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摘　要:针对采用传统土地利用回归(landuseregression,LUR)模型进行大气污染物浓度模拟时预测变量信

息损失的缺陷,将主成分分析(principlecomponentanalysis,PCA)与逐步多元线性回归(stepwisemultiple
lineregression,SMLR)相结合,提出了一种改进的 LUR(PCA＋SMLR)模型模拟大区域PM２．５浓度空间分布

的方法.首先采用相关分析筛选与 PM２．５显著相关的预测变量,然后对筛选出的预测变量进行主成分变换

(PCA),最后保留所有主成分变量进行SMLR建立回归模型模拟PM２．５浓度.并以京津冀为研究区域进行实

验验证,对PCR、SMLR、PCA＋SMLR这３种模型的实验结果进行对比分析,结果表明,PCA＋SMLR模型可

提高预测变量对回归模型的贡献度,调整后R２达０．８８３,并且其精度检验指标及制图效果皆优于传统的 LUR
模型,证明了该模型可有效提高PM２．５浓度的模拟精度,对PM２．５区域联防联控具有指导意义.
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　　大气细小颗粒物 PM２．５(直径小于等于２．５

μm)是大气主要污染物之一,与雾霾天气的发生

密切相关[１].根据环保部发布的«环境空气质量

标准»中规定的居民区 PM２．５ 年均浓度不超过

３５μɡ/m３来衡量,２０１７年１月全国 PM２．５排行榜

中的１１４个城市仅有８个城市空气质量达标.研

究表明,PM２．５会导致心血管和呼吸系统等疾病发

病率 的 增 加,严 重 影 响 人 们 的 身 体 健 康[２Ｇ３].

PM２．５污染已成为严峻的社会问题,并引起了公众

及政府环保部门的广泛关注[４].

PM２．５浓度模拟可为环保部门治理大气污染

提供决策支持,PM２．５浓度精确模拟已成为当前研

究热点[５Ｇ６].土地利用回归(landuseregression,

LUR)[７]模型是大气污染物浓度模拟的主要研究

方法之一,该类研究采用与因变量显著相关的预

测变量直接进行逐步多元线性回归 (stepwise
multiplelineregression,SMLR)[８Ｇ９];或对预测变

量进行主成分变换(principalcomponentanalyＧ
sis,PCA),之后挑选特征根大于１或者累计方差

贡献率达到８０％的前几个主成分进行主成分回

归(principalcomponentregression,PCR)[１０Ｇ１２],
建立回归模型.但是,SMLR方法中的预测变量

存在一定的共线性问题,并且在逐步回归时直接

从模型中剔除了部分与因变量显著相关的预测变

量;而PCR方法虽解决了预测变量的共线性问

题,但该方法直接采用前几个主成分变量建立回

归模型,没有进行主成分变量的筛选.
针对上述不足,本研究将 PCA 与SMLR 两

种方法相结合,首先采用相关分析筛选与 PM２．５

显著相关的预测变量,然后对筛选出的预测变量

进行PCA,最后保留所有主成分变量进行SMLR
确立最优建模驱动因子,同时构建回归模型进行

PM２．５浓度空间分布模拟.
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１　研究模型的建立

１．１　改进的LUR模型

本文在传统LUR模型的基础之上构建了改

进的LUR模型.相比于传统 LUR 模型在预测

变量信息损失方面的缺陷,改进的 LUR 模型不

仅可以消除预测变量的共线性,从而避免信息冗

余,而且可以让所有与 PM２．５显著相关的预测变

量参与到回归建模构建当中,达到提高预测变量

对回归模型贡 献 度 的 目 的.本 文 提 出 的 改 进

LUR模型的核心在于结合 PCA 与SMLR 两种

方法建立回归模型,即先利用PCA消除预测变量

的共线性,之后利用SMLR将变换后的预测变量

逐步引入回归模型之中.

PCA的基本思想是将原来众多具有一定相

关性的变量重新组合成一组相互无关的新变量来

代替原来的变量[１０,１３].所选取的新变量被称为

主成分变量,选取的原则是尽可能保留原有变量

所包含的信息.PCA 在数学上的处理是将原来

的变量X 作线性组合,生成新的综合变量P,模
型结构如下[１１]:

Pi＝l１iX１＋l２iX２＋􀆺＋lniXn (１)
式中,Pi表示第i个主成分变量;lni表示预测变量

Xn的载荷.由于各预测变量 Xn的量纲不同,需
要先对其进行０~１标准化处理,之后采用 PCA
方法将预测变量转换为主成分变量,以消除原预

测变量的共线性.不同于以往的PCR方法,本研

究不依据特征根或方差贡献率直接选取前几个主

成分变量,而是利用SMLR方法对主成分变量进

行筛选.
获取Pi之后,利用SMLR 方法建立回归模

型.SMLR是传统多元线性回归模型的扩展,其
基本思想是在向前引入每一个新的自变量之后都

要重新对之前已选入的自变量进行检查,以评价

其有无继续保留在方程中的价值[１４].SMLR 中

自变量是否被引入或剔除取决于其偏回归平方和

的F 检验或校正决定系数R２(AdjustedR２,Adj_

R２),自变量的引入和剔除交替进行,直到无具有

统计学意义的新变量可以引入,也无失去统计学

意义的自变量可以剔除时为止[１５].SMLR 的公

式如下:

Yi＝β０＋∑
n

i＝１
βiXi＋ε (２)

式中,Yi表示因变量;Xi表示自变量;βi 表示回归

系数;ε为模型的随机误差.以Pi作为自变量,

利用SPPS２２．０自动实现自变量的引入或剔除,
最终建立回归模型.

１．２　技术流程

将PCA与SMLR两种方法相结合构建了一

种改进的LUR模型模拟PM２．５浓度,整个研究分

为预测变量筛选、回归建模、模型检验、PM２．５年均

浓度空间分布模拟制图４个子过程.首先依据现

有研究结果[６,１６Ｇ１７]提取预测变量,进而根据PearＧ
son相关性系数筛选与PM２．５显著相关的预测变

量;然后对筛选出的预测变量进行 PCA,并保留

所有Pi进行SMLR 建立回归模型;之后统计拟

合模型与交叉验证[１８]模型下的均方根误差(root
meansquareerror,RMSE)、平 均 预 测 误 差

(meanpredictionerror,MPE)、平均相对预测误

差(meanrelativepredictionerror,MRPE)３个

指标[１７]来检验模型性能;最后在研究区内建立１０
km×１０km 的加密点并采用普通克里金插值方

法进行整个京津冀地区的PM２．５年均浓度空间分

布模拟制图.技术路线如图１所示.

图１　技术路线图

Fig．１　TheTechniqueFlowChart

２　数据分析与处理

２．１　研究区概况及数据收集

京津冀地区东临渤海,西为太行山地,北为燕

山山地,地势西北高东南低,面积约２１．６万km２

(见图２).该地区经济发展迅速,加之三面环山

的地形条件,使其成为国内大气污染最严重的地

２
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区之一.

图２　研究区域示意图

Fig．２　SketchMapoftheStudyArea

本研究采用的数据可分为５大部分:PM２．５监

测站点实时浓度数据、气溶胶光学厚度(aerosol
opticaldepth,AOD)数据、气象要素数据、地理

要素数据、污染源要素数据.PM２．５监测站实时浓

度数据来自中国环境监测总站城市空气质量实时

发布平台;AOD数据采用从美国航空航天宇航局

数据中心网站下载的 MOD０４_L２大气气溶胶数

据产品;气象要素数据包括风速、气压、温度、降
水、湿度,皆来源于中国地面气候资料日值数据

集;地理要素数据包括 DEM、道路数据和地表覆

盖数据;污染源要素数据包括采用高分辨率遥感

影像或航空正射影像获取的扬尘地表污染源数据

和从企业法人数据库整理得到的工业企业污染源

数据.

２．２　结果与分析

本文对PCR、SMLR及PCA＋SMLR这３种

方法的实验结果进行了对比分析.

２．２．１　回归模型构建结果

对于传统的PCR方法,回归模型拟合优度与

主成分变量个数之间的关系如图３所示.从图３
可以看出:主成分变量个数达到８个以后,回归模

型的拟合优度趋于平稳,当所有主成分变量全部

进入回归模型时,其拟合优度最高,达到０．８８０.
但研究表明[１９],回归模型中预测变量个数过多会

导致模型的过拟合问题,当因变量与自变量之比

为１０~１５时模型较为合理.本文共７８个PM２．５

监测站点,选取５~７个变量作为建模回归因子为

宜.因此,本文选取特征根大于１的６个主成分

变量构建回归模型 PCR１,同时为了验证过拟合

问题,构建含有 １７ 个主成分变量的回归模型

PCR２,并构建了SMLR及PCA＋SMLR模型.

图３　回归模型拟合优度折线图

Fig．３　TheLineChartofGoodness
ofFitforRegressionModel

上述４种模型的参数及拟合度如表１所示.
从表１可知:SMLR 模型只保留了５个与 PM２．５

相关的预测变量,其余１２个与PM２．５强相关的预

测变量对模型无贡献;PCR１与 PCR２模型的建

模驱动因子为主成分变量,因此１７个与PM２．５强

相关的 预 测 变 量 都 对 回 归 模 型 有 所 贡 献,但

PCR１模型的拟合度较差,而 PCR２模型的变量

太多,可能导致模型的过拟合问题;相比较而言,

PCA＋SMLR模型通过SMLR逐步引入或剔除

主成分变量,其调整后的R２为０．８８３,较 PCR模

型(０．７９３/０．８８０)和 SMLR 模型(０．８３２)有明显

提升.

表１　模型参数及拟合度对比结果

Tab．１　ComparisonofParameterizationand
ModelFittingforFourModels

模型 参数 Adj_R２

PCR１ P１、P２、P３、P４、P５、P６ ０．７９３

PCR２
P１、P２、P３、P４、P５、P６、P７、P８、P９、
P１０、P１１、P１２、P１３、P１４、P１５、P１６、P１７

０．８８０

SMLR X１、X２、X３、X４、X５ ０．８３２
PCA＋SMLR P１、P２、P４、P５、P８、P１７ ０．８８３

注:Pi为第i个主成分;X１为气溶胶光学厚度;X２为降水;X３为

监测站８０００m 缓冲区内耕地面积占比;X４为监测站８０００m 缓

冲区内房屋建筑面积占比;X５为监测站５０００m 缓冲区内的露天

采掘场面积占比.

２．２．２　模型精度对比结果

图４展示了４种回归模型拟合结果与实测结

果的散点图,表２直观地对比了４种模型的精度

检验指标,其结果均在合理范围内.就模型的拟

合精度而言,PCR２模型的拟合结果最好,并且其

RMSE、MPE、MRPE均优于其他３种模型;PCA
＋SMLR模型的拟合精度次之,并且与PCR２模

型的精度相差不大.但就模型的交叉验证精度而

言,PCA＋SMLR 模型的验证精度最优,并且相

比拟合精度来说浮动很小,证明了该模型的可靠

性与稳定性;PCR１与SMLR模型的验证精度与

拟合精度结果也较为接近;相反,PCR２模型的验

３
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证精度浮动相对较大,并且 MRPE精度在４个模 型里最差,表明该模型存在过拟合问题.

图４　模型拟合结果与实测结果散点图

Fig．４　ScatterPlotsofFittingandMeasuredResults

表２　精度检验指标对比结果

Tab．２　ComparisonofAccuracyIndicatorsforFourModels

模型

拟合精度 验证精度

RMSE
/μg􀅰m－３

MPE
/μg􀅰m－３

MRPE
/％

RMSE
/μg􀅰m－３

MPE
/μg􀅰m－３

MRPE
/％

PCR１ ８．９４２ ６．８６９ ９．９２０ １０．３９４ ７．１０２ ９．３００
PCR２ ６．２４８ ５．０００ ６．９８３ ８．７８０ ６．９５０ １０．２６６
SMLR ８．１０４ ６．２２５ ８．６２８ ９．３０３ ６．６２８ ８．５０９

PCA＋SMLR ６．７２１ ５．２７８ ７．３８９ ７．３９１ ５．９１２ ８．４１９

２．２．３　PM２．５浓度模拟结果

图５为基于４种模型的PM２．５年均浓度模拟

空间分布图.从图５可以看出:虽然４种模型的

PM２．５浓度均呈现由东南至西北区域递减的趋势,
但SMLR 模型的模拟效果较差(见图５(c)),北
京、唐山等城市 PM２．５浓度整体偏低,沧州、天津

等城市中心PM２．５浓度低,与实际情况完全相反.
其他３种模型的模拟效果相近,均以太行山—燕

山山脉为界限,东南地区浓度高,西北地区浓度

低.相比 PCR１模型(见图５(a)),PCR２(见图

５(b))与PCA＋SMLR 模型(见图５(d))中城市

中心至城市边界PM２．５浓度逐渐降低的变化趋势

更加明显.此外,张家口中心城区 PM２．５浓度较

高,与之前研究中张家口 PM２．５浓度较低的结论

相反,这主要是由于张家口地区筹备２０２２年冬奥

会而产生的影响.

２．２．４　综合对比分析

从上述实验结果可以看出,传统的SMLR模

型预测变量的贡献度较低且PM２．５浓度模拟结果

相对 较 差;PCR１ 模 型 的 拟 合 精 度 相 对 较 差;

PCR２模型采用主成分变量个数过多导致模型过

拟合;本文提出的改进的LUR(PCA＋SMLR)模
型在模型精度及PM２．５浓度模拟上都取得了较好

的结果.此外,构建好 PCA＋SMLR 模型之后,
可以通过主成分逆变换确定 PM２．５浓度与１７个

原始强相关特征变量之间的相关关系,进而确定

研究区内的 PM２．５浓度主要受到哪些变量的影

响.逆变换结果表明,本研究区内的气温、气压、
降水等气象要素对PM２．５浓度影响较大,高程、污
染企业、道路次之,各类地表覆盖等短期无明显变

化的地理要素对PM２．５浓度的影响较小.

４
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图５　PM２．５年均浓度模拟空间分布图

Fig．５　SpatialDistributionofPM２．５ AnnualConcentrationsEstimated

３　结　语

本研究将 PCA 与SMLR 方法相结合,建立

改进的LUR模型以实现 PM２．５年均浓度模拟空

间分布制图.实例分析表明:PCA＋SMLR模型

不仅解决了预测变量的共线性问题,而且弥补了

传统LUR 模型在预测变量信息损失方面的缺

陷,其拟合度、精度检验指标及浓度模拟效果皆优

于传统LUR 模型.此外,通过本研究得到了京

津冀地区PM２．５浓度的空间分布规律,为PM２．５区

域联防联控提供了有力的信息支撑.
然而,本文仅选取本地区的污染源作为预测

变量,未考虑外来污染的迁移因素,后续研究可综

合考虑本地区污染源及输入性污染源,从而对

PM２．５浓度模拟进行更加深入的探讨.
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AnImprovedLURＧbasedSpatialDistributionSimulation
fortheLargeAreaPM２．５Concentration
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Abstract:Thereexiststheshortageoftraditionallanduseregression(LUR)modelinlosinginformaＧ
tionofpredictorvariableswhensimulatingtheairpollutantconcentration．Animprovedmodelwhich
combinedprincipalcomponentregression(PCR)andstepwisemultiplelineregression(SMLR)ＧLUR
(PCA＋SMLR)wasdevelopedtosimulatethespatialdistributionofPM２．５inlargearea．Firstly,the
correlationanalysiswasconductedtoscreenouteffectivepredictorvariables．Secondly,principalcomＧ
ponentanalysis(PCA)wasemployedtotransformeffectivepredictorvariablestoprinciplecompoＧ
nents．Finally,allprincipalcomponentswereusedtoconductSMLRtosimulatethespatialdistribuＧ
tionofPM２．５．Meanwhile,thereliabilityoftheimprovedmodelwastestedinBeijingＧTianjinＧHebei
urbanagglomeration．Experimentalresultsofthreemodels(PCR,SMLRandPCA＋SMLR)were
comparedandanalyzed．TheresultsindicatedthatthePCA＋SMLRmodelhasanadjustedR２of０．８８３
byimprovingthecontributionofthepredictorvariables．Besides,itisbetterthanthetraditionalmoＧ
delforaccuracyindexandthemappingresults．Therefore,itcanbeconcludedthatthePCA＋SMLRis
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