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摘要　基于逸度方法的逸度模型不仅适用于预测新污染物在环境各介质中的浓度水平，还可以揭示区域内污染的空间分布特

征，是新污染物管理中的重要工具。总结分析了逸度模型的发展历程及模型分级，将常用逸度模型依据不同区域尺度进行划分，

归纳了其研究应用，探讨了逸度模型的优缺点并展望了未来的改进方向。结果显示，逸度模型在模拟新污染物归趋方面具有良

好适用性，其应用范围广泛，涵盖了从湖泊河流至区域、大陆及全球范围内新污染物的多介质归趋，学者们通过改进开发出适用

特定区域或具有不同输出结果的逸度模型，将其应用于新污染物浓度模拟、长期停留时间模拟、远距离迁移模拟等方面，其预测

结果较为可靠，为新污染的风险评估和控制管理提供了可靠的决策支持。当前逸度模型存在的问题包括输出结果高度依赖输入

数据的可靠性、对环境条件的动态变化考虑不充足、性能验证过于依赖监测数据以及新污染物理化性质带来的较大不确定性

等。未来改进需要提高污染物排放参数的准确性，并在模型参数及结构方面进行优化，完善相关的质量保证数据以提高模型的

可靠性，通过模型的耦合或联用以提升模型性能。

关键词　逸度模型；新污染物；模型应用；多介质归趋
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Application of fugacity model in the study of multi-media fate of
emerging contaminants
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Abstract　The fugacity model based on the fugacity method is not only applicable to predicting the concentration
levels  of  emerging  pollutants  in  various  environmental  media,  but  also  can  reveal  the  spatial  distribution
characteristics  of  pollution within a  region.  It  is  an important  tool  in  the management  of  emerging pollutants.  We
summarizes and analyzes the development history and classification of fugacity model, divide the common fugacity
models according to different  regional  scales,  and discuss their  current  research and applications.  We also discuss
the advantages and disadvantages of the models and propose the improvement directions. The results indicate that
the  fugacity  model  has  good  applicability  in  simulating  the  fate  of  emerging  pollutants.  Its  application  scope  is
broad,  covering  the  multi-media  fate  of  emerging  pollutants  from  lakes  and  rivers  to  regional  and  global  scales.
Different  versions  of  models  have  been  developed  to  simulate  emerging  pollutant  concentration,  long-term
residence,  and long-distance  migration,  with  relatively  reliable  predictive  results  that  provide  dependable  decision
support  for  risk  assessment  and  management  of  emerging  pollutants.  The  problems  of  current  fugacity  models
include  high  dependence  of  output  on  reliability  of  input  data,  insufficient  consideration  of  dynamic  changes  of
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environmental  conditions,  excessive  dependence  of  performance  verification  on  monitoring  data  and  large
uncertainty  caused  by  physical  and  chemical  properties  of  emerging  pollutants.  In  the  future,  it  is  necessary  to
improve the accuracy of  pollutant  emission parameters,  optimize the model  parameters and structure,  improve the
reliability  of  the  model  by improving the  relevant  quality  assurance  data,  and improve the  model  performance by
coupling or combining the models.
Key words　fugacity model; emerging contaminants; model application; multi-media fate

新污染物 (ECs)是一类相较于氨氮、化学需氧

量等常规污染物对生态坏境以及人体健康构成潜在

威胁，但尚无有效控制措施并且未能制定管理条例

的污染物，其主要来源于人类活动排放及化学品合

成[1]。近年来，随着工业发展以及人类生活质量的提

高，药品、化妆品、防晒霜、食品饮料及其包装等物

品在日常生活中被普遍使用，其中的化学物质不断

被释放到水环境中[2-3]，为水污染治理带来了新的挑

战。新污染物主要包括持久性有机污染物（POPs）、
内分泌干扰物（EDCs）、抗生素以及微塑料，此外全

氟化合物、阻燃剂十溴二苯醚、杀虫剂、农药等化学

品也被列入国内《重点管控新污染物清单》（2023年

版）。新污染物具有长期或短期毒性、环境持久性和

生物累积性等特征[4]，例如抗生素可以诱导微生物产

生耐药性，被人体摄入后，可能导致人体遗传物质结

构发生变化，造成致癌、致畸和致突变等后果，严重

威胁人体健康[5-6]；而 EDCs能够通过饮食、皮肤、口

腔和呼吸道黏膜进入人体并在体内蓄积，当人体长

期摄入 EDCs后，会影响机体的神经内分泌系统稳态

干扰其相关激素的正常功能。已有研究表明，甲状

腺疾病的高发与 EDCs摄入存在密切联系[7]，新污染

物带来的相关风险与危害引起了广泛关注。因此，

随着污染物种类的日益增多，为了更好地管理水环

境中的新污染物，必须了解它们的来源、迁移行为以

及与环境因素的相互作用。

新污染物的常规调查方法是借助先进的分析仪

器对痕量水平的新污染物进行现场监测，然而对所

有环境隔室/介质中每种污染物进行常规监测，在空

间和时间上都很繁琐且成本高昂。因此，采用替代

方法跟踪水环境中新污染物的浓度水平，探究其多

介质归趋对保护生态环境和人类健康十分必要[8]。

数学模型是一种预测工具，可以对有限的测量数据

进行补充，对水环境中的新污染物进行风险评估。

在此基础之上发展而来的环境多介质归趋模型可以

根据新污染物的固有特性（如水溶性、饱和蒸气压和

对有机物的亲和力等）和排放特征（如不同隔室的相

对和绝对尺寸、温度、悬浮物动力学以及水和空气

的流速等）描述其在环境系统中可能的行为[9]，预测

目标污染物在多介质中的化学浓度，揭示其在环境

介质中的迁移过程，并探究影响污染物在环境中归趋

的主要因素，从而全面评估污染物在环境中的行为[10]。

逸度模型基于逸度理论代替了传统的基于浓度

的模型，在多方面拥有明显优势。笔者总结了新污

染物多介质模型的研究进展，并重点聚焦于逸度模

型的使用范围及场景，讨论逸度模型新污染物多介

质归趋研究中的缺陷及改进方向，以期为新污染物

的管理优化提供新思路和新方法。 

1　逸度模型及其研究进展

早期污染物的归趋和暴露评估集中于评估单一

化学物质在一种环境介质中的行为，而忽略了部分

污染物因其持久性、累积性会在环境介质之间进行

迁移及积累。20世纪 80年代，为了便于对区域、全

球范围内化学品在多种环境介质中迁移的特征进行

研究，环境风险评价与管理的研究不仅关注化学物

质在一种介质中的迁移转化，还关注环境介质及污

染物在土壤-水-空气界面水文地质过程之间的迁移

速率，环境多介质模型开始发展[11]。

逸度（Fugacity）的概念由刘易斯（Lewis）提出，用

于描述化学品的逃逸趋势，化学品在任意两个相之

间将从逸度较高的相向逸度较低的相扩散，直至两

相中逸度相等达到平衡，并且具有较高逸度容量（表

示污染物在该相中的分配能力[12]）的相将获得比低

逸度容量的相更高的浓度。之后 Mackay[13] 使用逸

度的概念代替了传统的浓度，提出基于逸度的环境

多介质模型。逸度模型相较于浓度模型具有多方面

优势：1）优化了模型结构并减少了参数需求。污染

物在浓度多介质模型中的浓度是根据各相间的分配

系数计算得出的，但当环境结构更加复杂时，大量的

分配系数导致模拟变得困难。而逸度模型用逸度容

量代替分配系数，降低了模型参数量及计算难度，使

其在复杂环境结构下具有更好的应用。2）便于修改

环境介质及其数量。逸度模型在结构上的优势有利

于研究人员对平衡方程进行编制、求解、修改，以及

增加或删减环境介质数目，使得模型能够考虑更广

泛的污染物。3）逸度的概念增强了模型处理空间差
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异性的能力，特别在描述平流和扩散等环境过程中

体现出简洁和统一等优点，在大尺度的空间研究方

面有着显著优势。

逸度模型输入数据主要包括目标化学物排放数

据、物理化学性质以及研究区域环境参数。逸度和

浓度的线性关系在理想条件下可以表示为：

C=Z×f （1）
式中：C为化学品在环境相中的浓度，mol·m3；Z为环

境相的逸度容量，mol/（m3·Pa）； f为环境相的逸度，

Pa。逸度容量在不同介质中的计算方法见表 1。
 
 

表 1    逸度容量在不同介质中的计算方法

Table 1    Formula expression of fugacity capacity in different media

环境介质 子介质 计算公式 变量含义

空气相
空气相、

气溶胶相

Z1=(1−X13)×Z11+X13×Z13
Z11=1/（R×T）

Z13=6×106/(R×T×Ps)

Z1、Z11、Z13分别为空气相及其子环境相逸度容量，mol/（m3·Pa）；X13为气

相中固体体积分数；R为气体常数，8.314 Pa·m3；T为温度，K；Ps为有机碳

的密度，kg/m3

水相
水相、

悬浮颗粒物相

Z2=(1−X23−X2f−X2p)×Z22+X23×
Z23+Z2f×X2f+Z×X2p

Z22=1/H
Z23=O23×Koc×ρ23×Z22

Z2、Z22、Z2f、Z23分别为水相及其子环境相逸度容量，mol/（m3·Pa）；H为亨

利定律常数，Pa·m3 /mol；X23、X2f、X2p分为别水相、鱼相、植物相中固体

体积分数；O23为水体中固态有机碳分数；Koc为有机碳标准分配系数；

ρ23为水相中固体密度，t/m3

沉积物相
沉积物相、

沉积物颗粒相

Z3=(1−X33)×Z32+X33×Z33
Z32=1/H

Z33=O33×Koc×ρ33×Z32

Z3、Z32、Z33分别为沉积物相及其子环境相逸度容量，mol/（m3·Pa）；X33为沉

积物相中固体体积分数；O33为沉积物相中固态有机碳质量分数；ρ33为沉

积物相中固体密度，t/m3

 

逸度模型一般包含的环境相主要有空气相、水

相、沉积物相、土壤相以及它们各自的子相 (表 1)。
污染物进入环境系统后，在大气-植物-土壤间存在植

物吸收、气-土间扩散、干湿沉降交换等迁移转化过

程；由雨水冲刷、径流作用进入水体后，存在大气-水-
沉积物间的迁移以及水生生物间的传递过程[14]。

根据质量平衡以及复杂程度的不同，逸度模型

可划分为Ⅰ至Ⅳ级（表 2）。Ⅰ级和Ⅱ级为理想条件

下的稳定平衡状态，Ⅲ级模型假设化学品具有非平

衡分布和稳态输入，Ⅲ级模型所包含的迁移转化过

程如图 1所示。Ⅳ级模型则假设化学品具有非稳

态、非平衡输入，能够模拟污染物的非稳定排放，

并得出环境系统对污染物排放变化所作出的响应

时间[15-16]。
 
 

表 2    逸度模型分级

Table 2    Levels of fugacity model

等级 特点 输入参数 质量平衡方程 优缺点 应用

Ⅰ
封闭稳态平衡系统；

非流动、无降解反应

化学品排放量及理化性质、

环境特征参数
M= f∑(Vi×Zi)

过于理想化且难以准确反映

真实环境情况
多环芳烃

Ⅱ
开放稳态平衡系统；

流动、有降解反应

化学品总排放速率、理化性质、环境

特征参数、各环境介质中的

迁移转化速率

I=∑DAi×f+∑DRi×f
过于理想化且难以准确反映

真实环境情况
多环芳烃

Ⅲ

开放稳态非平衡系

统；流动、有降解

反应

化学品在各环境介质中的排放速

率、理化性质、环境特征参数、在不

同介质间的迁移转化速率

Ei+GAi×CAi+fi×∑Dij=fi×
∑Dij+DRj + DAi

不适用于短时期内化合物浓

度的变化，也不能描绘多介

质环境系统中污染物随时间

动态变化的情况

抗生素、多氯联苯、

类固醇、多环芳烃

Ⅳ
开放动态非平衡系

统；有降解反应

化学品在各环境介质中的排放速

率、理化性质、环境特征参数、在不

同介质间的迁移转化速率、质量随

时间变化的微分方程初值流动

Vi×Zi×dfi/dt=Ei+GAi×CAi+
fi×∑Dij−fi×∑Dij+DRj+DAi

更加贴近真实情况，但随时

间变化的非稳态排放数据和

环境参数难以获得

抗生素、多溴二苯

醚、杀虫剂

　　注：M为环境系统中污染物的总量，mol；Vi为相i的体积，m3；Zi为相i的逸度容量，mol/（m3·Pa）；I为研究区域中化合物的净变化通量，mol/h；
DAi为对流过程参数，mol·Pa/h；f为逸度，Pa；DRi为反应过程参数，mol·Pa/h；Ei为污染物向相i的排放速率， mol/h；GAi为向相i流入的化合物对流速

率， m3/h；CAi为流入相i的化合物浓度，mol/m3；Dij为环境相i向环境相j的迁移系数， mol/（h ·Pa）。
 

尽管Ⅳ级逸度模型能够预测化学品未来的动态

趋势，但相关的排放数据难以获得且通常需要研究

人员进行估算，容易对模拟结果造成误差。随着对

化学品归趋模拟要求的提高，逸度模型动态模拟的

需求不断增加，通常需要根据Ⅳ级逸度构建模型或

在已有Ⅲ级模型基础上进行修改升级。 
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2　逸度模型在新污染物多介质归趋模拟中
的应用

逸度模型自开发以来经过数十年的发展完善，

已逐渐趋于成熟，在多种新污染物多介质归趋研究

及管理评估等领域得到广泛应用。在持久性有机污

染物方面，Zhu等[17] 根据长期排放清单构建Ⅲ级逸

度模型用于评估德国易北河全氟辛烷磺酸（PFOS）
和全氟辛酸 （PFOA）污染，预测了未来易北河的

PFOS和 PFOA浓度将呈现长期下降趋势，并根据健

康风险评估发现环境介质中鱼类会对人体健康带

来低危害风险；Qin等 [18] 根据Ⅳ级逸度构建了 S-
L4MF模型并评估了其在空间尺度及时间尺度上的

性能，将其成功应用于中国东北地区多溴二苯醚

（PBDEs）的环境归趋。内分泌干扰物方面，Xu等[19]

结合化学指标和基于Ⅲ级逸度模型，预测了中国九

龙江流域中的目标类固醇及其代谢物的分布和环境

归趋，发现人为活动及类固醇停留时间对类固醇分

布影响较大且其浓度受旱季雨季影响较大。Guo等[20]

将Ⅳ级逸度模型与湖泊水动力学耦合，构建了具有

空间分异性的动态多介质模型，并成功地应用于一

个再生水补给湖中的 4种邻苯二甲酸酯（PAEs）的空

间分布及归趋。抗生素方面，Zhang等[21]将Ⅳ级逸度

模型用于长三角青浦区 ，模拟了 2013—2019年

10种典型抗生素在空气、水、土壤和沉积物等不同

环境介质中的归趋及迁移通量变化，使用敏感性分

析考虑参数对结果的影响，采用蒙特卡洛法评估模

型的不确定性，同时考虑了季节性环境因素（如温

度、降水量）对抗生素在多介质的分布和迁移的影

响，为评估青浦区抗生素的空间分布和转化特性提

供了数据支持。Liu等[22] 通过建立Ⅲ级逸度模型模

拟抗生素在环境中的分布和归趋，并通过对逸度模

型进行情景建模优化了抗生素生态风险（AER）的缓

解策略。微塑料方面，Um等[23] 通过构建Ⅲ级逸度

模型，为泻湖污水处理厂预测了关键处理步骤中废

水中微塑料（MP）浓度，并发现该模型对粒径 25~500
µm的MP（相较粒径>500 µm）具有较好的预测效果。

然而，总体来说我国目前新污染物环境模型方

面的研究成果依旧不足，尤其是流域内新污染物多

介质归趋的模型开发较少，这可能与新污染物环境

行为和归趋基础研究不足有关，如缺少水气交换、水

沉积物交换等污染物多介质迁移过程的研究，以及

新污染物降解过程研究。相关研究数据的缺少导致

符合国情的模型参数不足，降低了逸度模型的可靠

性。因此开发出针对新污染物、适用于流域系统的

逸度模型，对我国未来新污染物管理、流域生态管理

有着重要的理论指导和现实意义。 

2.1　区域尺度模型 

2.1.1　QWASI模型

为了模拟湖泊和河流系统中化学物质的归趋，

Mackay等 [24] 开发了 QWASI（Quantitative Water Air
Sediment Interaction）模型即“定量水、空气和沉积物

相互作用模型”。模型假设湖泊中水的混合水平一

致，可以模拟污染物在空气、水和沉积物之间的迁移

和转化。该模型不但用于描述湖泊中化学品在稳态

 

图 1    Ⅲ级逸度模型结构

Fig.1    Level Ⅲ fugacity model structure
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条件下的动态过程，考虑了化学品多途径输入（如直

接排放、河流输入以及大气沉降）及去除（如蒸发、河

流的输出、沉积物的埋藏）的综合影响[25]，还通过计

算化学品在各介质中的浓度、停留时间和迁移速率，

帮助研究湖泊系统中化学品的行为。

目前 QWASI及其改进模型已被广泛应用于模

拟湖泊和河流系统中化学品的浓度、分布、转移通

量和生物蓄积通量。Wang等[26] 使用 QWASI模型

模拟 PAEs在再生水补给湖中的迁移和归趋，结果表

明模拟值与实测值偏差在一个数量级内，大气输入

是湖泊中邻苯二甲酸二甲酯（DMP）和邻苯二甲酸二

(2-乙基己基)酯（DEHP）的主要来源，再生水补给是

湖泊中邻苯二甲酸二乙酯（DEP）和邻苯二甲酸二正

丁酯（DBP）的主要来源。Zhou等[27] 对 QWASI模型

进行了调整，增加了生物区室并优化了相关参数，在

此基础上模拟了白洋淀全氟烷基物质（PFASs）的迁

移归趋，认为 PFASs在重污染湖泊中迁移的主要途

径是水流，其次为水-沉积物交换。Wang等[28] 将光

降解加入到 QWASI模型中，将水相分为光解层和非

光解层，模拟废水泻湖系统（利用自然净化能力或人

工设施处理工业废水和生活污水的蓄水系统）中

6种新污染物的迁移归趋，得到光降解和水转化是多

数新污染物的关键去除途径。

此外，科学家还在 QWASI模型的基础上拓展出

非稳态版本，如基于Ⅳ级逸度的 QWSAI、DynA及

ChimERA模型。这些模型的引入丰富了研究框架，

更全面地考虑了环境因素对化学品行为的影响。

Kong等[29] 建立了基于Ⅳ级逸度的 QWASI模型，并

将其用于模拟巢湖中六氯环己烷的季节变化，认为

温度参数对模型输出的动态影响显著大于其他动态

参数。DynA模型考虑了日/季节性排放率和环境参

数，Di等[30] 使用 DynA模型模拟科莫湾药物的迁移

与归趋，发现药物重要的输入来自湖泊北部的平流

水，而不是污水处理厂的排放，建议在流域层面大幅

减少化学品排放以显著降低湖水中的浓度。Falakdin
等 [31] 使用 DynA模拟滴滴涕 (DDT)在科莫湖的归

趋，结果表明冰川及积雪融化对 DDT浓度产生了较

大贡献 ，而 DDT的直接输入和沉积是该湖中

DDT浓度相对较高的主要原因。ChimERA是在

DynA模型的基础上引入大型植物隔室、浮游植物

隔室以及悬浮固体和溶解有机物隔室[32] 而建立的以

动态空间分辨为基础的模型。Morselli等 [33] 对

ChimERA模型进行了开发，证明了该模型能够有效

评估和管理化学品在浅水系统中的行为。综上，

QWASI模型更适合用来模拟新污染物的长期留存

问题，尤其适用于湖泊系统，有助于生态风险评估和

环境管理，由于参数的变化在浅水湖泊中尤为重要，

部分假设为常数的参数值在实际情况中会发生极大

变化，如湖泊流入相关的参数、沉积物再悬浮系数

等，从而造成模型结果的偏差，因此对于这部分参数

需要使用数学和实验手段来确定其值。 

2.1.2　MUM模型

为了帮助决策者制定城市环境管理策略 ，

Diamond研究团队根据 Mackay的稳态Ⅲ级逸度模

型开发了多介质城市模型 MUM（Multimedia Urban
Model），模型主要增加了薄膜环境介质[34-35]，主要用

于探究半挥发性有机化合物（SOC）在城市中的归趋

和迁移。

MUM模型能够同时考虑城市环境中不同介质

中的污染物迁移和传播，提供了更全面的环境行为

模拟。Domínguez-Morueco等[36] 将 MUM模型成功

应用于模拟西班牙加泰罗尼亚塔拉戈纳县多环芳烃

的排放、归趋和迁移，得出多环芳烃在有机薄膜内的

浓度最高，并会随着降解与冲洗进入河流。Liu等[37]

运用该 MUM模型模拟中国西北干旱地区 4种

PAEs的浓度分布和归趋，得出有机薄膜中 PAEs浓
度最高，大气和土壤是 PAEs的主要汇源。Nie等[38]

运用该模型预测了 16种多环芳烃（PAHs）在长三角

城市群的 6个环境隔室的浓度、迁移和降解，认为空

气平流对 PAHs流动及去除的影响最大。Li等[39] 整

合土地利用分布、气象因子和水文特征等各种高分

辨率和时变环境参数作为 MUM模型输入参数，预

测了 2010—2100年上海市 16种优先控制的 PAHs
多介质时空分布变化、迁移和降解通量，结果表明尽

管平流流入和流出持续减少，但仍然是 PAHs的主要

输入和去除过程。

此外，Csiszar等[40] 将 MUM的空间分辨动态版

本与空气污染迁移模型相结合，构建了空间导向 SO-
MUM模型。Csiszar等[41] 使用 SO-MUM模型预测

了加拿大多伦多多氯联苯和多溴联苯醚排放量，模

型预测值与实际测量值在 1个数量级内，敏感性分

析表明多溴联苯醚较多氯联苯对干沉降速度参数更

为敏感。 

2.1.3　BETR模型

为了研究较大的空间异质区域，2001年MacLeod
等 [42] 提出了基于逸度理论的区域划分的 BETR
( Berkeley-Trent)模型。该模型不但考虑了区域的地

理特征、化学品使用模式等因素，还利用地理信息系

统 (GIS)技术，简化了研究区域内河流流量及流向计

算[43]。在此基础上，Toose等[44]结合环境系统、地理
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边界和气候条件发展出适用于全球范围的 BETR-
Global、BETR-Wrold模型。后来各国学者又开发出

Chemfrance（法国）、G-CIEMS（日本）、ChemCAN（加

拿大）和 CHEMGL（北美五大湖）等模型，用于特定

国家范围内区域性化学品环境多介质归趋模拟。其

中具有代表性的是G-CIEMS模型，它是一种结合

GIS技术的高空间分辨率动态多介质逸度模型，适用

于较为复杂区域内化学物质分布的模拟研究[45]。

在我国，Song等[46] 将 BETR模型改进为 BETR-
Urban-Rural（BETR-城乡模型），通过空气和土壤介

质进行城市与农村的划分，区分了城乡之间化学品

排放、迁移过程和分布的差异，使其更适用于模拟城

市与农村之间污染物的迁移。Su等[47] 利用 BETR-
Urban-Rural模型，动态模拟了 1981—2050年中国环

渤海地区全氟辛烷磺酸迁移归趋，结果表明沿海水

域、土壤和淡水是所有选定区域全氟辛烷磺酸的最

终汇。Su等[48] 还使用模型模拟 1980—2020年苯并

[a]（BaP）的多介质归趋，发现农村排放量显著高于城

市，但城市空气和土壤中 BaP的环境暴露浓度普遍

高于农村地区。

以上研究表明，BETR模型考虑了空间上的大气

迁移及地表径流迁移，其在较大范围内的污染物归

趋模拟中具有优势。 

2.1.4　EQC模型

加拿大环境建模和化学品中心建立了 EQC
(Equilibrium Criterion)模型，用于量化评估环境系统

中化学品的行为。该模型可以进行危险评估、制定

监测策略，拥有更广泛处理各类化学品的能力 [49]，

对新污染物的迁移归趋模拟有较好的应用。Qanungo
等[50] 使用 EQC模型对溴唑醇在环境中的分布及归

趋进行Ⅰ级逸度模拟，认为溴唑醇主要分布于土壤

和水中，而溴康唑在气溶胶中的浓度最高。O'Driscoll
等[51] 使用 EQC模型对中国台湾省西部和沿海地区

PBDEs进行区域性迁移模拟，认为沉积物和土壤是

PBDEs的主要汇，并且在空气中具有一定的远距离

迁移能力，需要尽快限制 PBDEs的生产和使用，以

避免未来在沉积物中形成源区。Jiang等 [52] 采用

EQC Level Ⅲ模型模拟了甲基硅氧烷 CMSs（D4~D6）
在城市环境空气、水、土壤和沉积物之间的迁移和

转化过程，发现低温更有利于 CMSs在环境系统中

滞留，建议要更多地关注低温城市 CMSs的环境行

为和居民暴露风险。

TaPL3模型是基于 EQC模型开发的用于评估

化学品在稳态环境的空气或水中远距离潜在迁移和

持久性的工具。该模型没有由空气、水和沉积物掩

埋产生的平流损失[53]，可以计算化学品的持久性和

特征传播距离（CTD）。Qi等[54] 使用 TaPL3模型计

算了多环芳烃及其衍生物对空气和水的 CTD和持

久性，认为空气中多环芳烃及其衍生物的 CTD表现

出明显的季节性变化，冬春季节的 CTD高于夏秋季

节。Hu等 [55] 使用 TaPL3模型计算 16种多环芳烃

的特征传播距离，表明 Phe（菲）、Pyr（芘）、Chr（屈）、

Ant（蒽）及 Flu（芴）的传播距离最远，均超过 1 000
km。总体来说，EQC模型可用于估算持久性有机污

染物的特征迁移距离，同时可以明确距离与持久性

之间的简单关系。 

2.2　全球尺度模型 

2.2.1　Global-POP、BETR-Global模型

Global-POP模型是一种根据Ⅲ级逸度质量平衡

方法制定的全球尺度空间模型，其将全球环境划分

为不同纬度带，对陆地区域进行划分，并将发射速

率、隔室 Z值、平流交换 D值和温度定义为受季节

变化影响的时间函数，同时将化学浓度也定义为时

间的函数[56]。

BETR-Global是 BETR空间分辨多介质归趋

模型的一种 ，在 Python编程语言版本为 BETR-
Research[56]，该模型被用于全球不同化学品的模拟。

Wöhrnschimmel等 [57] 使用 BETR-Global模型模拟

了 1950—2050年 α-六氯环己烷、β-六氯环己烷这

2种异构体的全球归趋和迁移，得出 β-六氯环己烷因

其更高的持久性，最终将成为环境中六氯环己烷的

主要异构体。Vudamala等 [58] 使用 BETR-Global模
型模拟多氯联苯同系物（PCB）在南大洋空气-海水交

换过程，结果发现与 PCB28相比，南大洋是 PCB153
更强的吸收汇。Chen等[59] 使用 BETR-Global模型

模拟了 1930—2020年氯化石蜡（CP）的全球迁移。

可见，该模型可以有效估算新污染物通过大气和海

洋进行远距离迁移的潜力及其对全球陆地和海洋系

统污染的影响。 

2.2.2　ChemRange、CliMoChem模型

1996年，Scheringer[60] 开发了一种全球尺度的一

维稳态（Ⅲ级逸度）长距离迁移模型，即 ChemRange
模型，其主要关注空间分布过程，适用于中等和高度

持久性化学品。 Fenner等 [61] 使用 ChemRange对

70种化学品进行了持久性和远距离迁移潜力计算，

包括 24种不同的多氯联苯同系物，10种持久性有机

污染物及其 2种转化产物，以及其他 34种高产量化

学品（HPV），结果表明除六氯苯和灭蚁灵外，多氯联

苯和其他持久性有机污染物的持久性值为中到高，
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而空间范围较小。

CliMoChem模 型 是 基 于 Globo-POP和

ChemRange两个模型开发而来，主要用于模拟化学

品在全球环境中的迁移过程以及行为。该模型可以

同时计算母体化合物和转化产物在环境的分布及其

介质归趋。Becker等[62] 使用 CliMoChem模型计算

了杀虫剂硫丹（α和 β异构体）及其降解产物硫丹硫

酸盐在空气、海水和土壤中的浓度，结果显示模型预

测的空气、海水和土壤中 α与 β硫丹和硫丹硫酸盐

的浓度与环境实测浓度一致。Boucher等 [63] 通过

CliMoChem估算全氟磺酸及相关前体的全球环境浓

度，认为全氟己磺酰氟和全氟癸磺酰氟及其衍生物

的环境浓度升高预计将持续几十年，远离源区的区

域甚至尚未达到其估计的峰值浓度。 

2.3　多尺度模型（SimpleBox 模型）

SimpleBox模型是一个包括 3个空间尺度（区

域、大陆和全球）和 3个气候带的多介质归趋模

型[64]，该模型被纳入欧盟委员会的化学品注册、评

估、授权和限制监管框架（REACH），是预测区域环

境背景浓度的基础[65]。与逸度方法不同，SimpleBox
模型中化学品的质量流量和浓度是基于浓度的“活

塞速度”型传质系数，单位为（m/s），而不是基于逸度

的“电导率”型系数[66]。SimpleBox 4.0为目前最新

版本，Wang等[67] 采用 SimpleBox 4.0模拟了北极持

久性有机污染物 POP的归趋，估算了欧洲大陆和北

美大陆 POP排放对北极 POP污染的影响，结果表

明 SimpleBox估算的大气浓度与测量浓度非常吻

合。Thunnissen等[68] 使用 SimpleBox区域尺度排放

场景模拟吡虫啉浓度，发现预测浓度和测量浓度之

间存在密切关系，SimpleBox能够利用排放数据估

计吡虫啉浓度。Quik等 [69] 引入 SimpleBox4Plastic
模型来模拟纳米塑料和微塑料的环境归趋，对其进

行环境浓度预测并进行模型验证，结果表明尽管部

分测量值与模型预测的区域背景值存在差异，预测

结果存在一定不确定性，但模型中迁移过程和跨介

质的相对分布的推断是可靠的。 

2.4　模型适用条件、局限及其改进方向

选择合适的模型对研究结果的正确性和准确性

至关重要。模型选择时，需要结合研究化学品的性

质、研究区域以及模型优缺点，综合考虑选择出最符

合条件的模型。在复杂情境下，可能还需要结合不

同类型的模型或采用综合方法，更全面地评估环境

中化学物质的行为和潜在影响。

随着逸度模型的不断开发，其种类达到数十种，

主要应用于药物和个人护理品、全氟化合物、多环

芳烃、激素、多氯联苯类化学品的模拟。逸度模型

包含了对分配、富集、降解等过程的详细描述，因此

对新污染物的环境归趋有很好的模拟效果。本文对

比了各类逸度模型的应用条件、其各自局限性和改

进方向，结果见表 3及表 4。
 
 

表 3    常用逸度模型的应用

Table 3    Application of common fugacity models

模型名称 主要环境介质 污染物类型 模型应用

SimpleBox[69-70]
大气、淡水和海水、淡水和海水沉积
物、自然土壤、农业土壤及其他土壤

持久性有机污染物、微塑料 纳米微塑料、吡虫啉等

QWASI[23,26-27,71] 空气、水、沉积物、动植物群
持久性有机污染物、抗生素、

内分泌干扰物、微塑料
微塑料、全氟和多氟烷基物质、

雌激素等

MUM（SO-MUM）[72-73]
空气、土壤、植被、地表水、

沉积物、有机薄膜
持久性有机污染物 有机磷酸酯、多环芳烃等

BETR-Urban-Rural[48,74]
上层空气、城市空气、农村空气、植
被、城市土壤、农村土壤、淡水、

沿岸水、沉积物
持久性有机污染物 多环芳烃、全氟辛烷磺酸等

EQC[37,51,75] 空气、土壤、水、沉积物 持久性有机污染物、微塑料 邻苯二甲酸酯、多溴二苯醚、微塑料等

TaPL3[55] 空气、土壤、水、沉积物 持久性有机污染物 邻苯二甲酸酯等

CliMoChem[63-64] 空气、森林冠层、森林土壤、农业土
壤、淡水、沿海水、沉积物

持久性有机污染物 DDT、全氟和多氟烷基物质等

BETR-Global[59-60] 空气、水、土壤、沉积物 持久性有机污染物 多氯联苯、氯化石蜡等
 

此外，逸度模型在新污染物的应用方面仍存在

以下不足，未来需要进一步改进：1）对于缺少监测、

排放或难以获得的数据往往采取估算、从文献中获

取的方法，如采用他人水质数据，从文献、通用参数

数据中获得沉积物相关参数（如沉积物埋藏、沉积和

再悬浮速率），仅在有限数量的研究中实际测量了相

关的参数，参数的粗略输入会导致模型产生较大偏

差。2）模型未能充分考虑环境条件的动态变化，如

温度、湿度和污染物浓度等参数的变化，模型参数如

水量、水温、风速和生物量受空间和时间变化的影
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响，这可能会产生不确定性。此外一些考虑不足的

因素都会导致模型的偏差，包括未能将关键环境介

质如冰雪、悬浮物等考虑在内，忽视可能存在污染物

二次排放的情况等。3）模型的验证和校准通常依赖

于有限的观测数据，而模型输出结果通常为平均值，

可能无法全面反映实际情况，同样会影响模型的可

靠性和应用效果。4）目标新污染物的物理化学性质

可能是逸度建模中不确定性的来源。尽管有研究指

出物理化学性质可以以合理的精度进行预测，并且

对逸度模型的输出影响很小[70]，但模型的敏感性分

析表明，化学性质尤其是降解速率/半衰期和吸附相

关系数与模型输出的不确定性及准确性密切相关。 

3　结论与展望

逸度模型是了解环境系统中新污染归趋的重要

工具，在新污染物风险评估、控制管理等方面得到了

广泛的应用。一方面逸度模型可以将不同环境介质

内和跨介质新污染物的迁移转化过程相联系，用于

预测新污染物在不同环境介质中的分布情况，帮助

评估其环境影响，以及模拟新污染物在环境中的迁

移路径和化学转化过程，了解其长期环境归趋；另一

方面逸度模型能用于评估新污染物的环境风险，包

括对生态系统和人类健康的潜在威胁，以及为制定

和优化环境政策与监管标准提供科学依据。但逸度

模型目前依然存在多方面的缺点，包括过于理想化

的假设、较大的数据依赖性，以及无法应对较为复杂

的新污染物。

为提高模型模拟精度，未来逸度模型在新污染

物多介质模拟研究中可开展如下研究。

（1）调整参数及结构。不同的环境因素（温度、

气候等）可能导致逸度模型部分关键参数（降解率

等）产生较大变化，因此研究人员需要根据实际情况

对模型进行修改，包括建立随时间变化的环境参数、

修改相应的环境介质以及评估关键参数对模型输出

的影响程度等，此外将动力学参数作为逸度模型输

入可以减少不适当的模型输入来源引起的模型不确

定性。

（2）提高排放参数准确性。污染物排放量作为

模型模拟的关键参数对于模型结果有重大影响，排

放数据的不足以及排放估算方法的不同通常导致较

大的模型误差，需要选择合适的方法以获得更为精

确的排放量，或者可以在不同的排放速率下分析模

型输出，以找到被研究系统的边界条件。此外通过

规范排放量的定义和计算方法将其与模型结合，建

立统一的排放量估算模式能够更好地实现模型源汇

模拟功能，提供更为可靠的数据支持。

（3）完善相关模型质量保证数据。例如误差、标

准偏差等应包括在未来逸度模型性能评估中。此外

还应谨慎考虑模拟迭代次数，通常在蒙特卡罗模拟

中较大运行次数提供更高的准确度，运行次数应足

以证明结果的统计学相关性。同时应提供统计学

证据，以证明样本量的增加不会显著影响输出概率

分布。

（4）耦合或联用相关模型。逸度模型通常基于

所有环境介质完全均匀的假设，通过模型耦合能够

使相关模拟过程更为符合实际。例如耦合 HYDRUS-
1D模型以模拟污染物作为随水流动的溶质的吸附、

降解和浸出的动态过程；耦合二维网格化水动力模

型以构建具有空间分化特征的动态多介质模型，模

拟污染物在非均质水体中的归趋；耦合生物累积模

 

表 4    常用逸度模型局限性及其改进方向

Table 4    Limitations of commonly used fugacity models and their improvement directions

模型名称 局限性 改进方向

QWASI[29,31] 目前版本仅支持静态污染模拟，未考虑湖泊环境的特殊水文特征 构建温度相关多介质模型，并根据环境特性增设冰雪介质

MUM[70] 建筑环境和气候参数都强烈影响着污染物的归趋行为
构建相关指数用于描述建筑环境及表面性质对污染物沉
降的影响，以控制参数对结果的影响

BETR-Urban-
Rural[74]

区间尺寸、城市缓冲距离等参数显著影响模型输出；建模值因区
间网格化特性通常低于实际值

通过缩小尺度、设置适合的空间分辨率、增设植被介质等
以提高模型精度

EQC[37,51] 仅适用于不可电离的有机化学品，无法准确反映实际环境中的复
杂性和变化性且在描述动态过程上存在一定局限性

将EQC模型与其他质量平衡模型进行联用，或在模型中内
嵌风险评估等模型

TaPL3[55]
风速、温度等参数会导致模型计算的特征迁移距离（CTD）产生偏
差

根据季节变化对温度参数进行调整或构建随时间动态变
化的温度参数

CliMoChem[62] 季节波动会影响污染物在环境介质的净沉积量，纬度排放分布相
会导致对北极大气浓度的高估和热带地区大气浓度的低估

根据季节的不同设置冰雪介质，调整适合的空气-土壤比
和排放物的纬度分布

BETR-Global[56]
原始版本空间分辨率较为粗略（15°×15°），因此不适合于解析由城
市中心向偏远地区的浓度梯度

进一步提高模型的空间分辨率，通过构建动态运行模型以
获得较稳态运行更为精确的模拟结果

SimpleBox[67]
模型受污染物排放率及空气降解速率参数影响较大，不精确的参
数估算会导致结果偏差较大

选择或构建更为适合的排放率估算方法以及将北极冰雪
介质加入模型中以精确污染物排放量，同时需要考虑温度
对各介质降解半衰期的影响
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型以模拟吸收和净化过程，以及有机化学物质在生

物体中的积累。未来可以继续开发模型耦合研究或

将逸度模型与多种模型同时耦合，以从各个方面提

升模型性能。
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