmi.nl/omi/research/product/
rowanomaly-background. php) 的影响, 通过判别
RA标示和排除SO2总量小于 10 (火山地区除外)
来筛选未受OMI行异常影响的象元; 2)为筛选尽
可能多的有效象元, 选择云量小于 30%的象元; 3)
扫描轨道边缘象元的观测角较大、反演误差大, 排
除选择该象元; 4)使用大于 0的SO2总量反演值,
需要注意的是OMI SO2总量负值可代表低浓度的

SO2排放.

3 BRD和PCA SO2总量反演的真实

性检验

3.1 与地基多轴差分吸收光谱仪 (MAX-
DOAS)观测结果的比较

利用放置于国家卫星气象中心楼顶 (39.95◦ N,
116.32◦ E)的MAX-DOAS观测数据,对OMI BRD
和PCA SO2柱总量反演结果进行真实性检验. 国
家卫星气象中心位于北京城区, 对研究北京城市污
染气体SO2的时序变化及输送特征有一定的代表

意义. MAX-DOAS仪器由中国科学院安徽光学精
密机械研究所研制 [40,41], 由散射光收集系统、温控
系统、数据采集及处理系统等组成, 可实时获得紫
外高光谱观测数据并进行SO2, NO2, O3总量的实

时连续反演, 扫描角度为 5◦, 10◦, 15◦, 20◦和 90◦,
仪器扫描方向为正北, 光谱分辨率为 0.6 nm左右.
MAX-DOAS仪器对近地面污染气体的探测灵敏
度较高, 经过与标准气体的定标测试, SO2总量测

量误差约为 5%, 探测限约为 1 × 1016 molec./cm2

(1 DU = 2.69 × 1016 molec./cm2). 该仪器观测数
据已被张兴赢等 [42]用于SCIAMACHY SO2总量

反演结果的验证比较.
选择 2011年 1月至 2012年 4月期间的地基

MAX-DOAS观测数据, 其中 2011年 11月和 12月
由于仪器观测故障导致数据缺失. 与卫星反演结果

比较前, 首先对地基MAX-DOAS SO2总量观测结

果进行筛选处理. 具体如下: 1)选择大于 0的观测
值; 2) 选择卫星过境时间前后 (11:00至15:00)的数
据进行平均; 3)用于月平均的数据量保持在 3个及
3个以上, 以降低观测数据的随机误差.

对比验证结果显示 (图 1 ), BRD, PCA SO2总

量和地基MAX-DOAS观测结果都表现出SO2在

冬季的高值和夏季的低值, 这是由于冬季北京及
周边地区燃煤取暖、工业排放、气粒转换 (SO2易

被转化为硫酸盐颗粒)受低温低湿抑制 [43], 以及
地表逆温和边界层高度降低等因素造成SO2在近

地表积累, 夏季较高的大气湿度和温度、较高的
气粒转化率及较频繁的降雨等因素会降低大气中

SO2总量. 在定量反演值上, BRD和PCA SO2总

量反演值都低于地基MAX-DOAS SO2总量观测

值 (BRD低估约 25.9%, PCA低估约 60%). 主要原
因有: 1) SO2总量卫星遥感反演主要利用紫外波段

辐射观测数据, 较弱的紫外辐射穿过大气层被削减
后, 较难到达近地表 (陆地上大气中的SO2主要分

布在边界层以下), 易造成卫星SO2总量反演值的

低估; 2) OMI卫星观测的天底象元空间分辨率为
13× 24 km2, 每个象元反演结果是大区域范围内的
平均, 而地基MAX-DOAS为一个站点附近的浓度
平均, 空间尺度不一致易导致两者的差异; 3)地基
MAX-DOAS观测与卫星总量反演在处理方法上有
差异, 例如反演波段、吸收截面来源、大气质量因
子估算、误差校正等方面. 此外, BRD SO2反演

值高于PCA SO2, 更接近于地基MAX-DOAS SO2

总量观测值 (相关系数R = 0.85). 而PCA SO2总

量与地基MAX-DOAS观测结果之间的相关性低
于BRD, 相关系数R = 0.77, 季节变化特征也不如
BRD明显. 这与PCA算法利用主成分方法解释卫
星观测信号中SO2, O3及噪声等分量信息及物理

含义较模糊等因素有关. 因此, 虽然PCA算法有效
降低了SO2总量反演结果噪声, 但BRD算法更适
合于人类工业地区SO2 排放的监测.

此外, 从图 1也可看出, 冬季卫星SO2总量反

演值与地基MAX-DOAS观测值的差异高于夏季,
其原因可能是冬季太阳光强比夏季弱, 且冬季SO2

总量常高于夏季, 较弱的紫外辐射较难到达近地表
并探测到积聚于边界层以下的SO2浓度信息, 从而
造成冬季SO2总量反演值低估程度大于夏季.
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图 1 (网刊彩色)卫星BRD和PCA SO2总量与地基MAX-DOAS SO2观测总量比较 (月平均, 数据量为 14)
Fig. 1. (color online) Comparison of monthly averaged BRD, PCA and ground-based MAX-DOAS SO2

columns (number of samples=14).

3.2 与多尺度空气质量模式系统 (RAMS-
CMAQ)模式模拟结果的比较

RAMS-CMAQ [44−49]是由中国科学院大气物

理所开发的一个具有嵌套网格功能的空气质量模

式系统, 由区域大气模拟系统RAMS (regional at-
mospheric modeling system) [50]和多尺度空气质量

模拟系统CMAQ (community multi-scale air qual-
ity modeling system) [51]两部分组成, 可用于城市
和区域尺度大气污染物、光化学烟雾、区域酸沉降、
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灰霾污染、区域气候变化等问题的理论研究与业

务预报. 模式垂直方向按高度分为 13层 (100.0,
220.0, 364.0, 536.8, 744.2, 993.0, 1649.9, 2595.9,
3958.1, 5919.6, 8703.5, 11703.5, 14703.5 m), 着重
于描述边界层以及对流层内大气污染物的生成、转

化、传输和清除 (大气中人为排放SO2主要集中于

对流层以下), 空间分辨率为64 km.
将气象数据和排放源清单 [52]输入到RAMS-

CMAQ 空气质量模式系统, 模拟计算得到 2008
年中国地区SO2垂直分布及其总量. 选择对应于
卫星过境时间的每日 13:00模拟结果, 将RAMS-
CMAQ模拟得到的SO2总量与OMI BRD和PCA
SO2总量进行比较分析. 华北地区 (110◦—120◦ E,
30◦—40◦ N)、长江三角洲区域 (116◦—122◦ E,
28◦—34◦ N)、珠江三角洲区域 (111◦—116◦ E,
21◦—24◦ N) 的比较结果显示 (图 2 ), 2008年
RAMS-CMAQ, BRD 和PCA SO2总量月平均变

化较一致, 都表现出夏季低值和冬季高值; 华北
地区和长三角洲地区冬季RAMS-CMAQ SO2总量

值高于BRD和PCA SO2总量值, 夏季 7月和 8月
RAMS-CMAQ SO2总量低于BRD反演值; 珠江
三角洲区域RAMS-CMAQ模拟结果与卫星BRD
和PCA反演结果差异较大. 相关性分析结果显
示, 华北区域 2008年PCA和BRD SO2反演总量

与RAMS-CMAQ SO2模拟总量具有较好的相关

性, PCA与RAMS-CMAQ相关系数R = 0.75, 略
高于BRD与RAMS-CMAQ相关系数R = 0.72,但
在SO2总量值上BRD反演结果更接近于RAMS-
CMAQ. 长江三角洲区域PCA 和BRD与RAMS-
CMAQ的相关系数也分别达到了 0.73和 0.76. 相
比较华北区域和长江三角洲区域, 珠江三角洲区域
的相关性较差, PCA和BRD与RAMS-CMAQ的
相关系数仅为 0.42和 0.53. RAMS-CMAQ模拟结
果与卫星PCA和BRD反演结果的差异可归因于
空间分辨率的不一致、模式排放清单更新滞后误

差、卫星反演算法误差等因素.

4 不同地区BRD和PCA SO2总量的

时空变化比较

4.1 洁净海洋地区的比较

受卫星观测随机噪声、光谱定标误差、参考光

谱误差和反演算法等因素的影响, SO2柱总量反演

结果存在一定的沿轨和穿轨系统误差. 例如, 在无
人为源和自然源排放的洁净海洋区域, 紫外波段反
演获取的SO2柱总量在该地区为非零值

[30]. 由于
BRD和PCA SO2总量反演基于相同的OMI一级
辐射观测数据, 因此可排除测量误差对两种算法差
异的影响, 利用洁净海洋区域的SO2总量反演值比

较检验BRD和PCA反演算法的精度.
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图 3 (网刊彩色) BRD和PCA SO2总量反演值在洁净海洋地区的比较 数据来自赤道附近海上区域

(2.5◦ S—2.5◦ N, 150◦—165◦ W), 2004 年 10 月至 2014年 12月 SO2总量月平均, 数据量为 123个; 图中黑
色虚线为 Y = 0线

Fig. 3. (color online) Comparison of monthly averaged BRD and PCA SO2 columns over pristine ocean
region from October 2004 to December 2014, number of samples=123. The black dashed line represents
the Y = 0 line.
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选择赤道附近海上区域 (2.5◦ S—2.5◦ N,
150◦—165◦ W)的象元, 筛选大于−10 (负值可
代表低浓度的SO2排放)且小于 10 (排除异常象
元)的SO2总量数据进行分析. 该区域具有极低
的人类活动SO2排放, 且无火山喷发活动 (参考
http: //www. volcano. si. edu全球火山活动报
告), SO2总量应该接近于 0 [53]. 然而, 由于受到
卫星测量误差和反演误差影响, 该区域的SO2柱

总量小于或大于 0. 如图 3 所示, 在选择海洋区
域内PCA和BRD SO2总量反演值较低, 接近于 0
值. 2004年 10 月至 2014年 12 月期间, PCA SO2

总量月平均在−0.007—0.028 DU间变化, 总均值
为 0.009 DU, 标准差为 0.006 DU; BRD SO2总量

月平均在−0.037 DU—0.021 DU间变化, 总均值为
0.0002 DU, 标准差为 0.009 DU. 由于使用相同的
OMI一级辐射观测数据进行反演, 因此在海洋区域
PCA 算法产品噪声水平低于BRD算法, 但PCA
反演结果整体偏差大于BRD算法.

4.2 中国地区的比较

随着中国工业化和城市化的飞速发展, 大气污
染物SO2的高强度、集中性排放, 导致城市空气质
量恶化, 特别是京津冀地区为近年来中国雾霾污
染高发区 [54−57]. 从近十年 (2004—2014)卫星监测
SO2总量均值空间分布图上可以看出 (图 4 ), BRD
和PCA算法都反映出京津冀、山东、河南、成都、
重庆、珠江三角洲和长江三角洲地区的高值, 低值
主要集中在西藏、青海、黑龙江等地. 但BRD SO2

总量背景值相对较高, 噪声点较多, PCA SO2总量

分布图上可以更清晰地看到SO2 点源及城市群污

染分布状况. 需要注意的是, BRD 算法在西藏及
周边地区的低值为零值填充值. 图 5显示, 由于近
年来严格的污染减排控制措施, 与 2005—2009年
相比, 2010—2014年京津冀及周边地区、珠江三角
洲地区、上海及周边地区、重庆及贵州局地等地

BRD与PCA SO2总量都有所下降, 其中PCA下
降幅度和区域范围大于BRD. 京津冀地区前后五
年的比较结果显示, BRD SO2反演值整体上升约

0.53%, 而PCA整体下降约 12.8%; 长江三角洲地
区, BRD SO2 反演值整体下降约 5.3%, PCA整体
下降约15.32%;珠江三角洲地区, BRD SO2反演值

整体下降约1.9%, PCA整体下降约11.78%.
利用 2004年 10月—2014年 9月的OMI SO2

总量数据, 选择京津冀、长江三角洲和珠江三角
洲这三个中国大气污染重点城市区域, 比较分析
BRD与PCA SO2总量的长时间序列时空格局变

化和两者之间的差异. 从图 6 可以看出, 京津冀、
长江三角洲、珠江三角洲BRD和PCA SO2总量均

呈现明显的周期性季节变化特征 (季节变化原因详
见3.1节), 夏季低值, 冬季高值, 两者的相关系数依
次为 0.81, 0.80, 0.60. 其中珠江三角洲SO2总量季

节变化特征不如京津冀和长江三角洲地区显著, 且
SO2总量低于京津冀和长江三角洲, 这与珠江三角
洲冬季不供暖、夏季制冷等工业活动和限排污染

控制措施有关 [21,42]. 在三个重点城市区域, BRD
SO2 总量反演值均高于PCA, 两种算法的差异在
夏季较低, 冬季较高. 以京津冀为例, 夏季 BRD 较
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Fig. 4. (color online) Spatial distribution of averaged OMI SO2 columns over China from 2004 to 2014, units: DU,
1 DU = 2.69× 1016 molec./cm2.
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图 6 (网刊彩色)中国大气污染重点监测区域BRD和PCA SO2总量月平均变化比较, 2004年 10月至 2014年 9
月, 左图为长时间序列变化 (数据量为 120 个), 右图为散点图比较
Fig. 6. (color online) Comparison of monthly averaged BRD and PCA SO2 columns over China’s polluted
area from October 2004 to September 2014 (left, long-term variations; right, scatter plots).
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PCA高估约0.42 DU(77%),冬季约0.89 DU(83%).
PCA反演结果偏低可能归因于较宽的反演通道
(310.5—340 nm)及以数据驱动的统计学方法的应
用. 此外, BRD反演结果显示出 2013 年 1月京津
冀区域重度雾霾污染事件中 [54−57]SO2总量的明显

升高 (高于 2012 年 1月同期 15%), 而PCA算法较
往年没有明显的上升 (低于2012年1月同期12%).

4.3 高浓度火山喷发地区的比较

留尼汪岛 (Reunion)位于印度洋西南部
(21.231◦ S, 55.713◦ E), 工业化程度低, 四面环海,
其东端的富尔奈斯活火山 (Piton de la Fournaise)
是世界上最活跃的活火山之一 [58,59], 可用于评价
不同反演算法对火山SO2排放的监测能力. 2007

年4月2日起留尼汪岛富尔奈斯活火山开始了一次
本世纪以来最大的喷发 [60−62]. 由于该次喷发异常
剧烈和对环境造成了巨大影响, 许多文献都对该次
留尼汪岛火山喷发进行了科学报道 [58,61−65]. 本文
选择 52◦—62◦ E, 15◦—25◦ S为留尼汪岛火山研究
区域, 进行BRD和PCA 算法反演结果的比较.

2007年 4月 7日卫星监测图 (图 7 )显示, BRD
和PCA算法对于留尼汪岛火山喷发SO2反演结果

空间分布一致, 都能够监测到明显的SO2总量升高

及其分布范围和扩散趋势. 然而, 在SO2总量反演

定量值上, BRD和PCA算法之间的差异随着SO2

总量变化而变化. 当SO2总量小于 30 DU时, 两种
算法差异较小, 接近Y = X直线 (图 8 ). 随着 SO2
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图 7 (网刊彩色) 2007年 4月 7日, 留尼汪岛火山喷发OMI BRD和PCA反演 SO2总量空间分布图

Fig. 7. (color online) SO2 columns processed with BRD and PCA algorithms over Reunion volcanic eruption
on 7 April 2007.
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Fig. 8. (color online) Scatterplots of SO2 columns processed with BRD and PCA over Reunion volcanic
eruption on 7 April 2007, number of samples=1557.
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总量增大, 两种算法反演值差异亦增大, 当SO2总

量达到约 25 DU时, BRD 反演值开始低于PCA反
演结果, 当SO2总量达到 30—40 DU时, 两者的差
异达到 18%—32%. 虽然BRD 算法利用紫外SO2

吸收最强和最弱波长对进行反演, 加强了对大气中
人类活动低浓度SO2排放的探测能力, 但在火山喷
发高浓度SO2 排放情况下, 短波紫外强烈的吸收易
造成观测饱和, 降低观测路径上其他SO2分子对大

气层顶观测辐射的贡献, 加上紫外短波波段散射强
烈, 因此易导致火山喷发情况下BRD反演结果的
低估. PCA算法使用更宽的紫外310.5—340 nm连
续光谱进行反演, 充分利用OMI高光谱辐射观测
特性及对噪声影响进行主成分描述, 紫外长波部分
相对较低的散射影响和相对较弱的SO2吸收, 使得
PCA算法更适用于火山喷发情况下SO2总量的反

演、火山喷发传输监测及预警 (参见 5.2节反演波段
选择评估).

5 SO2反演精度的不确定性因素分析

卫星遥感监测反演算法一直是大气污染监测

的重点和热点研究内容, 其精度直接决定了卫星反
演产品的应用范围. 然而, 由于影响大气辐射传输
的参数复杂多变, 使得大气成分SO2的遥感定量反

演十分困难. 目前卫星SO2反演算法仅能够获取

SO2相对分布和变化, 且单日反演结果误差较大.
本节主要从卫星观测辐射误差、反演波段选择、输

入参数误差等方面进行SO2总量遥感反演精度的

不确定性因素分析.

5.1 卫星观测辐射误差影响

OMI采用太阳同步轨道的天底观测方式获取
每日太阳辐射和地球天顶辐射数据, 每日可获得一
轨一级太阳辐射数据和大约 14轨一级地球辐射数
据 (每日的一轨太阳辐射数据被用于处理每日获取
的约 14轨地球辐射数据). BRD和PCA反演算法
利用定标后的一级太阳辐射和地球天顶辐射数据

进行SO2总量反演, 因此由仪器衰减及定标偏差引
起的一级数据误差将会传递给最后反演的SO2总

量 [25,66].
Khokhar等 [67]应用参考区域方法进行SO2反

演背景误差校正, 该方法选择太平洋海上区域 (假
定的SO2排放零值区)的反演值作为背景偏差值,

然后其他地区的反演值减同纬度的海上反演值. 虽
然该方法可以部分消除沿轨误差, 但影响SO2柱总

量反演值的前向模型误差或卫星测量误差并不是

固定的, 而是随着季节、地点、观测几何条件、O3柱

总量及地表反射率等变化. 因此, 利用参考区域方
法进行SO2柱总量反演背景误差的校正可能会引

入新的误差. Yang等 [30]针对背景误差提出一种滑

动中值残差校正方法, 被应用于OMI二级SO2产

品, 该方法对中心象元 30纬度范围的象元区域进
行中值采样 (挑选小于 2 DU的象元), 然后中心象
元值减去滑动区域中值. 该方法虽然一定程度上降
低了沿轨和穿轨背景误差, 但在不考虑先验知识的
情况下, 将所有小于 2 DU的象元假设为无SO2排

放象元 (且没有考虑高值噪声), 可能会导致中国区
域出现大量的负值偏差. 因此, 在进行背景误差校
正时, 应充分考虑本地SO2排放源清单, 利用SO2

洁净地区的背景误差, 建立随时间和空间变化的背
景误差校正方法.

需要注意的是, 虽然误差校正对于大气SO2总

量卫星遥感反演尤为重要, 但真实背景误差很难准
确估算和校正. 当前校正方法虽然能够一定程度上
降低反演误差, 但同时也会影响SO2总量反演定量

值的精度, 导致仅能够获取SO2总量的相对时空分

布和变化.

5.2 反演波段选择的影响

反演通道的选择对于痕量气体SO2定量遥感

反演至关重要, 需要综合考虑反演气体吸收强度、
其他吸收干扰、散射影响和通道信噪比等因素. 不
同的反演通道因散射影响、气体吸收强度、信噪

比等差异, 导致对SO2探测敏感性的差异. 如上
述4.2和4.3节所示, 在人类工业地区BRD (使用紫
外 310.8—314.4 nm波段) SO2总量反演值均高于

PCA (使用紫外310.5—340 nm 连续光谱反演), 在
高浓度火山喷发地区BRD SO2总量反演值低于

PCA.
BRD算法使用紫外 310.8—314.4 nm范围内

的四个波长 (SO2气体吸收的波峰与波谷, 分别是
310.8, 311.9, 313.2和314.4 nm) (图 9 )进行SO2的

反演, 该波段范围内SO2吸收强度高于干扰气体

O3, 有效降低O3紫外吸收对SO2反演的影响, 对
近地面低浓度SO2总量变化有较高的探测能力. 然
而, BRD算法所使用的紫外短波通道辐射能量较

084204-9

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 65, No. 8 (2016) 084204

低, 使得算法精度依赖于紫外高光谱卫星辐射观测
数据精度, 需要较高的仪器信噪比. 此外, BRD使
用SO2紫外吸收最强的反演波段 (图 9 ), 在火山喷
发高浓度情况下, 易造成吸收信号饱和, 从而易导
致SO2总量反演值被低估 (详见 4.3节火山喷发情
况下的比较).
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图 9 (网刊彩色) SO2和O3在紫外波段的吸收截面 [37],
黑色虚线标注了BRD算法所使用的四个波长 (310.8,
311.9, 313.2, 和 314.4 nm).
Fig. 9. (color online) SO2 and O3 absorption spectrum
in UV band [37]. The black dashed lines label the four
wavelengths (310.8, 311.9, 313.2, and 314.4 nm) used
in the BRD algorithm.

PCA算法使用紫外 310.5—340 nm连续光
谱进行 SO2垂直柱总量反演, 有效利用OMI
的高光谱观测特性, 借助主成分分析方法更
好地描述噪声影响, 有效减小反演数据噪声.
310.5—340 nm 连续反演通道, 即可利用SO2在

紫外短波 310—314 nm区间的强吸收, 又可利用
紫外长波部分的优势 (更高的光强和信噪比, 更小
的大气分子瑞利散射影响), 进行人类工业排放和
火山喷发等情况下的SO2总量反演 (详见 4.2和 4.3
节). 然而, 310.5—340 nm宽波段连续光谱的反
演, 可能会降低对城市工业低浓度SO2排放的监

测敏感性, 从而导致PCA SO2总量反演结果低于

BRD(详见 3.1节和 4.2节). 同时, 由于紫外长波处
散射影响较小、SO2吸收强度相对较弱和信噪比

较高, 使得PCA算法更适合于高浓度的火山喷发
监测.

反演波长的选择, 不仅考虑气体吸收强度、其
他干扰吸收、散射影响、通道信噪比等因素, 还需
要考虑反演算法的理论机理. 当前的SO2总量反

演算法, 例如PCA, BRD, DOAS (differential op-
tical absorption spectroscopy)等 [14,68], WFDOAS
(weighted function differential optical absorption
spectroscopy) [69], LF (linear fit)等 [30], 一般假设

观测辐射 (I)和反演总量 (SO2)之间存在简单的线
性关系, 利用该关系建立反演模型获得大气中SO2

总量. 然而大气辐射传输过程较复杂, 很难使用简
单的线性数学模型进行痕量气体反演, 即大气辐
射传输过程非线性. 利用高光谱分辨率大气辐射
传输模型SCIATRAN [70,71], 模拟不同浓度情况下
SO2权重函数 (一阶偏导, ∆I/∆SO2)随波长的变
化. 结果如图 10所示, ∆I/∆SO2随着SO2总量的

增大而降低, 300—330 nm区间内∆I/∆SO2变化

剧烈, 出现明显的波峰和波谷, 而 330—340 nm区
间内∆I/∆SO2接近于线性变化, 利用该波段进行
反演, 可在一定程度上降低线性模型带来的反演
误差.
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图 10 (网刊彩色)不同浓度情况下 SO2权重函数

∆I/∆SO2随波长的变化, ∆I/∆SO2表示单位 SO2增

量引起的天顶辐亮度变化

Fig. 10. (color online) Dependence of SO2 weighting
function ∆I/∆SO2 on SO2 column and wavelength.

5.3 反演输入参数误差影响

卫星遥感天底观测一般获取的是整层大气

SO2斜柱总量信息, 经过大气质量因子AMF(air
mass factor, AMF = SCD/VCD) [72]订正后得到整

层SO2垂直柱总量. AMF 依赖于大气的辐射传输
特性, 与波长、观测几何角度 (太阳天顶角、卫星观
测角和方位角), O3 柱总量、SO2廓线、温湿廓线、

云高及云量、地表压强、地表反射率等因素相关. 这
些输入参数的误差会影响SO2垂直总量反演结果

的精度.
基于高光谱分辨率大气辐射传输模型SCIA-

TRAN [70,71], 在SO2总量为 2.5 DU情况下, 定量
分析不同的太阳天顶角、卫星观测角、波长、O3、地

表反射率等情况下AMF 因子的变化 (图 11 ). 结果
表明: 1) AMF一般随着太阳天顶角的增大而减小
(非单调递减), 当太阳天顶角大于 50◦时, 减小速
率增大, 在波长 311.9 nm, O3 375 DU、卫星观测
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天顶角 0◦情况下, 1%太阳天顶角的增加会引起平
均0.42% SO2 AMF的降低; 2) AMF一般随着卫星
天顶观测角的增大而减小, 大于 50◦时, 减速增大,
在波长 311.9 nm, O3 375 DU, 太阳天顶角 0◦情况
下, 1%卫星天顶角的增加会引起平均 1.22% SO2

AMF的降低; 3) AMF一般随着O3柱总量的增大

而减小, 在地表反射率 0.05、太阳天顶角和卫星观
测天顶角0◦情况下, 1% O3柱总量的增加会引起平

均 0.16% SO2 AMF的降低; 4)随着地表反射率的
增加, AMF呈现近似直线上升趋势,在O3 375 DU、
太阳天顶角和卫星观测天顶角 0◦情况下, 1%地表
反射率的增加会引起平均0.66% SO2 AMF的增加.

BRD算法最开始使用AMF常数 0.36进行斜
柱浓度的转换, 该常数计算对应的大气状态为无
云和气溶胶, 太阳天顶角 30◦, 卫星天底观测, 地表
反射率 0.05, 地表压强 1013.3 hPa, 325 DU的中纬
度O3廓线, 美国东部夏季SO2垂直廓线. 然而对

于地表不均一、大气状况和排放源复杂多变的中

国地区而言, 利用常数AMF 0.36进行斜柱浓度的
转换会影响SO2垂直柱总量反演的精度. Krotkov
等 [22]利用辐射传输模型和初始大气参数分析了

AMF与O3总量、观测几何之间的相关性, 提出了
SO2 AMF经验计算模型. 在O3低浓度情况下, 该
经验模型能够获取高精度的AMF, 但在O3高浓度

情况下, 利用该经验模型获取的AMF 值偏低, 从
而导致SO2反演误差增大. 并且, 由于大气瑞利
散射和米散射的存在, 利用简单的线性几何关系
进行AMF的计算精度不够 [23,72]. Lee等 [23]利用

全球大气化学模型GEOS-Chem和辐射传输模型
LIDORT, 实现了实时本地SO2 AMF因子的获取,
但计算精度仍会受到大气状态参数、局地排放清

单误差、OMTO3 O3反演误差等输入参数误差的

影响.
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图 11 (网刊彩色) 影响 SO2 AMF因子的各因素敏感性分析 (无云条件下), 图中 r为地表反射率

Fig. 11. (color online) Dependence of SO2 AMF on solar zenith angle (SZA), view zenith angle (VZA), O3

column and surface albedo (r) under cloud free condition.

PCA算法反演过程中不需要借助AMF进行
斜柱总量向垂直柱总量的转换 [34]. 它是一种数据
驱动的统计方法, 反演过程中利用辐射传输模型
计算SO2雅各比 (一阶偏导矩阵, ∆I/∆SO2), 与主
成分建立线性关系式, 直接获得大气中SO2垂直

柱总量. 虽然PCA算法不需要AMF转换, 但SO2

雅各比矩阵的计算过程仍需要大气状态参数 (SO2

廓线、O3总量、温湿廓线)、地表参数 (地表反射
率、地表压强)和观测几何角度 (太阳天顶角、卫
星观测角和方位角)的输入. 利用辐射传输模型
SCIATRAN, 定量分析SO2雅各比与波长、太阳天

顶角、卫星观测角、O3总量、SO2总量和地表反射
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率等参数之间的相关性. 结果如图 10和图 12所示:
1)在波长305—330 nm区间内∆I/∆SO2反应最敏

感; 2) ∆I/∆SO2一般随着SO2总量的增大而减小,
与SO2 = 2.5 DU情况时相比, SO2 = 100 DU时的
∆I/∆SO2在 305—330 nm区间呈现明显的降低;
3) 305—330 nm区间内, ∆I/∆SO2一般随着太阳

天顶角的增大而减小, 随着卫星观测角的增大而减
小, 随着O3的增大而减小, 随着地表反射率的增
大而增大. 在地表反射率 0.8, O3总量 375 DU、卫
星观测角 0◦情况下, 当太阳天顶角从0◦增加到30◦

时, 305—330 nm 区间内∆I/∆SO2降低了平均约

21.73%, 从 30◦到 60◦时降低了平均约 64.03%, 从

60◦到 80◦时降低了平均约 88.72%. 在地表反射率
0.8, O3总量 375 DU、太阳天顶角 0◦情况下, 当卫
星观测角从 0◦增加到 30◦ 时, 305—330 nm区间
内∆I/∆SO2降低了平均约 11.64%, 从 30◦到 60◦

时降低了平均约 65.50%. 在地表反射率 0.8、太
阳天顶角 0◦、卫星观测角 0◦情况下, 当O3 总量

从 100 DU增加到 250 DU时, 305—330 nm区间
内∆I/∆SO2降低了平均约 30.87%, O3总量从 250
DU增加到 375 DU时降低了平均约 27.76%. 在O3

总量 375 DU、太阳天顶角 0◦、卫星观测角 0◦情况
下, 当地表反射率从 0.05到0.8时, 305—330 nm区
间内∆I/∆SO2增大了平均约12.08%.
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图 12 (网刊彩色) SO2雅各比随 (a)太阳天顶角, (b)卫星观测角, (c) O3, (d)地表反射率和波长等因素的变化, 随 SO2总量的变

化参见图 10
Fig. 12. (color online) Dependence of SO2 Jacobians on (a) solar zenith angle (SZA), (b) view zenith angle (VZA), (c) O3

column and (d) surface albedo.

6 结 论

针对当前SO2总量产品的两种反演算法BRD
和PCA, 本文利用地基MAX-DOAS观测数据和
RAMS-CMAQ模式模拟结果, 对两种算法产品的
精度进行验证评价. 此外, 选取洁净海洋地区、中国
大气污染重点城市区域和高浓度火山喷发地区, 比

较分析BRD与PCA SO2总量的长时间序列时空

格局变化和两者之间的差异, 检验两种算法在不同
时间、空间和浓度情况下的适用性. 最后, 从观测辐
射误差、波段选择、输入参数误差三个方面入手, 对
反演算法的不确定性及两种算法差异原因进行分

析讨论.
1) 在北京城市工业区, BRD和PCA SO2总量

反演值都低于地基MAX-DOAS SO2总量观测值
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(BRD低估约 25.9%, PCA低估约 60%), 其中BRD
SO2反演值更接近于地基MAX-DOAS SO2总量观

测值, 相关系数R = 0.85. BRD算法更适合于人类
工业地区SO2排放的监测.

2) 在华北区域和长江三角洲区域, BRD和
PCA SO2总量反演结果与RAMS-CMAQ模式模
拟结果的月平均变化较一致, 冬季RAMS-CMAQ
SO2总量值高于BRD和PCA SO2总量值, 夏季 7
月和 8 月RAMS-CMAQ SO2总量低于BRD反演
值. 较PCA, BRD反演值更接近于RAMS-CMAQ.
在珠江三角洲区域, 卫星反演结果与RAMS-
CMAQ模式模拟结果差异较大.

3) 在SO2接近于 0值的洁净海洋地区, PCA
算法 (0.006 DU)产品噪声水平低于BRD算法
(0.009 DU), 证明了PCA算法在噪声处理上的有
效性. 但PCA反演结果整体偏差大于BRD算法.

4) 通过长时间序列比较可知, BRD和PCA算
法都能够反映出京津冀、山东、河南、成都、重庆、珠

江三角洲和长江三角洲地区的SO2高值. 但BRD
SO2总量背景值相对较高噪声点较多, PCA SO2

总量分布图上可以更清晰地看到SO2点源及城市

群污染分布状况. 通过 2004—2014年前后五年的
比较可知, 由于近年来严格的污染减排控制措施,
BRD和PCA算法都反映出中国主要城市群SO2

总量的降低, 其中PCA下降幅度和区域范围大于
BRD. 在京津冀、长江三角洲和珠江三角洲三个重
点城市区域, BRD SO2总量反演值均高于PCA,两
种算法的差异在夏季较低, 冬季较高.

5) 在高浓度火山喷发情况下, PCA和BRD算
法反演SO2总量空间分布一致, 都能够监测到明显
的SO2总量升高及其分布范围和扩散趋势. 然而,
在SO2总量反演定量值上, 当SO2 总量大于25 DU
时BRD反演值低于PCA反演结果, 且随着SO2总

量增大, 两种算法反演值差异亦增大. 当SO2总量

达到 30 DU至 40 DU时, 两者的差异达到 18%至
32%. PCA算法更适用于火山喷发情况下SO2总

量的反演、火山喷发传输监测及预警.
6) 卫星观测辐射误差会造成SO2总量反演值

在沿轨和穿轨方向上的偏差. 在进行背景误差校正
时, 应充分考虑本地SO2排放源清单, 利用SO2洁

净地区的背景误差, 建立随时间和空间变化的背景
误差校正方法.

7)反演波段的选择, 应充分考虑反演气体吸收

强度、其他吸收干扰、散射影响、通道信噪比和反演

算法等因素, 综合比较进而选择合适的反演通道.
310.8—314.4 nm波段的强吸收和较弱的O3 影响,
使得BRD算法更适合于人类工业地区SO2排放的

监测. 310.5—340 nm波段虽然SO2 吸收较弱, 但
具有更高的信噪比和更小的瑞利散射影响, 更适合
于火山喷发情况下的SO2总量监测.

8) BRD反演过程中AMF的计算和PCA反演
过程中SO2雅各比矩阵的计算, 都需要大气状态参
数 (SO2廓线、O3总量、温湿廓线)、地表参数 (地表
反射率、地表压强)和观测几何角度 (太阳天顶角、
卫星观测角和方位角)的输入. 这些输入参数的误
差会影响SO2总量反演结果的精度, 因此反演过程
中需要选择合适的输入参数, 以减小输入参数误差
对反演结果精度的影响.

感谢OMI研究团队在OMI一级辐射数据和二、三级产

品数据等方面的支持 (http://mirador. gsfc.nasa.gov/); 感

谢Kai Yang博士、Nickolay A. Krotkov博士和Li Can博

士在 SO2遥感反演算法方面的支持.
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Abstract

Remote sensing technology provides an unprecedented tool for the continuous and real-time monitoring of atmo-
spheric SO2 from volcanic eruption and anthropogenic emission. The Global Ozone Monitoring Experiment (GOME),
SCanning Imaging Absorption spectroMeter for Atmospheric CHartographY (SCIAMACHY), and Ozone Monitoring
Instrument (OMI) have high SO2 monitoring capability. The OMI, which was launched on the EOS/Aura platform in
July 2004, has the same hyperspectral measurements as the GOME and SCIAMACHY, but offers the improved spatial
resolution at nadir (13 × 24 km2) and daily global coverage for short-lifetime SO2. For OMI operational SO2 planetary
boundary layer (PBL) retrieval, the previous band residual difference (BRD) algorithm has been replaced by principal
component analysis (PCA) algorithm, which effectively reduces the systematic biases in SO2 column retrievals. However,
there are few studies on the evaluations and validations of PCA SO2 retrievals over China, and the long-term comparisons
with BRD SO2 retrievals also need to be conducted. In this study, the accuracies of PCA and BRD SO2 retrievals are
validated by using ground-based multi axis differential optical absorption spectroscopy (MAX-DOAS) located in Beijing,
and regional atmospheric modeling system, community multi-scale air quality (RAMS-CMAQ) modeling system model
which can simulate the vertical distribution of atmospheric SO2. Moreover, BRD and PCA SO2 retrievals from oceanic
area, eastern China and Reunion volcanic eruption are compared to find the long-term trend and spatiotemporal dif-
ferences between SO2 columns. Finally, the uncertainty of SO2 retrieval, caused by measurement errors, band selection
and input parameter errors in radiative transfer model, are analysed to understand the limitations of BRD and PCA
algorithms.

Results show that both PCA and BRD SO2 retrievals over Beijing are lower than ground-based MAX-DOAS mea-
surements of SO2. PCA and BRD SO2 retrievals over eastern China are lower than the simulated SO2 columns from
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RAMS-CMAQ in winter 2008, but in July and August BRD SO2 columns are higher than RAMS-CMAQ simulations.
The values of SO2 columns from BRD over China are more consistent with those from ground-based MAX-DOAS and
RAMS-CMAQ model than from PCA. Although PCA algorithm effectively reduces the noise in SO2 column retrieval,
SO2 columns from PCA over China are lower than those from BRD. For oceanic area where SO2 amount is nearly zero,
the standard deviation of PCA results is lower than that of BRD, but the absolute value of averaged PCA SO2 column
is larger than that of BRD. In the case of Reunion volcanic eruption with SO2 columns larger than 25 DU, the BRD SO2

columns are lower than PCA retrievals. Meanwhile, with the increase of SO2 column, the difference between BRD and
PCA SO2 retrievals increases. Detailed uncertainty analysis shows the influences of measurement errors, band selection
and inputs of radiative transfer model on the retrieval results.

This study is important for developing the retrieval algorithm, and can also improve the application of OMI SO2

products.

Keywords: trace gas SO2, satellite remote sensing, comparison and validation, uncentainty analysis
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