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新疆独山子区 VOCs 组成及其对 O3和 SOA 的贡献 
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摘要：参照美国环保署 USEPATO-14 标准方法,分别于非采暖、采暖和沙尘期采集新疆独山子区空气样品,用预浓缩仪和气相色谱/质谱联用系统对其

挥发性有机物(VOCs)进行分析.结果表明,采样期间独山子区各类 VOCs 对总 VOCs 的贡献大小依次是:烷烃(61.80%)>烯烃(18.62%)>芳香烃(10.16%)>

乙炔(9.42%);用气溶胶生成系数(FAC)估算 VOCs的二次有机气溶胶(SOA)生成潜势表明,对 SOA生成贡献最大的是芳香烃,在非采暖、采暖和沙尘期的

贡献率分别为 97.80%、87.28%和 69.52%;用 SPSS软件和广义相加模型(GAM)分析气象因素、VOCs、O3及 NOx之间的关系,表明高温干燥天气有利

于 O3生成,且独山子区 O3生成主要受 VOCs控制,一些烯烃(如 1-丁烯)与 O3呈显著线性关系. 
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Volatile organic compounds (VOCs) in Dushanzi, Xinjiang: Compositions and contributions to the formation of O3 and SOA. 

ZHANG Yuan-yu1, WANG Xin-ming2, LIU Xiao-ling1, ZHANG Yan-li2, DILINUER·Talip1*, ZHANG Xiao-xiao1, 

ABULIKEMU·Abulizi1, LIU Wei3 (1. Key Laboratory of Coal Clean Conversion and Chemical Engineering Process, Xinjiang 

Uyghur Autonomous Region, Xinjiang University, Urumqi 830046, China；2.State Key Laboratory of Organic Geochemistry, 

Guangzhou Institute of Geochemistry Chinese Academy of Sciences, Guangzhou 510640, China；3.Dushanzi Environmental 

Research and Monitoring Station, Karamay 833699, China). China Environmental Science, 2020,40(5)：1915~1923 

Abstract：Air samples were collected in the Dushanzi district of Xinjiang Uyghur Autonomous Region, China during the non-heating, 

heating and sandstorm periods for the analysis of volatile organic compounds (VOCs) by a preconcentrator coupled to a gas 

chromatography/mass spectrometer according tothe USEPATO-14 standard method. The results showed that group compositions of 

VOCs in Dushanzi district during the sampling period were ranked in the order ofalkanes (61.80%), alkenes (18.62%), aromatics 

(10.16%) and acetylene (9.42%). The secondary organic aerosol (SOA) formation potentials of VOCs as estimated by fractional 

aerosol coefficient (FAC) method revealed that aromatics contributed the most to SOA formation during non-heating, heating and 

sandstorm period, with contribution percentages of 97.8%, 87.28% and 69.52%, respectively. SPSS software and generalized additive 

model (GAM) were used to analyze the relationships among meteorological factors, VOCs, O3 and NO
x
. The results demonstrated 

that high temperature and dry weather were conducive to the formation of O3. The O3 formation in Dushanzi district seemed to be 

VOCs-limited, and alkenes such as 1-butene showed significant linear correlation with O3. 

Key words：VOCs；NO
x
；O3；secondary organic aerosol；Dushanzi district 

 

二次有机气溶胶(SOA)是城市大气环境 PM2.5

的重要成分
[1-2]

,对气候变化、人类健康等产生严重

影响
[3-4]

.SOA可由挥发性有机物(VOCs)或半挥发性

有机物(semi-VOCs)经过复杂的大气物理化学过程

形成
[5]

.近年来国内外学者借助 FAC 系数法研究不

同地区VOCs的 SOA的生成潜势,发现生成 SOA的

优势组分为芳香烃和异戊二烯,而人为源 VOCs 中

芳香烃对 SOA生成贡献最大
[6-10]

.近地面 O3污染物

近年日益引起关注
[11]

.大气对流层 O3污染危及人体

呼吸道、肺功能等系统
[12]

,主要由 NOx和 VOCs 光

化学反应产生
[13]

,并受区域风向、温度、风速、相对

湿度等气象因素的影响
[14]

.因此,研究 VOCs 组成及

其对O3和 SOA贡献,对控制 PM2.5和O3污染有重要

意义. 

克拉玛依市独山子区位于天山北部,准噶尔盆

地边缘,属于典型的干旱石化区域.虽然前期已有学

者针对独山子区 PM2.5的化学组成、来源及其变化

特征进行了分析研究
[15-16]

,但该区域 VOCs 和 NOx 
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及其对SOA和O3生成贡献的研究还鲜有报道.因此,

本文在前人研究基础上,于 2015~2016年非采暖、采

暖和沙尘期对采集的独山子区大气 VOCs进行分析,

探讨了 VOCs 的组成特征及其浓度水平 ;利用

VOCs、NOx 浓度及气象参数分析讨论了区域大气

SOA 和 O3生成潜势,并确定了 O3生成的主要前驱

物,为制定独山子区域SOA和O3的控制措施提供了

理论依据. 

1  材料与方法 

1.1  样品采集 

1.1.1  采样地点和时间  采样地点位于新疆克拉

玛依市独山子区(北纬:44°19′33′′,东经:84°53′0′′).采

样点西北部是大型化学工业区(天利高新,独山子石

化,水泥厂和乙烯厂等),北部是奎屯市.采样点周围

环绕着几条主要交通线路,属于混合型功能区
[15]

.采

样点距离地面高约 20m,周边半径 1km 内无高的建

筑.采样时间分为非采暖期(2015 年 9 月 14~19 日),

采暖期(12月 10~16日)和沙尘期(2016年 4月 19~24

日 ).每日的采样时间段为 :早 9:30~10:30;中

14:30~15:30;晚 22:30~23:30,每天采集 3个样品,每个

时期连续采样一周. 

1.1.2  VOCs 样品采集   参照美国环保署

(USEPATO-14)标准,用特制体积为 2L的不锈钢采

样罐(Canister)进行 VOCs样品采集.采样前每个采

样罐均用高纯氮气进行 5 次以上的反复充气和抽

真空清洗,清洗后每 10 只采样罐选取 1 只注入高

纯氮气放置 24h以上,并按样品分析标准流程进行

分析 ,保证采样罐内目标化合物不被检出或低于

检测限,抽查合格后抽真空备用.采样时,采样罐进

气口加限流阀进行小时平均样品采集 ,确保每个

样品持续时间约 60min.采样结束以后,拧紧阀门,

加盖采样帽,记录相关数据.所有样品均保证在一

个月之内完成分析.本研究所采集的样品,均在中

科院广州地球化学研究所有机国家重点实验室分

析完成. 

1.2  样品分析 

样品 VOCs 全组分由预浓缩仪(Entech7100, 

USA)和气相色谱 /质谱 (GC-MSD/FID/ECD,6890/ 

Agilent5973N 及 6890/Agilent5975)联用系统进行定

性定量分析.系统以高纯氦气作为运载气,载气流速

为 4mL/min,抽取采样罐中 350mL样品,气体经预浓

缩进样通道,按程序进入一,二,三级冷阱捕集阱,具

体方法详见文献[17].实验根据色谱保留时间和质谱

图进行定性分析,采用外标法根据色谱峰面积进行

定量分析. 

1.3  质量保证和质量控制 

在采样前,为保证罐内目标化物质浓度小于检

测限,采样罐严格按标准进行前处理.为保证仪器检

测的数据有效,需要在样品分析之前或仪器重新开

机后均先进行MSD(mass spectrometry detector)自动

调谐.每天进行样品分析前,先分析高纯氮试样进行

空白检验,保证仪器系统未被污染;再通过分析标样

(通常为 1.0×10
-9
混合标气)检验仪器响应曲线是否

变化,若与校正曲线响应值差别大于 20%,则需要重

新建立校正曲线.VOCs定量通过特征离子峰面积由

工作站软件自动完成
[17]

,浓度以标况下的体积分数

ppbv(10
-9

)表示.本研究中目标 VOCs 组分方法检测

限为(3~57)×10
-12

,其在样品中浓度均高于检测限.采

样期间的气象参数、O3、NOx和 SO2等数据由独山

子环境监测站提供. 

2  结果分析 

2.1  VOCS、NOx及 O3时间分布特征 

样品检出 VOCs 包括烷烃类 25 种,烯烃类 17

种,芳香烃类 14种,炔烃类 1种(图 1),总 VOCs的平

均浓度为(23.2±5.8)×10
-9

,变化范围(5.3~58.2)×10
-9

.

非采暖期(9 月)VOCs 浓度为(23.1±5.5)×10
-9

,低于

上海 2011年 9月
[7]
所测得的水平(30.9±30.8)×10

-9
;

上海秋季各类物质占比为烷烃 53.6%、烯烃

27.9%、芳香烃 11.0%
[7]

,独山子区秋季烷烃与芳香

烃类占比相对较多(60.4%与 14.6%),而烯烃类占比

较少(12.0%);采暖期 VOCs的浓度最大(29.0×10
-9

),

沙尘期最小(17.4×10
-9

).非采暖、采暖和沙尘期烷

烃的占比分别为 60.4%、67.1%和 54.7%;烯烃在采

暖期占 22.3%,沙尘期次之(20.0%),非采暖期最少

(12.0%);在整个采样期间芳香烃与炔烃的浓度较

少.采样期间,各类化合物中所测组分的占比如图 2

所示 .烷烃类组分的贡献率为 :乙烷(22.7%)>丙烷

(15.4%)>正己烷 (13.3%)>异丁烷 (12.0%)>异戊烷

(11.6%)>正丁烷(10.9%)>正戊烷(7.1%),其他烷烃

贡献率总和为 7.1%;烯烃类化合物中丙烯、乙烯、
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1-丁烯、异戊二烯和其他烯烃贡献率分别为 : 

36.7%、35.4%、5.3%、6.6%、11.6%;芳香烃类组

分中甲苯、苯、苯乙烯、间/对二甲苯、邻二甲苯

以及乙苯贡献率分别为:31.2%、21.0%、12.6%、

6.4%、5.5%、4.6%,其他芳香烃贡献率总和为 18.6%.

由此看出,独山子区烯烃组分中最丰富的物质为丙

烯和乙烯;甲苯、苯、苯乙烯是独山子区 VOCs中

芳香烃类物质最丰富的组分.与广州黄埔区 VOCs

的优势组分浓度特征相比(2017年)
[18]

,独山子区主

要烷烃物质(如乙烷、丙烷)及苯系物的浓度较低,

但戊烷类浓度较高,这可能是由于独山子区的戊烷

生产企业挥发所致. 
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图 1  不同采样期 VOCs浓度及其组成比较 

Fig.1  Comparison of total concentrations of VOCs and their 

group compositions during the heating, non-heating and 

sandstorm periods 
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图 2  采样期间 VOCs各组分主要成分及其占比 

Fig.2  Percentages shared by major species in different groups of VOCs during the sampling period 
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图 3  不同采样期 VOCs、O3和 NO
x
变化趋势 

Fig.3  Variations of VOCs, O3 and NO
x
 during the different 

sampling periods 

图 3 所示,独山子区由于春、秋日照较强,冬季

日照较弱,在沙尘和非采暖期 VOCs-NOx 光化学反

应较为活跃,所以 O3浓度的日均值呈现沙尘和非采

暖期浓度较高,采暖期最低的趋势,而 VOCs 和 NOx

浓度呈现采暖期高 ,沙尘和非采暖期低的趋势 . 

VOCs 浓度含量最高值位于采暖期(58.2×10
-9

),这可

能与采暖期煤炭燃烧有关.沙尘期整体 VOCs 浓度

分布较均衡,平均值为 17.4×10
-9

.NOx和O3浓度在非

采暖、采暖、沙尘期的最高值分别为 26.0,51.0, 

18.0μg/m³和 169.0,69.0,176.0μg/m³,与 2009 年和

2010年新疆阜康地区
[19]
非采暖期 NOx和 O3浓度的

最高值(70.0×10
-9
、55.8×10

-9
和 96.9×10

-9
、53.2×10

-9
)

相比,独山子区 NOx浓度较低,但 O3污染较严重. 

2.2  气象因素对气相污染物的贡献 

由于 VOCs-NOx在大气中转化以及 O3生成主

要是通过光化学反应,与气象因素息息相关
[19-21]

.采

样期间气象因素与气相污染物的皮尔森相关性分

析表明(表 1),温度与 VOCs 呈现负相关(－0.5*),与

NOx显著负相关(－0.8**),与 O3呈显著正相关关系

(0.9**).说明较高的温度可能会促使 VOCs、NOx转

化生成 O3;另一方面,研究显示
[22-23]

太阳短波紫外辐

射会引起温度变化,而随着辐射的增加温度上升,O3

浓度也增加,说明大气辐射对 O3生成的影响不能忽

略;风速与 VOCs 及 NOx之间均呈负相关(－0.2,－

0.6*),与O3呈显著正相关(0.7**),这可能是因为大风

天气有利于 VOCs、NOx的扩散,同时有可能造成 O3

的区域性输送
[19]

;而相对湿度与 O3 呈显著负相关
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(－0.9**),对 VOCs及 NOx均为正相关(0.5,0.7**).因

此可以认为高湿度、低温度不利于 VOCs、NOx转

化生成 O3;表 1结果进一步表明 VOCs和 NOx均与

O3呈负相关(－0.4,－0.5*),说明独山子区 O3生成不

仅与 VOCs和 NOx浓度有关,而且与温度、相对湿度

等气象因素关系很大.独山子区进入采暖期温度较

低,相对湿度较大,日照时间短以及较高的颗粒物浓

度都可能导致O3无法经过光化学过程生成.此外,O3

浓度还与天气过程有关,高压系统控制下的天气较

晴朗,容易形成高浓度 O3;而在低气压控制的天气往

往会造成云雨,O3 浓度较低
[24]

.可见,在高温干燥晴

朗少云的天气易于 VOCs、NOx转化生成 O3. 

图 1  采样期间各污染物与气象因素之间的统计相关系数 

Table 1  Correlations between the pollutants and 

meteorological factors during the sampling period 

项目 VOCs O3 NOx 温度 风速 相对湿度

VOCs 1      

O3 -0.4 1     

NOx 0.6* -0.5* 1    

温度 -0.5* 0.9** -0.8** 1   

风速 -0.2 0.7** -0.6* 0.8** 1  

相对湿度 0.5 -0.9** 0.7** -0.9** -0.7** 1 

注:*.在0.05水平(双侧)上显著相关; **.在0.01水平(双侧)上显著相关. 

2.3 气象参数、NOx对 O3生成的协同作用 

为研究气象因素和 NOx对 O3的协同作用,利用

R 软件采用逐步回归方法建立了 O3与各气象参数

和 NOx、VOCs 的回归方程
[25]

,并引入参数(能见度)

以提高模型拟合度,而在回归过程中 VOCs 被自动

剔除,最终所得回归模型为: 

Y=149.73+1.25X1-1.61X2-1.15X1X3+0.016X2X3X7+ 

 

1

6

2 5
0.46X X  (1) 

式中:Y 为 O3浓度,μg/m³;X1为温度,℃;X2为相对湿

度,%;X3 为风速,m/s;X3 为能见度,km;X7 为 NOx 浓

度,μg/m³.方程的检验结果见表 2、3. 

由表 2和 3可看出,R
2
接近 1,t检验与 F检验值

小于 0.05,默认模型可行.R软件所得结果与 SPSS的

相关性结论基本一致,说明温度与风速,相对湿度、

风速和 NOx 的浓度以及相对湿度和能见度之间的

协同作用会对O3生成产生影响.为确定影响O3浓度

最大的参数需引入相对权重,各影响因子的贡献率

如表 4所示,其中相对湿度(X2)的贡献率最大(35.3%),

依次是温度(X1),能见度(X5),NOx浓度(X7)和风速(X3).

此结果与表 1 的统计结果相近,再次说明独山子区

相对湿度等气象因素对 O3的生成起重要作用. 

表 2  优化气象模型初步检验 

Table 2  preliminary test of optimized meteorological model 

参数 
决定系数

R
2 

校正复相关

系数 Adj-R2 

回归系数显著性

检验 t-test 

回归方程显著性

检验 F-test 

Y 0.8 0.8  2.2×10
-16 

β0   2.0×10
-16  

X1   1.4×10
-3  

X2   9.30×10
-7  

X1X3   1.2×10
-4  

X2X3X7   5.2×10
-3  

1/ 6

2 5
X X    1.56×10

-5  

条件 1 1 <0.05 <0.05 

 

表 3  综合检验 

Table 3  Comprehensive test 

项目 数值 假定值 决定 

数据综合 4.5 0.3 假设可接受 

偏度 0.4 0.5 假设可接受 

峰度 1.4 0.2 假设可接受 

连接函数 1.7 0.2 假设可接受 

异方差检验 1.0 0.3 假设可接受 

 

表 4  各变量的贡献率 

Table 4  Parameter contribution rates 

参数 所占比重(%) 

X1 29.0 

X2 35.3 

X3 4.8 

1

6

5
X  24.5 

X7 6.4 

 

2.4  VOCs对 O3的贡献 
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图 4  不同时期独山子区 VOCs/NO
x
比值 

Fig.4  VOCs/NO
x
 ratios in Dushanzi duringdifferent periods 
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研究表明,当环境中存在VOCs时,VOCs与HO⋅

发生光化学反应生成 HO2⋅、RO2⋅等以促进 O3的形

成,使 O3与 NOx的转换失衡,进而使得 O3在大气中

积累
[26]

.大气中 VOCs 种类繁多且化学结构各不相

同,意味着它们参与大气化学反应的能力以及对 O3

形成所做的贡献也不相同
[27]

. 

经验动力学模型(EKMA)在 20世纪 80年代开始

采用 ,它揭示了 O3 与其前体物的非线性关系
[28]

. 

EKMA方法VOCs-NOx控制区O3等体积分数线充分

说明了 VOCs 和 NOx 对于 O3 生成的重要性.用

VOCs/NOx值可以粗略判断 VOCs 和 NOx在 O3生成

时所起的作用,了解O3生成的控制因素,给污染物排放

控制提供理论依据.研究指出,当 VOCs/NOx>8/1时,O3

对 NOx的浓度比较敏感;当 VOCs/NOx<8/1 时,VOCs

对O3的生成影响较大,位于VOCs的控制区. 

图 4 给出了 3 个时期独山子区 VOCs 和 NOx

的变化范围.从图可以看出 VOCs与 NOx的比值基

本在 8/1 线的上方,说明独山子区的 O3 生成受

VOCs的影响较大,属于 VOCs控制区,但是受影响

程度会因时期的不同而有所变化 .此结果与罗蕊

等
[29]
得出的深圳市 O3污染属于 VOCs 敏感型的

结论一致. 

 

乙烷 

丙烷 

异丁烷 

正丁烷 

异戊烷 

正戊烷 

2,2-二甲基丁烷 

环戊烷 

2，3—二甲基丁烷 

2-甲基戊烷 

3-甲基戊烷 

正己烷 

甲基环戊烷 

2,4-二甲基戊烷 

2-甲基己烷 

2,3-二甲基戊烷 

3-甲基己烷 

2,2,4-三甲基戊烷 

正庚烷 

2,3,4-三甲基戊烷 

2-甲基庚烷 

3-甲基庚烷 

正辛烷 

正壬烷 

正癸烷 

乙炔 

乙烯 

丙烯 

1-丁烯 

1,3-丁二烯 

反式-2-丁烯 

顺-2-丁烯 

3-甲基-1-丁烯 

1-戊烯 

2-甲基-1-丁烯 

异戊二烯 

反 2-戊烯 

顺-2-戊烯 

 2-甲基-2-丁烯 

4-甲基-1-戊烯 

1-己烯 

a-蒎烯 

β-蒎烯 

苯 

甲苯 

乙苯 

间/对二甲苯 

苯乙烯 

邻二甲苯 

异丙基苯 

丙苯 

间乙基甲苯 

对乙基甲苯 

均三甲苯 

邻乙基甲苯 

偏三甲苯 

邻三甲苯 

-0.4 -0.3 -0.2 -0.1 0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5

芳香烃 

烷烃 

炔烃 

烯烃 

相关系数 

V
O

C
s
各

组
分

 

*

 
图 5  VOCs各组分与 O3浓度的相关性分析 

Fig.5  Correlations between VOCs components and O3 
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由图 4 进一步看出,采暖期的数据点均位于 4/1

线的上方,这可能是由于采暖加大了煤的燃烧造成;

非采暖期的部分数据点落在了 8/1 和 4/1 线的中间,

说明非采暖期O3的生成主要受VOCs的控制,但NOx

的影响也不能忽略.为了进一步了解 VOCs各组分对

O3浓度的影响,本研究用 SPSS软件分析了 VOCs各

组分浓度与 O3浓度之间的相关性(如图 5所示).所测

得的 57 种 VOCs 中共有 34 种与 O3浓度呈负相关,

其余呈现正相关趋势.而只有乙炔与 O3在 0.05 水平

上显著正相关.由图可以看出芳香烃与 O3 浓度呈负

相关,烯烃大部分都是正相关,烷烃中碳 C2~C5与 O3

呈现正相关,C6~C12 呈现负相关,且芳香烃整体与 O3

浓度的相关性都较大.这一结果进一步验证了之前的

研究所表明的烯烃与芳香烃是影响O3生成的重要组

分
[29-31]

的结论,也可说明独山子区大气生成 O3 的

VOCs的优势组分与其他地区相同. 

表 5  修正 GAM模型的回归结果 

Table 5  Regression results of modified GAM model 

平滑效应项 估计自由度 参考自由度 F P 

1-丁烯 1.0 1.0 14.6 4.0×10
-3**

乙炔 4.3 5.0 12.1 4.4×10
-4***

环戊烷 5.0 5.0 14.3 5.6×10
-4***

 

利用广义相加模型 (GAM)
[32]
拟合独山子区

VOCs 各组分与 O3 的浓度关系表明(表 5 和图

6),VOCs 各组分中只有 1-丁烯、乙炔和环戊烯与

O3的生成有一定的关系.图 6 中实线表示解释变量

与 O3浓度之间拟合的光滑曲线,两条虚线表示函数

的标准差,即置信区间的上下限.由此效应图可知,实

验样本数据均在函数标准差之内,环戊烷、乙炔与

O3呈非线性关系,1-丁烯与 O3呈线性关系.O3浓度

随 1-丁烯浓度的增加而呈上升趋势;当乙炔的浓度

<2000×10
-9
时,O3 的浓度随着乙炔浓度的增加而增

加,但乙炔的浓度>2000×10
-9
后,O3 浓度的增加趋于

平稳;环戊烷的浓度区间不同,对O3浓度的影响也不

同.在(200~400)×10
-9
的区间呈现正相关,在 200×10

-9

以内呈现负相关.研究表明独山子区乙炔与 1-丁烯

主要来源于煤炭燃烧
[33]

,乙炔又是典型的不完全燃

烧过程产物
[34]

,一些研究表明 1-丁烯是火力发电厂

烟气的标记物质
[35-37]

,可以更具体为火力发电厂燃

烧排放;环戊烷可能是由于石油工业园生产过程中

泄漏所致.因为采样区为西部不可或缺的石油工业

基地,所以 O3生成过程中除去对其影响较大的烯烃

与芳香烃,还包括了环戊烷等组分. 

 (a) 1-丁烯与 O3关系 
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图 6  VOCs组分的效应(×10
-9) 

Fig.6  Effect maps of VOCs components 

2.5  VOCs的 SOA生成潜势 

本研究利用 1989年与 1992年 Grosjean等
[28,38]

的气溶胶生成系数(FAC)与 VOCs 物种中参与反应

的分数(FVOCr)数据估算了VOCs的SOA生成潜势,

公式如下
[8]

: 

 SOAP=VOCS0×FAC (2) 

式中:SOAP代表 SOA 生成潜势,μg/m
3
;VOCs0代表污

染物的初始浓度,μg/m
3
;FAC是 SOA的生成系数.由采

样点的实测数据VOCs 实用公式(3)换算可得VOCs0. 

 
0 pVOCs VOCs (1 FVOC )= × −实

 (3) 

按 Grosjean 等的假设,每天 SOA 的生成均从

8:00~17:00,VOCs生成 SOA的产率不随环境条件而

变化,且只与 OH⋅发生反应.根据烟雾箱实验提出用

FAC来反映 SOA与VOCs0浓度之间的关系,并对多

种VOCs的 FAC进行测定.式(2)和式(3)中的 FAC和

FVOCr 来自烟雾箱实验.由于较早的研究并未证明

异戊二烯与 SOA 的关系,所以并未测得异戊二烯的

FAC.本文中,异戊二烯的 VOCs0计算式为(4)、(5)
[14]

: 

 VOCs
 实
=VOCs0×exp(-ki[OH]Δt) (4) 
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0
E X

1 E [E]
ln ln

[OH]( ) X [X]
t t

t t t
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=
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⎜ ⎟Δ = × − =⎨ ⎬ ⎨ ⎬⎜ ⎟− ⎩ ⎭⎪ ⎪⎩ ⎭⎝ ⎠

 (5) 

式中:ki为 VOCs
 实
与 OH自由基的反应速率常数;kE、

kX为乙苯(E)与间/对二甲苯(X)与 OH自由基的反应

速率常数;[OH]是 OH 自由基的混合比例;Δi 是反应

时间或光化学年龄;
0

[E]

[X]
t t= 为乙苯与间/对二甲苯

初始混合比,即[E]与[X]在 VOCs 排放源中的比值; 

[E]

[X]
t t= 为 t 时刻[E]与[X]的比值.根据以往的研究

可知,
0

[E]

[X]
t t= 对于车辆尾气排放和煤炭燃烧相关

源的值为 0.3~0.4
[39]

,对于溶剂使用的值 0.4~0.5
[40]

,

对于生物质燃烧以及化学化工过程该值约为

0.5~0.7
[39]

.独山子区的主导为工业排放,因此选择

0

[E]

[X]
t t= 的值为 0.5.各种VOCs组分的 SOA生成潜

势见表 6. 

大气环境中 VOCs 的不同组分生成 O3和 SOA

的能力不同,且不同地区各组分的贡献也不同.计算

结果表明,独山子区测得的 57种 VOCs中对 SOA生

成有贡献的有 20种,其中烷烃有 7种,芳香烃有 12种,

烯烃有 1 种.且非采暖期 SOA 的生成潜势最大,采暖

期次之,沙尘期最少.图 7显示了不同时期 VOCs中 3

大组分对 SOA 生成的贡献率,可以看出整个采样期

间芳香烃对 SOA 生成的贡献最大,非采暖期达到

97.8%.芳香烃中甲苯、邻二甲苯、间乙基甲苯、均三

甲苯和间/对二甲苯的 SOA 生成潜势较大.沙尘期烯

烃的贡献率由最低 0.5%增加到 25.0%,烯烃中的主要

贡献物是异戊二烯,而烷烃主要为正葵烷(>C5).烯烃

和烷烃在各采样期间的贡献不同,可能是在各采样期

间 VOCs 的种类和浓度有较大差异.上述结果与

Barthelmie 等
[41]
、Dechapanya 等

[42]
、Kourtidis等

[43]

和吕子峰等
[6]
的探讨结果相同.总体而言,独山子区

VOCs 中除芳烃之外,烯烃即异戊二烯对二次有机气

溶胶的生成所起到的作用不容忽视. 

表 6  采样期间独山子区 SOA 生成潜势和各 VOCs 的贡献率 

Table 6  Potential of SOA generation and contribution rate of VOCs in Dushanzi district during the sampling period 

VOCs 浓度(µg/m
3
) SOA 浓度(µg/m

3
) 贡献率(%) 

种类 
非采暖期 采暖期 沙尘期

FVOCr

(%) 

FAC

(%) 非采暖期 采暖期 沙尘期 采暖期 采暖期 沙尘期

甲基环戊烷 0.70 1.36 0.97 10.00 0.20 0.13 0.26 0.18 0.03 1.82 1.50 

2,4-二甲基戊烷 0.08 0.19 0.10 - 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 

2-甲基己烷 0.17 0.23 0.14 - 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 

2,3-二甲基戊烷 0.07 0.12 0.07 - 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 

3-甲基己烷 0.25 0.26 0.15 - 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 

2,2,4-三甲基戊烷 0.11 0.08 0.09 - 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 

正庚烷 0.21 0.22 0.29 14.00 0.06 0.01 0.02 0.02 0.00 0.11 0.16 

2,3,4-三甲基戊烷 0.01 0.02 0.01 - 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 

2-甲基庚烷 0.06 0.07 0.06 10.00 0.50 0.03 0.04 0.03 0.01 0.28 0.25 

3-甲基庚烷 0.04 0.05 0.03 10.00 0.50 0.02 0.03 0.02 0.00 0.19 0.13 

正辛烷 0.09 0.10 0.10 17.00 0.06 0.01 0.01 0.01 0.00 0.05 0.06 

正壬烷 0.35 0.21 0.16 20.00 1.50 0.66 0.40 0.31 0.16 2.79 2.51 

烷 

烃 

正癸烷 2.52 0.10 0.04 22.00 2.00 6.46 0.26 0.10 1.54 1.85 0.85 

苯 1.47 1.52 0.87 2.00 0.65 0.97 1.01 0.58 0.23 7.11 4.74 

甲苯 3.44 0.72 0.58 12.00 5.40 21.10 4.45 3.56 5.03 31.38 29.14 

乙苯 0.41 0.17 0.19 15.00 5.40 2.63 1.06 1.21 0.63 7.45 9.92 

间/对二甲苯 0.75 0.29 0.28 34.00 4.70 5.33 2.06 1.99 1.27 14.52 16.29 

邻二甲苯 1.08 0.14 0.10 26.00 5.00 7.30 0.97 0.66 1.74 6.81 5.38 

异丙基苯 1.47 0.06 0.01 13.00 4.00 6.76 0.27 0.06 1.61 1.91 0.52 

丙苯 3.66 0.05 0.01 12.00 1.60 6.65 0.09 0.02 1.59 0.60 0.12 

间乙基甲苯 5.14 0.06 0.02 31.00 6.30 46.90 0.51 0.15 11.18 3.58 1.25 

对乙基甲苯 4.39 0.04 0.01 21.00 2.50 13.88 0.12 0.02 3.31 0.87 0.12 

均三甲苯 6.16 0.05 0.01 74.00 2.90 68.73 0.52 0.10 16.39 3.67 0.79 

偏三甲苯 14.03 0.12 0.02 58.00 2.00 66.81 0.58 0.09 15.93 4.07 0.73 

芳 

香 

烃 

邻三甲苯 22.20 0.10 0.01 51.00 3.60 163.10 0.75 0.07 38.89 5.30 

烯烃 异戊二烯 0.51 0.17 0.21 - 2.00 1.90 0.80 3.06 0.45 5.63 25.03 

合计 69.33 6.48 4.51   418.43 13.77 10.69 100.0 100.0 100.0 
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图 7  不同采样期间各组分对 SOA生成潜势贡献 

Fig.7  Contribution of SOA formation potentials by different groups of VOCs during non-heating, heating and dust periods 

3  结论 

3.1  2015~2016年独山子区大气VOCs的平均体积

浓度为(23.2±5.8)×10
-9

,变化范围(5.3~58.2)×10
-9

,浓

度变化为:采暖期>非采暖期>沙尘期. 

3.2  O3浓度与气象参数相互关系的统计分析表

明,高湿度、低温度不利于 VOCs 和 NOx转化生

成 O3. 

3.3  独山子区大气O3生成属VOCs控制,其中烯烃

是影响 O3生成的重要前驱 VOCs. 

3.4  芳香烃在 VOCs 平均占比为 10.3%,但对 SOA

的生成潜势贡献占比最大,非采暖、采暖和沙尘期分

别达 97.8%、87.3%和 69.5%. 
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