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摘@要@基于6?8]模拟结果!统计%归纳出各种污染物排放控制因子与污染物浓度之间的
函数关系!建立空气质量响应曲面模型 S<?!通过留一法交叉验证和外部验证对模型进行可
靠性验证" 使用S<?!研究不同污染物的 P?#TB响应值!评估现有政策不变#)$和政策收紧
#*$两种减排情景!发现AV9%<V#%A_! 和=V6对P?#TB浓度体现明显的非线性响应特征!情
景*的减排效果明显好于情景)!夏季的减排效果好于冬季"
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@@随着经济的发展和城市化的快速推进$污染
物排放水平迅速增加$中国大多数城市都面临着
严重的复合型大气污染问题* 空气污染已成为主
要的经济和社会问题’%( $影响着人们的健康’#I!( *
在中国环境监测总站发布的0#$%! 年上半年 &"

城市空气质量状况报告1中$仅 " 个城市 P?#TB浓
度达到或优于国家二级标准$达标率为 BT"!*
P?#TB平均日均值超标率为 !BT"!$成为影响空气
质量的首要污染物*

近年来$越来越多的研究者开始关注以大气
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科学领域为基础建立的空气质量模型* 其中$以
.一个大气/为核心思想的第三代模型 ?(:2-3I!W
6?8]’"(是现有的一个既先进又成熟的空气质量
模型$已经在国内外取得广泛的应用* E,+[
等’B(采用6?8]研究 #$%! 年 % 月河北南部暴发
的重度雾霾事件$发现需要建立更大范围的联防
联控政策才能有效地缓解当地的空气污染*
7̂,+[等’C(预测北卡罗纳州 #$%O 年的P?#TB和V!
浓度$发现政府的减排措施能显著降低P?#TB的浓
度水平*

但是$由于空气质量模拟系统是由气象模型#
源清单处理模型和大气化学模型等构成的复杂系
统$需要准备大量的输入文件$在实际应用中运算
时间长$并且由于模型只能在 R0+)L平台上运行$
对使用人员要求较高* 为解决这些问题$应用在
空气质量领域的响应曲面模型 S<?!*23e(+32
3)*.,92;(:2-" ’&( 应运而生* 严茹莎等’O( 利用
S<?研究长三角地区 V! 的敏感性特征$并提出
上海市V! 污染的最优控制方案* 劳苑雯等’N(基
于所建立的 S<?$对美国 O 个典型城市的 P?#TB
污染状况进行控制情景分析* 本文基于 6?8]
模拟得到对应的污染物浓度$统计#归纳出各种污
染物排放控制因子与污染物浓度之间的函数关
系$建立空气质量响应曲面模型 S<?$分析不同
污染物的P?#TB响应值以及评估杭州市 #$#$ 年的
政府减排方案的控制效果*

FM响应曲面模型

FRFM模型简介
S<?是一个基于数学统计理论的纯解析模

型$通过一定数量的多维实验$借助数学统计手
段$便可归纳并建立起用以表征某一响应量与一
系列独立控制因素之间的响应关系* S<?的概
念表达式’%$(如下所示%

#E+!M%$M#$,$M5" G3$
式中%#表示响应变量&+表示响应关系&M%$M#$
,$M5 等表示独立的控制因素&3表示统计误差*

一般地$建立一个S<?主要分 ! 步%首先$确
定独立变量及其变化水平&其次$选择实验设计方
案$预测响应变量的模型方程&最后$求解该模型
方程并检验模型的可靠性* ! 步之中的每一步都
很重要$独立变量的选取决定了模型的输入$实验
方案设计的统计样本是否具有代表性#数量是否
合适#分布是否合理很大程度上决定了最后归纳

得到的模型方程的适用范围与准确性$模型的可
靠性检验说明最终得到模型的可信度* 尽管
S<?的建立过程是复杂繁琐的$但一旦模型建立
以后$S<?便是一种高度经济#简洁的响应变量
预测模型$既可通过输入独立变量的值来预测响
应值$也可评价多个输入变量的影响及其交互
作用*
FRDM空气质量SCa

针对大气污染实际决策应用中需建立高效#
快速的.污染物排放 F空气质量/响应模型这一
问题$/<HP8借鉴蒙特卡洛!?(+426,*-("大规模
采样实验的原理’%%I%#( $直接通过 6?8]的上百次
模拟结果$采用多维克里金插值的非线性拟合方
法$归纳得到 V! 和 P?对 %$ U#$ 种分部门分区
域排放源的 S<?作为控制决策的支持工具* 自
此之后$S<?也受到了空气质量模拟领域的研究
者们的广泛关注* 在S<?成功建模后$它本质上
就是一个可用于预测空气质量的.简化模型/*
通过输入污染物排放控制因子组合$便可快速得
到该因子组合对应的控制情景下的污染物浓度*
S<?的建立方法很直接$并不需要涉及空气质量
模型内部的复杂机制$因此它适用于任何一种空
气质量模型$可以对任何污染物和排放源的响应
情况进行分析*

DM空气质量响应曲面模型的构建

DRFM控制因子选取
对于复杂的非线性响应问题$一般来说都会

有大量的参数对其产生影响* 由于不可能将所有
的影响因素都考虑在内$选取其中具有明显作用
的控制因子就显得十分重要* 控制因子的数量决
定了采样空间的维度和需要的样本数$是S<?建
模的关键$直接关系到建模的成败*

控制因子的选取取决于污染物前体排放的类
型和污染来源$应从决策目的出发$将其中涉及的
来自不同地区#不同部门的相关污染物作为控制
因子* 本文选取杭州市作为研究对象$研究不同
部门的相关污染物排放对杭州市 P?#TB污染的影
响* 因此$控制因子的选取应基于P?#TB污染前体
物种类以及排放源类别$选取来自不同部门的各
种污染物中相对效能较大的因子* 由于 P?#TB来
源中一次微粒与污染物浓度的响应关系基本为线
性$而二次气溶胶组分的非线性特征最为明显*
依据吴小芳’%!(的研究$本文选取 V6#X6和 P?%$

$O%
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等 ! 个作为线性控制因子$电厂源 AV9#工业源
AV9#交通源 AV9#电厂源 <V##交通源 <V##A_!
和=V6等 & 个作为非线性控制因子*

对于参数水平的设置$约定参数水平等于目
标年排放量与基准年!#$%$ 年"排放量的比值*
参数水平为 %$表示目标年与基准年排放量相同$
不做控制&$ 为最小值$代表没有可控源污染物排
放&可控源污染物如果在目标年排放量增大$则其
参数水平将大于 %* 表 % 所示即为选取的控制因
子及相应的参数水平汇总*

表 FM响应曲面模型的控制因子
N"K0.FMA,’/5,0;"</,57#’/+.SCa 6,8.0

控制因子名称 含义 参数水平 响应关系
V6 有机碳排放 $W% 线性
X6 黑碳排放 $W% 线性
P?%$ 可吸入颗粒物排放 $W% 线性
AV9tPP 电厂源的氮氧化物排放 $ U# 非线性
AV9tYA 工业源的氮氧化物排放 $ U# 非线性
AV9taS 交通源的氮氧化物排放 $ U# 非线性
<V#tPP 电厂源的二氧化硫排放 $ U# 非线性
<V#taS 交通源的二氧化硫排放 $ U# 非线性
A_! 氨排放 $ U# 非线性
=V6 挥发性有机物排放 $ U# 非线性

DRDM实验方案设计
S<?的建立是在大量实验结果基础上的统

计归纳* 通常来讲$实验点并不能随便选取$而且
模型的准确性与选取的实验点的数量也并非简单
的线性关系* 所以$在确定控制因子之后#建立
S<?之前$需要合理设计参数空间中实验点的分
布情况* 选取实验点的方法被称为实验设计* 一
般而言$最希望得到的实验设计方案是在保证统
计模型准确性的前提下所需实验点越少越好$这
一点在大气模拟领域显得更为重要* 因为大气模
拟的一次实验就是进行一次控制情景下的空气质
量模拟$受限于 6?8]计算时间的限制$进行大
量的实验势必带来超高规模的计算负荷* 在当前
有限的计算能力制约下$如何利用有限的样本建
立可靠的响应模型$如何设计实验方案以解决基
于微小样本量的海量连续控制情景的预测问题$
是S<?建模的关键所在*

对于表 % 中的 V6$X6和 P?%$这 ! 个线性控
制因子$由于响应关系是线性的$所以只需对每个
控制因子在 $ 和 % 两种控制情景下分别进行
6?8]模拟$即可获得求解该线性响应关系所需
的实验样本* 对于 AV9tPP$AV9tYA$AV9taS$
<V#tPP$<V#taS$A_! 和=V6等 & 个非线性控制

因子$当它们的参数水平变化范围为 $ U# 时$假
设参数连续变化的间隔为 $T#$此时对应 & 维变
量各自 %$ 个变化可能的控制情景组合的全排列
高达 %$&* 通过遍历 %$& 种控制情景的 6?8]模
拟获得求解 & 维变量非线性响应关系的实验样本
的做法显然不可取* 所以$高效的采样显得至关
重要* 本文根据拉丁超立方采样方法!R_<$R,40+
75e2*9)J23,;e-0+[" ’%"(和计算仿真实验’%B( $生成
建立S<?模型所需要的实验矩阵!表 #"$包含 %
个基本算例!所有控制因子的参数水平均设置为
%"和 %B$ 个控制算例的实验设计方案*

表 DM实验矩阵
N"K0.DM234.5#6.’/"06"/5#3

实验点 % # ! " , %B%
AV9tPP % %T&!O C! %TBC% OB %T$!& "$ , %T%OO N&
AV9tYA % $TN%# %B %T#B" OB $T$## NN , %T&#% "%
AV9taS % $TN%# &O %T#NB NB $T&!& #B , %TB!C $O
<V#tPP % $T$&O &N $T&!N &" %T&%& "C , $TC#$ C&
<V#taS % %TN#N &% $T$!N $! %T#%$ #C , %T!&C $B
A_! % $TO&C &# $T"!# CB $T!#B $% , %T#&% "N
=V6 % %TNC! $% %T&NC %" $T##% OB , %T$&& "&

DRHM模型方程拟合
杭州市P?#TB污染在冬季比较严重#夏季情况

较好#春秋两季受外界影响较多$相对不稳定* 鉴
于此$选取比较有代表性且更多是受本地因素影
响的冬#夏两季分别进行S<?建模*

将实验方案设计中的每一个样本所代表的控
制情景通过 6?8]进行模拟$将模拟结果导入到
由华南理工大学大气环境与污染控制重点实验室
研 发 的 S<?I=8a ! *23e(+32 3)*.,92 ;(:2-I
103),-0c,40(+ ,+: ,+,-53034((-"区域大气污染控制
可视化辅助决策工具$对模拟结果进行插值及非
线性拟合$运算构建响应曲面模型$确定模型方程
及其参数* 在S<?建模部分$软件采用的是基于
最大似然估计法的实验最佳线性无偏预测多维克
里金插值方法!;)-40:0;2+30(+,-D*0[0+[,ee*(,97"
对模拟结果进行非线性拟合*
DRIM可靠性验证

构建的S<?的误差主要来源于%一是 6?8]
模拟本身具有不确定性* 例如因为对污染过程认
识不足而造成的物理建模偏差$数值计算过程中
的近似处理误差$模拟输入数据包括排放清单和
气象数据的不确定性等* 二是在利用各控制情景
下的6?8]模拟数据进行S<?插值#统计#归纳#
拟合时也必然会存在误差* 所以$为了提高 S<?

%O%
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模型的仿真性能$为空气质量决策提供科学依据$
在反映连续变化的控制因子与污染物浓度的实时
响应关系的S<?建立以后$需要对模型的可靠性
进行验证* 在此$采用标准误差 A?H!+(*;,-0c2:
;2,+ 2**(*"这一参数量化评估 S<?的不确定性$
计算公式如下%

A?HE#
N

/E%
=*/O=B/ P#

N

/E%
=B/$

式中%N表示每一种控制情景中的网格数量&=*/表
示在第/个网格中 S<?的预测值&=B/对应第 /个
网格中6?8]的模拟值* 下面采用两种方法对
S<?结果进行可靠性分析和验证*

%"留一法交叉验证
留一法交叉验证是指在逐一剔除样本的同

时$利用剔除之后的所有剩余样本建立 S<?$然
后应用该S<?预测在剔除样本的控制情景下的
P?#TB浓度$最后比较该预测值与所剔除的 6?8]
.真实值/* 该方法的优点是验证可在拟合样本
范围内进行$有多少个样本$就可以做多少次的验
证$无需花时间准备额外的 6?8]模拟情景$但
其缺点是无法验证样本范围外 S<?系统的稳
定性*

图 % 为采用留一法交叉验证冬季和夏季 %B$
个样本得到的标准误差折线图* 冬季 S<?的平
均标准误差为 %!TB!$夏季 S<?的平均标准误
差为 %$T!!$这可以表明本研究的 S<?预测结
果基本可用*

图 FM冬季和夏季标准误差折线图
$#(1FMC/"’8"58.55,50#’.<+"5/7;,5>#’/.5"’87-66.5

M

@@#"外部验证
外部验证是指利用所有样本拟合 S<?$然后

通过设置样本范围以外的控制情景进行 6?8]
模拟$比较同一情景下 S<?预测值与 6?8].真
实值/对整个S<?系统进行检验* 受限于6?8]
模拟计算时长$外部验证额外追加的控制情景不
宜过多$通常可以设定一些靠近边界的数值以验
证S<?靠近边界处的模拟性能$或者设置位于曲
面边界以外$但处于政策之中的数值来评估其曲
面的外边缘效果* 根据以上原则$本文设置了所
有控制因子逐一变化的情景!表 !"* 相比留一法
交叉验证$该方法能评价超出实验样本范围时
S<?预测特定情景的可靠性*
@@运用 6?8]模型$对表 ! 中的每个控制情景
进行模拟* 图 # 分别为 %$ 个追加的控制情景下
冬季和夏季的标准平均误差折线图* 由图可知$
冬季S<?的平均标准误差为 %%T"!$最大标准
误差为 #&T"!$夏季 S<?的平均标准误差为
NTO!$最大标准误差为 #$TN!* S<?外部验证
的平均误差的量级与采用留一法交叉验证差不
多$说明研究建立的 S<?系统对位于曲面边界处

@@ 表 HM外部验证追加实验设计
N"K0.HMB88#/#,’"0.34.5#6.’/"08.7#(’;,5

.3/.5’"0@"0#8"/#,’

追加实验点 % # ! " B C & O N %$
V6 $ % % % % % % % % %
X6 % $ % % % % % % % %
P?%$ % % $ % % % % % % %
AV9taS % % % $ % % % % % %
AV9tPP % % % % $ % % % % %
AV9tYA % % % % % $ % % % %
<V#taS % % % % % % $ % % %
<V#tPP % % % % % % % $ % %
A_! % % % % % % % % $ %
=V6 % % % % % % % % % $

的控制水平时的P?#TB预测也具有一定的可靠性*

HM空气质量响应曲面模型的应用

HRFM不同污染物的‘aDRT响应值
首先$定义P?#TB响应值为 P?#TB浓度的变化

率与某一污染物排放的变化率的比值*
在 %$!$B$!和 N$!这 ! 种控制水平下$依

据之前建立的 S<?模型$得到 %$ 种污染物的

#O%
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图 DM冬季和夏季误差折线图
$#(1DMC/"’8"58.55,50#’.<+"5/7;,5>#’/.5"’87-66.5

M

P?#TB响应值$如图 ! 所示* 总的来说$P?#TB对
V6#X6以及 P?%$的响应值在 ! 种不同控制水平
下几乎是相同的$说明 V6#X6以及 P?%$排放对
P?#TB的贡献是线性的&而在不同的排放水平下$
P?#TB对其他 & 种污染物的响应值有较大差别$甚
至会出现逆作用!响应值随控制水平增大而减
小"和反作用!响应值为负"$进一步说明其他 &
种污染物对 P?#TB的贡献是非线性的&此外$同一
种污染物在不同季节的 P?#TB响应值也有比较大
的差异*

在 %$ 种污染物排放中$P?%$的 P?#TB响应值
最高$在冬季为 $T%O$在夏季为 $T!C* V6和 X6
的P?#TB响应值在冬季相对比较大$而在夏季相对
比较小$说明杭州市空气中 P?#TB的来源中$冬季
@@

一次污染物的比例大于夏季* 冬季时$P?#TB对
AV9和 <V# 的响应值随着控制水平的增大而增
大$而 A_! 和 =V6则是在控制水平为 B$!的时
候达到最大$分别为 $T%" 和 $T$O* 这主要是由
于AV9#<V# 以及A_! 作为二次无机气溶胶的前
体物$=V6作为二次有机气溶胶的前体物$其在
生成二次气溶胶的过程中具有很强的非线性特
征* 夏季时$=V6的影响增大$P?#TB响应值平均
达到 $T%B 以上$而其他几种污染物都出现了逆作
用的现象* P?#TB对 A_! 的响应值随着控制水平
的增加而减小$<V# 在低控制水平下出现反作用$
AV9在高控制水平下出现反作用$这说明正好存
在一个拐点使得AV9和 <V# 在生成气溶胶的过程
中有竞争关系*

图 HM冬季和夏季污染物的‘aDRT响应值
$#(1HMS.74,’7.@"0-.7,;4,00-/"’//, ‘aDRT #’>#’/.5"’87-66.5

M

HRDM杭州市未来减排情景分析
表 " 列出杭州市 #$#$ 年控制因子的参数水

平* 表中基准年排放是指运行 6?8]建立 S<?
时所采用的 #$%$ 年杭州市原始排放数据$控制情
景)是指基于目前的污染物减排政策和现有的执
法力度的情况下的污染物排放水平$控制情景*
是指以牺牲一定的经济增长为代价严格控制污染
物排放和加强执法力度的情况下的污染物排放水

平* 具体的排放数据预测方法参考文献’%C(*
归一化排放水平是指将目标年排放量比上基准年
排放量的比率*

利用杭州市P?#TB响应曲面模型$计算得到各
种情景下 #$#$ 年杭州市 P?#TB浓度预测值$然后
与 #$%$ 年的数据比较$得到P?#TB的浓度变化率$
也即 #$#$ 年相对于 #$%$ 年 P?#TB浓度的变化量
与 #$%$ 年相应浓度的比值* 在冬季情况下$控制

!O%
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@@@表 IMDEDE 年两种控制情景下各污染物
相比于 DEFE 年的变化率

N"K0.IM‘,00-/"’/<+"’(.5"/.,;DEDE /,
DEFE -’8.5/>, <,’/5,07<.’"5#,7

控制

因子

基准年排

放量Wf4

控制情景) 控制情景*
目标年

排放量W

f4

目标年归

一化排

放水平

目标年排

放量Wf4

目标年归

一化排放

水平
V6 OT&$O CTON$ $T&N% #TN## $T!!C
X6 NT%"N BT!!$ $TBO! #TN!B $T!#$
P?%$ &NTC$$ "$TB#$ $TB$N !%TN&B $T"$#
AV9taS !CT%N$ !%TOBC $TOO$ #&TC!% $T&C"
AV9tPP #!T$&N %!T"BB $TBO! CT"$N $T#&O
AV9tYA #BT&!! #%T%CO $TO#% NT"!! $T!CC
<V#taS CT!C# BT%O$ $TO%" "TC## $T&#&
<V#tPP ##T%NC %BTC#! $T&$" %$T#$C $T"C$
A_! !!T#$$ !$TB$$ $TN%N %OT#C$ $TBB$
=V6 !NBTC$$ #COTBN$ $TC&N %&NT!CB $T"B!

情景 Y的 P?#TB减少 %NTN$!$控制情景 YY减少
!NT!"!&夏季$控制情景Y的P?#TB减少 !$T&!!$
控制情景 YY减少 "$TNN!* 这说明%控制情景 YY

的减排效果明显高于控制情景 Y$夏季的减排效
果好于冬季*

为考察不同污染物控制的效果$还设计了只
将某一种污染物进行控制#其他污染物保持基准
年排放水平的 %$ 种对比情景* 此时$将各对比情
景与参考情景进行比较$其差异便可认为是由于
该污染物变化而带来的影响* 每种排放源的控制
效果如图 " 所示*

总的来讲$在冬季$V6#X6和 P?%$的控制对
减少 P?#TB浓度有比较大的影响$这说明冬季的
P?#TB来自于一次排放的比例较大* 同时可以看
到$当控制政策收紧$AV9与A_! 的影响就显现出
来了* 而在夏季$P?%$的影响也比较大$但小于冬
季&而电厂AV9和工业AV9的影响明显高于其他*
而对于 <V#$由于涉及大气环境从富氨到贫氨的
转变$因而会出现负效应* A_! 与=V6的影响普
遍较小$也有可能是因为相关政策不够$其控制措
施实施后本身排放量的变化不大*

图 IM冬季和夏季两种情景下的‘aDRT浓度变化率
$#(1IMA+"’(.5"/.7,;‘aDRT <,’<.’/5"/#,’7#’>#’/.5"’87-66.5-’8.5/>, 7<.’"5#,7

M

IM结论
本文基于 6?8]模拟得到对应的污染物浓

度$借助响应曲面方法$统计#归纳出各种污染物
排放控制因子与污染物浓度之间的函数关系$建
立空气质量响应曲面模型 S<?$并通过留一法交
叉验证和外部验证对模型进行可靠性验证* 在使
用S<?分析不同污染物的P?#TB响应值以及评估
杭州市未来减排情景!)#*"的控制效果时$得
出如下结论%

%"V6#X6和P?%$在不同的污染物控制水平
下的P?#TB响应值几乎保持不变$体现出这 ! 种污
染物对P?#TB的线性响应特征* AV9#<V##A_! 和
=V6的 P?#TB响应值因不同的污染物控制水平而
异$体现出明显的非线性响应特征$甚至会出现逆

作用和反作用*
#"在现有政策不变 !)"和控制政策收紧

!*"两种不同的减排情景下$杭州市 #$#$ 年
P?#TB浓度相对于 #$%$ 年的减少量分别为%
%NTN$!!)I冬季"$!NT!"!!*I冬季"$!$T!&!
!)I夏季"$"$TNN!!*I夏季"$控制情景*的减
排效果明显高于控制情景)$夏季的减排效果好
于冬季* 在冬季$V6#X6和 P?%$的控制对减少
P?#TB有比较大的影响&当控制政策收紧时$AV9
与A_! 的影响才能明显显现* 在夏季$P?%$的影
响也比较大$电厂 AV9和工业 AV9的影响明显高
于其他$<V# 会出现负效应*
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