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地下水污染源解析方法研究进展
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摘要：地下水污染具有隐蔽性，污染过程缓慢且难以治理，近年来中国高度重视地下水环境保护工作，作为支撑“以防为主”保护

理念的地下水污染源解析技术研究已成为地下水污染防治领域的研究热点。介绍了国内外地下水污染源解析方面的主要技术

方法，包括同位素法、荧光光谱法、地质统计学法、主成分分析法、正定矩阵因子分析模型、自组织映射技术 6 种常用方法的基本

原理及在地下水污染识别领域的应用和研究动态，总结了这些方法的优缺点与适用性，并就上述方法在地下水污染研究中的应

用前景和发展趋势进行了展望。
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Abstract: Groundwater  pollution is  concealed,  and the  pollution process  is  slow and difficult  to  manage.  In  recent  years,  China  has
attached  great  importance  to  the  protection  of  groundwater  environment.  The  research  on  groundwater  pollution  source  analysis
technology,  which  supports  the  protection  concept  of  ‘prevention  first’,  has  become  a  research  hotspot  in  the  field  of  groundwater
pollution prevention and control. This paper introduces the main technical methods of groundwater pollution source analysis at home
and abroad,  including isotope  method,  fluorescence  spectroscopy,  geological  statistics,  principal  component  analysis,  positive  matrix
factorization, self-organizing mapping technology, the basic principles of these six common methods and their application and research
dynamics  in  the  field  of  groundwater  pollution  identification,  summarizes  the  advantages  and  disadvantages  and  applicability  of  the
methods, and looks forward to the application prospects and development trends of the above methods in the research of groundwater
pollution.
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地下水污染可对饮用水安全、人体健康和社会

可持续发展产生严重影响。2021 年 12 月 1 日，国务

院颁布实施《地下水管理条例》（中华人民共和国国

务院令第 748 号），表明国家对于地下水污染防治工

作高度重视。防控地下水污染，开展源头保护是重

中之重。地下水污染具有隐蔽性，因此开展地下水

污染溯源和解析显得尤为重要。为了有效识别和解

析地下水污染，需要采用科学的方法和技术，结合现

场调查和实验分析，确定污染物的来源、性质、分布

等信息。传统方法，如水化学离子分析法、同位素

法、主成分分析法等已经被广泛应用（闫颖等，2020；
Huang et al.,2021；马春龙等，2021），但也存在一定的

局限性。近年来，随着科技的进步和新型方法的发

展，如模拟优化法、正定矩阵因子分析模型，以及决

策树、随机森林、自组织映射技术等人工智能领域的

方法，为地下水污染源解析提供了新的思路和手段

（林斯杰等，2020；Constantinos et al.,2022；Hamed et
al.,2022；许明明等，2022）。

本文重点介绍目前较成熟的同位素法、荧光光

谱法、主成分分析法、地质统计学法，以及新发展的

正定矩阵因子分析模型和自组织映射技术在地下水

污染源解析中的应用，阐述这些方法在地下水污染

源解析中的原理、适用性、优缺点等，探讨不同方法

间的联合应用和发展前景，为地下水污染源解析工

作提供参考。 

1　源解析方法综述
 

1.1　同位素法

同位素是具有相同原子序数的同一化学元素的

2 种或多种原子之一，不同环境水体由于成因不同而

具有不同特征的同位素组成。通过分析不同环境中

水体同位素的“痕迹”，可以判断其形成和转移，进而

判断地下水污染程度、污染物来源等（杨琰等，2004；
张应华等，2006；李先国等，2009；庞凤梅等，2011；闫
颖等，2020；赵然等，2020）。在地下水污染源解析研

究中，硝酸盐、硫酸盐、金属等同位素方法多年来已

被国内外学者多次应用。

硝酸盐同位素是一类很常用的同位素法。硝酸

盐是地下水中常见的污染物，而不同来源的硝酸盐

在化学形式上很难区分。氮氧同位素技术是识别具

有不同同位素组成的硝酸盐污染的直接手段（杨琰

等，2004），它可以根据不同来源的同位素特征值进

行地下水污染源解析。Torres et al.(2020) 使用同位

素示踪剂结合贝叶斯同位素混合模型，对墨西哥蒙

特雷河谷的地下水硝酸盐和硫酸盐污染进行跟踪，

判断其污染的不同来源和转化过程，研究结果表明，

蒙特雷河谷地下水中硝酸盐和硫酸盐的污染来源主

要为城市污水渗漏。Huang et al.(2021) 利用多元同

位素（δ15N-NO3、δ
34S-SO4、δ

18O-SO4、δ
13C-DIC）研究

了 Piedmont 地区的山前冲积扇地下水硝酸盐污染，

得出粪便/污水是补给区非承压和承压地下水中硝酸

盐的主要来源，证明了使用多种同位素技术阐明硝

酸盐来源及其在地下环境中迁移途径的可行性。根

据国内外研究总结的硝酸盐氮氧同位素值域见表 1
（吴娜娜等，2017）。由于氮氧双同位素法无法考虑

空间变异、反硝化过程中的同位素分馏和混合物可

能存在的多个来源等问题，近年来通常使用贝叶斯

同位素混合模型 (Stable Isotope Analysis in R，简称

SIAR)。将多元同位素与 SIAR 模型相结合，可以消

除硝化、反硝化或挥发过程中可能存在的不确定性，

从而定量分析硝酸盐的污染来源及其转化过程

（Torres et al.,2021）。
硫酸盐同位素由于指示能力较好，经常与氮氧

同位素一起应用，图 1 为地下水中不同来源的

δ34S-SO4 和 δ15N-NO3 典型值，两者结合应用可以对

受硝酸盐和硫酸盐混杂污染的场地起到更好的指示

作用。Li et al.（2006）研究四川盆地地下水、雨水和
 

表 1    不同污染源硝酸盐氮氧同位素值域范围

（据吴娜娜等，2017）

Table 1    The range of nitrogen and oxygen isotope ratios of
nitrate from various pollution sources

污染源 δ15N 典型值域范围/‰ 均值/‰

大气NO3
−沉降 −7.7 ～ +5.8 −0.4

大气NH4
+沉降 −11.1 ～ +2.3 −4.3

粪肥 +5.9 ～ +22.0 +12.7

污水 +4.6 ～ +18.4 +11.4

土壤氮 −3.5 ～ +9.0 +2.2

NO3
−化肥 −2.7 ～ +2.3 0

NH4
+化肥 −2.0 ～ +4.0 +0.3

污染源 δ18O 典型值域范围/‰ 均值/‰

大气沉降作用 +25.0 ～ +75.0 +54.2

硝态氮肥 +18.0 ～ +25.7 +21.7

土壤微生物硝化作用 +3.5 ～ +16.8 +10.6
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煤中硫酸盐的 δ34S，得到了地下水硫酸盐的主要来源

为雨水、人类农业活动等。铬、铅、硼等稳定同位素

也在工业生产、矿山污染等重金属相关的地下水污

染源解析中存在一定应用（Cheng et al.,2010；郝红

等，2013；Nisi et al.,2016；Kanagaraj et al.，2018）。此

外，Voltaggio et al.（2015）使用氢、氧、锶、铀、镭等

放射性同位素调查污染井中高盐度的来源，并考虑

了镭同位素在地下水研究中的 2 种作用，包括作为

示踪剂分析水岩相互作用及用228Ra 与226Ra 的比率

评估地下水在浅水区的停留时间。

有机单体同位素分析（Compound-spec i f i c
Isotope Analysis，简称 CSIA），是分子有机地球化学

和同位素地球化学互相渗透交叉的产物，可诊断有

机污染来源（Schmidt et al.，2004；刘国卿等，2004）。
CSIA 技术可以连续测定气相色谱流出的每一个生

物标志化合物碳、氢稳定同位素的组成，可成为污染

物来源判识与过程示踪的有力工具。随着科技的发

展，该技术可以进行氮、氧、氯、氢等单体稳定同位

素的检测，也可被广泛应用于多环芳烃、氯代烃、农

药残留物、农用化学品等有机污染物的检测研究

中。此外，它已经在一些典型的污染场地中成功识

别出有机污染物的来源（Glaser，2005；张琳等，2009；
王晓红等，2013；左海英，2015）。

综上所述，同位素法由于涵盖元素广、分析结果

精确、可参考经验数值多等原因，在地下水污染源解

析中有着十分广泛的应用。在农业化肥污染、生活

污水、工业污染等人为源污染造成的地下水污染中，

硝酸盐同位素法和硫酸盐同位素法都是比较常用且

精确的定量解析方法，但实际应用时存在同位素比

值重叠的问题（王会霞等，2021），而且相比于一些多

元统计学方法，需要耗费更多的成本和时间，为了解

决这一问题，在硝酸盐转化过程中几乎不发生同位

素分馏的硼同位素可以与硝酸盐、硫酸盐同位素联

合使用（Frank et al.,2012）。铅和铬同位素在实际环

境中通常受外界影响变化较小，因此在环境同位素

示踪中得到广泛应用，但目前应用在地下水源解析

的案例较少。CSIA 技术可以对有机物进行地下水

污染溯源，但是存在检出限较低的局限，使用 GC-C-
I RMS  测量时要求提供的化合物中至少含有

1 nmol 的碳和 8 nmol 的氢才能满足气相分离要求的

分辨率并得到较好的峰形，因此低浓度的有机污染

限制其在地下水污染溯源中的应用；同时由于并未

确定有机单体同位素的标准物质，也导致了该技术

在地下水有机污染源解析方面不够成熟（张琳等，

2009）。为了使 CSIA 技术在地下水源解析中的应用

性更高，需要深入了解不同环境中有机物同位素的

分馏效应，尝试 CSIA 应用于 C、H、N、O 等元素以

外的更多种类元素上的可行性，并且进一步对

CSIA 所用仪器的灵敏度、浓缩效率等制约条件进行

改进。 

1.2　荧光光谱法

荧光光谱法是利用光谱学原理分析物质结构特

征和化学成分的方法，经常被用于海洋、河流、地下

水等水体污染检测（Chen et  a l . ,2003；Zhang et
al.,2021）。常用的光谱法有三维荧光光谱法、同步荧

光光谱法、时间荧光光谱法等。其中，三维荧光光谱

法的原理是物质所含荧光基团被激发波长照射时产

生发射波，通过获得激发波长和发射波长同时变化

时的荧光强度信息，将不同激发波长和发射波长下

的荧光强度以三维投影图的形式展示，可直观准确

地描述不同荧光物质的组成。由于不同水体的荧光

光谱在荧光峰位置、强度、个数等方面存在差异，因

此研究不同水体的荧光指纹特征可以达到污染溯源

的目的（陈宇男，2017；智国铮，2021）。
已有研究表明，不同污染来源的水体中含有的

荧光类溶解性有机物存在差异，包括印染、造纸、炼

油、生活污水等污染源（智国铮，2021）。图 2 展示了

水体中各种 DOM 荧光区域划分（Chen et al.,2003），
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图 1    不同硝酸盐和硫酸盐来源的 δ34S-SO4 和
δ15N-NO3 范围 （据 Torres et al., 2020修改）

Fig. 1    Range of δ34S-SO4 and δ15N-NO3 from different sources
of nitrates and sulfates
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不同类型的荧光物质可以作为地下水污染的来源依

据。周圆等（2020）发现，印染类型水体中主要存在

酪氨酸类和色氨酸类的蛋白质荧光峰；Zhang et al.
（2021）利用 DOM 荧光的特性，使用荧光光谱法结合

多元统计学，发现畜牧业污染可以提高地下水的

DOC 含量、微生物来源的 DOM、芳香度、荧光强度

和类色氨酸成分的比例，但会降低类腐殖酸成分的

比例和 DOM 的分子量。因此，类色氨酸荧光可以作

为畜牧业污染地下水的示踪剂。赵丽等（2020）采用

三维荧光光谱及紫外可见光谱技术，对豫北某城市

生活垃圾填埋场内监测井的水样进行了“三氮”、溶

解性有机质等含量特征的测定及源解析。何小松等

（2014）的研究表明，结合光谱技术与多元统计分析

可以识别受垃圾渗滤液污染的地下水点位。彭莉等

（2018）结合现代光谱技术及多元统计分析方法，研

究了常规水质检测手段难以识别的微污染填埋场地

下水有机物组成、分布等特征。

三维荧光光谱法有灵敏度高、选择性好、测试迅

速、消耗化学药剂少、仪器操作简单等优点，但仅能

够识别人为来源有机质类污染组分的影响，在应用

情景上存在局限性（智国铮，2021）。同时，由于三维

荧光光谱特征受到 pH 值、温度、金属离子等因素的

影响，使用单一少量的荧光图谱对污染特征进行解

析也存在不确定性，因此需要完善污染源水质荧光

指纹数据库。 

1.3　地质统计学法

地质统计学是空间统计学的一个分支，可用来

描述空间模式并提供未采样位置的属性值估计。通

过地质统计学提供的综合框架可以组合不同类型的

数 据 集 以 构 建 空 间 不 确 定 性 的 局 部 模 型

（Constantinos et al.,2022），图 3 为应用地质统计学解

决地下水盐渍化问题时的 3 个主题领域。克里格方

法是一种常用的地质统计学技术，它基于无偏最优

估计理论（侯景儒，1997），通过估计待求污染源排放

历史的函数，得到反问题的解，进而追溯污染源。该

方法也可以通过数值实验来分析观测点布设位置、

污染物浓度观测误差、水动力弥散参数、地下水流速

等影响溯源效果的因素。图 3 为地质统计学主要涉

及的领域。

地质统计学法经常被用于地下水盐碱化的研

究，在地下水污染源解析方面应用有限。通过地质

统计空间插值方法可以构建水文地质或其他参数

（TDS、硝酸盐等）的空间分布图，从而进行污染源解

析的研究。张凯等（2020）以广西某乡镇潜层地下水

为研究对象，将地质统计学法和多元统计分析法相

结合，分析了污染因子的空间分布和来源，识别出该

研究区地下水中硫酸盐和氟化物的污染来源为岩石

中硫酸盐与含氟矿物的溶解及工业园区的排水下

渗。龙玉桥等（2017）将地质统计学法应用于追溯一维

均质含水层中污染源的排放过程，利用数值实验分

析了污染物浓度观测误差、水动力弥散参数等条件

对地质统计学的溯源效果影响。Nazzal et al.(2015)
将地质统计学方法中的变差函数分析与主成分分析

法结合，将污染源分为 2 个因子——水岩相互作用

和人为影响，并判断影响地下水质量的因素在不同

位置如何变化。

地质统计学法常与各类多元统计法相结合，以

降低大型数据集的维度从而识别变量。地质统计学
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图 2    水体中各种 DOM划分（据 Chen et al.,2003修改）

Fig. 2    Various divisions of DOM in water
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图 3    应用地质统计学的 3个主题领域解决涉及单变量和

多变量数据集的地下水盐渍化问题

（据 Constantinos et al.,2022修改 ）

Fig. 3    Addressing groundwater salinization issues involving
univariate and multivariate datasets through the application of

three thematic areas in geostatistics
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分析可以在稀疏测量点位的基础上，绘制不同指标

的空间分布图及判断成分来源。为了提高该方法的

准确性，避免插值可能出现的不确定性，国内外研究

者们将重心更多地转向了模拟、优化扩展及引入更

多机器学习方法等。 

1.4　主成分分析法

主成分分析法（Principal Component Analysis，
PCA）作为一种常用的基于降维思想的多元统计方

法，通过充分利用全部数据所包含的信息，以主成分

贡献率作为指标权重值，将多变量化简为少数变量，

从而使数据的复杂度降低（周广峰等，2011）。由于

PCA 法只是一种定性聚类的方法，在地下水污染源

解析研究中，通常会与其他方法联用，提高方法的准

确性或定量解析。Chen et al.(2019) 将 PCA 与修正

灰色关联分析 (MGRA) 结合，对拉林河流域进行污

染评估，分析出研究区在雨季和旱季分别存在 5 个

和 4 个潜在污染源。同时，通过将 PCA 法与点位实

际空间位置结合分析，更进一步得出流域北部地下

水质量差的原因是研究区的高度城市化。Rashid et al.
(2020) 通过使用主成分分析-多元线性回归法（PCA-
MLR），判断巴基斯坦北部某地区混合工矿区地下水

包含自然源、人为污染、混合源等重要来源。近年

来，主成分分析 -绝对主成分得分 -多元线性回归

（PCA-APCS-MLR）作为 PCA-MLR 方法的改进，在

地下水污染源解析研究中被广泛应用。 Li et al.(2018)
使用 PCA-APCS-MLR 对典型河边地下水资源区的

浅层地下水进行研究，分析了 10 a 的地下水质量变

化，发现水-岩相互作用、农业肥料及生活和工业废

水是地下水污染演变的原因。此外，PCA 法还与模

糊综合评价法（FCA）、地理信息系统（GIS）等多种方

法结合使用。

PCA 法通过各因子中所含组份解释不同污染源

的贡献率，只需要污染水质数据便可操作，方法简

单，由于其较高的适用性而在地下水污染源解析中

广泛应用，经过改进后的 PCA-APCS-MLR 法也能起

到较好的定量解析结果，它可以计算 Eh、pH 值等非

浓度水质指标，但由于不同主成分之间的正交性约

束，导致其在划分污染来源时结果可能更分散及杂

乱。作为一种传统定性方法，该方法多与其他方法

联用，在地下水源解析方面相对于同位素法往往不

够精确，但也可以做到一定程度的替代，因此该方法

在进一步的发展中，可以寻找更多能与其联用的传

统方法或新型方法，同时也可以在原来的基础上做

出改进。 

1.5　正定矩阵因子分析模型

正定矩阵因子分析模型 （Po s i t i v e  Ma t r i x
Factorization, PMF）是由 Paatero 等于 1993 年开发

（Paatero et al.,1994），经美国环保署 (USEPA) 认可并

改进的多变量因子源解析受体模型（Taghvaee et
al.,2018）。PMF 法基于环境受体样本的化学组分数

据，不依赖于污染源的化学成分谱，利用最小二乘法

进行迭代运算，求解出组分浓度和污染源间的化学

质量平衡。PMF 作为一种受体模型，可以对因子分

解矩阵进行非负约束，并且考虑到数据存在的不确

定性误差，从而使解析结果更具有实际意义。

PMF 法经常被用于水体、沉积物、空气颗粒物

等的污染源识别和贡献率计算，在地下水污染定量

源解析方面有着一定的应用。孟瑞芳等（2021）利用

PMF 模型对滹沱河冲洪积扇地下水污染进行定量源

解析，通过 PMF 计算结果并结合当地实际情况，得

出污染源主要是生活污水和化肥、工业污染源和地

下水超采诱发的水岩交互作用。郭涛等（2017）通过

PMF 识别结果表明农业源和自然源是影响拉林河流

域地下水水质的主要来源，其中受总硬度、TDS、硫

酸盐和氯化物 4 个指标影响的自然源贡献占比约

61.5％，被自然因素影响的铁锰及农药化肥过量使用

产生的氨氮、硝酸盐所影响的农业混合源占比约

38.5%。Hamed et al.(2022) 利用 PMF 方法分析得出

中东乌尔米亚湖盆地东部的地下水污染主要有 5 个

来源：第一个来源为钠氯贡献最高的高盐度湖水渗

入；第二个来源中钙、镁、重碳酸根等指标贡献最高，

为可溶性盐类的浸出，这种浸出源于母岩风化和乌

尔米亚湖流域的基肥；第三个来源中氟、铅、铬贡献

最高，这是工业与城市污水的结合；第四个来源中

铜、镍贡献最高，为研究区固体废物的渗滤液释放；

第五个来源中锌、钾贡献率最高，被判断为居民区的

车辆燃料等情况造成的污染。PMF 判断源的结果为

湖水/溶解矿物质/化肥（46%）>固体废弃物渗滤液

（29%）>工业-市政废水（18%）>机动车排放量（7%），

显示出比 PCA-MLR 更高的相关性，能够更好地区

分湖水入渗、矿物溶解等自然源中的成分。

PMF 法通过使用标准偏差进行数据优化，与

PCA-APCA-MLR 方法相比，PMF 通常具备更高的

决定系数 R 2，计算得出的污染源贡献率更准确。
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PMF 作为近年来才逐步应用于地下水污染源解析的

方法，在优缺点和适用性上的研究还不够深入。其

中，在 PMF 计算时可以在其自带的 BS-DISP 误差估

计上进一步研究，BS-DISP 误差将 BS（Bootstrap）随
机误差估计和 DISP（Displacement）的因子分解不确

定性估计的优势结合，它能在 DISP 和 BS 诊断效果

较好时发生因子交换，从而辨别因子的更多不确定

性来源。 

1.6　自组织映射技术

自组织映射技术（Self-organizing Map，SOM）是

通过神经元间的竞争学习将相似的数据映射到相邻

位置并保持拓扑结构不变的一种方法（林斯杰等，

2020）。1973 年 von der Malsburg 在树皮细胞研究中

最初提出并使用了 SOM 技术（Malsburg，1973），
Kohonen 于 1981 年将该技术完善，将 SOM 模型发

展成更简洁、应用更广泛的机器学习方法（Kohonen，
1982，1996）。SOM 有很强的聚类能力，在模拟大脑

神经系统的生物学基础上，可以对输入的多维样本

数据进行自动排序和自动分类，从而将输入的样本

以数据特性为特征进行无监督竞争式训练，最后将

多 维 数 据 降 维 并 聚 类 。 S O M 操 作 建 立 在

MATLAB 或 Python 等软件的编程上，所受的局限性

较少。该技术允许数据缺失，无需删除或插值并构

建输入和输出之间的关联模式，擅长处理复杂、离散

的数据（马春龙等，2021）。
在地下水污染源解析应用上，SOM 技术可以将

污染物的种类和浓度与污染场地监测点位有效聚

类，在 K 均值、模糊 C 均值等方法的补充下，将聚类

结果合理分区，由此进一步判断监测点位间的同源

性及污染物间的相关性。如图 4 所示，SOM 法能够

将不同污染指标聚类，快速挖掘复杂多维的污染场

地监测数据，有效完成关键信息的提取，有助于污染

源的追溯。Torres et al.(2020) 将 SOM 法和多元同位

素与贝叶斯同位素混合模型相结合，确定了墨西哥

南下加利福尼亚地下水含水层硝酸盐、硫酸盐的来

源。林斯杰等 (2020) 将 SOM 法与 PCA 法结合对北

京市平谷区进行地下水溯源，通过 SOM 法识别了污

染物的空间分布，进一步补充解释了 PCA 方法中非

公因子的污染指标关联性和来源。Lee(2019) 将
SOM 技术和模糊 C 均值结合对韩国首尔某地区地

下水污染情况进行聚类分析，得出破损的下水管道

污水、地铁隧道、城市中心等地是该地区地下水污染

主要来源。Mao et al.(2021) 等利用 SOM 法对中国

东部鄱阳湖流域附近地下水进行调查，将 68 组地下
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图 4    SOM-K均值聚类结果和空间特征（SOM污染物分为 3类，被聚为一类的污染物在空间分布上与实际地形情况相吻合）

Fig. 4    SOM-K means clustering results and spatial features
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水样品划分为 6 个聚类结果，根据 SOM 结果，进一

步判断得出地下水污染的主要因素包括人为污染、

水岩相互作用和氧化还原环境。

SOM 能对各类水化学指标浓度数据、污染物浓

度数据、监测点位经纬度坐标等数据进行计算分析，

可以同时适用于区域尺度和场地尺度，通过聚类特

征判断污染指标及污染源间的关联性，因此在地下

水污染源解析领域展现出很高的适用性。该方法在

定性分析中展现了较高的优势，但不具备定量解析

的能力，因此 SOM 法的发展方向是寻找更多能弥补

其定量弱势的其他方法与之结合；同时，也可以从

SOM 本身的代码角度精进，从而提升聚类准确性、

计算速度等。此外，将不同时间尺度、空间尺度上的

水文地质情况、污染源情况、地表水系情况等要素数

据化，通过 SOM 实现更精准的溯源是未来发展的方

向之一。 

2　源解析方法对比和分析

地下水污染源解析方法种类众多，笔者对上述

6 种方法应用在地下水污染源解析中的原理、数据

量、定性/定量、优缺点等方面进行了对比分析，以根

据不同的场地情况选择适合的方法。具体对比分析

情况见表 2。
对于几类发展较成熟的方法，同位素法原理不

复杂，应用参数较少，源信息的物理含义清晰，受体

数据的需求量不大。但需事先判断污染物类型的主

观限制，其对较长时期内污染源对受体长期贡献的

解析效果较差，在同位素值域范围不全面的情况下

也无法准确识别污染源。三维荧光光谱法有可以检

测极低浓度的有机污染物、区分不同种类污染物、操

作过程简单易行等优点，但存在对无机离子的浓度

变化无响应，以及与 PCA-APCS-MLR 和 PMF 等方

法相比定量分析能力弱等局限性。地质统计学法在

地下水领域相对应用较少，该方法客观性强，解析广

度大。但在地下水污染源解析方面存在需要受体数

据量大，难以识别复杂污染等问题。PCA 方法简单，

结果易解释，通过降维思想可以将多变量化简为少

量因子，从而降低数据的复杂性。该方法存在处理

环境数据时导致解释变量间的非线性关系错误的问

题，在表示变量间相关性的关系时也不够直观，但其

广泛的适用性能与多种不同方法联用，弥补了自身

存在的劣势，在地下水定性定量解析中应用较多，且

结果良好。

PMF 和 SOM 是近年在地下水污染源解析领域

发展较好的方法，PMF 法具有分解矩阵中元素非

负、合理处理遗漏和不精确数据、不需要测量源成分

谱等优点。相比传统因子分析方法，提高了解析结

果的精度，使结果更有实际意义。PMF 计算的污染
 

表 2    不同地下水污染源解析方法对比

Table 2    Comparison of analysis methods for different groundwater pollution sources

技术方法 原理 数据量 定性/定量 优点 缺点

同位素法 同位素质量守恒 少 定量
涵盖元素广、物理意义明确、氮硫氧等

同位素应用广泛、结果直观

需事先判断污染物类型、部分金属同

位素和单体同位素技术还不够成熟、

需要同位素值域范围、耗费成本和时

间较高

荧光光谱法 光谱学原理 少 定量 灵敏度高、选择性好、操作简单

局限性较大、对无机离子变化无响

应、存在不确定性、定量分析能力相

对较弱

地质统计学法 数理方程反演 多 定量 客观性强，解析广度大
需要的受体数据量大，难以识别复杂

污染

主成分分析法 多元统计理论 多 定性
方法简单、结果易解释、适用性高、可

分析非浓度水质指标

难以处理非线性数据，常与其他方法

联用

正定矩阵因子

分析模型
多元统计理论 多 定量

可解释不确定性、无需源成分详细信

息、数据处理范围广、结果精度高

无法分析非浓度水质指标、处理有协

同作用的源时会不够精确

自组织映射技术
机器学习与

多元统计理论
多 定性 直观、适合处理大量数据、适用性高 无法定量分析，需要与其他方法联用
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源贡献率相比其他方法通常更准确，但处理有协同

作用的源时精确度不高，并且当污染颗粒物的某一

种元素是几种源的标志性元素或某些元素不可获得

时 ，解释污染源类型的主观性较强 （周建华等 ，

2020）。该方法存在前期数据处理繁琐、无法计算

Eh 和 pH 等非浓度水质指标的问题，其对使用者的

水文地质基础要求也较高，需要严密结合水文地质

条件和解析结果才能得到有理有据的分析。SOM法

是建立在机器学习基础上的统计方法，适合处理多

维海量数据，降维能力强，结果直观，但该方法计算

复杂度较高，结果的准确性一定程度上依赖经验，由

于其在定量解析方面存在劣势，通常需要根据污染

区域实际情况，将 SOM 方法与 PMF、同位素等定量

方法结合，并紧密联系研究区水文地质情况、水化学

特征等要素，从而实现地下水污染定性定量源

解析。 

3　结论与展望

（1）本文介绍了 6 种常用的地下水污染源解析

方法，不同方法存在各自的适用性和优缺点。同位

素法原理简单、物理意义明确、应用广泛，但部分同

位素技术不成熟应用局限性较大；荧光光谱法灵敏

度高、选择性好，可以实现快速识别和准确溯源，但

存在不确定性，难以识别无机污染物；地质统计学法

基于数理方程反演，计算精度高，但计算效率较低；

主成分分析法方法简单、适用性高，但难以处理非线

性数据，多与其他方法联用；正定矩阵因子分析模型

定量分析结果较好、可解释不确定性，但处理有协同

作用的源时可能不够精确；自组织映射技术方法直

观、可处理大量数据且适用性强，但缺乏定量分析的

能力。

（2）地下水污染来源种类繁多、途径复杂，地下

水污染源解析方法众多，单一技术通常难以全面、准

确解析地下水污染来源，方法联合应用可提高源解

析的准确性，减少不确定性，也可为新方法论提供佐

证和依据。方法自身的进一步完善也是未来发展的

方向。在同位素的应用方面可以改进测试仪器和现

有的分析方法以达到同位素比率测量准确性的提

高，也可以扩充更多的元素（V、Sn 等）。对于给定元

素的同位素分馏范围、分馏后的建模与评估、地下水

运动过程中元素的变化也都是可以全面评估并改进

的角度。自组织映射技术可以从方法本身的代码构

建进行改进，从而更好地把水文地质情况和污染源

情况等因素纳入源解析研究。同时，由于地下水环

境的多变性和复杂性，以及样品采集分析过程存在

的误差，源解析结果往往会存在不确定性，因此如何

根据实际情况将多种方法耦合及优化改进将是地下

水污染源解析的研究方向和挑战。

（3）大数据技术是当今时代的发展方向，在地下

水污染源解析等环境领域的研究中，为了解决数学

方法可能存在的“黑盒”问题，需要将其与机器学习

技术等其他学科问题相结合，也需要水文地质学家、

环境学家、计算机学者等更多互相密切合作，从多学

科综合结合的角度提供不同的发展方向。未来地下

水研究信息化、模型的大量应用与深入研究，将使地

下水污染源解析更加准确，更好地解决地下水污染

识别问题。
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