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《环境空气  颗粒物来源解析  正定矩阵因子分解（PMF）

模型计算技术指南（征求意见稿）》编制说明

1 项目背景 

1.1 任务来源 

2021年，生态环境部办公厅印发《关于开展 2021年度国家生态环境标准项目实施工作

的通知》（环办法规函〔2021〕312 号），下达了编制《环境空气 颗粒物来源解析 正定矩

阵因子分解（PMF）模型计算技术指南》的任务。项目统一编号：2021-78。 

1.2 工作过程 

1.2.1 前期工作 

2019 年起，中国环境监测总站承担了生态环境部大气环境管理司的专项工作“大气环

境质量管理”项目，开展正定矩阵因子分解（PMF）模型计算研究，编写《环境空气颗粒

物来源解析正定矩阵因子分解（PMF）模型计算技术指南（试行）》。 

2019 年 1 月~4 月，成立《环境空气颗粒物来源解析正定矩阵因子分解（PMF）模型计

算技术指南（试行）》编制组，由中国环境监测总站、南开大学相关技术人员组成；编制

组调研正定矩阵因子分解（PMF）模型的研究进展、各地开展 PMF 模型源解析工作情况，

总结已有的研究成果，编写《环境空气颗粒物来源解析正定矩阵因子分解（PMF）模型计

算技术指南（试行）》初稿。

2019 年 4 月 25 日，编制组在北京召开“环境空气颗粒物源解析（模型计算和移动源采

样）技术研讨会”，生态环境部大气环境管理司相关负责人参会，邀请来自南开大学、暨

南大学、中国环境科学研究院、西安市环境监测站、宝钢环境监测站、济南市环境监测站

等专家进行技术研讨。与会者对项目研究内容、技术路线、技术指南初稿等进行研讨，提

出修改意见以及下一步工作要求。

2019 年 5 月~9 月，编制组对初稿进行补充完善，形成指南的文本及编制说明。2019 年

10 月~11 月，编制组开展实际应用检验，根据应用检验结果对文本及编制说明进一步修改。 

2020 年 6 月 8 日，编制组在北京召开“环境空气颗粒物源解析技术研讨会”，生态环

境部大气环境管理司相关负责人参会，邀请来自北京大学、中国环境科学研究院、北京市

环境保护监测中心、武汉市环境监测中心、西安市环境监测站等专家对文本及编制说明进

行论证。编制组根据专家意见进行修改，形成文本及编制说明。

1.2.2 成立标准编制小组 

2021 年，接到标准制修订任务后，成立《环境空气颗粒物来源解析正定矩阵因子分解

（PMF）模型计算技术指南》编制组，由中国环境监测总站、南开大学、中国环境科学研

究院相关技术人员组成。
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1.2.3 编写标准征求意见稿和编制说明 

根据标准制修订的内容和格式要求，编制组对前期的文本及编制说明进行补充和修改，

形成标准征求意见稿和编制说明。 

1.2.4 标准征求意见稿审查 

2021年8月9日，中国环境监测总站召开标准征求意见稿内部审查会，邀请北京大学、

中国环境科学研究院、上海市环境监测中心、北京市环境监测中心等专家进行审查。专家

组通过标准征求意见稿的内部审查，形成如下审查意见：（1）该标准对环境空气颗粒物来

源解析模型计算具有指导意义，编制组提交的材料完整，标准编制内容科学、全面、可操

作性强；（2）建议进一步完善适用范围、术语、定义、软件版本引用、附录等相应内容；

（3）建议加强 PMF 源解析共线性问题的处理。编制组根据专家意见，进一步调研文献资

料，对标准征求意见稿和编制说明进行修改完善。 

2021 年 12 月 3 日，生态环境部大气环境管理司相关负责人组织召开标准征求意见稿及

开题报告材料审查会，邀请来自北京大学、中国环境科学研究院、中国科学院大气物理研

究所等单位的 9 位专家进行审查。专家委员会一致通过该标准的开题论证和征求意见稿技

术审查，对该标准的征求意见稿，形成如下技术审查意见：（1）标准主编单位提供的材料

齐全、内容完整、格式规范，制订的标准具有科学性、适用性和可操作性；（2）建议与

《环境空气 颗粒物来源解析 受体模型法监测数据处理与检验技术规范》同步发布，互相引

用和借鉴，与《环境空气 颗粒物来源解析 化学质量平衡（CMB）模型计算技术指南》统

一相关术语定义；（3）建议明确“5 数据准备”中数据种类和数量要求；修改附录 B 颗粒

物源的标识组分等；（4）建议对文本进行规范性修改和完善。编制组根据专家意见进行修

改完善，形成标准征求意见稿及编制说明。 

2 标准制订的必要性分析 

环境空气颗粒物来源解析工作（简称“源解析工作”）是环境空气颗粒物污染防治的

基础和前提。2014 年，原环保部办公厅《关于开展第一阶段大气颗粒物来源解析研究工作

的通知》，全国直辖市、省会城市（除拉萨外）、计划单列市需要开展环境空气颗粒物来

源解析研究工作。自 2014年起，各城市相继开展颗粒物源解析工作，至 2016年全部完成。

由于环境空气颗粒物污染防治的长期性，以及颗粒物来源的变化，各地有必要继续开展源

解析工作，为颗粒物污染防治提供支撑。如，根据《京津冀及周边地区 2017 年大气污染防

治工作方案》，京津冀及周边地区“2+26”重点城市需开展环境空气颗粒物来源解析研究工

作。2018年 6月 27日，《打赢蓝天保卫战三年行动计划》（国发〔2018〕22号）要求常态

化开展重点区域和城市源排放清单编制、源解析等工作，形成污染动态溯源的基础能力。

常态化开展源解析工作已成为颗粒物污染防治工作中的重点工作之一。然而，根据各城市

颗粒物源解析工作的开展情况，源解析工作尚处于业务化研究阶段，离业务化运行还有一

定的差距。 

目前亟需建立一套源解析监测技术方法体系，为科学规范地开展源解析研究工作提供

重要支持，推动源解析工作的业务化。该技术方法体系包括固定源、移动源和开放源等主
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要源类采样技术、环境空气颗粒物采样技术、颗粒物及组分（无机元素、水溶性离子和

EC/OC 等）分析方法、源解析模型计算方法等。关于污染源采样方法、颗粒物化学组分分

析方法，陆续出台标准方法，相对较为完善。源解析模型计算是源解析工作的重要环节，

其科学性和规范性直接影响源解析结果的精准性和可比性。目前关于源解析模型计算方法，

虽然自 2014 年大范围开展源解析工作以来，各地环保部门持续投入人力物力至源解析工作

中，但是由于缺乏相关的标准方法，各地环保部门还是不能掌握模型操作方法。而各高校

研究所对源解析模型研究和认识不同，存在采用的计算方法不统一、参数选择存在差异等

问题，降低了不同城市源解析结果的科学性和可比性。

目前基于受体模型的源解析技术是各地开展源解析工作的主要技术手段，得到了广泛

应用。受体模型源解析中，主要采用的模型有正定矩阵因子分解模型（PMF）、化学质量

平衡模型（CMB）等。PMF 模型由于不需要输入详细的源成分谱，且能简单快速地获得高

时间分辨率的源解析结果，被广泛地应用于各地解析研究工作。目前国内还没有 PMF 模型

计算相关的标准方法。因而，有必要编制 PMF 模型计算技术指南，规范源解析计算过程，

提高源解析工作的科学性和可比性。

3 国内外 PMF 模型计算相关进展 

3.1 国内外相关研究进展 

3.1.1 PMF 模型发展历史和原理 

应用于环境空气颗粒物来源解析工作的受体模型包括 PMF、CMB、UNMIX、PCA 等，

可分成两大类：（1）源未知类受体模型，包括 PMF、UNMIX、PCA 等，在模型计算不需

要输入源类信息，（2）源已知类受体模型，包括 CMB 等，在模型计算需要输入详细的源

类信息，比如颗粒物化学组分信息。PMF、CMB、UNMIX 是美国 EPA 推荐用于源解析的

受体模型，应用比较广泛。在我国源解析工作中，应用最广泛的受体模型为 PMF 和 CMB。 

PMF(Positive Matrix  Factorization)模型即正定矩阵因子分解法，它是在因子分析的基础

上发展起来的。1985 年，Thurston 和 Spengler[1]首次提出绝对因子（APCS）的概念，将

PCA 模型与多元线性回归相结合而形成 PCA/MLR 模型，能够定量计算出源类对受体的贡

献值。该模型通过 PCA 得到因子载荷和得分矩阵定性判断和分析污染源的数量和类型，然

后根据 APCS 使用多元线性回归计算源贡献值。PCA/MLR 模型自提出以后得到了广泛的应

用[2-4]。然而，在应用过程中经常会遇到估算的源成分谱和贡献值出现负值，计算过程中无

法估算不确定度问题，会产生有歧义的结果的问题。针对这些问题，在因子分析的基础上，

Paatero 和 Tapper[5]于 1994 年发表论文首先提出 PMF模型的原理，接着于 1997 年提出 PMF

模型基于最小二乘法的运算方法[6]。此后，Paatero 和 Hopke 不断对 PMF 模型进行改进，使

得 PMF 模型在国内外大量研究中得以应用[7,8]。PMF 模型可实现对因子谱和源贡献矩阵加

以非负处理，并且在输入受体数据过程中加入受体浓度的标准偏差对受体数据进行不确定

度估计，使得计算的结果更加可靠。
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PMF 模型不需要输入详细的源成分谱，基于大量的受体观测值，根据因子的标识组分

提取出不同源类的因子，识别出源类并解析各源类的贡献值。PMF 模型和其他源未知受体

模型（UNMIX、PCA）的特点见下表所示。 

表1 PMF、UNMIX、PCA 比较 

名称 定量/定性 优势 局限性

正定矩阵因子分析

法（PMF） 
定量

添加不确定性数据对数据进行逐点

分析；不需要详细的源成分谱信

息，可较好处理缺失及不精确的数

据；对因子分解矩阵进行非负约

束，使得到的源成分谱和源贡献率

不会出现负值， 结果更加合理

没有直观的因子数显示；需

要设置多个因子数进行多次

运算以获得目标矩阵 Q 的最

小值

UNMIX 模型 定量

源贡献结果均为正值；直接对样本

浓度数据进行计算，无需对数据进

行复杂的转换；可以直观显示解析

结果的好坏

需要数据质量较高（高于检

出限）；缺失值较少（≤

75%）的数据；需要的样本

数据量较大

主成分分析法

（PCA） 
定性

源定性识别结果相对可靠；操作简

单

识别源数量有限，并非直接

针对数据本身，而是对数据

产生的偏差进行分析；无法

定量给出源贡献

PMF 模型的基本原理[5]是：先利用权重对颗粒物中各化学组分的误差进行计算，再利

用最小二乘法来计算出颗粒物的主要污染源及其贡献率。PMF 模型将原始矩阵𝑋ሺ௠ൈ௡ሻ因子

化，分解为两个因子矩阵，𝐹ሺ௣ൈ௡ሻ和𝐺ሺ௠ൈ௣ሻ，以及一个“残差矩阵”𝐸ሺ௠ൈ௡ሻ，如下式表示： 

𝑋ሺ௠ൈ௡ሻ ൌ 𝐺ሺ௠ൈ௣ሻ ൈ 𝐹ሺ௣ൈ௡ሻ ൅ 𝐸ሺ௠ൈ௡ሻ      （1） 

式中，X(m×n)表示受体矩阵；每个样品中每种组分的浓度；F(p×n)表示因子谱矩阵；

G(m×p)表示源贡献矩阵，每类源对每个样品颗粒物的贡献，𝐸ሺ௠ൈ௡ሻ是残差矩阵。m、n、p 分

别代表样品、组分、源类数目。

PMF 定义了一个“目标函数”Q，通过迭代使这个目标函数的值最小： 

                                  （2） 

式中，Sij是第 i 个样品中第 j 个化学成分的标准偏差，或者不确定性。 

与其他模型相比，PMF 具有不需要输入源成分谱数据，计算出的因子成分谱和源贡献

为非负值，用数据标准偏差来对模型计算进行优化，可处理缺失数据和误差大的数据等特

点。PMF 模型软件主要有两种类型，包括 DOS 版本 PMF 模型软件和图形界面 PMF 模型软

件。Paatero 开发的个人 DOS 版本 PMF 软件主要包括 PMF2（二维因子分析模型）和 PMF3

（三维因子分析模型），其没有可视化的图形界面和结果的分析图表，操作方法不易掌握，

但其运行速度较快，所以在科学研究中应用较为广泛。图形界面 PMF 模型软件操作相对简

单而且直观，更适合于业务化应用。

2

1 1
( / )

n m

ijij
i j

Q e s
 


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国外，美国 EPA 开发的图形界面 EPA PMF 模型软件，并且不断进行修改完善，从一

开始的 EPA PMF 1.1、EPA PMF 3.0，直到 2014 年的 EPA PMF 5.0 版。EPA PMF 5.0 是目

前 PMF 开发的最新版本，可在美国 EPA 官网免费下载使用该模型。和 PMF 3.0 相比，EPA 

PMF 5.0进行了以下改进，包括增加了两种误差估算的方法，并且可以根据使用者对污染源

物理特征的理解，加入对因子谱和源贡献矩阵的拉伸限制，使得模型计算的解析结果更加

具有物理意义，增强了模型的适用性。

国内，南开大学开发了图形界面的 PMF模型软件，即 WALSPMF模型。该模型是在传

统 PCA 模型的基础上，结合非负限制迭代算法和加权交互最小二乘算法等运算机理研发的

[9]。WALSPMF 模型软件可在南开大学相关网站上免费下载，需要安装 MATLAB 软件才能

使用。与EPA PMF模型相比，该模型使用基于PCA法解析初始因子，并利用WALS算法，

对结果收敛加以限制，得到一个最优的解析结果。WALSPMF 是以 PCA 法为基础，各因子

间正交关系较为明显，避免了多个因子具有相同的特征组分问题，增强了因子的识别特性

[11]。 

3.1.2 PMF 模型研究应用 

PMF 模型被广泛地应用于国内各地源解析研究工作中对于离线监测得到的颗粒物及挥

发性有机化合物（VOCs）相关数据进行源解析计算。宋宇等人[10]于 2002 年运用 PMF 模型

对细粒子的来源进行了分析，发现主要来源有 6 类：城市扬尘、建筑水泥尘、生物质燃烧

源、二次源、机动车尾气尘和煤烟尘。Xie等人[11]于 2004年运用 PMF模型对北京市环境空

气中的 PM10进行了来源解析，结果表明，北京空气中的可吸入颗粒物主要受城市扬尘、土

壤风沙尘、煤烟尘、二次硫酸盐源、二次硝酸盐源、生物质燃烧源和机动车尾气尘的影响。

Song 等人[12]于 2004 年运用 PMF 模型解析了北京市 PM2.5的来源，得出北京市冬季 PM2.5的

主要来源为煤烟尘，夏季主要贡献源类为二次源类，此外机动车尾气尘、道路尘和生物质

燃烧源类的贡献不容忽视。Xie 等人[13]于 2010 年应用 EPA PMF1.1 研究了宝鸡市冬春两季

PM10 的主要贡献源类，主要识别出 4 类源：土壤风沙和道路尘、生物质燃烧源、微生物排

放、化石燃料燃烧和真菌孢子的混合物源。Cai 等人[14]于 2010 年利用 PMF 模型基于上海市

VOCs 的浓度，结合当地主要工业源的分布及气象条件，解析了 VOC 的主要 7 种源类。郜

涛等人[15]于 2010 年利用 PMF 模型对北京市 PM10和 SO2监测网络进行分析与评价，给监测

点的设置提供的信息，优化监测网络。Cheng 等人[16]于 2011 年运用 PMF 模型识别了 PM1

的主要来源，研究结果表明，机动车尾气尘是 PM1 的主要贡献源类，源贡献分担率为 38%，

其次是二次气溶胶（22%），废物焚化炉/生物质燃烧源（16%），残油燃烧（12%），工

业废气（7%）和城市扬尘（5%）。成海容等人[17]于 2012年利用 PMF模型解析了武汉市城

区大气 PM2.5的来源，结果表明，其主要来源及源贡献分担率分别为机动车尾气尘（27%）、

二次硫酸盐和二次硝酸盐源（27%）、工厂排放（26%）和生物质燃烧源（20%）。2013

年，程水源等人[18]利用 PMF 模型对北京市 PM2.5 中的碳组分进行源解析，结果表明在采暖

季，北京 PM2.5 中碳组分主要来源于机动车尾气尘、煤烟尘以及生物质燃烧源。南开大学

Tian 等人[19]于 2013 年利用 PMF 模型解析了成都市 PM10和 PM2.5的主要来源，结果表明，

PM10 和 PM2.5 受相似源类的影响，主要包括土壤风沙尘、机动车尾气尘、二次硫酸盐源、

二次硝酸盐源和建筑水泥尘。
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以上文献调研显示 PMF 模型可被用于开展环境空气中 PM1.0、PM2.5、PM10、VOC 等来

源解析，尤其是在环境空气颗粒物源解析中已比较成熟。应用的城市包括北京、上海、武

汉、成都、宝鸡市等，解析出颗粒物来源包括城市扬尘、建筑水泥尘、生物质燃烧源、二

次源、机动车尾气尘和煤烟尘、二次硫酸盐和二次硝酸盐源等。 

除了对离线监测数据开展模型计算外，PMF 模型还可用于颗粒物在线监测数据的模型

计算研究，实现颗粒物在线源解析[20]。王晓浩等利用在线监测数据与 PMF 联用技术研究上

海郊区冬季 PM2.5的来源解析[21]。王古月等对镇江谏壁桥点位 2015 年 9 月底至 11 月初的在

线 PM2.5样品进行研究，捕捉到多次重度污染天气，属于较为典型的秋季污染特征，其中，

主要污染源是机动车尾气（28.2%），第二是燃煤（23.9%），第三为扬尘（11.5%）[22]。

高健等同时使用 PCA，PMF，ME2 和 Unmix 等多种受体模型分析了北京市 1 小时分辨率在

线数据，比较了不同模型的解析结果[23]。结果表明，PMF和ME2模型更容易得到收敛解；

但是由于 Si 和 Al 等标识组分的缺失，往往使扬尘等源类被低估。周敏等[24]对大气中细粒

子及其化学组分进行了在线连续观测，基于在线数据运用正定矩阵因子分析法（PMF）、

化学质量平衡法（CMB）和多元线性模型（ME2）这 3 种受体模型开展颗粒物源解析并进

行相互验证。结果表明，3 种模型获得的二次硫酸盐、二次硝酸盐、二次有机碳、移动源

的源解析结果较接近，说明模型对这 4 类源的模拟较好。ME2 和 PMF模型对燃煤源、扬尘

源的拟合结果要好于 CMB；工业源则是 CMB 的结果更好。 

以上文献调研显示，目前可以用于颗粒物的在线源解析研究工作的输入数据主要为在

线颗粒物成分数据，如基于在线离子色谱测量的水溶性离子、基于在线热光法测量的有机

碳和元素碳、基于在线 XRF 测量的重金属元素等。相比于经典源解析方法中成分的测量方

式，在线测量方法由于其采样、样品处理及分析过程的高时间分辨率，在一定程度上牺牲

了精准度，或者由于仪器设计原理的限制而只能测量部分粒径范围的颗粒物，在反映 PM2.5

族群的代表性上有所欠缺。此外，由于在线分析方法的限制，在经典源解析样品分析中可

以分析且对某些源类有特征指示性的某些关键物种（如土壤尘或扬尘指示物硅、铝等）较

难实现在线分析。因此，PMF 模型在颗粒物在线源解析应用中存在着不少主要技术问题，

还需要不断进行研究解决。 

3.1.3 PMF 模型业务化应用情况 

除了在学术研究领域得到了广泛的应用外，近几年 PMF 模型还在我国环保部门的颗粒

物来源解析业务中也得到了比较多的实际应用，为环境空气颗粒物污染防治提供重要支撑。

比如，2015年南宁市开展了环境空气颗粒物来源解析，利用 PMF模型解析了 PM10和 PM2.5

的来源，两个粒径段的颗粒物均识别了 6 个污染源，分别是扬尘源、生物质锅炉排放源、

机动车源、燃煤源、硫酸盐、硝酸盐；2016 年扬州市开展了 PM2.5 来源解析研究，利用

PMF 模型解析得到 6 个因子：二次源、燃煤源、扬尘、移动源、工业源、建筑尘。 

2018 年，中国环境监测总站在全国环境监测系统开展了大气颗粒物源解析工作现状调

查[25]，调查的具体对象为地级及以上级别环境监测站，共发放调查 366 份，收到反馈 326

份。总体上，结果显示（见表 2）仅 13 个监测站具备一种或一种以上颗粒物源解析模型计

算能力，占 4%；直辖市站具备相关能力的比例相对较高，为 50%；一般地级市站不具备相

关模型计算能力。对于全国 3大重点区域（见表 3），京津冀及周边地区监测站具备一种或
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一种以上模型计算能力的比例相对较高，为 11%，长三角地区监测站具备模型计算能力的

比例为 5%，珠三角地区和汾渭平原监测站不具备模型计算能力。上述结果表明全国各监测

站模型计算能力具备比例很低。各级监测站的传统工作集中于参照标准规范对不同环境介

质中污染物进行采样和分析测试，较少开展应用 CMB 或 PMF 模型进行源解析计算，缺少

相应的模型计算技术指南或是其中一个重要的限制因素。
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表2 各级监测站模型计算能力 

监测站 反馈材料数量
具备模型计算能力

数量 占比

直辖市站 4 2 50% 

省（区、兵团）站 28 7 25% 

省会城市站 26 2 8% 

计划单列市站 5 1 20% 

一般地级市站 263 0 0% 

总计 326 13 4% 

表3 重点区域监测站模型计算能力情况 

区域 反馈材料数量
具备模型计算能力

数量 占比

京津冀及周边地区 28 3 11% 

长三角地区 40 2 5% 

汾渭平原 11 0 0% 

珠三角地区* 9 0 0% 

总计 88 5 6% 

注*：珠三角地区大气颗粒物源解析工作由广东省站统一组织。 

3.2 国内外相关标准方法 

PMF 是美国 EPA 在源解析工作中推荐使用的受体模型之一。美国 EPA 发布了 PMF 指

导手册（《A Guide to Positive Matrix Factorization》） [26]和 PMF5.0 使用手册（《EPA 

Positive Matrix Factorization (PMF) 5.0 Fundamentals and User Guide》）[27]，其中 PMF5.0 使

用手册详细介绍了 PMF 模型的原理、PMF 5.0 的功能、使用及实际应用案例。 

欧盟发布的《European Guide on Air Pollution Source Apportionment with Receptor Models》
[28]，包含 PMF 模型的使用方法。 

国内尚没有相关的标准方法。

4 标准制订的基本原则和技术路线 

4.1 标准制订的基本原则 

科学性原则  所制定的标准能够满足源解析工作的特定技术需求，所选择的技术方法要

科学合理。

适用性原则  所制定的标准要能够在不同地区的源解析工作中使用，在技术上可行，具

有可操作性。

规范性原则  所制定的标准对关键技术指标进行统一规定，提高源解析结果的可比性。
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4.2 标准制订的技术路线 

通过调研国内外 PMF模型相关标准规范、PMF相关研究进展、PMF在源解析工作的应

用情况，总结已有的研究成果和实际应用经验，编写《环境空气颗粒物来源解析正定矩阵

因子分解（PMF）模型计算技术指南》（初稿）。 

针对 PMF 模型应用中存在的难点疑点问题以及关键技术参数，继续调研已有的研究成

果，必要时开展研究，得到优化后的计算方法及技术参数，形成《环境空气颗粒物来源解

析正定矩阵因子分解（PMF）模型计算技术指南》（验证稿）。 

选择典型城市环保部门以及高校研究所，进行实际应用，查看方法的可操作性和重复

性，并提出修改意见。根据应用中反馈的问题，对指南进行修改完善，形成并提交技术指

南及编制说明的征求意见稿。

具体技术路线图如下：

接到任务，组成编写组

国内外 PMF 相关标

准规范调研

国内 PMF 模型应

用情况调研

PMF 模型研究进

展调研

验证性试验

基础计算

标准文本及编制

说明

PMF 模型计算规范性研究

数据准备 旋转计算 颗粒物源贡献计算

文献资料调研

图 1  技术路线 
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5 方法研究报告 

5.1 适用范围 

本标准对正定矩阵因子分解模型（Positive Matrix Factorization, PMF）模型计算过程的

主要技术环节进行规定，包括数据准备、数据输入和初步检验、基础计算、旋转计算、源

解析结果计算、结果合理性判断等。

大量资料调研显示应用 PMF 模型对手工采样分析数据的计算在各地业务化工作中有大

量应用，相对比较成熟。而对环境空气颗粒物在线数据的 PMF 模型计算受制于输入数据的

准确性，业务化应用还不是很成熟。虽然通过在线颗粒物监测方法，实现用最少的人力得

到大量高时间分辨率数据，但是在线方法数据精准度与手工数据有较大差距，而且对某些

源类有特征指示性的关键物种（如硅、铝等）难以实现在线分析而无法取得相应数据，影

响源解析结果准确性，仍需要进一步研究[20,29,30]。 

因此，本标准规定适用于环境空气颗粒物来源解析工作中应用 PMF 模型对环境空气颗

粒物手工采样分析数据进行颗粒物来源计算。

5.2 规范性引用文件 

本标准涉及的规范性引用文件如下： 

HJ 618  环境空气 PM10和 PM2.5的测定重量法

HJ 646  环境空气和废气气相和颗粒物中多环芳烃的测定气相色谱-质谱法 

HJ 647  环境空气和废气气相和颗粒物中多环芳烃的测定高效液相色谱法 

HJ 656  环境空气颗粒物（PM2.5）手工监测方法（重量法）技术规范 

HJ 657  空气和废气颗粒物中铅等金属元素的测定电感耦合等离子体质谱法 

HJ 777  空气和废气颗粒物中金属元素的测定电感耦合等离子体发射光谱法 

HJ 799  环境空气颗粒物中水溶性阴离子（F-、Cl-、Br-、NO2
-、NO3

-、PO4
3-、SO3

2-、

SO4
2-）的测定离子色谱法 

HJ 800  环境空气颗粒物中水溶性阳离子（Li+、Na+、NH4
+、K+、Ca2+、Mg2+）的测定

离子色谱法

HJ 829  环境空气颗粒物中无机元素的测定能量色散 X 射线荧光光谱法 

HJ 830  环境空气颗粒物中无机元素的测定波长色散 X 射线荧光光谱法 

HJ×××  环境空气 颗粒物来源解析 受体模型法监测数据处理与检验技术规范 

《环境空气颗粒物来源解析监测技术方法指南》（环办函[2020]8号） 

《大气颗粒物来源解析技术指南（试行）》（环发[2013]92号） 

5.3 术语和定义 

环境受体的定义参考了《大气颗粒物来源解析技术指南（试行）》（环发[2013]92

号），正定矩阵因子分解模型、受体化学组成、污染源化学成分谱、源贡献、源标识组分、

因子、不确定度、Q 值、残差、基础计算、旋转计算等术语主要参考美国 EPA《EPA 

positive matrix factorization (PMF) 5.0 fundamentals and user guide》、《大气颗粒物来源解析
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原理技术及应用》、《大气颗粒物来源解析受体模型的发展和应用》以及相关研究论文

[20,29,31,32]。 

5.4 模型原理和计算流程 

5.4.1 模型原理 

该部分内容介绍了 PMF模型计算的数学原理。PMF模型基本原理是将受体组分浓度矩

阵𝑋ሺ௡ൈ௠ሻ因子化，分解为两个因子矩阵，𝐹ሺ௣ൈ௠ሻ和𝐺ሺ௡ൈ௣ሻ，以及一个“残差矩阵”𝐸ሺ௡ൈ௠ሻ，

见公式（1）。 

PMF 模型限定矩阵 G 和 F 中的组分都是正值，即非负限制。PMF 模型解析上述矩阵的

方法是通过定义一个“目标函数”（Object function）Q，并使这个目标函数的值最小，见

公式（2）。当目标函数 Q 值最小时，模型会将受体浓度矩阵 X 分解成 G 矩阵和 F 矩阵，

分别是 PMF 模型计算的源贡献度矩阵和因子谱（源谱）矩阵。 

按照上述原理设计并开放使用的软件，或通过采购获得相关软件，经测试后可以用于

PMF 模型计算。 

5.4.2 计算流程 

总结 PMF 模型的一般计算流程，主要包括数据准备、数据初步检验、基础计算运行及

结果判断分析和误差评估、旋转计算及结果判断分析和误差评估、结果合理性判断等环节。

PMF 模型计算，需要通过反复优化计算参数，得到相对较优结果的过程。模型计算流程图

见图 2 所示。 

根据模型的要求，开展监测分析，得到相应的数据。数据准备即对数据进行预处理，

选择样品和颗粒物组分，计算组分的不确定度等；数据检验即查看统计分析结果、确定组

分权重等。当分析结果中有异常数据时，需要重新进行数据处理。

经过数据准备的环节后，进行基础计算。基础计算中，设置基础计算的参数、反复尝

试确定因子个数，对得到的结果进行判断分析，评估基础计算过程，识别因子为具体的源

类并得到相应的源贡献值，对基础计算结果进行误差评估等。如果模型计算结果不好，可

回到基础计算设置中调整参数或数据处理，重新计算直至得到相对满意的结果。

经过基础计算后，再进行旋转计算，进一步优化计算结果。旋转计算中设置旋转计算

的参数，反复尝试。和基础计算类似，需要对得到的结果进行判断分析，评估旋转计算过

程，识别因子为具体的源类并得到相应的源贡献值，对旋转计算结果进行误差评估等。如

果模型计算结果不好，调整旋转计算和基础计算的参数或进行数据处理，重新计算直至得

到相对满意的结果。对于计算的结果需要进行合理性判断，最终得到源解析结果。
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图2 PMF 模型的主要计算流程 

5.5 数据准备 

5.5.1 数据种类和数量要求 

根据PMF模型开展环境空气颗粒物来源解析的需求，需要输入环境空气颗粒物质量浓

度和化学组分浓度数据，颗粒物化学组分基本要求需要包括无机元素、碳组分、水溶性无

机离子等。参考“关于印发《环境空气颗粒物来源解析监测技术方法指南（试行）》的通

知（环办函[2014]1132号）”、“关于发布《大气颗粒物来源解析技术指南（试行）》的

通知（环发[2013]92号）”，为保证源解析结果的稳定可靠，本标准规定了应用PMF模型

进行颗粒物源解析计算至少需要的数据数量：每个监测点位不少于100个有效样品的数据量，

颗粒物化学组分至少需要10种组分，应包括主要组分和标识组分。常用的组分包括OC、

EC、SO4
2-、NO3

-、Cl-、NH4
+、Na、Mg、Al、Si、K、Ca、Mn、Fe、Cu、Zn等。为解析

更多的源类，有条件的可以选择多环芳烃、左旋葡聚糖、正构烷烃、有机酸、脂肪酸、甾

醇类等有机组分进行计算。增加输入的颗粒物组分和样品数量，将使PMF模型计算结果更

稳定。
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5.5.2 数据质量要求 

输入的数据质量是取得可靠的PMF模型解析结果的基础。因此，本标准规定用于颗粒

物源解析工作的监测数据，应采用国家、行业或地方方法标准获得；没有国家、行业或地

方方法标准，可采用国际标准、国外标准或研究建立的方法，经确认后使用，同时监测需

按照HJ 630的要求纳入质量管理体系，开展质量保证和质量控制工作并符合相关要求。采

用标准方法除了保证良好的数据质量外，还使不同城市或区域的数据可比。总结已有的相

关标准规范，颗粒物及相关化学组分的分析需参照相关国家标准方法HJ 618、HJ 646、HJ 

647、HJ 656、HJ 657、HJ 777、HJ 799、HJ 800、HJ 829、HJ 830和《环境空气颗粒物来源

解析监测技术方法指南》等。

5.5.3 数据格式要求 

参考EPA PMF 5.0等PMF模型的要求，PMF模型需要输入两个数据文件：（1）颗粒物

及组分质量浓度的数据文件，（2）颗粒物及组分质量浓度不确定度的数据文件。 为了使

模型计算顺利进行，两个数据文件内容需要对应，格式符合模型软件的要求。比如EPA 

PMF 5.0模型软件要求第一行为组分名称，组分名称必须是唯一，中间不能含有逗号；第一

列为样品编号，如样品ID、日期或时间、样品ID加上日期时间等。

5.5.4 不同滤膜来源数据的合并 

源解析工作中，为满足颗粒物化学组分分析的需求，颗粒物需分别通过无机滤膜和有

机滤膜平行采样。石英滤膜一般用于分析碳组分、水溶性离子以及有机组分；有机滤膜一

般用于分析无机元素。采用不同滤膜监测分析得到的颗粒物质量浓度数据存在一定的差异。

在PMF模型计算中，不同滤膜得到的颗粒物监测数据需经过处理后合并。关于不同滤膜得

到的数据，本标准规定了两种滤膜得到颗粒物相关数据的处理和合并方法：（a）先将滤膜

上颗粒物化学组分质量浓度除以对应滤膜的颗粒物质量浓度，得到相应的质量百分占比含

量；（b）再将每个样品的各组分质量百分占比含量乘以相同的颗粒物质量浓度（如石英滤

膜和有机滤膜的颗粒物质量浓度均值），合并成一套数据（单位μg/m3）。 

5.5.5 数据初步检验 

对于每个颗粒物样品的质量浓度和化学组分浓度数据，需要经过检验才能用于模型计

算。目前，常用的检验方法有颗粒物化学组分质量平衡、阴阳离子电荷平衡等方法进行检

验。

常用的颗粒物化学组分质量平衡检验是将化学组分加和浓度和颗粒物质量浓度进行比

较。化学组分加和的计算结果，通常用百分比来表示，即每种化学组分的质量浓度除以颗

粒物质量浓度的所得百分比的加和，以质量百分数为单位，可反映实际监测与理论上的偏

差。由于监测的化学组分主要为标识组分和特征组分，且监测数量有限，因此，所有化学

组分的含量之和应小于 100%。化学组分的加和不能太高（超过 90%左右），也不能太低

（低于 40%左右）；若不在此范围内，可能是某种或某些组分的测定结果偏高或偏低，故

而影响了总体加和结果，应根据分析记录再次分析化学组分浓度，若化学组分的加和还是
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过高或过低，建议该条数据剔除。总结各地源解析工作经验，本标准要求每个颗粒物样品

的化学组分质量加和与颗粒物质量浓度的比值一般在 0.5~0.7 之间。 

颗粒物阴阳离子电荷平衡检验是比较每个颗粒物样品的阴离子总电荷与阳离子总电荷。

按照 HJ 799、HJ 800 等要求测定颗粒物中的阴阳离子，包括 Na+、NH4
+、K+、Mg2+、Ca2+、 

SO4
2-、NO3

-、Cl-、F-等。常用的阴离子和阳离子平衡计算公式分别见公式（3）和（4）。 

AE =(2*[SO4
2-]/96)+([NO3

-]/62)+([Cl-]/35.5)+([F-]/19)                                                   （3） 

式中：AE——颗粒物中负电荷的物质的量浓度（mmol/L） 

[SO4
2-]——硫酸根离子的质量浓度（mg/L） 

[NO3
-]——硝酸根离子的质量浓度（mg/L） 

[Cl-]——氯离子的质量浓度（mg/L） 

[F-]——氟离子的质量浓度（mg/L） 

CE =([Na+]/23)+([NH4
+]/18)+([K+]/39)+(2*[Mg2+]/24)+(2*[Ca2+]/40)                          （4） 

式中：CE——颗粒物中正电荷的物质的量浓度（mmol/L） 

[Na+]——钠离子的质量浓度（mg/L） 

[NH4
+]——铵根离子的质量浓度（mg/L） 

[K+]——钾离子的质量浓度（mg/L） 

[Mg2+]——镁离子的质量浓度（mg/L） 

[Ca2+]——钙离子的质量浓度（mg/L） 

总体上，对 AE 和 CE 进行一元线性回归，当相关系数 r≥0.8 时，认为阴阳离子接近平

衡，斜率应该为 0.7~1.2 范围内，不在该范围的数据说明可能部分阴阳离子未检出，需对阴

阳离子进行复测。本标准要求对于每个颗粒物样品，其阴离子总电荷与阳离子总电荷的比

值一般在 0.7~1.2 之间。 

5.5.6  不确定度计算方法 

不确定度是PMF模型中的关键输入数据，直接影响PMF模型计算结果。受体模型的不

确定度主要来自于大气 PM2.5采集和化学成份测量的不确定性、源成份谱的共线性（即不同

排放源可能有相似的源成分谱）以及对二次来源正确判定等问题。不确定度是在PMF模型

计算过程中对组分的浓度矩阵进行加权计算。不同研究者在PMF模型计算过程中可能会采

用不同不确定度的计算方法。本标准主要参考美国EPA《EPA positive matrix factorization 

(PMF) 5.0 fundamentals and user guide》，统一规定了不确定度的计算方法如下： 

              𝑈𝑛𝑐 ൌ
ହ

଺
ൈ 𝑀𝐷𝐿                                                （5） 

𝑈𝑛𝑐 ൌ ඥሺ𝐸𝐹 ൈ 𝐶𝑜𝑛𝑐ሻଶ ൅ ሺ0.5 ൈ 𝑀𝐷𝐿ሻଶ                        （6） 

式中：Unc——颗粒物分析项目的不确定度，μg/m3； 

           MDL——颗粒物分析项目的检出限，μg/m3； 

           Conc——颗粒物分析项目的质量浓度，μg/m3； 

           EF（Error fraction）——颗粒物分析项目的误差系数。 
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当 Conc 小于等于 MDL 时，采用公式（5）计算；当 Conc 大于 MDL 时，采用公式（6）

计算。

关于误差系数（EF），不同的研究学者在 PMF模型计算中设定有所差异[33-38]。对特定

的研究问题，误差系数可设置为 0.05~0.2、0.1、0.2~0.5。例如，Liu等考虑了采样期间扩散

和重力损失等误差，对于粒径小于 25 nm的颗粒物，误差系数取 0.15；粒径在 25-600 nm的

颗粒物，误差系数为 0.1，粒径大于 600 nm 的颗粒物，误差系数为 0.15[33]。蔡凡涛等对南

京市 PM2.5污染事件进行解析时，将所有组分的误差系数均设置为 0.1[34]。总结 PMF模型实

际使用经验，推荐误差系数设置范围为 0.1~0.6。对于组分不稳定或者组分浓度接近检出限，

给予较大的误差系数。当某一组分的缺失数据较多时，可设定较大的误差系数。

5.6 基础计算 

5.6.1 基础计算运行 

数据的模型检验。将数据导入到 PMF 模型，通过 PMF 模型的浓度散点图、时间序列

图等功能，分别查看不同组分之间关系、组分随时间变化情况。对于异常高或者低的组分

数据，经核实没有特定污染（如沙尘天气等），可予以剔除。

数据计算权重的选择。按照 PMF 模型计算要求，需要对输入数据进行检验设定计算权

重。PMF 模型中各化学组分的计算权重包括 Bad（差）、Weak（弱）和 Strong（强）三个

水平。对于权重为 Strong 的组分，按输入的浓度和不确定度参与计算；对于权重为 Weak

的组分，模型在计算时会自动增加该组分的不确定度；对于权重为 bad 的组分，则不参与

计算。关于数据计算权重的设置要求，在应用 PMF 模型进行颗粒物源解析时，需要使用标

识组分来识别污染源类，因此建议将与颗粒物来源相关的标识组分设定为高权重；其他颗

粒物组分作为辅助分析，可以设置成 weak。因此，规定将颗粒物的关键标识组分（如 OC、

EC、SO4
2-、NO3

-、NH4
+、Al、Si、Ca、K、Fe 等组分）权重设为 Strong。其他非关键标识

组分（如：Cl-、Na、Mg、Cu、Cd、Cr 等组分）通常建议选择 Strong 权重计算，但在测量

不确定性较高时，可设置成 Weak 参与计算。当某一组分的缺失数据较多时，还可通过采

用设定较大的不确定度来降低该组分的计算权重。

因子个数的确定。在经过初步检验之后，可对数据进行模型计算。PMF 模型计算包括

基础计算（Base Run）和旋转计算（Rotational Run），其中基础计算为必须的计算操作，

根据计算结果，选择开展旋转计算。在基础计算中，需要设定因子（Factor）个数、运行次

数、是否随机选择种子（Seed）等参数。基础计算中，因子个数设定是一个重要步骤[39,40]。

较多的因子个数会导致无意义的因子分布，而较少的因子个数会使混合源难以分离。因子

个数需要基于对颗粒物可能来源、样品数量、采集时间等基本认识以及模型反复计算来综

合确定，需要多次反复尝试。运行次数和种子等参数可选择模型默认值。

在基础计算中，首先需要根据城市基本情况（比如根据当地排放源清单、污染源普查

数据、工业布局、能源结构、机动车保有量等信息），初步确定因子个数的范围。通过设

置不同的因子个数进行尝试性计算，验证和确定适合的因子个数。总结 PMF 模型计算的经

验及文献调研结果，提供了常用的 4 种数学验证方法供参考使用，具体如下： 

1）根据 Q 值随因子个数变化关系判断。在设定合适的不确定度后，可逐渐增加因子
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数，观察 Q 值的变化。当因子数逐渐增加，而对应结果的 Q 值没有明显变化，则此时因子

数增加为合理。当因子数增加到某一特定值（例如 p），Q 值开始有明显变化，则 p-1 则可

能为适合的因子数。

2）根据组分的残差大小判断。组分的残差（尤其是标识组分）应在正负 3以内，如果

残差有较大的分布，则应重新检查因子个数。

3）根据多次计算结果的差异情况判断。多次运行不应该得到多个 Q 值或因子谱差异

性比较大的结果（如 20 个结果中，有多个结果之间差异较大），如果有，则说明因子数的

设定可能不合理。

4）根据回归检验结果判断。将 G 矩阵与颗粒物浓度数据进行回归检验。如果回归系

数出现负值，说明因子个数设置可能过多；F 矩阵的每一个因子除以相应的回归系数后，

如果加和大于 1.2，则说明选择的因子可能过少。 

模型的数学验证是有一定的局限性。通过数学验证确定，仅代表所输入的数据计算得

到的结果从数学意义上是合适的，不代表解析结果完全符合当地实际情况。因此还需要通

过物理意义（如当地的实际情况）情况进一步辅助判断因子数的选择，比如根据当地排放

源清单、污染源普查数据、工业布局、能源结构、机动车保有量等信息，最终确定合适的

因子个数。

5.6.2 基础计算结果判断 

通过基础计算，得到多个计算结果，需进一步判断分析。通过Q理论值（QTheo）、Q计

算值（QTrue）、是否收敛（Converged）等参数，初步选择查看特定的计算结果。参考美国

EPA《EPA positive matrix factorization (PMF) 5.0 fundamentals and user guide》，主要从Q计

算值（QTrue）与Q理论值（QTheo）差异、观测值/预测值差异分析、残差分析（Residual 

analysis）等对计算结果进行判断。 

总结源解析研究进展[41-43]及实际经验，确定以下 3 种判断方法： 

Q 计算值（QTrue）与 Q 理论值（QTheo）越接近（85%~115%之间），表明模拟计算结

果更合理。

在观测值/预测值差异分析中，可通过分析输入值和预测值的相关性，来判断模型计算

好坏。如果某组分的输入值和预测值之间有强相关性，则表明该组分计算较好；反之，则

考虑是否应该降低该组分计算权重或从计算中排除。此外，还可以在时间序列上分析组分

的输入值和预测值的差异。对于预测值明显高于输入值，需要进一步分析确定是否排除该

数据。

在“Residual Analysis（残差分析）”中查看每一个组分的加权残差（通过不确定度加

权），比如残差直方图中不同组分加权残差的百分比，判断各组分模型计算结果的好坏。

判断方法如下：如果残差直方图显示残差范围在（-3，+3）之间，且呈正态分布，则该组

分的模型计算结果在数学意义上较好；如果组分具有许多大尺度残差或显示非正常曲线，

则表示该组分在数学意义上计算较差。



17 

5.6.3 基础计算的结果分析 

基础计算的结果主要包括因子谱（F矩阵）和因子贡献（G矩阵）。因子谱展示了不同

化学组分在各因子中的占比及浓度。因子贡献显示了不同因子对各组分的平均贡献及时间

序列贡献（点线图）。

因子的识别是 PMF 模型计算的关键。可以通过分析不同因子谱中占比较高的标识组分

来将因子识别为具体的污染源类。总结源解析研究成果及工作经验[29,30,32,44-47]，确定颗粒物

源类识别方法及主要源类的标识组分，作为资料性附录供参考使用。颗粒物源类识别方法

包括：①根据通过资料调研收集的各种源类别的主要标识组分来识别；②根据源类特有的

时间变化特征来识别；③根据当地实际监测得到的主要源类源谱来识别；④根据通过模型

进一步优化计算得到的因子来识别。主要源类的标识组分见表 4。 

表4 颗粒物主要源的标识组分 

编号 源类别 标识组分

1 燃煤源
OC、EC、Al、SO4

2-、Cl-、Ca（或Ca2+）、As、藿烷、甾烷、烷基芘、多

环芳烃等

2 机动车源 OC、EC、Zn、藿烷、甾烷、晕苯、荧蒽、芘等 

3 扬尘源 Si、Al、Ca（或Ca2+）等 

4 二次硫酸盐 SO4
2-、NH4

+ 

5 二次硝酸盐 NO3
-、NH4

+ 

6 生物质燃烧源 K（或K+）、OC、EC、左旋葡聚糖、植物甾醇、萜类物质等 

7 工业源 Fe、Cu、Cr、Mn、Pb、Zn、Al、Sb、V等（视各地具体工业情况而定）

8 餐饮源
OC、胆固醇、十六烷酸、十八烷酸、豆甾醇、β-谷甾醇、壬醛、9-十六烯

酸等

9 海盐源 Na（或Na+）、K（或K+）、Cl-等 

10 烟花燃放源 Sr、K（或K+）、OC等 

因子贡献（G 矩阵）的时间序列贡献显示了污染源在时间序列上的贡献变化情况，可

用于通过因子谱很难区分的源类。特定污染源会在时间序列上有特征的贡献变化情况，从

而得到识别。比如机动车源和燃煤源（其主要标识组分均为 OC、EC 等），在某些地区，

燃煤源存在显著的季节变化（比如冬季采暖中燃煤的大量使用），而机动车源季节变化不

明显。

5.6.4 基础计算的误差评估 

在得到模型基础计算结果之后，需要结果的误差评估，确定计算结果的不确定度，从

而判断源解析结果的准确性。参考美国 EPA《EPA positive matrix factorization (PMF) 5.0 

fundamentals and user guide》，结果误差评估方法主要有 Bootstrapping（BS）误差评估、
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Displacement（DISP）误差评估、Bootstrap- Displacement（BS-DISP）误差评估。3 种误差

评估方法的适用性有所差别[34,36,49]。BS 误差评估和 BS-DISP 误差评估适合解释源谱的不确

定性，并且能够说明是否出现由于因子数目过多引起的数据过拟合。BS 误差评估结果通常

不能捕捉旋转模糊度，但可以帮助识别重复性不高的因子。DISP 则要求具有较强的稳健性

（robust），否则可能导致没有 DISP 误差评估结果。此外，DISP 分析给定的不确定性区间

比较短。BS-DISP 的一个缺点是它的计算时间较长，可能需要几十个小时。因此，推荐采

用 BS 误差评估方法评估模型计算结果（不确定度）的误差。 

通过分析多次 BS计算得到的因子和基础计算得到的因子匹配程度、Q值的分布情况、

各化学组分计算结果分布情况等，评估结果的可靠性。主要的评估方法如下：

在BS误差评估中，通过分析得到的因子和基础计算得到的因子匹配程度，评估因子中

主要化学组分分配的合理性。如果两者匹配不到 80%，则这个因子的主要组分分配可能不

当，需要通过调整因子数量或提高数据质量等提高匹配程度。

在 BS 误差评估中，通过 Q 修正值的分布情况，评估基础计算中 Q 值的合理性。BS 计

算可得到 Q 修正值的最小、最大、中位数，以及第 25 和第 75 百分位数值。基础计算得到

的 Q 值一般要求在第 25 和第 75 百分位数值之间。 

在BS误差评估中，通过分析每个化学组分计算结果的分布情况，评估化学组分计算结

果的不确定度。比如一个化学组分的箱型图上下距（25 分位数与 75 分位数）较宽（超过

20%），则表明该化学组分计算结果的不确定度可能较高；如果一个化学组分的箱型图上

下距较窄（小于 20%），则说明该化学组分模型计算结果的不确定度可能较低，模型计算

结果较好。

5.7 旋转计算 

当模型基础计算得到的因子难以识别为实际源类的时候，可以尝试使用旋转计算

（Rotational run），对计算结果进一步优化，使因子谱中的标识组分更加突出，有利于因

子识别为具体污染源类。PMF 模型计算中，旋转计算包括 F 矩阵峰值模型计算（Fpeak 

model run）、约束模型计算（Constrained model run）。F 矩阵峰值模型计算是常用的旋转

计算方法[50,51]。对于标识组分的占比不够突出（某一标识组分在各因子中的占比比较平

均），不利于源类的识别的情形，可以通过 F 矩阵峰值旋转计算，调整提取出的 F 矩阵中

的各因子中组分占比，从而使因子中的标识组分的占比更加突出，从而识别为具体源类。

F 矩阵峰值模型计算的基本原理如下： 

一对因子矩阵（G 和 F）可以被转换为另一对具有相同 Q 值的矩阵（G*和 F*），称为

“旋转”即G*=GT and F*=T-1 F。T矩阵是一个 p×p的非奇异矩阵，其中 p是因子的个数。

在 PMF 中，这不是严格意义上的旋转，而是 G 和 F 矩阵的线性变换。 

F 矩阵峰值模型计算中，需要尝试不同的 Fpeak 参数。当 Fpeak 设为正值时，F 矩阵中

的组分在某些因子中占比会更加突出；Fpeak 设为负值时，F 矩阵中的组分在各因子中的占

比则相对较平均。设置不同的 Fpeak 参数时，Q 值不能变化太大，Q 值的变化在 5%以内认

为时可以接受的，选择 Q 值拐点之前的 Fpeak 值对应的解析结果。参照“5.6.2、5.6.3、

5.6.4”进行相应的结果判断、分析和误差评估。 
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PMF共线性问题及解决方法。其他受体模型一样，PMF存在共线性问题。PMF计算过

程没有考虑实际源类的物理意义，导致被提取的因子与实际的污染源成分谱之间存在一定

差异，提取的单个因子可能包含不同污染源类的信息，出现了共线性问题。现有比较有效

的方法是采用一些复合受体模型克服共线性问题，而开展进一步解析，比如正定矩阵分解/ 

多元线性引擎 2-物种比值模型（PMF/ME2-SR）[57]、偏目标转换-正定矩阵分解模型（PTT-

PMF）[58]。PMF/ME2-SR 模型是基于 PMF/ME2 科学计算平台，将污染源特征组分的比值

作为提取过程的约束条件纳入模型，使得提取的因子更具物理意义。该模型可以求解 PMF

模型中各种多线性和拟多线性问题，通过实施外部约束，使解析结果朝着目标值或比值拉

伸因子元素，在一定程度上使结果朝着更客观的实测源谱靠近，降低了 PMF 结果易受主观

因素影响的不确定性。PTT-PMF 模型是在 PMF/ME2 的基础上做出的进一步改进。它是一

种将源成分谱数据纳入模型，通过部分目标转换方法实现的新型源解析模型。具体来说，

该模型将测量得到的实测一次源谱及虚拟的二次源谱作为目标因子，选择并固定所有源的

源标识组分，通过一个方程式的拉动，实现因子谱的目标转换，使该模型提取的因子谱更

接近实际的源成分谱，从而增加了解析结果的真实性和可靠性。

5.8 颗粒物源贡献结果计算 

PMF 模型计算中可通过两种方法确定污染源对颗粒物的贡献： 

（1）在“数据准备”中将颗粒物质量浓度数据和化学组分数据一起输入到 PMF 模型

进行计算，将颗粒物质量浓度设置为总变量（Total variable）。这样就可以直接通过 PMF

模型得到污染源对颗粒物的源贡献。

（2）利用 PMF 模型计算得到的 G 矩阵（源贡献矩阵）与颗粒物质量浓度做多元线性

回归分析，计算出 G 矩阵各列（源）的回归系数。回归计算可利用 Excel 或 SPSS 软件进行

回归分析。将各列的回归系数乘以各列，即为各污染源对颗粒物的贡献，回归公式如下：

𝑃𝑀ଶ.ହሺ௝ሻ ൌ ∑ 𝑠௞𝑔௝௞
௣
௞ୀଵ         （6） 

式中：𝑃𝑀ଶ.ହሺ௝ሻ——第 j 个样品的颗粒物质量浓度； 

𝑠௞——回归系数； 

𝑔௝௞——PMF 模型计算的 k 源对第 j 个样品的源贡献， 

p——源个数。 

在城市环境空气颗粒物来源解析工作中，为了提高源解析结果的代表性，往往会在城

市建成区设立多个监测点位，得到相应的颗粒物监测数据。总结源解析工作经验以及已有

的研究进展[52-55]，提供针对多个点位的 PMF 源解析计算方法：将多个点位受体数据进行合

并，将合并后数据纳入 PMF 模型计算，从而所有样品的源解析结果；将每个点位所对应样

品的源解析结果进行平均，得到该点位的源解析结果。

完成 PMF 模型计算后，填写“附录 B PMF 源解析计算记录表”，并附上参与计算的

全部数据。



20 
 

5.9 结果合理性判断 

对于源解析结果的合理性，既要符合模型计算要求，还需要符合实际情况。 

总结 PMF 模型使用经验及研究进展[29,32,43-45,56]，提供两类关于结果合理性判断的方法,

包括数学意义和物理意义上的合理性判断。 

符合模型计算要求是模型模拟计算出的各组分浓度与实测测试结果接近。可具体通过

直接比较颗粒物和化学组分模拟值与实测值、分析主要组分或标识组分的残差、对比 Q 计

算值与 Q 理论值等方法，判断模型模拟结果的好坏。如果模拟值与实测值越接近、组分残

差越小、Q 计算值与 Q 理论值越接近，则表明模拟计算结果更合理。 

符合实际情况要求是经过识别的源谱特征及其源贡献合理。通过比较因子谱与实测源

谱（相关性高于 0.7）、PMF 平均源贡献排序与 CMB 模型计算结果一致性，分析源贡献变

化趋势及其日变化趋势等来评估模型结算结果的合理性。此外，还需要通过其他监测结果

或污染源信息等来辅助判断结果的合理性，可参考的方法如下： 

（1）PM2.5和 PM10的浓度比值。如果 PM2.5/PM10比值较高，表明监测区域受细颗粒物

排放源的影响可能较高；反之，则表明监测区域受粗颗粒物排放源的影响较高。因此，通

过分析不同季节（或区域）的 PM2.5/PM10比值，结合当地排放源、气象特征，可帮助分析

不同时空条件下的粗颗粒物和细颗粒物的主要污染来源。 

（2）在线监测的 SO2/NOx浓度比值。如果 SO2/NOx的比值较高，表明监测区域受燃

煤来源的影响可能比机动车来源高；反之，表明监测区域受机动车来源的影响较高。因

此，通过分析不同季节（或区域）的 SO2/NOx的比值，结合当地排放源、气象特征，可帮

助分析不同时空条件下的燃煤来源和机动车来源等贡献的高低。 

（3）在线监测 O3、CO 等污染物浓度。O3能反映光化学反应活性，可分析不同季节

（或区域）的 O3浓度，如果 O3浓度较高，表明该季节（或区域）二次硫酸盐的贡献可能

较其他季节（或区域）高；CO 主要由机动车或煤炭不完全燃烧排放，可分析不同季节

（或区域）的 CO 浓度，如果 CO 浓度较高，表明散煤燃烧或机动车的贡献可能较其他季

节（或区域）高。 

（4）根据当地主要污染源信息，分析源解析结果的合理性。根据当地机动车保有量分

析机动车源贡献的合理性，根据当地燃煤量分析燃煤源贡献的合理性，根据当地在建工

地、在建道路等施工信息分析施工扬尘、道路扬尘的贡献。 

（5）对于特殊污染源，需结合当地实际情况来分析。对于特定工业源，需要依据当地

的工业布局及特点，分析工业源贡献的合理性；对于生物质燃烧源（如秸秆燃烧），需要

考虑季节性变化等特点；对于海盐粒子源，需要考虑监测区域的地理位置等。 

上述判断方法是总结源解析工作经验得到的，可用于辅助选择合适的源解析结果，还

需要结合当地的实际情况，进行具体问题具体分析。 

5.10 附录 

附录A作为资料性附录提供了颗粒物源类识别方法和颗粒物主要源的标识组分。其中

颗粒物源类识别方法包括资料调研总结的各种源类主要标识组分及主要源类的标识组分、

特定源类的时间变化特征分析、与实际监测得到的源谱比较、约束模型计算。该内容是总
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结近年来我国源解析的实践经验而来。颗粒物主要源的标识组分分别给出了二次硫酸盐、

二次硝酸盐、二次源、扬尘源、机动车源、燃煤源、生物质燃烧源、工业源、海盐源、烟

花燃放源的主要标识组分，作为源类识别的参考资料。

附录 B 作为资料性附录提供了 PMF 模型计算记录表，包括开展 PMF 模型计算时需要

记录的输入数据、基础模型运行、旋转计算运行、输出记录、因子谱、因子贡献等。

6 典型 PMF 模型软件操作步骤 

6.1 基本情况 

现有的 PMF 模型软件包括 DOS 版本和图形界面版本。DOS 版本包括赫尔辛基大学

Paatero 教授开发的个人 DOS 版本，该软件为收费软件，需要向 Paatero 教授申请购买。图

形界面版本包括南开大学开发 WALSPMF 1.0、美国 EPA开发的 EPA PMF5.0 等。软件为公

开免费软件，可在相关网站下载使用。相比 DOS 版本，图形界面版本操作相比简单，适合

业务化应用。因此，编制组总结了 WALSPMF 1.0 和 EPA PMF5.0 的主要操作步骤，供参

考。

6.2 WALSPMF 1.0 计算步骤 

6.2.1 软件下载 

可在从南开大学国家环境保护城市空气颗粒物污染防治重点实验室下载，下载地址：

https://env.nankai.edu.cn/air/main.htm。 

6.2.2 运行环境 

Win XP、 Win7、 Win8、Win10（32 bit or 64 bit system）。运行程序之前，需安装

Matlab（2015b 及以上版本）。 

6.2.3 数据准备 

模型输入文件使用 excel 文件，对数据导入文件有严格要求。用户可以修改输入文件的

名称。WALSPMF 模型需要输入一个数据文件，该输入文件中包含三个工作表，如图 3~5

所示：（1）颗粒物及组分质量浓度的数据文件（单位：μg/m3），（2）颗粒物及组分质量

浓度不确定度的数据文件（单位：μg/m3），（3）PM 总质量的浓度（合计）（单位：

μg/m3）。注意不要更改三个工作表的名称。 

三个工作表内容需要对应。在“concentration”工作表中：第一行为组分名称，组分名称

必须是唯一，中间不能含有逗号。其余内容为环境数据集，如图 3 所示。在“uncertainty”工

作表中：第一行为组分名称，保持与前面工作表中名称一致，其余内容为环境数据集的不

确定性，如图 4 所示。在“TOT”工作表中：第一行为组分名称，保持与前面工作表中名称

一致。其余内容（第一列）为 PM 总质量的浓度。具体格式请参照模型提供的“input. xls”导

入文件格式。如图 5 所示。 
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图3 WALSPMF 1.0 输入文件浓度工作表 

图4 WALSPMF 1.0 输入文件不确定性工作表 

图5 WALSPMF 1.0 输入文件 PM 总质量浓度工作表 
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6.2.4 模型运行 

打开 Matlab，路径导入到 WALSPMF 的文件夹，右键选择“WASLPMF.p”文件，选择

Run 运行模型。如图 6 所示。其中，a 为受体数据导入版块，b 为基础运算版块，c 为 Fpeak

旋转运算版块。

图6 WALSPMF 1.0 的用户界面 

6.2.5 基础运算 

（1）模型基础计算操作步骤 

单击“输入”按键导入受体数据，组分数量与样品数量自动获取，以验证输入文件是否

正确。随后选择参与计算的物种及提取的因子数量。导入受体数据后，可以在基础运算版

块点击运行，得到基础模型运算结果，如图 7 所示。 



24 
 

 

图7 WALSPMF 1.0 的基础计算运行结果展示 
 

（2）模型基础运行结果展示 

基础运行结果包括：基础运算源谱数据和图（图 8）源贡献时间序列图（图 9）；源分

担率数据和饼图（图 10）以及相对应的旋转运算结果展示。此外，模型提供理论 Q 值和基

础计算 Q 值，用户可以根据两者的差值大致判断结果好坏。 

 

 

图8 基础运算源谱图 
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图9 源贡献时间序列图 

图10 源分担率饼图 

6.2.6 旋转计算 

（1）模型旋转计算操作步骤 

在基础运算结果的基础上，可以在旋转运算版块设定 Fpeak值。一般先设置 Fpeak值为

-1 到 1 之间，点击运算，得到旋转运算的结果，如图 11 所示。 
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图11 WALSPMF 1.0 的旋转计算运行结果展示 

（2）模型旋转运行结果展示 

旋转运行结果包括：旋转运算源谱数据和图（图 12）源贡献时间序列图（图 13）；源

分担率数据和饼图（图 14）以及相对应的旋转运算结果展示。此外，模型提供了旋转后的

计算 Q 值，用户可以根据该值与基础运算结果中理论 Q 值的差值大致判断旋转程度的好坏。 

图12 旋转运算源谱图 
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图13 源贡献时间序列图 

图14 源分担率饼图 

6.2.7 输出结果导出 

点击分别点击基础运算部分和 Fpeak 旋转运算部分中的保存结果按钮，输出文档会保

存为“baserunoutput（基础运算结果）”和“Fpeakoutput（旋转运算结果）”的两个“.xls”的文

件。文件中分别有：源成分谱、G矩阵、源贡献、源贡献均值、Q值和 Fpeak值的工作簿，

可供用户查看结果。

6.3 EPA PMF 5.0 计算步骤 

6.3.1 软件下载 

可 在 美 国 EPA 网 站 免 费 下 载 ， 下 载 地 址 ： https://www.epa.gov/air-

research/positive-matrix-factorization-model-environmental-data-analyses。 
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6.3.2 运行环境 

计算机（Win7 以上系统，3.1 GHz 以上处理器，4 GB 以上 RAM，需安装 framework 

4.0 以上版本）。 

6.3.3 数据准备 

3 种格式的数据文件可输入至 EPA PMF5.0 模型，包括 tab 间隔的 txt 文件、逗号间隔的

csv 文件和 excel 文件，推荐使用 excel 文件。

PMF 模型需要输入两个数据文件：（1）颗粒物及组分质量浓度的数据文件，（2）颗

粒物及组分质量浓度不确定度的数据文件。两个数据文件内容需要对应。第一行为组分名

称，组分名称必须是唯一，中间不能含有逗号。第一列为样品编号，如样品 ID、日期或时

间、样品 ID 加上日期时间等。两个数据文件均不允许有数据缺失、0 值和负值的情况。对

于样品部分组分浓度未检出的情况，可用 1/2检出限来代替；对于样品数据中部分组分数据

缺失的情况，建议输入-999来标识，对应的不确定度可暂用 5/6检出限代替（模型计算时会

自动替代）。

6.3.4 数据导入和初步检验 

6.3.4.1 数据导入 

启动 PMF 模型软件，进入“Model Data”界面（见图 15）。在“Data Files”的“Input 

Files”下选择样品组分浓度文件和不确定度文件的输入路径，点击“Load”（导入）选择相

应的数据文件。在“Output Files”中，设置确定输出文件的路径、文件类型和输出文件前缀

（Output File Profix），输出文件前缀（Output File Profix）只能是数字或字母。如对数据文

件进行了修改，则需要重新加载输入文件。

图15 数据导入的设置界面 



29 

PMF 模型中可以保存新的配置文件或者载入之前的配置文件。配置文件中的信息包括

“Data Files”中的各类设置（例如，输入文件，输出文件位置和输出文件类型），

“Concentration/Uncertainty”（浓度/不确定度）的设置以及“Base Model Run”（模型基础计

算）、“Fpeak Rotation”（F 矩阵峰值旋转）、“Constrained Model Runs”（模型约束计算）中

的所有运行参数。

6.3.4.2 初步检验 

（1）在“Concentration/Uncertainty”中对受体化学组分数据的权重、异常值等进行设置

或处理（界面见图 16）。根据 S/N（信噪比）值确定 PMF 中组分的计算权重，权重包括

Bad（差）、Weak（弱）和 Strong（强）三个水平。对于被选择 Strong 的组分，按输入的

浓度和不确定度参与计算；对于被选择 Weak 的组分，模型在计算时会自动增加该组分的

不确定度，进而而降低该组分浓度的权重；对于被选择 bad 的组分，则不参与计算。建议

将颗粒物的关键标识组分（如 OC、EC、SO4
2-、NO3

-、NH4
+、Al、Si、Ca、K、Fe 等组分）

设为 Strong。其他非关键标识组分（如：Cl-、Na、Mg、Cu、Cd、Cr 等组分）建议设置

Strong，但是在分析不确定性较高时，可设置成 Weak 参与计算。当某一组分的缺失数据较

多时，可通过采用设定较大的不确定度来降低该组分的计算权重。此外，计算各因子对颗

粒物的贡献时，需要将颗粒物质量浓度数据输入模型，并将颗粒物质量浓度设置为 Total 

Variable（总变量），其计算权重默认为 Weak。 

（2）在“Concentration Scatter Plot”（浓度散点图）中可选择任意两个组分作为 X 和 Y

轴，查看两个组分之间的散点图以及相关性。组分之间如果存在较高的线性关系表明组分

可能来自同一污染源。

（3）在“Concentration TimeSeries”（浓度时间序列图）中显示化学组分浓度的时间变

化情况，可用于查看组分浓度的时间变化情况，确定是否存在异常值（过高或过低）。可

最多同时选择查看 10 个组分。对于所选定的异常数据，可以在图上单击鼠标右键或在某一

时间段数据上拖动鼠标选择异常数据点，将其排除在模型计算之外（注：该操作不会在原

始输入文件中删除数据）。

（4）在“Data Exceptions”（数据异常处理）中详细记录“Model Data”中对数据所做的更

改，包括将组分列为“Weak”或“Bad”，在“Concentration Time Series”排除的异常数据等。单击

鼠标右键可选择保存数据异常处理信息。
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图16 数据初步检验界面 

6.3.5 基础计算 

6.3.5.1 基础计算的操作步骤 

在经过初步检验之后，可对数据进行模型计算。PMF 模型计算分为模型基础计算

（Base Model Run）和约束模型计算（Constrained Model Run），其中模型基础计算为必须

的计算操作，根据计算结果，选择开展旋转计算。在 EPA PMF 5.0 模型基础计算中，需要

设定因子（Factor）个数、运行次数、是否随机选择 seed（种子）等运行参数（图 17，a）。 

图17 模型基础计算界面 

（a：模型基础计算，b：基础计算结果概况，c：基础计算结果评估） 
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在模型基础计算中，需要设置运行次数（Number of Runs），该数值必须介于 1~999 之

间的整数，模型默认值是 20。由于 PMF模型的特点是一套数据可以得到多套计算结果。通

过设置运行次数，模型就输出多少个计算结果，供用户选择。

设置种子（Seed），即模型基础计算中每次迭代的起点，建议选择默认。PMF 模型原

理决定了模型会有多个符合公式（1）要求的结果。 

设置因子数量，即设定“源类”的个数，该数量必须介于 1~999 之间的整数。因子的数

量需要基于对颗粒物可能来源、样品数量、采集时间等认识来综合确定，需要多次反复尝

试。此外也可以通过数学验证和实际情况等方面进行验证和确定。

6.3.5.2 模型基础计算结果及分析

（1）基础计算结果展示 

在“Base Model Run Summary”（基础计算结果概况）（图 17，b）中，可每次计算结果

的 Q（Robust）、Q（True）、是否收敛（Converged）等。点击选择一次计算结果（图 17，

b），在“Base Model Results”可以查看详细的计算结果，包括“残差分析”、“预测值与观测

值对比分析”、“因子谱”、“因子贡献”等（见图 18）。 

图18 基础计算结果展示中“Profiles/Contributions(因子谱/因子贡献)”界面

PMF 模型基础计算的结果主要包括因子谱和因子贡献，分别在“Profiles/Contributions

（因子谱/贡献）”和“Factor Contribution（因子贡献）”中查看。在“Profiles/Contributions

（因子谱/因子贡献）”界面中，因子谱图（即 F 矩阵，见图 18，a）展示了不同化学组分在

各因子中的占比及浓度。用户可以通过分析不同因子谱中何种标识组分占比较高来将因子

识别为具体的污染源类。比如，某因子中 Si、Al 等组分占比较高，则该因子可以初步识别

为扬尘源类；如果某因子中 NH4
+、SO4

-等组分占比较高，则该因子可以初步识别为二次硫

酸盐。颗粒物源类识别方法及主要源类的标识组分见附录 D。 
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源贡献时间序列图（G矩阵，见图 18，b）则展示了污染源在时间序列上的贡献变化情

况。在 EPA PMF 5.0 中，给出的源贡献（G 矩阵）是归一化后的源贡献变化序列（源贡献

均值为 1），而不是浓度值。此外，可以根据源贡献序列识别源类。对于有些源类通过因

子谱很难区分的情况，如机动车源和燃煤源（其主要标识组分均为 OC、EC 等），则可通

过源贡献图进行区分，在某些地区，燃煤源存在显著的季节变化（冬季采暖），而机动车

源季节变化不明显。

用户可以在“Profiles/Contributions（因子谱/因子贡献）”界面右击鼠标，选择“因子名

称”，输入因子的名称，来对因子进行标注。点击“Q/Qexp”（见图 18，c），查看每一个组

分所对应的 Q/Qexp。Q/Qexp 是指所有组分的比例残差的平方之和除以组分数。通过检验

Q/Qexp，可以了解 PMF 结果的综合残差。当某个组分或者某个样品的 Q/Qexp 较大时（如大

于 2），说明该组分或者样品的残差比较大，模拟结果不好，可能需要设置更多的因子

（源类）。

“Factor Contribution”（因子贡献）中，给出了不同源类对各组分的平均贡献（饼图）

及时间序列贡献（点线图），用于评估源贡献结果。

（2）基础计算结果分析 

模型计算结果分析过程如下：

1）“Residual Analysis（残差分析）”中查看每一个组分的加权残差（通过不确定度加

权）。通过残差直方图（见图 19），可以了解该组分加权残差的百分比，进而判断各组分

模型计算结果的好坏。如果残差直方图显示残差范围在（-3，+3）之间，且呈正态分布，

则该组分的模型计算结果在数学意义上较好；如果组分具有许多大尺度残差或显示非正常

曲线，则表示该组分在数学意义上计算较差。

图19 基础计算结果分析中“Residual Analysis（残差分析）”界面
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2）在“Obs/Pred Scatter Plot（观测值/预测值散点图）”中，可分析输入值和预测值的相

关性。如果某组分的观察值和预测值之间有强相关性的组分，则表明该组分计算较好；反

之，则考虑是否应该降低该组分计算权重或从计算中排除。

3）在“Obs/Pred Time Series（观测值/预测值时间变化图）”中，可在时间序列上分析输

入值和预测值的差异，对于预测值明显高于输入值，需要通过进一步分析确定是否排除该

数据。

4）在“Factor Fingerprints（因子谱）”界面中，模型给出了各组分在每个因子的占比情

况（柱状图），用户可直观评估因子谱。

5）在“G-Space Plot”中，可显示两个因子的散点图，用于了解各源贡献之间的关系。 

（3） 基础计算的结果输出 

模型基础计算完成后，将自动创建输出文件。输出文件将使用“输出文件前缀”框中指

定的前缀，保存到“数据文件”屏幕的“输出文件夹”框中指定的目录中。创建的输出文件数

取决于所选输出文件的类型。如果选择输出制表符分隔（*.txt）或逗号分隔（*.csv）的文

件类型，可生成五个输出文件：诊断文件 (* _diag)，因子贡献 (* _contrib)，因子谱 (* 

_profile)，残差(* _resid)和结果对比(* _run_comparison)；如果选择输出 Excel 工作簿（*.xls）

的文件类型，可生成两个输出文件：* _diag 和* _base。 

各输出文件的内容如下：

* _diag 文件包含用户输入和模型诊断信息的记录（与“诊断”显示相同）。

* _contrib 文件包含了源贡献矩阵信息，默认显示归一化贡献（源贡献均值为 1，无量

纲）；如果指定了总变量（颗粒物浓度），则以质量单位显示贡献。

* _profile 文件包含了因子成分谱矩阵，主要包括三种输出形式：1）质量浓度矩阵，结

果中各数据为各因子中不同化学组分的质量浓度（μg/m3）；2）横向百分比归一化矩阵，

即各组分在所有因子中占比加和为 100；3）纵向百分比归一化矩阵，即各因子中，所有组

分占比加和为 100。 

* _resid 文件包含每个基本运行的残差（常规和加权残差），用于在残差分析屏幕上生

成图形和表格。

* _run_comparison 文件包含所有 PMF 运行中每个因子的组分分布摘要，并与最低 Q

（稳健）运行进行比较。

* _base 文件在同一 Excel 工作簿内的工作表中包含* _contrib，* _profile，* _resid 和*

_run_comparison。仅当用户选择“Excel Workbook”作为输出文件类型时，才会显示此输出

文件。

6.3.5.3 基础计算的结果误差评估

在得到模型基础计算结果之后，需要评估结果误差，以此判断结果的优劣程度。EPA 

PMF 5.0 的结果误差评估方法主要有 Bootstrapping（BS）误差评估、DISP 误差评估、BS-

DISP 误差评估等。推荐采用 BS 误差评估方法评估模型计算结果（不确定度）的误差。 

BS 误差评估设置包括 3 个步骤（设置界面见图 17，c）： 

（1）选择需要评估的模型基础计算结果。 
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（2）设置每次“重采样”（Block Size）的数量，模型会根据输入数据自动给出该参数，

用户也可以自行设置。

（3）设置 BS 运行的次数和最小相关性系数（R）。对于初步分析，BS 运行次数可设

置 50 次，以快速衡量解的稳定性，最终分析建议执行 100 次，以确保统计数据的稳定性。

最小相关系数（R）用于将一个 BS 运行因子分配给一个基本运行因子的最小 Pearson 相关

系数，默认值为 0.6。 

通过 BS 误差评估，可在“Base Model Bootstrap Results”下得到两种形式的结果：

Bootstrap Box Plots 结果（图 20）和 Bootstrap Summary 结果（图 21）。其中 Bootstrap Box 

Plot（图 20）中的箱型图可以直观的描述组分模型计算结果的不确定度。每个因子中，某

些组分的箱型图上下距较宽，则表明该组分模型计算的结果的不确定度可能较高；如果某

些组分的箱型图上下距较窄，则说明该组分模型计算结果的不确定度可能较低。

图20 BS 误差评估结果“Base Bootstrap Box Plots” 

在 Bootstrap Summary中，展示了每个 BS因子和基础因子（Base Factor）匹配程度（图

B.7，a）。如果匹配不到 80%，则这个因子的主要组分分配可能不当。通过调整因子数量

或提高数据质量等提高匹配程度。另外还可以查看 Q(稳定)值的分布情况（图 B.7，b），

包括最小、最大、中位数，以及第 25 和第 75 百分位数的 Q(稳定)值。模型基础计算得到的

Q 值一般要落在第 25 和第 75 百分位数之内。 
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图21 BS 误差评估结果“Base Bootstrap Summary” 

6.3.6 旋转计算 

EPA PMF 5.0 软件中，在 F 矩阵峰值模型计算参数设置界面（图 22，a），选择需要进

行旋转计算的模型基础计算结果，再设置 Fpeak 参数。当 Fpeak 设为正值时，F 矩阵中的组

分在某些因子中占比会更加突出；Fpeak 设为负值时，F 矩阵中的组分在各因子中的占比则

相对较平均。设置 Fpeak 时，Q 值不能变化太大，Q 值的变化在 5%以内认为时可以接受的；

如果过大，说明 Fpeak 值（绝对值）设置过高，则 Fpeak 应往 0 值方向调整。Fpeak 参数建

议设置在-5 到 5，不能设置为 0。 

通过尝试不同 Fpeak 值，得到相应的 Q 值，最后得到 Fpeak 值与 Q 值的关系图（图

23）。通过该图可选择合适的 Fpeak 值，建议选择 Q 值拐点之前的 Fpeak 值对应的解析结

果，此时的 F 矩阵中的丰量组分会更突出，因此各因子之间差异性更大，便于区分源类。 
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图22 Fpeak 旋转设置及计算结果界面 

图23 Fpeak 值与 Q值关系示例图 

在 Fpeak 旋转计算得到的总体结果（图 21，b）中，在收敛（Yes）的结果中选择较小

的%dQ值，若%dQ值不在 5%以内时，需要进一步设置 Fpeak 参数。Fpeak 旋转计算后的详

细结果展示与“模型基础计算结果展示”相似，包括“Profiles/Contributions(因子谱/因子贡献)

（见图 24）”、“Factor Fingerprints（因子指纹）”、“G-Space Plot（G 矩阵散点图）”、

“Factor Contributions（因子贡献）”、“Diagnostics（诊断）”。 
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图24 经 Fpeak 旋转后的结果展示界面 

6.3.7 颗粒物源贡献结果计算 

在 EPA PMF 5.0 中，在“1 数据准备”中将颗粒物质量浓度数据和化学组分数据一起输

入到 PMF 模型进行计算，将颗粒物质量浓度设置为总变量(Total Variable)。最后可通过

EPA PMF 5.0 模型直接得到污染源对颗粒物的源贡献（见图 25）。 

图25 污染源对颗粒物的源贡献 

6.3.8 参考资料 

《EPA Positive Matrix Factorization (PMF) 5.0 Fundamentals and User Guide》 
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7 实际应用检验 

7.1 应用过程 

为了进一步考察本标准的科学性和适用性，中国环境监测总站、福建省福州市环境监

测中心站、西安市环境监测站共 5 名技术人员开展方法验证工作。验证方法是参照本标准

对预先准备的一套实际样品的颗粒物源解析组分数据进行 PMF 模型计算，比较计算结果。 

编制组准备的数据为某城市环境空气 PM2.5 滤膜样品的监测结果，其中 OC/EC 的分析

方法为热光反射法，水溶性离子的分析方法为离子色谱法，无机元素的分析方法为 ICP-MS

法。最终参与模型计算的组分包括 Na、Mg、Al、Si、K、Ca、Ti、Cr、Mn、Fe、Ni、Cu、

Zn、Pb、SO4
2-、NO3

-、NH4
+、OC 和 EC 等 19 个组分。该城市的污染源类可分为燃煤、扬

尘、机动车、二次硫酸盐和硝酸盐源类。

此外，编制组还向验证人员提供了该城市的一些信息，便于更好地对计算结果进行分

析判断：测试数据来自中国某城市，采样点所在区县基准年三产占比为：第一产业

（5.5%）、第二产业（45.7%）、第三产业（48.8%）。工业构成以轻工业为主，自然风光

优，建成区面积 401 平方公里，建筑业企业房屋施工面积 921.68 万平方米，房屋建筑竣工

面积 93.41 万平方米。能源消耗量 48 万吨标准煤；运输企业运力总量 7286 车。该地区首要

污染物主要为细颗粒物（PM2.5）和臭氧（O3_8h）。 

7.2 应用结果 

5名技术人员的验证结果见表 5所示。验证中均采用了约束模型计算，设定的旋转系数

从-0.4~0.1 之间，所得到的 Q(Ture)和 Q(Robust)差异较小。参照本标准，对同一数据进行 PMF

模型计算，得到 4类主要污染来源：二次源、燃煤、机动车、扬尘。5个验证结果的污染源

贡献占比存在一定差异，但是排序一致，均为二次源>燃煤>机动车>扬尘，源贡献占比分

别为 21.7%~31.8%、20.0%~23.5%、18.5%~20.7%、7.2%~13.2%，RSD 分别为 16.1%、

6.3%、4.3%、26.5%。验证结果显示，本标准可供监测人员开展 PMF 模型源解析计算，由

于经验不同，不同人员的计算结果会存在一定差异，但是源贡献排序可达到一致。

根据验证工作中的反馈意见，标准编制组进一步修改完善标准文本和编制说明，最终

形成了《环境空气颗粒物来源解析正定矩阵因子分解（PMF）模型计算技术指南》文本和

编制说明的征求意见稿。

表5  PMF 模型计算验证结果 

PMF 模型计算 
验证结果

1
验证结果

2
验证结果

3
验证结果

4 
验证结果

5 

计算方法

约束模型计算 是 是 是 是 是

旋转系数 -0.4 0.1 -0.05 -0.1 -0.1 

Q(Ture) 1114.2 1109.2 1101.5 1102 1102 

Q(Robust) 1155.2 1133 1102.3 1105.2 1105.2 

源贡献占比

（%） 

二次源 21.7 24.9 31.8 31.6 30.3 

燃煤 20.0 23.5 21.8 21.4 20.5 

机动车 18.9 20.7 19.0 19.3 18.5 
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扬尘 7.2 8.4 13.2 13.2 12.6 

其他 19.9 22.5 14.3 14.6 14.0 
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