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[bookmark: _Hlk195370849][bookmark: _Hlk195375391][bookmark: _Hlk195375800]摘  要：多孔介质中生物膜的生长演化涉及复杂的物理-化学-生物耦合过程，其显著的多尺度特性、介质非均质性以及模型参数的不确定性，导致不同尺度数值模型的理论体系存在本质差异，这为生物膜动态行为的精确刻画与预测带来了严峻挑战。近年来，基于孔隙尺度、连续介质尺度和跨尺度耦合的生物膜生长过程建模和数值模拟研究取得了重要突破，但在模型构建、验证和应用方面仍存在诸多瓶颈问题，主要包括三维微观孔隙结构表征困难、生物膜生长动力学过程模型构建复杂、跨尺度-多过程耦合策略量化标准缺失、模型参数化方案所需的实验数据稀缺等。综上，本文基于多孔介质内生物膜生长动力学过程机理，梳理了孔隙尺度、连续介质尺度和多尺度耦合数值模型的研究进展，解析了不同尺度生物膜生长模型的理论基础、数值算法、应用算例、适用范围和局限性，总结了三维成像技术的应用潜力、生物膜演化全过程的表征趋势，以及跨尺度耦合建模策略的优化路径。本综述为多孔介质中生物膜生长模型的优选与改进提供了理论依据，为土壤微生物技术在环境污染治理和生态修复等领域的工程化应用提供了技术支撑。
关键词：多孔介质；生物膜生长；土壤微生物；数值模拟
中图分类号：S154.31，P66，X53        文献标志码：A
Research Progress in Numerical Modeling and Simulation of Biofilm Growth in Porous Media
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Abstract: The growth and evolution of biofilms in porous media involve complex coupled physicochemical and biological processes. Their pronounced multi-scale characteristics, heterogeneity of the media, and uncertainties in model parameterization have led to fundamental divergences in the theoretical frameworks of numerical models across different scales. This poses significant challenges for the accurate characterization and prediction of biofilm dynamics. In recent years, advances in computational techniques have driven substantial progress in pore-scale, continuum-scale, and cross-scale coupled numerical modeling and simulation of biofilm growth. However, considerable bottlenecks remain in model development, validation, and utilization. These include difficulties in characterizing three-dimensional microscopic pore structures, the complexity of constructing biofilm growth dynamics models, the lack of quantitative standards for cross-scale multiprocess coupling strategies, and the scarcity of experimental data required for model parameterization. Based on the mechanisms of biofilm growth dynamics in porous media, this paper reviews the research progress of pore-scale, continuum-scale, and multi-scale coupling numerical models, analyzes the theoretical foundations, numerical algorithms, application cases, applicability, and limitations of biofilm growth models at different scales. It also summarizes the application potential of three-dimensional imaging technologies, outlines the emerging trends in mechanistic representation of the complete biofilm growth processes, and explores the optimization pathways for cross-scale coupling modeling strategies. This review provides a theoretical basis for the selection and improvement of biofilm growth models, and offers technical support for the engineering application of soil microbial technologies in environmental pollution control and ecological restoration.
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[bookmark: _Hlk196681698][bookmark: _Hlk206341446][bookmark: _Hlk208127757]生物膜是附着在多孔介质表面，通过胞外聚合物（extracellular polymeric substances, EPS）聚集在一起的微生物细胞群[1-4]，广泛存在于土壤、地下水等自然环境中[5-9]。生物膜的动态行为既由流体流动、溶质运移与生物膜生长之间的复杂耦合作用驱动，又受微生物与环境之间的复杂耦合机制调控，其演化过程涉及微生物定植与团聚、EPS生长、生物膜稳定与脱落5个关键过程[8-11]（图1），具体表现为以下五个阶段：（1）细菌细胞在介质表面定植；（2）细胞团聚并分泌EPS，构建生物膜空间结构；（3）细胞利用营养物质增殖，驱动EPS生长；（4）营养物质扩散、细胞摄取及代谢达到动态平衡后，细菌细胞形成稳定EPS包裹的菌落结构；（5）稳定成熟的EPS在高剪切力或底物限制等条件下，局部区域发生生物膜脱落。在土壤含水层等天然多孔介质中[3-4]，生物膜的形成、生长与演化过程显著影响污染物吸附和降解[12-13]、溶质反应迁移[14-16]、孔隙率及渗透性[17]等，进而在土壤和地下水污染的微生物修复以及二氧化碳的微生物矿化等领域展现出了重要的应用价值[18-23]。因此，准确表征生物膜生长的动力学机理，是定量描述生物膜动态行为、解析其与流体流动及溶质运移之间耦合机制的关键挑战，也是优化土壤微生物技术实际应用效果的重要前提。
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AI 生成的内容可能不正确。]
[bookmark: _Hlk216517921]图1 多孔介质中生物膜生长过程（改编自文献[7]）
Fig. 1 Biofilm growth in porous media (adapted from reference [7])
[bookmark: _Hlk208128532][bookmark: _Hlk208127633][bookmark: _Hlk206754718]近年来，建模与数值模拟已成为描述多孔介质中生物膜动态行为的有效方法。通过构建不同尺度下的生物膜生长数值模型，可深入解析孔隙结构对微生物行为的影响，刻画流体流动-溶质反应迁移-生物膜生长之间的复杂耦合过程，模拟并预测复杂多孔介质中的生物膜演化动态行为，进而有效优化土壤微生物技术的实际应用效果。然而，现有模型在生物膜生长动力学机理的刻画方面仍需改进，尤其是在微生物定植与团聚、EPS生长、生物膜稳定与脱落动态行为的描述方面。其主要原因可归结为以下4个方面：复杂互馈关系表征不足、多尺度特征、不确定性特征及多孔介质非均质性特征[2, 4, 6, 9, 15, 24]。首先，生物膜动态行为与多孔介质孔隙结构特征（孔隙大小和形状[4, 6]、连通性[4]等）及环境条件（pH[2]、温度[9]、营养物质浓度[4]等）之间存在着高度非线性、动态变化的互馈关系。例如，低pH环境能够增强EPS对高岭石等矿物的吸附作用，改变生物膜空间结构，进而调控孔隙度与渗透性，最终影响生物膜生长速率及营养物质扩散过程[2, 9]。同时，生物膜的生长能够改变局部化学环境，其持续生长会进一步改变营养物质浓度场和孔隙结构[4]。而这一复杂互馈关系难以用基于理想假设的动力学特征方程充分描述[24]。其次，自然界中的生物膜行为涉及流体流动、溶质运移与内在生长机理的复杂耦合，并具有明显的多尺度特征[24]；再次，上述复杂互馈关系和多尺度特征导致模型参数化具有高度不确定性，使得生物膜动态行为的定量描述极具难度[25-26]；此外，生物膜生长显著增加了多孔介质的非均质性，使得模型对流体流动、溶质运移的刻画更为困难[24, 27-30]。
已有研究多聚焦于孔隙尺度和连续介质尺度上的生物膜生长行为（图2），并开发了不同尺度的生物膜生长数值模型，包括孔隙尺度模型、连续介质尺度模型和多尺度耦合模型。其中，孔隙尺度模型通过直接求解微观孔隙内的纳维-斯托克斯（Navier-Stokes, N-S）方程、对流-扩散方程（convection-diffusion equation, CDE）以及与生物膜生长相关的反应动力学方程，是解析多孔介质中生物膜生长微观机理的重要手段[26, 31]；但其受限于高昂的计算成本，难以推广至较大尺度。连续介质尺度模型基于表征单元体（representative elementary volume, REV）假设，采用参数化方法简化了异质性孔隙结构、完整生长机理和复杂微观相互作用，进而能够在连续介质尺度上描述生物膜的动态演化[32]；但其难以精细刻画基质-生物膜-流体的局部相互作用[33-35]，无法考虑微观过程。多尺度模型旨在综合孔隙尺度和连续介质尺度模型优点的同时，弥补二者的局限性，构建能够有效整合微观异质性与宏观输运过程之间相互作用的数学框架，并在此基础上提高模型模拟精度与适用性[36-38]。目前，多尺度模型主要基于Darcy-Brinkman-Stokes（DBS）框架或使用域分解方法（domain decomposition method, DDM）[24]构建。此类模型发展的主要桎梏是建立微观-宏观耦合模型框架和参数升尺度，保证微观-宏观信息传递的稳定性与准确性，进而决定了多尺度模型的通用性、可拓展性与工程应用潜力[24]。总之，尽管从孔隙、连续介质尺度以及多尺度耦合角度，多孔介质中生物膜生长过程的建模和数值模拟研究已取得了显著进展，但现有模型研究多局限于某一类尺度模型的改进与应用，缺乏对不同尺度模型的综合阐述与对比分析，从而严重制约了生物膜生长数值模型的创新发展。因此，亟需基于生物膜生长动力学机理，系统回顾不同尺度模型的理论框架、数值算法、应用算例与局限性，进一步总结和确定生物膜生长数值模型的未来发展方向。
[bookmark: _Hlk216525971][image: 图示

AI 生成的内容可能不正确。]
图2 多孔介质中孔隙尺度与连续介质尺度的生物膜分布示意图（改编自文献[24]）
Fig. 2 Schematic diagram of biofilm distribution at pore scale and continuum scale (adapted from reference [24])
[bookmark: OLE_LINK7]基于此，本文系统梳理了多孔介质中生物膜生长数值模型的最新进展，并通过对比不同尺度模型的理论框架与应用场景，探讨不同数值模型面临的挑战及其解决方案，为生物膜生长模型的优选与改进提供理论依据。本文的其余部分如下：第2节综合阐述了不同尺度模型的理论框架，并进一步分析了模型的核心优势、局限性与优化方向；第3节针对不同尺度模型的关键挑战，系统回顾了已有研究的解决方案及其应用效果；第4节总结了不同尺度模型的发展现状、关键挑战与未来机遇。
1  孔隙尺度生物膜生长过程建模与数值模拟
[bookmark: _Hlk216561895][bookmark: _Hlk208005121][bookmark: _Hlk216650201]1.1 多孔介质中生物膜生长的数值模型
已有学者基于微流控等实验方法，针对多孔介质中的生物膜生长过程开展了机理研究[7, 39-45]，并发现孔隙结构的几何形态、流体剪切力以及营养物质的局部分布均会显著影响微生物的动态行为[30, 46]。然而，这类实验研究由于缺乏数值模拟的验证与进一步分析，难以定量解析生物膜生长过程中的微观机制，同时无法准确预测孔隙结构内生物膜的动态行为[30, 46]。因此，为突破相关实验的局限性，亟需开展孔隙尺度生物膜生长建模和数值模拟研究。 
[bookmark: _Hlk216561865][bookmark: _Hlk216561851][bookmark: _Hlk216626120]孔隙尺度模型通过直接解析孔隙结构及其动态演化、流体流动与溶质运移过程，为研究生物膜演化动态行为提供了高精度的数值模拟工具[47-48]。这类模型的核心优势在于能够精确刻画微生物定植与团聚、EPS生成与脱落等微观行为，并实现多孔介质中微观耦合过程的定量描述。值得注意的是，生物膜生长与流体流动、溶质运移之间存在复杂的互馈关系。例如，生物膜积累改变了孔隙结构，影响了流场、压力场、浓度场等[4]；流速变化也改变了局部剪切应力以及底物分布，从而调控了生物膜生长等动态行为以及空间分布[2, 9]。因此，多孔介质中的生物膜生长过程模型必须耦合流体流动与溶质运移，才能完整表征多孔介质中的生物膜动态行为。在孔隙尺度，这类模型通常采用不可压缩N-S方程描述流体流动，采用CDE方程描述溶质反应迁移，并结合生物膜生长反应动力学方程刻画生物膜微观行为[24]，其数值模型概念图与求解流程图如图3所示，其数学表达式为：
	
	（1）

	
	（2）

	
	（3）


[bookmark: _Hlk216650241][bookmark: _Hlk206193166][bookmark: _Hlk216626193]式中，（）为流体速度矢量，（）为时间，（）为流体密度，（）为压力，（）为黏度，（）为溶质浓度，（）为分子扩散系数，为反应源项[14, 49]。具体而言，在式（2）中，从左至右依次为瞬态项（）、对流项（）、压力梯度项（）和扩散项（或黏性项）（）[14, 49]。而在式（3）中，从左至右依次为瞬态项（）、对流项（）、扩散项（）和表征生物膜生长的反应源项（）。在孔隙尺度生物膜生长建模方面，相关研究重点关注微生物附着、EPS生长、脱落等关键机理，并通过设置反应源项（）反映生物膜生长与流体流动、溶质运移之间的复杂耦合作用。其中，已有研究多采用Monod动力学方程[49-50]表示，其数学表达式为：
	
	（4）


式中，（）为最大反应速率（或生物膜对溶质的最大消耗速率），（）为Monod半饱和常数。式（4）是量化流体-溶质-生物膜之间复杂耦合关系的关键，但这一基础公式无法刻画涉及微生物定植与团聚、EPS生长、生物膜稳定与脱落的完整生物膜生长过程。因此，已有研究通过引入胶体过滤理论（classical colloid filtration theory, CFT）框架并修正碰撞概率方程[51]、耦合Haldane动力学方程[52]等方法，扩展了模型准确表征生物膜生长机理的能力，为完整刻画生物膜生长过程提供了有效途径。

图3 孔隙尺度生物膜生长数值模型概念图（a）（改编自文献[16]）和求解流程图（b）
Fig. 3 Conceptual diagram of pore-scale biofilm growth numerical model (a) (adapted from reference [16]) and solving flowchart (b)
针对孔隙尺度生物膜生长建模与数值模拟，已有方法大致可以分为直接数值模拟（direct numerical simulation, DNS）和孔隙网络模型（pore-network model, PNM）两类。其中，PNM使用理想化的孔隙-喉道拓扑网络简化了复杂孔隙结构，通过耦合生物膜生长反应动力学方程（通常采用Monod动力学方程）、溶质运移方程和流体流动方程，描述多孔介质中的微生物动态行为与孔隙尺度演化特征。例如，Qin和Hassanizadeh[17]将孔隙空间近似为规则晶格，利用Hagen-Poiseuille方程（N-S方程的层流稳态圆管解析解）计算了喉道流动，并成功应用PNM解析了生物膜生长对渗透率的影响机制。但是，由于PNM简化了孔喉结构，导致其对流体流动、溶质运移过程的计算精度较低[53]。因此，在需要更高精度模拟的情况下，如精确模拟孔隙结构动态演变时，学者们更倾向于采用DNS[54]，直接求解孔隙几何内的流动与溶质运移过程。对于孔隙尺度的生物膜生长数值模拟，已有研究主要采用格子玻尔兹曼方法（lattice boltzmann method, LBM）[48-49]和计算流体动力学（computational fluid dynamics, CFD）方法[15]。其中，LBM具有在规则网格上离散化复杂边界形状的优点，而CFD在高精度刻画孔隙结构、捕捉流场细节方面更具优势[24]。例如，Pintelon等[49]基于LBM，精确模拟了生物膜渗透性对多孔介质中生物堵塞的作用；Perez等[15]则采用CFD方法构建了孔隙尺度多物理场耦合模型，重点分析了生物膜诱导流场非均质性对溶质运移行为的影响。
[bookmark: OLE_LINK2]近年来，孔隙尺度模型在揭示生物膜生长、溶质运移及孔隙结构动态变化等方面均取得了重要突破，但这类模型仍存在一定的局限性，主要表现为理想化表征真实孔隙结构，以及简化表征生物膜生长动力学机理，因此难以准确描述微生物定植与团聚、多底物竞争、EPS生成以及剪应力诱导的局部脱落等复杂微观过程。对于真实孔隙结构的理想化表征，近年来X射线计算机断层扫描（X-ray computed tomography, XCT）[55-56]、磁共振成像（magnetic resonance imaging, MRI）[57]等三维成像技术的发展，可高分辨率识别并解析微米甚至纳米尺度孔隙结构的几何特征[40]，为孔隙结构的精细表征提供了重要支持。然而，现有孔隙尺度模型多采用规则排列的圆柱体等二维切片或孔隙网络结构，无法高精度表征天然多孔介质中复杂的孔隙结构，进而难以准确描述孔隙结构内生物膜行为的动态特征。因此，未来需在孔隙尺度数值模拟中引入高分辨率三维成像结果，建立基于真实孔隙结构的孔隙尺度建模方法。
[bookmark: _Hlk208079619]而对于生物膜生长机理的简化表征，已有研究有以下几类方案：（1）引入基于经典CFT的数值模型，为微生物定植行为的动态表征提供新思路。例如，Nelson[58]基于CFT修正了Yao-Habibian-O’Melia（YHO）方程[59]，构建了一个Lagrangian轨迹分析模型，进而系统研究了微生物在多孔介质中的运移与定殖机制。研究通过对比RT模型模拟结果与Smoluchowski-Levich扩散项解析解完成了模型验证工作，并在此基础上精细刻画了微生物运移与定植行为，成功再现了柱实验中观察到的滞留颗粒空间分布特征。Bozorg等[51]同样基于CFT构建了一个孔隙尺度数值模型，并通过修正碰撞概率方程，重点分析了生物膜覆盖对微生物定植过程的动态影响。研究通过对比模型模拟与柱实验所观察到的微生物空间分布特征，证实了扩散主导时模型模拟的准确性，并进一步揭示了介质表面生物膜对微生物定植概率的增强效应。然而，这类研究多局限于初始成膜过程的数值模拟，无法全面刻画生物膜生长动态过程。（2）引入基于细胞个体的模型，提升对微生物定植与EPS生成过程的表征能力。例如，Jung和Meile[60]基于元胞自动机方法描述了细胞在固–液界面上的生长、移动与占据行为，结合体积分数函数模拟了孔隙结构的动态演化，为微生物个体行为的建模提供了有效方案。Lohrmann和Holm[61]同样结合基于个体模型（individual-based model, IbM）模拟了微观细菌行为，使用Langevin动力学描述了细菌布朗运动，并基于随机附着概率划定了微生物定植与否的标准。通过细胞轨迹与吸附分布对比实验，该研究验证了模型在捕捉细胞黏附趋势方面的准确性，进一步为微生物定植行为的建模提供了有力工具。但研究并未考虑营养物质的摄取过程，后续该模型可进一步耦合营养物质的迁移行为。（3）考虑（多）底物摄取行为，增强对微生物代谢过程的表征能力。Aminnaji等[52]针对非水相液体（nonaqueous phase liquids, NAPL）污染环境中生物膜生长与污染物降解的交互作用机制，构建了耦合NAPL分布、溶质运移与生物降解过程的PNM。研究引入Haldane动力学方程描述了细菌对溶解氧和碳源的摄取行为，并通过对比模拟结果与文献数据，验证了多底物设定在捕捉降解效率变化方面的有效性。该模型能够精确描述多底物扩散与微生物摄取过程，但无法刻画微生物定植与生物膜脱落行为。（4）引入力学反馈机制，强化对生物膜脱落行为的模拟能力。例如，Kurz等[50]耦合Biot方程，构建了二维可变形生物膜生长数值模型。研究通过微流控实验获取了生物膜结构演化图像，并将其与模拟结果对比，证明了该模型可准确再现生物膜诱导的优先流通道间歇演化行为，为捕捉局部脱落行为提供了技术支持。然而，该模型依旧简化了生物膜生长的动力学机制，省略了EPS生成这一关键过程，忽视了底物消耗与代谢产物生成之间的耦合作用。（5）结合实验数据，实现更为精确的生物膜生长过程数值模拟。Perez等[15]针对生物膜诱导的流场非均质性对溶质运移行为的影响，基于实验获取的生物膜结构反演了局部孔隙率，并使用孔隙尺度模型刻画了孔隙结构的动态演化，描述了生物膜的体积增长过程。但该研究并未考虑除生物膜体积增长以外的关键机理，其对完整生物膜行为的刻画能力有待进一步提升。由此可见，上述建模方案分别侧重于刻画不同生物膜生长机理，但各方案因简化表征部分机理仍存在局限性。因此，亟需基于各方法之间的互补特性，构建多过程耦合的建模框架，最终实现对完整生物膜生长机理的高效描述。例如，可构建易于处理复杂边界的、基于LBM的多过程耦合模型，采用基于个体模型模拟细菌运动与附着行为，使用基于CFT的Robin边界量化EPS对附着概率的增强效应，引入多组分对流-扩散-反应方程描述营养物质扩散与摄取，并耦合Biot方程刻画剪切力作用下的生物膜变形与脱落，最终结合实验观测数据完成模型模拟的验证工作。
[bookmark: _Hlk207922211][bookmark: _Hlk208005972]此外，不同尺度的生物膜生长模型均存在忽略环境条件影响的局限性。大量研究表明，pH、温度等环境条件是影响生物膜动态行为的重要因素[62-68]。例如，pH通过影响EPS分子的电荷特性，调控矿物表面的微生物附着行为[62]；温度通过调节溶质运移扩散系数、微生物代谢活性，从而影响营养物质扩散与生物膜生长过程[63-64]；pH、温度及湿度均能够影响EPS产量，从而改变生物膜结构[65]。与此同时，设置合适的pH、温度等环境条件，也是优化土壤微生物技术在污染治理和生态修复等领域应用效果的关键[63-64, 66]。因此，在生物膜生长模型中耦合环境因子（如pH）的动态变化至关重要。然而，由于已有机理研究不足、模型计算复杂性较高，目前仅有极少数孔隙尺度模型通过引入环境因子修正项，量化了环境条件对微生物代谢、EPS生长等机理的调控作用，从而提升了模型对实际环境条件下生物膜动态行为的预测精度[16, 67-68]。例如，Delavar和Wang[68]通过在反应源项中引入阿伦尼乌斯（Arrhenius）型指数函数，量化了温度对底物最大比消耗速率（即单位生物量在单位时间内消耗底物的最大速率）、生物膜空间分布的影响；Delavar和Wang[67]也采用指数形式的pH抑制项，分析了pH对底物最大比消耗速率的抑制效应，进而探索了pH对生物膜生长的综合影响。
基于此，孔隙尺度生物膜生长数值模型的未来发展方向主要包括：（1）引入高分辨率成像结果，实现孔隙结构的精细表征；（2）完善生物膜生长机理的准确建模与参数化表达，结合实验数据提升模型参数的准确性，并强化多环境因子的动态耦合，进而推动孔隙尺度模型在真实多孔介质中的广泛应用。
[bookmark: OLE_LINK9]1.2 多孔介质中生物膜生长的数值模拟
[bookmark: OLE_LINK1]孔隙尺度生物膜生长数值模型通过高精度刻画孔隙结构的微观特征，结合流体流动、溶质运移和生物膜生长反应动力学方程，为揭示多孔介质中生物膜的动态演化机制提供了重要工具。这类模型的核心优势在于能够精确刻画微生物定植与团聚[5, 39]、EPS生成[50]与脱落[61]等微观行为，并实现孔隙尺度上物理-化学-生物复杂耦合过程的定量描述。对于孔隙尺度生物膜生长过程，这类数值模拟研究普遍关注微生物定植与团聚、EPS生成与体积增长、生物膜稳定、剪切力作用下的生物膜脱落等关键过程。同时，这类研究多聚焦于揭示生物膜与流体之间的耦合作用，并已解析了细胞-介质表面相互作用[61]、局部剪切力影响生物膜生长[17, 61]、微生物行为与生物膜形态改变孔隙结构[50, 52]等关键作用机制。
[bookmark: OLE_LINK10]近年来，已开发的孔隙尺度模型之间存在较多差异，主要体现在孔隙结构和生物膜生长动力学机理的表征方法上。其中，仅有少量模型较为完整地模拟了生物膜生长的关键过程。例如，Kurz等[6, 50]通过结合微流控实验得到了真实微生物定植与团聚的结果，弥补了已有数值模拟研究忽略了生物膜生长起始阶段的不足。而这一阶段涉及细胞在多孔介质中的运移、识别与表面吸附等过程，主要受流体剪切应力和流体动力条件调控。其中，Kurz等[6]结合实验与数值模拟方法，探究了生物膜生长与分布对渗透率的影响。该研究的核心是基于微流控实验数据，建立了一个动态演变的生物膜渗透率场，并在此基础上使用实验图像驱动的渗透率场对模型进行了参数优化。在数值模型方面，研究基于CFD方法，采用Darcy-Brinkman方程描述了流体流动，引入Monod动力学方程模拟了营养物质扩散与生物膜体积演化，并通过设置剪切应力阈值描述了脱落行为。该研究探究了生物膜生长与剪切应力之间的竞争关系对优先流通道间歇性的影响，并发现生物膜生长与流体剪切应力之间的动态平衡决定了优先流通道的间歇性。同时，随着近年来三维成像技术[56-57]以及数值模型[69-70]的发展，微米尺度和纳米尺度的孔隙结构得以无损重建，因地球化学反应而变化的流固界面也得以高效界定。Kurz等[50]进一步结合微流控实验与数值模拟方法，分析了生物膜分布及其形态的水动力学响应（图4a）。在数值模型方面，该研究通过引入Monod动力学方程模拟了生物膜的生长速率，并结合Biot方程描述了生物膜的变形。最终，模型模拟结果与COMSOL Multiphysics软件模拟结果高度吻合，证实了数值模型与高分辨率实验成像的结合，为孔隙尺度生物膜-流体相互作用机制的解析提供了有效工具。
[image: 图形用户界面

AI 生成的内容可能不正确。]
[bookmark: _Hlk216527706]注：a.生物膜生长过程中不同时间步的流速概率密度函数变化曲线，改编自文献[6]；b.生物膜生长过程中不同实验条件下的流速方差变化曲线，改编自文献[6]；c.复杂多孔介质中的速度场与流线分布（灰色实线），其中角度θ用于描述介质表面微生物定植的位置、为流体速度大小[61]；d.复杂多孔介质中生物膜（绿色）初始成膜及其体积增长过程[61]；多孔介质中无（e）、形成（f）生物膜时的速度场，其中为孔隙长度、为流速相对平均流速的十进对数，改编自文献[15]。Note: a.Probability density function changes of flow velocity at different time steps during biofilm growth, adapted from reference [6]; b.Variance changes of flow velocity under different experimental conditions during biofilm growth, adapted from reference [6]; c.Velocity field and streamlines distribution (gray solid lines) in a complex porous medium, where angle θ is used to describe the location of microbial colonization on the medium surface, and  is fluid velocity magnitude[61]; d.Initial biofilm formation and volume growth process in a complex porous medium (green)[61]; Velocity fields in porous media without (e) and with (f) biofilm formation, where  is pore length and  is the logarithm to the base ten of the relative flow velocity, adapted from reference [15] .（以彩图发表）
图4 孔隙尺度生物膜生长的典型算例
[bookmark: _Hlk216528480]Fig. 4 Representative test cases of pore-scale biofilm growth models
[bookmark: _Hlk197301792]针对多孔介质中微生物定植与EPS生成这一复杂动力学过程，现有数值模拟研究也较为有限。其中，基于CFT的孔隙尺度模型为介质表面初始成膜过程的精确描述提供了新思路。例如，Nelson[58]通过修正YHO方程[59]，构建了一个Lagrangian轨迹分析模型，为该研究量化了微生物在多孔介质表面的碰撞效率与定植概率，并引入碰撞半径等参数刻画了微生物在颗粒表面滞留与重新释放的非线性过程，进而系统研究了微生物在多孔介质中的运移与定植机制。而后，研究通过对比RT模型模拟结果与Smoluchowski-Levich扩散项解析解，证实了非布朗运动与扩散主导时模型模拟的准确性。最终，模型精确模拟了微生物在流场中的动态迁移路径，成功再现了柱实验中观察到的滞留颗粒空间分布特征，进一步证明了该模型在精细刻画微生物运移与定植行为方面的适用性。Bozorg等[51]同样基于CFT构建了一个孔隙尺度数值模型，重点分析了生物膜覆盖对微生物定植过程的动态影响。该研究使用耦合了吸附项的对流-扩散方程，精细刻画了初始成膜阶段的微生物动态行为，并通过修正碰撞概率方程，量化了介质表面生物膜对微生物定植概率的增强效应。与此同时，该研究通过对比低佩克莱数（Péclet, Pe）条件下的模型模拟结果与柱实验数据，证实了扩散主导时模型模拟的准确性。最终，Bozorg等[51]通过数值模拟再现了柱实验所观察到的微生物空间分布特征，并发现生物膜覆盖导致微生物定植概率提升36%。在此基础上，部分学者也采用基于个体模型模拟了微生物定植与EPS生成这一复杂过程，进一步完成了生物膜生长关键过程的完整表征。例如，Pintelon等[49]使用LBM求解了N-S方程，采用D3Q19格式模拟了三维流动，并通过多重松弛时间（multi-relaxation time, MRT）算法增强了计算精度，提高了数值稳定性。在微生物生长方面，该研究使用随机游走算法模拟了微生物定植，创新性地采用基于个体模型模拟了EPS生成以及生物膜体积增长，引入Monod动力学方程刻画了微生物摄取营养物的过程，并通过定义脱落水平集（detachment level set, DLS）参数描述了生物膜在高剪切应力下的脱落行为。最终，研究通过对比模型模拟与实验观测的生物膜生长可视化结果，证明了该模型是精准预测不同渗透率生物膜动态生长与演化的重要工具。Lohrmann和Holm[61]同样采用基于LBM的孔隙尺度模型描述了生物膜的生长过程，并结合基于智能体的细菌模型模拟了微观细菌行为。具体而言，该研究使用Langevin动力学描述了细菌的布朗运动，基于随机附着概率确定了微生物定植与否的标准，同样基于个体模型模拟了EPS生成与生物膜增长（图4b），并通过设置黏附键阈值间接模拟了生物膜脱落。最终，研究揭示了流体流动、细菌运动与生物膜形成之间的复杂相互作用，并发现流体剪切力对微生物定植位置起到了决定性的作用，而初始成膜与局部剪切力、营养物质浓度密切相关。
[bookmark: _Hlk208005255]此外，对于生物膜生长动力学机理，当前研究普遍关注营养物质摄取、生物膜体积增长、稳定以及脱落过程的定量描述。其中，营养物质扩散与代谢摄取直接控制了生物膜稳定后的空间分布，易受到孔隙结构与局部反应速率的耦合影响，相关研究通常采用基于Monod动力学的对流-扩散方程对此进行表征。而生物膜在流体作用下发生的局部脱落或剥离行为决定了生物膜的空间分布及其形态稳定，是模拟真实生物膜生长动态过程的关键机制之一，相关研究往往通过设置脱落速率[71-72]或剪切应力阈值[17, 73]对此进行刻画。例如，Thullner等[1]在早期研究中开发了二维PNM模型，引入Monod动力学刻画了微观生物膜行为，并定义“可交换距离”简单刻画了营养物的扩散与摄取。同时，该研究通过设置与脱落速率常数、平均流速、生物膜表面积相关的修正项，描述了剪切力作用下的生物膜脱落过程。在此基础上，Thullner和Baveye[72]基于生物膜可变渗透率的假设，进一步开发了三维模型，以分析生物膜生长对孔隙结构和渗透率的影响。该研究采用了基于Monod动力学的质量守恒方程等，完善了营养物扩散与摄取、生物膜稳定过程的表征，并将脱落项中的整体平均流速定义为孔隙区域的平均流速，进而更为准确地反映了流体剪切力对生物膜脱落的作用机制。Stewart和Kim[73]也为描述生物膜的生长与脱落提供了一套简单有效的参数化方案。在该研究中，生物膜增长由生物膜密度与体积分布决定，生物膜脱落则由剪切应力阈值控制，即当壁面剪切应力超过宾汉（Bingham）屈服应力时，孔隙中的生物膜发生整体脱落，孔隙直径恢复初始值。Qin和Hassanizadeh[17]同样基于剪切应力阈值判别了脱落行为，即当剪切应力超过临界值时生物膜发生脱落。该研究还通过引入与局部剪切应力成正比的脱落速率项量化了脱落过程，同时采用体积分数演化方程、变量质量交换系数描述了生物膜生长过程。其研究结果表明，生物膜的生长会导致渗透率的逐步下降，并表现出明显的非线性特征。对于剪切力作用下的生物膜脱落，Aminnaji等[52]还使用了灭活系数间接表征了这一脱落行为，即生物膜体积随时间增长至一定阶段后因灭活系数而减少，为生物膜生长动态过程的定量描述提供了有效方法。该研究还创新性地引入Haldane动力学描述了NAPL的生物降解过程，结合体积守恒方程表征了微生物体积增长，并得出了生物膜生长会显著降低渗透率、引起孔隙结构演化、显著影响生物降解效率的结论。此外，精确表征生物膜的体积演化是生物膜生长数值模型的核心内容。为实现这一目标，相关研究采用了诸多方法，包括基于Monod动力学的体积演化方程、元胞自动机方法（cellular automaton method, CAM）、基于实验图像的体积获取等。例如，Jung和Meile[60]假设生物膜生长受限于溶质供应，采用Monod动力学定义了生物膜的生长速率，并使用元胞自动机方法模拟了生物膜的生长与演化。最终，该研究通过分析不同Pe、达姆科勒数（Damköhler, Da）条件下的模型模拟结果，并对比了由经典KC方程计算出的理论结果，系统揭示了生物膜生长对孔隙率、渗透率演化的影响。Perez等[15]则基于实验数据，将生物膜整体等效为具有局部可变孔隙率的多孔结构，采用共聚焦显微技术提取了生物膜结构，并将其转化为局部孔隙率以描述生物膜的体积增长过程（图4c）。最终，该研究成功解析了生物膜形态演化对流体流动的影响机理。
综上，孔隙尺度模型为研究生物膜在多孔介质中的复杂行为提供了重要工具。近年来，开发的孔隙尺度模型之间存在较多差异（表1），主要体现在孔隙结构以及生物膜生长动力学机理的表征方法上。其中，仅有少量模型较为完整地模拟了生物膜生长的关键过程。
表1 孔隙尺度生物膜生长建模与数值模拟研究总结
Table 1 Summary of research on pore-scale biofilm growth modeling and numerical simulation
	作者
Author
	[bookmark: _Hlk195000559]关键过程
Key processes
	年份
Year
	期刊
Journal

	
	微生物定植与团聚过程
Microbial colonization and aggregation process
	EPS生成与体积增长过程
EPS generation and volume growth process
	生物膜稳定过程
Biofilm stabilization process
	生物膜脱落过程
Biofilm detachment process
	
	

	Thullner等[71]
	—
	基于Monod动力学的体积变化方程
	基于Monod动力学的对流方程
	基于脱落速率的判别方程
	2002
	Transport in Porous Media

	Stewart和Kim[73]
	—
	基于生物膜密度与体积分布的孔喉直径演化方程
	基于Monod动力学的对流-扩散方程
	基于剪切应力阈值的判别方程
	2004
	Biochemical Engineering Journal

	Nelson[58]
	基于CFT的Lagrangian轨迹分析方程
	—
	—
	—
	2004
	University of California

	Thullner和Baveye[72]
	—
	基于Monod动力学的质量守恒方程
	对流-扩散方程
	基于脱落速率的判别方程
	2008
	Biotechnology and Bioengineering

	Pintelon等[49]
	对流-扩散方程
	质量守恒方程
	基于Monod动力学的对流-扩散方程
	基于脱落水平集参数的判别方程
	2012
	Biotechnology and Bioengineering

	Qin和Hassanizadeh[17]
	—
	体积分数演化方程
	基于Monod动力学的非平衡对流-扩散方程
	基于脱落速率的判别方程
	2015
	Transport in Porous Media

	Bozorg等[51]
	基于CFT的对流-扩散方程
	—
	—
	—
	2015
	Journal of Contaminant Hydrology

	Aminnaji等[52]
	—
	基于Haldane动力学的体积变化方程
	基于Haldane动力学的对流-扩散方程
	基于灭活系数的判别方程
	2020
	Advances in Water Resources

	Jung和Meile[60]
	—
	基于Monod动力学的对流-扩散方程
	基于Monod动力学的对流-扩散方程
	—
	2021
	Transport in Porous Media

	Perez等[15]
	—
	基于实验图像的经验性方程
	对流-扩散方程
	—
	2022
	Water Research

	Kurz等[50]
	基于实验图像的经验性方程
	基于Monod动力学的质量守恒方程
	基于Monod动力学的质量守恒方程
	基于剪切应力阈值的判别方程
	2022
	PNAS

	Kurz等[6]
	基于实验图像的经验性方程
	基于实验图像的经验性方程
	—
	—
	2023
	Environmental Science & Technology

	Lohrmann和Holm[61]
	基于Lennard-Jones势的细胞相互作用方程
	指数增长方程
	—
	基于黏附键阈值的判别方程
	2023
	Soft Matter


2  连续介质尺度生物膜生长过程建模与数值模拟
[bookmark: _Hlk207922903][bookmark: _Hlk216626280]2.1 多孔介质中生物膜生长数值模型
[bookmark: _Hlk216562201][bookmark: _Hlk208047464]连续介质尺度生物膜生长数值模型基于REV假设，将多孔介质描述为连续介质，通过体积平均方法，表征了生物膜生长过程中流动与溶质运移的宏观特性[36]。该方法通常采用达西定律（Darcy’s law）描述流体流动（式（6）），采用对流-扩散方程描述溶质运移过程[24, 36]（式（7）），其数值模型概念图与求解流程图如图5所示，数学表达式如下所示：
	
	（5）

	
	（6）

	
	（7）


[bookmark: _Hlk207842829]式中，为孔隙率，（）、（）、（）分别为达西速度、压力、浓度，为多孔介质渗透率，（）为动力黏度，（）为重力加速度，为有效弥散系数[24, 74-75]。具体而言，式（5）中从左至右依次为瞬态项（）、散度项（）[24, 75]。式（6）中，是流体流动性系数，负号表示流动方向与压力梯度方向相反；为压力梯度，为重力体积力，二者共同驱动流体流动[24, 75]。此外，在式（7）中，从左至右依次为瞬态项（）、对流项（）、弥散项（）和基于Monod动力学等的反应源项（）。其中，表征的是生物膜生长、基质生成和溶质消耗等过程[24, 75]。
[image: ]
图5 连续介质尺度生物膜生长数值模型概念图（a）与求解流程图（b）
Fig. 5 Conceptual diagram of continuum-scale biofilm growth numerical model (a) and solving flowchart (b)
[bookmark: _Hlk208006050][bookmark: _Hlk207922894]相比于孔隙尺度模型对微生物附着、EPS生长与脱落等微观机理的细致描述，连续介质尺度模型更侧重于宏观描述生物膜的结构演化、生长边界动态扩展等过程。这类模型的优势包括：（1）能够捕捉生物膜的整体演化规律[36]。例如，Eberl等[33]采用连续介质尺度模型，定量分析了生物膜表面粗糙度对传质效率的影响，证明了模型能够有效描述复杂耦合过程中的溶质运移行为；Arjes等[32]通过三维连续介质尺度模型揭示了生物膜内基质与营养共享的互惠机制。（2）由于其与实验研究尺度较为匹配，连续介质尺度模型已成为动态耦合环境因子的首选工具。具体而言，这类研究通过引入环境因子修正项、优化反应源项（），构建了环境因子与生物膜生长动力学关键参数之间的定量关系，进而更为精确地刻画了实际多孔介质中生物膜-环境条件的复杂互馈过程[76-79]。例如，Monroy等[79]采用指数修正项分别量化了pH和温度对实际比生长速率（微生物的实际增长速率）的抑制效应，Elsayed等[76]则使用Arrhenius公式对动力学关键参数（如最大比生长速率）进行了温度修正，并进一步分析了温度对生物膜厚度等特征的调控作用。然而，这类模型也存在一定的局限性。首先，模型在参数化过程中通常基于体积平均假设，即假设孔隙结构均质，忽略了微观尺度异质性，如孔隙结构演化、局部流速及化学环境变化等[32-33]。其次，现有多数模型仍假设生物膜生长动力学关键参数恒定，显式耦合环境因子的动态变化仍是这类模型的重要发展方向。此外，模型对异质性孔隙结构的简化，使其难以刻画孔隙尺度生物膜-流体界面的局部相互作用[33-34]。同时，模型对完整生物膜行为的简化处理，也使其难以准确描述生物膜动态生长过程。例如，现有模型往往简化甚至忽略了生物膜的黏弹性力学特性，这限制了模型对生物膜脱落机制的描述能力[25]。
[bookmark: _Hlk208048590]针对上述局限性，已有研究尝试从多个方向改进连续介质尺度模型：（1）引入更具物理约束性的生物膜反应-扩散机制，实现更精确的生物膜生长过程表征。例如，Eberl等[74]引入密度依赖性扩散系数描述了微生物的非线性扩散行为，并利用模拟结果对比实验观测，证实了模拟结果能成功再现实验观测到的生物膜簇-通道结构，为提高连续介质尺度生物膜形态的预测能力提供了科学依据。Balsa-Canto等[25]同样引入了这一非线性扩散机制，并基于Logistic增长函数描述了生物膜内微生物的整体增长行d为，准确模拟了营养物浓度控制下的生物膜边界扩展过程。然而，这些模型均设置了静水条件，忽略了流体剪切力对生物膜行为的影响。（2）引入力学本构关系，拓展模型对生物膜行为的表征能力。例如，Towler等[34]针对生物膜在流体作用下的力学响应问题，构建了基于Burger黏弹性本构方程的连续介质尺度模型。研究通过有限元方法模拟了剪切力诱导下的生物膜形变过程，揭示了局部应力集中区的形成机制，为理解生物膜脱落行为提供了理论依据。但该研究并未考虑生物膜结构的异质性与力学参数随时间的动态演化，限制了其对长期脱落行为的精准预测。此外，研究表明，连续介质尺度模型还将通过强化物理-化学-生物耦合机制（如拓展三维模拟研究[25]），不断提升其对复杂系统中生物膜行为的综合表征能力。
[bookmark: _Hlk207922926]基于此，连续介质尺度生物膜生长数值模型的未来发展方向主要包括：（1）结合实验数据，提升模型参数的准确性与真实性；（2）增强模型对生物膜增长、形变、脱落等过程的描述能力；（3）优化多环境因子的动态耦合参数化方案，为生物膜生长建模提供更为高效的数值框架，为模型在生物修复等领域的实际应用提供科学依据。
[bookmark: _Hlk216626371][bookmark: _Hlk207965469]2.2 多孔介质中生物膜生长的数值模拟
连续介质尺度模型能够有效捕捉生物膜生长的动态行为，描述流动与反应溶质迁移等过程，广泛应用于较大尺度多孔介质中生物膜生长的数值模拟。相比于孔隙尺度模型，其优势在于简化复杂的微观相互作用，并对生物膜行为提供整体性描述。已有的连续介质尺度数值模拟研究主要基于连续介质理论，将复杂微观过程通过参数化手段封装为宏观参数，描述了生物膜结构演化、生长边界动态扩展等过程。经总结可得，这类研究多聚焦于揭示生物膜在多孔介质中的宏观生长动力学特征与传质行为，并已阐明了营养浓度分布、流体剪切力、黏弹性变形等因素对生物膜行为的关键作用机制。
近年来，已开发的连续介质尺度模型较少。通过对比可以发现，这些模型主要在参数化方案上存在显著差异。其中，部分研究通过引入密度依赖性扩散系数，实现了对生物膜的非线性扩散行为建模。例如，Eberl等[74]提出了这一系数，并将其设置为当密度接近最大值时生物量扩散显著，而当密度较小时生物量扩散几乎停止。基于此，研究使用非线性反应-扩散方程刻画了生物膜的边界扩展，采用Monod动力学方程描述了生物膜与底物浓度之间的作用，并基于时空连续模型从三维视角模拟了生物膜的动态生长过程。经对比验证，该研究成功再现了实验观测到的生物膜簇-通道结构，揭示了生物膜在营养驱动下的空间扩展机制，但该研究仅考虑了营养物扩散与生物膜反应过程。Balsa-Canto等[25]也在数值模型中使用了非线性扩散系数与反应项相结合的参数化方案，通过引入退化扩散项和奇异扩散项调控了静水环境下的生物膜边界，并进一步利用微生物批次培养实验数据，结合Logistic增长函数优化了反应源项。该研究描述了生物膜在批量培养条件下的营养消耗与积累行为，并通过对比数值模拟结果与多个已发表算例的模拟结果，证明了模型在预测生物膜生长方面的有效性，进而阐明了生物膜在非线性反应-扩散条件下的边界演化特征。
现有多数研究则使用传统扩散-反应框架，描述生物膜生长对营养物质的消耗与转化，并进一步实现了生物膜生长过程的数值模拟。例如，Eberl等[33]采用了基于Monod动力学的反应源项对生物膜内的营养消耗与微生物生长过程进行了参数化，同时采用CDE对生物膜相和流体相中的溶质运移行为进行了统一描述。对于流体与生物膜界面处的传质过程，Eberl等[33]将传质速率参数化为舍伍德数（Sherwood, Sh）与雷诺数（Reynolds, Re）之间的经验关系，模拟了实际边界中的营养物质传递。同时，该研究发现模型模拟与实验观测的流速分布特征高度一致，实现了三维生物膜结构中复杂耦合过程的高精度模拟，进而揭示了流速等水动力条件对传质效率与局部反应速率分布的调控机制。Arjes等[32]使用了类似的参数化方法，通过结合实验数据与营养依赖的菌落生长模型，简化了菌落内营养梯度与细胞增长之间的复杂耦合机制，量化了生长速率对局部营养浓度的响应关系。该研究通过调控生长函数中的营养参数，模拟了不同突变体在共培养条件下的生长过程，进而明确了不同基因型生物膜内部的基质、营养互惠机制，阐明了多菌株生物膜中互惠共生的宏观行为特征（图6a）。Wang等[80]则构建了一个基于多速率质量传输（multi-rate mass transfer, MRMT）理论的连续介质尺度模型，采用Monod动力学方程描述了生物膜对底物的摄取过程，使用Logistic增长函数表征了生物膜的空间扩展过程，并引入分形记忆函数刻画了生物膜与流体之间的质量交换行为。而后，该研究发现模型模拟与实验观测所得的穿透曲线高度吻合，证实了模型模拟的准确性。最终，Wang等[80]成功模拟了生物膜体积增长（图6b）及其引起的非菲克扩散，并揭示了生物膜形态演变对质量输运行为的影响机制。
[image: ]
[bookmark: OLE_LINK8]注：a.生物膜生长过程中最高、最低菌株竞争适合度随时间的变化曲线，改编自文献[32]；b.基于均匀增长模型（basic）、分形增长模型（fractal）的生物膜体积分数（θbf）变化曲线，其中Q为流量、Cmethanol为进水甲醇浓度[80]。Note: a.A curve showing the changes in the maximum and minimum strain competitive fitness during biofilm growth, adapted from reference [32]; b.Biofilm volume fraction (θbf) change curves based on the basic model and fractal growth model, where Q is the flow rate, and Cmethanol is the concentration of methanol in the influent[80].（以彩图发表）
[bookmark: _Hlk216527982]图6 连续介质尺度生物膜生长典型算例
Fig. 6 Representative test cases of continuum-scale biofilm growth models
[bookmark: _Hlk207965496][bookmark: OLE_LINK4][bookmark: _Hlk200669323][bookmark: _Hlk216626355]此外，已有研究还通过引入复杂的本构关系，模拟了生物膜结构的动态形变。例如，Towler等[34]将生物膜视为黏弹性材料，引入Burger方程表征了生物膜在流体剪切力作用下的力学响应，并量化了材料系数对生物膜形变的影响。而后，该研究成功基于数值模型复现了实验观测到的生物膜复杂应变响应，解析了流体剪切力作用下生物膜的黏弹性形变，并进一步揭示了生物膜脱落发生的临界条件。最终，该研究指出了弹性模量参数数值降低导致拖曳力增加、升力减小的力学机制，并发现当平均流速增加20%（由1.0增加至1.2 ）时，仅对于低弹性模量生物膜所受的流体合力（拖曳力、升力的矢量和），30 s与初始时刻的合力比值将由1.51升至1.69。该研究还指出，生物膜在初始松弛阶段，内部应力最为集中，且当其超过材料失效应力时，最易发生整体或部分的生物膜脱落。
综上，相比于孔隙尺度模型、多尺度模型，近年来基于连续介质尺度模型开展的数值模拟研究较少。经对比分析可以发现，最新开发的连续介质尺度模型之间存在较多差异（表2），主要体现为参数化方案的不同。
表2 连续介质尺度生物膜生长数值模型的参数化方案总结
Table 2 Summary of parameterization schemes for numerical models of biofilm growth at the continuum scale
	作者
Author
	扩散系数
Diffusion coefficient
	生物膜生长速率
Biofilm growth rate
	其他
Other
	年份
Year
	期刊
Journal

	Eberl等[33]
	固定值
	基于Monod动力学的生长速率
	—
	2000
	Chemical Engineering Science

	Eberl等[74]
	非线性密度依赖扩散系数
	基于Monod动力学的生长速率
	—
	2001
	Journal of Theoretical Medicine

	Towler等[34]
	—
	—
	Burger黏弹性本构方程
	2007
	Biotechnology and Bioengineering

	Balsa-Canto等[25]
	非线性密度依赖扩散系数
	基于Logistic增长函数的生长速率
	—
	2017
	Applied Mathematical Modelling

	Arjes等[32]
	固定值
	基于Monod动力学的生长速率
	基于实验结果的经验性方程
	2021
	eLife

	Wang等[80]
	基于分形记忆函数的扩散系数
	基于Monod动力学、Logistic增长函数的生长速率
	—
	2024
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[bookmark: _Hlk191903826]3  多尺度生物膜生长过程建模与数值模拟
3.1 多孔介质生物膜生长数值模型
多孔介质的高度异质性使得生物膜的生长过程具有多尺度特征[24]，这导致单一尺度的数值模型难以全面描述生物膜的动力学行为。因此，近年来多尺度建模方法受到广泛关注。多尺度生物膜生长数值模型的核心内容是构建能够有效整合微观异质性与宏观输运过程之间相互作用的数学框架，并在此基础上提高模型模拟精度与适用性[36-37]。其理论框架通常包括DBS微观连续理论框架和域分解方法（DDM）[14, 24]。在DBS框架下，多尺度模型通过体积平均理论统一描述自由流动区与多孔介质区的流体流动，并通过局部网格分辨率和体积平均实现微观-宏观耦合[81-82]（图7a）。其核心方程为：
	
	（8）


[bookmark: _Hlk207843100][bookmark: _Hlk208005441]式中，为孔隙体积分数且其取值范围是0到1，（）为体积平均速度，（）为体积平均压力，为渗透率，且渗透率通常基于孔隙率、使用Kozeny-Carman（KC）方程计算[24, 75]。其中，包括孔隙率在内的多孔介质特征将随地球化学过程的发生而迭代更新。具体而言，公式左侧两项共同表征惯性效应，公式右侧从左至右依次为压力梯度项（）、重力项（）、Brinkman黏性项（）和达西阻力项（）[24, 75]。因此，当接近1时，表示单元中没有固体相，流体流动由N-S方程控制；当0<<1时，Brinkman项（）和达西项（）共同表征多孔介质中的流动阻力[75]。在此基础上，基于体积平均的对流-扩散方程可描述为[83]：
	
	（9）


式中，为平均浓度，为分子扩散率，为反应源项[83]。具体而言，公式从左至右依次为瞬态项（）、对流项（）、扩散项（）和源项（）。其中，表征的是底物消耗与生物膜生长等关键过程，是耦合微观生物膜动力学过程与宏观输运过程的关键。例如，Carrillo和Bourg[83]基于DBS框架开发了Darcy-Brinkman-Biot（DBB）模型，并成功模拟了多相流动与固体变形的复杂现象。该模型通过对自由流体区（=1）与多孔介质区（<1）进行统一求解，避免了传统方法中复杂的界面条件设定。其控制方程在自由流动区域采用N-S方程，在多孔介质区域采用Biot理论，进而统一描述了多相流体流动与多孔介质变形行为，准确捕捉了流-固耦合作用下的界面动力学。
与此同时，相比于DBS框架，DDM是国内外学者构建多尺度生物膜生长数值模型时的常用方法。该方法将计算域显式划分为多个子域，在不同子域内采用适合的模型，并通过设置界面条件进行子域耦合，以实现微观信息与宏观描述的有效结合[35, 84-85]。DDM的基本原理是在整个计算域内定义微观尺度和宏观尺度的区域，在微观尺度区域采用N-S方程描述流体流动，而宏观尺度区域遵循达西定律，二者通过迭代修正方程实现界面处速度与压力边界条件的连续性[24, 86]（图7）。
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AI 生成的内容可能不正确。]
图7 多尺度生物膜生长数值模型概念图（a）与基于DDM构建模型的求解流程图（b）
Fig. 7 Conceptual diagram of multi-scale biofilm growth numerical model (a) and solving flowchart of Model Construction Based on DDM (b)
[bookmark: _Hlk208005490][bookmark: _Hlk193928282]相比于单一尺度模型，多尺度模型在生物膜生长数值模拟研究中展现出了显著优势。首先，这类模型在处理复杂多孔介质结构的同时，能够定量描述流体流动与溶质运移行为，为生物膜动态行为的数值模拟提供了更为精准、高效的工具。同时，构建多尺度模型的DDM允许在需要精细描述的区域采用高分辨率的微观模型，在宏观区域保持计算的低复杂度，从而在计算效率限制条件下保证了模拟精度。然而，这类模型仍存在以下局限性：首先，由于尺度转换过程涉及物理参数的推导和近似处理，模型可能无法表征完整的微观过程，进而极大地影响了模型模拟的精确性[83]。其次，多尺度模型的建模过程高度依赖合理的子域划分与界面条件设定，而耦合策略与设定方案复杂且缺乏统一标准，进而严重限制了模型的通用性与可拓展性[24]。再次，模型对参数的敏感性较高，已有研究往往采用实验测量特定参数，如生物膜的扩散系数、生长速率等[15, 37]，而参数对实验条件的高度依赖性、实验数据的稀缺性，进一步增加了不同多孔介质和环境条件下验证、推广模型的难度[83]。由此可见，多尺度模型面临的关键挑战是建立微观-宏观耦合模型框架和参数升尺度，进而保证微观-宏观信息传递的稳定性与准确性。此外，多尺度模型同样缺乏对环境因子的动态耦合，使其难以准确捕捉真实环境中生物膜的跨尺度动态行为。具体而言，目前仅有极少数模型通过结合实验观测数据或优化反应源项，定量描述了不同环境条件下的生物膜生长过程，从而提升了模型对复杂环境条件下生物膜动态行为的预测精度。例如，Wang等[87]通过实验测定了不同温度下微生物的最大比生长速率等参数，并基于此分析了温度对生物膜生长速率的增强效应；Sangha等[88]通过在源项中引入Rosso经验方程，对实验测定的最大比生长速率进行了基于pH的修正，从而分析了pH在驱动生物膜结构演变过程中的关键影响。
针对以上研究挑战，已有研究提出了对应的解决方案：（1）构建物理意义一致的边界耦合策略，减少多尺度模型界面处的不连续性误差。例如，Yousefzadeh和Battiato[85]为降低多尺度模型在界面处的耦合误差，提出了一种非侵入式混合建模方法。该研究通过定义边界条件保证了模型预测的可靠性，实现了连续介质尺度与孔隙尺度之间状态量与通量的稳定耦合。最终，模型验证结果表明界面处的耦合误差可稳定控制于上限内，为不同子域之间准确的信息传递提供了适用性较高的建模方案。（2）引入高精度成像结果，提升对多孔介质空间异质性的表征能力。例如，Yan等[14]针对生物膜空间分布对宏观反应速率的调控作用，采用XCT技术获取了真实孔隙结构，并在此基础上使用域分解方法构建了多尺度模型，其模拟结果成功复现了异质性生物膜降低总体反应速率的实验现象，进一步证实了模型在模拟空间异质性分布及其宏观响应方面的准确性。但该研究未考虑生物膜生长过程中的底物竞争与消耗行为，模型对反应速率及代谢调控过程的描述仍有待完善。（3）结合实验数据优化模型参数，提升多尺度模型的模拟精度。例如，Pearce等[89]结合实验观测与多尺度数值模拟，围绕剪切诱导的膜内细胞非对称性形成机制展开研究。研究通过实时观测细胞取向、排列及结构变化，获取关键参数并嵌入模型进行计算，优化了细胞取向张力与生长驱动力等参数设定。最终，模型模拟结果成功再现了流场诱导的结构不对称演化过程，验证了实验数据驱动参数构建在提升模型可信度与预测能力方面的有效性。但模型构建依赖于特定实验条件，难以直接扩展至多种复杂环境。
[bookmark: _Hlk208005555]基于此，多尺度模型的未来改进工作应聚焦于以下四个方面：（1）优化微观-宏观耦合策略，提升跨尺度信息传递的连续性与准确性；（2）引入高分辨率成像结果，构建基于真实孔隙结构的高精度建模框架；（3）结合实验观测数据，提升模型参数准确性与模型泛化能力；（4）强化多环境因子的动态耦合，提升模型对实际环境条件下生物膜生长的模拟精度，从而推动多尺度模型在真实多孔介质中的精准模拟与广泛应用。
3.2 多孔介质中生物膜生长的数值模拟
相较于单一尺度模型，多尺度模型能更精准、高效地对生物膜的动态行为、反应和迁移等过程进行定量描述，并在生物膜生长的数值模拟研究中展现出显著优势。这类研究普遍关注微观动力学过程对宏观行为特征的调控作用，而微观-宏观耦合机制是实现跨尺度信息传递及机理解析的关键。
[bookmark: OLE_LINK5]对于DBS框架，Carrillo和Bourg[83]采用这一方法开发了开源求解器hybridBiotInterFoam，并成功模拟了多相流动与固体变形的复杂现象。该研究通过引入体积平均法，将流体和固体的动量守恒方程纳入统一框架。其中，流体方程考虑了多相流的毛细效应和相对渗透率，固体方程则引入了Terzaghi有效应力原理。而后，压裂实验图像、解析解和模型预测结果的对比情况表明，该框架能够准确描述固体变形与流体流动之间的耦合关系。最终，该研究发现，当流体黏度从5 cp增至176 cp时，流体入侵模式从均匀渗流转变为非均匀压裂，并伴随明显的裂缝扩展。与此同时，Li和Yang[16]、Dawi等[90]也采用这一框架精确分析了微观生物膜的动态行为，进一步证实了DBS方法具有准确捕捉生物膜力学响应与流固界面演化的能力。
[bookmark: OLE_LINK3]与此同时，其他研究主要采用DDM构建多尺度模型。经总结发现，近年来已开发的模型之间存在部分差异，并主要体现在微观-宏观耦合方式与方法层面。已有基于DDM的多尺度模型主要采用了以下3种耦合方式：离散-连续耦合、升尺度以及双域耦合（表3）。这些方法在微观尺度与宏观尺度之间的信息传递与机理表征中具有重要作用，为揭示生物膜生长过程中的多尺度动态行为提供了理论支持与技术手段。其中，升尺度方法通过体积平均、渐近展开等方法，将孔隙尺度过程映射为宏观尺度有效参数，并在此基础上通过构建连续介质尺度的等效控制方程，实现了参数的尺度转换与微观机制的表达。Bahar等[13]、Landa-Marbán等[91]均采用这一经典耦合方法构建了多尺度模型。其中，Bahar等[13]基于体积平均法构建了包含生物膜-流体-NAPL三相的质量守恒方程，引入闭合变量描述了浓度偏差场与平均浓度梯度的关系，并利用有限元法对闭合变量进行数值求解，从而获得了有效扩散张量与传质系数。通过对比数值模拟结果，该研究验证了局部质量平衡假设在低Pe（即Pe<1）与低Da（即Da<1）条件下的有效性，确保了模型的准确性和可靠性。此外，为描述抑制性底物的降解过程，该研究还引入了Haldane动力学方程。通过结合Haldane动力学和有限元法求解了闭合问题，Bahar等[13]成功预测了生物膜对NAPL溶解的生物增强效应，证实了模型在多相流和生物降解反应中的高效性，为定量描述复杂多相系统中的反应迁移提供了高效工具。Landa-Marbán等[91]则针对管道等复杂几何环境中的多组分生物膜生长行为，基于Brinkman-Stokes方程与多组分质量守恒方程，结合渐近展开法构建了多尺度模型。其模拟结果展示了生物膜组成、孔隙率、渗透率的协同演化过程（图8a），刻画了EPS、水、细菌比例对宏观输运能力的动态调节作用，为生物膜生长数值模型的简化建模提供了理论支持。最终，该研究发现，当生物膜渗透性（）从1×10-1 m2（高渗透性）降至1×10-3 m2（低渗透性）时，孔隙率-渗透率关系曲线的斜率变化更为显著（图8a）。即，对于高渗透性生物膜，在孔隙率减小时，多孔介质渗透率下降得更为缓慢。
[image: ]
[bookmark: _Hlk206252900][bookmark: _Hlk216528389]注：a.不同生物膜渗透率条件下的孔隙率-渗透率变化曲线，改编自文献[91]；非均匀（b）、均匀（c）初始生物量分布条件下的生物膜空间分布，其中CB是控制体积内孔隙空间生物量的平均浓度[14]；生物膜生长过程中，12 h（d）、18 h（e）和24 h（f）时的流速、流线（z=0）分布情况，其中uw是水流速度向量、L是生物膜厚度，改编自文献[37]。Note: a.Porosity-permeability variation curves under different biofilm permeability conditions, adapted from reference [91]; Biofilm spatial distribution under non-uniform (b) and uniform (c) initial biomass distribution conditions, where CB is the averaged concentration of biomass over pore spaces in the control volume[14]; Flow rate and streamline (z=0) distribution during biofilm growth at 12 h(d), 18 h(e), and 24 h(f), where uw is water velocity vectors and L is biofilm thickness, adapted from reference [37].
[bookmark: _Hlk216528399]图8 多尺度模型生物膜生长的典型模拟算例
[bookmark: _Hlk216528568]Fig. 8 Representative test cases of multi-scale biofilm growth models
双域耦合框架也是多尺度数值模拟中重要的耦合方法。该方法通过在孔隙尺度与连续介质尺度之间构建嵌套求解区域，利用边界条件传递通量与状态量[24]，实现了微观-宏观尺度的信息双向传递。Tang等[92]、Yousefzadeh和Battiato[85]均采用了这一框架。其中，Tang等[92]提出了一种基于Mortar方法的混合模型，解析了生物膜引起的孔隙率变化与扩散限制效应。该研究创新性地引入了动态调整策略，将孔隙尺度子域的范围与Da数阈值相关联，使得模型仅在反应主导区采用孔隙尺度方程进行求解，而其余区域采用连续介质尺度方程进行求解。通过对比孔隙尺度模型、连续介质尺度模型以及混合模型的模拟结果，该研究验证了混合模型在Da数值范围较大情况下（Da = 0.1~12,000）的准确性，尤其在生物膜生长显著改变孔隙结构时（Da>1）。其模拟结果展示了异质孔隙结构中局部反应热点的形成与演化过程，描述了高反应区的局部反应迁移与微观生物膜生长过程，并成功揭示了反应主导区的反应迁移行为与生物膜空间分布之间的耦合关系。Yan等[14]同样针对多孔介质中生物膜异质性对宏观反应速率的调控机制展开研究，并基于XCT数据构建了多尺度模型。其模拟结果强调了生物膜沿优先流通道表面生长的空间分布特征，准确复现了异质性生物膜降低总体反应速率的实验现象，并阐明了异质性生物膜通过抑制电子供体/受体接触效率降低反应速率的机理。同时，通过对比连续模型模拟的硝酸盐降解速率，该研究证实了多尺度模型能够精确模拟生物膜的空间分布（图8b）。Yousefzadeh和Battiato[85]针对反应-扩散系统中多尺度边界耦合精度不足的问题，提出了一种非侵入式混合模型。研究采用有限体积法对界面通量进行离散化，通过定义边界条件保证了模型预测的可靠性，进一步实现了连续介质尺度与孔隙尺度之间状态量与通量的稳定耦合。数值实验验证了该方法在高Pe数和高Da数下耦合误差受控的特性。基于此，该研究准确描述了圆柱阵列中的复杂耦合过程，揭示了高反应速率区微观浓度梯度对宏观通量的主导作用，阐明了界面通量的传递机制，为多尺度反应迁移的预测提供了有效工具。
近年来，离散-连续耦合策略成为相关研究常用的耦合方法之一。该方法通过在子域之间建立动态耦合条件，使得界面处的应力平衡，通量一致，确保了模型在物理意义上的正确性和计算的准确性。例如，Ray等[93]针对生物膜生长对反应迁移行为的调控，构建了结合CAM和局部不连续Galerkin方法的多尺度模型，分别描述了孔隙结构的动态演化、连续域中的反应迁移行为。研究首先在孔隙尺度上显式模拟了细菌生长、黏附剂聚集与颗粒重排，而后基于标准均质化理论获取了有效孔隙率等宏观参数。其模拟结果展示了结构演化对渗透性的阶段性调控，刻画了生物膜自组织演化等过程，为孔隙结构演变驱动的反应迁移建模提供了新方案。与此同时，随着计算能力的提升与实验技术的进步，近年来生物膜行为与细菌之间相互作用的解析已成为多尺度数值模拟领域的研究热点。Pearce等[89]基于DEDALUS开源求解器结合连续模型和基于个体的细胞模型，围绕剪切诱导的膜内细胞非对称性形成机制展开研究。其中，连续模型描述了流体流动与生物膜运动，并采用有限体积法求解了N-S方程；离散模型表征了细菌细胞行为，并结合水平集方法追踪了生物膜界面的演化。该研究模拟了细胞在不同发育阶段的取向演化过程，揭示了生物膜生长-细胞取向-流体剪切三者之间的反馈机制，并通过对比实验观测证实了该模型在模拟三维生物膜生长与演化方面的准确性。Jin和Marshall[37]则针对细菌间相互作用对生物膜空间结构的影响，结合离散元模型构建了混合模型。其中，细菌细胞的运动和相互作用通过离散元方法进行求解，包括细胞之间的润滑力、黏附力、拖曳力和菌毛力。EPS和流体则作为连续介质，其动量方程和质量守恒方程通过有限体积法进行求解。最终，该研究精确描述了三维生物膜的动态生长过程（图8c），刻画了细胞排列、聚集与层次结构的形成过程，并成功捕捉了细菌细胞的个体行为，为生物膜形成机制与细胞动态行为研究提供了理论支持。
综上，基于DDM构建的最新多尺度模型之间存在较多差异（表3），主要体现在微观-宏观耦合方式（离散-连续耦合、升尺度、双域耦合）及方法的不同。同时，多尺度模型的广泛应用及其相关模拟结果，证明了生物膜动态行为表征能力的逐步提升，推动了各领域对生物膜生长机制的深入理解，为土壤微生物技术在污染治理、生物修复等工程中的实际应用提供了理论支撑。
[bookmark: _Hlk216650019]表3 基于DDM构建的多尺度生物膜生长模型与数值模拟
Table 3 Summary of multi-scale biofilm growth modeling and numerical simulation studies based on DDM
	作者
Author
	耦合
方式
Coupling
scheme
	微观特征参数
Microscopic characteristic parameters
	耦合
方法
Coupling
method
	宏观等效参数
Macroscopic equivalent parameters
	年份
Year
	期刊
Journal

	
	
	
	
	
	
	

	Golfier等[94]
	升尺度
	多相扩散系数
	体积平均
	有效扩散张量
	2009
	Advances in Water Resources

	
	
	界面质量通量
	
	等效浓度
	
	

	
	
	浓度、多相体积分数
	
	加权等效浓度、有效反应系数
	
	

	Tang等[92]
	双域耦合
	浓度分布、局部反应速率
	边界通量耦合
	有效反应系数
	2015
	Water Resources Research

	[bookmark: RANGE!A7]Bahar等[13]
	升尺度
	扩散通量、孔隙结构体积分数等
	体积平均
	有效色散张量
	2016
	Transport in Porous Media

	
	
	浓度分布
	
	质量交换系数
	
	

	Yan等[14]
	双域耦合
	生物量分布、反应速率
	区域参数统计
	有效反应速率
	2017
	Water Resources Research

	
	
	局部浓度
	
	浓度
	
	

	
	
	固-液传质速率
	
	质量传递系数
	
	

	
	
	扩散系数
	
	平均扩散系数
	
	

	Yousefzadeh和Battiato[85]
	双域耦合
	局部对流、扩散通量
	界面变量匹配
	平均总通量
	2017
	Journal of Computational Physics

	
	
	流速、浓度分布
	
	宏观输入浓度
	
	

	
	
	微观体积比
	
	几何因子
	
	

	Ray等[93]
	离散-连续耦合
	局部孔隙率
	局部结构更新
	有效孔隙率
	2017
	Advances in Water Resources

	
	
	局部扩散张量
	
	有效扩散张量
	
	

	
	
	生物膜厚度分布、局部反应速率等
	
	有效反应系数
	
	

	Pearce等[89]
	离散-连续耦合
	细胞取向、局部剪切力
	边界耦合
	形态对称性指标
	2019
	Physical Review Letters

	Jin和Marshall[37]
	离散-连续耦合
	细胞相互作用力
	边界耦合
	细胞排列应力
	2020
	Physics of Fluids

	Landa‑Marbán等[91]
	升尺度
	通道高度、生物膜厚度与渗透率等
	渐近展开
	有效渗透率
	2020
	Transport in Porous Media

	
	
	局部浓度分布、反应速率
	
	有效反应速率
	
	

	
	
	孔隙率
	
	有效孔隙率
	
	


[bookmark: _Hlk208094572]4  结论与展望
本综述基于孔隙尺度、连续介质尺度与多尺度模型，系统总结了当前多孔介质中生物膜生长建模与数值模拟的研究进展。孔隙尺度模型能够精确刻画微生物定植、EPS生成与脱落等微观行为，定量描述多孔介质中的复杂耦合过程，并揭示生物膜演化的微观机理。然而，现有孔隙尺度模型在孔隙结构表征和生长动力学机理方面仍存在显著差异，且多数模型仅能模拟简单孔隙结构下的部分关键生物膜演化过程。连续介质尺度模型以连续介质理论为基础，从宏观尺度描述多孔介质中生物膜的动态演化过程。该模型无须显式解析微观孔隙结构，可通过参数化方法表征复杂微观过程，从而显著降低建模难度。然而，该类模型间参数化策略差异较大，在宏观描述中往往未能充分考虑微观异质性，导致难以精确捕捉生物膜-流体界面的相互作用及完整的生物膜动态行为。多尺度模型通过DBS或DDM框架整合微观与宏观信息，显著提升了定量描述生物膜动态行为与反应-迁移过程的能力。基于DBS框架的模型采用体积平均法统一描述多区流动，避免显式界面条件；基于DDM框架的模型则通过域分解与界面耦合实现跨尺度模拟。当前该领域面临的核心挑战是跨尺度耦合与参数升尺度，需借助物理上一致的边界条件策略、高精度成像与实验数据融合以提高模拟精度。
未来，生物膜生长过程模型在各个尺度上应聚焦如下问题：（1）在孔隙尺度上，需系统融合高分辨率三维成像与图像处理技术，实现真实孔隙几何的数字化重构，为孔隙尺度模型提供更精确的输入数据；需基于个体模型、连续场理论（CFT）和力学反馈机制等混合建模框架，重点表征多底物竞争、EPS动态及界面力学行为；需进一步开展微流控实验与生物膜原位观测，验证模型关键参数，并强化多环境因子的动态耦合，以提高模型对真实多孔介质内微观过程的预测精度。（2）在连续介质尺度上，需构建具有明确物理意义的本构关系，例如引入应变依赖的反应-扩散方程和非线性力学模型，从而更真实地描述生物膜生长、变形和脱落等过程；应优化多环境因子的动态耦合参数化方案，为生物膜生长建模提供更为高效的数值框架；模型参数需从实验（如代谢通量分析）和孔隙尺度模拟结果中进行升尺度标定，并借助场地观测数据对模型预测功能进行验证，以增强其在生物修复工程中的适用性。（3）对于多尺度建模，应重点发展基于动态自适应网格、域分解（DDM）或体积平均（DBS）的跨尺度耦合架构，建立微观-宏观变量映射函数与耦合边界条件，以解决界面非物理振荡和信息传递一致性问题；需引入真实孔隙图像导出的非均质性结构，强化多环境因子的动态耦合，并结合多源实验数据（如穿透曲线、生物量分布）进行协同与参数优化，最终形成可支持环境修复决策的仿真系统。
[bookmark: _Hlk208094550]此外，尽管生物膜生长过程模型在土壤与地下水污染治理与生态修复方面具有重要的应用潜力，但这类模型在实际应用中仍面临诸多挑战，包括环境因子动态耦合困难、模型参数依赖实验数据且数据稀缺、模型缺乏场地尺度验证等。为实现上述目标，需优化模型参数与结构，强化模型与实验协同验证，解决当下建模与实验验证中存在的瓶颈问题，从而进一步解析生物膜生长的微观机理，为环境污染治理与生态修复等工程应用提供可靠的理论支撑。
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