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摘要 大气挥发性有机物（VOCs）是导致臭氧污染的关键前体物，是城市空气质

量建模不可或缺的重要组成部分，但由于其非常复杂的构成和来源以及监测数据

缺乏，目前对其模拟精度的了解仍非常有限。本文利用嵌套网格空气质量模式预

报系统（NAQPMS）对珠三角地区 2017 年 9 月 21 日至 11 月 20 日的 VOCs 开

展了模拟试验，并利用光化学监测网 8 个地面站点的 VOCs 浓度监测数据，对模

式模拟的关键 VOCs 组分进行了精度评估。结果发现，模式对强活性的甲苯、乙

烯和二甲苯具有较高的模拟精度，模拟浓度偏差百分比为 0.4~26.6%，模拟能较

好再现其日均浓度变化趋势和日变化的双峰特征。但是模式对化学反应活性强且

与植物排放密切相关的异戊二烯具有很大的模拟偏差，偏差比近 100%，无法再

现其白天浓度高、夜间浓度低的观测日变化特征。通过分析发现，现有模拟系统

主要考虑人为污染物排放而未考虑生物源排放可能是导致这一模拟偏差的关键

原因。同时，评估结果也表明模式在 VOCs 空间分布模拟上仍面临很大的不确定

性。本文结果揭示了珠三角 VOCs 模拟面临的关键不确定性，表明融合 VOCs

观测数据来揭示并减小 VOCs 模拟的不确定性具有非常迫切的需求。 
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Abstract As the key precursors leading to ozone pollution, atmospheric volatile organic 

compounds (VOCs) are indispensable parts of urban air quality modeling. Due to their complex 

composition and the lack of monitoring data, the understanding of their simulation accuracy is still 

poor. In this paper, the nested grid air quality model prediction system (NAQPMS) is used to 

simulate VOCs in the Pearl River Delta region from September 21 to November 20, 2017. The 

VOCs concentration monitoring data from 8 ground stations of photochemical monitoring 

network is used to evaluate the accuracy of key VOCs components. The results show that the 

model has high simulation accuracy for toluene, ethylene and xylene with concentration deviation 

ratio of 0.4-26.6%, which can well reproduce the trend of daily average concentration and the 

double-peak characteristics of diurnal variation. However, the model has a large simulation 

deviation for isoprene with strong chemical reaction activity and closed relation to plant emissions. 

The deviation ratio is nearly 100%, which cannot reproduce the diurnal variation characteristics of 

high concentration in daytime and low concentration at night. It is found that the total amount of 

VOCs emitted by plants in the Pearl River Delta region is relatively large. However, the ignorance 
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of biological VOCs emissions in the current simulation system may be the key reason for this 

simulation deviation. Besides, the results of simulation evaluation also show that the model still 

exists great uncertainty in the VOCs spatial distribution. This paper shows that there is an urgent 

need to combine VOCs observation data in the model to reveal and reduce the uncertainty of 

VOCs simulation. 

Keywords: Volatile organic compounds (VOCs), Simulation assessment, Ground 

monitoring, Pearl River Delta 

 

1  引言 

珠江三角洲位于广东省中南部地区，范围包括广州、佛山、肇庆、深圳、东

莞、惠州、珠海、中山、江门等九个城市，总面积 5.6 万平方公里，是我国开放

程度最高、经济活力最强的区域之一，但其也是区域性大气复合污染的典型区域。

广东省环境监测中心的数据显示，珠三角地区臭氧和 PM2.5 的比值呈现逐年上升

的态势，比值明显高于京津冀、长三角等地区，臭氧污染问题日益突出。臭氧的

关键前体物为氮氧化物(NOx)和挥发性有机物(VOCs)。已有研究显示，珠三角大

部分地区臭氧生成受“VOCs-控制”, 即控制VOCs 的排放能有效降低区域臭氧浓

度(He et al., 2019; Cheng et al., 2010; Ling et al., 2013)。因此，准确把握珠三角地

区 VOCs 特征及其对臭氧生成的贡献是有效控制珠三角臭氧污染的关键。此外，

VOCs 减排已成为我国未来臭氧污染治理的重点工作，在模式中精确模拟表征

VOCs 的变化和来源也是支撑我国大气污染治理的重要技术手段。 

大气挥发性有机物在高氮氧化物区域的氧化可引发光化学反应机制，导致臭

氧的形成(张俊刚等, 2008; He et al., 2019)。VOCs 在大气中活性自由基的作用下
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发生光氧化作用可形成二次有机气溶胶(SOA)，对二次有机气溶胶生成也有重要

贡献(Hui et al., 2019; 刘子楠等, 2019; 张学珍等, 2015)。大气挥发性有机物构成

十分复杂，人们已经检测到的种类就有上千种，主要以十亿分之一(ppbv, 10-9)或

更低的水平存在于大气中，它们的寿命从几分钟到几年不等(Williams, 2004)。由

于其化学反应活性大，参与的化学过程非常多，不仅是光化学污染的主要前体物，

也是影响城市和区域大气氧化性的重要污染物(张靖等，2004)，且大部分物种影

响人体健康。一些挥发性有机物对人体具有致癌作用，损害细胞内部的代谢(张

玲，2018)。 

在我国，目前对于 VOCs 的研究主要集中在观测数据的时空分布特征、污染

特性和来源解析上(Hong et al., 2019; Li et al., 2019)。受不同的能源结构、工厂建

筑和气象条件影响，各个城市间 VOCs 排放源特征差异较大。为了评估和分析

VOCs 对城市和区域空气质量的影响，很多研究将 VOCs 排放数据输入到空气质

量模式中，分析其对臭氧等关键大气污染物的影响。在珠三角地区，Yu et al.（2020）

利用基于观测的模式（RACM2-LIM1）分析了深圳臭氧收支与前体物变化的关

系，量化了当地臭氧生产对氮氧化物和人为挥发性有机化合物（AVOCs）的敏感

性关系。Wu et al.（2019）编制了 2010 年珠三角地区半挥发性和中等挥发性有机

化合物（S-IVOCs）排放清单，并通过蒙特卡罗模拟对排放清单的不确定性进行

了评价。Wu et al.（2020）基于自然气体和气溶胶排放模型（MEGAN）估算了

2017 年中国地区生物源排放的 VOCs 总量，利用 WRF-CMAQ 模式模拟了植物

排放的挥发性有化合机物（BVOCs）对臭氧和二次有机气溶胶形成的影响。尽

管如此，基于模式的 VOCs 精细化模拟研究还是非常少。由于 VOCs 种类繁多，

化学性质活跃，不同种类间化学活性差异大，准确模拟 VOCs 浓度时空变化仍存
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在巨大挑战。同时由于可用的 VOCs 观测数据稀少，很少有研究开展 VOCs 模拟

精度的评估，目前模式对 VOCs 模拟的性能或不确定性仍不清晰，制约了基于模

式的 VOCs 控制敏感型数值试验和预报工作的开展。 

针对这一问题，本文利用嵌套网格空气质量预报模式系统（NAQPMS）和 8

个地面站点的浓度监测数据开展了珠三角地区的 VOCs 模拟性能评估，对乙烯、

异戊二烯、甲苯等关键 VOCs 组分的模拟精度进行评估，揭示现有模式在珠三角

地区 VOCs 模拟的不确定性，为未来改进 VOCs 和臭氧模拟预报提供参考。 

2  模式介绍与试验设置 

本研究采用中国科学院大气物理研究所自主研发的嵌套网格空气质量预报

模式系统（NAQPMS）开展珠三角地区的 VOCs 模拟试验。NAQPMS 是三维欧

拉化学传输模型，考虑了主要源排放对城市空气质量的影响，耦合了东亚地区起

沙机制模型，同时考虑了平流、扩散、化学反应（包括气相化学、液相化学、气

溶胶化学和非均相反应）、干湿沉降等过程（王自发等，2006）。其中，气相化学

和液相化学分别采用 CBM-Z 和改进的 RADM2 机制（李杰等，2014）。无机气

溶胶化学采用 ISSORROPIA 等机制，而二次有机气溶胶采用基于挥发性分级

VBS 方案（Donahue et al., 2006）。另外，该模型耦合了污染源识别与追踪模块等

（Yang et al., 2017；Wang et al., 2018；），实现了从全球、区域、城市群到城市复

合污染（沙尘、酸沉降、颗粒物、臭氧、核泄漏、大气汞等）的全尺度嵌套耦合

模拟。该模型已在京津冀、长三角和珠三角区域预报预警中心等单位投入业务运

行，在北京奥运、上海世博、广州亚运、南京青奥、北京 APEC、93 阅兵、G20

峰会和武汉军运会等重大国际活动空气质量保障中运用（宋鹏程等，2019；李欣

怡等，2019）。 
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本文基于 WRF/NAQPMS 模式对 2017 年 9 月 14 日至 2017 年 11 月 20 日间

的珠三角大气挥发性有机物进行模拟。中尺度天气预报模型（WRF）为其提供

离线的逐小时气象场，选用 3.9.1 版本的 WRF 模式，其中长波/短波辐射方案分

别采用 RRTM（Mlawer et al., 1997）和 Gorddard 方案（Chou et al., 2001），陆面

过程参数化采用 Noah 方案（Tewari et al., 2004），积云对流方案是 Kain-Fritsch

方案（Kain, 2004），边界层湍流和云微物理参数化方案分别采用 YSU 方案（Hong, 

Noh and Dudhia, 2006）和 WSM3 云微物理方案（Hong, Dudhia and Chen, 2004）。

WRF 模拟采用三重嵌套，模拟区域如图 1 所示，其中第一层区域覆盖整个东亚

地区，第二层嵌套区域覆盖整个中国，第三层嵌套区域包括整个广东省。模式中

心经纬度为 105°E 和 34°N，水平网格距分别为 45km、15km 和 5km，垂直方向

分为 20 层。时间积分步长为 120 秒，采用每天模拟一次，每次提前 12 小时进行

持续的 36 小时模拟，将后 24 小时的气象场模拟结果输入 NAQPMS 模式。

NAQPMS 采用 WRF 后两层嵌套区域数据进行连续 68 天的两层嵌套模拟，前 7

天作为模式启动时间，提取后 61 天的结果进行分析评估。排放源采用清华大学

提供的 2016 年中国地区 0.1°×0.1° 分辨率的人为污染物排放源清单

（Multiresolution Emission Inventory for China, MEIC2016），包括 SO2、NOX、CO、

NH3、NMVOC（非甲烷类挥发性有机物）、PM10、PM2.5、BC、OC、CO2 等十种

主要大气化学成分。基于源特征谱-化学机制映射关系，将 NMVOC 和颗粒物排

放分配到单个组分并映射到模式化学机制物种，得到模型采用的 CBM-Z 化学机

制所需的污染物排放强度。 
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图 1  WRF 模式三层嵌套网格模拟区域设置（d02 和 d03 为 NAQPMS 模式的两层嵌套网格

区域） 
Fig. 1 Three-layer nested grid simulation area settings in WRF (d02 and d03 are two-level nested 
grid regions of NAQPMS) 

 

3  观测数据与特征分析  

观测数据来源于广东省环境监测总站，总共 8 个站点，观测站点位置如图 2

间所示，包括 112 类挥发性有机物，观测时段为 2017 年 9 月 21 日至 2017 年 11

月 20 日共计 61 天。与观测不同，模式模拟的挥发性有机物是基于碳键机制归类

的（Rahul and Leonard, 1999），其中乙烷、乙烯、甲苯、异戊二烯与观测相匹配，

对观测的间\对二甲苯与邻二甲苯进行归类合并，与模式二甲苯进行对比分析。

经过上述处理，共得到 5 类模拟与观测相匹配的挥发性有机物。图 2 给出了 8

个站点乙烷、乙烯、异戊二烯、甲苯、间／对二甲苯和邻二甲苯的观测浓度。从

空间分布来看，在珠三角中部地区（广州市监测站、磨碟沙、梁湾、南城元岭、

鹤山和万顷沙站点）的挥发性有机物浓度高，其中甲苯浓度最高。广州市监测站

与磨碟沙站相距较近，其浓度呈现出相似特征。近海站点及山区站点（从化天湖、

杨梅坑站）的 VOCs 浓度显著低于城区站点，VOCs 构成占比也与城区站点有显

著差别，其中乙烷浓度最高。总体上看，在 VOCs 浓度高的城区站点，芳香烃浓

度占比大；在浓度较低的近海或郊区站点，烷烃与烯烃的占比高。 

d01
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图 2  2017 年 9 月 21 日至 2017 年 11 月 20 日乙烷、乙烯、异戊二烯、甲苯、间/对二甲苯

和邻二甲苯 8 站点观测数据浓度分布；a-h 分别为广州市监测站(GZ)、磨碟沙站(MDS)、从

化天湖站(CHTH)、湾梁站(WL)、南城元岭站(NCYL)、鹤山站(HS)、万顷沙站(WQS)、杨梅

坑站(YMK) 
Fig. 2 Concentration distribution of ethane, ethylene, isoprene, toluene, m/p-xylene and o-xylene 
from September 21 to November 20, 2017. a-h are Guangzhou monitoring station (GZ), Modaisha 
station (MDS), Conghua Tianhu station (CHTH), Wanliang station (WL), Nancheng Yuanling 
station (ncyl), Heshan station (HS), Wanqingsha station (WQS), Yangmeikeng station (YMK) 
 

图 3 给出了珠三角地区 8 个站点平均的异戊二烯、乙烯、乙烷、甲苯和二甲

苯观测浓度的日变化特征。可以看出，乙烷、乙烯、甲苯和二甲苯的日变化均呈

现双峰特征。乙烷、乙烯、甲苯和二甲苯在夜晚 20~21 时出现浓度峰值，浓度谷

值出现在下午 13~15 时。乙烷和乙烯在上午 08 时存在一个浓度峰值，甲苯和二

甲苯在白天 10 时存在一个浓度峰值。异戊二烯浓度的日变化特征与其它几类挥

发性有机物有显著的差异，其浓度白天高，夜间低。这可能是由于异戊二烯与其

它几类 VOCs 的来源不同，其主要来源为植物排放，植物体内没有储存，植物排

放速率与合成速率相等，随温度升高和光照强度增大而增大(Karlik et al., 2012; 
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唐孝炎等，2006)。其余几类挥发性有机物的来源主要与工业排放、汽车尾气等

人为活动有关。 

 

 

图 3  2017 年 9 月 21 日至 2017 年 11 月 20 日异戊二烯(ISOP)、乙烯(ETH)、乙烷(C2H6)、
甲苯(TOL)和二甲苯(XYL)站点平均日变化 
Fig. 3 Average daily variation of isoprene (ISOP), ethylene (ETH), ethane (C2H6), toluene (TOL) 
and xylene (XYL) from September 21to November 20, 2017 

 

4  模拟评估 

4.1 气象场模拟效果验证 

为评估本试验中气象要素的模拟效果，选取广州站（经纬度分别为 113.29E, 

23.13N）为评估地点。提取模式中温度、湿度、风向、风速的逐小时数据进行日

平均处理后与气象观测站的逐日资料进行对比。图 4 为广州站于 2017 年 9 月 21

日至 11 月 20 日的温度、湿度、风向、风速的日均模拟值与观测值的时间序列对

比。温度模拟与观测的相关系数为 0.97，模拟值与观测值偏差较小，模拟平均偏

低0.3摄氏度；相对湿度模拟值与观测值的相关系数为0.87，模拟平均偏低3.4%；

对风场的模拟，风向的模拟效果较好，风速的模拟效果稍差，风速模拟值与观测

值的相关系数为 0.86，但存在一定程度的高估，这可能是由于模式中未能充分考

虑城市冠层影响所致，但模拟的风速变化基本处于合理范围内。总体而言，WRF

具备较好的模拟性能，能较好再现主要气象要素（温度、相对湿度、风向和风速）
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随时间的演变，体现了珠三角地区主要气象要素的变化特征，这将为化学传输模

式提供可靠的气象驱动场。 

 

 
图 4  广州站 2017 年 9 月 21 日至 2017 年 11 月 20 日温度（T）、湿度（RH）、风向（WD）

和风速（WS）模拟（红色曲线）与观测（黑色圆点）时间序列；R 为相关系数，RMSE 为

均方根误差，Mobs 为观测平均值，Msim 为模拟平均值，Bias 为平均偏差 
Fig4  The time series of temperature (T), humidity (RH), wind direction (WD) and wind speed 
(WS) simulation (red curve) and observation (black dot) from September 21, 2017 to November 
20, 2017; R is the correlation coefficient, RMSE is the root mean square error, Mobs is the 
observed average, Msim is the simulated average, and Bias is the average deviation 
 

4.2 VOCs 浓度均值的模拟评估 

为了评估模式对珠三角 VOCs 的模拟性能，首先将 2017 年 9 月 21 日至 11

月 20日共计 61天的VOCs模拟平均值与观测平均值进行对比，对比结果见表 1。

从观测上看，甲苯浓度最高，模式能很好再现这一特征。为了评估不同 VOCs

物种的模拟偏差大小，采用偏差百分比作为统计参数。设定偏差百分比= (模拟

值-观测值) /观测值，偏差百分比的绝对值越大，该物种模拟效果越差。从表 1

可以看出，各物种偏差百分比的绝对值从小到大排序为：甲苯<乙烯<二甲苯<乙

烷<异戊二烯。模式对各物种的模拟均存在系统性低估，对异戊二烯低估最严重，

达到 98.4%。模式对于甲苯浓度的模拟偏差最小效果最好，偏差百分比为 0.4%；
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其次为乙烯和二甲苯，偏差百分比分别为 9.1%和 26.6%；乙烷模拟的偏差百分

比为 44.9%。总体来看，模式对强化学活性的异戊二烯的模拟偏差最大，对活性

较弱的乙烷模拟也有较大低估；对于强化学活性的甲苯、乙烯和二甲苯的模拟效

果较好，这些 VOCs 组分的浓度也很高。 

 

表1. 2017 年 9 月 21 日至 11 月 20 日观测值和模拟值日均值、绝对差值及不确定性 

Table 1. Daily mean, absolute difference and uncertainty of observed and simulated values from September 21 

to November 20, 2017 

 异戊二烯 乙烯 乙烷 甲苯 二甲苯 

观测(ppbv) 0.42 1.55 2.37 3.09 2.42 

模拟(ppbv) 0.01 1.41 1.31 3.08 1.78 

差值(ppbv) -0.41 -0.14 -1.06 -0.01 -0.64 

模拟/观测 1.6% 90.9% 55.1% 99.6% 73.4% 

偏差百分比 98.4% 9.1% 44.9% 0.4% 26.6% 

 

4.2 VOCs 浓度时间变化的模拟评估 

为了评估模式对 VOCs 时间变化的模拟能力，图 4 给出了模式和观测的异戊

二烯、乙烯、乙烷、甲苯和二甲苯在珠三角地区 8 个站点平均的小时浓度时间序

列对比。从图中可以看出，模式对乙烯、甲苯和二甲苯的模拟效果均较好，模拟

偏差小，平均偏差浓度为 0~0.6ppbv，模拟与观测具有较高的相关性，相关系数

均大于 0.53。其中，对乙烯的模拟效果最好，能很好的再现乙烯浓度峰值和谷值

以及 10 月底至 11 月间的浓度上升趋势。此外，模拟的甲苯平均浓度量值非常准

确，平均偏差为 0，二甲苯稍次，主要偏差出现在 10 月下旬到 11 月，模拟值出

现明显的低估。整体上看，这三类 VOCs 的模拟变化趋势较为相近，且主要差异

均体现在 10 月 4 日、11 月 6 日和 13 日，模式出现了虚假的浓度峰值。模式对
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乙烷浓度时间变化的模拟性能最差，模拟与观测的相关系数低，并且在 10 月 7

日以后的模拟浓度存在显著的低估，未能很好再现这一阶段的浓度大幅上升特征。

比较特殊的是异戊二烯浓度的时间变化，在整个分析时段，异戊二烯均呈现接近

于零的量值。这很可能是由于本研究模拟采用的排放源清单 MEIC2016 是人为排

放源清单，未包含生物质的动态排放(Li et al, 2014, 2017)。而在珠三角地区，森

林覆盖率高，植物排放是其 VOCs 的重要来源。本文模拟结果表明，在这一区域

忽略生物质排放的影响，可能会对 VOCs 特别是异戊二烯模拟引入显著的偏差。 

 

 

图 5  2017 年 9 月 21 日至 2017 年 11 月 20 日珠三角地区异戊二烯、乙烯、乙烷、甲苯和二

甲苯模拟（红色曲线）与观测（蓝色曲线）时间序列；MB 为平均偏差，RMSE 为均方根误

差，R 为相关系数（下同） 
Fig. 5 Simulation (red curve) and observation (blue curve) time series of isoprene, ethylene, 
ethane, toluene and xylene in the Pearl River Delta region from September 21 to November 20, 
2017; MB is the mean bias, RMSE is the root mean square error, and R is the correlation 
coefficient (the same below) 
 

为了评估模式对 VOCs 浓度日变化的模拟性能，图 6 给出了 2017 年 9 月 21

日至 11 月 20 日的甲苯、二甲苯、乙烯、乙烷和异戊二烯浓度日变化的观测和模

拟对比。模式对乙烯日变化的模拟性能最好，日间 09~16 时模拟与观测曲线相重

合，且均呈现为双峰曲线，模拟的乙烯浓度峰值时间与观测基本一致，均出现在

上午 08~09 时和夜间 21 时。模式对甲苯日间峰值时段的模拟较为准确，模拟和

观测的峰值均出现在上午 10 时，但凌晨时段的浓度有一定低估，夜间的峰值时
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段有所提前，模拟的夜间峰值出现在 19 点，而观测出现在 21 时。二甲苯在 08

时到 23 时时段模拟与观测曲线较为贴近，主要偏差出现在凌晨时段，有明显低

估。模式对乙烷日变化的模拟能力差，相关系数为-0.19，模式在凌晨时段的乙烷

模拟偏差大于其它时段。乙烯、乙烷、甲苯和二甲苯的模拟结果在凌晨时段被低

估，可见模式中对这几个物种在凌晨时段的生成速率有一定低估，化学反应活性

设定在此时段可进行一定的提高。从异戊二烯来看，观测浓度具有明显白天高、

夜间低的日变化特征，这种变化特征与其它几种 VOCs 组分日变化有显著的差异。

第 3 节的分析表明异戊二烯浓度与植物排放有非常密切的关联，其浓度变化受光

照和温度影响大。图 6 中模拟结果未能再现这一日变化特征，进一步表明动态生

物 VOCs 排放的缺失很可能是导致异戊二烯模拟偏差的关键原因。 

 

 
图 6  2017 年 9 月 21 日至 2017 年 11 月 20 日珠三角地区异戊二烯、乙烯、乙烷、甲苯和二

甲苯模拟与观测日变化 
Fig. 6 Simulation and observation of diurnal variations of isoprene, ethylene, ethane, toluene and 
xylene in the Pearl River Delta from September 21to November 20, 2017 

 

4.3 VOCs 浓度空间变化的模拟评估 

为了评估模式对 VOCs 空间变化的模拟性能，图 7 给出了 2017 年 9 月 21

日至 2017 年 11 月 20 日珠三角 8 个站点异戊二烯、乙烯、乙烷、甲苯和二甲苯

模拟均值与观测均值的对比。图 8 给出了该时段珠三角地区异戊二烯、乙烯、乙
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烷、甲苯和二甲苯模拟均值的空间分布与观测站点日均值对比。从异戊二烯来看，

各站点观测浓度均较低，所有站点浓度均在 1ppbv 以下，各站模拟值均接近于零。

从乙烯来看，模式模拟的浓度空间分布与观测站点呈现的浓度分布特征较为一致，

在广州市监测站和湾梁站等珠三角中部地区乙烯浓度较高，杨梅坑、从化天湖、

南城元岭等站点浓度较低，模式能较好模拟出此特征。乙烷模拟结果与乙烯类似，

珠三角中部地区浓度较高，但除杨梅坑站点模拟浓度略高（3.6%），其余各站点

模拟浓度均呈现统一的低估现象，低估范围为 7%～72%。值得特别关注的是甲

苯和二甲苯的模拟观测空间差异，甲苯和二甲苯模拟浓度的空间分布与乙烯和乙

烷模拟浓度的分布非常相似，广州、鹤山和深圳为浓度高值区，其它区域浓度相

对较低。但观测的甲苯浓度分布呈现了几乎反位相的特征，浓度高值出现在南城

元岭和万顷沙，观测二甲苯浓度高值出现在鹤山、万顷沙和南城元岭。 

 

 
图 7  2017 年 9 月 21 日至 2017 年 11 月 20 日珠三角地区 8 站点异戊二烯、乙烯、乙烷、甲

苯和二甲苯模拟（红色柱状）与观测（蓝色柱状）日均值 
Fig. 7 Daily mean values of simulation (red column) and observation (blue column) consist of 
isoprene, ethylene, ethane, toluene and xylene at 8 stations in the Pearl River Delta region from 
September 21 to November 20, 2017 
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图 8  2017 年 9 月 21 日至 2017 年 11 月 20 日珠三角地区异戊二烯、乙烯、乙烷、甲苯和二

甲苯的模拟均值的空间分布（填色）及 8 站点观测日均值（圆点） 
Fig. 8 Spatial distribution of simulated mean values (color filling) and daily mean values observed 
at 8 stations (dots) of isoprene, ethylene, ethane, toluene and xylene in the Pearl River Delta from 
September 21 to November 20, 2017 
 

为进一步探究不同 VOCs 模拟结果空间分布与观测有一定差异的原因，图 9

给出了模式中 2017 年 9 月 21 日至 2017 年 11 月 20 日珠三角地区异戊二烯、乙

烯、乙烷、甲苯和二甲苯的排放源平均值的空间分布。从排放源的空间分布可以

看出，五类 VOCs 均有一致的分布情况，仅在量值上有较大差异，尤其是异戊二

烯，排放源量值比其余物种低 2 ~ 3 个量级，这与模拟结果中异戊二烯的模拟量

值严重低估相对应。将各 VOCs 组分的排放源强度和模拟浓度的空间分布相对比

发现，模拟浓度的空间分布与排放源非常类似，表明排放源的空间分布结构对

VOCs 模拟浓度的空间分布有决定性影响。图 8 中展示的模式对各 VOCs 组分空

间分布面临的不确定性很可能与模式各 VOCs 组分排放源空间分配有关。在实际

大气中，各 VOCs 组分的排放来源具有很大差异，乙烷和乙烯主要来源于汽车尾

气和石油化工，甲苯主要来自于涂料和石油化工，汽车尾气和涂料为二甲苯等主

要来源（陆思华等, 2006），异戊二烯主要来源于植物排放以及生物质燃烧。但在
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模式模拟时，由于缺乏各 VOCs 组分的详细排放数据，往往基于 VOCs 总量来进

行空间分配和各 VOCs 组分的分摊，难以考虑不同组分的详细排放来源差异。这

可能是导致模式对不同 VOCs 组分空间分布呈现复杂不确定性特征的关键原因。 

 

 

图 9  2017 年 9 月 21 日至 2017 年 11 月 20 日珠三角地区异戊二烯、乙烯、乙烷、甲苯和二

甲苯的排放源平均值的空间分布 
Fig. 9 Spatial distribution of average emission sources of isoprene, ethylene, ethane, toluene and 
xylene in the Pearl River Delta from September 21 to November 20, 2017 
 

5   结论 

本文结合嵌套网格空气质量模式预报系统（NAQPMS）和 8 个地面站点的

VOCs 浓度监测数据开展了珠三角地区的 VOCs 模拟评估试验，对乙烷、乙烯、

甲苯、二甲苯和异戊二烯几种关键 VOCs 组分的模拟进行了精度评估。 

评估试验的结果表明，珠三角地区的 VOCs 模拟仍面临极其复杂的挑战，不

同 VOCs 物种的模拟误差呈现出非常复杂的时空分布特征。挥发性有机物种类繁

多，不同种类间化学活性差异大，排放来源构成也异常复杂，时空差异大，模式

化学机制自身的不确定性在气象、排放不确定性的综合作用下，导致 VOCs 模拟

不确定性呈现非常复杂的特征。异戊二烯虽然浓度低，但化学活性强，对臭氧生
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成影响大，现有模式对其浓度量值的严重低估表明模式排放源清单对植物排放处

理存在很大不确定性，需要在模式中细致考虑植物排放的空间分布和随气象条件

的动态变化，才能有效减小异戊二烯模拟的不确定性。模式能够较好再现乙烯浓

度的空间分布特征以及时间变化趋势，同时其模拟的浓度量值也较为贴近实际观

测。模式在甲苯和二甲苯的区域均值及其时间变化上呈现了较好的模拟性能，但

在空间分布模拟上出现了很大的不确定性，表明模式在对不同 VOCs 物种的排放

进行空间分配时可能需要更好考虑不同物种排放构成和来源差异，采取差异化的

空间分布方案。在珠三角地区，烯烃和芳香烃对臭氧生成的加权反应活性非常大

（Ou et al., 2015），因此，本文揭示的烯烃和芳香烃的复杂模拟误差也可能会对

珠三角地区臭氧模拟产生重要影响。 
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