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摘要: 根据室内实验和数值模拟数据,分别以土壤含水率和溶质质量浓度的实测值与其计算值标准差最小为优化

目标,建立溶质和水分运移参数识别的多目标优化模型,采用遗传算法、有限差分法和线性加权法相结合的计算方

法,对模型进行优化求解。 分别以单组、2 组和 3 组时刻实验数据组合作为参数优化初始数据,获取了土壤非饱和

水分和溶质运移参数值,并以 1 345 min 时刻实验数据进行验证。 含水率计算值与实测值相关系数的最大值和最小

值分别为 0郾 975 3 和 0郾 945 0;溴离子溶液质量浓度的计算值与实测值相关系数最大值和最小值分别为 0郾 964 6 和

0郾 935 2,实测值与计算值吻合较好,表明用这一方法识别非饱和水分 溶质运移参数是可行的。
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Abstract: According to the experiment and numerical simulation, a multi鄄objective optimization model
for identification of solute and water transport parameters was built up, which use soil water content and
the minimum standard deviation of measured and observed water content and solute as optimized
objective. A combination of genetic algorithm, finite difference and linear weighted method was applied
for calculation. Taking one, two and three groups experimental data as initial data, solute transport
parameters in unsaturated soil were obtained and verified by using the experimental data at 1 345 min.
The maximum and minimum correlation coefficient between calculated and measured value of water
content were 0郾 975 3 and 0郾 945 0. The maximum and minimum correlation coefficient between calculated
and measured value of bromonium ion concentration was 0郾 964 6 and 0郾 935 2. The measured results were
well coincided with the calculated results and showed the feasibility of the proposed method.
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摇 摇 引言

化学污染物在土壤等多孔介质中的迁移转化过

程直接涉及污染物对环境的影响程度,为此各种溶

质运移模型[1 ~ 5] 也相继建立。 对模型参数的求解,
除了以往的最大似然法[6]、矩分析法[7]、最小二乘



法[8]、图解法[9]和有限体积法[10] 等方法外,近年来

一些新的方法也在溶质运移问题中得到应用。 对于

稳态水流溶质运移问题,杨文涛[11] 提出了估算溶质

运移参数的图解 -最小二乘法,杨强[12] 采用单纯形

法结合有限差分法对稳态水流问题进行了求解。 而

非饱和溶质运移问题则更为复杂,翟春生[13] 忽略分

子扩散作用,假定水动力弥散系数只是平均空隙流

速的函数,根据溶质通量等于水动力弥散通量与对

流通量之和,采用差分法对非饱和溶质运移问题进

行了求解;王永峰[14]将求解水动力弥散系数的问题

转换为补余误差反函数计算值与观测值误差最小化

问题;崔凯[15]采用同伦方法等算法对水动力弥散系

数既非含水率亦非平均空隙流速函数非饱和溶质运

移问题进行了求解。 对于非饱和溶质运移问题,为
便于求解,以上研究对水动力弥散系数进行了简化,
这会降低数值模拟的精度。 因此本文提出一种通过

简单实验设备获取一维土壤水分和溶质运移参数且

能精确模拟水分和溶质运移过程的方法。

1摇 一维非饱和惰性溶质运移理论

一维垂直非饱和水分和溶质运移方程为
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式中摇 兹———土壤体积含水率,cm3 / cm3

c———土壤溶质质量浓度,mg / L
兹a———初始含水率,cm3 / cm3

兹b———上边界(饱和)含水率,cm3 / cm3

ca———土壤初始质量浓度,mg / L
cb———土壤上边界质量浓度,mg / L
Dlh———水动力弥散系数,cm2 / min
D(兹)———非饱和扩散率,cm2 / min
K(兹)———非饱和导水率,cm / min
Jw———土壤水流通量,cm3 / (cm2·min)
t———入渗时间,min摇 摇 x———入渗距离

水分和溶质运移参数计算公式为

D(兹) = D0(兹 / 兹b) 茁 (5)
K(兹) = Ks(兹 / 兹s)m (6)

Dlh(兹,淄) = Dwaeb兹 + 姿淄 (7)

式中摇 Ks———饱和导水率,cm / min
兹s———饱和含水率,cm3 / cm3

Dw———溶质在自由水中的扩散系数,cm / min
姿———弥散度,cm
淄———平均孔隙流速,cm / min
D0、茁、m、a、b———经验常数

Olsen[16]认为当土壤水吸力在 30郾 4 ~ 1 520 kPa
范围内时,b = 10,a 的变化范围为 0郾 001 ~ 0郾 005。

2摇 待求参数优化模型及求解步骤

2郾 1摇 建立模型

对于一维垂直惰性非饱和溶质运移问题,通过

实验可获得不同时间和不同空间上土壤含水率和溶

质质量浓度实测值,同时又可对式(1)和式(5)采用

差分法,代入式(6)、式(7)中参数获得和实验对应

时空条件下的土壤含水率和溶质质量浓度计算值。
以土壤含水率和溶质质量浓度的实测值和计算值的

标准差最小建立含水率和溶质运移参数优化多目标

函数,即
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式中摇 i———观测点序号摇 摇 n———观测点总数

j———时间点序号摇 摇 h———时间点总数

兹ij———j 时刻第 i 点含水率实测值,cm3 / cm3

兹ij(D(兹),K(兹))———j 时刻第 i 点含水率计

算值,cm3 / cm3

cij———j 时刻第 i 点溶质质量浓度实测值,
mg / L

cij(D( 兹),K( 兹),Dlh)———j 时刻第 i 点溶质

质量浓度计算值,
mg / L

Z1———含水率单目标优化值

Z2———溶质浓度单目标优化值

2郾 2摇 求解模型

式(8)是一个非线性多目标优化模型,且含水
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率和溶质质量浓度单位量纲不同,对于此类问题可

先通过归一化处理,将含水率和溶质质量浓度转换

为 0 ~ 1 区间的无量纲数值,再采用线性加权法将其

转换成单目标函数进行求解,即

兹sij = 兹ij 移
n

i = 1
兹ij 摇 ( j = 1,…,h) (9)

csij = cij 移
n

i = 1
cij 摇 ( j = 1,…,h) (10)

minZ = 琢minZ1 + (1 - 琢)minZ2 =

琢 移
h

j = 1
移

n

i = 1
(兹sij - 兹sij(D(兹),K(兹))) 2 / n +

(1 - 琢) 移
h

j = 1
移

n

i = 1
(csij - csij(D(兹),K(兹),Dlh)) 2 / n

(11)
式中摇 兹sij———归一化后的含水率,cm3 / cm3

csij———归一化后的溶质质量浓度,mg / L
琢———权重系数,0 < 琢 < 1

2郾 3摇 计算步骤

式(11)是一个含有 7 个参数 D0、茁、Ks、m、Dw、
a、姿 的非线性单目标规划模型,其目标函数值与各

点含水率以及溶质质量浓度的实测值和计算值有

关,而含水率以及溶质质量浓度计算值与这 7 个参

数有关,针对这一复杂的优化问题,可采用 Matlab
遗传算法工具箱[17] 进行优化求解。 其中水分和溶

质运移方程采用有限差分法[18] 求解;而待求参数计

算的非线性数学模型采用遗传算法求解,遗传算法

适应度反映算法进化过程中解的优劣,根据实际问

题可建立适应度函数

y = 1 / (1 + minZ(D(兹),K(兹),Dlh)) (12)
优化过程如图 1 所示。

图 1摇 遗传算法流程图

Fig. 1摇 Flow chart of genetic algorithm
摇

初始群体由 D0、茁、Ks、m、Dw、a、姿7 个参数组成,
个体应满足式(8)约束条件。 个体适应度函数值:
将待求参数代入式(5) ~ (7)中,分别计算非饱和扩

散率、非饱和导水率和水动力弥散系数,然后将它

们代入式(1)和式(2)水分和溶质运移方程,采用

有限差分法获得含水率和溶质质量浓度的计算

值,将其与含水率和溶质质量浓度实测值 兹 ij、cij代
入式(12)计算个体适应度值。 新一代群体:根据

上一代个体适应度函数值、设定的交叉概率和变

异概率生成新一代群体,新一代群体也应满足

式(8)约束条件。

3摇 实例

3郾 1摇 实验方法及实测数据

实验土样为西安土,风干后过 1 mm 筛,按

1郾 35 g / cm3容重均匀装入有机玻璃土柱,土壤粒径

分布见表 1。 土壤初始含水率 兹a = 0郾 075 cm3 / cm3,
饱和含水率 兹b = 0郾 45 cm3 / cm3,实验土柱高 100 cm,
内截面积 105郾 68 cm2,供水装置为高 50 cm、内截面

积 30郾 50 cm2的圆柱形马氏瓶,入渗溶液 KBr 的质量

浓度 cb = 100 mg / L,土壤 Br - 1 初始质量浓度 ca =
0 mg / L。为了保证原始数据的准确性,避免由于在同

一土柱连续取土对水分入渗断面的破坏,由此造成

对下一组时刻水分和溶质分布的影响,实验采取在

相同条件下,同时对 4 组土柱在入渗结束时( t 为
225、420、815 和 1 345 min)取土测量。 对含水率采

用 105益、12 h 干燥箱加热法进行测量,而对 Br - 1的

测量,则先做出 Br - 1 质量浓度与电势的关系标线,
然后采用溴离子计测量土壤浸提液的电势,通过换

算便可获得 Br - 1 质量浓度实测值。 实测土壤含水

率和 Br - 1质量浓度见图 2。

表 1摇 土壤粒径组成

Tab. 1摇 Composition of soil particle

粒径 / mm 0 ~ 0郾 02 0郾 02 ~ 0郾 05 0郾 05 ~ 1
质量分数 / % 15郾 608 40郾 116 44郾 274

图 2摇 含水率和 Br - 1质量浓度实测值

Fig. 2摇 Water content and measured value of mass
concentrations of Br - 1

摇3郾 2摇 待求参数计算

本例中遗传算法采用实数编码,遗传算法主要
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参数为:遗传代数 200,个体数目 50,交叉概率 0郾 8,
变异概率 0郾 2,权重系数 琢 = 0郾 5,待求参数约束条

件[15, 18 ~ 21] 为: 4郾 12 cm2 / min 臆 D0 臆25 cm2 / min,
1郾 8臆茁臆10, 0郾 000 2 cm / min臆Ks臆0郾 12 cm / min,
2臆m臆21, 0郾 000 6 cm / min臆Dw 臆0郾 006 cm / min,

0郾 001臆a臆0郾 005,0郾 05 cm臆姿臆5 cm。 分别采用单

组数据 (225、420、815 min)、2 组数据组合 (225 /
420、225 / 815、420 / 815 min)、3 组数据组合 (225 /
420 / 815 min),共 7 组数据作为参数优化初始数据,
代入式(12)优化求解,得表 2 所示参数最优值。

表 2摇 参数最优值

Tab. 2摇 Optimal parameters

时间 / min D0 / cm2·min - 1 茁 m Ks / cm·min - 1 Dw / cm·min - 1 a 姿 / cm
225 4郾 85 3郾 93 6郾 05 0郾 005 01 0郾 002 1 0郾 003 6 1郾 54
420 4郾 75 3郾 74 6郾 15 0郾 004 94 0郾 002 2 0郾 003 4 1郾 48
815 4郾 69 3郾 85 6郾 43 0郾 005 29 0郾 002 8 0郾 003 4 1郾 75
225 / 420 4郾 88 4郾 09 6郾 25 0郾 005 37 0郾 002 5 0郾 003 5 1郾 49
225 / 815 4郾 74 4郾 08 5郾 82 0郾 006 88 0郾 003 3 0郾 003 8 1郾 64
420 / 815 4郾 99 4郾 25 5郾 86 0郾 0060 3 0郾 003 9 0郾 003 1 1郾 58
225 / 420 / 815 4郾 77 4郾 09 6郾 47 0郾 005 27 0郾 002 7 0郾 003 4 1郾 55

3郾 3摇 参数验证

为了验证优化所求参数合理性,将 225 / 420 /
815 min 初始数据组合所得参数代入式 ( 1 ) 和

式(5),计算 t = 1 345 min 时的含水率和 Br - 1质量浓

度分布,如图 3 所示。

图 3摇 含水率和 Br - 1质量浓度的实测值与计算值

Fig. 3摇 Measured and calculated value of water content and
mass concentrations of Br - 1

摇
图 3 表明溶质质量浓度以及含水率的实测值与

计算值吻合较好,经计算含水率实测值与计算值相

关系数和标准差分别为 0郾 975 3 和 0郾 050 7 cm3 / cm3;
Br - 1质量浓度的相关系数和标准差分别为 0郾 964 6
和 8郾 545 4 mg / L,实测值与计算值相关性较大而标

准差较小,这表明本文提出的方法求解溶质运移参

数是可行的。
3郾 4摇 讨论

为了进一步分析不同时刻实测数据为参数优化

初始数据对 1 345 min 时刻水分和溶质质量浓度精

度的影响,把表 2 参数代入式(1)和式(2)获得含水

率和 Br - 1质量浓度计算值,7 组参数所得含水率以

及 Br - 1质量浓度的实测值与计算值的相关系数和

标准差如表 3 所示。

表 3摇 相关系数和标准差

Tab. 3摇 Correlation coefficient and standard deviation

时间

/ min

兹 Br - 1质量浓度

相关系数
标准差

/ cm3·cm - 3
相关系数

标准差

/ mg·L - 1

225 0郾 944 0郾 064 0郾 962 12郾 234
420 0郾 963 0郾 057 0郾 935 7郾 470
815 0郾 968 0郾 050 0郾 958 8郾 530

平均值 0郾 958 0郾 060 0郾 952 9郾 411
225 / 420 0郾 957 0郾 050 0郾 959 9郾 377
225 / 815 0郾 972 0郾 045 0郾 960 7郾 332
420 / 815 0郾 964 0郾 064 0郾 961 10郾 074
平均值 0郾 964 0郾 053 0郾 960 8郾 928

225 / 420 / 815 0郾 975 0郾 051 0郾 965 8郾 545

摇 摇 由表 3 可知:单组数据作为参数优化初始数据,
含水率实测值与计算值的相关系数和标准差平均值

分别为 0郾 958 和 0郾 060 cm3 / cm3,2 组数据组合所计

算的含水率实测值与计算值相关系数和标准差平均

值分别为 0郾 964 和 0郾 053 cm3 / cm3,而 3 组数据分别

为 0郾 975 和 0郾 051 cm3 / cm3,单组、2 组、3 组实测数

据作为参数优化数据,整体呈现出初始数据越多所

计算的相关系数越大和标准差越小的规律;对于

Br - 1质量浓度,单组平均、2 组平均、3 组数据所计算

的相关系数分别为 0郾 952、0郾 960、0郾 965,标准差分

别为 9郾 411、8郾 928、8郾 545 mg / L,也是呈现初始数据

越多所计算的相关系数越大、标准差越小的变化规

律。 初始数据越多数值计算越精确,但需要测量的

数据点也越多,实验工作量越大,而且所得相关系数

和标准差精度提高幅度不大,因此在满足实验精度

要求下应选用适量实测数据作为参数优化初始数
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据,以 2 组数据为佳,既保证了实验精度又减少了实

验工作量,遗传算法数值迭代所需时间也较少。

4摇 结束语

以含水率和溶质质量浓度实测值和计算值标准

差最小为优化目标,建立了溶质运移参数优化的目

标函数,综合运用有限差分法、遗传算法、线性加权

法等对溶质运移参数进行了优化求解。 分析了 7 组

不同时刻实测数据组合作为模型优化初始数据对实

验模拟精度的影响,初始实验数据越多,数值模拟越

精确,为了保证实验精度和减少工作量,参数优化初

始数据以 2 组数据为佳。
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