Лекция 6.

Краткое содержание: Различные подходы к интерпретации измерений неравновесного излучения – выбор "микроокон", численное моделирование процессов заселения, комплексное восстановление профилей температуры, давления, газового состава и колебательных температур по спектральным измерениям. Разделение переменных в комплексной обратной задаче. Формулировка обратной задачи зондирования атмосферы с нарушением ЛТР. Традиционный подход к решению некорректной обратной задачи с одним неизвестным пространственным распределением параметра атмосферы: исходное уравнение, функция стоимости, матрица Фишера, матрица усредняющих ядер.
2.1. Методы интерпретации измерений неравновесного ИК излучения

Методы интерпретации измерений неравновесного ИК излучения можно классифицировать следующим образом:

· метод микроокон - выбор спектральных интервалов, где влияние эффекта НЛТР на результаты интерпретации измерений минимально;

· метод с использованием моделей неравновесных процессов - построение алгоритма интерпретации измерений на основе численных моделей процессов формирования неравновесной населенности колебательных состояний молекул;

· комплексный метод с минимумом априорной информации - определение параметров атмосферы, включая значения неравновесной населенности колебательных состояний молекул, непосредственно из зарегистрированных спектров без привлечения численных моделей процессов формирования неравновесной населенности.

Метод микроокон. Метод заключается в выборе спектральных интервалов (микроокон), где влияние эффекта НЛТР на результаты интерпретации измерений минимально. Таким образом, задача интерпретации спектров существенно упрощается, поскольку в этом случае применимы традиционные методы решения обратных задач. Преимуществом данного подхода является его простота и, следовательно, возможность создания быстродействующих алгоритмов оперативной обработки результатов измерений. Метод микроокон был взят за основу при подготовке космического эксперимента с аппаратурой MIPAS (Michelson Interferometer for Passive Atmospheric Sounding) на космической платформе ENVISAT (Environmental Satellite). Недостатком метода является ограниченность возможности выбора оптимальных спектральных каналов с точки зрения максимального отношения сигнал/шум, а также с точки зрения минимизации влияния излучения в спектральных линиях неконтролируемых газовых составляющих атмосферы.
Метод с использованием моделей неравновесных процессов. 

Метод, использованный в Вуппертальском университете (ФРГ) для обработки результатов измерений уходящего излучения в области 4,3 мкм и 9,6 мкм, выполненных аппаратурой CRISTA, также основан на привлечении численной модели неравновесных процессов. Моделирование и решение обратной задачи по восстановлению профилей углекислого газа и озона осуществлялось в итерационном процессе, каждый шаг которого включал 2 этапа. На первом этапе рассчитывались значения неравновесной населенности колебательных состояний. На втором этапе эти значения использовались при расчете уходящего излучения в алгоритме восстановления профилей по данным измерений аппаратурой CRISTA. На каждом последующем шаге итерационного процесса профили углекислого газа и озона, восстановленные на предыдущем шаге, использовались для новых, уточненных расчетов населенностей.

Точность алгоритма решения обратных задач дистанционного зондирования, использующего модель неравновесных процессов, зависит от степени адекватности используемой модели, точности ее параметров (констант скоростей процессов) и от качества различной привлекаемой априорной информации о состоянии атмосферы. Отметим, что по сравнению, например, с хорошо развитыми моделями для колебательных состояний углекислого газа, модели для молекул озона характеризуются существенно большей степенью неопределенности. Кроме того, при использовании в алгоритме решения обратной задачи большого количества априорной информации (кинетические модели, параметры состояния атмосферы) информационный вклад измерений уходящего излучения в формирование решения (искомых профилей) становится относительно малым.
Преимущество метода с привлечением моделей неравновесных процессов заключается в возможности его применения для обработки измерений с низким спектральным разрешением, когда использование описанного ниже комплексного метода проблематично.

Комплексный метод с минимумом априорной информации. Разработанный В.С.Косцовым метод основан на одновременном определении температуры, содержания газов и населенности колебательных состояний молекул из спектральных измерений без привлечения численных моделей. Основным преимуществом данного метода является отсутствие погрешностей, характерных для второго подхода – а именно погрешностей, обусловленных конечной точностью параметров, необходимых для расчета населенностей в моделях. Физической основой метода является использование измерений, выполненных с высоким или средним спектральным разрешением в широкой спектральной области, включающей линии, принадлежащие различным колебательно-вращательным полосам, что позволяет "разделить переменные" в решаемой комплексной задаче. Подчеркнем, что метод, будучи комплексным (многопараметрическим) дает возможность извлекать из измерений уходящего излучения максимум информации о состоянии атмосферы. 
2.2. Комплексное определение профилей температуры, давления, газового состава и колебательных температур по спектральным измерениям
В общей формулировке задачи уходящее излучение горизонта (I) на частоте  и прицельной высоте zt рассматривается как нелинейный функционал, зависящий от вертикального распределения совокупности параметров состояния атмосферы, включая параметры, описывающие неравновесную населенность колебательных состояний:
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(2.2.1)

где A ‑ обозначение нелинейного оператора "прямой задачи", z – вертикальная координата, Tk – кинетическаяя температура, p – давление, n – концентрация газа, Tv – колебательная температура, “g” – наименование газа и “s” – наименование колебательного состояния.
В общем случае перечисленные выше параметры (кинетическая температура, давление, концентрация и колебательные температуры различных состояний различных газов) являются неизвестными величинами. Соответственно, ставится задача восстановления их вертикальных распределений по результатам спектральных измерений излучения. Рассмотрим физическую основу решения такой задачи. Очевидно, что восстановление вертикальных распределений обеспечивается за счет высотного сканирования, так как спектры, зарегистрированные на различных прицельных высотах, несут информацию о состоянии атмосферы главным образом в слоях непосредственно над прицельной высотой. Как следствие, основной проблемой является "разделение переменных" на конкретной высоте. Поскольку содержание газа входит в уравнение переноса в виде счетной концентрации, зависимость от давления обусловлена только механизмом уширения за счет столкновений. В слоях, где преобладает данный механизм, возможно восстановление профиля давления в случае достаточного спектрального разрешения. В более высоких слоях, где преобладает доплеровское уширение, возможно восстановление профиля давления на основе использования уравнения гидростатического равновесия, данных о профиле температуры и о давлении в нижних слоях. Разделение других переменных (кинетическая температура, счетная концентрация, колебательные температуры) продемонстрировано на рис. 2.2.1. Рассмотрим для простоты переходы между основным (0) и двумя возбужденными (1 и 2) колебательными состояниями. Разделим спектральные линии на два класса – оптически тонкие и оптически толстые. Для случая оптически тонких линий регистрируемая интенсивность уходящей радиации определяется в основном излучательными процессами, то есть несет информацию о населенности верхнего состояния. Для случая оптически толстых линий большую роль играют процессы поглощения, и интенсивность определяется как населенностью верхнего, так и населенностью нижнего состояния. Следовательно, в рассматриваемом примере из измерений интенсивности в оптически тонкой спектральной линии перехода 2‑1 можно однозначно определить колебательную температуру Tv2. Затем, зная Tv2 (населенность верхнего состояния), колебательная температура состояния 1 может быть получена из измерений в оптически толстой линии перехода 2‑1. Аналогичная процедура применима для линий фундаментального перехода 1‑0. Следует отметить, что определение населенности основного состояния практически эквивалентно определению полной счетной концентрации. Также подчеркнем, что измерения в оптически тонких линиях фундаментального перехода дополняют измерения в оптически толстых линиях перехода 2‑1 и несут информацию о населенности состояния 1 (Tv1). В случае нарушения ЛТР по колебательным состояниям влияние кинетической температуры на значения регистрируемого излучения проявляется во вращательной структуре спектра (для вращательных состояний в рассматриваемом случае ЛТР выполняется) и в доплеровском уширении спектральных линий. Следовательно, измерения интенсивности в различных ветвях колебательно-вращательных полос дают возможность извлекать независимую информацию также и  о кинетической температуре. Учитывая тот факт, что полосы содержат линии, интенсивности которых различаются на порядки, в реальной ситуации в случае среднего и высокого спектрального разрешения существует возможность получения информации о рассматриваемых параметрах из измерений в различных линиях на различных высотах.
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Рис. 2.2.1.
Схематическая иллюстрация “разделения переменных” в задаче комплексного восстановления параметров неравновесной атмосферы.
Физические основы метода, описанные выше, диктуют критерии, определяющие высотный "потолок" зондирования. На больших высотах может иметь место ситуация, когда все спектральные линии являются оптически тонкими. В этом случае регистрируемая интенсивность определяется только процессами излучения, другими словами, населенностью только возбужденных состояний. Поскольку колебательные температуры вводятся таким образом, что определяют отношение населенности конкретного состояния к населенности основного состояния, может возникнуть неопределенность при решении обратной задачи. Однако, если используется априорная информация о концентрации исследуемого газа, эта неопределенность снимается. В этом случае, однако, следует помнить, что колебательные температуры дают отношение населенности конкретных состояний к априорному значению населенности основного состояния. Отметим, что во многих случаях отношение сигнал/шум приборов при измерениях на больших прицельных высотах, где линии оптически тонкие, очень мало. Поэтому высотные ограничения метода обусловлены не только физикой переноса излучения, но и характеристиками конкретного прибора.

Выше были детально описаны физические основы используемого метода. Рассмотрим «математику».
Обратная задача формулируется для уравнения переноса в линеаризованной форме. Приведем основные выражения, исключив для простоты учет спектральной и угловой аппаратных функций прибора. Уравнение переноса (1.1.2) примет вид:
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(2.2.2)

В комплексной многопараметрической задаче оно линеаризуется следующим образом:
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где I(,zt) обозначает вариацию излучения на частоте  и прицельной высоте zt, суммирование идет по параметрам состояния атмосферы, влияющим на перенос излучения, xj(s) – распределение значения j-го параметра вдоль оптической трассы, соответствующей прицельной высоте zt, Wj(,s) – весовая функция. Выражение для весовой функции:
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Отметим, что формулы записаны для координат вдоль оптических трасс. Работая в приближении сферически симметричной атмосферы, нетрудно перейти к вертикальной координате z, а затем представить линеаризованное уравнение переноса в векторно-матричной форме:
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где y – вектор, компонентами которого являются измеренные значения интенсивности излучения на наборе прицельных высот и частот, y – вектор вариаций интенсивности по отношению к средним значениям ym, рассчитанным на основе средних профилей атмосферных параметров xm (y=y‑ym), x – совокупный вектор вариаций параметров по отношению к их средним значениям, A – линеаризованный интегральный оператор "прямой" задачи, образованный из значений весовых функций с соответствующими квадратурными коэффициентами. В общем случае, совокупный вектор вариаций искомых параметров имеет вид:


xT = ( T(z1), T(z2), ... , T(zL),


p(z1), p(z2), ... , p(zL),


ng(z1), ng(z2), ... , ng(zL),


Tvgs(z1), Tvgs(z2), ... , Tvgs(zL) ), 
(2.2.6)
где z – высотные уровни, пронумерованные от 1 до L, Т – температура, p – давление, n – концентрация газа, Tv – колебательная температура, g – индекс, обозначающий конкретный газ, s – индекс, обозначающий конкретное колебательное состояние, "Т" обозначает транспонирование.
Обращение уравнения (2.2.5) является так называемой некорректной обратной задачей и требует привлечения априорной информации об искомых параметрах. Теория некорректных обратных задач к настоящему времени хорошо развита, в том числе в плане исследования информативности и оптимизации различных параметров эксперимента. Рассмотрим общий подход к решению некорректных задач со многими неизвестными и со многими различными видами априорной информации.
Общие положения
Большое количество обратных задач дистанционного зондирования атмосферы представляют собой так называемые некорректные обратные задачи. Традиционно, чтобы получить решение, необходимо добавить в алгоритм обращения некую априорную информацию. Количество статей, в которых рассматриваются информационные аспекты, аспекты анализа ошибок и многие другие вопросы, относящиеся к некорректно поставленным обратным задачам, огромны; поэтому мы ссылаемся на известную книгу Роджерса (2000), в которой все вышеупомянутые аспекты и вопросы подробно обсуждаются.

Классическую обратную задачу дистанционного зондирования температуры атмосферы или ее состава можно кратко охарактеризовать следующим образом:

· Имеется неизвестное пространственное распределение (профиль) параметра, описывающего атмосферное состояние, который нужно восстановить (определить).

· Есть эксперимент по измерению некоторой характеристики излучения, на которое влияет пространственное распределение искомого параметра.

· Имеется априорная информация по искомому параметру, которую необходимо включить в алгоритм обращения оператора переноса излучения с целью получения решения.

Итак, в простейшем случае у нас есть три основных компонента обратной задачи: неизвестный профиль одного параметра, эксперимент и априорная информация. В общем случае может быть несколько неизвестных параметров, несколько экспериментов, в которых используются разные приборы и ряд ограничений, определяющих априорную информацию:

· Неизвестные параметры, представляющие наибольший интерес, называются целевыми параметрами, а параметры, которые влияют на поиск решения и должны быть заданы или контролироваться так или иначе, называются мешающими параметрами.

· Объединение нескольких разных экспериментов или, другими словами, применение синергетической схемы может быть очень полезно для повышения точности решения или расширения пространственного диапазона восстановления целевых и мешающих параметров.

· Когда рассматриваются многопараметрические задачи, часто необходимо применять ограничения в виде физических связей между различными параметрами, чтобы получить самосогласованные результаты решения обратной задачи.

Несмотря на значительный вклад в теорию и практику обратных задач дистанционного зондирования атмосферы, который внесли многие исследователи, идея Роджерса о том, что большинство из различных методов решения обратных задач являются частными случаями того же общего метода, не получила заслуженное дальнейшее развитие. На сегодняшний уделяется не так много внимания анализу одновременного использования нескольких измерений, нескольких ограничений и нескольких видов априорной информации в алгоритмах решения задач со многими неизвестными параметрами, и общий метод был бы очень удобным инструментом для этого.

Следует отметить еще одно обстоятельство: в настоящее время, сообщая о результатах решения обратной задачи, стало стандартом де-факто предоставлять набор дополнительных параметров и характеристик, включая усредняющие ядра, степени свободы для сигнала (degrees of freedom for signal), компоненты ошибки и параметров, описывающих пространственное разрешение. В данной лекции сделана попытка обобщить известные формулы для случая нескольких искомых параметров, измерений и ограничений, а также описать и обсудить особенности такого обобщения.

2. Основные формулы

2.1. Традиционный подход

Традиционный подход к постановке и решению некорректных обратных задач дистанционного зондирования атмосферы состоит из следующих основных этапов:

· линеаризация уравнения переноса излучения по отношению к вариациям пространственного распределения (профиля) одного целевого параметра, мешающие параметры считаются известными с определенной точностью;

· определение минимизируемой функции стоимости, содержащей регуляризационный оператор;

· получение решения;

· оценка ошибки, пространственного (вертикального) разрешения решения и количества полученных независимых фрагментов информации.

Рассмотрим эти шаги. Представим линеаризованное уравнение переноса излучения в векторно-матричной форме:
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где y - вектор, состоящий из измеренных значений параметров излучения, например интенсивности излучения или яркостной температуры, измеренных на разных частотах и углах наблюдения, x - вектор, составленный из значений искомого параметра (целевого параметра) на разных высотах (в общем случае при разных координатах), индекс «0» обозначает референсные значения для линеаризации, K - так называемая матрица ядра или линеаризованный оператор переноса излучения. Мешающие параметры не являются искомыми. Отдельно оценивается влияние неопределенности значений мешающих параметров на результаты поиска.
Поскольку обратный оператор для K не существует в большинстве случаев (проблема некорректна в классическом смысле), решение уравнения (1) означает поиск минимума функции стоимости fc, которая описывает метод наименьших квадратов с регуляризационным членом:
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(2)

где S - ковариационная матрица ошибок измерения, «T» означает транспонирование, H - матрица регуляризации. Наиболее распространенными типами регуляризации являются: оптимальная оценка (H = D‑1, где D - ковариационная матрица искомого параметра) и регуляризация Тихонова (H = LTL, где L - дифференциальный оператор,  - параметр). Очень важно отметить, что x0 в уравнении. (2) должно быть средним статистическим значением искомого параметра, если используется оптимальная оценка. Следует также отметить, что уравнение (2) соответствует применению метода наименьших квадратов к следующей системе матричных уравнений:
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в случае оптимального оценивания
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(4)
в случае регуляризации по Тихонову.

Чтобы найти минимум функции стоимости (2), мы решаем следующее уравнение относительно x:
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Решение уравнения (5) и окончательное решение обратной задачи запишется так:



[image: image12.wmf](

)

)

(

1

T

1

T

0

1

0

S

K

H

K

S

K

y

y

x

x

-

+

+

=

-

-

-


(6)
Матрица ошибок решения (информационная матрица Фишера) описывается выражением:
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Часто матрицу ошибок представляют в виде следующей суммы:
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(7a)
Где первый член – это так называемая ошибка сглаживания (“smoothing error”), а второй член – случайная ошибка или матрица шума (“retrieval noise”) (Rodgers, 2000).

Для оценки пространственного разрешения решения и количества полученных независимых фрагментов информации часто используется формализм так называемых «усредняющих ядер». Если мы заменим (y-y0) в уравнении (6) на K(xt-x0) где xt истинное значение искомого вектора, мы получим:
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(9)
будет матрица усредняющих ядер (МУЯ); след МУЯ равен количеству независимых частей информации в решении x, полученном посредством измерений y, эта величина называется DOFS (degrees of freedom for signal) - степенями свободы для сигнала (Rodgers, 2000). Следует пояснить, что подразумевается под «частями информации». Для простоты рассмотрим крайний случай, когда H пренебрежимо мала по отношению к первому члену в скобках, а оператор K выражается квадратной матрицей, и эта квадратная матрица равна единичной матрице. Тогда матрица A будет единичной матрицей, а ее след будет равен размерности вектора неизвестных. Очевидно, размерность вектора неизвестных определяет максимальное количество так называемой «независимой информации». В обычном случае след матрицы A всегда будет меньше размерности вектора неизвестных. Если в обычном случае любой диагональный элемент матрицы A близок к единице, то соответствующий элемент вектора неизвестных можно рассматривать как «часть информации, извлеченную независимо». И наконец, если диагональные элементы матрицы A далеки от единицы, линейная комбинация элементов вектора неизвестных, для которой сумма соответствующих диагональных элементов матрицы A близка к единице, может рассматриваться как независимый «кусок» информации (см. также обсуждение проблемы оценки пространственного разрешения ниже).
Смысл столбцов и строк МУЯ прост:

1) столбец МУЯ с индексом «j» показывает, как изменение отдельного элемента вектора x с индексом «j» будет отображаться в части решения, полученной измерениями, которые описываются оператором K (следует подчеркнуть, что другая часть решения доставляется априорной информацией в виде среднего профиля);

2) строка МУЯ с индексом «j» показывает, как вариации отдельных элементов вектора x будут вносить вклад в значение элемента «j» части решения, полученной измерениями, которые описываются оператором K.

Приблизительную оценку пространственного разрешения по этому отображению можно получить двумя способами. Первый способ - оценить полуширину на половине высоты функции, представленной столбцом матрицы, который соответствует желаемой координате (желаемой высоте в конкретном случае). При другом способе в качестве значения вертикального разрешения на заданной высоте zj можно принять следующую величину:
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(10)
где n(j) - количество соседних матричных элементов, обеспечивающих выполнение условия hj ≥ 1. Таким образом, диапазон высот может быть идентифицирован как независимый слой для восстановления параметров, если сумма соответствующих диагональных элементов матрицы усредняющих ядер достигает единицы.

Полная высотная область, где возможно восстановление (определение) параметра может быть оценена из анализа величины
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(10a)
В некоторых статьях для этой величины используется термин «чувствительность» решения к измерениям, который указывает на каждой высоте zp долю решения, полученную в результате измерения, а не из априорной информации. Для оценки надежных выборок могут использоваться разные критерии, например, gp> 0,5.

Прежде чем перейти к описанию общего подхода, важно сделать несколько замечаний. Во-первых, если мы посмотрим на функцию стоимости (уравнение 2), мы можем заметить, что математически нет никакой разницы между измерениями и априорной информацией. Другими словами, алгоритм «не знает», какой член имеет отношение к априорной информации, а какой - к фактической информации. Оба члена в выражении функции стоимости одинаково важны. Во-вторых, как мы можем заметить, априорную информацию в случае оптимальной оценки можно трактовать как виртуальные измерения in situ элементов вектора x, в этом случае матричный оператор измерений равен единичному оператору I и функцию стоимости можно представить как:
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(11)
где r соответствует результатам виртуальных измерений in situ, и в нашем частном случае, когда линеаризация связана со средними статистическими значениями, справедливо следующее соотношение r = r0 = x0. Если мы используем произвольное начальное значение x0 для линеаризации задачи, то r будет равно статистическому среднему и r ≠ r0 = x0.
По-видимому, тихоновскую регуляризацию можно трактовать как виртуальные измерения производной искомой функции по пространственной координате и можно записать:
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(12)
где r соответствует результатам измерений производной искомой функции in situ, r0 соответствует значениям производной начального состояния r0 = Lx0, а для регуляризации Тихонова r = r0. Опять же, для x0 можно выбрать произвольное значение, и тогда мы будем иметь r ≠ r0.

Эти замечания приводят нас к выводу, что мы можем использовать единое описание как для реальных измерений, так и для априорной информации и вывести единые формулы для любой многопараметрической и многосвязной задачи. Прежде чем мы перейдем к формулировке общего подхода, следует сделать небольшое замечание относительно терминологии. В статье Роджерса (1976) термин «виртуальные измерения» был введен для обозначения априорной информации, а термин «прямые измерения» - для обычных измерений. В книге Роджерса (2000) термин «реальные измерения» используется для обычных измерений. В данной лекции мы предпочитаем использовать термин «фактический» вместо «прямого» или «реального», поскольку этот термин более точно отражает основное различие между априорной информацией и традиционными измерениями.
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