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新污染物环境归趋模拟研究的文献计量学分析

商美琪１ꎬ２ꎬ董建玮１ꎬ谢　 晖２

(１.南京师范大学海洋科学与工程学院ꎬ海－陆环境演变与生态建设省高校重点实验室ꎬ江苏 南京 ２１００２３)
(２.中国科学院南京地理与湖泊研究所ꎬ湖泊与流域水安全全国重点实验室ꎬ江苏 南京 ２１１１３５)

[摘要] 　 新污染物因来源广泛、环境行为复杂及潜在高风险ꎬ已成为全球环境科学研究的前沿热点ꎬ环境归趋

模拟是揭示其环境行为与生态风险的重要方法. 本研究基于 ２００１—２０２５ 年 Ｗｅｂ ｏｆ Ｓｃｉｅｎｃｅ 核心合集数据库中的

相关文献ꎬ采用 ＣｉｔｅＳｐａｃｅ 与 ＶＯＳｖｉｅｗｅｒ 两种文献计量与可视化分析工具ꎬ对新污染物环境归趋模拟研究进行了

系统梳理. 结果表明:该领域经历了起步、稳步发展与快速增长 ３ 个阶段ꎬ中国在发文数量与国际合作中均处于

主导地位ꎻ研究主题主要集中于新污染物环境归趋建模、环境行为驱动因素、污染源识别与模拟分析、气候变化

影响及风险评估方向ꎻ研究热点逐步由宏观归趋分析向微观机制解析与区域风险评估转变ꎬ并形成以物理模型、
化学模型、生物模型、统计模型和综合模型为主的多元建模体系. 未来研究应加强多尺度、多介质与多过程模型

的耦合集成ꎬ以提升复杂环境系统中新污染物归趋行为的预测能力ꎬ并为构建全球适用的风险管控框架与政策

制定提供坚实支撑. 相较以往多侧重于新污染物环境赋存与管理的综述ꎬ本文聚焦于环境归趋模拟方法ꎬ系统量

化梳理了该领域的知识结构与演化趋势ꎬ突出了模拟研究在新污染物研究方法体系与实际应用中的关键作用.
[关键词] 　 新污染物ꎬ环境归趋ꎬ建模方法ꎬ文献计量ꎬ趋势演变
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新污染物是指排放到环境中的ꎬ具有生物毒性、环境持久性、生物累积性等特征ꎬ对生态环境或人体健

康存在较大风险ꎬ但尚未纳入管理或现有管理措施不足的有毒有害化学物质. 国内外广泛关注的主要有

抗生素[１]、激素[２]、个人药品与护理品[３]、部分持久性有机污染物(如全氟或多氟烷基化合物[４] )及微塑

料[５]等ꎬ这类污染物来源广泛、环境行为复杂ꎬ部分物质兼具持久性、生物蓄积性和高毒性[６－８]ꎬ给环境治

理带来严峻挑战.
在应对这类复杂污染问题的过程中ꎬ传统监测手段因布点有限和频次不足ꎬ难以全面解析新污染物在

环境中的归趋[９] . 模拟研究以其预测能力强、情景分析灵活等优势ꎬ已成为揭示新污染物环境归趋过程、
行为机制及其潜在风险的重要工具[１０]ꎬ并衍生出多种模拟方法ꎬ如多介质逸度模型[１１]、吸附等温线模

型[１２]、生物积累模型[１３－１４]等. 近年来ꎬ机器学习方法也被引入新污染物建模中ꎬ用以提升模型的预测精度

及对复杂环境变量的适应能力[１５－１６] . 新污染物环境归趋模拟领域的研究手段日益多元ꎬ但目前仍缺乏系

统性的梳理与归纳ꎬ对该领域的研究现状和发展脉络尚未形成清晰的认识.
文献计量与可视化技术作为构建知识图谱的重要手段ꎬ能够从宏观层面揭示研究领域的发展脉络ꎬ可

以弥补传统综述研究在客观性与系统性上的不足[１７－１９] . 这类方法尤其适用于学科交叉且发展迅速的领

域ꎬ能协助研究者了解学科动态、发现潜在研究焦点ꎬ并衡量科研成果的价值与影响[２０] . 目前ꎬ关于新污染

物环境归趋的文献计量研究多集中于污染水平、环境行为和治理策略[２１－２４] . 虽然这些研究中也涉及新污

染物的研究方法ꎬ但在对环境归趋模拟这一关键方法的系统性梳理方面仍显不足. 基于此ꎬ本文以 Ｗｅｂ ｏｆ
Ｓｃｉｅｎｃｅ 核心合集数据库为数据来源ꎬ选取 ２００１—２０２５ 年相关文献ꎬ借助 ＣｉｔｅＳｐａｃｅ 与 ＶＯＳｖｉｅｗｅｒ 两款可

视化工具ꎬ结合机构合作、关键词聚类、文献共被引和关键词突现等方法ꎬ在长时间尺度上梳理污染物环境

归趋模拟研究领域的发展演化ꎬ揭示该领域的研究格局、前沿热点与潜在空白ꎬ为后续新污染物研究和治

理政策制定提供参考.

１　 材料与方法

１.１　 数据来源

本研究选取 Ｗｅｂ ｏｆ Ｓｃｉｅｎｃｅ(ＷＯＳ)核心合集数据库作为数据来源ꎬ以确保文献的学术质量与国际可

比性. 鉴于 ＣＮＫＩ(Ｃｈｉｎａ Ｎａｔｉｏｎａｌ Ｋｎｏｗｌｅｄｇｅ Ｉｎｆｒａｓｔｒｕｃｔｕｒｅ)收录的相关文献数量有限ꎬ且 Ｓｃｏｐｕｓ 与 ＷＯＳ 的

覆盖范围高度重叠ꎬ继续引入其他数据库的必要性不大. 该策略虽能保证整体趋势判断的可靠性ꎬ但也存

在局限:其一ꎬ未能覆盖部分中文权威期刊与会议论文ꎬ可能低估区域性成果ꎻ其二ꎬ会议论文往往承载前

沿探索ꎬ排除后或在一定程度上削弱研究的时效性. 总体而言ꎬ这些不足对宏观趋势的判断影响有限ꎬ因
此本研究仅依托 ＷＯＳ 核心合集开展分析.

本研究采用高级检索对 ＷＯＳ 数据库进行检索ꎬ检索式: ＴＳ ＝ ((“ ｅｍｅｒｇｉｎｇ ｃｏｎｔａｍｉｎａｎｔ∗” ＯＲ
“ａｎｔｉｂｉｏｔｉｃ∗” ＯＲ “Ｐｅｒｓｉｓｔｅｎｔ Ｏｒｇａｎｉｃ Ｐｏｌｌｕｔａｎｔｓ” ＯＲ “Ｍｉｃｒｏｐｌａｓｔｉｃｓ” ＯＲ “Ｐｈａｒｍａｃｅｕｔｉｃａｌｓ ａｎｄ Ｐｅｒｓｏｎａｌ Ｃａｒｅ
Ｐｒｏｄｕｃｔｓ” ＯＲ “Ｐｅｒ￣ ａｎｄ Ｐｏｌｙｆｌｕｏｒｏａｌｋｙｌ Ｓｕｂｓｔａｎｃｅｓ” ＯＲ “Ｅｎｄｏｃｒｉｎｅ￣Ｄｉｓｒｕｐｔｉｎｇ Ｃｈｅｍｉｃａｌｓ”)ＡＮＤ(“ｍｏｄｅｌ∗”
ＯＲ “ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ”)) . 检索限定条件:语种为 Ｅｎｇｌｉｓｈꎬ文献类型为 Ａｒｔｉｃｌｅꎬ时间范围为 ２００１ 年至今. 同时ꎬ人
工剔除重复发表及与新污染物环境归趋模拟不相关的文章以及非学术性文章ꎬ最终纳入 １１１６ 篇有效

文献.
１.２　 分析方法

本研究采用 ＣｉｔｅＳｐａｃｅ ６.３ Ｒ１ 与 ＶＯＳｖｉｅｗｅｒ １.６.２０ 软件对相关文献进行知识图谱分析ꎬ分析时间范围

设定为 ２００１—２０２５ 年ꎬ时间切片为 １ 年. ＣｉｔｅＳｐａｃｅ 能够通过生成可视化图谱揭示科学文献的发展脉络ꎬ
适用于追踪研究领域主流主题的演化趋势及识别关键文献. 本文利用 ＣｉｔｅＳｐａｃｅ 提取高频关键词、进行关

键词突现分析ꎬ并结合文献共被引分析对研究主题进行聚类划分. ＶＯＳｖｉｅｗｅｒ 在构建和可视化文献计量网

—１２１—
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络方面优势显著. 基于该软件ꎬ本文绘制了发文机构合作网络图以揭示学术合作格局与研究力量分布ꎬ并
通过关键词聚类网络分析识别研究热点ꎬ进而理解相关领域的知识结构.

发文数量与国家的中介中心性共同反映了一国在特定研究领域的科研实力与影响力. 其中ꎬ中介中

心性衡量该国在国际科研合作网络中连接其他国家的枢纽能力ꎬ其值越高ꎬ表明该国在全球学术合作中越

活跃. 研究机构合作网络分析有助于识别核心研究机构ꎬ揭示领域内的合作模式与发展趋势. 图中节点大

小代表机构在合作网络中的连接度ꎬ节点越大ꎬ表示该机构的合作连接越广泛. 领域的研究主题通过关键

词频率分析以及关键词聚类等方法进行识别. 当两篇文献同时被同一篇施引文献引用时ꎬ即构成文献共

被引关系[２０] . 基于文献共被引网络的聚类分析与关键词突现分析有助于揭示研究领域的演化路径与发展

趋势.

２　 结果与分析

２.１　 文献发表趋势分析

２０００—２０２５ 年ꎬ新污染物模拟研究的论文发表数量总体呈持续增长态势(图 １)ꎬ可大致分为 ３ 个阶

段:２０００—２０１０ 年为起步探索期ꎬ发文量增长缓慢ꎬ但国际社会对新污染物的关注逐渐升温. ２００１ 年我国

国家高技术研究发展计划(“８６３ 计划”)启动了“环境内分泌干扰物的筛选与控制技术”项目ꎬ标志着国内

相关研究的正式起步[２５]ꎻ直至 ２００９ 年 ＰＦＯＳ(全氟辛烷磺酸)被纳入«斯德哥尔摩公约»ꎬ新污染物环境问

题开始受到全球范围的广泛关注. ２０１１—２０１７ 年为稳步发展期ꎬ这一阶段新污染物问题逐渐进入政策议

程ꎬ推动了研究的持续深入ꎬ例如 ２０１０ 年中国卫生部明确提出消毒类产品中禁止使用抗生素和激素ꎬ欧盟

与联合国也陆续发布针对环境内分泌干扰物、全氟化合物、微塑料和抗生素的限制性法规. ２０１８—２０２５ 年

进入快速增长期ꎬ论文发表数量显著增多并在 ２０２２ 年前后达到高峰ꎬ这与新污染物被提升为全球环境治

理议题密切相关. ２０１７ 年我国启动近岸海域微塑料污染系统调查ꎬ同年欧盟发布了“塑料战略”ꎬ规定授予

欧盟生态标签的洗涤剂不得含有塑料微珠ꎬ法国、英国、加拿大分别规定禁止销售含塑料微珠的洗护产

品. ２０１８ 年ꎬ美国修订«包装中的有毒物质法»ꎬ禁止在食品包装中使用全氟化合物 ＰＦＡＳ. ２０２０ 年我国生

态环境部将 ＰＦＯＡ(全氟辛酸)列入«优先控制化学品名录»ꎬ同年欧盟食品安全局对全氟化合物的摄入量

发布规定ꎬ要求总量不超过 ４.４ ｎｇ / ｋｇ. 一系列政策举措在强化管理的同时也极大推动了研究的深入开

展. 总体而言ꎬ新污染物模拟研究近年来日益受到重视ꎬ其发展轨迹与国内外环境管理政策的演进密切

相关.

图 １　 文献年度发文量走势图(２０００—２０２５ 年)
Ｆｉｇ􀆰 １　 Ｔｒｅｎｄ ｏｆ ａｎｎｕａｌ ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃ ｐｕｂｌｉｃａｔｉｏｎｓ(２０００－２０２５)

新污染物环境归趋模拟研究领域的发文量呈现明显的区域集中趋势(图 １、表 １) . ２０００—２０２５ 年ꎬ中
国以 ４７０ 篇的发文量位居全球首位ꎬ占总发文量的 ４０.４８％. 其中介中心性达 ０.３２ꎬ表明中国不仅是该领域

研究的核心力量ꎬ也是国际合作网络的关键枢纽. 美国以 １８７ 篇的发文量(占总发文量的 １６.１１％)位居第

二ꎬ其中介中心性为 ０.１６ꎬ印证其研究影响力与国际协作能力. 欧洲国家整体表现出较强的科研实力ꎬ德
国、英国、法国等参与度较高ꎬ其中德国的中介中心性为 ０.２９ꎬ这与其在水文与环境模拟模型的研发与应用

方面具有深厚积累的密切相关ꎬ这些模型为新污染物模拟研究提供了有力支撑. 值得注意的是ꎬ西班牙、
—２２１—

􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉



商美琪ꎬ等:新污染物环境归趋模拟研究的文献计量学分析

荷兰等国家虽发文量相对较少ꎬ但其中介中心性指标表明它们在合作网络中的地位同样重要. 尤其是荷

兰在水环境模拟研究方面具有学术优势ꎬ例如 Ｄｅｌｆｔ３Ｄ 模型的研发与广泛应用ꎬ使其成为连接不同国家研

究团队和新污染物模拟研究方向的重要纽带. 总体而言ꎬ该领域已形成以中国为主导、欧美国家共同推动

的国际研究格局.
表 １　 发文量前 １０ 名的国家

Ｔａｂｌｅ １　 Ｔｏｐ １０ ｃｏｕｎｔｒｉｅｓ ｉｎ ｔｅｒｍｓ ｏｆ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ｐｕｂｌｉｃａｔｉｏｎｓ

排名 国家 发文量 中介中心性 总发文量占比 排名 国家 发文量 中介中心性 总发文量占比

１ 中国 ４７０ ０.３２ ４０.４８％ ６ 法国 ５０ ０.２４ ４.３１％
２ 美国 １８７ ０.１６ １６.１１％ ７ 西班牙 ４６ ０.０９ ３.９６％
３ 德国 ８４ ０.２９ ７.２４％ ８ 瑞典 ４０ ０.０４ ３.４５％
４ 加拿大 ７５ ０.０１ ６.４６％ ９ 荷兰 ４０ ０.０８ ３.４５％
５ 英国 ６５ ０.１７ ５.６０％ １０ 意大利 ３８ ０.０７ ３.２７％

２.２　 合作网络分析

图 ２ 展示了该领域研究机构间的合作网络ꎬ节点颜色变化表明科研合作强度随时间推移而逐渐增

强. 分阶段来看ꎬ ２０１４—２０１８ 年活跃节点主要集中在欧洲机构ꎬ如捷克的马萨里克大学 (Ｍａｓａｒｙｋ
Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ)和德国的马普气象研究所(Ｍａｘ Ｐｌａｎｃｋ Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ ｆｏｒ Ｍｅｔｅｏｒｏｌｏｇｙ)ꎬ显示出欧洲在早期研究中的先

导作用. ２０１８ 年以后ꎬ中国科研机构在合作网络中的连接显著增加. 中国科学院(Ｃｈｉｎｅｓｅ Ａｃａｄ Ｓｃｉｅｎｃｅ)处
于核心枢纽地位ꎬ与北京师范大学(Ｂｅｉｊｉｎｇ Ｎｏｒｍａｌ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ)、浙江大学(Ｚｈｅｊｉａｎｇ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ)、北京大学

(Ｐｅｋｉｎｇ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ)等国内高校形成了紧密合作网络ꎬ表明中国已在该领域构建起相对完整的研究体

系. 此外ꎬ中国的科研机构与全球多国大学及研究机构建立了广泛合作关系ꎬ凸显了中国在该领域的崛起

与国际化趋势.

图 ２　 研究机构合作图谱

Ｆｉｇ􀆰 ２　 Ｒｅｓｅａｒｃｈ ｉｎｓｔｉｔｕｔｉｏｎ ｃｏｌｌａｂｏｒａｔｉｏｎ ｎｅｔｗｏｒｋ

在机构合作格局的基础上ꎬ进一步考察作者合作网络ꎬ可以识别领域内的核心学者及其合作关系(图 ３) .
结果显示ꎬＭａｒｔｉｎ Ｓｃｈｅｒｉｎｇｅｒ、Ｍａｔｔｈｅｗ Ｍａｃｌｅｏｄ、Ｋｏｎｒａｄ Ｈｕｎｇｅｒｂｕｅｈｌｅｒ、Ｊａｍｅｓ Ｍ. Ａｒｍｉｔａｇｅ 和 Ｉａｎ Ｔ. Ｃｏｕｓｉｎｓ 构
成了国际核心团队ꎬ合作紧密ꎬ在关于污染物暴露与环境分布的数学和概念模型研究方面具有重要影

响. 中国学者中ꎬＪｉａｎｍｉｎ Ｍａ(马建民)、Ｇａｎ Ｚｈａｎｇ(张干)、Ｊｕｎ Ｌｉ(李军)等形成合作群体ꎬ研究重点多集中

于区域污染特征与归趋模拟ꎻＧｕａｎｇｇｕｏ Ｙｉｎｇ(应光国)、Ｙｏｕｓｈｅｎｇ Ｌｉｕ(刘有胜)、Ｑｉａｎｑｉａｎ Ｚｈａｎｇ(张芊芊)等
被识别为合作群体ꎬ其研究聚焦于新污染物在环境中的迁移与归趋模拟ꎬ并结合风险评价揭示其潜在环境

—３２１—
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效应. 整体来看ꎬ国际团队在方法与模型方面具有优势ꎬ中国学者在区域应用研究中积累了丰富经验ꎬ加
强跨团队合作有助于推动该领域进一步发展.

图 ３　 作者合作图谱

Ｆｉｇ􀆰 ３　 Ａｕｔｈｏｒ ｃｏｌｌａｂｏｒａｔｉｏｎ ｎｅｔｗｏｒｋ

图 ４　 关键词共被引聚类分析

Ｆｉｇ􀆰 ４　 Ｋｅｙｗｏｒｄ ｃｏ￣ｏｃｃｕｒｒｅｎｃｅ ｃｌｕｓｔｅｒ ａｎａｌｙｓｉｓ

２.３　 研究主题聚类分析

关键词共现聚类图(图 ４)展示了新污染物环境归趋模拟研究的主要研究方向与知识结构. 图中不同

颜色代表不同的聚类ꎬ每一类聚焦于相对独立的研究主题ꎬ关键词间的连线表示其在文献中的共现关

系. 绿色聚类主要聚焦于新污染物的迁移归趋与建模分析ꎬ其关键节点包括 ＰＰＣＰｓ(药品及个人护理品)、

—４２１—
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Ｄｅｇｒａｄａｔｉｏｎ(降解)、Ｍｏｄｅｌｉｎｇ(模拟)、Ｓｏｉｌ(土壤)和 Ｗａｓｔｅｗａｔｅｒ(废水)等ꎬ表明研究者重点关注个人药品类

污染物在环境相的赋存状态ꎬ并借助模型构建进行环境行为模拟. 橙色聚类对应于环境因子对新污染物

环境行为的影响机制研究. 关键词如 Ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｍｅｃｈａｎｉｓｍ(吸附机制)、ｐＨ(酸碱度)、Ｓａｌｉｎｉｔｙ(盐度)、
Ｄｉｓｓｏｌｖｅｄ ｏｒｇａｎｉｃ ｍａｔｔｅｒ(溶解性有机质)等ꎬ强调了环境理化条件对污染物分布和行为的调控作用. 红色聚

类代表污染物来源识别与环境归趋模型方法. 核心关键词包括 ＰＯＰｓ(持久性有机污染物ꎬＰｅｒｓｉｓｔｅｎｔ
ｏｒｇａｎｉｃ ｐｏｌｌｕｔａｎｔｓ)、Ｔｒａｎｓｐｏｒｔ (迁移)、 Ｓｏｕｒｃｅｓ (来源)、Ｍｕｌｔｉｍｅｄｉａ ｆｕｇａｃｉｔｙ ｍｏｄｅｌ (多介质逸度模型) 和

Ｍａｃｈｉｎｅ ｌｅａｒｎｉｎｇ(机器学习)等. 在新污染物源解析和迁移路径预测研究中ꎬ不仅涉及多介质逸度模型等

环境归趋模型ꎬ以机器学习为代表的新方法也受到关注. 紫色聚类聚焦于气候变化与海洋环境下的新污

染物行为ꎬ包含 Ｍｉｃｒｏｐｌａｓｔｉｃｓ (微塑料)、Ｍａｒｉｎｅ ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔ (海洋环境)、Ｃｌｉｍａｔｅ ｃｈａｎｇｅ (气候变化)、
Ｈｙｄｒｏｄｙｎａｍｉｃｓ(水动力)等关键词. 这反映了在全球变化背景下ꎬ研究者对海洋环境中微塑料污染问题的

关注度不断提升. 蓝色聚类则围绕新污染物的环境风险与风险评估展开ꎬ关键词如 ＰＦＡＳｓ(全氟或多氟烷

基化合物)、Ａｑｕａｔｉｃ ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔ(水生环境)、Ｆａｔｅ(归趋)、Ｒｉｓｋ ａｓｓｅｓｓｍｅｎｔ(风险评估)和 Ｈｕｍａｎ ｈｅａｌｔｈ(人
体健康)等. 新污染物对水生生态环境和人体健康带来的长期潜在风险ꎬ仍是领域研究的核心关注点

之一.
２.４　 研究热点分析

高频关键词的统计结果进一步展示了当前新污染物环境归趋模拟研究领域的重点(表 ２) . 从关键词

频次来看ꎬＦａｔｅ(归趋)、Ｔｒａｎｓｐｏｒｔ(迁移)、Ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔ(环境)等词出现频次均超过 １５０ 次ꎬ凸显了新污染物

在环境介质中迁移归趋过程的核心地位. 值得注意的是ꎬＡｄｓｏｒｐｔｉｏｎ(吸附ꎬ中心性 ０.１８)、Ｓｏｒｐｔｉｏｎ(吸附作

用ꎬ中心性 ０.１６)和 Ｓｅｄｉｍｅｎｔ(沉积物ꎬ中心性 ０.１５)等关键词虽频次不高ꎬ却具有较高的中介中心性ꎬ表明

其在连接不同研究子领域中起到桥梁作用. 同时ꎬＰｅｒｓｉｓｔｅｎｔ ｏｒｇａｎｉｃ ｐｏｌｌｕｔａｎｔｓ(持久性有机污染物)、
Ｐｈａｒｍａｃｅｕｔｉｃａｌｓ(药品)、Ａｎｔｉｂｉｏｔｉｃｓ(抗生素)、Ｍｉｃｒｏｐｌａｓｔｉｃｓ(微塑料)等新污染物类型频繁出现ꎬ反映出研究

热点集中于与人类活动密切相关的新污染物. 关键词如 Ｒｅｍｏｖａｌ (去除)、 Ｄｅｇｒａｄａｔｉｏｎ (降解) 和

Ａｃｃｕｍｕｌａｔｉｏｎ(累积)的高频出现ꎬ也体现了研究者对新污染物控制策略的高度关注.
表 ２　 高频关键词

Ｔａｂｌｅ ２　 Ｈｉｇｈ ｆｒｅｑｕｅｎｃｙ ｋｅｙｗｏｒｄｓ

关键词 频次 中心性 关键词 频次 中心性

Ｆａｔｅ ２３３ ０.２ Ａｎｔｉｂｉｏｔｉｃｓ ９５ ０.０７
Ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔ １８０ ０.２８ Ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ９３ ０.１８
Ｔｒａｎｓｐｏｒｔ １６４ ０.２６ Ｐｏｌｌｕｔｉｏｎ ９１ ０.０７

Ｐｅｒｓｉｓｔｅｎｔ ｏｒｇａｎｉｃ ｐｏｌｌｕｔａｎｔｓ １４４ ０.２６ Ｒｅｍｏｖａｌ ８９ ０.０２
Ｗａｔｅｒ １３９ ０.０７ Ｄｅｇｒａｄａｔｉｏｎ ７５ ０.０８

Ｓｏｒｐｔｉｏｎ １３４ ０.１６ Ｓｅｄｉｍｅｎｔｓ ７０ ０.１５
Ｐｈａｒｍａｃｅｕｔｉｃａｌｓ １２３ ０.１ Ｒｉｓｋ ａｓｓｅｓｓｍｅｎｔ ６７ ０.０５

Ｗａｓｔｅｗａｔｅｒ １１９ ０.０３ Ａｃｃｕｍｕｌａｔｉｏｎ ６６ ０.０３
Ａｑｕａｔｉｃ Ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔ １０３ ０.０５ Ｍｉｃｒｏｐｌａｓｔｉｃｓ ６０ ０.０２
Ｍａｒｉｎｅ ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔ ９８ ０.０５ Ｐｅｒｓｏｎａｌ ｃａｒｅ ｐｒｏｄｕｃｔｓ ５４ ０.０１

２.５　 研究演化路径分析

文献共被引聚类时间线分析清晰地勾勒出新污染物环境归趋模拟研究知识基础的演化路径. 聚类图

谱的 Ｑ 值(０.７３３)表明网络结构显著ꎬ各主题轮廓值(Ｓｉｌｈｏｕｅｔｔｅ)均高于 ０.７(范围 ０.８７６~０.９７９)ꎬ说明研究

主题明确且聚类间差异显著. 基于聚类分析结果ꎬ新污染物环境归趋建模的研究主题随时间演变可归纳

为 ５ 类(图 ５) . 通过对各聚类簇内共被引文献的系统梳理ꎬ表 ３ 归纳了对应的研究主题ꎬ并提炼出具有代

表性的高频共被引文献. 这些文献作为该领域的知识基础ꎬ在所选文献集中被高频共引ꎬ反映了不同阶段

研究的关注重点与演化路径.
Ｃｌｕｓｔｅｒ ＃５(Ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｌ ｃｈｅｍｉｃａｌ)是该领域最早出现的聚类ꎬ研究主题主要关注新污染物在环境介

质中的物理化学行为及其吸附建模ꎬ代表了环境归趋模拟研究的理论起点. 该聚类的核心共被引文献多

发表于 １９９０ 年代末至 ２０００ 年代初ꎬ如 Ｂｅｙｅｒ 等[２６]和 Ｂｅｎｎｅｔｔ 等[２７]ꎬ分别从温度变化影响和区域输送特征

建模角度出发ꎬ奠定了新污染物迁移归趋模拟的基础理论框架. 尽管这些文献的发表时间早于本研究文
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献检索的起始年份ꎬ但在 ２００１ 年以后发表的相关研究中被频繁共引ꎬ可被视为该领域理论发展的基

础. Ｃｌｕｓｔｅｒ ＃４(Ｐｌａｎｔ ｕｐｔａｋｅ)聚焦于新污染物在植物体中的吸收与环境中的迁移ꎬ研究活跃期主要集中在

２０００ 年代初至 ２０１０ 年前后ꎬ反映出学界早期对新污染物在生物体系中迁移、积累及其生态风险的关

注. 代表研究如 Ｆｏｒｎｉ 等[２８]和 Ｂｏｘａｌｌ 等[２９]分别探讨了植物对抗生素的吸收能力以及兽药在土壤环境中的

迁移与暴露行为. Ｃｌｕｓｔｅｒ ＃３(Ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔ ｆａｔｅ ｍｏｄｅｌｉｎｇ)的研究主题为新污染物迁移归趋过程的模拟与预

测ꎬ研究时间跨度最长ꎬ活跃期为 ２００５—２０１５ 年ꎬ标志着该领域模拟方法快速发展的关键阶段. 如 Ｌａｍｏｎ
等[３０]采用多介质归趋模型 ＢＥＴＲ Ｇｌｏｂａｌ(Ｂｅｒｋｅｌｅｙ￣Ｔｒｅｎｔ Ｇｌｏｂａｌ Ｍｕｌｔｉｍｅｄｉａ Ｆａｔｅ Ｍｏｄｅｌ)对多氯联苯的全球

迁移进行了情景模拟. 尽管其研究对象为传统持久性有机污染物ꎬ但所采用的模型方法与区域耦合策略

为新污染物归趋模拟研究提供了重要参考. Ｃｌｕｓｔｅｒ ＃２(Ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ)代表新污染物在环境介质中吸附行为

及其作用机制的研究. 该聚类形成时间相对较晚ꎬ研究活跃期主要集中在 ２０１５ 年之后. 核心文献如 Ｗａｎｇ
等[３１]与 Ｌｉｕ 等[３２]深入探讨了吸附过程的微观机制ꎬ反映出研究视角由宏观的环境归趋模拟逐渐转向对吸

附行为等微观机理的探索. Ｃｌｕｓｔｅｒ ＃１(Ａｔｍｏｓｐｈｅｒｉｃ ｍｉｃｒｏｐｌａｓｔｉｃｓ)是目前最活跃且最新的研究聚类ꎬ聚焦于

新污染物如微塑料在大气环境中的迁移与沉降行为. 代表性研究如 Ａｌｌｅｎ 等[３３] 和 Ｂｒａｈｎｅｙ 等[３４]ꎬ探讨了

微塑料在大气介质中的输送机制及其潜在健康风险ꎬ标志着新污染物研究正向多介质交互的复杂环境系

统深化并向区域－全球联动维度扩展.
５ 个聚类主题反映了新污染物环境归趋建模研究由物理建模向机制解析的演化趋势. 早期以持久性

有机污染物为核心的宏观建模奠定了理论与方法基础. 多介质归趋模型与区域耦合模拟最初用于持久性

有机污染物的大气迁移与全球输送ꎬ随后被改进并应用于全氟化合物、抗生素等新污染物的环境归趋研

究. 有关新污染物在环境介质中理化行为及吸附特征的研究ꎬ则为模型参数化和机理解析提供了支撑ꎬ有
助于提升模拟精度. 在这一过程中ꎬ政策管控措施的出台推动了研究对象的转变ꎬ而早期研究形成的方法

学框架也在不同新污染物归趋模拟中得到完善.

图 ５　 文献共被引聚类时间线

Ｆｉｇ􀆰 ５　 Ｔｉｍｅｌｉｎｅ ｏｆ ｃｏ￣ｃｉｔａｔｉｏｎ ｃｌｕｓｔｅｒｓ

表 ３　 文献共被引聚类汇总表

Ｔａｂｌｅ ３　 Ｓｕｍｍａｒｙ ｔａｂｌｅ ｏｆ ｃｏ￣ｃｉｔａｔｉｏｎ ｃｌｕｓｔｅｒｓ

编号 聚类关键词 聚类主题 聚类大小 轮廓系数 核心文献

１ Ａｔｍｏｓｐｈｅｒｉｃ ｍｉｃｒｏｐｌａｓｔｉｃｓ 微塑料在大气中的环境归趋研究 ４７ ０.８７６ [３３－３４]
２ Ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ 新污染物吸附行为与机制研究 ３２ ０.８７８ [３１－３２]
３ Ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔ ｆａｔｅ ｍｏｄｅｌｉｎｇ 新污染物迁移归趋模型研究 ２２ ０.９４４ [３０ꎬ３５]
４ Ｐｌａｎｔ ｕｐｔａｋｅ 新污染物在植物体中吸收与环境中的迁移研究 ２０ ０.９５０ [２８－２９]
５ Ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｌ ｃｈｅｍｉｃａｌ 新污染物在环境介质中的化学行为与吸附建模研究 １７ ０.９７９ [２６－２７]

２.６　 研究发展趋势分析

基于关键词突现分析(图 ６)ꎬ新污染物环境归趋模拟研究领域的发展可分为 ３ 个阶段:早期(２００１—
２０１０ 年)突现的关键词以 Ａｉｒ(大气)、Ｐｅｒｓｉｓｔｅｎｔ ｏｒｇａｎｉｃ ｐｏｌｌｕｔａｎｔｓ(持久性有机污染物)、Ｐｏｌｙｃｈｌｏｒｉｎａｔｅｄ
ｂｉｐｈｅｎｙｌｓ(多氯联苯)为主ꎬ研究重点在于典型污染物在大气等介质中的迁移扩散ꎬ研究方法以宏观尺度建

模为主. 这一时期与国际社会对 ＰＯＰｓ 管控的关注相呼应ꎬ例如 ２０００ 年 ３Ｍ 公司停止生产全氟化合物ꎬ
２００９ 年 ＰＦＯＳ 被纳入«斯德哥尔摩公约»ꎬ推动了相关研究的兴起. 进入 ２０１０ 年代ꎬ突现关键词转向

—６２１—

􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉



商美琪ꎬ等:新污染物环境归趋模拟研究的文献计量学分析

Ｅｎｄｏｃｒｉｎｅ ｄｉｓｒｕｐｔｉｎｇ ｃｈｅｍｉｃａｌｓ(内分泌干扰物)、Ｖｅｔｅｒｉｎａｒｙ ａｎｔｉｂｉｏｔｉｃｓ(兽用抗生素)和 Ａｑｕａｔｉｃ ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔ
(水生环境)ꎬ研究对象扩展至与人类活动密切相关的新污染物ꎬ聚焦其在水环境中的赋存与迁移. 内分泌

干扰物是我国最早纳入政策管控的新污染物类别ꎬ此外 ２０１０ 年卫生部«关于禁止消毒产品使用抗生素和

激素的公告»以及 ２０１５ 年«水污染防治行动计划»ꎬ进一步推动了抗生素等新污染物的研究与治理ꎬ体现

了政策对科研的推动作用. 近五年ꎬ关键词如 Ａｎｔｉｂｉｏｔｉｃ ｒｅｓｉｓｔａｎｃｅ ｇｅｎｅｓ(抗生素抗性基因)、Ｐｅｒｆｌｕｏｒｏａｌｋｙｌ
ｓｕｂｓｔａｎｃｅｓ(全氟或多氟烷基化合物)、Ａｇｒｉｃｕｌｔｕｒａｌ ｓｏｉｌｓ(农业土壤)、Ｄｅｐｏｓｉｔｉｏｎ(沉降)和 Ｃｈｉｎａ(中国)呈现

显著突现ꎬ研究逐渐深入至微观行为机制、区域分布及生态风险评估. 这与 ２０２０ 年 ＰＦＯＡ 被纳入«优先控

制化学品名录»及 ２０２２ 年«新污染物治理行动方案»的实施密切相关ꎬ后者提出完善监测评估体系、加强

基础研究和源头管控ꎬ为科研提供了新的方向和政策支撑. 新污染物环境归趋建模研究呈现出由宏观赋

存分析向区域分布特征、风险评估及政策应用方向转变的发展趋势.

图 ６　 关键词突现图

Ｆｉｇ􀆰 ６　 Ｋｅｙｗｏｒｄｓ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｓｔｒｏｎｇｅｓｔ ｃｉｔａｔｉｏｎ ｂｕｒｓｔｓ

３　 讨论

３.１　 建模方法分类与模型应用

环境归趋模型是研究新污染物在自然环境中迁移、转化、富集及归趋等过程的重要工具[３６] . 随着新污

染物环境归趋模拟研究的深入ꎬ建模方法日益多样. 基于文献计量与代表性模型应用ꎬ可以将当前主流模

型方法归纳为五大类:物理模型、化学模型、生物模型、统计模型及综合模型(表 ４) .
物理模型是新污染物环境归趋模拟研究中最早被广泛采用的一类模型ꎬ旨在描述污染物在水体、大

气、土壤等介质中的迁移与分布过程. 例如ꎬ扩散模型、水动力模型和水质模型常被用于模拟抗生素、持久

性有机污染物等在流域或近岸水体中的输运路径[３７－４０] . 此类模型结构清晰、参数化过程相对简便ꎬ适用于

大尺度新污染物归趋分析. 然而ꎬ由于未充分考虑污染物本身的化学性质ꎬ其在处理复杂反应过程或跨介

质迁移方面仍存在局限. 化学模型则侧重于刻画污染物在环境介质中的反应动力学及其物理化学行为变

化. ＱＳＡＲ 模型能够通过分子结构特征预测其环境行为及毒性阈值ꎬ服务于 ＰＮＥＣ(Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ Ｎｏ Ｅｆｆｅｃｔ
Ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎꎬ预测无效应浓度)评估与生态风险预测[４１]ꎻ吸附等温线模型与反应动力学模型则能精细描

述污染物在不同介质中的吸附、解吸与降解过程[１２] . 这类模型深化了对新污染物相关化学过程的理

解. 随着新污染物潜在的生物毒性受到广泛关注ꎬ生物模型已被逐渐引入环境归趋研究中ꎬ能够用于模拟

抗生素等新污染物在食物链及人体内的富集过程[４ꎬ１３] . 与物理模型和化学模型在预测污染物赋存与分布

方面的优势不同ꎬ这类模型为健康风险评估和食物链污染预警提供重要支持. 此外ꎬ统计模型在新污染物
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环境归趋研究中也得到广泛应用. 统计模型在识别关键污染因子、解析空间分布模式及揭示归趋规律中

展现优势. 例如ꎬ回归模型可量化邻苯二甲酸酯类化合物在沉积物中的影响因子贡献度ꎬ而机器学习模型

则能预测土壤中微塑料或药物的吸附潜力[１５ꎬ４２] . 这类模型在提升建模效率方面展现出重要价值ꎬ但其可

解释性不足ꎬ仍是一个挑战. 综合模型则通过整合多种建模框架ꎬ构建多介质迁移归趋模型体系. 例如ꎬ
Ｚｈａｎｇ 等[４３]与 Ｘｉｅ 等[４４]分别采用多介质逸度模型与分布式过程模型ꎬ模拟新污染物在多环境介质间的迁

移行为. 相较于单一机制模型ꎬ此类模型凭借其高度的可扩展性与实用性ꎬ能够为新污染物环境管理决策

提供坚实的科学支撑.
表 ４　 新污染物归趋模拟研究中典型模型类型

Ｔａｂｌｅ ４　 Ｍｏｄｅｌ ｔｙｐｅｓ ｉｎ ｅｍｅｒｇｅｎｃｙ ｃｏｎｔａｍｉｎａｎｔｓ ｆａｔｅ ｓｔｕｄｉｅｓ

分类 模型名称 简要描述 文献

物理
模型

扩散模型
水动力模型
水质模型
输运模型

基于反应－扩散方程模拟持久性有机污染物在沉积物中降解与扩散过程
基于海洋水动力模拟持久性有机污染物的输运、沉积与季节变化

多介质水质模型模拟新污染物在水库中的迁移转化过程ꎬ评估其与水质因子相互作用及生态风险
基于一维输运模型 ＯＴＩＳ 模拟抗生素在溪流中的水动力迁移与衰减行为

[３７]
[３８]
[３９]
[４０]

化学
模型

ＱＳＡＲ 模型
吸附等温线模型
化学反应模型

基于 ＱＳＡＲ￣ＩＣＥ￣ＳＳＤ 复合模型预测烷基酚类化合物的 ＰＮＥＣ 值ꎬ用于河流生态风险评估
采用多组分 Ｌａｎｇｍｕｉｒ 模型模拟布洛芬在不同条件下的吸附机制

基于一阶衰减模型拟合雷尼替丁在土壤中的降解动力学ꎬ用于估算其 ＤＴ５０ 值

[４１]
[１２]
[４５]

生物
模型

生物累积模型
ＡＱＵＡＴＯＸ 生态系统模型

基于逸度框架的生物累积模型ꎬ模拟多氯联苯等脂溶性污染物通过食物链在人体中的逐级富集过程
基于 ＡＱＵＡＴＯＸ 生态系统模型ꎬ模拟污染物对食物网生物量的影响

[１３]
[４]

统计
模型

机器学习模型
回归模型

马尔可夫链模型

基于机器学习预测污染物在土壤中的吸附能力及分布
基于回归建模预测 ＰＦＡＳ 在污泥中的分配行为ꎬ并识别关键影响因子
利用马尔可夫链模拟污染物在水环境中的季节性迁移与去除行为

[１５]
[４２]
[４６]

综合
模型

多介质逸度模型
多介质过程模型

基于 Ｌｅｖｅｌ ＩＩＩ 逸度模型模拟中国 ５８ 个流域中抗生素的多介质迁移与环境分布特征
利用分布式过程模型ꎬ耦合水－土－污染物过程ꎬ模拟流域尺度下抗生素的迁移归趋

[４３]
[４４]

３.２　 环境归趋模拟的关键过程

从关键词聚类和热点分析来看ꎬ准确刻画新污染物的迁移与归趋过程仍是环境归趋模拟研究的核

心. 新污染物在自然水体中的吸附 /解吸、随泥沙沉降 /再悬浮是水－沙－污染物相互作用的重要过程. 以全

氟化合物为代表的新污染物兼具亲水性和疏水性ꎬ易在颗粒物和沉积物中富集ꎬ并通过沉积物再悬浮或孔

隙水释放重新进入水体ꎬ引发二次污染[４７－４８] . 新污染物的降解与去除也是决定其环境行为的重要因素. 在
自然条件下ꎬ部分新污染物能够发生光解、水解及微生物降解[４９]ꎻ而在人工条件下ꎬ则多依赖高级氧化、催
化、膜分离及新型吸附材料等技术手段[５０－５１] . 对这些过程的模拟不仅有助于揭示新污染物在环境中的持

久性与降解特征ꎬ也为污染治理技术的优化与改进提供了理论依据.
此外ꎬ新污染物的生物富集及累积效应同样不可忽视. 全氟化合物和微塑料等典型难降解污染物易

在食物链中逐级累积ꎬ从而放大新污染物这类痕量污染物对生态系统与人类健康的潜在危害[５２] . 开展生

物富集过程与累积效应的模拟和量化研究ꎬ有助于提升新污染物生态风险预测与管控的科学性和有效

性. 总体而言ꎬ围绕新污染物迁移归趋过程的持续研究与模拟ꎬ不仅深化了研究者们对新污染物环境行为

的理解ꎬ也为未来污染治理与风险管控提供了坚实支撑.
３.３　 环境模拟研究挑战与展望

水环境中新污染物的模拟研究在模型构建、验证以及多源污染物交互模拟方面仍面临显著挑战.
(１)高质量的监测数据是保障模型模拟可靠性的基础. 然而ꎬ长时序数据的获取成本高昂ꎬ使得模型

在边界条件设定难以精确ꎻ同时ꎬ采样方法差异与实验室检测误差也会叠加不确定性ꎬ削弱模型的预测能

力. 未来可通过完善新污染物检测标准、整合多渠道观测资料ꎬ并逐步建立长期监测体系ꎬ从而提升模型

参数设定的准确性与模拟结果的稳定性.
(２)现有研究在模型评估中普遍采用纳什效率系数、均方根误差和决定系数等常用指标ꎬ但其阈值设定

在不同研究中存在差异. 例如ꎬ部分研究中 ＮＳＥ 大于 ０.５ 即可接受ꎬ而另一些则要求超过 ０.７ 才能满足精度要

求. 此外ꎬ不同水环境类型(如河流、湖泊和地下水)对这些指标的敏感性也不尽相同ꎬ从而导致不同研究结果

之间难以直接比较. 这种差异削弱了模拟结果的横向可比性ꎬ也制约了模型在多区域、多情境下的推广应

用. 未来有必要建立更加统一且具针对性的评价体系ꎬ以提升模型验证的可靠性与广泛适用性.
—８２１—
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(３)新污染物的源－迁－汇过程复杂ꎬ涉及水动力学、生态学、化学和生物学等多学科知识. 单一模型往

往难以全面刻画多介质、多尺度条件下的环境行为. 例如ꎬ流域尺度模型适用于污染物负荷估算ꎬ但对生

物－化学作用过程的刻画有限ꎻ二维或三维水质模型虽能反映污染物在水体中的时空分布与相互作用ꎬ但
其对数据与计算资源的依赖极大. 未来研究应发展多尺度、多介质、多过程耦合模型ꎬ以支持新污染物的

全过程管控和科学决策.

４　 结论

本研究基于文献计量分析ꎬ系统梳理了新污染物环境归趋模拟的研究进展. 结果表明新污染物环境

归趋模拟已进入快速发展期ꎬ以中国为核心的科研力量正与多国合作ꎬ该领域已成为环境科学的重要研究

方向之一. 研究重点涵盖迁移建模、环境因子机制、风险评估及药品、抗生素、微塑料等新污染物ꎬ研究内

容由新污染物的宏观预测拓展至微观机制与多介质耦合模拟. 当前领域主要建模方法多样ꎬ物理、化学、
生物和统计模型各具优势ꎬ而综合模型通过整合多介质、多过程特征ꎬ在复杂环境中展现出更强的预测与

应用潜力ꎬ具备良好的政策与管理价值. 吸附、沉降、降解和生物富集等过程在模拟研究中发挥关键作用ꎬ
但领域仍存在监测数据不足、模型评价标准不统一以及单一模型适用性有限等问题.

区别于关注单一种类新污染物或特定区域中新污染物赋存的计量研究ꎬ本文聚焦新污染物环境归趋

模拟这一快速发展的研究领域ꎬ系统考察其知识结构与演化趋势ꎬ强调多过程、多介质、多尺度一体化模拟

在推动该领域发展中的重要作用. 研究不仅梳理了该领域的发展脉络ꎬ还展现了其在风险评估、污染治理

与政策制定中的应用潜力ꎬ为新污染物全过程管控提供理论支撑ꎬ并为后续研究提供方向指引.
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