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摘 要

如果不 同事物的机理可被函数形式严格相同 的数学模型所描述
,

我们就 认为在这些事

物之间存在机理相似性
。

机理相似性可以帮助我们在机理建模方面的科学探索
。

降解有机化

学品的微生物在机理上相似于相互作用种群的 V ol te n’a 模型中的捕食者种群 ; 但有机化学品

浓度的变化在数理上不同于 V ol te时 模型中被捕食者种群密度的变化
。

有机化学品的降解速

度可被描述为 :

少
_

d I jx + 左粉 刀

式中
, x 是有机化学品在时间 , 的浓度

,

m 是能降解该有机化学品的微生物在时间 l的数量
,

而J 和 k 分别是非生物学的 (即化学的 )和生物学的降解速度常数
。

在常见的生长温度范围内
,

生物学 因素对降解速度的贡献远大于 非生物学因素的贡献
。

在此情况下
,

方程也 可写为 :

一 d-x / dt = 人刀矛,
。

本 文讨论了表示 m 的某些方法
,

从而使降解速度表示为可被积分的形式
。

关键词 有机化学品
,

降解
,

建模
,

相似性

比较全面地评介有机化学品的降解动力学模型
,

我们 已有报道 [4]
。

本文主要是综述

本课题组近期在这一建模领域的研究进展
,

并适 当说明我们在建模过程 中以相似性为基

础的思考轨迹
。

后者在我们的工作 中是更为重要的
。

1 自然界的相似性与机理建模

相似性作为一种客观规律
,

广泛存在于 自然界 的不同事物之 中 [5, ”
,

’3]
。

如果超越或

者略去不同事物在物质实体上的差异
,

仅对蕴涵于实在事物的性质
、

过程
、

作用
、

关系中

的抽象哲理给予注意
,

也就是仅关注其数理逻辑
,

我们就能观察到 自然界千差万别 的不

同事物之间的相似性
。

聚类分析 中的距离和相似系数可用于量度诸事物相似性的大小
[ ’〕

。

然而
,

它们刻划的是表象相似性
,

而不是我们更为关心的机理相似性
。

尽管人们对自然

界相似性的理解不尽一致
,

但允许我们定义
: 如果诸事物的机理可表达为函数形式相同

的数学模型
,

而模型 中的变量
、

参数对于诸事物又有不同的物理意义而且往往有不同的
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量纲
,

则这些事物所表现的共性就称 为机理相似性
。

显然
,

具有机理相似性的不同事物

在物质组成
、

能量形式和规模大小上可以有极大 的差异
。

牛顿万有引力定律 与表达两个点 电荷相互作用的库仑定律各 自描述 的物质实体不

同
,

但其 函数形式是完全相同的
。

起源于分子运动的质量扩散
、

热量传导和动量传输在

数理逻辑上是相同的
,

因而描述这三种现象机理 的方程具有严格相同的数学形式
。

在有

风环境中水体的蒸发和湿润土壤的蒸散
,

相似于一切在运动 的流体中通过边界层的扩散

流 (例如固体在流动的液体 中的溶解 )
,

因而可借鉴流体力学建立其机理模型 [15]
。

Li u
等

发表的有关天然牧草生物量在空间尺度上的模型
,

其基础正是注意到畜群在其棚舍周围

天然草地上的 自由放牧
,

相似于分子 的不规则运动
,

因而可 以用质或热的二维扩散的数

学规律所描述 [12]
。

在生态模型与物理或化学模型之 间
,

可 以存在相似性
。

单一种群的

Mal th u S 模 型对称相似于化学反应 的一级动力学
,

两者 的微分方 程形 式相 同而符 号相

反 ; 种群生长的 Log istic 模型对称相似于 自催化反应的动力学
,

两者的微分方程也是形

式相 同而符号相反
。

这里
,

我们所定义的
“

对称相似
” ,

是指不同研究 对象 (例如种群密

度和反应物浓度 )在时间或空 间尺度上的轨线相互对称的相似
。

虽然种群密度按上述生

态模型是 随时间单调上升的
,

而反应物浓度总是单调下降
,

但两者变化速度的绝对值具

有相似性
。

Li u 和 zh an g 19 8 7 年发表的农药微生物降解二参数动力学模 型 [l 0]
,

相似于可

出现耗散结构的 自催化反应的速度方程
。

由于微生物生长是一个 自发的 自组织过程
,

因

而农药的微生物降解可视为伴随着微生物 自组织过程的自催化反应
。

养分和农药都可作

为微生物生长的能源
。

因此
,

微生物对养分的利用
,

在逻辑上相似于微生物对农药的降

解
。

这种相似性促使 Li u
等在研究农药微生物降解的基础上

,

进而于 1 994 年建立了关于

封闭系统中微生物种群生长不同相的统一模型 [l3]
,

并随后发表了完整的推导过程和实验

结果 [1 4 ]以及进一步的讨论 [3]
。

显然
,

这个模型也可以用于解释具有逻辑相似性的其他 自

然现象
,

例如污染微生物在罐装食品中的生长
,

以及某些藻类在湖泊
、

水库或海湾的富

营养化天然水 中的突发繁殖
。

相似性为不 同学科知识的渗透提供了客观基础
,

使人们思考被研究 的事物时有可能

借鉴其他领域的已有模型
,

从而有助于开拓所在研究领域的机理建模
。

就我们多年来从

事的建模研究而言
,

许多思考均来源于相似观
—

认同 自然界相似性的思维观念
。

2
“

微生物一有机化学品系统
”

的机理模型及其相似性思考

V ol te rr a 在研究地中海鳖鱼与被其吞食 的鱼各 自占捕鱼量的 比例的周期变化时
,

建

立了
“

捕 食者一被捕食者系统
”

的数学模型 [6, 7 }
。

据此
,

被捕食者密度 x 与捕食者密度 y 的

动态关系
,

可表达为在 习 平面上的一族环形曲线
。

在关于有机化学 品降解建模的思考中
,

如果关注对 自然界相似性的认同
,

我们就能

注意到降解有机化学品的微生物相似于捕食者
,

而有机化学品与被捕食者的变化速度虽

有局部的相似单元
,

但毕竟有整体上不同的数理构造
。

其动力学差别在于
: 有机化学品

的浓度总随时间而单调下降
,

但被捕食者的密度呈现周期性波动
。

由此
,

w an g 等建立

了关于描述有机化学 品降解及与其有 关的微生物动态的微分方程组
,

也就是
“

微生物一
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有机化学品系统
”

的机理模型【’81:
、、.产、.,了

l,工
/口、了.、山

d l 一 jx + k x m

d m

丁
= 一 J m 十 gx m

式中
,

x 和 m 分别表示在时间 t 的有机化学品浓度和可降解该有机化学品的微生物数量
,

j是有机化学品的非生物学降解 (即化学降解 )速度常数
,

k 是有机化学品的生物学降解

速度常数
,

f是可降解该有机化学品的微生物 的衰减 常数
,

g 是这类微生物 的生长常数
。

式 (l) 除以式 (2)
,

即可消去 dt ; 整理后
,

积分
,

则得 :

jl nm
+
加

= 刀
n x 一 g x + ‘ (3)

式中的 c 是积分常数
。

据式 (3)
,

x 与 m 的动态关系可表达为在 x m 平面上的一族有峰的

不闭合曲线
。

这与捕食者
、

被捕食者所表现的闭合 曲线具有本质上的差异
。

令式 (2) 等于零
,

则有
:

(4 )与一一

了
J
一g

一一X

戈麟是 当 m 达到其极大值 M 时的有机化学 品浓度
。

据式 (l ), x 对于 , 的二阶微商是 :

d
Z x

.

山

丽
- 一 j而

.

了 山 如
一 k . m

- ; , + X ee ; , ,

\
u l u l

(5 )

将式 (l) 和 (2) 代入式 (5 )
,

并令二阶微商等于零
,

则可得 :

f一g
>

厂 +
加

f

(2j
十
km

。+ 乃
共 一 坛mf (6)

式中
,

xf 和 m 。分别是 当有机化学品降解速度达到其极大值时的有机化学 品浓度和有关

的微生物数量
。

从式 (6) 可知 : xf > ‘
,

即降解速度达到极大值的时间早于有关微生物数

量达到极大值的时间
。

对于接连多次进人土壤的有机化学品的降解而言
,

可以有彼此接连的多条降解曲线

(即 x 对于 t 的曲线 )
。

用一级动力学统一描述接连的多条降解曲线
,

早有报道 [8]
。

但一级

动力学显然不能刻划具有拐点的降解曲线 [ ’01
。

第 l 条降解曲线具有拐点而后续的各条 降

解曲线都没有拐点的现象
,

已被国外研究者所注意l9J
。

但在我们的实验中
,

当三氯苯 50

天内接连 5 次施加于渍水土壤 中时
,

可以观察到相应的 5 条降解曲线都各 自有一个拐点

的现象
,

只是在后续的各 降解 曲线上拐点出现的时间逐渐提早
,

而且拐点逐渐不大 明

显
,

即后续的各降解曲线逐渐趋近于无拐点的上凹形
。

我们观察到的这些情况可以较好

地 由式 (l )和 (2) 所描述
。

在一般情况下
,

各降解曲线上的 不值都小于相应降解曲线的初

始浓度 x0
,

因而这些曲线都将有拐点出现
。

在特殊情况下
,

xf ) x0, 则相应的降解曲线将

不出现拐点
。

3 降解速度模型的简化与主要相似单元的识别

式 (l) 和 (2) 描述的对象不 同
,

但其右部第 1项是相似的
,

第 2 项是对称相似的
。

识

别起主要作用的相似单元
,

将会使模 型简化
。

就式 (l) 而言
,

如温度处在有关微生物生
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长温度范围之外
,

则 k 二 0
,

式 (l) 就简化为仅有化学降解的一级动力学方程 ; 如温度处

在有关微生物生长温度范 围之 内
,

则式 (l) 表达的化学降解和生物学降解将同时存在
。

在后一情况下
,

有必要进一步辨别式 (l) 右部哪一项起主要作用
。

定量对比生物学降解与化学降解各 自对总降解的贡献
,

是长期未很好解决的问题
。

T ro es te r
等综述过一些学者的如下看法

: 农药的生物学降解与非生物学降解在建模上是

无法区分的ll6]
。

然而
,

zh an g 等 19 93 年建立的模型1191
,

不仅解决 了阿累尼乌斯方程不能

表达生物学降解速度常数与温度的关系问题
,

而且突破了关于生物学降解与非生物学降

解在建模上无法区分的观点
。

依据这个模型
,

我们有可能进一步计算出生物学降解速度

常数 占总速度常数的比例
。

表l 演水土坡中产B H C的 kl
. ,

kl
、
和 k ,

随温度 t的变化

T a b le 1 Th
e v

ari
a ti o n s w 一th te m pe ra tu 正 t o f k

!a ,

k
lb

an d k
一

fo r
犷B H ( ! in a su b m erg e d 5 0 一l

r (℃ ) k
l。

(d a y
k : b (d ay

一 , k
l

(da y一 ,

l6

l 7

l 8

19

20

2 5

0
.

0 0 18

0刀4 2 1

3O

3 5

50

55

0

0 0 3 9 9

0 0 8 0 8

0
.

12 ! 2

0
.

16 12

0
.

3 4 8 2

0
.

5 0 0 9

0 5 9 8 3

0
一

6 15 3

0
.

5 2 3 2

0
.

2 8 8 8

0

0
.

0 0 18

0刀0 2 2

0刀0 2 6

0刀0 3 2

0刀0 3 8

0刀0 9 1

0刀2 14

0
一

0 4 9 0

0
.

10 8 9

0
.

2 3 6 2

0
.

5 0 0 2

1
.

0 3 5 3

0刀8 3 4

0
.

12 4 4

0
.

16 5 0

0 3 5 7 3

0乃2 2 3

0石4 7 3

0刀2 4 2

0 7 5 9 4

0 7 8 9 0

1
.

0 3 5 3

k
l ,

/ k
l

0

0
.

9 4 8

0
.

9 6 9

0
.

9 7 4

0
一

9 7 7

0
一

9 7 5

0
.

9 5 9

0
.

9 2 4

0
.

8 5 0

0
一

6 8 9

0
.

3 6 6

0

nU气44

注 : k
. 。

是生物学降解的一级速度常数
,

k
lb 是非生物学降解的一级速度常数

,

且有耘二杭
。 + k .b

。

N o te : k
一。

15 the fi rs t-- o rd e r ra te e o n sta n t o f bi o log ie al d e g ra d ati o 几 k一b 15 th a t o f n o n b io lo g 一c al d e g ra da ti o 几 an d

k. 二 kl + k. 卜

表 ! 中的一级速度常数 k
l

即 Li u 和 Zh an g 19 8 7 年所建模型 [l0] 的参数之一
。

它实质上

可表达为生物学降解 的一级速度常数 k
l。

与非生物学降解的一级速度常数 k
【b

之和
。

从表 1

看 出 : 当温度 ) 17 ℃ 时
, ’

k
)

值 明显增大
,

犷BHc 在渍水土壤 中将会出现显著的降解作

用 ; 当温度处在 17 一 35 ℃时
,

比值 气
。

/ k
l

相应处于 0. 9 24 一0. 9 77 之间
,

即生物学因素将

对降解起 主要作用
。

这就是说
,

在生长季节的土壤表层常见温度条件下
,

如果 产B H C的

降解作用已能明显进行
,

则其生物学降解速度将对总降解速度的构成起主要作用
。

与此

类似
,

对很多种有机化学品在常见 的生长温度下的降解而言
,

生物学降解都是主要的降

解途径
。

因此
,

在常见的生长温度下
,

略去式 (l) 中的jx 项将是可行的
。

于是有 :

k x m (7 )

4 生物学降解速度的几种模型与相似性的层次

表象相似性和机理相似性都是有层次的
。

高层次相似性的存在
,

并不排斥低层次的
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差异
。

如果把式 (7) 视为在较高层次上表达的生物学降解速度
,

将会注意到它与质量作

用定律具有相 同的函数形式
。

式 (7) 和 (2) 构成的方程 组与原方程组一样
,

是不可积分

的
,

只能用数值方法求解
。

因此在实用上
,

可以针对不同条件分别采用几种适当方式表

示式 (7) 中的 m
,

使式 (7) 成为可积分的
,

从而得到在较高层次上具有相似性而在较低

层次上彼此不 同的几种模 型
,

以便更为简易地描述有机化学品的降解过程
。

Li u 和 Zh an g 曾据某些观测结果将 m 表达为单变量 x 的线性 函数
,

且斜率小于零
,

并由此得到了有积分解的农药降解二参数动力学模型〔’”}
。

用该模型拟合某些有机化学品

的降解过程
,

相关系数一般在 0. 9 98 以上 [l0,
’幻

。

Li u
等后来定义了微生物的

“

食物供应系数
”

的概念
,

从而使 m 成为单变量
x 的二次

三项式函数
,

并进一步得到了有积分解的农药降解三参数动力学模型 t” ]以及封闭系统中

微生物生长动力学模型 ll3,
’4]

。

在较宽的 x 取值范围内
,

m 可以视为 x 的二次三项式函数
,

已由微生物实验所证实 l2]
。

当用线性 函数和二次三项式函数分别表达 m 对于 x 的关系时
,

将会进一步得到两条

迥然不同的 m 对于 t 的曲线
,

前者是有一个拐点的单调上升曲线
,

后者是有两个拐点的

有峰曲线 ; 但相应 的两条 x 对于 t 的曲线都是单调下降的
,

而且都有一个拐点
,

彼此没

有 明显的差别
。

因此
,

描述有机化学 品降解 曲线的三参数模 型虽 比二参数模型有所改

善
,

但拟合实验时相关系数的进一步提高将是十分有限的
。

上述二参数和三参数模型也可用来描述有机化学品多次进人土壤时的锯齿形降解 曲

线
,

但在其接连的多条降解曲线之间
,

同一种参数将有不同的取值
。

为了用具有恒定参

数值 的模 型统一描 述锯齿 形降解 曲线
,

可以 假定
: 式 (7 )中的 m 值在 整体上始 终按

Lo g isti c
模型增长

。

换言之
,

有机化学品每次进人土壤后 m 对于 t的曲线
,

都只是 与无限

次施加相应的整个 Lo gi
s
tic 曲线上的不同的部分线段

。

基于此
,

W an g 等提出了关于接连

多次进人土壤 的农药降解动力学有积分解的统一模型 11 7】
。

我们用这个模型拟合过 r B H c

在 38 天 内接连 5 次施加于渍水土壤时的降解实验
,

取样分析共 62 次
,

所得相关系数为

0
.

9 9 0 5
,

已达 0
.

0 01 显著水平
。

但这个模型的性质决定 了在它所刻划的多条接连的降解 曲

线 中
,

只有一条曲线具有拐点
。

这种情况在施加剂量 不大
、

施加时间间隔较短时是符合

实际的
。

本文第 2 节讨论 的模型
,

将可描述彼此接连的多条降解 曲线各有一个拐点的情

况
。
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S O M E M O D E L S FO R D E G R A D A T IO N K IN E T IC S O F O R G A N IC

C H E MIC A L S IN S O IL A N D T H E C O N C E P r1O N O F

S IM ILA R IT Y IN M E C H A N IS T IC MO D E L LIN G

L iu DIJ
o sen Z ha n g S hu im in g an d W

a n g Zo
n g she n g

(In s rir ,‘l’, Oj
、

肠11 及 : e n ‘℃
,

A ( a (Ie m la Si n ie a
,

Na
r,zin g

,

2 10 0 0 8 )

S u m m a r y

If the m e eh a n ism s o f d iffe re n t thin g s e a n be d e se ri be d by the m a the m a ti e a l m o d els

w h o se fu n e ti o n fo rm
s are e x a e tly s

am
e ,

w e be lie v e th at the re 15 a m ee h a n ism sim ila ri ty

am
o n g the

而
n g s

.

Th
e m e e ha n ism sim ila ri ty m ay ai d o u r se ie n ti fi e in q u iri e s in

m e e ha n isti e m o d e llin g
.

Th
e m ie ro o rg a n ism s o f d e g r

ad in g o rg a n ie e he m iea ls are

m ec ha n isti e a lly sim ila r to the Pre d a to r Po Pu la ti o n s in the V o lte rra m o d e l o f in te rac ti n g

po Pu lati o n s ,

b u t the v a ri a n ee o f e o n e e n tra ti o n o f th e o rg a n ie e h em ie als 15

m a th e m a ti e a lly d iffe re n t to th a t o f d en sity o f the Pre y Po Pu la tio n s in the V o lte rra
m o d e l

.

Th
e d e g ra d a ti o n ra te o f o rg a n ie eh em ic a ls m ay be d e se ri be d as :

d x

而 = 了x + 左u 刀

w he re 工 15 th e e o n c e n tra ti o n o f o rg a n ie e he m iea l a t ti m e t
,

m 15 th e n u m be r o f

而
e r o o rg an ism s c a Pa ble o f d e g ra d in g the o rg a n ie e he m ie al a t ti m e r

, a n d j a n d k a re

th e n o n bio lo g ie a l (1
.

e
.

e he m ie a l) a n d bio lo g ie a l d e g ra d a ti o n ra te c o n sta n ts re spe e ti v e ly
.

Th
e e o n tri bu ti o n o f bio lo g ic a l fac

to rs to d eg ra d a ti o n ra te 15 g re ate r by fa r than that o f

n o n bio lo g ic a l fa c to rs w ithin the ra n g e o f o rd in a ry g ro w th te m pe ra tu re
.

In thi s eas e ,

th e

e qua ti o n m a y also be w ri tte n as : 一 d x / d t = 丸切 2
.

Th is Pape r d ise u sse s so m e m e th od
s

to e x Pre ss m
,

the re by e x Pre s sin g th e d e g r
ad

a ti o n ra te as a fo rm tha t e a n be in te g ra te d
.

K e y w o r d s O r g a n ie e he m ic a ls
,

氏 g ra d a ti o n ,

M o d e llin g
,

S im ila ri ty


