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凝并和冷凝 /蒸发对颗粒尺度分布的影响
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摘要: 利用多重 M onte Car lo算法对 13种典型工况进行数值模拟, 考察不同类型的凝并核和冷凝 /蒸发核对多分散

性颗粒尺度分布时间演变的影响。发现常凝并核要比线性和二次方凝并核对小颗粒的影响大一些、对大颗粒的影

响小一些, 线性和二次方凝并核对颗粒尺度分布的时间演变影响则取决于具体情况; 常冷凝核要比线性冷凝核对

小颗粒的影响大一些、对大颗粒的影响小一些; 连续区布朗凝并核类似于常凝并核; 扩散冷凝核对颗粒尺度分布的

影响界于常冷凝核和线性冷凝核之间。
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Influence of different coagulation kernel and

condensation /evaporation kernel on particle size distribution
ZHAO Ha-i bo, ZHENG Chu-guang

( State Key Lab of Coa lCombustion, Huazhong Un iversity of Science and Techno logy, Wuhan 430074,

Hubei Prov ince, Ch ina)

Abstract:Mult-iM onte Carlomethod w as used in the numerica l simulation of 13 k inds of typical compu tational cases

in order to invest igate the influence of d ifferent coagu la tion kerne l and condensat ion /evaporation kerne l on the time

evo lution o f particle size d istribut ion ( PSD ). Numerical resu lts show that constant coagulation kernel has more

in fluences on sm all particles than linear and quadrat ic coagu lation kerne,l w hereas has less influences on big

particles than linear and quadratic coagu lation kerne;l in the sam e w ay, constant condensation kerne l has more

in fluences on sma ll particles and less inf luences on big part icles than linear condensation kerne;l Brow nian

coagulat ion kerne l in the continuum reg ime is w eak ly size-dependen,t sim ilar to constan t coagu lation kerne;l the

deg ree o f influence on partic le size distribution of d iffusive condensation kerne l is w ithin the scope of that o f

constant and linear condensation kerne.l

Key words: Mu lt-iM onte Carlo method; coagu lation; condensa tion /evapo ration; general dynam ics equation;

po lyd isperse part icles

自然界和工程中广泛存在着颗粒物的凝并和冷

凝 /蒸发现象, 由于离散系统中颗粒的凝并和冷凝 /

蒸发等动力学事件所导致的颗粒尺度分布 ( PSD )的

时间演变一直是研究重点和研究关键之一。通用动

力学方程 ( GDE)用于描述 PSD的演变过程, 考虑凝

并和冷凝 /蒸发的 GDE如下:
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其中 np ( V1, t )为颗粒尺度分布函数 (量纲为个

m
- 3

m
- 3

),表示时刻 t、体积 V1的颗粒在单位体积

内的颗粒浓度; ( V1, V2, t)是 t时刻、体积 V1和 V2

的 2颗粒的凝并核 (量纲为 m
3
个

- 1
s
- 1

), 表示

单位时间内 2颗粒发生一次凝并的概率; I ( V1, t)为

冷凝 /蒸发核 (量纲为 m
3

s
- 1
) ,表示 t时刻颗粒的



体积变化率。本文认为凝并核和冷凝 /蒸发核不随

时间变化。

不同类型的凝并核和冷凝 /蒸发核对于 PSD的

时间演变有着不同的影响规律,特别是当几种事件同

时主导 PSD的时候,其规律性往往难以直观发现。

本文利用作者提出的多重 Monte Carlo算法
[ 1]
对几种

典型工况进行了数值模拟,利用数值模拟结果分析不

同类型的凝并核和冷凝 /蒸发核对 PSD的影响。

1 多重 Monte Carlo算法的数值模拟

对于凝并核而言,可以认为 K 0 ( V2, V1 ) K 0

( V2 + V1 )或 K 0V2V1, K 0为常数; ( V2, V1 ) = K 0可视

为布朗凝并的一种极端情形; ( V2, V1 ) = K 0 ( V2 +

V1 )通常可用于近似描述湍流重力机制下的扩散凝

并行为; ( V2, V1 ) = K 0V2V1可描述 凝胶化 ,是一

种极限情形。对于冷凝 /蒸发核而言,可以认为

I (V1 ) V1, 为常数, I ( V1 ) = 表示冷凝 /蒸发行

为与颗粒的体积无关,是一种极端情形;当靠近颗粒

的表面发生化学反应时 I ( V1 ) = V1; 自然界中实际

存在的冷凝 /蒸发核一般为 I ( V1 ) = V1
1 /3
, 表明冷

凝 /蒸发的强度取决于颗粒的粒径而非体积。

本文采用文献 [ 2]中的计算条件。初始时刻

PSD满足指数分布:

np ( V1, 0) = N 0 e
- V1/V1g0 /V1g0 ( 2)

其中 N 0和 V1 g0分别为初始颗粒总数目和初始颗粒

几何平均体积, 选择 N 0 = 10
6
个 cm

- 3
, V1g0 =

0. 027 m
3
。

为了考察凝并和冷凝对于 PSD的不同影响规

律, 分别单独考虑或者组合考虑凝并核和冷凝核的

存在的几种极限工况或普通工况。

工况 1纯常凝并核, ( V2, V1 ) = K 0;工况 2纯

线性凝并核, ( V 2, V1 ) = K 0 ( V 2 + V1 ); 工况 3纯二

次方凝并核, ( V2, V1 ) = K 0V2V1; 工况 4纯连续区

布朗凝并核
[ 3]

, ( V2, V 1 ) = 2kBT [ 2+ ( V 2 /V1 )
1 /3
+

( V1 /V2 )
1 /3

] / ( 3 ) = K 0 [ 2 + ( V2 /V1 )
1 /3

+ ( V1 /

V2 )
1 /3

] /4; 工况 5纯常冷凝核, I ( V1 ) = ; 工况 6

纯线性冷凝核, I ( V 1 ) = V1; 工况 7纯扩散冷凝

核, I ( V1 ) = V
1 /3
1 ; 工况 8常凝并核和常冷凝核,

( V2, V1 ) = K 0, I ( V1 ) = ; 工况 9常凝并核和线性

冷凝核, ( V2, V1 ) =K 0, I( V1 ) = ;工况 10线性凝

并核和线性冷凝核, ( V2, V1 ) = K 0 ( V2 + V1 ),

I ( V1 ) = V1; 工况 11线性凝并核和常冷凝核,

( V2, V1 ) = K 0 ( V2 + V1 ), I ( V1 ) = ; 工况 12二次方

凝并核和常冷凝核, ( V2, V1 ) = K 0V2V1, I (V1 ) = ;工

况 13二次方凝并核和线性冷凝核, (V2, V1 ) =

K 0V2V1, I (V1 ) = V1。

其中 K 0 为常数, kB 为波尔兹曼常数, kB =

1. 380 54 10
- 23

J K, T 为介质温度, 为气体 (或

液体 )介质的动力学粘性系数。

对于不同工况,均可定义特征凝并时间尺度 c、

特征冷凝时间尺度 d、两时间尺度的比例 ;为了同

时考虑凝并和冷凝事件,选择合适的 K 0和 , 使得

接近 1,这样凝并和冷凝事件均将对 PSD的演变起主

要作用。表 1列举了不同工况的计算条件
[ 2]
。

表 1 13种工况的计算条件

Table 1 Com putationa l condition of th irteen k inds o f cases

工况 c d ( = c / d ) K 0 时间演变长度

1 2/ (K 0N 0 ) → → 0 6. 405 10- 10 cm3 / s → 0 c /2

2 1 /(K
0
N

0
V
1g0

) → → 0 1. 115 10- 8 cm3 /( m3 s) → 0 c
/2

3 1 /(K 0N 0V
2
1g0 ) → → 0 3. 808 10- 7 cm3 /( m6 s) → 0 c /2

4 2/ (K 0N 0 ) → → 0 6. 405 10- 10 cm3 / s → 0 c /2

5 → V1g0 / → →0 9. 2 10- 6 m3 /s d /2

6 → 1 / → →0 3. 202 10- 4 s- 1
d /2

7 → V2 /3
1g 0 / → →0 3. 0 10- 5 m2 /s d /2

8 2/ (K
0
N

0
) V

1g0
/ 2 /(K

0
N

0
V
1g0

) 6. 405 10- 10 cm3 / s 9. 2 10- 6 m3 /s c
/2

9 2/ (K 0N 0 ) 1 / 2 /(K 0N 0 ) 6. 405 10- 10 cm3 / s 3. 202 10- 4 s- 1
c /2

10 1 /(K 0N 0V1g0 ) 1 / /(K 0N 0V1g0 ) 1. 115 10- 8 cm3 /( m3 s) 3. 202 10- 4 s- 1
c /2

11 1 /(K 0N 0V1g0 ) V1g0 / /(K 0N 0V
2
1g0 ) 1. 115 10- 8 cm3 /( m3 s) 9. 2 10- 6 m3 /s c /2

12 1 /(K 0N 0V
2
1g0 ) V1g0 / /(K 0N 0V

3
1g0 ) 3. 808 10- 7 cm3 /( m6 s) 9. 2 10- 6 m3 /s c /2

13 1 /(K 0N 0V
2
1g0 ) 1 / /(K 0N 0V

3
1g0 ) 3. 808 10- 7 cm3 /( m6 s) 3. 202 10- 4 s- 1

c
/2
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MMC算法对工况 1 13的数值模拟结果与相

应理论分析解
[ 3 4]
的比较见图 1 3,图中横坐标为

颗粒体积 V1,纵坐标为颗粒的体积密度 np ( V1, t)

V1,表示单位体积内体积为 V1的颗粒群的总体积。

模拟结果与理论分析解的良好符合证明 MMC算法

的高计算精度。

图 1 纯凝并工况

F ig. 1 Pu re coagulation case

图 2 纯冷凝 /蒸发工况

F ig. 2 Pu re condensation /evaporation case
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图 3 同时发生的凝并和冷凝工况

F ig. 3 S imu ltaneou s coagulation and conden sat ion case

2 分析讨论

首先考察纯凝并核工况时不同类型凝并核对

PSD的影响。在同样计算初始条件和演变时间下,

比较工况 1(常凝并核 )、工况 2(线性凝并核 )和工

况 3(二次方凝并核 )以及工况 4 (连续区布朗凝并

核 )的 PSD曲线 (图 1)。显然,相比较于常凝并核

工况和布朗凝并核工况下的 PSD曲线, 线性凝并核

工况和二次方凝并核工况下的 PSD曲线的峰值更

低, 峰的位置更靠近纵坐标 (更小的颗粒附近 ) , 也

就是说,在更小的颗粒附近, 它们的 PSD曲线更接
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近初始 PSD曲线, 而在更大颗粒附近, 它们的 PSD

曲线更远离初始 PSD曲线,这表明它们对大颗粒的

影响大一些,且颗粒尺度范围会随着时间演化而不

断扩展;对小颗粒的影响小一些,且小颗粒不会完全

消失; 通常情况下二次方凝并核对小颗粒的影响小

于线性凝并核对小颗粒的影响。常凝并核将导致小

颗粒的逐渐消亡。常凝并核工况和布朗凝并核工况

下的 PSD曲线基本相似, 表明布朗凝并核与颗粒体

积相关性很小。然后考察同时发生凝并和冷凝、冷

凝 /蒸发事件对 PSD的影响方式相同时, 不同类型

的凝并核对 PSD的影响规律。比较工况 8(常凝并

核和常冷凝核 )、工况 11(线性凝并核和常冷凝核 )、

工况 12(二次方凝并核和常冷凝核 )中 PSD曲线

(图 3) ,可发现,当冷凝事件对于颗粒的影响程度相

同时 (这 3种工况均为常冷凝核 ), 与纯凝并核工况

下所得结论相同:线性凝结核和二次方凝并核对大

颗粒的影响要比常凝并核对大颗粒的影响要大一

些、对小颗粒的影响小一些。比较工况 9(常凝并核

和线性冷凝核 )、工况 10 (线性凝并核和线性冷凝

核 )、工况 13(二次方凝并核和线性冷凝核 )这 3种

均存在线性冷凝核工况中的 PSD演变 (图 3), 可以

发现同样的规律。

同样可以分析不同类型冷凝 /蒸发核对 PSD的

影响规律,首先考察纯冷凝核工况时的规律。比较

工况 5(常冷凝核 )、工况 6(线性冷凝核 )和工况 7

(扩散冷凝核 )的 PSD曲线 (图 2) ,可以发现线性冷

凝核依次比扩散冷凝核和常冷凝核对大颗粒的影响

大一些,对小颗粒的影响小一些,这是由于线性冷凝

核对小颗粒的影响随着粒径减少而更弱, 此时小颗

粒依然能够存在,而常凝并核情况下,小颗粒将逐渐

消亡。扩散冷凝核工况和常冷凝核工况下的 PSD

曲线相关性较大。然后考察同时发生凝并和冷凝、

凝并核类型相同时,不同类型的冷凝核对 PSD的影

响规律。对于工况 8(常凝并核和常冷凝核 )和工况

9(常凝并核和线性冷凝核 ), 可发现, 当凝并事件对

于颗粒的影响程度相同的情况下 (均为常凝并核 ) ,

线性冷凝核对大颗粒的影响大一些, 对小颗粒的影

响小一些。从工况 11 (线性凝并核和常冷凝核 )和

工况 10(线性凝并核和线性冷凝核 ) ( 2种工况中均

为线性凝并核 )、工况 12(二次方凝并核和常冷凝

核 )和工况 13(二次方凝并核和线性冷凝核 ) ( 2种

工况中均为二次方凝并核 )下经历时间演变的 PSD

曲线的比较可得到纯冷凝核工况时同样的结论。

3 结论

利用 MMC算法研究了不同类型的凝并核和冷

凝核对颗粒尺度分布 ( PSD)时间演变的影响规律。

对于纯凝并核工况或纯冷凝核工况和发生的凝并和

冷凝 /蒸发的工况,均存在如下规律: 线性凝结核和

二次方凝并核对大颗粒的影响要比常凝并核大一

些, 而对小颗粒的影响小于常凝并核;线性冷凝核对

大颗粒的影响比常冷凝核大一些, 对小颗粒的影响

比常冷凝核小一些;连续区布朗凝并核与颗粒尺度

相关性较小;扩散冷凝核对 PSD的影响界于常冷凝

核和线性冷凝核之间。本文所有数值模拟都假定初

始 PSD为指数分布,但对于自然和工业中其他复杂

的分布,上述规律依然成立。
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