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乌梁素海重金属在冰－水介质中迁移的微观机理
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摘　 要：为探究乌梁素海重金属在冰－水介质中迁移的微观机理，对冰封期乌梁素海不同重金属（Ｆｅ、Ａｓ、Ｃｒ、Ｃｕ、Ｚｎ、Ｍｎ、Ｃｄ、Ｈｇ、Ｐｂ）
水样进行室内单向结冰模拟，总结重金属在冰体和冰下水体中的分布特征，并根据第一性原理进行结合能计算，从结合能的角度分

析其微观机理。 结果表明：各重金属与水体的结合能均大于与冰体的，表明重金属在水体中比在冰体中更稳定，驱使重金属从冰体

向冰下水体迁移。
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　 　 内蒙古乌梁素海具有寒旱区典型的气候特征，是
当地农田退水、工业废水和生活污水的唯一承泄

区［１］，每年大约有 ５亿 ｍ３农田退水、２ 亿 ｍ３工业废水

与生活污水携带着铅、汞、砷、铬、镉等重金属排入乌梁

素海［２］。 乌梁素海位于黄河“几”字弯顶部，承担着黄

河水量调节、水质净化、防凌防汛等重要功能，属我国

北方多个生态功能区的交错区，被称为黄河生态安全

的“自然之肾”。 每年 １１ 月中旬随着冷空气过境、气
温降低，乌梁素海水体开始结冰，次年 １月下旬冰厚达

到最大，３月中旬开始融化。 当湖泊处于冰封期时，重
金属在冰下水体中的浓度远大于非冰封期湖泊水体中

的，尤其是汞在冰下水体中的浓度超出Ⅲ类水标准，在
入湖口超出Ⅴ类水标准［３］。 因此，冬季乌梁素海冰下

水体中重金属的浓度分布更值得被关注，探究乌梁素

海冰－水介质中重金属迁移机理具有重要意义。
目前关于乌梁素海污染物多介质迁移的研究较

多，Ｌｉｕ等［４］利用改进的 ＱＷＡＳＩ 逸度模型模拟了乌梁

素海重金属在冰封期和非冰封期冰、水、泥介质间的迁

移和归趋行为；Ｚｈａｎｇ 等［５］通过分析乌梁素海水体和

冰体中 ＴＤＳ的含量，探讨了 ＴＤＳ在结冰过程中的迁移

机理，并将其应用到牧区水处理中；吕宏洲等［６］通过

模拟乌梁素海总氮、总磷、重金属等污染物在不同结冰

温度和不同初始浓度条件下的分布情况，摸清了污染

物在冰－水介质中的分布特征。 以上对乌梁素海冰－
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水介质的研究只是从污染物的迁移、室内模拟试验等

方面展开，对于污染物微观层面上迁移机理的研究还

很欠缺。 能量是推动物质运动的驱动力，冻融过程中

伴随着能量的变化，所形成的势梯度必然引起物质迁

移。 近年来，随着计算机技术的发展，基于第一性原理

的物质的能量计算得以广泛应用［７］，主要集中在固体

材料的电子结构、原子空间位置选择和材料特性预测

等方面［８－１０］，是研究新型材料和探究材料性能的重要

手段。 污染物在冰－水介质中的迁移必然会有能量的

变化，鉴于此，笔者将第一性原理引入湖泊环境研究

中，把冰体和水体两种介质看作材料进行计算分析，确
定重金属在冰－水介质中的稳定性即结合能，从而在

已有研究基础上［１１］更全面阐释重金属在冰－水介质中

的迁移机理，以期为探究重金属以及其他污染物迁移

机理提供新思路和研究手段。
１　 材料与方法

１．１　 试验装置与设计

采用自制的一维单向结冰模拟器 （专利号：ＺＬ
２０１４ ２ ０６８７２７８．６，见图 １）直观地模拟自然界湖泊水

体自上而下的结冰状态。 该模拟器由大小两个嵌套的

空心圆柱体组成，内部小柱体敞口，用于放置试验水

样。 圆柱体之间、底部填充保温材料，使圆柱壁和柱底

不能进行热量交换，确保冷能量只能从小柱体上部敞

口处向下传递，以此模拟湖泊在自然条件下自上而下

的结冰过程。 小柱体可以从大柱体中取出，因此结冰

后冰柱易于脱出，同时方便清洗。 柱体中的压力接近

自然状态下湖泊环境中的压力，为了缓解结冰过程中

冰体膨胀产生的压力，小柱体底部设置活塞。 试验在

低温冷库中进行［１２］。

图 １　 单向结冰模拟装置

在对乌梁素海多年水环境监测的基础上，根据其

环境特征设计室内模拟试验。 为了分析初始浓度、环
境温度、ｐＨ值对重金属在湖泊环境中迁移的影响而不

受复杂湖泊环境系统其他因素的干扰，选取湖泊水体

中常见的重金属种类（铜 Ｃｕ、铁 Ｆｅ、锰 Ｍｎ、锌 Ｚｎ、铅
Ｐｂ、镉 Ｃｄ、铬 Ｃｒ、汞 Ｈｇ、砷 Ａｓ）自制水样。 在超纯水

（电阻率 １８．２ ＭΩ·ｃｍ）中加入重金属标准物质作为

试验水样（见表 １）。 乌梁素海 １９７７—２０１５ 年平均低

气温约为－２２．２ ℃，因此结冰温度分别设置为－１５、－２５
℃，ｐＨ值分别设置为 ５、１１。 依据《地表水环境质量标

准》（ＧＢ ３８３８—２００２），乌梁素海水体为Ⅴ类水［１３］，为
了减小试验误差，将试验水样的一个重金属初始浓度

（Ｃ１）设置为地表水Ⅴ类水标准限值，以及集中式生活

饮用水地表水源地补充项目中铁、锰的标准限值，另一

个重金属初始浓度 （ Ｃ０ ）各重金属全部设置为 １０
ｍｇ ／ Ｌ。

表 １　 试验用标准物质的初始浓度 ｍｇ ／ Ｌ

重金属（样品编号） Ｃ１ Ｃ０
铜（ＧＳＢ０４－１７２５－２００４） １．０ １０．０
铬（ＧＳＢ０４－１７２３－２００４） ０．１ １０．０
汞（ＧＳＢ０４－１７２９－２００４） ０．００１ １０．０
砷（ＧＳＢ０４－１７１４－２００４） ０．１ １０．０
铁（ＧＳＢ０４－１７２６－２００４） ０．３ １０．０
锰（ＧＳＢ０４－１７３６－２００４） ０．１ １０．０
锌（ＧＳＢ０４－１７６１－２００４） ２．０ １０．０
铅（ＧＳＢ０４－１７４２－２００４） ０．１ １０．０
镉（ＧＳＢ０４－１７２１－２００４） ０．０１ １０．０

　 　 乌梁素海 ２０１２—２０１６年冰封期冰厚为水深的 １／ ３～
１ ／ ２［１４］，因此将配置好的水样（２ Ｌ）倒入单向结冰模拟

器，当水样的结冰体积为总体积的 １ ／ ２ 时取出。 收集

冰芯，融化后测定各重金属的浓度。 每组处理做 ３ 个

平行样。 采用分配系数 Ｋ 来表征不同重金属物质在

水体结冰过程中由冰体向水体中的排出效应。 分配系

数计算公式：

Ｋ ＝
ＣＳ
ＣＬ

（１）

式中：ＣＳ 为冰中重金属的浓度，ＣＬ 为冰下水中重金属

的浓度。
１．２　 计算方法

能量的变化驱动物质的运动，探究湖泊污染物迁

移机理，需要明确污染物在两种环境下的能量，将冰、
水介质看作两种材料，根据冰、水、污染物的结构及其

物理参数进行计算得到能量值。 结合能是单个原子

（体系）结合成相应材料时所释放的能量。 释放的能

量越大材料越稳定。 将重金属离子在冰体中和水体中

的结合能计算出来，用结合能的大小来判断重金属离

子在两种介质中的稳定性。 本文研究计算选取第一性

原理基于密度泛函理论的维也纳从头算模拟软件包
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（ＶＡＳＰ），交换关联的相互作用采用广义梯度近似

（ＧＧＡ）中的 ＰＢＥ泛函，平面波截断能取 ４００ ｅＶ。 晶格

常数和原子位置使用共轭梯度方法完全优化至原子间

的力小于 ０．０５ ｅＶ ／ Ａ，能量收敛标准取 １０－５ ｅＶ，采用

２×２×１的 Ｍｏｎｋｈｏｒｓｔ－Ｐａｃｋ ｋ 点网格法对布里渊区进行

积分。
为了比较重金属在冰体、水体中的结合能，在计算

时建立了冰体与水体两个模型。 重金属与水体结合能

Ｅ 的计算公式为

Ｅ ＝ ［Ｅ（Ｈ） ＋ Ｅ（Ｗ）］ － Ｅ（Ｈ ＋ Ｗ） （２）
式中：Ｅ（Ｈ ＋ Ｗ）为重金属离子Ｈ与液态水分子Ｗ形成

作用体系时平衡几何构型的能量，Ｅ（Ｈ）、Ｅ（Ｗ） 分别

为重金属离子 Ｈ、液态水分子 Ｗ 单独存在时平衡几何

构型的能量。
重金属离子与冰体结合能 Ｅ 的计算公式为

Ｅ ＝ ［Ｅ（Ｈ） ＋ Ｅ（ Ｉ）］ － Ｅ（Ｈ ＋ Ｉ） （３）
式中：Ｅ（Ｈ ＋ Ｉ） 为重金属离子 Ｈ 与冰体 Ｉ 形成作用体

系时平衡几何构型的能量，Ｅ（ Ｉ） 为冰体 Ｉ 单独存在时

平衡几何构型的能量。
２　 试验结果及分析

水环境问题复杂多样，特别是湖泊水环境。 影响

水环境结冰的因素有很多，比如溶液初始浓度、溶液

ｐＨ值、环境温度等。 为探究重金属在冰－水介质中的

迁移机理，运用自制的单向结冰模拟器，通过模拟湖泊

的结冰过程，摸清不同初始浓度、溶液 ｐＨ 值、环境温

度条件下各重金属在冰－水介质中的迁移规律，通过

分配系数来表征重金属在环境介质中的分布，同时明

确重金属在水体和冰体中的微观模型。
不同初始浓度下重金属在冰体中的浓度分布见图

２。 由图 ２可以看出，初始浓度越大，冰体中重金属浓

度越大，同种重金属的分配系数越小；同一初始浓度

下，不同种类重金属在冰体中的浓度存在显著差异，其
浓度由大到小为 Ｆｅ＞Ａｓ＞Ｃｒ＞Ｃｕ＞Ｚｎ＞Ｍｎ＞Ｃｄ＞Ｈｇ＞Ｐｂ。

图 ２　 不同初始浓度下重金属在冰体中的浓度分布

实验室模拟湖泊结冰过程，当初始浓度为 １０ ｍｇ ／

Ｌ、温度为－２５ ℃，ｐＨ值分别为 ５、１１时，各重金属浓度

见图 ３。 由图 ３ 可以看出，酸性条件下冰体中重金属

的浓度高于碱性条件下的，即 ｐＨ 值越小，冰体中重金

属浓度越大；对于相同的 ｐＨ 值，不同种类重金属在

冰－水介质中的浓度不同，其由大到小的顺序为 Ｆｅ＞
Ａｓ＞Ｃｒ＞Ｃｕ＞Ｚｎ＞Ｍｎ＞Ｃｄ＞Ｈｇ＞Ｐｂ，同种重金属的分配系

数 Ｋ 随着 ｐＨ值的增大而减小；同一 ｐＨ值下，不同种类

重金属在冰－水介质中的分配系数也存在显著差异，其
Ｋ 值由大到小为 Ｆｅ＞Ａｓ＞Ｃｒ＞Ｃｕ＞Ｚｎ＞Ｍｎ＞Ｃｄ＞Ｈｇ＞Ｐｂ。

图 ３　 不同 ｐＨ 下重金属浓度及在冰、水介质中的分配系数

当初始浓度为 １０ ｍｇ ／ Ｌ，结冰温度 （ Ｔ）分别为

－２５、－１５ ℃时，重金属在冰体中的浓度和分配系数见

图 ４。 由图 ４可以看出，同一初始浓度下，－２５ ℃温度

条件下冰体中重金属浓度均大于－１５ ℃时的；相同温

度条件下，不同种类重金属在冰体中的浓度不同，其由

大到小的顺序为 Ｆｅ＞Ａｓ＞Ｃｒ＞Ｃｕ＞Ｚｎ＞Ｍｎ＞Ｃｄ＞Ｈｇ＞Ｐｂ；
－２５ ℃时同种重金属的分配系数 Ｋ 明显大于－１５ ℃时

的，说明缓慢结冰有助于物质从冰体排出到冰下水体；
相同温度条件下，不同种类重金属在冰－水介质中的

分配系数不同，其由大到小的顺序为 Ｆｅ＞Ａｓ＞Ｃｒ＞Ｃｕ＞
Ｚｎ＞Ｍｎ＞Ｃｄ＞Ｈｇ＞Ｐｂ。

图 ４　 不同温度条件下重金属在冰体中的浓度和分配系数

３　 计算结果及分析
３．１　 微观模型的建立

１）重金属在水环境中的模型。 重金属在水溶液
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中以水和离子形态存在［１５－１６］，离子周围有 ３ 个水合

层，分别是第一水合层、第二水合层以及本体水，第二

水合层和本体水的水分子与离子的作用力非常小，可
以忽略不计，第一水合层的水分子与重金属的作用力

较大，并且第一水合层的水分子随离子的运动而运

动［１７－１８］。 以此为依据，建立 Ｆｅ３＋、 Ｍｎ２＋、 Ｚｎ２＋、 Ｃｕ２＋、
Ｃｒ３＋、Ｐｂ２＋、Ｃｄ２＋、Ｈｇ２＋、Ａｓ３＋的水环境微观模型。 其中

Ｃｕ２＋、Ａｓ３＋的水环境微观模型见图 ５、图 ６。 在建立

Ｃｕ２＋的水环境微观模型时，Ｃｕ２＋的周围模拟结合最紧

密的第一水合层的 ７个水分子，其中 ５ 个水分子为 Ｃｕ
的水合分子，在水溶液中 Ｃｕ２＋附近有 ２ 个 ＯＨ－使溶液

达到电中性，因此另外 ２ 个水分子包围（固定） ２ 个

ＯＨ－，将此模型进行优化，见图 ５（其中蓝色为铜原子、
红色为氧原子、白色为氢原子）。 由于第二水合层、本
体水结构杂乱无章并且与重金属离子作用力微弱，因
此模型中不考虑第一水合层以外的水分子。 在建立

Ａｓ３＋的水环境微观模型时，Ａｓ３＋的周围模拟结合最紧

密的第一水合层的 ７个水分子，其中 ４ 个水分子为 Ａｓ
的水合分子，在水溶液中 Ａｓ３＋附近有 ３ 个 ＯＨ－使溶液

达到电中性，因此另外 ３ 个水分子包围（固定） ３ 个

ＯＨ－，将此模型进行优化，见图 ６（其中绿色为砷原子、
红色为氧原子、白色为氢原子）。

图 ５　 Ｃｕ２＋的水环境微观模型

图 ６　 Ａｓ３＋的水环境微观模型

２）重金属离子在冰环境中的模型。 依据前人的

研究［１９］，在建立冰环境中的模型时要在冰晶结构中设

置空穴，将重金属污染物的原子团放在空穴的位置。
将 １个 Ｉｈ 型冰的单晶胞（见图 ７，其中红色代表氧原

子、白色代表氢原子）扩展成 ２×２×２ 的超晶胞纯冰结

构，见图 ８。 大多数污染物在冰体中的气泡或通道中，
因此建立模型时，在冰体中设置空穴，空穴大小分别尝

试去掉 １、２、３个水分子，对这 ３种结构进行优化计算。
根据计算结果，空穴去掉 １个水分子时的结构最稳定，

能量值为－１ ２３７．８５ ｅＶ。

图 ７　 Ｉｈ 型冰单晶胞结构

图 ８ Ｉｈ 型冰超晶胞结构

　 　 依据设置 １个水分子空穴的结构最稳定，分别将

不同重金属原子团放入空穴中建立不同种类重金属的

微观模型，其中优化后 Ｃｕ２＋、Ａｓ３＋在冰环境中的微观模

型见图 ９、图 １０（其中红色代表氧原子、白色代表氢原

子，蓝色、绿色分别代表 Ｃｕ２＋、Ａｓ３＋）。

图 ９　 Ｃｕ２＋在冰环境中的微观模型

图 １０　 Ａｓ３＋在冰环境中的微观模型

３．２　 重金属与冰－水介质的结合能

根据结合能的定义，计算重金属与水体和冰体的

结合能时，要把重金属与水体、重金属与冰体两个体系

单独存在时的能量计算出来。 建立重金属原子团时，
考虑了重金属的常见和稳定价态，ＯＨ－使得原子团呈

中性，将这个独立的原子团进行结构优化和能量计算，
能量值见表 ２中Ｅ（Ｈ）。 重金属与水体结合时，将 １ 个

水分子的能量计算出来，则 ７ 个水分子的能量值见表

２中 Ｅ（Ｗ）；重金属与冰体结合时，将设置好空穴的超
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晶胞冰体结构进行优化并计算能量值，见表 ２ 中

Ｅ（ Ｉ）。 最后分别计算重金属与水体、重金属与冰体结

合在一起时的能量，能量值见表 ２ 中 Ｅ（Ｈ＋Ｗ）、Ｅ（Ｈ＋
Ｉ）。 根据式（２）、式（３）可以计算出重金属与水体、重

金属与冰体的结合能。 从表 ２ 可以看出，９ 种重金属

独立的原子团结构能量值 Ｅ（Ｈ）不同，这与重金属自

身的物理化学性质有关，比如离子半径、离子水合数、
相对原子质量、离子所带的电荷数等，见表 ３。

　 表 ２　 重金属与水体结合能 ｅＶ
重金属 Ｅ（Ｈ） Ｅ（Ｗ） Ｅ（ Ｉ） Ｅ（Ｈ＋Ｉ） Ｅ（Ｈ＋Ｗ） 与冰体结合能 与水体结合能

Ｆｅ －２８．０９ －８７．１５ －１ ２３７．８５ －１ ２６８．８０ －１１８．１２ ２．８６ ２．８８
Ａｓ －２９．９７ －８７．１５ －１ ２３７．８５ －１ ２７０．６０ －１１９．９８ ２．７８ ２．８６
Ｃｒ －３１．０１ －８７．１５ －１ ２３７．８５ －１ ２７１．４５ －１２０．９７ ２．５９ ２．８１
Ｃｕ －１６．１ －８７．１５ －１ ２３７．８５ －１ ２５６．４９ －１０５．９５ ２．５４ ２．７０
Ｚｎ －１５．４１ －８７．１５ －１ ２３７．８５ －１ ２５５．７７ －１０５．２７ ２．５１ ２．７１
Ｍｎ －１８．９８ －８７．１５ －１ ２３７．８５ －１ ２５９．３３ －１０８．８９ ２．５０ ２．７６
Ｃｄ －１４．１ －８７．１５ －１ ２３７．８５ －１ ２５４．４２ －１０３．９９ ２．４７ ２．７４
Ｈｇ －１３．５ －８７．１５ －１ ２３７．８５ －１ ２５３．６４ －１０３．２４ ２．２９ ２．５９
Ｐｂ －１７．６３ －８７．１５ －１ ２３７．８５ －１ ２５７．７３ －１０７．４６ ２．２５ ２．６８

　 表 ３　 重金属物理化学性质参数

项目 Ｆｅ Ａｓ Ｃｒ Ｃｕ Ｚｎ Ｍｎ Ｃｄ Ｈｇ Ｐｂ

离子水合数 ４ ４ ４ ５ ５ ５ ５ ５ ５
离子半径 ／ ｐｍ ５８ ５８ ６２ ７３ ７５ ８３ ９７ １１０ １１８
相对原子质量 ５６ ７５ ５２ ６４ ６５ ５５ １１２ ２００ ２０７

电荷数 ３ ３ ３ ２ ２ ２ ２ ２ ２

　 　 根据结合能的计算结果，Ｆｅ 与冰体的结合能最

大，为 ２．８６ ｅＶ，Ｐｂ 与冰体的结合能最小，为 ２．２５ ｅＶ，
重金属与冰体的结合能由大到小的顺序为 Ｆｅ＞Ａｓ＞Ｃｒ＞
Ｃｕ＞Ｚｎ＞Ｍｎ＞Ｃｄ＞Ｈｇ＞Ｐｂ。 Ｆｅ 与水体的结合能最大，为
２．８８ ｅＶ，Ｈｇ与水体的结合能最小，为 ２．５９ ｅＶ，重金属

与水体的结合能由大到小的顺序为 Ｆｅ＞Ａｓ＞Ｃｒ＞Ｍｎ＞
Ｃｄ＞Ｚｎ＞Ｃｕ＞Ｐｂ＞Ｈｇ。 同一种重金属，与水体的结合能

均大于与冰体的，重金属在水体中比在冰体中更稳定，
驱使离子从冰体向冰下水体迁移。
３．３　 计算结果检验

为了验证计算结果，根据第一性原理计算 Ｉｈ 型冰

的氢键能，其值为 ０．２７６ ｅＶ，这与刘懿［１９］用量子化学

模型 Ａｔｏｍｉｃ Ｉｎｓｕｌａｔｏｒ Ｍｏｄｅｌ 计算得到的结果 （ ６． ８７
ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ ＝ ０．２６８ ｅＶ）接近，因此用基于第一性原理的

ＶＡＳＰ 计算结合能是可靠的。
３．４　 重金属离子在冰－水介质中的稳定性分析

基于液相模型和固相模型发现，水体中重金属离

子被水分子紧紧包围，这些水分子处于相对自由状态，
优化模型时，这些自由的水分子会在重金属离子周围

弛豫，当模型能量最低时，水分子与重金属离子的位置

处于最优状态。 重金属与冰体结合时，重金属离子周

围没有足够的自由水分子包围着，其周围的水分子既

要与重金属离子发生作用力，又要形成冰体整齐的结

构。 从两个微观模型看，重金属离子在水体中比在冰

体中更稳定。 根据计算的结合能，相同的重金属在水

体中的结合能均大于在冰体中的，结合能越大，说明结

合时所释放的能量越大，所形成的体系越稳定。 从结

合能看，重金属离子在水体中比在冰体中更稳定。
３．５　 重金属在冰－水介质中的迁移机理

根据结合能的计算结果推断，在湖泊结冰过程中，
重金属由冰体向冰下水体中迁移。 湖泊结冰是从单一

的水介质转变为冰－水双介质的过程，从分子角度描

述是一个复杂的过程，为探究其迁移机理，将能量的观

点引入研究中，捕获了两种状态，即重金属在水介质、
冰介质中的稳定状态，计算两个稳定状态下的能量值，
进而明确重金属的迁移机理：同一种重金属在水体中

的结合能大于在冰体中的，重金属在水体中较冰体中

更稳定，驱使离子从冰体向冰下水体迁移。
重金属迁移机理示意见图 １１，图中虚线表示冰－

水界面，界面的上部是冰体、下部是水体。 当结冰开始

时，重金属离子与冰体相结合所克服的能量小，因此重

金属离子与冰体结合所释放的能量小，整个体系的能

量高，重金属在冰体中形成的体系较不稳定；重金属离

子与水体相结合所克服的能量大，因此重金属离子与

图 １１　 重金属迁移机理示意

水体结合所释放的能量大，整个体系的能量低，重金

属在水体中形成的体系相对稳定。 物质都有从不稳
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定向稳定转变的趋势，重金属离子在冰－水介质中的

迁移也会从不稳定的冰介质向稳定的水介质迁移。
因此，通过结合能的计算，可以准确量化重金属离子

的迁移方向和大小，科学解释结冰过程中重金属离

子在冰－水双介质中的迁移过程。
４　 结论

在明确了乌梁素海重金属在冰－水介质中的迁

移特征后，依据第一性原理分别建立重金属在冰、水
介质中的微观模型，计算了重金属与冰体和水体的

结合能，Ｆｅ、Ａｓ、Ｃｒ、Ｃｕ、Ｚｎ、Ｍｎ、Ｃｄ、Ｈｇ、Ｐｂ 与冰体的

结合能分别为 ２． ８６、２． ７８、２． ５９、２． ５４、 ２． ５１、 ２． ５０、
２．４７、２．２９、２． ２５ ｅＶ，与水体的结合能分别为 ２． ８８、
２．８６、２．８１、２．７０、２．７１、２．７６、２．７４、２．５９、２．６８ ｅＶ。 从

计算结果可以看出，各重金属与水体的结合能均大

于与冰体的，表明重金属在水体中更稳定，重金属离

子会由冰体向水体迁移，这与乌梁素海结冰过程中

重金属由冰体向水体的排出效应一致。 所以，结合

能的大小可以作为描述重金属在冰－水介质中迁移

能力的一个指标，为摸清重金属在冰－水介质中的迁

移过程提供了一个新的视角。 同时，从优化后重金

属在冰－水介质中的结构可以看出，水体中重金属离

子被水分子紧紧包围，且水分子处于相对自由的状

态，而冰体中重金属周围没有足够的自由水分子，因
此重金属离子在水体中比在冰体中更稳定。
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