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摘要：地下水污染是全球性的环境问题，严重威胁人类健康和生态环境。作为地下水生态系统的重要组成部分，微生物通

过其代谢反应参与多种生物地球化学过程，控制着污染物的转化与迁移。数值模拟是定量描述和预测地下水污染物迁移

转化行为的重要手段，而理解和掌握微生物代谢过程的建模方法将有助于进一步提升对地下水中污染物运移行为的模拟

和预测精度。鉴于此，文章按照发展时间与应用尺度，系统总结了微生物代谢活动模拟方法的发展进程，重点探讨了新一

代基因测序技术的进步对数值模拟研究的推动作用；同时，详细介绍了如何构建微生物代谢模型，以定量描述其参与的生

物地球化学过程，并汇总了常用的微生物信息数据库和模拟软件；最后指出，当前微生物代谢模型的应用仍面临诸多挑战，

包括模型验证困难、参数适用性不足、数据获取难度大以及计算需求高等问题。未来研究需进一步深入探索微生物代谢

机制，优化建模方法，完善适用于不同需求的参数和经验方程，以提升模型的准确性和适用性；同时，还需着力解决模型构

建中微生物相关数据的处理、计算精度与效率的问题。

关键词：地下水污染；数值模拟；微生物代谢模型；生物地球化学过程；数据-模型整合
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Abstract：Groundwater  contamination is  a  global  environmental  issue that  seriously threatens human health and
ecological environment. As an essential component of groundwater ecosystems, microorganisms are involved in a
series  of  biogeochemical  processes  through  their  metabolic  reactions,  which  control  the  transformation  and
transport of contaminants. Numerical simulation of the contaminants transport and transformation is an effective
method  to  quantitatively  describe  and  predict  their  behaviors.  Understanding  and  handling  the  modeling  of 
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microbial metabolic processes can significantly improve the accuracy of simulation and prediction of contaminants
behaviors  in  groundwater.  Here,  this  review  systematically  summarizes  the  development  process  of  microbial
metabolic activities according to the development timeline and application scales, focusing on the advancement of
next-generation  gene  sequencing  technology  to  promote  numerical  simulation  research.  Meanwhile,  this  review
analyzes how to construct  microbial  metabolism models to quantitatively describe the biogeochemical  processes
they  are  involved  in,  and  summarizes  the  commonly  used  microbial  information  databases  and  simulation
softwares.  It  is  pointed  out  that  the  current  application  of  microbial  metabolism  modeling  still  faces  many
challenges,  including  verification  difficulty,  low  parameter  applicability,  data  acquisition  difficulty,  and  high
computational  demands.  Future  research  should  further  explore  microbial  metabolic  mechanisms,  optimize
microbial metabolic modeling methods, and improve parameters and empirical equations under different demands,
to  enhance  the  accuracy  and  applicability  of  models,  as  well  as  to  solve  the  issues  of  microbial-related  data
processing and computational precision and efficiency in model establishment.
Keywords：groundwater  contamination； numerical  simulation； microbial  metabolism  modeling；
biogeochemical process；model-data integration

 

地下水资源是关乎国计民生的重要自然资源[1 − 3]。

然而，相关研究显示，我国地下水污染态势正在加剧，

其严峻程度远超预想 [4 − 5]。随着工业化和城市化的快

速发展，农业化肥与农药超量施用，工业废水、生活污

水随意排放，地下水资源正面临着广泛且严峻的污染

威胁。地下水污染的影响极为深远，不单对水生生态

系统造成破坏，还直接危及人类生产生活。此外，地

下水修复通常需要投入大量人力物力，且治理周期较长，

这使得地下水污染问题更加复杂且具有挑战性 [6 − 8]。

数值模拟是地下水污染防治的重要手段之一，通过对

地下水中污染物的迁移、扩散及时空转化过程进行量

化，可深入探究污染物的迁移行为特征及控制因素。

相较现场长序列监测，数值模拟能够节省时间与成

本，不受点位限制和尺度效应影响，并提供更为系统

完备的认知 [9 − 11]。因此，数值模拟方法在污染场地评

估、地下水资源开发利用及污染修复中被广泛运用，

为深入理解和解决地下水污染问题提供了有力的技

术支撑。

20 世纪初至中期，研究者在开展地下水的常规理

化指标测试时，逐步发现地下水中广泛存在细菌及其

他微生物。这些源自地表渗滤、地下生态系统的内生

微生物以及污染物引入的外源微生物证实了地下水

并不是没有生命存在的环境，其中充满了各种活跃的

微生物群落。这些发现为后续地下水中微生物的各

项研究提供了坚实的基础 [12 − 13]。20 世纪中后期，放射

性同位素技术的发展推动了对微生物代谢流程的深

度探究，揭示了地下水中微生物具有分解有机物及参

与碳、氮、硫等元素循环的关键功能 [14 − 16]。20 世纪

末，伴随分子生物学技术的蓬勃发展，聚合酶链式反

应（polymerase chain reaction，PCR）、基因测序等方法

被引入地下水微生物的研究 [17 − 18]，诸多极端环境下微

生物（如嗜热菌 [19]、嗜盐菌 [20] 等）的动态特征及其生存

机制得以揭示，地下水微生物在污染物（如石油 [21 − 22]、

重金属 [23 − 24]、氯代烃 [25] 等）生物降解过程中的核心作

用得以发现 [26]。21 世纪初迄今，先进的分子生物学技

术，如高通量测序、宏基因组学、宏转录组学和代谢

组学被用以探究地下水微生物群落的潜在代谢功能，

地下水微生物群落之间的相互作用以及对于环境的适

应机制得到广泛研究。一些关键功能微生物，如硫酸

还原菌、铁还原菌、甲烷生成古菌等被精准识别[27 − 29]。

随着生物信息技术的快速发展，微生物在地下水中扮

演的角色和起到的作用越发明朗。这些认知对于地

下水污染治理、地质能源开发和生态环境保护等具有

重要意义。

在早期的地下水反应性溶质运移模型中，微生物

介导的生物地球化学过程虽受关注，但与反应过程直

接关联的微生物信息却被简单概化处理，即假定微生

物在地下水环境中均匀分布，且其代谢功能在不同环

境中均一表达[30]。这类模型通常借助化学动力学方法

（如一级动力学方程）来计算生地化反应速率。实际

上，地下水中溶质运移行为与微生物的群落动态是相

互影响的[31]。地下水中溶质浓度的空间分布受到微生

物群落的控制，微生物群落状态也随溶质发生时空上

的变化，由此，考虑生物量的化学动力学方法应运而

生 [32 − 33]。相较于传统的化学动力学方法，以微生物宏

基因信息（即特定环境中全部微生物的总 DNA）为基

2025 年 戴　恒，等：微生物介导的地下水生物地球化学过程数值模拟研究进展  ·  15  ·



础的微生物代谢建模方法在系统生物学和环境生态

学等领域已得到广泛应用，如，基因组学数据定义了

生物体的代谢潜力；流平衡分析（flux balance analysis，
FBA）等方法能够预测最优反应路径和速率，且这些

反应路径和速率会随环境的改变而变化 [34 − 36]。在此

基础上，研究者将微生物代谢建模嵌入反应性溶质运

移模型中，不仅模拟和预测微生物与地下水环境的相

互作用，同时从微观和宏观的视角阐释地下水污染物

的运移与转化规律。近期研究进一步指出，相较于微

生物的生物量，控制微生物代谢功能的遗传物质（即

功能遗传物质）更能准确反映其代谢特征。据此，Reed
等 [37] 提出了将生化反应速率与动态变化的基因丰度

相结合的基因中心方法，证实了组学数据（如基因组

学、转录组学、蛋白质组学和代谢组学等）能够作为

指示代谢过程的生物学标志物。通过利用基因、酶、

mRNA 在内的遗传物质作为微生物群落的代替，对细

胞内代谢过程进行模拟，并将基于基因信息的反应性

溶质运移模型（reactive transport model, RTM）预测结果

与观测到的微生物活性指标（如蛋白质组学或转录组

学）加以比对，为理解微生物代谢过程提供了全新的

视角和见解。

目前，虽然研究者对地下水中污染物的生物地球

化学过程中微生物的作用有了一定的研究和认识，但

现有的地下水微生物相关研究大多呈定性态势。尽

管随着技术的进步，微生物代谢模型的构建方法不断

优化，模型的预测准确性和实用性得到提高，但鲜见

将先进的生物学信息耦合至生物地球化学反应的数

值模型研究。或者说如何更准确地描述这些作用并

将其与地下水溶质运移模型相耦合仍是一个挑战。

未来的发展趋势预计将集中在进一步提高模型预测

精度和效率，开发新算法工具增强模型功能和适用

性，以推进微生物代谢模型在地下水环境中的应用。 

1    微生物在地下水生物地球化学过程中扮

演的角色

微生物是地下水生态系统中的重要组成部分，微

生物降解作用对地下水环境中各种化学物质的迁

移转化有着重要的影响 [38]。Magnabosco 等 [39]、张怀胜

等 [40] 在 2018 年对地下环境中的微生物多样性进行了

估算，结果显示，深层地下生物圈含有 2×1029～6×1029

个原核生物，占地球上总量的 12%～20%。微生物群

落的功能与地下水生态系统中的各种过程具有强相

关性，多种多样的地下水微生物群落参与了地下水环

境中包括有机物降解、硝酸盐转化、重金属氧化还原

等各种元素的循环转化过程，如图 1 所示 [41 − 46]。例

如，地下水环境中碳循环包括有机物降解、生物固

碳、产甲烷等过程，其中微生物介导的有机物降解过

程是碳循环的重要组成部分 [41]，微生物（主要是异养

微生物）将有机物中的碳元素（底物）作为生长的能量

来源，通过异养呼吸作用吸收利用有机物并将其转化

为简单的无机物，同时完成自身生长 [42, 47]。在氮循环

过程中 ，反硝化细菌如施氏假单胞菌 （Pseudomonas
stutzeri）、脱氮副球菌（Paracoccus denitrificans）、反硝

化硫杆菌（Thiobacillus denitrificans）等以及硝化细菌如

亚硝酸盐氧化菌（Nitrobacter winogradskyi）、氨氧化菌

（Nitrosomonas）等是地下环境中氮循环过程的主要参

与者，这些菌群分别介导如厌氧氨氧化、异化还原为

氨等不同的反应过程，影响地下水中氮元素存在的形

态与浓度 [48]。在地下水环境砷的迁移转化过程中，有

机质提供碳源，由异化砷酸盐还原菌如砷嗜硫螺旋菌

（Sulfurospirillum arsenophilum）、巴氏硫螺旋菌（Sulfuro-
spirillum barnesii）、芽孢杆菌（Bacillus）等，通过异化砷

酸盐还原作用改变地下水中砷的浓度和形态[49]。除了

这些独立的元素循环作用以外，不同化学元素的循环

之间也有相互影响，例如微生物介导下的铁铵氧化过

程不仅能够发生 Fe（Ⅲ）的还原，也会使得吸附在铁氧

化物表面的砷释放，影响地下水中砷的存在形态[46]。
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图 1    地下水环境中主要微生物功能分区（据文献 [41] 修改）

Fig. 1    Different ecological niches in groundwater (modified after
Ref. [41])

 

地下水数值模拟中，RTM 常用于对各种化学元素

在地下水中的迁移转化行为进行描述和预测，其控制

方程包括对流项、弥散项以及源汇项三个主要部分，

如式（1）所示 [38]。对流和弥散分别描述溶质在多孔介

质中所受的地下水流作用和机械弥散、分子扩散作

用，受地下水流动、溶质本身性质及多孔介质性质的

共同影响。源汇项描述导致地下水中溶质变化的全
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部过程，如生物地球化学反应、蒸散发、大气沉降

等。其中，由微生物介导的生物地球化学过程的反应

速率是源汇项的重要部分。

∂C
∂t
= ∇ · (D∇C)−∇ · (uC)+R （1）

C式中： ——溶质（即化学物质）浓度/（mol·L−1）；

D——溶质的弥散系数张量/（m2·s−1）；

u——地下水实际运动速率/（m·s−1）；

R——源汇项/（mol·L−1·s−1）；

t——时间/s。
对复杂生物地球化学过程建立准确的数学模型

是十分困难的，这主要是因为微生物群落动态的复杂

性及其与环境因素的相互作用。目前常用来模拟生

物降解过程的模型有一阶动力学模型和 Monod 方法

等。这些方法能简化复杂的生物地球化学过程，如将

微生物视为无处不在的反应物或催化剂，忽略了微生

物状态对其代谢功能的影响、环境因素的作用、微生

物的非均质分布以及微生物自身的运动[48, 50]。然而，正

如 Groffman 等 [51] 在 2004 年对不同流域的水文与氮动

态间关系的研究中所指出的，氮污染来源和形式的差

异可能会影响流域范围内氮的微生物转化；Reisinger
等 [48] 在对城市流域中氮循环过程的研究中也发现，水

生生态系统中不同含氮物质的转化主要受到微生物

群落代谢过程的调控。这些常用方法虽然能够提高

模型的计算效率，但精确度有限，无法精准描述直接

影响代谢反应的微生物群落动态以及细胞内过程。

因此，以往对污染物迁移转化过程中微生物代谢作用

进行的简化处理已经不能满足当前对模型高精度的

需求，需要开发能够更加形象、具体、精确的数值模

拟方法来预测地下水中微生物及其代谢功能的作用，

从而建立更加精确的地下水反应性溶质运移模型。 

2    微生物代谢建模方法

在地下水数值模拟研究中，对微生物代谢过程的

建模已取得了一定程度的理解与应用。随着计算方

法以及新一代测序技术的发展，以及对微生物在生物

地球化学过程中重要作用的理解不断加深，建模过程

从简单的经验公式逐渐发展到关注单个微生物及微

生物群落动态的微观层面，对微生物群落的组成、功

能和代谢过程的研究进入了一个新的阶段[52 − 53]。 

2.1    传统化学动力学建模

长久以来，微生物的代谢过程被普遍认为遵循一

级动力学衰减规律。在模型建立过程中，并没有明确

区分参与代谢反应的微生物种类，而是聚焦于对化学

动力学的描述，将所有的微生物作用视为一个整体的

影响因素[30, 54 − 55]。此时反应速率被描述为：

rk = −
∂C
∂t
= λkC （2）

rk式中： ——化学物质浓度随时间变化的速率/（mol·L−1·s−1）；

λk ——化学反应的速率系数，代表含水层中所有相

 关微生物代谢反应的总和/s−1；

C——微生物代谢过程中相关化学物质的浓度 /
（mol·L−1）；

t——时间/s。

λ

在模型中，微生物被视为化学反应中的催化剂，

即在稳态情况下，当底物受到限制时，整个微生物群

落被认为是影响生物地球化学反应的一个静态稳定

因素。控制各种化学反应的微生物群落普遍存在，并

能够适应不断变化的环境条件[56]。这种方法又被称为

“没有微生物的模型”，模型中只需要一个参数 来模

拟生物降解过程[30]。

λ

然而，含水层中对流、扩散、吸附等过程和环境条

件复杂多变 [44]，微生物的动态变化也难以预测。仅通

过单一参数 表征这些综合效应，不但会使得模型结

果的精度过度依赖该参数的准确性，还可能因过度简

化而忽略关键环境变量的影响[54, 56]。 

2.2    微生物生物量尺度建模

将微生物群落视为动态变化参数，考虑微生物群

落在各种因素影响下的变化并将其加入模型中，即为

微生物生物量尺度模型。生物量尺度建模方法由一

组描述特定微生物物种代谢过程的常微分方程组成，

包括底物消耗、微生物生长和代谢产物产生，如图 2
所示 [56 − 58]。通过将微生物的生物量变化构建为底物

和代谢物浓度的函数，对这些变量进行预测。Monod
模型和 Michaelis-Menten 动力学（米氏动力学）是最经

典的生物量尺度建模方法 [54]，它们分别使用微生物和

化学物质的底物浓度和特征常数来模拟微生物生物

量的生长速率和代谢反应速率，控制方程如下[59]：

µ =
µmaxS
Ks+S

（3）

µ式中： ——微生物的比增长速率，即单位生物量的增

 长速率/s−1；

µmax ——微生物最大比增长速率/s−1；

Ks ——半饱和常数，是微生物比增长速率为最大比

 增长速率值一半时的底物浓度/（mol·L−1）；

S ——底物浓度/（mol·L−1）。
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生物量尺度模型是在培养基中无抑制剂存在的

情况下提出的，描述了不同生物学过程中的动力学特

性，在实际应用中，这些方程可以帮助理解和预测生

物系统在不同环境条件下的行为。此时，微生物的生

物量不但与其自身的生长与衰减相关，还和代谢反应

的化学计量相关。

真实地下水环境中，其他影响生物量动态的因素

如关键酶活性的丧失、能量需求、混合培养中的代谢

模式以及代谢中间产物的积累和消失也不可忽视 [56]。

为了更准确地反映这些复杂因素，研究者们通常使用

Monod/Michaelis-Menten 动力学模型系列，即通过在传

统 Monod/Michaelis-Menten 模型的基础上引入与不同

过程和作用相关的其他参数，来描述环境条件对生物

降解的约束和多种底物的相互抑制过程的能力。例

如在式（3）的基础上，考虑到代谢过程中底物的非单

一性，通过在模型中引入一个底物限制项，可以反映

出多级反应，即多底物的 Monod 动力学模型[54]。

以生物量作为微生物群落及其相关作用的代表

可以描述代谢底物和代谢产物的变化，但模型中忽略

了细胞内过程。细胞内基因表达、酶活性调控等过程

是决定微生物代谢活动的关键，例如基因通过转录和

翻译过程决定酶的合成，而酶活性又在细胞内信号通

路的调控下，影响代谢反应的速率和方向，从而使得

生物量尺度模型对复杂微生物动力学过程的模拟精

度和预测能力受到限制（见本文 2.4 内容的介绍）。如

地下水环境中三氯乙烯（trichloroethylene，TCE）及其他

含氯烯烃类物质的脱氯途径主要包括微生物介导下

的还原脱氯、氧化脱氯以及共代谢脱氯。这些脱氯过

程在地下水某些区域中可能同时发生，每种降解过程

受到不同微生物中不同功能遗传物质的调控，降解产

物也不尽相同，构成了 TCE 微生物降解的复杂代谢降

解通路网络，难以仅根据不同生物种类对不同降解反

应进行划分，使得对 TCE 降解反应动力学过程模拟变

得十分困难 [60]。因此，为了更深入地模拟水生生态系

统中的微生物动力学，需要进一步的建模方法。 

2.3    考虑热力学条件的建模

NO−3

微生物在代谢反应中会利用多种氧化剂，由于不

同氧化还原反应提供的能量不同，对氧化剂的利用顺

序也不同。研究表明，微生物控制了地下水环境中的

氧化还原分带现象[61]。例如，当有机污染物释放到地下

时，会引发微生物介导的各种氧化还原反应，有机物被

认定为提供能量的底物，也就是氧化还原反应规则中

所定义的电子供体，而各种电子受体如 O2、 、MnO2、

Fe（OH）3 等，则通过各种终端电子受体过程（terminal
electron acceptor processes，TEAPs），包括有氧呼吸、反

硝化、锰还原、铁还原和硫酸盐还原等，参与有机污

染物的降解 [62 − 65]。由于不同的 TEAPs 释放的能量存

在差异，而微生物倾向于选择能量释放较高的反应路

径，因此，某些电子受体被优先利用，作为氧化还原反

应的优先参与者，其他电子受体则在前一种反应发生

后才开始进行，由此形成了地下水环境中的氧化还原

分带，如图 3 所示[64]。相反地，环境中的氧化还原条件

也控制了微生物代谢反应的类型和特定的微生物群

落结构。总体而言，微生物的代谢活动不仅受到底物

和电子受体的限制，还受能量限制的影响，而能量限

制又取决于底物和反应产物的浓度。
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图 3    地下水氧化还原分带概念模型（据文献 [64] 修改）

Fig. 3    Conceptual model for groundwater redox zonation
(modified after Ref.[64])
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Fig. 2    Biomass scale modeling approaches in groundwater
environment (modified after Ref. [56])
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有不同程度的限制，Rolle 等[61] 在 2008 年提出一种使用

TEAPs 的反应速率代替氧化还原物质浓度变化来描

述氧化还原带时空分布的方法，开发了名为 Kin_REDOX
的动力学模型。该模型中加入了抑制过程来描述不

同代谢反应顺序活跃的顺序。利用 Kin_REDOX 的动

力学模型，Rolle 等分别模拟了批实验（零维）、二维实

验和实际场地中的有机化合物溶解过程，证实了热力

学限制条件在描述和量化复杂的生物地球化学过程

的必要性。在其他微生物能量有限的环境，如海洋沉

积环境中， Bradley 等 [66] 的研究表明，同样要考虑微生

物通过代谢反应来获取维持其活性所需能量的需求，

而不能仅考虑底物的实际浓度以确保它们能在能量

稀缺的环境中生存下来。 

2.4    微生物基因尺度建模

微生物基因尺度的建模方法建立在遗传信息的

基础上，通过捕捉系统中特定基因的动态行为，将基

因、酶等遗传物质作为微生物量的替代。这种方法不

依赖于对包含遗传物质的特定微生物物种的识别，而

是基于特定的功能性遗传物质对微生物进行分组，模

拟不同功能组随时间的变化。在微生物基因尺度模

型中，微生物的遗传物质作为不同代谢反应的真正控

制者，决定了生物地球化学反应的速率，而这些反应

过程的进行也同时影响着遗传物质的动态变化[67]。

Reed 等[37] 首次提出了一种基于基因为中心的建模

方法，用于模拟阿拉伯海氧最小区中的氮动力学和隐

硫循环。该模型由 10 种代谢途径组成，并使用相关

基因作为微生物的替代，将反应速率与功能基因丰度

的动态变化联系起来，从而预测对应代谢反应的速率。

基因中心方法中，功能基因丰度的变化速率被描

述为：

∂Γ j

∂t
= Γ j ·µ j ·FT

∏
s

Cs

Ks+Cs

·
∏

x

Kx

Kx+Cx

−λΓ j （4）

Γ j式中： ——功能基因 j 的丰度/（genes·L−1）；

µ j ——功能基因 j 的增长速率/s−1；

FT ——反应热力学因子；

Cs Cx、 ——反应物和抑制剂的浓度/（ mol· L−1）；

Ks Kx、 ——反应物和抑制剂的半饱和常数/（ mol· L−1）；

λ——基因的死亡率常数/s−1。
∂Γ j

∂t r j

∏
x

Kx

Kx+Cx
方程左侧项 代表基因产生率 ， 为

抑制项，代表所有潜在抑制剂的抑制作用；反应物

质浓度的变化速率，即相关代谢反应速率（Rs）可以被刻

画为：

Rs =
∑

j

(
γ j,s

|γ j,e− |
· r j

n j ·Y

)
（5）

γ j,s式中： ——与功能基因 j 有关的代谢反应物的化学

计量系数；

γ j,e−——代谢中电子供体的化学计量系数；

n j ——含有该基因的细胞单位重量中功能基因

j 的数量；

Y——微生物生物量生产率，是自由能产量的函数。

在该模型中，微生物的生长依赖于底物和养分的

可利用性，并使用修正的 Monod 方程来构建遗传物质

与代谢物浓度的函数，而 FT 说明了可用于驱动代谢的

化学能。

除功能基因外，其他许多遗传物质也可作为微生

物生物量的替代。如 Louca 等 [68] 通过将 mRNAs 的动

态模拟纳入原有的基因中心模型以模拟季节性海洋

低氧区中氮和硫的动态，对模型进行了扩展。而 Li
等 [53] 认为，功能酶比功能基因能更直接催化生物地球

化学过程，因此提出一个基于功能酶丰度动态变化的

模型，并以反硝化作用为例，证明了模型的有效性。 

2.5    微生物代谢网络建模

根据微生物基因信息进行的代谢网络分析是深

入理解微生物代谢机制的有效方法之一。微生物的

代谢网络由许多不同的代谢通路组成，代谢通路之间

相互交织，共同作用于能量和物质的转化。基因组规

模的代谢模型（genome-scale models, GEMs）是生物有

机体中发生的一组生化反应的数学表示，可以指代整

个生物体、特定组织、一组细胞，甚至整个环境 [69 − 70]。

GEMs 已被证明是理解代谢过程复杂性的一种有

效方法，并已被证明可以应用于广泛的生物现象，包

括：高通量数据的背景化、代谢工程的指导、指导假

设驱动的发现、多物种关系的询问和网络属性发现[71]。

GEMs 的构建基于基因注释和功能，代谢物、反应、酶

及其相互作用的实验数据和信息 [72 − 73]，通过关注代谢

过程的机制，将反应通量描述为相关代谢物和微生物

群落的量化指标的函数[74 − 76]。GEMs 的核心在于化学计

量学代谢网络（stoichiometric metabolic networks, SMN）

建模和 FBA 方法 [77]，它们可用于量化由化合物形成的

网络中的反应速率和细胞代谢中的化学反应序列。

FBA 方法是一种在代谢网络中模拟细胞生长和

代谢的数学方法，用于研究和预测生物系统内代谢网

络的行为。特别是在微生物、细胞以及其他生物化学

过程的背景下，具有重要的应用价值[78 − 79]。
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FBA 方法基于生物信息学技术获得的代谢途径

和反应网络数据，通过线性规划方法求解网络内代谢

通量的分布 [34]。在 FBA 方法中，首先通过代谢建模对

细胞代谢进行简化抽象，将其描绘为一个相互交织的

生化反应网络，而后假设微生物代谢网络会在外界环

境条件下为达到代谢目标进行自我调整和优化，进而

达到稳定状态，最终将环境限制条件下的代谢反应速

率分布转化为有限制条件下的最优化数学问题（图 4）[79]。

这种方法显著减少了对难以获得的动力学参数的依

赖，从而消除了部分经验主义，简化了模型的建立。
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图 4    流平衡分析方法示意图（据文献 [78] 修改）

Fig. 4    Schematic diagram of the FBA method (modified after Ref. [78])
 

然而，传统的 FBA 方法只适用于稳态情况，并且

受到基底吸收率的限制，影响了 GEMs 的预测准确

性。为了克服这些限制，基于 FBA 原理，研究者们后

续还开发了其他流平衡分析算法，如纳入转录调控

rFBA（regulatory FBA）[80]、考虑代谢物稀释的 MD-FBA
（metabolic dilution FBA）[81]、考虑酶动力学模拟动态生

物过程的 DFBA（dynamic FBA）[36] 和涉及反应热力学

的 cFBA（community FBA）[82] 等。

代谢模型不仅可以深化人们对物种之间代谢相

互作用的理解，也促进了代谢组学、蛋白质组学和转

录组学数据的动态分析和定量整合的实现 [83]，已成为

理解细胞代谢机制、描述表征细胞表型、设计目标特

性的突变菌株以及评估遗传干预和环境扰动对细胞

代谢的影响的重要工具[84]。 

3    生物地球化学过程模拟工具

目前已经开发了各种数据库、分析平台或商业软

件，用于模拟地下水中微生物参与的生物地球化学过程。

包括微生物基因信息平台 ：NCBI 数据库、MODEL

SEED 数据库、KBase 工作台、BRENDA、KEGG 等，以

及数值模拟工具如 PFLOTRAN、MATLAB、COMSOL、
FLUENT 等。这些工具已在以往研究中被广泛应用。

本文简述了部分常用的分析工具与数值模拟工具。

数据库网址及特征见表 1。
 
 

表 1    微生物基因信息平台的基本信息

Table 1    Basic information of the microbial gene information
platform

 

平台 网站 优势与限制

NCBI https://www.ncbi.nlm.nih.gov

全面性、
权威性、
更新快、
工具丰富

MODEL SEED https://modelseed.org
专注于代谢
数据集成、

完整的建模工具

KBase http://kbase.us

集成化平台、
用户友好界面、
云计算资源、
用户协作

  

3.1    微生物基因信息平台

（1）NCBI 数据库

NCBI（National  Center  for  Biotechnology  Informa-
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tion，美国国家生物技术信息中心）是一个提供生物医

学和基因组学数据库及工具的公共数据库，是目前国

际最大的生物信息存储库之一 [85 − 86]。数据库收录了

包括核酸序列、蛋白质序列、基因组数据、基因表达

数据、遗传变异、生物路径、基因功能以及文献引用

等广泛的科学数据，还有许多重要的公共数据库如

GenBank（核酸序列数据库）、PubMed（生物医学文献

搜索引擎）、ClinVar（临床遗传变异数据库）和 dbSNP
（单核苷酸多态性数据库）等。此外，NCBI 还提供了

一系列的分析工具和资源，如 BLAST（用于序列比对）、

RefSeq（参考序列数据库）等，用户可以通过平台访问

并利用这些生物信息和工具来开展相关的科学研究[87]。

（2）MODEL SEED 数据库

MODEL SEED 数据库是由美国能源联合基因组

研究所开发的一个先进的系统生物学数据库和建模

平台，属于 SEED（Systems Ecology and Engineering Data-
base，系统生态学与工程数据库 ）项目的一部分 ，

MODEL SEED 提供了一个用于构建和分析基于 SEED
数据库信息的微生物代谢模型的平台。MODEL SEED
提供了全面的生物反应、化合物和基因组数据库，支

持用户构建和分析微生物生态系统[88]。数据库集成了

多种微生物信息学工具和资源，帮助用户分析微生物

的生长和代谢活动，预测生长条件和基因表达模式，

理解微生物在不同环境条件下的功能和动态变化，是

生物技术和环境科学应用研究领域的重要资源平台。

（3）KBase 工作台

KBase 工作台（Knowledge Bank of Bioenergy and Bio-
logy，生物能源与生物学知识库）是由美国能源部资助

的一个大型数据科学平台，是推动生物能源和生物学

研究的国家级科学数据库和分析平台 [89]。KBase 平台

整合了大量的生物数据资源，包括基因组序列、转录

组数据、代谢途径、环境数据等。用户可以在平台中

上传自己的数据来丰富数据库，同时可以下载并使用

其他用户上传的数据及相关的工作流程和结论。

KBase 不但有多样的数据分析功能，同时提供了各种

分析工具的使用教程，极大方便了用户后续进行代谢

模型的建立。用户可以通过在 KBase 中构建相关的

生物代谢模型，进行生物过程的模拟来预测生物体在

不同条件下的行为等。 

3.2    数值模拟工具

（1）PFLOTRAN
PFLOTRAN 是由美国能源部国家核安全管理局

支持开发的一款高性能计算模拟软件，可以用于模拟

多相流和反应性溶质在多孔介质中的传输过程。其

核心功能包括对多相流、热量和质量传递以及多组分

化学反应的模拟，同时能够处理复杂的多物理场问

题。PFLOTRAN 采用模块化设计，用户可以灵活选择

并组合所需要的物理和化学过程[90 − 91]。虽然 PFLOTRAN
本身主要关注非生物地球化学过程，但它也提供了一

些功能来耦合微生物代谢模型，尤其是处理生物地球

化学过程，如生物降解和生物修复等。用户可以编写

自定义代码、利用并行计算资源来定义微生物反应、

设置微生物生长动力学、初始化微生物种群、配置环

境条件等，耦合传输过程与微生物代谢模型[92]。

（2）MATLAB
MATLAB 是一种常用的高性能自编代码数学模

型求解器，广泛应用于工程、科学研究、数学建模和

数据分析。在 MATLAB 中，不但有相关的矩阵运算、

数据可视化、算法开发以及对各种工程和科学应用的

内置函数支持，还提供了各种工具来应用于多域模拟

和基于模型的设计[93]。

COBRA（constraint-based reconstruction and analysis，
基于约束的重构和分析方法）工具箱是 MATLAB 中

的附加工具之一，专门用于系统生物学和代谢网络的

研究 [94]。COBRA 工具箱提供了一套丰富的函数和工

具，用于重建代谢网络、分析代谢通量和探索生物系

统的潜在功能[94]。用户可以利用工具箱进行流平衡分

析、通量变分分析、代谢途径分析和网络稳健性分析

等。COBRA 工具箱支持从基因组数据到代谢网络的

重建，使得研究者能够预测和优化生物系统的代谢

行为。

（3）COMSOL
COMSOL Multiphysics 是一个基于有限元方法的

数值模拟软件，广泛应用于工程和科学领域。它能够

模拟各种物理场问题，包括流体动力学、热传递、电

磁学、声学、结构力学以及化学反应工程等。COMSOL
的一个显著特点是其多物理场耦合能力，允许用户模

拟不同物理现象之间的相互作用[95 − 96]。

通过 COMSOL 中的生化传输模块，可以进行微生

物生长、代谢反应、物质传输和反应 -扩散过程的模

拟，用户可以定义微生物代谢网络，包括底物消耗、能

量产生和代谢产物的生成，以及这些过程如何受到环

境条件（如温度、pH 值、氧气浓度等）的影响。通过

COMSOL 的可视化和后处理工具，用户可以直观地展

示模拟结果，包括微生物分布、代谢通量、浓度分布

和反应速率等。
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（4）FLUENT
FLUENT 是 ANSYS 公司开发的一款强大的计算

流体动力学软件，广泛应用于工程和科学研究领域，

用于模拟流体流动、热传递、质量传递和化学反应等

过程，且具有一定的灵活性和可扩展性[97]。在 FLUENT
中，用户可以通过用户定义函数（user define function，
UDF）模块进行函数的定义 [98]。在 UDF 中定义微生物

的生长动力学，包括 Monod 模型、Michaelis-Menten 动

力学或其他更复杂的模型，将微生物代谢过程，如底

物消耗、能量产生和代谢产物生成等直接嵌入到流体

动力学模型中，实现微生物代谢过程与流体环境之间

的耦合。FLUENT 的后处理工具还可以帮助用户可视

化微生物的生长和代谢活动，以及它们在流体环境中

的分布。 

4    结论与展望

微生物在地下水环境的生物地球化学过程中发

挥着关键作用，数学模型工具在深入理解微生物群落

的组成、功能和代谢行为方面有显著优势，对微生物

代谢过程进行建模有助于进一步揭示微生物对地下

水中污染物迁移转化的控制机制，为污染物的行为演

化与预测提供重要参考。

近年来，基因组学、代谢组学、转录组学等组学技

术的发展，推动了多种微生物代谢模型的开发与应

用。这些模型因其研究对象和应用场景的差异而具

有不同的适用性。目前，大多数的微生物代谢模型都

是基于米氏方程开发的，方程中参数相对易于获取，

使得其虽然应用更加广泛，但也导致了模型结果的高

度不确定性，难以满足高精度建模的需求。相比之

下，考虑微生物细胞内动态变化的复杂模型尽管在一

定程度上能够提升模型的预测精度，但微生物基因信

息获取成本高、参数取值确定难、实际场地应用难度

大也使其应用发展受到限制。因此，对于建模方法的

选取需要综合多种因素，如同时发生的各种生物地球

化学过程间的相互作用、模型参数值的获取、不同场

地适用条件、不同区域尺度范围的建模精度要求等。

多样化的微生物信息数据库和相关模拟软件的建立

与开发，极大促进了微生物建模方法的快速发展，为

地下水污染治理提供了丰富且高效的科学工具。

结合当前地下水生物地球化学建模的发展趋势，

未来研究应从以下几个方面继续推进：

（1）越来越多的新工具与微生物数据使得数值模

型涵盖了微观到宏观等多个尺度，深化了对微生物群

落动态以及微生物内过程的研究。尽管如此，数据获

取、参数适用性、模型验证和计算需求仍是当前面临

的挑战。未来研究需要对不同生态系统模型选取与

参数确定程序化，解决大规模应用中的数据处理和计

算问题。

（2）对于开放的生态系统，复杂场地的水文地质

条件不同导致模型输入条件的不确定性（参数不确定和

过程不确定），进而导致模型输出的不确定性，因此需要

同时开发更多样的地下水调查方法，获取更多、更准

确的数据，提高模型对不同场地的适用性和精确度。

（3）基于微生物信息的生物地球化学过程模拟，

其最终目的是对地下水中溶质运移模型的优化。如

何在保证模型准确性的同时，简化对生物地球化学反

应过程的计算负担与应用限制，使其成为更加方便利

用的工具，进而得到进一步的推广使用，也是未来模

拟研究中的重点。
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