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摘  要 

随着矿山的持续开采，水环境问题日益突出，铜陵市是一个具有悠久历史的资源型城市，矿产资源方面，

铜、硫、铁、金、银、煤、石灰石等储量丰富，其矿产资源的开发利用，为该市经济建设和社会发展提

供了坚实基础，但同时也造成了一系列严重的矿山地质环境问题。本文以铜陵市露天矿山及其附近具有

相同补给和排放系统的地下水分布区域作为研究区域，对12组地表水水样和3组地下水水样中的污染物

因子的浓度进行模拟预测。传统的单一介质模型难以全面评估污染风险，而多介质模型(Multimedia 
Model)通过耦合不同环境介质的质量平衡与动力学过程，能够更准确地预测污染物的时空分布及其生态

健康风险。同时蒙特卡洛模拟(Monte Carlo Simulation, MCS)可以用于预测矿山污染物在地下水和地表

水中的浓度变化，尤其是在参数不确定性较高的情况下，该方法通过随机采样输入参数的分布，运行数

千至数万次的模拟，最终输出污染物浓度的概率分布，而非单一确定值，从而为铜陵市矿区及其临近区

域的水环境修复和保护提供相应的技术依据。 
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Abstract 
With the continuous exploitation of mines, water environment problems have become increasingly 
prominent. Tongling City is a resource-based city with a long history. In terms of mineral resources, 
it is rich in reserves of copper, sulfur, iron, gold, silver, coal, limestone, etc. The development and 
utilization of its mineral resources have laid a solid foundation for the economic construction and 
social development of the city, but at the same time, they have also caused a series of serious mine 
geological environment problems. This study takes the open-pit mines in Tongling City and the sur-
rounding groundwater distribution areas with the same recharge and discharge systems as the re-
search area, and conducts simulation and prediction on the concentrations of pollutant factors in 
12 groups of surface water samples and 3 groups of groundwater samples. Traditional single-me-
dium models are difficult to comprehensively assess pollution risks, while multi-media models 
(MMMs), by coupling the mass balance and dynamic processes of different environmental media, 
can more accurately predict the temporal and spatial distribution of pollutants and their ecological 
and health risks. Meanwhile, Monte Carlo Simulation (MCS) can be used to predict the concentration 
changes of mine pollutants in groundwater and surface water, especially when parameter uncer-
tainty is high. This method involves randomly sampling the distribution of input parameters (such 
as hydrogeological parameters, pollutant release rates, etc.), running thousands to tens of thou-
sands of simulations, and finally outputting the probability distribution of pollutant concentrations 
instead of a single deterministic value. Thus, it provides a corresponding technical basis for the wa-
ter environment restoration and protection in the mining areas of Tongling City and their adjacent 
regions. 
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1. 绪论 

矿山活动，特别是长期、高强度的资源开采，对当地区域水环境会构成严重的持续性威胁[1]-[3]。铜

陵市是我国典型的有色金属矿区，以铜、硫等矿产资源开采为核心产业，历经数十年的矿业开发，其矿

山活动对周边水环境的污染具有“来源广、污染物杂、影响深”的特点[4]，周边地表水与地下水环境正

面临着严峻挑战，且已对地表水和地下水两大系统造成系统性破坏[5]。在地表水环境方面，矿山开采过

程中产生的尾矿渣、废石堆，经雨水淋滤作用会持续释放出以 Cu2+、Pb2+、Zn2+、Cd2+为代表的重金属污

染物，这些污染物随地表径流汇入大通河、顺安河等周边流域，导致河流表层水体重金属浓度超标[6]；
同时硫化矿物如黄铁矿在暴露环境中易发生氧化反应，生成酸性废水(AMD) [7] [8]，不仅直接破坏水生

生物栖息地、导致流域生态系统退化，还会通过降低水体 pH 值加剧重金属离子的溶解与迁移能力[9]。
此外矿山选矿、冶炼环节排放的含油废水及有机污染物，进一步导致水体高锰酸盐指数升高，形成有机

污染和无机污染叠加的复合型污染态势[10]。在地下水环境方面，矿山开采中的井下疏干排水、尾矿库渗

漏问题，会导致污染物突破包气带防护层进入地下水含水层，对地下水资源造成隐蔽性污染[11]。根据监

测数据显示，铜陵矿区部分区域地下水已出现 Mn、 2
4SO − 、 2NO−、Fe 浓度超标现象，同时酸性废水还会
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溶解含水层中的钙、镁离子，导致地下水化学类型由 3HCO− 型向 2
4SO − 型转变[12]，伴随着地下水硬度逐

渐升高，最终会使地下水资源丧失生活引用功能，对周边居民饮水安全构成直接威胁[13]。 
矿山水环境污染具有滞后性、累积性与隐蔽性等特点，单纯依赖定点监测难以全面掌握污染演化规

律，也无法满足污染防控和治理决策需求，因此开展污染模拟预测具有重要现实意义[14]。现状监测仅能

获取离散点位的污染数据，无法完整刻画污染物从矿山源头→地表水→地下水→沉积物的跨介质迁移路

径，而模拟预测可通过构建数学模型填补空间与时间维度的监测空白，呈现污染物在不同环境介质中的

分布特征与迁移趋势[15]-[17]。随着矿山开采强度的调整、气候变化如降雨量波动等外部条件变化，污染

程度会呈现动态演变特征[18]，通过模拟预测可构建不同情景(如矿山减产、停产、新建防渗工程)下的污

染发展模型，避免传统被动治理模式的局限性，为提前部署防控措施提供科学依据。同时针对铜陵矿区

复合型污染现状，模拟预测可量化不同治理如尾矿库覆膜、人工湿地净化等方案的实际效果，对比分析

各类方案的成本与效益，有效避免治理方案制定的盲目性，提升污染治理工作的精准性与经济性[19] [20]。 

2. 矿区污染物特征与多介质迁移转化机理 

2.1. 矿区污染物特征 

矿山开采过程中，因矿石特性、开采工艺及药剂使用会产生多种污染物，其形成机制各有不同[21]-
[23]，污染物形成与扩散如图 1 所示。重金属污染源于矿石自身含有的铅、镉等元素在开采破碎中随矿尘

扩散[24]，以及选矿药剂残留和酸性废水溶解导致的迁移；酸性废水主要由硫化矿物经微生物氧化生成硫

酸，或酸性药剂未处理排放形成[25]；高锰酸盐指数超标与选矿有机药剂残留、矿石中无机还原性物质溶

解及尾矿库有机物分解有关[26]；氰化物多来自贵金属选矿的氰化浸出工艺，少量源于含氰矿石淋溶及环

境转化；化学需氧量(COD)升高是选矿有机药剂、矿石夹带有机质及生活污水混入，导致水体可氧化物质

增加的结果；其他无机盐类则因矿石溶解、药剂使用及工艺排水，使硫酸盐、氯化物等离子进入环境[27]-
[30]。 
 

 
Figure 1. Illustration of pollutant formation and dispersion 
图 1. 污染物形成与扩散示意图 

 
重金属如铜、锌、镉和砷等，是矿区最具代表性的持久性有毒污染物。其在环境中的迁移能力、生

物有效性与生态毒性，主要不取决于总浓度，而是由其赋存形态决定，而形态转化过程强烈受环境条件，

尤其是 pH 值的控制[31]。在酸性废水影响所形成的低 pH 环境中，高浓度的氢离子(H+)会促使沉积物或

尾矿中的重金属碳酸盐、氢氧化物及氧化物发生溶解，导致大量自由离子态重金属(如 Cu2+、Zn2+、Cd2+)
释放进入水相，显著增强其迁移性与生物可利用性[32] [33]。反之，当水体 pH 升至中性或碱性时，这些

重金属离子倾向于形成氢氧化物或碳酸盐沉淀，从而从水相转移至沉积物相，迁移能力随之降低。酸性

废水，亦称酸性矿山排水(AMD)，是矿区水环境酸化和重金属活化的主要驱动源[34]。其产生机理核心是
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硫化物矿物(以黄铁矿 FeS2 为主)在开采暴露后的氧化过程。酸性废水一旦汇入地表水体或渗入含水层，

将作为一个持续的“酸化源”，显著降低水体的 pH 值，形成大范围的酸性污染羽[35]。这种酸化效应从

根本上改变了水体的地球化学环境，如前所述，它抑制了重金属的沉淀与吸附过程，同时促进了其解吸

与溶解，从而将原固定在沉积物或土壤中的重金属“活化”出来，大幅提升了重金属的迁移扩散能力与

生态毒性风险。高锰酸盐指数(CODMn)是表征水体中易被强氧化剂氧化的有机物和部分无机还原性物质

(如 Fe2+、S2−)总量的综合指标。在矿区环境中，其来源主要包括浮选工艺中残留的选矿药剂(如黄药、黑

药等捕收剂和起泡剂)、矿区生活污水[36] [37]。 
这些污染物对环境和健康危害显著。环境层面，酸性废水、重金属、氰化物等会破坏水体 pH 值，导

致水生生物死亡、多样性下降，引发水华现象，还会造成土壤退化、盐碱化，抑制植物生长，同时矿尘和

氰化物气体影响大气环境，降低区域生物多样性[38] [39]。健康层面，重金属通过食物链累积损伤人体神

经、肾脏等系统，酸性废水腐蚀皮肤黏膜、破坏人体酸碱平衡，氰化物可快速导致呼吸衰竭，高 COD 水

体增加肠道传染病和癌症风险，无机盐过量摄入影响心血管功能和电解质平衡[40]，酸性矿山排水对环境

和健康的影响如图 2 所示。 
 

 
引用于 Journal of Hazardous Materials Advances, 2025, 18, 100659 [24] 

Figure 2. Illustration of environmental and health impacts of acid mine drainage 
图 2. 酸性矿山排水对环境和健康影响的示意图 

2.2. 多介质迁移转化过程 

矿山开采污染物的多介质迁移转化，是指污染物从释放源头出发，在大气、水体、土壤、生物四大

环境介质间通过物理、化学、生物作用实现移动，并伴随形态、毒性变化的连续过程，核心体现为“介质

间传递→形态转化→生物累积”的连锁效应[41] [42]。从具体路径来看，首先是大气介质的迁移与沉降，

开采爆破、破碎产生的矿尘含重金属、无机盐，以及氰化物、挥发性有机药剂，会通过大气扩散向周边
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区域迁移，部分颗粒态污染物如铅、砷颗粒等经重力作用发生“干沉降”，附着于植物叶片或土壤表面；

另一部分则随降雨、降雪发生“湿沉降”，进入土壤或水体[43] [44]。其次是水体介质的迁移与转化，矿

山酸性废水、选矿尾水携带的重金属离子如 Cd2+、Pb2+、 2
4SO − 、氰化物及有机污染物，会通过地表径流

汇入河流、湖泊，或通过淋滤作用渗透至地下水层；在水体中，重金属会与悬浮物如泥沙发生“吸附→

解吸平衡”，低 pH 值的酸性条件会促进重金属离子溶解，使其更易随水流远距离迁移，而氰化物会与水

体中的金属离子形成络合物如金氰络离子等，延长其在水体中的留存时间，有机污染物则会在微生物作

用下发生部分降解如黄药分解为小分子有机酸，或转化为更稳定的中间产物[45]-[47]。再者是土壤介质的

迁移与转化，大气沉降、水体渗透的污染物进入土壤后，重金属会与土壤胶体如黏土、腐殖质等结合形

成稳定态，或在酸性土壤中重新溶解为离子态，随土壤水横向迁移至周边农田；无机盐如硫酸盐、氯化

物等会在土壤孔隙水中累积，导致土壤盐度升高；有机污染物则会在土壤微生物作用下发生氧化还原反

应，部分降解为 CO2和水，部分则残留于土壤中，形成“土壤→地下水”的二次污染[48]。最后是生物介

质的富集与转化，土壤或水体中的污染物会通过植物吸收进入生物体，如重金属被农作物根系吸收后，

会在果实、茎叶中累积(如水稻吸收镉)，氰化物则会通过水生植物叶片进入植物体内；随后，污染物通过

食物链逐级富集，鱼类摄食含重金属的藻类，鸟类摄食鱼类，导致高营养级生物体内污染物浓度远高于

环境介质，即生物放大效应，而部分污染物在生物体内会发生形态转化(如无机汞在鱼类体内转化为毒性

更强的甲基汞)，进一步加剧对生态与人体健康的危害[49] [50]。 
 

 
Figure 3. Illustration of the study area boundary 
图 3. 研究区域边界行政图 

https://doi.org/10.12677/aep.2025.1512186


王恒 等 
 

 

DOI: 10.12677/aep.2025.1512186 1742 环境保护前沿 
 

2.3. 研究区域概况与数据基础 

2.3.1. 研究区域概况 
铜陵市属北亚热带湿润季风气候，季风明显，四季分明，全年气候温暖湿润，雨量充足。受江浙一

带高山阻挡，冬夏温差明显，多出现冷暖气团交锋，气候多变，降水年差异性大。研究区域所在的铜陵

市位于安徽省中南部、长江下游，东西宽约 103.9 千米，总面积 3008 平方千米，选取铜陵市露天矿山及

其附近具有相同补给和排放系统的地下水分布区域作为研究区域(如图 3)。  

2.3.2. 数据基础 
研究数据来源于 2018 年《矿山地质环境报告》，节取其中在矿区附近采集到的 12 组地表水样本和

3 组地下水样本。根据矿山地质环境报告，地表水水质检测指标按 pH 值、重金属及类金属(含特征重金

属离子)、无机阴离子、有机化合物、综合性水质指标五类划分。pH 值是反映水体酸碱性的基础指标；重

金属主要有汞、镉、铜等，类金属如砷，其中特征重金属离子六价铬属于铬的有毒价态；无机阴离子主

要有氟离子、氯离子、硫酸根离子、硝酸盐；有机物主要有酚类化合物和氰化物；综合性水质指标如高

锰酸盐指数。地下水水质检测指标按重金属及类金属、无机阴离子、有机物、综合性水质指标四类划分，

与地表水水质检测指标相比，地下水水质检测指标新增专属特征指标(如溶解性总固体、总硬度)及更多特

异性重金属和阴离子，检测指标更侧重反映地下水化学特性和溶解态污染物。其中地表水和地下水水质

检测指标对比见表 1： 
 

Table 1. Table of comparison of water quality testing indicators  
表 1. 水质检测指标对比表 

对比维度 地表水水质检测指标 地下水水质检测指标 

重金属及类金属 含 As、Hg、Cd 等，无 Se、Be、Co 等 含 As、Se 等，新增 Se、Be、Co、Ni 等 

无机阴离子 含 F−、Cl−等，无 I−、 2NO−  含 F−、I−等，新增 I−、 2NO−  

有机化合物 酚类、氰化物 酚类、氰化物 

综合性指标 高锰酸盐指数 含溶解性总固体、总硬度 

专属指标 pH、高锰酸盐指数 溶解性总固体、总硬度 

 
在重金属及类金属检测方面，地下水水质检测为了适配地层溶出特性，新增了更多特异性重金属如

Se、Be、Co、Ni 等；在无机阴离子检测方面，地下水水质检测补充了氮素中间产物如亚硝酸根离子和碘

离子检测，这两种离子因为地下水的埋藏环境而更易积累；在综合性指标方面，地表水水质检测侧重氧

化还原性，而地下水水质检测更侧重化学特性；在专属指标检测方面，地表水水质检测指标中的 pH 和高

锰酸盐指数，pH 主要反映了水体自净与酸碱性，高锰酸盐指数反映了水体中可被高锰酸钾氧化的有机物

和无机物总量，而地下水水质检测更关注供水适用性和地层影响，溶解性总固体(TDS)主要体现地下水溶

解矿物质总量，总硬度则反映钙镁离子含量，直接关联地下水用于供水。而对于有毒污染物如酚类、氰

化物、Cr6+、Cd、Pb 等两类水体均重点检测，无机阴离子核心项如 F−、Cl−、 2
4SO − 、 3NO−等完全重合，

均为水质基础检测指标。 

3. 多介质模型和蒙特卡洛模拟的理论基础 

3.1. 多介质模型的基本原理 

多介质模型的基本原理在于将自然环境视为一个由多个相互连通、处于动态平衡的介质所构成的复
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杂系统，这些介质通常包括大气、水体、土壤、沉积物和生物体等[51]。其核心思想是遵循质量守恒定律，

追踪污染物在这个系统网络中的全部行为。模型通过建立一系列数学方程，量化污染物在不同介质(如从

尾矿扬尘进入大气，再通过沉降进入土壤和水体)之间的迁移通量，这些过程包括平流、扩散、挥发、沉

降、吸附→解吸以及生物降解等物理、化学和生物转化。多介质模型这一系统性的模型应用于矿山污染

物浓度预测，相较于传统的单介质或简化预测方法，展现出显著的优势[52]。传统方法往往孤立地考察单

一环境介质，例如仅预测河流中的污染物浓度和仅针对土壤的吸附模型，而忽略了污染物在介质间的复

杂交换，这种视角的局限性可能导致对整体环境风险的低估或误判，完整覆盖污染物“排放源→大气→

水体→土壤→生物”的全迁移链条，例如预测土壤重金属时可同时计入尾水淋溶与矿尘沉降的贡献，避

免因路径遗漏导致的浓度低估或高估；相较于经验公式和统计模型，多介质模型摆脱了对历史数据的依

赖，仅需矿石污染物含量、气象水文等基础数据即可模拟[53]，且能动态响应环境变化，如预测暴雨时尾

水泄漏的水体浓度峰值、10 年尺度下土壤重金属累积趋势，解决传统模型无法应对新建矿山或突发污染

的问题；相较于传统模型忽略复合污染效应与风险关联的不足，其可通过多污染物耦合模拟量化酸性废

水对重金属溶解的促进作用。相比之下多介质模型的优势首先体现在其系统性与整体性上，能够同步模

拟和预测污染物在空气、水、土壤、沉积物等多个介质中的浓度水平。不仅揭示了污染物在环境中的最

终归宿，更重要的是能够动态地模拟污染物长期的、跨介质的迁移转化规律，如准确预测尾矿中重金属

随雨水径流进入水体、再沉降富集于底泥，并最终通过食物链在水生生物体内放大的全过程[54]。 
综上，多介质模型通过机制化模拟突破传统模型局限，适配矿山污染物跨介质、动态、复合特征，

既能精准量化浓度时空分布，又能衔接源头与生态健康风险，能够综合考虑人类和生态系统可能通过呼

吸、饮水、摄食等多种途径暴露于污染物的综合风险，从而使评估结果更为科学和可靠，是矿山环境风

险评估与防控的核心分析手段，为制定精准、高效的污染预防与控制策略，实现从被动治理到主动管理

的转变，提供了不可或缺的科学依据。 

3.2. 不确定性分析与蒙特卡洛方法 

蒙特卡洛方法是一种以概率统计理论为基础的数值计算思想，其核心在于通过大量重复的随机抽样

来求解不确定性的问题，通过大量随机抽样来逼近复杂问题的概率解[55]。将待求解问题转化为参数输入

与结果输出的概率模型，转化过程中涉及的不确定参数需要用特定概率分布描述，然后按照参数的概率

分布生成成千上万组随机参数组合，最后将每组参数带入模型运行，通过对海量输出结果进行例如计算

均值、超标概率等统计分析方法，从而得到待求解问题的概率化解，而非单一确定值[56] [57]。 
而矿山多介质模型则是描述污染物迁移转化的物理框架，主要聚焦于矿山区域内污染物如重金属Pb、

Cd、酸性废水 AMD 等在土壤、地表水、地下水这三类核心介质间的迁移路径，量化污染物在介质之间

的关键迁移转化过程——土壤吸附系数决定污染物被土壤固定的比例，地下水渗透系数影响污染物在地

下的迁移速度，为污染物浓度预测提供了物理层面的计算基础[58]。然而，传统的确定性多介质模型在输

入一组固定参数后，只会给出一个确定的预测值，这无法反映现实世界中诸多参数如渗透系数、降解速

率、分配系数等固有的空间变异性和认知不确定性，从而导致预测结果可能无法全面揭示潜在的环境风

险。 
当蒙特卡洛方法与矿山多介质模型相结合预测污染物浓度时，二者的融合围绕解决多介质模型中参

数的不确定性展开，形成强大的概率性多介质风险评估框架[59] [60]。首先要明确多介质模型中的不确定

参数，矿山场景中土壤渗透系数、孔隙度等介质物理参数，土壤–水分配系数、污染物降解速率等特性

参数，因无法精确测量或存在空间变异性，通常需分别采用对数正态分布、正态分布、均匀分布、基于

历史数据的经验分布等概率分布来描述。随后借助 Python 的 scipy 库、MATLAB 的 mhsample 等工具，
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按这些参数的概率分布生成大量随机参数组合，确保覆盖参数的所有可能情况，最终获得一个关于污染

物浓度的完整概率分布。这种结合模式的核心优势在于精准解决矿山污染预测的不确定性，通过敏感性

分析识别出对结果不确定性贡献最大的参数，完成了从确定性预测到概率性风险评估的范式转变[61]。传

统多介质模型仅用参数均值计算，输出的单一浓度值无法反映矿山复杂环境的实际波动，而蒙特卡洛方

法输出的超标概率等概率化结果，更契合矿山污染预测中风险评估的核心需求，能为决策提供更有价值

的依据；同时，随机抽样覆盖了矿山土壤、水文参数的空间变异性，提升了预测的准确性；敏感参数识

别则可减少无效监测成本，优化后续监测方案，让整个预测过程既具备物理合理性，又能充分应对实际

环境中的不确定性。 
以多介质模型预测 Cu 为例，蒙特卡洛模拟关键输入参数如下见表 2。 

 
Table 2. Table of key input parameters 
表 2. 关键输入参数表 

参数类别 参数名称 符号 数据来源 概率分布类型 分布参数 

水文地质参数 水力传导系数 K 文献类比 对数正态分布 μ = ln(0.5), σ = 0.8 

 有效孔隙度 n 区域地质报告 均匀分布 Min = 0.15, Max = 0.25 

 纵向弥散度 αL 文献经验公式 均匀分布 Min = 5, Max = 20 

反应迁移参数(Cu) 分配系数 Kd.Cu 文献数据 正态分布 μ = 120, σ = 25 

 一阶降解/反应速

率常数 λL 文献数据与模

型反演 三角分布 Min = 0.001, Mode = 0.005, 
Max = 0.01 

污染源项参数 初始浓度(Cu) C0.Cu 
污染区采样数

据统计 正态分布 μ = 50, σ = 10 

 源强释放速率 Q 历史记录 三角分布 Min = 10, Mode = 15, Max = 25 

边界条件参数 地下水补给率 R 区域水文报告 正态分布 μ = 300, σ = 50 

3.3. 基于 MATLAB/Python 的模型构建与模拟实现 

在基于多介质模型的矿山污染物模拟预测研究中，MATLAB 与 Python 可构成优势互补的协同技术

方案。MATLAB 的核心优势在于其高度集成且经过优化的数值计算环境，尤其在内置偏微分方程求解工

具箱(如 PDE Toolbox)方面表现卓越，能够快速实现复杂地质域中污染物迁移转化控制方程(如对流–弥

散–反应方程)的离散化、求解与验证，极大地简化了核心物理模型的实现过程。其高效的矩阵运算能力

和丰富的内置数学工具箱，使其非常适用于模型核心算法的原型开发与数值计算。Python 则凭借其强大

的科学计算生态系统，扮演着工作流控制器与智能增强器的角色。其 Pandas、NumPy 等库为处理多源、

异构的现场监测数据提供了比 MATLAB 更灵活、强大的数据处理能力；而 Scikit-learn、TensorFlow 等机

器学习库则支持先进的参数反演、代理模型构建以及不确定性量化，这些是传统 MATLAB 优化工具箱功

能的重要拓展与增强。此外，Matplotlib、Seaborn 和 Plotly 等库共同构成了一个从静态报告到交互式探索

的可视化解决方案。两者可通过 MATLAB 中 Engine for Python 实现无缝协同，可构建一个高效的工作

流：以 Python 作为主控平台，负责数据预处理、工作流自动化及驱动高级优化算法，同时调用 MATLAB
引擎来执行计算密集的核心物理模型模拟。这种整合模式不仅发挥了 MATLAB 在专业科学计算上的深

度与可靠性，更融合了 Python 在数据处理、人工智能及系统集成上的广度与灵活性，从而在保证模型物

理严谨性的同时，显著提升了效率、分析深度。 
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4. 当前研究的争议与挑战 

矿区污染物模拟预测作为环境风险管控与生态修复的关键技术，正经历着从理论探索迈向实践应用

的深刻变革，然而在此过程中仍面临诸多核心争议与挑战。首先，出于模型复杂性与计算可行性的权衡，

本研究不可避免地对其中的一些关键物理化学过程进行了必要的简化，例如在描述多污染物相互作用时，

未能完全捕捉其瞬态、非平衡的复杂过程；对于高度非均质的地下环境，其微观尺度的异质性也常被宏

观的平均参数所替代，这可能导致对污染物迁移路径和归宿的预测出现偏差。其次，模型的构建与验证

在很大程度上依赖于可获取的观测数据，而本研究可能受限于样本数量有限、时空覆盖度不足或监测指

标不完整等问题，这影响了模型参数率的准确性、不确定性量化的可靠性以及模型在更广泛地理范围内

的外推能力。此外，本研究可能主要聚焦于污染物在环境介质中的迁移转化过程，而未能充分纳入气候

变化这一重要的外部驱动因素，例如极端降雨事件的频率与强度变化、长期气温上升对水文地球化学过

程的影响等，这些因素可能显著改变污染物的释放强度与迁移速率，从而对长期模拟预测的准确性构成

挑战。 

5. 总结与展望 

本研究基于详实的环境报告中的采样数据，依托 MATLAB 与 Python 混合编程平台，构建了涵盖水

体、土壤及沉积物等多介质的环境迁移模型，并创新性地集成了蒙特卡洛模拟技术，形成了一套完整的

模拟与不确定性量化研究框架。该框架不仅能够有效模拟和预测铜陵矿区污染物的时空迁移规律与扩散

趋势，更能够科学量化模拟过程中由参数、数据及模型结构等来源引致的不确定性，从而为风险评估提

供了可靠的置信区间。研究成果不仅为铜陵矿区的精准溯源、风险分级与高效治理提供了关键的科学技

术支撑，其构建的“数据–模型–不确定性分析”一体化方法论，对于地质与水文条件相似的同类矿区

环境研究亦具有重要的推广与借鉴价值。未来在技术路径上，将机器学习和深度学习中善于处理时序数

据的 LSTM 与传统机理模型相结合，通过深度集成健康风险评价与修复成本评估模型，推动其从分析工

具向决策支持核心转变，从而能够进行多情景模拟与成本效益优化，直接为矿区环境修复与风险管控的

精准决策提供量化、动态的科学依据[62]-[64]。综上所述，通过多技术深度融合、驱动模拟动态化并强化

决策支持功能，矿区环境污染模拟正朝着更精准、高效和实用的方向演进，以期更好地服务于矿区的可

持续发展与环境安全。 
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