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摘要 紫外高光谱臭氧探测仪-天底型(Ozone Monitoring Suite-Nadir, OMS-N)搭载于中国风云三号F星(FengYun-
3F, FY-3F)上, 于2023年8月发射. OMS-N采用高光谱紫外-可见光(UV-VIS)探测技术, 具备7km×7km的空间分辨

率, 为晨昏轨道观测提供了先进的技术支持, 标志着全球大气成分监测能力的重要提升. 本文开展了基于OMS-N
的臭氧总量(Total Ozone Column, TOC)反演研究, 基于改进的差分吸收光谱法(Differential Optical Absorption
Spectroscopy, DOAS)算法构建反演框架. 该算法通过引入辐射传输计算优化和直接基于OMS-N观测光谱反演地

表属性和臭氧廓线等先验信息, 克服了传统DOAS方法依赖外部资料或气候场的局限. 利用来自33个地面观测站

的Brewer、Dobson和SAOZ仪器数据进行验证, 结果显示OMS-N TOC反演产品与地面观测数据高度一致, 相关系

数大多超过0.9. 与国际主流卫星载荷TROPOMI和GOME-2B的对比也表明, OMS-N能够稳定捕捉全球季节性臭

氧分布特征, 南北半球各季节偏差普遍小于2%. 研究结果表明, OMS-N具备可靠的高分辨率臭氧动态监测能力,
可为气候变化和环境问题研究提供有力支持.
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1 引言

尽管其浓度相对较低, 臭氧在平流层和对流层中

均是关键的大气成分. 观测平流层和对流层中的臭氧

有助于深入理解大气的动力和光化学过程, 以及空气

污染物的输送机制(Barnes等, 2019; Archibald等,
2020; Xia等, 2021a, 2021b, 2023). 幸运的是, 臭氧及

其他痕量气体(如NO2和SO2等污染物)在大气中的存

在, 可通过其独特的光谱特征进行有效探测. 搭载在卫

星上的遥感器可接收到达大气顶的电磁辐射, 包括大

气和地表对紫外-可见光(UV-VIS)波段的散射太阳辐

射, 以及地球表面和大气在红外-微波波段的热辐射

(Xu等, 2024). 这些独特的光谱特征反映了臭氧对电

磁辐射的吸收/发射效应, 尤其在臭氧层中表现显著.
臭氧的重要吸收波段包括Hartley-Huggins吸收带

(270~350nm)和Chappuis吸收带(中心波长约600nm)
(Gorshelev等, 2014; Hassler等, 2014).

在过去50年间, 全球多家科研机构和高校已研制

并发射了50余种臭氧遥感载荷. 根据美国国家海洋和

大气管理局(NOAA)环境卫星数据与信息服务中心

(National Environmental Satellite Data and Information
Service, NESDIS)(http://rammb.cira.colostate.edu/dev/
hillger/ozone-monitoring)、美国宇航局(NASA)地球观

测系统数据与信息系统(Earth Observing System Data
and Information System, EOSDIS)(https://www.earth-
data.nasa.gov/data/instruments), 以及欧盟卫星数据目

录(https://directory.eoportal.org/web/eoportal/satellite-
missions/)提供的信息, 自1960年以来, 全球已发射80
余颗可进行臭氧相关观测的卫星与航天器.

当前已运行的先进极轨卫星传感器, 如NASA的
臭氧测绘与廓线探测套件(Ozone Mapping and Profiler
Suite, OMPS)(Jaross等, 2014; Seftor等, 2014)和欧空局

(ESA)的对流层监测光谱仪(TROPOspheric Monitoring
Instrument, TROPOMI)(Veefkind等, 2012), 已成为高空

间分辨率全球臭氧日常观测的主要数据源. 这些先进

传感器可提供多种形式的臭氧浓度产品, 包括臭氧总

量(Total Ozone Column, TOC)(Garane等, 2019; Inness
等, 2019)、臭氧廓线(Bak等, 2017; Mettig等, 2021;
Keppens等, 2024)、对流层臭氧(Hubert等, 2021; Heue
等, 2022)及近地面臭氧(Zhu等, 2022a, 2022b). 相较于

传统卫星传感载荷, 如NASA的臭氧总量测绘光谱仪

(Total Ozone Mapping Spectrometers, TOMS)系列

(Heath等, 1975; Jaross等, 1995)、ESA的大气制图扫

描成像吸收光谱仪(SCanning Imaging Absorption spec-
troMeter for Atmospheric CHartographY, SCIMACHY)
(Bovensmann等, 1999; Gottwald和Bovensmann,
2011)、全球臭氧监测实验(Global Ozone Monitoring
Experiment, GOME)系列(Burrows等, 1999; Munro等,
2016)、臭氧监测仪(Ozone Monitoring Instrument,
OMI)(Levelt等, 2006, 2018), 这些新一代传感器实现

了重大提升. 此外, 中国高分五号(GaoFen-5, GF-5)和
大气一号(DaQi-1, DQ-1)卫星搭载的环境痕量气体监

测仪(Environmental Trace Gases Monitoring Instrument,
EMI)系列自2019年以来也具备探测臭氧的能力(Qian
等, 2023; Wu等, 2024). 近年来, 机器学习技术已被应

用于基于卫星高光谱UV-VIS观测的臭氧反演中(Di
Noia等, 2013; Zhang等, 2021; Zong等, 2024).尽管这些

方法由于物理可解释性有限、较多依赖数据驱动模

式, 在提升精度方面存在一定局限, 但其在处理效率和

应对复杂数据方面具有显著优势.
臭氧观测任务也已从单一卫星向协同观测的轨道

星座演化, 例如A-train卫星队列, 以及全球同步轨道星

座, 如NASA的对流层排放污染监测仪(Tropospheric
Emissions: Monitoring of Pollution, TEMPO)(Zoogman
等, 2017)、韩国搭载于GEO-KOMPSAT-2卫星的静止

环境监测光谱仪(Geostationary Environment Monitor-
ing Spectrometer, GEMS)(Kim等, 2020), 以及ESA第三

代气象卫星上的哨兵4号载荷(Sentinel-4).
风云三号(FY-3)系列是中国第二代极轨气象卫星,

具备了更强的功能与技术能力(Yang等, 2012; Zhang
等, 2019; 陈林等, 2025). 最新的FY-3F卫星于2023年8
月发射, 旨在提供全球大气状态观测, 服务于中长期天

气预报和气候研究. 作为FY-3A/B/C卫星上紫外臭氧

总量探测仪(Total Ozone Unit, TOU)(王咏梅等, 2009)
和太阳后向散射紫外探测仪(Solar Backscatter Ultra-
violet Sounder, SBUS)(Yang等, 2012)的替代载荷, FY-
3F卫星上的紫外高光谱臭氧探测仪(Ozone Monitoring
Suite, OMS)具备天底(OMS-N)与临边(OMS-L)组合观

测能力, 可同时获取臭氧总量与垂直廓线. 本文聚焦于

OMS-N的臭氧总量反演.
传统的大气反演方法通过最小化观测光谱与模拟

光谱之间的残差(如辐射亮度、反射率或透射率), 以
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重建目标参数. 这类最小化问题通常采用大气反演中

广泛使用的方法求解, 包括确定性方法(如Tikhonov型
正则化算法)(Xu等, 2016, 2020)与随机方法(如贝叶斯

算法)(Rodgers, 2000; Maahn等, 2020). 差分吸收光谱

技术(Differential Optical Absorption Spectroscopy,
DOAS)(Platt和Stutz, 2008)已广泛应用于从天底观测

的散射太阳辐射中反演痕量气体(Theys等, 2017; Seo
等, 2019; Liu等, 2021; Chan等, 2022; 迟雨蕾和赵传峰,
2023).得益于其计算效率高、稳定性强, DOAS框架已

成为多个高光谱卫星传感器中臭氧总量反演的业务化

算法(Veefkind等, 2006; Loyola等, 2011; Hao等, 2014;
Garane等, 2019; Qian等, 2023; 赵冉等, 2025).

考虑到DOAS反演结果常受到地表反照率与臭氧

廓线等参数误差影响, 学者们已提出基于物理机制的

快速算法, 用于根据观测条件动态获取更可靠的先验

信息, 以提升反演精度(Xu等, 2017; Loyola等, 2018,
2020; Liu等, 2021; Li等, 2022). 本研究旨在介绍一套

为OMS-N研发的新型臭氧总量反演算法. 该算法的主

要创新包括从卫星观测数据中直接高效推导地表反照

率和先验臭氧廓线形状, 从而显著减少由地表属性和

臭氧垂直分布误差带来的反演不确定性. 尽管OMS-N
自2023年8月发射以来, 在轨观测时间有限, 但对其观

测能力与产品性能的评估已具重要意义.

2 OMS-N载荷及任务概况

OMS-N是搭载于FY-3F卫星上的天底观测型宽视

场成像光谱仪, 运行于太阳同步轨道, 轨道高度为

836.4km, 过赤道时间为地方时上午10:00降交点. 仪器

包含两台成像光栅光谱仪, 分别覆盖紫外和可见光波

段, 均采用二维帧转移型CCD探测器. 其观测波段包

括: UV1(250~300nm)、UV2(300~320nm)以及VIS
(310~493nm).

OMS-N的在轨工作目前面临若干挑战, 在短波区

域存在噪声干扰和器件退化问题, 故当前研究采用

VIS波段进行TOC反演 . VIS波段的光谱分辨率为

0.5nm, 光谱采样间隔约为0.197nm, 波长精度为

0.01nm. VIS波段的地面像元分辨率为7km×7km(星下

点). 每条扫描线包含1024个光谱维度和238个跨轨像

元, 对应扫描宽度为2900km, 视场角为112°. 该配置支

持每日全球无缝覆盖, 相比EMI/GF-5B和GOME-2等

载荷在高纬度区域具备更大的轨道重叠率.
设计信噪比 (Signal - to-Noise Rat io , SNR)

在 3 1 2~3 4 0 nm波段超过 2 5 0 , 辐亮度水平约为

1.274μW cm−2 sr−1 nm−1. OMS-N的地面辐射定标和光

谱定标数据已在前期研究中发布(Mao等, 2024; Wang
Q等, 2024). 轨道在轨定标结果表明, OMS-N VIS波段

的辐射和光谱性能均满足预期要求.
OMS-N一级数据(版本1, V1)已于2024年7月20日

正式发布, 包含自2023年10月起的重处理数据. 本文

使用该版本数据开展算法研制与验证. 同期发布的还

有仪器光谱响应函数(ISRF), 可通过国家卫星气象中

心数据门户网站获取(https://satellite.nsmc.org.cn/Data-
Portal/cn/support/document.html?TypeID=596). 该ISRF
由发射前的光谱定标数据生成, 具体过程详见Wang Q
等(2024). 为提升ISRF的表征精度, 本研究基于OMS-N
辐照度观测结果计算其在轨ISRF, 并与地面定标结果

进行对比. 结果表明, 激光基准测量提供了更为精确

的OMS-N光谱响应特性.
需指出, OMS-N一级数据的定标工作仍在持续推

进. V1版本数据中发现的像元空间非对称性是当前重

点改进内容, 预计将在后续的V2版本中加以解决, 从

而进一步提升TOC反演的精度与稳定性.

3 TOC反演框架

一般来说, 大气遥感反演问题属于病态的非线性

问题(Rodgers, 2000; Doicu等, 2010), 可以表述

为y F x b= ( , ) + , x和 分别表示状态向量和噪声向量.

前向模型F用于结合包含仪器特性和大气状态参数的

模型参数b, 模拟观测向量y . 前向建模过程包括利用

物理适配模块将大气物理参数转换为光学参数, 通常

需将大气垂直离散为多个层次, 并将其表示为具有光

学活性的介质. 为确保模拟结果的准确性, 需设定合

理的边界条件. 前向模型的详细描述见第3.1节.
DOAS技术在过去几十年中被广泛应用于地基和

星载平台的痕量气体遥感反演中. DOAS反演的基本

原理源于比尔-朗伯定律, 通过测量气体在特定窄波段

的吸收特征以推导其浓度(Platt和Stutz, 2008). 该方法

的核心在于从观测光谱中分离目标气体的窄带吸收结

构, 去除由Rayleigh和Mie散射、地表反射率变化以及

仪器效应引起的宽带光谱特征. DOAS算法通过聚焦
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于差分吸收特征, 并有效去除干扰分量, 具有获取痕量

气体浓度的高灵敏度与高可靠性.
图1展示了面向OMS-N的TOC反演算法整体流程

图. TOC指从地表至大气顶层的臭氧垂直柱浓度(Ver-
tical Column Density, VCD). 反演的第一步是通过拟

合地球反照散射辐亮度I ( )与地球大气层顶外太阳辐

照度E ( )sun 的比值函数, 来确定臭氧斜柱浓度(Slant
Column Density, SCD):

I
µE N

p N

ln ( )
( ) = ( ) ( )

( ) ( ) ( ), (1)
g

s g g

s R R

sun
,

,

其中, µ表示天顶角的余弦, Ns g, 和 g分别为目标吸收气

体g(本文为臭氧)的有效SCD和吸收截面; 表示观测

几何, 包括传感器天顶角、太阳天顶角和两者之间的

相对方位角. 低阶多项式 p( )表征地表反射、气溶胶/
云 散 射 及 仪 器 效 应 引 起 的 宽 带 光 谱 变 化 .

项N ( ) ( )s R R, 用于校正由分子拉曼散射引起的Ring

效应, 以避免其对拟合精度的影响.
为了计算大气质量因子(Air Mass Factor, AMF),

需综合考虑几何与大气条件, 包括太阳和观测几何、

地表反照率以及先验臭氧廓线等. AMF用于量化斜路

径与垂直路径之间的关系, 其计算目标吸收气体Mg的

典型公式可表述为

( )
M

I I
=

log /
, (2)g

g

g

g

其中, Ig和Ig分别表示有目标吸收气体g和无目标吸收

气体g的大气辐亮度. 本研究在328.125nm计算AMF,
而非传统的325.5nm, 原因是前者在多数地球物理条

件下具有更小的系统误差. 在实际操作中, AMF计算

考虑了部分云覆盖情形, 并采用独立像元近似方法

(Marshak等, 1998). 具体而言, 对于被云污染的像元,
其辐亮度被建模为晴空与云覆盖情形下辐亮度的线性

组合, 权重由云占比决定. 有关云处理方法的更多细节

见第3.2节.
在传统DOAS反演中, SCD拟合与AMF计算通常

是相互独立的两个过程. 然而, 这种解耦方法在假设

的臭氧廓线或总量与真实大气状态存在显著偏差时,
会导致较大的AMF误差, 尤其是在高臭氧浓度或大太

阳天顶角(Solar Zenith Angle, SZA)条件下更为突出.

为克服该局限性, 本研究引入了迭代AMF方法, 即通

过前一轮计算得到的VCD动态调整臭氧廓线. 在每次

迭代中, 都会在DOAS拟合得到的SCD上施加分子

Ring效应校正, 然后用于更新VCD. 有关先验信息(臭
氧廓线和地表参数)优化的进一步细节将在第3.3节中

介绍.

3.1 前向模型和算法

在伪球面大气模型中, 某点r沿方向 µ= ( , )的漫

反射辐亮度I r( , )满足辐射传输方程:

图 1 OMS-N臭氧总量反演流程图, 其中AMF和VCD分别
表示气体质量因子和垂直柱浓度
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µ I
r r r I r J rd

d ( , ) = ( ) ( , ) + ( , ). (3)ext

源函数 J r( , )由单次散射项 J r( , )ss 与多次散射

项J r( , )ms 构成:

J r J r J r( , ) = ( , ) + ( , ),ss ms

J r F r P r( , ) = ( )
4 ( , , )e ,r r r

ss 0
sct

0
( ( ) )ext

0
TOA

J r r P r I r( , ) = ( )
4 ( , , ) ( , )d ,ms
sct

4

其中, ext和 sct分别表示消光系数和散射系数, F0为入

射太阳通量, P为散射相函数, µ= ( , )0 0 0 (µ > 00 )表

示太阳入射方向, ( )r r r( )ext
0

TOA 表示球面大气中从

点r到大气层顶rTOA的太阳光学厚度, 散射相函数P可
通过归一化勒让德多项式Pn展开表示:

P r P r
n r P

( , , ) = ( , cos )

= 2 + 1
2

( ) (cos ), (4)
n

n n
=0

其中cos = . 辐射传输方程的边界条件包括:
(1) 大气层顶部 r r( = )TOA :

I r( , ) = 0, (5)TOA

(2) 地表 r r( = )s :

I F Aµ

A I µ

r

r

( , ) = e

+ ( , ) d , (6)

s

s

r r r+
0 0

( ( ) )

2

s sext
0

TOA

其中A为地表反照率, +和 分别表示向上和向下的

方向.
前向模型考虑了两种云和气溶胶层的表现形式:

不透明的朗伯面反射体与散射粒子层. 朗伯反射体设

置于某一气压层顶, 而散射层可采用Henyey-Green-
stein或Mie相函数(或偏振矩阵)建模. Henyey-Green-
stein模型中, 光学厚度随波长变化, 可通过Ångström
指数表示, 并利用单次散射反照率表征吸收. Mie散射

则采用预计算的相函数展开系数文件.
如前所述, 前向模型假设每个像元包含无云与含

云区域, 云占比介于0到1. 大气被划分为多个垂直气

压层, 最低层为地表气压, 以上各层由预定义的气压

层数给出. 利用流体静力平衡假设, 通过流体静力学

方程将气压转换为高度坐标.

吸收截面是卫星与地基仪器探测臭氧等痕量气体

的关键参数(Orphal等, 2016). 吸收截面的不确定性是

反演误差的重要来源, 可能造成约±2%的系统偏差(Xu
等, 2024). 在Huggins波段中, 臭氧吸收截面随温度变

化显著. 实践中常采用两个不同温度T1和T2下测量的臭

氧截面 T( )1 和 T( )2 的线性组合表示该依赖性:

T T T T T T
T T( ) = ( ) + ( ( ) ( ))( )

( ) , (7)eff 1
1 2 eff 1

1 2

其中, T( )eff 表示对应于反演得到的有效温度Teff的有

效吸收截面, 该温度与斜柱浓度一同获得. 这一设定

使得斜柱浓度能够针对实际臭氧廓线的加权平均大气

温度进行调整.
对于紫外波段卫星仪器的TOC反演, 20世纪80年

代Bass-Paur实验室数据(Bass和Paur, 1985) 与基于发

射前定标的飞行模型(FM)数据(Burrows等, 1999; Bo-
gumil等, 2003) 被广泛采用. 使用FM数据可在不依赖

于仪器狭缝函数的前提下提升DOAS拟合精度, 但若

其本身存在系统偏差, 可能引入较大的拟合残差与波

长漂移(Weber等, 2016). Brion-Daumont-Malicet
(BDM)臭氧截面(Daumont等, 1992; Malicet等, 1995;
Brion等, 1998)具有高光谱分辨率, 在多种紫外卫星仪

器中被广泛使用(Loyola等, 2011; Bhartia等, 2013; Ler-
ot等, 2014; Hao等, 2014; Garane等, 2019). Serdyuchen-
k o等 ( 2 0 14 )提供的高分辨率臭氧截面数据覆盖

213~1100nm, 测量温度达11个, 分辨率为0.02~0.24nm.
在325~335nm的拟合窗口中, BDM与Serdyuchenko数
据在反演质量方面未表现出显著差异, 但臭氧柱浓度

存在1%~2%的变化, 反映了截面测量的固有不确定性.

3.2 云处理

TOC反演中对云污染像元的处理至关重要. 云具

有空间非均匀性, 且在短时间尺度内变化剧烈, 因此

准确模拟云的分布极其困难, 几乎无法实现. 采用三

维辐射传输模型模拟云的辐射效应计算复杂、耗时较

长. 为此, 通常采用一维辐射传输模型配合简化参数化

方法近似考虑云的影响. 在常规痕量气体反演框架中,
云可被视为完全反射边界, 或光学均匀的散射粒子层.
云参数可通过氧分子吸收特征波段的观测进行反演,
例如477nm附近的O2-O2波段(Acarreta等, 2004; Wang
W等, 2024)和760nm处的O2A吸收带(Wang等, 2008;
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Loyola等, 2018).
由于OMS-N不覆盖O2A波段, 其云参数完全依赖

于O2-O2波段的直接拟合方法进行反演(Rao等, 2022).
图2比较了两颗卫星在同一天获取的云占比分布, 可

以看出二者的空间分布趋势整体一致, 局部差异主要

来自过境时间不同(OMS-N为上午10:00, TROPOMI为
下午1:30). 例如, 热带地区(如亚马孙)的对流云层多在

午后发展, 因此TROPOMI反演的云占比通常高于

OMS-N. 在存在云污染的情况下, 大气质量因子的计

算采用独立像元近似(Independent Pixel Approxima-
tion, IPA)方法, 即将每个像元的辐射量建模为由晴空

和全云两种情形的辐射按云占比加权组合而成.

3.3 先验信息优化

在DOAS类算法中, 反演精度高度依赖于先验信

息的质量, 尤其是地表特性和臭氧廓线. 输入参数中

的微小不确定性可能会在反演过程中累积放大, 进而

影响反演结果的可靠性. 因此, 为提升反演精度, 需对

图 2 2024年11月5日OMS-N与TROPOMI反演的云占比分布图
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先验参数进行优化, 使其更真实地反映实际观测条件,
尽量减小系统性偏差.

针对地表特性, 本文引入了我们此前开发的、基

于TROPOMI的几何依赖型朗伯等效反射率(Lamber-
tian-Equivalent Reflectance, LER)反演算法(Xu等,
2017; Loyola等, 2020). 该方法可直接利用DOAS拟合

输出(见公式(1))中的多项式项 p( ( ))、目标气体斜柱

浓度(Ns,g)以及卫星观测几何参数( ), 提取地表反射率

信息. 该地表参数通过一个神经网络获得, 该网络使用

与AMF计算一致的辐射传输模拟结果进行训练. 最终

得到的LER产品具有视角依赖性, 空间连续、无缺口,
可有效刻画晴空条件下的地表反射特性. 该方法考虑

了BRDF效应所引起的视角依赖性, 尤其在雪/冰区域

显著降低了误差, 并确保了与痕量气体反演模型的一

致性.
OMS-N的LER结果通过与基于TROPOMI一级数

据反演的地表LER产品开展了对比验证. 最新版TRO-
POMI LER产品区分了无雪/冰与有雪/冰两种地表类

型的网格(Tilstra等, 2024), 并被用于TROPOMI官方二

级产品的处理流程中, 为臭氧廓线、NO2总量和对流

层柱浓度、FRESCO云参数及气溶胶层高等提供输入

支持. 图3对比了OMS-N与TROPOMI在1月和7月的月

平均地表LER产品 . 两者时间与空间分辨率不同 :
TROPOMI基于5年观测, 网格分辨率为0.125°, 而

OMS-N为1年, 分辨率为0.1°. 在不同地表类型下, 两

组数据整体一致性较好, 但在高纬度雪冰区域差异略

大. 1月份北半球雪冰区, OMS-N LER与TROPOMI的
一致性更好; 7月份无雪/冰区域中, 两者表现出更为均

匀的匹配.
在高纬度高反照率区域, SZA大导致入射光减

弱、反射信号降低, 从而使反演误差更明显. 此外, 雪
冰地表表现出强烈的非朗伯行为, 也是误差来源之一.
气溶胶特性差异、谱段覆盖范围以及观测时间等因

素, 也可能对LER反演结果产生影响, 有必要进一步定

量评估气溶胶对地表反照率反演的影响.
先验臭氧廓线也对总量反演精度具有显著影响.

图4展示了不同SZA下, 臭氧廓线形状对TOC反演误差

的影响. 在晴空条件下, 小SZA时误差通常低于0.5%,
而在大SZA时误差可达5%左右. 若存在云污染, 误差

将进一步增加, 特别是在小SZA条件下, 可达到约1%.
即使先验臭氧廓线完全准确, 云层的存在仍可能引入

额外不确定性, 这是由于辐射传输计算变得更加复杂,
以及云特性对观测辐射的影响. 因此, 在大SZA或存在

云污染时, 准确的臭氧廓线表征尤为重要. 为了从天底

观测的卫星数据中估算臭氧廓线形状, 本文采用一种

结合全物理辐射传输模拟与机器学习的高效方法(Xu
等, 2017). 具体地, 采用两阶段神经网络: 第一阶段利

用压缩后的观测向量与模型参数(如太阳和观测几何)
对廓线进行分类;第二阶段在每次迭代中,根据估算的

TOC对廓线进行缩放. 这种方法确保用于AMF计算的

臭氧廓线由卫星实际观测光谱反演, 可准确反映真实

观测条件.

3.4 条带校正方法

早期的高光谱仪器, 如SCIAMACHY和GOME-2,
通常采用扫描式光学系统, 其工作方式是通过扫描镜

将不同地面像元的辐射引导进入同一个入射狭缝, 并

由一维探测器接收. 而新一代高光谱仪器(如OMS-N
和TROPOMI)则采用成像式设计: 飞行方向垂直方向

上的不同地面像元辐射被投射至光谱仪不同区域, 并

由二维探测器上的不同行接收. 由于这种设计, 不同

地面像元对应的仪器参数(例如狭缝函数和波长定标)
会随位置发生变化. 尽管对每一探测行进行了单独的

狭缝函数优化与定标, 但仍存在不可避免的不确定性,
可能对反演结果造成影响, 表现为臭氧总量在跨行方

向上的系统性条带误差. 为减小条带影响, 可在(晴空

条件)热带太平洋区域按日估算条带幅度, 并以此进行

校正. 具体而言, 条带幅度定义为OMS-N斜柱浓度与

参考斜柱浓度之差. 该差值在纬度±30°范围内和7日时

间窗口内取平均, 并据此从原始斜柱中减去平均条带

幅度, 完成系统性条带误差的订正.

4 TOC验证参考产品

4.1 卫星观测的TOC产品

MetOp-B卫星搭载的GOME-2B仪器于2012年9月
发射, 运行在太阳同步极轨道上, 赤道下降节点过境时

间为当地上午09:30. GOME-2B在前向扫描模式下的

名义空间分辨率为沿轨向40km、跨轨向80km, 刈幅

宽度约为1920km(Munro等, 2016). 本研究采用由EU-
METSAT臭氧与大气化学监测卫星应用业务分中心

(O3M-SAF)提供的GOME-2B TOC数据, 用于交叉验
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证. 关于GOME-2B TOC产品的反演与验证方法, 可参

考Loyola等(2011)和Hao等(2014). 其SCD反演基于

325~335nm波段, 使用218K和243K条件下的臭氧吸收

截面, 以及NO2吸收截面进行光谱拟合, 以提升在不同

大气条件下的反演准确性. GOME-2B的AMF计算在

325.5nm参考波长处, 通过线性离散纵向辐射传输模

型(Linearized Discrete Ordinate Radiative Transfer,
LIDORT)迭代求解(Spurr, 2006, 2008), 从而实现对大

气光程的精确表征. 已有研究表明, GOME-2B反演的

TOC值普遍比Dobson分光光度计高约2.0%±1.0%, 比

Brewer分光光度计偏高约1.0%±0.8%, 该差异主要源

自仪器特性与反演算法差异.
TROPOMI是搭载于哥白尼计划哨兵5先导(Senti-

nel-5 Precursor, S5P)卫星上的唯一载荷,卫星于2017年
10月发射, 设计寿命为7年(Veefkind等, 2012). TROPO-
MI运行于824km高的太阳同步轨道上, 赤道过境时间

为当地下午13:30, 可实现每日全球臭氧观测, 地面像

元分辨率为 3 . 5 km×5 . 5 km ( 2 0 1 9年 8月 6日前为

3.5km×7km), 扫描幅宽为2600km. 本研究使用TRO-
POMI离线(OFFL)TOC产品, 该产品基于直接拟合算

法生成, 通过最小化模拟太阳归一化辐亮度与实测辐

亮度在325~335nm波段间的差异进行反演. 该算法除

TOC外, 同时反演场景反照率、有效温度、Ring效应

干扰项及波长漂移, 具备在高SZA、大光学厚度等极

端地球物理条件下的反演优势(Lerot等, 2014). 相较传

统的DOAS方法, 该算法物理一致性更强, 适用于复杂

观测条件下的TOC反演(Garane等, 2019).
需注意的是, TROPOMI与OMS-N间的过境时间

差异可能引入因TOC的昼变特征导致的误差. 因此,
本文仅采用质量控制值大于0.5(qa_value>0.5)的TRO-
POMI数据. 文献报道显示, TROPOMI TOC与地基观

测结果的平均偏差在0~1.5%, 标准差在2.5%~4.5%
(Garane等, 2019).

4.2 地基TOC观测数据

OMS-N TOC产品的地面验证依赖于Dobson和
Brewer紫外分光光度计的直射太阳观测数据, 以及天

顶散射光差分吸收光谱仪(Zenith Scattered Light Dif-
ferential Optical Absorption Spectroscopy, ZSL-DOAS)
的天顶散射光观测结果. 维护良好的Brewer光栅型分

光光度计测量误差可控制在1%以内(Kerr, 2010; Zhao
等, 2021), Dobson分光光度计在2006年后的精度也显

著提高, 测量不确定度不超过3%(Van Roozendael等,
1998). 根据Hendrick等(2011)的研究, SAOZ(Système
d’Analyse par Observation Zénitale)提供的ZSL-DOAS
观测数据的总不确定度控制在6%以内. 本研究所用的

日均TOC地基观测数据来源于世界臭氧和紫外辐射数

据中心(World Ozone Ultraviolet Radiation Data Center,
WOUDC).

图5显示了用于OMS-N TOC产品验证的地基观测

站分布情况. 具体台站信息见表1. 站点在地理空间上

的广泛分布确保了OMS-N TOC反演结果在不同气候

与大气环境条件下的可靠验证.

5 结果与讨论

5.1 误差特征分析

本节通过敏感性分析方法, 系统探讨TOC反演中

的主要误差来源, 定量评估各因素对反演精度的影响.
分析涵盖仪器因素(如观测噪声与定标稳定性)以及大

气条件(如气溶胶与云干扰等), 以识别对反演不确定

性贡献最大的因素, 为仪器定标优化与反演算法改进

提供依据.
表2列出了敏感性分析结果, 包括主要误差源的影

响评估. OMS-N TOC反演中, 随机误差主要由一级数

据SNR的影响. 在中等SZA的典型观测条件下, 误差通

常较小,低于1%.然而,在高SZA(大于75°)观测条件下,
太阳辐照显著减弱, 信号水平降低, 测量噪声对反演结

果的影响显著增强. 该问题在冬季极区尤为明显, 复杂

图 4 在晴空与云污染条件下, 臭氧廓线形状导致的TOC
反演误差随太阳天顶角变化的估算结果
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光照条件进一步加剧了随机误差.
如前所述, OMS-N的系统误差主要包括辐射定标

不确定性、先验臭氧廓线选择、臭氧吸收截面误差以

及有效反照率确定误差. 在总体误差预算中, 需注意部

分误差源之间具有相关性, 例如云占比误差会影响反

演得到的云高精度. 鉴于当前阶段难以量化OMS-N仪
器性能, 一级数据的定标误差暂未纳入本分析, 若一级

数据满足设计指标, 该类误差预计较小.
来自其他微量气体, 如一氧化溴(BrO)和二氧化硫

(SO2), 引起的误差在一般条件下可忽略, 仅在强火山

活动引发SO2急剧升高时需考虑. 在气溶胶负荷较重

区域(如沙漠或生物质燃烧区域), 我们分别在最低层

假设吸收型气溶胶(生物质燃烧)和散射型气溶胶(扬
尘), 其光学厚度(τaer)设为3.0, 开展了敏感性测试. 结果

显示, 气溶胶引起的前向模型误差通常低于1%. 尽管

反演中未显式考虑气溶胶, 但DOAS拟合中所用多项

式项在一定程度上可补偿其影响. 然而, 在固定地表

反照率(即未反演)的条件下, 污染情景下TOC反演误

差可达4%(Lerot等, 2014; Orfanoz-Cheuquelaf等,
2021).

云参数的不确定性也是TOC反演误差来源之一.
敏感性测试表明, 在云占比的不确定度为0.05时, 对

TOC反演结果的影响较小, 误差通常低于0.5%; 相比

之下, 云顶高度的不确定性可能导致更大的偏差, 当

云顶高度的不确定度为1km时 , TOC反演误差可

达1.5%.
敏感性分析结果表明, 尽管OMS-N TOC反演具有

较强的稳健性, 但通过优化部分参数, 特别是那些受大

气散射和定标漂移影响的参数, 可进一步提升反演精

度. 上述结果强调了持续开展仪器定标和模型优化工

作的重要性, 以在多样化观测条件下尽可能降低残余

误差.

5.2 与地面观测数据的比较

为评估OMS-N TOC反演结果的精度, 本研究选取

表1所列的33个地基观测站点开展对比验证. 图6展示

了其中6个具有代表性的站点的验证结果, 涵盖南北

半球不同地理和气候条件下的低、中、高纬度区域.
其余站点的验证结果详见补充材料, 其中大多数站点

的相关系数超过0.9. 同时, 将TROPOMI TOC产品

(OFFL)作为参考, 进行了交叉验证.
如图6所示, OMS-N TOC反演结果与地基观测数

据保持优秀的一致性, 6个站点相关系数均超过0.95.
这表明, OMS-N具备在多样环境条件下准确刻画臭氧

图 5 OMS-N TOC反演结果的地基验证站点地理分布
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表 1 用于全球地面观测验证的站点信息

编号 名称 纬度 经度 类型 观测时段

stn401 Santa Cruz (Tenerife) 28.47°N 16.25°W Brewer 2023年10月至2024年9月

stn405 La Coruña 43.33°N 8.47°W Brewer 2023年10月至2024年9月

stn082 Lisboa 38.78°N 9.13°W Brewer 2023年10月至2024年9月

stn077 Churchill 58.74°N 94.07°W Brewer 2023年10月至2023年12月

stn095 Taipei 25.02°N 121.48°E Brewer 2023年10月至2024年8月

stn101 Syowa 69.00°S 39.58°E Brewer 2023年10月至2024年7月

stn021 Edmonton 53.55°N 114.11°W Brewer 2023年10月至2023年12月

stn312 Kaunas 54.88°N 23.84°E Brewer 2023年10月至2024年9月

stn410 Amberd 40.38°N 44.25°E Dobson 2023年10月至2024年8月

stn043 Lerwick 60.13°N 1.18°W Dobson 2023年10月至2024年8月

stn091 Buenos Aires Observatorio 34.59°S 58.48°W Dobson 2023年10月至2024年9月

stn330 Hanoi 21.20°N 105.80°E Dobson 2023年10月至2024年8月

stn084 Darwin 12.42°S 130.88°E Dobson 2023年10月至2024年8月

stn027 Brisbane 27.42°S 153.08°E Dobson 2023年10月至2024年8月

stn218 Manila 14.65°N 121.05°E Dobson 2024年2月至2024年8月

stn233 Marambio 64.24°S 56.62°W Dobson 2023年10月至2024年9月

stn464 University of Tehran 35.44°N 51.23°E Dobson 2023年10月至2024年9月

stn216 Bangna Bangkok 13.67°N 100.62°E Dobson 2023年10月至2024年8月

stn513 La Quiaca 22.10°S 65.60°W Dobson 2023年10月至2024年9月

stn539 Moroni 11.71°S 43.25°E SAOZ 2023年10月至2024年9月

stn406 Scoresbysund 70.48°N 21.95°W SAOZ 2023年10月至2024年7月

stn028 Dumont d’Urville 66.66°S 140.00°E SAOZ 2023年10月至2024年8月

stn062 Port-aux-Français (Iles Kerguélen) 49.35°S 70.28°E SAOZ 2023年10月至2024年8月

stn492 Concordia, Dôme C 75.10°S 123.30°E SAOZ 2023年10月至2024年8月

stn436 La Réunion 21.08°S 55.38°E SAOZ 2023年10月至2024年8月

stn262 Sodankylä 67.36°N 26.63°E SAOZ 2023年10月至2024年8月

stn493 Rio Gallegos 51.60°S 69.32°W SAOZ 2023年10月至2024年8月

stn002 Tamanrasset 22.78°N 5.52°E
Brewer 2023年10月至2024年7月

Dobson 2023年10月至2024年9月

stn219 Natal 6.00°S 35.20°W
Brewer 2024年7月至2024年9月

Dobson 2023年10月至2024年9月

stn099 Hohenpeissenberg 47.80°N 11.01°E
Brewer 2023年10月至2024年9月

Dobson 2023年10月至2024年9月

stn284 Vindeln 64.23°N 19.77°E
Brewer 2023年10月至2024年9月

Dobson 2023年10月至2024年8月

stn076 Goose Bay 53.31°N 60.36°W
Brewer 2023年10月至2023年12月

Dobson 2023年10月至2024年8月

stn014 Tateno (Tsukuba) 36.05°N 140.13°E
Brewer 2023年10月至2024年7月

Dobson 2023年10月至2024年7月
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时空变化的能力, 尽管不同站点的验证时间范围存在

差异. 需要指出的是, 受OMS-N当前在轨运行时间较

短的限制 , 本次验证样本中极低TOC值(例如低于

100DU)的情况相对较少. 随着卫星任务的持续推进,
数据量的增加将有助于更全面地评估反演精度与仪器

性能. 整体来看, 由于TROPOMI具备更高的业务成熟

度, 并在其OFFL产品中采用了直接拟合算法, 其TOC
产品与地面观测数据的一致性略优于OMS-N. 已有研

究指出, 两者在吸收截面和地表反照率处理方面的差

异, 亦可解释TOC反演结果存在的偏差(Garane等,
2018, 2019).

OMS-N与TROPOMI结果的可比性, 以及其与地

基观测数据之间的高度相关性, 初步验证了OMS-N
TOC反演产品的可靠性. 该结果体现了OMS-N在大气

成分大尺度观测方面的潜力, 并为后续的算法优化和

定标工作奠定了坚实基础.

5.3 与TROPOMI和GOME-2B的比较

图7给出了OMS-N、TROPOMI和GOME-2B反演

的全球TOC月平均分布. 三颗卫星载荷在不同纬度带

和季节均呈现出一致的空间分布特征. 然而, 在2023
年10月的南半球极区, TROPOMI和GOME-2B反演结

果中出现了部分缺测数据. 此外, 在2024年7月的南半

球高纬地区, OMS-N与TROPOMI之间存在轻微差异.
表3给出了三颗卫星载荷之间TOC产品差异的统

计分析结果, 分别列出了OMS-N与TROPOMI、OMS-
N与GOME-2B的平均偏差和标准差. 2023年10月,
OMS-N与TROPOMI之间表现出显著的纬度依赖性差

异(见网络版附图S1和S2). 在北半球, 二者的差异随纬

度升高而增大, 整个北半球的平均偏差为−1.93%, 而

纬度高于60°时最大偏差接近−10%. 在南半球, 平均偏

差为−2.00%, 但高纬度地区(纬度＜−60°)出现了明显

的负偏差, 且南半球的变幅显著大于北半球, 尤其在

高纬区域. 这些差异可能源于反演算法差异及OMS-N
一级数据在极区未解决的定标不确定性.

OMS-N与GOME-2B的差异(见图S3和S4)同样呈

现出类似的纬度依赖性, 但相比OMS-N与TROPOMI
差异更大. 以2023年10月为例, 北半球的偏差标准差

由OMS-N与TROPOMI的1.90%增至OMS-N与GOME-
2B的2.90%, 这一更大的标准差在两个半球及其他月

份的对比中均持续存在. 造成这种较大变幅的原因可

能是GOME-2B的空间分辨率较低, 而OMS-N与TRO-
POMI空间分辨率更高, 可在0.25°网格尺度上实现更

有效的空间平均. 在2023年10月南半球出现的极端臭

氧亏损事件中, OMS-N与GOME-2B的偏差可达50%.
这种显著差异主要源于GOME-2B无法解析精细尺度

的臭氧变化, 而OMS-N与TROPOMI因具备更高的空

间分辨率能够更好地捕捉此类变化. 定标不确定性也

可能是TOC产品差异的原因之一. 在TROPOMI与
GOME-2B的对比中(见图S5和S6)也发现了类似的偏

差分布, 这提示在极区解读GOME-2B TOC产品时应

谨慎, 尤其是在极端臭氧亏损事件期间, 高纬地区臭

氧浓度的快速波动可能进一步加剧这些差异.
除全球月均TOC对比分析外, 本研究还评估了

OMS-N在2024年南半球春季(8月至10月)观测南极臭

氧洞动态的能力. 由图8可见, OMS-N在臭氧洞中心记

录到最低的TOC值(9月低于100DU), 其次为TROPO-
MI, GOME-2B的TOC值略高. 尽管存在这些微小差

异, 三台卫星传感器均能够较好地刻画臭氧洞的空间

结构和时间演变, 在纬向及涡旋边缘的臭氧梯度上表

现出一致的分布特征 . 这些区域性观测结果表明 ,
OMS-N数据能够有效解析精细尺度的臭氧消耗特征,
这对于研究快速变化的南极平流层气候—化学相互作

用具有重要意义.

5.4 在轨稳定性与定标问题

尽管OMS-N TOC反演结果结果在当前运行条件

下表现良好, 但仪器在轨性能及一级数据质量的长期

稳定性仍有待进一步评估. 微小的定标不确定性, 尤

其是在Huggins波段(325~335nm), 在极端观测几何条

表 2 TOC反演误差估算a)

误差来源 不确定度
反演误差

SZA<75° SZA≥75°

观测噪声 SNR < 1.0% <2.0%

臭氧廓线形状 10% <1.5% <4.0%

吸收截面 / <2.0% <2.0%

地表反照率 50% <0.5% <0.5%

气溶胶干扰 τaer=3.0 <1.0% <1.0%

云占比 0.05 <0.5% <0.5%

云高 1km <1.5% <1.5%

a) 此表仅考虑主要误差来源
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图 6 OMS-N与TROPOMI的TOC反演结果与地基观测数据的对比分析
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件下(如极地冬季的高SZA)可能引入系统性偏差.
TOC反演对定标稳定性的敏感性在极端观测几何

条件下尤为显著, 此时仪器SNR下降会放大辐射定标

的不确定性. 传感器间的对比结果也表明, 高纬度区

表 3 根据第5.3节讨论的OMS-N TOC产品与对比卫星产品之间的差异统计分析结果

OMS-N

TROPOMI GOME-2B

北半球 南半球 北半球 南半球

偏差 标准差 偏差 标准差 偏差 标准差 偏差 标准差

2023年10月 −1.93% 1.90% −2.00% 4.21% −0.97% 2.90% 0.12% 6.50%

2024年1月 −1.65% 2.11% −0.70% 1.62% −0.15% 3.31% 1.80% 2.75%

2024年4月 1.15% 2.45% −1.19% 2.18% 3.99% 4.08% 1.70% 3.32%

2024年7月 −0.21% 2.16% −1.86% 2.58% 2.79% 2.98% 0.46% 3.19%

图 8 OMS-N、TROPOMI和GOME-2B观测的南极极区TOC分布, 对比分别对应2024年8月、9月和10月
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域的差异更可能反映出一级数据中尚未解决的定标问

题, 而非反演算法本身的局限性. 未来工作应重点通过

利用稳定的地球观测目标改进辐射定标, 并与TRO-
POMI等高光谱基准产品进行跨传感器数据一致性

校正.

6 结论

本研究展示了中国风云三号F星搭载的先进紫外-
可见高光谱仪(OMS-N)的臭氧总量(TOC)最新反演结

果, 并通过多平台比对对其精度进行了全面评估. 为克

服传统DOAS方法的局限, 本研究的反演算法在多个

方面进行了改进, 以提升物理一致性和反演精度. 尤

其是在DOAS拟合过程中同步反演有效地表反照率,
以反映实时的地表变化; 先验臭氧廓线形状通过辐射

传输机理和机器学习技术直接从OMS-N光谱中获取,
确保光谱自洽性并减少基于气候场的偏差.

验证结果表明, OMS-N TOC反演结果质量较高,
适用于全球大气监测. 与WOUDC地基观测比对显示,
大多数站点的相关系数超过0.9, 凸显了OMS-N及其

反演算法的有效性. 与TROPOMI和GOME-2B的卫星

间比对结果显示, OMS-N能够捕捉一致的空间分布和

季节变化. 高纬度地区在南半球臭氧消耗事件期间存

在轻微差异, 这些差异可能源于反演算法差异以及当

前版本OMS-N一级数据中的定标不确定性. 值得注意

的是, OMS-N较高的空间分辨率使其在刻画大气臭氧

结构方面优于分辨率较低的GOME-2B.
根据验证结果, OMS-N二级TOC产品满足产品需

求中设定的与国际基准卫星产品相比平均偏差不超过

5%的指标.然而,由于OMS-N在轨运行时间尚短,目前

尚无法评估其长期稳定性. 虽然OMS-N已为大气监测

提供了有价值的数据, 但进一步提升一级数据质量对

于发挥仪器潜力仍至关重要. 未来应在定标和反演流

程上持续优化, 并结合多样化数据集开展长期验证,
以确保OMS-N二级产品的稳健性和长期可靠性. 随着

OMS-N光谱数据的不断积累, 反演算法和数据处理技

术的进步预计将为深入理解大气动力学及未来气候变

化作出重要贡献.

致谢 感谢欧空局哥白尼计划提供的TROPOMI数据,
AC SAF项目提供的GOME-2 TOC数据, 以及WOUDC提

供的地基TOC观测数据, 以上数据的使用均遵循各数据

提供机构的数据共享政策.

补充材料 本文的补充材料见网络版http://earthcn.sci-
china.com. 补充材料为作者提供的原始数据, 作者对其学

术质量和内容负责.
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