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摘 要：以流域为单元开展水环境多要素、多尺度过程的综合模拟已成为了自然地理学重要研究方向。水环境过程

综合模拟模型可定量解析流域系统水环境变化，是流域水环境研究与管理的重要工具。论文围绕流域水环境过程

模拟的发展历程和最新进展，梳理总结了流域非点源污染过程和河湖等受纳水体水环境过程模拟的理论方法和模

型软件；面向模拟不确定性问题讨论了模型选择、开发与集成、率定验证等流域水环境过程综合模拟建模的关键环

节；结合最新的研究进展及相关学科新方法新技术的发展，建议后续研究关注流域自然和人文多过程综合集成模

拟(包括流域系统人与水环境耦合模拟、多过程综合集成模拟)以及新方法新技术应用(包括数据同化理论方法创新

与应用、高性能计算技术和人工智能技术)。
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流域是以水循环为基础的地表过程相对独立的

自然地理单元。随着涉水问题研究和认识的深入，

以流域为单元开展地表多要素、多尺度过程的综合

集成研究已成为当前自然地理学的一个重要发展方

向(程国栋等, 2014; 傅伯杰, 2018)。当前，在人类活

动和气候变化的影响下，中国河湖水环境问题突出，

这些水问题的根源多来自流域综合作用结果。因

此，从流域整体着手，应对水环境问题有着现实需

求，且在国内外大量的水环境管理实践中被证明是

最为合理有效的途径(Whittemore et al, 2000)。

流域水环境过程综合了水循环及生物地球化

学循环等自然过程，包括物理、化学和生物各要素

的相互作用，极为复杂。对其的准确认知是流域水

环境管理的基础(Rode et al, 2010)。模型是诊断和

预测水环境问题的重要手段。流域水环境模型类

型众多。可分为数据驱动模型和机理过程模型。

关于这些类型模型原理、功能及其应用范围等介绍

有大量的综述性中英文文献(夏军等, 2012)，本论文

不再赘述。基于流域水环境过程机理构建的流域

水环境综合数学模型可用于揭示流域水环境关键

过程机理、预测水环境过程演变、诊断水环境安全

问题、评估治理或管理措施的影响和效益，以及辅

助水环境管理决策等(Arhonditsis et al, 2006)。当

前，其已被广泛应用于面向流域水环境系统的科学

研究、工程规划和管理决策等方面。美国清洁水计

划和欧盟水框架指令的实施实践表明 (Chapra,

2003; Volk et al, 2009)，流域水环境综合数学模型已

成为流域水环境管理不可或缺的手段，健全模型是

成功实现流域水环境管理的重要保障。

本文围绕流域水环境综合数学模型的发展历

程和最新研究进展，综述流域水环境过程模拟采用

的理论方法及主流模型，讨论流域水环境综合模型

建模过程，并结合最新进展提出流域水环境过程综

合模拟研究值得关注的方向。

1 理论方法与模型

流域作为一个复杂的自然地理系统，包含坡面
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林草地、农田、城镇、河流、湖泊水库等多样化的景

观类型，其内的水循环和营养物质迁移过程复杂多

变。水循环是流域水环境过程的基础过程，其演变

从根本上制约着水环境过程的变化 ( 王浩等,

2010)。水分运动特征直接决定着流域内营养物质

的迁移和转化过程，流域不同地理单元上的水分运

动过程机理机制大相径庭。为此，根据流域各地理

要素内水分运动特点，将流域过程模拟划分为坡面

的非点源污染过程与河流和湖泊等受纳水体的水

环境过程模拟来分别论述其采用的理论方法与模

型。对于工业及城镇生活污水等集中排放产生的

点源污染，因其排放较为稳定，入河过程较为清晰，

可直接根据污染负荷监测成果纳入到水环境过程

模拟。

1.1 非点源污染模拟

非点源污染模拟主要指流域坡面水环境过程

的模拟。这里限定于流域陆面污染物质随着降雨

径流产生、迁移及转化过程。通过模拟坡面的水环

境过程可提供流域非点源污染负荷各个阶段的定

量成果。该模拟主要涉及流域水循环过程及水分

运动影响下的土壤侵蚀和污染物质迁移转化过程。

非点源污染模拟最重要也是最基础的方程为

质量守恒方程(Blöschl, 2006)。对水和污染物质而

言，利用物质平衡原理，某一时段内流域系统内的

水量或污染物量的变化可以简单地表达为输入该

系统的水量或污染物量的收入项减去输出系统的

水量或污染物的支出项。系统水量或污染物量S变

化速率 dS/dt 可写成：
dS
dt

= I -O (1)

式中：I为输入水量或污染物量；O为输出水量或污

染物量。对一个封闭的流域系统内的水循环，水量

的收入项 I一般为降水P。水量的支出项则主要由

地表径流、地表入渗、水土蒸发和植物蒸腾等方面

组成。

流域水文模型是非点源污染模拟的关键基础

平台(Singh et al, 2002; 芮孝芳, 2013)。它是以水量

平衡原理为基础建立的数学模型，描述包括降水、

植被冠层截留、地表洼地滞留、地表径流、蒸发蒸

腾、土壤入渗、壤中流和地下径流等流域系统内水

分运动过程。以水文模型为基础，耦合泥沙和营养

盐等物质迁移转化过程的数学描述，则形成更为综

合的流域水文水质模型，也即非点源污染模型。流

域水文模拟兴起于20世纪50年代中后期。自60年

代开始，随着对产流过程与机制的深入认识以及电

子计算机技术的发展进步，流域水文模型进入了蓬

勃发展的黄金期 (Singh et al, 2002; Todini, 2007)。

诸多具有物理机制的概念性模型率先得以研制，形

成了不同过程与机理的流域水文模型。早期的代

表性概念性模型有 Stanford 模型 (Crawford et al,

1966)以及中国的新安江模型(赵人俊, 1984)等。80

年代中后期开始，具有物理基础的分布式水文模型

得到关注，得益于空间信息科学和计算机技术的快

速发展，流域分布式水文模型得以快速发展并在实

践中应用(吴险峰等, 2002; Martin et al, 2005)。

由于水环境问题的日益凸显，为了控制流域污

染，改善水体环境，对流域面上污染物质产生、迁移

转化与输出过程的科学定量分析成为了现实的需

求。流域泥沙、氮磷营养和其他水质组分的模拟的

研究和应用紧跟着流域水文模型的研究步伐，在20

世纪 70年代后期开始也逐步走上快速发展期(Bo-

rah et al, 2003)。以美国为例，美国环境保护署

(EPA)资助了农业径流管理(ARM)和非点源污染

(NPS)模型的开发，用于农业、城市和其它用地类型

的污染负荷计算(Donigian et al, 1976; Imhoff et al,

2005)。由于流域集成模拟对解决复杂水资源问题

的需求，20 世纪 70 年代后期，美国 EPA 选择 Stan-

ford模型作为流域水文模型，耦合水质各组分的产

生、迁移和转化过程，实现并扩展了 ARM、NPS 非

点源污染负荷计算功能，形成了可连续模拟流域水

循环及其关联水质组分在透水面、城镇不透水面和

小型河湖水体的迁移转化过程的流域水文水质模

型——HSPF，第一个公开发行版本(5.0)于 1980 年

正式推出，至今仍在持续发展应用(Bicknell et al,

2001)。

早期非点源模型多为集总式的流域模型。这

些模型难以反映流域空间异质性对水环境过程的

巨大影响。然而，随着社会的发展，流域水环境管

理决策对流域模拟分析能力提出了更高的要求，既

要有高时间分辨率的连续模拟，也要有高空间分辨

率的流域细节刻画，还需对过程有足够准确的认

识。这些要求，驱使模型由集总式模型逐步向半分

布式和分布式模型演化；除流域空间离散方式的细

化之外，对水环境各关键过程的模拟也更为细致。

在现代计算机和信息技术的支持下，诸多新的更为

精细的模型不断推出。具有指标意义的是 20世纪

90年代前后研发形成的连续分布式水文系统模型
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MIKE SHE模型，它可综合模拟对流-弥散运移、吸

咐、生物降解、地球化学过程和大孔隙流问题以及

大多数水文、水资源和污染物运移的一般应用(Gra-

ham et al, 2005)。

根据最新的文献调研，在流域非点源污染模拟

计算应用广泛且较为代表性的模型有 SWAT、

HSPF、INCA、AnnAGNPS、HYPE、SWMM、MIKE

SHE等，关于各个模型的原理、结构功能、模拟指标

和适用范围等的比较可参加相关的综述研究(Bo-

rah et al, 2003; Borah et al, 2004; Yang et al, 2010; 夏

军等, 2012; Fu et al, 2019)。其中，诞生于20世纪90

年代初SWAT模型(Arnold et al, 1998)因其开源、功

能相对完善且更新快等特点，成为了当前农业面源

污染应用和再开发的热点模型(Fu et al, 2019)。美

国 EPA 推出的暴雨洪水管理模型 (Storm Water

Management Model, SWMM)适合城市降雨径流模

拟，可相对精细量化城市化小区和流域内的非点源

污染输移过程，被广泛应用于城市雨洪管理和海绵

城市设计(Zhu et al, 2019)。

1.2 河湖水环境过程模拟

污染物质从坡面汇集进入河道或湖泊等水体

后，随着水流运动迁移和降解，最终流出流域系

统。该过程主要包含了水质组分的水动力输运过

程、水质组分间的动力反应过程(如氮、磷营养物质

的生物地球化学循环过程)以及与水系统外部的交

换过程。其模拟主要基于由物质平衡原理导出的

溶质对流-扩散方程，描述该过程的微分方程可表

达式为：

∂Ci

∂t
+ uj

∂Ci

∂xj

- ∂
∂xj

æ

è
çç

ö

ø
÷÷Eij

∂Ci

∂xj

= SCi + SOi (2)

式中：Ci为某水质组分 i的浓度(mg/L)；t为时间(s)；

uj 为 j方向的流速(m/s)，j=1、2、3分别对应笛卡尔坐

标系的 x、y、z方向坐标；Eij为水质组分 i在水体中扩

散系数(m2/s)；SCi为水质组分 i的衰减项；SOi为水质组

分 i的外部源汇项[g/(m3· s)]。该方程等式左边为水

力输运过程，第一项表示水质随时间的变化速率，第

二项表示对流输运引起的水质变化率，第三项为扩

散输运引起的水质变化。等式右边第一项为水体水

质组分动力反应引起的变化，第二项为其他如水汽、

水土界面交换等引起的外部输入或系统输出。

对河流、湖泊和水库等受纳水体水环境过程模

拟的理论方法和模型构建，主要是围绕着水动力输

运、动力反应(转化降解)两方面展开的。

1.2.1 水动力输运过程

水动力输运过程包括对流、扩散(离散)过程，是

河湖水环境过程模拟的基本过程。因河湖水动力

特征的差异，可采用一、二、三维来建模(汪德爟,

2011)。一般地，因河道的宽度远小于长度尺度，可

将河道内的水质过程看成是沿着河道长度方向的

一维水动力输运过程。对于湖泊和水库等横向和

垂向环境要素变化与纵向相比处于同一量级的水

体，或者要研究河道近区水环境质量的变化的案

例，则需要采用空间为二维或三维的模型。

水动力输运过程模拟重点和难点是水动力参

数的计算。对于静态的恒定水流条件，河道内的流

速、水深和过水断面面积等参数可通过采用简化的

水力学公式计算。但是，对于处于流域中下游的平

原地区河流，其水动力条件在河流的相互顶托作用

及潮汐等影响下变幻不定。这就需要采用非恒定

水流运动方程组(圣维南方程组)建立河网一维水动

力计算的数值模型来模拟。对于湖泊水库等水体，

则可以采用平面二维、立面二维和三维模型模拟。

水动力学模型自 20世纪 60年代起至 90年代，得到

了快速的发展，高精度的数值离散方法和高效计算

技术得到飞速发展，为水质的高精度高效模拟奠定

了基础(Toro et al, 2007; Simões, 2011)。

1.2.2 水质组分动力反应关系

水质组分动力反应过程为不同水质状态变量

之间的相互作用。不同水质模型因其面向的目标

不同，所考虑水质组分间的动力反应关系复杂程度

也不同。对不发生降解反应的保守型水质组分，溶

质输运方程[式(2)]动力反应项为0。对于仅和自身

含量变化相关的非保守型水质组分，也可基于前述

方程，并增加动力反应项的源项即可做出预测。对

于近似满足一阶反应的水质组成，其反应源项可表

示成：

SCi
=

dCi

dt
= -KiCi (3)

式中：Ki为水质组分 i的一阶降解系数。

自然环境水体的水环境过程涉及物理、化学和

生物过程。仅采用上述简化的自身的一阶衰减反

应不能描述各个水质组分之间的相互作用过程。

需要综合不同的环境要素，动态反应水质组分的变

化过程。

溶解氧 (DO)是水环境质量的最核心指标之

一。它的动态平衡是气象要素、水体动力条件、化
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学组分和生物要素综合作用的结果。模拟其变化

需要综合考虑水体不同的物理、化学和生物要素与

之相互作用的过程。早在1925年，Streeter和Phelps

就提出了经典的河流溶解氧平衡模型(Cox, 2003)，

它也被称为BOD-DO模型或SP模型。该模型通过

两个一阶反应方程，描述了水体中有机物耗氧过程

和大气复氧过程，成功预测了稳态水体的溶解氧变

化。SP模型仅考虑第一阶段的生物化学耗氧，而忽

略了硝化耗氧等过程。之后，随着研究的深入，光

合作用、泥沙沉积、流速时空变化等对溶解氧影响

被逐步纳入到DO平衡模型(O'Connor, 1967)。不断

完善的DO平衡模型成为了后来各主流水质模型模

拟溶解氧变化过程的基础模块。如在美国EPA开

发的通用水质模型 WASP 的富营养化模块 (Am-

brose et al, 2009)中，溶解氧平衡考虑了大气复氧、

碳的氧化、硝化作用、沉积物耗氧、和浮游植物的生

长与光合作用。

氮、磷是河湖水质模拟常见指标。河湖水体中

的氮磷循环受生物和非生物要素共同影响，过程复

杂。模型通过概化氮、磷生物地球化学循环的主要

过程来近似模拟水体中的氮、磷浓度变化。不同的

水质模型有不同的概化方式，考虑的过程繁简不

同，有关其比较文章可见综述性文献(Ambrose et

al, 2009; Sharma et al, 2013)。对于面向河湖水体的

主流水质模型，如面向河流稳态计算的QUAL系列

模型、通用水质模型WASP等，其考虑的形态和过

程基本一致。考虑的形态主要包括氨态氮、硝态

(亚硝态)氮、不同类型的有机氮(如浮游植物态氮、

浮游动物态氮等)和碎屑类氮。以WASP为例，其富

营养化模块中氮循环考虑的状态变量为氨氮、硝酸

氮和有机氮。其转化过程包括浮游植物生长吸收

氨态氮和硝态氮、浮游植物死亡水解、氨态氮硝化

作用、硝态氮的反硝化作用等。磷循环模拟的状态

变量为无机磷、有机磷和浮游植物磷。在模拟过程

中，无机磷和有机磷都被分解为颗粒态和溶解态。

其转化过程包括浮游植物生长吸收可利用磷、浮游

植物死亡分解、有机磷的矿化作用(Ambrose et al,

2009)。

为了研究河湖生态系统结构变化对水体环境

质量的影响，模型需要进一步精细化，使其能够模

拟生物与生物、生物与水质组分间相互作用关系的

能力。这类具有详细生物作用过程的模型，常被归

类为生态模型(Jorgensen et al, 2011)。

2 流域水环境模型构建

随着对模型机理过程认识的深入、模拟方法的

日趋成熟，如何更好地构建科学合理的数学模型，

减少流域水环境过程综合模拟的不确定性成为了

研究的重要内容(Jakeman et al, 2006; Wellen et al,

2015; Fu et al, 2019)。科学的模型构建方法是沟通

科学原理和实践应用的重要桥梁。基于不同的应

用目标，诸多学者提出了各自的思考(Arhonditsis et

al, 2006; Alexandrov et al, 2011; Blocken et al,

2012)。为了更好地使模型服务于流域水环境管

理，美国EPA等机构甚至组织学者专门研究并制定

指导流域水环境过程模拟的导则(EPA, 2009)，提出

建模方法和步骤。下文就模型选择、开发与集成以

及率定与验证3个重要环节进行讨论。

2.1 模型选择

2.1.1 模拟目标

根据拟解决的水环境问题确定模拟目标是建

模开始的第一步。不同的模拟目标，对应着不同的

建模需求。确定模拟目标之后，即可确定研究的对

象和范围、环境过程变量、模拟时空尺度及达到的

精度水平(Harmel et al, 2018)。

针对不同群体，模拟目标是多样的 (Fu et al,

2019)。对从事流域科学研究的群体，主要着眼于

揭示流域水环境关键过程、水环境问题的成因和机

制分析。对于工程规划人员而言，则重在通过水环

境模拟诊断流域的水环境安全问题和评估治理或

管理措施的影响及效益，提出水环境改善的流域规

划和最佳管理(包括治理工程)措施。对管理决策人

员，则着眼于在水环境模拟支撑下流域水环境管理

决策和应对预案的部署实施。这些模拟目标可分

为2个大类(EPA, 2009)：① 诊断和模拟已发生的问

题，即评估发生了什么和为什么发生；② 预测预报

未来事件，即会发生什么。

2.1.2 状态变量与过程概化

根据拟解决的问题与目标，优先确定模拟的直

接变量，并进而确定与之关联且需要联合模拟的状

态变量。以前文中所述的河流中DO浓度变化研究

为例，模拟的直接变量为DO，生化需氧量(BOD)等

与之相互作用的变量需要考虑联合模拟。若所在

河流水动力条件受潮汐影响，变化快速，则需要集

成水动力模型，模拟水深和流速(流量)等水动力要

素的动态变化。
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初步选定模拟的状态变量后，即可开始概化实

际的水环境过程。对实际过程概化的步骤，也常被

成为设计概念性模型的步骤。概念模型描述的是

系统中最重要的行为特征和感兴趣问题的相关过

程或对象。它可用框图的形式来表达。在该阶段，

根据专家知识，优先纳入对状态变量影响的关键过

程；综合对问题的分析，逐步完善影响待分析状态

变量的各环境过程。然后通过绘制框图等方式，逐

次分析各个过程，确定关键过程及其相联系的过

程，清晰地描述模型各个要素及其科学内涵，并尽

可能用数学形式来表达。提供有关假定、尺度、反

馈机制和动态或静态行为等有关信息。在此过程

中，模型研究人员可以综合文献报道、实地调查、相

关的模拟项目等来构建概念模型(EPA, 2009)。一

般可通过多次迭代(Jakeman et al, 2006)来确定流域

水环境模拟的状态变量及相应的过程，完成概念模

型(Jorgensen et al, 2011)。

2.1.3 模拟范围与时空尺度

针对模拟目标要求，结合完成的概念模型和所

要研究流域系统的自然地理特征，确定选择模型的

模拟范围与模拟的时间和空间尺度。研究范围有

时候不仅只是关注的目标对象，很多时候可能需要

从系统整体的角度去思考。例如，为研究某湖泊的

水环境问题，常要将其整个集水域纳入到模拟范

围。对于同一模拟对象和范围，目标的不同，模拟

的时空尺度可以有不同的选择。例如，当我们想研

究某一流域的非点源污染负荷时，时间分辨率可以

选择小时、日、月、季或年的尺度。从空间分辨率来

看，则可能选取流域总体、子流域、景观甚至网格尺

度的污染负荷输出。

2.1.4 概念模型修正

有了概念模型，即可分析模型所需的数据，确

定数据采集的方案。这对于研究项目而言，是可行

的。但是现实中，往往需要在既有数据基础上建模

分析，这就需要有个再权衡的过程。如何权衡模型

的复杂性和数据的可获得性。数据数量多寡、质量

好坏直接影响到建模的可靠性。一般地，越复杂的

模型变量越多，所需要的数据也就越多。因此，在

实际建模过程中，还需根据可能获取的数据资料情

况，再进一步修正概念模型。

2.2 模型开发与集成

确定了概念模型后，就进入了模型的开发与集

成，建立面向具体应用的模型。对于常见的水环境

模拟，可直接选用已有的通用水环境模型软件来建

模。可选的模型众多，商业模型有如MIKE系列等

成套的流域水环境模型；公用开源模型则广布于各

研究机构和高效。尤其是美国EPA，提供了不同复

杂度的系列模型，且在持续更新完善，得到普遍应

用。如用于非点源污染计算的SWAT模型、水体水

质计算的WASP和EFDC等。然而，并不是所有水

环境问题都可依赖于现有模型。对特定应用，常需

要改进模型的过程描述、集成不同类型的模型，或

者甚至开发全新的模型来满足模拟需求。

模型开发与集成的重点在于选择好的模型方

法。模型的选择，不同的学者有不同的见解，甚至

有针锋相对的观点。一些学者(Flynn, 2005; Allen

et al, 2011) 呼吁建模人员不应该忽略生物过程的行

为描述，除非有足够的理由证明这样做是合适的。

但是模型敏感性会随着复杂度提高而提高(Snowl-

ing et al, 2001; Robson et al, 2008; Paudel et al,

2012)。尽管如此，我们认为一个好的模型要有科

学的原理为基础、适中的复杂性、充足的模型支持

数据和清晰的模型结构，以保证建立的模型能够准

确模拟所要研究或理清的水环境过程。

一般地，具有复杂动力反应过程的模型 (如

WASP 富营养化模块有 8 个变量)较仅考虑状态变

量自身转化的水质模型更为精细，考虑要素更加全

面。但是，模拟结果并不意味着具有复杂动力反应

过程的模型精度会更高。模型复杂性和不确定性

具有经典的马鞍形特征(EPA, 2009)。模型引起的

不确定性随着模型复杂度的增加而减少。类似SP

模型的发展历程，随着新过程的纳入，DO平衡模型

的不确定性逐渐下降。但是，数据导致的不确定性

则是随着模型复杂度上升而上升。模型越复杂，考

虑的过程越多，涉及的输入数据就越多，因数据缺

少导致的不确定性就随之上扬。过程中存在误差

最小的一个鞍点，该位置就是模型复杂度和支持数

据配合最理想的点。

因此，在模型开发时，要权衡好模型复杂度和

可靠性。敏感性分析等方法可帮助修正模型的复

杂度。值得注意的是，模型敏感参数不是一成不变

的，对于特定的过程，在某一应用中可能是敏感参

数，但在其他应用中可能会成为不敏感参数。如对

于底泥内源释放强度大的水体而言，水土界面的交

换参数对水质模拟结果非常重要，但是对于底泥对

水体环境影响很小的水体，这些参数则在该应用中
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成为不敏感参数。除了复杂度和数据支持，模型运

行花费也是重要的方面，需对采用的模型的效率进

行评估。水动力水质同步耦合模拟对三维大尺度

的模拟而言，花费巨大，分裂算法可以让水质模型

解耦以减少计算量的同时保证模型保证计算精度

(Park et al, 1996)。解耦既可以是水动力和输运过

程的模拟分解，也可以把输运过程和水质的动力响

应过程模拟进行分解。Butsenschon 等(2012)综合

分析了采用不同分裂方法进行分解模拟的计算误

差，发现分裂算法会引入相应的数值计算误差，得

加以重视。为了更进一步减少计算量，水动力模块

可以和水质模块分离计算，水动力事先算好，作为

水质模型的输入(Cerco et al, 2013)。WASP模型采

用的就是这种架构(Ambrose et al, 2009)，它可以利

用不同的水动力学模型的计算结果作为水动力计

算条件，实现非稳态水质的计算。

模型完成开发后，需要对模型进行理论检验。

特别是对于新开发的模型，需要采用理论解析解或

标准算例(Benchmark)来检验模型代码的准确性。

对于已有的经过理论检验的通用模型，则可忽略理

论检验这一步骤。对于不同子模块的集成，既要对

子模块做独立检验，也需要对集成后的大模型进行

集成检验。

2.3 模型率定与验证

2.3.1 模型可验证性

模型的率定和验证是保证模拟可靠性必不可

少的步骤(ASABE, 2017)。关于模型的可验证性一

直有争论。最典型的一个反面观点是模型不可能

被验证(Verification/Validation)，只能被评估(Evalua-

tion) 或实证 (Confirmation 或 Corroboration) (Reck-

how et al, 1983; Oreskes et al, 1994)。虽然这样的观

点并不完全被接受。但在相关生态模型的文献中，

也常用模型“评估”或“实证”的用词来代替验证的

过程(Jorgensen et al, 2011)。Mitro(2001)认为，在英

文文献中不准确地使用 Verification、Validation 和

Calibration 3 个术语，导致了这些混淆。清晰界定

这些术语内涵，便于我们规范这 3 个术语的使用。

Rykiel(1996)给出的界定较为明确：Verification对应

于检验模型数学描述的准确性，可给定解析解或基

准算例等来检验模型代码开发的可靠性；Validation

对应于验证给定模型应用于实际研究区域时的准

确性，即采用率定好的参数模拟得到的状态变量是

否与实测过程吻合；Calibration则是通过对模型参

数的估计和调整，以提高模型在实际研究区域模拟

精度的过程。本文模型开发一节中的“理论检验”

即指 Verification；本节“率定”指的是 Calibration；

“验证”指的是Validation或Confirmation及Corrobo-

ration。

2.3.2 参数率定

率定过程也被看作模型参数的估值问题。部

分模型参数可直接通过测量得到。但是，多数是难

以准确测量的。对于不能直接预先准确测量或估

值的参数，则要进行率定。模型率定涉及选用的数

据、模拟性能指标、率定方法以及率定流程等。

率定使用数据越完备越好。数据精度的保证

是第一位的。此外，数据的时间和空间分辨率也至

关重要，需要尽可能与模拟需要相匹配。对于溶解

氧等日内变化快速的环境要素，率定采用的监测数

据最好能反映这种日内的变化过程。用一个值来

代替日平均值作为率定数据，可能会出现谬误。对

于大型流域系统的分布式过程模拟，需要有针对性

地选择率定数据的空间点位布局，尽可能在各关键

断面或点位都有相关的数据，保证模型率定的参数

可如实反映系统的空间变化特征。

率定采用的数据通常为实际环境状态变量的

观测值，这类观测数据被称为硬约束数据(Hard da-

ta)(Arnold et al, 2015)。近年来，为了使过程模拟更

可靠，学者提出了软性约束数据(Soft data)(Seibert

et al, 2002)的概念，并建议纳入标准的率定环节。

Arnold等(2015)将软性约束数据定义为与模拟的各

独立过程和平衡有关的信息，如流域非点源污染模

拟中径流系数、营养年输出量，氮的反硝化比例等

信息。这些信息可能来自论文、研究报告或者现场

的调查。尽管它可能会含有很大的不确定性，但是

这种软性约束数据的使用可使过程模拟的结果更

符合实际的过程。Yen等(2014)利用流域中氮反硝

化率、硝氮来源贡献率等文献报道数据作为软性约

束数据来率定SWAT模型，发现利用软性约束数据

后，虽然模型性能指标(基于硬约束数据)有所下降，

但是原来不合理的氮循环过程模拟预测得到了校

正。软性约束数据可以看成为关于流域水环境过

程的专家知识。如何将这些知识性的内容纳入到

自动率定环节改善对水环境过程的预测，值得进一

步研究。

测度模拟成果与实测间差异的性能指标根据

需要合理选用。Bennett 等(2013)总结了评估模型
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性能的各种方法，并给出了模型评估的工作流程。

在进行评估时，可选择一种或多种来评估模拟成果

与实际的一致性。由于各种测度方法的目标不同，

建议选择多个指标来评估模型性能。

对于复杂的过程模型，非线性的动力反应过程

参数对状态变量的影响难以直接评估。对这类复

杂的模型，可通过敏感性分析方法来识别出影响状

态变量的关键过程参数。当然，也可根据专家经验

或先验知识来选定敏感参数。然后基于给定的输

入和结果数据对选定敏感参数进行重点率定。敏

感性分析有许多成熟的技术方法可用，可参见相关

研究(Song et al, 2015; Pianosi et al, 2016)。

一旦备好了率定数据，确定了性能指标和拟率

定的敏感参数，即可通过人工不断试错方法或者机

器自动识别方法进行模型参数的估值。目前，有多

种自动率定的工具可帮助模型开发人员加快模型

的率定工作。需加以注意的是自动率定过程，最好

加入软性约束数据，以避免自动率定工具可能会给

出看似拟合得很好，却与实际偏离的情况。

根据需要，模型可利用不同情景条件下的过程

经过反复多轮次的率定，校准模型估值。对于一个

集成的流域模型，可以从流域降水产流产污、河湖

水动力及河道物质输运的顺序依次率定。对不同

的过程，可先率定水文、水动力参数，而后再率定水

质过程。如果模型模拟湖泊水库的分层流，即模型

考虑了水温、盐度等要素和水动力的相互作用，则

水动力、水温和盐度等要一起率定。

2.3.3 模型验证

模型率定完成后，准备一组独立于率定的输入

数据集，采用率定好的参数模拟不同情景条件下的

水环境过程，并采用各指标评估模拟的性能，若满

足要求，则通过验证。模型率定和验证的过程可以

认为是交互进行的。一般地，先基于 1组或多组数

据，率定模型的参数，然后采用独立的数据集验证

模型。若未通过验证，则调整参数继续率定，直至

通过。

2.4 不确定性分析

不确定性分析目的是回答预测有多大不确定

性的问题(Saltelli et al, 2019)。流域系统水环境过

程复杂，模型作为对该过程的近似数学描述，并不

能完全复演系统过程，因而流域水环境过程模拟天

生有着很大的不确定性。当模型应用于实际水环

境过程模拟，需要对结果进行不确定性分析，以便

帮助相关方评估模拟预测结果的可信度，更好地支

持流域水环境管理与决策(Zheng et al, 2014; Rode

et al, 2010)。

流域水环境模拟的不确定性主要来源于模型

和数据2个方面(EPA, 2009)。模型不确定性包括模

型结构和模型参数的不确定性。模型结构主要由

于对水环境变化的物理、化学和生物过程认识不完

整和数学表达的不完备引起的。流域水环境过程

的模型参数多数是不确知的，而且难以直接测量。

对于众多的模型参数，通过率定获取。参数估值过

程中，由于受到参数间的相关性、参数敏感性、模拟

残差独立性等影响，率定获得的优选参数值存在着

不确定性。数据可归类为建模所需的输入数据(如

降雨数据、DEM数据、土壤类型数据等)和校准模型

所需的响应数据(如流量、污染物浓度等观测数据)。

不确定分析方法多样。贝叶斯推断(Jin et al,

2010)是现阶段应用于流域水质模型的一种常用不

确定性分析方法，主要由于该方法理论基础较为完

善且易与高效的采样方法结合。贝叶斯推断可基

于参数的先验信息，结合观测数据作为条件信息，

并严格定义反映模型残差的似然函数，即可反演推

断参数的后验分布和模拟结果的不确定性区间

(Ajami et al, 2007)。作为贝叶斯方法的分支，普适

似然不确定估计方法(GLUE)自1992提出(Beven et

al, 1992)以来，在流域水质模拟中广为应用(Gong

et al, 2011; Hollaway et al, 2018; Xie et al, 2019)。

不确定分析越来越被模拟研究所重视，特别是

对于参数数量多、过程复杂的模型，不确定分析显

得尤为重要(Wellen et al, 2015)。不确定性因素之

间关系错综复杂。减少流域水环境模拟的不确定

性需从建模的各个环节入手。对于数据的不确定

性，应注意优质数据的选用，并通过数据同化方法

等来充分利用遥感、地面定点观测等不同来源数据

改善模型的预测精度(Liu et al, 2007)。对模型参

数，需探寻高效的寻优算法，并考虑参数时空尺度

变异(Jin et al, 2010)。对模型结构，可通过加强机理

过程研究完善过程描述来优化或者采用多模型集

合的方法来减少模拟误差 (Lindenschmidt et al,

2007)。

3 研究发展动向

流域水环境模拟自 20世纪七八十年代走入兴

盛开始，其理论方法体系和应用逐步完善，模拟预
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测能力得到了跨越式的发展。纵观流域水环境模

拟发展的历程，可以发现水环境过程模拟越来越注

重流域的整体性和系统性。模型逐步从单一过程

走向多过程的综合，从单一学科扩展到多学科的交

叉，从局部小尺度过渡到流域系统尺度的研究。研

究的侧重点也由理论转向实践，解决如何更好地服

务流域水环境管理的问题。瞄准未来，流域水环境

模拟研究仍应理论和实践并重。一方面，要充分注

重过程机理研究，通过多学科交叉从水、土、气、生

各要素相互关系的深入研究中完善理论；另一方

面，从模型方法和应用角度来看，既要充分吸纳先

进的数值计算方法提高模拟数值精度，也要通过模

拟实践发现新的问题、完善模型结构、规范化建模

过程来减少模拟预测的不确定性(Rode et al, 2010;

Harmel et al, 2014)。此外，综合新近水环境模拟的

研究文献及相关学科理论方法和技术的发展，笔者

认为当前流域水环境模拟研究值得关注以下发展

动向。

(1) 流域系统人与水环境耦合模拟研究。流域

系统是一个自然和人类复合作用的系统。水循环

及其伴生水沙、水环境和水生态过程呈现出显著的

自然和人工的二元驱动特征(王浩等, 2010)，如何深

化自然要素和人文要素作用机理，建立模型预测未

来变化是当前面临的挑战(傅伯杰等, 2018)。针对

人类引起的水循环变化所带来的挑战，为更好地揭

示复合系统内的人-水互馈关系和协同演化过程机

制，水文学界将人类活动视为内生变量，提出了新

的社会水文学学科，并成为热点研究方向(Sivapa-

lan et al, 2012; Seidl et al, 2017; 田富强等, 2018)。

当前社会水文学模拟研究主要聚焦于社会过程和

水文过程的动态耦合(Elshafei et al, 2015; Lu et al,

2018)，尚没有研究明确地将社会过程与水环境过

程进行集成模拟分析。但是，由于人类对水环境过

程的影响更甚于水循环过程，开展人与水环境协同

演化研究可更好地服务流域水环境综合管理。当

前，可借鉴在发展中的社会水文学学科的理论方法

体系，发展社会过程和水环境过程的耦合模拟框架

体系，更好地揭示流域系统内自然和人工耦合过程。

(2) 流域系统多过程综合集成模拟研究。流域

河湖水环境问题是综合作用的结果，从整体考虑实

施综合治理成为了共识。流域整体的水环境过程

综合模拟成为发展的趋势(Thomann, 1998; Parker

et al, 2002)。模型综合集成包括多过程的综合和系

统整体的集成模拟。流域水环境过程包括了复杂

的物理、化学和生物过程的耦合与互馈。多过程的

综合模拟目标旨在使模拟能反映系统内部的复杂

动力过程，提高多种胁迫压力作用下模型预测水环

境变化的能力，更好地服务流域水环境管理(Mo-

hamoud et al, 2019)。系统整体集成则是针对流域

陆面、河流、湖泊等不同水文单元内部水环境过程

机制差异大、但又相互作用的特点，寻求科学方法

建立整体模拟框架(Rode et al, 2010)。其目标旨在

解决流域空间上从源头产生-汇流入河湖-随流迁

移转化-系统输出的高精度联动模拟问题，虽然有

不同的研究成果，但是流域不同水文单元子模块的

耦合研究仍有待深入。

(3) 流域水环境模拟的数据同化理论方法创新

与应用。数据同化是指将观测资料有机融合到数

学模型动态运行过程中的方法。利用该方法，实现

最大限度地利用不同来源的观测资料信息，改进模

型预测预报精度的目的(李新, 2013)。其基本概念、

基础理论和方法是在大气和海洋科学领域中逐步

发展建立起来的，随后在水文学、水力学等学科领

域的研究也日趋活跃(Reichle et al, 2008; Lai et al,

2014; Javaheri et al, 2019)。流域水环境模拟参数

多，过程复杂，不确定性大。如何减少模型预测预

报的不确定性也成为了当前一个主要的挑战。尽

管数据同化已在天气预报等领域发挥核心作用，但

是对流域水环境过程模拟预测的数据同化研究起

步较晚，已有的研究成果 (Margvelashvili et al,

2010; Kim et al, 2014)表明，数据同化方法可明显改

善水环境过程的模拟精度。可以预期，随着当前水

环境管理中对水质实时预警预报要求的逐步提高，

特别是未来大数据时代的信息接入，数据同化的方

法将会展示出其巨大的应用潜力。结合流域水环

境模拟特点，研究高效的数据同化方法是值得关注

的一个方向。

(4) 大尺度精细化模拟的高性能计算技术应

用。高效模拟计算是水环境管理的基本要求。依

赖传统的串行模拟大型流域系统水环境变化，效率

低，已远远满足不了精细化管理要求。随着大型流

域系统综合管理需求的日益突出，采用并行计算技

术提高模型效率成了必然选择 (Ambrose et al,

2009)。当前，并行计算技术已从早期的多核多线

程并行(OpenMP)和集群并行(MPI)逐渐过渡到CPU

和GPU的异构并行计算。基于CPU和GPU异构并
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行的高性能计算技术可显著提高模型的计算性能

(Lacasta et al, 2015; Liang et al, 2015; Dazzi et al,

2019)。该技术的应用研究，将会极大地提高计算

效率，促进基于过程的流域整体水环境模拟以及参

数识别优化等技术在复杂大型流域上的应用。

(5) 流域水环境过程模拟与人工智能集成应

用。流域水环境过程模拟存在很高的不确定性，特

别是对复杂过程，并不能完全保证合理的精度。随

着人工神经网络等人工智能技术的发展，研究人员

提出了将过程模型与智能模型有机结合来协同模

拟流域系统的水环境变化(Dibike et al, 1999; Chen

et al, 2006; 唐洪武等, 2008; García-Alba et al, 2019;

Seifi et al, 2019)，并取得了明显的成效。但是由于

学科的隔阂和人工智能算法对大数据的需求，现阶

段过程模型与人工智能相结合的方法还没得到广

泛的发展应用。随着人工智能技术的快速发展及

数据的日益丰富，流域水环境过程模拟与人工智能

集成应用将有望迎来新的发展空间，提升复杂系统

内水环境过程的预测精度(Shen, 2018)。
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A review of integrated water quality modeling for a watershed

LAI Xijun
(Key Laboratory of Watershed Geographic Sciences, Nanjing Institute of Geography and Limnology,

CAS, Nanjing 210008, China)

Abstract: Investigating the integrated modeling of water quantity and quality in a watershed has become an

important research topic. The integrated modeling of hydrological and biogeochemical processes can

quantitatively analyze the change of water cycle and water quality, which is an important means of aquatic

environment research and management. By reviewing the development course and recent progress in water

quality modeling, we summarized the theoretical methods and corresponding models for catchment-scale non-

point source pollution and in-stream (or lake) water quality. The key points in integrated watershed modeling,

including model selection, development and integration, and calibration and validation, were discussed in terms

of model uncertainty. Finally, we suggested paying more attention to the integrated modeling of natural and

human processes in watersheds (including the interaction between human and water environment, hydrological

and biogeochemical processes integration) and the application of novel methods (including data assimilation

methods, high-performance computation, and artificial intelligence technologies).

Keywords: watershed modeling; numerical model; non-point source pollution; water quality
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