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Abstract 
With the development of the mining industry and the increase of city waste emissions, soil heavy 
metal pollution has become a serious environmental problem, the distribution and transforma-
tion of heavy metals in soil has received extensive attention, and mathematical model has become 
an important study method. From the aspect of mechanism and numerical simulation, this paper 
reviewed recent research progress of soil heavy metal pollutants migration and transformation 
model, emphasized on the basic structure model and its mathematical expression, and pointed out 
the development direction of the research problems and future research. 
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摘  要 

随着工矿业的发展以及矿区废弃物排放的增加，矿区土壤重金属污染已经成为一个严峻的环境问题，重

金属在土壤中的分布转化研究得到广泛关注，数学模型模拟已经成为重要的研究手段。本文从迁移机理

和数值模拟方面，回顾了国内外矿区土壤重金属污染物迁移转化模型的研究进展，重点阐述了模型基本

结构及其数学表达，并指出了研究中存在的问题及今后研究的发展方向。 
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1. 引言 

随着矿产资源的大量开采利用，矿业生产的迅猛发展，以及各类城市排放物的肆意堆放，使得土壤

环境中的重金属含量日益累积，严重影响矿区及周边环境的生态安全。近年来，全球土壤重金属污染问

题不断加剧。据不完全统计，平均每年有超过 1.5 × 104 t 的 Hg、3.4 × 106 t 的 Cu、5.0 × 106 t 的 Pb、1.5 × 
107 t 的 Mn 排放到环境中[1]。日本在工业化迅猛发展的同时，也遭受着严重的土壤重金属污染，据统计，

其受污染农田面积多达 7224 hm2 [2]。在中国，受重金属污染的耕地约占全国总耕地面积的六分之一，约

2000 万 hm2，耕地受重金属污染的概率达到 16.67% [3]。重金属污染与人为活动息息相关，由于金属矿

产的大肆开采以及冶炼废水、废渣的随意排放，致使湖南省湘江流域土壤重金属 Cd、Pb、Cu 污染严重，

并造成严重的生态环境问题[4]。 
矿区土壤环境中的重金属污染物具有难降解、可迁移、难修复等危害，对矿区土壤及周围生态环境

带来严重威胁[5] [6] [7]。因此，单就矿区土壤重金属污染物这一方面的治理和控制一直以来都是国内外

研究的热点和难点。目前，对于土壤中重金属污染物的防治主要是去除法和固定法。去除法是利用物理、

化学、生物等方法将重金属污染物从土壤系统中直接去除，以达到清洁目的。固定法是通过改变其形态

以及土壤性质而将污染物固定，限制其在土壤系统中的迁移速率[8]。但是，在对土壤中重金属污染物进

行治理与控制的过程中，首先必须明确重金属在土壤中的迁移转换过程与机理，预测污染物的迁移趋势。

而土壤重金属迁移数学模型是将重金属污染物在土壤中的迁移、转化、衰减等过程进行数字化、公式化，

并综合考虑土壤重金属在实际运移过程中的孔隙度、含水率等各种条件，结合数学模型方法以及借助计

算机程序运算，对重金属污染物在土壤中的迁移过程以及受污染土壤的历史与未来污染程度做出科学、

准确的预估与计算。通过研究土壤污染物迁移机理，建立重金属污染物迁移模型来模拟污染物在土壤中

的运移趋势，从而预防和解决现实中出现的重金属污染物在土壤中迁移的有关问题。要构建一个最符合

实际情况的模拟模型，则必须先选择适合实际研究的模型类型，确定模型的基本结构及其表达式，并熟

悉和掌握土壤重金属污染物迁移模型的应用现状和研究进展。 

2. 模型分类 

重金属污染物在矿区土壤中的迁移转化模型主要分为确定型模型和非确定模型两大类。确定型模型

的基本框架为 CDE 方程(对流—弥散方程)，还包括与 CDE 方程相适应的其他从属方程，最早由 Streck
在研究砂性土壤中重金属迁移特性中提出。主要涵盖了水分运移过程以及重金属污染物质随水分迁移扩

散过程两个方面，模型中的主要参数与边界条件都是既定的，多用来描述由于对流和弥散作用引起的土

壤重金属污染物迁移现象，适用于微观尺度的具体模拟研究以及研究土壤重金属污染物受水分、植物、

天气和污染源影响的迁移转化规律。非确定型模型也是以基本的 CDE 方程为主干，不过相对于确定型模

型，非确定型模型在模型参数和边界条件上存在较大的变异，呈现出随机性，且模型的求解十分复杂，
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往往得不到确定的数值解，因此，在非确定型模型的实际运用过程中往往根据经验将模型中复杂的参数、

边界条件等进行简化。非确定型模型一般被应用于大区域的土壤重金属污染物的迁移和平衡模型研究。

除了基础的确定型模型和非确定型模型，国外学者还提出了一些其他模型[9]，如 Boguslaw Buszewski 和
Tomasz Kowalkowski 运用室内土柱实验，对土壤中的重金属污染物迁移机理与迁移过程进行了大量的研

究，并将研究结果应用于土壤一地下水系统重金属的污染评价[10]。Stefanie 和 Thomas B Hofstetter 提出

运用 LAC (Life-cycle assessment)方法对矿渣废虑液中的 Cd2+和 Cu2+污染进行运移模拟与风险评价[11]。
Winfried Schroder 利用 GIS 技术建立了重金属污染物在“大气一土壤一地下水”系统中的迁移模型及风

险评价[12]。 

3. 模型结构 

由于每个模型的研究方向及范围各不相同，因此在建立模型时，对迁移模型的基本过程做不同处理，

模型类型也是具有各种各样的特征，但每一个模型具有相同的基本结构，现有重金属污染物迁移模型均

包涵以下结构。 

3.1. 迁移 

迁移过程包括对流、分子扩散、机械弥散、水动力弥散等。 
1) 对流 
对流是指污染物在移动过程当中从一个界面运移到另外一个界面，污染物的迁移量常用对流通量来

表示，即污染物在单位时间内通过单位断面的迁移量[12]，对流通量与污染物浓度、流体平均流速有关，

表示为： 
Q uc=                                         (1) 

其中，Q 为污染物溶质的平均流通量，u 为污染物流体通过土壤介质断面的平均矢量流速，也称为渗流

速度，c 为污染物浓度 
2) 分子扩散 
分子扩散是分子布朗运动的一种，由无规则分子运动和浓度梯度而导致的扩散，是污染物在土壤介

质流体中的不均匀分布，污染物从浓度高的地方扩散到浓度低的地方，使液体中的污染物浓度趋于均匀

[12]。分子扩散符合 Fick 定律，即污染物的分子扩散通量随着其浓度梯度增大而增大，可由下式表示： 

m m
cJ D
z
∂

= −
∂

                                     (2) 

其中，Jm 为分子扩散通量，Dm 为分子扩散系数 m2/s 

3) 机械弥散 
机械弥散是指污染物流体通过土壤介质中孔隙的平均流动速度和浓度，由于土壤介质的不均匀性而

引起流体流速和流线的改变[12]。机械弥散也可用 Fick 定律进行表述，即污染物的弥散通量随其浓度梯

度增加而增加，表示为： 

d dJ nD c= − ∇                                      (3) 

其中 Jd 为弥散通量矢量，Dd 为机械弥散系数张量 m2/s，c 为污染物在土壤介质中的平均浓度。 
4) 水动力弥散 
分子扩散与机械弥散在土壤介质中都会导致污染物浓度的扩散与聚合，但在微观层面难以测定，因

此，在实验测量当中常常将两者综合起来，统称为水动力弥散[12]。表达式为： 
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i i
cJ nD
x
∂

= −
∂

                                     (4) 

其中，Ji 为污染物质的水动力弥散通量，Di 为水动力弥散系数，即为分子扩散系数与机械弥散系数的合

称。 

3.2. 吸附与解吸附 

污染物溶液中的离子被吸附到土壤介质颗粒表面而脱离母液，这个过程称为土壤吸附，即土壤介质

表面污染物质量逐渐增加的现象。土壤介质表面的污染物离子脱离约束而进入溶质母液，这一过程称为

土壤解吸附，即土壤介质表面污染物逐渐减少的现象。吸附与解吸附作用是指在土水界面污染流或地下

水中的污染物与吸附在土壤介质表面上的污染物的质量互换过程，常见的吸附模型有两类:等温线性吸附

模型、等温非线性吸附模型。 
1) 等温线性吸附 
在温度一定条件下，土壤介质中的污染物吸附量与溶解在土水界面污染流或地下水中的污染物浓度

成正比[13]，即 

dP K c=                                        (5) 

其中，P 为等温线性吸附浓度 ug/g，Kd 为分配系数，c 为平衡溶液中的污染物浓度。 
2) 等温非线性吸附 
在等温非线性条件下，土壤介质中的污染物吸附量与溶解在溶液中的污染物的浓度呈非线性关系。

等温非线性吸附模型中运用最广泛的是 Langmiur 等温线和 Freundlich 等温线[13]。Langmiur 模型以以下

假定条件为基础：吸附剂外表面是规则的，一层单分子吸附质附着与表面，吸附质(被吸附分子)之间不存

在影响其形态稳定的各种作用力。Sm 为饱和吸附量，表示吸附剂外表面被单分子层完全覆盖时的吸附量。

其表达式为： 

1
mC

d
dC

S
F K

K
=

+
                                    (6) 

Freundlich 吸附方程拥有更广泛的适用范围，既可以描述单分子层吸附机理，也能用于描述吸附剂表

面不规则的吸附。但与 Langmiur 吸附方程相比，其不能得出饱和吸附量，并对浓度参数范围有着严格的

限制。其表达式为： 

dF K Cn=                                       (7) 

Kd 为分配系数，n 为待定系数。 

4. 模型的研究应用现状 

蔡金傍以长江下游江边上某铬渣堆场为研究对象，对废渣堆场地区周围重金属污染问题进行分析，

建立预报模型，并利用所得模型对填埋地区的渗滤液污染地下水进行分析与预测[14]。李喜林基于渗流场

和浓度场理论，建立了综合考虑对流弥散、吸附、解吸附及存在源汇项的土壤—地下水系统中铬渣渗滤

液污染物运移的三维耦合动力学数学模型，并通过数值模拟对锦州某铬渣堆存场污染物运移和分布进行

模拟。预测结果表明，锦州铬渣堆存场重金属铬运移速度较快，20 年即可造成铬渣堆存场数公里地下水

污染[15]。王振兴综合加入了雨水淋溶、平流扩散、吸附与解吸以及源汇项等因素，结合所测地下水渗透

系数、迟滞因子、吸附分配系数等参数，构建了定量描述重金属铬在“铬渣–土壤–地下水”系统中的

运移动力学模型[9]。华伟建立了污染物在土壤中的迁移数学模型，主要研究径流入渗和积水入渗两种不
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同边界条件下污染物在不同土层深度以及不同吸附模式和不同降雨强度情形下的迁移规律。James 
G.Brown 使用 PHREEQC 模型对大型矿区 AMD(酸性废水)污染的土壤中重金属(Al、Cu、Mn 和 Zn)运移

状况进行了模拟。Shen 等综合溶质运移及地球化学反应两个方面，建立了基于网格有限元差分法的三维

运移模型[16]。Steven F Thornton 通过土柱实验和 PHREEQM 软件对垃圾填埋场浸出液中的重金属 Mn
和 Fe 向土壤和地下水迁移过程进行了分析，确定了化学影响要素及化学反应模型。Bas van der Grift 结合

重金属污染物迁移模型，对 As、Zn、Ni、Cr 和 Cu 在“土壤–地下水”系统中的整体迁移构建了三维模

型[17]。 

5. 研究展望 

目前，已有多种数学模型应用于重金属污染物在实际环境中迁移的预测与计算。但是，大部分模型

只是针对某特定、微观层面的研究，并没有将实际情况中的多种影响因素联系起来，缺少对区域性土壤

重金属污染源、污染特征、污染途径的综合考虑。综合各种有关文献，认为重金属迁移模型的建立在以

下几个方面仍需进一步探究。 
1) 重金属污染物在区域“土壤–地下水”系统中迁移极其复杂，具有不确定性、多参数、多影响条

件、非线性等特征，传统的数学模型及算法已经不能满足要求，需结合大数据处理和人工智能算法等新

技术，这也是将来模型研究的方向之一。 
2) 随着 GIS 技术的发展，其本身具有的数据处理和空间分析功能使 GIS 技术广泛运用于多种相关学

科领域。把 GIS 技术与土壤重金属迁移模型联系起来，可使数学模型简单化、高效化、可视化。 
3) 数学模型参数的确定是建模工作中重要的一个部分，模型参数的准确性与尺度效应直接影响整个

模型的效果。为此，必须保证测定相关物性参数时简洁的实验环境，提高模型参数的可靠性，进一步探

索参数的尺度效应。 
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