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我国典型化工行业 VOCs 排放特征及其对臭氧生成
潜势

武婷 1， 崔焕文 1，2， 肖咸德 1，2， 翟增秀 1，2， 韩萌 1

（1. 天津市生态环境科学研究院，国家环境保护恶臭污染控制重点实验室，天津 300191；2. 天津迪兰奥特环保科技开发有

限公司，天津 300191）
摘要： 选取了我国 5 种典型化工行业 VOCs排放源进行了源排放特征分析，通过对 70 个 VOCs源样品的分析，结果表明，烷烃

是合成材料制造业、石化行业和涂料产品制造业的主导 VOCs种类（占比分别为 43%、63% 和 68%），烯烃是日用化学产品制造

业的 VOCs 主要种类（46%），卤代烃在专用化学品制造业排放中占主导（43%）；利用机器学习方法分析了上述行业的标志组

分，发现癸烷和四氢呋喃是合成材料制造业源的特征标志组分，正丁醇和甲苯是日用化学产品制造业源的特征标志组分，

1，2，3-三甲苯和 1，3，5-三甲苯是石化行业源的特征标志组分，丙烯和 3-甲基戊烷是涂料产品制造业的标志组分，对二甲苯和

异丙苯是专用化学品制造业源的特征标志组分；并采用最大增量反应活性法（MIR）估算了各 VOCs 排放源的臭氧生成潜势

（OFP），结果表明，在单位浓度总 VOCs排放条件下，对臭氧生成潜势的贡献大小依次为日用化学产品制造业、专用化学品制

造业、石化行业、合成材料制造业和涂料产品制造业 . 建议在今后的臭氧防控中，更应关注各行业所排放的关键活性物种，

而不仅仅注重 VOCs排放总量 . 
关键词： 挥发性有机物（VOCs）；机器学习；臭氧（O3）；臭氧生成潜势（OFP）；化工行业
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Characteristics of VOCs Emissions and Ozone Formation Potential for Typical 

Chemicals Industry Sources in China
WU Ting1， CUI Huan-wen1，2， XIAO Xian-de1，2， ZHAI Zeng-xiu1，2， HAN Meng1

（1. State Key Laboratory on Odor Pollution Control， Tianjin Academy of Eco-Environmental Sciences， Tianjin 300191， China； 2. Tianjin Sinodor Environmental Science and 
Technology Development Co.， Ltd.， Tianjin 300191， China）
Abstract： This study selected five typical types of chemical industry volatile organic compounds （VOCs） emission characteristics in China for analysis.  The results from 70 source 
samples showed that alkanes were the dominant VOCs category from synthetic material industry sources， petrochemical industry sources， and coating industry sources （accounting for 
43%， 63%， and 68%， respectively）； olefins were the main VOCs category from the daily supplies chemical industry （46%）； and halogenated hydrocarbons were the dominate VOCs 
category from specialty chemicals industry account source emissions （43%）.  Additionally， the machine learning method was applied in this study to analyze the marker components of 
the above industries.  The results showed that decane and tetrahydrofuran were the source markers of the synthetic material industry； n-butanol and toluene were the markers of the 
daily supplies industry source； 1，2，3-trimethylbenzene and 1，3，5-trimethylbenzene were the markers of the petrochemical industry source； propylene and 3-methyl pentane were 
the source markers of the coating industry； and P-Xylene and cumene were the markers of the specialty chemicals industry source.  The maximum incremental reactivity method 
（MIR） was used to estimate the ozone formation potential （OFP） of different VOCs-sources.  The calculation results showed that when considering per unit TVOCs concentration 
emissions， the contribution to the ozone generation potential was in the order of the daily supplies chemical industry， specialty chemical industry， petrochemical industry， synthetic 
material industry， and coating industry.  Therefore， we suggest that more attention should be paid to the key active species emitted by various industry sources rather than only the total 
amount of VOCs emissions in future ozone prevention and control efforts.
Key words： volatile organic compounds（VOCs）； machine learning； ozone（O3）； ozone formation potential （OFP）； chemical industry soureces

随着我国生态环境保护工作的推进，我国环境

空气质量逐步改善［1］，但臭氧（O3）污染问题在部分

地区仍然突出［2～8］，大气污染防治工作已从之前以

细颗粒物（PM2.5）控制为主转变为 PM2.5与臭氧（O3）协

同控制新阶段［9～12］. 当前臭氧已成为影响空气质量达

标的重要污染物之一［13～16］，也是我国“十四五”时

期生态环境保护重点防治的污染物［17，18］. 挥发性有机

物（volatile organic compounds，VOCs）是重要的臭氧

前体物［19～25］，是控制臭氧污染的关键要素 . 大气中

VOCs来源复杂，主要有工业源、生活源、机动车源

和自然源等［26～30］. 不同 VOCs 排放源会排放不同类型

的 VOCs 物种，进而对臭氧的形成具有不同程度的

影响效应［31～35］. 因此，对臭氧前体物 VOCs 进行科学

管控，需要了解其污染源的排放特征 . 目前国内

VOCs 的研究主要针对城市环境空气中 VOCs 的观测

开展［36～40］，对不同行业和不同源类排放 VOCs 特征

组分的研究也有一些相关研究［41～44］；但由于我国工

业行业众多，所报道的污染源 VOCs 排放数据对支
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基金项目： 国家自然科学基金项目（42177082）
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撑 VOCs溯源研究及环境管理的需求仍显不足 . 
在众多的排放源中，化工行业排放是 VOCs 的

重要来源之一［45～48］，且由于化工行业类型繁多，不

同化工行业由于其生产工艺、能源结构的不同，所

排放的 VOCs种类、组分也具有非常明显的差异 . 周
子航等［49］对成都市工业挥发性有机物进行了研究，

结果表明石化行业的 VOCs排放种类以烷烃、烯烃、

芳香烃和 OVOCs等为主；何梦林等［50］对珠三角某化

工园区的 VOCs排放分析表明，该园区的 VOCs排放

主要以烷烃为主， 其次是苯系物和 OVOCs；鲁君

等［45］的研究表明，我国长三角地区典型化工行业的

有害 VOCs排放量中二氯甲烷和苯的占比较高 . 尽管

关于化工行业 VOCs 已有所研究，但是关于化工行

业 VOCs排放特征物种报道仍较少 . 因此，非常有必

要针对我国典型化工行业开展 VOCs特征组分研究，

并识别其特征组分、构建 VOCs 化学成分谱；并进

一步评估不同行业所排放 VOCs 对臭氧的生成潜势 . 
研究结果可以为我国化工行业的溯源、评估其对臭

氧形成的影响效应提供关键的科学信息，对我国臭

氧的防控具有重要的研究和管理意义 . 
基于此，本文选取了我国典型化工行业进行研

究，主要包括合成材料制造业、日用化学产品制造

业、石化行业、涂料产品制造业和专用化学品制造

业等 5 类化工行业；利用机器学习方法等分析了上

述典型化工行业的 VOCs 排放特征，揭示了不同行

业的 VOCs 标志组分；并进一步量化了不同行业对

臭氧的生成潜势；以期为我国化工行业 VOCs 的溯

源以及对臭氧的防控提供关键的科学数据和依据 . 
1　材料与方法

1.1　研究对象

本研究在天津、珠海、石家庄和宿州等城市选

择典型化工企业进行样品采集，所涉及的 VOCs 行
业主要包括：石化行业、合成材料制造业、日用化

学产品制造业、涂料产品制造业和专用化学品制造

业等 5 个典型 VOCs 化工行业，共 17 家企业，具体

涵盖的行业子类型和企业数如表 1所示 . 
1.2　样品采集与分析方法

考虑到样品的代表性，本研究分别选择了上述

5 个典型化工行业的 17 家化工企业的有组织排放采

样点，在企业内工艺流程中的有组织源排气筒或排

气筒下部预留检测口，设置了 35 个采样点，按照

《固定污染源废气 挥发性有机物的采样 气袋法》

（HJ 732-2014），样品采集使用气袋采样法，在每个

采样点位进行 1 次采样，每次每点采集 2 个气体样

品，共采集了 70个样品，样品采集清单如表 2所示 .

样品分析采用三级冷阱预浓缩-气相色谱质谱

法 . 样品预处理采用三级冷阱预浓缩系统 Entech 
7100（美国 Entech 公司）［51］. 一级、二级和三级捕集

阱温度分别设置为−150、−20 和−180℃；烘烤温度

分别设置为 130、150 和 150℃；烘烤时间分别设置

为 5、35 和 2 min. 一级捕集阱预热和分析温度设置

为 20℃，三级捕集阱进样时间设置为 3 min. 
本 样 品 分 析 仪 使 用 的 型 号 为 Agilent 7890A-

5975C 的 GC/MS. 色谱柱：DB-5MS（60 m × 0.32 mm × 
1.0 μm）；高纯氦气载气，载气流速 1.5 mL·min−1；

表 1　化工行业企业类型

Table 1　Types of chemicals industry sources
行业类型

合成材料制造业

日用化学产品制造业

石化行业

涂料产品制造业

专用化学品制造业

企业

数量

3

1

4

2

7

企业

名称

A
B
C
D
E
F
G
H
I
J
K
L
M
N
O
P
Q

子行业类型或主要产品

初级形态塑料及合成树脂制造

聚酯纤维和树脂等

初级形态塑料及合成树脂制造

肥皂及洗涤剂制造

汽柴油及化学产品

润滑油等

液化石油气及化学产品

基础油和润滑油等

水性涂料制造

涂料制造

化学试剂和助剂制造

其他专用化学产品制造

化学试剂和助剂制造

化学试剂和助剂制造

化学试剂和助剂制造

专项化学用品制造

专项化学用品制造

表 2　污染源样品采集清单

Table 2　Description of the sampling sources
序号

1
2
3
4
5
6
7
8
9

10
11
12
13
14
15
16
17

企业名称

A
B
C
D
E
F
G
H
I
J
K
L
M
N
O
P
Q

采样点位

车间工艺排口和废水站

车间工艺排口、焚烧炉废气排口和废水站

车间工艺排口和废水站

车间工艺排口

锅炉排口和废水站

车间排口和废水站

加热炉废气排口

导热炉废气排口

前端排口和后端排口

车间工艺排口和焚烧炉排口

装置区排口

车间工艺排口

车间工艺排口和回收车间排口

废水站

车间工艺排口

车间工艺排口和锅炉废气排口

车间工艺排口
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升温程序：初始温度 35℃，保持 5min，以 5℃·min−1

的速率升温至 150℃，再以 15℃·min−1的速率升温至

220℃，保持 7 min；进样口、离子源和四极杆的温

度分别为 100、 230 和 280℃；扫描范围 15~300 u；
扫描周期为 0.2 s；检测方式：SCAN 与 SIM 结合 . 通
过保留时间和谱库中标准质谱图检索来进行样品定

性，使用内标法来进行样品定量，无法定量的污染

物按甲苯校正因子计算浓度 . 
样品在采集、运输、储存和实验分析过程均严

格遵守质量保证和质量控制措施，本研究使用的采

样袋在使用前均用高纯氮气清洗 3 次，每次采样前

用样品气体将采样袋清洗，以减少本底的干扰 . 在
样品分析前，进行仪器空白试验，空白试验的质量

浓度均低于方法测定下限［52，53］，确保分析系统无污

染；样品均在 24 h 内分析完毕 . 为保证定性和定量

数据的准确性，在分析样品前对仪器运行状态进行

检查，符合分析要求时才进行测样 . 
1.3　各类行业化学组分计算方法

不同采样点位化学组分结合为各类行业综合化

学组分的具体计算方法见公式（1）：

ρij = ∑ρik

n
（1）

式中，ρij表示第 j 个行业的第 i 个 VOCs 化学组分浓

度；ρik表示第 k 个源第 i 个 VOCs 组分的浓度，单位

为 mg·m−3；n表示第 j个行业的源的数量 . 
1.4　随机森林模型

为揭示不同化工企业 VOCs 的特征组分，本研

究利用机器学习等方法进行分析，采用了随机森林

模 型 . 随 机 森 林 是 常 用 的 机 器 学 习 模 型 ， 由

Breiman［54］在 2001 年提出 . 随机森林利用多棵决策树

对样本进行训练并进行测试 . 首先基于自助重采样

方法，每次由放回地从训练数据集中取出一定量的

数据组成新的数据集，其次构建一棵决策树，最后

经过多次取样后，形成多棵决策树（随机森林）. 考
虑到样品量有限，为了防止模型过拟合，采用交叉

验证的方式训练模型，通过对随机森林中每棵决策

树剪枝，调整决策树的深度和特征数量，优化模型

的结构，得到最优结果 . 本研究按照 5 种 VOCs 行业

类型进行分类，计算不同行业中，各 VOCs 物种对

其重要性，进而揭示不同行业的重要 VOCs 特征标

志物种 . 
1.5　臭氧形成潜势（OFP）

为了探究不同化工行业排放 VOCs 对臭氧形成

的 影 响 效 应 ， 本 研 究 采 取 臭 氧 形 成 潜 势（ozone 
formation potential， OFP）的 方 法 计 算 各 行 业 排 放

VOCs 对臭氧的总生成潜势 . OFP 为某 VOCs 化合物

环境浓度与该 VOCs 的最大反应增量系数（maximum 
incremental reactivity，MIR）的乘积，计算公式为：

OFP ij = MIR i × [ VOCs ]ij （2）
式中，OFPij 表示计算得到的第 j 个源排放的第 i 个

VOCs 组分的臭氧生成潜势；［VOCs］ij表示第 j 个行

业排放的第 i 个 VOCs 物种的质量浓度（μg·m−3）；

MIRi表示该 VOCs 在 O3最大增量反应中的 O3形成系

数（无量纲），本研究采用 Carter 等［55～57］研究的 MIR
系数 . 而各行业对臭氧的总生成潜势如下：

OFP j = ∑OFP ij （3）
式中 OFPj 表示最终计算得到的第 j 种行业所排放

VOCs的总生成潜势 . 
2　结果与讨论

2.1　不同行业 VOCs种类排放特征

本研究测量了我国典型合成材料制造行业、日

用化学产品制造业、石化行业、涂料产品制造业和

专用化学品制造行业等 5个行业样品中 VOCs排放特

征 . 对于每一个样品，本研究共分析了 203 种 VOCs
物种（本研究将 203 种 VOCs 之和称为总 VOCs），其

种类主要包括烷烃、烯烃、卤代烃、芳香烃和挥发

性含氧有机物（OVOCs）等，如图 1 所示 . 总体而言，

在所分析的行业中，VOCs的丰量组分为卤代烃，其

在所有行业占总 VOCs 的 29.9%；其他依次分别为：

含 氮 化 合 物（24.5%）、 烷 烃（20.1%）、 OVOCs
（10.6%）、芳香烃（9.2%）和含硫化合物（3.4%）；而

烯烃的含量则相对较低，为 2.2%. 

本研究进一步分析了各行业 VOCs 种类的排放

特征，如图 2所示 . 对于合成材料制造业，烷烃的含

量占总 VOCs最高，为 43%，其次为 OVOCs（31%）和

芳香烃（21%），烯烃、卤代烃和含硫化合物含量较

少；日用化学产品制造业的 VOCs 排放中主要组分

为 烯 烃 ， 含 量 为 46%， 其 次 为 芳 香 烃（23%）和

OVOCs（23%），另外还有少量的卤代烃、烷烃、含

图 1　不同种类 VOCs组分占比

Fig. 1　Percentage of VOCs categories
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硫化合物；对于石化行业而言，烷烃的含量最高，

为 63%；其次为含硫化合物（21%）和芳香烃（11%），

其余为 OVOCs、烯烃和卤代烃；而涂料产品制造业

的 VOCs 排放中，烷烃的含量最高，达到 68%；其

次为芳香烃，含量为 28%，卤代烃、OVOCs、含硫

化合物和烯烃含量较少；专用化学品制造业的 VOCs
丰量组分为卤代烃，含量为 43%，其次为含氮化合

物（35%），其余为 OVOCs、芳香烃、烷烃、烯烃和

含硫化合物 . 

2.2　不同行业 VOCs特征组分分析

上述结果表明，不同化工行业排放的 VOCs 种
类各异，因此，本研究进一步揭示不同行业 VOCs
物种及特征组分 . 图 3总结了本研究采集的不同行业

主要的 VOCs 组分占比，结果表明，对于合成材料

制造业，癸烷、四氢呋喃是其丰量组分，占比分别

达到 35% 和 25%. 癸烷可作为有机溶剂，用于有机

合成，这也与张雪驰等［58］在珠三角某石化园区的研

究结果相似；四氢呋喃作为有机合成中间体，可用

于合成纤维、树脂和橡胶等，而通过对采样企业的

调查发现企业 A 成品车间工艺副产物为四氢呋喃 . 
对于日用化学产品制造业，本研究发现柠檬烯和 α-

蒎烯是其丰量组分，在总 VOCs 中占比可达到 26%
和 14%. 柠檬烯可作为香气释放有效物质，应用于洗

衣留香剂等日化用品［59］，而 α-蒎烯是合成香料的重

要原料，可用于日化品以及其他工业品的加香［60］. 
对于石化行业，2-甲基丁烷和甲硫醇的占比较高

（9.5%，8.7%）. 异戊烷一般由石油裂解产物分离获

得，是石化行业的产品之一，这与 Shen等［61］针对武

汉某石化企业的研究结果一致；本研究采样点位包

括了污水站排口，石化行业废水生物处理设施有较

多的甲硫醇等生物降解产物［62，63］. 对于涂料产品制造

业，其排放的三甲基戊烷和苯占总 VOCs 的含量最

高，为 25% 和 15%. 有研究显示［64］，在工业生产中，

三甲基戊烷通常用于有机溶剂，苯系物在溶剂使用

（如油漆、涂料） 过程中排放比例较大，因此本研究

中这两种组分的含量较高是合理的 . 而对于专用化

学品制造业，三甲胺和氯仿含量较高，分别占总

VOCs 排放的 34% 和 19%. 本研究中三甲胺和氯仿的

主要贡献来源于企业 Q，该企业的主要原料为氨气

和氯乙酸，因此推断三甲胺和氯仿应为工艺反应

产生 .
除计算了各行业的丰量组分外，本研究基于随

机森林分类模型，进一步探究了不同行业 VOCs 物
种的特征 . 通过随机森林分析，图 4分别展示了不同

a1. 癸烷，a2. 四氢呋喃，a3. 苯乙烯，a4. 苯，a5. 邻-二甲苯，a6. 十

二烷，a7. 甲苯，a8. 1，3-丁二烯，a9. 丙烯，a10. 丙酮； b1. 柠檬烯，

b2. α-蒎烯，b3. 对-二甲苯，b4. 乙酸乙酯，b5. 乙酸甲酯，b6. 甲苯，

b7. β-蒎烯，b8. 四氢呋喃，b9. 邻-二甲苯，b10. 乙苯； c1. 2-甲基丁

烷，c2. 甲硫醇，c3. 3-甲基己烷，c4. 乙硫醇，c5. 甲基环己烷，c6. 3-
甲基戊烷，c7. 2，3-二甲基戊烷，c8. 壬烷，c9. 乙硫醚，c10. 甲苯； 
d1. 3-甲基戊烷，d2. 苯，d3. 2-甲基戊烷，d4. 甲基环戊烷，d5. 2-甲
基己烷，d6. 3-甲基己烷，d7. 正己烷，d8. 2，3-二甲基戊烷，d9. 2，2-
二甲基丁烷，d10. 甲基环己烷； e1. 三甲胺，e2. 氯仿，e3. 四氯化

碳，e4. 2-氯丙烷，e5. 乙醇，e6. 甲苯，e7. 甲醇，e8. 丙烯，e9. 异丙

醇，e10. 苯乙烯

图 3　不同行业主要的 VOCs组分占比

Fig. 3　Percentage of VOCs species for different industry sources

图 2　不同行业排放 VOCs种类含量

Fig. 2　Percentage of VOCs categories for different industry sources
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行业前 10 位重要的 VOCs 物种的重要性值 . 对一个

VOCs 行业来说，机器学习计算得到的重要性强的

VOCs 物种，是区分该行业与其他 4 类 VOCs 行业的

重要特征组分；因此，重要性排名较高的 VOCs 物
种可以表示为该行业的 VOCs特征标志物种 . 对于合

成材料制造业，癸烷和四氢呋喃是较为重要的物

种，重要性分别为 1.7% 和 1.3%. 在日用化学产品制

造业中，正丁醇和甲苯等物种的重要性较高，分别

为 3.2% 和 3.2%. 对于石化行业， 1，2，3-三甲苯和

1，3，5-三甲苯是较为重要的 VOCs物种，重要性分别

为 2.9% 和 2.1%. 对于涂料产品制造业，丙烯和 3-甲
基戊烷是重要性相对高的物种，分别为 0.81% 和

0.73%. 而对于专用化学品制造业，对-二甲苯和异丙

苯是较为重要的物种，重要性分别为 2.0% 和 1.5%. 

机器学习计算的结果与丰量组分计算的结果有部分

相似，但也存在个别差异 . 这是由于上述丰量组分

的计算是基于各企业平均含量计算得到，仅表明这

种物质在该行业的平均含量较高；而同时存在某种

组分（如三甲胺和氯仿等）在同一行业中某个企业含

量很高，但其他企业较低的情况，并不一定能够代

表该物质在行业内普遍含量较高 . 而机器学习计算

方法能够挑选出每个行业的各企业中含量普遍较高

的组分，作为该行业的特征组分 . 
上述研究结果表明，各行业排放的 VOCs 特征

组分具有较大的差异；而同一行业在不同研究中的

报道也具有较明显的差异，这是由于化工行业 VOCs
的排放与不同地域的化工工艺、处理技术和活动水

平有关 . 
2.3　不同行业排放 VOCs对 O3潜在生成的贡献

上述结果表明，不同化工行排放 VOCs 物种有

较大差异，而不同 VOCs 物种化学活性各异，生成

臭氧的潜能也不尽相同［56～58］，因此，各行业对臭氧

的潜在影响效应不一致 . 基于此，本研究先分析了

不同化工行业的活性 VOCs 物种，再进一步分析各

行业所排放的总 VOCs对臭氧形成的影响效应 . 
本研究基于公式（2）和公式（3）计算了每种化工

行业排放的 VOCs 对臭氧的最大生成潜势和不同

VOCs种类对该行业的臭氧生成潜势贡献率 . 结果表

明，对合成材料制造业臭氧生成潜势贡献率最大的

VOCs 种类为芳香烃和烯烃，该行业排放的丙烯和

1，3-丁二烯等活性物种浓度较高，每排放单位浓度

（1 mg·m−3）的总 VOCs 产生的 OFP 为 2.0 mg·m−3；对

日用化学产品制造业臭氧生成潜势贡献率最大的为

芳香烃和烯烃，该行业的活性物种为对 -二甲苯、

α-蒎烯等组分，排放单位浓度总 VOCs 对臭氧总生

成潜势为 4.7 mg·m−3；对石化行业臭氧生成潜势贡

献最大的 VOCs 种类为烷烃和芳香烃，该行业排放

的活性 VOCs 物种中甲苯和丙烯的占比较高，每排

放单位浓度的总 VOCs，石化行业的臭氧总生成潜势

为 2.0 mg·m−3；对涂料产品制造业臭氧生成潜势贡

献最大的 VOCs 种类为烷烃和烯烃，该行业排放的

3-甲基戊烷、甲基环戊烷等活性物种较多，每排放

单位浓度的总 VOCs 对臭氧的总生成潜势达 1.8 mg·
m−3；对专用化学品制造业臭氧生成潜势贡献最大的

VOCs种类为芳香烃和烯烃，该行业排放的丙烯、甲

苯等活性物种占比较高，在排放单位浓度总 VOCs
的条件下，臭氧总生成潜势为 2.6 mg·m−3. 综上所述，

同样排放单位浓度的总 VOCs，日用化学产品制造业

产生的臭氧生成潜势最高，达到 4.7 mg·m−3，这是

由于这个行业所排放的对-二甲苯和 α-蒎烯等活性

a1. 癸烷，a2. 四氢呋喃，a3. 1，2，3-三甲苯，a4. 2-丙烯醛，a5. 甲苯，

a6. 丙烯，a7. 异丙醇，a8. 氯仿，a9. 反-2-丁烯，a10. 苯乙烯；b1.  正
丁醇，b2. 甲苯，b3. 柠檬烯，b4. 戊醛，b5. 2-丁烯，b6. 对 -二甲苯，

b7. 2，3，4-三甲基戊烷，b8. α -蒎烯，b9. 丙酮，b10. 间 -二甲苯；

c1. 1，2，3-三 甲 苯 ，c2. 1，3，5-三 甲 苯 ，c3. 异 丙 苯 ，c4. 正 丁 醇 ，

c5. 1，2，4-三甲苯，c6. 对-二甲苯，c7. 辛烷，c8. 丙酮，c9. 三氯乙烯，

c10. 苯乙烯；d1. 丙烯，d2. 3-甲基戊烷，d3. 氯仿，d4. 三氯氟甲烷，

d5. 苯，d6. 1，2，3-三甲苯，d7. 苯乙烯，d8. 正丁醇，d9. 1，2-二氯苯，

d10；辛烷 e1. 对-二甲苯，e2. 异丙苯，e3. 氯仿，e4. 丙烷，e5. 丙酮，

e6. 甲苯，e7. 1，2-二氯乙烷，e8. 2-甲基戊烷，e9. 顺-2-丁烯，e10. 正

己烷

图 4　基于随机森林模型计算的不同行业 VOCs物种重要性

Fig. 4　Feature importance of VOCs species for different industry 
sources by random forest
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物种的光化学活性较强，其 MIR 值为 8.2 和 3.3，远

高于其他活性物种的 MIR 值 . 而上述 5类化工行业在

排放单位浓度总 VOCs 条件下，对臭氧生成潜势的

贡献大小依次为：日用化学产品制造业、专用化学

品制造业、石化行业、合成材料制造业和涂料产品

制造业 . 具体如图 5和图 6所示 . 

值得注意的是，上述结果表明，尽管合成材料

制造行业排放的总 VOCs 中，癸烷和四氢呋喃等特

征组分的占比（35% 和 25%）远高于丙烯和 1，3-丁二

烯等活性物种的占比（2.0% 和 2.0%）；但是由于癸烷

和苯乙烯的 MIR值（0.54、1.66）远低于丙烯和 1，3-丁
二烯的 MIR 值（11.57、10.9），因此该两种组分的臭

氧生成潜势贡献率较丙烯、1，3-丁二烯为低 . 因此，

本研究的结果进一步表明，尽管特征组分能够用于

标志污染源类；但是从臭氧管控的角度出发，对于

各行业排放 VOCs 的防治不能仅仅关注其排放的丰

量特征组分，更要关注其关键活性物种 .
3　结论

（1）本研究分析了我国典型 5 种化工行业 VOCs
的排放特征，其中卤代烃的占比较高，占总 VOCs
的 30%；烷烃是合成材料制造业、石化行业和涂料

产品制造业的 VOCs 主导种类；烯烃和卤代烃分别

是日用化学产品制造业和专用化学品制造业的主导

VOCs种类 . 
（2）各行业排放的 VOCs特征组分具有较大的差

异，这是由于化工行业 VOCs 的排放与不同地域的

化工工艺、处理技术和活动水平有关 . 机器学习计

算的分类结果表明，甲苯和 1，2，5-三甲苯是合成材

料制造业源的标志组分；乙酸乙酯和 β-蒎烯是日用

化学产品制造业源的标志组分；1，3，5-三甲苯和 1，
2，5-三甲苯是石化行业源的标志组分；间-乙基甲苯

和甲基异丁酮是涂料产品制造业的标志组分；环甲

基己烷和甲苯是专用化学品制造业源的标志组分 . 
（3）本研究计算了各行业所排放 VOCs对臭氧的

生成潜势，结果表明，在排放单位浓度总 VOCs 条
件下，对臭氧生成潜势的贡献大小依次为：日用化

学产品制造业、专用化学品制造业、石化行业、合

成材料制造业、涂料产品制造业 . 
（4）综上所述，从臭氧防控角度而言，更应关

注各行业所排放的关键活性物种，而不是仅仅注重

VOCs 排放总量 . 本研究发现丙烯、1，3-丁二烯是合

成材料制造业关键活性物种；对-二甲苯和 α-蒎烯

是日用化学产品制造业关键活性物种，甲苯和丙烯

是石化行业关键活性物种，反-2-丁烯和 3-甲基戊烷

是涂料产品制造业关键活性物种，丙烯和甲苯是专

用化学品制造业关键活性物种 . 本研究的发现为今

后 VOCs 的精细化溯源和防控提供了关键数据和

信息 .
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