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污染场地挥发类有机物多相传输扩散建模与应用技术指南
[bookmark: _Toc195799198]1  适用范围
本文件提出了包含非均质多孔介质及裂隙介质在内的复杂污染场地中，挥发性及半挥发性有机物多相态传输扩散的时空演化数字建模方法，以及典型污染特征变量高效精准预测的技术框架。针对不同应用场景，文件阐述了 的选择依据与应用策略。
本文件适用于复杂介质场地有机物多相态污染过程的可靠量化与高效预测。
[bookmark: _Toc195799199]2  规范性引用文件
下列文件中的内容通过文中的规范性引用而构成本文件必不可少的条款。其中，注日期的引用文件，仅该日期对应的版本适用于本文件：不注日期的引用文件，其最新版本（包括所有的修改单）适用于本文件。
HJ 25.1-2014	《场地环境调查技术导则》
HJ 25.1-2019	《建设用地土壤污染状况调查技术导则》
HJ/T 164 		《地下水环境监测技术规范》
HJ/T 166		《土壤环境监测技术规范》
HJ/T 194		《环境空气质量手工监测技术规范》
GB 3095 		《环境空气质量标准》
GB 50021	《岩土工程勘查规范》
HJ 25.6 		《污染地块地下水修复和风险管控技术导则》
地下水污染模拟预测评估工作指南（环办土壤函〔2019〕770号）
[bookmark: _Toc195799200]3  术语和定义
下列术语和定义适用于本文件。
3.1 挥发类有机污染物	Volatile and Semi-Volatile Organic Pollutants (VSOPs)
指具有挥发性或半挥发性的有机污染物，主要包括挥发性有机物（Volatile Organic Compounds, VOCs）和半挥发性有机物（Semi-Volatile Organic Compounds, SVOCs）。
3.2 复杂介质场地	Site with Complex Media
主要指由非均质多孔介质、裂隙介质或多介质复合系统组成的场地，各介质具有不同的水力特性和空间分布特征，导致场地水文地质条件和污染物运移行为表现出较强的空间异质性。
3.3 数字模型	Digital Model
利用数字化方法构建的模型，涵盖数学模型、统计模型、人工智能模型等所有与数字技术相关的模型类型。数字模型可以通过机理驱动（Mechanism-Driven）或数据驱动（Data-Driven）的方式，描述、模拟或预测复杂系统的行为和特性。
3.4 替代模型	Surrogate Model
使用统计模型或人工智能模型来近似替代复杂的机理模型。替代模型通常基于已有的数值模拟结果或观测数据构建，能够在保证一定精度的基础上实现快速响应，适用于实时决策、优化分析和不确定性量化等场景。
3.5 双重介质模型	Dual-Medium Model
一种描述裂隙岩体的概念模型，将介质概化为裂隙系统和基质系统，两者具有不同的水力特性，其中裂隙系统主要提供导水通道，基质系统主要作为储水介质，两者通过交互作用实现水分与污染物的传输扩散过程。
3.6 污染特征变量	Contamination Characteristic Variable
指用于表征污染物在特定介质（如地下水、土壤、大气）中时空演化过程的关键特征的变量。污染特征变量反映了污染物的迁移、扩散、累积等关键动态行为，为污染预测、评估、及控制提供定量化的数据支持和科学依据。
[bookmark: _Toc195799201]4   基本原则
4.1 目标导向原则
根据场地污染预测、污染溯源、污染物传输扩散过程科学研究、修复方案优化等不同建模目标和应用场景，形成面向具体应用需求的高效数字建模策略和技术路线。确保评估结果能够直接、有效地支撑场地管理决策需求，实现建模工作的实用价值。
4.2 分层递进原则
应建立面向不同阶段、不同需求的多层次模拟体系，包括适用于初步筛查阶段的简化分析模型、用于复杂场地机理研究的高精度专业模型、满足快速评估需求的智能替代模型等。随着场地认识的深入和数据的不断积累，逐步提升模型的复杂度和精确度，实现模拟评估工作的持续优化和完善。通过多层次模型的互相验证和补充，提供全面的决策支持。
4.3 创新融合原则
积极推动传统数值模拟方法与新技术的深度融合，重点引入人工智能等先进建模方法，发展机理过程与数据协同驱动的创新数字模型。在保证模拟精度的基础上，建立计算效率更高的智能替代模型。通过多模型集成方法，实现不同类型模型的优势互补，拓展模型应用的广度和深度，为复杂场地污染物迁移行为的模拟预测提供更加全面和高效的技术手段。
4.4 可行易推原则
始终立足工程应用需求，在保证科学性的基础上，充分注重建模方法的可操作性和时效性。建立模型精度与计算效率的平衡机制，确保模拟评估结果能够及时有效地支撑工程实践。通过系统的典型案例分析和应用示范，提供清晰的技术路线指引，切实服务于场地污染防治决策，推动建模技术在实践中的广泛应用。
[bookmark: _Toc195799202]5  工作内容与技术流程
5.1 工作内容
5.1.1 定义数字建模目标与应用场景
启动污染场地挥发类有机物多相传输扩散建模工作前，需明确建模目标与应用场景。其目标与应用场景包括但不限于：污染物传输扩散时空分布精准预测、关键界面通量精准预测、关键界面通量强度评估、场地污染程度与层级评估等。根据具体工作目标与应用场景确定模型模拟的精细程度与准确度要求。
5.1.2 建立场地环境污染概念模型
通过搜集分析相关资料，明确并概化污染场地介质类型、水文地质框架、水文边界、初始和瞬时条件、水力特性、特征污染物理化特征与赋存形态、污染物迁移转化过程、污染源位置与源强等内容，以建模目标及应用为导向，选择适宜的时空维度与概化精细度（尤其针对高度异质性非均质多孔介质与复杂非连续性裂隙岩溶介质），建立复杂介质场地挥发类有机物环境污染概念模型。
5.1.3 筛选数字模型类型
根据场地水文地质条件与污染特征，通过适当简化和合理假设，选择适当的求解方式将概念模型转化为数学形式。数字模型类型包括但不限于：数值模型、统计回归模型、人工智能模型或其他分析技术。模型选择需综合考虑技术能力（时空维度、介质特性、流动特征、物质传输转化等）、应用场景（长期预测、应急预警、修复决策等）、用户类型（技术人员、科研人员或行政人员等）和资源约束，可单独使用或联合应用以实现精准高效的建模目标。
5.1.4 整理与分析建模基础数据
数据收集与处理包括：搜集场地基础背景、气象条件、地质水文、水资源利用、历史监测和污染源等资料，评估数据准确性和时效性后进行筛选清洗，量化参数不确定性范围并评估尺度效应。对数据覆盖不足的区域，通过现场踏勘、人员访谈和补充采样进行调查；对于难以获取的数据，采用经验值或科学推导。最终将原始数据、处理数据和衍生数据整合成完整数据集，并标注数据来源和可靠性等级，为后续分析提供支持。
5.1.5 数字模型的构建、校准与验证
不同类型的数字模型因其内在机理和特征差异，无论采用单一模型还是集成模型，都需遵循相应的构建策略、校准与验证方法。构建过程中，数值模型注重控制方程表达、参数识别、边界条件设定和数值求解实现，统计模型依赖数据预处理、变量选择和模型结构设计，人工智能模型则侧重模型类型选择、结构设计和超参数调优；校准过程中，数值模型通过调整水文地质与污染物特征参数匹配观测数据，而统计和人工智能模型直接基于现有数据优化模型本身的参数；模型验证通常采用未参与模型构建和校准的第二组历史现场数据，评估模型预测结果与这些独立观测数据的一致性，以确认模型的准确性和泛化能力。
5.1.6 特征变量的主控因子识别与模型的不确定性分析
特征变量的主控因子识别，应根据模型类型结合具体问题和专业知识选择合适的方法。如数值模型使用敏感性分析，统计模型采用相关性分析和逐步回归，人工智能模型应用SHAP值等解释方法，也可使用方差分析等通用方法。在应用这些方法时，需注意数据质量、多重共线性、过拟合风险等问题。为提高结果可靠性，建议在条件允许的情况下采用多种方法进行交叉验证，从而全面评估特征变量的重要性并优化模型性能。不确定性分析中，区别不同模型类型的不确定性主要来源，并采样适合的方法评估和减少模型的不确定性。
5.1.7 模型长期应用的更新与调整 
模型长期应用的更新与调整涉及多个方面：采用适应性管理策略，根据新数据动态调整模型；整合新技术新方法，提高模型精度和效率；分析不确定性随时间的演化；根据利益相关者的反馈和需求调整模型，平衡资源投入和预期收益。在关注模型精准度和技术更新层面外，还需考虑社会、经济和管理因素，确保模型能持续为决策提供有价值的支持。应根据模型的预期用途和应用规模，灵活决定更新与调整的频率和深度。
5.1.8 成果报告
模型成果报告是传达研究成果、记录关键过程和假设、以及支持同行评审的重要文档。全面而详尽的报告应使审阅者和决策者能够独立评估模型的可信度和适用性、支持其他研究者复现模型结果，确保研究的透明度和可重复性。成果报告应描述本指南中概述的建模研究的所有方面。
5.2 技术流程
[image: ]
图1：污染场地挥发类有机物多相传输扩散建模及应用技术框架与流程

[bookmark: _Toc195799203]6 复杂介质场地环境污染概念模型构建
6.1 介质类型
6.1.1 非均质多孔介质概化
6.1.1.1 确定性方法
适用于具有明显分区特征的场地，如岩性相对均一的沉积盆地、河流阶地，或存在明显层状结构的含水层系统。应将研究区域划分为若干个相对均质的子区域，采用平均参数值表征各子区域特征。
6.1.1.2 随机场方法
适用于介质属性在空间上呈现连续变化、难以明确分区的场地，如风化强烈的岩土体或复杂的冲积-洪积扇地区。特别是在参数测量数据稀疏的情况下，可采用随机场方法进行空间插值和不确定性分析。
6.1.2 裂隙介质概化
6.1.2.1 离散裂隙网络模型
适用于需精细刻画单条裂隙特征的场地，通常忽略基质渗透性，如坚硬结晶岩（花岗岩、片麻岩）、部分致密沉积岩以及碳酸盐岩。该模型显式表达裂隙几何形态和水力特性，假设流动主要发生在相互连接的裂隙网络中。
6.1.2.2 等效连续介质模型
适用于裂隙密集且分布均匀，整体表现出连续介质特性的场地，如强风化岩体或密集节理岩体。在典型单元体（REV）尺度上，可采用等效宏观参数描述整体水力特性。
6.1.2.3 双重介质模型
适用于基岩自身的裂隙系统与基质系统都对流动和储存有显著贡献的情况。需分别表征裂隙网络和岩石基质的水力参数，并考虑两个系统间的交互作用，如某些渗透性基岩储层。
6.1.3 多介质复合系统
实际场地常呈现多种介质共存的复合特征，如多孔介质覆盖的裂隙基岩场地，其中污染物迁移路径需跨越土壤包气带、饱和带和裂隙基岩系统。概念模型构建应着重表征不同介质之间的界面过程及参数差异，合理刻画复杂地质条件下的水文地质结构特征和污染物迁移规律。
6.2 水文框架
6.2.1 含水层系统范围
确定研究区域的物理边界和水文地质单元。
6.2.2 水文特征
识别影响或控制地下水流动的关键水文要素，如补给区、排泄区、地表水体等。
6.2.3 水流系统边界
6.2.3.1 给定水头边界（第一类边界或Dirichlet 边界）
包括常水头（如大型湖泊、水库）和变水头（如河流、季节性水体）边界。
6.2.3.2 给定流量边界（第二类边界或 Neumann 边界）
包括零流量（不透水基岩、断层粘土带）、定流量（补给井、抽水井）和变流量（降雨入渗、蒸发区）边界。
6.2.3.3 混合边界（第三类边界或 Cauchy 边界）
包括半渗透层、蒸发和排水等边界条件，用于描述含水层系统与外界的复杂交互作用。
6.2.3.4 特殊边界
在某些特定情况下使用的、不属于三类标准边界的边界条件，用于描述特定的水文地质现象，或者用于简化复杂的水文地质系统。例如自由水面边界（潜水含水层水面）、流出边界（即零压力边界，如泉水出露点）和远场边界（大尺度模型中为简化模型构建）等。
6.3 地质及水文地质框架
6.3.1 多孔介质系统
主要描述含水层和隔水层的空间分布特征，包括水平延伸范围和垂向分层结构。分析砂砾石层、砂层等含水层的岩性特征，如粒度、分选性、磨圆度、胶结程度等。阐明构造形态及其对地层分布的影响，研究地形地貌特征及土地利用类型对地表水下渗、含水层补给的影响，以及对有机污染物挥发扩散土气界面边界的制约。应提供厚度分布图、顶底板等高线图、岩性柱状图等分析成果，全面反映含水层系统的空间展布规律。
6.3.2 裂隙介质系统
6.3.2.1 基岩类型、分布及基质特性
描述研究区内的主要基岩类型及其空间分布，分析基岩的岩性特征、风化程度和结构特征，评估基岩基质的物理和水力特性（包括基质矿物组成、基质孔隙度与渗透性等）。
6.3.2.2 裂隙特征
分析裂隙的分组、密度、大小、走向、倾角、开度等特征，以及裂隙的连通性和填充情况。运用地统计学方法确定这些参数的分布函数，为后续建立裂隙网络模型奠定基础。
6.3.2.3 构造特征
描述断层、褶皱等主要构造形态，分析其对裂隙发育和地下水流动的影响。
6.3.2.4 基质-裂隙相互作用
评估基质和裂隙系统之间的水力联系和物质交换。
6.3.2.5 分析结果
提供裂隙介质系统的综合分析结果，包括基岩类型和基质特性分布图、裂隙密度分布图、主要裂隙走向玫瑰图、构造平面图、基质-裂隙系统概念模型。
6.3.3 多介质复合系统
6.3.3.1 多介质类型识别
识别研究区内存在的多种介质类型，如多孔介质、裂隙介质、岩溶介质等。
6.3.3.2 介质空间分布
描述不同介质类型的空间分布特征，包括水平和垂直方向的变化规律。
6.3.3.3 复合系统结构特征
描述复合系统的整体结构特征，包括各介质在系统中的位置和作用。
6.4 水力特征
6.4.1 多孔介质水力特性
确定孔隙度、渗透系数、比储水率和给水度等参数及其空间分布特征。评估这些参数的空间分布特性，包括非均质性和各向异性。参数的现场测试和实验室测量结果用于模型初始化设置及识别其他相关参数。
6.4.2 裂隙介质水力特性
确定等效水力隙宽、渗透系数等参数，评估裂隙网络连通性和优势渗流路径，并判断裂隙内流体流态。分析基岩基质的储水特性及其与裂隙的水力交换，评估不同尺度下参数转换的适用性。测定基岩基质的孔隙度和渗透性，分析其储水能力，评估基质与裂隙之间的水力交换特征。评估不同尺度下裂隙介质水力特性的变化规律，分析小尺度参数向大尺度模型转换的适用性。通过现场测试和实验室分析获取水力参数数据，评估参数的变异性和不确定性。
6.4.3 复合介质系统水力特性
综合考虑多孔介质和裂隙介质的特征及相互作用，识别两种介质的空间分布规律，评估它们之间的水力联系和流体交换机制。对大尺度裂隙或断层，需单独描述其水力特性。确定等效参数时，考虑尺度效应，评估系统的整体渗透性和储存特性。识别不同介质间的水力梯度差异和可能存在的优先流路径，为后续模拟分析提供依据。
6.5 源和汇
6.5.1 水动力场的源和汇
从复杂介质场地水动力条件对污染物迁移转化的影响角度，识别自然补给源和人为补给源，确定自然排泄区和人为排水点。量化各类源和汇的强度及其时空变化特征，评估其对地下水流场的影响，重点关注水位波动对非均质多孔介质及裂隙介质中污染物多相迁移的影响。
6.5.2 水化学场的源和汇
6.5.2.1 主要污染源识别
识别挥发性及半挥发性有机物的主要污染源类型（如地下储罐泄漏、工业生产设施的跑冒滴漏、输油管道破裂等）和历史污染场地（如废弃加油站、老旧工业园区等）。确定污染物在复杂介质中的空间输入模式，为多相态污染物的迁移转化提供初始条件。
6.5.2.2 多相态污染源评估
识别饱和带和非饱和带中NAPL残留体的空间分布及其长期释放特性，评估NAPL与地下水接触界面的溶解释放。分析土壤和裂隙表面吸附污染物在水位波动等环境变化下的解吸过程，评估非饱和带中NAPL的挥发及其在土壤气中的扩散特征。
6.5.2.3 源强度量化
针对不同相态确定定量指标，例如对NAPL残留体估算其总质量、体积和饱和度，测定溶解相污染物浓度和释放通量，评估吸附相的吸附容量和解吸速率。通过土壤取芯分析、地下水采样分析等直接测量法，以及溶解羽流反推法、质量平衡法等间接估算法量化源强度，必要时利用示踪试验评估释放特征。进行长期监测以捕捉季节性和长期变化趋势，分析水位波动、温度变化等关键因素的影响，建立源强度与环境因素的相关性模型。
6.5.2.4 污染物汇过程
识别生物降解和化学降解等自然衰减作为污染物"汇"的区域，评估不同环境条件下衰减强度。评估抽提处理、热处理、化学氧化等原位修复技术对源的影响。量化复杂介质中溶解、吸附、挥发等相态转化形成的汇，重点评估污染物通过土气界面进入大气的通量。关注水位波动导致的污染物在土壤中的吸附残留，以及污染物的挥发扩散过程。
6.6 污染物的物理化学性质与迁移转化过程
6.6.1 挥发类有机物理化性质
挥发性有机物（VOCs）和半挥发性有机物（SVOCs）的物理化学性质决定了它们在环境中的行为和归趋。在构建概念模型时，首先需要确定目标污染物的关键理化性质，包括密度、粘度、溶解度、辛醇-水分配系数、亨利常数、饱和蒸气压、有机碳吸附系数、扩散系数等参数。识别场地中污染物的主要相态分布，考虑污染物在多相之间的分配平衡和传质过程，评估环境条件变化对相态分布的影响。常见污染物的理化参数可参考附录A。
6.6.2 复杂介质场地挥发类有机物迁移转化过程
6.6.2.1 非均质多孔介质场地中挥发类有机物迁移转化过程
针对非均质多孔介质场地，需考虑污染物的对流、弥散、吸附、挥发和溶解等主要迁移转化过程。重点分析弥散的尺度效应，评估包气带中污染物受降水淋滤和水位波动影响的动态变化。关注土壤含水率、温度等因素对挥发过程的影响，分析毛细带对污染物迁移的阻滞作用，以及土壤有机质含量对降解过程的影响。
6.6.2.2 裂隙介质场地中挥发类有机物迁移转化过程
针对裂隙介质场地，关注裂隙网络作为优势渗流通道的特征，其中污染物迁移转化过程以对流-弥散作用为主。分析污染物在裂隙与岩石基质间的扩散过程，评估非线性流的影响，以及裂隙表面矿物组成和风化程度对吸附-解吸过程的作用。区别于多孔介质，重点考虑裂隙几何特征与网络结构对弥散度的影响。 
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7.1 模型类型筛选标准
7.1.1 目标和应用场景适配性
数值模型适用于需要精确刻画物理化学过程和机理的情况。可完整模拟水动力水化学场，处理多尺度问题，灵活提取所需输出参数，无需预先指定特定变量。
统计模型通过监测数据建立污染物浓度与环境因素的关系，计算速度快，响应迅速。适用于场地初步调研、快速评估和短期趋势预测等对精度要求相对较低的情景。
人工智能模型擅长处理复杂非线性关系和多源数据整合，适用于实时浓度预测、智能预警系统构建，以及物理机制不明确或难以参数化的复杂污染问题。
多模型联合应用旨在结合不同模型类型的优势，提供更全面、准确和可靠的污染物传输扩散分析结果。这种方法特别适用于复杂的场地条件和多阶段的项目需求。例如，可在项目初期用统计模型或机器学习模型快速评估污染状况，项目实施过程中利用数值模型深入分析关键区域的污染物行为，最后借助人工智能模型构建实时预警系统。还可以通过模型间的相互验证提高预测的可信度，如利用数值模型的结果来训练和优化人工智能模型，或者使用统计模型和人工智能模型的快速预测结果来指导数值模型的参数优化。这种方法能够平衡计算效率、预测精度和模型适用性，为决策者提供更全面的信息支持。
7.1.2 数据相关考量
数值模型对输入数据的质量和完整性要求较高，需要详细的地质、水文和污染物特性数据，完整的边界条件和初始条件。对缺失数据敏感，通常需要结合地理统计学进行空间插值。
统计模型需要充足的历史监测数据建立统计关系，数据质量和代表性直接影响模型可靠性。适用于数据量较大且质量可控的场景。
人工智能模型需要大量训练数据，但对数据类型适应性强，可处理结构化和非结构化数据。对数据质量要求相对较低，能从噪声数据中提取有用信息，在处理缺失数据方面表现出色。
7.1.3 模型复杂度和灵活性
数值模型通常具有较高的复杂度，涉及大量的参数和复杂的数学方程。模型可根据具体问题进行调整，整合新的物理、化学过程，具有较高的灵活性。
统计模型的复杂度相对较低，参数数量通常较少。模型结构相对固定，但可以通过添加或移除变量来调整。
人工智能模型从简单的机器学习算法到复杂的深度学习网络，根据问题的复杂性选择不同的算法和网络架构。具有出色的整合新信息的能力，可以通过增量学习或迁移学习来适应新的数据和场景。
7.1.4 计算效率和资源需求
数值模型通常计算时间较长，特别是对于复杂的三维模拟。对硬件要求较高，可能需要高性能计算机或计算集群。具有良好的并行计算潜力，可以通过并行处理提高效率。
统计模型计算效率高，通常可以快速得出结果。硬件要求较低，一般的个人电脑就能满足需求。
人工智能模型训练阶段计算资源需求大，但预测阶段速度快。硬件要求因模型复杂度而异，部分算法可充分利用GPU并行计算能力。训练完成后适合实时应用，可以快速响应新的输入数据。
7.1.5 精度和不确定性
数值模型在物理过程明确时预测精度高，通过机理分析能较好量化不确定性，模型稳定性好，外推能力强。
统计模型的预测精度依赖于历史数据的质量和代表性。不确定性量化通常通过统计方法如置信区间来实现。模型稳定性受数据质量和样本大小的影响。外推能力有限，主要适用于与历史数据相似的情况。
人工智能模型的预测精度可以非常高，特别是在有大量高质量训练数据的情况下。模型稳定性可能受训练数据代表性的影响和模型结构设计。外推能力取决于训练数据的覆盖范围，在数据范围之外的预测可能不可靠。
7.1.6 可解释性和透明度
数值模型具有高度的可解释性和透明度。每个参数和过程都有明确的物理意义，便于理解和解释结果。模型的工作原理清晰，可以追踪每个计算步骤。这种透明度有助于增强决策者和利益相关者的信任。
统计模型的可解释性较好，通常可以清楚地看到各个变量对结果的影响。
人工智能模型，特别是深度学习模型，通常被视为"黑箱"，可解释性较低。虽然有一些技术如SHAP值和注意力机制可以提供一定程度的解释，但整体上难以完全理解模型的决策过程。
7.1.7 使用难度和专业要求
数值模型通常需要较高的专业知识，包括深入理解相关的水文地质、环境化学、数值方法、流体力学等。使用难度较高，需要专业的模型构建和参数校准技能。通常需要专门的培训和经验才能有效使用和解释结果。
统计模型的使用难度相对较低，通常只需要基本的统计知识。对于复杂问题可能需要结合相关专业知识。
简单的机器学习算法相对容易使用，而复杂的深度学习模型则需要较高的专业知识。需要理解机器学习原理、数据预处理技术和模型调优方法。对编程技能也有一定要求，特别是在模型开发阶段。
多模型联合应用通常需要最高水平的专业知识，因为它要求使用者熟悉多种模型类型及其集成方法。需要具备跨学科的知识和技能，包括物理模型、统计分析和机器学习等。使用难度较高，但可以通过团队协作来分担不同方面的专业要求。
7.1.8 维护和更新
数值模型的维护和更新是一个持续的过程，软件更新可能涉及新物理过程的描述和响应数值计算方法的创新。
统计模型的维护相对简单，主要涉及定期更新数据集和重新进行统计分析。模型结构通常不需要频繁更改，除非出现新的重要变量。
人工智能模型需要定期的维护和更新，持续收集新数据并重新训练模型。模型架构可能需要随着新算法的出现而更新。
7.1.9 成本效益分析
数值模型的初始开发成本较高，包括软件购买、硬件投资和专业人员培训。长期运行成本主要包括计算资源和专业人员薪酬。效益体现在高精度预测和全面的过程理解，适合大型、复杂或高风险项目。
统计模型的成本相对较低，主要涉及数据收集和分析软件的费用。人员培训成本较低。运行成本很小，通常只需普通计算机即可。效益在于快速、经济地提供初步评估和短期预测，适合预算有限或时间紧迫的项目。
人工智能模型的初始成本可能较高，运行成本取决于模型复杂度。效益体现在处理复杂非线性问题的能力和快速响应时间，适合需要实时决策或处理大量数据的场景。
结合了多种模型类型的开发和维护成本，尤其针对跨领域专家团队的持续投入。其效益也最为全面，能够在各种情况下提供最优的解决方案。适合大型复杂或跨学科项目、长期规划和管理任务，支持复杂系统的全面分析和决策。
7.2 各类模型具体实现选择
7.2.1 数值模型的软件/代码筛选原则
7.2.1.1 科学适用性
在选择数值模拟软件或代码时，重点评估软件对物理过程的刻画能力，包括支持的物理定律和控制方程、多介质处理能力、模型维度选择、时空离散化方法和相态流态处理能力等关键特性。
7.2.1.2 数值方法和计算效率
数值方法选择关注软件支持的离散化方法和求解器性能，包括线性/非线性方程组求解效率、迭代收敛性和大规模稀疏矩阵处理能力。计算效率评估重点考察并行计算支持（多核CPU、GPU加速、分布式计算）和自适应技术（网格细化、时间步长控制、误差估计），以在保证精度前提下优化计算资源配置和提升模拟效率。
7.2.1.3 模型构建和数据处理能力
评估软件的前处理功能（几何建模、网格生成优化、参数空间化）和后处理能力（多维可视化、动态过程展示、数据导出转换）。同时考察用户界面友好性，包括GUI直观性、操作便捷性和交互式功能支持，以提升建模效率和降低学习成本。
7.2.1.4 软件综合评估与长期可用性
除技术性能外，需评估软件的综合实用性和可持续性，包括使用成本（购买、学习、维护、升级）、技术支持质量、开源性与二次开发能力，以及跨平台兼容性等长期使用因素。
7.2.2 统计回归模型的选择
7.2.2.1 数据特性匹配原则
考虑因变量分布类型（正态、二项、泊松）、变量关系性质（线性、非线性）和数据时间结构（横截面、时间序列、面板数据）。如横截面数据适用OLS回归，时间序列数据选用ARIMA等相应模型等。
7.2.2.2 模型简约性原则
在满足精度要求的前提下，优先选择较为简单的模型。避免过度拟合，平衡模型复杂度与解释力。
7.2.2.3 诊断充分性
利用残差分析、多重共线性诊断等，以确保模型假设的合理性。
7.2.2.4 理论基础一致性
避免纯粹依赖统计结果，应确保模型设定与理论知识相一致。
7.2.3 人工智能模型算法的筛选
7.2.3.1 任务适配性
评估不同类型的算法（如神经网络、决策树、支持向量机等）是否适合处理特定的任务类型，如分类、回归、聚类、序列预测等。
7.2.3.2 数据特征兼容性
考虑算法对不同类型数据（如结构化数据、图像、文本、时间序列等）的处理能力。评估算法在处理高维数据、不平衡数据集等特殊情况时的表现。
7.2.3.3 性能指标
根据具体任务评估相关的性能指标，如准确率、精确度、召回率、F1分数、均方误差等。考虑算法在不同数据集上的泛化能力。
7.2.3.4 计算资源需求
评估算法的训练和测试时间，以及在不同硬件平台（如CPU、GPU、TPU）上的优化程度。考虑算法的可扩展性，特别是在处理大规模数据集时的表现。
7.2.3.5 可解释性与透明度
考虑算法决策过程的可解释性，评估算法提供的特征重要性分析、决策路径可视化等工具。如SHAP值分析、随机森林的特征重要性、深度学习的Grad-CAM等方法可提供全局和局部解释，增强模型的可理解性和可信度。
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8.1 搜集和整理与污染场地相关的历史资料
8.1.1 场地基础背景资料
搜集包括地理位置、面积边界、历史用途、土地利用类型、地形特征及周边敏感受体。挥发性污染场地需重点关注周边敏感区域分布，并根据建模目标确定合适的时空数据范围。
8.1.2 气象、水文条件数据
收集气温、降水、风向风速、气压和地表水文等长时间序列数据，因其对污染物挥发和迁移行为影响显著。
8.1.3 地质与水文地质资料
8.1.3.1 多孔介质
收集土壤岩性组成、粒度、孔隙度、渗透系数等参数。确定性建模需整理子区域平均值，随机场方法则需分析参数空间分布特征和统计参数。
8.1.3.2 裂隙介质
对于裂隙介质，除了收集基岩类型及其空间分布、基岩基质的物理和水力特性（如基质孔隙度、基质渗透性、矿物组成、吸附性能等）外，还需特别关注裂隙特征的获取。这些裂隙数据（如密度、走向、开度等）主要通过岩心分析、露头观测、井下摄像和声波测井等方法获得。
8.1.4 水资源开发利用情况
搜集有关地下水和地表水的开采量、开采位置、开采深度以及用途等信息，场地内水井分布、类型（如民用井、农业灌溉井、工业用水井、监测井等）、及使用情况。
8.1.5 地下水及地表空气质量历史监测数据
这些数据应包括污染物种类、浓度、空间分布以及时间变化趋势。
8.1.6 污染源调查资料
包括污染源的类型（如点源、面源或线源）、位置、规模、污染物种类及其理化性质。同时，应调查污染物的排放历史、排放方式（如连续排放或间歇排放）以及排放量的时间变化。
8.2 数据评估与筛选
8.2.1 相关性原则
评估所收集的数据是否与建模目标直接相关。
8.2.2 准确性原则
评估数据的准确性和可靠性。优先选择来源可靠、采集方法规范的数据。对于存疑的数据，应进行交叉验证或实地核实。
8.2.3 时效性原则
对于快速变化的参数优先选用最新的数据，同时保留历史数据以分析长期变化趋势。
8.2.4 尺度适配原则
确保数据的空间和时间分辨率与模型需求相匹配，并充分考虑参数的尺度效应。
8.2.5 代表性原则
选择能够代表场地特征的典型数据。对于高度变异的参数（如裂隙特征），应确保采样点具有足够的代表性。
8.2.6 一致性原则
检查不同来源的数据之间是否存在矛盾或不一致，并通过专业判断或额外调查来解决这些问题。对于时间序列数据，应特别注意历史数据与新数据的一致性。可能需要进行趋势分析和异常值检测，以确保长期数据的连贯性。在必要时，可考虑使用数据同化技术，如卡尔曼滤波，来整合不同时期的观测数据。
8.2.7 不确定性评估
评估数据的不确定性程度，并进行合理量化表征。尤其对于复杂裂隙系统，应结合地统计学方法，如变异函数分析、克里金插值等，来确定这些参数的分布函数，并通过蒙托卡罗模拟等方法评估参数的不确定性。
8.2.8 可获取性及成本效益
在确保数据质量前提下，优先选择便于获取和更新的数据源。在有限的资源条件下，权衡数据收集成本与模型精度提升效果，以优化采集策略。
8.3 数据覆盖度评估与补充调查
评估时间序列连续性和空间覆盖全面性，确保关键参数数据完整。数据不足时制定补充调查计划，优先考虑模型敏感参数和区域，可通过现场采样、增设监测井等方式扩大覆盖。必要时可采用插值或数据同化方法填补空白，但需评估其不确定性。
8.4 数据整合
对于数据不足情况，除直接采样监测数据外，可根据场地特征和模型需求，通过空间插值、经验公式、统计回归等方法生成衍生数据。整合过程中需区分不同数据来源的权重和可信度，通过交叉验证评估系统性差异并建立校正关系。
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9.1 数值模型构建
9.1.1 非均质多孔介质场地
9.1.1.1 模型范围确定
根据研究目标和水文地质条件确定模拟区域水平和垂向边界。
9.1.1.2 地质单元划分
基于钻孔数据地球物理勘探结果和地质图件划分不同的水文地质单元，如场地内有关键地质构造（断层、岩脉等）应特别标注这些构造的位置和特征。
9.1.1.3 网格设置
根据场地特征选择结构化或非结构化网格，水平网格应匹配水文地质单元分布，关键区域适当加密。垂向划分依据地层分布和污染物位置确定。通过网格质量控制和分辨率影响分析，在计算效率和模拟精度间权衡确定最优方案。
9.1.1.4 参数场构建
为每个划分的水文地质单元分配代表性参数值（如渗透系数、孔隙度）。对于随机场模型，在进行空间相关性分析后选择合适的随机场生成算法生成多个参数场实现，通过与现场测量值的对比和条件模拟确定最终参数场。
9.1.1.5 边界条件设置
常规水力和溶质边界条件外，挥发性有机污染场地需设置大气压力边界并考虑地表封闭对气体扩散影响；含NAPL相时，需分别设置水相、NAPL相和气相边界条件。
 9.1.1.6 初始条件定义
设置背景浓度或导入已知的污染物浓度分布，对于历史污染，可能需要进行反演模拟确定初始浓度场。
9.1.1.7 源汇项设置
除常规的污染物源汇项设置外，对于挥发类有机污染场地应特别考虑：
（1）多相态污染源：除定义溶解态污染源外，还需模拟NAPL源区，包括残留态和游离态NAPL。考虑多组分VOCs的组成比例及其在不同相间的分配。
（2）相间传质过程：定义气-水、NAPL-水、NAPL-气之间的质量传递系数，并考虑温度和压力对这些传质过程的影响。
（3）挥发损失：模拟地表或浅层土壤中VOCs向大气的挥发过程是挥发性有机污染场地特有的损失机制。
（4）非线性吸附：由于VOCs往往表现出非线性吸附特征，应使用更复杂的吸附模型（如Freundlich模型），并考虑土壤有机质含量对吸附过程的影响。
（5）特殊降解过程：除考虑常规的生物降解外，还需关注VOCs特有的降解途径，如厌氧条件下的脱氯反应。这些反应可能产生毒性更强或更持久的中间产物。
9.1.1.8 数值求解参数配置
选择适合多相流和多组分传输的数值方法。设置时间步长控制参数，确保VOCs快速迁移和相变过程的数值稳定性。配置适宜的迭代求解器和收敛准则，适应污染物多相传输扩散过程。合理设置自适应网格细化参数，以更好地捕捉多相界面浓度变化。
9.1.1.9 运行模拟
执行初始化运行，确保初始条件的合理性。监控关键参数的变化，根据需要调整求解参数，确保模拟的准确性和效率。
9.1.1.10 结果后处理与分析
针对不同相态进行专门可视化分析：NAPL相绘制饱和度分布图以识别残留区和游离区，气相生成VOCs浓度剖面图和通量等值图，吸附相展示土壤颗粒吸附质量分布图，用于评估污染源特征。
9.1.2 裂隙介质场地
9.1.2.1 一般性模型构建步骤
除裂隙骨架和基质构建过程外，裂隙介质场地模拟的其他步骤，如边界条件设置、初始条件定义、数值求解方法选择等，与多孔介质模拟基本相同。
9.1.2.2 离散裂隙网络生成
（1）固定结构生成方法
对仿真某些实验室物理模型试验或研究几何参数对多相污染物迁移转化过程影响，往往采用固定结构的裂隙生成方法。根据每个裂隙的位置、产状、大小、隙宽等参数构建裂隙几何形体，建立裂隙之间连接关系，并赋予每个裂隙相应的水力特性。
（2）随机裂隙网络生成方法
这种方法适用于大尺度场地，其中裂隙数量众多，无法逐一描述每个裂隙。其主要步骤包括：利用地理统计方法分析裂隙统计特征，基于这些特征使用蒙特卡洛模拟随机生成裂隙，然后分析网络连通性并剔除孤立裂隙。利用野外示踪试验、抽水试验等进行网络结构校准、验证与优化。
9.1.2.3 等效连续介质
等效连续介质方法将裂隙介质等效为具有各向异性的多孔介质。其构建过程包括代表单元体（REA）确定、等效渗透张量等关键参数计算。
9.1.2.4 双重介质模型
通过双节点法表示裂隙与基质系统，采用有限元-有限体积混合离散化方法，以分别捕捉快速流动和慢速扩散过程。需要特别注意裂隙和基质接触面上的网格匹配、裂隙-基质间的质量交换项参数设定等。由于裂隙中的流动通常比基质中快得多，因此需要谨慎选择时间步长，以平衡计算效率和数值精度。
9.2 统计模型构建
9.2.1 基于已有场地数据直接构建
9.2.1.1 变量选择与预处理
确定输入特征参数（如渗透系数、水力梯度、裂隙密度、污染物理化参数等等）和输出变量（污染物界面通量、污染羽稳定时间、污染物迁移最大距离等）。通过数据清洗、异常值识别、特征转换和标准化处理，确保数据集质量及参数可比性。
9.2.1.2 数据特征分析
通过描述性统计分析了解数据集中趋势和离散程度，使用相关系数评估变量关系并识别多重共线性，结合散点图、箱线图等可视化技术展示数据分布特征。
9.2.1.3 统计回归模型构建
采用多元线性回归和非线性回归方法构建模型，通过最小二乘法估计回归系数，利用逐步回归等方法进行变量筛选。
9.2.1.4 统计回归模型结果评估
通过决定系数（R²）评估解释力，均方根误差（RMSE）和平均绝对误差（MAE）评估精度，结合残差分析、显著性检验和交叉验证，全面评估模型性能和预测能力。
9.2.2 统计替代模型
9.2.2.1 替代策略
统计替代模型是基于机理模型构建的简化模型，旨在提高计算效率同时保持一定的精度。为了得到精准的结果，一般建议采用数值模型。
9.2.2.2 机理模型参数组合设计
参数选取和模型参数组合设计直接影响后续统计分析的质量和应用范围。以下是具体设计指导原则和注意事项：
（1）参数筛选
基于敏感性分析、极差分析、方差分析等识别对模型输出影响显著的关键参数。考虑参数之间的相关性，避免选择高度相关的参数组合。结合专业知识，选择在实际工程中易于获得和量化的参数。
（2）参数范围确定
根据实际工程经验、文献资料和本次建模应用情景，确定各参数的合理变化范围。考虑参数的物理意义，避免超出实际可能的范围。对于不确定性大的参数，可适当扩大其变化范围。
（3）模型参数组合设计方法
模型参数组合设计主要包括系统性设计方法（如正交试验、均匀设计、中心复合设计、Box-Behnken设计等）、随机抽样方法（如蒙特卡罗模拟、拉丁超立方抽样、重要性抽样等）以及全面枚举的排列组合法。根据具体问题特点和计算资源，选择合适的设计方法以平衡计算效率与精度。
（4）参数水平取值
可以采用等间距或对数间距等方式确定参数水平，以覆盖整个参数空间。对于非线性敏感的参数，可在敏感区域增加取值密度。正交试验通常选3-5个水平，蒙特卡罗模拟则可能需要更多样本点，连续型参数也可采用连续采样。应结合参数特性、模型敏感性和计算资源确定合适的取值策略。
9.2.2.3 机理模型模拟
按照9.2.2.2中设计的参数组合，逐个情景进行模拟。
9.2.2.4 统计分析与统计替代模型构建
参照9.2.1.3的统计回归模型构建方法。
9.2.2.5 模型验证与优化
通过独立数据集验证模型预测能力，分析误差分布，评估敏感性，确定适用范围，并进行必要的优化调整。最后，量化模型预测的不确定性，并详细记录整个过程，以确保模型的可靠性和实用性。
9.3 人工智能（机器学习）模型
9.3.1 基于已有场地数据直接构建
9.3.1.1 数据预处理与特征工程
数据常规预处理参照9.2.1.1中相关内容。对于复杂场地有机污染问题，可考虑机器学习种的特征工程。基于专业知识创建新参数组合，提取关键水文地质和污染物理化因素，运用降维技术如主成分分析，提升模型对污染物迁移转化的表征能力。
9.3.1.2 数据集划分
根据数据量采用适当的划分策略：数据量少时可用K折交叉验证或留一法，数据充足时通常划分为训练集（70%~80%）、验证集（10%~15%）和测试集（10%~15%），具体比例应根据数据总量和问题复杂度调整，确保数据划分合理性。并评估不同划分方式下模型性能的稳定性。
9.3.1.3 模型选择与架构设计
对于较简单的问题，可考虑传统机器学习方法如支持向量机（SVM）或随机森林（RF）。对于复杂的非线性关系，可选用人工神经网络（ANN）或深度学习模型（如CNN、RNN、LSTM、Transformer等）。针对选定模型设计合适架构，包括层数、节点数、激活函数、卷积核大小、池化方式等，并根据问题特点、数据特征和计算资源进行优化调整。
9.3.1.4 模型训练与优化
使用训练数据集对模型进行训练，选择合适的损失函数和优化算法。采用交叉验证等技术调整超参数，防止过拟合。考虑使用正则化、dropout等技术提高模型泛化能力。
9.3.1.5 模型评估与解释
评估模型性能，使用均方根误差（RMSE）、决定系数（R²）等指标。采用局部依赖图、SHAP值等方法解释模型预测，分析特征重要性。
9.3.2 人工智能（机器学习）替代模型
9.3.2.1 替代策略
同9.2.2.1中统计替代模型策略。
9.3.2.2 机理模型参数组合设计
参考9.2.2.2 中参数组合设计。
9.3.2.3 机理模型模拟与人工智能替代模型构建
选择适宜的机理模型模拟，使用机理模型生成的数据并选择适当的人工智能算法构建替代模型
9.3.2.4 模型验证与优化
参考9.3.1.4与9.3.1.5 中相关模型优化与性能评估方法。
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10.1 特征变量的主控因子识别
10.1.1 数值模型的主控因子识别
10.1.1.1 局部敏感性分析
通过在基准参数值附近进行小范围变化，计算参数变化对模型输出的影响程度。该方法操作简单直观，适合快速初步评估，但难以反映参数间的交互作用和非线性效应。
10.1.1.2 全局敏感性分析
全局敏感性分析评估整个参数空间内输入参数对模型输出的影响，主要包括方差分解法（如Sobol方法）、Morris筛选法和FAST（傅立叶幅度敏感性测试）。其中方差分解法可捕捉参数交互但计算成本高，Morris筛选法适用于计算密集型模型且运行次数少，FAST方法则适合处理非线性和非单调模型。选择分析方法时需权衡模型复杂性和计算资源。
10.1.1.3 参数扰动分析
应系统地改变单个或多个输入参数，观察模型输出的相对变化。这种方法直观但可能忽视复杂的参数交互。在应用时，建议设计合理的扰动范围，并考虑参数间的可能相关性。结果分析应结合专业知识，确保得出的结论具有实际意义。
10.1.2 统计模型的主控因子识别
10.1.2.1 相关性分析
进行相关性分析时，应根据数据特性选择适当的相关系数，如Pearson相关系数（线性关系）或Spearman等级相关系数（非线性关系）。注意相关性不等同于因果关系，解释结果时应谨慎。
10.1.2.2 逐步回归
设置合适的入模和出模标准，如p值阈值或信息准则。并注意多重比较问题和过拟合风险，建议结合交叉验证来评估模型的稳定性和泛化能力。
10.1.2.3 正则化方法
使用正则化方法如Lasso回归、岭回归时，应通过交叉验证选择最优的正则化参数。Lasso回归有助于特征选择，而岭回归适用于处理多重共线性。
10.1.2.4 主成分分析（PCA）
对数据进行标准化处理后，利用累积解释方差比例或碎石图选择适当数量的主成分。通过分析原始变量的载荷，为每个主成分赋予合理的物理意义。主成分分析结果可用于数据降维，也可作为后续回归分析的输入变量。
10.1.2.5 方差分析
应用方差分析时，需检查数据是否满足正态性、方差齐性等假设。对于单因素ANOVA，计算组间方差与组内方差的比值（F统计量）。对于多因素ANOVA，还需考虑因素间的交互作用。结果解释应包括F值、p值和效应量。对于显著结果，建议进行事后多重比较。
10.1.2.6 极差分析
进行极差分析时，计算每个因素水平下响应变量的最大值和最小值之差。这种方法简单直观，特别适用于实验设计和质量控制。然而，极差分析可能对极端值敏感，建议结合箱线图等可视化方法来识别异常值。对于复杂系统，极差分析可作为初步筛选工具，但应与其他方法结合使用。
10.1.3 人工智能（机器学习）模型的主控因子识别
10.1.3.1 SHAP值分析
SHAP提供了多种工具用于主控因子识别。可使用SHAP特征重要度图评估全局特征重要性，通过特征密度散点图（Beeswarm）展示特征对模型输出的具体影响，利用SHAP摘要图快速概览所有特征的影响，并通过SHAP依赖图深入分析单个特征与预测结果的关系。使用这些工具时，最重要的是结合领域专业知识对结果进行解释，确保分析的实际意义。同时，应注意综合使用多种图表，考虑特征间相关性，并确保样本的代表性，以获得全面且可靠的因子重要性评估。
10.1.3.2 随机森林的特征重要性
在随机森林中，可使用平均不纯度减少（MDI）或平均精度减少（MDA）来评估特征重要性。MDI计算每个特征在决策树节点上的平均不纯度减少，而MDA通过随机置换特征值来评估其重要性。在解释结果时，应考虑特征之间的相关性，高度相关的特征可能会相互掩盖重要性。
10.1.3.3 深度学习的解释性方法
对于复杂介质场地污染物时空分布的深度学习模型，可使用梯度加权类激活映射（Grad-CAM）来可视化模型关注的区域，特别适用于污染物扩散图像分析任务。层wise相关传播（LRP）方法可用于追踪网络中污染物特征的相关性传播。在应用这些方法时，应注意不同层次的解释可能有所不同，建议结合多层次的分析结果，并与场地特征和污染物性质等专业知识相结合。
10.1.3.4 其他方法
除上述方法外，还可考虑使用局部依赖图（PDP）和个体条件期望（ICE）图来可视化特征对污染物分布预测的影响。这些方法有助于理解场地特征与污染物时空分布之间的非线性关系。LIME（Local Interpretable Model-agnostic Explanations）方法可用于提供局部可解释性，特别适用于复杂污染场地模型的单点预测解释。
10.2 模型不确定性分析
10.2.1 数值模型不确定性分析
10.2.1.1 不确定性来源
（1）参数不确定性
针对复杂介质场地，需要关注水文地质、污染物特性等参数的空间异质性、尺度效应、测量误差、环境因素影响以及非线性效应等。如弥散度具有显著的尺度效应；吸附系数、降解速率、溶解度和分配系数等受PH、温度、有机质含量等环境因素影响显著，且在某些情况下可能表现出非线性行为。
（2）初始条件和边界条件不确定性
污染源的强度、位置和释放模式往往因历史信息不完整而存在较大不确定性。多源污染问题更增加了源项表征的复杂性。边界条件方面，地下水流场的时空变化、地表水体与地下水的交互作用、以及大尺度水文地质单元的边界特征都可能存在显著不确定性。
（3）数值方法引起的误差
这些误差主要来源于空间离散化和时间离散化过程。空间离散化可能导致数值扩散，特别是在污染物锋面附近；而时间步长的选择影响计算稳定性和精度，不当的选择可能导致误差累积。高阶数值格式虽然可以减少数值扩散，但可能引入数值振荡。在处理强非线性问题（如多相流、密度驱动流）时，求解器的收敛性和稳定性也是潜在的误差来源。此外，复杂地质构造（如断层、高渗透性通道）的数值表达也可能引入额外的误差。
（4）模型简化
模型简化是复杂介质场地模拟中不可避免却又引入重要不确定性的步骤。地质构造的简化表达可能忽略重要的小尺度特征，如优先流路径或局部高渗透性区域。多相流动、热力学过程、生物地球化学反应等复杂过程的简化处理可能导致模型无法准确捕捉关键的物理、化学或生物学过程。在模型简化过程中，需要权衡计算效率和模型精度，找到合适的复杂度水平。
10.2.1.2 量化、评估和减少不确定性方法
（1）参数敏感性分析
通过局部和全局敏感性分析方法评估参数对模型输出的影响程度。方法具体内容参考10.1.1。
（2）蒙托卡罗模拟
基于参数概率分布进行随机抽样，生成大量模型实现。这种方法可量化由参数不确定性导致的模型输出的不确定性范围，提供污染物浓度预测结果的概率分布，为风险评估提供依据。
（3）区间估计
对关键参数进行区间估计，计算模型输出的可能范围。构建置信区间和容差区间，表达预测结果的不确定性。结合区间数学或模糊集理论，快速评估不确定性影响。进行最坏情况分析，评估污染物迁移的最大可能范围。区间估计方法直观表达不确定性，为决策提供清晰的风险范围，但需注意避免过于保守的估计。
（4）网格收敛性分析
通过逐步细化网格分辨率，评估空间离散化对模型结果的影响。这有助于确定最佳的网格分辨率，平衡计算精度和效率，减少数值方法引起的误差。
（5）数据同化
利用观测数据动态更新模型状态和参数。如集合卡尔曼滤波（EnKF）可同时更新模型状态和参数，减少初始条件、边界条件和参数的不确定性。
（6）地质统计学方法
利用克里金法等空间插值技术估计参数的空间分布，应用条件模拟生成多个等可能的参数场景，以表征地质和参数的空间异质性。
（7）尺度转换技术
开发和应用尺度转换方法，如均质化技术、多尺度方法等，以减少由于尺度效应引起的不确定性。
（8）贝叶斯推断
结合先验知识和观测数据，更新参数的概率分布。马尔可夫链蒙特卡洛（MCMC）方法可用于参数后验分布采样，有助于减少参数不确定性并量化剩余不确定性。
（9）不确定性可视化
使用概率密度函数、累积分布函数、箱线图等图形方法直观展示不确定性。这有助于决策者理解和评估模型预测的可靠性。
10.2.2 统计和人工智能（机器学习）模型不确定性分析
10.2.2.1 不确定性来源
除参数、初始条件和边界条件的不确定性外，还需要考虑如下不确定性来源：
（1）模型选择造成的不确定性
不同的统计和机器学习模型（如线性回归、随机森林、神经网络等）可能对同一数据集给出不同的预测结果。模型结构和复杂度的选择直接影响预测结果的准确性和可靠性。
（2）特征选择不确定性
在高维数据集中，特征选择过程可能引入不确定性。不同的特征选择方法可能导致模型关注不同的变量，从而影响预测结果。
（3）数据质量和代表性不确定性
统计和机器学习模型严重依赖于训练数据的质量和代表性。数据质量方面，测量误差、缺失值、异常值和数据一致性问题可能影响模型性能。数据分布方面，采样偏差、类别不平衡、时空分布不均匀等因素可能导致模型无法准确表征整个研究对象。
（4）模型解释性不确定性
许多机器学习模型（如深度神经网络）被认为是"黑箱"模型，其预测机制难以解释。这种不确定性可能影响模型在实际应用中的可信度和决策支持能力。
（5）预测与外推能力不确定性
在评估统计和机器学习模型的不确定性时，需要同时考虑预测和外推能力。应注意，即便在训练数据覆盖范围内，模型也可能因数据噪声、复杂度不当或过拟合等因素产生预测偏差。更重要的是，当模型应用于时间、空间或参数范围以外时，其表现通常会显著下降，可能导致预测结果与实际情况严重偏离。应用这些模型时，须审慎评估其预测准确性和外推能力的局限性。
10.2.2 .2 量化、评估和减少不确定性方法
（1）交叉验证和模型集成
使用k折交叉验证等方法评估不同模型的泛化能力。采用集成方法（如bagging、boosting）结合多个模型的预测结果，减少单一模型的偏差。
（2）特征重要性分析和稳定性选择
利用随机森林等模型的特征重要性指标进行特征筛选。通过重采样技术评估特征选择的稳定性，选择最稳定和重要的特征。
（3）数据增强和主动学习	
数据增强方法包括生成合成数据、利用物理模型模拟、数据变换和迁移学习等，旨在扩充训练集并增加样本多样性。主动学习则通过设计优化的采样策略，如不确定性采样、代表性采样和多目标优化等，提高数据的代表性和信息量。
（4）贝叶斯方法和集成学习
通过引入参数的先验分布，能够直接估计预测的不确定性，提供预测的概率分布。集成学习则通过组合多个基础模型的预测结果，有效降低单一模型的偏差和方差，可利用预测的方差量化不确定性。
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部分挥发类有机污染物理化性质参数
	序号
	中文名
	CAS 编号
	H’
	数据来源
	Da
cm2/s
	数据
来源
	Dw
cm2/s
	数据
来源
	Koc
cm3/g
	数据来源
	Koa
	数据来源
	Kow
	数据来源
	Sw
mg/L
	数据来源
	Ksa
	VP (mmHg at 25 °C)
	数据来源
	密度(g/cm3)
(20℃）
	Dv
(mPa·s)(25℃)

	1
	硝基苯
	98-95-3
	9.81E-04
	EPI
	6.81E-02
	WT9
	9.45E-06
	WT9
	2.26E+02
	EPI
	72443.60 
	EPI
	70.79 
	EPI
	2.09E+03
	EPI
	3.01
	0.24
	EPI
	1.196 g/mL at 25 °C (lit.)
	1.59

	2
	丙酮
	67-64-1
	1.43E-03
	EPI
	1.06E-01
	WT9
	1.15E-05
	WT9
	2.36E+00
	EPI
	204.17 
	EPI
	0.58 
	EPI
	1.00E+06
	EPI
	2.55
	2.32E+02
	EPI
	0.785
	0.32

	3
	1,1,2-三氯丙烷
	598-77-6
	1.30E-02
	EPI
	5.72E-02
	WT9
	9.17E-06
	WT9
	9.49E+01
	EPI
	20892.96 
	EPI
	269.15 
	EPI
	1.90E+03
	EPI
	1.89
	3.1
	EPI
	1.35
	0.78-0.95

	4
	1,2,3-三氯丙烷
	96-18-4
	1.40E-02
	EPI
	5.75E-02
	WT9
	9.24E-06
	WT9
	1.16E+02
	EPI
	13182.57 
	EPI
	186.21 
	EPI
	1.75E+03
	EPI
	1.85
	3.69
	EPI
	1.387 g/mL at 25 °C (lit.)
	0.97-1.03

	5
	1,1,2,2-四氯乙烷,
	79-34-5
	1.50E-02
	EPI
	4.89E-02
	WT9
	9.29E-06
	WT9
	9.49E+01
	EPI
	14454.40 
	EPI
	245.47 
	EPI
	2.83E+03
	EPI
	1.77
	5.74
	EPI
	1.586g/mLat 25°C(lit.)
	0.9-1.1

	6
	1,2-二溴甲烷
	106-93-4
	2.66E-02
	EPI
	4.30E-02
	WT9
	1.04E-05
	WT9
	3.96E+01
	EPI
	3467.37 
	EPI
	91.20 
	EPI
	3.91E+03
	EPI
	1.58
	11.2
	EPI
	2.18g/mLat 25°C(lit.)
	0.97

	7
	二溴氯甲烷
	124-48-1
	3.20E-02
	EPI
	3.66E-02
	WT9
	1.06E-05
	WT9
	3.18E+01
	EPI
	3890.45 
	EPI
	144.54 
	EPI
	2.70E+03
	EPI
	1.43
	15.65
	EPI
	2.451g/mLat 25°C(lit.)
	0.98

	8
	1,1,2-三氯乙烷
	79-00-5
	3.37E-02
	EPI
	6.69E-02
	WT9
	1.00E-05
	WT9
	6.07E+01
	EPI
	2511.89 
	EPI
	77.62 
	EPI
	4.59E+03
	EPI
	1.51
	23
	EPI
	1.435 g/mL at 25 °C (lit.)
	0.9

	9
	1,2-二氯乙烷
	107-06-2
	4.82E-02
	EPI
	8.57E-02
	WT9
	1.10E-05
	WT9
	3.96E+01
	EPI
	602.56 
	EPI
	30.20 
	EPI
	8.60E+03
	EPI
	1.3
	78.9
	EPI
	1.2521 g/cm3(Temp: 204 °C)
	0.89

	10
	一溴二氯甲烷
	75-27-4
	8.67E-02
	EPI
	5.63E-02
	WT9
	1.07E-05
	WT9
	3.18E+01
	EPI
	1148.15 
	EPI
	100.00 
	EPI
	3.03E+03
	EPI
	1.06
	57.35
	EPI
	2.013
	0.92

	11
	1,4-二氯苯
	106-46-7
	9.85E-02
	EPI
	5.50E-02
	WT9
	8.68E-06
	WT9
	3.75E+02
	EPI
	28840.32 
	EPI
	2754.23 
	EPI
	8.13E+01
	EPI
	1.02
	1.74
	EPI
	1.241 g/mL at 25 °C (lit.)
	1.14

	12
	1,1,1,2-四氯乙烷,
	630-20-6
	1.02E-01
	EPI
	4.82E-02
	WT9
	9.10E-06
	WT9
	8.60E+01
	EPI
	8317.64 
	EPI
	851.14 
	EPI
	1.07E+03
	EPI
	0.99
	12
	EPI
	1.598 g/mL at 25 °C (lit.)
	0.88

	13
	苯乙烯
	100-42-5
	1.12E-01
	EPI
	7.11E-02
	WT9
	8.78E-06
	WT9
	4.46E+02
	EPI
	7943.28 
	EPI
	891.25 
	EPI
	3.10E+02
	EPI
	0.95
	6.4
	EPI
	0.906 g/mL at 25 °C
	0.89

	14
	1,2-二氯丙烷
	78-87-5
	1.15E-01
	EPI
	7.33E-02
	WT9
	9.73E-06
	WT9
	6.07E+01
	EPI
	912.01 
	EPI
	95.50 
	EPI
	2.80E+03
	EPI
	0.98
	53.3
	EPI
	1.156g/mLat 25°C(lit.)
	0.93

	15
	氯苯
	108-90-7
	1.27E-01
	EPI
	7.21E-02
	WT9
	9.48E-06
	WT9
	2.34E+02
	EPI
	2041.74 
	EPI
	691.83 
	EPI
	4.98E+02
	EPI
	0.47
	12
	EPI
	1.106 g/mL at 25 °C (lit.)
	0.94

	16
	二氯甲烷
	75-9-2
	1.33E-01
	EPI
	9.99E-02
	WT9
	1.25E-05
	WT9
	2.17E+01
	EPI
	186.21 
	EPI
	17.78 
	EPI
	1.30E+04
	EPI
	1.02
	4.35E+02
	EPI
	1.325
	0.41

	17
	氯仿 (三氯甲烷)
	67-66-3
	1.50E-01
	EPI
	7.69E-02
	WT9
	1.09E-05
	WT9
	3.18E+01
	EPI
	630.96 
	EPI
	93.33 
	EPI
	7.95E+03
	EPI
	0.83
	1.97E+02
	EPI
	1.48
	0.56

	18
	1,2-顺式-二氯乙烯
	156-59-2
	1.67E-01
	EPI
	8.84E-02
	WT9
	1.13E-05
	WT9
	3.96E+01
	EPI
	363.08 
	EPI
	72.44 
	EPI
	6.41E+03
	EPI
	0.7
	2.00E+02
	EPI
	1.284 g/mL at 25 °C (lit.)
	0.77

	19
	邻二甲苯
	95-47-6
	2.12E-01
	EPI
	6.89E-02
	WT9
	8.53E-06
	WT9
	3.83E+02
	EPI
	8128.31 
	EPI
	1318.26 
	EPI
	1.78E+02
	EPI
	0.79
	6.61
	EPI
	0.879 g/mL at 20 °C (lit.)
	0.65

	20
	苯
	71-43-2
	2.27E-01
	EPI
	8.95E-02
	WT9
	1.03E-05
	WT9
	1.46E+02
	EPI
	602.56 
	EPI
	134.90 
	EPI
	1.79E+03
	EPI
	0.65
	94.8
	EPI
	0.874 g/mL at 25 °C (lit.)
	0.65

	21
	1,1-二氯乙烷
	75-34-3
	2.30E-01
	EPI
	8.36E-02
	WT9
	1.06E-05
	WT9
	3.18E+01
	EPI
	257.04 
	EPI
	61.66 
	EPI
	5.04E+03
	EPI
	0.62
	2.27E+02
	EPI
	1.18
	0.44

	22
	二甲苯
	1330-20-7
	2.71E-01
	EPI
	6.85E-02
	WT9
	8.46E-06
	WT9
	3.83E+02
	EPI
	5370.32 
	EPI
	1445.44 
	EPI
	1.06E+02
	EPI
	0.57
	7.99
	EPI
	0.86 g/mL at 25 °C (lit.)
	0.89

	23
	甲苯
	108-88-3
	2.71E-01
	EPI
	7.78E-02
	WT9
	9.20E-06
	WT9
	2.34E+02
	EPI
	2041.74 
	EPI
	537.03 
	EPI
	5.26E+02
	EPI
	0.58
	28.4
	EPI
	0.867
	0.62

	24
	对二甲苯
	106-42-3
	2.82E-01
	EPI
	6.82E-02
	WT9
	8.42E-06
	WT9
	3.75E+02
	EPI
	6165.95 
	EPI
	1412.54 
	EPI
	1.62E+02
	EPI
	0.64
	8.84
	EPI
	0.861 g/mL at 20 °C (lit.)
	0.66

	25
	间二甲苯
	108-38-3
	2.94E-01
	EPI
	6.84E-02
	WT9
	8.44E-06
	WT9
	3.75E+02
	EPI
	6025.60 
	EPI
	1584.89 
	EPI
	1.61E+02
	EPI
	0.58
	8.29
	EPI
	0.868 g/mL at 25 °C (lit.)
	0.66

	26
	乙苯
	100-41-4
	3.22E-01
	EPI
	6.85E-02
	WT9
	8.46E-06
	WT9
	4.46E+02
	EPI
	5495.41 
	EPI
	1412.54 
	EPI
	1.69E+02
	EPI
	0.59
	9.6
	EPI
	0.867g/mLat 25°C(lit.)
	0.64

	27
	氯甲烷
	74-87-3
	3.61E-01
	EPI
	1.24E-01
	WT9
	1.36E-05
	WT9
	1.32E+01
	EPI
	24.55 
	EPI
	8.13 
	EPI
	5.32E+03
	EPI
	0.48
	4.30E+03
	EPI
	0.915g/mLat 25°C(lit.)
	0.41

	28
	1,2 -反式-二氯乙烯
	156-60-5
	3.83E-01
	EPI
	8.76E-02
	WT9
	1.12E-05
	WT9
	3.96E+01
	EPI
	323.59 
	EPI
	123.03 
	EPI
	4.52E+03
	EPI
	0.42
	3.31E+02
	EPI
	1.257 g/mL at 25 °C(lit.)
	0.79

	29
	三氯乙烯
	79-01-06
	4.03E-01
	EPI
	6.87E-02
	WT9
	1.02E-05
	WT9
	6.07E+01
	EPI
	977.24 
	EPI
	263.03 
	EPI
	1.28E+03
	EPI
	0.57
	69
	EPI
	1.474
	0.89

	30
	1,1,1-三氯乙烷
	71-55-6
	7.03E-01
	EPI
	6.48E-02
	WT9
	9.60E-06
	WT9
	4.39E+01
	EPI
	501.19 
	EPI
	309.03 
	EPI
	1.29E+03
	EPI
	0.21
	1.24E+02
	EPI
	1.3376
	0.32

	31
	四氯乙烯
	127-18-4
	7.24E-01
	EPI
	5.05E-02
	WT9
	9.46E-06
	WT9
	9.49E+01
	EPI
	3019.95 
	EPI
	2511.89 
	EPI
	2.06E+02
	EPI
	0.08
	18.5
	EPI
	1.623 g/mL at 25 °C (lit.)
	0.89

	32
	1,1-二氯乙烯
	75-35-4
	1.07E+00
	EPI
	8.63E-02
	WT9
	1.10E-05
	WT9
	3.18E+01
	EPI
	104.71 
	EPI
	134.90 
	EPI
	2.42E+03
	EPI
	-0.11
	6.00E+02
	EPI
	1.223
	0.48

	33
	四氯化碳
	56-23-5
	1.13E+00
	EPI
	5.71E-02
	WT9
	9.78E-06
	WT9
	4.39E+01
	EPI
	616.60 
	EPI
	676.08 
	EPI
	7.93E+02
	EPI
	-0.04
	1.15E+02
	EPI
	1.594
	0.9

	34
	氯乙烯
	75-01-4
	1.14E+00
	EPI
	1.07E-01
	WT9
	1.20E-05
	
	2.17E+01
	EPI
	100.00 
	EPI
	28.84 
	EPI
	8.80E+03
	EPI
	0.54
	2.98E+03
	EPI
	0.911 g/mL at 25 °C(lit.)
	0.89

	35
	草甘膦
	1071-83-6
	8.59E-11
	EPI
	6.21E-02
	WT9
	7.26E-06
	WT9
	2.10E+03
	ARS
	23988329190194.90 
	EPI
	0.00 
	EPI
	1.05E+04
	EPI
	16.78
	9.80E-08
	EPI
	1.704 g/cm3 (20 °C)
	0.89

	36
	3,3-二氯联苯胺
	91-94-1
	1.16E-09
	R369
	4.75E-02
	WT9
	5.55E-06
	WT9
	3.19E+03
	EPI
	177827941.00 
	EPI
	3235.94 
	EPI
	3.11E+00
	EPI
	4.74
	4.11E-06
	EPI
	1.38E+00
	1.50E+00

	37
	乐果
	60-51-5
	9.93E-09
	EPI
	2.61E-02
	WT9
	6.74E-06
	WT9
	1.28E+01
	EPI
	602559586.07 
	EPI
	6.03 
	EPI
	2.33E+04
	EPI
	8
	1.88E-05
	EPI
	1.281
	3.2

	38
	阿特拉津
	1912-24-9
	9.65E-08
	EPI
	2.65E-02
	WT9
	6.84E-06
	WT9
	2.25E+02
	EPI
	3981071705.53 
	EPI
	407.38 
	EPI
	3.47E+01
	EPI
	6.99
	2.89E-07
	EPI
	1.19E+00
	1.50E+00

	39
	五氯酚
	87-86-5
	1.00E-06
	EPI
	2.95E-02
	WT9
	8.01E-06
	WT9
	5.92E+02
	EPI
	1174897554.94 
	EPI
	131825.67 
	EPI
	87-86-5
	EPI
	3.95
	1.10E-04
	EPI
	1.978g/mLat 25°C(lit.)
	0.9-1.2(水)1.5-3(有机溶剂)

	40
	2,4-二硝基甲苯
	121-14-2
	2.21E-06
	EPI
	3.75E-02
	WT9
	7.90E-06
	WT9
	5.76E+02
	EPI
	43651583.22 
	EPI
	95.50 
	EPI
	2.00E+02
	EPI
	5.66
	7.19E-04
	EPI
	1.52E+00
	1.5-3

	41
	2,4-二硝基酚
	51-28-5
	3.52E-06
	EPI
	4.07E-02
	WT9
	9.08E-06
	WT9
	4.61E+02
	EPI
	25118864315.10 
	EPI
	46.77 
	EPI
	2.79E+03
	EPI
	8.73
	1.31E-05
	EPI
	1.683
	1.5-3.5

	42
	二苯并(a, h)蒽
	53-70-3
	5.76E-06
	EPI
	4.46E-02
	WT9
	5.21E-06
	WT9
	1.91E+06
	EPI
	977237220955.81 
	EPI
	5623413.25 
	EPI
	2.49E-03
	EPI
	5.24
	9.55E-10
	EPI
	1.28E+00
	1.2-2.5

	43
	邻苯二甲酸二(2-乙基己)酯
	117-81-7
	1.10E-05
	EPI
	1.73E-02
	WT9
	4.18E-06
	WT9
	1.20E+05
	EPI
	3630780547701.02 
	EPI
	39810717.06 
	EPI
	2.70E-01
	EPI
	4.96
	1.42E-07
	EPI
	0.985 g/mL at 20 °C (lit.)
	0.9-1

	44
	苯酚
	108-95-2
	1.36E-05
	EPI
	8.34E-02
	WT9
	1.03E-05
	WT9
	1.87E+02
	EPI
	2137962.09 
	EPI
	28.84 
	EPI
	8.28E+04
	EPI
	4.87
	0.35
	EPI
	1.071g/mLat 25°C(lit.)
	1.07-1.2

	45
	茚并(1,2,3-cd)芘
	193-39-5
	1.42E-05
	R369
	4.48E-02
	WT9
	5.23E-06
	WT9
	1.95E+06
	R369
	346736850452.53 
	EPI
	5011872.34 
	EPI
	2.20E-05
	RSL
	4.84
	1.25E-10
	RSL
	1.18E+00
	1.5-3

	46
	β-六六六
	319-85-7
	1.80E-05
	EPI
	2.77E-02
	WT9
	7.40E-06
	WT9
	2.81E+03
	EPI
	758577575.03 
	EPI
	6025.60 
	EPI
	2.40E-01
	EPI
	5.1
	4.77E-05
	EPI
	1.9
	2-4

	47
	苯并(a)芘
	50-32-8
	1.87E-05
	EPI
	4.76E-02
	WT9
	5.56E-06
	WT9
	5.87E+05
	EPI
	72443596007.50 
	EPI
	1348962.88 
	EPI
	1.62E-03
	EPI
	4.73
	5.49E-09
	EPI
	1.15E+00
	1.2-2.5

	48
	敌敌畏
	62-73-7
	2.30E-05
	EPI
	2.79E-02
	WT9
	7.33E-06
	WT9
	5.40E+01
	EPI
	776247.12 
	EPI
	26.92 
	EPI
	8.00E+03
	EPI
	4.46
	0.02
	EPI
	1.415
	1.09-1.12

	49
	苯并(k)荧蒽
	207-08-9
	2.39E-05
	EPI
	4.76E-02
	WT9
	5.56E-06
	WT9
	5.87E+05
	EPI
	53703179637.03 
	EPI
	1288249.55 
	EPI
	8.00E-04
	EPI
	4.62
	9.65E-10
	EPI
	1.286
	1.5-3

	50
	邻苯二甲酸二乙酯
	84-66-2
	2.49E-05
	EPI
	2.61E-02
	WT9
	6.72E-06
	WT9
	1.05E+02
	EPI
	31622776.60 
	EPI
	263.03 
	EPI
	1.08E+03
	EPI
	5.08
	7.43E-04
	EPI
	1.12 g/mL at 25 °C (lit.)
	0.85-0.89

	51
	苯并(b)荧蒽
	205-99-2
	2.69E-05
	EPI
	4.76E-02
	WT9
	5.56E-06
	WT9
	5.99E+05
	EPI
	22387211385.68 
	EPI
	602559.59 
	EPI
	1.50E-03
	EPI
	4.57
	5.00E-07
	EPI
	1.15E+00
	1.5-3

	52
	4-甲酚（对-）
	106-44-5
	4.09E-05
	EPI
	7.24E-02
	WT9
	9.24E-06
	WT9
	3.00E+02
	EPI
	2137962.09 
	EPI
	87.10 
	EPI
	2.15E+04
	EPI
	4.39
	1.10E-01
	EPI
	1.034g/mLat 25°C(lit.)
	0.95-1

	53
	邻苯二甲酸丁苄酯
	85-68-7
	5.15E-05
	EPI
	2.08E-02
	WT9
	5.17E-06
	WT9
	7.16E+03
	EPI
	1047128548.05 
	EPI
	53703.18 
	EPI
	2.69E+00
	EPI
	4.29
	8.25E-06
	EPI
	1.1g/mLat 25°C(lit.)
	0.95-1

	54
	2,4,5-三氯酚
	95-95-4
	6.62E-05
	EPI
	3.14E-02
	WT9
	8.09E-06
	WT9
	1.60E+03
	EPI
	57543993.73 
	EPI
	5248.07 
	EPI
	1.20E+03
	EPI
	4.04
	7.50E-03
	EPI
	1.68E+00
	1.19(25℃)

	55
	邻苯二甲酸二丁酯
	84-74-2
	7.40E-05
	EPI
	2.14E-02
	WT9
	5.33E-06
	WT9
	1.16E+03
	EPI
	1174897554.94 
	EPI
	31622.78 
	EPI
	1.12E+01
	EPI
	4.57
	2.01E-05
	EPI
	1.043 g/mL at 25 °C (lit.)
	0.83-0.89

	56
	苯胺
	62-53-3
	8.26E-05
	EPI
	8.30E-02
	WT9
	1.01E-05
	WT9
	7.02E+01
	EPI
	95499.26 
	EPI
	7.94 
	EPI
	3.60E+04
	EPI
	4.08
	0.67
	EPI
	1.022 g/mL at 25 °C (lit.)
	0.95(25℃)

	57
	邻苯二甲酸二正辛酯
	117-84-0
	1.05E-04
	EPI
	3.56E-02
	WT9
	4.15E-06
	WT9
	1.41E+05
	EPI
	1318256738556.40 
	EPI
	125892541.18 
	EPI
	2.00E-02
	EPI
	4.02
	1.00E-07
	EPI
	0.980g/mLat 20°C(lit.)
	0.89-1.1(25℃)

	58
	2,4,6-三氯酚
	88-06-2
	1.06E-04
	EPI
	3.14E-02
	WT9
	8.09E-06
	WT9
	3.81E+02
	EPI
	28840315.03 
	EPI
	4897.79 
	EPI
	8.00E+02
	EPI
	3.77
	8.00E-03
	EPI
	1.49E+00
	1.19(25℃)

	59
	2,4-二a氯酚
	120-83-2
	1.75E-04
	EPI
	4.86E-02
	WT9
	8.68E-06
	WT9
	1.47E+02
	EPI
	6025595.86 
	EPI
	1148.15 
	EPI
	4.50E+03
	EPI
	3.72
	1.20E-01
	EPI
	1.38E+00
	1.07E+00

	60
	γ-六六六
	58-89-9
	2.10E-04
	EPI
	4.33E-02
	WT9
	5.06E-06
	WT9
	2.81E+03
	EPI
	70794578.44 
	EPI
	5248.07 
	EPI
	7.30E+00
	EPI
	4.13
	4.77E-05
	EPI
	1.85-1.9
	0.5-1

	61
	䓛
	218-01-9
	2.14E-04
	EPI
	2.61E-02
	WT9
	6.75E-06
	WT9
	1.81E+05
	EPI
	3019951720.40 
	EPI
	645654.23 
	EPI
	2.00E-03
	EPI
	3.67
	6.23E-09
	EPI
	1.27E+00
	1.2-1.5

	62
	毒杀芬
	8001-35-2
	2.45E-04
	EPI
	3.42E-02
	WT9
	4.00E-06
	WT9
	7.72E+04
	EPI
	446683592.15 
	EPI
	794328.23 
	EPI
	7.40E-01
	EPI
	2.75
	3.62E-06
	EPI
	1.65
	1.3

	63
	异狄氏剂
	72-20-8
	2.60E-04
	EPI
	3.62E-02
	WT9
	4.22E-06
	WT9
	2.01E+04
	EPI
	134896288.26 
	EPI
	158489.32 
	EPI
	2.50E-01
	EPI
	2.93
	1.07E-05
	EPI
	1.70E+00
	1.1-1.2

	64
	滴滴滴
	72-54-8
	2.70E-04
	EPI
	4.06E-02
	WT9
	4.74E-06
	WT9
	1.18E+05
	EPI
	12589254117.94 
	EPI
	1047128.55 
	EPI
	9.00E-02
	EPI
	4.08
	1.35E-06
	EPI
	1.39E+00
	0.8-1.1

	65
	α-六六六
	319-84-6
	2.74E-04
	EPI
	4.33E-02
	WT9
	5.06E-06
	WT9
	2.81E+03
	EPI
	40738027.78 
	EPI
	6309.57 
	EPI
	2.00E+00
	EPI
	3.81
	4.50E-05
	EPI
	1.9
	1-1.5

	66
	滴滴涕
	50-29-3
	3.40E-04
	EPI
	3.79E-02
	WT9
	4.43E-06
	WT9
	1.69E+05
	EPI
	6606934480.08 
	EPI
	8128305.16 
	EPI
	5.50E-03
	EPI
	2.91
	2.41E-03
	EPI
	1.45E+00
	0.75-1.5

	67
	荧蒽
	206-44-0
	3.62E-04
	EPI
	2.76E-02
	WT9
	7.18E-06
	WT9
	5.55E+04
	EPI
	758577575.03 
	EPI
	144543.98 
	EPI
	2.60E-01
	EPI
	3.72
	9.22E-06
	EPI
	1.252
	1.1-1.3

	68
	多氯联苯 77
	32598-13-3
	3.84E-04
	EPI
	4.94E-02
	WT9
	5.04E-06
	WT9
	7.81E+04
	EPI
	5011872336.27 
	EPI
	4265795.19 
	EPI
	5.69E-04
	EPI
	3.07
	1.64E-05
	EPI
	1.442
	2.5-4

	69
	狄氏剂
	60-57-1
	4.09E-04
	EPI
	2.33E-02
	WT9
	6.01E-06
	WT9
	2.01E+04
	EPI
	794328234.72 
	EPI
	251188.64 
	EPI
	1.95E-01
	EPI
	3.5
	5.89E-06
	EPI
	1.75E+00
	0.83-1.1

	70
	2-氯酚
	95-57-8
	4.58E-04
	EPI
	6.61E-02
	WT9
	9.48E-06
	WT9
	3.88E+02
	EPI
	309029.54 
	EPI
	141.25 
	EPI
	1.13E+04
	EPI
	3.34
	2.53
	EPI
	1.241 g/mL at 25 °C (lit.)
	1.1

	71
	芘
	129-00-0
	4.87E-04
	EPI
	2.78E-02
	WT9
	7.25E-06
	WT9
	5.43E+04
	EPI
	630957344.48 
	EPI
	75857.76 
	EPI
	1.35E-01
	EPI
	3.92
	4.50E-06
	EPI
	1.271
	1.1

	72
	苯并(a)蒽
	56-55-3
	4.91E-04
	EPI
	2.61E-02
	WT9
	6.75E-06
	WT9
	1.77E+05
	EPI
	1174897554.94 
	EPI
	575439.94 
	EPI
	9.40E-03
	EPI
	3.31
	2.10E-07
	EPI
	1.19
	1.1-1.5

	73
	滴滴伊
	72-55-9
	1.70E-03
	EPI
	2.30E-02
	WT9
	5.86E-06
	WT9
	1.18E+05
	EPI
	4786300923.23 
	EPI
	3235936.57 
	EPI
	4.00E-02
	EPI
	3.17
	6.00E-06
	EPI
	1.3406
	0.93

	74
	艾氏剂
	309-00-2
	1.80E-03
	EPI
	3.72E-02
	WT9
	4.35E-06
	WT9
	8.20E+04
	EPI
	120226443.46 
	EPI
	3162277.66 
	EPI
	1.70E-02
	EPI
	1.58
	1.20E-04
	EPI
	1.73
	0.85-1.2

	75
	氯丹
	57-74-9
	1.99E-03
	EPI
	2.15E-02
	WT9
	5.45E-06
	WT9
	6.75E+04
	EPI
	724435960.07 
	EPI
	1445439.77 
	EPI
	5.60E-02
	EPI
	2.7
	9.75E-06
	EPI
	1.59-1.63 g/cm3(Temp: 25 °C)
	1.6-2

	76
	二恶英（以TCDD2378 计）
	1746-01-6
	2.04E-03
	EPI
	4.70E-02
	WT9
	6.76E-06
	WT9
	2.49E+05
	EPI
	11220184543.02 
	EPI
	6309573.44 
	EPI
	2.00E-04
	EPI
	3.25
	1.50E-09
	EPI
	1.83
	0.5-0.9

	77
	多氯联苯 189
	39635-31-9
	2.07E-03
	EPI
	4.24E-02
	WT9
	5.69E-06
	WT9
	3.50E+05
	EPI
	63095734448.02 
	EPI
	186208713.67 
	EPI
	7.53E-04
	EPI
	2.53
	5.72E-08
	EPI
	1.658
	1.5-2

	78
	蒽
	120-12-7
	2.27E-03
	EPI
	3.90E-02
	WT9
	7.85E-06
	WT9
	1.64E+04
	EPI
	35481338.92 
	EPI
	28183.83 
	EPI
	4.34E-02
	EPI
	3.1
	6.53E-06
	EPI
	1.28
	1-1.2

	79
	硫丹
	115-29-7
	2.66E-03
	EPI
	2.25E-02
	WT9
	5.76E-06
	WT9
	6.76E+03
	EPI
	1819700858.61 
	EPI
	6760.83 
	EPI
	3.25E-01
	EPI
	5.43
	1.73E-07
	EPI
	1.745
	1.2-1.5

	80
	多氯联苯 167
	52663-72-6
	2.80E-03
	EPI
	4.44E-02
	WT9
	5.86E-06
	WT9
	2.09E+05
	EPI
	9120108393.56 
	EPI
	31622776.60 
	EPI
	2.23E-03
	EPI
	2.46
	2.57E-07
	EPI
	1.6±0.1
	1.6-2.1

	81
	多氯联苯 114
	74472-37-0
	3.78E-03
	EPI
	4.67E-02
	WT9
	6.06E-06
	WT9
	1.31E+05
	EPI
	2344228815.32 
	EPI
	9549925.86 
	EPI
	1.60E-02
	EPI
	2.39
	2.81E-06
	EPI
	1.5±0.1
	1.7-2.1

	82
	芴
	86-73-7
	3.93E-03
	EPI
	4.40E-02
	WT9
	7.89E-06
	WT9
	9.16E+03
	EPI
	6165950.02 
	EPI
	15135.61 
	EPI
	1.69E+00
	EPI
	2.61
	6.00E-04
	EPI
	1.2
	1.02-1.2

	83
	多氯联苯 156
	38380-08-4
	5.85E-03
	EPI
	4.44E-02
	WT9
	5.86E-06
	WT9
	2.14E+05
	EPI
	11481536214.97 
	EPI
	39810717.06 
	EPI
	5.33E-03
	EPI
	2.46
	1.61E-06
	EPI
	1.6±0.1
	1.5-2

	84
	多氯联苯 169
	32774-16-6
	6.62E-03
	EPI
	4.44E-02
	WT9
	5.86E-06
	WT9
	2.09E+05
	EPI
	7413102413.01 
	EPI
	25703957.83 
	EPI
	5.10E-04
	EPI
	2.46
	2.57E-07
	EPI
	1.594
	1.7-2.2

	85
	多氯联苯 157
	69782-90-7
	6.62E-03
	EPI
	4.44E-02
	WT9
	5.86E-06
	WT9
	2.14E+05
	EPI
	11481536214.97 
	EPI
	39810717.06 
	EPI
	1.65E-03
	EPI
	2.46
	2.57E-07
	EPI
	1.593
	1.5-2

	86
	苊
	83-32-9
	7.52E-03
	EPI
	5.06E-02
	WT9
	8.33E-06
	WT9
	5.03E+03
	EPI
	2041737.94 
	EPI
	8317.64 
	EPI
	3.90E+00
	EPI
	2.39
	2.15E-03
	EPI
	1.06
	1.2-1.5

	87
	多氯联苯 126
	57465-28-8
	7.77E-03
	EPI
	4.67E-02
	WT9
	6.06E-06
	WT9
	1.28E+05
	EPI
	309029.54 
	EPI
	141.25 
	EPI
	7.33E-03
	EPI
	3.34
	2.53
	EPI
	1.241 g/mL at 25 °C (lit.)
	1.9-2.3

	88
	多氯联苯 123
	65510-44-3
	7.77E-03
	EPI
	4.67E-02
	WT9
	6.06E-06
	WT9
	1.31E+05
	EPI
	2344228815.32 
	EPI
	9549925.86 
	EPI
	1.60E-02
	EPI
	2.39
	2.81E-06
	EPI
	1.5220 
	1.7-2.1

	89
	多氯联苯 81
	70362-50-4
	9.12E-03
	EPI
	4.94E-02
	WT9
	6.27E-06
	WT9
	7.81E+04
	EPI
	457088189.61 
	EPI
	2137962.09 
	EPI
	3.22E-02
	EPI
	2.33
	3.89E-06
	EPI
	1.442
	1.6-2

	90
	多氯联苯 105
	32598-14-4
	1.16E-02
	EPI
	4.67E-02
	WT9
	6.06E-06
	WT9
	1.31E+05
	EPI
	10000000000.00 
	EPI
	6165950.02 
	EPI
	3.40E-03
	EPI
	3.21
	6.53E-06
	EPI
	1.522
	1.6-2.1

	91
	多氯联苯 118
	31508-00-6
	1.18E-02
	EPI
	4.67E-02
	WT9
	6.06E-06
	WT9
	1.28E+05
	EPI
	6606934480.08 
	EPI
	13182567.39 
	EPI
	1.34E-02
	EPI
	2.7
	8.97E-06
	EPI
	1.522
	1.8-2.2

	92
	七氯
	76-44-8
	1.20E-02
	EPI
	2.23E-02
	WT9
	5.70E-06
	WT9
	4.13E+04
	EPI
	43651583.22 
	EPI
	1258925.41 
	EPI
	1.80E-01
	EPI
	1.54
	4.00E-04
	EPI
	1.57
	1.5-2

	93
	多氯联苯（高风险）
	1336-36-3
	1.70E-02
	EPI
	2.43E-02
	WT9
	6.27E-06
	WT9
	7.81E+04
	EPI
	741310241.30 
	EPI
	12589254.12 
	EPI
	7.00E-01
	RSL
	1.77
	4.94E-04
	RSL
	1.44 g/cm3(Temp: 30 °C)
	0.9-2.1

	94
	萘
	91-20-3
	1.80E-02
	EPI
	6.05E-02
	WT9
	8.38E-06
	WT9
	1.54E+03
	EPI
	154881.66 
	EPI
	1995.26 
	EPI
	3.10E+01
	EPI
	1.89
	0.09
	EPI
	0.99
	0.89

	95
	溴仿
	75-25-2
	2.19E-02
	EPI
	3.57E-02
	WT9
	1.04E-05
	WT9
	3.18E+01
	EPI
	11481.54 
	EPI
	251.19 
	EPI
	3.10E+03
	EPI
	1.66
	5.4
	EPI
	2.89g/mLat 25°C(lit.)
	0.6

	96
	灭蚁灵
	2385-85-5
	3.32E-02
	EPI
	2.19E-02
	WT9
	5.63E-06
	WT9
	3.57E+05
	EPI
	234422881.53 
	EPI
	7762471.17 
	EPI
	8.50E-02
	EPI
	1.48
	8.00E-07
	EPI
	2.25±0.1 g/cm3(Predicted)
	0.88

	97
	六氯苯
	118-74-1
	6.95E-02
	EPI
	2.90E-02
	WT9
	7.85E-06
	WT9
	6.20E+03
	EPI
	23988329.19 
	EPI
	537031.80 
	EPI
	6.20E-03
	EPI
	1.65
	1.72E-05
	EPI
	1.5691
	1.1

	98
	甲基叔丁基醚
	1634-04-4
	1.20E-01
	EPI
	7.89E-02
	WT9
	1.10E-05
	WT9
	1.15E+02
	EPI
	380.19 
	EPI
	8.71 
	EPI
	51g/L
	
	1.64
	2.51E+02
	EPI
	0.7405
	0.36

	99
	六氯环戊二烯
	77-47-4
	1.11E+00
	EPI
	2.72E-02
	WT9
	7.22E-06
	WT9
	1.40E+03
	EPI
	100000.00 
	EPI
	109647.82 
	EPI
	1.80E+00
	EPI
	-0.04
	0.06
	EPI
	1.702g/mLat 25°C(lit.)
	0.45

	100
	多溴联苯
	59536-65-1
	
	
	
	
	
	
	
	
	1.00 
	
	1.00 
	
	
	
	
	
	
	
	0.52-0.74
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地下水污染模拟预测评估工作指南（环办土壤函〔2019〕770号）
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