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【摘　 要】 　 为明确厂房内污染气体的分布特征，高效控制工业建筑环境，研究分析多种气态污染物

与单一气态污染物分布特征间的区别及简化条件，明确同源同时散发的多组分混合气体的运输特

性，揭示全尺度中多组分混合气体传质简化的可行性范围及需遵循的原则，并通过数值模拟验证结

论的有效性。 结果表明：多组分气体传质简化模型的适用范围为：同源散发的混合气体在无相变和

化学反应时，其流动参数雷诺数 Ｒｅ 量级在 １０３ 以上，且马赫数Ｍａ＜０􀆰 ３时，物性参数在克努森数 Ｋｎ＜
０􀆰 ０１且温度在 ０􀆰 ３倍的振动特征温度 θｖ 和沸腾温度 Ｔ＇之间，可简化组分进行污染物分布特征研究；
简化偏差源于简化前后单位质量混合气体体积力之差（ΔＦ），简化时需保障 ΔＦ 与主要驱动力之比

小于 ０􀆰 ０１；理论模型的适用范围及简化原则与模拟结果相符，证明在适用范围内满足简化原则的条

件下，可以将多种气态污染物简化为单一种类探究污染物分布特征。
【关键词】 　 气态污染物；　 多组分气体；　 传质简化模型；　 简化原则；　 数值模拟
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０　 引　 言

　 　 工业活动所产生的污染气体通常具有复杂多样

的特性，气态污染物组分不同，其物化性质不同，职
业接触限值也存在差异，如电解铝工艺中产生的电

解烟气含有氟化物、二氧化硫、粉尘等污染物［１］，其
中的氟化氢属于剧毒气体，短期暴露于高浓度的氟

化氢，可引起眼、鼻、喉部的刺激和疼痛。 长期暴露

于低浓度的氟化氢，则可能引起慢性呼吸道疾病、骨
骼病变、牙齿损害等［２］。 据我国卫生健康委员会统

计，２０２２ 年，全国共报告各类职业病新病例 １１ １０８
例［３］。 因此，有效控制多组分污染气体，践行职业

健康保护行动，对维护全体劳动者身体健康至关

重要［４］。
目前针对多组分气体传质的研究，主要集中在

低速、低压、高温高速条件下的多组分气体各组分传

输特征上。 在低速方面，肖峻锋等［５］探究了高含硫

天然气发生泄漏，研究结果表明：ＣＨ４ 与 Ｈ２Ｓ 的含

量比和管道压力与天然气爆炸危险性呈正相关，而
风速为负相关，当 ＣＨ４ 和 Ｈ２Ｓ 体积分数含量比为

１９、管道压力为 ７􀆰 ５ ｋＰａ、通风速率为 ５ ｍ ／ ｓ时，结果

安全性最高；王浩等［６］探究了混合物模型和组分传

输模型在低速通风管道中多组分气体混合条件下模

拟结果的差异及其原因，结果表明：在多组分气体混

合过程中必须考虑质量传递的作用，组分传输模型

计算中将其包含，更适合多组分传输问题，而混合物

模型模拟低速通风管道内的浓度扩散过程，会低估

污染气体的扩散程度。 在低压方面，张春燕等［７］数

值模拟了 Ｈ２⁃Ａｉｒ混合物燃烧过程，再现了不同初始

压力下火焰传播过程及流场扰动状况，发现当 Ｈ２
体积分数一定时，最大爆炸压力和最大压力上升速

率随初始压力降低而线性降低；ＲＵＢＴＳＯＶ 等［８］探

究了低压下甲烷－空气混合气体燃烧前缘与圆柱形

障碍物的相互作用，试验观察到，在 ２９８ Ｋ 和 １􀆰 ３３×
１０４ ～３􀆰 ９９×１０４Ｐａ条件下，充分稀释的甲烷－氧气混

合物在火焰传播时，火焰前缘在直径为 ３０ ～ ５０ ｍｍ
的圆柱状障碍物后面不会形成冯·卡门涡脱落，在
相同条件下热产物的流动存在不稳定性。 在高温高

速方面，ＱＩ Ｃｈａｎｇ 等［９］研究了乙烯 ／丙烷混合物的

可燃性上限（Ｕｐｐｅｒ Ｆｌａｍｍａｂｌｅ Ｌｉｍｉｔ，ＵＦＬ），结果表

明：乙烯和丙烷的 ＵＦＬ 与温度呈正相关，与压力呈

负相关，随着混合燃料中乙烯比例的增加，压力增加

对混合燃料 ＵＦＬ 的影响变得不那么明显；ＨＡＵＮＧ
Ｃｕｎｋｕｉ等［１０］测量了沥青饱和砂中溶剂在高温 ／高压

条件下的有效扩散系数，发现正己烷在沥青饱和砂

中的有效扩散系数与正己烷和沥青混合物黏度的关

系可以表示为幂律关系。 当前对于多组分气体传质

的研究存在两级分化的现象，具有初始动量通量或

浮力通量的通风条件，即中温中速条件下，多组分气

体各组分传输特征的研究还不够充分，对于该条件

下，是否可以将实际中的多种气态污染物形成的流

场特征，简化为以单一组分污染物为代表的流动进

行研究，尚无明确结论。
鉴于此，笔者拟分析工业建筑内部多种气态污

·５２１·
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染物与单一气态污染物分布特征间的区别及简化条

件，明确同源同时散发的多组分混合气体的运输特

性，揭示全尺度中多组分混合气体传质简化的可行

性范围及需遵循的原则，并通过数值模拟验证结论

的有效性，以期为简化此类现象为边界条件的研究

提供一定的依据。

１　 传质简化模型理论分析

１􀆰 １　 传质简化可行性范围

　 　 流动特性中可行性范围的界定如图 １所示。 随

着宏观速度的增加，流动从阶段①中主要由分子传

输驱动，过渡到阶段②分子传输和对流传输共同作

用，然后是阶段③、④，对流传输成主导，最后是阶段

⑤、⑥，对流传输对物质特质产生影响，影响程度因

不同物质而异［１１－１２］。 对多组分混合气体而言，阶段

①、②、⑤、⑥中的流动需要考虑组元间物质特性差

异，不能简化多组分混合气体的物质种类及其份额；
阶段③、④中，可忽略分子传输和不同组元之间的物

质特性差异，简化多组分传质过程中的物质种类及

份额。

注：Ｒｅ 为雷诺数；Ｍａ 为马赫数；Ｒｅ～Ｏ（１０３）代表雷诺数数量级在 １０３ 以上；Ｒｅｆ 为管流雷诺数；ｕ 为流动速度。

图 １　 流动特性中可行性范围的界定

Ｆｉｇ． １　 Ｄｅｆｉｎｉｔｉｏｎ ｏｆ ｓｕｉｔａｂｌｅ ｒａｎｇｅ ｉｎ ｆｌｏｗ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ

　 　 因此，在阶段③、④（Ｒｅ ～ Ο（１０３）以上且 Ｍａ＜
０􀆰 ３）的流动过程中，对于同时释放的同源多组分混

合气体来说，不同组元气体的摩尔分数分布是相同

的。 在确保流体流动状态不受影响的前提下，可简

化多组分混合气体的物质种类，以简化研究问题的

边界条件的复杂度［１３］。
由于物质特性在热力学中常用 ｐ⁃Ｔ⁃ｖ（压力－温

度－体积）图表示，而单位物质密度 ρ 和体积 ｖ 可相

互转换，所以将复杂的三维 ｐ⁃Ｔ⁃ｖ 图简化为 ２ 部分：
上半部分的 Ｔ⁃ρ 图和下半部分的 ｐ⁃ρ 图。 按密度轴

整理物质传输特性的相关参数，物质特性中可行性

范围的界定如图 ２所示。 模型①—③的密度随着温

度的降低而增加；模型④—⑤的密度随着压力的升

高而增加。

注：Ｃｐ 为定压比热容；Ｃｖ 为定容比热容；Ｋｎ 为克努森数；Ｔｖ 为气体的振动特征温度，Ｋ；Ｔ＇为沸腾温度，Ｋ。

图 ２　 物质特性中可行性范围的界定

Ｆｉｇ． ２　 Ｄｅｆｉｎｉｔｉｏｎ ｏｆ ｆｅａｓｉｂｌｅ ｒａｎｇｅ ｉｎ ｍａｔｅｒｉａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ
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　 　 图 ２中，随着宏观温度降低，物质从模型①（物
质决定比热容）阶段，过渡到模型②（不同气体比热

容相近）阶段，最后进入模型③（物质热力特性不稳

定）阶段。 物质的相态会随微小的压力或温度差异

而改变。 即在多组分混合气体中，模型①和③的情

况需要考虑不同组元之间的物质特性差异，不能简

化多组分混合气体的物质种类和份额，否则会导致

较大的偏差；而在模型②的情况下，物质具有相似的

比热容，即受热膨胀程度相近，因此，简化多组分传

质过程中的物质组成，无需考虑不同组元之间的物

质特性差异。 随宏观压力升高，物质从模型④阶段

逐渐过渡到模型⑤阶段。 在模型④阶段，分子之间

的距离非常大，可以忽略分子之间的碰撞，仅考虑分

子与壁面的碰撞，不同物质间差异非常明显。 而在

模型⑤阶段，可使用宏观参数平均值来描述流体微

团的特性［１４］。 其中，模型⑤热力特性与模型③相

近。 即对于多组分混合气体，需要考虑模型④中不

同组元之间的物质特性差异，不能简化传质过程中

多组分混合气体的物质种类和份额，否则会产生显

著差异。 而在模型⑤中，可忽略不同组元之间的物

质特性差异，简化多组分传质可行。 此外，在高温或

低压的情况下，分子传质中的热致扩散效应和压致

扩散效应在常温和常压下并不明显，亦将凸显出来。
热致扩散效应和压致扩散效应常在医药和污水处理

行业有所应用［１５－１６］。
因此，综合考虑密度因素时，对于同源项同时释

放的多组分混合气体而言，在模型②和模型⑤（Ｋｎ＜
０􀆰 ０１且 Ｔ＇＜Ｔ＜０􀆰 ３Ｔｖ）中的物质，其混合气体宏观物

质特性由各组元的参数统计平均得到，且不同种类

的气体比热容相近。 因此，在保证不改变流体本身

的流动状态的前提下，可简化传质过程中多组分混

合气体物质种类，进而达到简化研究问题边界条件

复杂程度的目的。
综上，可得到简化多组分混合气体传质过程的

可行性范围，如图 ３所示。
由图 ３ 可知：对于同一源项同时释放的多组分

混合气体而言，没有相变和化学反应时，如果其流动

参数在雷诺数 Ｒｅ ～ Ο（１０３）以上且马赫数 Ｍａ＜０􀆰 ３
的范围内，物性参数在克努森数 Ｋｎ＜０􀆰 ０１ 和 Ｔ＇＜Ｔ＜
０􀆰 ３Ｔｖ 的范围内，各种气体的比热容相近，且仅考虑

流体微团的整体运动而忽略分子传输，微团中的各

组分摩尔分数同源自相似［１３］。 即在中温中压中速

区，在保证不改变流体本身的流动状态的前提下，可
简化多组分混合气体传质过程中的物质种类。 总

图 ３　 多组分传质简化的可行性范围

Ｆｉｇ． ３　 Ｆｅａｓｉｂｌｅ ｒａｎｇｅ ｏｆ ｍｕｌｔｉ⁃ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ ｍａｓｓ
ｔｒａｎｓｆｅｒ ｓｉｍｐｌｉｆｉｃａｔｉｏｎ

之，多组分传质简化的 ３个限制条件为：
１） 多组分传质的流动参数在雷诺数 Ｒｅ ～

Ｏ（１０３）以上且马赫数 Ｍａ＜０􀆰 ３范围内。
２） 多组分传质的物性参数在克努森数 Ｋｎ ＜

０􀆰 ０１ 和 Ｔ＇＜Ｔ＜０􀆰 ３Ｔｖ 的范围内。
３） 简化时不改变流体本身的流动状态。
上述条件即为多组分传质简化模型的适用范

围。 另外，上述条件与流动模式无关。 即无论其在

厂房内部呈现怎样的流动模式，只要污染物的流动

符合上述条件，多组分传质问题均可简化为二组元

传质。

１􀆰 ２　 传质简化前后的区别

　 　 由于多组分传质在简化前后混合气体的密度不

同［１７］，不同的流体密度会引起流动在体积力上的差

异［１８－１９］，单位质量混合气体的差异记作 ΔＦ，当 ΔＦ
过大时，流体的受力状态就会和实际情况有所出入，
则可能进一步导致无法保证简化后的流动状态与原

状态相同。
简化前实际工况为 ｎ 组元的混合气体，摩尔质

量为 Ｍｍ，初始条件下，环境温度为 Ｔ０，混合气体的

温度为 Ｔ０＋ΔＴ，摩尔质量为 Ｍｉ 的 ｉ 组元的摩尔分数

是 ｘｉ，摩尔质量为 Ｍ 的空气摩尔分数是 ｘ，则有：

∑
ｎ

ｉ ＝ １
ｘｉ ＋ ｘ ＝ １ （１）

∑
ｎ

ｉ ＝ １
ｘｉＭｉ ＋ ｘＭ ＝ Ｍｍ （２）

　 　 简化后为空气与单一种类污染物所组成的二组

元混合气体，选取摩尔质量为 Ｍ１ 的第 １ 组元气体

作为代表性污染物，其摩尔分数为 ｘ１ ＇，空气的摩尔

分数为 ｘ＇，则二组元混合气体的摩尔质量为 Ｍｂ，原

·７２１·
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混合气体中的第 ２ 到第 ｎ 组元气体称为被简化组

元，则有：
ｘ＇１ ＋ ｘ＇ ＝ １ （３）

ｘ１ ＇Ｍ１ ＋ ｘ＇Ｍ ＝ Ｍｂ （４）
　 　 在研究过程中，要保证简化前后污染物 Ｍ１ 的

质量流量 Ｇ 与 Ｇ＇相同［１３］，即：
ｙ１·ρｍ·Ａ·ｕ·ｇ ＝ ｙ１ ＇·ρｂ·Ａ＇·ｕ＇·ｇ＇ （５）

式中：ｙ１ 和 ｙ１ ＇分别为污染物 Ｍ１ 简化前后的质量分

数；ρｍ 和 ρｂ 分别为多组分混合气体和双元混合气

体的密度，ｋｇ ／ ｍ３；Ａ 和 Ａ＇为释放源的面积，ｍ２；ｕ 和

ｕ＇为释放速度，ｍ ／ ｓ；ｇ 和 ｇ＇为重力加速度，ｍ ／ ｓ２。 简

化前后并不改变其他参数，以及质量分数与摩尔分

数之间的转换关系：

ｙｉ ＝
ｘｉＭｉ

Ｍｍ
（６）

　 　 与量热完全气体状态方程：
ｐＭｍ ＝ ρｍＲ（Ｔ０ ＋ ΔＴ） （７）

　 　 联立式（５）—式（７）可得：
ｘ１ ＝ ｘ１ ＇ （８）

　 　 由式（３）、式（４）、式（８）可得：
ｘ１Ｍ１ ＋ （１ － ｘ１）Ｍ ＝ Ｍｂ （９）

　 　 因此，借鉴附加浓度浮力的定义［１７］及浮力的计

算方法［２０］，代入式（１）、式（２）、式（７）和式（９），经
计算可得 ΔＦ 的计算式为：

ΔＦ ＝
Ｔ０ ＋ ΔＴ

Ｔ０
Ｍｇ １

Ｍｂ
－ １
Ｍｍ

æ

è
ç

ö

ø
÷

＝ ｇ
Ｔ０ ＋ ΔＴ

Ｔ０

ＭΔＭ１
ＭｍＭｂ

（１０）

式中 ΔＭ１ 为简化前后混合气体摩尔质量差。

ΔＭ１ ＝ Ｍｍ － Ｍｂ ＝∑
ｎ

ｉ ＝ ２
ｘｉ（Ｍｉ － Ｍ） （１１）

　 　 从式（１１）可以看出，去除这个问题中的不变

量———ｇ、Ｔ０ 和 Ｍ，ΔＦ 的影响因素主要有 ３项：
１） ΔＴ。 混合气体与环境空气的温度差值，总

体上 ΔＴ 项与 ΔＦ 呈正相关的趋势。
２） ＭｍＭｂ。 简化前后的混合气体的摩尔质量

ＭｍＭｂ 项与 ΔＦ 呈负相关的趋势。
３） ΔＭ１。 由式（１１）可知：ΔＭ１ 项为复合参数。

ΔＭ１ 项表征被简化组分与空气的质量离散程度。

ΔＭ１ 项可能等于 ０，进而导致 ΔＦ 等于 ０：∑
ｎ

ｉ ＝ ２
ｘｉ → ０

则 ΔＭ１ → ０，当被简化组元的摩尔分数均很小，也就

是被简化组元在多组分混合气体中所占比例很小

时，ΔＭ１项也将趋于 ０。

∑
ｎ

ｉ ＝ ２
（Ｍｉ － Ｍ） →０则 ΔＭ１→０，当被简化组元的

摩尔质量与空气的摩尔质量差值均很小，也就是被

简化组元与空气的摩尔质量非常接近时，ΔＭ１项将

趋于 ０。

∑
ｎ

ｉ ＝ ２
ｘｉ（Ｍｉ － Ｍ） → ０则 ΔＭ１ →０，当被简化组元

与空气的加权摩尔质量差之和很小，ΔＭ１项将趋于

０。 因此，也就得出 ΔＭ１ 项趋于 ０ 条件下 ３ 个对应

的代表性组元选取方法：
ｍａｘ｛ｘｉ｝，ｉ ＝ １，２，…，ｎ （１２）

ｍａｘ｛｜ Ｍｉ － Ｍ ｜ ｝，ｉ ＝ １，２，…，ｎ （１３）
ｍａｘ｛｜ ｘｉ（Ｍｉ － Ｍ） ｜ ｝，ｉ ＝ １，２，…，ｎ （１４）

　 　 在上述 ３ 个条件中，选取一个使得 ΔＭ１ 项最

小，这样确定的代表性组元，则尽可能减小多组分传

质简化所引起的偏差 ΔＦ。

１􀆰 ３　 传质简化的原则

　 　 经分析，当多组分传质简化偏差 ΔＦ 过大时，流
体的受力状态会与实际情况不同，从而导致简化后

的流动状态与原状态不同。 从流体受力平衡来确定

简化原则，在多组分简化的可行性范围内，可忽略属

于分子传输的黏性项和压力项中的表面力部分，在
流动过程中的主要受力为惯性力项和体积力项。 当

单位质量混合气体的 ΔＦ 远小于其受到的惯性力或

体积力时，则可以忽略偏差，保证简化后和简化前的

多组分传质流动状态相同。 因此，分别讨论当主要

受力是惯性力项或体积力项时，多组分传质在简化

可行性范围内需要保障的原则如下：
１） 惯性力项为流动主要动力。 已知单位质量的

多组分混合气体受到的惯性力 Ｆｉ⁃ｍ 的计算式为［２０－２１］：
Ｆ ｉ －ｍ ＝ ｌ２ｕ２ （１５）

　 　 令 Ｒ１ 为 ΔＦ 与惯性力通量之比，即

Ｒ１ ＝
ΔＦ
Ｆ ｉ －ｍ

（１６）

　 　 将式（１０）和式（１５）代入式（１６），整理可得：

Ｒ１ ＝
ｇ

ｌ２ｕ２
Ｔ０ ＋ ΔＴ

Ｔ０
Ｍ
Ｍｍ
－ Ｍ
Ｍｂ

æ

è
ç

ö

ø
÷

＝ ｇ
ｌ２ｕ２

Ｔ０ ＋ ΔＴ
Ｔ０

ＭΔＭ１
ＭｍＭｂ

（１７）

　 　 其中，

ΔＭ１ ＝ Ｍｍ － Ｍｂ ＝∑
ｎ

ｉ ＝ ２
ｘｉ（Ｍｉ － Ｍ） （１８）

　 　 表征简化前后混合气体摩尔质量差，则：
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① 当 Ｒ１ ＝
ΔＦ
Ｆ ｉ －ｍ

＜ ＜ １时，则说明多组分混合气

体的惯性力通量远远大于 ΔＦ，可忽略多组分传质简

化偏差。

② 当 Ｒ１ ＝
ΔＦ
Ｆ ｉ －ｍ
≈１时，则说明多组分混合气体

的惯性力通量与 ΔＦ 的量级相当，不可忽略多组分

传质简化偏差，否则流动状态将与实际工况不符。

③ 当 Ｒ１ ＝
ΔＦ
Ｆ ｉ －ｍ

＞ ＞ １时，则说明多组分混合气

体的惯性力通量远远小于 ΔＦ，此时选用的二组元传

质模型并不合适，需重新选择代表性组元，或保持原

来的多组分模型。
２） 体积力项为流动主要动力。 已知单位质量

的多组分混合气体受到的浮力 Ｆｍ 的计算式为［２０］：

Ｆｍ ＝ －
ρｍ，Ｔ０＋ΔＴ － ρＴ０＋ΔＴ

ρｍ，Ｔ０＋ΔＴ

æ

è
çç

ö

ø
÷÷ ｇ （１９）

　 　 令 Ｒ２ 为 ΔＦ 与浮力通量之比，即：

Ｒ２ ＝
ΔＦ
Ｆｍ

（２０）

　 　 将式（１０）和式（１９）代入式（２０），整理可得：

Ｒ２ ＝
（Ｔ０ ＋ ΔＴ）Ｍ（Ｍｍ － Ｍｂ）
［（Ｔ０ ＋ ΔＴ）Ｍ － Ｔ０Ｍｍ］Ｍｂ

＝
（Ｔ０ ＋ ΔＴ）ＭΔＭ１
（ΔＴＭ ＋ Ｔ０ΔＭ２）Ｍｂ

（２１）

　 　 其中，

ΔＭ２ ＝ Ｍｍ － Ｍ ＝∑
ｎ

ｉ ＝ １
ｘｉ（Ｍｉ － Ｍ） （２２）

　 　 ΔＭ２ 表征多组分混合气体中所有组元的摩尔

质量以空气的摩尔质量为中心的一阶中心距，则：

① 当 Ｒ２ ＝
ΔＦ
Ｆｍ
＜ ＜ １时，则说明多组分混合气

体的浮力通量远大于 ΔＦ，可忽略多组分传质简化偏

差。

② 当 Ｒ２ ＝
ΔＦ
Ｆｍ
≈ １ 时，说明多组分混合气体的

浮力通量与 ΔＦ 的量级相当，不可忽略多组分传质

简化偏差，否则流动状态将与实际工况不符。

③ 当 Ｒ２ ＝
ΔＦ
Ｆｍ
＞ ＞ １时，则说明多组分混合气

体的浮力通量远远小于 ΔＦ，此时选用的二组元传质

模型并不合适，需重新选择代表性组元，或保持原来

的多组分模型。
综上，多组分传质简化的 ３个限制条件为：

１） 多组分传质流动参数在雷诺数 Ｒｅ～Ο（１０３）
以上且马赫数 Ｍａ＜０􀆰 ３的范围内。

２） 多组分传质物性参数在克努森数 Ｋｎ＜０􀆰 ０１
且 Ｔ＇＜Ｔ＜０􀆰 ３θｖ 的范围内。

３） 简化前后的特性参数满足：ΔＦ 与惯性力之

比 Ｒ１＜０􀆰 ０１或 ΔＦ 与体积力之比 Ｒ２＜０􀆰 ０１。

２　 传质简化模型数值验证

２􀆰 １　 几何模型及网格划分

　 　 利用 ＣＦＤ 方法建立受限空间内气体散发的数

学模型，采用数值模拟的方法验证上述理论，简化厂

房几何模型，计算模型如图 ４所示。

图 ４　 计算模型

Ｆｉｇ． ４　 Ｎｕｍｅｒｉｃａｌ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｍｏｄｅｌ

房间尺寸为 １０ ｍ（长） ×１０ ｍ（宽） ×１０ ｍ（高），
污染源尺寸为 ２ ｍ（长）×２ ｍ（宽）×０􀆰 ５ ｍ（高），污染

源上方射流，具有初始速度以及初始温度。 定义污

染源中心的坐标为（５，５，０）。 由于模型及流场均具

有对称性，故选取 Ｙ＝ ５ 处 ＸＺ 平面建立二维模型进

行数值模拟。
自由平面射流的计算域为 １０ ｍ×１０ ｍ，源项出口

宽度为 ２ ｍ，高 ０􀆰 ５ ｍ。 网格性能影响数值模拟结果

经网格无关性验证后综合考虑模拟精度与计算效率，
设置网格尺寸为 ０􀆰 ２ ｍ，网格分布稳定，质量良好。

２􀆰 ２　 边界条件及参数设定

　 　 模型污染源上表面定为速度入口边界条件。 左

右边界均设为压力出口边界，温度为环境温度。 设

置上下边界为绝热边界条件。 湍流强度在速度和压

力边界上均设置为 ５％。
模拟采用二维稳态模拟，采用组分输运模型模

拟扩散过程，压力－速度耦合采用 ＳＩＭＰＬＥ 迭代算

法，湍流模型选 Ｓｔａｎｄａｒｄ ｋ⁃ε 模型［１７］，其中，组分影

响将采用不会发生化学反应的物质运移的模型。 控

制方程的数值模拟解法采用有限容积法、湍流方程

与动量方程均采用二阶迎风格式。

·９２１·
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２􀆰 ３　 数值模拟方法的有效性验证

　 　 为验证数值模拟方法的有效性，对比前期试验，
建立与模型试验一致的数值模拟物理模型进行模

拟，并比较试验结果与模拟结果，试验模型参数及工

况设置见参考文献［２２］。 试验数据与模拟数据对比

如图 ５所示。 由图 ５ 可知：模拟数据与试验数据趋

势相同，验证了数值模拟方法的有效性。

２􀆰 ４　 数值工况设置

　 　 为验证多组分传质简化原则，分别设计以惯性

力和体积力为主导的多组工况。 为满足不同数量级

下的 Ｒ１、Ｒ２，２组工况混合气体选取成分不同。 具体

工况见表 １。

图 ５　 测点浓度试验值与模拟值对比

Ｆｉｇ． ５　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ａｎｄ
ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ｖａｌｕｅｓ ｏｆ ｍｅａｓｕｒｅｄ ｐｏｉｎｔ

ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｓ

表 １　 数值模拟工况

Ｔａｂｌｅ １　 Ｎｕｍｅｒｉｃａｌ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｗｏｒｋｉｎｇ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ
序号 气体组分 ／ ％ 温度 ／ Ｋ 初速度 ／ （ｍ·ｓ－１） Ｒ１ Ｒ２
１ ＨＦ：５０ ＣＯ２：５ Ｈｅ：５ ３００ １０ ０􀆰 ０００ ６ ０􀆰 １１８
２ ＨＦ：５ ＣＯ２：２０ Ｈｅ：２ ３００ ５ ０􀆰 ００２ １９ ０􀆰 ３１３
３ ＨＦ：５５ ＣＯ２：３５ Ｈｅ：５ ８００ １ １􀆰 １２ ０􀆰 ２６
４ ＨＦ：５ ＣＯ２：４０ Ｈｅ：５０ ８００ ０􀆰 １ ２９０ ０􀆰 ４７
５ ＳＯ２：２０ ＣＯ２：５ Ｈｅ：７０ ８００ ０􀆰 ５ ６４３ ０􀆰 ８９７
６ ＨＦ：１ ＣＯ２：１ Ｈｅ：９５ ３００ ０􀆰 ５ ０􀆰 ６１２ ０􀆰 ０９３
７ ＳＯ２：８０ ＣＯ２：５ Ｈｅ：５ ８００ ０􀆰 ５ ０􀆰 １１７ ８ ０􀆰 ００８ ９４
８ ＳＯ２：２０ ＣＯ２：３０ Ｈｅ：４５ ８００ ０􀆰 ５ １６􀆰 ７９ １􀆰 ０３１
９ ＳＯ２：２０ ＣＯ２：３０ Ｈｅ：４５ ３００ ０􀆰 ５ ６􀆰 ２９５ ７５􀆰 １５
１０ ＳＯ２：２５ ＣＯ２：２２ Ｈｅ：４８ ３００ ０􀆰 ５ ６􀆰 ９３４ ４１１􀆰 １２

图 ６　 部分工况简化前后代表组元质量分数云图

Ｆｉｇ． ６　 Ｓｏｍｅ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ ｂｅｆｏｒｅ ａｎｄ ａｆｔｅｒ ｓｉｍｐｌｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔ ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ ｍａｓｓ ｆｒａｃｔｉｏｎ ｃｌｏｕｄ ｉｍａｇｅ

２􀆰 ５　 模拟结果分析

　 　 各工况经数值模拟得到的代表组元质量分数云

图如图 ６所示，图中标注为部分工况简化前后在空

间的显著扩散范围，每组工况中左侧小图为多组分

混合条件，右侧为简化后的双组元条件。 部分工况

在不同水平高度上简化前后代表组元质量分数对比

点线图如图 ７所示。
工况 １、２中，Ｒ１ ＜＜１，惯性力为主要动力项，气

·０３１·
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图 ７　 部分工况简化前后代表组元质量分数对比点线图

Ｆｉｇ． ７　 Ｇａｓ ｍａｓｓ ｆｒａｃｔｉｏｎ ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｐｏｉｎｔ ｄｉａｇｒａｍ

体初速度较大，气体上升到顶部高度出向 ２ 边流动

逸散，形成 Ｔ字形。 简化前后质量分布云图基本一

致，符合简化原则。 工况 ３、４、５中，Ｒ１≥１，不符合简

化传质条件。 从图 ６ 可以看出，简化前后在空间的

扩散情况并不相同，存在较大差异。
图 ７ａ为工况 １ 简化前后不同水平高度上代表

性组元氟化氢（ＨＦ）质量分数散点图，从图 ７ａ 可以

看出，简化前后在不同高度 ＨＦ 的质量分数点线图

基本重合，意味着简化前后 ＨＦ 在空间中的分布情

况一致，简化组元所产生的误差可以忽略不计，模拟

结果符合气态污染物传质简化理论。 工况 ４ 中，
Ｒ１＞＞１，理论上存在较大误差，在图 ７ｂ 中不仅是简

化前后相同位置代表性组元（Ｈｅ）质量分数存在差

异，而且在空间上分布情况也存在差异，此时简化模

型已不再适用。
工况 ６、７中，Ｒ２ ＜＜１，此时体积力为主导作用，

混合气体在空间内自由扩散。 简化前后气体在空间

中的分布相似，无较大差异，符合简化多组分传质简

化理论。 工况 ８中，Ｒ２≈１，其气体分布云图存在一

定差异，但仍有相似性。 工况 ９、１０ 中，Ｒ２≫１，理论

上不符合传质简化条件。 从图 ７ｂ可以看出，简化前

后气体分布差异较大，不具有相似性。
图 ７ｃ为工况 ７ 简化前后不同水平高度上代表

性组元（ＳＯ２）质量分数散点图，从图 ７ｃ 可以看出，
简化前后在不同高度 ＳＯ２ 的质量分数点线图基本重

合，表明简化前后 ＳＯ２ 在空间中的分布情况一致，简
化组元所产生的误差可以忽略，模拟结果符合气态

污染物传质简化理论。 图 ７ｄ为工况 １１的气体质量

分数散点图，简化前后同一点的质量分数存在一定

差值，简化前后两者在空间中的分布情况具有较大

差异，此时传质简化模型已不再适用。 数值模拟结

果符合简化传质理论。

３　 结　 论

　 　 １） 多组分传质简化的可行性范围为：对于同一

源项释放的多组分混合气体，没有相变和化学反应

·１３１·
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时，如果其流动参数在 Ｒｅ 数量级在 １０３ 以上且 Ｍａ
小于 ０􀆰 ３的范围内，物性参数在 Ｋｎ 小于 ０􀆰 ０１ 且温

度在沸腾温度和 ０􀆰 ３的振动特征温度之间时，各种气

体的比热容相近，且仅考虑流体微团的整体运动而忽

略分子传输。 这个范围即为多组分传质简化模型的

适用范围，范围内微团中的各组分的摩尔分数同源自

相似，可考虑在不改变流体本身的流动状态的前提

下，简化多组分混合气体传质过程中的物质种类。
２） 多组分传质简化偏差的影响因素包括混合

气体与环境空气的温度差值、简化前后的混合气体

的摩尔质量乘积和简化前后混合气体摩尔质量差。
通过改变这几项的大小，确定代表性组元，则可尽可

能减小多组分传质简化所引起的偏差。
３） 在可行性范围内，多组分传质简化需保障的

基本原则是：简化前后的特性参数满足：当流动主要

受力为惯性力时，多组分传质简化偏差与惯性力之

比 Ｒ１＜０􀆰 ０１；当流动主要受力为体积力时，多组分传

质简化偏差与体积力之比 Ｒ２＜０􀆰 ０１。
４） 模拟验证结果表明：工况 Ｒ１ ＜０􀆰 ０１ 或 Ｒ２ ＜

０􀆰 ０１时，简化前后组元质量分布情况基本一致，而
其他情况下简化前后组元质量分布存在一定误差，
证明在适用范围内满足简化原则的条件下，可以将

多种气态污染物简化为单一种类探究污染物分布

特征。
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