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绪 论

随着我国经济的不断增长,人们生产生活排出更多的氮氧化物、二氧化

硫、一氧化碳等有害气体,引起大气污染、造成空气质量恶化,严重影响到我

国人口健康、生态环境与可持续发展。《礼记·中庸》中说“凡事豫(预)则立,

不豫(预)则废”。如果能预知未来空气质量并据此追溯其来源,从而做好事

前防范,将会极大地改善空气质量。

然而,现有空气质量的影响因素分析都是静态的,且是对过去事实的分

析,即“事后分析”。现有研究有使用过往演变规律,即历史数据驱动下,使用

机器学习实现未来空气质量准确预测的,但鲜有根据空气质量预测结果进行

来源的追溯与解析,即“事先预防”。原因是目前支持空气质量预测与溯源的

大气污染排放清单数值模拟只是对过去的、基本物化原理的模拟,达成的只

是行业级的源解析,而支持空气质量预测的机器学习方法(黑盒子)很难识别

污染来源,使得改善空气质量的成效较小。现状表明,解决我国大气污染问

题仍任重道远。因此,如果可以根据大气污染演变规律提前预知未来,并且

能够通过对预知的结果进行分析溯源,势必对空气质量的改善更具实际意义。

本书针对空气质量管理创新性地提出一个研究视角———空气质量预测

溯源,从不同角度(能源、气象、企业污染源等)进行空气质量预测与溯源研

究,即“预测结果+追溯原因”。具体来说,根据污染成因历史数据规律预测
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未来空气质量,并根据未来预测结果进行溯源定位、解析成因等来辅助决策,

达到事先预防的目的。数据驱动下的空气质量预测与溯源管理模式的具体

线路如图0-1所示。

图0-1 数据驱动下空气质量预测溯源模式

本书研究内容结构如图0-2所示。

图0-2 内容结构

以下章节的安排是,第1章关于空气质量,主要用于界定空气质量、大气

污染、温室气体等概念的区别以及空气质量标准与监测;
 

第2章城市空气质

量预测与溯源研究,综述了现有的基于大气污染排放清单的源解析、基于数

值模拟的空气质量预测、基于统计的空气质量预测、数据驱动下的空气质量

预测,从而提出空气质量预测与溯源;
 

第3章~第6章提出空气质量预测溯

源方法并进行实证分析,分别为:
 

从能源消费作用角度,进行能源消费作用下

的空气质量预测与溯源;
 

从气象影响的角度,进行气象影响下的空气质量预

测与溯源;
 

面向企业污染源的角度,进行空气质量的预测与企业溯源;
 

从区

域间多因素影响的角度,进行空气质量的因果溯源。而且,每一章中都包含
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四大方面的主题,分别为不同角度(能源、气象、工业企业排污)对空气质量的

现实影响、基于不同角度(能源、气象、企业排污、区域间联动)的空气质量预

测与溯源研究、不同角度(能源、气象、企业排污、区域间联动)的空气质量预

测与溯源方法以及实证分析。最后,第7章城市空气质量大数据预测与溯源

系统设计,基于空气质量大数据,实现空气质量大数据预测与溯源系统的分

析与设计。

本书是作者及其合作者、研究生们多年科研的总结,反映了近年来的新

思想、新成果。参与本书撰写的作者除了彭珍外,还有其研究生张彩晓等,张

彩晓主要负责第5章方法与实证部分的撰写。本书得到国家自然科学基金项

目(72271033)、北京市教委与自然科学基金委联合项目(KZ202110017025)的

资助。由于可解释预测属于人工智能、机器学习领域的前沿方向,本书还将

此应用于环境管理,是一项复杂系统,作者水平有限,书中难免存在不妥之

处,敬请广大读者批评指正。
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第1章
关于空气质量

要讲空气质量(air
 

quality),首先需要分辨空气质量与大气污染、空气质

量与温室气体。要实现空气质量治理和后续的分析,还必须明确空气质量标

准及我国空气质量监测情况。

1.1 空气质量与大气污染

要辨识大气污染与空气质量这两个概念,首先要区分“大气”与“空气”。

“大气”是一种广义的空间地理概念。研究发现,在不同的高度上,大气

的情况是在变化的,可以对大气分为5个层次,即对流层、平流层、中间层、热

层和逃逸层。其中,对流层是大气层的最底层,其厚度随纬度和季节而变化:
 

在赤道附近为16km~18km;
 

在中纬度地区为10km~12km;
 

两极附近为

8km~9km。在这一层,大气的温度随着高度的增加而不断下降。在这一层

中,根据受地表的影响不同,又可分为两层:
 

在1km~2km以下,受地表的机

械、热力作用强烈,通称摩擦层,或边界层,亦称低层大气,人为排放的大气污
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染物绝大部分活动在此层;
 

在1km~2km以上,受地表影响变小,称为自由大

气层,主要天气过程如雨、雪、雹的形成均出现在此层。① 我们研究的对象是

大气人类赖以生存的低层。大气污染通常是指由于人类活动或自然过程引

起某些物质进入大气中,呈现出足够的浓度,达到足够的时间,并因此危害了

人体的舒适、健康和福利或环境的现象。

“空气”是一种物质定义,特指地球表面附近的气态物质,是多种气体的

混合物。空气是人类呼吸和植物光合所需要的气体,主要成分是氮气和氧

气,以体积计,氧气约占1/5,氮气约占4/5,还含有水蒸气、二氧化碳以及氖、

氩等稀有气体。②

两个概念的区别印证了我们常用的说法,通常是大气污染,因为污染一般

是针对一定空间地理范围而言,而空气污染则限定为地球表面附近的物质不达

标;
 

通常是空气质量而不是大气质量,因为质量是物质的而不是空间地理的。

空气质量的好坏反映了人类赖以生存的大气环境的良好程度,它是依据

若干化学物质浓度的高低来判断的,详见1.3。大气污染会导致空气质量的

降低、生态的破坏,从而造成经济的损失,甚至危害人体健康。欧盟由于大气

污染造成的材料损坏、农作物和森林以及人体健康损失费用每年超过100
 

亿

美元,我国仅大气污染造成的损失每年高达120亿元人民币。①

1.2 空气质量与温室气体

在世界范围内,温室气体的排放是一个令人严重关切的问题。温室气体

是大气中任何能够吸收红外线辐射的气体化合物,能够捕获并保持大气中的

热量。通过增加大气中的热量,温室气体产生温室效应,最终导致全球变暖。

①

②

https://zhidao.baidu.com.
https://www.sohu.com.
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全球变暖带来很坏影响:
 

极端天气、海平面上升、动植物灭绝、海洋酸化、气候

的重大变化和前所未有的社会动荡。①

有三个因素关乎温室气体对全球变暖的影响程度:
 

它在大气中含量的丰

富度、它在大气中停留的时间及它的全球变暖潜力。温室气体包括:
 

二氧化

碳(CO2)、甲烷(CH4)、氧化亚氮(N2O)、氢氟碳化物(HFCs)、全氟碳化物

(PFCs)及六氟化硫(SF6)。温室气体中,二氧化碳对全球变暖有重大影响,因

为它在大气中含量丰富,且会在大气中停留数千年;
 

其次甲烷吸收辐射的效

率是二氧化碳的21倍,这使得甲烷的全球变暖指数更高,尽管它在大气中的

停留时间只有10年左右。根据数据统计,从工业革命开始到2009年,大气中

的二氧化碳含量增加了近38%,甲烷含量增加了148%,其中大部分是在过去

50年里增加的。①也就是说,应对全球变暖和气候变化,主要是解决碳减排

问题。

从广义上讲,温室气体属于空气质量的范畴,温室气体减排效果也是衡

量空气质量的体现之一。2007年,美国最高法院就马萨诸塞州诉环保署案做

出判决,认定二氧化碳属于空气污染物,之前联邦环保署是否有权力对温室

气体排放进行管制存在争议。2009年12月,美国联邦环保署根据该判决将

二氧化碳和其他5种温室气体列为大气污染物。② 大气污染物和温室气体是

“同根、同源、同过程”,比如煤炭等化石燃料在燃烧过程中会排放PM2.5、二氧

化硫、氮氧化物等空气污染物,也会排放二氧化碳。治理空气污染和应对气

候变化,在目标措施等方面也具有协同效应。[1,2]协同控制传统污染物与温室

气体,已成为我国“十四五”时期面临的重要任务之一。

旨在减少温室气体排放的碳减排政策除了减少长期气候变化风险之外,

还能够减少共同排放的大气污染物。同样,旨在提升空气质量的措施,既能

够减少大气污染物,也会减少温室气体排放,进而削弱气候变化带来的消极

影响,同时提升人类健康水平。

①

②

https://www.360doc.com.
https://www.tanpaifang.com.



7    

1.3 空气质量标准

空气质量的好坏反映了空气污染的程度。那么,空气质量的好坏又如何

衡量? 空气质量的好坏是依据空气中污染物浓度的高低来判断的。我国先

后实施、改进了环境空气质量标准和空气质量评价标准。

1996年10月1日我国开始实施标准《环境空气质量标准》(GB
 

3095—

1996),同时替代GB
 

3095—82。GB
 

3095—1996标准规定了二氧化硫SO2、

氮氧化物NOx、二氧化氮 NO2 的(年、日、时)平均浓度限值,总悬浮颗粒物

TSP、可吸入颗粒物PM10 的(年、日)平均浓度限值,一氧化碳CO(日、时)平

均浓度限值,以及臭氧O3 时平均浓度限值等。2000年国家环保总局对该标

准进行了修改,包括取消了氮氧化物(NOx)指标,提升了二氧化氮 NO2 的

(年、日、时)平均浓度限值,提升了臭氧(O3)的时平均浓度限值。①

根据《环境空气质量标准》(GB
 

3095—1996),1997年6月开始,对环境监

测部门标准中规定的几种主要污染物进行长期例行监测,以掌握和评价城市

空气质量状况和污染变化趋势,开展空气质量周报工作,并以空气污染指数

(air
 

pollution
 

index,API)的表征形式定期向社会发布,逐步发展为空气质量

日报。API评价的污染物仅为SO2、NO2 和PM10 三项,而作为占据空气悬

浮颗粒物重量大半的PM2.5 并未纳入其中。①

2012年2月29日,国务院常务会议同意发布新修订的《环境空气质量标

准》(GB
 

3095—2012)。它增加了细颗粒物(PM2.5)和臭氧(O3)8小时浓度限

值监测指标。国家环保总局明确规定分期实施要求,2012年在京津冀、长三

① https://www.mee.gov.cn/.
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角、珠三角等重点区域以及直辖市和省会城市,2013年在113个环境保护重

点城市和环保模范城市,2015年在所有地级以上城市,2016年1月1日全国

实施新标准。①

根据新的环境空气质量标准(GB
 

3095—2012),我国环境保护部颁布了

《环境空气质量指数(AQI)技术规定(试行)》(HJ
 

633—2012),并要求与标准

GB
 

3095—2012AQI同步执行。它规定了我国环境空气质量指数日报和实

时报工作的要求和程序,还规定了参与 AQI评价的污染物为SO2、NO2、

PM10、PM2.5、O3、CO六项,较 API监测的污染物指标更多,其评价结果更

加客观。

空气质量指数(AQI)是指定量描述空气质量状况的无量纲指数。[3]空气质

量指数AQI及相关信息如表1-1所示。空气质量指数的计算公式如式(1-1)

所示。

AQI=max{IAQI1,
 

IAQI2,
 

IAQI3,…,IAQIn} (1-1)

式中IAQI为空气质量分指数(individual
 

air
 

quality
 

index,IAQI),n 为污染

物项目总数。污染物项目p 的空气质量分指数计算如式(1-2)所示。

IAQIp=
IAQIHj

-IAQIL0
BPHj

-BPL0

(Cp-BPL0
)+IAQIL0 (1-2)

式中IAQIp 为污染物项目p 的空气质量分指数;
 

Cp 是污染物项目p 的质量

浓度值;
 

BPHj
为表中与Cp 相近的污染物浓度限值的高位值;

 

BPL0
为表中

与Cp 相近的污染物浓度限值的低位值;
 

IAQIHj
为表中与BPHj

对应的空气

质量分指数;
 

IAQIL0 为表中与BPL0
对应的空气质量分指数。

表1-1 空气质量指数及相关信息

AQI 级别 等级 表示颜色 对健康的影响 建议采取的措施

0~50 Ⅰ
 

优 绿色
空气质量令人满意,基本

无空气污染
各类人群可正常活动

① https://www.mee.gov.cn/.



9    

续表

AQI 级别 等级 表示颜色 对健康的影响 建议采取的措施

51~100 Ⅱ
 

良 黄色

空气质量可接受,某些污

染物对极少数敏感人群

健康有较弱影响

极少数敏感人群应减少

户外活动

101~150 Ⅲ
 

轻度 橙色

易感人群部分症状略有

轻度加剧,健康人群出现

刺激症状

老人、儿童、呼吸系统等

疾病患者减少长时间、
高强度的户外活动

151~200 Ⅳ
 

中度 红色

进一步加剧易感人群症

状,会对健康人群的呼吸

系统有影响

儿童、老人、呼吸系统等

疾病患者及一般人群减

少户外活动

201~300 Ⅴ
 

重度 紫红色

心脏病和肺病患者症状

加重、运 动 耐 受 力 降 低,
部分健康人群也出现不

适症状

儿童、老人、呼吸系统等

疾病患者及一般人群停

止或减少户外运动

>300 Ⅵ
 

严重 褐红色

健康人群运动耐受力降

低,有 明 显 强 烈 症 状,可
能导致疾病

儿童、老人、呼吸系统等

疾病患者及一般人群停

止户外活动

如表1-2所示,IAQI大于50时,IAQI最大的污染物为首要污染物。若

IAQI最大的污染物为两项或两项以上时,并列为首要污染物。IAQI大于

100的污染物为超标污染物。

与美国的空气质量标准相比,两国的分指数与指数的计算方式都是相同

的,即空气质量指数分指数
 

IAQI
 

计算采用内插法,空气质量指数
 

AQI
 

指数

计算采用
 

IAQI
 

的最大值。两者的差别体现在对不同浓度安全等级的划分的

不同,PM2.5 浓度与AQI等级对照表如表1-3所示。

因此,在大多数情况下我们能够观察到美国领事馆与国内发布数据存在

不同。可以看到,在AQI小于200处,美标比国标更为严格。
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15
0

40
10
0

50
2

5
16
0

10
0

35
10
0

15
0

50
0

80
20
0

15
0

4
10

20
0

16
0

75
15
0

47
5

65
0

18
0

70
0

25
0

14
35

30
0

21
5

11
5

20
0

80
0

 

80
0

28
0

12
00

35
0

24
60

40
0

26
5

15
0

30
0

16
00

( 2
)

56
5

23
40

42
0

36
90

80
0

80
0

25
0

40
0

21
00

( 2
)

75
0

30
90

50
0

48
12
0

10
00

( 3
)

35
0

50
0

26
20

( 2
)

94
0

38
40

60
0

60
15
0

12
00

( 3
)

50
0

说
明
:

( 1
)

 

二
氧

化
硫
( S
O
2
)、

二
氧

化
氮
( N
O
2
) 和

一
氧

化
碳
( C
O
) 的
1

小
时

平
均

浓
度

限
值

仅
用

于
实

时
报
, 在

日
报

中
需

使
用

相
应

污

染
物

的
24

小
时

平
均

浓
度

限
值
。

( 2
)

 

二
氧

化
硫
( S
O
2
) 1

小
时

平
均

浓
度

值
高

于
80
0 μ
g/
m
3

的
, 不

再
进

行
其

空
气

质
量

分
指

数
计

算
, 二

氧
化

硫
( S
O
2
) 空

气
质

量

分
指

数
按
24

小
时

平
均

浓
度

计
算

的
分

指
数

报
告
。

( 3
)

 

臭
氧
( O
3
) 8

小
时

平
均

浓
度

值
高

于
80
0 μ
g/
m
3

的
, 不

再
进

行
其

空
气

质
量

分
指

数
计

算
, 臭

氧
( O
2
) 空

气
质

量
分

指
数

按

1
小

时
平

均
浓

度
计

算
的

分
指

数
报

告
。
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表1-3 PM2.5 浓度在中美两国AQI等级对照表

中国AQI标准

等级 AQI值

PM2.5 标志性浓度

(μg/m
3)

美国AQI标准

AQI值 等级

一级
 

优

0 0 0
􀳣 15.4 50
50 35.3 100

good健康

moderate中等

二级
 

良

三级
 

轻度污染

四级
 

中度污染

五级
 

重度污染

六级
 

严重污染

爆表

88 65.4 150

100 75 156
150 115 180
200 150 200
300 250 300
500 500 500

$@&* >500 $@&*

unhealthy
 

for
 

sensitive
 

groups
对敏感人群不健康

unhealthy不健康

severely
 

unhealthy非常不

健康

hazardous危险

beyond
 

index超标

1.4 我国城市空气质量监测现状

这里强调空气质量主要来自城市,主要原因是大气污染源主要来自城市

的燃料燃烧、工业生产过程、交通运输过程等,而且空气质量监测相对而言城

市比较健全。

2012—2014年,国家环境保护部组织分三个阶段完成了全国338个地级

及以上城市的空气质量新标准监测实施工作。2013年1月1日起,京津冀、

长三角、珠三角等重点区域及直辖市、省会城市和计划单列市共74个城市的

496个监测点位开始实施空气质量新标准监测,并向社会实时发布PM2.5 等

6项污染物的实时浓度和AQI指数等空气质量信息;
 

2014年1月1日起,空

气质量新标准监测扩大至国家环保重点城市和环保模范城市在内的161个地

级及以上城市的884个监测点位;
 

2014年底,在全国338个地级及以上城市

共1436个监测点位全部开展了空气质量新标准监测,提前一年完成《大气污
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染防治行动计划》关于城市空气质量新标准监测实施的要求,并从2015年

1月1日起实时发布全国所有地级及以上城市的空气质量监测数据。“十四

五”期间,我国城市环境空气质量监测网还将进一步扩容,点位总量将增加到

1800个,国家大气颗粒物组分监测网将实现PM2.5 超标的城市全覆盖。①

根据我国的《环境空气质量监测规范》①,国家环境空气质量监测网中的

空气质量评价点、空气质量评价点上的环境空气质量监测应优先选用自动监

测方法。手工监测方法进行非常规项目监测,采用手工监测方法进行环境空

气质量监测,应按《环境空气质量手工监测技术规范》(HJ/T
 

194—2005)所规

定的方法和技术要求进行,如表1-4和表1-5。

表1-4 国家环境空气质量监测网监测项目

必
 

测
 

项
 

目 选
 

测
 

项
 

目

二氧化硫(SO2) 总悬浮颗粒物(TSP)
二氧化氮(NO2) 铅(Pb)
可吸入颗粒物(PM10) 氟化物(F)
一氧化碳(CO) 苯并[a]芘(B[a]P)
臭氧(O3) 有毒有害有机物

表1-5 国家环境空气质量评价点设置数量要求

建成区城市人口(万人) 建成区面积(km2) 监
 

测
 

点
 

数

<10 <20 1
10~50 20~50 2
50~100 50~100 4
100~200 100~150 6
200~300 150~200 8

>300 >200
按每25km2~30km2 建成区面积设

1个监测点,并且不少于8个点

环境空气污染物监测结果通常以标准状况下的质量浓度(mg/m3 或μg/m
3)

表示。按式(1-3)计算:
 

① https://www.mee.gov.cn/.
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C=W/Vnd (1-3)

式中C 为污染物浓度(mg/m3 或μg/m
3);

 

Vnd是标准状况下采样体积(m3);
 

W 表示为在相应采样体积中污染物的含量(mg或μg)。

在实际工作时,有时也用空气中的体积分数(×10-6)表示气体污染物浓

度。两种单位的换算公式如式(1-4)所示。

C=(M/22.4)X (1-4)

式中C 为污染物浓度(mg/m3 或μg/m
3);

 

M 为污染物的摩尔质量(g/mol);
 

X 是污染物的体积分数(×10-6);
 

22.4为标准状态下,1摩尔分子气体污染

物的体积(L/mol)。

监测数据平均值计算是某一监测点(某一污染物)监测数据在i=1,

2,…,n 时段的平均值计算,如式(1-5)所示。

􀭺Cj =
1
n∑

n

i=1
Cij (1-5)

式中􀭺Cj 是第j监测点在
 

i=1,2,…,n 时段的平均值;
 

Cij 为第j监测点在第

i个时段的监测数据;
 

n 为监测时段的总数。

若样品浓度低于监测方法检出限,应在监测数据中标注“未检出”,并以

1/2最低检出限报出,同时用该数值参加统计计算。

多个监测点监测数据在i=1,2,…,n 时段的平均值计算,如式(1-6)

所示。

􀭺C=
1
n∑

n

i=1

1
m∑

m

j=1
Cij  (1-6)

式中Cij 为第j 监测点在第i 个时段的监测数据;
 􀭺C 是m 个监测点在

i=1,2,…,n 时段的监测数据平均值;
 

m 与n 分别为监测点数目与监测时段

的总数。

超标倍数按式(1-7)计算:
 

r=
C-C0

C0
(1-7)

式中r 为超标倍数;
 

C 是监测数据浓度值;
 

C0 是相应的环境空气质量标
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准值。

同时,我国加快了建立重污染天气监测预警体系。随着2014年12月珠

三角区域空气质量预报预警平台基本建成,目前我国京津冀、长三角和珠三

角三大重点区域中心均已建成空气质量预报预警平台,并开展预报预警业

务。自2014年12月28日起,三大重点区域空气质量预报和重污染天气预警

信息全部在生态环境部网站和中国环境监测总站网站对外发布。①②

①

②

https://www.mee.gov.cn/.
http://www.cnemc.cn/.


