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药物和个人护理用品对地下水污染的风险评价
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摘要：为进一步明确污泥土地利用过程中新型有机污染物—药物和个人护理用品（PPCPs）对地下水污染的风险，采用数

学模型初步预测和评价了 29 种 PPCPs 在砂土和壤土 2 种介质条件下对地下水污染的风险。结果表明：砂土条件下，环丙沙

星、氧氟沙星、土霉素、诺氟沙星和咖啡因等 5 种 PPCPs 的风险指数大于 1，具有高地下水污染风险，其中，除咖啡因外，其

余 4 种 PPCPs 均为抗生素类药物，应加强其在地下水中的监测和防控。壤土条件下，29 种 PPCPs 对地下水均表现为低污染

风险。吸附强度是影响 PPCPs 对地下水污染风险的最主要因素。PPCPs 在包气带中的半衰期、有机碳-水分配系数、土壤

密度、有机碳含量、含有机质的上层土壤层厚度是模型主要的敏感参数。不确定性分析显示，PPCPs 的有机碳-水分配系数

和其在包气带中的半衰期的改变对地下水污染风险评价结果影响较大。验证表明，地下水污染风险指数越大的 PPCPs 在

地下水中的检出率也越高，说明评价结果具有一定的合理性。今后应加强对 PPCPs 降解产物、地下水中安全浓度值、共存

PPCPs 相互作用及介质非均质性影响等方面的研究，以便更加精确地评价 PPCPs 对地下水污染的风险。
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Abstract：In  order  to  further  clarify  the  groundwater  pollution  risk  of  the  pharmaceutical  and  personal  care
products  (PPCPs),  also  known  as  emerging  organic  contaminants,  in  land  application  of  sludge,  groundwater
pollution  risks  of  29  PPCPs  under  sand  and  loam  soil  conditions  are  primarily  evaluated  using  a  mathematical 
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model.  The  results  show that  ciprofloxacin,  ofloxacin,  oxytetracycline,  norfloxacin  and  caffeine  have  risk  index
values higher than 1 under sand soil conditions, indicating high groundwater pollution risks. Except caffeine, all
the other 4 PPCPs with high groundwater pollution risks are antibiotics, which need to be further monitored and
controlled in  groundwater.  Under  loam soil  conditions,  all  the  29 PPCPs show low groundwater  pollution risks.
Sorption is the main factor affecting the groundwater pollution risk of PPCPs. Sensitivity analyses indicate that the
half-life of PPCPs in soil, organic carbon partition coefficient, soil density, organic carbon content and depth of the
zone  with  organic  matter  are  the  key  parameters  affecting  the  model  output.  Uncertainty  analyses  show  that
changes in the organic carbon partition coefficient and half-life of PPCPs in soil have great impact on groundwater
pollution  risks.  Test  and  verification  show that  PPCPs  with  higher  groundwater  pollution  risk  index  values  had
higher  detection  rates  in  groundwater,  indicating  that  the  evaluation  results  are  reliable.  Further  researches  on
degradation  products  of  PPCPs,  their  safe  levels  in  groundwater,  interactions  between  coexisting  PPCPs  and
medium heterogeneity effects should be strengthened in order to evaluate the groundwater pollution risk of PPCPs
with reasonable accuracy.
Keywords：land  application  of  sludge； pharmaceuticals  and  personal  care  products  (PPCPs)； groundwater
pollution；mathematical model；risk index

  

目前，水土介质中新型有机污染物—药物和个

人护理用品（pharmaceuticals and personal care products，
PPCPs）的存在及其对生态系统和人体健康的潜在影

响已经成为研究者关注的热点问题 [1 − 3]。大量使用的

PPCPs 一般会随着医疗、工业或生活污水排放进入到

污水处理厂中，而传统的污水处理厂对这类物质并不

能完全去除，未去除的部分便会随着污水处理厂产生

的污泥、出水排放进入到环境中 [4 − 5]。目前污水处理

厂产生的污泥通常被作为肥料或土壤改良材料施用

于土地或进行填埋处理，污泥中的 PPCPs 便会由此进

入包气带，并进一步向地下水迁移，目前在地下水中

已被广泛检测出来，对水质安全产生了不利影响 [6 − 8]。

一些研究评价了污泥中重金属的存在及其对包

气带和地下水污染的风险，而有关 PPCPs 对地下水污

染风险方面的信息还很少 [5, 8]。国外一些研究者通过

对典型场地调查分析，结合室内试验，研究了 PPCPs
随着污泥土地利用对地下水污染的风险 [9]。也有以实

际场地为依托，通过概化模型的方法模拟 PPCPs 在地

下的迁移过程，预测其对地下水污染的风险 [10]。国内

有关污泥土地利用中 PPCPs 的风险特征研究还非常

有限 [11]，对 PPCPs 引起地下水污染风险方面的研究也

亟需加强。虽然从目前 PPCPs 在地下运移及风险评

价的研究中可以获取很多信息，但 PPCPs 种类繁多，

且各种不同的场地水文地质条件差异较大 [12]，对于每

种 PPCPs 在不同场地运移过程中的地下水污染风险

还不清楚，研究花费巨大且费时耗力是一个重要原因。

因此，通过简单的方法评价污泥土地利用中 PPCPs 从

地表向地下迁移引起的地下水污染风险十分必要。

本研究采用一种数学模型预测的方法，对污泥土

地利用过程中 PPCPs 对地下水污染的风险进行初步

评价和分析，并筛选出具有较高风险的 PPCPs，为地下

水 PPCPs 污染控制和修复提供科学依据。 

1    评价目标与方法
 

1.1    污泥中的 PPCPs
目前在污泥中检出的 PPCPs 种类繁多，但能获取

到的有关 PPCPs 土地利用量的具体资料还很有限。

通过研究国内外污泥中 PPCPs 污染现状调查和检测

资料 [8, 11, 13]，确定了 29 种代表性 PPCPs 作为此次评价

的目标物质（表 1），其中包含了 PPCPs 的土地利用量

等信息，能有效用于本次评价中。 

1.2    地下水污染风险评价方法

首先，预测污泥土地利用中 PPCPs 从地表运移至

地下水时其在地下水中的浓度，并判断该浓度是否超

过地下水中目标污染物的最大控制浓度，进而确定

PPCPs 的风险值。

对于 PPCPs 进入地下水的浓度，采用有关学者建

立的数学模型[14] 预测：

Cw = M/R · exp[−0.69/T1/2 · (ρZKd+Gw)/R ·365] （1）

Kd = Koc · foc （2）

式中：Cw—PPCPs 进入地下水的浓度/（mg·L−1）；

M—PPCPs 的土地利用量/（g·a−1·m−2）；

T1/2—PPCPs 在包气带中的半衰期/d；
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Z—含有机质的上层土壤层厚度/m；

ρ—土壤密度/（g·cm−3）；

Kd—吸附分配系数/（cm3·g−1）；

G—地下水埋深/m；

w—底层土壤的平均含水率/（cm3·cm−3）；

R—补给强度/（m·a−1）；

Koc—有机碳-水分配系数/（cm3·g−1）；

foc—有机碳含量/（g·g−1）。

该模型基于 PPCPs 在地下水土中的迁移转化过

程 [15 − 16]，假定天然环境条件下微量 PPCPs 在非饱和带

中为线性等温吸附并具有一阶降解速率，不考虑植物

对 PPCPs 的吸收及自身挥发。式（1）等号右边包括

PPCPs 进入包气带的浓度、运移至地下水的时间及发

生的吸附和降解项。计算时间为 1 a。
引入风险指数（risk index，RI）[10, 18] 作为风险判断

的标准，定义为进入地下水的 PPCPs 的浓度与其最大

安全浓度之比：

RI =Cw/Cs （3）

式中：Cs—PPCPs 的最大安全浓度/（mg·L−1）。

当 RI<0.1 时，PPCPs 对地下水污染为低风险；当

0.1≤RI<1 时，为中风险；当 RI≥1 时，为高风险。RI 越
大表明污染风险越高。

此外，为了避免低估 PPCPs 对地下水的污染风

险，参数的选取依据“最坏情形”原则，评价结果显示

最大的风险进行分析。 

1.3    参数的获取与输入

由上述评价方法可以看出，评价所需的参数主要

包括 PPCPs 和包气带介质的理化性质等指标。PPCPs
的相关参数 T1/2、Koc、M 和 Cs 通过专业软件计算、数

据库和文献查询获取，具体见表 1。包气带介质参数

的选取参照文献 [12, 19] 中报道的有较详细信息的两

种代表性介质：一种是具有典型土壤和降水条件，为

砂土类型（76% 砂、9% 粉砂和 15% 黏土）；另一种存在

于大规模的农业生产，为壤土类型（20% 砂、38% 粉砂

和 42% 黏土）。由于两者在众多的介质类型中具有一

定的代表性，评价结果也具有一定的参考价值和借鉴

意义。对于介质缺少的参数值，如 ρ 和 w，采用文献 [20]
中的经验值，具体的条件参数见表 2。 

  
表 2    代表性砂土和壤土介质条件参数[12, 14, 19 − 20]

Table 2    Selected parameters for sand and loam soils[12, 14, 19 − 20]
 

参数 砂土 壤土

G/m 2 3

Z/m 0.3 0.6

ρ/（g·cm−3） 1.25 1.49
w/（cm3·cm−3） 0.07 0.15

R/（m·a−1） 0.6 0.2
foc/（g·g−1） 0.005 0.050

 

1.4    敏感性和不确定性分析方法

模型的敏感性通过计算输入参数增加或减少 10%

 

表 1    污泥中代表性 PPCPs 及其理化性质等参数

Table 1    Common PPCPs in sludge and their physicochemical properties
 

名称 CAS号 半衰期
/d

有机碳-
水分配系数
/（cm3·g−1）

土地利用量
/（g·a−1·m−2）

最大安全
浓度

/（mg·L−1）
名称 CAS号 半衰期

/d

有机碳-
水分配系数
/（cm3·g−1）

土地利用量
/（g·a−1·m−2）

最大安全
浓度

/（mg·L−1）

金霉素 57-62-5 360 1 520.0 0.010 5.00×10−3 咪康唑 22 916-47-8 360 61 370.0 0.320 1.00×10−3

红霉素 114-07-8 360 44 300.0 0.034 2.00×10−4 噻苯咪唑 148-79-8 30 2 212.0 0.046 8.44×10−4

土霉素 79-57-2 120 270.0 0.036 1.70×10−3 三氯生 3380-34-5 120 18 420.0 5.200 1.55×10−3

四环素 60-54-8 120 558.0 0.158 8.16×10−2 三氯卡班 101-20-2 120 5 394.0 15.000 2.50×10−5

米诺环素 10118-90-8 360 437.0 0.052 2.19×10−1 甲氧苄氨嘧啶 738-70-5 120 905.0 0.011 1.78×10−2

差向四环素 23313-80-6 120 558.0 0.010 8.42×10−3 西咪替丁 51481-61-9 75 918.7 0.210 7.40×10−1

阿奇霉素 83905-01-5 360 43 400.0 0.350 2.50×10−4 雷尼替丁 66357-35-5 75 27 760.0 0.009 3.10×10−3

克拉霉素 81103-11-9 360 45 300.0 0.027 2.50×10−3 吉非罗齐 25812-30-0 75 453.3 0.063 1.76×10−3

强力霉素 564-25-0 120 566.0 0.400 9.06×10−1 二甲双胍 657-24-9 30 140.9 0.130 1.30×10−1

环丙沙星 85721-33-1 120 305.0 2.800 2.97×10−3 氟西汀 54910-89-3 120 207 400.0 0.071 8.20×10−4

诺氟沙星 70458-96-7 120 305.0 0.120 5.00×10−3 苯海拉明 58-73-1 75 8 242.0 0.480 3.74×10−4

氧氟沙星 82419-36-1 120 482.0 2.300 4.74×10−3 地尔硫卓 42399-41-7 120 9 502.0 0.019 8.20×10−3

布洛芬 15687-27-1 30 394.3 0.100 1.91×10−5 咖啡因 58-08-2 30 62.3 0.100 2.20×10−3

萘普生 22204-53-1 30 555.0 0.050 3.56×10−5 可替宁 486-56-6 75 807.5 0.012 2.40×10−4

卡马西平 298-46-4 75 3 871.0 0.068 6.36×10−3

　　注：PPCPs的半衰期（T1/2）、有机碳-水分配系数（Koc）采用EPI  Suite（4.11）软件和US  EPA  Comptox  Chemistry  Dashboard  （https://comptox.epa.gov/
dashboard/）查询得到。PPCPs的土地利用量（M）根据每年产生约5.6×106～6.9×106 t（干重）的污泥量，且60%利用于土地[17]，参照典型PPCPs的利用水平确定。
PPCPs的最大安全浓度（Cs）通过ECOTOX Knowledgebase （https://cfpub.epa.gov/ecotox/search.cfm）查询得到。
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时模型输出值的变化百分率得到[21]：

S = 100 ·max(|Y1.1−Y1.0|/Y1.0, |Y0.9−Y1.0|/Y1.0) （4）

式中：S—参数的敏感度/%；

Y1.1—参数增加 10% 时模型的输出值；

Y1.0—参数不变时模型的输出值；

Y0.9—参数减少 10% 时模型的输出值。

模型的不确定性主要来自参数的不确定性，本研

究中参数对模型输出值的不确定性计算方法为[22]：

U = S ·σ/100 （5）

式中：U—参数对模型输出值的不确定性/%；

σ—参数自身不确定性/%。

σ 通过参数输入值与报道实测值对比计算平均相

对偏差得到。为了便于比较，参数的 S 和 U 均以其均

值进行标准化。 

2    结果

污泥土地利用过程中 PPCPs 对地下水污染的风

险指数评价结果见表 3。对于砂土介质，29 种 PPCPs
中，5 种为高风险，其中，除咖啡因外，其余 4 种（环丙

沙星、氧氟沙星、土霉素和诺氟沙星）均为抗生素类

药物。这与这些抗生素普遍具有较小的 Koc、较长的

T1/2 及其在世界范围内的大量使用有关。鉴于这些抗

生素对地下水的污染风险较高，今后应加强对其监测

和防控。其余 24 种 PPCPs 中，3 种为中风险，21 种为

低风险，在污泥土地利用过程中可根据实际情况对其

进行一定程度的管控。

对于壤土介质，29 种 PPCPs 对地下水均表现为低

污染风险（表 3），这主要是由于与砂土相比，具有更

高 foc 的壤土对 PPCPs 的吸附更强，PPCPs 难以迁移至

地下水中。 

3    讨论
 

3.1    影响地下水污染风险的相关因素

污泥中 PPCPs 从地表向地下的迁移与多方面因

素有关，包括 PPCPs 的理化性质、其初始浓度及介质

条件等 [15 − 16]。通过分析此次评价中 PPCPs 的 Cw 值与

其理化性质之间的关系（图 1），发现在不同介质中，

lgCw 与 lgKoc、 lgT1/2 和 lgM 之间有一定的线性相关关

系，特别是 lgKoc，砂土和壤土中 R2 分别为 0.836 和 0.582。
具有较高 Cw 值的 PPCPs，其 Koc 普遍较小，T1/2 和

M 普遍较大。这是由于 PPCPs 的 Koc 较小时，其在包

气带中的吸附较弱，更容易迁移到地下水中 [3, 23]。T1/2

较大时，PPCPs 的降解慢，导致在相同的时间内，会有

更多的 PPCPs 进入到地下水中 [24]。M 越大，从地表向

地下迁移的 PPCPs 初始浓度也越高，进入地下水中的

浓度也相对较高，因此对地下水具有较高的污染风

险。由此可以看出，吸附作用（Koc 表征）、降解作用

（T1/2 表征）及 PPCPs 的初始浓度（M 表征）是影响污泥

土地利用过程中 PPCPs 对地下水污染风险的重要因

素，且污染风险随着 PPCPs 吸附性的增强、降解速率

的增大及初始浓度的减小而降低 [16, 25 − 26]。相比 lgT1/2

和 lgM，lgCw 与 lgKoc 有更高的线性相关关系（图 1），这
也表明 Koc 是影响 PPCPs 对地下水污染风险的最主要

因素。

此外，壤土条件下 PPCPs 的 RI 值明显比砂土条件

下的要低（表 3），这主要是由于壤土中有机碳含量更

高，含有机质的土壤层更厚，对 PPCPs 的吸附作用更

强，并且壤土条件下地下水埋深较大，年补给量较小，

 

表 3    PPCPs 对地下水污染的风险指数

Table 3    Risk index of groundwater pollution by PPCPs
 

名称 RI砂 RI壤 等级砂 等级壤

环丙沙星 130 <0.001 高 低

氧氟沙星 21.0 <0.001 高 低

土霉素 3.68 <0.001 高 低

诺氟沙星 3.32 <0.001 高 低

咖啡因 2.08 <0.001 高 低

吉非罗齐 0.234 <0.001 中 低

米诺环素 0.129 <0.001 中 低

金霉素 0.102 <0.001 中 低

四环素 0.051 <0.001 低 低

布洛芬 0.040 <0.001 低 低

差向四环素 0.031 <0.001 低 低

强力霉素 0.011 <0.001 低 低

可替宁 0.008 <0.001 低 低

二甲双胍 0.006 <0.001 低 低

甲氧苄氨嘧啶 0.002 <0.001 低 低

萘普生 <0.001 <0.001 低 低

西咪替丁 <0.001 <0.001 低 低

三氯卡班 <0.001 <0.001 低 低

卡马西平 <0.001 <0.001 低 低

噻苯咪唑 <0.001 <0.001 低 低

地尔硫卓 <0.001 <0.001 低 低

苯海拉明 <0.001 <0.001 低 低

阿奇霉素 <0.001 <0.001 低 低

红霉素 <0.001 <0.001 低 低

克拉霉素 <0.001 <0.001 低 低

三氯生 <0.001 <0.001 低 低

咪康唑 <0.001 <0.001 低 低

雷尼替丁 <0.001 <0.001 低 低

氟西汀 <0.001 <0.001 低 低
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PPCPs 迁移至地下水的时间更长，进而减小了对地下

水污染的风险。因此，水文地质条件，如地下水埋深、

土壤有机碳含量、含有机质的土壤层厚度、年补给量

等也会进一步影响 PPCPs 对地下水的污染风险[10, 25]。 

3.2    敏感性和不确定性分析

敏感性和不确定性分析结果如图 2 所示。由于壤

土条件下，PPCPs 的 RI 值远低于 0.1（2 个数量级以

上），污染风险极低，所以此处不考虑壤土条件下参数

的敏感性和不确定性。砂土条件下，各参数中 T1/2 的

敏感性最大（56.2%），其次是 Z、ρ、Koc 和 foc（均为 50.5%），

敏感性最低的是 G 和 w（均为 7.96%）。

输入参数对 RI 估算不确定性贡献较大的为 Koc 和

T1/2（分别为38.5% 和37.2%），其次为R（30.6%）、ρ（26.7%）

和 Z（25.3%），而受 G 和 M 影响较小（分别为 1.59% 和

2.31%）。

由此可见，PPCPs 的有机碳-水分配系数、降解半

衰期、土壤密度、含有机质的上层土壤层厚度、有机

碳含量和年补给量是影响污泥土地利用过程中 PPCPs
对地下水污染风险的关键参数。因此，在输入模型参

数的过程中，应尽可能地收集上述参数的准确值，减

少评价结果与实际结果的差异。 

3.3    结果验证

为了检验评价结果的合理性，选取具有较高 RI 值
（砂土条件下）的 PPCPs 在中国、美国、加拿大、欧洲

等国家和地区地下水中的检出结果 [9, 27 − 37] 进行验证，

由于调查范围较为广泛，结果也具有一定的代表性。

分析发现（图 3），PPCPs 在地下水中的检出率整体上

与它们在砂土条件下的 lgRI 有一定的相关性，表现为

地下水污染风险指数越大的 PPCPs 在地下水中的检

出率也越高。由此可以看出，本研究的评价结果具有

一定的合理性。

应当注意，评价中一般吸附分配系数越大的 PPCPs
迁移至地下水的时间更长，浓度会更低，相应的地下

水污染风险也较低，但这也不是绝对的。例如，在某
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图 1    砂土（a−c）和壤土（d−f）条件下 PPCPs 的 lgCw 值与其 lgKoc、lgT1/2 和 lgM的相关关系

Fig. 1    Relationship between lgCw and lgKoc, lgT1/2 and lgM of PPCPs under sand (a−c) and loam (d−f) soil conditions
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Fig. 2    Sensitivity and uncertainty analyses of parameters with
groundwater pollution risk index of PPCPs under sand

soil conditions
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一地区使用的化学品，可能过了很多年后才能在地下

水中检出，这正是这些物质长时间淋溶迁移所导致

的[38]。此外，由于评价依据的是“最坏情形”原则，从而

可能会过高地估计了实际环境中 PPCPs 对地下水污

染的风险，评价结果可视为一个潜在的风险程度。

PPCPs 的降解产物未被纳入此次评价中，有研究

发现一些降解产物可能会产生比母体物质更高的污

染风险 [39]，但目前 PPCPs 的降解产物还未完全掌握。

此外，地下水中 PPCPs 的最大安全浓度不是固定的，

今后还应通过更多的研究（如慢性毒性试验、生物体

内积累、细菌耐药性等）进一步确定不同 PPCPs 的安

全浓度值 [15]。另外，污泥中含有多种类型的 PPCPs，它
们在共存条件下的相互作用也需进一步明确 [8]。介质

非均质性对 PPCPs 迁移路径和污染风险的影响也是

比较复杂的问题。因此，今后还需考虑 PPCPs 降解产

物、地下水中安全浓度值、共存 PPCPs 相互作用及介

质非均质性影响等这些复杂因素，不断提高评价精度。

需要说明的是，本研究是开展地下水中污染物迁

移和风险评价工作的第一步，即通过简便的方法和方

便获取的数据快速识别出具有较高地下水污染风险

的 PPCPs。后续的工作，如开发更复杂的模型，纳入更

多的参数，更加精确地预测非均质介质中具有较高地

下水污染风险的 PPCPs 在不同时段的分布特征和相

应风险，并提出科学的对策措施，减轻和避免 PPCPs
引起的地下水污染风险，将在今后的研究中不断完善。 

4    结论

（1）砂土条件下，环丙沙星、氧氟沙星、土霉素、

诺氟沙星和咖啡因等 5 种 PPCPs 在污泥土地利用过

程中具有高地下水污染风险，且主要为抗生素类药

物，应加强对其在地下水环境中的监测和防控。壤土

条件下，29 种 PPCPs 对地下水均表现为低污染风险。

依据地下水中 PPCPs 的检测数据，验证了评价结果的

合理性。

（2）吸附作用、降解作用、PPCPs 的初始浓度及水

文地质条件均会对污泥土地利用过程中 PPCPs 引起

的地下水污染风险产生一定影响。其中，吸附性是影

响 PPCPs 对地下水污染风险的最主要因素。

（3）敏感性分析指出，PPCPs 在包气带中的半衰

期、有机碳-水分配系数、土壤密度、有机碳含量、含

有机质的上层土壤层厚度对模型影响最为显著。

PPCPs 的有机碳-水分配系数和其在包气带中的半衰

期对地下水污染风险评价不确定性影响较大。
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