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摘要:将结合正则化思想的变分伴随方法应用于大气平流层中臭氧破坏催化反应过程的浓度初始

值和反应速率参数的反演问题, 推导了在整体资料和末端时刻局部资料反演的伴随模式和泛函梯

度,并进行了一组理想数值试验。试验结果表明了变分伴随方法运用于大气化学过程的反演研究

的有效性,特别是局部资料联合反演中可以运用正则化思想克服反演的不适定性。
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Abstract: The variational ad jo int method in comb ination w ith T ikhonov regularization principle is applied

to retrieve the init ial gas concentrations and reaction rates in chem ica l reactions about o zone destroy ing in

the stratosphere. The adjo intmodels and functional grad ients are deduced for the complete and incomplete

( term ina l t ime) observations of the gases. concentrations, respective ly. F ina lly, a series of ideal numerica l

experimen ts are preform ed to show the va lidity of the variational adjo intmethod. E spec ia lly, T ikhonov reg-

u lariza tion principle can be used to overcome the il-l posedness in the case of comb inational retriev ing for

incomplete observat ions.
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0 引言

大气化学是大气科学的一门新兴分支学科,也是现代一门很重要的边缘学科。大气化学的发展和日臻

成熟标志着大气科学研究进入了一个新阶段。地球大气的主要成分是氮和氧, 其数量稳定。此外还含有一

些微量成分,其量虽小,但在地球气候的形成、大气化学过程以及大气环境质量中的作用是巨大的。事实上,

这些微量成分是大气中变化最明显、化学反应最激烈的成分,是大气化学研究的主要对象
[ 1-2 ]
。

在过去的 40多年里,对大气化学微量成分的研究有了长足的进步:一方面是由于光化学理论的进展, 描

述微量成分在空间分布和随时间变化的数学模式已基本建立, 如荷兰的长期臭氧模拟模式 LOTOS
[ 3]
; 另一

方面是全球观测网的建立,使得对这些微量成分在全球范围的观测已成为可能。特别是随着现代探测技术

的发展,气象卫星等非定时观测系统可以持续不断地提供全球范围的观测资料, 填补了常规资料在空间分布



上的空白,如 1979年以后的卫星观测资料给出了气柱臭氧总量的空间分布并证实南极地区春季气柱臭氧总

量有下降趋势
[ 4]
。基于以上两方面的进步,大气微量成分的空间分布预报将成为可能。但气象卫星所探测

到的资料种类有限,而且资料不一定是在同一时刻观测的,因此,如何有效地利用卫星及其他非常规资料,将

这些不完全的资料同定时的但空间分布不完全的常规资料融合起来在数学预报模式中综合使用, 于是提出

了四维同化问题。

四维变分同化技术就是通过变分方法把四维观测资料加以充分利用,主要思想就是把预报模式和观测

资料结合起来,充分利用两者中的有效信息,通过非线性模式解与不同时次观测资料集的全局调整达到同化

的目的,其核心本质就是基于最优控制理论, 利用观测信息反演预报模式所需的最优初值或最优模式参

数
[ 5-6]
。国内许多学者在资料同化方面做了大量研究工作, 王顺凤等

[ 7]
提出了基于遗传算法的资料同化方

法,李晓莉等
[ 8]
研究了中尺度模式的四维资料同化方法,费文龙等

[ 9]
对资料同化中的误差进行了分析,王栋

梁等
[ 6]
研究了含有 /开关0变量的 MM 5四维变分同化方案。

本文将变分伴随方法应用于大气化学催化循环过程的参数与初值反演,用以改进大气微量成分的预报。

首先考虑平流层中一个臭氧催化循环破坏模式,在推导出其伴随模式的前提下, 考虑实施反演的具体方案,

其中分为整体资料和末端时刻局部资料情形,为了克服反演的不适定性,参照黄思训等
[ 10 ]
、Du等

[ 11 ]
、Fang

等
[ 12]
、W ang等

[ 13]
的做法, 结合正则化思想

[ 14]
,对此进行一系列数值试验和结果分析。

1 理论推导

飞机在平流层中飞行会影响大气中臭氧的含量,超音速飞机的发动机是产生 NO的源。而 NO同臭氧

进行光化反应,并且 NO在大气光化反应中起催化作用。一个 NO分子可以同原子氧 O和臭氧 O3组合多次

反应:

O + NO 2 y NO + O 2 (k1 ), ( 1)

O 3 + NO y NO 2 + O 2 (k2 ), ( 2)

净反应: O + O 3 y 2O 2。

上面的催化循环反应过程导致大气中臭氧含量的减少。在大气光化反应中, 单位体积里活化分子的数目与

反应物的浓度成正比。当反应物浓度增大时, 单位体积内活化分子的数目增多, 单位时间内的有效碰撞次数

随之增加,反应速度也就加快。上述各反应物和产物的浓度之间存在下列关系:

dx

dt
= - k2xy,

dy
dt

= k1zw - k2xy,

dz
dt

= - k1zw ,

dw

dt
= k2xy - k1zw ,

x ( 0) = x 0, y ( 0) = y0, z ( 0) = z 0, w ( 0) = w 0。

( 3)

其中 x, y, z, w 分别代表气体成分 O 3, NO, O, NO 2的浓度,是时间 t的函数。考虑到微量气体情况, 取反应物

浓度单位为 Lm o l# L
- 1

(微摩尔每升 ) , 而反应速率常数 k1, k2的单位是 Lm o l# L
- 1 # d

- 1
(微摩尔每升每

天 )。下文将分成两种情形讨论, 第一种情形的目标是确定反应物初始浓度 x 0, y0, z0, w 0和反应速率常数

k1、k2的一组最优值,使得在同化窗口内 x, y, z, w 的预报量和观测资料在各个时刻的误差总和最小,这显然

要求在知道整个同化窗口各计算时刻各状态变量 x, y, z, w 的观测值条件下进行,本文称之为整体资料反演。

另一种情形则是仅已知末端时刻 ( t= T )的观测值,称之为局部资料反演。局部资料反演显然更加具有现实

意义, 但其反演难度大于整体资料反演。讨论的具体方案是:定义一个关于反演初值和参数的目标泛函, 它

度量任意模式解和观测之间的距离, 在模式的约束下该目标函数达到最小的解就是初值和参数的最优反演

值。下面分别就此两种情形用变分伴随方法导出反演方案。
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111 整体资料情形

已知在整个 [ 0, T ]上的观测值,定义目标泛函为

J [ x0, y0, z 0, w 0; k1, k2 ] = 1
2 Q

T

0
[ (x - x

ob s
)
2
+ ( y - y

ob s
)
2
+ ( z - z

ob s
)
2
+ (w - w

obs
)
2
] dt。 ( 4)

式中: x, y, z, w 为模式 ( 3)的预报值, x
ob s
, y

obs
, z

obs
, w

ob s
为参加化学反应的各微量成分的观测值。泛函 J越小,

表明在满足模式 ( 3)的条件下,预报值与观测值的一致程度越高,同时说明反演反应物的初始值和反应速率

常数越准确。这样就把常微分方程组 ( 3)的初值问题和模式参数反演问题转变为求泛函极值问题。

在各种不同的极小化算法 (如最速下降法、牛顿下山法及拟牛顿下山法、共轭梯度法等 )当中,计算 J对

各调整参数的梯度是必须的,而这个梯度,可以用变分伴随方法来获取。下面利用该方法计算目标泛函对模

式各参量的梯度,按 3个步骤进行。

第 1步:导出切线性模式。

对初值 x 0, y 0, z0, w 0和反应速率常数 k1、k2进行扰动,即令

x0 y �x 0 = x0 + A# x̂0, y0 y �y 0 = y0 + A# ŷ 0, z0 y �z 0 = z 0 + A# ẑ 0,

w 0 y �w 0 = w 0 + A# ŵ 0, k1 y �k1 = k1 + A# k̂1, k2 y �k2 = k2 + A# k̂2,

  而用 �x, �y, �z, �w 来表示对模式参量 x 0, y0, z0, w 0, k1, k2扰动后通过模式所求得的值。

定义 x̂ = lim
Ay 0

�x - x

A
, ŷ = lim

Ay 0

�y- y

A
, ẑ= lim

Ay 0

�z - z

A
, ŵ = lim

Ay 0

�w -w

A
。于是, 将扰动后的模式减去未扰动的模式, 除

以 A后再令 Ay 0,可得切线性模式为

dx̂
dt

= - k̂2xy - k2x̂y - k2xŷ,

dŷ

dt
= k̂1zw + k1ẑw + k1zŵ - k̂2xy - k2x̂y - k2xŷ,

dẑ

dt
= - k̂1zw - k1 ẑw - k1zŵ,

dŵ
dt

= k̂2xy + k2 x̂y + k2xŷ - k̂1zw - k1ẑw - k1zŵ ,

x̂ ( 0) = x̂0, ŷ ( 0) = ŷ0, ẑ ( 0) = ẑ0, ŵ ( 0) = ŵ 0。

( 5)

  第 2步:写出泛函导数的形式。

泛函 J在 x 0, y 0, z0, w 0, k1, k2沿着 x̂ 0, ŷ 0, ẑ0, ŵ 0, k̂1, k̂2的方向导数按定义为

J c[x 0, y0, z0, w 0, k1, k2; x̂ 0, ŷ0, ẑ0, ŵ 0, k̂1, k̂2 ] =

ẍ 0
J # x̂ 0 + ¨y0

J# ŷ0 + z̈0
J# ẑ0 + ẅ 0

J # ŵ 0 + k̈1
J # k̂1 + k̈ 2

J # k̂2。 ( 6)

再利用 J的表达式 ( 4)有

J c[x 0, y 0, z0, w 0, k1, k2; x̂ 0, ŷ 0, ẑ0, ŵ 0, k̂1, k̂2 ] =

Q
T

0
( x - x

ob s
) # x̂ + ( y - y

ob s
) # ŷ + ( z - z

ob s
) # ẑ+ (w - w

ob s
) # ŵ dt ( 7)

  第 3步:导出伴随及伴随边界条件,求出泛函梯度的表达形式。

引进伴随变量 P 1, P 2, P 3, P 4,分别乘以 ( 5)的第 1、2、3、4式并相加,然后在同化窗口 ( 0, T )上进行积分,

通过分步积分后可得

( x̂P 1 + ŷP 2 + ẑP 3 + ŵ P 4 )
t=T

t= 0
=

Q
T

0

dP 1

dt
- k2y (P 1 + P 2 - P 4 ) # x̂ dt + Q

T

0

dP 2

dt
- k2x (P 1 + P 2 - P 4 ) # ŷ dt +

Q
T

0

dP 3

dt
+ k1w (P 2 - P 3 - P 4 ) # ẑdt + Q

T

0

dP 4

dt
+ k1z(P 2 - P 3 - P 4 ) # ŵ dt +

Q
T

0
zw (P 2 - P 3 - P 4 ) # k̂1 dt + Q

T

0
xy (P 4 - P 2 - P 1 ) # k̂2 dt。 ( 8)
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引进伴随方程和定解条件:

-
dP 1

dt
= - k2y (P 1 + P 2 - P 4 ) + ( x - x

ob s
) ,

-
dP 2

dt
= - k2x (P 1 + P 2 - P 4 ) + ( y - y

ob s
) ,

-
dP 3

dt
= - k1w (P 3 + P 4 - P 2 ) + ( z - z

ob s
) ,

-
dP 4

dt
= - k1z (P 3 + P 4 - P 2 ) + (w - w

obs
) ,

P 1 (T ) = P 2 (T ) = P 3 (T ) = P 4 (T ) = 0。

( 9)

将 ( 9)式代入 ( 8)式,并利用 ( 5)中的初始值条件有

- ( x̂P 1 + ŷP 2 + ẑP 3 + ŵP 4 )
t= 0

= - Q
T

0
(x - x

ob s
) # x̂ dt -

Q
T

0
(y - y

obs
) # ŷ dt -

Q
T

0
( z - z

obs
) # ẑ dt -

Q
T

0
(w - w

ob s
) # ŵ dt +

Q
T

0
zw (P 2 - P 3 - P 4 ) # k̂1 dt +

Q
T

0
xy (P 4 - P 2 - P 1 ) # k̂2 dt。 ( 10)

将 ( 10)的右边和左边分别与 ( 6)和 ( 7)式比较

ẍ 0
J # x̂ 0 + ¨y0

J# ŷ0 + z̈0
J# ẑ0 + ẅ 0

J# ŵ 0 + k̈1
J # k̂1 + k̈ 2

J # k̂2 =

P 1 ( 0) # x̂ 0 + P 2 ( 0) # ŷ0 + P 3 ( 0) # ẑ0 + P 4 ( 0) # ŵ 0 +

Q
T

0
zw (P 2 - P 3 - P 4 ) # k̂1 dt + Q

T

0
xy (P 4 - P 2 - P 1 ) # k̂2dt。 ( 11)

将上式右端按 x̂0, ŷ0, ẑ0, ŵ 0, k̂1, k̂2合并同类项后与左端比较系数就得到各参量的关于泛函 ( 4)的梯度值为

¨x0
J = P 1 ( 0),

¨y0
J = P 2 ( 0),

¨z0
J = P 3 ( 0) ,

ẅ 0
J = P 4 ( 0),

k̈ 1
J = Q

T

0
zw (P 2 - P 3 - P 4 ) dt,

k̈ 2
J = Q

T

0
xy (P 4 - P 2 - P 1 ) dt。

( 12)

112 局部资料情形

对于仅已知末端时刻状态量观测值的情形,定义目标泛函如下:

J [x 0, y 0, z0, w 0; k1, k2 ] =
1
2
[ (x - x

obs
)
2
+ (y - y

ob s
)
2
+ ( z - z

obs
)
2
+ (w - w

ob s
)
2
]

t= T
+

C
2
[ (y 0 - x 0 + z 0 )

2
+ ( x0 - z0 + w 0 )

2
]。 ( 13)

各字母涵义同前述,为了克服局部资料反演的不适定性,类似于一些研究运用了 T ikhnov正则化思想, 即在

目标泛函中引入稳定泛函 (即上式右端第 2项 ) ,这里 C是一个正的常数, 被称为正则化参数, 在反演计算中
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调整其值使得反演快速有效地收敛到最优解。类似于前小节的推导可以得伴随方程和定解条件为

-
dP 1

dt
= - k2y (P 1 + P 2 - P 4 ) ,

-
dP 2

dt
= - k2x (P 1 + P 2 - P 4 ) ,

-
dP 3

dt
= - k1w (P 3 + P 4 - P 2 ) ,

-
dP 4

dt
= - k1z (P 3 + P 4 - P 2 ) ,

P 1 (T ) = (x - x
obs
)

t =T
,  P 2 (T ) = ( y - y

ob s
)

t= T
,

P 3 (T ) = ( z - z
obs
)

t= T
,  P 4 (T ) = (w - w

ob s
)

t= T
。

( 14)

泛函梯度表达式为

ẍ 0
J = P 1 ( 0) + C( 2x0 - y0 - 2z 0 + w 0 ) ,

ÿ 0
J = P 2 ( 0) + C( y0 - x0 + z0 ),

z̈0
J = P 3 ( 0) + C(y 0 - 2x 0 + 2z0 - w 0 ),

ẅ 0
J = P 4 ( 0) + C(x0 - z 0 + w 0 ) ,

k̈ 1
J = Q

T

0
zw (P 2 - P 3 - P 4 ) dt,

k̈ 2
J = Q

T

0
xy (P 4 - P 2 - P 1 ) dt。

( 15)

113 计算流程
记 R = (R 1, R 2, R 3, R 4, R 5, R 6 ) = (x0, y0, z 0, w 0, k1, k2 ),在各参变量的泛函梯度求出之后,选择合适的下

降算法,对各参变量进行迭代,

R
i+ 1
j = R

i
j - R̈ j

J
R i

# Qi+ 1
j 。 ( 16)

最终可以获得所求的各参数值。这里当 i= 0时代表猜测值; Q
i+ 1
j ( j= 1, 2, ,, 6)为第 i次迭代步长,其具体大

小由下降算法决定。

总的说来,利用伴随方法对反应物浓度初值和反应速率常数进行反演可以分为以下 5个步骤:

第 1步,给出各未知量 x 0, y 0, z0, w 0, k1, k2的初始猜测值;

第 2步,利用新的猜测值,对模式 ( 3)进行积分, 获得同化窗口各时刻的预报值 x ( t ) , y ( t ) , z ( t ) , w ( t ),

并加以存贮;

第 3步,利用同化窗口内的预报值 x, y, z, w 和观测值 x
obs
, y

ob s
, z

ob s
, w

ob s
,对伴随模式从 t= T 到 t = 0进行

反向积分,求得伴随值 P 1、P 2、P 3、P 4;

第 4步,利用适当的下降算法,求出步长 Q
i+ 1
j ,按照 ( 16)式对各参量进行迭代,求出新的参量值;

第 5步,按照公式 ( 12)或 ( 15)求各参量的泛函梯度值, 如果满足程序终止条件 (如达到所要求的收敛精

度或是虽未达到此精度,但迭代次数已达到事先预设的最大迭代次数 ) , 则终止程序; 若不满足, 利用新的

x 0, y 0, z0, w 0, k1, k2值从第 2步开始进行新一轮的迭代循环。

2 数值试验

数值试验的设计是首先给反应物浓度和反应速率 x0, y0, z 0, w 0, k1, k2赋予一定的初始值, 并假定这些值

是准确的,利用这些值对正模式从 t = 0到 t= T进行积分, 将获得的预报值作为观测值 x
ob s
, y

obs
, z

obs
, w

ob s
。然

后对初始值和反应速率参数进行扰动, 将扰动后的值作为 x 0, y0, z 0, w 0, k1, k2的估计值, 并将这些估计值作
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为计算流程第 1步中的初始值, 进行迭代。值得注意的是将伴随模式的时间自变量反号,也变成和正模式类

似,都是常微分方程组的初值问题,而且在程序编制时完全可以共用积分子例程。具体计算时对常微分方程

组初值问题采用了四阶精度的 Runge-Kutta方法,当然如果发现是刚性问题,则可以改用 G ear方法。下降算

法是调用 M 1QN3子程序实现的
[ 15]
。

本文在全局观测资料和仅有末端时刻局部观测资料条件下,分别做了仅反演气体浓度初始值、仅反演反

应速率以及二者联合反演的一组数值试验,反演结果对比见表 1。计算中将整个同化时间窗口取为 1 d, 即

在 t I [ 0, 1]上计算。这里浓度初始值、反应速率的准确值分别取的是 ( 1010, 510, 210, 110; 0110, 0110), 仅
反演气体浓度初始值对应初猜值取的是 ( 710, 715, 312, 114; 0110, 0110) ,仅反演反应速率对应初猜值取的是
( 1010, 510, 210, 110; 0108, 0108) ,二者联合反演对应初猜值取的是 ( 710, 715, 312, 114; 0108, 0108)。这里浓
度单位为 Lmo l# L

- 1
,反应速率单位为 Lm o l# L

- 1 # d
- 1
。反演前 (后 )总误差指的是将用初猜值 (反演值 )

求解正问题得到计算时间格点上气体浓度预报值与准确值之间的方差 (即差值平方和的平方根 ), 显然可以

用该量来度量预报场与准确场 (即观测场 )的逼近程度。另外表中的浓度计算值是截断表示的,所取有效位

数足以表现反演的准确程度即可。正则化参数取 01000 03。

从表 1可见,整体资料的反演以及末端时刻局部资料非联合反演都是非常成功的, 而且不必使用正则

化,这当然是由于准确观测信息的富足使得反问题的适定性得到了充分满足。比较而言, 局部资料反演比整

体资料反演困难,联合反演比非联合资料反演困难, 反演参数越多 (比如浓度初始值就比反应速率多两个

量 )反演越困难, 这从表 1中反演值、反演前后预报场误差值、泛函下降数量级以及最大迭代次数等都可以

看出来。

表 1 反演数值试验结果

Table 1 Results o f num er ica l expe rim ents of in itia l va lue retr iev al

[O 3 ] /

( Lm o l#

L- 1 )

[ NO] /

(Lm ol#

L- 1 )

[ O] /

( Lm o l#

L- 1 )

[ NO 2 ] /

( Lm o l#

L - 1 )

k1 /

( Lm o l#

L- 1# d- 1 )

k2 /

( Lm ol#

L - 1# d- 1 )

反演前预

报总误差

反演后预

报总误差

泛函下降

数量级

迭代

次数

气体浓度初值和

反应速率的准确值
10100 5100 2100 1100 01100 01100

气体浓度初值和

反应速率的初猜值
7100 7150 3120 1140 01080 01080

仅反演浓度初值 1) 10100 5100 2100 1100 411966 74 01001 28 9 11

仅反演反应速率 1) 01100 01100 41229 96 01000 02 10 17

联合反演 1) 10100 5100 2100 1100 01100 01100 411301 88 01000 73 9 42

仅反演浓度初值 2) 101000 1 51000 1 11999 9 11000 0 411966 74 01011 13 9 11

仅反演反应速率 2) 01100 01100 41229 96 01000 18 9 9

联合反演未使用正则化 2) 91511 7 41702 7 11809 0 11297 2 01058 6 01087 4 411301 88 31027 92 6 21

联合反演使用正则化 2) 91836 8 41846 7 11990 1 11153 4 01096 2 01096 6 411301 88 11185 35 9 16

  注: 1)整体资料; 2)局部资料.

特别要指出的是,末端时刻局部资料联合反演初始浓度和反应速率显然是不适定的, 因为问题的微分方

程系统在不同的定解条件下都可能在末端时刻达到相同的状态目标。为了解决这个困难,本文根据反问题

正则化思想引入了稳定泛函,这种数学上的技巧必须符合问题物理化学本质,前述的稳定泛函正好是状态变

量组合的正定守恒量。其中正则化参数的选择至关重要,可以参考有关偏差原则的工作
[ 16]
。从表 1的结果

明显看出正则化在局部资料联合反演中是有明显效果的。为了进一步说明这点,图 1给出了局部资料联合

反演 4种气体浓度在计算时段内的变化情况, 并将初猜值预报场、未使用正则化反演值预报场、使用正则化

反演值预报场与准确观测场做了直观对比,可见没有进行正则化时,末端时刻观测信息很难决定远离该时刻

的浓度值,因此初值误差较大, O浓度初值甚至偏离到不可用的程度, 这些初始值也必然在较大误差的反应
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速率条件下使气体浓度在末端时刻达到已知目标信息, 而使用正则化方法则使得误差大为减小,不过效果仍

然比整体资料或非联合反演情形差得多。本文没有给出其他数值试验的这种图示,因为从表 1很容易知道

在那些情形下反演的预报场与观测场将近于完全重合。

图 1 末端时刻局部资料联合反演浓度初值和反应速率时 O 3 ( a )、NO ( b)、O ( c)和 NO 2 ( d)气体浓度的变化曲线 (实线表

示利用准确浓度初值和反应速率预报反应过程中气体浓度值, 虚线表示利用猜测浓度初值和反应速率预报反应过程气体

浓度值,带* 号线表示利用未正则化反演浓度初值和反应速率预报反应过程中气体浓度值,带圈线表示利用正则化反演浓

度初值和反应速率预报反应过程中气体浓度值 )

F ig. 1 Tem po ra l evo lution curve s o f concen tra tions o f ( a) O3, ( b) NO, ( c) O and ( d) NO2 in the com bina tiona l retr iev al w ith

the observ ations g iven at term ina l tim e ( So lid line s represent the true concen tra tions o f g ases; da sh lines ones pred icted w ith

guessed( disturbed) in itia l concentra tions and reaction ra te s; lines w ith stars ones predicted w ith the in itia l concentra tions and reac-

tion ra tes retr iev ed by the variationa l ad jo intm e thod w ithout T ikhonov regula tion and line sw ith circles ones predicted w ith the in-i

tial concentra tions and reaction ra tes retriev ed by the va riationa l ad jo int m ethod in com b ination w ith T ikhonov regula tion)

3 小结

本文先就大气平流层中一个关于 O 3、NO、O、NO 2的催化循环反应过程给出了这 4种物质浓度变化的常

微分方程组的初值模型,然后提出了该模型的浓度初始值和反应速率参数的反演问题。为此分别在整体资

料和末端时刻局部资料条件下定义了适当的目标泛函, 采用变分伴随方法从理论上推导出反演的伴随方程

和定解条件,以及关于反演参数的泛函梯度。对于局部资料情形, 为了克服反问题的不适定性, 特别引入稳

定泛函,将正则化思想运用于反演中,最后进行了各种组合情形下一组理想数值试验,试验结果表明:

( 1)基于微分方程最优控制的变分伴随方法运用于大气化学过程的反演研究是可以实行的;

( 2)整体资料的反演以及末端时刻局部资料非联合反演因为观测信息的富足,反演是适定的, 所以在未

使用正则化的情况下就非常成功;

( 3)整体资料反演比局部资料反演容易,非联合反演比联合反演容易;

( 4)局部资料联合反演是不适定的,引入稳定泛函,使用正则化方法可能显著地改善反演效果。

本文的研究是变分伴随方法在大气化学中的初步尝试, 因为模型属于最简单的空间零维情形,无法描述
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扩散过程,另外缺乏有关资料而只进行了理想数值试验,这些有待今后进一步完善。
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