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简介

地下水流模块主要通过数值建模对地球科学和环境工程中的多物理场现象进行
定量分析。可以用来辅助研究人员、工程师、教师和学生对单物理场或多物理
场问题进行科学研究。地球可以看作是由许多基本物理和多物理现象相互作用
的巨大实验室，无论是单一现象还是多个现象相互作用，它们都会影响我们获
取重要资源、改变环境质量，重塑我们脚下的地球。

地下水流模块通过一些内置的基本分析模式来描述一系列不同的物理现象，这
些内置的物理场接口既可以单独使用，也可以与其他多个接口相互耦合使用。
它们可以耦合到 COMSOL 已经内置的多个模块，或者通过自定义方程创建的
接口。COMSOL Multiphysics 省去了用户自己编写代码的麻烦，我们希望您可
以通过本模块为跳板扩展到更广泛的物理建模。

地下水流模块中预置了一系列专门用来进行地球科学相关研究的案例库。通过
读取或者运行这些预置的案例库模型，可以帮助用户进一步理解 COMSOL 
Multiphysics 的应用和特点。每一个案例模型都包含一步步详细的介绍和操作
步骤，以及您复现该模型时所需的数据和其他参数文件。尤其是当您对这些物
理场接口中用到的公式或数值处理技巧不熟悉时，学习案例模型或者模型文档
将非常有帮助。

软件中的操作界面、选项和功能函数等都是根据地球科学中的具体应用来进行
设置。比如，传热接口包含自动选择多组分系统有效传热属性进行计算的选
项。同样，流体方程也包含一系列可选的应用模式。流体方程中理查兹方程用
来描述在变饱和多孔介质中的非线性流动过程。饱和多孔介质流动中，达西定
律用来描述低速流动， Brinkman 方程用来描述不可忽略剪切力的较快速流体
流动。层流和蠕动流分析不同雷诺数的自由流动。本模块同样可以用来描述化
学物质反应及传递过程。稀物质传递接口描述化学物质在固体、流体和气体中
的自由、饱和、变饱和流体以及部分饱和多孔介质中的传递过程，案例库中的
不少模型都是分析类似的问题。 
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地下水流模块物理场接口

地下水流模块中包含很多预定义的方程和设置来分析地球科学领域的问题。实
际建模中可以选择、修改这些接口中的方程和变量，或者将它们与 COMSOL 
Multiphysics 中其他的物理场接口相互耦合。

图 1 中列出了在本模块和 COMSOL Multiphyscis 基本模块中可以调用的接
口。通过这些接口可以模拟化学物质传递、流体流动、传热和固体力学，为了
便于理解，后续章节中会有详细描述。请参考物理场接口空间维度和研究类型
列表。

图 1：地下水流模块三维建模时可选的物理场接口列表

本模块处理一维、二维、三维几何模型以及一维、二维轴对称模型的瞬态、稳
态分析问题。预定义物理场主要包含四大类： 化学物质传递 ( )，流体 
流动 ( )， 传热 ( )，以及结构力学 ( )，在后面章节会有详细论述。
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化学反应和质量传递
稀物质传递接口 ( ) 用来描述对流 （与流体流动耦合）、扩散和反应中的化
学物质传递，其中在这种混合物中溶剂占绝大部分。

多孔介质稀物质传递接口 ( ) 用来描述饱和与部分饱和多孔介质中的稀物质
传递。它用来表征单个物质或相互作用的多组分在流、固、气系统中的物质传
递和变化速率。其中的方程包含预定义的选项来描述对流、吸附、分散、扩散
和反应。对流速度既可以耦合其他接口中得到的速度，也可以指定一个预定义
的速度大小。

层流，稀物质接口 ( ) 位于反应流分支下，结合了单相流接口和稀物质传递
接口的功能。此多物理场接口主要应用于在质量传递和流场相耦合的情况下，
模拟低至中等雷诺数流体的流动。
裂隙中的稀物质传递接口 ( ) 用于模拟溶质沿薄多孔裂隙的传输，同时还分
析扩散、分散、对流以及各种化学反应。裂隙由二维和三维中的边界定义，并
且溶质溶解在溶剂中。沿裂隙求解的质量输运方程是对流 - 扩散 - 反应方程的
切向微分形式。此接口中提供了不同的有效扩散系数模型。

流体流动
一般多孔介质流动中对应的雷诺数很小。雷诺数 （Re）可表示为流体粘度与
惯性力之间的比值：Re=UL/，其中  表示流体密度， U 表示特征速度， L 
表示特征长度尺寸，  表示动态粘度。 

层流接口 ( ) 一般描述雷诺数低于 1000 的流体流动，不包含湍流，主要用来
求解不可压缩或马赫数 （Ma）小于 0.3 的弱可压缩流体纳维 - 斯托克斯方程，
其中马赫数 （Ma）可表示为：Ma=U/c， c 表示流体中的声速大小。

当雷诺数远小于1时，蠕动流接口( ) 可以近似地代替纳维-斯托克斯方程。
这种情况同样适用于粘滞力占优势的流动，也可以称为斯托克斯流动。

相传递接口 ( ) 位于多相流分支下，用于模拟自由流动的多个不混溶相的传
递，求解各个相的平均体积分数，不追踪不同相之间的界面。
值得注意的是，模型中的材料属性，如密度和粘度，均可表示为其他参数的函
数，如物质浓度，压力，温度等。软件提供的材料库 （需要材料库许可证）中
很多内置的材料属性就是温度和压力的函数值。
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多孔介质流
达西定律接口 ( ) 用于描述饱和多孔介质流体流动。流体在孔隙中流动时，
由于摩擦阻力作用损失了大部分的机械能，因此流速很慢。达西定律一般用于
描述蓄水层、河堤、储油层以及火山口附近岩浆等流体的渗流流动。您也可以
使用两相达西流接口来描述多相渗流。

达西定律接口一般用于描述低速流动的流体，其中压力梯度为主要驱动力，孔
隙对流体的摩擦阻力为主要影响因素。典型特点就是流速低、孔隙率和渗透率
非常小。

裂隙流接口 ( ) 相当于达西定律的修正形式，一般用于描述流体沿多孔 （固
体）介质内部裂隙中流动的情况。

理查兹方程接口 ( ) 用于描述变饱和多孔介质流体流动。在变饱和流体中，
流动属性随流体在多孔介质中的填充或排出发生变化。理查兹方程形式上与描
述饱和流动的达西定律类似，但前者具有强非线性。这里的非线性主要是流体
从非饱和向饱和状态变化时会引起材料和流动属性的变化。软件内置了一些描
述变饱和流动属性的本构模型，包括 van Genuchten 解析公式和 Brooks-Corey
解析公式。在达西定律和理查兹方程中默认求解的因变量均为压力，另外也提
供求解压力头和水头的接口。 

两相达西定律接口 ( ) 用于模拟流经多孔介质空隙的流体流动。其中求解达
西定律来得到总压以及一种流体相流体含量的传递。该物理场接口可用于对低
速流动或多孔介质的渗透率和孔隙率都非常小的情况建模，这时，压力梯度是
主要驱动力，流动主要受孔隙内摩擦阻力的影响。

多孔介质相传递接口 ( ) 用于模拟通过多孔介质的多个不混溶相的传递，求
解各个相的平均体积分数（饱和度），尽管宏观方程中通过毛细压力函数加入
了微观界面效应，但此接口不追踪不同相之间的界面。
多孔介质多相流接口 ( ) 将达西定律接口与多孔介质相传递接口进行组合，
用于模拟多孔介质中多个不混溶相的流动与传递。

Brinkman 方程接口 ( ) 用于描述快速流动的多孔介质流，这种流动可以是马
赫数小于 0.3 的可压缩流，也可以用它来模拟不可压缩流动，简化要求解的方
程形式。当雷诺数远小于 1 时，可以勾选 Stokes_Brinkman 流动特征，从而忽
略惯性项的影响。

类似于纳维 - 斯托克斯方程，Brinkman 方程在达西定律基础上进一步考虑了粘
滞剪切力对机械能的损耗。所以该方程可以看作由描述缓慢渗流的达西定律向
快速自由流动的纳维 - 斯托克斯方程过渡。一般情况下纳维 - 斯托克斯方程与
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Brinkman 方程一起耦合使用的模型区域，包括靠近河流的蓄水区域或是井壁
附近的储油区域。软件中的自由和多孔介质流动接口内置了描述该类现象的方
程和边界条件。此外，在 Brinkman 方程接口中还包含有 Forchheimer 阻力可
选项，该选项属于多孔基体对流体的粘滞阻力项。

自由和多孔介质流动接口 ( ) 适用于自由流动与多孔介质流毗邻的区域。值
得注意的是，如果研究的模型中多孔介质区域相对于自由流动区域占绝大部
分，同时我们关心的也不是毗邻区域的流动，这时我们可以再耦合一个达西定
律来描述渗流区域，降低模型的计算成本。

自由和多孔介质流动接口描述的区域至少包含两部分：自由流动和多孔介质。
建模时，我们可以根据区域的流体属性修改某些功能选项来优化求解方程。比
如， 我们可以选择 Stokes-Brinkman 流来忽略惯性项对多孔介质流动的影响，
或是选择 Stoke 流来忽略自由流动中的惯性项影响。

借助于 COMSOL 灵活的自定义功能，我们可以直接在模型接口中定义、修改
参数值或函数表达式，比如多孔介质流动中的密度、粘度、渗透率、孔隙率等
属性。

传热
传热接口可以用来分析地球科学领域的温度分布问题，可以在模型中耦合其他
物理场一起研究。本接口可以应用在固体、流体或流固耦合中的传热问题，以
及分析同时包含流体、气体、固体等多组分的多孔介质传热问题，比如，由多
种矿物构成的复杂岩层结构。

固体传热接口 ( ) 计算的热量传递过程包括热传导和热对流。其中，热对流
中的流动速度可以直接定义，也可以设置为耦合流体接口中的速度大小。流体
传热接口可以同时耦合计算层流和传热方程，或是在强制对流下可以先计算流
体方程得到对流速度，然后再计算传热方程。

流体传热 ( ) 计算的热量传递过程包括热传导和热对流。其中，热对流中的
流动速度可以直接定义，也可以设置为耦合流体接口中的速度大小。流体传热
接口能同时耦合计算层流和传热方程，或是在强制对流下可以先计算流体方程
得到对流速度，然后再计算传热方程。 

多孔介质传热接口 ( ) 可以同时分析流 - 固系统中的热传导和热对流。本接
口可以计算多组分下的热传递属性，包括多孔介质热分散和地热现象。这种现
象是由于多孔介质中流体迂回曲折的通道引起的，它的影响因素可以通过平均
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对流速度来代替。本接口可以广泛地应用于描述具有多孔介质材料的传热问
题，例如岩石和土壤，也可以模拟裂缝中的传热。

多孔介质传热接口中的功能既可以在单个模型中应用，也可以考虑一个复杂的
系统。而且，如果具有传热模块的许可证，还可以同时分析表面对表面的热辐
射问题。

结构力学
多孔弹性接口 ( ) 内置了瞬态达西定律和线弹性材料力学之间的耦合方程。
这种耦合关系包括渗流会影响多孔介质的固结属性，与此同时固体结构的体积
应变会改变流体流动。

物理场接口空间维度和研究类型列表 

下表列出了 COMSOL Multiphysics 基本许可证提供的物理场接口和特定于此
模块的物理场接口。

物理场接口 图标 标记 空间维度 适用的预设研究类型
化学物质传递

稀物质传递 tds 所有维度 稳态；瞬态

多孔介质稀物质传递 tds 所有维度 稳态；瞬态

裂隙中的稀物质传递 dsf 三维；二维；
二维轴对称

稳态；瞬态

 反应流

层流，稀物质 — 三维；二维；
二维轴对称

稳态；瞬态
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 流体流动

 单相流

蠕动流 spf 三维；二维；
二维轴对称

稳态；瞬态

层流 1 spf 三维；二维；
二维轴对称

稳态；瞬态

相传递  phtr 三维；二维；
二维轴对称

稳态；瞬态

 多孔介质和地下水流

Brinkman 方程 br 三维；二维；
二维轴对称

稳态；瞬态

达西定律 dl 所有维度 稳态；瞬态

裂隙流 esff 三维；二维；
二维轴对称

稳态；瞬态

理查兹方程 dl 所有维度 稳态；瞬态

多孔介质多相流 — 三维；二维；
二维轴对称

稳态；瞬态

两相达西定律 tpdl 三维；二维；
二维轴对称

稳态；瞬态

自由和多孔介质流动 fp 三维；二维；
二维轴对称

稳态；瞬态

多孔介质相传递 phtr 三维；二维；
二维轴对称

稳态；瞬态

  传热

固体传热 ht 所有维度 稳态；瞬态

流体传热 ht 所有维度 稳态；瞬态

物理场接口 图标 标记 空间维度 适用的预设研究类型
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固体和流体传热 ht 所有维度 稳态；瞬态

多孔介质传热 ht 所有维度 稳态；瞬态

 结构力学

多孔弹性 poro 三维；二维；
二维轴对称

稳态；瞬态

1 该物理场接口包含在 COMSOL 基本模块中，在当前模块下其功能获得了进一步的
提高。

物理场接口 图标 标记 空间维度 适用的预设研究类型
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教学模型：土壤中杀虫剂的运移和反应

涕灭威 （Aldicarb）是一种商用杀虫剂，被广泛地用在棉花、甜菜、柑橘、马
铃薯和其他豆类种植中。人们可能会因为摄入了被污染的水和食物而受到它的
影响。

本案例研究了涕灭威的降解动力学和有毒产物，同时分析了农药降解的时间尺
度和有毒产物的空间分布。

第一个模型中化学组分包含在蓄水池中，可以看作理想的混合系统。

第二个模型分析了随着水流向土壤中渗透，化学物质从水池向土壤中进行运移
和出现的分布。

理想混合系统分析
首先，把水池看作是一个理想的混合系统，涕灭威降解转化为对应的产物亚砜
（sulfoxide）和砜 (sulfone) （两者均有毒性），然后会继续进一步水解为肟
（oximes）和腈 （nitrile）合物，降低毒性。 

图 2 列出了在这个过程中对应的化学反应方程式。
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图 2：涕灭威降解反应， LD50 (mg/kg) 为衡量毒性的致命剂量大小。

图 2 列出的每个单分子反应都有对应的反应速率表达式 rj：

 (1)

其中，模型中的物质浓度 cj 对应的单位是 kg/m3，反应速率常数 kj 的单位为
1/ 天。

各种化学物质的反应速率表示为 :

• 涕灭威 （ca）

 (2)

rj kjci=

td
dca r1– r3– k– 1ca k3ca–= =
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• 涕灭威 - 亚砜 (casx)

 (3)

• 涕灭威 - 砜 (casn)

 (4)

• 涕灭威 - 肟 (cao)

 (5)

• 涕灭威 - 亚砜 - 肟 (casxo)

 (6)

• 涕灭威 - 砜 - 肟 (casno)

 (7)

以上方程描述的降解过程随时间因子的变化信息可以通过耦合求解一组 ODE
（常微分方程组）获得。

结果
图 3 显示了在理想混合系统中的反应结果，描述了涕灭威及其分解产物的浓度
分布以及毒性最大的三种物质 （涕灭威，涕灭威 - 亚砜，以及 涕灭威 - 砜）的
瞬态浓度变化，以及总含量 （参考图 2 的 LD50 值）。 10 天后，水池中只有少
量的涕灭威存在。如果考虑有毒物的总量变化，即使经过数月后，水池中的污
染程度依然很高。

td
dcasx r1 r2– r4– k1ca k2casx– k4casx–= =

td
dcasn r2 r5– k2casx k5casn–= =

td
dcao r3 k3cao= =

td
dcasxo r4 k4casx= =

td
dcasno r5 k5casn= =
 | 15



图 3：反应过程中物质浓度在 100 天内的变化。毒性最大的物质 （涕灭威 （ca）、涕
灭威 - 亚砜 （casx）以及涕灭威 - 砜 （casn））的瞬态浓度变化及其总和。

二维模型分析
图 3 显示了作为理想系统的水池中涕灭威的浓度变化， 10 天后物质的分解不
超过 1%。这一结果可以作为其他模型分析的参考依据。

模型得到了剧毒物质涕灭威 （ca）， 涕灭威 - 亚砜 （casx），以及涕灭威 - 砜 
（casn）的空间浓度分布，在这里我们可以忽略水解产物 （cao， csxo 和 csno）。

在这个更加详细的模型中，可以假设涕灭威从水池运移到相对较干的土壤中，
在土壤中涕灭威根据图 2 中的反应机理降解为涕灭威 - 亚砜和涕灭威 - 砜。此
外，这些农药成分及其分解的副产物在土壤中的运移机制包括对流、扩散、吸
收和挥发。
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模型几何
模型中假设水流位于地面上的环形水池中，下面的土层被分为两部分。其中上
层土壤渗透性比下层结构的渗透性低，它们的底部是几乎不透水的岩石层。水
从水池的底部渗透到土层中。假设水池中的水位已知，我们据此设置土层中的
初始压力头。假设土层的竖直壁面和空气 - 土壤中没有水流通过。

假设涕灭威随水流从水池进入土层时的浓度恒定，进入土层后，它们包含在土
壤颗粒之中，并发生化学反应。涕灭威和涕灭威 - 砜会挥发到空气之中。其中
吸附、生物降解和挥发过程均与土壤中的水分含量有关。

初始状态土壤中的化学物质浓度为零。在环形水池外侧地表，涕灭威和涕灭威 
- 砜挥发到大气中。 

我们将整个几何简化为二维轴对称模型，其中左侧的竖直边界为对称轴，其他
边界设置为化学物质可随流体流动传递出边界。观察 10 天内溶质运移的变化。
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图 4：环形水池和土层结构图。

流体流动
理查兹方程接口用于描述土壤中的饱和 - 非饱和流体流动。土壤孔隙与大气相
连，因此可以认为空气中的压力变化不会影响流体流动，可以使用理查兹方程
来描述。参考文献 1 中给出的理查兹方程通过压力头表示为：

 (8)

其中 C 表示持水量 （m-1）， Se 表示土壤有效饱和度 （无量纲）， S 表示储水
系数 （m-1）， Hp 表示压力头 （m），其大小与压力 p （Pa）成正比， t 为时
间， K 为水力传导率 （m/s）， D 为高度坐标 （z 方向，单位 m）。

C Se S+ 
Hp
t

---------  K Hp D+ – + 0=
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为了方便与达西定律和裂隙流接口中的边界和源项条件一致，在 COMSOL 
Multiphysics 中理查兹方程统一使用国际标准单位 （单位：Pa）求解压力变
量。

水头 H，压力头 Hp，和高度 D 与压力 p 的关系：

 (9)

此外，土壤渗透率 k （标准单位： m-2）与水力传导率 K （标准单位：m/s）
的关系与流体粘度 m （标准单位：Pa·s）、密度 r （标准单位：kg/m3）以及
重力加速度 g （标准单位：m/s2）有关：

 (10)

模型中，持水量 C 和有效饱和度 Se 通过 van Genuchten 经验模型 
（参考文献 2）得到。详细解释可以参考 Subsurface Flow Module User's 
Guide 的 Richards' Equation 章节。

质量传递
溶质运移方程描述化学物质在变饱和土壤中吸附、挥发、分解时的对流和扩散
过程。

 (11)

多孔介质稀物质传递接口可以求解单一或多组分方程。其中时间变化率包含两
项：溶解浓度 c （单位：kg/m）和单位干土吸附的污染物质量 cP

（单位：mg/kg）。此外，  表示流体体积分数 （无量纲）， b 表示土壤 
密度 （kg/m3）。由于 b 表示单位体积的干土质量，通过 bcP 表示吸附在土
壤中的化学物质浓度随时间的变化。

物质扩散主要包括在水扩散以及在水和空气中的分子扩散。这三个过程可以表
示为流体 - 气体扩散张量，具体表达式：

 (12)

 (13)

Hp
p
g
------;= H Hp D+=



--- K

 g
-------=

t
 c 

t
 bcP  u c + – DL c + + RL RP S+ + c=

DLGi i 1
ui

2

u
------ 2

uj
2

u
------ 

Dm
L
-------- av

DG
G
-------kG+ + +=

DLGij DLGji 1 2– 
uiuj

u
---------= =
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方程中， DLGii 表示水 - 气扩散张量的对角分量； DLGij 和 DLGji 表示交叉分量；
 表示扩散项 （m），其中下标 “1”和 “2”表示相应的纵向和横向流动； 
Dm 和 DG(m2/d) 为分子扩散系数； L 和 G 给出对应液体 （水）和气体 （空
气）中的曲折系数。

三种溶质涕灭威 , 涕灭威 - 亚砜以及涕灭威 - 砜都有不同的衰减速率 RLi，分配
系数 kPi，以及挥发常数 kGi。三种物质均与土壤颗粒有关，但是只有涕灭威和
涕灭威 - 砜具有挥发性，涕灭威 - 亚砜没有挥发性。

结果
下列计算结果与空间和时间均有关系。图 5 显示 0.3 天 （左）和 1 天 （右）
时流体在土壤中的流体流动情况。结果说明土壤随着时间逐渐被浸湿，通过图
中箭头可以看出在水池下方的流体流速更大一些。

图 5：0.3 天 （左）和 1 天 （右）时流体在变饱和土壤中的有效饱和度 （表面图）、压
力头 （等值线）和速度 （箭头）分布。

图 6 到图 8 显示了渗透 1、 5、 10 天后，涕灭威和有毒产物涕灭威 - 亚砜的浓
度分布。与流体流动类似，物质传递主要沿竖直方向。
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图 6：1 天之后涕灭威 ( 左 ) 和涕灭威 - 亚砜 ( 右 ) 浓度分布。

图 7：5 天之后涕灭威 ( 左 ) 和涕灭威 - 亚砜 ( 右 ) 浓度分布。

图 8：10 天之后涕灭威 ( 左 ) 和涕灭威 - 亚砜 ( 右 ) 浓度分布。

很明显， 10 天之后涕灭威分布达到稳定状态，这种状态与理想反应器模型
（图 2）预测的结果一致。同时仿真结果表明涕灭威是土壤的主要污染源，另
一方面，其产物涕灭威 - 亚砜随时间的推移对土壤的影响区域更大。
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模型向导

注意：这些操作说明基于 Windows 用户界面，但同样适用于 Linux 和
Mac，只是略有差别。
1 双击桌面上的 COMSOL 图标，打开软件。可以单击模型向导来建立模型，

或是选择空模型，手动选择建立模型。本模型教学中我们通过模型向导来建
立。

如果已经打开软件，可以在菜单文件中选择新建 ，然后单击单击模型向
导 。

模型向导可以指导我们一步步完成建模流程。接下来进入选择空间维度。

2 在选择空间维度中，单击二维轴对称 。

3 在选择物理场界面中，选择数学 > 常微分和代数微分方程接口，双击全局常
微分和代数微分方程 （ge） ，加到添加的物理场接口中。您也可以单击
添加或者单击鼠标右键，然后选择添加物理场 。

4 单击研究 ，在选择研究界面中，选择一般研究 > 瞬态 。

5 单击完成 。

反应

图 2 中描述的化学反应机理满足涕灭威，涕灭威 - 亚砜，涕灭威 - 砜，涕灭威
- 肟，涕灭威 - 亚砜 - 肟和涕灭威 - 砜 - 肟之间的质量守恒方程。耦合求解它们
在降解过程中满足的与时间相关的常微分方程组。 
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首先，把涕灭威在水池中的降解动力学反应看作理想混合系统。导入一些全局
参数用来描述反应速率常数 kj （单位为每天），化学物质之间的反应过程参考
方程 2 到方程 7 中的表述。

注：该练习中的文档位置会基于安装路径不同有所变化，如果是在硬盘安装，
其文档路径应该类似于：C:\Program 
Files\COMSOL54\Multiphysics\applications\。 

参数
1 在主屏幕工具栏中单击参数 。您也可以在模型开发器中右键单击全局定

义  ，选择参数 。

注：在 Linux 或 Mac 系统中，主屏幕工具栏相当于位于 Desktop 顶部的一组
工具栏。

2 在参数对应的设置窗口中，单击从文件加载图标 。

3 浏览计算机找到软件安装路径下的案例库文件夹，在
Subsurface_Flow_Module\Solute_Transport 中找到
pesticide_transport_parameters_1.txt，双击或者单击打开添加
进来。

添加的反应速率常数如下表所示。

反应
1 在模型开发器中选择组件 1（comp1）> 全局常微分和代数微分方程 > 全局方

程 。

2 在全局方程设置窗口中单击从文件加载 。

3 浏览计算机找到软件安装路径下的案例库文件夹，在
Subsurface_Flow_Module\Solute_Transport 中找到 
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pesticide_transport_reactions.txt，双击或者单击打开添加进
来。

添加的反应方程式如下表所示。

找到单位栏，单击选择因变量物理量
按钮 。在物理量对话框中，键入
浓度，并单击过滤器按钮 。选择
浓度 (mol/(m^3) 并单击确定。对源
项物理量栏重复相同的步骤，选择反
应速度 (mol/(m^3*s) 作为单位。

方程表达式为方程 2 到方程 7 中的形
式稍作修改，所有项都必须移至方程
左边。除了涕灭威之外，所有物质的
初始浓度均为零。

研究  1

瞬态
1 在模型开发器中展开研究 1，选择步骤 1：瞬态 ，进入瞬态设置窗口。

2 前往瞬态的设置窗口，在研究设置下的
时间单位列表中选择 d （表示天数）。

3 在时间步文本框中输入
range(0,1,100)。
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4 在主屏幕工具栏中单击计算  。

或在模型开发器中右键单击研究 1  ，选择计算 。

结果 - 化学降解动力学

通过以下步骤可以查看在理想封闭水池系统中涕灭威降解动力学的变化。 

一维绘图组 1
1 在结果下单击一维绘图组 1 节点 。在图形窗口中，全局绘图显示六种物

质的浓度分布 。要绘制毒性最大的物质的浓度，如图 3 所示，请执行以下操
作。

2 展开一维绘图组 1 节点  并单击全局 1 。 

3 在全局的设置窗口的 y 轴数据下，添加毒性最大的物质的总浓度表达式，
cpm_a+cpm_asn+cpm_asx，并在描述框中写下毒性最大的物质的总和。

4 单击绘制 。

全局绘图如图 3 所示。

二维组件

现在求解与空间和时间有关的溶质传递和反应。

1 在主屏幕工具栏中单击添加物理场 。

或者您也可以右键单击模型开发器中的组件 1  ，选择添加物理场  。
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2 转到添加物理场窗口。在物理场列
表中依次展开流体流动 > 多孔介质
和地下水流，单击理查兹方程

（dl） 。

3 在研究中的物理场窗口中，取消勾
选研究 1 对应的物理场接口  。

4 单击添加到组件 。

5 在添加物理场窗口中，展开化学物
质传递，单击多孔介质稀物质传递 

（tds）  。在研究中的物理场窗
口中，取消勾选研究 1 对应的物
理场接口  。
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6 单击展开因变量栏，在物质数文本框中输入 3。修改默认的变量名为 c_a, 
c_asx 和 c_asn。

7 单击添加到组件按钮 。

8 在主屏幕工具栏中单击添加研究 。

9 在添加研究窗口中，选择一般研究类型为瞬态  。

10 在研究中的物理场选项中，选择取消勾选  全局常微分和代数微分方程
(ge) 接口  。

11 单击添加研究按钮 。

参数和变量

为了节省时间，让我们直接导入定义流体和溶质传递方程对应的材料参数。这
些参数包括流体密度、粘度、孔隙率、储水系数、水力传导率、扩散系数，等
等。

然后导入一组与方程 2 到方程 7 对应的反应速率变量表达式。
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注：本练习模型用到的文件路径根据安装位置会有所不同，具体路径类似
C:\Program Files\COMSOL54\models\。 

参数
1 在模型开发器中展开全局定义 ，单击参数 。

2 在参数对应的设置窗口中，单击从文件加载图标 。

3 浏览计算机找到软件安装路径下的案例库文件夹，在
Subsurface_Flow_Module\Solute_Transport 中找到
pesticide_transport_parameters_2.txt，双击或者单击打开来添
加他们。

添加的参数如下表所示。

变量 1
1 在模型开发器中的组件 1 （comp1）右键单击定义  ，然后选择 

变量  。

2 在变量对应的设置窗口中，单击从文件加载图标 。
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3 浏览计算机找到软件安装路径下的案例库文件夹，在
Subsurface_Flow_Module\Solute_Transport 中找到
pesticide_transport_variables.txt，双击或者单击打开来添加。 

添加的速率表达式如下表所示。

几何

模型区域由两层透水土层构成，每个区域在二维轴对称下都是矩形。另外添加
一个右边界层，用于定义无限元域。

1 选择模型开发器中的组件 1
（comp1），右键单击 
几何 1  ，选择矩形 ，
这代表下层土层。

2 在矩形设置窗口中，找到大
小和形状栏。
- 在宽度中输入 1.5。
- 在高度中输入 0.9。 

3 在位置， z 选项中输入 -1.3。
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4 展开层栏，在厚度文本框中键入 0.25，并选
中层在右侧复选框。

5 选择模型开发器中的组件 1 （comp1），右键
单击几何 1  ，选择矩形 ，这代表上层
土层。

6 在矩形设置窗口中，找到大小和形状栏。 

- 在宽度中输入 1.5。
- 在高度中输入 0.4。 

7 在位置， z 选项中输入 -0.4。

8 展开层栏，在厚度文本框中键入 0.25，并选中层在右侧复选框。

几何右侧的这些添加的层将用于定义无限元域。要完成模型几何，请在上边界
添加一个点来描述水池外边缘。

1 选择模型开发器中的组件 1（comp1），右键单击几何 1 ，并添加点 。

2 在点设置窗口中找到点栏，在 r 文本框中输入 0.25。
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3 单击构建所有对象 。 

无限元域 1
1 在模型开发器的组件 1 下，右键单

击定义  并选择无限元域 。仅
选择域 3 和 4。

2 在无限元域的设置窗口中，定位到
几何栏并选择柱面。 

理查兹方程

首先，设置下层土层在理查兹方程中的材料属性，然后复制这些设置到上层土
壤区域。
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理查兹方程模型 1
1 在模型开发器中，单击理查兹方程模型 1 节点。

2 在流体属性设置窗口中，选择密度为用户定义，在  文本框中输入 rho。

3 设置基体属性：

- 在 s 文本框中输入 thetas_1。
- 在 r 文本框中输入 thetar_1。
- 在渗透率模型列表中，选择水力传导

率，在 Ks 文本框中输入 Ks_1。
4 在储水模型中：

- 在储水列表中，选择用户定义。
- 在储水文本框中输入 Ss_1。
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5 设置滞留模型 :

- 在滞留模型列表中保留默认的 van 
Genuchten 模型。

- 在  文本框中输入 alpha_1。
- 在 n 文本框文本框中输入 n_1。
- 在本构关系常数文本框中保留默认的
0.5。

理查兹方程模型 2
1 在模型开发器中，右键单击理查兹方程模型 1，选择生成副本 。

2 在理查兹方程模型 2 的设置窗口中，验证确保域选择包含域 2 和 4。

3 在流体属性设置窗口中，选择密度为用户定义，在  文本框中输入 rho。
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4 设置基体属性：

- 在 s 文本框中输入 thetas_2。
- 在 r 文本框中输入 thetar_2。
- 在渗透率模型列表中，选择水力传

导率，在 Ks 文本框中输入 Ks_2。
5 设置储水模型：

- 在储水列表中，选择用户定义。
- 在储水文本框中输入 Ss_2。

6 设置滞留模型： 

- 在滞留模型列表中选择默认的 van 
Genuchten 模型。

- 在  文本框中输入 alpha_2。
- 在 n 文本框中输入 n_2。
- 在本构关系常数文本框中保留默认

的 0.5。

初始值 1
1 在理查兹方程 （dl）中选择初始值 1。

2 在初始值选项中，选择压力头按钮。

3 在 Hp 文本框中输入 -(z+1.2)，将地下水位设置在表面以下 1.2 米的位置。
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初始值 2
1 在理查兹方程 （dl）中右键单击，选择初始值 1，选择生成副本 。

2 在初始值 2 的设置窗口的域选择下，添加域 2 和 4。

3 在初始值栏中选择压力头单选键，在 Hp 文本框中输入
-(z+1.2)-0.2*(z+0.4)。

压力头 1
1 在模型开发器中单击理查兹方程 （dl） ，在物理场工具栏中单击边界，

选择压力头。 

2 在边界选择窗口中，选择边界 5。

3 在压力头文本框中输入 Hp0 的数值为 Hp0。

透水层 1
1 在物理场工具栏上单击边界并选择透水层。
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2 在边界选择窗口中，仅选择边界 2 和 8。

3 找到透水层栏，在外部压力水头下的 Hb 文本框中输入 -2，并在传导率下的 
Rb 文本框中输入 1/5[d]。

重力 1
1 理查兹方程下的重力 1 (dl)。

2 定位到重力栏，并从列表中选择高程。

多孔介质稀物质传递  

在多孔介质稀物质传递节点中将会使用在理查兹方程中计算的物理变量。如达
西速度、饱和体积分数等变量表达式会用前缀 dl 来标注。其他变量和材料属性
使用导入文件中的数值大小。
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饱和多孔介质 1
1 在模型开发器的组件 1 下，单击多孔介质稀物质传递 (tds) 。在设置窗口

的传递机理部分，对流为默认选择。

- 选中多孔介质的质量传递复选框。
- 在多孔介质传递下选中分散复选框。
- 选中部分饱和多孔介质中挥发复选框。

2 在物理场工具栏，单击域，并选择饱和多孔介
质 。

3 在部分饱和多孔介质的设置窗口的域选择下，
从选择列表中选择所有域。

4 设置基体属性
- 在 p 列表中选择用户定义， 

然后在文本框中输入 
dl.thetas。

5 设置饱和
- 在列表中将饱和更改为液体

体积分数，然后在  文本框
中输入 dl.theta。

- 从流体分数时域变化列表中，
选择压力头时间变化。 在 
dHp/dt 列表中，选择压力头时
间变化 (dl)。

- 在比容水度下的 Cm 文本框中
输入 dl.Cm。
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6 将质量传递与流体流动相耦合。定位到对流栏，从 u 列表中选择达西速度场 
(dl)。

7 单击展开分散栏。在分散张量列表中，选
择分散性。 在分散性模型列表中，选择横
向各向同性，输入 alphar 和 
alphaz。

8 单击展开挥发栏。

- 在 kG,c_a 中输入 kg_a。
- 在 kG,c_asx 中输入 0。
- 在 kG,c_asn 中输入 kg_asn。
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吸附 1
1 在多孔介质稀物质传递 (tds) 下，右键

单击部分饱和多孔介质 1 并选择吸附。
2 在基体属性栏，从  列表中选择用户定

义，然后在文本框中键入 rhob。

3 单击展开吸附栏。 

- 在物质 c_a 列表中，选择用户定义。
在用户定义等温线下的 kP,ca 文本框中
输入 kp_a。

- 在物质 c_asx 列表中，选择用户定
义。在用户定义等温线下的 kP,casx 文
本框中输入 kp_asx。

- 在物质 c_asn 列表中，选择用户定
义。在用户定义等温线下的 kP,casn 文
本框中输入 kp_asn。

反应 1
1 在物理场工具栏中单击域，选择反应 。

2 在反应设置窗口下，在域选择中选择所有域。

3 在反应选项中：

- 在 Rc_a 中输入
dl.theta*(-r_1-r_3)。

- 在 Rc_asx 中输入
dl.theta*(r_1-r_2-r_4)。

- 在 Rc_asn 中输入
dl.theta*(r_2-r_5)。

流出 1
1 在物理场工具栏中单击边界，选择流出 。
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2 在流出设置窗口中，指定边界选择为手动，选择边界 2、 8、 12 和 13。

浓度 1
1 在物理场工具栏中单击边界，选择浓度 

。

2 在浓度设置窗口下，找到边界选择。从
选择列表中手动选择边界 5。

3 在浓度选项中，勾选三个复选框。

- 在 c0,c_a 中输入 c0。
- 在 c0,c_asx 中选择默认值 0。
- 在 c0,c_asn 中选择默认值 0。

无流体边界挥发 1b
1 在物理场工具栏中单击边界，选择挥发 。

2 在挥发的设置窗口中，找到边界选择栏，
在选择列表中选择手动，然后仅选择边界
6 和 11。

3 在挥发栏，层厚度 ds 文本框输入 d_s 。
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4 选中物质 c_a 复选框。

- 在 cGatm,c_a 文本框中保持默认的数值 0。
5 选中物质 c_asn 复选框。

- 在 cGatm,c_asn 文本框中保持默认的数值 0。

网格

几何需要使用映射网格。

1 在模型开发器工单击网格 1 。在大小的设置窗口中定位到单元大小栏。
从预定义列表中选择较细化。

2 在模型开发器中，右键单击网格 1  并选择映射 1  。右键单击映射 1 
并选择大小 。

3 在大小 1  的设置窗口下找到几何实体选
择栏，在选择列表中选择手动，并选择域
2。

4 在单元大小中选择定制按钮。

5 在单元大小参数栏下选中最大单元大小复选
框。

6 在相应文本框中输入 0.02。

7 单击全部构建 。
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研究  2

步骤 1：瞬态
1 在模型开发器中单击研究 2 中的步骤 1：瞬态 。

2 在研究设置中，选择时间单位为 d。该设置允许结果绘图中显示以天为时间
单位的变化。

3 在时间步中输入 range(0,0.1,0.9) range(1,1,10)。
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4 找到物理场和变量选择，在研究列表中  表示会在研究 2 中计算的物理场。
其中全局常微分和微分代数方程节点已经在研究 1 中计算。

5 在主屏幕工具栏中单击计算 。也可以右键单击模型开发器中的 
研究 2   ，选择计算 。

结果

默认情况下将创建流量、压力和浓度图。旋转的三维几何也可以显示压力和浓
度。 专注于靠近池的区域。通过以下步骤隐藏图中的无限元域。

研究 2 / 解 2 (sol2)
1 在模型开发器中展开结果下的数据集节

点，右键单击研究 2/ 解 2 ，然后选
择选择 。

2 在设置窗口中定位到几何实体选择栏。
从几何实体层列表中选择域。仅选择域 1 
和 2。这一操作将从绘图组中移除无限元
域。

默认生成的绘图组为包含压力分布的表面
图，修改表达式可以显示有效饱和度、压
力头、速度场等变量随时间的变化。

压力 （dl）
1 在模型开发器中展开结果中的压力 （dl）节点  ，单击表面 。

2 在表面设置窗口中，单击表达式栏的替换表达式 。在列表中选择理查
兹方程 > 有效饱和度 (dl.Se)，或直接在表达式输入 dl.Se。

3 在模型开发器中右键单击压力 （dl） 。在二维绘图组设置窗口，在标签
文本框中输入有效饱和度。
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4 在表面设置窗口中，找到颜色和样式栏，取消选中颜色图例前的复选框，单
击图形工具栏中的缩放到窗口大小  。

5 在模型开发器中，单击结果的有效饱和度绘图组 。在对应的工具栏中单
击等值线 。

6 在等值线设置窗口中，单击表达式栏的替换表达式 。在列表中选择理
查兹方程 > 压力头 (dl.Hp)，或直接在表达式中输入 dl.Hp。

7 选择颜色和样式设置。

- 在着色列表中，选择均匀。
- 在颜色列表中，选择黑色，清除颜色图例复选框。

8 单击展开质量选项，在分辨率列表中，选择较细化。

9 单击有效饱和度节点  。在有效饱和度工具条单击面上箭头 。在面上
箭头设置窗口的表达式部分，输入 dl.u 和 dl.v 单击绘制来绘制达西速度
场图。 

10 在面上箭头设置窗口中，找到颜色和样式设置，在颜色选项中选择黑色。

11 单击有效饱和度节点  ， 在二维绘图组的设置窗口中，定位到数据栏，在
时间列表中选择 0.3 天。

12 单击绘制按钮 ，比较图形窗口显示的绘图与图 5 中的左侧图片。

13 单击有效饱和度节点 ，在二维绘图组的设置窗口中，定位到数据栏，在
时间列表中选择 1 天。

14 单击绘制按钮 ，比较图形窗口显示的绘图与图 5 中的右侧图片。

浓度，涕灭威
1 在模型开发器中，展开结果中的浓度 (tds) 节点  ，然后单击表面 1 。

2 在表面设置窗口中，找到范围选项，勾选手动控制颜色范围复选框。在最小
值中输入 0，在最大值中输入 1。该设置可以控制颜色显示的范围，消除一
些负浓度等误差对显示的影响。

3 单击绘制按钮  ，单击图形窗口中的缩放到窗口大小按钮 。 

默认绘图显示的是最后求解时刻 （第 10 天）的溶质浓度分布。下面依据教
程设置查看图 6 到图 8 中的结果 。

4 在模型开发器中单击结果中的浓度 (tds) 节点 。
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5 在对应二维绘图组中选择数据，在时间列表中选择 5 天，单击绘制 。

6 同理，查看第一天后的浓度分布，在时间列表中选择 1 天。

7 单击浓度 (tds) ，按 F2 键。在重命名对话框中输入涕灭威浓度，选择确
定。

浓度，涕灭威 - 亚砜
1 在结果中右键单击浓度 , 涕灭威 ，选择生成副本 。

2 展开浓度 , 涕灭威 1  , 单击表面 1 。在二维绘图组设置窗口，在标签文
本框输入浓度，涕灭威 - 亚砜。 

3 在表面设置窗口中，单击表达式栏的替换表达式 。在列表中选择溶质
传递 > 物质 c_asx> 浓度 （c_asx），或直接在表达式中输入 c_asx。该设置
可以得到涕灭威 - 亚砜的浓度分布。

4 展开范围选项，在最大值中输入 0.5。 

因为涕灭威 - 亚砜的最大浓度小于涕灭威，该设置更有利于图形颜色显示。
5 单击绘制 。

6 如果要生成图 6 到图 8 的图像， 单击涕灭威 - 亚砜浓度 。在二维绘图组设
置中找到数据选项，从时间列表中分别选择 1， 5， 10 天进行查看，单击绘
制 。

您也可以通过动画来演示浓度随时间的变化。在模型开发器中，在导出 
节点 ，您可以生成 GIF， Flash 和 AVI 格式的动画文件。 

或者，您可以选择功能区结果选项栏中的播放器  按钮查看动画。
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