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Abstract 
It is of great scientific significance to study the dynamic behavior of pollutant release and trans-
port in coal gangue for pollutant emission reduction monitoring. This paper reviews the research 
progress of transport kinetics of coal gangue leaching pollutants in recent years. These mathe-
matical models can be used to predict quantitatively the pollution intensity of coal gangue to soil 
and groundwater, and provide theoretical basis for the analysis of pollution mechanism of leaching 
solution and the proposal of pollution control measures. 
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摘  要 

研究煤矸石中污染物释放传输的动力学行为对污染物的减排监控具有重要的科学意义。本文回顾了近年

来煤矸石淋溶污染物传输动力学研究进展。利用这些数学模型可以定量预测煤矸石中污染物对土壤和地

下水污染的强度，可为淋溶液污染机理的分析和污染防治措施的提出提供理论依据。 
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1. 引言 

煤矸石作为工业固体废渣之一，将其应用于新建或改扩建高速公路路堤层位，不仅具有良好的经济

价值和社会效益，而且可以实现废旧材料的循环利用[1]，最终达到保护环境和节约土地的目的。但在煤

矸石填筑路基工程中，煤矸石中存在的化学成分中包含重金属及有害物质[2]，导致路基运维期的土壤、

地表水以及地下水污染。降雨可使煤矸石中的污染物淋溶并渗入到地下，造成周围的地下水污染。研究

煤矸石中污染物释放传输的动力学行为对污染物的减排监控具有重要的科学意义。煤矸石释放污染组分

向环境释放传输是一个复杂物理和化学变化过程[3]。 
在煤矸石与水反应的初始阶段，矿物的分解速率要快一些，反应液中有害离子的浓度会不断增加。

随着反应的进行，水中溶解氧的消耗，矿物的分解速率将逐渐减慢，溶液中污染组分的浓度将趋于平衡。

污染组分进入溶液中主要的过程有：反应物通过孔隙向煤矸石中扩散；在扩散途中，溶解氧与相遇到的

矿物在其表面发生氧化还原反应导致矿物分解；溶解下来的污染物向溶液中扩散；在离开固相之前，其

中的一部分污染物会被骨架基质吸附；在溶液中有一些污染物可能因为酸度的改变形成沉淀或被胶体和

残余骨架中的有机物所吸附。其溶解反应过程不仅受到煤矸石的物理化学性质所制约，同时也与煤矸石

的岩相组成、水分含量、煤矸石的比表面积、孔隙率以及堆体内部温度等有关[4]。因此，要弄清溶解作

用、沉淀作用、离子交换和吸附作用对污染物浓度分布贡献程度，必须建立煤矸石污染组分的水化反应

动力学模型，定量描述其反应的程度，同时从细观角度分析温度水流耦合作用煤矸石内污染物演化的动

力学特征。 
煤矸石内污染物对于环境条件的变化是敏感的，特别是温度、水分、pH 值以及煤矸石在表生环境条

件下矿物发生氧化反应、吸附作用、沉淀作用、离子交换作用等一系列反应控制着污染物释放传输过程。

开展煤矸石中污染物质释放传输规律的研究不仅能为煤矸石污染控制及资源化利用奠定理论基础，而且

对预防煤矸石中污染物对生态环境的影响以及环境危害性评价也具有理论指导意义和现实意义[5]。很多

学者对煤矸石淋溶污染物传输动力学进行了研究，本文从不同学者的不同角度对近年来的研究进展和成

果进行综述。 

2. 淋溶污染物迁移的耦合动力学模型 

通常情况下，煤矸石可被看成非饱和的土壤。土壤中水的流动形式属于多孔介质中流体运动。雨水

通过煤矸石后会含有一定浓度的污染物，这算是淋溶的结果。煤矸石路基淋溶所产生的污染物在土壤–

水系统中存在扩散、吸附、分配以及生物降解等过程。当这些过程不能完全降解煤矸石淋溶所产生的污

染物时，污染物就会随着雨水的下渗到土壤和地下水中，从而会给道路沿线的环境造成污染。根据污染

物随水在非饱和土壤中的运动扩散规律，建立煤矸石中污染物迁移转化的耦合动力学模型[6]。 
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2.1. 土壤水分运移数学模型的建立 

淋溶煤矸石路堤所产生的污染物在土壤–水系统中进行的扩散是三维流体运动[7]，假设土壤为各向

同性、均质的多孔介质，根据淋溶煤矸石所产生的污染物随水分迁移的规律，建立了煤矸石路堤下土壤

水分运移的一维控制数学模型为： 
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式中： [ )0,I = ∞ ，但在实际计算中常取 [ ]0,I L=  (L 为某一时刻或距离)；z 为污染物垂向运移距离，取向

下为正，cm；t 为时间，min；T 为某一时刻，min；θ为土壤含水量，g/cm3；θm 为初始含水量，g/cm3；θb

为上边界含水量，g/cm3；K(θ)、D(θ)分别为非饱和土壤导水率和扩散率；i(t)为降雨强度，mm/min。 
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2.2. 煤矸石中污染物迁移数学模型的建立 

假设稳定水流条件下，同时考虑深度变化下的一价降解和随深度变化的线性平衡吸附时，一维的煤

矸石中污染物迁移的数学模型如下： 
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式中： ρ 为土壤密度，g/cm3；Dz 为水动力纵向弥散系数，cm；c 为土壤中污染物的浓度，mg/L；S 为污

染物吸附浓度，mg/L； zv 、 yv 分别为水在 z 和 y 方向的速度，cm/s； ( )zµ 和 ( )DK z 分别为随深度变化的

降解系数和吸附系数，d−1； 0µ 和 0k 分别为降解系数和吸附系数的常数，代表 ( )zµ 和 ( )DK z 的最大值，d−1；

0z 为经验参数；ch 为双曲余弦函数；y 为污染物水平方向运移距离，取向右为正，m。 
第一类初始条件： 

( ),0 0c z =                                       (4) 
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第二类初始条件： 

( ),0 0c z =                                       (6) 
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式中： 0c 为土壤中污染物的初始质量浓度，mg/L；D 为水动力弥散系数，cm；c 为土壤中污染物的浓度，

mg/L。第一类初始条件考虑污染物浓度的 z 向迁移，第二类初始条件考虑的是水的动力扩散和弥散。 

2.3. 数学模型的求解 

土壤水分运移模型和污染物迁移模型是耦合存在的，需要联立求解。先求解土壤水分运移模型的解

定流速场，然后将其带入污染物的迁移模型中求解，即可得到土壤中污染物的浓度分布。土壤水分运移

模型和煤矸石中污染物的迁移模型都是偏微分方程，一般条件下无法得到解析解，只有数值解。 
利用建立的模型，根据经验选取相应的计算参数，可以模拟计算大气降雨淋溶煤矸石产生的污染物

在土壤中的扩散迁移分布情况[8]。所建立的模型可以为评价煤矸石作为路基填料的使用而对道路沿线带

来的环境污染问题提供理论依据。 

3. 通过耗氧量耦合的动力学模型 

在煤矸石反应过程中，控制着化学反应发生的黄铁矿在氧化反应中反应生成 Fe3+，同时还有 H+，其

量取决于地下水的化学成分，同时也取决于耗氧量，此类动力学模型[9] [10] [11]就是通过耗氧量将有关

式子耦合。其反应方程为： 

3 2
2 2 2 4

1 15FeS H O O Fe 2SO H
2 4

+ − ++ + → + +                          (8) 

有关的式子为： 
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式中， mθ 为含水率；t 为时间；Ψ为负压水头， ( )1,2ix i = 为空间坐标； ( )K Ψ 为非饱和水压传导系数，

其计算公式为 

( ) ( )1
2

12 1 1s e eK K S S
ηη Ψ = − −  

                             (10) 

式中， sK 为饱和水压传导系数； eS 为有效饱和度，其计算公式为 

m r
e

s r

S θ θ
θ θ

−
=

−
                                     (11) 

其中 sθ 为容器中多孔介质的饱和含水率； rθ 为容器中的残留含水率；含水率 mθ 和其它参数之间的关系为 

( ) ( )1
s r

m r β

θ θθ θ
α η

−
Ψ = +

+ Ψ
                               (12) 

式中， ,α β 及 1η β= − 均为经验系数。 
在传输过程中，忽略水蒸汽的弥散作用，在平衡吸附的条件下，二维溶质传输通过对流弥散方程表

示，即 
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式中，C 为微量元素在水中的浓度； qDθ 为水动力学弥散系数； iq 为达西流速；R 为源汇项。 

* i
q m

m

qD Dθ α
θ

= +                                    (14) 

其中 *α 为弥散度； mD 为多孔介质中有效分子弥散系数。饱和、非饱和流动模型方程和微量元素传输方

程之间的关系通过孔隙水流速耦合，其控制方程为 

( ) 1i m
i

q v K
x

θ
 ∂Ψ

= = − Ψ + ∂ 
                               (15) 

式中，v 为孔隙水流速。 
氧在气相中的弥散传输一维基本控制方程为 

[ ] [ ]2
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∂ ∂
= −
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                              (16) 

式中， aθ 为含气量； aD 为氧在气相中的弥散系数；Q 为氧的消耗量。 
通过以上模型可以预测微量元素在地下环境中的分布及扩散趋势，再结合研究区域的水文地质资料

可以有效地提出污染防治的控制措施。通过编制的计算程序可以定量分析微量元素在不同质地土壤和地

下水中分布的规律，从而来优化污染控制的技术方案和工艺参数，这可以为污染控制提供科学的技术支

持；同时，可以结合各种实验参数，模拟不同污染强度条件下土壤–水环境系统中微量元素的动态变化

规律，预测污染的范围与程度，根据预测结果，提出防治煤矸石淋溶液污染的具体措施与治理方案。 

4. 水分运移和重金属运移模型耦合 

煤矸石淋溶的重金属在包气带土壤中的迁移、转化主要是由土壤水运移及重金属与土壤间的各种物

理、化学吸附引起的。采用数学模型来描述重金属污染物对地下水潜在性污染过程，包括两类控制方程：

一类包气带土壤水分运移；另一类是重金属污染物运移模型。为此，建立如下耦合数学模型[12] [13]。 

4.1. 土壤水分迁移的数学模型 

对于土壤中水分运动可用如下数学模型 
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其中 ( ) d dC h hθ= 为比水容量 xK 、 zK 分别为横向和纵向水力传导系数；h 为压力水头。 

4.2. 重金属污染物运移的数学模型 

对于重金属污染物运移采用如下数学模型： 

 

DOI: 10.12677/apf.2019.94004 29 渗流力学进展 
 

https://doi.org/10.12677/apf.2019.94004


张林宏 等 
 

( )

( )

( ) ( )

1

2

2

0

, ,0

( )1

,

1

0

0

,0

d s A s B x z

A B

x z

x z

C C C qCR K S C K S D D
t x x z z z

S K S C K S
t

C CD D qC
x z

C CD D
x

C x z S x z

z

qC

ρ γ ρ γ θ θ

θ θ

θ θ

Γ

Γ

∂ ∂ ∂ ∂ ∂ ∂   + − − = + −   ∂ ∂ ∂ ∂ ∂ ∂   
∂

= − −
∂

∂ ∂
− − =

∂ ∂

∂ ∂
− −







 =

 
 
 

   

=
∂ ∂

           (18) 

其中 θ 为土壤水分含量；C 为污染物在溶解相中的质量浓度；S 为污染物在吸附相中的质量浓度； sρ 土

壤体积密度；γ 为最大沉淀量： xD 和 zD 分别为横向和纵向水动力弥散系数；q 为达西流速； AK 为沉淀

速率； BK 为解沉淀速率； 0C 为初始溶解相污染物质量浓度。 
水分迁移的达西流速为 
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4.3. 耦合数学模型的耦合求解 

由土壤水分运移控制方程和污染物运移控制方程构成了重金属在地下环境系统中运移的数值模型。 
对土壤水分运移的控制方程，令 
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则水分控制方程的差分格式为 
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将上式联立可得， 
1 1 1

1 1
j j j

i i i i i i ia h b h c h f+ + +
− ++ + =                                 (26) 

对应矩阵表达式为： 

[ ]{ } [ ]1jT h F+ =                                     (27) 
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其中[T]为系数矩阵；[F]为常数项列阵；{h}为待求的水头列阵。 
对于溶质运移的控制方程对应的矩阵表达时为 

[ ] [ ]( ){ } { } { } { } { }1 2 1 2j n n j
x a z xz zx qaR R C F F F F+ +− = + + −                    (28) 

[ ]( ){ } { } { } { } { }1 21 1 21j j j j
y b x xz zx qbR R C F F F F+ + + +− = + + −                    (29) 

其中{ }xzF 、{ }zxF 、{ }xF 、{ }zF 分别为弥散系数张量、孔隙土壤水流速系数矩阵； [ ]xR 、 [ ]zR 分别为污

染物结点浓度列矩。 
通过本文水分运移和重金属迁移转化耦合数值模型的研究，可以再现煤矸石淋溶重金属在地下环境

系统浓度分布以及演化与发展，并可对不同质地土壤进行定量化分析，其研究结果不仅可为煤矸石所引

起的地下水中污染物的运移及其对环境影响的预测、预报提供科学手段。 

5. 其他动力学模型 

5.1. 淋滤液在地下水中迁移的动力学数学模型 

淋滤液在地下水中迁移的动力学行为是由地下水流和污染物运移组成。为了进行地下水污染预测，

须同时求解地下水流控制方程和污染物在地下水中迁移的控制方程[14]。 
第四纪含水层中z方向受到底板隔水层的限制，所以建立了地下水在含水层中的二维运移方程， 

2 2

2 2xx yy s s
h h hK K q S

x y t
∂ ∂ ∂

+ + =
∂ ∂ ∂

                              (30) 

式中，Ss——贮水系数(L−1)；h——压力水头(L)；Kxx，Kyy——分别为横向和纵向渗透系数(LT−1)；t——时

间(T)；qs——单位体积的源的体积流率(T−1)。 
在综合考虑淋滤液在地下水环境体系中发生对流、弥散、吸附解吸以及存在源汇项情况下，建立淋

滤液迁移转化的控制方程： 

( ) 2 2

2 2
s s

d L T x y
e

C C C C C q CR D D v v
t x y x y η

∂ ∂ ∂ ∂ ∂
= + − − +

∂ ∂ ∂ ∂ ∂
                     (31) 

式中， eη ——有效孔隙度；C——溶质在地下水中的浓度(ML−3)；DL，DT ——纵向、横向弥散系数(L2T−1)；
vx，vy——x，y方向平均孔隙流速(LT−1)；Cs——源的污染物质浓度(ML−3)；Rd——迟滞因子。 

地下水运移的定解初始条件： 

( ) ( )0, , ,h x z t h x y= ， 0t =                                (32) 

边界条件： 

( ) ( )
1

1, ,, ,h tx hy xt y
Γ
= ， 0t ≥                              (33) 

( )
2

, ,h x y t
K q

n
Γ

∂
− =

∂
， 0t ≥ ， ( ) 2,x y ∈Γ                          (34) 

淋滤液在地下水中迁移的定解初始条件： 

( ) ( )0, , ,C x y t C x y= ， 0t =                               (35) 

边界条件： 
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( ) ( )
2

1, ,, ,C tx Cy xt y
Γ
= ， 0t ≥                              (36) 

( ) ( )
2

0L T x y x y
C CD D C v v C v v
x y Γ

∂ ∂
− − + + = +

∂ ∂
， 0t ≥                     (37) 

式中， ( )0 ,h x y ——初始压力水头值(L)； ( )1 , ,h x y t ——边界压力水头值(L)；n——边界Γ2的外法线方向；

q——单位面积上流出的流量(LT−1)； ( )0 ,C x y ——溶质初始浓度；C1——污染物在边界处的浓度。 
煤矸石淋滤液在地下水中迁移的动力学数学模型，可以采用有限差分的方法对模型进行了数值求解，

为定量化预测、预报污染物浓度变化趋势及采取有效及时的污染防治措施提供了理论依据。 

5.2. 孔隙–裂隙双重介质模型 

煤矸石的淋溶液淋溶后先后经过土壤的表土层、下包气带而进人含水层，对地下水造成一定程度的

污染。在含有孔隙裂隙的地下含水层中，裂隙发育的孔隙裂隙岩层中同时存在着两种不同孔隙率的渗流

系统：孔隙总体积较大但渗透性相对弱的多孔岩块和总体积较小但渗透性却相对较强的分割多孔块的裂

隙．岩层中的水流大部分是由体积相对较小的那部分裂隙传输的，地下水主要贮存在孔隙中，水的运动

主要在裂隙中进行，为此，建立如下孔隙–裂隙双重介质模型[15]。 
1) 地下水水流模型 
裂隙域： 

(I)              

( )

( ) ( )
( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

1

2

1

21

00

2

,

,

, , ,

, 0

,

cos , co

,

s

0

,, ,, 0,

x yy h

t

xx yy
T

x y

x y

h x y t x y

h h hT x T f G t
x x y y t

h h x y G

h

h hT x T x q x y

t

x y tt
x y

µ

=

Γ

  ∂ ∂ ∂ ∂ ∂  + = ⋅ − Γ − ∈ >   ∂ ∂ ∂ ∂ ∂   
 = ∈
 = ∈Γ
 ∂ ∂ + = ∈Γ  ∂ ∂

≥


≥


n n

              (38) 

岩块域： 

(II)               

( )

( ) ( )
( ) ( )

1

1

00

11

,

,

, , , ,

, 0

,

0

xx y h

t

x y

x y

h h hT T

h x y t x y

y f G t
x x y y t

h h x y G

h t

µ

=

Γ

  ∂ ∂ ∂ ∂ ∂  + − ⋅ − Γ − ∈ >   ∂ ∂ ∂ ∂ ∂   
 = ∈
 = ∈Γ ≥

               (39) 

2) 淋溶液污染物迁移模型 
裂隙域： 

(III)       

( )

( ) ( )
( ) ( )

( ) ( ) ( )

1

1

2

0

0 1

2

d 1 , 0
d

,

,

,

, , 0

,

,

, , , 0

e
c

r

r

c c c c fR D D Vc G t
x x t y y t M n

c

x y

x y

x y

c x y G

c c x y

D

t

g g x y t xradc y t

ε
ε

Γ

 ′  ∂ ∂ ∂ ∂ ∂ − ′ = + − + + + Γ ∈ >   ∂ ∂ ∂ ∂ ∂ ⋅   
 = ∈

 = ∈Γ

 ⋅ = ≥∈Γ


≥

n

溶

         (40) 

岩块域： 
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(IV)                

( )

( ) ( )
( ) ( )

0

,

, , ,

, , , , 0

, 0

t

B

c c c cR D D Gx y

x y t x y

x y

t
t x t y

t x y t

y y

c c G

c c B
=

 ′ ′  ∂ ∂ ∂ ∂ ∂ ∂ ′ ′ ′= + + ∈ >   ∂ ∂ ∂ ∂ ∂ ∂   
 ′ ′ ′= ∈

′ ≥

 = ∈

溶
                 (41) 

h B

a aM T gradh T gradh
a b a b

σ σ′ ′ ′ ′Γ = ⋅ ⋅ ⋅ ⋅ = ⋅ ⋅ ⋅ ⋅
+ +

n n                    (42) 

KV gradh
n

= −                                     (43) 

式中 G、G'分别表示裂隙域和孔隙岩块域； 1 2Γ = Γ + Γ 表示裂隙域的边界；f1 和 f2 分别表示垂向补给裂隙

和岩块域的补给强度；h 和 h'分别表示裂隙和岩块域的水头分布；B 表示孔隙岩块 G'边界； hΓ 表示单位

时间单位面积裂隙一岩块界面上的变换量；M 为含水层厚度，n、b 分别为岩块厚度和裂隙宽度之半；C
和 C 分别为裂隙域和孔隙岩块域的浓度分布；n 为孔隙度；R 和 R'分别为裂隙域和孔隙岩块域的延迟系

数；dc/dt 价表示化学动力学溶解速度；fc 为含水层补给量或排泄量中的溶质浓度；D 和 D'分别为裂隙域

的弥散系数和岩块域分子扩散系数； n为边界 B 的单位外法向量；π为特定参数。 
淋溶液污染物在含水层中迁移的双重介质模型，可为淋溶液污染机理的分析提供理论依据。 

5. 结论 

在释放传输特性定量化研究方面，现在文献主要从矿物学、地球化学及模拟试验方面对煤矸石研究

颇多，使得煤矸石矿环境污染综合治理上取得了较大进展，但是应考虑多场耦合条件下煤矸石内污染物

释放特性，尤其需要从定量角度对煤矸石衍生环境效应的过程和机制进行研究，这是研究的一个发展方

向。在溶解反应动力学研究方面，对水–岩相互作用的动力学的理论研究和数值模拟已比较透彻，但对

于水–岩化学作用的非平衡态非线性动力学理论的研究还处于初始阶段，这是另一个研究的发展方向。 
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