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基于COMSOL软件的绿洲盐渍化土壤中多离子耦合运移模型构建 
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摘  要：了解盐分离子在土壤中的迁移规律可以为盐渍土的综合治理以及高效利用提供科学依据，在COMSOL多孔介质

和地下水流模块模拟非饱和土壤水流的基础上，自定义偏微分方程组构建盐渍化土壤SO4
2–、Ca2+、Na+、Cl–、Mg2+耦合

运移模型，考虑阳离子交换过程以及硫酸钙的沉淀溶解反应，并通过新疆绿洲膜下滴灌田间试验对模型进行检验，对比

不同活度系数估算方法对模拟结果的影响。结果表明，各离子模拟值与实测值吻合较好，平均相对误差介于9.15%~28.57%，

决定系数介于0.41~0.88，该模型能够较好地反映土壤中盐分离子的动态变化规律；在膜下滴灌条件下，膜下0~40 cm土层

的盐分离子有不同程度的淋洗，Cl–和Na+的淋洗效果好于Ca2+和SO4
2–；活度系数的估算对模拟结果的准确性有重要影响，

尤其是盐分含量较高时，采用通用的函数关系可能会带来较大的模拟误差。 
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0  引  言  

水资源短缺和土壤盐渍化是制约干旱区农业发展的

重要因素[1–2]，盐碱土对作物生长的危害，不仅来自于耕

层土壤较高的盐分浓度，也来自于盐分离子的组成差异
[3]。土壤中离子之间相互影响、相互作用，由于各类盐分

离子的化学特性存在差异，使其在土壤中的迁移能力以

及淋洗难易程度不同，对作物的影响机制和程度也有很

大差异。因此，探求土壤中各盐分离子的迁移规律可以

为盐渍化土壤的综合治理以及高效利用提供科学依据[4]。 
基于过程的数值模型是研究土壤水和溶质运移的有

力工具[5–7]，Robbins 等[8]将化学沉淀溶解和离子交换平衡

模型子程序与一维非饱和水流耦合，并用蒸渗仪[9]和田间

试验[10]数据对模型进行了验证。Chen 等[11–12]建立了一维

稳态饱和流条件下 Ca2+、Na+、SO4
2–和 Cl–的耦合运移模

型，以动力学模型描述硫酸钙的沉淀溶解，以 Gapon 方

程描述阳离子的交换过程。Šimůnek 和 Suarez[13]、Suarez
和 Šimůnek[14]建立了 UNSATCHEM，用于模拟非饱和多

孔介质中离子的平衡或者动力学反应过程，模型考虑温

度及 CO2的影响，并且已经成功用于模拟 CaSO4对钠质

土的改良[15]、蒸渗仪中滴灌条件下盐分离子的运移[16]等

过程，近些年，其中主要的离子反应模块已经嵌入
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HYDRUS，但是由于缺乏相应的试验数据，而且涉及参

数较多，该模块应用相对较少 [17–18] 。 Lekakis 和

Antonopoulos[19]在一维土壤水氮运移模型WANISIM中加

入离子（Ca2+、Na+、Mg2+）运移模块，使模型可用于盐

分管理工作，但是模型中仅考虑了阳离子的交换和吸附。 
COMSOL 是一款高度集成的数值仿真软件，基于有

限元理论，以高效的计算性能和杰出的多场耦合分析能

力实现任意多物理场的数值仿真。在地球科学领域，

COMSOL 可以模拟地下水流动、土壤中溶质运移和气流

形成规律、地热、地面沉降等问题[20–24]，Rosenbom 等[25]

采用COMSOL评估了小尺度的空间变异对土壤中杀虫剂

降解和淋洗过程的影响；Wang 等[26]采用 COMSOL 模拟

了一维土柱中水盐运移以及盐分结晶过程，以此研究盐

分结晶对路基的影响程度；Mao 等[27]基于 COMSOL 构建

了土壤与地上部的耦合模型，模拟了杀虫剂在土壤中迁

移以及挥发至大气的过程。COMSOL 中提供了非饱和多

孔介质溶质运移基本模块，没有考虑土壤中各组分之间

的化学反应，因此，将 COMSOL 应用于非饱和多孔介质

盐分离子耦合运移的研究较少。但是，COMSOL 支持自

定义偏微分方程（PDE）的求解，用户可以在该模式下自

由定义所需方程并实现方程之间的耦合，而且在模型的

构建中，材料属性、源汇项以及各种边界条件都可以使

用任意类型的函数，比如分段、插值、解析等，这些函

数既可以时间相关，也可以空间相关，其自变量既可以

是独立变量，也可以是求解变量本身[28]，借助于这些优

势可以在 COMSOL 中进行物理问题的二次开发，而不需

要另外编程求解，对于实现盐分离子之间特定的化学反
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应有很大优势。 

本研究采用COMSOL多孔介质和地下水流模块模拟

土壤水分运动，以溶质运移及盐分离子反应理论为基础，

基于 COMSOL 自定义偏微分方程模块构建盐渍化土壤

SO4
2–、Ca2+、Na+、Cl–、Mg2+耦合运移模型，并以绿洲棉

田膜下滴灌条件下主要盐分离子的迁移为例对模型进行

了验证，为盐分离子运移模拟研究提供了一种简便的模

型构建方法。 

1  非饱和多孔介质盐分多离子耦合运移数学模型 

1.1  控制方程 

土壤中水分运动以 Richards 方程描述，其中，根系

吸水基于潜在蒸腾量、根系分布以及土壤基质势计算，

具体方法见文献[29]。 

本研究主要探讨 SO4
2–、Ca2+、Na+、Cl–、Mg2+的互

相作用和迁移过程，离子的运移过程基于对流弥散方程

构建，SO4
2–、Ca2+、Na+、Cl–、Mg2+的运移方程如下， 
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式中：θ 为土壤体积含水量，L3/L3；c1–c5 分别为土壤溶

液中 SO4
2–、Ca2+、Na+、Cl–、Mg2+的浓度，N/L3；s2、s3、

s5分别为 Ca2+、Na+、Mg2+的吸附量，N/M；t 为时间，T；

xi为空间坐标，L；ui为土壤孔隙流速，L/T；ρb为土壤容

重，M/L3；X 为 CaSO4的沉淀量，N/L3；Dij为水动力弥

散系数，L2/T，计算方法参考文献[30]。 

1.2  离子反应 

对于盐渍化土壤，土壤胶体上供吸附阳离子的剩余

电荷一般较少，因此吸附作用通常较小，主要发生的是

阳离子的交换过程。如果土壤溶液中离子组成或浓度发

生改变，势必会影响各离子在溶液和胶体之间的平衡状

态。假设土壤中的阳离子交换量不变且等于交换性 Ca2+、

Mg2+、Na+之和，用 Gapon 方程描述 Ca2+、Na+、Mg2+之

间的交换过程[29]， 
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式中：KNa/Ca为 Na+和 Ca2+的交换常数，(N/L3)–1/2；KMg/Ca

为 Mg2+和 Ca2+的交换常数；γ2、γ3、γ5分别为 Ca2+、Na+、

Mg2+的活度系数。 

硫酸钙的沉淀溶解满足溶度积原理，反应以二级动

力学过程描述[31]， 
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式中：Ksp为溶度积常数，(N/L3)2；kd为溶解常数，L3/(N·T)；

kp为沉淀常数，L3/(N·T)；α(X)为单位跃迁函数，即 X > 0

时为 1，X ≤ 0 时为 0。 

1.3  活度系数 

土壤溶液中可溶盐浓度增加或减少会改变各离子的

活度系数，进而影响阳离子交换和溶解沉淀过程，活度

系数的估算可采用Davies方程[31]，但是当离子强度 I > 0.1 

mol/L 时，活度系数与离子强度不再是通用的函数关系，

而是取决于特定离子的交互作用[32]，因此，这里也可以

采用适用于特定条件下的函数方程。 

2  基于 COMSOL 盐分多离子耦合运移模型实现方法 

以COMSOL多孔介质和地下水流模块模拟土壤水分

运动，而对于 COMSOL 没有定义的物理问题，可以通过

自定义偏微分方程组（PDEs）实现二次开发，COMSOL

中提供的系数型 PDE 如下， 
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式中：u 为求解变量；ea、da、c、α、γ、β、a、f 均为自

定义系数。 

所有自定义系数可根据实际物理问题定义为不同类

型的函数，这些函数可以是不同阶次的导数，既可以时

间相关，也可以空间相关，其自变量既可以是独立变量，

也可以是求解变量本身。对于各离子的控制方程，首先

根据公式（9）的形式进行整理，然后在相应的编辑框中

定义各系数，对于没有对应项的部分则可通过定义系数 f

实现，而不再需要编程求解。就离子运移方程而言，

/ad u t au   可构成方程的时变项， ( )c u u      

可设定为对流弥散项，f 则可作为源汇项，表征离子间的

化学反应。各离子运移方程通过土壤含水量和达西流速

与 Richards 方程耦合，又通过离子之间的化学反应实现

各离子方程之间的耦合。 

相应的，该模块也提供了多种开放的边界条件，比

如 Dirichlet 边界和通量边界条件，通量边界定义如下 

          n c u u g qu                 （10） 

式中，g 和 q 均为自定义系数。 

3  模型检验：绿洲棉田膜下滴灌土壤盐分离子运移 

以新疆绿洲膜下滴灌条件下的离子迁移过程为例，

通过计算模拟值与实测值之间的平均绝对误差（MAE）、

均方根误差（RMSE）、平均相对误差（MRE）以及决定

系数（R2）对模型进行检验。 
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3.1  试验及模型设置 

试验在新疆阿克苏水平衡试验站开展，共设置 3 个

处理，单次灌水量分别为 46.8 mm（T1）、39.6 mm（T2）、

28.8 mm (T3)，在无降雨的情况下每隔 6 d 灌溉一次。棉

花的种植模式如图 1 所示，窄行 10 cm，宽行 65 cm，膜

间距 60 cm，一膜覆盖四行棉花，滴灌管铺设在宽行中间，

滴头间距 30 cm。2015 年和 2016 年膜下滴灌期间，在宽

行和膜间的中间位置采集土壤样品，采样深度分别为

0~20、20~40、40~60、60~80、80~100 cm，采用烘干法

测定土壤含水量，每个灌水周期测定两次。2015 年 8 月

1 日至 2015 年 8 月 25 日在宽行和膜间深 20、40、60、

80 cm 处埋设土壤溶液提取器，定点采集土壤溶液，共采

集 6 次。土壤溶液提取器主要由取样器、负压泵、采样

瓶组成，所用取样器陶土头的直径为 2 cm、长度为 5 cm，

当外加吸力大于土壤基质吸力时，使土壤溶液通过陶土

头进入采样瓶，将收集的土壤溶液用于盐分离子的测定。

其中 Cl–采用 AgNO3滴定法测定，SO4
2–采用 EDTA 间接

滴定法测定，Ca2+和 Mg2+采用 EDTA 络合滴定法测定，

Na+和 K+采用火焰光度计测定。灌溉水矿化度 0.485 g/L，

SO4
2–、Ca2+、Na+、Cl–、Mg2+浓度分别为 1.20、0.88、4.09、

2.96、0.46 mmol/L。 

模拟区域宽 75 cm，高 100 cm，模拟区域及水分运动

的边界条件见图 1，对于盐分运动，考虑灌溉带入的盐分，

但是由于降水量非常小，所以忽略降水带入的盐分，所

有边界均采用第三类边界条件。将灌溉前的实测含水量

和各离子含量进行二维插值，作为模拟初始值。 
 

 
注：e 为零通量边界条件，f 为变水头边界条件，o 为大气边界条件，l 为变

通量边界条件。 
Note: e is no-flux boundary condition, f is time–variable pressure head boundary 
condition, o is atmospheric boundary condition, and l is variable flux boundary 
condition. 

图 1  棉花种植模式及水分运动边界条件示意图 
Fig.1  Schematics of planting mode of cotton and boundary 

conditions for soil water flow 
 
土壤颗粒组成见表 1，并根据 Rosetta 得到土壤水力

学参数（van Genuchten 方程[33]）的初始值，采用 2015

年的土壤含水量数据对模型进行校准，并采用 2016 年的

试验数据验证模型，率定的参数值见表 1。计算弥散系数

时所采用的纵向弥散度取 12 cm，横向弥散度为纵向弥散

度的 1/10，溶质在纯水中的扩散系数取 1.296 cm2/d，根

系吸水的水分胁迫函数（Feddes 模型）中 h1、h2、h3、h4

分别取–10、–25、–500、–14 000 cm[34]。 

阳离子交换量 CEC、Gapon 常数 KNa/Ca和 KMg/Ca参考

文献 [17，35]分别设定为 6.996 × 10–2 mol/kg、0.50 

(mol/L)–1/2、0.52；硫酸钙溶度积常数 Ksp取 2.399 × 10–5 

(mol/L)2[31]，硫酸钙溶解速率与土壤水流速有关[36], kd 取

3.13 × 10–3 L/(mol·s)，沉淀速率常数 kp 取 2.22 × 10–3 

L/(mol·s)[35]。由于试验地抽提的土壤溶液样品中 90%的

离子强度都大于 0.1 mol/L，且土壤水溶性 SO4
2−占全盐比

例约为 67%，Ca2+占全盐比例约为 21%，假设土壤溶液

中 Ca2+和 SO4
2−处于平衡状态，根据 CaSO4的溶度积常数

和土壤溶液中 SO4
2−和 Ca2+的浓度反推出 SO4

2−和 Ca2+的

活度系数，以离子强度为横坐标，活度系数为纵坐标，

绘制各个散点，并拟合得到指数方程，与 Davies 方程的

对比结果见图 2。 
 

表 1  土壤颗粒组成及水力学参数 
Table 1  Particle size fractions and corresponding soil hydraulic 

parameter values 
土壤颗粒组成 

Particle size fraction (%)
土壤深
度 

Soil 
depth/ 

cm 

<0.002 
mm

0.002~0.
02 mm

0.02~2 
mm 

θs/ 
(cm3 
cm–3) 

θr/ 
(cm3 cm–3) 

α/ 
(m–1) n l Ks/ 

(cm d–1)

0~32 6.90 39.94 53.16 0.45 0.036 1.81 1.47 0.5 34.56

32~100 8.36 55.27 36.37 0.44 0.053 1.10 1.49 0.5 17.28

注：θs 是饱和含水量；θr 是残余含水量；α 是进气值的倒数；n 是孔隙分布

指数；l 是参数；Ks是饱和导水率。 
Note: θs is the saturated water content; θr is the residual water content; α is the 
inverse of the air-entry value; n is pore size distribution index; l is shape 
parameter; and Ks is the saturated hydraulic conductivity. 

 

 
图 2  活度系数与离子强度的关系 

Fig.2  Relationship between activity coefficient and ionic strength 
 

3.2  模拟结果验证 

表 2 给出了 2015 年和 2016 年各处理土壤含水量模

拟值与实测值的统计结果，MAE 值介于 0.023~0.033 

cm3/cm3，RMSE 值介于 0.030~0.040 cm3/cm3，与 Phogat

等[37]和 Ramos 等[18]得到的结果相似。 
 

表 2  土壤含水量模拟值与实测值的统计对比 
Table 2  Statistical comparison of simulated and measured 

soil water contents 

2015 2016 
处理 

Treatments MAE/ 
(cm3 cm–3) 

RMSE/ 
(cm3 cm–3) 

MAE/ 
(cm3 cm–3)

RMSE/ 
(cm3 cm–3) 

T1 0.032 0.037 0.029 0.034 

T2 0.026 0.032 0.023 0.030 

T3 0.033 0.040 0.026 0.032 
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2015 年各离子模拟值与实测值统计对比结果见表 3，
Ca2+和 SO4

2–的模拟效果总体上优于 Na+、Cl–和 Mg2+，处

理一和处理二优于处理三，这是因为处理三灌溉量较小，

只有少量的灌溉水能够到达膜间位置，导致膜间始终保

持在相对干燥的状态，在整个观测期内膜间深度 20 cm
处仅收集到一次土壤溶液，而且为了收集到能够满足测

量的水量，抽提时间相对较长，因此在膜间没有合理的

初始值导致了该处理模拟值与实测值较大的差异。通常

情况下，RMSE ≥ MAE，而 RMSE 大于 MAE 的程度往往

可以反映实测值与模拟值之间差异的变化程度，或者说

在一定意义上可以反映最大差异的程度[18]，正因为处理

三膜间位置较大的模拟误差，导致处理三 RMSE 明显大

于 MAE。该模型模拟值与实测值之间的差异，一方面可

以归因于土壤溶液离子浓度的测定方法，土壤溶液抽提

器采集的是陶土头周围一定时间和空间范围内的土壤溶

液，该范围与陶土头周围土壤的水力学性质和基质势有

关[38]，但是模型给出的是陶土头相应位置点的数据；另

一方面可归因于模型参数的设置，阳离子交换和硫酸钙

沉淀溶解反应的相关参数均根据文献给出，而这些参数

与特定的试验环境有关，也必然会导致模拟值与实测值

的差异。独立扰动各反应参数，当阳离子交换量 CEC、
Na+和 Ca2+的交换常数 KNa/Ca、Mg2+和 Ca2+的交换常数

KMg/Ca的变化幅度为±20%时，与本研究模拟结果相比，

所有离子模拟值与实测值之间的 RMSE 值分别波动

–2.60%~3.99%、0.25%~3.45%、–1.45%~2.74%；当硫酸

钙沉淀常数 kp、硫酸钙溶解常数 kd 的变化幅度为±20%
时，所有离子模拟值与实测值之间的 RMSE 值分别波动

–0.29%~1.51%、–9.36%~11.10%，其中，kd对 SO4
2–和 Ca2+

的模拟精度影响较大，当 kd 的变化幅度为±10%时，其

RMSE 值波动范围介于–4.69%~7.36%，这是因为灌溉使

膜下土壤溶液中 SO4
2–和 Ca2+浓度明显降低，打破了硫酸

钙的沉淀溶解平衡，主要发生着硫酸钙的溶解过程，kd

影响硫酸钙的溶解速度，因此会对 SO4
2–和 Ca2+的模拟产

生较大的影响。另外，气温对上部土层水溶性离子含量

的变化有明显的影响[39]，本研究没有考虑温度因素也可

能是产生模拟误差的原因之一。 
 

表 3  土壤溶液离子浓度模拟值与实测值的统计对比 
Table 3  Statistical comparison of simulated and observed ion concentrations in soil solution 

 T1 T2 T3 

离子 
Ions 

MAE/ 
(mmol L–1) 

RMSE/ 
(mmol L–1) 

MRE/ 
(%) R2 MAE/ 

(mmol L–1)
RMSE/ 

(mmol L–1)
MRE/
(%) R2 MAE/ 

(mmol L–1)
RMSE/ 

(mmol L–1) 
MRE/ 
(%) R2 

Ca2+ 1.59 2.09 9.96 0.41 2.31 2.84 13.99 0.64 2.63 5.29 15.78 0.84 

SO4
2– 2.32 2.94 9.15 0.53 3.63 4.45 10.23 0.85 3.94 8.00 14.88 0.87 

Cl– 2.60 2.99 19.85 0.79 5.24 6.50 16.17 0.88 3.45 5.06 28.57 0.58 

Na+ 3.29 3.80 18.60 0.79 4.96 5.81 12.43 0.87 3.59 4.58 22.76 0.67 

Mg2+ 2.57 3.13 22.11 0.44 2.24 2.87 12.48 0.86 2.05 3.19 18.62 0.73 

 
3.3  膜下滴灌条件下各离子在土壤剖面上的运移特征 

以处理二为例，图 3 给出了一个灌水周期（7 d）内

土壤含水量的变化过程，从第二天开始灌溉，共 24 h。
滴灌结束后，滴灌管下方土壤含水量接近饱和，但是由

于膜下滴灌条件下，仅有少量的灌溉水可以到达膜间位

置，使膜间地表在灌溉后也保持在相对干燥的状态，随

着时间的推移，滴灌头周围的土壤水分逐渐向深层和膜

间运动，使膜下土壤含水量逐渐降低。由于土壤颗粒组

成的差异以及地下水的补给等原因，32 cm 以下土层的含

水量总体上高于上层。 
 

 
      a. 1 d  b. 3 d c. 7 d 

图 3  单个灌水周期内土壤含水量（cm3·cm–3）在剖面上的变化

过程 
Fig.3  Change of soil water contents in profile during an irrigation 

cycle 

图 4 给出了各离子在一个灌水周期内的变化过程，

灌水结束后所有盐分离子在膜下位置都明显降低，主要

是 0~40 cm 土层，随着时间的推移，该位置的离子浓度

均有不同程度的提升。灌溉导致土壤溶液中 Ca2+和 SO4
2–

浓度降低，打破硫酸钙的沉淀溶解平衡，促使硫酸钙溶

解，直至土壤溶液中 Ca2+和 SO4
2–活度的乘积等于溶度积

常数；Ca2+浓度的逐渐增加提高了其交换能力，因而进一

步促进胶体上吸附的 Na+和 Mg2+释放至土壤溶液；除此

之外，根系的吸水过程也会导致离子浓度的升高，这也

是 Cl–浓度升高的主要原因。Cl–、Na+在灌溉后浓度升高

的幅度小于 Ca2+和 SO4
2–，淋洗效果较好，这与文献[40,41]

研究结果相似，由此看来，在该试验条件下，滴灌不仅

能降低根区土壤盐分浓度，也能明显降低对作物危害较

大的 Cl–和 Na+的组成比例，为棉花的正常生长提供适宜

的土壤环境。 

膜间地表由于蒸发作用的影响，使各离子均在地表

逐渐积累，从图 4 可以看到，Cl–在膜间地表积累量最大，

这主要是由于 Cl–不参与化学反应，受土壤固相影响相对

较小，移动性较强，而 Ca2+和 SO4
2–的活度乘积在大于溶

度积常数时就会产生沉淀，使其维持在相对平衡的状态。 

3.4  活度系数对离子运移的影响 

本研究采用指数方程（由试验数据拟合得到）计算

活度系数，为了分析活度系数对离子运移的影响，与基
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于 Davies 活度系数方程的模拟结果进行了对比，图 5 给

出了一个灌水周期内 2 种方法计算得到的活度系数分布。

这两种方法都是以离子强度为自变量，且随着离子强度

的增加而减小，因此整个剖面上活度系数的变化规律与

离子浓度相反，即灌溉后膜下活度系数增加，随着时间

的推移又逐渐减小，而在膜间近地表随着蒸发积盐的进

行有小幅度的减小。同时，也可以看到在整个土壤剖面

上，指数方程计算得到的活度系数小于 Davies 方程，例

如在灌溉后，在整个剖面上，指数方程计算得到的活度

系数介于 0.07~0.37，而 Davies 方程计算得到的活度系数

介于 0.29~0.57。 

 
图 4  单个灌水周期内土壤溶液离子浓度在剖面上的变化过程 

Fig.4  Changes of various ion concentrations in soil solution in 
profile during an irrigation cycle 

 
图 6 为基于 Davies 活度系数估算方法得到的各离子

的模拟结果，与基于指数方程得到的模拟结果（图 4）相

比，Ca2+和 SO4
2–的差异最明显。在第一天尚未灌溉时，

整个剖面上土壤溶液中 Ca2+和 SO4
2–浓度小于图 4 中模拟

结果，这是因为 Davies 方程计算的活度系数大于指数方

程，使土壤溶液中 Ca2+和 SO4
2–活度乘积大于溶度积常数，

促进了 CaSO4 的沉淀过程。在第二天灌溉后，膜下浅层

土壤中 Ca2+和 SO4
2–都降低，此时 CaSO4开始溶解，其溶

解速度与溶度积常数和这两种离子活度乘积的差异成正

比，因此活度系数较高时 CaSO4 的溶解速度较低，导致

在灌溉以后膜下 Ca2+和 SO4
2–的浓度依然低于图 4 中的模

拟结果。 
 

 
图 5  单个灌水周期内活度系数在剖面上的变化过程 

Fig.5  Changes of activity coefficient in the profile during an 
irrigation cycle 

 

两种活度系数计算方法在膜间地表产生的差异则更

为明显，基于指数方程得到的 Ca2+和 SO4
2–浓度在逐渐升

高，而基于 Davies 方程得到的 Ca2+和 SO4
2–浓度有小幅度

的减小，这是因为 Davies 方程计算得到的活度系数较大，

模拟开始时刻该处 Ca2+和 SO4
2–的活度乘积大于溶度积常

数，所以在整个灌水周期内都处于沉淀过程，使 Ca2+和

SO4
2–浓度逐渐降低；而指数方程计算的活度系数相对较

小，两种离子活度的乘积尚未达到溶度积常数，因此使

离子在此聚积而尚未沉淀。 

Na+和 Mg2+的变化趋势与图 4 结果类似，但是总体上

略小于图 4，这是因为 Na+、Mg2+和 Ca2+处于动态的交换

过程中，当土壤溶液中 Ca2+浓度较小时，其交换能力较

小，土壤溶液中的 Na+和 Mg2+则更易被土壤胶体吸附。 

基于 Davies 活度系数估算方法得到的 Ca2+、SO4
2–、Na+、

Mg2+的模拟结果与实测值间的 RMSE 值分别为 7.87、

16.81、6.55、4.93 mmol/L，明显大于基于指数方程得到

的结果。因此，活度系数的准确估算对模拟结果的准确

性有重要影响，尤其是参与沉淀溶解反应的 Ca2+和 SO4
2–，

当离子强度 I > 0.1mol/L 时，活度系数与离子强度不再是

通用的函数关系[32]，采用通用的函数关系可能会带来较

大的模拟误差。 



第 15 期 焦会青等：基于 COMSOL 软件的绿洲盐渍化土壤中多离子耦合运移模型构建 

 

105 

 
图 6  基于 Davies 方程单个灌水周期内土壤溶液离子浓度在剖

面上的变化 
Fig. 6  Changes of ion concentrations of soil solution in profile 

during an irrigation cycle based on Davies Equation 

4  结论 

1）COMSOL 在材料属性、源汇项以及边界条件的设

定上非常灵活，而且支持自定义偏微分方程的求解，基

于这些优势，在多孔介质和地下水流模块模拟非饱和土

壤水流的基础上，自定义偏微分方程组构建盐渍化土壤

SO4
2–、Ca2+、Na+、Cl–、Mg2+耦合运移模型，考虑阳离子

交换过程以及硫酸钙的沉淀溶解反应，并以绿洲棉田膜

下滴灌田间试验对模型进行了验证，结果表明该模型能

够较好地反映土壤中盐分离子的动态变化规律。但是，

该模型未考虑碳酸钙的沉淀溶解过程，因此，对于碳酸

盐质量分数较高的土壤，该模型不适用，可以进一步在

COMSOL 自定义偏微分方程模块下定义该过程。 

2）膜下滴灌条件下，膜下土壤中的盐分离子有不同

程度的淋洗，其中，Cl–、Na+在灌溉后浓度升高速度小于

Ca2+和 SO4
2–，淋洗效果较好。膜间地表由于蒸发作用的

影响，使各离子在地表逐渐积累，Cl–移动性较强，在膜

间地表积累程度最大。 

3）活度系数估算方法对模拟结果的准确性有重要影

响，尤其是盐分含量较高时，采用通用的函数关系可能

会带来较大的模拟误差。 
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Modeling of multiple ions coupling transport for salinized soil in oasis 
based on COMSOL 
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Abstract: Soil salinization constrains sustainable development of agriculture in arid area. Understanding dynamics of soil salt 
ions is helpful for the comprehensive treatment and high-efficient utilization of salt-affected soils. COMSOL is a flexible 
numerical simulation software based on finite element theory, with which one can freely define any type of function capable of 
describing material properties, sources or sinks, and boundary conditions. In addition, one can define a unique set of partial 
differential equations for describing certain physics phenomena that are not included in the preset modules in COMSOL. 
Based on these strengths, we reported a modeling study of SO4

2–, Ca2+, Na+, Cl–, and Mg2+ dynamics in salt-affected soil using 
COMSOL. Soil water flow was described using the Richards equations in porous media and subsurface flow module. Salt ions 
transports were simulated by the advection-dispersion equations in the presence of cation exchange, precipitation and 
dissolution of calcium sulfate, which were built in the user-defined partial differential equations module. The cation exchange 
was described by the Gapon equation, and the chemical reaction between Ca2+ and SO4

2– was described using the second-order 
equation. We further verified the model with an example of mulched drip irrigation with different irrigation amounts. The 
simulated soil water contents and ion concentrations in soil solution were generally in good agreement with the experiment 
measurement. The mean absolute error values for soil water contents ranged from 0.023 to 0.033 cm3/cm3, and the root mean 
square error values for those ranged from 0.030 to 0.040 cm3/cm3. For all the ions in soil solution, the mean relative error 
values ranged from 9.15% to 28.57%, and the coefficients of determination ranged from 0.41 to 0.88. It indicated that the 
model was capable of describing the dynamics of soil salt ions under field conditions. In the mulched drip irrigation system, all 
the concentrations of salt ions in soil solution decreased in the upper layer (around 40 cm) of the mulched soil after the 
irrigation, and then increased gradually due to water uptake of root and chemical reaction, or both. As Ca2+ and SO4

2– in soil 
solution were replenished by the dissolution of calcium sulfate, their concentrations increased more rapidly than those of Cl– 
and Na+, which indicated that Cl– and Na+ were leached more easily. However, all the ions gradually accumulated on the 
exposed soil surface, and the accumulation amount of Cl– was the biggest due to its strong mobility in soil. In addition, the 
simulation results based on different activity coefficient equations, i.e., Davies equation and the exponential equation fitted 
from the measured values, were compared. The activity coefficient values calculated from the Davies equation were generally 
larger than those calculated from the fitted exponential equation. As a result, the simulated Ca2+, SO4

2–, Na+, and Mg2+ 

concentrations in soil solution based on the Davies equation were generally lower than those based on the fitted exponential 
equation, especially for Ca2+ and SO4

2–. The results suggest that the calculation method of activity coefficient has obvious 
effect on the model accuracy, and general activity coefficient equation might lead to considerable simulation errors for saline 
soil. 
Keywords: soils; irrigation ; model; salt ions; COMSOL; ions transport; ions reaction; mulched drip irrigation

 


