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[bookmark: _Toc195800419]一、任务来源
为进一步贯彻落实《水污染防治行动计划》《土壤污染防治行动计划》《地下水污染防治实施方案》（环土壤〔2019〕25号）《全国地下水污染防治规划（2011-2020年）》等相关工作部署，结合国家重点研发计划课题“污染场地挥发类有机污染物传输机制与扩散通量（项目编号：2020YFC1807100）” 的要求，推进我国土壤-地下水污染防治工作，完善有机污染场地环境预测评估工作与技术支撑体系，加强复杂介质场地挥发类有机物环境污染建模的科学性和高效性，提升我国场地土壤-地下水污染防治水平，根据《中华人民共和国环境保护法》《中华人民共和国水污染防治法》《中华人民共和国土壤污染防治法》《中华人民共和国大气污染防治法》及相关法律法规、标准，编制《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（讨论稿）》（以下简称指南）。
本指南由中国科学院大学牵头，中国地质大学（武汉）、中国石油集团安全环保技术研究院有限公司、安徽博世科环保科技股份有限公司、中国环境科学研究院和清华大学参与起草编制。
来自本指南编制牵头单位及参与单位的十余位专家、学者组成指南编制组。
[bookmark: _Toc195800420]二、指南制定的必要性
挥发类有机物污染场地介质条件各异，场地表层通常为数米厚的土层，其下可 为几十米甚至数百米松散多孔介质，也可为裂隙化或岩溶化基岩，而大气-地表水 -土壤-地下水构成的水系统其循环深度可达地下几十甚至数百米。在此类场地中，污染物的迁移扩散过程涉及气-液-固多相体系，包括挥发、溶解、吸附等多重作用过程。多年来在较简单松散多孔介质污染场地挥发类有机污染物多界面多相态传输扩散建模方面研究成果丰富，但复杂多孔介质、裂隙与岩溶化介质场地的挥发类有机污染物多界面多相态传输扩散的建模方法和流程相对匮乏。尤其针对近年来各类数字模型技术（包括数值模型、人工智能模型等）的广泛应用和快速发展，以及多模型在环境领域的联合创新应用，亟需建立综合性的建模技术方法体系，指导实践应用。
《地下水污染模拟预测评估工作指南》（环办土壤函〔2019〕770号）为地下水污染模拟工作提供了以数值模型和解析解模型为主的一般性技术框架。本指南在其基础上，着重从三个方面补充和完善了建模技术指导：一是针对复杂介质条件（特别是裂隙介质和多重介质）下的污染物迁移，提供了系统的模拟工作流程；二是针对挥发性和半挥发性有机污染物在多相态环境中的特殊性，提供了传输扩散模拟的技术参考；三是结合当前模型技术发展趋势，在传统数值模型的基础上，引入人工智能等新型建模方法，同时提出替代模型的概念和多模型联合应用的思路，为不同类型的建模需求提供灵活的技术选择。这些有针对性的技术建议将有助于提升复杂污染场地模拟工作的科学性和实用性。
[bookmark: _Toc195800421]三、国内外研究现状及进展
[bookmark: _Toc195800422]（一）国外土壤地下水建模规范及方法研究进展
在地下水污染模拟的一般性标准规范方面，国外已有较为成熟的发展体系。美国环保署(EPA)、美国材料与试验协会(ASTM) 以及各州环保部门等机构制定了完善的技术导则。其中ASTM D5447标准规定了地下水模型应用的规范流程，包括明确研究目标、建立概念模型、选择计算机程序、构建地下水流动模型、校准模型和敏感性分析、进行预测模拟、记录建模研究以及后期审计等8个关键步骤。在具体技术支撑方面，美国环保署编制了《地下水模型汇编》，系统整理了各类模型的概况、描述、应用案例和成本指南等信息，为模型选择和应用提供重要参考。
近年来国外在地下水污染模拟方法研究方面取得了一系列成果，美国劳伦斯伯克利国家实验室、荷兰代尔夫特理工大学、斯坦福大学等国际知名研究机构将深度学习等人工智能方法引入地下水建模领域，例如在含水层进行参数识别和污染物迁移预测等。此外，数据同化技术的发展实现了地下水监测数据与数值模型的动态融合，提高了模型预测精度。在模型不确定性分析方面，普林斯顿大学等开发了基于贝叶斯框架的多模型集成方法，通过整合多个模型的预测结果提高预测可靠性。同时发展了基于概率统计的参数敏感性分析方法，为模型预测结果的不确定性定量化提供了科学依据。美国阿贡国家实验室利用并行计算技术和GPU加速等方法，显著提升了大尺度地下水污染模拟的计算效率，使得复杂条件下的三维模拟成为可能。
在软件开发应用方面，国外商业化软件和开源软件已相对成熟并得到广泛应用，为地下水污染模拟提供了有力的技术支撑。
[bookmark: _Toc195800423]（二）国内土壤地下水建模规范及方法研究进展
国内在地下水污染模拟研究方面起步相对较晚。目前，环境保护部发布的《地下水污染模拟预测评估工作指南》（环办土壤函〔2019〕770号）是国内较具代表性的技术指导文件。该指南对地下水污染模拟预测评估的一般性工作流程和技术要求进行了规范，主要针对多孔介质地下水污染物传输扩散的数值建模和解析解概算方法展开说明，但对不同类型场地、不同污染物特征的具体模拟方法和技术细节规定仍较为宽泛。
中国科学院、中国地质大学等科研院所在地下水污染模拟方法研究方面也取得了一定进展，主要集中在数值模拟方法改进、参数识别和不确定性分析等方向。但总体而言，国内在机器学习、数据同化等新型模拟方法的研究与应用相对薄弱，针对复杂水文地质条件下的模拟方法、模型验证技术等关键科学问题的研究仍需加强。在工程实践层面，我国地下水污染模拟仍以引进使用国外软件为主，自主研发的专业模拟软件较少，特别是缺乏适应我国地质条件特点的软件系统。同时，由于缺乏统一的技术标准和规范体系，模拟方法的选择和应用较为随意，模拟结果的可靠性难以保证。
[bookmark: _Toc195800424]四、编制的基本原则
[bookmark: _Toc195800425]（一）科学性原则
建模工作必须建立在对复杂介质条件和多相态污染物传输扩散特性的深入认识基础之上。需全面考虑地下水-土壤-大气的多介质耦合系统，特别是对裂隙介质等复杂地质条件，应多尺度多维度地构建科学可靠的数字模型，保证模型对实际场地的精准刻画与环境污染预测。
[bookmark: _Toc195800426]（二）目标导向原则
根据场地污染溯源、污染预测、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。
[bookmark: _Toc195800427]（三）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。
[bookmark: _Toc195800428]（四） 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。
[bookmark: _Toc195800429]（五）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: _Toc195800430]五、主要技术条款说明
[bookmark: _Toc195800431]（一）适用范围
本指南适用于复杂介质（非均质多孔介质及裂隙介质）场地挥发类（挥发性及半挥发性）有机物多相态（气相、非水溶相、溶解相、吸附相）传输扩散时空演化与典型界面通量的数字模型（数值、统计、人工智能或任何其它适当技术的数学模型）高效构建和有效应用。
[bookmark: _Toc195800432]（二）规范性引用文件
本标准引用了下列文件或其中的条款。
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》
地下水污染模拟预测评估工作指南（环办土壤函〔2019〕770号）
[bookmark: _Toc195800433]（三）工作内容和流程
地下水污染模拟预测的工作内容形成了一个系统、完整的技术链条，涵盖九个密切关联的关键环节，每个环节都针对特定的技术目标和关键问题：
建模前期准备阶段：首先通过明确建模目标与应用场景，确定是进行污染物传输扩散的时空分布精准预测、关键界面通量预测、还是场地污染程度评估等具体任务，并据此确定模型精度要求。随后，通过系统分析场地水文地质条件、污染特征等信息，建立概念模型，这一步骤特别强调要准确刻画复杂介质条件（如非均质多孔介质、非连续性裂隙岩溶介质）的特征，以及污染物在多相态环境中的赋存形态和迁移转化过程。
模型选择与数据准备阶段：在模型类型选择时，强调了三类主要模型的特点：数值模型注重过程机理描述，适合复杂物理过程模拟；统计模型依托数据驱动，不需考虑物理参数实际意义；人工智能模型则擅长捕捉高维度非线性关系，适合快速决策支持。这些模型可根据具体需求单独使用或联合应用。数据准备阶段需要系统性搜集和整理各类基础数据，评估数据可靠性，必要时通过补充调查或科学推导方法补充数据缺口。
模型构建与分析阶段：模型构建过程针对不同类型模型采用相应的构建策略、校准与验证方法。数值模型重点关注控制方程表达、参数识别与边界条件设定；统计模型注重数据预处理和变量选择；人工智能模型则侧重模型结构设计和参数优化。通过主控因子识别了解影响模型输出的关键参数，同时开展不确定性分析评估模型可靠性。数值模型主要通过敏感性分析方法识别主控因子，而统计和人工智能模型则可采用相关性分析、SHAP值分析等方法。
模型应用与维护阶段：在实际应用中，需要制定切实可行的应用策略，并建立动态更新机制。这包括采用适应性管理策略根据新数据调整模型，整合新技术提高模型精度，分析不确定性随时间的演化规律。同时要考虑社会、经济和管理因素，确保模型持续为决策提供有效支持。最后通过规范的成果报告，详细记录建模过程、关键假设和研究发现。
具体流程见下图：
[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: _Toc195800434]六、编制过程
编制组主要开展以下调查和研究工作：
2023年6月，由项目承担单位中国科学院大学牵头，召开了《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》编制启动会，成立了编制组。在项目研究基础上确定了指南的定位、内容和编制思路。明确了指南编制工作的计划、时间安排和任务分工。
2023年7月-12月，编制组调研了国内外有关场地地下水有机污染物建模相关的导则、指南与其他标准性文件，以及相关研究与实施案例，系统梳理了我国已颁布实施的相关法规。经反复研讨，明确工作定位、适用范围、主要内容及工作流程等，完成指南编制大纲；
2024年1月-8月，编制组多次召开研讨会，根据已有研究成果，充分借鉴国内外已发布的相关标准化文件，组织编写了《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》（初稿）；
2024年9月，根据中华环保联合会组织召开了“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”立项技术论证会，会议邀请了七位专家组成专家组，与会人员听取了编制组的汇报，经质询和讨论，专家组认为标准立项依据充分，编制单位具有较好的工作基础，专家组同意该项团体标准立项。
2024年9月-10月，根据论证会专家意见，编制组内部多次研讨、修改后形成《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》（讨论稿）及编制说明；
2024年10月，中华环保联合会组织召开了征求意见前技术审查会。针对征求意见前技术审查会专家意见，编制组形成了《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》（征求意见稿）及编制说明。

[bookmark: _Toc195800435]七、对实施本指南的建议
对于本指南的实施，建议采取系统化、多层次的推进策略。首先，应根据污染场地的复杂程度和建模目标要求，采用分类分级的实施方案，简单场地可采用基础级别的模拟方法，复杂场地则需要采用高级别的模拟技术或多模型集成方案。同时，建议采用循序渐进的建模策略，从简化的概念模型开始，通过不断优化和完善，逐步提高模拟精度。
在具体实施过程中，数据质量控制至关重要。应建立规范的数据采集和质量控制体系，加强现场调查和监测数据的代表性评估，建立数据可靠性分级制度。同时，相关单位需要加强技术储备，包括培养专业建模人才队伍、建立模型应用案例库、开展技术培训和经验交流等。
为确保指南的有效实施，需要建立完善的协作机制，推动建模单位、管理部门、科研院所等多方协作。同时要重视模型成果的实际应用，提供决策者易于理解的结果展示，建立预测结果的跟踪验证机制。相关部门还应制定配套技术规范和标准，建立模型评估和审查制度，推动模型技术服务市场的规范化发展。
最后，本指南的实施应保持动态更新，定期评估实施效果，及时吸收新技术、新方法，根据实践经验不断完善指南内容，以适应不断变化的环境管理需求。通过这些措施的综合实施，可以确保指南在实际应用中发挥最大效用，为污染场地的管理和修复决策提供可靠的技术支持。
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