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摘  要：土壤重金属污染是威胁粮食安全与人类健康的重大环境问题之一，而数学模型是定量预测其在土壤–植物系统中迁移转化

规律的关键工具。然而，当前该领域的模型发展呈现出显著的“非对称性”。本文系统梳理并剖析了重金属从土壤迁移至植物过程

中的模型研究现状，旨在揭示这一非对称性的具体表现、成因及未来发展方向。研究发现：①在土壤端，基于“水动力–溶质运移–

地球化学”耦合框架的机理模型(如 HYDRUS、PHREEQC)已相当成熟，能够精细刻画重金属的物理输运与基于表面络合模型(如

CD-MUSIC、NICA-Donnan)的形态转化过程，已进入机制化与精细化阶段；②与之形成鲜明对比的是，植物端模型发展严重滞后，

仍普遍依赖生物富集系数(BCF)、转移因子(TF)等经验参数，缺乏对跨膜转运、长距离运输和组织区隔化等关键生理过程的机制描

述，形成了显著的“机制鸿沟”；③系统耦合层面存在“断点”，当前模型多为土壤驱动植物的单向耦合，忽视了根系活动(如分泌

物、pH 调控)对土壤微环境的动态反馈，未能形成闭环的交互系统。为推动该领域模型向系统化和一体化发展，本文展望了未来的

研究重点：应着力攻克“根–土界面”微域耦合难题，构建基于功能–结构植物模型的重金属动态累积模型，并发展多源数据融合与

模型–数据同化新范式。这些突破是填补机制鸿沟、实现土壤–植物系统双向耦合与精准预测的关键。 
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Abstract: Soil heavy metal contamination is a major environmental issue threatening food security and human health, and 

mathematical models are key tools for quantitatively predicting the migration and transformation of heavy metals in the soil-plant 

system. However, model development in this field currently exhibits a significant “asymmetric pattern”. This paper systematically 

reviewed and analyzed the state of modeling research on heavy metal transfer from soil to plants, aiming to reveal the specific 

manifestations, underlying causes, and future directions of this asymmetry. The study found that: 1) On the soil side, mechanistic 

models based on the coupled framework of “hydrodynamics–solute transport–geochemistry” (e.g., HYDRUS, PHREEQC) are 

already highly advanced. These models can precisely simulate the physical transport of heavy metals and their speciation 

transformations based on surface complexation models (e.g., CD-MUSIC, NICA-Donnan), indicating that soil modeling has 

entered a stage of mechanistic and fine-scale representation. 2) In stark contrast, model development on the plant side lags 

significantly. Current approaches still largely rely on empirical parameters such as the bioconcentration factor (BCF) and transfer 
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factor (TF), lacking mechanistic descriptions of critical physiological processes including membrane transport, long-distance 

translocation, and tissue compartmentalization, creating a pronounced “mechanistic gap”. 3) At the system coupling level, a 

“disconnection” exists: most current models adopt a unidirectional, soil-to-plant linkage, neglecting dynamic feedback from root 

activities (e.g., root exudates, pH regulation) on the soil microenvironment, and thus failing to establish a closed-loop interactive 

system. To advance modeling toward greater integration and systematization, this paper proposed future research priorities: 

efforts should focus on resolving the coupling challenges at the “root-soil interface”, developing dynamic heavy metal 

accumulation models based on functional-structural plant models, and establishing new paradigms for multi-source data fusion 

and model-data assimilation. These breakthroughs are essential for bridging the mechanistic gap and achieving bidirectional 

coupling and accurate prediction in soil-plant systems.  

Key words: Soil heavy metals; Soil-plant system; Migration and transformation models; Coupled models; Plant accumulation  

 

土壤重金属污染是制约农业可持续发展、威胁生

态系统健康的重大环境问题[1]。重金属元素具有持久

性、生物累积性和高毒性等特征，在土壤–植物系统中

形成复杂的污染链[2]。准确预测重金属在特定环境条件

下的迁移路径、形态转化规律及其在植物体内的富集水

平，已成为开展有效风险评估、实施精准污染修复以及

制定安全农产品生产标准的核心科学问题[3]。 

然而，土壤–植物系统是一个典型的开放、非均

质、多相耦合的复杂生命–非生命复合体系[4]。重金

属在其中的行为由物理输运(如水分运移与溶质迁

移)、地球化学反应(如吸附–解吸、沉淀–溶解)以及生

物生理过程(如根系吸收、跨膜转运和组织分配)在多

时空尺度上动态耦合所驱动[5-6]。  

数学模型已成为整合碎片化知识、揭示系统内在

机制、实现定量化预测不可或缺的工具。然而，当前

该领域模型的发展呈现出显著的“非对称格局”：在

土壤端，基于“水动力–溶质迁移–地球化学”耦合框

架的机理模型及相关软件(如 HYDRUS、PHREEQC)

已相当成熟[7]；而在植物端，模型发展则相对滞后，

仍普遍依赖生物富集系数(BCF)、转移因子(TF)等经

验性参数[8]，导致在土壤与植物系统之间形成了一道

明显的“机制鸿沟”。 

本文围绕重金属从土壤向植物迁移的过程，依次

关注土壤重金属迁移模型、土壤中重金属形态转化模

型以及植物富集模型 3 个核心环节(图 1)，旨在呈现

当前研究的发展脉络，识别在连接“土壤”与“植物”

过程中存在的主要建模瓶颈与理论断点。 

1  土壤重金属迁移模型 

重金属在土壤中的时空分布由“物理输运–化学反

应–界面过程”三重耦合机制共同控制。现有研究普遍

采用“水动力–溶质迁移–地球化学”多物理场耦合模型，

该模型包括描述水分运动的 Richards 方程、描述溶质

迁移的对流–弥散方程，以及耦合地球化学反应的吸附/

解吸、沉淀/溶解等项。相关理论体系已较为成熟，系

统性的研究成果可参考相关专著[9-10]及论文[11]。  

1.1  控制方程体系 

1.1.1  Richards 方程——非饱和水动力场      设

土壤孔隙度 φ(无量纲)已知，含水量 θ 与压力水头 h  

由水保持曲线  h 关联。对于均质介质，可采用经

典单孔隙 Richards 方程[12]： 

   s r w· K K h h z S
t


      

 (1) 

式中： · 为散度算子； sK 为饱和导水率(m/s)；  rK h  

为相对渗透率(无量纲)；z 为重力势方向坐标，向上

为正(m)； wS 为源汇项(s–1)。 

1.1.2  对流–弥散方程(CDE)——溶质迁移    将重金

属总浓度 TC 分为液相浓度 C 与固相吸附量 S (mol/kg)： 

T bC C S    (2) 

式中：ρb 为干密度(kg/m3)；θ为体积含水量(m3/m3)。 

一维垂直方向 CDE 可写为[13]： 

  cheb
C S C

D qC R
t t z z z

                
 (3) 

式中：弥散系数 D(m2/s)= 1
0 /q D    ，其中，λ为弥

散度(m)，D0为自由水中的分子扩散系数(m2/s)，  为土

壤弯曲度；达西流速 q(m/s)=−    s rK K h h z  ；Rche

为零阶/一阶源汇及形态转化项(mol/(m3·s))。 

1.1.3  表面络合与形态转化    吸附/解吸动力学可

采用线性可逆模型： 

dS K C  (4) 

式中：Kd 为分配系数。 

可以采用非线性表面络合模型(如 CD-MUSIC 或 

Langmuir-Freundlich)替代线性 dK ，例如 Langmuir 模型： 

   max L L/ 1S q K C K C   (5) 

式中： maxq 为最大吸附容量(mol/kg)； LK 为 Langmuir

常数。 
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图 1  土壤–植物系统中重金属迁移转化过程模型关系示意图 
Fig. 1  Schematic illustration of model relationships for heavy metal migration and transformation processes in the soil-plant system 

 
沉淀 /溶解反应遵循质量作用定律，可利用 

PHREEQC 或  ORCHESTRA 等软件求解多组分化

学平衡，实时更新 TC  的各形态分数。 

1.2  相关方法软件 

基于上述理论框架，研究者开发了多种数值模拟

工具，用于描述非饱和带中水分运移、溶质传输及其

生物地球化学行为。这些软件依据空间维度和应用尺

度的不同，可分为一维、二维/三维专用模型(表 1)。 

一维模拟软件包括 HYDRUS-1D[14-15]及 SWAP[16]。

HYDRUS-1D 基于 Richards 方程和对流–弥散方程模

拟水分运动和溶质迁移，用户界面友好、参数数据库

完善，支持多种化学过程模块。SWAP 在植物–土壤

相互作用方面具有更强的生态生理模块，包括动态根

系分布及作物蒸腾响应等。  

表 1  土壤重金属迁移模型对比 
Table 1  Comparison of heavy metal transport models in soil 

软件 空间维度 核心优势 重金属过程支持 适用尺度 主要局限 

HYDRUS-1D 1D 用户友好，模块集成度高 吸附、降解、形态转化

(扩展) 

剖面、田间 无法处理横向异质性 

SWAP 1D 农业管理模块强，生态过程

精细 

吸附、淋失，形态简化 农田、长期模拟 化学反应机制较弱 

HYDRUS-2D/3D 2D/3D 空间异质性刻画能力强 支持复杂反应网络 根际、污染场地 计算成本高，数据需求大

COMSOL 2D/3D 多物理场耦合，高度可定制 极强，可自定义迁移等 机理研究、微区 学习曲线陡，资源消耗大

OpenGeoSys 2D/3D 开源免费，热–水–力–化学

耦合，与 PHREEQC 深度

集成 

极强，可基于热力学数

据库精确模拟重金属

地球化学反应 

机理研究、场地尺

度、多场耦合 

前处理复杂，上手难度较高

 
二维 /三维模拟软件包括 HYDRUS-2D/3D[17]、

COMSOL Multiphysics[18]及 OpenGeoSys[19]。HYDRUS- 

2D/3D 支持复杂几何边界、多层土壤结构及根系空间

分布，但计算成本高、参数空间大。COMSOL 是一

款通用多物理场耦合仿真平台，允许高度定制化和深

度耦合的多物理场模拟。OpenGeoSys(OGS)是一款专

注于地质环境过程的开源有限元模拟平台，在热–水–

力–化学多场耦合方面具有独特优势，但要求用户具

备较强的数学建模与编程能力。 

2  土壤重金属形态转化模型 

重金属在土壤固–液–气多相体系中的形态转化，
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是一个从长程静电作用、中程配位交换到短程化学键

生成的连续能量梯度过程[20-21]。 

重金属在土壤多相体系中的形态转化可从吸附机

制的分类框架入手加以理解[22]。固液分配系数(Kd)的概

念为描述这一过程提供了定量化的基础工具[23]。矿物

与有机或生物组分间的界面反应在固定重金属方面

具有不可忽视的作用[24]。吸附等温线的多种变体被

用于拟合不同条件下的平衡吸附行为[25-26]。同时，竞

争吸附的平衡与动力学模型拓展了对多离子共存体

系的认识[27]。吸附与解吸的动力学反应则通过系统

建模得到进一步验证和参数化[28-29]。 

2.1  电性吸附：长程静电主导的弱可逆过程 

在低离子强度条件下，重金属离子通过长程静电

作用被吸附到带电表面的过程，主要发生在双电层的

扩散层中，形成外层吸附态。该过程高度可逆，强烈

依赖于溶液 pH 和离子强度。常用模型见表 2。 

表 2  土壤重金属电性吸附模型对比 
Table 2  Comparison of electrical adsorption models for heavy metals in soil 

模型 年代 空间维度 离子–壁面关系 电荷离

散/体积

溶剂层 典型应用 

Gouy-Chapman (GC) 1910 1D 连续 可(点电荷) 无 无 低盐稀溶液、定性趋势 

Stern 1924 1D 连续+1 层 外层 GC + 内层 
Stern 

无 无 中等盐浓度、解释饱和电容 

Classical Capacitance 
Model(CCM ) 

1920s 0D 完全忽略 无 无 快速估算、DLVO、胶体稳定

Triple Layer Model(TLM ) 1960s 1D 连续+2 层 内层+外层+扩散层 无 无 表面络合、氧化物–水界面 

Basic Stern Model+溶剂层
(BSM) 

1990s 1D 连续+溶剂层 内层+溶剂层+扩散层 有 有 高盐、离子液体、超级电容 

Donnan 1950s 0D 均匀 完全均匀分布 有 有 水凝胶、离子交换膜、生物组织

 
2.2  专性吸附：中程配位交换驱动的强选择性过程 

当重金属离子内层水化壳与表面羟基或羧基发

生配体交换，形成共价键或强极性键时，发生专性吸

附。该过程具有高稳定性、低可逆性与强选择性，吸

附行为受表面位点密度、pH、离子强度及竞争阳离

子的联合控制。 

机制模型包括 CD-MUSIC 模型、WHAM 模型和

NICA-Donnan 模型。CD-MUSIC 模型将吸附离子的

电荷分配到表面平面和扩散层平面；WHAM 模型专

注于腐殖酸/富里酸与重金属的络合；NICA-Donnan

模型基于非理想竞争吸附理论。 

2.3  界面化学转化：短程化学键重组驱动的准不

可逆过程 

当局部离子活度积超过溶度积，或氧化还原电位

(Eh)触发价态转变时，吸附态重金属离子可发生不可

逆或准不可逆的化学转化，形成热力学更稳定的次生

矿物相或变价固相产物[30-31]。该过程主要通过沉淀成

矿与氧化还原转化两类机制实现。 

2.4  经验/半机理模型 

在缺乏完整矿物组成、表面电荷参数或动力学数

据的情况下，常借助经验模型或半机理模型快速预测

土壤重金属溶解态浓度，包括线性回归模型、分配系

数模型(Kd 模型)、基于土壤性质的经验修正模型以及

基于吸附等温线的非线性模型 (如 Freundlich 和

Langmuir 模型)。 

2.5  相关方法与软件 

目前已有专业地球化学软件基于已有研究构建

了较完善的模拟框架，为重金属多形态转化的定量

模拟提供可行路径[32]。表 3 总结了主流软件的总体

特征。 

PHREEQC 支持酸碱、溶解–沉淀、氧化还原、

络合等反应，基于质量作用定律和活度积原理建模，  

表 3  土壤重金属形态转化软件对比 
Table 3  Comparison of software for heavy metal speciation transformation in soil 

软件 主要开发者 核心算法 SCM 类型 反应动力学 二次开发 

PHREEQC USGS Newton-Raphson+Gear CD-MUSIC、DLM、非静电表面模型 用户自定义速率脚

本(BASIC) 

脚本/C++接口/

源码 

Visual MINTEQ KTH Newton-Raphson NICA-Donnan、CD-MUSIC、DDL 等 无 无 

ORCHESTRA Wageningen LU 分解+全局 Newton 任意 SCM(XML 定义) 用户定义 Java 类 Java/.exe 

GWB Aqueous 
Solutions 

Newton-Raphson TLM、DDL、CCM、CD-MUSIC 等 内置+脚本 无 
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支持自定义动力学速率方程。Visual MINTEQ 提供丰

富的表面吸附模型和有机质吸附专用模型，但化学

反应数据库较小，无动力学模块。Geochemist’s 

Workbench (GWB) 功能与 PHREEQC 类似，具有更

友好界面和更多插件，但为商业软件，源码不开放，

自定义功能受限。ORCHESTRA 采用“模型–求解器”

分离架构，支持高度自定义，但需用户自行维护热

力学数据。 

3  植物富集重金属模型 

土壤–植物系统中重金属的迁移与富集是一个高

度复杂的多尺度、多过程耦合体系，涉及从根际微环境

到地上部器官的跨膜运输、组织分配与生理调控[33]。典

型迁移路径包括：根际溶解–吸附–解吸→根表被动吸

附或主动转运→共质体与质外体双通道运输→凯氏带

选择性屏障→木质部装载及蒸腾流驱动运输→韧皮部

再分配→叶肉细胞内螯合与液泡区隔化→果实或种子

中最终卸载与积累。  

由于上述过程在时间与空间上具有高度异质

性，且关键生理参数难以原位同步测定，当前对植

物重金属富集能力的预测仍主要依赖于经验或半经

验模型。早期研究系统梳理了镉吸收经验模型与机

制模型的核心框架及模拟瓶颈[34]。在此基础上，耦

合水分运动与根系响应的动态模型，实现了对根际

重金属时空变化的数值刻画[35]。考虑重金属胁迫对

生物量反馈的平衡模型，则揭示了浓度–生长抑制之

间的非线性关系[36]。进一步引入有机配体络合反应

动力学，提升了模型对外源调控措施(如强化植物提

取)的模拟能力[37-38]。面向植物修复需求，模型架构已

扩展至耦合生物地球化学、水文与物候等多元过程[39]。

农药吸收模型中涵盖块茎、叶面等不同植物类型的模

拟方法，可为重金属转运建模提供借鉴[40-44]。而超累

积植物模型系统的构建，则为解析高富集种的特殊

转运机制提供了结构参考[45]。上述研究共同表明，

仅依赖生物富集系数(BCF)和转移因子(TF)等经验

性指标难以捕捉全路径动态，亟需发展机理驱动的

跨尺度模型。 

3.1  生物富集系数(BCF)、转移因子(TF)与统计回

归模型 

生物富集系数(BCF)定义为植物体内重金属浓

度与对应土壤有效态浓度的比值，用于表征植物对土

壤中重金属的吸收能力。转移因子(TF)定义为地上部

与根中重金属浓度之比，用于衡量重金属从根向地上

部的转运效率。 

plant

soil

BCF
C

C
  (6) 

式中： plantC 为植物体内重金属浓度(mg/L)； soilC 为

土壤中重金属总浓度(mg/L)。 

线性与多元回归模型通过统计学方法建立重金

属积累量与影响因子之间的经验关系，在区域尺度风

险评估中具有实用价值，但存在外推局限性，难以揭

示内在生理机制。 

plant 0 1 soil 2 3 4

5

pH SOM CEC

             EC

C C    
 

     


 (7) 

式中：SOM 为土壤有机质含量(g/kg)；CEC 为阳离子交

换量(cmol/kg)；EC 为电导率(dS/m)； 为误差项。 

3.2  Barber’s 模型 

Barber-Cushman 模型是根际养分动态模拟的里

程碑模型，基于扩散–质流–根系吸收耦合机制，通过

求解偏微分方程描述土壤溶液中离子向根表迁移的

过程[46]。模型采用 Michaelis-Menten 型动力学方程描

述根系吸收速率。 

3.3  FIAM 与 BLM 模型 

游离离子活度模型(FIAM)认为只有溶解态的自

由金属离子具有生物活性，能够与生物体表面的结合

位点发生作用[47-48]。生物配体模型(BLM)在其基础上

引入了生物配体的概念，认为金属的生物效应取决于

其在生物配体上的占据分数[49-50]。BLM 可形式化为： 

M-BL

M-BL -BL

M

1 M [ ]





   
      

n

n
i i

K
f

K K C
 (8) 

式中：f 为生物配体占据分数； M-BLK 为目标金属离

子(Mn+)与生物配体的结合常数(L/mol)； Mn 
  为自

由金属离子活度(mol/L)； -BLiK 为第 i 种竞争性阳离

子(如 Ca2+、Mg2+等)与生物配体的结合常数(L/mol)；

[ ]iC 为第 i 种竞争性阳离子的活度(mol/L); ∑表示对

体系中所有竞争性阳离子求和。 

BLM 聚焦于根表界面的化学竞争机制，适用于

溶液化学主导的系统；Barber-Cushman 模型则强调根

际微域中离子的物理迁移过程，适用于真实土壤环

境。两者可结合使用，可将  BLM 计算的 f 作为 

Barber 模型中吸收项的驱动力，实现从“土壤传输”

到“根表响应”的多尺度整合。简言之，BLM 回答

“哪些离子能结合并产生效应”，而 Barber-Cushman 

回答“有多少离子能到达根表”。 

3.4  相关方法软件 

当前植物中重金属的机理模型仍较为缺乏，多数

研究依赖经验性回归或静态分配系数。农药模型中对
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化学物质迁移转化的动态描述，以及作物生长模型

中对养分吸收、生物量分配和物候阶段的机制性模

拟，为构建更科学的重金属累积模型提供了重要参

考。表 4 整理了主流的软件和模型。 

表 4  作物生长模拟软件与农药模型 
Table 4  Crop growth simulation software and pesticide models 

软件/模型 类型 开发者/参考文献 应用范围 主要机制 是否开源

WOFOST 机理型作物

软件 

Wageningen University 
and Research 

区域/田块尺度的产量预

测、气候变化影响评估、

土地利用规划 

光合作用、光能利用效率、物候发育、干物

质分配、水分与氮素平衡等过程 

是 

DSSAT 综合型作物

系统软件 

DSSAT 开发团队 田间管理优化、品种评

估、气候变化适应、政策

情景分析 

模拟作物生长、土壤水碳氮循环、管理措施

(施肥、灌溉等)与气候的交互作用 

是 

APSIM 机理型农业

系统软件 

CSIRO & APSIM 
Initiative 

多作物、多土壤、多气候

条件下的长期农业系统

模拟 

模块化结构，集成作物生长、土壤水分/氮

素动态、有机质分解、气候驱动等过程 

是 

DynamiCR
OP 

小麦农药吸

收动态模型 

Fantke 等[51] 中性有机农药在小麦作

物系统中的迁移与残留

叶面沉积吸收、土壤–根系被动吸收、木质

部/韧皮部对流传输、气–叶扩散交换、角质

层渗透、生长稀释效应、颗粒保护层扩散

是 

 

4  结论与展望 

4.1  结论 

本文系统梳理了土壤–植物系统中重金属迁移转

化模型的研究，通过对土壤迁移物理场、界面地球化

学和植物富集生理学三大核心模块的深入剖析，揭示

了该领域研究呈现显著的非对称发展格局。 

1) 土壤端模型已进入机制化和精细化阶段。土壤

中重金属的物理迁移与化学转化模型已构建起相对成

熟的理论框架，能够从分子尺度解析“电性吸附–专性

吸附–界面沉淀/氧化还原”这一连续能量梯度上的形

态演变。 

2) 植物端模型存在显著的“机制鸿沟”，仍以经

验描述为主。当前对植物富集重金属的模拟严重滞

后，主流方法仍停留在生物富集系数、转移因子和多

元统计回归等模型，未能有效整合从跨膜转运、木质

部长距离运输到组织区隔化的完整生理过程。 

3) 系统耦合层面存在“断点”，未能形成闭环反

馈回路。现有模型多为单向连接，忽略了植物根系对

土壤微环境的主动调控作用，切断了系统内部至关重

要的物质和信息反馈回路，本质上是“土壤驱动植物”

的线性过程。 

4.2  展望 

针对上述结论中揭示的非对称性与耦合断点，未

来土壤–植物系统中重金属模型研究应聚焦于“填补

机制鸿沟、实现系统整合”，在以下方向寻求突破。 

1) 攻克“根–土界面”微域耦合建模难题。亟待

开发能够动态耦合根系生理活动与土壤地球化学过

程的“根际模块”，显式模拟根系分泌物的释放、扩

散及其与重金属的络合–解离反应动力学，耦合根表

离子泵活动导致的根际 pH 和氧化还原电位梯度，并

整合根际微生物群落的生物地球化学功能。 

2) 构建基于功能–结构植物模型的重金属动态

累积模型。借鉴作物生长模型以及其他污染物植物富

集模型的先进理念，开发能够预测重金属在植物体内

“源 –库 –流”动态分配的机理模型，包括基于

Michaelis-Menten 动力学的膜转运蛋白模型、与蒸腾

流和碳同化产物分配相关的长距离运输模块，以及植

物体内螯合与液泡区隔化的平衡及动力学方程。 

3) 发展多源数据融合与模型–数据同化新范

式。结合同位素示踪、同步辐射微区成像等技术原

位获取关键过程参数，利用机器学习算法从高通量

基因组 /转录组数据中挖掘调控吸收与转运的关键

基因，并发展模型–数据同化技术将实时监测数据动

态融入模型运算，实现从“模拟”到“智能预测与

模拟”的跨越。 
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