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1. はじめに

これまでの日本の大気リモートセンシングではほとんど Rodgers法1–3 が用いられており (例えば IMG4)、
SMILESの L2処理もそれに従っている5。しかしながら、一般の逆問題解法には様々なものが知られており、
近年、海外における研究ではTikhonov Regularization6 (TR)やMaximum Entropy Method7 (MEM) 等の解
法が取り入れられている (前者の例 · · ·SCIAMACHY8、Aura/MLS9、MIPAS10、後者の例 · · ·MIPAS11)。本
研究では、TR、MEMを用いて、SMILESのデータ解析において、より良い解が得られるどうかを検討した。

2. 逆解析アルゴリズム

SMILESの L2処理で求める状態ベクトルを x (次元 n)、観測ベクトルおよび観測誤差ベクトルをそれぞれ
y、ε (次元m) とすると、

y = F(x) + ε (1)

のような関係式が書ける。ここで、Fは放射伝達モデルや装置モデルに基づく Forwardモデルを表す。一般に
式 (1)は非線型な関係式となっているが、適当なアプリオリ値 xaの周りにおけるTaylor展開の 1次までの項
を残すことにより、

y = F(xa) +K(x− xa) + ε (2)

のような線型の関係式を導くことができる。ここで、K ≡ ∂F
∂x = ∇F はWeighting function (Jacobian)を表

すm× n行列である。一般的なリム観測では独立な条件式の数 (行列Kの階数 p)が求めるべきパラメータの
数 n より少ないために不良設定問題となっている。このような問題を解く方法には、特異値分解を用いる方法
と最小二乗法を用いる方法の 2種類があるが、ここでは後者を採用する。通常の最小二乗法では、観測ベクト
ルに関するResidual、すなわち

χ2(x) = (y − F(x))T S−1
y (y − F(x)) (3)

を最小化する解を求める。ここでSy は観測値の分散共分散行列である。今の場合、それだけでは条件式が不足
するために一意な解が得られない。そこで、観測以外の先見知識から得られる条件式を付け加える。すなわち、

M(x) = χ2(x) + c(x) (4)

を最小化する解を求める。本研究では、Constraint (c)が異なるOEM、TR、MEMの 3手法について検討する。
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2.1 OEM

OEMは、状態ベクトルに関するResidual、すなわち

cOEM(x) = (x− xa)
T S−1

a (x− xa) (5)

のようなConstraintを課す方法である。ここで、Sa はアプリオリ値の分散共分散行列である。OEMはBayse

の定理を使って事後確率を最大化することで導くことができる3。

2.2 TR

TRは、解を滑らかにするような Constraint

cTR(x) = α (x− xa)
T LTL (x− xa) (6)

を課す方法である。LはRegularization matrix と呼ばれる行列であり、ここでは k階微分に相当する行列 Lk

を考える。L0は単位行列であり、L1は例えばm = 3の場合

L1 =

 1 −1 0

0 1 −1

0 0 1

 (7)

のように表される。L1は (m− 1)×m行列で表される場合もあるが、ここでは正方行列の表現を用いる。L1

の最後の行は大気上端における境界条件の役割を果たす12。式 (6)の αはRegularization parameter と呼ばれ
るパラメータで、ResidualとConstraintのバランスを調整し、解の滑らかさを決定付ける。この値は L-curve

法13によって定めることができる。ただし、多分子の鉛直プロファイルを同時に求める場合は状態ベクトルの
適当な規格化が必要となる。ここでは LTL → LTS−1

a L の置き換えによって規格化を行った。

2.3 MEM

MEMは、Shannonの情報量 S(x)を最大化するような Constraint

cMEM(x) = −αS(x) (8)

を課す方法である。Shannonの情報量は

S(x) = −
n∑

i=1

qi ln(qi) (9)

のような式で与えらる。ベクトルqは通常xそのものであるが、ここでは文献11 に倣ってxの関数に拡張する。

qi = pi

/
n∑

i=1

pi (10)

pi = xi−1 + xi+1 − 2xi + 2(xmax − xmin) + ς (11)

ここで、ベクトルpはxの 2階微分に相当するものであり、xmax−xminおよび ς = 10−15 は piが必ず正数にな
るように加えた定数である。定義によりベクトルqは分子ごとに規格化されている。Regularization parameter

αは TRと同様に L-curve法によって定める。

2.4 Gauss-Newton法

最小二乗法には様々な解法があるが、本研究では次式で表されるGauss-Newton法を用いる (jは反復回数)。

xj+1 = xj +
[
KT

j S
−1
y Kj +

1
2∇ (∇c(xj))

]−1 [
KT

j S
−1
y (y − F(xj))− 1

2∇c(xj)
]

(12)
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3. シミュレーションデータ解析

本研究の最終目的は SMILES L2処理プログラムを使って実データを解析することであるが、まず逆解析ア
ルゴリズムを検討するための簡易プログラム (TOYモデル)を開発し、シミュレーションデータを使って解析
を行った。TOYモデルは L2処理プログラムと同じく Forwardモデルと Inversionモデルで構成されており、
Forwardモデルには散乱なしの放射伝達計算、Line-by-Line計算などが実装されている。Inversionモデルは逆
解析手法の変更、リトリーバル分子やリトリーバル高度グリッドの変更などが容易に行えるように設計されて
いる。本体は C++言語で書かれているが、線型代数の計算には高速化のために BLAS/LAPACKの Fortran

ライブラリを直接呼び出している。

表 1: シミュレーション設定
観測バンド A (624.32 – 625.52 GHz)

シミュレート分子種 O3 (16O16O16O)、HCl (H37Cl)、HNO3

リトリーバル分子種 O3 (16O16O16O)、HNO3 (同時リトリーバル)

観測接線高度 4, 7, · · · , 85 km (3 km刻み)

リトリーバル高度 4, 7, · · · , 85 km (3 km刻み)

真値 SMILESの実データ解析結果から作成
アプリオリ値 真値の 150%

アプリオリ誤差 アプリオリ値の 50%

初期値 真値の 150%

システムノイズ 350 K (σ =0.35 K)

今回行ったシミュレーションの設定を表 1に示す。リトリーバル結果は図 1–4 のようになった。OEMでは高
度 60 km以下でリーズナブルな解が得られている。ただし、それ以上の高度では解が振動している。これは特
異値の小さい特異ベクトルが高高度に集中しているためにノイズの影響を受けやすくなっていることが原因と
考えられる。この問題は、リトリーバル高度グリッドの調整や Saの非対角項 (すなわち高度相関)を導入して
解の平滑化を行うことによって改善が可能である。(実際の L2処理ではそのような改善を行っている。) ただ
し、解の平滑化には高度分解能の代償が伴うため、解の滑らかさと高度分解能のバランスを保つ必要がある。
Regularization matrixに L0を用いた TRでは高高度の振動が大幅に改善されている。OEMの解の平滑化

のようにリトリーバル高度グリッドにあまり気を遣わないでも滑らかな解が得られることがTRのメリットで
あると考えられる。(高度分解能が自動的に調整され、その結果として高高度のAveraging kernelの幅が広がっ
ている。) ただし、L0を用いた場合、リトリーバル高度グリッドが細かすぎると真値とアプリオリ値の間で解
が振動することが分かった。これはResidualを小さくするためには解を真値に近付けなければならない一方、
Constraintを小さくするためには解をアプリオリ値に近付ける必要があるためと考えられる。
Regularization matrixにL1を用いたTR も同様に、OEMに比べて高高度の振動が大幅に改善されている。

また、リトリーバル高度グリッドに気を遣う必要がない。L1を用いた場合は、リトリーバル高度グリッドが
細かすぎても解が振動することがないため、L0を用いた場合より有利であると考えられる。
MEMも同様に、OEMに比べて高高度の振動が大幅に改善されており、リトリーバル高度グリッドに気を

遣う必要がない。(高度グリッドが細かすぎても解が振動することはない。) MEMではアプリオリは線型化の
ためだけに使われており、OEMや TRに比べてアプリオリへの依存度が低い点はそれらに比べて有利である
と考えられる。また、分子ごとのRegularization parameterの調整が必要ない点はTRに比べて有利であると
考えられる。(これについてはもう少し調査が必要である。)

TRやMEMでは解の滑らかさはRegularization parameter α によって決まるが、OEMと同様、解の平滑
化には高度分解能の代償が伴うため、解の滑らかさと高度分解能のバランスを保つ必要がある。
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図 1: シミュレーションデータ解析結果 (OEM)
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図 2: シミュレーションデータ解析結果 (TR L0)
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図 3: シミュレーションデータ解析結果 (TR L1)
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図 4: シミュレーションデータ解析結果 (MEM)
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4. 実データ解析

今回用いた実データの取得条件を表 2に、校正された輝度温度スペクトルデータ (L1Bデータ)を図 5に示す。

表 2: 実データ取得条件
日付 2009/10/12

時間 17:40 (UTC)

緯度 南緯 31度
経度 東経 82度
観測バンド A (624.32 – 625.52 GHz)

624.2 624.4 624.6 624.8 625.0 625.2 625.4 625.6
Frequency (GHz)
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図 5: L1Bデータ (2009年 10月 12日取得)

解析に用いたプログラムは L2 ver. 0150と ver. 0200の中間バージョン (OEM)より開発し、TR (L1)を実
装した。リトリーバル項目はO3、HCl、CH3CN、HOCl、HNO3、BrO、温度であり、ベースラインおよび高
度オフセットは非リトリーバル項目 (OEMで最適化した値に固定)とした。
リトリーバル結果は図 6のようになった (VERY preliminary)。Averaging kernelが広がっていることから

分かるように、かなりRegularizationを強めにしないと適当な解が得られなかった。原因は調査中である。
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図 6: 実データ解析結果 (TR L1) (VERY preliminary)
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5. まとめと展望

SMILES L2データ処理における逆解析手法を改善するための検討を行った。Optimal Estimation Method

(OEM)、Tikhonov Regularization (TR)、およびMaximum Entropy Method (MEM)を比較した結果、TR

(Regularization matrixにL1を使用した場合)またはMEMを適用することによって、より良い解が得られるこ
とが分かった。今後はシミュレーションデータではなく実データの解析をさらに進め、Regularization parameter

の調整方法の改良等を行い、実際の SMILES L2処理に使用できるアルゴリズムの開発を目指す。
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