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引言

大气污染对生态系统和人类正常生存与发展造成

严重危害 [1,2]。大气污染物主要包括气态物质和颗粒物

质两类 [3]，大量的研究表明，短时间暴露在高浓度大

气污染物中会引起眼部不适、呼吸困难、心肺疾病和

早产婴儿夭折等严重的短期健康风险 [4,5]，长时间暴露

极有可能引发癌症，会给身体免疫系统、神经系统和

呼吸系统带来永久健康风险 [6,7]。随着工业化、城镇化

的快速发展，大气污染治理面临严峻挑战，近年来，

政府和公众对空气质量实时、准确和快速预测的需求

日益增加。空气质量预测技术对大气污染物在给定时

间空间范围内的浓度进行科学预测，以支撑开展工程

减排、结构减排和管理减排等措施，达到降低大气污

染物浓度的目的；实时的空气质量预测技术可以通过

减少污染物排放和提升健康效应，为个人、组织、社

区带来巨大的社会经济价值 [3]。空气质量预测技术主

要可以分为两类——数值模拟和统计学习，数值模拟

通常可以分为第一代、第二代和第三代空气质量模

型，统计学习可以分为简单经验统计模型和机器学

习。两类方法的目的都是尽可能真实、准确地实现特

定时间、特定区域范围内大气污染物浓度的预测，但

两类方法的原理算法差异较大。数值模拟从大气环境

基础理论出发，以高斯模型、拉格朗日模型和欧拉模

型等为内核，以气象场为驱动，构建模拟真实大气环

境变化的系统，从而预测大气污染物浓度的时空变化

规律；统计学习从统计理论出发，以回归、分类、拟

合和过滤等算法为内核，以历史数据为驱动，寻找多

源异构数据变化的规律，从而预测大气污染物浓度的

时空变化规律。一直以来，数值模拟方法使用更广泛，

但近年来随着人工智能技术的崛起，机器学习、深度

学习在空气质量预测技术领域的应用已逐渐成为研究

热点。

1  空气质量预测技术发展历程

1.1  国际发展历程

1955年6月，为防止大面积空气污染事件的发生，

洛杉矶地区空气质量管理局（LACAPCD）针对洛杉

矶重度烟雾污染建立了 O3 和其他 3 项污染物的三级

烟雾预测预警，这被认为是实时空气质量预测技术的

开端 [3]。20 世纪 60 年代，美、日、德等发达国家均

开始了关于空气质量预测技术的理论和应用研究，并

在随后的几十年中衍生出数十种空气质量预测模型，
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多以高斯模型、拉格朗日模型或欧拉模型为理论基

础，形成了一套完整技术体系暨嵌套气象场模拟—网

格化排放清单制作—空气质量浓度模拟，并完成了三

个代际的迭代，预测范围、预测时序和预测精度也随

之逐步提高。另外，统计学习理论在空气质量预测领

域也得到广泛应用，逐步成为空气质量模型技术体系

中的第 2 条分支。近年来以数值模拟为基础，结合统

计学习的集成模型逐渐成为研究热点，成为空气质量

模型技术体系中第 3 条分支。据此，该领域形成了以

数值模拟为主，统计学习和集成模型并驾齐驱的空气

质量模型技术体系。

（1）20 世纪 60—70 年代。模型发展初期，第一

代城市 / 区域尺度空气质量模型如 ISC、AERMOD、

ADMS 等高斯模型初步建立并发展，此后研发的

ADMS、AERMOD、CALPUFF 等 模 型 的 理 论 内 核

也是这一阶段的成果。20 世纪 60 年代，美国天气管

理局（USWB）第一次通过运用数值天气预报模型

（NWP）对大气停滞和大气污染潜发性进行了预测。

随后美国国家海洋与大气管理局（NOAA）在 1965 年

成立，第二年 25 个国家代表齐聚伦敦参加第一届世

界清洁空气代表大会，商讨关于大气污染和清洁空气

等议题 [8]，空气污染问题逐步走进公众视野，空气质

量预测技术的研究热度逐渐上升。随着美国国家环境

局（U.S. EPA）等一系列机构的成立，一些基于历史

空气质量数据构建的空气质量预测经验统计模型也得

到发展 [9-11]，其中 20 世纪 70 年代早期诞生了第一代

城市 / 区域尺度空气质量模型，20 世纪 70 年代晚期

诞生了第一代全球尺度空气质量模型。第一代模型主

要以扩散参数曲线为基础，采用简单的、参数化的线

性机制描述复杂的大气物理过程，对于模拟惰性污染

物的长期平均浓度有较好的效果 [12]。

（2）20 世纪 80—90 年代。20 世纪 80 年代开始，

随着大气边界层中非线性光化学反应研究的推进 [13,14]， 
对于空气质量预测精度的更高需求推动了第二代短期

和长期全尺度（城市—区域—全球）大气污染物浓度

3D 数值模拟模式的发展，并在 20 世纪 90 年代早期

成功应用于短期 O3 的模拟预测。然而很多国家对于

空气质量预测的需求不断增加，因此在建立覆盖全国

的大气污染物浓度监测、预测网络的推动下，空气质

量预测模型在 20 世纪 90 年代中期进一步更新迭代，

形成了第三代短期和长期全尺度 3D 数值模拟模型。

在相关国家及权威机构的支持下，大气污染物预测技

术得到更加广泛的应用，例如 U.S. EPA 修改了 AQI
指数并建立了 AIRNow 项目，向公众提供实时空气质

量预测结果，随后还发布了关于开展 O3 浓度预测的

指南；加拿大气象服务局（MSC）针对加拿大东部地

区开展了空气质量预测；剑桥大学首次使用大气污染

浓度预测模型支撑了两个平流层局地观测实验的规划

应用。

（3）21 世纪至今。进入 21 世纪，美国通过相关

法案与国会授权等政策手段大力推动了第三代 3D 数

值模拟模式的发展，并通过 NOAA 和 U.S. EPA 的科

研活动进一步推广模型的应用。2002 年，NOAA 在美

国能源政策法案（the Energy Policy Act）和国会的授

权支持下与 U.S. EPA 合作开发覆盖全美的 3D 数值模

拟模式，并把预测结果发布给各州和其所属的预测机

构 [15-22] ；2003 年，U.S. EPA 发布了关于开展 PM2.5 浓

度预测技术的指南；2004 年 NOAA 资助了新英格兰

地区开展 O3 和 PM2.5 浓度预测集成模拟 [18,19]，同年由

NOAA 和 U.S. EPA 联合开发的国家实时空气质量预

测系统（NRT-AQFC）正式部署运行，该系统是第一

个由 CMAQ 模型构成的大气污染浓度预测业务化平

台 [20]；2005 年欧盟开发了 FUMAPEX UAQIFS 模型，

该模型耦合了城市气象、空气质量和人口暴露模型，

并在欧洲 6 个城市得到业务化运用；2006 年有学者开

发了基于神经网络的 PM10 预测模型 [23]；2007 年科隆

大学首次把大尺度反演模型和复杂 3D 数值模拟模型

集成起来进行大气污染浓度预测。

1.2  国内发展历程

相较于国际而言，国内空气质量模型技术的研究

起步较晚，直到 20 世纪 90 年代才开始引进空气质量

预测技术等相关概念，学习使用第一代、第二代、第

三代大气污染物浓度数值模拟模型，但国内空气质量

模型应用研究发展迅速，中国科学院大气物理研究

所、清华大学和南京大学等各类型研究、教学机构都

开发了自主的空气质量预测模型系统，并通过大量

实践和研究开展了模型技术文件和参数化方案的本地

化，逐步开展法规化空气质量模型基础数据、技术文

件、参数化方案等标准化研究，逐步形成我国自主的

空气质量模型技术体系。

（1）20 世纪 60—80 年代。1973 年我国召开第一

次全国环境保护会议，随后成立了原国务院环境保护

领导小组，大气污染问题逐步得到重视 [21]。因环境管

理和决策的重大需求，大气环境容量 [22] 与空气质量

预测 [12] 研究逐步发展起来。这个阶段我国大气环境

领域主要针对大气环境容量、光化学污染机理、酸雨

污染机理和消除烟尘污染技术等几个方面开展了大量
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理论和实证研究，为日后开展空气质量预测奠定了良

好的理论基础。

（2）20 世纪 90 年代至今。90 年代我国煤炭消费

量大幅上升，SO2 排放量和大气中 SO2 浓度随之快速

上升，长江以南出现大面积酸雨区，大气污染防治主

要对象为 SO2 和悬浮颗粒物 [21]。大气环境问题的加

重促进了相关标准的制定及污染物监测水平的提升，

1996 年对《大气环境质量标准》进行第一次修订，将

可吸入颗粒物（PM10）纳入常规污染物 [1,2]。随着监

测手段的完善，精确的监测数据保证了我国空气预测

模型得到进一步发展，针对模型普适性检验的大量研

究为之后的模型改进打下了基础。如孙大伟 [24] 应用

ADMS 模型计算了朝阳市在不同气象条件下的 SO2 日

均浓度，结果显示 ADMS 模型可以得到与实测浓度一

致的结果；杨洪斌等 [25] 在沈阳开展了 AERMOD 空气

扩散模型的应用和验证。此外，不同地区的科研人员

也致力于方法和模型改良，根据当地气象特点或污染

物种类的选择改进模拟方法和模型，使模拟更具针对

性，区域模型的精度不断提高。梁秀婷等 [26] 根据呼和

浩特市 1994—1998 年 5 年间每天的空气质量级别和

气象历史资料创立了一个半定量的大气污染潜式预报

模型，通过与同时期 5 个监测点 TSP 和 SO2 平均浓度

对比，准确率高达 82.7%。这种预测模式的优点是计

算量小，对特殊天气的预报精准度较高，但由于在建

模的时候不会考虑污染源的位置及污染物排放量，可

能会导致对具有潜在高污染的地区预测误差率较高。

早期的统计预测模式探索了污染物与污染物、气

象要素之间的相关性，滕浩宇 [27] 根据南京市和吉林

市 2014 年的日均观测数据，建立了基于统计方法的

PM2.5 与温度、风力、气象因素及常规污染物之间的

多元回归模型，通过模拟预测发现 PM2.5 与风力、天

气、温度、CO、NO2、PM10、SO2 等因素具有相关性，

其中 CO 浓度与 PM2.5 的浓度呈现极大的相关性。大

尺度的污染物源解析也是空气质量模型领域的一个热

点，Hao 等 [28] 利用 ISC3 模式确定了北京市机动车排

放对空气质量的贡献，薛志刚等 [29] 利用 ISC3 模式分

析了电厂脱硫后的大气环境影响。高怡等 [30]、朱凌云

等 [31] 和王书肖等 [32] 应用 Model-3/CMAQ 模型对不

同区域、不同时期和不同减排情景下，不同污染物的

浓度模拟进行了应用和研究，取得较好的效果。韩素

芹等 [33]、周广强等 [34] 和庞杨等 [35] 应用 WRF-Chem
模型对京津冀、长三角等地大气污染物浓度进行数值

模拟。

进入 21 世纪我国结合独特地域条件，创立多个

数值预测模型，如气象科学院研发的 CAPPS 和中国

科学院建立的基于 RADM 模型的高分辨率对流层化

学模式 HRCM。生态环境部环境规划院区域空气质量

实时模拟与管控平台集成了 WRF 气象模型和 CMAQ、

CAMx 空气质量模型，对全国 338 个城市空气质量

进行预测预报。中国科学院大气物理研究所研发了

RAQM 和 NAQPMS，目前上海、北京、深圳等城市

已经开始应用以 NAQPMS 为代表的嵌套网格空气质

量预报模式，并对中国中东部地区雾霾和东亚酸雨中

和效应的时空分布进行模拟分析 [36,37]。南京大学开发

了城市空气质量数值预报模式系统（NJU-CAQPS），

并引入气溶胶模块，实现冬夏两季 PM2.5 浓度时空分

布特征的模拟预测，并依托该模型以南京市为研究

对象，对城市尺度空气质量和灰霾预测开展大量研

究 [38,39]。清华大学、华南理工大学受 EPA 委托，开发

了空气质量达标评估工具（SMAT-CE）和空气污染控

制健康效益评估工具（BenMAP-CE），可以对不同污

染减排情景下的空气质量点位是否满足空气质量达标

要求和健康效应进行量化评估。中山大学依托大气科

学、海洋科学领域的学科优势对局部地区不同污染源

对空气质量的贡献与影响机制开展了相关研究 [40, 41]。

2  空气质量预测技术方法特点

2.1  数值模拟

（1）第一代模型。第一代模型诞生于 20 世纪 70
年代早期，并在 70 年代晚期从城市 / 区域尺度发展到

全球尺度。第一代模型主要是基于质量守恒定律的箱

式模型、基于湍流扩散统计理论的高斯模型和拉格朗

日轨迹模型 [12]，其中高斯模型有 ISC、AERMOD 和

ADMS 等，拉格朗日轨迹模型有 EMKA 和 CALPUFF
等。第一代模型具有运算速度快、算力要求小、易于

操作和长期模拟浓度高的特点，现在仍然得到广泛的

运用；但其结构简单，对于大气环境中大气化学、大

气物理过程的模拟效果较差，无法满足短期、高精度

大气污染物浓度模拟的需求。

（2）第二代模型。第二代模型诞生于 20 世纪

80—90 年代，其主要是基于梯度输送理论的欧拉模

型，使用了网格系统把模拟区域分为三维网格单元，

针对每一个网格单元进行模拟与计算，主要有 CIT、

UAM、RADM、ROM 和 ADMO 等。第二代模型相比

第一代实现了更精细化的空气质量预测，针对每个三

维网格单元考虑了复杂的大气化学、大气物理过程，

模拟结果也更准确；但其结构更复杂，并且只考虑大
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气环境中单一的大气化学、大气物理过程，没有考虑

对于不同大气污染物本身之间的产生、反应和消除机

制，仍有一定局限性。

（3）第三代模型。第三代全尺度模型于 20 世纪

90 年代诞生，其主要是在第二代模型的基础上构建

了基于“一个大气”理念的多模块集成、多尺度网格

嵌套三维欧拉模型 [12]，模型突破了单一物种、单一

模块的限制，针对多尺度网格嵌套单元进行模拟与计

算，主要有 Model-3/CMAQ、CAMx、WRF-Chem 和

NAQPMS 等。在应用过程中，4 阶离散变分方法、卡

尔曼滤波和集成模拟等方法被广泛地与模型进行耦合

来提升大气污染浓度预测的效率。Elbern 等首次使用

4阶离散变分方法对O3 和NO2 观测数据进行资料同化，

并用作大气污染浓度预测模型输入 [42]；Vautard 等首

次把 CHIMERE 和 NWPs 模型集成起来进行 O3 浓度

预测 [43]；Doraiswamy 等使用 CMAQ 集成耦合 WRF
和 MM5 模型对纽约开展 O3 和 PM2.5 浓度预测；取得

了较好效果，并发现采用权重和偏差校正后可以显著

提升预测结果的准确性 [44]；San José 等尝试耦合计算

流体力学模型与大气污染浓度预测模型，并在水平方

向上建立分辨率为 1～10m 的模拟网格 [45,46]，很多研

究开始关注于耦合大气污染浓度预测数值模型与统计

模型，以提高大气污染浓度预测的准确性 [47-50]。第三

代模型精细化程度进一步提高，针对每个三维网格单

元考虑其复杂的大气化学、大气物理过程，可以实现

特定时间、特定区域实时大气污染物浓度模拟，但其

结构复杂，算力要求高，操作难度大。

2.2  统计学习

自 20 世纪 70 年代以来，统计模型一直被运用在

空气质量预测领域，包括多元线性回归、分类树、人

工神经网络、模糊逻辑和卡尔曼滤波器等多种算法，

统计模型一般需要大量的历史数据作为模型输入，不

同的算法可以解决不同的空气质量预测问题。在统计

学习中一类是简单经验统计，另一类是机器学习。机

器学习是在简单经验统计的基础上，通过算法实现计

算机模拟人类学习行为，具有重新组织已有知识结构

使之不断改善自身的性能，相比简单经验统计，机器

学习具有自学习的特点，在空气质量预测技术领域，

通过大量历史数据的输入，训练计算机找到历史数据

特定区域、特定时间内的变化规律，并以此作为依据

对未来空气质量进行预测。

2.2.1 简单经验统计

简 单 经 验 统 计 方 法 主 要 有 3 种： 持 续 模 型

（persistence）、气候学模型（climatology）和经验模

型（empiricism）。持续模型基于一个假设，即今日大

气污染物浓度监测值等于明天的预测值 [49]，模型输入

需要前一天的大气污染物浓度监测值，持续模型具有

计算快、大气环境稳态下精度高、使用便捷和成本低

等优点，但无法适用于天气、排放和空气质量等因素

突变下的预测情景，一般只作为其他预测方法的参考

使用。气候学模型与持续模型很相似，但主要基于大

气污染物浓度与气候学特征高度相关的假设，该模型

需要数年大气污染物浓度和气候学历史数据，优缺点

与持续模型类似，无法对短期、突变的情景进行有效

预测。经验模型是在气候学模型的基础上，进一步建

立气象要素的临界值与大气污染物浓度之间的关系，

即达到某一气象要素的某一临界值表示某一大气污染

物到达某一浓度，需要气象要素的历史数据和预报数

据。这种模型具备其他简单经验统计方法的优点，应

用十分广泛，如 Wolff 等 [21] 在 1978 年开发了经验统

计模型用于预测美国东北地区臭氧最大日浓度，而

且准确度有所提高，是一种有效预测重污染天气的

方法。但该模型无法预测大气污染物浓度的具体数

值，无法预测多种复杂气象条件下高敏感度污染物的

浓度。

2.2.2 机器学习

（1）分类回归树（CART）。CART 是决策树的一

种实现，是一种二分递归分割技术，把当前样本划分

为两个子样本，使得生成的每个非叶结点都有两个分

支，因此 CART 算法生成的决策树是结构简洁的二叉

树。CART 算法主要分为两个步骤，包括将样本递归

划分进行建树过程，以及生成决策树后用验证数据进

行剪枝的过程。在空气质量预测中，通过选取特征，

计算每个特征的基尼系数，选择基尼系数最小的特征

及其对应的切分点作为最优特征与最优切分点，然

后再重复以上计算步骤，直到叶节点满足停止条件。

Burrows 等 [22] 开发了基于决策树的夏季地表臭氧浓度

统计预测模型，通过输入多年气象站点数据，决策树

模型找到近地层中与夏季地表臭氧浓度具有高度相关

性的气象因子，以达到准确预测夏季地表臭氧浓度是

否超过最大地表臭氧浓度限值标准，此模型在加拿大

多地得到实证应用。分类回归树具有计算快、分类准

确、算力要求低等优点，也能保证一定的准确度，但

无法准确预测大气污染物浓度极值，在观测数据受限
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的情况下模型使用也同样受限。

（2）回归模型（Regression）。回归模型从一组数

据出发，确定某些变量之间的定量关系式，建立数

学模型并估计未知参数，回归的目的是预测数值型

的目标值。它的目标是接受连续数据，寻找最适合数

据的方程，并能够对特定值进行预测。常见的回归

模型包括线性回归、局部加权线性回归、岭回归和

逻辑回归等。Coburn 等 [51] 基于多元非线性回归开发

了臭氧浓度预测模型，使用五年历史数据对模型进

行校验以后，模型对日 1 小时最大臭氧浓度的预测

效果得到较好提升，平均绝对误差（MAE）稳定在

21.7～12.1ppb ①。回归模型具有计算快、易操作、运

行成本低等优点。但空气质量预测中存在大量简单线

性回归模型无法模拟的非线性问题，且回归模型通常

需要大量、连续的历史数据，对数据数量、质量要求

较高。

（3）人工神经网络（ANNs）。人工神经网络是基

于生物学中神经网络的基本原理，在理解和抽象了人

脑结构和外界刺激响应机制后，以网络拓扑知识为理

论基础，模拟人脑的神经系统对复杂信息的处理机制

的一种数学模型，也被称作深度学习模型。它实际上

是一个由大量简单元件相互连接而成的复杂网络，具

有高度的非线性，能够进行复杂的逻辑操作和非线性

关系实现的系统。神经网络系统分为三层结构：输入

层、隐含层和输出层，其主要的处理过程是在输入层

输入样本数据，在隐含层处理数据，在输出层得到结

果，如果误差过大则需要调整神经网络的权值返还到

隐含层里继续处理，直至结果符合预期。在空气质量

预测中，人工神经网络模型与传统的预测模型相比具

有自适应学习能力，可以有效处理大气环境中的非线

性问题，而且其计算成本较数值模拟更低；但人工神

经网络对于污染物浓度极值模拟效果较差，其模拟准

确度直接与计算成本相关，计算成本投入越多准确度

越高，而且在建立模型的过程中会出现无法收敛的问

题。其中基于长短期记忆循环神经网络（LSTM）的

时间序列预测是一类重要应用，LSTM 是一类特殊的

递归神经网络，其核心特点是用上一时刻学习到的信

息进行当前时刻的学习，因此对于空气质量数据的时

间序列预测效果较好。近年来相关研究逐渐增多，如

Perez 等 [23] 开发了一种基于人工神经网络的统计预测

模型，对 PM10 浓度进行了预测，并在智利得到实证

应用；VIOTTI 等 [52] 和 Sang[53] 等利用 BP 神经网络预

测模型对空气中的臭氧进行浓度预测，结果表明这种

模型对空间浓度的变化趋势预报准确。随着人工智能技

术的崛起，近年来基于人工神经网络的空气质量预测再

度成为研究焦点，其可能成为解决“情景减排—浓度预

测—来源解析—响应措施—减排落地”分钟级响应的

关键技术。

（4）模糊逻辑（FL）。模糊逻辑模型是一种让人

工智能按照人的思考方式去考虑推理模糊概念问题的

模型。通过模糊集合，使得一个变量可能同时属于多

个集合，每个集合部分占有这个变量，将一个具体的

离散值模糊化，再通过许多不同角度的模糊规则去解

释模糊集合，使模糊集合中的变量计算得到一个确定

的值，达到去模糊化的目的。模糊逻辑模型在空气质

量预测中运用较少，部分国外学者通过引用模糊克里

金模型中的半统计隶属函数对空气质量进行预测，并

结合进化遗传算法（GAs）匹配不同污染物与不同函

数关系，以达到提高模型预测效率的目的 [54,55]。该模

型与人工神经网络特点类似。

（5）卡曼滤波（KF）。卡曼滤波是一种对含有

不确定信息的动态系统走向做出有根据的预测的模

型。在连续变化的系统中使用卡尔曼滤波是非常理想

的，它具有占用内存小的优点，并且速度很快，很适

合应用于实时问题和嵌入式系统。Chenevez 等 [56] 在

丹麦气象学院的资助下开发了基于卡尔曼滤波器的臭

氧浓度预测模型，并于丹麦气象学院数值模型（DMI-
HIRLAM）结合实现空气质量预测，该模型的回归方

程通过 6 个空气质量监测站点数据校验，形成了 4 类

回归方程组合，预测效果较好，并在哥本哈根得到应

用。卡曼滤波模型可以在考虑不确定性的基础上给出

准确的预测，特别是基于时间序列的空气质量预测，

其缺点是对于高度非线性的系统模拟效果较差。

2.3  集成模型

在数值模拟和统计学习的基础上，有学者尝试把

两类方法结合，以实现快速、准确的实时大气污染物

浓度模拟。这类模型主要是通过统计学习的方法对数

值模拟结果进行评估、修正，大量的数值模拟历史数

据可以作为统计模型的输入。

国内相关研究从 20 世纪 90 年代开始逐渐起步，

王芳等 [57] 构建的北京市 PM10 的遗传神经网络预测模

型的预测精度与美国第三代空气质量模型 CMAQ 进

行比较，结果表明两者预测结果精度相当；Zhu[58] 等

① ppb（part per billion），1ppb=10-9，即十亿分之一，是一个无量纲量。
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使用 ARMA 预测 PM2.5 的浓度，并使用 BP 神经网络

模型学习 ARMA 预测的误差，最终 PM2.5 浓度的预测

值即为二者加和。这些基于数值预测构建的模型科学

性极强，能够对空间污染物浓度的时间和空间进行定

量分析，但是需要很多相关数据，且计算困难，同时

海量数据的输入也需要大量的时间。经过一段时间的

耦合，可以通过统计模型替代一部分数值模拟运算，

以达到减少数值模拟次数、降低运算成本的效果。清

华大学王书肖教授课题组 [59] 借助统计方法对“排

放—浓度”非线性关系进行了显示表征，建立了高阶

多项式的响应曲面模型（pf-RSM），将化学传输模式

（CTM）仿真次数减少 60%。基于该成果，王书肖课

题组与微软亚太研究院 [59] 合作采用卷积神经网络的

方法（CNN）建立了基于深度学习方法的响应曲面模

型（deepRSM），该研究基于两个 CTM 模拟的浓度空

间分布建立各网格点“排放—浓度”响应函数，大大

提高了计算效率，扩展了该模型的应用范围。

3  存在问题分析

（1）空气质量预测技术发展迅速，技术门槛不断

提高，使用成本不断增加。数值模拟是空气质量预测

技术的主流方法，其经过三代模型迭代，已形成成熟

的技术体系，即嵌套气象场模拟—网格化排放清单制

作—空气质量模拟，气象场是模型的驱动场，网格化

排放清单把各类污染源排放按照一定机制分配到网格

中，污染物浓度模拟是使用模型对大气环境中的复杂

大气物理、大气化学反应进行模拟。随着计算机技术

的发展，空气质量预测技术门槛不断提高，构建一套

大气污染物浓度数值模拟与预测技术体系需要完成模

型集成部署、代码编译、参数化方法调试、模型运行

和结果验证等步骤，以上均需要在基于 Linux 系统的

高性能计算服务器上开展，是一个计算机科学、大气

科学和环境科学等多学科交叉的领域，对于模型使用

者的综合能力要求较高；基于统计理论的机器学习等

方法，对于大气环境的复杂反应机理知识要求不高，

但要求模型使用者可以有机地结合统计与算法理论，

正确、准确地使用、调试各类机器学习算法，从数据

的角度发现历史数据分布、发展、运行的规律，从而

对未来进行模拟预测。机器学习模型的性能与超参数

直接相关，超参数是在建立模型时用于控制算法行为

的参数，超参数调优的越好，得到的模型就越好，超

参数调整的过程不确定性较大，不同参数组合下的模

型运行结果往往无法重复。另外，决策机构和管理机

构对于空气质量预测的速度和准确度需求不断提高，

对于数值模拟来说是投入更多、更快的高性能计算机

服务器，对于统计学习来说是输入大量的历史数据、

使用更复杂的迭代算法，以上都会极大地增加空气质

量预测的成本。

（2）原始数据多源异构，模型输入数据欠缺标准

化。对数值模拟和统计学习方法来说，多源异构的原

始数据都会造成模拟结果不具有可比性。数值模拟方

法中网格化清单的制作需要收集区域、行业、部门的

大气污染物排放量数据，其网格化过程中需要收集交

通、能源、产业和自然资源等社会经济数据。目前排

放量数据和社会经济数据数出多门，原始数据多源异

构，根据原始数据制作的网格化排放清单也就有所差

异。例如，中国环境科学研究院、清华大学和中国科

学研究院大气物理研究所等机构均有独立的排放清单

数据，同一研究区域内使用不同排放清单数据所得到

的大气污染物浓度模拟结果往往差异较大。对于统计

学习方法来说，统计学习通常把长周期气象数据和大

气污染物监测数据作为输入数据，多源异构的原始数

据作为输入数据投喂给模型进行训练所引起的模型预

测结果波动大，同一学习拟合过程难以重复。

（3）模型参数化方案缺少技术规范指导，预测模

拟结果可比性差。数值模型方法需要针对给定区域和

给定时间的模型选取不同的参数化方案，目前国内很

多研究在开展空气质量预测时对于参数化方案的选择

仅限于通用方案。我国大气污染物浓度监测网络的建

设近年取得显著成果，但 PM2.5、PM10 和 O3 等主要

大气污染物的历史监测数据还比较欠缺，缺乏长周期

的观测数据对于参数本地化造成较大困难。参数本地

化的工作开展也较少，生态环境管理部门也未针对参

数化方案的选取给出相应的技术规范指导。通过数值

模拟方法开展空气质量预测还处在“百家争鸣”的阶

段。统计学习算法模型中有大量参数需要调试，我国

目前对于使用机器学习、深度学习等经典算法开展空

气质量预测的核心参数率定的研究还较少，大量研究

的参数方案无法复制。

（4）模拟结果评估指标和方法不一，模拟结果业

务化程度低。针对数值模拟和统计学习两类方法的预

测和模拟均可以采用离散统计和分类统计来进行统

计学评估，以达到理想的模拟预测效果。目前国内

外研究所采用的统计评估指标多达数十种，离散统计

包括相关系数、平均偏离（MB）、平均绝对总误差

（MAGE），分类统计包括准确率、偏离率、虚警率

等。评估指标是决定模拟预测结果的重要手段，直接

决定预测模拟结果是否科学、有效。不同统计指标评
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估的预测结果难以具有可比性，导致模拟结果业务化

的程度较低。

（5）模型技术文件与工具解读不一，缺乏本土

化、标准化模型辅助技术文件。模型技术文件与工

具包是模型使用最重要的参考资料，目前针对空气质

量模型的技术文件和工具包大多是基于国外原版文件

的翻译，对于模型本土化的应用缺乏本土化、标准化

的技术文件和工具包支撑，某种程度会导致模型“水

土不服”、模拟结果误差较大和结果难以重复等问题。

另外，不同科研工作者对于模型技术文件和工具包的

使用解读也存在偏差，造成模型在不同领域、不同专

业的使用和推广有所差异，进而出现模型使用“百家

争鸣”的局面。

4  展望与建议

（1）推动机器学习等人工智能方法在空气质量预

测领域的应用。统计学习方法一直在空气质量预测领

域有所应用，近年来机器学习等人工智能方法在该领

域的应用重新成为热点。机器学习和深度学习被看作

满足分钟级快速、准确空气质量预测的解决方案之

一。机器学习从统计理论和数据科学的角度出发，不

考虑大气环境中大气化学等复杂反应机理，而是通

过产品产量、资源消耗和气象要素大数据输入，通过

算法寻找输入数据的分布规律，并对未来大气污染物

浓度进行预测。因此计算速度大幅提升，计算成本大

幅下降。机器学习方法的深化应用，是丰富空气质量

预测方法的重要方向，也是服务生态环境管理部门科

学、精准治污需求的重要手段。

（2）推进搭建数值模拟和统计学习两类方法集成

的预测技术体系。随着管理决策部门对于浓度预测更

加精细化的需求，构建结合数值模拟与统计学习的空

气质量预测技术方法体系是未来的发展方向。通过数

值模拟实现对大气环境中大气环境复杂反应机制的模

拟，以机器学习等人工智能方法进行评估和检验，缩

短数值计算时间，降低计算成本。目前已经有很多学

者开展了两类方法集成预测的技术方法，建议针对大

气污染物浓度模拟的新形势，推进相关集成预测技术

体系业务化落地。由于收集特定范围尺度内具有时间

序列的数据是一大难点，因此如何将多源异构数据在

空间、时间上进行融合并构建标准化排放清单也是未

来研究需要解决的问题。

（3）建立全面的空气质量预测方法技术规范体

系。2020 年生态环境部发布《环境空气质量数值预报

技术规范》（HJ 1130—2020），该标准对环境空气质

量数值预报模式的基本要求、运算处理、效果评估等

内容进行了规定，是该领域首次发布相关技术规范标

准，是我国空气质量预测模拟业务化标准体系建设的

重要开端。目前该标准仅针对数值模拟方法提出了相

应的技术规范和指导，机器学习等新一代人工智能方

法相关技术规范还是空缺，建议加快推进空气质量预

测方法技术规范体系的构建，把数据输入、模型训练

和结果评估等模拟预测过程标准化。
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Evolution and Development of Air Quality Prediction and Simulation 
Technology
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Abstract: In recent years, China’s environmental problems have become increasingly noticeable, and the problem of air pollution 
has become particularly prominent. The air quality prediction method can predict the concentration of pollutants in a certain area 
in advance, and its development is very rapid. This article introduces the principles and cases of some commonly used air quality 
prediction techniques, summarizes their results and limitations, and proposes prospects for future development. Air quality prediction 
methods are divided into two categories: numerical simulation and statistical learning. Numerical models can usually be divided 
into first, second and third generations. Statistical learning can be divided into simple empirical statistical methods and machine 
learning. The purpose of the two types of methods is to achieve the prediction of air pollutants in a specific time and within a specific 
area as truthfully and accurately as possible, but the principles and algorithms of the two types of methods are quite different. This 
research systematically sorts out the evolution progress and development status of air quality prediction technology, looks forward 
to the development trend of air quality prediction technology, analyzes the importance of establishing and perfecting air pollutant 
concentration prediction standards and regulations, and gives relevant reference suggestions.
Keywords: air quality; concentration prediction technology; evolution; development


