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（一）立项依据与研究内容（建议8000字以下）
1. 项目的立项依据（研究意义、国内外研究现状及发展动态分析，需结合科学研究发展趋势来论述科学意义；或结合国民经济和社会发展中迫切需要解决的关键科技问题来论述其应用前景。附主要参考文献目录）；

1.1 研究意义

夹卷过程（或夹卷）是指在上升热泡影响下，湍流混合边界层与自由大气之间进行能量和物质交换的过程(Träumner et al., 2011)。夹卷，是对流边界层发展的重要驱动力之一（鲁明之和周明煜, 1988）；是对流边界层和自由大气之间能量和物质（如水汽、CO2、臭氧、气溶胶等）交换的重要机制（Stull, 1988; 孙鉴泞, 2005; Liu et al., 2018）；对边界层内的温度、水汽、污染物浓度等的垂直分布起着重要作用（Betts and Ball, 1994; Huang et al., 2011）。由于形成机理复杂，影响因子众多，加上观测资料匮乏，夹卷参数化处理存在很大的不确定性。准确描述夹卷过程一直是大气边界层研究最具挑战性课题之一(Moeng et al., 1999)。

准确描述夹卷过程有利于改进边界层参数化方案。夹卷区垂直尺度小，中尺度和大尺度数值模式无法显式求解夹卷过程，需作适当的参数化处理。描述夹卷的最常用三个参数包括：夹卷速度（或夹卷率）、夹卷通量比和夹卷层厚度。夹卷速度是指夹卷区内夹卷热通量与位温跃变值间的比值。不考虑大尺度下沉速度时，该值等于边界层高度随时间的变化率。夹卷速度的确定是边界层模式中方程求解闭合问题的关键和难点（Stage and Businger, 1981; Moeng, 1987; Moeng et al., 1999），参数化处理时通常取为理查德森数(Richardson, Ri)的函数。夹卷通量比，即夹卷热通量与地表热通量的比值，是数值预报模式边界层参数化方案的一个重要参数。比如，YSU（Yonsei University）边界层参数化方案是在中尺度天气研究和预报模式WRF（Weather Research and Forecast model）应用最为广泛的一种。在该参数化方案中，夹卷通量比取为常值（0.15），并通过对夹卷过程显式处理，加强热自由对流的边界层内混合并减弱机械对流边界层内的混合，解决了边界层参数化方案中存在的强风条件下混合过度以及边界层增长过快的难点问题，极大地改进了边界层过程模拟(Hong et al. 2006)。但是，目前夹卷研究大都局限于无灰霾污染或气溶胶浓度较低的边界层。一些重要结论，比如，夹卷速度随理查德森数的-1次方函数关系、自由对流边界层内夹卷通量比随地表感热通量的增大而减少等，是否适合于灰霾边界层尚不清楚，亟待进一步研究。

气溶胶短波辐射效应对夹卷有重要影响。随着我国城市化、工业化的快速发展，人为排放污染源不断增大，灰霾污染事件频繁发生，大气边界层内气溶胶粒子浓度显著升高（Li et al., 2017）。灰霾或重灰霾天气条件下，高浓度气溶胶粒子，通过散射和吸收太阳辐射，衰削减到达地表短波辐射，减少地表感热通量；同时影响地表辐射平衡，降低地表和近地层大气温度(Petäjä et al., 2016; Ding et al., 2016; Li et al., 2017)。同时，高浓度气溶胶吸收短波辐射加热，使边界层内位温度升高，导致夹卷层的位温跳越值减少（Barbaro et al., 2013; Liu et al., 2019）。另外，气溶胶短波辐射效应可以增加夹卷区厚度（Barbaro et al., 2013）。这些研究表明，大量气溶胶的存在，极大地影响夹卷过程，并加大准确描述夹卷过程的不确定性。

因此，系统研究气溶胶短波辐射效应对夹卷过程的影响，定量评估夹卷通量比值随各环境因子的变化，推导一组适用于灰霾边界层条件的夹卷速度方程，对于准确计算大气边界层和自由大气之间能量和物质交换、改进现有的边界层参数化方案，提高重灰霾天气条件下天气和空气质量数值模式的预报水平等都具有十分重要的理论和现实意义。

1.2 国内外研究现状分析

定量评估气溶胶短波辐射效应对夹卷的影响及改进夹卷参数化方案的研究主要面临以下几个方面挑战。

第一，气溶胶短波辐射效应对位温垂直廓线和感热通量垂直分布特征影响的不确定性。位温垂直廓线是评估气溶胶辐射效应对对流边界层热力结构影响的重要指标。大涡模拟（Large Eddy Simulation, LES）及观测数据分析表明，相对干净边界层内，对流边界层内位温呈典型的三层结构分布特征：位温梯度相对较大的近地层、位温近似为常数的混合层以及逆位温强度大于自由大气的夹卷层。地表感热通量浮力和夹卷通量浮力是对流边界层发展的主要驱动力。不同高度上的感热通量是地表感热通量和夹卷通量的线性组合，导致感热通量随高度呈线性变化（Kaimal et al., 1976; Stull, 1988; Huang et al., 2011; Huang et al., 2009）。灰霾边界层内，影响位温垂直分布的热源由两个增加到三个，即：地表感热通量、夹卷通量和气溶胶短波辐射吸收加热。Liu等（2018b, 2019）利用LES定量评估了对流边界层内感热通量随高度的垂直分布与气溶胶浓度（即气溶胶光学厚度AOD）的变化，但未讨论气溶胶辐射特性（如单向散射因子）及气溶胶浓度垂直分布对感热通量随高度的变化。准确评估气溶胶短波辐射效应对位温垂直廓线和感热通量垂直分布的影响，急需外场观测和高精度模拟（如LES）确定。













第二，气溶胶辐射效应对夹卷参数影响的不确定性。夹卷速度或夹卷率（）是描述夹卷过程的一个重要参数，代表没有大尺度下沉运动条件下，夹卷浮力通量与地表浮力通量和湍流动能耗散率达到平衡时对流边界层发展的速率。夹卷率可用理查森数进行参数化处理。实验室研究结果表明，在弱风切变对流边界层条件下，采用对流速度标准化的夹卷速度()是理查森数()的-1次方函数，且比例系数为一常数，其中，而, , , 以及分别表示重力加速度、位温参考值、夹卷区位温跳越值、边界层高度和对流速度尺度（Deardorff et al., 1974）。Sullivan等(1998)通过分析大涡模拟结果发现了类似的规律，并表明了夹卷层厚度对夹卷速度的影响。苗世光等（2001）利用改进后的大涡模式发现无量纲夹卷速度随地表热通量的增大而增大，随对流边界层上部温度递减率的增大而减小，且证实了其是理查森数的-1次函数。Fedorovich等（2004）进一步指出，无量纲的夹卷速度（）随理查森数变化的函数关系与理查森数的数值大小有关。当理查森数较小时（< 10），两者之间满足-1次函数关系，但当理查森数较大（> 10）时，两者满足-3/2次函数关系。陈子赟等（2004）对有强切边条件下的夹卷速度参数化进行了改进。Moeng等（1999）进一步研究了边界层顶有云时的夹卷过程，且发现标准化的夹卷速度不仅与理查森数有关，而且与边界层顶处云辐射通量散度有关。但是，上述结果均局限在没有气溶胶或气溶胶辐射效应不明显的边界层。本课题组在国家自然科学基金资助下（2019年年底结题），探讨了气溶胶辐射效应对夹卷速度的影响，相关结果已被美国大气科学杂志（JAS）录用发表（Liu et al., 2019)，但该研究仍未给出灰霾边界层条件下夹卷速度随理查森数变化的新型函数表达式。


夹卷通量比是描述夹卷过程的另外一个主要参数。Stull（1976）通过对观测资料的详细分析发现，在较弱风切变条件下，夹卷通量比值近似为0.2。该值随后在实验室的水槽试验（Deardorff et al., 1980）及大涡模拟试验（Fedorovich et al., 2004）中被得到证实。但许多外场试验观测到更大的夹卷通量比值。如Betts 等(1990, 1992)和Betts & Ball (1994)在1987年美国堪萨斯田间试验中观测到的夹卷通量比达0.44 ± 0.21，Angevine (1999)在1996平原边界层试验中观测到相似的高值（0.47 ± 0.11）。Davis 等(1997) 在北方森林的试验中也观测到较高的夹卷通量比，并认为是夹卷区较大风速跃变值所引起的。同时，许多学者利用大涡模拟研究了风切变对对流边界层夹卷通量比的影响，发现风切变的存在将会增大夹卷通量比（Moeng & Sullivan, 1994; Kim et al., 2003; Pino et al., 2003, 2008; Conzemius & Fedorovich, 2006a, b; Fedorovich & Conzemius, 2008）。此外，该比值也会受地表热通量及自由大气的位温梯度影响。如Sorbjan (1996)发现当自由大气位温梯度从1K/km增加到10K/km时，夹卷通量比从0.2增加到0.3。但是，这些值均与中尺度天气模式WRF中的YSU边界层方案中的取值（0.15）差别较大。因此，灰霾对流边界层条件下，受气溶胶的辐射效应的影响，夹卷通量比是取一个常数还是应取为气溶胶浓度或气溶胶光学厚度的某种函数？目前，国内外对这方面的研究也非常缺乏。

夹卷区厚度是改进夹卷参数化方案的一个重要参数。Sullivan等（1998）在利用LES结果验证夹卷速度参数化方案时，明确指出夹卷区厚度对标准化夹卷速度参数化有着重要影响，且其贡献与浮力通量项相当，特别是当理查逊数较小时其作用更不可忽略。VanZanten等（1998）也得到相似结论。Liu等（2019）在评估气溶胶辐射效应对夹卷速度影响时，为简化问题，没有考虑夹卷区厚度的影响，然而作者注意到随着气溶胶浓度（即气溶胶光学厚度）增大时，夹卷区厚度是明显增加。因此，为准确地描述夹卷速度随气溶胶浓度的变化，必须考虑夹卷区厚度的影响。迄今为止，重霾污染条件下，夹卷区厚度对夹卷过程如夹卷速度的具体影响如何尚不清楚。

第三，用于研究夹卷的块模式（Bulk model）需进一步完善。块模式或混合层模式（mixed-layer model)是利用纳维-斯托克斯方程，通过对水平平均量从地面到边界层顶积分而得到参数的特征分布，是研究夹卷的重要手段。各种夹卷参数方案的提出和验证通常都是依靠块模式来实现。根据所考虑的夹卷区厚度及夹卷位温廓线分布类型不同，块模式分为三种不同类型：零阶模式（Zero-order model, ZOM）、一阶模式（First-order model, FOM）和高阶模式（General structure model, GSM）。它们的主要区别是，零阶模式是假设夹卷层厚度极薄（近似为零）且位温和各要素成阶梯形变化。一阶模式考虑了夹卷层厚度的影响，并但假定夹卷区位温随高度成线性变化（Betts, 1974），而高阶模式对夹卷区的位温廓线分布采用半相似理论表达式（如Deardorff, 1979; Fedorovich and Mironov, 1995）。

零阶模式是由Lilly（1968）最早提出的用于无切变对流边界层的夹卷研究。在零阶模式中，夹卷热通量决定于跨零阶区位温跳跃值和边界层顶高度的时间变化率。而后，Fedoriovich（1995）和Conzemius and Fedorovich (2006a)等将零阶模式成功地用于有切变对流边界层夹卷的研究。继零阶模式成功地应用于对流边界层夹卷研究后，Betts (1974)考虑了夹卷区厚度的影响，并提出了一阶模式(FOM)。之后Van Zanten (1999), Sullivan et al. (1998), Conzemius and Fedorovich (2006b, 2007), Pino et al. (2006), Kim et al. (2006), 以及Sun and Wang (2008)等人利用大涡模拟数据进一步验证了一阶模式。高阶模式是由Deardorff(1979)提出的，并由Fedorovich and Mironov (1995)等人进一步完善。总体而言，高阶模式与实际情况吻合较好但计算复杂，极大地限制它在实际模式中的应用。零阶模式和一阶模式相对较为简单，且模拟效果和高阶模式相当，因而仍得到广泛的应用。

但是，以上块模式或混合层模式均未考虑气溶胶辐射效应的影响。Barbaro 等(2013)参照Betts(1974)的方程推导，借鉴Van Zanten等（1999）和Sullivan等（1998）的方法，同时考虑了夹卷区厚度及气溶胶短波辐射吸收的影响，得到了标准化夹卷速度随理查森数的变化满足“-n”次方函数关系，其中“n”采用Fernado(1991)和Pino and Vilà-Guerau de Arellano(2008)所建议的值。但作者等仅考虑了气溶胶光学厚度（Aerosol optical depth, AOD）为0.2的对流边界层所对应的夹卷，未能利用观测和大涡模拟结果对该方程进行验证，且没有定量讨论地表感热通量、夹卷区厚度以及气溶胶短波辐射效应对夹卷速度的相对贡献。

Liu等（2019）在零阶模式框架下，推导了考虑气溶胶辐射效应的标准化夹卷速度随理查森数变化的函数关系式，但未考虑夹卷区厚度的影响。然而，重霾天气下，气溶胶辐射效应影响显著，夹卷区厚度显著增加（图1）。因此，考虑夹卷区厚度影响，建立描述夹卷速度的一阶模式，对于准确描述夹卷过程，进一步改进夹卷参数化方案至关重要。

第四，夹卷区内的外场直接观测过程还很缺乏。过去，由于探测技术和探测手段的限制，夹卷区的观测主要是通过实验室进行水槽试验完成。早期实验主要是用来模拟地表加热时边界层湍流的发生、发展和演变（Turner, 1965; Deardorff et al., 1969, 1980; Willis and Deardorff, 1974; Deardorff and Willis, 1985）。但由于实验条件的限制，特别是由于模拟尺度较小，很难模拟真实大气条件下边界层的发展和夹卷过程。迄今为止，人们对夹卷区的直接认识仍然相当有限。比如，夹卷区厚度及其变化如何？夹卷区内位温和其它要素跳跃值的日变化如何？它们又是如何随气溶胶浓度变化？目前，知之甚少。

近年来，随着系留气球、雷达及无人机等先进探测技术在边界层观测中的逐步应用，人们对灰霾边界层内各种气象要素和污染物的垂直分布有了一定的认识。比如，Liu 等(2009)，Zhang等（2006, 2009）利用在京津冀地区的飞机观测资料揭露了该地区不同边界层下的气溶胶垂直分布廓线，指出北京地区的气溶胶垂直分布与不同天气系统密切相关。正交偏振云气溶胶雷达（Cloud–Aerosol Lidar with Orthogonal Polarization, CALIOP）的出现能更加清楚地分辨不同高度上的不同污染物如烟、沙尘或污染物等（Li et al., 2017）。通过对CALIOP相关观测资料分析可以进一步得到全球尺度上的气溶胶三维分布特征（Winker et al., 2010）。利用北京中科院大物所的高塔观测，可以得到近地层各大气污染物如臭氧、二氧化氮、二氧化硫、PM2.5等的垂直分布特征（Guinot et al., 2006; Meng et al., 2008; Sun et al., 2008, 2013）。Li等（2015）利用系留气球观测了上海地区黑碳气溶胶垂直分布，发现其存在多层次分布特征。Wang等（2017）利用无人机测量了2014年华北平原郊区站的O3及气溶胶垂直廓线，结果发现残留层O3浓度高于混合层内浓度，而气溶胶浓度分布正好相反。

相对而言，人们对于夹卷区特别是灰霾对流边界层夹卷区的直接观测关注得非常少。利用温度（或位温）、湿度或风的观测资料对夹卷区的进行辨别有时非常困难（见图1a-b），但夹卷区所处高度附近气溶胶浓度显著变化可以很好地改进现有的夹卷区辨别方法(见图1c-e)。总之，随着先进的探测技术诞生和应用，为进一步深入认识夹卷区结构、评估和改进现有的夹卷参数化方程提供了宝贵的观测资料和机会。然而，迄今为止，这方面的研究开展得还非常少。
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图1. 2017年12月23日14时由无人机搭载传感器观测的南京地区温度（T）、相对湿度（RH）、PM2.5（直径小于2.5μm的颗粒物）和PM（不同粒径的颗粒物）廓线（其中Pdr是美国Thermo科技公司生产的个人便携式颗粒物采集器，Pang是南京信息工程大学Pang Xiaobing教授研制的仪器）（黄建平，王咏薇等，2019，待发表）

第五，用于研究灰霾边界层条件下夹卷过程的大涡模式需进一步改进。自Deardorff（1972）把大涡模式（LES）应用于边界层研究以来，边界层结构变化演变的机理研究取得了很大进展，LES已成为研究边界层的重要工具（苗世光等, 2004; 蒋维楣等, 2004; 姜金华等, 2004, 2005; 黄倩等, 2014; Bardino et al., 1983; Moeng, 1984; Mason et al., 1989; Mason et al., 1990; Hadfield et al., 1991; Walko et al., 1992; Bou-Zeid et al., 2005; Bohrer et al., 2009）。LES通过对网格尺度的湍流进行精确求解，并通过对次网格尺度湍涡进行参数化，能准确模拟中尺度或大尺度模式无法模拟的夹卷过程。在夹卷研究中，一方面，LES模拟结果可以用来计算各夹卷参数如夹卷厚度、夹卷热通量、夹卷速度、夹卷通量比、夹卷区位温跳跃值等及其日变化。另一方面，LES模拟结果也可用于验证由块模式或混合层模式推导得到的各种夹卷参数方案如夹卷速度方程等，并定量评估各个物理因子的相对贡献。Sullivan等（1998）通过分析两层区域嵌套的LES结果，揭示了无云对流边界层夹卷区的结构特征和形成机理，并定量评估了一阶混合层模式中地表热通量和夹卷厚度参数在不同理查森数条件下对夹卷速度和夹卷通量比的相对贡献。结果表明，标准化的对流速度随理查森数的变化满足-1次方函数关系，且一阶模式模拟结构与Deardoff等(1980)的对流槽观测结果相吻合。但是，这些研究中LES模式均未考虑气溶胶辐射效应的影响。之后，Barbaro等(2013)在荷兰科学家发展的大涡模式中加入人为设定的加热率垂直廓线，研究气溶胶吸收短波辐射加热对理想对流边界层的动力结构演变的影响。申请者在国家自然科学面上基金资助下，成功将一个辐射传输模型与NCAR科学家发展及申请者改进的大涡模式进行了单向耦合，研究了重度灰霾污染条件下，气溶胶辐射效应对边界层热力和动力结构演变的影响。有关清洁条件下的夹卷通量比的研究成果于2018年被英国皇家气象学会季刊（QJRMS）（Liu et al., 2018a），与此同时，用于定量评估气溶胶辐射效应对夹卷速度影响的零阶模式已正式被美国大气科学杂志（JAS）录用发表（Liuet al., 2019）。但是，现有的耦合模式系统未能实现LES和气溶胶辐射传输模型的双向耦合（即LES结果对气溶胶辐射效应的反馈），也没有考虑气溶胶浓度时空变化和气溶胶光学特性即单向散射因子（SSA）对模拟灰霾天气条件下对流大气边界层热力、动力结构以及夹卷过程的影响。

综上所述，目前国内外对灰霾边界层气溶胶短波辐射效应对夹卷的影响及参数化处理还存在很大不确定性。本项目将以此为出发点，以观测分析为基础，考虑气溶胶的短波辐射效应影响，推导适合于灰霾天气条件下描述对流边界层夹卷速度的一阶模式方程。改进大涡模式与气溶胶辐射传输模型之间的动态耦合，对所推导的夹卷速度参数化方程进行验证，定量评估地表感热通量和气溶胶吸收的短波辐射通量对夹卷速度和夹卷通量比的相对贡献。最后将相关研究结果应用于改进中尺度模式如WRF中边界层参数化方案（如YSU方案），从而提高灰霾天气条件下天气和空气质量的预报水平。
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2. 项目的研究内容、研究目标, 以及拟解决的关键科学问题（此部分为重点阐述内容）；
2.1 研究内容
（1）无云天气条件下灰霾污染对流边界层夹卷区结构特征观测分析
· 对流边界层内温度、湿度、风和PM2.5浓度的垂直分布
· 气溶胶光学特性参数：大气光学厚度（AOD）、单向散射因子（SSA）
· 对流边界层夹卷区厚度、夹卷区内位温和PM2.5跳跃值及其日变化

（2）建立LES和气溶胶辐射传输模型（SBDART）双向耦合模拟系统
· 在LES模式中增加一个变量预报方程，模拟气溶胶质量浓度时空分布
· 确定LES模拟气溶胶浓度和大气光学厚度（AOD）之间对应的函数关系
· 利用建立的LES模拟的气溶胶浓度和AOD之间的函数关系，构建LES和SBDART双向动态耦合模拟系统

（32）基于块模式建立适用于灰霾边界层的夹卷参数化方案
· 推导灰霾污染条件下，考虑气溶胶短波辐射效应和夹卷区厚度影响的标准化夹卷速度方程即一阶模式
· 建立气溶胶吸收短波辐射加热时夹卷通量比方程


（34）利用大涡 -气溶胶耦合模式结果对夹卷方程验证及各因子相对贡献分析
· [bookmark: OLE_LINK3]利用LES的结果计算夹卷区内各个变量如位温跃变值Δθ、边界层高度zi、夹卷热通量Qi、夹卷区的辐射Ri等
· 模拟无云对流边界层夹卷速度和夹卷通量比随气溶胶浓度（或气溶胶光学厚度AOD）、自由大气位温梯度和地表热通量的变化
· 将LES结果与FOM计算的夹卷通量比、夹卷速度进行对比，验证新的夹卷参数化方案
· 评估地表感热通量、夹卷区厚度和气溶胶辐射效应对夹卷通量比和夹卷速度的相对贡献

（45）改进中尺度模式边界层参数化方案
· 对中尺度模式WRF中常用的边界层参数化方案如YSU方案进行优化和改进
· 将改进后的边界层参数化方案运用到中尺度气象或化学模式，并对典型的灰霾污染事件进行模拟分析

2.2 研究目标
（1）推导一组考虑气溶胶辐射效应和夹卷区厚度影响的夹卷参数化方程（一阶模式）
（2）系统评估灰霾污染条件下气溶胶辐射吸收特性（如单向散射因子）对晴空大气对流边界层结构和夹卷特征参数的影响
（3）利用LES结果评估以上推导的夹卷参数化方程，并对现有的中尺度模式（如WRF）中的边界层参数化方案进行评估和改进，提高空气质量模式对重污染条件污染物浓度的预报水平

2.3 拟解决的关键科学问题
（1）受气溶胶辐射效应的影响，标准化夹卷速度随理查森数变化是否仍满足-1次方函数关系？如果不满足，新的函数关系是什么？
（2）灰霾条件下，夹卷通量比随地表感热通量、自由大气稳定度的变化关系如何？
（3）灰霾对流边界发展过程中，地表感热通量、气溶胶辐射效应及夹卷区厚度对夹卷速度和夹卷通量比的相对贡献如何？

3. 拟采取的研究方案及可行性分析（包括研究方法、技术路线、实验手段、关键技术等说明）；

3.1 研究方案及技术路线
本项目的技术方案如图2所示。首先，进行外场观测试验获取灰霾天边界层的温湿压廓线及气溶胶光学参数、夹卷区厚度和夹卷区内温度及其它要素的垂直分布和和其他常规气象和污染物资料，为模式的运行提供初始场。其次，基于混合层（或块）模型，从混合层平均位温方程出发，推导考虑气溶胶吸收短波辐射效应的夹卷速度的零阶和一阶混合模式方程。接着，设计不同污染状况（如不同AOD）、不同大气条件（自由大气位温梯度、地表热通量）下的LES个例，利用大涡-气溶胶耦合模式的结果计算FOM所需要的变量，利用LES结果验证基于FOM推导出的夹卷方程。最后，将改进后的夹卷参数化方案应用于边界层参数化方案（如YSU），利用各种观测资料对中尺度数值模式模拟的边界层结构及污染物浓度进行评估。
[image: ]
图2. 本项目技术路线图
污染物资料，为模式的运行提供可靠初始场。其次，基于混合层（或块）模型，从混合层平均位温方程出发，推导考虑气溶胶吸收短波辐射效应的夹卷速度的一阶混合模式方程。接着，实现LES和辐射传输模型SBDART之间的双向耦合。然后，设计不同污染状况（如不同AOD）、不同大气条件（自由大气位温梯度、地表热通量）下的LES个例，利用大涡-气溶胶耦合模式的结果计算FOM所需要的变量，利用LES结果验证基于FOM推导出的夹卷方程。最后，将改进后的夹卷参数化方案应用于边界层参数化方案（如YSU），利用各种观测资料对中尺度数值模式模拟的边界层结构及污染物浓度进行评估。

（1）重灰霾污染对流边界层的垂直廓线、气溶胶光学特征参数的外场观测
利用探空气球和无人机等搭载传感器在南京地区对重雾霾污染事件不同发展过程的边界层混合层、夹卷层及自由大气底层的温湿风和大气污染物浓度的垂直分布进行观测，获取LES所需要的初值廓线及模式验证所需要的观测数据。前期，申请人在南京地区已经做了试探性试验，获得了一些宝贵的数据（见图1），为我们下一次观测积累了经验。
利用太阳光度计及相关仪器进行观测，反演计算获取气溶胶辐射传输模型所需要的气溶胶光学参数如气溶胶光学厚度，单次散射反射比等。
获取污染过程中地面各辐射通量常规气象观测（如辐射、风速、温度、湿度等）、空气污染观测（如PM2.5、O3等）及相关遥感数据y。

（2）建立辐射传输模式与大涡模式（LES）和辐射传输模型（SBDART）的双向耦合模型的进一步优化
申请者在本项目将依托由上一个国家自然科学基金（2019年底结题）资助下，已在位温方程中成功添加了短波辐射加热项，实现了与SBDART辐射传输模型的单向耦合，即SBDART模型计算辐射加热率廓线传递给LES模型，并用于评估气溶胶辐射效应对对流边界层动力和热力结构的影响。
本项目将以待完成项目建立的下离线（或单向）初步耦合的模型为出发点，式改进现有LES模型，增加一个模拟变量预报方程，用于模拟气溶胶浓度时空变化；通过建立LES模拟的气溶胶浓度与SBDART输入量AOD之间的对应函数关系，实现LES和SBDART之间的双向耦合（如图3所示）。，如3所示。
利用LES模拟气溶胶浓度计算SBDART模型输入场所需的大气光学厚度()是实现双向耦合的关键。
                                                     (1)
式中为边界层顶高度，模拟时假定气溶胶主要集中在边界层内；为气溶胶消光系数（1/km或1/m），代表高度。首先假定边界层内气溶胶粒子为大小均匀的球形粒子，可由以下表达式求出
                                                      (2)
式中D为气溶胶粒子半径，为给定波长米散(Mie)射系数，N为气溶胶数密度，可由气溶胶质量浓度(，其中)求出。
如图3所示，辐射传输模型（SBDART）利用单向散射因子（SSA）和不对称因子（gf），地表反射率（）及LES模拟的位温（），边界层高度（）和AOD等计算加温率廓线时；LES利用SBDART提供加温率廓线模拟计算位温、比湿、风和气溶胶质量浓度等；LES模拟的气溶胶浓度再经过耦合器（coupler）计算得到SBDART模型需要的AOD。LES和SBDART模型之间可以每隔一段时间比如10分钟互相调用一次，从而达到真正的双向反馈。

辐射传输模式的输入参数主要包括三类：1）当地的基本信息如经度、纬度、日期、时间、波长范围、海拔高度等；2）地表反照率、温度等大气条件等；3）与本研究密切相关的气溶胶参数，如气溶胶光学厚度（AOD）、单次散射反射比（SSA）和不对称因子（gf）等。
首先，设置这些参数后SBDART模式将根据辐射传输方程计算得到到达地表的向下短波辐射Rs，计算得到的Rs传递给陆面模块LSM，陆面模块根据地表能量平衡方程及LES第一层的风速和位温预测出感热和潜热通量，这些热通量驱动大气边界层湍流的发展。将大涡模式预测出的边界层高度zi作为一个高度限制，返给辐射传输模式来限定气溶胶所分布的高度。另一方面，辐射传输模式计算的各个模式层的辐射加热率将水平均匀的规定在大涡模式的每层上。该耦合模式将在每个时间步长均调用彼此，形成一个连续不断的模式积分过程。
    我们将在该模式基础上增加气溶胶的预报方程，该方程如其他标量如水汽等预报方程形式一致，实时预测气溶胶浓度的时空分布，然后根据气溶胶浓度与AOD建立经验关系，实时传递SBDART模式AOD值以及气溶胶的垂直分布状况。这样就形成一个连续不断的双向反馈过程。
[image: ][image: ]
图3大涡模式LES与辐射传输模式SBDART的耦合示意图（Liu et al., 2019）

（3）推导考虑气溶胶辐射效应的夹卷方程

[image: ]
图4. 考虑气溶胶辐射效应时，大涡模式及FOM模拟的a)位温和b)热通量廓线的概念示意图（细实线为LES廓线，粗实线为FOM近似，结果来自于大涡模式）


当气溶胶存在时，大气边界层内位温随时间的变化决定于湍流热通量和气溶胶吸收的短波辐射通量：

	           (1)





式中为水平方向平均的位温，是湍流热通量，为净辐射通量（单位：K m s-1），F为净辐射（W m-2），为空气密度，为常压下的比热容。
采用Deardorff(1976)闭合假设

，                                                           （2）
其中=0.5.
利用借助对流理查逊数

，                                                               （3）
并假定边界层内湍流达到静稳态，即边界层内平均的位温垂直梯度随时间保持不变时，正确推导考虑气溶胶辐射效应和夹卷区厚度影响、用于描述夹卷速度随理查逊数变化的一阶块或混合层夹卷模式。

（4）验证考虑气溶胶辐射效应的夹卷方程并评估各物理项的贡献
LES 采用256×256×256 网格点，网格距为40m×40m×10m（或重灰霾采用20m×20m×5m）。水平侧边界假定为周期变化，上边界采用辐射边界条件减少重力波的影响，时间积分为动态步长，由Courant-Friedrichs-Lewy (CFL)大小确定。为减少水汽的影响，本研究主要模拟干燥边界层的典型“灰”霾。通过设计不同灰霾污染程度（可用PM10观测值或者AOD的大小代替），如AOD分别取0、0.5、1.0、1.5等，以及不同气溶胶辐射特性参数重如不同单向散射因子（如SSA取值0.6、0.7、0.8、0.9及1.0）条件下，通过辐射传输模型计算不同灰霾强度下的地表短波辐射及相应的气溶胶辐射加热率。利用LES结果计算FOM夹卷方程所需要的量，如位温跃变值（Δθ）、边界层高度（zi）、夹卷热通量（Qi）、对流速度尺度（w*）等。最后，将FOM的参数化结果与LES直接计算结果进行对比。
利用LES结果评估不同环境条件（如自由大气稳定度、气溶浓度及风速等）地表感热、气溶胶短波辐射吸热和夹卷区厚度对标准化或无量纲化夹卷速度的相对贡献。

（5）中尺度模式中的应用和评估
当前区域空气质量模式数值在重度灰霾条件下，模拟预报结果与实际观测存在较大的偏差，这与现有的边界层参数化方案中夹卷参数化处理未考虑气溶胶辐射效应有关。比如在中尺度模式WRF中的YSU边界层方案，其夹卷通量比Ai设为常值0.15。结合本研究得到的最新结果，通过与气溶胶浓度或者AOD相联系，对该参数取值进行修改，从而减少夹卷通量的高估或低估。另外，利用LES和零阶和一阶混合层模型计算的边界层发展速度与中尺度边界层模拟结果进行对比，并结合近地层气象要素和污染物浓度的模拟-观测对比，为提高边界层结构模拟及污染物浓度预报水平提供理论基础。

3.2 可行性分析
（1）外场观测仪器有保障和模型耦合有基础
本项目将依托耶鲁大学-南京信息工程大学大气环境中心。中心与南信大各学院之间实现观测仪器和资料的共享。无人机搭载便携式颗粒物连续采样和数据自动存储系统（如美国Thermo Fisher 科技公司生产的个人粒子监测仪PDR-1500）已成功地用于边界层探测（如图1所示），被证明是一种有效且可靠的探测夹卷区结构的有效手段。它克服了系留气球探测高度受限制，难以到达夹卷区及自由大气底层的缺点。中心和大气物理学院已有多台相关仪器，可为本项目开始针对混合层、夹卷区及自由大气底层的廓线观测提供仪器保障。

本项目申请人在国家自然科学基金面上项目的资助下，成功地将NCAR发展的本项目申请人参与改进的LES模型与气溶胶辐射传输模式成功耦合，为本项目的顺利开展打下良好的模式基础。本项目将在该耦合模型基础上进一步建立确认LES模拟的气溶胶浓度与辐射传输模型输入参数（大气光学厚度）之间对应的函数关系。。改进耦合模型系统可为本研究推导的一阶夹卷模型（FOM）计算提供相关数据，并可提供LES结果验证新推导的夹卷方程，进从而定量评估气溶胶辐射效应对夹卷及其参数化的影响。

（2）基础扎实、组织有力、分工有序的项目团队
   项目团队中的成员均为耶鲁大学-南京信息工程大学大气环境中心成员，是一支团结上进的队伍，具有良好的团队协作精神以及较高的工作效率。申请人多年从事大气边界层研究，对大涡模式非常熟悉，同时在模式耦合方面具有丰富的经验。项目组的王咏薇副教授也是一直从事边界层领域研究，对WRF中的城市冠层模式及湖模式非常熟悉，近年来工作重点也是对比不同边界层方案下污染物浓度预报的差异。因此对本项目推导出的夹卷方程应用到WRF中尺度模式中具有较好的基础。
    同时，项目组中的博士研究生赵恺辉、张潇艳、马晓丹和硕士研究生陶昕宇等先后参加过中心开展的多次边界层和地表通量的外场观测，熟悉各种仪器原理，具有较为丰富的外场实践经验；都具有一定边界层理论基础；熟练在大型计算机上运行大涡模式、WRF模式及CLASS模式。课题组成员刘诚2017年在俄克拉荷马大学的Evgeni Fedorovich教授访问一年，对夹卷方程的推导以及LES的原理有了更加深刻地理解。博士研究生张潇艳已定于2019年9月前往俄克拉荷马大学和美国环境预报中心（NCEP）访问一年，访问期间将进行进一步开展LES和辐射模型的动态耦合，重点推导一阶夹卷方程。这些都为本项目的顺利开展奠定了良好的基础。


4. 本项目的特色与创新之处;
（1）建立一个LES和辐射传输模式模型的动态耦合的模拟系统模型
（2）首次推导出考虑气溶胶辐射效应影响的夹卷速度方程，率先确定灰霾边界层内夹卷速度随理查森数变化的新型函数关系
（3）系统评估当前中尺度天气模式如WRF中的夹卷参数化方案及其在灰霾边界层应用的可行性


5. 年度研究计划及预期研究结果（包括拟组织的重要学术交流活动、国际合作与交流计划等）。

5.1 年度研究计划

（1）2020年 1月至12月：灰霾边界层观测及大涡模式-气溶胶辐射传输模型耦合改进
· 开展为期两周左右的边界层气象和污染物浓度垂直廓线探测，获取灰霾边界层条件下夹卷层的结构特征参数（如夹卷厚度，夹卷区内温度、湿度和污染物浓度垂直分布特征等）
· 改进LES和气溶胶辐射传输模型的动态耦合，建立更为合理的LES模拟气溶胶浓度与气溶胶辐射传输模型输入场所需要的气溶胶光学厚度之间的对应关系
· 检验测试模式所需模拟区域的大小及网格距对模拟结果的影响
· 系统分析外场观测资料，撰写1-2篇关于灰霾夹卷区结构特征及其演变的观测分析论文

（2）2021年1月至12月：夹卷方程推导，参与国际交流
· 送一名博士生前往美国俄克拉荷马大学或有关单位进行12个月学术交流。
· 推导考虑气溶胶辐射效应和夹卷区厚度影响的描述夹卷速度的一阶混合层模式（FOM）
· 利用耦合的大涡模式设计不同大气条件下的个例，验证推导出的夹卷方程，并讨论地表感热通量、夹卷区厚度及气溶胶吸收短波辐射加热对夹卷速度的相对贡献
· 撰写2-3篇关于零阶夹卷方程的推导、验证和比较的论文

（3）2022年1月至12月：夹卷参数化方程的验证及敏感性试验
· 推导考虑气溶胶辐射效应和夹卷区厚度影响的描述夹卷通量比的参数化方程
· 利用LES结果检验参数化方程，评估各个物理因子对夹卷通量比的相对贡献
· 进行敏感性试验，对结果进行进一步的优化和调整
· 撰写1-2篇文章

（4）2023年1月至12月：夹卷参数化方程的应用及课题总结
· 根据推导出的夹卷方程，对中尺度模式如WRF运用最为广泛的边界层参数化方案如YSU等中的夹卷过程进行改进，并对典型灰霾污染事件进行模拟分析
· 进行敏感性试验，对结果进行优化和调整
· 撰写1-2篇文章，关于参数化的改进对边界层结构及污染物预报水平的影响。


5.2 预期目标
· 得到一组考虑气溶胶辐射效应并适合于灰霾边界层夹卷参数化方程
· 培养2-3名博士生，3-4名硕士生
· 发表8-9篇高水平学术论文，其中5-6篇SCI收录


（二）研究基础与工作条件
1．研究基础（与本项目相关的研究工作积累和已取得的研究工作成绩）；
申请者一直从事边界层和空气质量的数值模拟研究工作，在边界层理论、空气污染气象和数值模拟等方面具有扎实的理论基础，在模式耦合方面积累了丰富的经验。申请人对大涡模式非常熟悉，曾在NCAR大涡模式中加入“动态”计算和储存模块，记录和保存各个模拟参量在每个时间积分步长的信息，克服了现有LES模式输出文件中只保存一定时间间隔瞬时值的不足，利用改进后的LES系统的研究了导致地表能量不平衡的因子并推导了一组用于计算感热通量不平衡的通用计算公式（Huang et al., 2008）。而后，申请者又将陆面模式（Ronda et al., 2001）与该大涡模式进行了耦合，定量评估陆地和大气之间的能量、水气和CO2的交换以及陆-气相互作用对边界层过程的影响（Huang et al., 2009, 2011）。这些研究工作的积累对于本项目的顺利完成都会起到很大的帮助作用。

本项目是在申请人已进行的研究课题基础上建立的，是国家自然科学基金面上项目“气溶胶辐射效应对灰霾边界层影响的大涡模拟研究（No. 41575009）”的延伸和拓展。在该项目的资助下，课题组成员刘诚对俄克拉荷马大学进行了为期一年的访问，得到边界层气象领域专家Evgeni Fedorovich教授的进一步指导，掌握了块模式和大涡模式的基本原理。同时利用大涡模式对无气溶胶或气溶胶浓度很低的边界层进行了模拟研究，并成功将辐射传输模型与大涡模式进行了离线耦合。为本项目的申请及可行性打下了坚实的基础。此外，项目组的研究生赵恺辉、张潇艳、马晓丹、陶昕宇等人参与了灰霾边界层观测，并利用其它模式（如CLASS模式，WRF模式等）评估夹卷过程对边界层臭氧的贡献。项目组成员对该课题所涉及的理论知识具有一定的基础，保证项目能够较好地完成。

项目组中的王咏薇自2001年开展中小尺度的数值模拟研究，主要研究方向为大气边界层与大气环境，其对中尺度WRF模式非常熟悉，致力于对WRF中各种边界层参数化的对比及改进。先后主持了主持了国家自然科学青年基金“城市冠层模式的发展及耦合应用研究”；国家自然科学面上基金“浅水湖泊陆面过程模型的发展及耦合应用研究”。目前中尺度模式中边界层湍流参数化方案对于污染物扩散模拟的影响是项目参加者王咏薇的工作重点方向之一。因此，本项目的成果如何在中尺度WRF参数化方案中实现将会更加有把握。

2．工作条件（包括已具备的实验条件，尚缺少的实验条件和拟解决的途径，包括利用国家实验室、国家重点实验室和部门重点实验室等研究基地的计划与落实情况）；
（1）耶鲁大学-南京信息工程大学 大气环境中心
该大气环境中心由耶鲁大学和南京信息工程大学共建，于2011年1月成立，总部设在南京信息工程大学。宗旨为“开展与气候变化及大气环境相关的世界前沿科学研究，重点关注与国家发展密切相关、受地方政府重视并在学术理论和方法上能有所突破的科学问题”。自创建以来，该中心从南京信息工程大学获得了1000万元作为中心的科研启动基金，同时获批了教育部长江学者科技创新团队及江苏省创新团队，总资助经费已达3500多万。而大气环境及污染模拟是该中心的主要研究内容之一。中心每周举行视频会议对团队各个科研项目的进展和下一步实施计划、热点科学问题探讨、每位研究生的工作计划及其执行情况等进行全面的讨论和协商。大气环境中心团队人员及情况介绍见网页http://yncenter.sites.yale.edu/。

（2）南京信息工程大学高性能大型计算机及服务器
2017年，南京信息工程大学在原有的超算计算机基础上建设了大型高性能计算共享服务平台，采用了联想Flex System企业级服务器，共168台X240刀片服务器，CPU为Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2680 v4，共4704个计算核心，浮点运算峰值为180TFLOPS。配置了1.44PB的DDN并行文件系统。网络环境为10G管理网络和56G 高速计算 网络。操作系统CentOS 7.3 64位，编译器有INTEL/PGI/GNU。并安装了NETCDF、NCL、GRADS、HDF4、HDF5等气象科研计算常用的库和工具，以及部分初始场数据和地理数据等，完全可以满足本研究大型数值模拟的需要 。

（3）与边界层大涡模式的专家保持合作关系
项目申请人与俄克拉荷马大学Evgeni Fedorovich教授及Xiao-Ming Hu研究员有着良好的合作关系。项目组成员刘诚曾在两位专家那进行一年多的访问。Evgeni Fedorovich教授是大涡模拟领域的专家，Xiao-Ming Hu研究员从事WRF模式十几年，是WRF领域的专家，对于边界层参数化方案的研究以及应用非常熟悉。与他们合作将会对本项目夹卷方程的推导以及应用于WRF模式中的边界层方案均具有良好的基础。


3．正在承担的与本项目相关的科研项目情况（申请人和项目组主要参与者正在承担的科研项目情况，包括自然科学基金的项目，要注明项目的名称和编号、经费来源、起止年月、与本项目的关系及负责的内容等）；
申请人目前主持及参与的科研课题有：
（1）国家自然科学基金面上项目“气溶胶辐射效应对灰霾边界层影响的大涡模拟研究”，编号：41575009，2016-2019.
申请者在该项目的资助下，已成功将辐射传输模型（SBDART, Santa Barbara Discrete Ordinates Radiative Transfer (DISORT) Atmospheric Radiative Transfer model; Ricchiazzi et al., 1998）与NCAR科学家发展并由申请者进一步改进的大涡模式(LES)进行了离线耦合，并用于模拟研究重灰霾污染条件下气溶胶短波辐射效应对大气边界层的湍流结构、风场及和热力结构的影响，评估了气溶胶辐射效应与边界层过程之间的相互反馈机制，推导了零阶夹卷方程，定量分析了湍流能量谱分布随气溶胶浓度变化的规律，相关结果已被国外相关专业的顶级学术刊物如Quarterly Journal of the Royal Meteorological Society，和Journal of Atmospheric Sciences和Journal of Applied Meteorology and Climatology等接收发表(Liu et al., 2018a, b; Liu et al., 2019; Zhang et al., 2019)。
现承担的项目将于2019年底顺利完成。本项目将在该项目完成的基础上，在LES-SBDART模型中，增加一个预报方程，用于模拟气溶胶浓度的时空分布；通过建立LES模拟的气溶胶浓度与大气光学厚度（AOD）之间对应的单值函数关系心，实现LES和辐射传输模型的动态耦合；利用建立的动态耦合模型准确模拟气溶胶辐射效应对灰霾天气条件下大气边界层动力和热力结构及夹卷过程的演变。因此，即将完成的在研项目为本申请项目打下了扎实的基础，为本项目的顺利实施提供很好的条件。新申请的项目，将以此为出发点，从位温方程出发推导一组描述夹卷速度的数学方程式。该项目建立的大涡-气溶胶耦合模式将为本申请项目推导的夹卷方程的验证提供必要数据。因此，即将完成的在研项目为本申请项目打下了扎实的基础，为本项目的顺利实施提供很好的条件。；同时，本申请项目也是即将结题在研项目的有力延伸和扩展，对加深入理解气溶胶辐射效应对夹卷过程的影响，改进夹卷参数化方案，提高边界层模拟和空气质量预报水平都具有重要的理论和现实意义。

4．完成国家自然科学基金项目情况（对申请人负责的前一个已结题科学基金项目（项目名称及批准号）完成情况、后续研究进展及与本申请项目的关系加以详细说明。另附该已结题项目研究工作总结摘要（限500字）和相关成果的详细目录）。
无

（三）其他需要说明的问题
1. 申请人同年申请不同类型的国家自然科学基金项目情况（列明同年申请的其他项目的项目类型、项目名称信息，并说明与本项目之间的区别与联系。
无

2. 具有高级专业技术职务（职称）的申请人或者主要参与者是否存在同年申请或者参与申请国家自然科学基金项目的单位不一致的情况；如存在上述情况，列明所涉及人员的姓名，申请或参与申请的其他项目的项目类型、项目名称、单位名称、上述人员在该项目中是申请人还是参与者，并说明单位不一致原因。
无

3. 具有高级专业技术职务（职称）的申请人或者主要参与者是否存在与正在承担的国家自然科学基金项目的单位不一致的情况；如存在上述情况，列明所涉及人员的姓名，正在承担项目的批准号、项目类型、项目名称、单位名称、起止年月，并说明单位不一致原因。
无


4. 其他。
无
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