基于差分进化-优化算法的毒气泄漏事故源项反演计算方法
摘 要：有毒气体泄漏是危化品工业潜在的重大安全隐患，对人员生命、财产安全及生态环境构成严重威胁。为了在事故发生后能够快速、准确地预测气体扩散的范围和浓度，为应急决策和人员疏散提供科学依据，本研究旨在提出一种高效、精准的毒气泄漏源项反演方法。本文提出了一种基于集成差分进化（DE）与优化算法（L-BFGS-B）的泄漏源定位与源强反演方法，利用克里金方法对毒气浓度采样数据进行扩充，并应用蒙特卡洛模拟约束源项范围以提高优化算法效率，进一步通过DE算法与L-BFGS-B算法计算毒气泄漏源坐标与强度。通过模拟实验结果表明，本文所提出的源项反演方法可以实现高精度和快速的源项信息反演计算，同时兼具差分进化算法的全局搜索能力和优化方法的高效收敛特性。本研究成果可为毒气泄漏事故复杂场景中的应急响应决策提供实时信息支持，并为化工园区等高风险区域的风险监测提供有效工具。
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工业化进程的加速使得有毒有害化学品的生产、储存和运输日益普遍，随之而来的是毒气泄漏事故的风险显著增加。这类事故往往具有突发性强、扩散迅速和危害性大的特点，对公众生命安全、社会财产和生态环境构成严重威胁[1]。1984年印度博帕尔农药厂发生的异氰酸甲酯泄漏事故，因应急响应不力，导致了灾难性后果，造成超过2.5万人死亡，数十万人受害，成为工业史上最惨重的化学灾难之一[2]。近年来，类似事故仍时有发生，如2018年中国张家口某化工厂的氯乙烯泄漏爆炸事故，再次警示了此类风险的现实性和严峻性[3]。
在针对毒气泄漏事故的应急响应中，核心任务是快速、准确地获取泄漏的源项信息。源项指代泄漏源的关键参数，包括泄漏源的三维空间位置和泄漏强度或速率（Q）[4]。准确的源项信息是进行事故后果评估、预测污染物扩散轨迹和浓度分布、划定危险区域以及指导人员疏散和救援行动的科学基础[5]。然而，事故现场环境通常极为复杂和危险，常伴有强毒性、低能见度等不利因素，使得应急人员难以靠近泄漏点进行直接测量。因此，研究能够利用远场、稀疏的传感器监测数据，通过数学模型和算法推断源项信息的方法，即源项反演计算，对于提升毒气泄漏事故应急响应能力、保障救援人员安全和最大限度减少事故损失具有重要的理论与应用价值。
源项反演是一类典型的逆问题，其目标是通过有限的观测数据（如环境监测点浓度）来推断导致观测结果的泄漏源位置与强度参数。由于大气扩散过程的复杂性以及观测数据的稀疏性和不确定性，该问题通常是“不适定的”，即解可能不唯一或对输入数据的微小扰动高度敏感[6]。过去数十年，国内外学者围绕此问题展开了广泛研究，形成了多种技术路径。
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现有研究大多将源项反演计算问题转化为优化问题，通过最小化模型预测浓度与实际观测浓度之间的差异（即代价函数）来寻找最优的源项参数[4]。在此基础上，陈国华[7]等提出了基于鸡群算法的危险化学品泄漏扩散事故源项反演方法，并采用加权质心法实现泄漏源定位及源强估计，实现了更加灵活的参数调节；陈增强[8]等提出利用模式搜索和遗传算法相结合来优化目标函数，从而实现污染源源强的反算，并通过模拟浓度数据验证了算法有效性；郭少冬[9]等提出了基于贝叶斯推断理论的马尔科夫链蒙特卡洛抽样方法，通过构造似然函数对泄漏源位置和强度进行反演计算；李颢青[10]提出了混合最小误差迭代-差分进化算法用于泄漏源反演计算，解决了多源叠加问题，但该方法收敛速度较慢，需要多次迭代才能获得初始种群；何宁[11]等提出将改进遗传算法与单纯形法相结合的改进遗传算法—单纯形混合算法（IGA-NM），并通过多次重复计算取平均值的方式减少随机性对结果的影响。
本研究提出了一类基于差分进化-优化算法的毒气泄漏事故源项信息反演计算方法。方法旨在通过普通克里金方法进行数据插值，扩充数据量，在较小数据集的情况下实现更准确的数据反演效果。进一步采用蒙特卡洛模拟方法基于扩充数据集进行泄漏源项的初步计算，确定差分进化-优化算法的初始范围。在初始范围内，利用差分进化（DE）算法的全局寻优能力进行泄漏源位置坐标的反演计算；进一步利用基于梯度的优化算法（Limited-memory Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanno with Bound constraints, L-BFGS-B）进行高精度的泄漏源强度反演计算，从而实现对于泄漏源项参数（）的计算。
相较于已有研究成果，本研究提出方法的优势与创新性包括：
· 浓度数据扩充：针对事故现场毒气浓度传感器数据有限的情况，提出采用普通克里金插值等数据扩充算法，在尽可能少的采样点基础上补充生成所需的浓度数据，降低方法对事故现场布设大量毒气浓度传感器的依赖。
· 算法互补与协同：差分进化-优化混合方法充分发挥了两类算法的互补优势。DE差分进化算法作为全局搜索策略，具有出色的全局寻优能力和对初值不敏感的特点，能够有效避免在复杂非线性问题中陷入局部最优解。而基于梯度的L-BFGS-B优化算法则在局部精细搜索方面表现卓越，理论上能够实现高精度的参数估计。这种协同机制确保了既能跳出局部最优，又能获得较高精度的解。
· 鲁棒性与稳定性：混合方法通过多层次的优化策略提高了算法的鲁棒性。即使某一阶段的优化结果存在偏差，后续的优化过程仍能进行有效的误差修正。同时，混合方法采用的多初始猜测点策略可进一步增强算法的稳定性。
本文第二部分介绍了毒气泄漏事故源项反演计算的原理与步骤，第三部分通过模拟实验展示差分进化-优化算法的可靠性与优势，第四部分对本文研究成果进行了总结。
1 毒气泄漏源项反演计算方法
本部分旨在介绍差分进化-优化算法的毒气泄漏源项反演计算方法的流程与原理，包括浓度数据扩充与插值、源项反演计算算法以及毒气泄漏事故场景的构建与可视化。
图1展示了本研究方法的流程图。首先，通过毒气浓度传感器获取毒气浓度监测数据，采用数据扩充算法对采样数据进行插值和补充（步骤1）；应用蒙特卡洛模拟算法对泄漏源参数进行初步估计，确定差分进化-优化算法的收敛判据和初始搜索范围（步骤2）；利用差分进化-优化算法迭代计算泄漏源的位置坐标和泄漏源强度，直至满足算法终止条件（步骤3）；最后，输出泄漏源参数，并将其应用于毒气泄漏扩散事故场景的构建（步骤4）。
1.1  数据插值扩充
为解决实际事故场景布置毒气浓度传感器数量有限的问题，本研究采用普通克里金插值方法对采集到的离散浓度数据进行扩充。克里金插值是一种基于地理（空间）属性的插值方法，其估计值z0由已知点zi的加权线性组合得到：
	
	
	(1)


其中，n为已知点的数量；为各已知点的权重系数。可通过最小化估计值与真实值之间差值的方差，并在满足无偏估计条件下求解得到。通过该方法可以在未布设毒气浓度传感器的位置估计毒气浓度值，为后续源项反演计算提供足够的数据。
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图1 基于差分进化-优化算法的毒气泄漏源项反演计算方法流程图
Fig. 1. Flowchart of the toxic gas leakage source term inversion calculation method based on differential evolution-optimization algorithm
1.2  约束条件构建
在采用差分进化-优化方法对毒气泄漏源进行源项反演计算之前，本方法首先采用蒙特卡洛模拟方法对可能的源项解空间构建约束条件。
蒙特卡洛模拟是一种基于大量随机抽样来近似求解复杂问题的统计模拟方法。其将待求解问题转化为随机变量的分布特征，通过对随机变量进行反复抽样，以抽样结果的频率特征来估计问题的解析解或最优解范围。在本研究中，蒙特卡洛模拟应用与对毒气泄漏源项的可能解空间进行初步约束，以减少后续优化算法的搜索范围。
对毒气泄漏源项参数的蒙特卡洛模拟包括如下步骤：
1）随机抽样：设定抽样次数，在预设的空间范围内随机生成若干组泄漏源坐标()与泄漏强度Q；
2）浓度模拟：对每组随机生成的源项参数，调用毒气泄漏扩散模型（如Gauss模型）计算对应监测点的毒气浓度；
3）误差计算与截断：基于最小二乘法，计算模拟浓度与实际观测浓度之间的误差，当误差低于预先设定的阈值时，认为该组参数属于可行解；
4）约束提取：将所有满足误差条件的源项参数范围汇总，作为差分进化算法后续初始种群的边界约束。
蒙特卡洛模拟可为后续的DE-优化混合算法大幅缩小搜索空间，并为避免陷入局部最优提供了可靠的初始约束。
1.3  毒气泄漏源项反演算法
本研究方法通过应用DE算法对泄漏源的位置坐标()进行优化计算，应用拟牛顿法L-BFGS-B算法对泄漏源强度Q进行优化计算。
1.3.1   差分进化算法（DE）
DE算法是一种启发式全局优化算法[12]，其基本流程如图2所示。
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图2 差分进化算法的流程图
Fig. 2. Flowchart of the differential evolution algorithm
其主要步骤包括：
1）初始化：在由蒙特卡洛模拟确定的约束范围内随机生成初始种群（一组候选解，每个解包含泄漏源坐标()）。
2）适应度计算：对种群中每个个体，计算其适应度值。适应度函数通常基于最小二乘法构建，衡量该个体（泄漏源坐标）对应的模拟浓度与实际观测浓度之间的误差。适应度值越小表示解越优。
3）变异：对每个目标个体，从当前种群中随机选择三个不同的个体（均不为），生成变异向量。其中，为缩放因子。
4）交叉：将变异向量与目标个体进行交叉操作，生成试验向量。对每一维度j，按以下规则进行：
	
	
	(2)


其中，D为变量维度，CR为交叉概率，是[0,1]之间的随机数，是确保至少有一个维度来自变异向量的随机整数索引。
5）选择：计算试验向量的适应度值，并与目标个体的适应度值进行比较。如果的适应度更优（值更小），则在下一代中用替换，否则保留。
6）迭代：重复步骤2至5，直到满足终止条件（如达到最大迭代次数或适应度值小于阈值）。输出最终种群中适应度最优的个体作为泄漏源坐标()的计算结果。
1.3.1   L-BFGS-B优化算法
L-BFGS-B是拟牛顿法的一种[13]，适用于求解带边界约束的优化问题，特别是当Hessian矩阵（用于描述函数的曲率信息）难以计算或问题规模较大时。它通过存储有限的历史信息（变量变化和梯度变化）来近似Hessian矩阵的逆，避免了直接计算和存储庞大的Hessian矩阵。本文提出方法应用了L-BFGS-B算法对泄漏源强度Q进行优化计算，主要步骤包括：
1）初始化：设定泄漏源强度Q的初始猜测值及边界约束l≤Q≤u。目标函数f(Q)同样基于最小二乘误差构建。
2）梯度计算：在当前迭代点计算目标函数的梯度。
3）Hessian逆矩阵近似更新：利用有限存储的两组向量和对Hessian逆矩阵的近似进行递归更新。更新公式为：
	
	(3)


其中，为单位矩阵。
L-BFGS算法可高效计算与而无需显式存储。
4）搜索方向确定：计算搜索方向。
5）线搜索：沿搜索方向寻找最优步长，使得最小，同时满足边界约束。
6）解更新：更新解。
7）迭代：重复步骤2至6，直至满足收敛条件（如梯度范数足够小或达到最大迭代次数）。输出最终的Q值作为泄漏源强度的计算结果。
1.4  毒气泄漏扩散模型
本研究采用Gauss模型来描述毒气在稳定大气条件下的连续点源扩散过程[14,15]。该模型是大气扩散模拟中广泛应用的基础模型之一。其计算任意下风向点(x,y,z)处气体浓度C的公式如下：
	
	(4)


式中，x，y，z为观测点与泄漏源的距离，m；Q为泄漏源强度，kg/s；u为风速，m/s；H为泄漏源的有效高度，m；为水平、垂直扩散系数，m；C为气体浓度，kg/m3。下表为城市情况下、与大气稳定度之间的关系（其中距离x的单位为km）：
	表1 扩散系数与大气稳定度关系
Table 1 Relationship between diffusion coefficient and atmospheric stability

	大气稳定度等级
	水平扩散系数(m)
	垂直扩散系数(m)

	A-B
	
	

	C
	
	

	D
	
	

	E-F
	
	


2 模拟实验与数据分析
本部分采用随机模拟方法构建了四组不同的泄漏源项参数，并将随机的泄漏源项作为特征值，通过本研究所提出方法得到的泄漏源项作为目标值，比对得到差分进化-优化算法方法的误差值，对本文提出方法的可靠性与准确性进行验证。
2.1  模拟场景设置
为验证本文方法的有效性，本部分设定了一类毒气泄漏事故的模拟场景。在毒气泄漏事故发生后，通过应急人员携带的毒气浓度测量设备在现场获得了6个不同位置的浓度采样数据。采样点位置根据现场风向进行设置，沿风向均匀分布在现场空间坐标系中。将模拟得到的毒气泄漏源项参数作为特征值，根据毒气泄漏源项参数，应用Gauss模型计算得到不同点位的毒气浓度，以此模拟各采样点相对坐标位置对应的毒气浓度值。
模拟实验的输入数据如表2所示，包含了6个采样点的相对坐标和4组不同的毒气浓度观测值。在开展源项反演计算前，首先应用普通克里金插值方法对数据进行扩充，以原本6组观测点的毒气浓度为基础，扩充40个点位组，增加输入数据组。模拟中假设风向沿x轴正方向，风速，大气稳定度等级为C级（弱不稳定条件）。
	表2 采样点坐标与毒气浓度数据
Table 2 Sampling point coordinates and toxic gas concentration data

	采样点编号
	相对坐标位置/m
	输入毒气浓度/(g·m⁻³)

	
	
	第一组
	第二组
	第三组
	第四组

	1
	(2,3)
	0.0004
	0.4613
	62.3877
	78.1278

	2
	(2,-3)
	9.3902
	2.8448
	0.0484
	0.0585

	3
	(4,7)
	0.0007
	0.0047
	0.9469
	0.3216

	4
	(4,-7)
	0.0043
	0.0256
	0.0037
	0.0034

	5
	(15,10)
	0.0429
	0.0011
	1.1552
	0.6315

	6
	(15,-10)
	1.6224
	0.0029
	0.0095
	0.0093



2.2  结果分析
应用本研究提出的基于差分进化-优化方法的毒气泄漏源项反演计算方法开展了4次模拟实验，模拟实验结果如表3所示。在约束条件构建步骤通过蒙特卡洛模拟得到的近似解计算精度相对较低（泄漏源坐标精度约10−1~10−2m，泄漏源强度精度约10−2~10−3g/s）。蒙特卡洛模拟适用于为精度更高的优化算法提供初始范围约束，而非直接作为主要的求解手段。
基于4次模拟实验结果对DE-优化混合算法的性能进行分析，结果如表4所示。DE-优化混合算法能够精确地实现泄漏源坐标与强度的反演计算，精度可达10−8~10−9量级。同时，计算效率也显著提高，计算耗时缩短至秒级（约3s），兼具了差分进化方法的快速搜索能力和优化方法的高精度。结果表明，通过结合DE的全局搜索能力和L-BFGS-B的局部优化效率，并利用蒙特卡洛进行预约束，该混合算法在精度和速度上均表现出显著优势，且有效避免了陷入局部最优的问题。
	表3 蒙特卡洛模拟方法计算精度实验结果
Table 3 Experimental results of calculation accuracy using the Monte Carlo simulation method

	实验组
	1
	2
	3
	4

	实际泄漏源坐标（m）
	(2.90,-3.44)
	(9.48,-1.07)
	(6.74,4.19)
	(6.75,3.70)

	计算泄漏源坐标（m）
	(2.84,-3.53)
	(9.21,-1.05)
	(7.07,4.20)
	(6.32,2.60)

	坐标精度量级
	1E+00
	1E+00
	1E+00
	1E+00

	实际泄漏源强度（kg/s）
	0.421
	0.048
	0.447
	0.370

	计算泄漏源强度（kg/s）
	0.462
	0.064
	0.441
	0.251

	泄漏强度精度量级
	1E-01
	1E-01
	1E-02
	1E+00





	表4 差分进化-优化算法计算精度实验结果
Table 4 Experimental results of calculation accuracy using the differential evolution-optimization algorithm

	实验组
	1
	2
	3
	4

	实际泄漏源坐标（m）
	(2.90,-3.44)
	(9.48,-1.07)
	(6.74,4.19)
	(6.75,3.70)

	计算泄漏源坐标（m）
	(2.90,-3.44)
	(9.48,-1.07)
	(6.74,4.19)
	(6.75,3.70)

	坐标精度量级
	1E-10
	1E-08
	1E-10
	1E-10

	实际泄漏源强度（kg/s）
	0.421
	0.048
	0.447
	0.370

	计算泄漏源强度（kg/s）
	0.421
	0.048
	0.447
	0.370

	泄漏强度精度量级
	1E-08
	1E-06
	1E-06
	1E-06

	计算耗时（s）
	3.19
	3.11
	3.14
	3.25



3 结论
本研究针对毒气泄漏事故应急响应中快速、准确获取泄漏源信息并进行场景重建的需求，提出了一种结合差分进化（DE）与优化算法（L-BFGS-B）的泄漏源项参数反演计算方法。该方法通过普通克里金插值扩充有限的采样数据，利用蒙特卡洛模拟提供初始约束，通过差分进化-优化混合算法精确求解泄漏源位置和强度。
本文通过模拟实验开展了算例分析，验证了基于差分进化-优化算法的毒气泄漏源项反演方法的可靠性与准确性。算例分析表明，本研究采用的泄漏源项反演计算方法整合了蒙特卡洛模拟、差分进化算法、优化算法等方法的优势，相比于传统基于蒙特卡洛模拟的遍历方法更加精确快速；相比于已有的进化算法，本文提出方法的收敛速度更快；对比传统优化方法，本文方法不易陷入局部最优；应用普通克里金插值扩充算法能够减少对于毒气泄漏事故现场布置毒气浓度传感器数量的需求。
基于本文的研究成果，对未来研究方向进行展望：Gauss模型适用于开阔平坦地形和稳定大气条件，对于复杂地形或建筑物密集区域，以及非稳态或瞬时泄漏场景的模拟精度有限。未来研究可以：（1）引入更精确的计算流体动力学（CFD）模型以适应更复杂的扩散场景；（2）进一步优化算法逻辑，提升在极稀疏数据下的算法鲁棒性；（3）开展实际事故场景的全尺寸实验，实现模拟实验与实际实验结果的对比验证。
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A method for source term inversion of toxic gas leakage based on a differential evolution-optimization algorithm
Abstract: Toxic gas leakage is a significant potential safety hazard in the hazardous chemicals industry, posing serious threats to human life, property safety, and the ecological environment. In order to rapidly and accurately predict the range and concentration of gas dispersion following an accident, and to provide scientific support for emergency decision-making and personnel evacuation, this study aims to propose an efficient and precise method for the inversion of toxic gas leakage source terms. This paper presents a leakage source localization and source strength inversion method based on the integration of Differential Evolution (DE) and the optimization algorithm L-BFGS-B. The Kriging method is employed to augment toxic gas concentration sampling data, while Monte Carlo simulation is used to constrain the source term range and improve the efficiency of the optimization algorithm. The coordinates and intensity of the toxic gas leakage source are further calculated using the DE and L-BFGS-B algorithms. Simulation results demonstrate that the proposed source term inversion method achieves high accuracy and rapid computation of source term information, while simultaneously leveraging the global search capability of the differential evolution algorithm and the efficient convergence characteristics of the optimization method. The outcomes of this research can provide real-time information support for emergency response decisions in complex scenarios involving toxic gas leakage accidents, and offer effective tools for risk monitoring in high-risk areas such as chemical industrial parks.
Key words: toxic gas leakage; source term inversion; differential evolution; optimization algorithm; Gaussian plume model
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