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ЧИСЛЕННОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ГЛОБАЛЬНОГО ПЕРЕНОСА СТОЙКИХ
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NUMERICAL MODELING OF GLOBAL TRANSPORT OF RESISTANT ORGANIC
POLLUTANTS IN THE ENVIRONMENT

Marchuk G. I., Aloyan A. E., Arutyunyan V. O.

A numerical model of the global transport of resistant organic pollutants in the Northern hemisphere
is considered by the example of lindane. The model includes a series of physical mechanisms responsible
for the environmental evolution of these substances with consideration to their degradation in different
media (atmosphere, water, soil). The model makes it possible to investigate spatial and temporal
variations of resistant organic pollutants in the Northern hemisphere resulting from European-source
emissions, and to calculate their monthly-mean percentile content and accumulation in different media,
as well as the rate of their degradation. The numerical experiments were performed for a period of one
year (1992), using the European Center for Medium Range Weather Forecasts (ECMWF) meteorological
data.

Введение

Огромное количество антропогенных за-
грязняющих веществ, выбрасываемых в ат-
мосферу, а также вносимых в почву мине-
ральных удобрений и ядохимикатов, вклю-
чаются в биогеохимические циклы и замет-
ным образом меняют их. Важным звеном гло-
бальных биогеохимических циклов являют-
ся процессы трансформации органических ве-
ществ. Антропогенные воздействия приводят
к нарушению циклов практически всех хи-
мических элементов. Выбрасываемые в ат-
мосферу газовые примеси претерпевают ряд
физико-химических превращений, что приво-
дит к их деградации в окружающей природ-
ной среде. Среди газовых примесей особое ме-
сто занимают стойкие органические вещества
(СОВ), характерной особенностью которых

является их способность к переносу в газо-
вой фазе, их деградация в результате различ-
ных физико-химических механизмов и гидро-
фобность (слабая растворимость в воде), что
существенно сказывается на адсорбционных
процессах в почве, атмосферном аэрозоле и
др. СОВ имеют антропогенное происхожде-
ние (продукты химической промышленности,
сгорания топлива, транспорта, сельского хо-
зяйства и пр.) и могут накапливаться и дер-
жаться в атмосфере достаточно долгое время.
Эти вещества обладают способностью перено-
ситься на дальние расстояния благодаря свой-
ствам низкой летучести, высокой устойчиво-
сти и биоаккумуляции. Их изучению придает-
ся большое внимание [1,2]. В настоящее время
систематизированных данных о поступлении
СОВ в окружающую среду довольно мало.
Можно указать на линдан (гамма-изомер гек-

1Работа выполнена при поддержке РФФИ (03-05-64484) и р2003юг (03-01-96519, 03-01-96587, 03-01-96546), а
также проекта МНТЦ 1908.

2Марчук Гурий Иванович, академик РАН, д-р физ.-мат. наук, Институт вычислительной математики РАН,
советник Президиума РАН.

3Алоян Арташ Еремович, д-р физ.-мат. наук, ведущий научный сотрудник Института вычислительной ма-
тематики РАН.

4Арутюнян Вардан Оганесович, канд. физ.-мат.наук, научный сотрудник Института вычислительной мате-
матики РАН.



58 Марчук Г.И., Алоян А.Е., Арутюнян В.О.

сахлорциклотексана, γ-ГХЦГ), данные о ко-
тором позволяют с достаточно хорошей точ-
ностью утверждать, что это вещество посту-
пает в атмосферу в газовом состоянии (как
пар) и подвержено процессам сухого и влаж-
ного осаждения, а также деградации. В насто-
ящей статье приведены результаты численно-
го моделирования переноса СОВ (на примере
линдана) в северном полушарии с учетом вза-
имодействия с земной и водной поверхностя-
ми и источников выбросов, расположенных на
территориях европейских стран.

1. Постановка задачи

Модель рассматривается применительно
к сферической Земле в системе координат (λ,
ψ, z), где λ — долгота, ψ — дополнение до ши-
роты, z — высота от подстилающей поверхно-
сти.

Основное уравнение переноса СОВ в се-
верном полушарии запишем в виде

∂ϕ
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+
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a sinψ

∂ϕ

∂λ
+
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a

∂ϕ

∂ψ
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. (1.1)

Здесь ϕ = ϕ(λ, ψ, z, t) — концентрация приме-
си; (u, v, w) — компоненты вектора скорости
ветра в направлении λ, ψ, z, соответственно;
µ, ν — коэффициенты турбулентного обмена
в горизонтальном и вертикальном направле-
ниях соответственно; F — функция размеще-
ния и мощности источников выбросов; P1 опи-
сывает величину осаждения примеси из атмо-
сферы; P2 — деградацию примеси в атмосфе-
ре; a — средний радиус Земли.

Уравнение (1.1) рассматривается в обла-
сти Dt = G × [(0, T ]), где G = S × [0, H]);
S = {(λ, ψ) : 0 ≤ λ ≤ 2π, 0 ≤ ψ ≤ π/2}, H —
верхняя граница расчетной области.

Сформулируем краевое условие задачи
(1.1) на уровне высоты приземного слоя ат-
мосферы z = δ(λ, ψ) + h

ϕ(0, ψ, z, t) = ϕ(2π, ψ, z, t),

ϕ(λ,−ψ, z, t) = ϕ(λ+ π, ψ, z, t),

ϕ(λ, π + ψ, z, t) = ϕ(λ+ π, π − ψ, z, t),
∂ϕ

∂ψ
= 0 при ψ = π/2.

На верхней границе атмосферы при z = H
рассмотрим следующее краевое условие:

ν
∂ϕ

∂z
= 0 при z = H.

Начальное условие выберем в виде

ϕ = ϕ̄ при t = 0,

где ϕ̄=ϕ̄(λ, ψ, z) — «фоновая» концентрация
примеси.

Поскольку в глобальных атмосферных
моделях пространственное разрешение по
вертикали оказывается недостаточным для
восстановления полей с нужной точностью
в нижних слоях атмосферы, метеорологиче-
ские характеристики пограничного слоя мож-
но рассчитывать с помощью параметризаций
планетарного пограничного слоя атмосферы,
изложенных в [3, 4].

Для глобального переноса особый интерес
представляют примеси с малыми скоростя-
ми гравитационного оседания, которые зна-
чительное время находятся во взвешенном со-
стоянии и переносятся вместе с воздушными
массами. В этом случае для примесей при-
менимы подходы теории турбулентности, ис-
пользуемые в моделях общей циркуляции для
описания турбулентного обмена температуры
и влажности. В частности, для определения
коэффициента горизонтального турбулентно-
го обмена используется следующая модель:

µ = k2
1∆S |DN | ,

где

DN =
(
D2
T +D2

S

)1/2
,

DT =
1

asinψ
∂u

∂λ
− ∂v

2∂ψ
,

DS =
1

asinψ
∂v

∂λ
+

∂u

2∂ψ
,

∆S — площадь элементарной ячейки сеточ-
ной области, k1 — безразмерный параметр.

Потоки газовых примесей и аэрозолей
в приземном слое атмосферы. Для задания
краевого условия на высоте приземного слоя
атмосферы z = h используется уравнение,
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описывающее сопротивление примесям по-
верхности земли как совокупность следую-
щих трех членов: аэродинамическое сопро-
тивление ra, квази-ламинарное сопротивле-
ние пограничного слоя rb, обусловленное про-
цессами молекулярной диффузии вблизи по-
верхности земли, и поверхностное сопротив-
ление rc, связанное с процессами на поверхно-
сти осаждения. Выражение для rc будет дано
ниже.

Итак, потоки примесей в приземном слое
атмосферы представим в виде

ν
∂ϕ

∂z
=

1

ra + rb + rc
(ϕ− ϕsurf) ,

где

rb =
2

æu∗

(
Sc
Pr

)2/3

,

Sc = 1, 5×10−5 — число Шмидта, Pr = 0, 71 —
число Прандтля.

Для задания граничных условий при
z = h используется теория Монина-Обухова
[5] и эмпирические функции Бузингера [6],
конкретный вид которых приведен в [7].

Аэродинамическое сопротивление вычис-
ляется по формуле

ra =
1

cucϑ |u|
,

где cu и cϑ определяются из модели призем-
ного слоя.

Коэффициент поверхностного сопротив-
ления rc над сушей определяется из модели,
описывающей перенос примесей в почве с од-
новременным использованием потоков на гра-
нице раздела атмосфера-почва [8]. Формулы
для rc над сушей и поверхностью воды тако-
вы:

rc =
1

Rg

(
2DE
∆z1

+ pVE

) над сушей;

rc = KHrw над морем.

Сопротивление растительного покрова rc
вычисляется как

1

rc
=

1

rst + rms
+

1

rsl
+

1

rct
,

где rst, rms, rct и rsl — устьичное, мезофиль-
ное, кутикулярное и почвенное сопротивле-
ния соответственно.

Устьичное сопротивление является функ-
цией фотосинтетически активной радиации,
температуры воздуха, водного потенциала ли-
ста и дефицита давления пара. Сопротивле-
ние захвату газов мезофильными ячейками
определяется площадью мезофиля и раство-
римостью газов (≈ 0,1–0,5 см/сек). Кутику-
лярное сопротивление связывается с захватом
газа на поверхности листа, оно зависит от хи-
мических характеристик исследуемых газов и
определяется площадью листовой поверхно-
сти и воском (6 200 см/сек).

Опишем основные физические принципы
трансформации СОВ в разных средах. Ис-
пользованная здесь методика базируется, в
основном, на работах [8, 9].

Скорость разложения в почве. Периоды
полуисчезновения линдана из почвы, опреде-
ленные в полевых экспериментах, при поверх-
ностном внесении варьируют в пределах 150–
350 дней. Однако в полевых условиях в пери-
од после внесения основным механизмом вы-
ведения линдана из почвы является его испа-
рение в атмосферу. Поэтому константа ско-
рости разложения для этого пестицида мо-
жет быть определена только в лабораторных
экспериментах, где испарение либо подавле-
но, либо поддается точному учету.

В диапазоне температур от 15 до 35◦C и
влажности от 20 до 75 % полевой влагоемко-
сти w константа скорости разложения kb мо-
жет быть расчитана с помощью следующих
уравнений [10]:

kb(сут−1) = −(176 + 9, 6t + 4, 7wl) × 10−5

для чернозема;
kb(сут−1) = −(1185+40, 8t+15, 9wl)×10−5

для серозема;
kb(сут−1) = −(620 + 31, 9t+ 6, 5wl)× 10−5

для темно-каштановой почвы.
Здесь t — температура в ◦C; wl — влаж-

ность в % от полевой влагоемкости.

Скорость разложения в воде. Константа
скорости щелочного гидролиза

k(мин−1) = aohkb,

log kb(
л

моль · мин
) = (−8850/T + 30, 46)/2, 3.

При pH=7 и t = 25◦C период полуразло-
жения в результате гидролиза составляет 6
лет. Периоды полуразложения в воде по ре-
акции с гидроксил-радикалом в пресных во-
дах, морских прибрежных водах и в откры-
том океане составляют 1,3, 27 и 530 дней со-
ответственно.
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Деградация а атмосфере. Поскольку ос-
новной целью является изучение долгосроч-
ной изменчивости СОВ в атмосфере, то хими-
ческие и биологические механизмы этого про-
цесса здесь не учитываются. Трансформации
СОВ в атмосфере описываются с помощью
эффективного коэффициента деградации kd
в кинетическом уравнении

∂ϕ

∂t
= −kdϕ.

Рассматривается простая форма kd, хотя
для детерминистического описания деграда-
ции должны быть учтены более сложные вза-
имоотношения.

2. Обмен между почвой и атмосферой

В почве СОВ существуют в основном в
трех состояниях: вода ϕL (в растворенном ви-
де), газ ϕg и адсорбированное состояние ϕs.
Кристаллическое состояние не учитывается.

Концентрацию СОВ можно представить в
виде

ϕT = ρSϕS + ϑϕL + (Φ− ϑ)ϕg, (2.1)

где ρS — объемная плотность, Φ — пористость
почвы, ϑ — объемная влажность.

Концентрации ϕS , ϕL и ϕg относятся к
взаимосвязанным величинам соответственно
массы раствора почвы, скелета и простран-
ства свободного пара. Используя закон Генри,
можно получить соотношения для ϕg и ϕs

ϕg = KHϕL, (2.2)

ϕS = kdϕL (2.3)

(KH — безразмерный коэффициент Генри;
kd — наклон изотермы адсорбции).

Используя (2.1)–(2.3), находим

ϕT = RLϕL = RSϕS = Rgϕg,

где коэффициенты различных состояний
СОВ описываются формулами

RL = ρSkd + ϑ+ (Φ− ϑ)KH ,

RS = ρS +
ϑ

kd
+

(Φ− ϑ)KH

kd
,

Rg =
ρSkd
KH

+
ϑ

KH
+ (Φ− ϑ).

Коэффициент Генри определяется следу-
ющим образом:

KH = KH0e
b1( 1

T
− 1

T0),

где KH0 = KH(T0); b1 — эмпирическая кон-
станта.

Адсорбция СОВ в почве зависит от
свойств почвы, в частности, от содержания в
ней органики. Для ее учета вводится в рас-
смотрение коэффициент распределения угле-
рода Koc:

kd = focKoc,

где foc — доля органики в почве.
Для проведения численных эксперимен-

тов необходимы данные о содержании органи-
ки в северном полушарии, которые имеются в
глобальной базе данных о 27 типах почв Зем-
ного шара с разрешением 1◦ × 1◦, а также в
карте содержания органики в Европе.

3. Миграция СОВ в почве

Как известно, перенос СОВ в почве обу-
словлен молекулярными процессами с време-
нем перемешивания более длительным, чем
в атмосфере. Предполагая стационарность и
однородность по глубине характеристик почв,
газовый поток СОВ можно представить в ви-
де

Ig = −ξg(a)Dg
∂ϕg
∂z

, (3.1)

Здесь a = Φ− ϑ, Dg — коэффициент двойной
диффузии на высоте z, ξg(a) = a1/3/Φ2.

Подобным образом поток в водной фазе
ILd можно записать как

ILd = −ξL(θ)DL
∂ϕL
∂z

. (3.2)

Используя (3.1), (3.2) и эффективный ко-
эффициент диффузии, поток СОВ предста-
вим в форме

Ig + ILd = −
(
ξgDg

Rg
+
ξLDL

RL

)
∂ϕT
∂z

=

= −DE
∂ϕT
∂z

, (3.3)

DE — эффективный коэффициент диффузии
для системы газ-вода.

Конвективный поток описывается выра-
жением

IwϕL = VEϕT , (3.4)
где VE = Iw/RL — скорость растворения.
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Теперь полный поток IT в почве будет

IT = VEϕT −DE
∂ϕT
∂z

. (3.5)

Используя (3.1)–(3.5), уравнение для ми-
грации СОВ в почве запишем в виде

∂ϕT
∂t

= −∂IT
∂z

+ Ss(z). (3.6)

Функция Ss(z) в (3.6) описывает источники и
стоки на уровне z, учитывающие деградацию
в почве.

Поток СОВ на границе раздела
атмосфера-почва дается формулой

IT,S = DE
ϕT − ϕL
0.5∆zL

+ +VE(pϕT + qϕL),

где ∆zL = 0,0005 м; p и q — весовые коэф-
фициенты (p + q = 1), позволяющие сохра-
нять нужный уровень концентрации в верх-
нем слое почвы.

4. Газофазный обмен между
атмосферой и морем

Предполагается, что состояние равнове-
сия между концентрациями СОВ в атмосфере
ϕzoc и море ϕw сохраняется на их разделе. Со-
гласно закону Генри

ϕzoc = KHϕw.

Потоки в приземном слое атмосферы и инте-
гральном слое воды считаются постоянными

Fw = Fg,a.

Здесь Fw — поток СОВ в воде, который мож-
но представить в виде

Fw = DL
ϕw,k − ϕw

∆zwm
=
ϕw,k − ϕw

rw
,

где ∆zwm = 0,00004 м; rw — сопротивление
контрпереноса в молекулярном слое.

Как и в случае для почвы, уравнение для
описания изменчивости СОВ имеет форму

∂ϕw
∂t

= −∂IT
∂z

+ Sw(z),

где Sw(z) описывает деградацию в воде. При
этом предполагается, что Sw(z)=0.

Формулы для поверхностного сопротивле-
ния rc над сушей и поверхностью воды тако-
вы:

rc =
1

Rg

(
2DE
∆z1

+ pVE

) над сушей;

rc = KHrw над морем.

5. Влажное осаждение

Удаление линдана из атмосферы осад-
ками характеризуется отношением вымыва-
ния Wsc. Молекулы газа, войдя в каплю,
растворяются так быстро, что этот про-
цесс можно считать мгновенным, учитывая
пространственно-временные масштабы изуча-
емой задачи. Поскольку константа Генри KH

обратно пропорциональна отношению вымы-
вания (KH = 1/Wsc), то равновесное разделе-
ние на газофазную ϕa,g и жидкофазную ϕa,w
составляющие концентрации линдана имеет
вид

ϕa,g = KHϕa,w.

Изменчивость концентрации вещества во
времени можно представить в виде

∂ϕa,g
∂t

=
RiWsc(ϕa,g − ϕu)

∆za
, (5.1)

где Ri — интенсивность дождя; ϕu — концен-
трация на уровне, расположенном непосред-
ственно выше рассмотриваемого слоя, кото-
рая принимается константой за один шаг по
времени. При этих предположениях уравне-
ние (5.1) решается аналитически

ϕa,g = ϕu
(
1− e−αt

)
+ ϕ0

a,ge
−αt,

где α = RWsc/∆za; ϕ0
a,g — концентрация при

t = t0. Поэтому поток влажного осаждения
имеет вид

Fi = Riϕa,w.

6. Результаты численных
экспериментов

Численные алгоритмы решения задачи
изложены в работах [4, 11–14].

С использованием описанной выше мо-
дели проведены численные эксперименты
по определению характеристик переноса и
трансформации выброшенного в атмосферу
линдана из европейских источников в се-
верном полушарии за период январь – де-
кабрь 1992 г. В численных расчетах бы-
ли использованы следующие входные пара-
метры [8]: шаги в почве ∆z1 = 0,5 см,
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∆z2 = 0,5 см, ∆z3 = 1,0 см, ∆z4 = 2,0 см,
∆z5 = 11,0 см; толщина слоя для интеграль-
ных потоков в воде ∆zw = 25 м; эффективные
коэффициенты деградации kd = 2, 5 · 10−7 с−1

(в атмосфере), ks = 3,0 · 10−8 с−1 (в
почве), kw = 0 (в воде); коэффици-
ент Генри KHO = 0,073 Па ·м−3 моль−1;
T0 = 283,15 K; коэффициент температур-
ной зависимости b1 = −7329 K; коэф-
фициент разделения органического углеро-
да Koc = 1, 3 м3 ·кг−1; средняя объем-
ная влажность почвы θ = 0,3; пористость
Φ = 0,5; коэффициенты молекулярной диф-
фузии Dg = 5 · 10−6 м2 · с−1 (в атмосфере)
и DL = 5 · 10−10 м2 · с−1 (в воде). Парамет-
ры вычислительной сетки: 144×73 по долготе
и широте с шагом 2,5◦×1,25◦; вертикальные
уровни на высотах 110, 380, 650, 920, 1 190,
1 460, 1 860, 2 460, 3 200, 4 100, 6 100, 7 100, 8 100
и 9 160 м; шаг по времени 30 мин.

Метеорологическая информация взята из
базы данных Европейского центра по средне-
срочным прогнозам (ECMWF), а данные по
выбросам линдана из европейских источни-
ков — согласно проекту ESQUAD. Общее ко-
личесво выбросов в 2 690 т/год были распре-
делены по месяцам следующим образом: ян-
варь — 0%, февраль — 10%, марть — 15%, ап-
рель, май, июнь — 25%; июль-декабрь — 0%
(т.е. предполагается, что в последующих ме-
сяцах выбросов не было).

На рис. 1–2 показаны изолинии концен-
трации линдана для февраля и июня меся-
цев на высотах 50, 1 860 и 6 100 м, соответ-
ственно. Единица измерений концентрации —
µ г ·м−3. Результаты численных расчетов по-
казывают, что в период с февраля по июнь
линдан может переноситься достаточно дале-
ко по горизонтали, а также по вертикали до
верхней тропосферы, благодаря турбулентно-
му перемешиванию и конвективным процес-
сам. Максимальные концентрации в этот пе-
род локализованы в атмосферном погранич-
ном слое европейского региона. Когда выбро-
сы отсутствуют (июль – декабрь), линдан уже
успевает распространяться почти по всему се-
верному полушарию, а его концентрация в
тропосфере оказывается даже выше, чем в
атмосферном пограничном слое. Это связа-
но с тем, что из-за влажного осаждения лин-
дан частично вымывается из нижней тропо-
сферы, в то время как в средней тропосфере
его концентрация подвержена небольшим из-
менениям из-за активного турбулентного пе-
ремешивания и отсутствия осадков. В верх-

них слоях атмосферы главной составляющей
переноса является адвекция. Начиная с ок-
тября, концентрация линдана в нижних слоях
атмосферы увеличивается из-за реэмиссии из
почвы, хотя и снижается по высоте. По мере
того как эти реэмиссии становятся значитель-
ными, максимальные концентрации достига-
ются в ограниченных по размеру областях.

На рис. 3 показаны результаты расче-
тов среднемесячных концентраций линдана
на высоте z = 50 м (рис. 3а), суммарного
газового потока (рис. 3б) и влажного оса-
ждения на сушу и водную поверхность об-
ласти EMEP (рис. 3в). Среднемесячные кон-
центрации линдана существенно различают-
ся на суше и море: в первом случае мак-
симум достигается в июне (0,004 µг ·м−3), а
во втором — в марте (0,001 µг ·м−3). Начи-
ная с июля, концентрации линдана становят-
ся незначительными. Как и следовало ожи-
дать, влажное осаждение увеличивается меж-
ду февралем и июнем, что обусловлено воз-
растающими уровнями концентрации линда-
на. В последующие месяцы, когда эмиссии от
наземных источников отсутствуют, но осадки
есть, влажное осаждение сильно снижается и
достигает своего минимального значения. Это
объясняется тем, что в этот период количе-
ство линдана в атмосфере мало. Иначе обсто-
ит дело с сухим осаждением, которое в основ-
ном подвержено влиянию механизмов турбу-
лентности в пограничном слое. В июле газо-
вый поток меняет знак (концентрация линда-
на в почве больше, чем а атмосфере). Бла-
годаря реэмиссии, поток постепенно увеличи-
вается, имея все еще отрицательные значе-
ния. При отсутствии выбросов, когда реэмис-
сия максимальна в июле – августе, ее вклад в
концентрацию линдана в атмосфере незначи-
телен. Это можно объяснить тем, что содер-
жание линдана в атмосфере выше, чем зна-
чения реэмиссии от почвы. В дальнейшем,
когда содержание линдана в атмосфере сни-
жается, роль реэмиссии соответственно воз-
растает. Результаты численных эксперимен-
тов показали, что линдан в средней атмосфе-
ре трансформируется меньше, чем в погра-
ничном слое; в нижнем слое толщиной 2 км
его содержание снижается благодаря влаж-
ной конвекции и отсутствию выбросов при все
еще низких уровнях реэмиссий.

На рис. 4 приведены интегральные харак-
теристики распределения линдана в ОПС и
дано их процентное содержание в разных сре-
дах (атмосфера, почва, море, деградация в
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почве и атмосфере) для каждого месяца 1992
года. Согласно численным расчетам, время
жизни линдана в атмосфере составило ∼ 382
дней, а в атмосфере и в почве совместно —
197 дней.

Заключение

Поскольку время жизни СОВ в окружа-
ющей среде значительное, важно правиль-
но оценить их накопление и деградацию в
различных средах: в атмосфере, почве и во-
де. Глобальный перенос и деградация СОВ
в окружающей среде существенно зависят от
характера атмосферной циркуляции, тепло-
физических характеристик почвы, а также
ряда физико-химических процессов, протека-
ющих в почве. Распределение СОВ в окружа-
ющей среде имеет ярко выраженный сезон-
ный ход, и механизмы накопления отличают-
ся на разных континентах, что обусловлено
сухим и влажным осаждением (осадками), а
также содержанием в почве органических ве-
ществ, ответственных за их деградацию. Раз-
работанная численная модель может быть эф-
фективно использована также для описании
эволюции других загрязнителей из семейства
СОВ в окружающей среде с учетом их специ-
фики и физико-химических параметров.
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