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地表水-地下水交互对典型 PFAS 迁移转化的影响

郭芷琳 ，赵东伟 ，彭展翔 ，翟许辰

（南方科技大学环境科学与工程学院，广东 深圳　518055）

摘要：全氟和多氟烷基物质（per- and polyfluoroalkyl substances，PFAS）作为一种广泛存在、难降解、容易对饮用水和人体造

成长期影响的污染物，引起人们广泛关注。有关 PFAS 在土壤中的运移过程研究在近十年已取得大量进展，但复杂水动力

条件下 PFAS 在地下水中迁移转化的定量研究还较少。基于此，从变饱和流动条件下 PFAS 的迁移转化规律出发，选取全

氟己基磺酸（perfluorohexane sulfonate, PFHxS）为研究对象，探究地层非均质性和水位波动条件对 PFHxS 在地下水中迁移转

化的影响。通过模拟液相、固相吸附和空气-水界面吸附的 PFHxS 的迁移转化过程，探究河岸带区域地表水-地下水交互条

件下的 PFHxS 迁移转化行为规律。研究表明：（1）非均质地层的局部高渗透区域产生了流动和运输的优先通道，加快了

PFHxS 向河岸带迁移的过程；（2）降雨引发的地表水-地下水交互作用过程导致了 PFHxS 污染羽的空间重新分配，并使得

PFHxS 污染区的覆盖范围得到了扩展；（3）非均质优先通道的存在加快了 PFHxS 在地表水 -地下水相互作用中的响应速

度。研究成果将有助于提高在类似复杂环境中预测污染范围扩展的准确性，优化监测和提出应对措施，为污染应急响应提

供科学依据。
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The impact of surface water-groundwater interactions on the fate
and transport of typical PFAS

GUO Zhilin ，ZHAO Dongwei ，PENG Zhanxiang ，ZHAI Xuchen
（School of Environmental Science and Engineering, Southern University of Science and Technology, Shenzhen,

Guangdong　518055, China）

Abstract：Per- and polyfluoroalkyl substances (PFAS) are a class of ubiquitous and persistent pollutants that pose
significant risks to drinking water and human health. Considerable progress has been made in understanding the
transport  processes of  PFAS in soil  over  the past  decade;  however,  there is  a  lack of  quantitative studies  on the
migration  and  transformation  of  PFAS  in  groundwater  under  complex  hydrodynamic  conditions.  This  study,
focusing  on  perfluorohexane  sulfonate  (PFHxS),  investigated  the  migration  and  transformation  mechanisms  of
PFAS  under  variably  saturated  flow  conditions.  The  influence  of  stratum  heterogeneity  and  water  table
fluctuations  on  the  migration  and  transformation  of  PFHxS  in  groundwater  was  explored.  By  simulating  the
migration and transformation processes of PFHxS in the aqueous phase, solid phase, and air-water interface, the
migration and transformation behavior patterns of PFHxS under surface water-groundwater interaction condition 
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in  riparian  zone  was  investigated.  The  results  show  that  high  permeability  areas  of  heterogeneous  layers  create
preferential channels for flow and transport, accelerating the migration of PFHxS to riparian zones The interaction
between  surface  water  and  groundwater  caused  by  rainfall  led  to  the  spatial  redistribution  of  PFHxS  pollution
plume  and  extended  the  coverage  of  PFHxS  pollution  area.  The  presence  of  preferential  flow  accelerates  the
response  rate  of  PFHxS  in  the  surface  water-groundwater  interaction.  This  study  contributes  to  enhancing  the
accuracy of predicting the extent of pollution spread in similar complex environments, optimizing monitoring and
response measures, and providing a scientific basis for pollution emergency management.
Keywords：PFAS；water level fluctuation；heterogeneity；migration and transformation；numerical simulation

 

全氟和多氟烷基物质（per- and polyfluoroalkyl sub-
stances，PFAS）是一类由氟和碳组成的化合物，美国环

境保护署将其认定为广泛存在且难降解的污染物，对

饮用水和人体健康造成长期影响 [1]。自 20 世纪 50 年

代以来，PFAS 及衍生的表面活性剂和聚合物已被广

泛应用于工业和商业领域，包括不黏涂料、纺织品、

纸制品和消防泡沫。PFAS 的大规模制造和使用导致

其在环境中广泛存在。在 PFAS 中存在的 C-F 键非常

强和稳定，且由于氟的强电负性和较小的原子尺寸，

使得全氟烷基部分（CnF2n+1
−）具有强耐酸性以及极低浓

度下更高的表面活性和稳定性，从而使加入全氟烷基

基团的表面活性剂和聚合物具有高度持久的特性[2]。

PFAS 通过工厂污水排放、大气干湿沉降、含 PFAS
前体物质农药施用等途径进入土壤，经包气带下渗，

造成地表水和地下水污染 [3]。由于其具有较高的表面

活性，PFAS 常表现出区别于传统污染物的特性，尤其

是在空气-水界面和固相界面发生吸附-解吸附过程。

大量研究表明，包括水饱和度、溶液组成、PFAS 类型

和浓度以及多孔介质属性在内的多种因素，均能够影

响 PFAS 的吸附强度，使其能够在地下环境中长期滞

留 [4 − 7]。Guo 等 [8] 提出的关于 PFAS 在包气带中释放、

运输和滞留的数学模型，表明了空气 -水界面吸附对

PFAS 在包气带滞留的重要影响。饱和度降低以及饱

和度降低所引起的空气 -水界面面积增加都会增大

PFAS 在包气带的阻滞因子，其他对饱和度和空气-水
界面面积存在影响的因素也会间接影响 PFAS 的运输

和滞留。此外，具有强碳氟键的 PFAS 大多在环境中

难降解[9]，使得包气带滞留的 PFAS 成为了地下水污染

的长期来源之一 [10 − 15]。在包气带内，PFAS 可以在空

气-水-固三相界面发生复杂的转化，饱和度的变化进

一步影响这些界面过程[16]。在饱和带中，PFAS 的迁移

过程受到固相吸附过程的影响，延长了其滞留时间。

尽管过去关于 PFAS 在地下环境中的迁移机制已

经取得了许多进展，且相关模型也得到了较为完善的

开发 [8, 17]，但 PFAS 在地下环境中长期的滞留及其在饱

和带和非饱和带之间的转化和分布规律，尤其是在强

水位波动环境下，尚未得到充分研究。基于此，本文

将从变饱和流动条件 PFAS 的迁移转化规律出发，选

取典型 PFAS——全氟己基磺酸（perfluorohexane sulfo-
nate，PFHxS），探究地层非均质性在水位波动条件下

对 PFHxS 迁移转化的影响，表征地下水水位动态和地

层非均质性耦合的复杂水动力条件下 PFHxS 的迁移

和吸附-解吸附过程，阐明 PFAS 在河流、海岸带或其

他地下水水位季节动态明显区域的迁移转化规律，通

过模拟河岸带地表水与地下水的动态交互，特别是考

虑到河岸带冲积层的非均质性，深入分析 PFHxS 的迁

移与转化过程，从而为区域 PFAS 污染的防治和修复

提供可靠的理论依据和技术支持。 

1    数值模拟
 

1.1    水文地质概念模型

河流附近废弃物填埋场渗漏的 PFAS，以及城市

污水处理厂无法完全去除的 PFAS，经处理后污泥回

填等因素，都会导致 PFAS 在土壤中的积累。随着降

雨入渗，PFAS 进一步污染地下水和地表水。由于河

岸带区域复杂的地表水-地下水相互作用，PFAS 的实

际污染路径及影响范围难以精确刻画。基于此，本

研究选取深圳市坪山河河岸带作为研究场地，模拟

PFAS 长期从地表释放，经包气带下渗至饱和带，并向

河岸带迁移造成地表水-地下水污染的过程。

研究区为河岸带二维剖面，长 60 m，厚度 10 m。

下部为弱透水层基岩，中上部含水层厚约 7 m，沿河岸

带下部分布约 0.2 m 厚的冲积层。基岩 x、z 方向渗透

率均为 1×10−15 m2（渗透系数约为 8.476×10−4 m/d）,含水

层 x、z 方向渗透率均为 1.055×10−12 m2（渗透系数约为

0.894 m/d）。本次研究分别模拟 3 种地层条件，均质地

层（hom），河岸带冲积层与含水层属性相同；冲积层层

内均质地层（het1），x、z 方向渗透率均为 3.863 9×10−14 m2
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（渗透系数约为 0.0327 m/d）；冲积层层内非均质地层

（het2），使用地球统计学方法生成高斯随机非均质渗

透场，渗透率均值为 3.863 9×10−14 m2，对数方差为 0.64
（表 1）。模型剖面以及边界条件和初始条件见图 1。
为了进一步观察水位波动时 PFHxS 的迁移过程，选

取了河岸带附近 9 个观察点（图 2），分别观察非饱和

带、地表水-地下水交互带和饱和带的 PFHxS 迁移转

化行为。
  

表 1    研究区水文地质参数和水力参数（het1）
Table 1    Hydrogeological parameters and hydraulic parameters

in the study area (het1)
 

参数 透水层 基岩 冲积层（het1）

孔隙度 0.43 0.2 0.43
渗透率/m2 1.055×10−12 1×10−15 3.863 9×10−14

）渗透系数/（m·d−1 0.894 8.476×10−4 0.032 7
密度/（kg·m−3） 2.65×103 2.76×103 2.65×103

弯曲度 1 1 1
αVG模型参数 /Pa−1 3.57×10−4 3.57×10−4 1.431 9×10−4

nVG模型参数 1.400 0 1.400 0 3.966 7

mVG模型参数 0.285 7 0.285 7 0.747 9

残余含水量/（cm3·cm−3） 0.01 0.01 0.129 9
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图 1    河岸带二维地质剖面以及边界条件和初始条件

Fig. 1    Two-dimensional geological profile of the riparian zone
and boundary and initial conditions

注：hriv 为河水水位；hlW 为左侧边界地下水水位；C 为污染物释放浓度；v 为

入渗速率。
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图 2    考虑的两种不同河岸带非均质冲积层和河岸带附近 9 个观

察点选取位置

Fig. 2    Heterogeneous alluvium in two different riparian zones
and 9 observation points near the riverbank 

1.2    数学模型

水动力模型采用 RICHARDS 方程。RICHARDS
方程是土壤科学和地下水水文学中描述土壤或多孔

介质中非饱和水流动的偏微分方程。其中，质量守恒

控制方程为：

∂

∂t
(ϕsη)+∇ · (ηq) = Qw （1）

达西通量定义为：

q = −kkr (s)
µ
∇ (P−ρgz) （2）

ϕ式中： ——孔隙度；

s——饱和度/（m3·m−3）；

η——水的摩尔密度/（kmol·m−3）；

Qw ——源汇项/（kmol·m−3·s−1）;
ρ——水的质量密度/（kg·m−3）；

q——达西通量/（m·s−1）；

k——固有渗透率/m2；

kr ——相对渗透率；

µ——黏度/（Pa·s）；
P——压强/Pa；
g——重力加速度/（m·s−2）。

（Qw）

水的密度和黏度是通过水的状态方程作为温度

和压力的函数来计算的。源汇项 的形式为：

Qw =
qM

Ww

δ (r− rss) （3）

qM式中： ——质量速率/（kg·m−3·s−1）；

Ww ——水的摩尔质量/（g·mol−1）；

δ (r− rss) rss——狄拉克函数，源汇项位置为 。

PFAS 的迁移转化模型通过带有固相和空气-水界

面吸附项的平流-弥散方程描述[8]：

∂ (θC)
∂t
+ρb

∂Cs

∂t
+
∂Caw

∂t
+
∂

∂z
(θvC)− ∂

∂z

(
θD
∂C
∂z

)
= 0

v = q/θ, D = αLv+τD0 （4）

v式中： ——孔隙水实际流速/（cm·s−1）；

C μmol · cm−3——溶液中 PFAS 浓度/（ ）；

Caw μmol · cm−3——空气-水界面吸附浓度/（ ）；

Cs μmol ·g−1——固相吸附浓度/（ ）；

θ——体积含水率/（cm3·cm−3）；

ρb ——体积密度/（g·cm−3）；

αL——纵向弥散度/cm；

D——弥散系数/（cm2·s−1）；

D0 ——水中的自由分子扩散系数/（cm2·s−1）；

τ——弯曲度。
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本次研究，采用 Guo 等 [18] 提出的简化模型。主要

做出 2 点假设进行简化。

①假设固相吸附可以用线性等温线近似：

Cs,1 = FsKdC （5）

dCs,2

dt
= αs

[
(1−Fs) KdC−Cs,2

]
（6）

式中：Cs,1——瞬时吸附域中的吸附浓度/（μmol·g−1）；

Cs,2——动力学吸附域中的吸附浓度/（μmol·g−1）；

Fs——瞬时吸附的吸附剂的比例；

Kd——固相吸附系数/（cm3·g−1）；

αs ——动力学吸附的一阶速率常数/s−1。

Caw Γ Aaw

②假设空气-水界面吸附平衡。在空气-水界面吸

附平衡假设条件下，式（4）中空气-水界面上的吸附浓

度 （ ）为表面过剩量 （ ）与空气 -水界面面积 （ ）

的乘积[19 − 20]：

Caw = ΓAaw （7）

Γ μmol · cm−2

Γ = KawC

式中： ——表面过剩量 /（ ），是水溶液浓度

 的函数， ；

Aaw ——空气-水界面面积/（cm2·cm−3）；

Kaw ——空气-水界面吸附系数/（cm3·cm−2），在理想

 稀释溶液假设下（即低于临界胶束浓度），

 可根据吉布斯方程计算：

Kaw =
Γ

C
= − 1
χRgTC

(
∂σ

∂lnC

)
（8）

Rg式中： ——通用气体常数/（J·K−1·mol−1）；

T ——温度/K；

χ

χ

χ

——对于非离子型 PFAS 或离子型 PFAS，在存在

 大量电解质的情况下，其 系数为 1，对于没

 有大量电解质的离子型 PFAS，其 系数为 2；
σ——表面张力系数。

空气-水界面面积由 2 种类型组成，包括与大量空

气和水之间的弯月面相关的毛细界面和与颗粒表面

周围的湿润膜相关的膜相关界面，这 2 种类型都与

PFAS 迁移有关 [21 − 23]。本次研究考虑两者的结合，即

总空气-水界面面积。将 Aaw 近似为含水饱和度的二

阶多项式函数：

Aaw = x2S 2
w+ x1S w+ x0 （9）

x2、x1、x0式中： ——可以通过拟合水界面示踪方法测

 量的空气 -水界面面积数据确定

 的参数。

σ单 个 PFAS 溶 液 的 表 面 张 力 系 数 （ ）可 以 用

Szyszkowski 方程表示：

σ = σ0

[
1−bln

(
1+

C
a

)]
（10）

将式（10）代入式（8）：

Kaw =
1
χRgT

σ0b
a+C

（11）

σ0式中： ——不溶性 PFAS 溶液的表面张力/（dyn·cm−1）；

a b、 ——拟合试验数据的参数。

将上述简化过程带入式（3），得到简化的描述 PFAS
迁移转化过程的线性平流-弥散方程：

βR
∂C
∂t
+
ρbαs

θ

[
(1−Fs) KdC−Cs,2

]
+

∂

∂z
(vC)− ∂

∂z

(
D
∂C
∂z

)
= 0 （12）

R = 1+Rs+Raw β = (1+FsRs+Raw)/R

Rs = ρbKd/θ Raw = KawAaw/θ

其中 ，阻滞因子 ， 。

和 分别表示固相和空气-水界

面吸附阻滞因子。

本研究验证了垂向一维饱和均质情景下的 PFHxS
迁移转化过程的质量平衡。使用地下水反应性溶质运

移模型 PFLOTRAN 进行模拟，模拟时间设置为 100 d，
垂向精度 0.1 m。初始时间步长为 0.01 h，最大时间步

长为 0.1 d，确保数值稳定性和精确性。模拟持续性污

染源释放，通过 PFHxS 在  100 d 内的累积通量与剖面

内污染物总量（包括液相、固相吸附和空气-水界面吸

附的 PFHxS）观测对比分析，评估质量平衡。质量平

衡相对误差的阈值设定为  1%，质量平衡误差主要集

中在模拟初期，随着系统逐渐趋于稳定，模拟结果显

示在整个模拟期间相对误差控制在该阈值以内，约为

0.763%，进一步验证了模型的可靠性。 

1.3    数值模型构建 

1.3.1    模型边界条件和初始条件

使用地下水反应性溶质运移模型 PFLOTRAN 模

拟 PFAS 在地下水中的迁移转化过程。设置剖面左边

界为地下水水位边界，右边界为河流边界（图 1）。在

PFHxS 释放期，左、右边界均应用静水压条件，均设定

为Ⅰ类边界，左边界地下水水位设置 DATUM 为 27.5 m，

右边界河水位设置 DATUM 为 27 m，水力梯度约为 0.01。
上边界模拟 PFHxS 持续输入 ，设定 “NEUMANN”边
界，通量设置为 6.21×10−3 m/d。在水位波动时期，右边界

设置为“Seepage”边界，根据河水位变化设置 DATUM
（图 3）。左边界设为静水压力条件，地下水水位 DATUM
变化如图 3 所示。上边界停止 PFHxS 输入，仅模拟降

雨入渗，依据降雨量变化（图 3）设置通量变化。释放
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期模拟 PFHxS 以 2.5×10−10 mol/L 的浓度从地表持续释

放 10 a，水位波动时期停止 PFHxS 输入。在 PFHxS
释放期和水位波动时期，研究区初始条件均采用静

水压力（hydrostatic）条件， DATUM 设置为 27 m。研究

区初始 PFHxS 背景浓度设置为 1×10−20 mol/L。在剖面

x = 5 m 处，从地表至地下 3 m 有初始 PFHxS 分布。以

持续释放 10 a 后的浓度分布作为水位波动时期的初

始 PFHxS 浓度分布。
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图 3    降雨量和剖面左边界地下水水位变化和河水位变化

Fig. 3    Rainfall and changes in groundwater level at the left boundary and river water level
 
 

1.3.2    模拟过程及求解

应用数值模拟方法对该假想模型进行数值模拟，

主要分为 2 个阶段。第 1 阶段，PFHxS 释放期。在此

阶段中，模拟河岸带附近 PFHxS 长期从地表持续释

放 10 a，经包气带下渗至饱和带，并向河岸带迁移造成

地表水 -地下水污染的过程，得出研究区内 PFHxS 的

分布规律和不同地层条件对 PFHxS 分布的影响。第

2 阶段，水位波动时期。在此阶段中，以 PFHxS 持续

释放 10 年后的 PFHxS 浓度分布为初始条件，停止地

表 PFHxS 输入，模拟降雨引起的地表水-地下水交互

过程下 PFHxS 的迁移转化过程。降雨过程及边界地

下水水位和河水水位如图 3，模拟时间共 262 d，其中

主要发生了 3 次强降雨过程。随着降雨的发生，地表

水与地下水之间的补给关系发生显著变化，河水逐渐

转变为向地下水补给。在 3 次强降雨期间，河水对地

下水的补给强度显著增加。降雨过程中，水位随降雨

量的变化而波动，波动的幅度和频率随之变化。水位

波动的最大幅度可达 2 m，降雨的强度与持续时间直

接影响水位上升或下降的速度，进而影响波动频率。

当降雨量大且集中时，水位波动频率加快；相反，在降

雨减少或间歇时，波动频率趋于减缓。

模拟研究区 x 方向 60 m，z 方向 10 m。综合考虑

模拟区范围、计算量大小，模拟区空间离散采用均匀

网格，Δx = 0.1 m，Δz = 0.1 m，将剖面划分为 600×100 个

均匀网格。PFHxS 释放期模拟时间为 10 年，水位波

动时期模拟时间为 262 d。综合考虑数值稳定性条件

和模拟精度，最小时间步长设置为 1 h，最大时间步长

不超过 10 d。使用牛顿求解器 （NEWTON_SOLVER）

求解非线性方程。

PFAS 分布包括液相、固相界面吸附（瞬时吸附过

程和动力学吸附过程）和空气 -水界面吸附的 PFAS。
对于某一离散网格，其 PFAS 总浓度（多孔介质单位体

积的总量，包括液相、吸附在固相界面和空气-水界面

的量，计算公式为：

Ctot,i =Caq,i+ρbCs,i+Caw,i （13）

Caq,i =Ciθi =CiϕiS w,i Cs,i =C(s,1),i+

C(s,2),i Caw,i = Aaw,iΓi = Aaw,iKaw,iCi

其中 ， 表示液相浓度 ；

表示固相吸附的浓度； 表

示空气-水界面吸附的浓度。

模型相关参数设定见表 2。
 
 

表 2    模型相关参数

Table 2    Relevant parameters of the model
 

参数 取值

a/(mg ·L−1) 160.05

b 0.14

/(g ·mol−1)摩尔质量 400.12

/(cm2 · s−1)分子扩散系数 4.5×10−6

C0/(mg ·L−1) 1×10−4

Kd/(cm3 ·g−1) 0.28

Fs 0.1

Kf/[(mg ·kg−1) · (mg ·L−1)N ]线性化参数 0.021 3

线性化参数（N） 0.81
αs/h−1 3.1

x2 548.54
x1 −1 182.5
x0 633.96
χ 2

Rg/(J ·mol−1 ·K−1) 8.314

/K温度 298.15

σ0/(dyn · cm−1) 72
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2    结果

通过数值模拟，研究不同地层条件下 PFHxS 的迁

移转化过程，重点分析了地层非均质性及降雨引发的

地表水-地下水交互作用对 PFHxS 迁移转化的影响。

模拟方案分为 2 个阶段：第 1 阶段模拟无降雨或地表

水入渗条件下，PFHxS 点状污染源持续向地下释放至

包气带和饱和带的迁移过程，探索不同地层条件下

PFHxS 的分布特征；第 2 阶段以第 1 阶段模拟结果为

初始条件，模拟降雨诱发的地表水-地下水交互作用

下 PFHxS 迁移与转化的动态过程，分析降雨强度、频

率变化等引起的水动力条件变化及河岸带非均质性

对 PFHxS 迁移转化的影响。 

2.1    PFHxS 从地表释放经包气带到饱和带的全过程

数值模拟

PFHxS 持续释放期（模拟第 1 阶段），hom、het1 和

het2 地层条件下产生的流场分布如图 4。可以观察

到，不同条件下，剖面流场分布大致相似，但在河岸带

冲积层附近，由于地层非均质性的影响，流场分布有

所不同，总体而言，地层非均质性增加了流场的复杂性。
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图 4    PFHxS 释放过程的流场分布图

Fig. 4    Flow field distribution during PFAS release
 

图 5 分别比较了 PFHxS 释放第 3 年、第 6 年、第 10
年时，地下环境中液相、固相吸附和空气-水界面吸附

的 PFHxS 的分布情况。考虑到本次研究非均质性主

要体现在河岸带附近冲积层，因此主要观察释放后期

冲积层非均质性对 PFHxS 迁移转化的影响。PFHxS

fs = Rs/(R−1) faw = Raw/

(R−1)

fs

faw

以 2.5×10−10 mol/L 的浓度从地表污染点源持续释放，

经过约 6 年污染羽扩散至河岸带附近。随着 PFHxS
的持续释放，在包气带 PFHxS 的主要滞留区域：液相

PFHxS 浓度约为 6.7×10−11 mol/L；固相吸附的 PFHxS
浓度约为 1×10−10 mol/L；空气 -水界面吸附的 PFHxS
浓度与饱和度密切相关 ，在接近地下水面的区域 ，

空气 -水界面吸附的 PFHxS 浓度急剧减少 ，约为 1×
10−14 mol/L。而在远离地下水面的区域，空气-水界面

吸附的 PFHxS 浓度可达 1×10−11 mol/L。以往研究表

明，PFAS 链增长，PFAS 在包气带的滞留时间增加 [24]。

本次研究所考虑的 PFHxS 为人造短链 PFAS，因此在

包气带的滞留作用较弱。包气带阻滞因子受到含水

率的影响 ，阻滞因子 R 的范围为 2.00～ 4.22。定义

表示固相吸附所贡献的占比，

表示空气 -水界面吸附所贡献的占比。在包气

带 PFHxS 的主要滞留区域， 的范围为 77.03%～100%，

的范围为 0～22.97%。越靠近潜水面，含水率越高，

空气 -水界面吸附对 PFHxS 滞留在包气带的贡献越

低。同时，在 PFHxS 从地表释放经过包气带的过程

中，也观察到有明显的横向迁移过程。 

2.2    地表水-地下水交互条件下的 PFHxS 迁移转化过程

通过对比降雨诱发的地表水-地下水交互过程与

无降雨过程，进一步探究水位波动对 PFAS 迁移转化

的影响。模拟时间持续 262 d，期间发生多次强降雨过

程，地表水、地下水水位波动剧烈。在降雨过程中选

取第 20 天（初期）、第 100 天（强降雨时段）、第 165 天

（强降雨时段）和第 240 天（末期）绘制该时段剖面流

场图。如图 6 所示，在降雨初期，地下水水位高于地

表水水位，地下水向地表水补给，流场分布变化不大，

水动力场较为稳定。然而，随着降雨量的增加和降雨

的持续，河水位逐渐升高，超过了地下水水位，导致地

表水开始向地下水补给。补给关系的变化和降雨引

起的水位波动导致流速的增大，形成了复杂的水动力

相互作用，尤其是在河岸带冲积层附近的非均质高渗

透区域，形成了优先通道，水流速度明显增加，流场分

布变得更加复杂。

地下水动力场的变化直接影响了 PFHxS 污染物

的迁移和转化。降雨诱发的地表水 -地下水交互过

程引起地下环境中饱和度等因素的快速变化，而这些

因素与 PFHxS 的迁移转化过程紧密相关。饱和度的

增加将破坏空气-水界面，加快空气-水界面 PFHxS 的

解吸附过程 [25]。通过观察地表水-地下水交互作用时

地下环境中的 PFHxS 浓度相较于初始时刻的 PFHxS
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浓度分布（图 7），可以发现，由于流向和流速的变化，

PFHxS 从浅层地下水向深层和远离河岸带的方向

迁移。

通过河岸带观察点的进一步详细观测发现，当地

表水水位高于地下水水位时，地表水向地下水补给，

河岸带附近 PFHxS 快速减少，而远离河岸带的区域，

观察到 PFHxS 浓度的减少程度较小，甚至在短期内出

现浓度上升（图 8）。浓度上升主要是由于河岸带中的

PFHxS 被冲刷并迁移至此所导致。但随着近河岸带

区域的 PFHxS 冲刷耗尽以及地表水-地下水交互过程

加强，距离河岸带较远区域的 PFHxS 逐渐降低。同

时，非均质地层的存在将影响 PFHxS 地表水-地下水

交互过程的响应时间。与均质地层相比，非均质低渗

透层的存在延缓了 PFHxS 的迁移转化行为，而非均质

高渗透区域产生的优先通道则加快了 PFHxS 向距离

河岸带较远区域的迁移转化。在地表水与地下水交

互过程中，河岸带附近的 PFHxS 明显受到水流冲刷的

影响，导致其浓度显著减少。这种现象不仅发生在液

相 PFHxS，也同样影响到吸附在固相界面和空气-水界

面上的 PFHxS，使其解吸附过程同样显著。当存在非

均质优先通道时，水位波动将加快通道处的空气-水界

面面积的破坏和固相界面 PFHxS 的解吸附过程，进一

步加快 PFHxS 解吸附过程，使得 PFHxS 加速转化迁

移。总体而言，非均质优先通道的存在加快了 PFHxS
在地表水-地下水相互作用中的响应速度。经过降雨

诱发的地表水-地下水交互过程后，地下环境中 PFHxS
逐渐向远离河岸带区域和地下水较深部迁移，PFHxS
污染羽的范围增大。 

3    讨论

本次研究模拟和分析了河岸带区域 PFHxS 从地

表释放到包气带、进而到达饱和带的过程。重点研究
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Fig. 5    Distribution of PFHxS at aqueous phase, solid phase adsorption, and air-water interface at 3, 6, and 10 years of continuous release
of PFHxS (hom, het1 and het2 in alluvial layer)
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地下水中 PFHxS 的 3 种不同分布形态——液相、固相

吸附以及在空气-水界面吸附 PFHxS 的浓度及其吸附

特性。此外，研究还考虑了地层非均质性对 PFHxS 迁

移和转化的可能影响，以提供更加全面的模拟。在形

成 PFHxS 污染羽后，通过模拟降雨事件诱导的地表水

与地下水的相互作用过程，探究地下水水位动态和地

层非均质性耦合条件下 PFHxS 在地下水系统中的迁

移转化特征。 

3.1    非均质优先通道加快 PFHxS 迁移过程

非均质高渗透体的存在会产生流动和运输的优
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地层

图 6    降雨过程中剖面流场分布

Fig. 6    Profile flow field during rainfall

 

30

Ctot>Ctot, 0 Ctot≤Ctot, 0

20

z
/m

30

20

z
/m

0 20 40 60

x/m

0 20 40 60

x/m

0 20 40 60

x/m

（a）第30 天 （b）第60 天 （c）第100 天

（d）第130 天 （e）第160 天 （f）第230 天

图 7    地表水-地下水交互过程时地下环境中的 PFHxS 浓度相较于初始时刻的 PFHxS 浓度分布

Fig. 7    PFHxS concentration in the subsurface environment during the surface water-groundwater interaction compared with the PFHxS
concentration distribution at the initial moment

·  8  · 水文地质工程地质 第 3 期



先通道 [26 − 27]，在模拟第 1 阶段 PFHxS 持续释放过程

中，选取 x = 42 m 截面，观察 PFHxS 到达时间，探究地

层非均质性对 PFHxS 迁移转化的影响。如图 9 所示，

在均质地层 hom、冲积层层内均质地层（相对低渗层）

het1、冲积层层内非均质地层（局部高渗透区域）het2

三种地层条件下，观察 PFHxS 迁移至 x = 42 m 截面处

的到达时间：hom 地层条件需要 5.6 a，het1 地层条件

需要 7.0 a，het2 地层条件需要 5.5 a。可以发现，het2 地

层的局部高渗透区域产生了流动和运输的优先通道，

加快了 PFHxS 向河岸带迁移的过程。这是由于高渗

透区域具有更低的水力阻力，使得污染物能够更快、

更集中地沿着这些通道迁移，从而缩短了污染物扩散

至目标区域的时间。此外，优先通道的存在不仅加速

了液相中 PFHxS 的迁移，还增强了地下环境中固相界

面和空气 -水界面上的解吸附过程 ，使得被吸附的

PFHxS 更容易进入水相参与迁移。这种效应进一步

加快了 PFHxS 的迁移速率，扩大了河岸带区域的污染

范围。因此，高渗透区域的非均质性对污染物的迁移
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图 8    不同地层条件下，单位体积内的 PFHxS 总浓度、液相浓度、固相吸附的浓度和空气-水界面吸附的浓度在地表水-
地下水交互过程中的变化曲线

Fig. 8    Under different formation conditions, the concentration change curves of total PFHxS concentration per unit volume, aqueous
phase concentration, solid phase adsorption concentration, and air-water interface adsorption concentration during the surface

water-groundwater interaction
注：（a）—（i）对应所选取的不同观察点位置 (x, z)。

2025 年 郭芷琳，等：地表水-地下水交互对典型PFAS迁移转化的影响  ·  9  ·



具有显著的促进作用，直接影响了污染羽的形态和污

染物的时间分布特征[28]。 

3.2    水位波动和非均质性耦合复杂条件对 PFHxS 迁

移转化的影响

在水位波动和不同地层条件导致的不同地下水

动力场条件下，污染物的迁移路径、速度和浓度变化

都有所不同。通过观察第 99 天时不同地层河岸带附

近的流速分布（图 10）以及水动力场变化后，河岸带附

近 PFHxS 分布（图 11），可以发现，对于均质地层，污

染物的迁移速度较为均匀，受水动力场变化的影响相

对较小。而低渗透层延缓了污染物的迁移，降低了地

表水和地下水间的交互速度，污染物在这些区域的累

积时间更长。在高渗透区域（优先通道），流速的增大

通常伴随着含水率的快速变化和 PFHxS 的加快迁移

淋出[27] ，加速了污染物的迁移。

 
 

30

（a）hom

0.8

0.7

0.6

0.5

0.4

流
速
/（
m
·s

−1
）

0.3

0.2

0.1

0

（b）het1

（c）het2

z
/m

25

30

z
/m

25

30

z
/m

25
30 35 40

x/m

45 50

图 10    第 99 天时不同地层河岸带附近的流速分布

Fig. 10    Velocity distribution near the riparian zone in different
strata on 99 d

 

考虑到本次研究选取的 PFHxS 为一种短链 PFAS，
其在土壤介质中的阻滞因子较低，因此在河岸带附近

受到水流冲刷时，响应速度快，迁移转化过程也更为

显著。在部分区域，由于较强的冲刷作用，PFHxS 被

冲刷耗尽。而对于长链 PFAS，其滞留因子通常较高，

因此在河岸带地区地表水与地下水的交互作用下，长

链 PFAS 的吸附 -解吸附过程仍需进一步深入研究。

同时，本次研究所考虑的地表水-地下水交互过程主要

集中在降雨引发的地表水补给地下水，而在实际情景

中，地表水与地下水之间的补给关系受到气候、季节

和人类活动等因素的复杂控制，在更为复杂的水位波

动条件下，PFAS 的迁移转化行为尚需进一步研究。 

4    结论

（1）本次模拟研究区为河岸带区域，土壤含水率
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图 9    不同地层条件下 x=42 m 截面处 PFHxS 浓度变化

Fig. 9    Concentration varies of PFHxS at x=42 m section under
different formation conditions
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较高，空气-水界面吸附对 PFHxS 的阻滞贡献占比较

低，约为 10%。此外，对于在饱和带中的 PFHxS 迁移

转化过程，非均质地层的局部高渗透区域产生了流

动和运输的优先通道，加快了 PFHxS 向河岸带迁移的

过程。

（2）降雨引发的地表水-地下水交互作用过程导致

了 PFHxS 污染羽的空间重新分配，扩展了 PFHxS 污染

区的覆盖范围。降雨诱发的地表水-地下水交互作用

引起地下环境中饱和度等因素的快速变化，显著增加

PFHxS 在固相界面和空气-水界面的解吸附过程。随

着水位波动的加剧，沿水流路径 PFHxS 浓度呈降低趋

势，PFHxS 逐渐从地下水浅部向深部和远离河岸带的

方向迁移。

（3）非均质优先通道的存在加快了 PFHxS 在地表

水-地下水相互作用中的响应速度。在河岸带附近区

域，当降雨引发地表水-地下水交互作用时，河岸带附

近的 PFHxS 明显受到水流冲刷的影响，导致其浓度显

著减少。这种现象不仅发生在液相 PFHxS，也同样影

响到吸附在固相界面和空气-水界面上的 PFHxS，使其

解吸附过程同样显著。当存在非均质优先通道时，水

位波动将加快通道处的空气-水界面面积的破坏和固

相界面 PFHxS 的解吸附过程，进一步加快 PFHxS 解吸

附过程，使得 PFHxS 加速迁移转化。

研究揭示了河岸带复杂地层和水动力条件对

PFHxS 迁移的显著影响，特别是在非均质地层优先通

道中的加速作用。这一结果提高了在类似复杂环境

中预测污染范围扩展的准确性，有助于及早识别高风

险区域，从而实施有效的预防性管理。研究成果不仅

有助于构建更精确的污染扩散模型，优化监测和应对

措施，还为污染应急响应提供了科学依据。
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