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化工园区污染源源项估计方法及实现 
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摘要：生化灾害一旦发生，其危害极大，研究化工园区污染源源项估计方法可以防微杜渐，有效避

免事故发生，这对保障社会的公共安全起到至关重要的作用。从无人机监测系统、反问题模型、岭

回归计算以及粒子群算法等 4 个方面的研究对化工园区的安全监测问题进行建模分析，通过一个实

际案例对模型和算法的有效性进行了验证。该研究能辅助管理者更好地对化工事故进行风险评估和

应急管理，避免和减少化工事故所带来的影响和危害。 
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Abstract: Studying the source term estimation methods of pollution in chemical clusters is effective to 

avoid accidents, since biochemical disasters have brought great loss to human beings. Safety monitoring of 

chemical industry parks was modeled via unmanned aerial vehicle (UAV) monitoring system, inverse 

problem model, ridge regression model, and particle swarm optimization algorithm. Based on that, a 

practical case was given to analyze results of experiment. Research findings are helpful for risk 

assessments and emergency management. 
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引言1 

生化灾害因其危害性极大，致死率极高，已经

成为最令人畏惧的灾害之一。它发生的主要成因包

括生化工厂的灾害性物质泄漏、危险物质运输车辆

的事故、突发自然灾害引起的次生灾害、重大传染

病以及生化武器袭击等。如 1984-12-03 发生于印

度博帕尔市一农药厂的异氰酸甲酯泄露事故，共造
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作者简介：朱正秋(1994-)，男，江苏淮安，硕士

生，研究方向为系统仿真。 

成 2.5 万人直接致死，55 万人间接死亡[1]。发生于

2015-08-12 的天津港爆炸事件是我国近 20 年来国

内发生最严重、最复杂、最危险的一次化学品突发

事件，确定死亡人数 165 人，失踪 8 人，并直接导

致了近 70 亿元的财产损失，同时还造成不可估量

的环境污染和舆论反应[2]。化工园区是生化产品生

产和存储的基地，一旦发生事故会造成不可估量的

后果。对化工园区进行常规化监测，利用溯源算法

进行污染源源项估计可以快速定位排放源释放位

置以及排放速率，可以将事故掐死在源头。因此，

对化工园区污染源进行源项估计尤为重要。 

生化物质的扩散与粒子的自由扩散类似，是一

1
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种常见的自然现象，人们对于物质扩散模型的研究

可以追溯到 19 世纪[3]。现有的扩散模型大致分为 3

类：(1) 以统计数据为基础而建立的统计扩散模

型，如高斯模型、重气模型[4]等；(2) 以偏微分方

程为基础，通过求解偏微分方程得到扩散结果，而

这一类模型根据偏微分方程的求解方法可细分为

解析法求解和有限元法求解[5]等；(3) 以蒙特卡洛法

为基础，将空间划分为网格，根据连续时间随机游

走理论，从而实现复杂边界的扩散仿真[6-7]。 

污染源源项参数估计问题属于平流-扩散反问

题，近年来，国内外学者对此进行了大量的研究工

作。Yildiz 等[8]采用 Tikhonov 正则化方法对该问题

进行了深入研究；Keats 等[9]通过结合伴随平流扩

散方程与马尔科夫蒙特卡洛方法有效地实现计算，

解决了这个问题；马登龙等[10]未采用贝叶斯推断

方法，而是使用粒子群算法对源项参数进行了最优

化计算。 

本文的目标是基于无人机监测系统和溯源算

法对化工园区内可疑污染源排放点进行源项估计

和安全监测。利用 DJI M100 无人机作为数据采集

的开发平台，挂载危害气体传感器在化工园区内进

行数据采集。利用国防科学技术大学仿真研究所开

发的 KD-ADSS 软件对生化物质扩散过程进行仿

真。在此基础上，将贝叶斯推断方法、岭回归算法

以及改进的粒子群算法相结合，提出了一种改进的

溯源方法，有效地对化工园区污染源进行源项参数

估计。 

1  方法 

本文将根据释放源的释放速率 ( )q t 和释放位

置 l，以及风场数据 W 计算生化物质扩散效果。风

场 W 中包含了风速和方向信息，在时空均可变。

同时，生化物质颗粒沿着风场运动。假设扩散源的

基本参数是 { , ( )}l q t  ，那么在时间 t 位于 z位置

的理论污染浓度 ( )zr t 可通过扩散过程函数

( ) ( , , )zr t f t  z 来计算。那么 z 的观测污染浓度表

达式为： 

( ) ( , , )zr t f t e z                     (1) 

其中观测值相互独立，且假设观测误差 e 服从

高斯分布，即 2~ (0, )ee N  。 

以上描述的是生化物质扩散的正问题，正问题

的求解需要提前知道扩散源的基本参数，也即

{ , ( )}l q t  ，而在化工园区内进行安全监测时，扩

散源基本参数反而成为了未知量，对于这些参数的

求解正是平流-扩散反问题。 

本文利用无人机监测系统采集到的观测数据

1{ }m
i id   基于改进的溯源算法来估计扩散源参数

{ , ( )}l q t  ，从而确定扩散源位置和释放速率，进

一步判断化工厂排放源是否存在安全风险。 

1.1 无人机监测系统 

1.1.1 无人机平台优势 

以往观测数据一般由固定监测站采样得到，因

而计算结果的精度很大程度上依赖于监测站的数

量和分布位置。由于监测站部署成本较高，所以无

法保证化工园区关键区域都存在有效监测，而少量

的监测站又无法很好地覆盖反算空间，无法进行有

效计算。本文采用的基于无人机平台的监测系统能

够克服上述缺点，不受空间的限制，无人机能够在

三维空间自由移动，大大提高了采集到关键数据的

可能性。 

1.1.2 无人机监测系统结构 

无人机平台采用的是 DJI 公司的 MATIRCE 

100型无人机，如图1所示，最大额外载重为1.2 kg，

单电池最长飞行时间为 20 min，最大飞行速度为

22 m/s，飞行高度可达百米以上。因此在单电池飞

行情况下可保证 10 km 以上的飞行距离，能够满足

一个普通化工厂扩散源的确定需求。此外，无人机

上搭载了由Raspberry PI 2b驱动的ZE-03气体传感

器。Raspberry Pi 2b 通过 LTE 发射器将采集的浓度

数据发送到云数据库，同时在 Raspberry Pi 2b 本机

也存储一份数据以防数据在发送过程中出现数据

丢失等意外情况。 

2
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图 1  无人机危害气体监测系统 
Fig. 1  Atmospheric pollutants monitoring system based on 

UAV platform 

1.1.3 飞行路径的确定 

为了保证得到关键数据，飞行路径应依照下述

规则确定。首先环绕待测区域的外围道路飞行，起

飞区域应确定在估计区域的下风向位置，这样有更

大的概率能在短时间内采集到关键数据。当浓度数

据出现明显的先增后减的峰值时，说明无人机飞过

了烟羽中心轴，可认为无人机已采集到关键数据，

这时顺着风使无人机前进或后退一段距离后，反方

向飞回以使无人机再次采集到浓度峰值，如此往复

多次后返航，无人机飞行轨迹如图 2 所示，图中点

的浓度颜色深浅表示采集到的气体浓度值大小，颜

色越深表示气体浓度值越高。 

 

图 2  关键区域无人机飞行路线 
Fig. 2  UAV flight path in key regions 

1.2 反问题模型 

本文使用高斯多烟团模型作为反问题研究的

生化物质扩散模型,可以用函数 f 近似计算一个速

率可变、风场可变的烟羽的浓度值，那么扩散方程

还可以表示为： 

start
1 1

( ) ( , , )

( , , ,1, ( 1) )

i i i i

n n

j i i i ij
j j

C t f t

q f t l t j q f



 

 

 

   

z

z  (2)
 

式(2)计算的是一个扩散源位于位置向量 l 处，

瞬时释放量为 qj，从 tstart 时刻开始扩散的烟团在 ti

时刻位于位置向量 zi 的观测点的浓度值 Ci。式中:  

qj 为第 j 个烟团的释放量，也即烟羽的释放速率；

n 为烟团个数；为各个烟团的释放间隔时间。其

中，各个烟团的释放时间间隔满足以下关系： 
start

start ( 1)

end start

( )d
t i

it i
q t t q

t t n









 
 

  


                   (3) 

此外，扩散函数还可以用矩阵表示，如下式： 
C G q                             (4) 

式中：G是已知的传递方程，包含的是正向高斯扩

散模型计算信息；q是模型的未知参数向量(如扩散

源位置和释放速率)；C包含了监测站的观测信息；

用合理的估计值 q̂来代替 q，满足上述方程，就是

最终的目标。 

易知方程 ( ) ( , , )C t f t z  是一个非线性方程，

难以反算得到源项参数的解析解，但是可以通过贝

叶斯推断的后验概率分布函数来求解该类反问题。

由贝叶斯推断方法，有如下公式成立： 

( ) ( ) ( )p p p| |θ d d θ θ                  (5) 

式中： ( )p |θ d 是后验概率函数； ( )p θ 是先验概率

函数； ( )p |d θ 是源项参数的似然函数，而且可以

表示成如下公式： 

2
2

1
, ,( | ) exp ( )

2
i i i

ie

zp f t c


     
  

  d θ θ  (6) 

准确计算后验概率分布函数的关键在于先验

概率分布函数以及似然函数。先验概率函数可以从

历史数据或经验信息中获得，并且在信息不充分的

情况下可以用均匀分布函数 ( )U θ 代替。而对于似

3
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然函数的计算，考虑到释放速率 ( )q t 是一个随时间

变化的函数，所以直接估计是非常困难的。所以我

们考虑使用岭回归算法将 ( )q t 先估算出来，那么源

项参数的估计就只剩下位置向量，可以用 { }l 

代替 θ 将问题转变为估算 ( ' | )p θ d ，最后通过改进

的粒子群算法将位置向量计算出来。 

1.3 岭回归模型 

上节得到公式  •C G q ，可以令似然函数

( )p d | θ 尽可能大来估算 q，那么可通过残差平方和

公式的最小化来实现： 

 2 2

1

2

1 1

( , ),


 

    

 
 

 



 

m

i i i
i

m n

j ij i
i j

f t C

q

z

f C

G q C θ

      (7)

 

解决式(7)的一种简单方法是最小二乘法，但

是由于观测数据之间的多重共线性问题导致严重

的过适现象，当自变量之间存在复共线性时，回归

系数估计的方差过大，导致估算结果不稳定，所以

本文使用有偏估计方法—岭回归方法来解决式(7)。 

岭回归方法，又名 Tikhonov 正则化，是一种

专用于共线性数据分析的有偏估计回归方法，通过

放弃最小二乘法的无偏性，以损失部分信息和降低

精度为代价获得回归系数更为符合实际。岭回归根

据高斯-马尔科夫定理，通过在正规方程中引入有

偏常数项 2|| ||Γq 来求得回归估计量。那么公式就可

以转变为： 
2 2

2

2

1 1 1 1

( )
   

 

 

 

   
 

  
m n m m

ij i ij i
i j i

j
j

q f C q

G q C Γq

        (8)
 

式中： Γ 是 Tikhonov 矩阵，一般而言，Tikhonov

矩阵是单位阵的数倍，可以表示为 Γ I 。附加

项的加入可以有效的限制估计的偏移，所以称

2 2|| || || || Γq q 为补偿项，其中， 2  为调整系数。

使用岭回归算法求解得到相应的释放速率估计值

公式 q̂如下： 
1 1ˆ( ) ( ) ( )   T T T T T G Gq G Γ Γ IC G GG C  (9) 

因为岭回归的调整系数不是唯一确定的，所以

得到的岭回归估计 ˆ( )q 实际上是回归系数的 q 的

一个估计族。然而由于调整系数选择的主观性比较

强，岭回归计算得到的结果可能会具有很大的误

差，所以在实际计算时，可以令调整系数变化，

得到不同下的估计结果，然后计算均方根误差

MSE，使得 ( )ˆ( )MSE q 达到最小的就是最佳调整

参数。最后，将似然函数结果带入到位置估计的后

验概率函数计算中就可以估算出危害物质释放源

的位置。 

1.4 粒子群算法 

PSO 算法的基本思想是用一组随机解初始化

一群随机粒子，然后通过迭代找到最优解。在每次

的迭代中，粒子通过跟踪两个“极值”来更新自己。

在一次迭代中，找到 pbest(一个粒子本身找到的最

优解)和 gbest(整个群体中所有粒子发现的最好位置)

以后，每个粒子不断地改变在解空间中的速度，尽

可能的朝 pbest 和 gbest 所指的区域“飞”去。 

假设污染源位置在二维平面上，那么扩散源释

放位置向量 l 可以表示为{x, y}，那么源项参数

( , , ( )) x y q tθ ，那么未知参数的后验概率函数可以

表示为： 

( | ) ( | , , ( )) ( , , ( ))p p x y q t p x y q tθ d d       (10) 

d表示观测浓度信息，假定获得的观测信息包

含服从均值为零，标准偏差为 0 的正态分布随机

噪声，那么观测似然函数可表示为： 

2 /2
0

2 2
0

1
( | )

(2 )

exp( || ( , , , ) || /2 )



 


n

L

d C X Y T





d θ

θ          (11)

 

1

( , , , ) ( , , , ) 



 
n

j ij
j

C X Y T f X Y T q fθ θ     (12) 

式中：C 是正向扩散模型的计算公式； , ,X Y T 是输

入参数；n 表示观测数据的数量； || || 表示欧几里

得范数；qj是用岭回归算法估计得到的释放速率。 

先验分布假定为最简单的均匀分布，可以表示

为 ( ) ( ) ip U θ ，那么由似然函数以及先验分布

函数可得到后验分布函数公式为： 
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2 /2
0

2 2
0

1
( | )

(2π )

exp( || ( , , , ) || /2 ) ( )

n

i
i

p

d C X Y T U



 



  





θ d

θ  (13)
 

得到后验概率密度函数后，将其作为适应度评

价函数，利用粒子群算法计算每个粒子处的适应度

函数值大小，并且通过 pbest 以及 gbest 更新粒子位置

和速度，不断迭代直到达到设定的迭代目标(如达

到迭代次数或达到下限误差阈值)，粒子群算法得

到的最优化结果就是未知参数的估计值。 

2  应用 

2.1 案例背景 

实地实验选取某化工园区作为分析场景，该园

区部分化工厂的 gis 图如图 3 所示，选取某大型石油

厂附近的区域进行实验。本文仅研究一种污染物 SO2

的排放，在该区域内共有五个排放点释放 SO2气体，

排放源信息及其坐标如表 1 所示。出于安全性考虑，

为了防止无人机意外坠入厂区造成严重损失，无人机

的飞行范围仅限于白色的可通行区域以及水域上空。 

 

图 3  场景 gis 图 
Fig. 3  Gis picture of experiment area 

表 1  排放源坐标及信息 
Tab. 1  Information and coordinate of emission source 

序号 X Y 高度 备注 

1 –132.575 –1 317.63 50 AN 装置废气焚烧炉

2 –302.901 –1 483.42 68 SAR 烟囱 

3 267.141 5 0.359 916 27 加热炉 1 号 

4 861.364 3 147.046 2 27 加热炉 2 号 

5 1 532.017 –142.542 30 危险废物焚烧炉 

实验于 2016-05-27 进行，本次实验采用的传

感器 ZE-03 精度为 0.1 ppm。针对以上场景，于

2016-05-27T10:00:00 时绕图 3 中红线标出的区域

进行了飞行，在飞行过程中，在检测区域西南角监

测到明显的 SO2 浓度升高，因此在西南角进行了多

次往返飞行。为判断无人机的监测效果，我们驱车

跟随无人机前进，跟随过程中发现监测区域的西南

角某大型石油工厂的 SAR 烟囱排放出大量刺激性

气味气体(可能排放物 SO2，NOx，硫酸雾)，其他

潜在排放点均未发现刺激性气味气体排放，因此初

步判断此时 SO2 排放源为 SAR 烟囱，并使用此判

断溯源算法的估计结果。 

2.2 结果分析 

基于无人机监测系统采集到的数据使用本文

提出的溯源算法，得到释放速率的估计平均值为

1.303103 g/s。位置估计的后验概率分布见图 4。 

 

图 4  可疑排放源概率分布 
Fig. 4  Probability distribution of potential emission spots 

从图 4 中不难看出，SAR 烟囱是最可疑排放

源，验证了实际测量过程中的观测结果。通过实验

可以看出，无人机因其灵活性，在数据采集方面发

挥了非常重要的作用，虽然传感器精度不及固定监

测站，但是无人机不受空间限制的特点能很好的发

现污染物排放的情况，真实实验很好地说明了无人

机监测系统与溯源算法相结合在化工园区安全监

测领域的巨大优势。 
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3  结论 

本课题研究的主要目的是解决化工园区的污

染源安全监测问题。文章从无人机监测系统、反问

题模型、岭回归计算以及粒子群算法等四个方面介

绍了该问题的解决方法，并以上海某化工园区作为

实际实验场景，对模型和算法的运行结果进行了分

析。在未来，研究工作还可以从以下 3 个方面继续

开展。(1) 文中的扩散模型仅仅从自由扩散的角度

出发，以后还可以考虑更多因素；(2) 化工园区关

键区域部署了精度极高的固定检测站，可将无人机

监测系统和固定检测站得到数据进行数据融合和

数据同化，以达到实时计算和高精度计算的目的；

(3) 可以考虑将神经网络算法与文中的源项估计

算法相结合，在排放源释放的不同阶段，使用不同

的溯源算法对源项参数进行估计，以提高计算效率

和精度。 
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