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摘　要　可溶性化学物质在土壤中的运移和分布一般可以反映出多孔介质中溶质随着水分运

(流) 动的规律。文中系统地回顾了近二十年来土壤中溶质运动理论的发展和有关模型的应用概

况, 以期对地下水污染、海水入侵、水盐运动等溶质运移模拟的理论和应用问题进行较全面的

分析; 讨论了水动力学弥散、宏观弥散、层状介质中的弥散、多组分溶质运移和非饱和带中溶

质运移等问题, 以及描述土壤中溶质迁移的主要模型和模拟方法。
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土壤中溶质运动是自然界多孔介质中溶质运移的一种最常见现象。多年来, 人们一直

都在致力于土壤中溶质运移 (尤其是盐分运动) 理论及模型的应用研究。尤其是近年来, 水

盐运动、土壤中养分和污染物迁移、地下水污染, 已成为土壤溶质运移理论应用较多, 也

较活跃的研究领域。

早在五六十年代, 国外就进行了大量有关水盐运动的实验与理论研究。我国从 80 年代

初开始起步, 早期做过这方面工作的有石元春、贾大林等[1 ] , 80 年代后期张蔚榛等将数值

模型应用于区域水盐预测预报中, 使我国区域水盐运动的研究[6 ]进入一个新的阶段, 同时在

地下水污染方面也做了不少的工作[2～ 4 ], 而国外在此方面的研究较我国更早、更深入广

泛[1, 5 ]。为了对这方面的研究进行比较全面的总结, 本文回顾了近二十年来土壤多孔介质中

溶质运移 (尤其是土壤中的水盐运动) 理论的进展。

1　土壤中溶质运移的理论问题

111　水动力弥散问题

早在 1805 年, F ick 就提出了分子扩散定律。1905 年, Slich ter 报道了土壤中溶质并不

是以相同的速度运移的现象[1, 5 ]。此后, 人们逐渐提出并逐步形成了溶质运移的基本理论

——水动力弥散理论。一般情况下, 水动力弥散是由于质点的热动力作用和因流体对溶质

分子造成的机械混合作用而产生的, 即溶质在孔隙介质中的分子扩散和对流弥散共同作用

的结果。分子扩散是人们所熟知的; 而对流的弥散, 主要是纯力学作用的结果, 故亦称为

机械弥散。由于孔隙系统的存在, 使得流体的微观速度在孔隙的分布上无论其大小还是方
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向都不均一。这主要有三方面的原因: 一是由于流体的粘滞性使得孔隙通道轴处的流速大,

而靠近通道壁处的流速小; 二是由于通道口径大小不匀一, 引起通道轴的最大流速之间的

差异; 三是由于固体颗粒的切割阻挡, 流线相对平均流动方向产生起伏, 使流体质点的实

际运动发生弯曲。

Bear 将水动力弥散理论归属于可溶混流体的驱替理论[5 ]。他总结了弥散机理和确定各

种参数的研究方法。他将研究方法主要归纳为简化模型法和统计法。

第一种方法是将实际的多孔介质用一个假想的、大大简化了的模型来代替, 模型中发

生的弥散现象可以用精确的数学方法来描述。其中, 比较简单的数学分析模型是 T alo r

(1953) 提出的毛细管模型。在模型中, T alo r 假设在半径为R 的直毛细管中的一种流体可

被另一种可溶混流体所驱替, 所得到的纵向弥散系数的理论表达式为

D L =
R

48D d
Vϖ (1)

式中　D L 为纵向弥散系数; D d 为分子扩散系数; Vϖ 为毛细管内的平均速度。

上式的优点在于, 它比较好地解释了纵向弥散系数与速度的关系, 其缺点是模型无法

解释横向弥散系数。

第二种方法则主要是利用统计理论来进行研究。在基于随机统计理论的基础上, Bear

得到了机械系数的表达形式:

D ij = Χij (0) V ′i ( t)V ′j ( t) t0　　　　当 t ≥ t0 时 (2)

D ij =
1
2

Χij (0) V ′i ( t)V ′j ( t) t0 当 t ≤ t0 时 (3)

式中　D ij为弥散系数张量; V ′i ( t)、V ′j ( t) 为质点瞬时速度相对平均速度在 i, j 方向上的偏移,

是速度向量V ( t)在 i, j 方向上的分量; Χij ( t)为V i ( t)、V j ( t) 的相关函数, 它是一个平稳的随机函

数; t0=∫
∞

0
Χij (r) d r, 为自相关时间; Χij ( t)为 t 时刻的速度V i 和 ( t+ Ι)时刻的速度V j 之间的相关

系数。

后来, 有许多学者在 (2) 和 (3) 式的基础上利用一维随机游动理论建立了相应的弥散机

理的数学解释。其中比较有代表性是Bear [5 ]引入的表征体元的概念, 采用空间平均化的方

法, 并基于Bear- Bachm at 模型导出了弥散系数的表达式:

D ij = V ′iV ′j (d ivV a) 1 (4)

式中　V Α为溶质 Α组分的速度。

通过简化后, Bear 给出了忽略分子扩散时的弥散系数表达式:

D ij = ΑTV
ϖ∆ij + (ΑL - Αr)

VϖiV
ϖ

j

Vϖ
(5)

式中　∆ij为 Knonecker- ∆记号; ΑL、Αr 分别为介质纵向及横向弥散度[1 ]。

后来, 许多学者在研究中都把 (5)式作为通用的表达式使用。

112　宏观弥散问题

随着水动力弥散研究领域的扩大, 人们又发现, 不管采用何种形式的弥散系数表达式,

野外测得的弥散参数值常常比室内测定结果大几个甚至十几个数量级, 因此, 有人称之为

依赖于规模的弥散参数。这使得小规模实验中得到的弥散参数无法应用于较大尺度的区域
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预报。严格地说, 对于不同规模上的弥散参数的物理意义至今也并不是十分清楚, 因而有

人对水动力弥散方程的计算结果仍表示怀疑。因此, 关于弥散系数和弥散度的确切含义等

基本理论问题仍需深入研究。

P icken s[7 ]曾得到如下表达式, 并用来描述宏观弥散问题。

Α2 = 2∫ΑL dx = 2∫f (xθ) dx (6)

式中　ΑL = f (xθ) dx , 为弥散度函数; xθ 为平均距离; Α2 为溶质空间分布的方差。

另外, Gup ta [8 ]、Eu sw o rth [9, 10 ]、韩再生[11 ]等学者亦进行过这方面的研究。

113　层状介质中的弥散问题

在实际情况中, 构成土壤的多孔介质的渗透速率通常都是不均匀的。尤其是当土壤剖

面由不同渗透速率的若干薄层组成时, 就需要研究层状介质中的溶质运移问题。

Skopp [12 ]将层状介质中的充水层分为两层, 两层中的水都是可动的, 都存在水动力弥散

作用, 相互之间存在溶质交换。表征两者的方程可分别表示为:

5A
5B = D A

52A
5x 2 - V A

5A
5x

- L (A - B ) ö(ΗA ) (7)

5B
5t

= D B
52B
5x 2 - V A

5B
5x

- L (B - A ) ö(ΗB ) (8)

式中　A 、B 分别代表两层介质中溶液的溶质浓度; D A、D B 和V A、V B 分别对应溶质A 和

B 的弥散系数和速度; L 为质量交换系数。

D u ijin [13 ]在研究双层介质的水动力弥散问题时, 设定流动是同方向的, 在流动方向上存

在三个分区:

a 区, 充分混合区: 　C (x , z , t) = 1　　　　　　　当 x ≤
V 2

R 2
t 时

b 区, 过渡区: 　　　C (x , z , t) = g (x , z , t) 当
V 2

R 2
t≤x ≤

V 1

R 1
t 时 (9)

c 区, 尚未混合区: 　C (x , z , t) = 0 当 x ≥
V 1

R 1
t 时

式中　V 1、V 2 为两层渗透介质中的流体渗透速率 (假设V 1> V 2) ; R 1、R 2 是对应的介质吸

附延滞因子, x 为介质中流体的流动方向, 取为横坐标; z 为纵坐标; t 为时间; g (x , z , t)

为待求的溶质浓度函数。

可以认为, Skopp 的模型实际上是求解D u ijin 分区中的 (b) 区。

孔隙2裂隙模型是一种特殊的、双层介质的水动力弥散模型。Sudicky [14, 15 ]研究了在孔隙

2裂隙模型中存在非活性和活性溶质两种情形下穿透曲线的变化特征。T ang 和A ral[16, 17 ]研

究了二维条件下的孔隙2裂隙介质中的水动力弥散问题, 其研究的基本理论基础是: 孔隙含

水层中存在纵向和横向的二维弥散, 而在弱透水层中仅存在横向的一维弥散。在两种介质

中, 都存在一阶动力延迟。有关孔隙2裂隙模型的研究目前还只是刚刚起步, 而且涉及到的

对象主要是饱和流[18 ]。

114　多组分溶质运移

研究多组分溶质运移的理论基础是质量守恒和水动力弥散理论。Bear [19 ]在V aloch i 等

人[20 ]的基础上探讨了非稳定非饱和流中的多种离子运移问题, 他给出了描述组分 i 运动的
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方程为:

(ΗR i)
5 C i

5 t
=

5
5 z

ΗD 5 C i

5 z
Τq i

5 C i

5 z
+ (Θöq i) ≤

j= i
h ij

5 S i

5 t
(10)

q i = 1 +
1

ΤiS i
≤
j= i

ΧjS j

h ij = 1 +
1

ΧiC i
≤
j = i

ΧjS j

h ij =
S j

C i

R i = 1 + (ΘöΗ)
h ij

q i

式中　Χi, Χj 为组分 i 和 j 的化合价; S i、S j 为组分 i 和 j 的相互转化量; Θ为流体溶液的密

度; Η为含水量; Τ为达西速度。

土壤中多组分溶质运移的问题涉及到化学、热力学及土壤物理学等众多研究领域。目

前, 国外这方面的研究也只是刚刚开始, 国内尚未见有关研究报道。

115　潜水和非饱和带中的溶质运移问题

这部分土层位于地表, 与人类活动的关系较为密切。由于该土层中水分的动态变化较

大, 使得研究工作的难度也较大。对非饱和带的研究, 目前仍处于探索之中。前苏联学者

在水盐运动的理论及应用研究方面有着瞩目的成就。B 1M 1 鲍罗夫斯基[21 ]系统地总结了前

苏联在水盐运动方面的研究进展, 提出了许多新的观点, 如能量系统方法。他建立了一个

“ (分层) 土壤2潜水”系统中盐分运移的数学模型, 研究了毛管活动层、弱透水层及透水层

的潜水区水盐运移规律, 并认为横向扩散系数对渗透速率的依赖程度要比纵向扩散系数对

渗透速率的依赖程度小, 并给出了模型的解析解。H assan [22 ]解析了存在地下水位时土壤非

饱和带中水盐运动的数学模型。Sm iles[23 ]认为, 非饱和带的水分运动本身就十分难处理, 研

究与之相关的溶质运移就更复杂。他分别通过室内及野外实验研究了存在吸附及不动水体

时非饱和带中的解析解。B resler [42 ]系统总结了考虑作物吸附等因素时非饱和带的水盐运

动。与国外的研究相比较, 虽然国内研究还存在较大的差距, 但石元春[1 ]、王亚东等[24 ]、叶

自桐[25 ]、杨金忠[26 ]和黄军琪[27 ]等人已做过大量富有成效的研究工作。

2　溶质运移模拟的应用现状

211　物理模拟

如同水流问题一样, 物理模拟亦是采用相似准则, 通过建立实物体来模拟所要研究的

问题。严格地说, 一般的模拟实验 (包括参数的测定实验) 都属于物理模拟。

212　数学模拟

21211　确定性数学模型　　以一维的情形为例, 主要有以下几种形式:

　　 (1) 对流弥散型的模型。这是最常见、最基本的描述溶质运移的数学模型[3, 5, 11, 28 ]。其

中, 研究得最为透彻的是一维饱和流条件下的对流弥散方程。

5 C
5 t

= D L
5 2C
5 x 2 - V A

5 C
5 x

(11)
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　　 (2) 考虑固相吸附时溶质运移的数学模型。这种情形下的数学方程一般可表述为:

5 C
5 t

+
Θ
Η

5 S
5 t

- D
5 2A
5x 2 - V

5 C
5 x

(12)

其中　Η为含水量; S 为固相的吸附量 (mm - 1) ; Θ为固相的容重 (m ·L - 3)

根据吸附量 S 与溶质浓度C 的关系式, 一般分为平衡吸附和动态吸附, 其中以平衡吸

附较为常用。在动态吸附中, 应用较多的是一级反应动力学方程[29 ] , 也有人采用 E lovich 方

程和 F rundilich 方程等多级及非线性的动力学吸附方程。Barnes[30 ]曾借鉴化学上的层析理

论, 既注意到描述溶质运移和水分运动的偏微分方程的相似性, 又考虑了固相对溶质的非

线性吸附作用。

考虑吸附的数学模拟, 国内外进行的研究都不少。但由于方程 (12) 计算时太复杂, 因

此应用中常对吸附项进行简化处理 (如采用前面提及的引入吸附延滞因子系数)。

(3) 考虑不动水体存在时的数学模型。Bear [5 ]、杨金忠[31, 32 ]、B resler [42 ]等认为, 在多孔

介质中有一些充水孔隙是死孔隙, 其中所含的水分并不参与水流运动, 但其中的溶质则通

过与可动水体中的溶质进行质量交换而参与溶质的运动。Bond 和W ierenge [33 ]研究了不动

水体对稳定和非稳定流的影响。他们给出的方程为:

5 ΗmCm

5 t
+

5 Ηim C im

5 t
= (ΗmD )

5 2Cm

5x 2 -
5

5x
(qCm ) (13)

5 C im

5 t
=

5
Ηim

(Cm - C im ) (14)

式中　Ηm、Ηim 分别为可动水体和不动水体的含量; Cm , C im 为可动水体与不动水体中的溶质

浓度; Α为质量交换系数; q 为达西速度。他们的实验及分析结论认为: 不动水体的存在对

稳定流的溶质运移有影响, 对非稳定流的溶质运移却没有影响。值得注意的是, 这和杨金

忠[31 ]、B resler [42 ]分别得出的结论相矛盾。

(4) 考虑源汇项时的溶质运移模型。一般将污染源的输入与输出、放射性衰变等作为源

汇项带入方程。这只是一种模拟溶质运移行为的简单处理[3, 6 ]。

21212　黑箱模型　　F ricd 于 1975 年将黑箱方法应用于水质评价, 其数学表达式为[6 ]:

S ( t) = A e ( t) (15)

式中　A 为传递函数 ( t ran sfer funct ion) ; e ( t)为输入; S ( t)为输出。

该模型并不涉及系统内部的状态和机制, 而仅关心水盐运动的输出效应。它对复杂大

体系中水盐运动的研究有一定的参考价值。

21213　随机统计模型　　该模型认为, 当溶质质点从某一点进入多孔介质中时, 由于各种

随机因素的影响, 溶质质点不能完全按照原来的流向轨迹运动, 从而发生偏离 (相当于横

向弥散) ; 另一方面, 溶质质点在介质孔隙中的运动虽然在主体上存在着沿流向运动的趋势,

但在运动的时间和方向上存在着随机的趋势。该理论比较新颖, 可以很好地描述溶质运移

过程中的“分支—合并”所引起的渗透分散, 对研究田间试验中的区域水动力弥散和空间

变异性等问题均有独特的优势。有关这方面的文献可参见Gup ta [34 ]、Sardin [35 ]、N eum an [36 ]

等人的报道, 可以预料的是, 统计随机理论在多孔介质溶质运移研究中的应用前景将是十

分广阔的。

3011 期　　　　　　　　　　　许秀元等: 土壤中溶质运移模拟的理论与应用



213　溶质运移的数值模拟方法

除了理想化的简单数学模型 (11) 式能够给出解析解外, 一般的溶质运移方程都无法

用解析解来表达。即使能够得到解析解, 其求解过程也相当复杂, 因此无法实用。目前关

于溶质运移方程的数值解法归纳起来主要可分为两类, 其一是欧拉观点, 其二是拉格朗日

观点。当然, 也有将二者结合起来的第三种观点。欧拉观点以固定不动的坐标系为参考系,

而拉格朗日观点以跟随流体质点运动的坐标为参考系。关于溶质运移的数值模拟方法主要

有: 有限差分法, 有限元法[3, 37, 38 ] , 二维有限分析数值解[39 ] , 特征有限元法[3, 40 ] , 沿流线跟

踪法[41 ]等等。

关于溶质运移的数值解法主要涉及到对流弥散方程的求解, 现有的数值方法各有其优

点, 有关文献[3, 6 ]对各种数值方法均有评述。事实上, 目前人们之所以热衷于探讨各种数值

解, 其目的是在于努力提高数学模型的精度、解的稳定性及收敛性。

3　结语

通过回顾和总结现有的研究进展, 作者认为, 在多孔介质溶质运移研究中, 水动力弥

散系数的理论分析和宏观弥散等五个问题是多孔介质溶质运移理论的关键, 也是今后仍值

得探讨的研究领域。同时, 在深入揭示现象本质的基础上, 发展并应用新的、具有生命力

的理论模型, 如统计模型、确定性系统模型等, 也是未来的发展趋势。
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SIM ULAT ION OF SOL UTE TRANSPORT IN SO IL S

——THEORY AND APPL ICAT ION

Xu X iuyuan　　Chen Tongbin
( Institu te of Geog rap hy , Ch inese acad emy of S ciences, B eij ing　100101)

Abstract

T he transpo rt and dist ribu t ion of disso lved chem icals are influenced by w ater movem ent in

the so il system. In o rder to understand the advances in underground w ater po llu t ion, salt t rans2
po rt in salt2affected so ils and salt accum ulat ion in coast so ils affected by seaw aters, the studies

of the past 2 decades on the theo ret ical developm ent and p ract ical app licat ions of so lu te t ranspo rt

sim ulat ion in so il2w ater system s are review ed. T he theo ries and num erical sim ulat ions on dis2
persions, adso rp t ion, up take and transpo rt of so lu tes in unsaturated and saturated so ils are dis2
cussed in the p resented paper.

Key words　so ils, so lu te t ranspo rt, sim ulat ion
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