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摘要：建立了描述场址区碳酸盐岩含水层中 79:污染运移的数学模型，并且假定水流呈稳定态而
溶质运移则呈非稳定态 (数值模拟结果基本满意 (参数的敏感性分析表明，溶解相及吸附相溶质一
阶反应速率常数值的变化对于溶质运移有着敏感的影响 (由此可见，场址地质环境下含水层中 79:
污染物的生物降解作用是存在的 (
关键词：碳酸盐岩含水层；79:运移；数值模拟
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近年来，应用计算机模拟方法求解含水层中的溶质运移问题已经取得了很大的进展［! > ’］(其最明显的优
点就是通过建模、模型的拟合以及参数的敏感性分析等技术手段，相对容易地确定了有关参数的值 (而这些
参数的值即使投入很大的人力物力在野外往往也是难以确定的 (显然，经过拟合的模型可用于模拟和预报含
水层中污染羽状体的运移 (
本文根据场址区具体的地质环境条件［&］、在作必要概化的基础上，建立了描述碳酸盐岩含水层中三氯乙

烯（简称 79:）污染物运移的数学模型，并应用 ?@A软件包进行求解，取得了比较满意的结果 (

$ 概 念 模 型
上部 B/3C ?+334碳酸盐岩层是场址区受到 79:污染的主要含水层 (由于上覆弱透水层的存在，该含水层

具有承压性 (区域地下水流自西向东，梯度平缓，场址区尤其如此，约 D E !%F & (此外，在采取抽出处理措施之
前，场址区各观测孔之间所测的上述含水层的测压水头差一般在 %G! > %G& H之间 (可见，该碳酸盐岩含水层
的水力传导性良好，此由钻孔资料（即裂隙出现的高频度、低 5I-值以及测井的异常反映等）及场址抽水试
验资料得以证实 (
考虑到现有观测资料的不足和局限性，在建模时作如下假设：（+）场址区 79:污染含水层的水力传导性

具有均质、各向异性；（1）地下水流呈稳定态；（J）含水层中的溶质运移呈非稳定态，但对流场的性态并不产生
影响（即稀浓度溶液）(
在确定模拟区范围的时候，考虑了如下因素：（+）抽水试验及随后采取的抽出处理措施可能产生的对于

边界条件的影响；（1）现有地下水动态观测网的分布；（J）79:污染羽状体的分布 (因此，将模拟区定为 6<GD$
KH$，而明显大于场址区（!’ KH$），如图 !所示 (

% 数 学 模 型
描述含水层中 79:运移的数学模型由两部分构成 !
&’ 地下水流模型
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图 ! 模拟区及其边界条件
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研究区的边界条件：
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式中：%&’———渗透系数［$%& !］；!———测压水头
［$］；(———源、汇点处单位体积中的水流通量
［%& !］；$———正交于第二类边界的外法线方向 )

3% 溶质运移模型
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边界及初始条件为

+（"，3，4，,）# +#（"，3，4） 在$上，, # #
+（"，3，4，,）# +#（"，3，4） 在%!上，, # }#

（(）
式中：*———阻滞因子；+———地下水中呈溶解相的污染物浓度［)$& ’］；,———时间［%］；"&———坐标系中距原

点的距离［$］；-&’———水动力弥散系数［$"%& !］；/&———地下水渗透速度［$%& !］；+1———源、汇点处溶液的浓

度［)$& ’］；!———含水介质的空隙度；"———衰减常数，数值上有" * +,"
,! 5"
；#2———含水介质的密度［)$& ’］；

"+———吸附于固相介质的污染物浓度［%& !］；$———模拟区；%!———浓度边界 )
各向同性介质的水动力弥散系数可定义为［-］

-&’ #（&6 .&7）
/&/’

8 / 8 0&7 8 / 8’&’ 0 -$’&’ （ &’ # !，"，’） （-）

式中：&6———纵向弥散度［$］；&7———横向弥散度［$］；/&，/’———流速矢量的分量［$%& !］；-$———有效扩散系

数［$"%& !］；. / . *（/"
!! / /"

"" / /"
’’）

! 5"———流速矢量大小［$%& !］；’&’———012,34531 63+78，在数值上有

’&’ #
! & # ’
# & %

{ ’
必须指出，由式（-）定义的水动力弥散张量只适合于各向同性介质，而不适合于各向异性介质 )然而，在

野外条件下是不可能获得 -个独立的弥散系数值 )因此，一般假定，适合于各向同性介质的弥散系数也适合
于各向异性介质［9］)

:;3,<［=］用 "个横向弥散度即水平向横向弥散度（&79）及垂向横向弥散度（&7/）来代替式（-）中的&7，其

表达式

-"" #&6
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8 / 8 0&79
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3

8 / 8 0&7/
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8 / 8 0 -$ -33 #&6
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8 / 8 0&79
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"
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8 / 8 0 -$
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8 / 8 0 -$ -"3 # -3" #（&6 .&79）
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8 / 8

-"4 # -4" #（&6 .&79）
/"/4

8 / 8 -34 # -43 #（&6 .&79）
/3/4

8 /













8

（9）

若&79与&7/相等，则式（9）与式（-）相同 )
式（!）>（(）就构成了描述场址区碳酸盐岩含水层中 %?@污染物运移的数学模型 )

5 模型的有效性检验
这里选用美国 A)B［C］（A12D,6E8731 )263+F,< BGH73I）软件包求解上述数学模型 )该软件包由一系列源程序
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构成，如 !"#$%"&，!’(#等 )!"#$%"&软件用于求解三维饱和水流问题，而 !’(#软件则用于模拟溶质运
移问题 !在水流计算中采用强隐式差分法（*+,）求解流场中水头的分布，而在溶质运移模拟中，根据各个结点
的流速值采用修正特征法（!!"-）求解控制方程 !
溶质的吸附作用在模型中用阻滞因子 " 表示，并以两个吸附平衡常数（!.，!/）来模拟 !此外，以参数

（!(，!0）来模拟含水层中 ’-1污染物可能的生物降解作用，!(为溶解相溶质的一阶不可逆反应速率常数，!0

则为吸附相溶质的一阶不可逆反应速率常数 !
采用均匀网格法将研究区进行剖分 !此剖分法的优点就是便于将取样点处的污染物浓度加以内插，并使

二维网格与三维网格相匹配 !并且假定，网格的排列方向与含水层介质的主渗透方向相一致 !这样，得到网格
单元为 .2/3个，结点数为 (0/4个，如图 .所示 !
考虑到对场址区污染含水层已经采取了抽出处理措施，因此对模型的有效性检验主要结合对实际流场

的模拟来进行 !模拟时段为 .年，即从 .550年 ..月至 .556年 .4月，其间位于污染源位置（图 .）的 (口抽水
井（1. 7 1(）在工作（表 .）!

表 ! 抽水量统计
"#$%& ! ’()*+,-#.&( &/.(#0.1)+ (#.&2 #. -&%%2

抽水井
位置 #8

$ %
抽水量

#（8(·9: .）

1. 0424 ((.6 /(0. !00
1/ /606 /.24 .5.3 !43
1( /234 (406 335 !5/

图 3 场址水头拟合曲线
41563 7&#, 218*%#.1)+ 0*(9&

表 3 模型拟合过程中有关参数及其取值范围
"#$%& 3 :#+5&2 ); <#(#8&.&( 9#%*&2 *2&, 1+ .(#+2<)(. 8),&% 0#%1$(#.1)+

参 数 数 值

导水系数 #（8/·9: .） /644 7 .6..2
各向异性因子 4 !. 7 . !4
有效空隙度 4 !. 7 4 !/6
含水介质密度 #（;<·8: (） /644
有效扩散系数 #（8/·9: .） = !/5 > .4 : 6

’-1背景浓度 #（!<·%
: .） 4

纵向弥散度"&，’ .4 7 (4
垂向横向弥散度与纵向弥散度之比 4 !6 7 . !4
水平向横向弥散度与纵向弥散度之比 4 !6 7 . !4
第一类吸附常数!. 4 !. 7 4 !.6
第二类吸附常数!/ 4 !4. 7 4 !4.6
溶解相溶质一阶反应速率常数!( 4 !44. 7 4 !4.6
吸附相溶质一阶反应速率常数!0 4 !4. 7 4 !44(

表 = 不同时段的质量平衡检查
"#$%& = >#22 $#%#+0& #. ,1;;&(&+. 2.&<2

时段 # 9 "( ?@

（ > .4./）
"(ABC

（ > .4./）
"( ?@ :"(ABD

（ > .45）
误差 # )

(4 4 !603633 : 4 !600(54 0 !.53/(2 4 !=23
.3/ !6 / !=..5=3 : / !=4(345 3 !.235(. 4 !(4/
(26 0 !(54553 : 0 !(3/2== 3 !(/45=6 4 !.=4
=(4 2 !43//=2 : 2 !4=0652 = !234/56 4 !./2
.024 2 !53=333 : 2 !5=53.3 3 !4=4(26 4 !..2

采用试错法（ CD?EFGE@9GHDDAD）对所建模
型进行调试，有关参数及其取值范围见表

/ !调试过程表明，含水层的导水性变化对
流场有着敏感的影响 !通过对计算水头值
与实测值之间的平均误差（(*）以及平均
绝对误差（(+*）的判定，确定场址区碳酸
盐岩含水层的导水系数拟合值为 ( /04
8/ I 9，此大于区域地质报告的建议值［5］，但
低于场地的抽水试验值 !此可归之于含水
层介质的具有趋势性的非均质变化［.4］!有
关水头拟合曲线见图 /，而 ’-1拟合曲线
见图 ( !
此外，在每一个溶质运移模拟时段进

行了有关质量平衡的计算，用百分比误差

（*""）表示：

*"" ,
（"( ?@ -"(ABC）

"( ?@ ."(ABC / 4J6 / .44)

（=）
式中："( ?@———流入地下水流系统的、以

及源于储存释放的总的质量；"(ABC———流

出地下水流系统的、以及源于储存累积的

总的质量 !一般来说，质量平衡误差大小是
模型有效性与否的一个重要标志，即若模型是有效的，其质量平衡误差值应该比较小 !表 (反映出，本文所建
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的 !"#运移模型是有效的，所采用的数值法是可行的 !

图 ! "#$污染的浓度拟合曲线
%&’(! "#$ )&*+,-.&/0 1+234

5 参数的敏感性分析
为检验所建模型对于输入不同参数值的反应程

度，进行了若干水流参数及溶质运移参数的敏感性分

析 !这里主要对有关描述 !"#生物降解作用的 $个参
数!% &!$作分析 !结果（图 $及表 $）表明：（’）溶质吸
附常数!%，!( 值的变化对于溶质运移性状的影响比

较敏感；（)）溶解相溶质一阶反应速率常数!* 及吸附

相溶质一阶反应速率常数!$ 值的变化对于溶质运移

性状的影响最为敏感 !可见，场址区含水层中 !"#污
染物的生物降解作用确是存在的，水样中某些过渡型

化合物（如二氯乙烯，+"#）的被检出即是佐证 !

6 模型的应用
应用本文所建模型模拟 !"#污染物运移的时段

始于 %,,$年 %%月，此与开始实施抽出处理措施的时
间相对应 !并且假定，在模拟时段内 !"#污染源不再
存在，即场址区含水层不再受到进一步的污染，此与

实际的情形一致 !

图 5 "#$生物降解作用参数的敏感性分析
%&’(5 740)&.&3&.8 -0-,8)&) /9 "#$ :&/;4’2-;-.&/0 <-2-*4.42)

表 5 敏感性分析的若干算例及参数值

"-:,4 5 74342-, 1-)4) 9/2 )40)&.&3&.8 -0-,8)&)

算例 % ( * $ - . / 0

!% 1 !%1 1 !%1 1 !%1 1 !%- 1 !%1 1 !%1 1 !%1 1 !%1
!( 1 !1%1 1 !1%1 1 !1%1 1 !1%- 1 !1%- 1 !1%- 1 !1%- 1 !1%-
!* 1 !11% 1 !1%1 1 !1%- 1 !1%1 1 !1%1 1 !1%1 1 !1%1 1 !1%1
!$ 1 !111% 1 !11%1 1 !11%- 1 !11%1 1 !11%- 1 !11(1 1 !11(- 1 !11*1

在求解溶质运移模型时，需要输入相关的参数如表 (所示，但模拟区常水头边界及诸如导水系数一类的
水流参数保持不变 !此外，!"#的初始浓度亦由各实测点浓度经过线性插值得到的浓度分布图（图 -）替代其
背景浓度 !
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应用经过有效性检验的模型可以模拟含水层中 !"#污染物浓度的依时性变化，部分成果见图 $ !该图反
映出，在实施去污措施的条件下，含水层中 !"#污染物羽状体的侧向分布范围以及羽状体内污染物的浓度
均呈减小的趋势 !由此表明，在场址区对污染含水层采取抽出处理措施是有效的 !有关对该去污措施的进一
步评价将另文发表 !

图 ! 不同时段 "#$污染羽状体的变化
%&’(! )*+,- ./ "#$ 0.123,&1312 32 4&//-5-12 2&,-

图 6 "#$初始浓度分布
%&’(6 7&825&9+2&.1 ./ "#$ 0.10-12532&.1 32 2:- 9-’&11&1’ ./ 8&,+*32&.1

! 结 语

3( 本文提出了基于概念模型之上的描述碳酸盐岩含水层中 !"#运移的数学模型，并用有限差分法求
解，结果基本满意 !

9( 采用试错法进行模型调试，并输入不同的!%（溶解相溶质一阶反应速率常数）及!&（吸附相溶质一阶

反应速率常数）参数以模拟 !"#的生物降解作用 !参数的敏感性分析表明，这两个参数值的改变对于溶质运
移性状有着相当敏感的影响，此标志着场址区含水层中 !"#污染物的生物降解作用是存在的 !

0( 总的来看，数值模拟结果是满意的，但模拟值与实测值之间的误差还是存在的 !究其原因有三：一是
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在于数值法本身，如观测井的实际位置大多不是位于有限差分网格单元的中心，而模型只能计算位于网格单

元中心的结点处的浓度值；二是模拟时段（一年）内，!口抽水井并非每天都在进行工作，而有 "个星期的时
间停止抽水（因严寒的气候），此使流场有所变化；三是 #$%的生物降解作用是复杂的，不一定遵循模型假定
的一阶反应速率而进行 !因此，一定地质环境下 #$%生物降解作用的机理研究仍是一个值得探讨的课题 !
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E&第 GF卷第 !期 宋汉周等 #$%运移的计算机模拟




