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基于有限体积法的土壤重金属污染物运移模拟
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摘　 　 　 要: 针对重金属污染物在土壤中的运移扩散问题ꎬ采用有限体积法对二维稳态水流中污染物运移的

基本方程进行离散ꎬ获得污染物在饱和土壤中运移的有限体积法计算模型. 运用 Ｍａｔｌａｂ 模拟不同条件下重金

属污染物运移的动态过程ꎬ研究污染物运移规律. 研究表明ꎬ当污染源始终存在时ꎬ随着时间的推移ꎬ质量浓度

等值线近似由中心抛物线形渐变为外围椭圆形ꎬ水平向和竖直向浓度均不断减小ꎻ当污染源存在 １０ 天后移除

时ꎬ随着时间的推移ꎬ质量浓度等值线呈椭圆形ꎬ污染范围逐渐变大ꎬ浓度不断减小ꎬ椭圆中心处浓度最大.
关　 键　 词: 饱和土壤ꎻ重金属污染物ꎻ运移ꎻ有限体积法ꎻ数值模拟
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　 　 随着对环境保护的关注ꎬ土壤重金属污染日

益受到重视. 因重金属元素不能在环境中自然降

解ꎬ会严重威胁生态环境. 重金属污染物在对流与

扩散共同作用下随水分运动是其迁移的主要途

径[１]ꎬ研究土壤中重金属运移规律意义重大ꎬ可
为土壤重金属污染防治提供参考与帮助. 有限体

积法在溶质运移研究方面优势明显[２ － ４]ꎬ可在计

算精度、计算效率、数值稳定性及收敛性方面达到

协调统一. 章少辉等[５] 借助有限体积法实现了无

条件稳定性下对沟灌地表水流与溶质运动所有物

理过程的动力学耦合模拟ꎬ并验证了模型的优良

拟合度. Ｙｏｓｈｉｏｋａ 等[６] 基于有限体积法研究开放



　 　

通道网路中的溶质传输现象ꎬ结果表明细胞顶点

有限体积方案对于开放通道网路中的溶质转运问

题的数值分析是准确、稳定和通用的. Ｈｕａｎｇ 等[７]

利用有限体积法导出多孔介质的溶质运输离散方

程ꎬ基于 ＦＶＭ 的模型可有效地应用于裂隙岩体

中溶质运输的模拟.
本文针对二维稳态水流环境采用有限体积法

离散重金属污染物运移的基本方程ꎬ获取重金属

污染物在饱和土壤中的有限体积法数值模型ꎬ运
用 Ｍａｔｌａｂ 语言模拟重金属污染物运移的动态过

程ꎬ清晰地再现不同时间、不同条件下的重金属污

染物运移规律.

１　 数学模型

土壤中重金属污染物与水分的运移息息相

关ꎬ通常是从地表进入非饱和带土壤并沿非饱和

带运 移ꎬ 其 运 移 的 二 维 对 流 － 扩 散 基 本

方程[８ － １０]:
∂(θＣ)

∂ｔ ＝ ∂
∂ｘ θＤｓｈ(θ)

∂Ｃ
∂ｘ[ ] ＋

∂
∂ｙ θＤｓｈ(θ)

∂Ｃ
∂ｙ[ ] － ∂(ｑＣ)

∂ｘ － ∂(ｑＣ)
∂ｙ . (１)

式中:Ｃ 表示土壤中重金属污染物浓度ꎻθ 表示土

壤的体积含水率ꎻＤｓｈ表示水动力弥散系数ꎻｑ 表

示土壤中水流通量ꎬ可采用 ｑ ＝ ｖθꎬｖ 表示土壤平

均孔隙流速. 式(１)未考虑土壤的吸附作用及重

金属污染物本身的化学衰变等影响因素ꎬ若将土

壤的吸附作用考虑在内ꎬ则式(１)变为

ρｂ
∂Ｓ
∂ｔ

∂(θＣ)
∂ｔ ＝ ∂

∂ｘ θＤｓｈ(θ)
∂Ｃ
∂ｘ[ ] ＋

∂
∂ｙ θＤｓｈ(θ)

∂Ｃ
∂ｙ[ ] － ∂(ｑＣ)

∂ｘ － ∂(ｑＣ)
∂ｙ . (２)

式中:ρｂ 表示土壤质量密度ꎻＳ 表示单位质量土壤

所吸附污染物量. 采用 Ｈｅｎｒｙ 模型描述吸附作用:
Ｓ ＝ ＫｄＣ . (３)

式中ꎬＫｄ 表示分配系数ꎬ当分配系数越大时ꎬ表现

为重金属污染物越容易被吸附. 将式(３)代入整

理后ꎬ式(２)变为

∂(θ ＋ ρｂＫｄ)Ｃ
∂ｔ ＝ ∂

∂ｘ θＤｓｈ(θ)
∂Ｃ
∂ｘ[ ] ＋

∂
∂ｙ θＤｓｈ(θ)

∂Ｃ
∂ｙ[ ] － ∂(ｑＣ)

∂ｘ － ∂(ｑＣ)
∂ｙ . (４)

易知ꎬ二维稳态水流中重金属污染物运移的

基本方程:

１ ＋
ρｂＫｄ

θ
æ

è
ç

ö

ø
÷
∂Ｃ
∂ｔ ＝ ∂

∂ｘ Ｄｘ
∂Ｃ
∂ｘ[ ] ＋ ∂

∂ｙ Ｄｙ
∂Ｃ
∂ｙ[ ] －

ｖｘ
∂Ｃ
∂ｘ － ｖｙ

∂Ｃ
∂ｙ . (５)

令 Ｒｄ ＝ １ ＋
ρｂＫｄ

θ ꎬ则式(５)变为

Ｒｄ
∂Ｃ
∂ｔ ＝ ∂

∂ｘ Ｄｘ
∂Ｃ
∂ｘ[ ] ＋ ∂

∂ｙ Ｄｙ
∂Ｃ
∂ｙ[ ] － ｖｘ

∂Ｃ
∂ｘ －

ｖｙ
∂Ｃ
∂ｙ . (６)

２　 数值模型

图 １ 中 Ｐ 表示节点ꎬ相邻的东、西、南、北四

侧节点分别用 ＥꎬＷꎬＳꎬＮ 表示ꎬ同时 ＰꎬＥꎬＷꎬＳꎬＮ
也分别表示各自所对应的控制体积ꎬ如节点 Ｐ 对

应控制体积 Ｐꎬ即图 １ 中阴影部分ꎻ ｅꎬｓꎬｗꎬｎ 分别

表示控制体积的东、南、西、北四个界面ꎻΔｘꎬΔｙ
分别表示控制体积在 ｘꎬｙ 方向上的宽度ꎻｌｅꎬｌｓꎬｌｗꎬ
ｌｎ 分别表示节点 Ｐ 到相邻东、南、西、北四侧节点

的距离ꎬ详细内容如图 １ 所示.

图 １　 二维计算网格及控制体积示意图
Ｆｉｇ􀆰 １　 Ｔｗｏ￣ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ ｇｒｉｄ ａｎｄ ｃｏｎｔｒｏｌ

ｖｏｌｕｍｅ

针对图 １ 所示计算网格ꎬ对控制方程(６)在

控制体积 Ｐ 和时间段 Δｔ(从 ｔ 到 ｔ ＋ Δｔ)上积分ꎬ
采用有限体积法建立控制方程(６)在每个节点处

的离散方程(Δｘ ＝ Δｙ)ꎬ采用完全隐式将全部求解

域离散化:

∫ｔ＋Δｔ
ｔ
∫
ΔＶ
Ｒｄ

∂Ｃ
∂ｔ ｄＶｄｔ ＋ ∫ｔ＋Δｔ

ｔ
∫
ΔＶ
ｖｘ

∂Ｃ
∂ｘ ｄＶｄｔ ＋

∫ｔ＋Δｔ
ｔ
∫
ΔＶ
ｖｙ

∂Ｃ
∂ｙ ｄＶｄｔ ＝ ∫ｔ＋Δｔ

ｔ
∫
ΔＶ
Ｄｘ

∂２Ｃ
∂ｘ２ ｄＶｄｔ ＋

∫ｔ＋Δｔ
ｔ
∫
ΔＶ
Ｄｙ

∂２Ｃ
∂ｙ２ . (７)

∫ｔ＋Δｔ
ｔ
∫
ΔＶ
Ｒｄ

∂Ｃ
∂ｔ ｄＶｄｔ ＝ ∫

ΔＶ
∫ｔ＋Δｔ
ｔ

Ｒｄ
∂Ｃ
∂ｔ ｄｔｄＶ ＝

ＡＲｄ(ＣＰ － Ｃ０
Ｐ)Δｘ . (８)
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∫ｔ＋Δｔ
ｔ
∫
ΔＶ
ｖｘ

∂Ｃ
∂ｘ ｄＶｄｔ ＝ ＡｖＰ

ｘ (Ｃｅ － Ｃｗ)Δｔ . (９)

　 ∫ｔ＋Δｔ
ｔ
∫
ΔＶ
ｖｙ

∂Ｃ
∂ｙ ｄＶｄｔ ＝ ＡｖＰ

ｙ (Ｃｎ － Ｃｓ)Δｔ . (１０)

采用中心差分对 ＣｅꎬＣｗꎬＣｎꎬＣｓ 取值ꎬ得

Ｃｅ ＝
ＣＥ ＋ ＣＰ

２ ꎬＣｗ ＝
ＣＰ ＋ ＣＷ

２ ꎬ

Ｃｎ ＝
ＣＰ ＋ ＣＮ

２ ꎬＣｓ ＝
ＣＰ ＋ ＣＳ

２ . (１１)

∫ｔ＋Δｔ
ｔ
∫
ΔＶ
Ｄｘ

∂２Ｃ
∂ｘ２ ｄＶｄｔ ＝ ＡＤｘ

ＣＥ －ＣＰ

Δｘ －
ＣＰ －ＣＷ

Δｘ[ ]Δｔ.

(１２)

∫ｔ＋Δｔ
ｔ
∫
ΔＶ
Ｄｙ

∂２Ｃ
∂ｙ２ ｄＶｄｔ ＝ ＡＤｙ

ＣＮ －ＣＰ

Δｙ －
ＣＰ －ＣＳ

Δｙ[ ]Δｔ .

(１３)
整理式(８) ＋ (９) ＋ (１０) ＝ (１２) ＋ (１３)ꎬ得

Ｒｄ(ＣＰ －Ｃ０
Ｐ)Δｘ

Δｔ ＋ ｖＰｘ
(ＣＥ －ＣＷ)

２ ＋ ｖＰｙ
(ＣＮ －ＣＳ)

２ ＝

Ｄｘ
ＣＥ － ＣＰ

Δｘ －Ｄｘ
ＣＰ － ＣＷ

Δｘ ＋Ｄｙ
ＣＮ － ＣＰ

Δｙ －

Ｄｙ
ＣＰ － ＣＳ

Δｙ . (１４)

令 ｒ ＝ Δｘ２

Δｔ ꎬ整理后式(１４)变为

　 ａＷＣＷ ＋ ａＥＣＥ ＋ ａＰＣＰ ＋ ａＮＣＮ ＋ ａＳＣＳ ＝ ｂ . (１５)
式中:

ｂ ＝ ｒＲｄＣ０
Ｐꎬ

ａＷ ＝ － Ｄｘ ＋
Δｘ
２ ｖＰ

ｘ
æ

è
ç

ö

ø
÷ ꎬ

ａＥ ＝ － Ｄｘ －
Δｘ
２ ｖＰ

ｘ
æ

è
ç

ö

ø
÷ ꎬ

ａＳ ＝ － Ｄｙ ＋
Δｘ
２ ｖＰ

ｙ
æ

è
ç

ö

ø
÷ ꎬ

ａＮ ＝ － Ｄｙ －
Δｘ
２ ｖＰ

ｙ
æ

è
ç

ö

ø
÷ꎬ

ａＰ ＝ ｒＲｄ ＋ ２Ｄｘ ＋ ２Ｄｙ .

３　 模拟结果与分析

取水平距离和竖向距离均为 １００ ｍ 的饱和土

壤剖面作为研究对象ꎬ如图 ２ 所示ꎬ土壤表面有一

重金属污染源ꎬ持续向土壤中渗入质量浓度恒为

１ ｍｇ / Ｌ 的溶液ꎬ研究过程主要考虑土壤的吸附作

用. 模型中参数见表 １.
初始条件和边界条件:

Ｃ(ｘꎬｙꎬｔ) ＝ １ ｍｇ / Ｌꎬ ４５ ｍ≤ｘ≤５５ ｍꎬｙ ＝ ０ꎻ
Ｃ(ｘꎬｙ) ＝ ０ꎬ０≤ｘ≤４５ ｍꎬ５５ ｍ≤ｘ≤１００ ｍꎬ
ｙ ＝ ０ꎬｔ ＝ ０ .

图 ２　 初始研究区域示意图
Ｆｉｇ􀆰 ２　 Ｉｎｉｔｉａｌ ｓｔｕｄｙ ａｒｅａ

表 １　 模型中参数取值
Ｔａｂｌｅ １　 Ｖａｌｕｅｓ ｏｆ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｉｎ ｔｈｅ ｍｏｄｅｌ

参数 数值

土壤密度 ρｂ / (ｇ􀅰ｃｍ － ３) ２􀆰 ５
土壤含水率 θ / (ｃｍ３􀅰ｃｍ － ３) ０􀆰 ２５
分配系数 Ｋｄ / (ｃｍ３􀅰ｇ － １) ０􀆰 ０２

纵向对流速度 ｖｙ / (ｍ􀅰ｄ － １) ０􀆰 ８
横向对流速度 ｖｘ / (ｍ􀅰ｄ － １) ０􀆰 １５
纵向弥散系数 Ｄｙ / (ｍ２􀅰ｄ － １) １􀆰 ０
横向弥散系数 Ｄｘ / (ｍ２􀅰ｄ － １) ０􀆰 ５

３􀆰 １　 污染源始终存在的模拟结果及其分析

运用 Ｍａｔｌａｂ 语言编程ꎬ模拟污染源始终存在

情况下重金属污染物运移过程ꎬ分别获得第 １０
天、第 ２０ 天、第 ３０ 天时土壤中重金属污染物质量

浓度分布ꎬ详见图 ３.
图 ３ 中质量浓度等值线分布显示出污染源始

终存在时土壤中重金属污染物随时间推移的空间

分布规律. 污染物质量浓度等值线近似由中心抛

物线形渐变为外围椭圆形ꎬ水平向质量浓度近似

呈对称分布. 污染物水平运移距离随时间延长逐

渐增大ꎬ质量浓度随距离增大而逐渐减小ꎬ距源头

愈近处质量浓度越大ꎬ愈远处质量浓度越小. 污染

物竖向运移距离随时间延长逐渐增大ꎬ质量浓度

随深度增大而逐渐减小ꎬ距源头愈近处质量浓度

越大ꎬ愈远处质量浓度越小ꎻ相同时间内ꎬ重金属

污染物竖向运移距离大于水平运移距离ꎬ原因在

于污染物竖向运移时受重力作用明显.
　 　 图 ３ 中ꎬ质量浓度为 ０􀆰 ０００ １ ｍｇ / Ｌ 的前锋线

第 １０ 天时深度约为 ２９ ｍꎬ第 ２０ 天时深度约为

４３ ｍꎬ第 ３０ 天时深度约为 ５４ ｍ. 随着重金属污染物

运移距离的增大ꎬ相同时间间隔内运移距离减小ꎬ即
重金属污染物的运移速度随时间延长逐渐减小.
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图 ３　 污染源始终存在的质量浓度等值线分布图
Ｆｉｇ􀆰 ３　 Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ ｃｏｎｔｏｕｒｓ ｗｉｔｈ ａ ｃｏｎｓｔａｎｔ ｓｏｕｒｃｅ ｏｆ ｐｏｌｌｕｔｉｏｎ

(ａ)— １０ ｄꎻ (ｂ)— ２０ ｄꎻ (ｃ)— ３０ ｄ.

３􀆰 ２　 污染源存在 １０ 天的模拟结果及其分析

运用 Ｍａｔｌａｂ 语言编程ꎬ模拟污染源存在 １０
天后移走情况下重金属污染物运移过程ꎬ分别获

得从污染物渗入之日算起第 ２０ 天、第 ６０ 天、第

９０ 天时土壤中重金属污染物质量浓度分布ꎬ即污

染源消除后第 １０ 天、第 ５０ 天、第 ８０ 天的重金属

污染物质量浓度分布ꎬ详见图 ４.

图 ４　 污染源存在 １０ 天的质量浓度等值线分布图
Ｆｉｇ􀆰 ４　 Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ ｃｏｎｔｏｕｒｓ ｗｉｔｈ ｓｏｕｒｃｅ ｏｆ ｐｏｌｌｕｔｉｏｎ ｌａｓｔｉｎｇ ｆｏｒ １０ ｄａｙｓ

(ａ)— ２０ ｄꎻ (ｂ)— ６０ ｄꎻ (ｃ)— ９０ ｄ.

　 　 图 ４ 中的质量浓度等值线分布变化显示出污

染源存在 １０ 天后移走时土壤中重金属污染物随

时间推移的空间分布规律. 污染物质量浓度等值

线呈椭圆形ꎬ且中心浓度大ꎬ外围浓度小ꎻ水平向

和竖直向浓度分别近似以椭圆长轴和短轴呈对称

分布ꎬ椭圆中心处浓度最大ꎬ随时间增加同时刻浓

度最大值逐渐下移ꎬ中心点浓度不断减小. 第 ２０
天时ꎬ浓度最大值位于深约 １０ ｍ 处ꎻ第 ６０ 天时ꎬ
浓度最大值位于深约 ３８ ｍ 处ꎻ第 ９０ 天时ꎬ浓度最

大值位于深约 ５９ ｍ 处ꎻ竖直向均出现两个梯度方

向ꎬ分别为从椭圆中心到中心上层和从椭圆中心

到中心下层. 由于土壤表层失去重金属污染物补

给ꎬ随着污染物的扩散运移ꎬ椭圆中心上层土壤污

染物浓度逐渐减小ꎻ由于椭圆中心上层土壤污染

物向下补给ꎬ使得椭圆中心处土壤在一定时间内

减少程度相对较小ꎬ而且存在同时刻浓度极值ꎻ椭
圆中心下层土壤污染物浓度随竖向深度增加逐渐

减小.
图 ４ 中ꎬ质量浓度为 ０􀆰 ０００ １ ｍｇ / Ｌ 的前锋线

第 ２０ 天时水平向最大宽度约为 ４１ ｍꎬ深度约为

４３ ｍꎻ第 ６０ 天时水平向最大宽度约为 ５９ ｍꎬ深度

约为 ８６ ｍꎻ第 ９０ 天时水平向最大宽度约为 ７１ ｍꎬ
深度超过 １００ ｍ. 由图 ４ａ 到图 ４ｃꎬ污染范围逐渐

扩大ꎬ而浓度分布不断减小. 经过足够长的时间之

后ꎬ土壤中重金属污染物质量浓度可减小为零ꎻ但
是ꎬ浓度为零并不意味着重金属污染物消失ꎬ而是
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由于土壤的吸附作用使重金属污染物转存于土壤

固相中ꎬ因而土壤液相中重金属污染物质量浓度

变为零ꎬ阻止了重金属污染物的运移扩散ꎬ避免了

更大范围的污染.

４　 结　 　 论

１) 重金属污染源始终存在ꎬ随时间的推移土

壤中重金属污染物质量浓度等值线近似由中心抛

物线形渐变为外围椭圆形ꎬ水平和竖直方向上运

移范围均不断扩大ꎬ竖直向运移速度高于水平向

运移速度ꎻ水平向浓度由中心向两侧不断减小ꎬ竖
直向浓度由表层向深层不断减小.

２) 重金属污染源存在 １０ 天后移走ꎬ随时间

的推移土壤中重金属污染物质量浓度等值线呈椭

圆形ꎬ中心浓度大ꎬ外围浓度小ꎻ同时刻浓度最大

值不断下移ꎬ污染范围不断扩大ꎬ水平向和竖直向

浓度均不断减小且近似呈轴对称分布ꎬ土壤污染

程度逐渐降低.
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共混过程ꎬ其可在简单搅拌下与沥青形成均匀的

共混体系. 微观上 ＮＳＦ 可均匀分散于沥青基体中

而无结团现象ꎬ从而为发挥 ＮＳＦ 增强作用奠定了

基础.
３) ＮＳＦ 掺入后ꎬ沥青体系的热力学性质发生

了较大的变化ꎬ其玻璃态转化温度明显降低ꎬ由高

弹态向黏流态转化的温度区间也明显增大ꎬ使得

ＮＳＦ 改性沥青体系具有优良的热力学特性ꎬ进而

使其具有较为理想的高温、低温和感温性能.
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