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1. Ensemble construction and the indices for the members
Many steps must be used to constructed gridded temperature field and calculate OHC from in situ observations, and all contribute to the uncertainty of the final OHC estimate. We developed a large-ensemble approach to quantify uncertainty. For each given step, the three most up-to-date techniques (developed by the many international ocean data groups over the world) are used to give three different estimates (Table 1). Thus, one ensemble member represents one combination of techniques with an index in the file name specified by the number listed in Table 1. For example, a file name numbered “11111111” means using IAP climatology, CH14 XBT correction scheme, RRa vertical interpolation scheme, CODC quality control scheme, GCB22-Mean bottle correction scheme, GRC23-Mean APB correction scheme, GC20 MBT correction scheme, and the 1st Sampling/Mapping EnOI member.
从现场海洋观测构建全球海洋温度和热含量格点数据场需要多个复杂步骤。每个步骤都会引入误差，贡献于最终格点数据及热含量测算的不确定性。基于这一认识，我们研发了一套大样本集合方法进行不确定性量化。即针对每个处理步骤，我们选取国际多个海洋数据研究团队发展的三项主流技术方案，分别生成三种不同的估算结果（详见表1）。多种方法交叉使用后形成一个大集合，每个集合成员代表特定技术方案的组合，其文件名中的数字索引对应表1所列的方案编号。例如，文件名为"11111111"的集合成员表示采用以下技术组合：IAP气候态数据、CH14 XBT校正方案、RRa垂向插值方案，CODC质量控制方案、GCB22-Mean的bottle校正方案、GRC23-Mean的APB校正方案、GC20 的MBT校正方案以及第一种格点化误差方案。

Table 1. Indices of the IAPv4-LE members.
	Index
	Climatology
	XBT correction
	Vertical interpolation
	Quality control
	Bottle correction
	APB correction
	MBT correction
	Sampling/mapping and instrumental errors

	1
	IAP
	CH14
	RRa
	CODC
	GCB22
	GRC23
	GC20
	1 ensemble member out of the 9 EnOI analysis

	2
	WAGHC
	L09
	PCHIP
	WOD
	GCB22-Lower
	GRC23-Lower
	IK09
	

	3
	WOA23
	GR10
	RR
	
	GCB22-Upper
	GRC23-Upper
	GR10
	


The IAPv4 central estimate is based on the combination of 11311111 (i.e., using IAP climatology, CH14 XBT correction, RR vertical interpolation scheme, CODC quality control scheme, GCB22-Mean bottle correction scheme, GRC23-Mean APB correction scheme, GC20 MBT correction scheme, and the ensemble mean of the EnOI mapping analysis field. These methods are assessed as the state-of-the-art techniques). 

表1：IAPv4大集合成员索引说明
	序号
	气候态
	XBT订正方案
	垂向插值方案
	质量控制方案
	南森瓶订正方案
	APB订正方案
	MBT 订正方案
	采样/格点化误差和仪器误差

	1
	IAP
	CH14
	RRa
	CODC
	GCB22
	GRC23
	GC20
	从EnOI方法得到的9个分析场中随机选取一个样本

	2
	WAGHC
	L09
	PCHIP
	WOD
	GCB22-Lower
	GRC23-Lower
	IK09
	

	3
	WOA23
	GR10
	RR
	
	GCB22-Upper
	GRC23-Upper
	GR10
	


IAPv4 的中心估算（最佳测算）是基于 11311111 的组合，即具体采用的构建方案为：IAP气候态数据、CH14 XBT订正方案、RRa垂向插值方案，CODC质量控制方案、GCB22-Bottle订正方案、GRC23-平均APB订正方案、GC20 MBT订正方案以及EnOI集合分析场的集合平均（IAP团队认为上述方法代表了目前的最佳技术）。

1.1 IAPv4大集合数字索引说明（A detailed description of the member selection）
1.1.1 气候态（Climatology）
1. IAP: Cheng, et al. 2024 
2. WAGHC: Gouretski, et al. 2018
3. WOA23: Garcia, et al. 2024

1.1.2 XBT仪器数据偏差订正方法（XBT bias correction）
1. CH14: Cheng, et al. 2014
2. L09: Levitus, et al. 2009
3. GR10: Gouretski, Reseghetti, et al. 2010 

1.1.3 垂向插值方法（Vertical interpolation）
1. RRa: Reiniger, et al. 1968：即对温度距平廓线应用RR插值方法（Apply Reiniger and Ross 1968 interpolation method to temperature anomaly profile after removing a climatology）
2. PCHIP: Barker, et al. 2020：对温度廓线应用PCHIP插值方法（Apply PCHIP method to temperature profile）
3. RR: Reiniger and Ross 1968：对温度廓线应用RR插值方法（Apply Reiniger and Ross 1968 interpolation method to temperature profile）

1.1.4 质量控制方法（Quality control）
1. [bookmark: _GoBack]CODC-QC: Tan, et al. 2023
2. WOD-QC: Garcia, et al. 2024

1.1.5 Bottle仪器数据偏差订正方法（Bottle bias correction）
基于Gouretski, Cheng, Boyer（GCB22）等的方法，分别采用中心估计、上限估计、下限估计。其中，上下限估计分别代表校正幅度的保守估计与激进估计。
The central estimate and an upper and lower bound of the correction developed in Gouretski, Cheng, Boyer, et al. (GCB22). The upper and lower bounds represent conservative and aggressive estimates of the bottle bias.
1. GCB22: Gouretski, et al. 2022
2. GCB22-Lower: Gouretski, et al. 2022
4. GCB22-Upper: Gouretski, et al. 2022

1.1.6 APB仪器数据偏差订正方法（APB bias correction）
基于Gouretski, Roquet, Cheng（GRC23）等的方法，分别采用中心估计、上限估计、下限估计。其中，上下限估计分别代表订正幅度的保守估计与激进估计。
The central estimate, an upper and lower bound of the correction are developed in Gouretski, Roquet, Cheng, et al. (GRC23). Similar to bottle bias correction, GRC23 is the only correction scheme for APB bias, and the upper and lower bounds represent a conservative and aggressive estimate of the correction.
1. GRC23: Gouretski, et al. 2023
2. GRC23-Lower: Gouretski, et al. 2023
3. GRC23-Upper: Gouretski, et al. 2023

1.1.7 MBT仪器数据偏差订正方法（MBT bias correction）
1. GC20: Gouretski, Cheng, et al. 2020
2. IK09: Ishii, et al. 2009
3. GR10: Gouretski, Reseghetti, et al. 2010

1.1.8 采样/格点化误差和设备误差（Sampling/Mapping and Instrumental errors）
IAP mapping can provide a reasonable estimate of mapping uncertainty, because it is an Ensemble Optimal Interpolation (EnOI) approach with the CMIP5 multi-model ensemble (30 models) as prior to represent our current understanding of the ocean changes (the larger spread in models, the poorer understanding of physical changes, especially in regions with large data gaps where there is no observational information to estimate uncertainty). The observation accuracy set by IQuOD is used to constrain the model spread and derive the final ensemble of the analysis field. The resultant 30 analysis field after EnOI can be represented as the uncertainty of sampling/mapping and instrumental errors. Thus, the more data and the higher quality, the smaller the ensemble spread in the final analysis, representing smaller uncertainty in reconstruction. Here, we randomly select 9 ensemble members from the EnOI analysis and add them to the Large-Ensemble; the spread of the 9 members represents the sampling/mapping and instrumental uncertainty.
IAP的格点化方法因其采用集合最优插值（EnOI）方法，能够估算格点化过程中的不确定性。该方法以CMIP5多模式集合（30个模式）作为先验信息，来表征当前对海洋变化的认识（模式离散度越大，表明对物理变化的模拟偏差越大，对海洋状态的认识不确定性越大，尤其是缺乏观测数据，无法估算不确定性的区域）。本研究采用IQuOD设定的观测准确度来约束模型先验场，最终生成分析场的集合结果。EnOI方法处理后的30组分析场可表征采样/格点化误差与仪器误差带来的不确定性。因此，观测数据越多、质量越高，最终分析结果的集合离散度就越小，重建数据不确定性越低。这里，我们随机选择了9个集合样本加入了IAP大集合；这9个样本之间的差异代表了采样/格点化误差以及仪器误差。

2. 数据文件说明（Data file description）
2.1 海洋温度数据场（Temperature）
  文件夹路径（folder）：Ensemble_data_all
  变量名表（variable table）：
	序号
	变量名称
	类型
	变量说明

	1
	lat
	1×180 double
	全球纬度网格

	2
	lon
	1×360 double
	全球精度网格

	3
	depth_std
	1×119 double
	海洋0-6000m标准水深

	4
	temp1
	119×360×180 int32
	海洋温度格点异常场数据


1使用数据时将数据转换为浮点型后除以10000
	index
	variable name
	type
	comment

	1
	lat
	1×180 double
	latitude 

	2
	lon
	1×360 double
	longitude 

	3
	depth_std
	1×119 double
	0–6000m standard depth levels in the ocean

	4
	temp1
	119×360×180 int32
	ocean temperature anomaly 


1When using the data, convert to float and divide it by 10000.

2.2 海洋热含量数据场（Ocean heat content）
  文件夹路径（folder）：Ensemble_data_ohc_all
  变量名表（variable table）：
	序号
	变量名称
	类型
	变量说明

	1
	OHC0_50_final
	360×180 double
	全球海洋上层50m热含量格点数据

	2
	OHC0_100_final
	360×180 double
	全球海洋上层100m上层热含量格点数据

	3
	OHC0_300_final
	360×180 double
	全球海洋上层300m上层热含量格点数据

	4
	OHC0_500_final
	360×180 double
	全球海洋上层500m上层热含量格点数据

	5
	OHC0_700_final
	360×180 double
	全球海洋上层700m上层热含量格点数据

	6
	OHC0_1000_final
	360×180 double
	全球海洋上层1000m上层热含量格点数据

	7
	OHC0_1500_final
	360×180 double
	全球海洋上层1500m上层热含量格点数据

	8
	OHC0_2000_final
	360×180 double
	全球海洋上层2000m上层热含量格点数据

	9
	OHC0_3000_final
	360×180 double
	全球海洋上层3000m上层热含量格点数据

	10
	OHC0_4000_final
	360×180 double
	全球海洋上层4000m上层热含量格点数据

	11
	OHC0_5000_final
	360×180 double
	全球海洋上层5000m上层热含量格点数据

	12
	OHC0_6000_final
	360×180 double
	全球海洋上层6000m上层热含量格点数据



	index
	variable name
	type
	comment

	1
	OHC0_50_final
	360×180 double
	Global upper 50m ocean heat content

	2
	OHC0_100_final
	360×180 double
	Global upper 100m ocean heat content

	3
	OHC0_300_final
	360×180 double
	Global upper 300m ocean heat content

	4
	OHC0_500_final
	360×180 double
	Global upper 500m ocean heat content

	5
	OHC0_700_final
	360×180 double
	Global upper 700m ocean heat content

	6
	OHC0_1000_final
	360×180 double
	Global upper 1000m ocean heat content

	7
	OHC0_1500_final
	360×180 double
	Global upper 1500m ocean heat content

	8
	OHC0_2000_final
	360×180 double
	Global upper 2000m ocean heat content

	9
	OHC0_3000_final
	360×180 double
	Global upper 3000m ocean heat content

	10
	OHC0_4000_final
	360×180 double
	Global upper 4000m ocean heat content

	11
	OHC0_5000_final
	360×180 double
	Global upper 5000m ocean heat content

	12
	OHC0_6000_final
	360×180 double
	Global upper 6000m ocean heat content



2.3 热含量时间序列（Ocean heat content timeseries）
文件夹路径为（folder）：Ensemble_data_ohc_ts_all
  变量名表（variable table）：
	序号
	变量名称
	类型
	变量说明

	1
	ohc0_50
	1×1008 double
	全球海洋上层50m热含量时间序列

	2
	ohc0_100
	1×1008 double
	全球海洋上层100m上层热含量时间序列

	3
	ohc0_300
	1×1008 double
	全球海洋上层300m上层热含量时间序列

	4
	ohc0_500
	1×1008 double
	全球海洋上层500m上层热含量时间序列

	5
	ohc0_700
	1×1008 double
	全球海洋上层700m上层热含量时间序列

	6
	ohc0_1000
	1×1008 double
	全球海洋上层1000m上层热含量时间序列

	7
	ohc0_1500
	1×1008 double
	全球海洋上层1500m上层热含量时间序列

	8
	ohc0_2000
	1×1008 double
	全球海洋上层2000m上层热含量时间序列

	9
	ohc0_3000
	1×1008 double
	全球海洋上层3000m上层热含量时间序列

	10
	ohc0_4000
	1×1008 double
	全球海洋上层4000m上层热含量时间序列

	11
	ohc0_5000
	1×1008 double
	全球海洋上层5000m上层热含量时间序列

	12
	ohc0_6000
	1×1008 double
	全球海洋上层6000m上层热含量时间序列



	index
	variable name
	type
	comment

	1
	ohc0_50
	1×1008 double
	Global upper 50 m ocean heat content time series

	2
	ohc0_100
	1×1008 double
	Global upper 100 m ocean heat content time series

	3
	ohc0_300
	1×1008 double
	Global upper 300 m ocean heat content time series

	4
	ohc0_500
	1×1008 double
	Global upper 500 m ocean heat content time series

	5
	ohc0_700
	1×1008 double
	Global upper 700 m ocean heat content time series

	6
	ohc0_1000
	1×1008 double
	Global upper 1000 m ocean heat content time series

	7
	ohc0_1500
	1×1008 double
	Global upper 1500 m ocean heat content time series

	8
	ohc0_2000
	1×1008 double
	Global upper 2000 m ocean heat content time series

	9
	ohc0_3000
	1×1008 double
	Global upper 3000 m ocean heat content time series

	10
	ohc0_4000
	1×1008 double
	Global upper 4000 m ocean heat content time series

	11
	ohc0_5000
	1×1008 double
	Global upper 5000 m ocean heat content time series

	12
	ohc0_6000
	1×1008 double
	Global upper 6000 m ocean heat content time series



2.4 温度气候态数据（Climatology）
2.4.1 IAP
  文件夹路径（folder）：Climatology_2000m_20052020Clim_2023new2
  文件名（file）：Climatology_analysis_ENOI2024_final_v1_{month}_len_25_Mean
_3_t_1131111.{mat/nc}
变量名表（variable table）：
	序号
	变量名称
	类型
	变量说明

	1
	Tclim_filling
	119×360×180 double
	



	index
	variable name
	type
	comment

	1
	Tclim_filling
	119×360×180 double
	



2.4.2 WAGHC
  文件夹路径（folder）：Climatology_2000m_20052020Clim_2023new2
  文件名（file）：Climatology_analysis_standarlise_WAGHC_{month}.{mat/nc}
变量名表（variable name）：
	序号
	变量名称
	类型
	变量说明

	1
	ohc_analysis
	119×360×180 double
	



	index
	variable name
	type
	comment

	1
	ohc_analysis
	119×360×180 double
	



2.4.3 WOA
 文件夹路径（folder）：Climatology_2000m_20052020Clim_2023new2
  文件名（file）：Climatology_analysis_standarlise_WOA_{month}.{mat/nc}
变量名表（variable name）：
	序号
	变量名称
	类型
	变量说明

	1
	ohc_analysis
	119×360×180 double
	



	index
	variable name
	type
	comment

	1
	ohc_analysis
	119×360×180 double
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