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摘要：随着新污染物在典型工业场地中的频繁检出,其在土壤-地下水系统中的迁移与暴露问题日益引发关注.聚焦我国暴露评估模型本土化构建的现

实需求,结合当前污染场地管理与模拟实践,识别了建模工作中在数据获取､参数适用性与方法集成方面存在的关键障碍.系统梳理了国内外非饱和带与

饱和带污染物迁移模型,比较其在过程表达､空间尺度和模型耦合方面的适用边界,并探讨了模型集成与建模智能化的发展趋势,特别是在融合物理机制

与数据驱动方法方面所展现的潜在价值.针对我国典型地质与污染特征,进一步提出推进暴露评估模型发展的技术路径,强调应通过情境构建的标准化､

参数数据库的本土化与评估平台的一体化集成,提升模型的科学性与实用性,为新污染物环境暴露模拟与健康风险管理体系的构建提供支撑. 
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Foundational research and development pathways of exposure assessment models for emerging pollutants under 

representative scenarios. GU Lu-yao1, ZHOU Rong1, LI Si-min1, MU Hong-xin1, BU Yuan-qing1,2,3* (1.Research Center of Solid 

Waste Pollution and Prevention, Nanjing Institute of Environmental Science, Ministry of Ecology and Environment, Nanjing 210042, 

China；2.East China Regional Technology Center of Hazardous Waste Environmental Risk Prevention and Control, Nanjing 210042, 

China；3.Jiangsu Collaborative Innovation Center of Atmospheric Environment and Equipment Technology, Nanjing University of 

Information Science & Technology, Nanjing 210004, China). China Environmental Science, 2026,46(2)：972~988 

Abstract：With the frequent detection of emerging pollutants (EPs) at typical industrial sites, increasing attention has been directed 

toward their migration and exposure behaviors within soil-groundwater systems. This study focuses on the urgent need for localized 

construction of exposure assessment models in China. Drawing upon current practices in site management and simulation, it 

identifies key obstacles in data acquisition, parameter applicability, and methodological integration. On this basis, the paper 

systematically reviews existing contaminant transport models in both unsaturated and saturated zones, comparing their applicability 

with respect to process representation, spatial scale, and coupling capacity. It further explores recent trends in model integration and 

intelligent development, particularly the potential value of combining physics-based mechanisms with data-driven approaches. In 

light of China’s complex geological and contamination conditions, the study proposes a technical pathway for advancing exposure 

model development. It emphasizes the importance of standardized scenario construction, localization of environmental parameter 

databases, and integrated platform development, aiming to enhance both the scientific robustness and practical applicability of 

exposure simulations and to support the establishment of a risk management framework for emerging pollutants. 
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随着我国城市化与工业化的持续推进,持久性

有机污染物(POPs)、内分泌干扰物(EDCs)、抗生素

等新污染物在土壤和地下水等介质中频繁检出,尤

其在化学农药制造、原料药生产、染料合成和有机

氟化工等重点行业场地,其迁移与积累问题日益突

出,对饮用水源安全、地下生态系统稳定及公众健康

构成长远风险
[1]
.调查显示,氟化工厂地下水中全氟

和多氟烷基物质(PFAS)总浓度可达 10
2
~10

4
ng/L

[2]
;

制药厂周边土壤中累计检出多类抗生素,总量可达

数百 ng/g
[3]
;部分农药厂遗留地中有机氯农药残留

亦可达到 mg/kg 水平.工业场地新污染物在土壤-地

下水系统中的暴露风险已不容忽视  

[4]
.近年来,中国

新污染物治理的政策体系逐步完善.2020年《“十四 
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五”规划建议》首次提出“重视新污染物治理”;2022

年《新污染物治理行动方案》系统确立“筛选—评

估—管控”的总体路径;2023 年《重点管控新污染

物清单》明确 14类重点管控对象
[5]
;2025年《关于

加强重点行业新污染物建设项目环境影响评价工

作的意见》则将新污染物纳入环评制度,重点覆盖石

化、涂料、纺织印染、橡胶、农药和医药等行业建

设项目
[6]
.在此背景下,加强典型工业场地新污染物

的环境暴露研究与风险评估模型开发,已成为保障

生态环境安全和公众健康的关键技术需求. 

当前,新污染物暴露识别与环境归趋模拟仍面

临挑战.一方面,污染场地中污染源多元､污染介质

复杂,土壤-地下水系统具有高度空间异质性与动态

性,导致污染物迁移路径具有高度不确定性[7]另一方

面,新污染物在非饱和带-饱和带交界面区域的传输

行为、相态转化及归趋机制尚缺乏系统研究,严重制

约了暴露过程建模的科学性与评估结果的解释力
[8]
.

目前,尽管MODFLOW、MT3D、HYDRUS、FEFLOW

等数值模型已广泛应用于地下水流动与溶质迁移

模拟,在理论方法和技术路径方面形成了一定基础
[9]
,但多数研究仍聚焦于单一介质或单过程模拟,缺

乏对土壤-地下水系统一体化建模的系统性探索,特

别是在我国复杂水文地质背景和特定工业污染情

景下,模型的本土适应性和参数化体系尚不完善. 

基于上述背景,本文聚焦典型场地中新污染物

在土壤-地下水系统中的迁移与暴露机制,系统梳理

国内外现有非饱和带与饱和带污染物迁移模型,比

较分析主流模型的功能特征与耦合潜力,重点讨论

当前我国在暴露评估模型构建过程中面临的适用

性不足、参数缺失和模型解释能力有限等问题.在此

基础上,进一步提出适用于本土典型场景的模型优

化方向与平台集成策略,旨在为中国新污染物识别

与暴露评估技术体系的构建提供理论支撑与方法. 

1  我国场地新污染物暴露模型构建面临的问题 

在“十四五”新污染物治理行动的推动下,构建

适用于我国典型场地特征的新污染物暴露评估模

型,已成为国家生态环境管理的重要技术需求.然而,

当前我国在数据获取、模型适配及政策对接等方面

仍面临多重挑战,严重制约了新污染物暴露模型的

本土化构建与工程化应用. 

1.1  场地数据获取难度大 

我国多数工业污染场地存在历史资料缺失、环

境档案不完整等问题,导致暴露评估所需的关键输

入参数缺乏可靠的本土依据.同时,地下介质(如土

壤与地下水)相关参数的采集成本高、技术门槛大,

进一步加剧了数据缺失问题.尽管 MODFLOW、

HYDRUS、FEFLOW 等高精度模型在国际上已广

泛应用,但其对水文地质参数、长期监测数据等的

依赖性极强,而我国多数污染场地尚难以满足模型

运行所需的基础数据条件.尤其在地下水系统中,污

染迁移过程具有高度隐蔽性与滞后性,污染物往往

在无明显表征的情况下完成从源项向暴露受体的

迁移过程.虽然我国已初步建立土壤污染监测体系,

但监测指标覆盖面有限、采样与分析质量控制体系

尚不完善,这些因素共同造成模型输入数据的严重

匮乏,影响暴露模拟结果的可靠性与决策支撑效力. 

1.2  新污染物基础数据积累不足 

新污染物涵盖持久性有机污染物(POPs)、内分

泌干扰物(EDCs)、抗生素、微塑料等多个类别,其理

化性质、环境行为和生态毒性差异显著.然而,我国

在相关基础参数积累方面尚处于起步阶段,暴露评

估所依赖的关键理化常数、生物富集因子、毒性参

数等多源于国外数据库,难以准确反映我国本土典

型场地环境条件与暴露受体特征.目前尚未建立系

统的新污染物暴露参数数据库,相关暴露因子与剂

量-反应关系的本土化研究薄弱,导致新污染物暴露

剂量估算误差大、健康风险评价结果偏差大,从而削

弱了模型在风险识别与政策评估中的应用价值. 

1.3  政策体系与模型适配度不足 

中国污染场地环境管理的政策体系近年来虽

逐步完善,但在新污染物风险评估方面仍存在明显

滞后.目前已有多项关于场地调查、监测、健康风险

评估的技术指南发布,但各类标准之间的衔接性与

集成度不高,尚未形成统一高效的模型支撑体系.长

期以来,风险评估实践中存在“重土壤、轻地下水”

的倾向,造成地下水风险信息统计不足、介质间耦合

建模薄弱.此外,部分评估工作仍沿用国外模型算法

(如 ASTM方法),其默认参数与我国实际地质、水文

条件及政策指标体系存在显著差异,导致模型输出

难以直接服务于本土管理决策
[10]

.因此,亟需建立针

对新污染物的暴露评估技术规范体系,推动模型方
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法的本土化发展与政策协同,为我国生态环境风险

管理提供坚实的技术支撑. 

2  国内外典型模型综述与比较分析 

目前,国内外已发展出多种污染物迁移过程模

型,涵盖非饱和带土壤和地下水饱和含水层等不同

介质环境,能够从多维度模拟污染物在多相介质中

的运移机制及反应过程
[11]

.为明确模型构建所需的

过程边界与介质划分,图 1 对典型工业场地中新污

染物在土壤–地下水系统中的主要迁移路径､关键

作用机制及暴露通道进行了系统归纳,形成了“污染

(源)——暴露途(径)—受体(汇)”全过程认知框架.

在此基础上,本文将依据模型所适用的介质范围与

模拟功能,对模型适用介质类型及所模拟的主控过

程,对典型非饱和带与饱和带污染物迁移模型进行

系统梳理与对比分析(表 1). 

 

图 1  场地新污染物土壤–地下水系统迁移路径示意 

Fig.1  Schematic diagram of the migration pathways of 

emerging pollutants in the soil-groundwater system 

2.1  非饱和带污染物迁移模型 

非饱和带(亦称包气带或通气带)位于地表与地

下水之间,是污染物从源头进入地下含水层的关键

过渡区域
[12]

.其主要过程包括水文过程(如入渗、蒸

散、土壤水分再分布)与地球化学过程(如吸附-解

吸、氧化还原、微生物降解),对新污染物的垂向迁

移路径和归趋行为具有重要影响
[13]

.因此,准确模拟

非饱和带中水流与溶质迁移过程,是开展污染物暴

露评估与“源–汇”过程分析的基础. 

非饱和带水流建模主要依赖 Richards 方程,结

合对流-弥散-反应(ADR)方程描述溶质迁移过程.

早期模型开发集中在以色列和荷兰,代表模型包括

UNSAT、UNSAT2 和 SWMII
[14-16]

,这些模型为非稳

态水分运动的模拟奠定了理论基础.目前,HYDRUS

系列模型已成为非饱和带建模的主流工具 . 

HYDRUS-1D
[17]
与 HYDRUS-2D

[18]
分别适用于一

维与二维情景
[19]

,采用有限元法求解水流与溶质运

移方程,并可扩展至三维情景,支持多组分溶质、胶

体、病毒与微生物等复杂污染场景的模拟
[17]

.其他模

拟非饱和带水流和溶质迁移的模型包括 TOUGH
[20]

、

SWAP
[21]

、VS2DI
[22]
和 MODFLOW- SURFACT

[23]

等.TOUGH 模型家族被广泛应用于多相、多组分、

非等温系统的污染物迁移模拟.例如, TOUGH2适用

于非等温两相系统,T2VOC 可模拟非等温三相系统

中的VOCs迁移,TMVOC专用于多组分烃类混合物

的行为建模.该系列模型在介质非均质性、气相行为

及地热耦合模拟方面表现突出,适用于复杂边界条

件下污染物跨相态迁移的评估
[20]

. SWAP 模型则强

调土壤-植被-大气系统(SPAC)间的耦合过程,广泛

用于农田管理及农药迁移模拟,支持水分、热量、溶

质的联合作用及作物生长、根系吸水与营养盐循环

过程的建模
[21]

.VS2DI 模型由美国地质调查局

(USGS)开发,采用有限差分法求解 Richards和 ADR

方程,操作简便、计算效率高,适合教学和工程初步评

估,仅支持单相流与单组分迁移,不适于复杂反应组分

或多相态模拟
[22]

. MODFLOW-SURFACT 模型则基

于MODFLOW 扩展,支持非饱和带中多复杂程度的

水流与污染迁移过程,适用于非饱和区与地下水系

统的一体化建模,是实际工程应用中较为成熟的工

具之一
[23]

. 

在中国,这些模型已得到不同程度的实践验证.

其中,HYDRUS 系列的应用最为广泛.例如,有研究

利用 HYDRUS-1D 模拟北京某再生污水灌溉系统

中 PPCPs(药品和个人护理品)的迁移与降解过程,并

结合 EPI Suite 软件基于分子结构参数确定降解系

数,从而较好再现了 PPCPs 在非饱和带中的浓度分

布与时空演化特征
[24]

.张步迪等
[25]

、张惠等
[26]
则结

合室内土柱试验,利用 HYDRUS分析抗生素磺胺嘧

啶在农田土壤中的运移规律,结果表明土壤有机质、

pH 值与阳离子交换量对其迁移过程具有显著控制

作用,但多数研究未能充分考虑污染物在土壤中的

降解与转化机制
[27]

.在工业污染场地中, HYDRUS- 

2D/3D也被用于模拟苯系物等有机污染物的垂向迁
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移与累积风险,结果揭示了污染物浓度随深度和时

间的演化规律,但同时显示在复杂地质结构条件下

模型对参数高度敏感
[28]

.除HYDRUS外,SWAP模型

在我国农田氮肥和农药迁移研究中被广泛采用,并

逐渐形成了“实测-率定-验证-情景预测”的应用

路径
[29]

.在此基础上 ,国内学者进一步发展了 

China-PEARL 框架,通过引入本土化土壤-气候-作

物参数集和标准场景,增强了农田场景下农药暴露

风险模拟的适用性
[30]

.与此同时,TOUGH 模型也已

在部分石化场地 VOCs 泄漏模拟中得到应用,能够

表征污染物跨相态转化过程,但对相对渗透率、毛细

压和气液分配系数等输入参数高度敏感,率定工作

往往依赖大量实验与长期监测数据
[31]

. 

总体而言,非饱和带模型是揭示污染物由地表

向含水层迁移过程的核心工具,是地下水暴露建模

的重要前置环节.值得注意的是,非饱和带介质结构

复杂、空间异质性强,污染物迁移常涉及多相、多过

程耦合,其模拟结果对初始含水状态、土壤水力学参

数及污染物理化性质具有高度敏感性.在我国的应

用实践中,这类模型虽已展现出对新污染物研究的

潜在价值,但普遍受到参数获取不足、适配机制缺失

以及验证体系不完善等限制.在未来研究中,应依托

区域性数据库和统一化率定方法,构建适合我国典

型场地情境的参数化与验证框架,并加强与饱和带

模型的耦合集成,以实现对“源—汇”全过程的系统

化与精细化刻画. 

2.2  饱和带污染物迁移模型 

饱和带模型主要模拟地下水系统中水流与污

染物的输运过程
[32]

.在水流模拟方面,MODFLOW是

当前国际上应用最广泛的地下水流数值模拟模型,

由 USGS 开发
[33]

,采用三维有限差分法求解达西定

律与连续性方程 .在溶质运移模拟方面 ,常采用

MT3D或其增强版本MT3DMS将MODFLOW所计

算得到的地下水流速场作为输入,进一步模拟污染

物的对流-弥散-反应过程
[34-35]

.该模型支持线性吸

附､一阶降解反应及多步分裂算法,广泛用于地下水

污染羽流演化、污染源追踪及典型场地新污染物暴

露路径的定量评估.在建模效率与可视化方,诸如

Visual MODFLOW(Waterloo Hydrogeologic)与 GMS 

(Aquaveo)
[36]
等商业化平台已集成 MODFLOW、

MT3D、MODPATH等核心模块,具备图形化操作界

面与可视化建模功能,有效提升了建模效率及模拟

结果的直观性与解读性
[37]

. 

除了有限差分模型外,FEFLOW(Finite Element 

Flow)是一种广泛使用的有限元地下水建模工具,具

有构建非结构化网格的灵活能力,可精准模拟岩层

尖灭、不规则边界和倾斜含水层等复杂地质结构,

特别适用于中小尺度、结构异质性显著的工业场地

污染问题.FEFLOW 可同时模拟三维变饱和渗流与

多组分溶质迁移,并支持非饱和特征曲线、密度驱动

流、热传输等多过程耦合,具有更高的物理过程表达

能力
[38]

. 

在中国,饱和带污染物迁移模型已在多类典型

场地得到验证与应用.在西南喀斯特矿区,学者基于 

MODFLOW-MT3DMS模拟了Mn
2+
污染羽在裂隙-

基质系统中的扩散,发现岩溶通道显著加快了污染

物的迁移速率,凸显了该模型在特殊地质背景下的

应用边界
[39]

.此外,在长江中下游昆山地区的典型有

机污染场地,研究者利用 MODFLOW-MT3DMS 对

粉质黏土层污染物迁移进行了 30 年尺度的预测,结

果与电阻率层析成像观测基本吻合,但发现模型对

污染羽水平展布的再现不足,进一步表明浅层黏性

土在长期吸脱水作用下渗透性可能急剧增强,是污

染物横向迁移的重要驱动因素
[40]

.相比之下 , 

FEFLOW 作为有限元模型,擅长处理中小尺度含水

层复杂结构与多物理耦合过程.更为突出.在长江经

济带铬污染场地,FEFLOW 能够较好再现六价铬的

迁移—衰减过程,并揭示了雨季水位波动下污染物

在土-水系统间的再分布机制
[41]

. 

综上,MODFLOW/MT3D 系列模型在我国不同

类型污染场地得到了较为广泛的应用,尤其适合于

大尺度地下水系统的污染迁移模拟,而 FEFLOW 则

在处理中小尺度复杂结构和多过程耦合方面展现

出优势.这些案例不仅验证了 MODFLOW/MT3D和

FEFLOW 在我国不同场地类型下的可行性与适用

边界,也表明本土复杂地质条件对模型应用提出了

更高挑战.如何在实际应用中更准确地获取关键参

数、刻画动态水文过程,将是提升饱和带污染物迁移

模拟可靠性和解释力的关键方向. 

2.3  地球化学平衡模型 

现有地下水模型主要聚焦于水动力学过程及

溶质的物理迁移行为,如对流、机械弥散等.然而,在
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新污染物的环境风险评估中,污染物的迁移与转化

常伴随更为复杂的物理-化学-生物耦合机制,包括

吸附-解吸、挥发-溶解、生物降解等多种非线性反

应过程.传统地下水模型在过程机制刻画与多过程

集成方面存在明显局限,难以满足新污染物在多路

径、多机制下迁移行为的精细化模拟需求. 

地球化学平衡模型通过模拟化学反应和热力

学平衡,为新污染物环境行为的精细化研究提供了

重要工具.PHREEQC
[42]
与 MINTEQA2

[43]
是其中应

用最为广泛的代表性模型.以 PHREEQC 为例,该模

型基于质量守恒与热力学平衡原理,能够模拟矿物

溶解-沉淀、离子交换、表面络合、气-液交换等多

种地球化学过程,并支持多组分反应体系中热力学

与动力学过程的联合模拟.PHREEQC广泛应用于地

下水-岩石-污染物相互作用机制的研究,可深入揭

示污染物在微观层面的化学形态演化路径
[42]

. 

然而,单一地球化学模型通常假定系统处于静

态或准稳态条件,难以反映流场驱动下污染物的时

空迁移过程.为提升模拟能力,近年来研究者构建了

多种“流动-迁移-反应”一体化耦合模型,显著增强

了对污染物复杂环境行为的表征能力.其中,太平洋

西北国家实验室 (PNNL)开发的  RT3D(Reactive 

Transport in Three Dimensions)模型是典型代表.该

模型在MT3DMS的基础上进行了功能扩展,引入可

编程多组分反应模块,支持复杂的生物降解链式路

径与协同反应构建,特别适用于有机类及生物可降

解新污染物的行为模拟
[44]

.2023 年 10 月,PNNL 发

布了面向全氟和多氟烷基物质(PFAS)的 RT3D 专用

模块,涵盖动力学受限吸附过程及 8:2FTOH 的转化

反应,用于模拟 PFAS 在地下水中的迁移与演化过

程 

[45]
.在国内应用方面,已有学者借助 RT3D 对北方

某城市局部地区的四氯乙烯与三氯乙烯污染进行

了溯源与输入强度反演.结果表明,两者在地下水中

的浓度在 173d 监测期内显著衰减,而大气降水与包

气带厚度是控制污染输入的关键因子,显示了该模

型在多污染源识别与天然衰减评价中的潜力 

[46]
. 

另一个典型模型为由美国地质调查局(USGS)

开发的 PHAST(PHREEQC and HST3D),该模型能够

模拟动态水力条件下污染物的迁移-反应-转化过

程,尤其适用于刻画水-岩-污染物三相互作下的复

杂化学演变路径
[47]

.Brad Bessinger和 Jason Melady

等开发了专用于预测 PFAS 地下水行为的热力学数

据库,并利用 PHREEQC与 PHAST模拟了 PFAS在

有机质、黏土与铁氧氢化物表面的吸附机制,从而支

持反应-运移模型(RTM)在水质改善趋势预测与污

染超标风险识别中的应用
[48]

. 

综上所述,此类耦合模型显著提升了新污染物

全过程迁移与反应行为的模拟完整性与预测精度,

特别适用于其环境行为强烈依赖物理-化学-生物

相互作用的情境.通过耦合水动力过程与地球化学/

生物反应机制,这些模型可有效模拟污染物在多介

质系统中的迁移-归趋路径、暴露浓度的时空分布

及关键控制机制,为区域尺度的新污染物暴露评估

与地下水污染风险管控提供了重要的技术支撑,已

成为地下污染建模领域的重要发展方向之一. 

2.4  模型验证方法与不确定性分析 

在地下水污染物迁移建模中,模型验证与不确

定性分析是确保模拟结果具有科学有效性和实际

可用性的关键环节
[49]

.前文已综述了多种主流非饱

和带与饱和带模型,然而这些模型在具体场地中的

推广与实际预测能力,最终仍需通过系统验证与量

化不确定性分析予以支撑,以实现模型从“构建”走

向“可信”的关键跃迁. 

参数率定作为模型验证的前置过程,主要通过

调整关键输入参数(如渗透系数、贮水率、污染源强

度等),使模型输出尽可能逼近实测数据,从而提高模

型对实际系统的再现能力
[50]

.当前,基于监测井水位

与污染物浓度的反演优化和历史数据拟合是最常

采用的率定方式.以 PEST(Parameter ESTimation)为

代表的自动化率定工具 ,通过引入 Levenberg- 

Marquardt 等非线性优化算法,可高效完成参数迭代

更 新 与 误 差 最 小 化 计 算 , 已 广 泛 集 成 于

MODFLOW、FEFLOW 等主流建模平台中
[51]

.相关

研究表明,PEST 不仅能够显著降低模型模拟误差,

还能提供目标函数演化路径与参数敏感性诊断,有

助于识别影响模拟结果的关键因子
[52]

.在长期监测

数据较为完备的污染场地中 ,常采用历史拟合

(history matching)方法,通过再现污染羽扩展过程中

的水位和浓度变化趋势,进一步校准模型响应行为.

此类方法在污染溯源与污染物迁移机制分析中具

有较强适用性,能够提升模型在动态场景下的预测

稳定性
[53]

. 
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在完成参数率定之后,模型仍需通过独立验证

环节检验其在非率定条件下的适用性与泛化能力.

合理的验证应基于未参与率定的独立观测数据进

行,例如额外布设的监测井数据或追加监测信息.验

证过程通常包括对独立数据的模拟预测与实测值

对比、对长期趋势的模拟再现,以及通过情景模拟进

行结构合理性检验等方式
[54]

.其中,独立数据对比是

最直接的验证手段,也是国际上广泛采纳的标准流

程.在国内外地下水建模技术导则中,均明确要求应

使用空间上或时间上的独立数据集对模型进行检

验,以避免过度拟合率定数据而导致的模型失真
[55]

.

此外,趋势对比可通过将校准后的模型用于预测较

长时期内地下水位或污染物浓度变化,并与实际观

测趋势进行对比,以评估模型对系统长期演化的刻

画能力
[56]

.当现场监测条件受限时,还可设计边界扰

动、极端事件或人为干预等情景,间接测试模型结构

的适应性与参数设定的物理合理性.多维度的验证

机制不仅能够发现模型在非常规条件下的局限性,

也有助于提升模型结果在环境管理中的应用信度.

需要指出的是,模型验证应被视为一个动态迭代的

过程,而非一次性的“验证通过”判定.模型在运行

过程中应持续引入新数据和新工况进行更新与修

正,从而不断提高其对系统真实行为的响应能力与

预测精度
[54]

. 

相较于验证模型的结构合理性与再现能力,不

确定性分析更关注模型结果的稳定性与风险范围.

地下水模型的不确定性主要来源于参数设定、初始

与边界条件、污染源特征以及模型结构等多个方面,

若未加以识别和量化,将严重削弱模型预测结果在

环境风险决策中的支撑作用
[57]

.敏感性分析是开展

不确定性分析的前提,旨在明确不同输入参数对模

型输出的影响程度
[58]

.局部敏感性分析通常通过对

单一参数施加微小扰动,计算其对输出变量的变化

率,适用于初步筛选控制性强的参数,但难以捕捉参

数间的非线性交互效应
[59]

.全局敏感性分析则在参

数可能取值范围内进行多变量联合扰动,常用方法

包括 Sobol’指数分析与Morris方法等,可通过方差

分解或空间采样技术定量评估各参数及其交互项

对输出方差的贡献,更适用于参数维度较高、系统复

杂性较强的地下水模型
[60]

.通过敏感性分析,不仅可

提高率定与监测工作的针对性,也为模型结构优化

与参数简化提供科学依据. 

在不确定性传播分析方面,蒙特卡洛模拟是当

前应用最广泛的技术路径.该方法通过为不确定输

入参数赋予概率分布,生成大量样本组合并逐一运

行模型,最终对输出结果进行统计汇总,构建置信区

间或概率分布.蒙特卡洛模拟不依赖特定模型结构

或线性假设,具有高度通用性,能够直接支持污染物

超标概率评估､前沿推进区间预测等实际风险管理

需求
[61]

.为提高采样效率并减少计算成本,拉丁超

立方抽样(LHS)等技术被广泛应用,其通过对输入

空间的分层等概率抽样,可在较少样本量下实现均

衡覆盖
[62]

.在蒙特卡洛基础上发展出的 GLUE 

(Generalized Likelihood Uncertainty Estimation)方法,

进一步通过设置行为阈值筛选“合理”模型样本,

并对其加权分析,能够有效处理多组参数组合均可

接受但预测差异显著的“等效率定”问题
[61]

.此外,

贝叶斯不确定性分析方法则以概率论为基础,通过

结合观测数据对参数先验分布进行更新,从而推导

输出变量的后验概率分布,适用于对预测可信度具

有严格要求的情景模拟任务
[63]

.目前 ,包括

MODFLOW、MT3D、FEFLOW和 TOUGH系列在

内的主流建模平台均已集成敏感性分析与不确定

性模拟功能,并形成了一定程度的工具链支持,为不

确定性分析在实际项目中的常规化应用奠定了基

础
[64]

. 

尽管当前地下水污染建模领域在模型验证与

不确定性分析方面已取得一定进展,但在新污染物

暴露建模中仍面临一系列现实挑战.其一,监测数据

的匮乏与不连续仍是限制率定与验证深度的主要

障碍,尤其是在污染场地前期调查不足或长期监测

机制尚未建立的情况下,模型往往只能依赖有限数

据进行率定,缺乏独立验证支撑,易导致结果可靠性

偏低.其二,实验室尺度参数向现场尺度转化存在较

大不确定性,例如吸附系数､降解速率等物性参数

在非均质地下介质中常表现出显著时空变异性,直

接应用可能引入结构性偏差,甚至造成“参数补偿

效应”
[65]

.其三,模型预测结果在实际表达与使用中

往往缺乏对不确定性的明确传达,一些研究仍以确

定性结果作为最终输出,忽视了模型输出的置信范

围与风险边界,导致结果被过度解读甚至误用,降低

其在风险评估与政策制定中的可信力与适用性
[66]

. 
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表 1  典型污染物迁移与反应模型及其本土适用性比较 

Table 1  Commonly used models for contaminant transport and reactive processes in the unsaturated and saturated zone 

模型名称 分类 数值方法 主要特征 本土适用性 参考文献

TOUGH 
非饱和带

模型 
控制体积法 

适用于非等温多相流模拟,适合气–

液–热多场耦合 

已被生态环境部列为地下水溶质运移模拟工具之一,用

于评估复杂条件下的污染物迁移 
[20,67]

UNSATCHEM-2D 
非饱和带

模型 
有限差分法 

增强主要离子迁移建模能力,适用于

盐碱土与营养盐研究 

已有研究将其应用于中国灌区盐渍化防治研究,指导盐

分控制措施设计 
[68-69]

SWAP 
非饱和带

模型 
有限差分法 模拟土壤–植被–大气系统耦合过程

已用于我国农田水文和盐渍化研究 .例如有研究利用

SWAP模拟石羊河流域土壤水盐动态及制种玉米产量,验

证模型在干旱区咸水灌溉条件下的适用性;亦有研究将

SWAP用于稻田土壤水分运移和作物产量的监测 

[21,70-71]

HYDRUS 

(1D/2D/3D) 

非饱和带

模型 
有限元法 

基于 Richards 方程和对流–弥散方

程,能够模拟非饱和区土壤水分和溶

质的时空分布变化 

在我国广泛用于农田土壤水盐运移和地下水污染入渗研

究 
[22,72-73]

MODFLOW+ 

MT3D 

饱和带模

型 
有限差分 

联合模拟地下水流动与溶质对流–弥

散迁移,是污染羽模拟的标准工具 

作为早期版本曾用于地下水污染物迁移研究,现已大多

被 MT3DMS 取代;国家技术指南中仍将“MT3D”列为

常用的溶质运移模拟工具 

[35,67]

MODFLOW+ 

MT3DMS 

饱和带模

型 
有限差分 

MT3D 的升级版,支持单组分反应迁

移与更强的数值稳定性 

被纳入中国地下水污染场地模拟评估指南,作为标准工

具使用;在典型场地地下水数值模型中应用最广泛 
[34,67]

SEAWAT 
饱和带模

型 
有限差分 

集成多组分溶质与热量迁移过程,适

用于密度依赖流场建模 

在我国沿海地区应用广泛.例如利用 Visual MODFLOW

中的 SEAWAT 模块模拟大连海洋大学新区含水层的海

水入侵过程,评估修建防渗墙前后的地下水盐度变化;在

山东龙口､胶州湾大沽河流域等地构建 SEAWAT 模型预

测海水入侵范围,为地下水管理提供科学依据 

[74-76]

FEFLOW 

(2D/3D) 

饱和带模

型 
有限元法 

支持多相流､多组分迁移､热/盐水入

侵与复杂边界建模,适用于复杂场地

条件 

被生态环境部指南列为捕获区计算的流场模拟工具;我

国已有实际应用,如利用 FEFLOW 建立矿区地下水多源

污染三维模型,预测不同工况下污染物迁移规律并指导

监测井布局 

[38,67,77]

PHREEQC 
饱和带模

型 
化学平衡计算 

支持多组分热力学与动力学反应建

模,广泛用于水–岩–污染物系统研

究 

广泛用于我国地下水化学和污染研究.例如用于模拟污

染地下水中金属的形态分布及反应过程,再与传输模型

耦合预测污染羽演化 .高放废物处置等领域也采用

PHREEQC进行多组分迁移模拟,验证其在长期演化预测

中的作用 

[42,78-79]

RT3D 
饱和带模

型 
有限差分法 

可模拟多组分反应迁移与链式生物降

解路径 

我国在氯代烃地下水天然衰减模拟､场地生物修复方案

优化等研究中有使用报道 
[44-46]

PHAST 
饱和带模

型 

有限差分+ 

平衡计算 

集成水流–热–反应建模,适用于动

态迁移过程分析 

主要用于科研验证复杂水文地球化学过程.由于计算复

杂,工程实践中直接使用 PHAST的情况较少,一般通过分

步耦合其他模型替代 

[47] 

 

综上所述,模型验证与不确定性分析是地下水

污染建模不可或缺的环节,也是提升模型科学性与

决策支撑力的核心途径.未来研究亟需加强本土监

测数据体系建设,完善多尺度参数获取与转化方法,

并将不确定性识别与量化贯穿建模全过程,从而建

立规范化、可推广的技术流程,为新污染物地下水风

险评估与环境管理提供坚实的支撑. 

3  模型融合与演化发展趋势 

随着对地下水污染迁移机制理解的不断深化,

以及数值模拟与信息技术的持续进展,地下水污染

建模正逐步由单一介质、单过程的描述,向跨介质、

多过程的一体化耦合方向演化.在典型工业场地中,

污染源常与非饱和带、饱和带及地表水系统发生交

互作用,形成跨尺度、多路径的迁移与暴露链条.为

更直观地揭示这一复杂过程,图 2 模型展现了源—

径—受的全过程传输关系,并为多过程耦合建模框

架的构建提供了基础参照.在此基础上,相关研究围

绕非饱和—饱和系统的水动力学耦合、多过程集成

以及智能化建模路径展开探索,推动污染物暴露模

拟在精细化与适用性方面不断发展. 

3.1  非饱和-饱和系统的水动力耦合建模 

非饱和带-饱和带一体化耦合已成为当前地下

水污染建模的重要发展方向.传统建模方法中,非饱

和区与饱和区通常被视为两个相对独立的系统,仅

通过垂向渗漏通量等边界条件进行间接连接,难以
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反映实际中存在的双向水力反馈及非稳态响应特

征.为此,近年来提出了多种联立求解的耦合建模框

架,推动非饱和带与含水层一体化建模的快速发展. 

 

图 2  典型工业场地污染物迁移概念模型 

Fig.2  Conceptual model of contaminant migration in a typical 

industrial site 

当前耦合模型大致可分为两类:一类是全三维

耦合模型,如 FEFLOW,其可在统一的空间结构中联

立求解变饱和渗流与溶质迁移过程,具备较高的模

拟精度和自由度,适用于地质结构复杂、污染过程耦

合强的场地模拟.然而,该类模型对计算资源与建模

能力要求较高,应用门槛相对较高
[80]

;另一类是“一

维-三维”耦合模型 ,如 HYDRUS-MODFLOW､

SWAP-MODFLOW 等.该类模型通常将非饱和带简

化为垂向一维结构,并与三维饱和含水层联动计算,

兼顾了关键水文过程的表达能力与计算效率,适用

于大多数实际工程场景.通过这种结构化耦合方式,

模型不仅能有效模拟非饱和-饱和系统的动态交互

过程,还显著降低了模型构建与运行成本,为污染物

全过程模拟提供了更加可行的技术路径
[81-82]

. 

在以MODFLOW为核心构建的耦合模型中, UZF

与 VSF 模块代表了对非饱和带水流过程建模的两种

不同路径.UZF 模块采用运动波法(kinematic wave 

method),计算效率较高,适用于大尺度水量平衡分析,

但未能考虑毛管力驱动下的水分再分布过程,模拟精

度受限
[83]
;而VSF模块则基于 Richards方程,能够更真

实地刻画非饱和带内的水力梯度响应与垂向渗流过程,

但也因此显著提高了计算复杂度和参数需求
[84]
.为兼

顾模拟精度与计算效率, HYDRUS for MODFLOW提

出了更为平衡的结构 

[85]
,采用一维 Richards 方程模拟

垂向非饱和带水流,并与MODFLOW的三维饱和流场

联动计算,适用于湿-干交替、水位波动等非稳态情境

下的模拟需求 

[86-87]
.类似地,MODFLOW 也已成功与

SWAP模型集成,通过SWAP计算非饱和带垂直通量作

为MODFLOW的输入,而 MODFLOW 输出的平均地

下水埋深则作为 SWAP 的底边界条件,从而实现模型

间的信息双向耦合
[81]
. 

除上述结构化耦合模型外 ,MIKE SHE、

HydroGeoSphere与 SUTRA等全集成水文模型具备

从地表水、非饱和带到饱和带的全过程建模能力,

广泛应用于跨介质、多过程耦合条件下的污染物迁

移模拟研究.MIKE SHE构建于 Freeze与 Harlan提

出的水文循环耦合方程体系之上
[87]

,支持地表-地下

全过程模拟,已广泛应用于流域水资源管理、生态水

文模拟与污染物输运分析
[88-89]

.其通过有限体积-有

限元法联合求解三维非饱和-饱和流动与溶质迁移

方程,可在复杂水文地质结构与土地利用变动条件

下精细刻画污染物扩散行为
[90]

.SUTRA模型则专注

于模拟非饱和-饱和系统中流体、溶质与热量的耦

合迁移,适用于模拟变密度渗滤液运移、热污染响应

与盐水入侵等复杂水-热-盐耦合情境
[91]

. 

综上所述,非饱和-饱和系统的水动力耦合模型

为污染物在地下多介质系统中的全过程迁移模拟

提供了物理机制支撑与统一的数值计算框架.尽管

近年来模型表达能力不断提升,但在高异质性地下

结构、高频边界条件波动及监测数据稀缺等实际背

景下,仍面临时间步控制、参数统一性与现场适用性

等方面的挑战,亟需进一步优化与本地化适应提升. 

3.2  多过程集成与复杂反应耦合 

新污染物在地下环境中的迁移行为不仅受水

动力过程控制,更依赖于其在迁移过程中的物理-

化学-生物反应特性.如吸附-解吸、氧化还原、矿

物沉淀-溶解、生物降解以及气-液交换等多种反

应机制在空间与时间上交织作用 ,使污染物呈现

出多路径、强非线性与动态响应特征.因此,地下水

污染模拟模型的发展趋势正逐步由单一物理输运

过程向“迁移-转化”全过程耦合集成方向演进. 

为提升对上述复杂迁移-转化过程的刻画能力,

当前研究主要沿两条路径推进建模工作:一是扩展
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现有模型框架,增强其对多过程耦合机制的表达能

力;二是整合不同领域模型,构建跨介质、跨机制的

一体化耦合模拟体系. 

在功能扩展方面,以 MODFLOW为核心的地下

水模拟体系得到了广泛拓展 .MODFLOW 中的

UZF1、VSF、HYDRUS 与 SWAP 模块主要用于非

饱和带-饱和带水流过程的模拟,若要进一步实现对

污染物迁移-反应过程的模拟,则需引入溶质运移模

块或对模型框架进行功能性改造.例如,Morway等
[82]

通过修改 MT3DMS 源码并将其嵌入 MODFLOW- 

UZF1框架,构建了UZF-MT3DMS模型,显著提升了

在非饱和带条件下的模拟效率,显著提升了计算效

率.Bailey 等
[91]
在此基础上集成 RT3D 模块,构建出

支持复杂多组分反应路径的 UZF–RT3D 模型 . 

Beegum 等则进一步将 HYDRUS、MODFLOW 与

MT3DMS 融合,构建了非饱和-饱和一体化的污染

物迁移模拟平台,并成功应用于农药阿特拉津在土

壤-地下水系统中的迁移模拟
[88]

. 

HYDRUS与 PHREEQC耦合形成的HP1/HP2模

型,整合了非饱和带水-溶质迁移与地球化学反应模拟

能力,适用于土壤-地下水界面中金属离子、药物残留

等反应性污染物的行为分析
[93]

. PHT3D 模型则将

PHREEQC 嵌入 MT3D 框架中,实现了对地下水中酸

碱中和、氧化还原、矿物溶解-沉淀、生物降解等多

组分复杂反应的动态模拟,已广泛应用于地下水污染

修复及抗生素环境归趋的相关研究
[94]

. 

表 2  主流非饱和带-饱和带耦合模型比较 

Table 2  Comparative analysis of main coupled models for unsaturated-Saturated zone simulation 

模型 年份 

非饱和带水流描

述 

适用空间域 

非饱和带中污染物传输情

景的范围 

计算效率 局限性 

参考 

文献 

MODFLOW-UZF

-MT3DMS 
2013 动力波方程 

适用于大尺度区域

水文模拟 

可模拟对流、弥散及简单

反应过程下的溶质迁移 

计算效率较高,运行

时间短 

难以表达非饱和区二维/

三维异质水流结构 
[95] 

MODFLOW-UZF

-RT3D 
2013 动力波方程 

适用于区域尺度同

质含水层系统 

支持多组分反应性污染物

迁移模拟 

在同质土壤中表现

出较高计算效率 

对异质系统的适用性较

差,空间结构表达能力有

限 

[92] 

MODFLOW-HYD

RUS-MT3DMS 
2019 一维 Richard方程

适用于土地利用变

化与含水层异质性

评估 

可模拟溶质迁移、生物地

球化学反应(如吸附、挥

发、一阶降解等) 

模拟精度高,随时间

步长增加计算量加

大 

难以捕捉小尺度迁移变

异,对复杂结构适应性受

限 

[96] 

MIKE SHE 1995 
简化重力流或双

层水分平衡方程 

适用于复杂地质条

件下的三维地下水

模拟 

能模拟吸附、解吸、降解､

植物吸收等过程的污染物

迁移 

小网格条件下计算

量大,运行时间较长 

模拟速度慢 ,内存需求

高,模型构建周期较长 
[97-98]

HydroGeoSphere 2012 
三 维 修 正

Richards 方程 

适用于多孔隙介质､

裂隙岩体及双孔系

统 

可模拟溶质迁移、热传输

及一阶反应过程 ,支持复

杂反应性物质建模 

精度高但计算资源

消耗大,运行时间较

长 

数据需求量大,参数收集

成本高 
[90,99]

SUTRA 1984 
流体质量平衡方

程 

广泛用于各向异性

渗透性地下系统 

可模拟溶质迁移、吸附、

反应、盐水入侵、变密度

渗流与热传输 

支持较大时间步长 
多用于理论测试,预测性

和现实适应性相对有限
[91,100]

 

为进一步比较不同建模方案在物理机制表达、

计算效率与适用性的差异,本文整理了当前典型非

饱和-饱和耦合模型的主要特征,涵盖非饱和带水流

模拟方法、适用空间尺度、污染物迁移机制及模型

运行性能等方面(表 2).在此基础上,结合典型工业场

地的水文地质条件与建模目标,构建了模型选择决

策树(图 3),以期为实际暴露模拟中的模型筛选与集

成路径提供可操作的技术参考. 

3.3  智能建模与数据驱动融合趋势 

在新污染物面临多介质传输、多过程耦合的复

杂环境背景下,传统物理模型凭借其坚实的理论基

础与良好的可解释性,仍是地下污染迁移模拟的主

要手段.然而,此类模型普遍存在计算开销大、构建

周期长以及对输入参数依赖性强等问题,尤其在典

型工业场景中,受限于现场参数不确定性和监测数

据获取难度,其实际应用面临诸多挑战.近年来,数据

驱动建模方法,特别是机器学习与深度学习技术的

兴起 ,为污染物迁移过程建模提供了新的技术路

径  

[101]
.凭借其强大的非线性函数逼近能力和模式识

别优势,这类模型在高频观测数据支撑下表现出较

高的建模效率与预测精度.然而,纯粹基于数据的模

型通常缺乏物理机制约束,存在可解释性差、泛化能
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力弱以及科学适用性受限等问题.因此,将数据驱动

方法与物理模型进行有机融合的“物理-数据混合

建模”(Physics-Informed Hybrid Modeling)策略,正逐

渐成为污染建模领域的重要研究趋势
[102]

. 

 

图 3  非饱和带–饱和带耦合模型选择决策树 

Fig.3  Decision tree for selecting unsaturated-Saturated coupled models 

一种典型的融合路径是利用数据驱动模型对

物理模型输出进行误差校正.通过机器学习方法拟

合物理模拟结果与实测数据之间的残差,可实现动

态修正与模型精度提升 .例如 ,Demissie 等
[102]
在

MODFLOW 框架中引入数据驱动模块,对地下水水

头预测误差进行校正,使模型在校准与验证阶段的

均方根误差(RMSE)降低高达 64%,显著减弱了误差

的时空相关性,验证了该策略在工业污染场景中的

可行性与实用价值. 

另一类融合策略是基于物理模型生成的大量

输入-输出数据 ,构建高效代理模型 (Surrogate 

Model).该方法通过训练机器学习模型近似物理过

程的映射关系,在保持预测精度的同时显著降低计

算成本,适用于大尺度、复杂耦合系统的快速模拟.

例如 ,Su 等构建了有限元模型与人工神经网络

(ANN)、自适应神经模糊推理系统(ANFIS)相结合的

混合代理模型,用于模拟区域尺度地下水位变化,其

模拟精度提升约 14%,同时显著缩短了运行时间
[103]

. 

Yu等
[104]
进一步发展了深度学习模拟器,通过训练深

度神经网络近似MODFLOW 输出,实现了污染物浓

度的高效预测,模型精度与效率均优于传统数值模

型.在此基础上,代理建模逐步从“输出响应替代”

向“子模块功能替代”方向演化.Chen等
[105]
构建了

基于径向基函数神经网络(RBF)的混合模型,用于学

习MODFLOW中饱和带水动力过程的输入-输出关

系(如补给量、蒸散发、水位响应),并替代其数值解

算过程 .进一步将该 RBF 模型与 HYDRUS、

WOFOST 联合运行,在 OMS3 平台上构建了涵盖作

物-非饱和带–饱和带全过程的集成建模链,实现从

地表蒸腾到地下水响应的闭环模拟.结果表明,在保

持模拟精度的同时,模型在高分辨率网格及复杂边

界条件下展现出良好的计算效率与系统一致性. 

更深层次的融合策略则表现为物理引导的机

器学习(PGML).该类方法在模型训练过程中嵌入质

量守恒、能量守恒等物理约束,显著提升了模型的物

理一致性与泛化能力.Wang 等
[106]
提出的可微分物

理-深度学习框架已成功应用于亚马孙流域的多源

数据融合与地下水动态模拟;Adombi 等
[107]
则在加

拿大非承压含水层中验证了理论引导机器学习模

型(TgMLP)在解释性与预测精度方面的优势.此外,

图 神 经 网 络 (GNN) 与 注 意 力 机 制 (Attention 

Mechanism)等新兴算法也逐步应用于污染源识别

与羽状体演化路径预测等复杂场景,展现出良好的

拓展性与实际应用潜力
[108]

. 

综上所述,智能建模与物理机制融合为新污染

物迁移模拟提供了新思路与技术支撑.在提升模拟
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效率与动态响应能力的同时,也对模型的机制透明

度与可操作性提出更高要求.未来,“AI+物理”建模

框架有望进一步结合高分辨率传感网络、实时数据

采集系统与数字孪生平台,构建具备自适应建模、预

警能力与智能决策功能的一体化污染管理系统,推

动评估模型由预测工具向智慧化平台的转型升级. 

 

图 4  面向场景的环境风险评估智能化平台架构 

Fig.4  Architecture diagram of the intelligent environmental risk assessment platform for site-based applications 

4  本土化土壤-地下水耦合暴露模型发展路径 

随着“十四五”新污染物治理战略的深入推进,

构建适用于我国典型地质、水文与污染场景的土壤

-地下水耦合暴露模型体系,已成为环境风险评估技

术体系完善与场地环境管理精细化的关键研究方

向.尽管近年来一体化建模技术在我国部分工业污

染场地的风险评估中得到初步应用,但现有模型多

源于欧美国家,其参数体系､路径假设及计算结构与

我国复杂多样的自然与污染条件存在显著适配性

差异.因此,亟需面向中国典型污染场景,推动模型的

本土化重构与评估平台的系统集成. 

4.1  本土化全过程耦合模型构建 

在本土化模型构建过程中,充分借鉴国际主流模

拟软件的成熟优势,构建适用于我国工业污染场地的

耦合暴露模型体系,是提升风险评估科学性与工程适

用性的可行路径.目前,HYDRUS､MODFLOW 及其

配套的 MT3DMS 等软件已广泛应用于土壤-地下水

系统模拟,并在污染物迁移规律、多介质动态响应及

机制耦合刻画方面积累了丰富的工程经验.通过开发

高效的数据接口与中间计算模块,可实现非饱和带与

饱和带之间的过程联动,构建跨介质动态模拟平台,

从而准确模拟污染物在垂向渗透-平面扩散-地下水

迁移全过程中的浓度变化与空间分布.该类集成建模

框架具备良好的机制表达能力与可扩展性,为本土化

建模奠定了技术基础. 

然而,国际模型在我国工业场地的直接应用仍

面临显著适配性障碍,主要体现在地质结构复杂、含

水层非均质性强、水文过程区域性显著及污染源组

成多元等方面.例如,MODFLOW 默认的等厚含水

层假设､统一孔隙度设定、线性吸附参数等简化处

理方式,难以准确反映我国污染场地中存在的断裂

发育、承压含水层-裂隙水复合结构、水力梯度突

变等实际情形.因此,在具体建模过程中,应针对本地

场地特征开展主控机制因子的识别与修正,重点包

括土壤与岩体的渗透性、吸附-解吸系数、水文边

界条件、污染物反应速率常数等关键参数,并基于区

域实测数据进行优化改正. 

同时,构建科学合理、具有代表性的“标准情境”

是确保暴露模型在区域推广中的通用性和风险控

制能力的核心环节.对于工业污染场地而言,基于

“现实中最糟糕的情况”(worst-case scenario)原则

构建标准场景可为风险评估提供保守边界,有助于

加强风险管理中的预警功能
[109]

.中国地域广阔,不

同区域在土壤类型、地下水系统、水文气候条件及

污染源结构等方面存在显著差异,决定了污染物迁



2期 顾璐瑶等：典型场景下新污染物暴露评估模型的研究基础与开发路径 983 

 

移与暴露机制的空间异质性.例如,华北平原农业区

长期地下水超采导致垂向渗流通道显著,污染物易

从地表渗透至深层含水层;长三角工业密集区则受

限于复杂地层结构与复合污染源,污染迁移呈现多

路径、多机制耦合特征;而西南岩溶区地下水系统发

育活跃,污染扩散具有突发性与不确定性
[110]

.在此基

础上,应构建覆盖我国典型工业地质环境的标准化

建模情境,包括北方农业-工业复合区、高承压地下

水区及岩溶裂隙水渗漏区等情形,构建具有代表性

和区域适应性的“最坏暴露场景”.China‑PEARL 模

型在中国农业区的标准情境构建中,已探索出融合

气候区划、土壤类型与土地利用数据的建模路径,

其经验对工业场地建模具有重要借鉴意义
[111]

.同时,

欧盟 FOCUS 模型在不同环境区划下的分情景构建

方法也可为我国情景结构标准化提供参考
[112]

. 

4.2  本土化数据库建设 

高质量的参数数据库是支撑土壤–地下水耦合

模型实现本地化建模与情境适配的核心要素.在我

国典型工业场地新污染物暴露与风险模拟过程中,

污染源特征､迁移行为参数和毒性因子三类关键信

息体系仍存在较大缺口,成为限制模型精度提升和

政策落地应用的关键瓶颈. 

首先,我国新污染物的源项数据仍较为薄弱.有

机磷阻燃剂、全氟化合物等新污染物广泛存在于精

细化工、电子制造、电镀等高风险行业,但由于历史

生产资料缺失、排放过程监控不足,源项识别精度和

释放强度估算存在高度不确定性
[113]

.因此,应通过行

业名录解析、工艺路径梳理与实地监测协同,建立涵

盖重点行业的新污染物清单,系统明确污染物种类、

来源路径与排放特征,为模型初始条件与边界设定

提供支撑依据. 

其次,新污染物迁移参数的本土适配性不足.许

多关键参数(如有机碳分配系数 Koc、土-水分配系数

Kd、水力传导率等)主要基于欧美实验数据,难以反

映我国典型土壤(如黄土、红壤)在结构、矿物组成

和水文条件方面的差异.例如,黄土区土壤孔隙度

大、渗透性强,污染物迁移性高;而红壤区富含铁铝

氧化物,污染物吸附能力强,这些地域差异将显著影

响污染物在土-水系统中的迁移行为
[114]

.为提升模

型参数的本地适应性,需在不同区域建立田间试验

平台,开展土柱实验、现场渗透与吸附试验、稳定同

位素示踪等研究,获取代表性迁移参数,构建覆盖多

种土壤类型的本地迁移参数数据库.同时,应建立统

一的参数测定标准方法,确保各区域获得的参数具

有可比性和可靠性,为模型精细化与本土化提供有

力支撑. 

再次,毒性参数缺失制约了健康风险评估的准

确性.欧美国家相继建立了如 IRIS､RAIS､HHBPs､

ChemSpider 及 PubChem 等等毒性数据库
[115–118]

,为

环境健康研究和政策制定提供了重要支撑.然而,我

国目前可用的毒性数据库(如中科院上海有机所的

环境化学毒性防治数据库､药物在线平台的化学物

质数据库,以及由中科院南京土壤所和生态环境部

南京环科所开发的电子表格工具)虽然是国内较具

代表性的公益性数据库资源,但基础数据仍大量依

赖国外资料,缺乏针对本土生态系统和人群的毒性

参数校准
[118]

.尤其是本土代表性物种的生态毒性数

据和暴露剂量-反应关系极为稀缺,严重限制了风险

评估的科学性和现实适用性.因此,有必要加强面向

本土生态系统和人群的毒性参数研究.例如,开展本

土代表物种的生态毒理试验和人群暴露剂量-反应

关系研究,并制定适用于我国环境的毒性参数测定

标准.通过将这些数据充实到国内数据库,并对国外

数据进行本土化校准,可逐步建立完善的本土毒性

参数数据库,从而提高风险评估的科学性和现实适

用性. 

4.3  一体化风险评估平台集成开发 

目前,我国土壤-地下水耦合模型在污染场地环

境管理中的应用效果有限,关键问题在于模型技术体

系与实际管理流程之间缺乏有效衔接.自 2017 年起,

我国启动了重点行业企业用地的土壤污染状况调查,

并陆续出台了《在产企业地块风险筛查与风险分级

技术规定(试行)》与《关闭搬迁企业地块风险筛查与

风险分级技术规定(试行)》
[5]
.上述政策文件明确提出

以“污染源-迁移路径-暴露受体”为主线的全过程

分析框架,强调风险评估应覆盖污染物的产生、迁移

过程以及对人体健康或生态环境的影响,从而据此确

定风险等级与管理优先级.这一政策导向不仅提出了

对全过程耦合分析的技术要求,也为模型平台的标准

化输出和监管对接提供了制度支撑. 

在此背景下,亟需构建一个集“污染识别-迁移

模拟-风险评估”于一体的综合评估平台,推动模型
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工具从科研阶段向管理支撑系统的系统化转型(图

4).平台应首先以场地历史资料解析、典型工业工艺

链分析及新污染物名录比对为基础,识别潜在污染

物种类、排放源位置及释放强度;同时,调用新污染

物数据库提取其理化性质与环境行为参数,为过程

建模提供数据支持.在迁移过程建模方面,平台需集

成多相流模拟、地下水水动力学建模、溶质迁移及

地球化学反应耦合模块,实现对非饱和带与饱和带

中污染物迁移与转化过程的动态模拟,全面考虑吸

附-解吸、氧化还原、沉淀-溶解等关键控制机制.

在风险评估环节,平台应基于模拟结果中污染物的

浓度分布及其时空演变特征,结合多种暴露路径与

生物响应参数,定量评估不同受体(如居民、农作物、

水生生物等)在多种典型情境下的暴露剂量与健康

风险,实现对致癌性、非致癌性及生态计算结果与国

家及地方的土壤环境质量标准、风险筛查值及阈值

进行比对,判定地块的风险等级,并输出格式统一、

内容标准化的评估报告与管理建议,确保评估成果

能够直接服务于风险筛查、地块分类、修复优先排

序等管理流程,助力我国新污染物暴露评估体系朝

“科学-技术-政策”三位一体融合发展方向迈进. 
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