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一、区域高精度大气污染模式
分系统功能



基于地球科学理论和专用物理分区大规模计算设备，

发展具有坚实物理数学基础的高精度先进大气污染数值

模拟软件，实现大气污染复杂物理化学过程的多种复杂

相互作用和反馈问题的高精度模拟和预测，显著提升我

国解决关键大气污染科研和应用问题的能力

一、区域高精度大气污染模式分系统功能



模拟大气污染复杂物理化学过程的相互作用，预报
空气质量，量化解析污染来源。

由4个子系统，41个模块构成

空间分辨率：全国3KM，重点区域1KM；

垂直层数：不少于30层；

气溶胶微物理过程模拟分档：不少于30档；

非均相化学反应方程数：不少于20个；

气相化学反应数：不少于100个 ；

污染来源追踪源区数：不少于20个；

一、区域高精度大气污染模式分系统功能

区域高精度大气污染模式分系统组成图



 分系统通过4个子系统进行相互协调

分系统各子系统流程



分系统内部接口

 分系统内部接口包括4个子系统之间的数据接口



子系统1 大气污染模拟总控与初始化子系统

 该子系统由坐标转换模块、算符分离模块、模拟总控、计
算初始化、随机扰动、气象污染耦合、区域全球嵌套和数
据标准化输出共8个模块组成。



 该子系统由污染物动态排放、平流输送、湍流扩散、气相化学、
液相化学、非均相化学、干沉降、湿沉降、无机气溶胶热力学、
二次有机气溶胶、气溶胶粒径分档、气溶胶消光系数计算等共
21模块。

子系统2 大气污染物理化学过程模拟子系统



 该子系统由集合预报、概率预报、敏感性分析、不确定
性分析、污染来源在线追踪解析、污染源偏差订正、大
气环境容量计算等共10个模块。

子系统3 大气污染模拟集成分析子系统



 该子系统由大气污染模拟CPU 并行加速模块和大气
污染模拟DCU并行加速模块共两个子模块组成。

子系统4 大气污染模拟异构加速计算子系统



二、各部分常用功能和应用介绍



子系统1 大气污染模拟总控与初始化子系统

1 支持区域模式、全球区域嵌套
2 支持气象、排放、化学反应系数扰动反扰动施加
3 数据标准化输出



1.支持区域模式、全球区域嵌套

通过系统设置文件中的lglbrun参数来控制

lglbrun = .false.  运行区域案例



1.支持区域模式、全球区域嵌套

通过系统设置文件中的lglbrun参数来控制

lglbrun = .true.   运行全球、区域嵌套案例

第一层设置为全球，其余层为区域层



1.支持区域模式、全球区域嵌套

 和系统1联调过程：
1）系统1 生成数据
2）生成动态边界数据（常用O3, CO , NO2，SO2等）
3）运行区域大气污染模式,使用动态边界条件



动态边界 PM2.5

全球区域嵌套 PM2.5

动态边界 SO2

全球区域嵌套SO2

1.支持区域模式、全球区域嵌套

动态边界、全球区域嵌套 （360 x180, 225x120）
时间：2020.01.01 00  - 2020.01.09 00



功能：

各参数误差概率分布，随机抽

取集合样本，

供敏感性分析、不确定性分析

和集合预报使用

扰动的变量个数：

气象变量8个

初始值6个

化学反应变量173个

优点：

程序模块化封装

输入文件配置灵活

代码模块调用 编码

总控与初始化子系统-随机扰动模块

2.支持气象、排放、化学反应系数扰动施加



2.支持气象、排放、化学反应系数扰动施加

通过系统设置文件中的L_pertb_meteo等参数来控制

L_pertb_meteo = .true. 对气象变量进行扰动



3.支持标准化输出

通过系统设置文件中的iopt_output, iopt_nc等参数来控制

iopt_nc = 1， 输出nc格式数据



3.支持标准化输出

通过系统设置文件中的iopt_output, iopt_nc等参数来控制

iopt_nc = 1， 输出nc格式数据

grd格式输出作图 1km分辨率 nc格式输出作图 1km分辨率



子系统2 大气污染物理化学过程模拟子系统

1 支持二维、三维排放文件读取
2 完善平流输送，支持新版walcek等方案反扰动施加
3 气相化学-气态污染物化学过程模拟
4 非均相化学-颗粒物表面化学过程模拟
5 气溶胶动力过程设置
6 气体气溶胶干沉降过程模拟
7 气体气溶胶湿沉降过程模拟



1.支持二维、三维排放文件读取

通过系统设置文件中的lrd_emit3d参数来控制

lrd_emit3d = .false  排放读取方案采用二维排放文件



1.支持二维、三维排放文件读取

通过系统设置文件中的lrd_emit3d参数来控制

lrd_emit3d = .true  排放读取方案采用三维排放文件



2.完善平流输送，支持新版walcek等方案

通过系统设置文件中的flagadv参数来控制

flagadv = ‘walcek_all’ 气象选择新版walcek方案

 垂直平流较为完善

 考虑地图放大因子的影响



2.完善平流输送，支持新版walcek等方案

通过系统设置文件中的flagadv参数来控制

flagadv = ‘walcek_all’ 气象选择新版walcek方案

全国3公里
新版平流模块
臭氧 1小时

全国3公里

原平流模块，仅
水平平流
臭氧

全国3公里

原平流模块，水平、
垂直平流
臭氧



气相化学模块：CBM-Z前体物气相化学反应173个

分类 化学反应系数计算代码

生物源 rk_bio(1)  = ARR(2.6e-11, 409.)

20个 rk_bio(2)  = ARR(1.2e-14, -2013.)

rk_bio(3)  = ARR(3.0e-12, -446.)

……

rk_bio(19) = ARR(7.44e-17,821.)

rk_bio(20) = ARR(6.642e-12,-175.)

分类 化学反应系数计算代码

海洋 rk_mar(1)   = 9.60e-12 * exp(-234./te)

35个 rk_mar(2)   = 1.40e-13 * exp(500./te)

rk_mar(3)   = 1.26e-11 * exp(409./te)

……

rk_mar(33)  = 0.0 

rk_mar(34)  = 0.0

rk_mar(35)  = 0.0

物理化学过程模拟子系统-气相化学模块

 污染物种类 74

 支持CBM-Z、简单硫化学

机制

 CBM-Z气相化学支持

LSODE、MBE、

Rosenbrock等求解器

分类 化学反应系数计算代码

背景大气 rk_com(1) = rk_photo(jphoto_no2) 

74个 rk_com(2) = rk_photo(jphoto_no3)

rk_com(3) = rk_photo(jphoto_hono)

……

rk_com(72) = (4.0e-12)

rk_com(73) = ARR(4.5e-13, 1000.)

rk_com(74) = rk_param(jc2o3)

分类 化学反应系数计算代码

城市 rk_urb(1) = 8.1e-13 

44个 rk_urb(2) = rk_photo(jphoto_aone) 

rk_urb(3) = te**2*ARR(5.3e-18, -230.) 

……

rk_urb(42) = rk_param(jnap)

rk_urb(43) = rk_param(jxo2) 

rk_urb(44) = 1.0e-11

3.气相化学-气态污染物化学过程模拟



如：重污染时段高相对湿
度促进了SO2向硫酸盐转化

 包括4类气溶胶表面：硫酸盐; 黑炭; 沙尘; 海盐

 28个反应、14个物种

 摄取系数：温度和湿度相关的动态系数，比之前单一系数值

更符合实际

4.非均相化学-颗粒物表面化学过程模拟



气相化学模块：CBM-Z，改进高性能求解器；设定反应场景，根据不同场景调整参与反应的物种和反应方程

3&4 气相化学-非均相化学设置

模块总体设置：

通过修改namelist参数chem_opt，来选择不同的化学机制和计算方式

chem_opt = 

1 （采用cbmz机制，74个以上反应物种，最多201个反应，计算采用lsode求解器）

2  （采用更新版cbmz机制，71个反应物种，199个反应，计算采用rosenbrock求解器）

3 （反应机制同chem_opt =2，计算采用DCU异构计算）



气溶胶微物理过程模拟分40档，实现质量浓度和数浓度模拟、颗粒物及其组分谱分布模拟，

气
溶
胶
分
40

档
编
码

物理化学过程模拟子系统-气溶胶分档模块

颗
粒
物
形
成
与
粒
径
大
小
演
变

5.气溶胶动力过程模拟



5.气溶胶动力过程设置

通过系统设置文件中的lapm等参数来控制

Lapm = .true.， 打开气溶胶微物理过程模拟



污染物干沉降的计算

干沉降通量：

干沉降速度：

空气动力学阻力：

冠层阻力：

湍流层

冠
层

粘性副层

 考虑由于重力、湍流运动、热运动、惯性力和静电力的作

用，污染物在大气中输送扩散时被地面阻留，形成连续不

断的由大气向地面的质量迁移的干沉降过程。

6.气体气溶胶干沉降过程模拟



云内清除
考虑对流、溶解、
碰并、液相反应

Gas、
aerosols

Gas, aerosols

云下清除
考虑雨滴对气溶
胶粒子的碰并

云内清除模块：
CMAQ模式中云

水化学模块

云下清除模块：
基于实际观测湿

清除系数

 主要考虑大气气溶胶颗粒和溶解性较好的污染气体的

清除过程，分对云内清除和云下冲刷清除两个过程。

7.气体气溶胶湿沉降过程模拟



子系统3 大气污染模拟集成分析子系统

1 污染物来源定量计算分析
2 过程分析反扰动施加
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 实现高时空分辨率，实时解析全国34个省级行政区的5

类排放源（电厂、工业、机动车、居民源、无组织排放）

对主要污染物（包括NO2、SO2、O3、CO、PM2.5、PM10）

浓度的贡献。

1.污染物来源定量计算分析



ID 城市地区 备注(包含的地区)

1 北京 北京市
2 天津 天津市
3 石家庄 石家庄市
4 唐山 唐山市
5 秦皇岛 秦皇岛市
6 邯郸 邯郸市
7 邢台 邢台市
8 保定 保定市
9 张家口 张家口市

10 承德 承德市
11 沧州 沧州市
12 廊坊 廊坊市
13 衡水 衡水市
14 山西 山西省
15 内蒙古 内蒙古自治区
16 辽宁 辽宁省
17 山东 山东省
18 河南 河南省

集成分析子系统-污染来源在线追踪解析模块

在线源追踪的源区数40个

…

1.污染物来源定量计算分析



1.污染物来源定量计算分析

新版源解析模块研发集成
 支持一次、二次污染物：
 按区域、行业和时间解析；
 污染来源追踪源区数：40个以上

案例1：3-1公里 D1层源解析ID
案例2： 2021冬奥同期期间的各源区污染
物PM2.5贡献占比



1.污染物来源定量计算分析

通过系统设置文件中的ifsm, ifsa等参数来控制

Ifsm = 1   打开源解析



2.支持完善的物理化学过程分析

通过系统设置文件中的lprocess参数来控制

lprocess = .true.   打开过程分析，过程分析模块默认关闭



2.支持完善的物理化学过程分析

通过系统设置文件中的lprocess参数来控制

lprocess = .true.   打开过程分析，过程分析模块默认关闭

insou修改后insou修改前

innor修改后innor修改前



2.支持完善的物理化学过程分析

通过系统设置文件中的lprocess参数来控制

lprocess = .true.   打开过程分析，过程分析模块默认关闭
排放

水平平流

垂直平流

水平扩散



2.支持完善的物理化学过程分析

通过系统设置文件中的lprocess参数来控制

lprocess = .true.   打开过程分析，过程分析模块默认关闭



子系统4 大气污染模拟异构加速计算子系统

1 CPU并行加速
2 CPU并行加速-支持3-1公里区域嵌套高精度快速模拟

反扰动施加



系统模式分区方式优化和扩展：

 并行分区采用自动分区方式；

 增加了分区方式优化算法推荐的分区方式；

 也可以进行人为给定x,y两个方向的分区数；

核心数60，二维可能的分配方案：

nproc_x=             1   nproc_y=          60

nproc_x=             2   nproc_y=          30

nproc_x=             3   nproc_y=          20

不
推
荐
方
案

推
荐
的
方
案 …

1.CPU并行加速



1.CPU并行加速

通过系统设置文件中的nproc_x, nproc_y等参数来控制

nproc_x, nproc_y =0时 默认实现自动分区

nproc_x, nproc_y >0时 实现手动分区

nproc_xy_opt =.true. 实现优化分区



• 通过数据打包、压缩的方式减少MPI通信次数和通信量；

优化前后通信开销对比

 MPI通信优化后，当运行规模拓展至4000核以上，通信开销基本不随核数变化

1.CPU并行加速



1.CPU并行加速

气象数据读取优化通过系统设置文件中的iopt_input参数来控制

iopt_exchng= 1  打开数据通信优化



2.CPU并行加速- 支持3-1公里区域嵌套高精度快速模拟

调整通信参数，解决卡死问题

分析：时间占比最大的是IO时间 方案：采用mpiio

问题：数据读取效率高，但由于通信量加大，运行出现卡死

优化后时间统计

exchange read_data 3d_adv h_dif v_dif gra_dep

dry_dep gaschem aqueous aerosol wet_dep drv_soap

diagnostics fe barrier pre3d tail

时间占比

exchange read_data 3d_adv h_dif v_dif gra_dep

dry_dep gaschem aqueous aerosol wet_dep drv_soap

diagnostics fe barrier pre3d tail

数据读取时间占比
由超70%下降为16%，
基本消除IO瓶颈



2.CPU并行加速- 支持3-1公里区域嵌套高精度快速模拟

10800核心
total  time

10800核心
readdata time

Ratio of
total  time

Ratio of
readdata

time

优化前 22340.55 14616.36 1 1

只优化排放读取 12745.87 5566.13 0.57 0.38

优化排放气象读取
+通信参数优化

8061.34 1225.34 0.36 0.08

优化后：
计算速度总体提升2.7倍
数据读写加速12.5倍
耗时约 0.7小时/模式天



2.CPU并行加速 - 支持3-1公里区域嵌套高精度快速模拟

气象数据读取优化通过系统设置文件中的lopt_input参数来控制

lopt_input= .true.  打开气象数据读取优化



2.CPU并行加速 - 支持3-1公里区域嵌套高精度快速模拟

通过系统设置文件中的lglbrun参数来控制

lopt_input= .true.  打开气象数据读取优化



2.CPU并行加速 -支持3-1公里区域嵌套高精度快速模拟

排放数据读取优化通过系统设置文件中的rd_freq参数相关

rd_freq = ‘monthly’  按月读取排放数据，自动开启排放数据读取优化

rd_freq = ‘daily’        按天读取排放数据

Rd_freq = ‘hourly’    按小时读取排放数据



三、区域高精度大气污染模式
分系统应用



全国3公里重点区域1公里高精度空气质量预报应用

嵌套区域 :

D1区域包括了南海，D2区域包括京津冀及周边、长

三角、珠三角等重点关注区域。



全国3公里高精度空气质量预报应用

模式应用于地球模拟器业务预报系统, 服务于2022年冬奥保障



全国3公里高精度空气质量预报应用

模式应用于地球模拟器业务预报系统, 服务于2022年冬奥保障



END

培训内容结束

谢谢大家！
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