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背景介绍



背景介绍



大气化学模式是一种数学工具，建立在科学的理论和假设

之上，用数值方法描述大气污染物的物理化学过程，用数值

方法模拟计算得到大气化学组分的时空分布。

物理模型 数学模型

数值解法 程序代码

模式原理——什么是大气化学模式

大气化学模式



从真实物理问题到理想模型

大气化学模式的物理模型



欧拉坐标系中的物质守恒方程
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难于求得解析解，需数值求解

大气化学模式的数学模型



欧拉型模式网格划分（连续空间的离散化）

方程的求解：时空离散化

1）网格划分

2）差分近似微分

3）物理化学过程参数化

4）算符分离

基本方程的求解



排放

X方向平流

Y方向平流

Z方向平流

Z方向扩散

XY方向扩散

湿清除

化学反应
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算符分离



垂直层：地形追随坐标 水平网格：等经纬度

模式网格设置



并行计算和数据通讯



模式框架和主要物理化学过程



模式框架和主要物理化学过程



模式物理化学过程和计算代码——主程序结构

（1）变量声明

主程序main.f90

（2）读入设置参数

（3）划分并行区域

（4）分配变量内存

（5）设置或读入初值

（6）DO it=1,ntt 时间积分

•排放

•平流和扩散

•气相化学和非均相化学

•气溶胶过程

•干湿沉降

•液相化学

ENDDO 时间积分

•模式输出



模式物理化学过程和计算代码——排放

外部输入：SO2、NOx、NH3、CO、VOC、BC、POC、一次PM2.5和PM10

在线计算：DMS、VOC、海盐、沙尘

模式计算的DMS排放速率
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平流输送将周边污染物输送到当地，使当地污染
物浓度升高。
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C 随 Z 增加而减小，若

扩散使低层污染物浓度减小；

若K变小，意味着大气扩散能力差，低层
污染物浓度增大。

模式物理化学过程和计算代码——平流和扩散



输送 扩散

模式物理化学过程和计算代码——平流和扩散

输入变量：风速、温度、气压、浓度 输入变量：扩散系数、浓度



PM2.5输送和扩散



OH

PM2.5

O3

Acid 
rain

…

PMOrganicOHVOCs →+

][)(

][

34424

322

NONHorSONH

NHOHNOorSO

→

++

32

422

HNOOHNO

SOHOHSO

→+

→+

322

22

22

22

;

...

...

OOOONOhNO

NONORO

OHNONOHO

bROaHOVOCOH s

→++→+

+→+

+→+

++→+





模式物理化学过程和计算代码——气相化学



• 大体可分为特定化学机理[如MCM]和归纳化学机理[按分子结构(CBM)、

VOCs与OH反应活性等(SAPRC、RADM、RACM)归纳]两大类。

• CBM、 SAPRC 、 RADM 、RACM、 MCM均经大量烟雾箱实验数据

验证 ( Dodge ,  2000 )。

• IAP-AACM可选择使用CBMZ机制或简化化学机制（主要考虑硫化学）
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模式物理化学过程和计算代码——气相化学



KPP工具集成不同复杂程度气相化学机制

最简化学机制 中等复杂化学机制 精细复杂化学机制

长期耦合模拟 短期耦合模拟 短期模拟和
重点污染个例

⚫编译KPP和生成代码

✓最简化学机制（读入氧化剂，主要考虑硫化学）
✓中等复杂机制（读入氧化剂，模拟硫酸盐、硝酸盐、铵盐）
✓详细化学机制（CBMZ机制，详细模拟气相化学）

⚫编写化学反应方程

⚫化学机制耦合接口

⚫代码使用宏定义

⚫增加编译选项

⚫设计物种匹配算法



模式物理化学过程和计算代码——气相化学

输入变量：温度、气压、反应速率、气体浓度

输出变量：气体浓度



液相化学是硫酸盐的主要生成途径

pH < 5, H2O2氧化途径起主导作用; 

pH > 5, O3氧化起关键作用; pH = 6, O3比H2O2氧化速率快10

倍。pH较高时, O2经Fe和Mn催化氧化途径可能起重要作用。

NO2浓度较低时, 其对S(IV)氧化不重要。

SO2液相氧化速率为10~18% h-1, 气相氧化速率约0.4~3% h-1, 

云和雨滴吸收SO2及随后的氧化对酸雨形成起重要作用。

J. H. Seinfeld & S. N. Pandis (2006) Atmospheric Chemistry and Physics: From Air Pollution to Climate Change, John Wiley & Sons, Inc.

模式物理化学过程和计算代码——液相化学



模式物理化学过程和计算代码——液相化学

输入变量：温度、气压、云水含量、气体和气溶胶浓度

输出变量：气体和气溶胶浓度



非均相化学反应及参数化

A: 单位体积空气中颗粒物表面积; rp: 颗粒物半径; Dg: 某气体分子扩散系数; : 某气

体分子平均速度; : 摄取系数/表面反应概率。

Jacob D J (2000) AE, 34: 2131-2159.

仅在颗粒物表面发生的反应, 反应速率与颗粒物表面积(表面积密度)有关。

模式物理化学过程和计算代码——非均相化学



云中清除

云下清除

湿沉降：污染物通过降水或雾迁移到地表的过程

模式物理化学过程和计算代码——湿沉降



模式物理化学过程和计算代码——湿沉降
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参数化公式：

输入变量：温度、气压、云水和雨水含量、降水强度、气体和气溶胶浓度

输出变量：气体和气溶胶浓度



• 通过计算干沉降速率Vd来参数化

• 干沉积过程一般包含三步：

1) 从近地层通过空气动力输送至准层流层

(非常薄); 

2) 准层流层中通过分子(气体)或布朗运动

(颗粒物)输送至地表/冠层表面;

3) 地表/冠层表面吸收。

J. H. Seinfeld & S. N. Pandis (2006) Atmospheric Chemistry and Physics: From Air Pollution to Climate Change, John Wiley & Sons, Inc.

空气动力学阻力

准层流层阻力准层流层

冠层阻力

模式物理化学过程和计算代码——干沉降
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模式物理化学过程和计算代码——干沉降

输入变量：地面温度、气压、辐射通量、土壤和边界层参数、气体和气溶胶浓度

输出变量：气体和气溶胶浓度



VOCs

二次有机气溶胶
硫酸盐，硝酸盐
黑碳等

H2O

SVOCs

SOA

NO, SO2

NO，SO2

HONO

NO3
2-,  SO3

2-，SO4
2-

hv
PM2.5

OH, H2O2, O3

涉及大气氧化过程、成核和气粒转化、表界面多相过程

霾化学研究进展，葛茂发，《2014-2015化学学科发展报告》

模式物理化学过程和计算代码——气溶胶过程



模式物理化学过程和计算代码——气溶胶过程

输入变量：温度、气压、相对湿度、气态前体物
（VOC、H2SO4、HNO3、NH3）和气溶胶浓度

输出变量：气态前体物和气溶胶质量浓度

模式的气溶胶主要包括：海盐、沙尘、黑碳、有机碳、硫酸盐、硝酸盐、铵盐

若采用分档气溶胶模块，

模式可模拟气溶胶数浓度



模式可选择使用的气溶胶方案

⚫选项1：分四档的海盐沙尘+两个静态模态的人为气溶胶，计算海盐和
沙尘的分档质量浓度及人为气溶胶的质量浓度

⚫选项2：精细分档气溶胶模型，海盐分20档、沙尘分15档、二次粒子
分40档、BC和OC分28档，计算气溶胶的质量浓度和数浓度

两个选项的有机气溶胶方案可选择使用简化模型、两产物模型或基于
挥发性分级的有机气溶胶模型



⚫网格化源排放：CO、NO、NO2、SO2、NH3、VOCs、PM等，

可选择使用不同时间分辨率（具有月变化、日变化或小时变化）

的排放数据；

模式输入：排放清单、下垫面数据和气象场变量

⚫下垫面数据：地形、土地利用等，静态数据，不随时间变化；

⚫气象变量：风向、风速、温度、湿度、气压等，一般采用小时

分辨率的数据或者由AGCM实时提供。



⚫气体、气溶胶浓度的时空分布

⚫干沉降量、湿沉降量

⚫诊断量：AOD、消光系数、O3净生成率、PH值、能见度等

⚫过程分析、源识别与追踪输出

数据输出



模式编译和运行

修改配置文件：

（1）模拟起始时间

（2）模拟时长

（3）模式物理化学过程配置

（4）模式网格参数

（5）模式的输入和输出频率等

编译运行：

（1）make clean

（2）make

（3）提交任务（AACM.exe）



应用案例：SO2和硫酸盐与观测对比

CBM-Z(WRF气象场) 简化版（WRF气象场） 简化版(IAP-AGCM气象场)

➢简化化学机制能基本再现复杂机制的主要特征

➢耦合模式模拟结果能基本再现观测的SO2和硫酸盐浓度



应用案例：气溶胶组分和AOD空间分布

(Wei et al., ACP, 2019)



应用案例：和MICS-Asia模式比较



应用案例：中国地区PM2.5和O3时空变化

PM2.5

O3



应用案例：模式重现冬季重污染过程



应用案例：沙尘模拟预报



应用案例：沙尘模拟预报



应用案例：全球气溶胶数浓度时空变化

气溶胶数浓度空间分布



应用案例：重大活动保障
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