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以甲醇为辅助燃料的超临界水

热燃烧反应器数值模拟研究
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摘要：对容积式超临界水热燃烧反应器内的燃料与氧化剂的混合与燃烧反应的物理化学过程进行模拟研究，揭示了反应参

数、燃料特性及反应器喷嘴尺寸对反应器内温度场、浓度场和燃烧反应速率场的影响规律。研究结果表明，同轴喷射的非预混

水热火焰发生化学反应的区域是狭窄的，并且反应器内的最高温度出现在以轴线上出现化学当量的轴向距离定义的火焰长度

位置处。初始燃料浓度的增加会使反应器内的火焰温度升高、火焰长度延长；氧化系数的增大，不仅降低了火焰温度，并且可以

缩短水热火焰长度；随着入射速度的增加，反应器内开始出现最高温度的位置远离反应器入口，火焰位置延迟。
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　　超临界水热火焰是一种新的燃烧方式，发生在
温度高于可燃物自燃温度的超临界水氧化过程中，

当有机物浓度足够高，并且温度高于其自燃温度的

条件下，有可能形成水热火焰［１－４］。在超临界水热

火焰的条件下，有机污染物可以在数毫秒的停留时

间内完全降解，并且不会产生传统燃烧过程引起的

燃烧副产物（如 ＮＯｘ、二!

英等）。引入水热火焰的

辅热式超临界水氧化过程相对于传统超临界水氧化

技术具有明显的优势。

（１）有机污染物在超临界水热火焰中可以在数
毫秒的反应时间内实现完全降解，进而有效减小反

应器体积。

（２）当选择容积式辅热超临界水氧化反应器

时，物料以亚临界温度入射，燃烧氧化反应仍可进

行，从而避免预热阶段的堵塞和腐蚀问题。

（３）较高的操作温度有利于能量回收。
超临界水热燃烧反应器是系统中的核心设备，

在保证燃料稳定着火、快速燃尽的基础上，尽可能降

低燃料预热温度，还需实现对反应器冷却保护、脱盐

除渣、腐蚀防控等功能［５－１０］。为了深入地了解超临

界水热燃烧反应器内的燃烧反应，本文中初步设计

了一个８３３Ｌ／ｈ的容积式水热燃烧反应器，以甲醇
溶液为辅助燃料。通过 ＣＦＤ数值模拟软件对反应
器内的燃烧反应进行模拟，得到不同运行参数条件

下反应器内的温度场、燃烧反应速率、反应物浓度

场等。
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１　模型的建立

１１　物理模型
模拟中所采用的物理模型如图１所示，采用径

向同轴混合器，甲醇溶液由芯管进入反应室，氧气进

入外环隙，反应室内径为４０ｍｍ，长度为１５０ｍｍ，甲
醇芯管内径为 ２５ｍｍ，氧气环隙通道尺寸为
２５ｍｍ，燃烧反应产物从反应室底部出口流出。

图１　物理模型

１２　模型构建
由于反应器为轴对称结构，采用二维坐标模型。

采用ｋ－ε湍流模型，化学反应与湍流的耦合模拟采
用涡耗散概念模型，化学反应速率通过阿累尼乌斯

动力学方程进行模拟，动力学参数选择 Ｂｒｏｃｋ等［１１］

得出的甲醇超临水氧化总体一阶反应动力学模型：

Ａ＝１９９５×１０１２；Ｅａ＝３２６５７０Ｊ／ｍｏｌ。

２　模拟结果与讨论

２１　超临界水反应器中的甲醇扩散水热燃烧过程
表１显示的是反应器模拟边界条件。

表１　反应器模拟边界条件

影响因素

燃料质

量分

数／％

燃料流

量Ｆｆ／

（ｇ·ｓ－１）

燃料入

射速度／

（ｍ·ｓ－１）

ＦＯ２／

（ｇ·

ｓ－１）

氧化

系数

Φ

预热

温度

Ｔ０／Ｋ

燃料浓度的影响 　 　 　 　 　 　

　Ａ－１ ８ ２３１０ ０５９ ０５５６ ２ ６７３

　Ａ－２ １２ ２３１０ ０５９ ０８３３ ２ ６３３

　Ａ－３ １５ ２３１０ ０５９ １０４２ ２ ５７３

　Ａ－４ １８ ２３１０ ０５９ １２５０ ２ ５７３

　Ａ－５ ２０ ２３１０ ０５９ １３８９ ２ ５７３

氧化系数的影响 　 　 　 　 　 　

　Ｂ－１ １５ ２３１０ ０５９ ０７８１ １５ ５７３

　Ｂ－２ １５ ２３１０ ０５９ ０９１１１７５ ５７３

　Ｂ－３ １５ ２３１０ ０５９ １０４２ ２ ５７３

　Ｂ－４ １５ ２３１０ ０５９ １３０２ ２５ ５７３

燃料进口入射动量的影响 　 　 　 　 　 　

　Ｃ－１ １５ ２３１０ ０４４ １０４２ ２ ５７３

　Ｃ－２ １５ ２３１０ ０５９ １０４２ ２ ５７３

　Ｃ－３ １５ ２３１０ ０７９ １０４２ ２ ５７３

　　图２分别显示了反应器内的阿累尼乌斯反应速
率、温度、甲醇净反应速率、甲醇摩尔浓度、流体速度

和比热容计算云图，在下面的分析中 ｘ表示不同轴
向断面至喷嘴出口的距离，ｒ表示由射流轴心算起
的径向尺寸。

（ａ）阿累尼乌斯反应速率 （ｂ）温度

（ｃ）甲醇净反应速率 （ｄ）甲醇摩尔浓度

（ｅ）流体速度 （ｆ）比热容

图２　反应器内质量分数１５％甲醇溶液
水热燃烧模拟计算云图

对于质量分数 １５％的甲醇溶液进入反应器进
行水热燃烧反应，其阿累尼乌斯反应速率等高线图

如图２（ａ）所示，反应速率在２股流体的交界面上达
到最大值，并且反应也主要发生在这个区域，说明在

整个火焰中，发生化学反应的区域是狭窄的。根据

温度云图显示，燃烧反应的高温区也产生在入口射

流的周围，并且反应器内的峰值温度出现在甲醇溶

液与氧气进入反应器后混合的交界面上，与反应速

率最大值出现在同样的位置。

从等温线图、流速、甲醇摩尔浓度云图可以看

出，入口射流处存在一个射流核心，在这个区域里，

黏性力和扩散作用还不起作用，流体的温度、流速和

浓度均匀且保持不变，等于喷嘴出口值。在气流核

心与射流边界之间，黏性力和质量扩散在射流区域

内开始起作用，燃料流体的浓度和速度都沿着轴向

方向单调减小，并在射流边界处减小为零，这个区域
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被称为射流基本段。而在射流基本段内，射流流体

的温度是逐渐增加的，从入口的亚临界温度 ５７３Ｋ
逐渐被加热至超临界进一步增加至燃烧平衡温度，

这个在射流区温度由亚临界转变为超临界状态的现

象在比热容Ｃｐ等高线图中可以明显地看到。
对扩散火焰表面的定义，如式（１）所示。对于

过氧燃烧，火焰长度被定义为轴线上氧化系数为

１０的轴向距离［１２］，如式（２）所示。
火焰表面≡当量比等于１的点的轨迹 （１）

Φ（ｒ＝０，ｘ＝Ｌｆ）＝１ （２）

　　根据对火焰长度的定义，列出了轴线方向上甲
醇浓度以及折算后的氧分子摩尔浓度变化曲线，如

图３所示，那么２曲线的交点即为化学当量点（Φ＝
１），而交点的横坐标就是火焰长度，从图中可以看
出，对于质量分数１５％的甲醇溶液在氧化系数２０
的条件下进行超临界水热燃烧反应，其火焰长度为

００１６０ｍ。而在火焰长度所对应的轴线上流体温
度仍为入口预热温度５７３Ｋ。火焰面之后轴线上的
氧分子浓度随着轴线距离上升至最大值后又逐渐降

低，这是因为火焰面之前，Ｏ２被喷入反应器后由于
燃料主射流卷吸的作用被吸入射流，所以Ｏ２的摩尔
浓度逐渐升高，而在火焰面之后，卷吸作用逐渐减

弱，Ｏ２向射流中心的流动通过扩散作用来进行，并
且由于燃烧反应的进行，射流周围区域中的Ｏ２浓度
也逐渐降低，所以能达到射流中心的Ｏ２量进一步降
低。而对于轴线上的甲醇摩尔浓度，随着远离反应

器喷口，浓度一直降低，这是因为入射的燃料射流中

甲醇向射流表面扩散，并且沿着轴线距离在射流表

面上一直被燃烧消耗，甲醇基本被消耗完的轴向距

离ｘ为００５３５ｍ，在射流消失的位置ｘ＝００６１０ｍ
附近。并且在这个轴向位置处，Ｏ２浓度和流体温度
也同步达到平衡状态，平衡温度为１１０４Ｋ。

１—甲醇摩尔浓度；２—氧分子摩尔浓度；３—温度

ｗｆ＝１５％，Ｔ０＝５７３Ｋ，Φ＝２０

图３　轴线上（ｒ＝００）的甲醇摩尔浓度、
氧分子摩尔浓度与温度随轴线距离的变化

根据以上论述，化学当量比的轴向横断面（ｘ＝

００１５９ｍ）和甲醇基本被消耗完的横断面（ｘ＝
００５３５ｍ）上的径向温度分布如图４所示。可以看
出ｘ在０００５０～００５３５ｍ的横断面上，轴线上的
温度总是最低，随着向反应器边界延伸，流体温度逐

渐增加。这是因为 ｘ≤００５３５ｍ的横断面中心也
是射流中心，由于混合所引起的热量转移不明显，并

且ｘ≤００１５９ｍ区域的轴线中心还处于射流核心
区，扩散作用还不起作用，所以此处的核心温度还是

燃料流的入射温度 ５７３Ｋ。在化学当量比横断面
（ｘ＝００１５９ｍ）上，流体温度在径向上出现反应器
内火焰温度Ｔｆ的最大值１２４５Ｋ，将水热燃烧反应
器内的最高流体温度定义为火焰温度。另外在化学

当量比横断面附近的径向面 ｘ＝００１００ｍ和 ｘ＝
００３００ｍ上也出现温度最大值，并且离化学当量
比轴向面越远，流体温度越低，进一步说明了在水热

燃烧反应器内，在达到火焰顶端之前，高温区是一个

环形区域。轴线上的 ｘ＝００５３５ｍ处，甲醇基本被
消耗完，此处的射流也基本消失，根据图４显示径向
温度分布也趋于平坦。随着进一步远离物料进口，

在ｘ＝００８００ｍ位置的径向温度已经分布一致，等
于反应器平衡温度１１０４Ｋ。

１—ｘ＝０００５０；２—ｘ＝００１００；３—ｘ＝００１５９；４—ｘ＝００３００；

５—ｘ＝００４００；６—ｘ＝００５３５；７—ｘ＝００８００

ｗｆ＝１５％，Ｔ０＝５７３Ｋ，Φ＝２０

图４　不同横断面上的径向温度分布

２２　燃料初始浓度的影响
根据 Ｗｅｌｌｉｇ等［９］对甲醇超临界水热燃烧研究

的实验结果，随着燃料初始温度的增加，水热火焰反

应器运行过程中能够产生火焰的燃料入射温度降

低。根据文献中的结果，确定了 ＣＦＤ模拟中，不同
的甲醇浓度所需的入射温度，具体如表１所示。

图５显示的是不同甲醇浓度对超临界水热燃烧
反应器内火焰温度 Ｔｆ、物料出口温度 Ｔｏｕｔ及火焰长
度Ｌｆ的影响，从图中可以看出，甲醇质量分数从８％
增加至２０％，火焰温度从１１４０Ｋ上升至１５３４Ｋ，
即质量分数８％和１２％的甲醇溶液的预热温度比较
高（６７３Ｋ和６３３Ｋ）。对于反应器出口的流体温度，

·６８１·
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由于质量分数 ８％所对应的预热温度比较高，根据
能量守恒，反应器出口的流体温度要比质量分数

１２％的甲醇溶液高。另外，将模拟结果与 Ｗｅｌｌｉｇ
等［９］所得到的甲醇超临界水热燃烧实验结果进行

对比，可以得出对于质量分数 ８％～１５％的甲醇溶
液，计算得到反应器出口平衡温度为１０６８～１１０４Ｋ，而
实验所得到的燃烧室出口流体温度为９２９～９６３Ｋ，计
算结果比实验结果稍高，这是因为 Ｗｅｌｌｉｇ等的实验
过程中，有一股温度为５７３Ｋ的废水对燃烧室进行
冷却；对于质量分数１８％～２０％的甲醇溶液，计算得
到反应器出口平衡温度为１２７２～１３７８Ｋ，而实验所
得到的燃烧室出口流体温度为 ９９０～１０５３Ｋ，此时
计算结果比实验结果高２００～３００Ｋ。这是因为计算
过程中为了方便与质量分数 １５％的甲醇溶液水热
燃烧进行对比，对质量分数１８％和２０％工况进行计
算时，燃料预热温度选择的是质量分数１５％甲醇溶
液的熄火温度５７３Ｋ，而实际实验过程中，质量分数
１８％和 ２０％甲醇溶液的预热温度为 ５２３Ｋ，并且实
验过程中仍存在燃烧室外壁废水的冷却作用，因而

计算结果与实验结果之间的偏差在误差范围之内。

１—Ｔｆ；２—Ｔｏｕｔ；３—Ｌｆ

图５　不同甲醇浓度对超临界水热火焰反应器
内的火焰温度Ｔｆ、反应器出口流体温度Ｔｏｕｔ和

火焰长度Ｌｆ的影响

２３　氧化系数的影响
图６显示的是不同氧化系数条件下火焰温度

Ｔｆ、反应器出口流体温度Ｔｏｕｔ和火焰长度Ｌｆ。氧化系
数Φ从１５增加至２５，Ｔｆ的变化范围为１２６７９～
１２１０Ｋ，Ｔｏｕｔ的变化范围为１１２３５～１０８４７Ｋ。这
与甲醇溶液的超临界水热燃烧详细反应动力学机理

ＤＣＫＭ模拟结果所得出的结论是一致的［１０］，随着氧

化系数的增加，反应体系的平均比热容降低速度比

燃烧热的降低速度要慢，进而反应温度随着氧化系

数的增加而降低。另外，随着氧化系数的增加，Ｌｆ
缩短。火焰长度缩短说明了轴线上甲醇的浓度降低

速度加快，也就是说甲醇反应速率增加。对于同轴

入射２股流体，燃料射流卷吸外环隙喷出的Ｏ２实现
混合与反应，氧化系数增加，环隙中喷入的氧化剂流

体增多，２股射流相互间的引射作用也增大，那么与
燃料混合的氧化剂量不仅增多，而且２股流体间的
混合作用也增大，进而促进了甲醇的燃烧反应，使轴

线上的甲醇浓度的下降速率加快，火焰长度Ｌｆ缩短。

１—Ｔｆ；２—Ｔｏｕｔ；３—Ｌｆ

图６　不同甲醇浓度对超临界水热火焰反应器
内的火焰温度Ｔｆ、反应器出口流体温度Ｔｏｕｔ和

火焰长度Ｌｆ的影响

２４　入射动量的影响
根据模拟结果得出，随着入射速度的增加，反应

器内开始出现最高温度的位置远离反应器入口，说

明较高的入射速度延迟了火焰的位置，这与Ｂｅｒｍｅｊｏ
等［１２］和Ｃａｂｅｚａ等［７］进行异丙醇的水热燃烧实验研

究所得出的结论一致。燃料溶液的入射速度越高，

反应器内的最高温区域范围变大，火焰区被拉长，但

是反应器内的最高温度和反应器出口的流体平衡温

度与燃料溶液入射速度的关系不大，３个速度所对
应的火焰温度和反应器出口流体温度分别保持在

１３００Ｋ和１１００Ｋ，说明入射速度对稳态下火焰温
度和流体出口平衡温度影响不大。较高的燃料入射

速度对水热燃烧反应器的运行安全性是不利的。另

外，图７显示不同入射速度条件下的火焰长度，燃料
的入射速度还会明显地改变火焰长度，随着入射速

度增加，火焰长度明显增大。根据２１部分的论述，
火焰长度轴向位置处会出现反应器内的最高温度，

火焰长度的延长说明了燃料初始速度的增加导致了

反应器内火焰位置延迟。

图７　不同燃料溶液入射速度对反应器内的
火焰长度影响
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３　结论

通过数值模拟的研究方法，对扩散超临界水热

火焰反应器内燃料与氧化剂的混合与燃烧反应耦合

的物理化学过程进行了研究。超临界水热燃烧反应

器运行过程中，同轴喷射的燃料溶液主射流卷吸周

围氧化剂介质，２种介质沿不同的方向向火焰表面
扩散，在火焰面上实现混合并且发生化学反应。增

加初始燃料浓度，不仅会使超临界水热燃烧反应器

内的火焰温度升高，甲醇质量分数从 ８％增加至
２０％，火焰温度从１１４０Ｋ上升至１５３４Ｋ，而且导致
火焰长度延长，这对于反应器运行的安全性是不利

的。增大氧化系数，不仅降低了火焰温度，氧化系数

从１５增加至 ２５，火焰温度从 １２７０Ｋ降低至
１２１０Ｋ，并且可以缩短水热火焰长度，进而提高反
应器运行的安全性。最后，随着入射速度的增加，反

应器内开始出现最高温度的位置远离反应器入口，

火焰位置延迟。
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盛禧奥２０１７ＡｕｔｏｍｏｔｉｖｅＩｎｎｏｖａｔｉｏｎＤａｙ在北京隆重举行

　　２０１７年５月１２日盛禧奥在北京举办 ２０１７Ａｕｔｏｍｏｔｉｖｅ

ＩｎｎｏｖａｔｉｏｎＤａｙ，向业界领先汽车ＯＥＭ及零部件制造商介绍

将在中国生产的本体法 ＭＡＧＮＵＭＡＢＳ材料，并共同探讨

最新的汽车材料技术发展，同时向业界展示创新的汽车材

料及零部件，推动汽车行业的创新发展。

对于汽车行业来说，消费者需要高性能的车体和车厢

设计，享受安全舒适又环保的驾驶体验；而汽车 ＯＥＭ则希

望提高生产效率和质量，同时降低成本。而ＭＡＧＮＵＭＡＢＳ

树脂以本体聚合工艺生产，能够实现低气味和低光泽，并同

时兼顾耐热和韧性。该材料以性能卓越、颜色和批次间品

质一致、节省成本等特点，深受汽车主要ＯＥＭ青睐，在北美

及欧洲?场享誉已久。

为方便中国客户，盛禧奥致力在临近客户需求的地方

生产材料，因此，将于今年采用与欧洲一样的技术和生产方

法在中国本地生产高性能 ＭＡＧＮＵＭ ＡＢＳ和高耐热级

ＭＡＧＮＵＭＡＢＳ树脂，并保证产品质量全球一致。

盛禧奥高性能塑料业务部亚太区销售总监刘大煜表

示，中国的汽车产业发展迅猛，潜力巨大，是盛禧奥非常重

视的市场。在汽车主要产地进行材料本地化生产，将增强

其满足客户材料需求以及支持客户零部件认可过程的能

力。而中国这个全新的 ＡＢＳ产能将可以帮助盛禧奥满足

未来中国市场快速增长的材料需求。（盛禧奥）
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