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我国“水中优先控制有机物”对地下水污染的预警性研究
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摘要：为防止地下水有机污染，在缺乏数据或测定难度大的情况下，采用理论方法对有机物的淋溶迁移性进

行研究，对地下水污染的预警性研究具有一定的指导意义。针对我国“水中优先控制污染物黑名单”中的 "K
种有机毒物，从有机物本身的性质入手，利用美国环境保护局的有机物结构 L 活性估算软件（)/0 +M>GA
2:N!$），计算了它们在土壤中的半衰期（!""$）和有机碳吸附系数（#3F），并计算了各有机物的地下水污染指

数（$）。分析表明，#3F对淋溶迁移性的贡献比 !""$要大，$ 与 #3F有着较好的相关性，而与化合物的其他性

质（如辛醇 L水分配系数 #3O、溶解度 % 等）的相关性不明显。
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随着工农业的发展和人们生活水平的提高，对

地下水的需求量越来越大，而且对水质也有了更高

的要求。但是人类活动向环境中输入的有机污染物

质，如石油类、化肥和农药等，在一些地方导致了严

重的地下水有机污染。许多有机污染物对人体健康

有严重影响，具有“三致”（致癌、致畸、致突变）作用。

地下水的有机污染对地下水的供水安全已构成了严

重的威胁。因此，许多国家都对地下水土系统的有

机污染研究投入了大量的人力和物力，我国政府也

加大了地下水有机污染调查与研究的投入。中国地

质调查局在近期开展了全国地下水污染调查评价工

作，重点是对地下水的有机污染情况进行调查，已经

·$%·



取得了一些阶段性的成果。由于这项工作在我国的

开展尚处于初级阶段，对于一些检出的代表性有机

污染物在地下水土中的迁移转化规律尚不清楚。

! “水中优先控制污染物”种类

目前化学物质的种类非常庞大，仅美国化学文

摘（!"）登记的已近 #$# % &’( 种，其中有机物超过
&$)* % &’(种，这个数字还在以每天数以千计的速度
不断增长，与之相对应的是越来越多的污染物在环

境中被检出。能够通过实验手段来进行风险评价的

化学物质无疑只能占极小的比例，因此各种基于定

量 构 效 关 系 （ +,-./0/-/012 3/4,5/,42 "5/010/6
728-/09.:;0<，+3"7）原理研制的计算机估算软件成为
必要而有效的辅助手段［&］。在地下水污染调查的初

级阶段，为了更加科学地分析地下水有机污染调查的

数据，对地下水污染风险进行正确的评价，除了根据

水文地质条件估算地下水的有机污染外，如用

=7"3>?!模型［@］，还可以根据有机物本身性质来评价
它们对地下水的污染威胁以及在水土中的迁移性等。

表 ! 中国“水中优先控制污染物”中的 "#

!
!!! !
!!!

种有机毒物

编号 名 称
化学文摘

登录号
编号 名 称

化学文摘

登录号
编号 名称

化学文摘

!! !! 登录号

& 二氯甲烷 (A!’B!@ @& 多氯联苯 &##*!#*!# C& 苯并［D］萤蒽 @’(!’)!!! !! B
@ 三氯甲烷 *(!**!# @@ 苯酚 &’)!BA!@ C@ 苯并［-］芘 A’!#@!!! !! )
# 四氯化碳 A*!@#!A @# 间!甲酚 &’)!#B!C C# 茚并 &B#!#B!!! !! A
C &，@!二氯乙烷 &’(!’*!@ @C @，C!二氯酚 &@’!)#!@ CC 苯并［E;0］眊 &B&!@C!!! !! @
A &，&，&!三氯乙烷 (&!AA!* @A @，C，*!三氯酚 ))!’*!@ CA 酞酸二甲酯 &#&!&&!!! !! #
* &，&，@!三氯乙烷 (B!’’!A @* 五氯酚 )(!)*!A C* 酞酸二丁酯 )C!(C!!! !! @
( &，&，@，@!四氯乙烷 (B!#C!A @( 对!硝基酚 &’’!’@!( C( 酞酸二辛酯 &&(!)&!!! !! (
) 三氯乙烯 (B!’&!* @) 硝基苯 B)!BA!# C) 六六六 A)!)B!!! !! B
B 四氯乙烯 &@(!&)!C @B 对二硝基苯 &’’!@A!C CB 滴滴涕 A’!@B!!! !! #
&’ 三溴甲烷 (A!@A!@ #’ @，C!二硝基甲苯 &@&!&C!@ A’ 敌敌畏 *@!(#!!! !! (
&& 苯 (&!C#!@ #& 三硝基甲苯 &&)!B*!( A& 乐果 *’!A&!!! !! A
&@ 甲苯 &’)!))!# #@ 对硝基氯苯 &’’!’’!A A@ 对硫磷 A*!#)!!! !! @
&# 乙苯 &’’!C&!C ## @，C!二硝基氯苯 B(!’’!( A# 甲基对硫磷 @B)!’’!!! !! ’
&C 邻二甲苯 BA!C(!* #C 苯胺 *@!A#!# AC 除草醚 &)#*!(A!!! !! A
&A 间!二甲苯 &’)!#)!# #A 间二硝基苯胺 B(!’@!B AA 敌百虫 A@!*)!!! !! *
&* 对!二甲苯 &’*!C@!# #* 对硝基苯胺 &’’!’&!* A* 丙烯腈 &’(!&#!!! !! &
&( 氯苯 &’)!B’!( #( @，*!二氯硝基苯胺 BB!#’!B A( F!亚硝基二甲胺 *@!(A!!! !! B
&) 邻!二氯苯 BA!A’!& #) 萘 B&!@’!# A) F!亚硝基二正丙胺 *@&!*C!!! !! (
&B 对!二氯苯 &’*!C*!( #B 萤蒽 @’*!CC!!! !!’
@’ 六氯苯 &&)!(C!& C’ 苯并［G］萤蒽 @’A!BB!@

由于污染物种类繁多，不可能对每一种污染物都

制定控制标准，因而提出在众多污染物中筛选出潜在

危险大的作为优先研究和控制对象，称之为优先控制

污染物。本文将针对我国的“水中优先控制污染物”

（!;0.- <40940/6 <988,/-./: 0. H-/24）名单中 A)种有机毒
物，评价它们在土壤中的淋溶迁移性。这些有机物包

括 &’种卤代（烷，烯）烃类、*种苯系物、C 种氯代苯
类、&种多氯联苯、*种酚类、*种硝基苯、C种苯胺、(
种多环芳烃、#种酞酸酯、)种农药、&种丙烯腈和 @种
亚硝胺。它们的名称及化学文摘登录号（!"3

F,IG24）见表 &［#］。这些“水中优先控制污染物”的共
同特点是："均具毒性，与人体健康密切相关。#在
环境中有长效性，对环境和人体健康的危害具有不可

逆性。$有机氯化合物居多，且难生物降解。%在水
中含量低，一般为&E J K甚至 .E J K数量级。
对有机物淋溶迁移性进行评价，关键在于参数

的选择。对于从文献中收集来的数据往往差异很

大，导致数据差异的因素有很多，主要是环境条件的

不同。考虑到环境对有机污染物迁移和转化的影响，

在以往的研究中，由 L,:/-M:9.在 &B)B年提出的地下
水指数 !（E49,.NH-/24 ,G0O,0/6 :5942）被认为是用来描
述化学物质淋溶迁移性的最适用指数［C］，它已被主

要用于杀虫剂［A!*］和除草剂［C，(］污染的调查研究。本

研究是首次将此指数法应用于大批、多种类的有机污

染组分的地下水污染风险评价之中。

PQ? 3,0/2是由美国国家环保局（PQ"）提供的一套
基于定量构效关系（+3"7）原理研制的软件，根据物
质的化学结构进行有关性质的估算［)］。在环境化学

研究中，PQ? 3,0/2已在国外得到了广泛的应用［B!&#］，同
时也引起了我国研究人员的关注［&］。在本次研究中，

应用了 PQ? 3,0/2软件来进行有关参数的计算。

$ 有机污染物在土壤中的淋溶迁移性评估

$ R! 地下水污染指数
考虑到环境对有机污染物迁移和转化的影响，

使用地下水污染指数 ! 来表示有机污染物淋溶迁
移性的大小是合理的［&C］。计算公式如下：

! " 89E#$A’·（C % 89E&95） （&）
式中：#$A’为有机物在土壤中的半衰期（即浓度由原
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始值下降到 !"!所需要的时间），表示有机物的持
久性［#!］；"$%为土壤有机碳吸附系数，代表达到吸附

平衡时有机污染物被土壤或沉积物中有机碳吸附的

浓度与其水相浓度之比。

表 ! 有机物在土壤中的半衰期 !""#、吸附系数（$%&#%’）及地下水污染指数

!!!

$

编号 #$!" &$’"$% % 淋迁性 编号 #$!" &$’"$% %!! 淋迁性

# (")#* #)+, *)(- 高 +" ,!)!- .)!( .)-,!! 一般

. ,.)!, #)!* *)-# 高 +# #"/)-, +).( #)!"!! 低

+ #+")/* #)(/ *)/" 高 +. --).- .)*/ .),!!! 高

* (.)/+ #)(* *).* 高 ++ #"#)*, .)!( .),/!! 高

! #"*)*( #)(/ *)(- 高 +* *")-( #)(! +)-,!! 高

( ,!)+- #),+ *)#/ 高 +! /#)#( #)-, *)+*!! 高

- #"-),# .)"+ *)"# 高 +( (()/! #)-# *)#,!! 高

, ,*)/( #),+ *)#/ 高 +- ##-),* .)#! +),+!! 高

/ #"-)*" .)"+ *)"" 高 +, /")+" +).( #)**!! 低

#" !*)!+ #)!* *).( 高 +/ #+#)+" *),! 0 #),"!! 低

## ,")+! .).. +)+/ 高 *" #!-),- !)/" 0 *)#/!! 低

#. +!)#( .)*+ .)*+ 一般 *# #!-),- !)/" 0 *)#-!! 低

#+ +-)/! .)-# .)"+ 一般 *. #!-),- !)/" 0 *)#-!! 低

#* *()(( .)(! .).( 一般 *+ #-")!/ ()*+ 0 !)*.!! 低

#! *()(( .)(* .).- 一般 ** #-")!/ ()*+ 0 !)*.!! 低

#( *()(( .)(* .).- 一般 *! +")(. #)!- +)(#!! 高

#- !#)", .)*+ .)(/ 一般 *( #/)+/ +)#( #)",!! 低

#, -,)!" .)(! .)!( 一般 *- .()#- !).. 0 #)-+!! 低

#/ -,)!" .)(* .)!, 一般 *, .+!),. +)!+ #)#.!! 低

." .,")-! +)!+ #)#! 低 */ +#.)/* !)+* 0 +)+!!! 低

.# #,!)*" *)(! 0 #)*, 低 !" -+)+( #)(" *)*-!! 高

.. +")#" .)*+ .)+. 一般 !# *,)-# #)+/ *)*#!! 高

.+ +!).! .)(* .)## 一般 !. -#)*+ +).! #)+/!! 低

.* -()(# .),( .)#( 一般 !+ (!),! .)-. .)++!! 一般

.! #".)"! +)"- #),( 一般 !* #+()-" +)/" ").#!! 低

.( ."-),* +)!+ #)"/ 低 !! ##*)-+ #)-+ *)(-!! 高

.- */)/* .)*/ .)!( 一般 !( +")"! ")/. *)!!!! 高

., */),! .)., .)/. 高 !- (#)*- #)!, *)+.!! 高

./ -()"* .)+* +)#. 高 !, -.)(+ .)(/ .)*! 一般

在地下水土系统中，影响有机物衰减的主要机

制是微生物降解。有机污染物的生物降解一般取决

于以下因素：污染物本身的特性（有机物的结构，物

理化学性质）和微生物本身的特性（微生物群体的活

性）；控制反应速率的环境因素，如温度、酸碱度、湿

度、溶解氧等。

吸附作用是影响有机污染物环境行为的重要作

用之一，它使有机污染物残留于土壤和沉积物中，从

而影响其迁移性和生物毒性。吸附作用主要由有机

物本身性质和土壤特性所决定，但也受环境因素（如

温度等）的影响。

在 % 法评价中，% 值越大，淋溶迁移性越高，污
染地下水的可能性也越大，也越容易在地下水中迁

移。按 % 对淋溶迁移性分级［#*］：% 1 #), 时基本不
淋溶迁移；当 #),"%".),时，属过渡区间，有机物
可在适宜的条件下发生淋溶和迁移；当 % 2 .),时，
为高淋溶迁移性。

关于从高淋溶迁移性到非淋溶迁移性的过渡区

间，有研究人员提议 % 值的范围应大一些，在 #)! 3
+)"间较好［(］。在本文中，仍采用了原来的分级标准。

! 4! ()* +,-./ 软件
567 89:;< 是由美国国家环保局（56=）与美国

8>?公司（8@AB%9C< ><C<BA%D ?$ >E$AB;:$F）联合开发的
有机物结构 活性估算软件［,］。该软件可以对生物

降解、光降解及水解反应速率常数、正辛醇 G水分配
系数（"$H）、生物浓缩系数、亨利常数（&）、熔沸点、
饱和蒸气压、有机碳吸附系数（"$%）及毒性指标等性

质参数进行估算。

在 567 89:;<软件中，可以用 I:$J:F［#(］模块来计
算有机物在土壤中的半衰期。在地表水中，有机物

的降解主要是好氧生物降解，在土壤中，好氧生物降

解和水解作用都可能发生，在沉积物中，厌氧生物降

解是一个主要的降解过程。在 567 89:;<中，有机物
在不同介质中半衰期的系数比缺省值为：水 K土壤 K
沉积物 L #K. K/。
由于条件的不同，实验中取得的 "$%具有很大

的差异性，因此美国国家环保局提议应用由 M<@&BF
等提出的“官能团作用模型”（ ’A$9EN%$F;A:O9;:$F
P$Q<&）来计算 "$%

［#-］。在 567 89:;< 软件中，可以用
’("$%
［#,］模块来计算 "$%。

! 40 结果与讨论
由 567 89:;<软件和式（#）计算的 #$!"、&$’"$%、%

结果见表 .。从 % 的分级来看，!, 种有机物中：有
.!种有机物（占总数的 *+!）的 % 值大于 .),，即具
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有高度的淋溶迁移性；有 !" 种有机物的 ! 值小于
!#$，即淋溶迁移性低；有 !% 种有机物的 ! 值介于
!#$和 &#$之间，它们的淋溶迁移性一般。
通过分析 ! 与有机物在土壤中的半衰期

（’()"#*+）、有机碳吸附系数（’()$(,）、正辛醇 %水分配
系数（’()$(-）和溶解度（’()&）的相互关系（图 !），可以
看出，! 与 ’()"#*+、’()$(-与 ’()& 的相关性很差，而
与 ’()$(,的相关性很好，相关系数 ’&为 +#.$!。

图 ! !与有机物在土壤中的半衰期（"#$"#%&）、有机碳

吸附系数（"#$$#’）、正辛醇 %水分配系数（"#$$#(）、

溶解度（"#$&）的相互关系

土壤中 ! 与 ’()$(,的关系可用式（&）表示：
! ( ) !#.*’()$(, * "#*" （&）

此关系式说明，对于本次研究的 *$种有机物，
决定它们在土壤中淋溶和迁移的主要因素是吸附作

用。可以利用式（&）较为准确地估算 !。
在沉积物中，由于有机物的半衰期加长，从 !

的分级来看（如图 &（/）所示），*$种有机物中，有 0+
种有机物（占总数的 %.+）的 ! 值大于 &#$，即具有
高度的淋溶迁移性，它们会对含水层造成较大范围

的污染；有 !0 种有机物（表 ! 中编号为 &+、&!、&%、
1.、0+、0!、0&、01、00、0%、0"、0$、0.和 *0）的 ! 值小于
!#$，即淋溶迁移性低，这主要由于它们的吸附系数
高的原因；有 0 种有机物（表 ! 中编号为 &*、1!、1$
和 *&）的 ! 值在前两者之间，它们的迁移性也处于
两者之间。

在沉积物中，计算的 ! 与有机物半衰期
（’()"#*+）（如图 &（/）所示）、正辛醇 %水分配系数
（’()$(-）和溶解度（’()&）的相关性不好，而与 ’()$(,

的相关性很好（图 &（2）所示），相关系数 ’& 为

+#.$.。这与在土壤中的情况相一致。

图 ) !与有机物在沉积物中的半衰期（"#$"#%&）、

有机碳吸附系数（"#$$#’）相互关系

沉积物中 ! 与 ’()$(,的关系可用式（1）表示：
! ( ) &#%!’()$(, * !+#!$ （1）

通过上述计算可以发现，一旦有机物进入到地

下水系统（沉积物）中，由于它们的降解速度减缓，半

衰期加长，它们的迁移距离就会加大，就会对更大范

围的地下水造成污染。

在进行地下水污染调查评价的实际工作中，应

当注意的是 ! 值只是依据有机物本身性质计算的
值，实际的地下水污染风险也受其他因素影响，如农

药的使用情况、气候条件和土壤性质及地下水动力

条件等［*］。

) ,* 对今后地下水有机污染调查评价的指导意义
对某区域地下水进行有机物污染调查评价时，

利用地下水污染指数法，可以首先从理论上对有机

物进行污染风险评价，了解它们对地下水污染的可

能性，并推测有机物在地下水土系统中的大致分布。

在地下水有机污染调查评价中，! 值高的有机物容
易被淋溶到地下水中，且在地下水中易迁移，应对它

们多加注意。对于 ! 值低的有机污染物，也不能忽
视。因为它们在条件适宜的情况下，也会到达地下

水体而引起污染。对低淋溶迁移性有机物的调查，

要注意它们在研究区的使用历史，由于其在土壤中

的吸附性强，可能会在多年以后才能在地下水中检

测到。例如，一些地区在禁用了某种农药多年后，仍

然在地下水中监测到了该物质的污染，而这正是土

壤中的有机物经过多年淋溶后才达到地下水体的。

由于土壤一般对该类物质的吸附性强，且微生物难

以降解它们，因此土壤向水中释放该有机物是一个

缓慢而长期的过程。

+ 结论与建议

,- 利用地下水污染指数法对 *$种有机污染物
评价结果表明，其中多数具有高淋溶和迁移性，会对

含水层造成较大范围的污染。为了更加准确地评价

和防止特定地区的地下水的有机污染，还应了解当

·1.·



地的水文地质条件和主要环境影响因子。

!" 对于所研究的污染物，它们的地下水污染指
数 ! 与其 "!"有着很好的相关性，在土壤中的关系

式为：! # $ %&’()!*"!" + ,&(,，在沉积物中的关系式
为 ! # $ -&.%)!*"!" + %/&%0。这为评价地下水中主
要有机污染物的污染指数（淋溶迁移性）提供了一个

简易方法。

#" 环境保护是我国的一项基本国策，但随着工
农业技术的发展，向环境排放的污染物与日俱增。

科学研究进一步表明，一些有毒污染物往往难于降

解，并具有生物积累性和三致（致癌、致畸、致突变）

作用或慢性毒性，有的通过迁移、转化、富集，浓度水

平可提高数倍甚至上百倍，对环境和人体健康是一

种潜在威胁。建议“水中优先控制有机毒物”增加

相关项目，这对有效开展保护地下水资源意义十分

重大。
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·简讯·

第二届中国环境社会学学术研讨会将于 -//’年 Q月在河海大学举行

为了促进社会学界对环境问题的关注，加强环境社会学者之间的交流，培育中国环境社会学学科，中国社会

学会人口与环境社会学专业委员会、河海大学社会学系、河海大学中国移民研究中心、中国人民大学社会学理论

与方法研究中心、和中央民族大学民族学与社会学学院联合，以“水·环境与和谐社会建设”为主题，将于 -//’年 Q
月 -( e -.日在南京联合举办“第二届中国环境社会学学术研讨会”。会议研讨内容包括：人 水和谐机制；水污染、
人类健康与社会安全；全球气候变化、海洋与人类；森林、水土保持与社区管理；草原沙化与草原保护；环境移民与

环境政策；环境风险与环境管理；环境社会学理论与方法。本次会议将邀请国内环境社会学及相关领域的著名学

者作大会主题报告并参与论坛讨论。欲参加会议者请与河海大学社会学系联系（6cG>B)：A!"B!)!*Ff MMJ1 <DJ1 "C；
EM>C*MJXB>!fMMJ1 <DJ1 "C，电话：/-(!03,0,/%.） （本刊编辑部供稿）
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