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微燃烧器内甲烷催化燃烧的数值模拟

钟北京 ,洪泽恺
(清华大学 工程力学系 , 北京　100084)

摘　要:联合使用 CFD 软件 、FLUENT和化学反应动力学软

件 DETCHEM 对甲烷-空气混合物在有逆流换热的微燃烧

器内的催化燃烧进行了数值模拟。计算中只考虑了甲烷在

催化表面上的反应。燃料-空气混合物的当量比为 0.4 , 燃

烧器外壁面分别采用等温边界条件和与环境的对流换热边

界条件 , 并比较了这两种边界条件对可燃混合气燃烧的影

响。计算结果表明 ,催化燃烧可以实现常规方法无法实现的

甲烷低温 、高效转变。
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1　引　言

随着微机电系统(MEMS)、便携式计算机 、移动

通讯 、隐身飞行器 、微小卫星 、微型火箭 、微型飞机 、

以及其它必需的移动设备等高技术的发展 ,越来越

迫切地需要重量轻 、储能大 、寿命长的新型高性能微

型电源 。目前 ,便携式动力源基本上只能依赖于化

学电池 ,但是 ,化学电池的单位质量储能很小 。与化

学电池相比 ,基于燃烧的微发电系统无论在单位质

量的能量储备 ,还是在能量转换与利用效率上都明

显地优于传统的化学电池。例如 ,碳氢燃料提供的

储能密度约为 40 ～ 50MJ/kg ,而目前普遍使用的 、性

能最好的锂离子电池只有 0.4 ～ 0.5MJ/kg 。因此 ,

即使燃料的化学能只有 10%转变为电能 ,碳氢燃料

提供的储能密度也超过电池 10倍以上 。正是由于

碳氢燃料的廉价和高储能密度的优点 ,微型发电系

统和微型推进系统的研究已经成为最近几年美国国

防和能源高技术研究的重点投资之一 。麻省理工学

院 、加州大学伯克利分校 、普林斯顿大学以及南加州

大学等分别在美国 NASA 、国防部(DOD)和能源部

(DOE)的支持下进行了微型火箭 ,微型透平机和以

燃烧方式直接发电等动力微机电系统(PowerMEMS)

的研究 , 并取得了初步的成果。日本也把动力

MEMS的研究列入新能源开发机构(NEDO)的研究

计划之中。

基于燃烧的动力 MEMS中 ,如何实现微尺度条

件下燃料的持续稳定燃烧是制约系统成败的关键因

素之一 。在微尺度燃烧中 ,由于燃烧器尺度的减小 ,
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要实现煤质的在线分析 ,还有大量工作要做。
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散热表面积与体积的比值变得很大 ,即散热速率与

放热速率的比值很大 ,从而导致火焰传播速度减小 ,

甚至灭火 。因此 ,微尺度条件下 ,燃料燃烧所需要的

化学反应特征时间并不随着尺度的变小而减小 ,反

而会由于微型化所造成的散热面积增大而增大。因

此 ,微尺度燃烧条件下 ,必须采取一些特殊措施 ,如

提高反应混合物的初始温度 ,或使用表面催化燃烧

等 ,以保证得到稳定的火焰。但是 ,在常规燃烧条件

下 ,当燃料-空气混合物的当量比超出火焰传播的

浓度极限时 ,火焰是不可能传播的 。在这种情况下 ,

表面催化燃烧就几乎成为惟一的选择。

本文的目的是通过数值模拟 ,研究微燃烧器内

甲烷-空气混合物在催化表面上的燃烧过程 ,同时

探讨微燃烧器外壁与环境换热条件对甲烷-空气混

合物催化燃烧的影响 。

2　物理模型和数学模型

计算中采用的物理模型是一个二维的有逆流换

热的 U形通道反应器 ,计算中采用均匀网络(见图

1)。反应器长度为10mm ,通道宽度为 2mm ,催化表

面为外径 2mm的外圆柱面 ,其上镀上一层 Pt 催化

剂。催化表面置于燃气和烟气通道的交汇处 ,燃气

在催化表面着火燃烧 。本文联合使用 FLUENT[ 1] 和

DETCHEM
[ 2]
数值模拟了甲烷/空气混合物在通道宽

度为 2mm、长为 10mm 、布置不同催化剂表面微燃烧

器的燃烧过程。

图 1　计算物理模型及所使用的计算网络

由于本文模拟是微尺度下的催化燃烧 ,燃烧器

的空间尺度较小 ,可燃混合物的流动速度很低 ,且甲

烷浓度和反应温度相对较低 ,因而忽略了甲烷的气

相反应 ,只考虑催化表面上的反应。此外 ,我们还忽

略了体积力 ,流动中的耗散作用和气体辐射。因此 ,

描述上述物理模型的数学模型包括以下控制方程:

连续方程:
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其中:R s 为组分 s 的生成或消耗速率 , 在空间各点

Rs =0 ,在催化表面上 Rs 满足以下方程:
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式中:Ms为组分 s的摩尔质量;un 指在壁面附近垂

直于壁面的Stefan流速度分量;Rs 可以根据下式来

确定:
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式中:xj是j组分浓度 ,当它为被表面吸附的组分时 ,

它的单位是 mol/m
2
;K s 为表面基元反应的数量;N g

+N s 为组分数;v rs和 v′jr 为化学当量系数;k r是第 r

个反应的反应速率常数 ,由下式确定:
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式中:Θs是组分 s的表面覆盖率;μrs和εrs为覆盖参

数 。

动量方程:
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其中:h =Y shs和 hs =∫cpsd T+h0s;q表示反应的

热效应 ,在空间各点 , q =0 ,在催化表面上满足以下

方程:
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N
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其中:H
0
s 是组分 s的标准生成焓。此外 ,计算中采用

理想气体状态方程:

p =ρRT
Y s
Ms

(9)

3　表面反应机理

如上所述 ,本文只考虑甲烷在催化表面上的反

应。甲烷表面催化燃烧的反应机理在文献[ 3 ～ 5] 中

有报导 ,本文使用的甲烷在催化剂 Pt表面的详细反

应机理如表1所示[ 6] 。它包括了7个反应物在表面的

吸附反应 ,11个吸附在催化表面上的反应物之间的

反应和 5个反应产物的解吸反应。所有反应涉及的

组分 包 括:CH3 ,CH2 ,CH ,CO ,CO2 ,H2O ,C ,H ,O 和

OH。

表 1　甲烷在催化剂 PT表面的催化反应机理

反 　　　应 A S β Ea

吸附:

A1 02+2PT(S) 20(S)+2PT(B) 0.003 0 0

A2 CH4+2PT(S) CH3(S)+H(S)+2PT(B) 0.150 0 27.00

A3 CH4+0(S)+PT(S) CH3(S)+OH(S)+PT

(B)
0.430 0 59.20

A4 CO+PT(S) CO(S)+PT(B) 0.840 0 0

A5 H2+2PT(S) H(S)+H(S)+2PT(B) 0.046 0 0

A6 OH+PT(S) OH(S)+PT(B) 1.000 0 0

A7 H2O+PT(S) H2O(S)+PT(B) 0.500 0 0

表面反应:

S1 CH3(S)+PT(S) CH2(S)+H(S)+PT(B) 1.0E+21 0 20.00

S2 CH2(S)+PT(S) CH(S)+H(S)+PT(B) 1.0E+21 0 20.00

S3 CH(S)+PT(S) C(S)+H(S)+PT(B) 1.0E+21 0 20.00

S4 H(S)+0(S)+PT(B) OH(S)+PT(S) 1.0E+20 0 10.50

S5 OH(S)+PT(S) H(S)+O(S)+PT(B) 1.0E+12 0 20.80

S6 H(S)+OH(S)+PT(B) H2O(S)+PT(S) 1.0E+21 0 62.50

S7 2OH(S) H2O(S)+O(S) 1.0E+20 0 51.25

S8 H2O(S)+PT(S) OH(S)+H(S)+PT(B) 1.8E+13 0 54.20

S9 C(S)+O(S)+PT(B) CO(S)+PT(S) 5.0E+20 0 62.50

S10 CO(S)+PT(S) C(S)+O(S)+PT(B) 1.0E+13 0 156.50

S11 CO(S)+O(S)+2PT(B) CO2+2PT(S) 4.0E+20 0 49.14

解吸:

D1 20(S)+2PT(B) O2+2PT(S) 1.0E+21 0 216.00

D2 CO(S)+PT(B) CO+PT(S) 8.5E+12 0 152.50

D3 2H(S)+2PT(B) H2+2PT(S) 5.0E+20 0 67.40

D4 OH(S)+PT(B) OH+PT(S) 1.5E+13 0 192.80

D5 H2O(S)+PT(B) H2O+PT(S) 1.0E+13 0 45.00

4　计算结果与讨论

本文计算了当量比为 0.4 的甲烷和空气混合

物 ,入口 CH4 初始质量浓度为 2.077%,初始温度为

298K ,流速为16 cm/ s ,对应的 Re=10。图 2给出了

等燃烧器壁面温度下甲烷和 CO2 的浓度分布。对应

不同的等壁面温度条件 ,初始条件相同的甲烷经过

催化壁面后 ,其转疲率有一定的差异 。如燃烧器壁

面温度 tb =950K 条件下 ,甲烷的最低质量浓度为

0.466%,出口处的甲烷质量浓度约为 0.923%,转变

率为 55.56%。随着燃烧器壁面温度的升高 ,甲烷

的转变率也逐渐增大 。当燃烧器壁面温度升高到

1 100K时 ,甲烷的最低质量浓度为 0.190%,甲烷转

变率为 65.77%。对应于催化表面附近的最低 CH4

质量浓度 ,CO2的质量浓度达到最大值 。

由以上结果可以看到 ,在等壁面温度条件下 ,虽

然壁温从 950K ～ 1 100K升高了 150K ,但 CH4 的转

变率没有实质性的提高(约 10%左右)。原因是由

于采用等壁温条件所造成的 。由图 3的温度分布和

等值线可以看到 ,甲烷在催化壁面反应后 ,放出的热

量首先加热催化表面 ,使其温度升高 。同时通过传

热作用使燃气温度也升高 ,但由于等壁温条件的限

制 ,在微尺度燃烧空间内 ,燃气温度升高的幅度有

限 ,而大部分热量通过外壁面散失到环境 。因此 ,逆

向换热的思路没有得到实施 。

在图 3给出的温度分布中 ,燃烧器内的最高温

度均出现在催化壁面的前驻点 ,并随壁面温度的升

高而增大(从壁面温度 950K的 1 159K增大到壁面

温度1 100K的 1 222K)。

为了比较不同边界条件对甲烷催化转化的影响 ,

本文还计算了燃烧器与环境对流散热条件下 ,甲烷在

同一燃烧器内的燃烧过程。图 4给出了环境温度 900

K、甲烷-空气混合气入口温度为600K 、散热损失为 10

W/(m2·K)条件下 ,CH4浓度分布和温度分布。

从图4中可以清楚看到反应后的高温产物气体

在流出反应区的过程中 ,温度逐渐降低 。这主要是

我们假定壁面和环境之间是通过对流来交换热量

的 ,这样的边界条件使得热量的散失不像等壁温条

件那样剧烈。从而 ,高温的反应产物能通过传导壁

面来预热来流。比较图 4和图 3的温度分布可以发

现 ,在对流换热条件下 ,可燃混合气在到达催化壁面

的时候已经达到较高的温度水平 ,远远高于等壁温

条件下的可燃气预热温度。可燃气高的预热温度促

进了 CH4 的催化转化 ,提高了催化表面的温度(高

达大约 1 500K),增大 CH4 的转变率。图 4的结果

表明 ,在对流换热条件下甲烷的最小质量浓度仅为

0.027%,甲烷的转变率达到 90%左右 ,表明催化反
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图 2　CH4和 CO2浓度分布(入口甲烷质量浓度为 2.077%)

图 3　温度分布及其对应的等值线
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图 4　对流换热条件下 CH4浓度分布和温度分布

(环境温度 900 K ,燃料混合气入口温度 600 K)

应进行得相当完全。由此可以看到 ,在这种情况下 ,

由于有效地减少了壁面造成的散热影响 ,反应中放

出热量的很大一部分被用来加热进入反应区的低温

预混气 ,从而实现了部分逆流换热的效果。

5　结　论

由不同边界条件下 CH4 在微尺度燃烧器燃烧

的初步数值计算结果可以看到 ,当量比为 0.4的甲

烷-空气混合物在有催化表面的微尺度燃烧器内 ,

可以实现持续 、稳定的转变 。它突破了甲烷常规燃

烧的火焰传播极限。计算结果表明 ,在等壁温度条

件下 ,壁温越高 ,CH4 的转变率越大 ,即燃烧越完全 。

但是 ,比较等壁温边界条件和等散热量边界条件下

的计算结果 ,发现在等散热量边界条件下 ,由于实现

了逆流换热 ,使可燃预混气在到达催化剂表面前温

度升高 ,从而有利于甲烷的转变。由此可以看到 ,在

微尺度燃烧条件下实现逆流换热对火焰的稳定 、以

及提高燃烧效率都具有非常重要的意义。
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calibration standard difference of the model is 1.41.Key words:near infrared spectrum , coal rank , on-line monitoring ,

volatile content

微燃烧器内甲烷催化燃烧的数值模拟=Numerical Simulation of Catalytic Combustion of CH4 in a Micro-

burner [刊 ,汉] / ZHONG Bei-jing , HONG Ze-kai(Engineering Mechanics Department , Tsinghua University , Beijing ,

China , Post Code:100084)// Journal of Engineering for Thermal Energy &Power.-2003 , 18(6).-584 ～ 588

By making use of software CHD FLUENT and chemical reaction dynamics software DETCHEM a numerical simulation was

conducted of the catalytic combustion of a mixture of CH4 and air in a micro-burner featuring counter-flow heat exchange.

During the calculations only the reaction of CH4 on a catalytic surface has been taken into account.The stoichiometric ra-

tio of fuel-air mixture is 0.4.Isothermal boundary condition and ambient convection heat-exchange boundary condition

have been adopted for the burner outerwall surface.The impact of these two kinds of boundary condition on the burning

of combustible fuel-air mixture was compared.Calculation results show that catalytic combustion has made it possible to

realize the low-temperature and high-efficiency conversion of CH4 , which cannot be carried out by a conventional method.

Key words:micro-burner , catalytic combustion , numerical simulation

油页岩流化床燃烧N2O生成特性=Experimental Investigation on N2O Emission Characteristics during the

Operation of an Oil Shale-fired Fluidized Bed Boiler [刊 ,汉] / DING Nai-jin , JIANG Xiu-min , WU Shao-hua

(School of Energy Sources under the Harbin Institute of Technology , Harbin , China , Post Code:150001)// Journal of

Engineering for Thermal Energy &Power.-2003 , 18(6).-589 ～ 591

On a small-sized(diameter 20mm and height 450mm)thermal-state fluidized bed combustion test rig an experimental in-

vestigation was carried out to ascertain the impact of different operating parameters on N2O emission characteristics during

the operation of a oil shale-fired fluidized bed boiler.The investigation results indicate that an increase in combustion

temperature and circulation ratio , a decrease in excess air factor and the desulfurization of in-boiler limestone , etc can be

conducive to decreasing N2O generation quantity.The above finding has provided essential basic data for the design and

operation of oil shale-fired circulating fluidized bed boilers.Key words:oil shale , N2O , fluidized bed combustion

鼓泡式烟气脱硫原理性试验台气体流动冷模试验=Cold Model Tests of Gas-liquid Flows in a Wet Bubbling

Flue-gas Desulfurization Test Rig [ 刊 ,汉] / ZHONG Zhao-ping , JIN Bao-sheng , LAN Ji-xiang , et al (Education

Ministry Key Laboratory of Clean Coal Power Generation and Combustion Technology under the Southeastern University ,

Nanjing , China , Post Code:210096)// Journal of Engineering for Thermal Energy &Power.-2003 , 18(6).-592
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Cold model tests and test results are described of gas-liquid flows in a wet bubbling flue-gas desulfurization test rig.

Through the tests it is found that with regard to tube-outside jets the variation of injection pipe bubbling layer height and

pressure drop at a bottom seal in three kinds of test tubes is very stable.As for tube-inside jets the injector pressure drop

fluctuates dramatically with the change of injection speed and insertion depth of the jet pipe , thus being regarded as very

unstable.In view of the above it is recommended to employ tube-outside jets for engineering applications.Measurements

were taken of the jet velocity field of jet pipe tube-outside injection at a bottom seal with the use of a PIV(particle imag-

ing velocimetry)instrument.It was discovered that in a gas-liquid fully mixed zone the motion trajectory of the gas bub-

bles are very complicated with a large quantity of vortex groups being formed accompanied by an intensive perturbation of

gas-liquid.When the speed is in excess of 16 m/ s , the vortex groups mainly appear in the neighborhood of tube walls

and the intermediate gas-liquid assumes the form of surge waves , which is very unfavorable for gas-liquid contact.Key

words:bubbling , flue gas desulfurization , gas-liquid flow , cold model test , particle imaging velocimetry

船用汽轮机冷态启动过程中热膨胀的研究=A Study of Thermal Expansion in the Cold-state Startup Process

of a Marine Steam Turbine [刊 ,汉] / LIU Shu-yi , LI Jian-zhao(Harbin No.703 Research Institute , Harbin , China ,
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