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而本文的结果将为这些区域的大气污染评价

提供重要的理论基础
�
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这个模式正确地解释了下沉气流中大气

扩散的实验结果
�

下沉气流必将大大加重高架源对地面附

近的大气污染
,

这已为实验结果所证实
,

也由

本文的理论模式所确证
�

在复杂地形区域
,

小尺度流场经常是不

水平的
,

所以正确地探测和估算垂直气流分

量是大气污染工作者不容忽视的重 要方 面
�

地下水污染的数值模拟及应用实例

吕 贤 弼

�清 华 大 学 水 利 系�

标系中为 �

啥
一

剥�,, 黝
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泣
,
� 一 �

,

�
,

�

其中 人为水头
,

左为渗透系数
, � 为源汇项

,

�
,

为贮水率
�

当水头分布已知时
,

可按达西定律求解

流速 �

�
,

� �� �

�、‘��了

丝纸�
�� 、

。

为孔隙流速
, � 为有效孔隙率

�

污染物运移的一般数学表达式为

口 � 。 口‘

、
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为孔

中
�

其沃一山

地下水由于是赋存在地下孔隙 介 质 中
,

人们不可能象对待地表水那样
,

可以直接从

水的气味
,

颜色等现象迅速发现和判断水质

是否异常以及污染的范围
,

而只能通过监测

孔的水样分析来了解
�

但是
,

监测孔分布的

密度是有限的
,

地下水流速又很小
,

所以一旦

发现水质异常时
,

污染范围已经扩大
,

污染历

时 已经很长了
�

地下水污染的这样一种特殊

性质使得水质模拟技术 的应 用 显得 更加 重

要
�

地下水污染的数学模拟方法中包括有黑

箱模拟方法
,

理论解析解方法和数值模拟方

法
,

其中以数值模拟方法应用最为普遍
�

本

文讨论地下水污染数学模型和数值模拟方法

以及有关研究动态
,

并就一具体实例说明数

值模拟的应用
�

一
、

地下水污染的数学模型

地下水污染的模拟
,

要求同时建立地下

水流动的数学模型和地下水污染物运移的数

学模型
�

地下水流动的一般数学表达式在直角坐

� ,

�一 �
,

�
,

�

其中
‘

为污染物浓度
,

� 为弥散系数
, 。

隙流速
, � 为源汇项

�

一般情形中污染物的浓度较低
,

地下水

的密度和粘滞性不受污染运移过程 的 影 响
,

流动模型和运移模型可以独立求解
�

如果出

现相反的情况
,

则两个模型应当联合求解
,

此
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表 � 有关谏汇项 � 的几种情形

一巫夔互一�
数 学 表 达 式

污染物随注水或抽水 �
“ 一 。。截

� �

一
‘

��,
‘ � 一 ‘

��,
进出 , � � 一 � � �少� �刀

注 释

盲端孔隙影响
一 � � � �

声 口�

其 中 卑其 一 宁二, ��
� 不 � 一 �

污染物可降解

吸附作用

� 二 一人
� � ,

� � � � 日�

万 �丁

其中 � 与 � 的关系有

兰茂尔公式 �

弗洛尹德利希公式 �

享利公式 �

� , 为注水或抽水流量 , 介� 为源汇 点

坐标 , �’ 为源汇中的浓度 , ” 为孔隙率
�

� ‘ 为盲端孔隙中污染物浓度 , � 为可流

通的孔隙休积在整个孔隙体积中所占的比

例
�

丫 为传输系数
,

由试验确定
�

左
�

为反应速率
�

� 一 � 时为一阶动力

反应 对于放射性物质 � � 一助挤 为半

衰期
�

。 为孔隙率 , 。 ,
� , 左, 。 等常数通过

试验确定
�

� 亡

� � � �

一 天
‘ �

� 友
�

时要求引进必要的状态方程 如关 于 密 度 的

� 一 � �� � 和关于粘滞性的 群 一 风
�

�等
�

相

应地
,

渗透系数 � 以 受
。� � � 拌 代替

,

友
。

为渗透

率
�

上述两种情况分别称为示踪运移和非示

踪运移
�

式 �� � 中的源汇项 � 根据不同情况有不

同的具体表达形式�表 � �
�

以上所列公式可参考文献〔� �
,

���
�

吸附模式一直是地下水污染数学模型研

究的一个重点
�

因为吸附模式既与污染物性

质有关也与孔隙介质性质有关
,

所以许多研

究工作是针对具体污染问题进行的
�

表中所

列吸附公式是局部平衡吸附公式
,

在实际中

较常应用
�

但是实际发生的吸附作用并非都

是平衡吸附
,

因此平衡吸附和非平衡吸附的

判别也是一个值得重视的问题
�

� �� �� � �� 〔, ,应

用 � �� � 矩法对一维线性吸附的局部平 衡和

非平衡解进行了分析
,

认为二者的区别主要

表现在二阶和三阶时间浓度矩上
,

并提出了

定量判别方法
�

污染物不同组分在地下水 中的反应往往

很复杂
,

目前除了以可降解形式表达外
,

还有

套用吸附模式的
�

� �
�� ��

� �习 采用了线性吸附

模式表示两种组分的反应
�

浓度分别为
� 才 和

。。

的两种组分
,

通过反应产生了新的物质
,

这

类似于 � 和 � 组分被介质所吸附
,

可表示为

器
一 、

� · � ·才 一 、 �
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程式确定
�

在地下水污染数学模型研究中的另一个

重要课题是弥散系数的尺度效应问题
�

试验

表明
,

弥散系数与示踪剂运移的尺度有关
�

野

外试验所得弥散率可以从几 十 厘 米 至 数 百

米
,

而室内试验结果往往在数厘米以下
�

对

于这种现象有不同的解释
,

至今仍未有一致

的结论
�

��� 沪
, 等提出尺度效应问题与含水

层水平流速沿厚度分布不均匀以及与垂向混

合有关的论断
,

导 出了定量计算公式
�

尽管

所提出的公式合理性值得研究
,

但其思路是

有启发性的
�

二
、

地下水污染的数值模拟

在地下水污染数值模拟中
,

目前应用较

普遍的是有限差法和有限元法
�

有限差法具
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应用上的弱点
�

随机走动法在数值计算上的

实施也是分两个步骤
�

第一步和特征法的第

一步相类似
,

使质点作随流移动 �第二步让质

点作随机移动
,

在坐标方向上移动的距离 ��

和 尸,

按下式计算�参见图 �� �

、�尹魔份
了�、
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有简单明燎特点
,

但在不规则边界形状的处

理上和非第一类边界问题的处 理上 很 不简

便
�

有限元法对边界条件的适应较 为灵 活
�

在有限元法中以伽辽金法应用最为普遍
,

因

为变分有限元法应用于解移流弥散方程受到

一定的限制
�

无论有限差法或有限元法
,

在地下水污

染的模拟中一般都遇到了数值弥散和数值振

荡的困难
,

当移流作用超过弥散作用时
,

这个

�句题更加突出
�

为了克服这一困难
,

常采用

调整节点间距和时间步长
,

选择适当的时间

差分权重和差分格式
,

选择适当的基函数形

式等办法
�

这些措施都能程度不同地改善数

值模拟的近似特性
�

在有限差法和有限元法

不断改进的同时
,

出现了特征线法的应用以

及对特征线法加以改进的随机走动法
�

特征线法在数值计算上的具体实施是首

先将流动区域划分为网格
,

计算开始前在每

一网格内均匀布置示踪质点
,

根据初始条件

确定每一质点所代表的浓度
�

计算过程的第

一步是根据流速场在选定的 △ , 时段 内移 动

质点
,

在所有质点都移动后重新计算各网格

中
�

合固定节点的浓度 � 第二步计算由于弥散

作用而引起的各固定节点的浓度变化
,

这一

步可应用有限差法
�

根据各固定节点的新浓

度值计算各示踪质点所代表的新浓度值
,

由

此进人下一个时段的计算
�

其中 � � 一 �
,

了元压云万
, 尸� 一

、

成斌乏不赢
,

“
一丫‘ 十 弓

, ‘乙

及 口 � 为纵向弥散率 和

横向弥散率
,

△ , 为时间步长 � 刀
。

和 �几为

均值等于 � ,

标准差等于 � 的正态分 布 随 机

数
,

可借助计算机产生
�

应用随机走动法可以不必在所有网格上

都布置示踪质点
,

计算过程大大简化
,

计算速

度得到提高
�

它和特征线法一样不产生数值

弥散
�

最主要的缺点是浓度分布曲线的光滑

性较差
,

虽然如此
,

随机走动法不失为地下水

污染数值模拟的一种新途径
�

图 � 随机走动法

由于移流作用通过质点的移动 来 计 算
,

所以特征线法克服了数值弥散的困难
,

数值

振荡也大大减弱
�

但是每个网 格 都 要 求 布

置示踪质点
,

计算工作量较大
�

�
�

�
�

�� �
�

。�� ��� �� 提出了随机走动法
,

企图克服特征 法

三
、

数值模拟的应用及实例

地下水污染的数值模拟主要用 于定最查

明污染的范围
,

污染的程度
,

污染源的位段和

分布 � 预测污染的发展 � 评价污染治理措施的

效果以及反求有关参数等
�

一个地下水污染数值模型的建立需要进

行以下三项主要的工作 � �� 基本资料准备
�

包括建立流动模型所需要的水文地质条件和

参数以及建立污染物运移模型所需要的污染

物特性
,

污染现状和弥散率 � �� �建立数学模

型
�

即需要确定流动模型是承压的或非承压

的
,

恒定的或非恒定的 �污染物运移模型中的

源汇项应具体确定 � 同时明确是示踪运移或

非示踪运移并选择模型维数 � �� �选定数值方

法
,

这与模型大小
,

边界几何形状以及计算机

容量和速度等因素有关
�

数值模型初步建立

后还应进行调试
,

即通过重演历史实测情形

调整有关参数
�
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图 � 森林
、

草地还耕情 况

数学模型和模拟方法

考虑到含水层厚度远小于模型的平面尺

度
,

采用平面二维模型
�

式 �� �
、

�� �和 �� �应

用于二维情形分别表示为
�

口 � , 口人�
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十
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以下以符尔别尔克自来水厂污染的模拟

来加以具体说明
�

这是在西德汉诺威大学水

利研究所进修时所进行的一项研究工作
�

�

符尔别尔克位于汉诺威市北部
,

这一带

是该市的主要水源地
�

自七十年代以来
,

发

现这里地下水的硬度和硫酸根离子浓度有逐

渐增加的趋势
, � � � � 年春季在该水厂 斗号井

检 出硫酸根离子浓度达 到 � �� � � � �
,

远 超 过

欧洲饮用水标准 � � �� � � � ��
,

因此引起有关

部门的重视
�

符尔别尔克所处的北德地区农业比较发

达
,

由于施肥的原因
,

有大量硝酸盐进人土

壤
�

根据这一情况
,

这一带地下水的污染应

当主要是氮的污染
�

但是实测资料表明
,

地

下水中硝酸根离子的含量每升仅有 数 毫 克
�

有关研究人员认为〔�� ,

土壤中存在一个 强 烈

的脱氮过程
,

而这与孔隙介 质 中 的 黄 铁 矿

� �
� � � � 成份有密切的关系

.
经按化作用和硝

化作用形成的硝酸根离子在噬硫杆菌的作用

下与 Fe52 发生如下反应:

SF eS3十 14N O 至十 4H
+
= 7 N

:

十 1050 1
一
十 SF eZ+ + ZH

ZO

二价铁还可能和硝酸根离子继续发生反应:

SF eZ+ + N O 歹十 7 H
ZO ~ SF eo o H

斗 0
.
5N
2
+ gH

+

因此
,

初步认为地下水中 S。;
一

增高的原

因是农业活动所致
,

特别是这一地区有不少

草地
、

森林改作耕地
.

模拟区域位于符尔别 尔 克 镇 以 北 3k m

处
,

面积约 3
.
5 x 2. okm , ,

包括符尔别尔克

水厂的 4 号
,

l 号 和 2 号 井
.
含 水 层 厚 约

23. om ,

主要是砂和砂砾石
,

渗透系 数 约 为

1
.
9一 2

.
3

·

1 0

一 ,
m

/

s
,

有效孔隙率为 0
.
2 ,

.
没

有实测的弥散率资料
,

参考相近含水层特性

的试验数据选用纵向弥散率为 30 m
,

横向弥

散率为 10 m
.
模拟区域内的 50 犷污染范围

如图 2 所示
,

有关草地
、

森林改为耕地的变迁

如图 3 所示
.
模拟的 目的是确定 S。;

一

污染

源的位置和分布
.

一 s丝
口l

~ 口左
孕
二

一 一T
x二
笼井

,

一 口x

a / 。 口
c
\
.
a

丽 又尸xx 丽户宁 石牙

十
一

立
口y

+ 立
口y

D , 二

D
, y

韵

劲
一 。

贵

*
该工作曾得到霍夫曼教授的帮助和支持

.
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式 (7)中弥散系数可进一步表示为

(7 ) 一

l{

5小
尹
功
/
“‘,

D
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D
,
J
,

~ D
乙

q
二

q

:
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2
十 D T

q ,
q
夕
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2

望

! {
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X d , 一

( (
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百一 n
《J l
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x
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2
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“

几
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:
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。二

瓮
,

瓮
+D 旦血她x夕 日夕 e x

以
_.
匕各式中 T 为导水系数

,
s 为贮水系数

,
q

为单位宽度渗透流量
,

D
:

~
a 沂

,

D
:

一
aTq ,

柳 为含水层厚度
,

其余符号如前所注
.

数值近似采用伽辽金有限元法
.
对于式

(5)和式(7) 选用试探解为

+ D
、 二

如
,

她 +
D , ,

旦纽 卑自
dxd,

d 才 d y
一

d
y d

y

/

, , ,

一
{{

, 二。
r
。

了“X d ,

月

I

F

刁
‘万

l

�

一一一犷

人 二 万
+
Dxv 影

·

, 十

(
几器

乙
= 矛

一 艺 月
、

(
‘
)价

,
(

x ,

y
) (

8
)

一 艺 c
、
(
,
) 价

,
(

x , , ) ( 9 )

。,。:
产

以x、, 一
{ !{

。
, 二

粤a才

+ D
, 二

影
·

和
“‘

其中 币、(
x ,

夕) 为基函数
,

H
,
(
t
) 和 C ;(t)为

待定系数亦即节点 ‘的水头和浓度 近 似 值
,

。 为节点数
.

据伽辽金原理
,

试探解的选择应使得下

式成立:

}

, “
·

(‘,必i“‘ 一 0

!

刁 “
·

(
矛,币

!
d“ 一 “

2 , ,

二
, 。

( 1 0 )

2
,

…
, 刀

(
1 1

)

其中 l 为第二类边界
, 。

呈和 弓为边界 l 的外

法线矢量方向余弦
.

考虑到模拟区域形状基本规则
,

采用矩

形单元和线性基函数
.
节点间距和时间步长

通过一维情形的解析解和数 值 解 的 比 较 确

定
,

单元边长不超过纵向弥散率的 5 倍
,

时间

步长△
l
取 毛些

x o.16 (。 为平均 孔 隙 流

其中 L
。

和 L
。

为相应于式(5) 和 (7) 的微分算

子
,

刀 为模拟面积
.

将式(8)和(9 )分别代入式 (10 )和( 11)
,

并对二阶
一

导数项应用分部积分和格林 定 理
,

最后可得如下矩阵方程
, _ ,

( d H I

.
‘

_
、

[
入〕{衬} + [“}

1公全+ 毛
F } 一 。 ( ‘2 )

L 。 z毛C } * [、 1
{

系数 矩 阵 〔K l
,

[
5

1

,

{
R

} 的典型元素为:

+ {R } ~ 0 ( 13 )

{F }
,

[
D

]

,

L 对 ] 和

速)
,

以避免出现较大的数值弥散和 数 值 振

荡
.
为此

,

整个模拟区域共划分为 32 7 个单

元包括 365 个节点
.

地下水流动的模拟

考虑到模拟时段内降雨量和开采量年平

均值变化不大
,

采用恒定流动模型
.
地 下水

的补给主要是人境逸流
,

因区域面积有限
,

忽

略降雨垂向补给
.
地下水的排泄主要是水厂

的开采
.
模型边界节点的水头按多年平均实

测值给定
,

即均为第一类边界条件
.
开采水

量亦按多年平均值
.
通过渗透系数的局部调



卷 4 期 环 境

整最终得到计算等水位线和实测值拟合较好

的结果(图 4)
.

0 200m
L
一习 广 —

实测等水位线

一一 一 计算等水位线

一
呜、

\ 、

3 0
.

0

产 、
‘~ 声

科 学
。

33

.

分析按
瓮

一 ”考虑
·

区域内初始浓度为 0
.

图 5 为模拟历时
,

~ 1 8 0 0 日的浓度分布
,

图

6 为 15 多c
。

浓度的推进情况
.
由图 5 和图 6

可知
,

在水厂的三个开采井中
,

只有 1 号井受

到污染
,

根据趋势污染推算也不可能扩展到

4 号井
.
这种计算结果与实测的 斗号井已受

到污染的情况出入较大
.

_, -

一二

云;从 200m
f一“

地下水 等水位线的拟合
污染源 分布区 产

尹, J

厂一一一 一

梦

污染源分布调整后的等浓度线(肠)
君 = 1 8 0 0 天

‘

/八一必乙m7一

曰勺|||�图期一厂

…
N:t00弓石

~
9 0 %

瑞
‘迎

、

巧之、

等浓度线 ;一 1800 天

。

冀�
。

污染源分布区

N

( 住翌。m
~

理坐
30Od
一一7。。d ~

: 二, 1 I U0 d

1 4〔)o d 之\
l
溉杯入,

~
~

~ ~ 、入

g
二

于〕

}。。·

。

{

愁
l
气

}

{

}

l

图 3

3O0d ,

/

卜
了oo d乙二

巧% 等浓度线 的推移污染源分布经调整

档污 染源

图 6 15 % 等浓度线的推移

污染物运移的模拟

根据有关研究报告〔7J ,

首先认定 污 染 源

位于西北边界和部分北部边界
,

沿这部分边

界浓度为已知
.
南部边界地下水未受污染

,

浓度为 0
,

其余边界根据对实测浓度分 布 的

根据图 3 的草地森林还耕分布
,

对污染

源位置和分布进一步作了调整
,

如图 7 所示
,

影射表示 c ~ :。 的污染带
,

区域内其余部

份初始浓度仍为 0
.
计算结果如图 7 和 8 所

示
,

与实测结果比较一致
.

根据上述模拟结果
,

进一步查明了污染

源的位置和分布
,

但还需通过对有关地带地

下水的水质分析加以验证
.
(下转第48 页 )
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实验结果表明
,

碳酸镁转化除磷的效果较好
.

这是硬度较大的硬碱 PO 二
一

取代了 c。;
一 ,

听

形成的磷酸镁更符合软硬酸碱的匹配原则
.

最后应当指出
,

软硬酸碱 (sH A B ) 原则

是从大量实验事实中归纳出来的
,

其后有许

多学者进行了大量的研究
,

我国学者在酸碱

软硬度的定量标度方面做了一些工作
,

取得

了一定的进展脚 ,16 ,
.

但 目前尚未有一个完整

的统一标度
,

所以仍然是一个定性的经验规

则
,

对有些问题尚不能作出满意的解释
,

也存

在一些例外情况
,

还需深入进行研究
.
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由于铬酸铅的溶解度并不是特别小
,

而

铅盐本身也有毒
,

显然不能单纯依靠加人过

量较多的铅盐来除去废水的铬 (v l)
.
因此

,

我

们采用限量加入铅盐的办法来沉淀铬 (V l)
.

滤出 PbC r0 4 沉淀后的水再用 Fes 作转化剂

进行处理
,

结果发现水中的残余 Pb
Z十
可被转

化除去
,

就是废水中残存的少量铬 (V I) 也

可以被
“

完全
”

除去
.
这可能是在酸性介质中

铬 (V I) 化合物具有较强的氧化性
、

与 Fe s

发生了下列氧化还原反应
:

C r20季
一
十 ZF eS + 14 H

+

二井云胜 Z C
r 3 +

+ Z F
e , +

+ 2 5 杏+ 7H
,
O

当废水的 pH 值升高时
,

大部分 cr3+ 将与

F 。 3 + 一起形成氢氧化物沉淀而被除去
.

近年来
,

在合成离子交换材料研究中
,

在

离子交换材料骨架上接上琉基
.
例如

,

用接

上琉基的纤维来处理含汞废水效果很好
.
这

是因为在这类交换材料中
,

交换基的给 电子

对原子属于软碱
,

而 H gZ十 为软酸
,

它们的交

换结合属于
“

软亲软
”

的匹配
,

符合软硬酸碱

的匹配原则
.
所以除汞效果很好

.
可以预

计
,

用这类材料来处理含软酸重金属离子
、

或

软度较大的交界酸重金属离子废水
,

其效果

也可能较好
.

此外
,

在含磷废水处理研究中
,

我们根据

软硬酸碱原则选用碳酸镁作沉淀转化剂
,

把

PO二
一

转变成磷酸镁沉淀而被除去
.

3M gC O 3(固) + Zp o二
-

一
Mg3(po,

)

2

杏+ 3CO璧
-

仁12」

[12]

113了

[l斗」

L15]

116]
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