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摘  要 

土壤重金属污染的环境风险管控与修复，需精准量化重金属在土壤中的浸出迁移行为，现有研究在实验

方法标准化、多过程耦合模型构建及实验室向现场推理方面仍存在瓶颈。梳理了批次浸出、柱浸、连续

流动浸出等实验方法体系，剖析了重金属浸出的动力学机制、非饱和土壤水动力学传输方程与水地球化

学耦合模型的理论框架，对比了不同模型的适用边界与性能局限。pH、液固比是调控重金属浸出行为的

核心环境参数，伪二级动力学模型能够较好描述化学吸附主导的浸出过程，HP1、PHREEQC等耦合模型

在多组分反应迁移模拟中具显著优势，机器学习与物理模型的融合为复杂场景下的浸出预测提供了新的

技术路径。研究成果可为土壤重金属浸出行为的精准模拟、污染风险评估与修复方案优化提供系统的理

论支撑与方法参考。 
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Abstract 
The environmental risk management and remediation of soil heavy metal contamination require 
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accurate quantification of the leaching and transport behavior of heavy metals in soils. Current re-
search still faces bottlenecks in the standardization of experimental methods, the construction of 
multi-process coupled models, and the extrapolation from laboratory to field conditions. This paper 
reviews experimental method systems including batch leaching, column leaching, and continuous-
flow leaching, analyzes the kinetic mechanisms of heavy metal leaching, the theoretical framework 
of unsaturated soil water dynamics and transport equations and coupled hydrogeochemical mod-
els, and compares the applicability boundaries and performance limitations of different models. pH 
and liquid-to-solid ratio are key environmental parameters regulating the leaching behavior of 
heavy metals. The pseudo-second-order kinetic model can effectively describe the leaching process 
dominated by chemisorption. Coupled models such as HP1 and PHREEQC exhibit significant advantages 
in multicomponent reactive transport simulation. The integration of machine learning with physi-
cal models provides a new technical pathway for leaching prediction under complex scenarios. The 
findings can provide systematic theoretical support and methodological reference for the precise 
simulation of soil heavy metal leaching behavior, contamination risk assessment, and optimization 
of remediation strategies. 
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1. 引言 

其意在刻画重金属的浸出动力学特征、定量模拟其在土壤剖面中的迁移行为，是污染场地风险评估

与修复技术研发的核心前提。 
国内外学者围绕土壤重金属浸出实验方法、动力学模型构建、溶质运移数值模拟开展了大量研究，

形成了以批次浸出、柱浸为核心的实验体系，建立了从经验动力学模型到多物理场耦合数值模型的模拟

方法。现有研究多聚焦于单一实验方法的优化或特定模型的应用，缺乏对“实验体系–动力学机制–多

场耦合模型”的系统性关联分析，实验设计关键参数与模型输入参数的标准化衔接不足，实验室尺度获

取的参数向实际场地尺度外推的瓶颈尚未得到系统梳理[1]。现有研究对模型验证与不确定性量化的规范

性不足，导致不同研究结果的可比性与可重复性较差。 
本研究系统整合土壤重金属浸出的实验方法体系、动力学机制、水动力学与水地球化学耦合模拟技

术，厘清不同方法与模型的适用边界与性能局限，构建模型验证与不确定性量化的完整分析框架，以期

为土壤重金属污染风险精准管控与修复技术优化提供理论支撑与方法参考。 

2. 土壤重金属浸出实验方法体系与关键参数调控 

2.1. 主流浸出实验方法的原理与适用边界 

浸出实验是获取重金属浸出特征参数、揭示其迁移转化机制的基础手段，不同实验方法的原理与适

用场景存在显著差异。如针对酸性矿山排水(AMD)影响下的农田土壤，初始筛查应选用 pH 静态批次浸出

实验，以识别 Zn、Pb 的溶解特征；动态迁移模拟应采用柱浸实验，模拟酸雨或灌溉水持续淋溶，获取其

淋溶曲线及突破曲线；连续流动浸出实验用于量化慢速释放过程。 
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2.1.1. 批次浸出实验 
批次浸出是目前应用最广泛的标准化实验方法，实操图如图 1 左浸出实验图，核心原理是将土壤样

品与浸提剂按预设液固比混合，恒温振荡后分离固液两相，测定液相重金属浓度[2]。该方法分为单批次

与连续批次两类，单批次适用于重金属可浸出性的快速筛查，连续批次可通过多次更换浸提剂模拟长期

淋溶过程[3]。批次浸出的标准化程度高，操作简便，但其静态反应体系无法还原场地中的动态水流条件，

有限的固液接触时间难以充分反映重金属的慢速释放过程，导致实验结果与实际场地行为存在偏差。 

2.1.2. 柱浸实验 
柱浸实验通过垂直填充的土壤柱模拟土壤剖面中的重金属纵向迁移过程，实操图如图 1 右柱状浸出

实验图，浸提剂以恒定流速通过土壤柱，通过收集不同时间的流出液获取重金属淋溶曲线与突破曲线[4]。
该方法可还原土壤中的水动力条件，获取时间序列的动力学数据，其结果更接近实际场地的重金属迁移

特征，是矿山污染土壤产酸潜力与金属释放动力学评估的核心方法[5]。柱浸实验的装置复杂，操作技术

要求高，实验周期可达数天至数周，土壤柱填充过程易破坏土壤原生结构，边界效应也会对结果准确性

产生影响。 

2.1.3. 连续流动浸出实验 
连续流动浸出实验通过搅拌流系统实现浸提剂的连续输入与浸出液的连续输出，维持固液界面的动

态平衡，可获取高时间分辨率的浸出数据，精准捕捉重金属释放的精细动力学过程。该方法可维持恒定

的溶液组成与 pH 条件，适用于吸附–解吸动态平衡的机制研究，基于该方法发展的 WHAM 7 多组分动

力学模型，可有效刻画野外污染土壤中 Cd、Cu、Zn、Pb 的释放特征[6]。该方法对设备与流体动力学参

数控制的精度要求较高，操作流程相对复杂。 

2.1.4. pH 静态浸出实验 
pH 静态浸出实验通过缓冲溶液或酸碱滴定维持恒定的 pH 条件，系统研究酸碱度对重金属浸出行为的

影响。pH 是控制重金属溶解度、化学形态分布与吸附–解吸平衡的核心因素，多数重金属在酸性条件下(pH 
< 5)浸出浓度显著升高，中性至弱碱性条件下(pH 6~8)通过沉淀与吸附作用被固定，强碱性条件下(pH > 9) 
Zn、Pb 等两性金属可形成可溶性络合物而重新溶解[7]。该方法是评估土壤酸化风险、碱性改良剂固定效果

的核心手段，实验过程中土壤组分的溶解可能改变溶液组成[8]，需通过精密设备维持 pH 条件的稳定。 
 

 
Figure 1. Left: Laboratory batch leaching experiment; Right: Laboratory column leaching 
experiment 
图 1. 左：实验室浸出实验图；右：实验室柱浸实验图 

2.2. 浸出实验设计的关键参数影响机制 

实验参数的设置直接决定浸出实验结果的可靠性与适用性，核心参数的影响机制如下： 
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2.2.1. 液固比 
液固比直接影响重金属的浸出浓度与浸出率，不同液固比对应不同的环境稀释场景。液固比 < 5 时，

浸出液浓度高，易达到局部饱和，适用于重金属最大浸出潜力的评估；液固比 5~20 为标准浸出毒性测试

的常用范围，浓度适中，释放过程渐进；液固比 > 20 时，浸出浓度较低，可模拟长期持续淋溶过程，适

用于重金属总释放量的评估[9]。低液固比易因饱和效应低估总浸出量，高液固比可更全面反映长期释放

潜力，但实验周期与样品处理量显著增加。 

2.2.2. pH 值 
pH 通过多重机制调控重金属浸出行为：控制重金属氢氧化物的溶解度，多数重金属在近中性 pH 条

件下溶解度最低；改变土壤胶体表面电荷，影响对重金属离子的静电吸附作用；H+与重金属离子竞争吸

附位点，低 pH 条件下竞争作用加剧，重金属吸附量降低、浸出量升高；调控重金属的氧化还原状态与络

合形态，改变其迁移能力。动态水流条件下，土壤慢速碳化动力学等过程会导致 pH 的轴向分布与批次平

衡结果存在显著差异[10]，增加了 pH 影响机制的复杂性。 

2.2.3. 离子强度 
离子强度通过改变重金属离子活度系数、竞争吸附作用与胶体双电层结构影响浸出行为。高离子强

度条件下，重金属离子活度系数降低，Na+、Ca2+等常量阳离子与重金属离子竞争吸附位点，电解质压缩

胶体双电层，降低静电吸附作用，Cl−、 2
4SO − 等阴离子可与重金属形成可溶性络合物，最终增加重金属的

浸出量与迁移性[11]。实验中常采用 CaCl2、NaNO3 等电解质溶液调节离子强度，模拟不同盐度的环境。 

2.2.4. 反应时间 
反应时间决定浸出过程涵盖的动力学阶段，重金属释放包含多时间尺度的反应过程：<24 h 的快速释

放阶段，以表面吸附态、可交换态金属的脱附为主；1~7 d 的中速释放阶段，以碳酸盐结合态、无定形铁

锰氧化物结合态金属的溶解为主；>7 d 的慢速释放阶段，以晶质氧化物结合态、有机结合态金属的释放

为主[12]。野外污染土壤中的重金属因长期老化效应，释放速率显著低于实验室新鲜加标土壤，实验时间

尺度的设计需匹配实际环境过程的时间跨度。 

2.3. 重金属形态分析与浸出行为的关联 

 
Figure 2. Schematic diagram of chemical speciation and leaching behavior of heavy metals 
图 2. 重金属化学形态及浸出行为示意图 
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重金属的化学形态直接决定其环境活性与浸出潜力，选择性顺序提取技术是重金属形态分析的核心

手段，常用方案包括 Tessier 法、BCR 三步法及其改进版本，可将重金属分为可交换态、碳酸盐结合态、

铁锰氧化物结合态、有机结合态与残渣态[13]。 
不同形态重金属的浸出特征存在显著差异：可交换态对环境条件变化最敏感，在浸出过程中快速释

放；碳酸盐结合态对 pH 变化高度敏感，是酸雨淋溶条件下重金属释放的主要来源；铁锰氧化物结合态的

浸出行为受氧化还原电位控制，还原条件下易被释放；有机结合态在有机质降解过程中缓慢释放；残渣

态存在于矿物晶格中，常规环境条件下浸出难度极大，迁移性可忽略[14]。 
顺序提取技术可为浸出实验设计提供理论支撑，通过浸出前后重金属形态含量的变化，可推断浸出

过程的主导机制，结合形态转化的动力学特征，可实现对重金属长期浸出行为的预测[15]。顺序提取结果

与地球化学模型预测对 Cu 的形态分析一致性较好，对 Cd、Zn、Pb 的分析结果因吸附现象与方法局限存

在差异，需结合其他表征手段对结果进行验证，其分析关系如图 2 所示。 

2.4. 小结分析 

上述各实验构成了从预评估到机制探究的完整方法系统。但当前研究中存在矛盾，高标准化、高通

量的批次实验的采用，其静态、封闭体系忽略实际场地中可能出现的非平衡水流及优先流效应，导致对

重金属浸出率的判断失误；虽柱浸实验更接近现场，但土壤柱的填装过程破坏了其原生结构，使得实验

室获取的动力学参数外推至现场时，忽略了孔隙流和弥散现象。其核心问题在于：如何建立从实验室扰

动土到野外原状土的尺度转换，如何量化土壤结构扰动对浸出动力学参数的影响。 

3. 重金属浸出动力学机制与数学模型 

3.1. 经典动力学模型的数学框架与适用条件 

动力学模型是揭示重金属浸出控制机制、定量描述浸出速率变化规律的核心工具，经典动力学模型

的核心特征与适用范围见表 1。 
 
Table 1. Comparison of classical kinetic models for soil heavy metal leaching 
表 1. 土壤重金属浸出经典动力学模型对比 

模型名称 数学表达式 核心假设 适用范围 局限性 

伪一级动

力学模型 ( )1
t

e t
dq k q q
dt

= −  
浸出速率与溶液重金属浓度和

平衡浓度的差值成正比，基于

浓度梯度驱动 

外扩散控制、快速初始阶段

的浸出过程 

忽略化学吸附机制，

对慢速反应过程拟合

效果差 

伪二级动

力学模型 ( )2
1

t
e t

dq k q q
dt

= −  
浸出速率与吸附剂表面活性位

点的平方成正比，基于化学吸

附机制 

化学吸附主导的浸出过程，

是目前应用最广泛的动力学

模型[16] 

假设单一位点类型，

难以描述非均相表面

的复杂反应 

Elovich 方

程 
tqtdq e

dt
βα −=  非均相表面的吸附/解吸过程，

速率随表面覆盖度增加而降低 
土壤有机质、铁铝氧化物等

非均相表面的浸出动力学[17] 
经验性较强，缺乏明

确的物理化学机制 

内扩散模

型 
1
2

t idq k t c= +  
颗粒内扩散是浸出过程的速率

控制步骤，基于 Fick 扩散定律 
致密土壤、大颗粒体系的多

孔介质浸出过程 

忽略化学反应的影

响，难以描述多机制

协同控制的过程 

注：qt 为 t 时刻的浸出量，qe 为平衡浸出量，k1、k2 分别为伪一级、伪二级速率常数，α为初始吸附速率常数，β为表

面覆盖度相关常数，kid 为内扩散速率常数，C 为边界层厚度相关常数。 
 

现有研究多直接套用多种动力学模型进行数据拟合，以拟合优度作为模型选择的唯一标准，忽略了

对浸出过程控制机制的先验判断，易导致模型拟合优度与物理意义脱节。模型选择需基于浸出曲线特征
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与反应体系的物理化学性质，匹配对应的控制机制，确保模型参数具备可解释性。 

3.2. 多组分动力学模型的集成框架 

实际污染土壤中，重金属与多种土壤组分存在非线性结合行为，单一组分动力学模型难以精准描述

其复杂的浸出过程，多组分动力学模型基于组分加和性原理，将重金属总浸出速率表示为与不同土壤组

分反应速率之和，核心表达式为： 

[ ] [ ]
1

n
total i

i

d M d M
dt dt=

= ∑  

式中，[M]total 为重金属总浓度，[M]i 为与第 i 种土壤组分结合的重金属浓度。 
WHAM 7 集成模型是多组分动力学模型的典型代表，将 Windermere Humic Aqueous Model 化学形态

模型整合至动力学框架中，通过组分加和方法，同时计算重金属与土壤有机质、铁/铝(氢)氧化物、溶解

有机质等所有土壤结合位点的动力学反应[18]。模型计算结果表明，土壤有机质主导控制 Cd、Cu、Zn 的

释放行为，铁氧化物对 Pb 的释放具有显著调控作用，土壤有机质中的双齿位点是控制重金属释放的核心

结合位点。该模型可有效刻画野外污染土壤中重金属的释放动力学特征，解决了传统模型对老化污染土

壤拟合效果差的问题[19]。 
如对 AMD 农田土壤，伪二级动力学模型可拟合快速浸出阶段，但长达数周的慢速释放过程存在偏

差。WHAM 7 多组分模型的应用揭示，土壤有机质控制了 Zn 的长期释放。 

3.3. 动力学模型参数优化与控制机制识别 

吸附/解吸速率常数的准确确定是动力学模型应用的核心，批式振荡吸附法、搅拌流法、柱浸实验是

参数测定的主流实验方法，非线性最小二乘法是参数优化的常用手段，可通过最小化实验数据与模型预

测值的残差平方和优化参数[20]，结合 PEST 等参数估计程序与地球化学模型的耦合，可进一步提升参数

优化的精度。 
速率常数受多重因素调控：土壤有机质含量、铁铝氧化物组成、粘土矿物类型决定重金属的结合强

度与动力学行为；pH 值通过改变吸附–解吸平衡调控反应速率；共存阴阳离子通过竞争结合位点影响动

力学过程；土壤老化效应会显著降低重金属的解吸速率，野外污染土壤的重金属释放速率普遍低于实验

室加标土壤。模型参数需通过不同初始条件的实验进行交叉验证，结合参数敏感性分析识别关键控制参

数，确保模型的预测能力。 

3.4. 小结分析 

上述各模型在试验中被大量应用，其核心局限在于拟合度高，但机制判断易出现误差，多种模型可

能出现同一组数据拟合，但依赖 R2 选择模型易导致误判。向机制模型过渡是当下方向，但也面临多重挑

战：参数误差，土壤有机质、铁/铝氧化物等吸附相各有相关参数，野外土壤连续提取无法实现完全分离

各相；非线性耦合，H+、重金属离子等的竞争/协同吸附无法应用简单方程表达；时间尺度，实验室短期

动力学实验无法匹配野外数年至数十年的老化效应。其核心问题在于：如何构建一个参数、机制均拟合

的动力学模型，使其能匹配短期浸出数据又能预测长期释放行为。 

4. 水动力学与水地球化学耦合模拟体系 

4.1. 非饱和土壤水流与溶质传输的核心方程 

土壤中重金属的迁移是水流驱动下的对流–弥散–反应耦合过程，非饱和土壤水流运动的核心控制
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方程为 Richards 方程，其结合达西–白金汉定律与质量守恒原理，一维垂直方向的标准形式[21]为： 

( ) ( ) 1
h hK h

t z z
θ∂ ∂  ∂  = +  ∂ ∂ ∂  

 

式中，θ(h)为体积含水量，h 为压力水头，K(h)为非饱和水力传导率，z 为垂直坐标，t 为时间。该方程描

述了水分在基质势梯度与重力势梯度共同驱动下的运动过程，土壤水力特性采用 VanGenuchten-Mualem
模型进行参数化。 

重金属在土壤中的传输遵循对流–弥散–反应方程，综合考虑非稳态水流、对流–弥散传输与吸附

–解吸反应的控制方程为： 

( ) ( )
b

C qCC SD
t z z z t
θ

θ ρ
∂ ∂∂ ∂ ∂ = − − ∂ ∂ ∂ ∂ ∂ 

 

式中，C 为液相重金属浓度，D 为水动力弥散系数，q 为水流通量， bρ 为土壤容重，S 为固相吸附态浓

度。对于线性吸附过程，可引入阻滞因子 R = 1 + ρbKd/θ，反映吸附作用导致的污染物运移延迟效应[22]。 

4.2. 主流水地球化学反应迁移模型的性能对比 

水地球化学模型通过耦合流体动力学传输与复杂地球化学反应，实现对重金属迁移转化过程的定量

模拟，主流模型的性能与适用场景见表 2。 
 

Table 2. Comparison of mainstream hydrogeochemical models for soil heavy metal transport 
表 2. 土壤重金属迁移主流水地球化学模型对比 

模型名称 核心模块 核心优势 局限性 典型适用场景 

PHREEQC 
水化学平衡计

算、反应迁移

模拟 

模块化结构，可处理溶解–沉淀、

表面络合、氧化还原等复杂反应，

可与 PEST 等参数优化工具耦合 

一维反应迁移模拟能力有

限，难以处理复杂几何形

状的二维/三维问题 

批次实验机理模拟、水化

学形态计算、一维平衡反

应迁移模拟[23] 

HYDRUS-1D 
变饱和水流模

拟、溶质传输

模拟 

操作简便，数值求解稳定，内置多

种吸附等温线模型，可模拟一维

土壤剖面的重金属纵向迁移 

地球化学反应处理能力有

限，难以模拟复杂的多组

分平衡/动力学反应 

均质土壤剖面重金属迁

移模拟、淋溶风险评估、

修复效果预测 

HP1 

HYDRUS-1D
水流传输模块 
+ PHREEQC
地球化学模块 

耦合水流、溶质传输与复杂地球

化学反应，采用算子分裂法提升

计算效率，可处理混合平衡/动力

学反应 

输入参数多且获取难度

大，模型设置复杂，计算成

本较高 

多组分重金属反应迁移

模拟、长期瞬态流条件下

的迁移行为预测、场地尺

度淋溶风险评估[24] 

COMSOLMultiphysics 
有 限 元 求 解

器、多物理场

耦合模块 

几何适应性强，可实现流体流动、

溶质传输、化学反应等多物理场

的全耦合，支持二维/三维复杂模

型构建 

前处理与网格生成复杂，

计算量大，对用户的理论

基础要求高 

复杂几何介质的多物理

场耦合模拟、粘土衬垫防

污性能评估、场地尺度三

维迁移模拟[25] 
 

模型选择需匹配研究目标与尺度：批次实验的机理探究优先选用 PHREEQC 与多表面模型；柱实验

过程模拟优先选用 HP1 或耦合机制吸附模型的 HYDRUS-1D；场地尺度迁移预测与风险评估可选用 HP1 
(一维剖面)或 COMSOL (二维/三维)模型。 

4.3. 多表面模型的应用与参数化挑战 

多表面模型是基于组分的预测性方法，将土壤视为多个独立吸附相组成的系统，总吸附量为各吸附

相吸附贡献的加和，核心表达式为： 

/total SOM Fe AlOx clayq q q q= + + +  
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式中， SOMq 为土壤有机质的吸附量， /Fe AlOxq 为铁/铝(氢)氧化物的吸附量， clayq 为粘土矿物的吸附量。 
多表面模型通常采用 NICA-Donnan 模型或 WHAM 描述土壤有机质的吸附行为，采用 CD-MUSIC 模

型或双电层模型描述铁/铝氧化物的吸附行为，采用离子交换模型描述粘土矿物的吸附行为。该模型无需

针对特定土壤进行参数拟合，即可有效捕捉重金属浸出行为的 pH 依赖性，识别控制迁移的主导吸附相，

具备较强的预测能力[26]。 
多表面模型的应用受参数标准化问题的严重制约：土壤有机质的反应性与结合位点密度存在高度空

间异质性，铁铝氧化物的结晶度与比表面积随土壤形成过程变化，矿物–有机质复合体可掩蔽表面反应

位点，多种重金属与背景离子的竞争效应难以精准量化。采用化学提取法获取反应性指标、结合分子尺

度表征技术验证模型假设、通过蒙特卡洛模拟量化参数不确定性，是提升模型预测精度的核心策略。 

4.4. 机器学习与物理模型的融合 

传统物理模型在处理复杂多变的土壤环境、非线性相互作用与大规模数据时存在显著局限，机器学

习方法可有效捕捉浸出过程中的复杂非线性关系，为重金属浸出预测提供了新路径。基于树结构的集成

学习方法在浸出预测中表现出卓越性能，XGBoost 模型在重金属浸出率与浸出浓度预测中，可靠性与准

确性显著优于其他树基模型[27]。SHAP 分析等模型解释技术可量化各输入特征对预测结果的贡献，识别

影响重金属浸出行为的关键因素，解决机器学习模型的“黑箱”问题[28]。 
物理模型与机器学习的融合是该领域的前沿发展方向，物理信息机器学习(PIML)是最具前景的融合

策略，其通过将物理定律与约束条件整合至机器学习模型的损失函数中，增强模型的物理一致性与可解

释性，减少对训练数据的需求。融合策略包括特征级融合、模型级融合与决策级融合，不同策略的技术

特点与适用场景存在差异，需根据研究目标与数据条件进行选择[29]。 

4.5. 小结分析 

其耦合模型能较好模拟均质、平衡等条件下的重金属迁移，但在非均质、非平衡的复杂场地中的应

用存在瓶颈：参数获取与模型复杂度之间的困难，多表面模型需要有机质官能团密度、铁氧化物比表面

积等难以实测的参数，导致高精度模型无法准确陈述；生物地球化学过程的缺失：现有模型多忽略微生

物还原 Fe/Mn 氧化物对重金属的协同释放效应。 

5. 模型验证与不确定性量化体系 

5.1. 模型验证的统计指标体系 

模型验证是评估模型预测能力、确保结果可靠性的核心环节，常用的定量验证指标包括均方根误差

(RMSE)、平均绝对误差(MAE)、决定系数(R2)，核心计算公式如下： 

( )2

1

1 N

j j
j

RMSE Experimental Predicted
N =

= −∑  

1

1 N

j j
j

MAE Experimental Predicted
N =

= −∑  

式中，Experimentalj 为实验测量值，Predictedj 为模型预测值，N 为数据点总数。RMSE 与 MAE 越小，表

明模型预测值与实测值的吻合度越好；R2 越接近 1，表明模型对数据变异性的解释能力越强[30]。 
模型验证需分为内部验证与外部验证，内部验证对比模型输出与参数校准的实验数据，外部验证采

用独立的实验数据集检验模型的预测能力，必要时需与经典解析解或公认模型的模拟结果进行基准比较，

确保模型的可靠性。 
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5.2. 参数敏感性分析与不确定性来源解析 

参数敏感性分析可识别模型输出对输入参数变化的响应程度，对于重金属迁移模型，参数敏感性排

序大致为：饱和水力传导率 Ks > 吸附分配系数 Kd > 弥散系数 D > 化学反应速率常数。Ks 控制水流速

度，对污染物整体迁移速度影响最为显著；Kd 决定污染物的固相滞留能力，直接影响迁移的迟滞程度与

穿透时间[31]。 
模型不确定性主要分为两类：认知不确定性，源于模型结构、参数估计与边界条件的误差，理论上

可通过优化模型结构、提升参数测量精度降低；随机不确定性，源于土壤性质的自然变异性与测量误差，

通常不可完全消除。贝叶斯方法通过马尔可夫链蒙特卡洛(MCMC)采样，可整合先验知识与观测数据，获

取参数的后验分布，量化模型预测的不确定性区间[32]；高斯过程回归(GPR)作为概率机器学习模型，可

同时提供预测值与置信区间，有效量化两类不确定性[33]。 

5.3. 模型的适用性边界与尺度外推瓶颈 

模型的适用性受土壤类型、污染历史与环境条件的显著影响。砂质土壤中重金属迁移以水动力过程

主导，模型适用性较高；粘质土壤中微孔隙扩散作用显著，有机质丰富土壤中有机络合作用难以准确定

量模拟，模型适用性显著降低。新鲜污染土壤的污染物分布均匀，模型预测精度较高；老化污染土壤中

重金属与土壤颗粒结合更紧密，浸出动力学过程复杂，多组分共存时的竞争吸附与协同/拮抗效应进一步

增加了模型模拟的难度[34]。 
现有模型的核心局限在于实验室尺度向田间场地尺度的外推存在显著不确定性，多数模型基于平衡

假设，忽略了非平衡动力学过程，难以准确表征土壤性质的空间异质性，长期预测中未充分考虑气候变

化与土地利用变化的累积影响。模型应用需充分评估其适用边界，避免无限制的外推预测。 

6. 结论与展望 

6.1. 方法适用性汇总 

 
Figure 3. Schematic diagram of leaching method and model applicability selection 
图 3. 浸出方法及模型适用性选择示意图 
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快速筛查：适合样品量大、时间紧的场景，采用单批次浸出 + 伪二级动力学，快速获得浸出潜力； 
机理探究：进一步分为动力学机制(连续流动/柱浸 + 动力学模型)和地球化学机制(pH 静态浸出 + 

PHREEQC/多表面模型)； 
长期预测：根据场地复杂性和数据条件，推荐：A 方案(均质、简单)：柱浸 + HYDRUS-1D/HP1；B

方案(异质、复杂)：柱浸 + COMSOL；C 方案(数据丰富、非线性强)：多变量实验 + XGBoost/PIML； 
方法综合梳理流程如图 3 所示。 

6.2. 结论 

土壤重金属浸出实验方法的选择需匹配研究目标与实际环境场景，批次浸出适用于快速筛查，柱浸

与连续流动浸出可更真实还原场地动态过程，pH 静态浸出是揭示酸碱度调控机制的核心手段。液固比、

pH 值是调控重金属浸出行为的核心参数，实验设计需基于目标场景优化参数设置，结合顺序提取技术揭

示浸出过程的主导形态与控制机制。 
经典动力学模型的选择需基于浸出过程的控制机制，伪二级动力学模型可较好描述化学吸附主导的

浸出过程，多组分动力学模型可有效刻画复杂土壤体系中重金属的释放行为，解决了传统模型对老化污

染土壤拟合效果差的问题。 
水地球化学耦合模型是实现重金属迁移过程定量模拟的核心工具，PHREEQC 长于水化学平衡与反

应机理模拟，HP1 耦合了水流传输与地球化学反应模块，在多组分重金属反应迁移模拟中具备显著优势，

COMSOL 可实现复杂场景下的多物理场全耦合模拟。多表面模型可有效预测重金属浸出行为的 pH 依赖

性，但其应用受参数标准化问题的制约。 
物理模型与机器学习的融合是该领域的前沿发展方向，可有效解决传统模型在复杂非线性体系中预

测能力不足的问题，模型解释技术的发展进一步提升了数据驱动模型的可解释性与可靠性。模型验证与

不确定性量化是确保预测结果可靠的核心环节，现有研究在该方面的规范性仍需加强。 
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