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　　CALPUFF为三维非稳态拉格朗日扩散模式系

统 ,与传统的稳态高斯扩散模式相比 ,能更好地处

理长距离污染物运输 ( 50 km以上的距离范围 )。

CALPUFF由西格玛研究公司 ( Sigma Research Cor2
poration)开发 ,是美国国家环保局 (USEPA )长期支

持开发的法规导则模型 ,也是我国环境保护部颁布

的《环境影响评价技术导则　大气导则》(修订版 )

推荐的模式之一 ,其最新版本为 Version 6. 0。

CALPUFF具有下列优势和特点 : ①能模拟从

几十米到几百公里中等尺度范围 ;②能模拟一些非

稳态情况 (静小风、熏烟、环流、地形和海岸效应 ) ,

也能评估二次污染颗粒浓度 ,而以高斯理论为基础

的模式则不具备 [ 1 ]
; ③气象模型包括陆上和水上

边界层模型 ,可利用小时 MM4或 MM5网格风场作

为观测数据 ,或作为初始猜测风场 ; ④采用地形动

力学、坡面流参数方法对初始猜测风场分析 ,适合

于粗糙、复杂地形条件下的模拟 ; ⑤加入了处理针

对面源 (森林火灾 )浮力抬升和扩散的功能

模块 [ 2 ]。

CALPUFF模型系统包括 3部分———CALMET

(California Meteorological Model)、CALPUFF、CAL2
POST,以及一系列对常规气象、地理数据作预处理

的程序。CALMET是气象模型 ,用于在三维网格模

型区域生成小时风场和温度场 ; CALPUFF°是非稳

态三维拉格朗日烟团输送模型 ,利用 CALMET生

成的风场和温度场文件 ,输送污染源排放的污染物

烟团 ,模拟扩散和转化过程 ; CALPOST通过°处理

CALPUFF°输出的文件 ,生成所需浓度文件用于后

处理。

1　风场参数计算方法

CALMET为 CALPUFF烟团扩散模型提供必要

的三维气象场 ,包括诊断风场模块和微气象模块。

诊断风场模块对初始猜测风场 (MM4或 MM5网格

风场、常规监测的地面与高空气象数据 )进行地形
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动力学、坡面流、地形阻塞效应调整 ,产生第一步风

场 ,导入观测数据 ,并通过插值、平滑处理、垂直速

度计算、辐散最小化等产生最终风场 ;微气象模块

根据参数化方法 ,利用地表热通量、边界层高度、摩

擦速度、对流速度、莫宁 -奥布霍夫长度等参数描

述边界层结构。

1. 1　第一步风场

1. 1. 1　地形动力学效应

CALMET利用 L iu和 Yocke提出的方法处理

地形动力学效应 [ 3 ]
,通过计算整个区域的风来获

得受地形影响的垂直风速 ,并满足大气稳定度递减

指数函数。对初始猜测风场重复执行辐散最小化

方法 ,直到三维辐散小于阈值 ,以获得水平方向风

分量所受到的地形动力学影响。

先利用区域平均风速获得笛卡尔坐标系中风

速的垂直分量 w,再计算转化成地形跟踪坐标系中

的垂直速率 W。

w = (V ×̈ h1 ) exp ( - kz) (1)

W =w - u
5ht

5x
- v

5ht

5y
(2)

式中 , V为区域平均风速 , m / s; ht为地形高度 ,

m; k为与稳定度有关的指数衰减系数 ; z为垂直

坐标。

k =
N
|V |

(3)

N =
g
θ

dθ
dz

1 /2

(4)

式中 , N 为 B runt - V¾is¾l¾频率 , s
- 1

;θ为位

温 , K; g为重力加速度 , m / s2 ; |V |为区域平均风速

绝对值。

1. 1. 2　坡面流

在 CALMET中 ,坡面流利用地形坡度、坡高、

时间等参数计算 ,其风分量调入风场调整空气动力

学影响。坡面流算法根据 Mahrt的射流 ( shooting

flows)参数化基础 [ 4 ] ,射流是浮力驱动的气流 ,依

靠微弱的平流输送、地表曳力、坡面流层的夹卷作

用平衡。坡流层厚度随坡顶高程而变化。

S = Se[ 1 - exp ( - x /L e) ]
1 /2 (5)

Se = [ hg (Δθ/θ) sinα/ (CD + k) ]
1 /2 (6)

L e = h / (CD + k) (7)

式中 , S为坡面流速度 ; Se为坡面流平衡速度 ;

L e为平衡长度尺度 ; x为距山顶的距离 ;Δθ为环境

周围位温差 ;θ为环境周围位温 ; CD 为地面阻力系

数 ; h为坡面流高度 ;α为坡形水平角度 ; k为坡面

流层顶部夹带系数 ; g为重力加速度。

1. 1. 3　地形阻塞效应

地形对风场的热力学阻塞效应通过局地弗罗

得 ( Froude)数计算 [ 5 ]。如果网格点计算值小于临

界弗罗得数 (阻塞作用阈值默认值为 1) ,且风有上

坡分量 ,则风向调整为与地形相切的方向 ,风速不

变 ;如果超过临界弗罗得数 ,则不需要调整。

Fr =
V

NΔht

(8)

Δht = ( hmax ) ij - ( z) ijk (9)

式中 , F r为局地弗罗得数 ; V为网格点风速 ,

m / s; N为 B runt - V¾is¾l¾频率 , s
- 1

;Δht为有效障

碍高度 , m; ( hmax ) ij为网格点 ( i, j)影响半径内的最

大地形高度 , m; ( z) ijk为高空层 k中网格点 ( i, j)的

高度 , m。

1. 2　最终风场

最终风场通过客观分析将观测资料引入第一

步风场 ,主要包括插值、平滑处理、垂直风速的

O’B rien调整、辐散最小化 4个子过程。用户可以

在平滑处理和 O’B rien调整步骤之间调用海风程

序 ,以模拟海岸线风场 [ 6 ]。

2　CALPUFF烟团扩散模式原理

2. 1　烟团模式的一般形式

与 AERMOD与 ADMS不同 , CALPUFF°采用非

稳态三维拉格朗日烟团输送模型。烟团模式是一

种比较简便灵活的扩散模式 ,可以处理有时空变化

的恶劣气象条件和污染源参数 ,比高斯烟羽模式使

用范围更广。在烟团模式中 ,大量污染物的离散气

团构成了连续烟羽。烟团模式一般由以下几方面

构成 :①烟团的质量守恒 ;②烟团的生成 ;③烟团运

动轨迹计算 ;④烟团中污染物散布 ;⑤迁移过程 ;⑥

浓度计算 [ 7 ]。

假设烟团为对称分布 ,其物质的浓度分布在水

平和垂直两个方向都为高斯型 ,方程表达式为 :

q ( x, y, z; s) =
Q ( s)

(2π)
3
2σ2

y ( s)σz ( s)

exp -
y

2

2σ2
y ( s)

exp -
z
2

2σ2
z ( s)

(10)

式中 , Q ( s)为 s处烟团物质量 , g; y为离烟团

中心的水平 (径向 )距离 , m; z为烟团中心离地高

度 , m。
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大多烟团模型利用“快照”方法预测接受点浓

度 ,每个烟团在特定时间间隔被“冻结”,浓度根据

此刻被“冻结”的烟团计算 ,然后烟团继续移动 ,大

小和强度等继续变化 ,直到下次采样时间再次被

“冻结”。在基本时间步长内 ,接受点浓度为周围

所有烟团采样时间内平均浓度总和。

对比烟羽方法 ,烟团方法具有很多优点 : ①可

以处理静风问题 ; ②在离开模拟区域前 ,烟团都参

加扩散计算 ; ③烟团在三维风场遵循非线性运动轨

迹 ;④一个烟团平流经过一个区域 ,烟团的形状尺

寸会随之发生变化。而高斯烟羽仅考虑污染源和

预测点的地形差异 ,不考虑两点之间地形对烟羽的

影响。

常规的烟团方法在“快照”时 ,烟团间隙的预

测点浓度偏低 ,中心的预测点浓度偏高。CAL2
PUFF解决此问题的方法一种是采用积分采样方

法即 CALPUFF积分烟团方法 (最早用于 ME2
SOPUFF Ⅱ) ;另一种是沿风向拉长非圆形烟团 ,解

决释放足够烟团的问题 ,即 Slug方法 [ 2 ]。

2. 2　CALPUFF积分烟团

在 CALPUFF烟羽扩散模型中 ,单个烟团在某

个接受点的基本浓度方程为 :

C =
Q

2πσxσy

g exp [ - d
2
a / ( 2σ2

x ) ] exp [ - d
2
c /

(2σ2
y ) ] (11)

g =
2

σz 2π
∑
∞

n = - ∞
exp [ - (He + 2nh) 2

/ (2σ2
z ) ]

(12)

式中 , C为地面浓度 , g /m2 ; Q为源强 ;σx、σy、

σz为扩散系数 ; da为顺风距离 ; dc为横向距离 ; He

为有效高度 ; h为混合层高度 ; g为高斯方程垂直

项 ,解决混合层和地面之间多次反射的问题。

在中尺度距离传输中 ,烟团体积在采样步长内

的分段变化通常很小 ,积分烟团可以满足计算要

求。当模型用来处理局地尺度问题时 ,由于部分烟

团的增长速率可能很快 ,积分烟团的处理能力难以

达到要求。

2. 3　Slug计算公式

Slug方法用来处理局地尺度大气污染 ,将烟团

拉伸 ,可以更好地体现污染源对近场的影响。Slug

可以被看成一组分隔距离很小的重叠烟团 ,利用

Slug模式处理时 ,污染物被均匀分散到 Slug里。

一个 Slug的浓度可以表示为 :

C ( t) =
Fq

(2π) 1 /2
u /σy

g exp
- d

2
c

2α2
y

×u
2

u
1 /2 (13)

F =
1
2

erf
da2

2σy2

- erf
- da1

2σy1

(14)

u′= ( u
2

+σ2
v ) 1 /2 (15)

式中 , u为平均风速矢量 , m / s; u′为风速标量 ;

σv为风速方差 ; q为污染源排放速率 , g / s; F为因

果函数 ; g为高斯方程垂直项。

Slug描述了烟团连续排放 ,每个烟团都含有无

限小的污染物。和烟团一样 ,每个 Slug都能根据

扩散局地影响、化学转化等独立发生变化 ,邻近

Slug的端点相互链接 ,确保模拟烟羽的连续性 ,摒

弃了烟团方法的间隔缺陷。在整个平均时间间隔

内 ,超过 Slug ±3σy 范围的接受点不在计算范围

之内。

采用 Slug模式 ,当横向扩散参数σy增长接近

于 Slug自身长度时 (下风距离内会发生这种情

况 ) , CALPUFF开始利用烟团 (puff)模式对污染物

采样 ,提高计算效率。在足够大的下风距离内 ,利

用 Slug模式模拟没有优势 ,因而积分烟团模式适

合中等尺度范围 , Slug模式适合局地尺度 [ 8 ]。

2. 4　扩散作用 (D ispersion)

在 CALPUFF扩散模型中 ,需要考虑水平方向

和垂直方向的高斯扩散系数 ,即σy和σz。

扩散过程中扩散系数计算公式如下 :

σ2
yn (Δξy ) =σ2

y t (ξyn +Δξy ) +σ2
ys +σ2

yb (16)

σ2
zn (Δξz ) =σ2

zt (ξzn +Δξz ) +σ2
zb (17)

式中 ,ξyn、ξzn为Δξ= 0时的虚拟源参数 ;σyn、

σzn为扩散过程中某指定位置的水平和垂直扩散系

数 ;σy t、σzt为大气湍流作用形成的扩散系数σy和

σz;σyb、σzb为扩散过程中浮力抬升产生的σy和σz

分量 ;σys为面源侧向扩散产生的水平扩散系数

分量。

2. 4. 1　大气湍流分量

计算σy t和σzt时 ,尽可能使用大量精确数据 ,

当数据不能直接被使用时 ,模型提供不要求输入精

确数据的计算公式。根据 5种不同的扩散选项 ,模

型将输入的数据分为 3级。5种扩散选项分别为 :

①根据湍流运动的监测值计算扩散系数σV和σW ;

②利用微气象变量计算扩散系数σV和σW ; ③通过

ISCST模型计算乡村区域 PG扩散系数和 McElroy

- Pooler城市区域扩散系数 ; ④除 PG扩散系数之

外 ,通过 MESOPUFF Ⅱ计算的扩散系数 ; ⑤稳定和
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中性气象条件下 (假设σV 和σW 已读取 ) , CTDM

的σ值和不稳定条件下第 3种选项的σ值。输入

的数据有 3种 :①湍流扩散系数 ,即σV和σW 直接

监测值 ; ②通过 CALMET或其他模型对微气象参

数计算得到的横向和垂直分量 ;③PGT或 ISCST模

型中的扩散系数 ,或 MESOPUFF Ⅱ的乡村扩散

参数。

2. 4. 2　浮力抬升扩散

因烟羽抬升 ,烟羽浮力对扩散系数的作用通过

以下公式计算 :

σyb =ΔH /3. 5 (18)

σzb =ΔH /3. 5 (19)

式中 ,ΔH为烟羽抬升高度 , m。

2. 4. 3　初始烟羽大小

体源排放烟团的初始大小由用户定义的初始

扩散系数 (σy0和σz0 )决定。1个体源可以看作由

特定区域内许多指定的面源组成的单个污染源 ,随

着体源排放扩散到一定体积 ,可用σy0和σz0表示。

体源烟团扩散可以当作点源烟团计算处理 ,采用虚

拟源设置初始σy0和σz0。

2. 4. 4　烟团分裂

垂直风切变有时是影响烟团传输和扩散的一

个重要因素。CALPUFF可以处理单个烟团切变 ,

当切变作用明显时 ,将烟团分裂成多个 ,分裂后的

烟团独立传输和扩散。如果单个烟团在模拟区域

时间足够长 ,则可能被多次分裂 ,在垂直方向仍是

高斯形式的烟团将不再被分裂。

2. 5　烟羽抬升

CALPUFF模型中烟羽的抬升关系适用于各种

类型的源和各种特征的烟羽。烟羽抬升算法考虑

了以下几个方面 :烟团的浮力和动量 ;稳定的大气

分层 ;部分烟团穿透进入稳定的逆温层 ;建筑物下

洗和烟囱顶端下洗效应 ;垂直风切变 ;面源烟羽抬

升 ;线源烟羽抬升。

2. 5. 1　基本点源烟羽抬升公式

基本点源烟羽抬升公式以 B riggs方程为基础。

在中性或不稳定的气象条件下 :

zn = [ 3Fm x / (β2
j u

2
s ) + 3Fx

2
/ (2β2

1 u
3
s ) ]

1 /3 (20)

式中 , Fm 为动力通量 , m4 / s2 ; F为浮力通量 ,

m
4

/ s
2
; us为出口风速 , m / s; x为下风向距离 , m;β1

为中性夹卷参数 ( - 0. 6) ;βj为急流夹卷系数 ,βj =

1 /3 + usw; w为烟气排放速率。

在稳定的气象条件下 :

Zsf = [ 3Fm / (β2
j us S

1 /2 ) + 6F / (β2
2 us S ) ]

1 /3 (21)

式中 ,β2为稳定夹卷参数 (≈ 0. 36 ) ; S为稳定

度参数 [ ( g / Ta ) ( dθ/ dz) ]; g为重力加速度 , m / s
2
;

Ta为环境温度 , K; dθ/ dz为位温递减率 , K/m。

2. 5. 2　局部烟羽穿透作用

CALPUFF中烟羽穿透参数 P及烟羽在混合层

下停留参数 f的计算公式如下 :

P =
Fb

us bi ( h - hs ) 2 (22)

f =

1 ( P < 0. 08)

0. 8
P

- P + 0. 8 (0. 08 < P < 0. 3)

0 ( P > 0. 3)

(23)

式中 , us为烟囱出口风速 ; Fb为初始浮力通

量 ; h为逆温层高度 ; hs为烟囱高度 ; bi为逆温层强

度 ( bi = gΔTi / Ta ) ;ΔTi为穿透逆温层时的温度 ; Ta

为周围空气温度 ; g为重力加速度。

2. 5. 3　垂直风切变作用

可以通过烟羽抬升方程式中的烟囱出口风速

计算烟囱顶端风速变化情况。

许多公式都假设烟囱顶端风速不变 ,该情况适

合于比较高的烟囱 ,而比较低的烟囱顶部风速变化

对于正确评价烟羽浮力抬升作用具有非常重要的

意义。当烟囱顶部垂直风速近似看作 u ( z) = us

( z / hs ) 2时 ,较低烟囱排出的烟羽抬升高度可根据

下列公式计算。

在中性或稳定条件下 :

zw = e
2

/ (6 + 2p) ( Fz
3p
m ) / (β2

1 u
3
m ) 1 / e

x
2 / e

(24)

e = 3 + 3p (25)

式中 , p为风速幂指数。

在稳定条件下 :

zw = 2 (3 + p) z
p
m F / (β2

2 um S ) 1 / ( 3 - p)
(26)

3　CALPUFF模式验证与在国内的应用

3. 1　模式验证

美国空气质量模型小组 ( IWAQM )利用“跨阿

巴拉契亚示踪试验”(Cross2Appalachian Tracer Ex2
periment)数据评估 CALPUFF模型 ,结果表明利用

MM4数据的 CALPUFF模式模拟效果较好 [ 2 ]。此

外 , Irwin利用爱达荷州 3 h示踪试验 ,美国环境保

护署利用萨凡纳河实验场和大平原实验室示踪试

验对比 CALPUFF扩散模型模拟结果。在这 3个示
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踪试验中 ,观测时间内烟羽抵达和全部通过采样弧

线的时间与模型模拟总体一致 ,只是模拟传输方向

趋向偏离实际方向 1°～15°,绝大部分模拟结果与

观测值有较好的一致性。萨凡纳河实验场和爱达

荷州试验的模拟统计结果在观测值两倍之内 ,预测

结果的总体趋势较好。大平原实验室 100 km采样

弧的横向扩散预测结果偏低 ,中心最大浓度和横向

积分浓度预测结果偏高 ,而 600 km采样弧 7月 8

日的模拟结果显示 ,中心最大浓度和横向积分浓度

比观测值小 2～5倍 ,横向扩散浓度比观测值大

2. 5～3. 5倍。原因是 CALMET未精确模拟好气象

条件 , 600 km横向扩散浓度过大可能是受夜晚低

空射流的影响 ,气象模型、大气扩散中的假设和简

化造成了观测值和模拟值的差异 ,关于 100 km的

结果差异研究人员未找出合理解释 [ 9 ]。

3. 2　国内应用实例

CALPUFF在国内的应用以数学模拟和模型理

论研究为主 ,直接应用于环境质量模拟与环境影响

评价的成熟案例不多。

王淑兰等 [ 10 ]利用 CALPUFF系统 ,采用 2000

年的气象资料 ,选择 (350 ×240) km
2研究区域 ,通

过数值模拟和排放源现状分析 ,揭示了珠江三角洲

城市之间污染物相互输送的特点和规律 ,分析了不

同城市空气污染影响因素的差异 ,定量提供了珠江

三角洲城市间空气污染的相互影响和相互贡献。

宋宇等 [ 11 ]
2002年利用 CALPUFF研究了石景山区

PM10污染对北京市的影响 ,详细解析了石景山区各

主要污染物对市区不同区域浓度的贡献 ,认为通过

监测数据比较 ,利用 CALPUFF模拟系统能较成功

地模拟石景山区飘尘污染。王繁强等 [ 12 ]以 CAL2
PUFF为核心建立了区域大气质量评价数值模式

系统平台 ,利用 2004年的气象资料对某工程模拟

分析 ,较好地模拟了污染物浓度分布范围、风场、混

合层高度等关系。杨多兴等 [ 13 ]利用 CALPUFF与

MM5耦合系统 ,模拟了 2004年门头沟排放的大气

颗粒物浓度的时空分布及向北京主城区的输送过

程 ,分析了下垫面非均匀性和气象条件对输送过程

的影响 ,以及门头沟污染物对主城区颗粒物浓度的

贡献 ,通过与观测结果对比 ,表明该模式对 PM10浓

度分布和输送态势具有较强的模拟能力。岳丽

等 [ 14 ]利用 CALPUFF成功模拟了 2004年贵州“西

电东送”火电项目火电厂排放的 NO2时空分布特

征 ,结果表明电厂排放 NO2主要对贵州省中西部

有一定影响。四川某石化项目将 CALPUFF应用

于环境影响评价 ,预测范围 (60 ×60) km
2

,模拟时

段为 2005全年 ,利用 CALPUFF成功模拟了该项目

排放 SO2的时空分布状况 ,确定了其对成都市空气

质量的贡献及时空分布特征。

4　CALPUFF模式的局限性

虽然 CALPUFF在处理化学转化、物理沉降等

方面具有优势 ,并能处理 > 50 km范围的污染 ,但

由于其自身限制 ,在湍流扩散影响强烈的区域 (如

城市环境 ) ,不推荐使用 CALPUFF模式系统 [ 15 ]。

CALPUFF模型不能精确预测短期排放和短期

产生的峰值浓度 ,如泄漏排放事故。在该类事故

中 ,环境污染物峰值浓度可能远远大于浓度均值 ,

从而对人群健康产生急性毒性影响。CALPUFF扩

散参数化使用的单位平均时间一般需要约 1 h,而

脉动扩散作用发生的时间短得多 ,对于小烟团 (刚

释放出来 ) ,控制其扩散的主要因素是脉动作用 ,

而不是烟团自身的增长。因此 ,烟团模型不适合对

污染源瞬时释放 (尤其是近场 )作合理浓度

预测 [ 16 ]。

CALPUFF模式本身具有较强的复杂性 ,对计

算数据要求较高 ,而一些气象数据很难获取。如

CALMET需要的数据至少包括每日逐时地面气象

数据和一日两次探空数据 ,而目前国内气象站一般

只提供一日四次地面气象数据。当某些气象数据

缺失时 , CALMET会通过插值等技术估算风场、温

度场、湍流场等 ,降低了模型气象场的精确度 ,最终

会降低模拟结果的精确度。此外 , CALPUFF模式

系统对某些计算要求有限制 ,如对于污染源数量 ,

点源、面源、体源不能超过 200个 ,线源不能超过

24个 ,用户只能通过修改 CALPUFF源代码达到计

算要求。
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法 ,并经 DB - 35m s柱和 DB - XLB柱双柱确认 ,

PCP质量比为 1. 60μg/kg。实际样品色谱峰见

图 3。

图 3　实际样品色谱峰

3　结语

以正己烷 /丙酮为萃取试剂 ,硫酸酸化 ,采用索

氏提取法萃取 ,再用正己烷净化 ,乙酸酐衍生化 ,气

相色谱法测定土壤中的 PCP,方法重复性好 ,准确

度高 ,仪器设备简单 ,适用于常规实验室对土壤中

PCP的检测。
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