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间断界面上挥发性污染物传质研究

陈丽萍, 张苇苇

(南京工业大学城市建设与安全工程学院,江苏 南京摇 210009)

摘要: 为研究间断界面动力学特性对挥发性污染物在间断界面上传质的作用,在 VOF 方法基础

上,建立了忽略化学反应的挥发性污染物三维瞬态水气耦合迁移模型;在模型求解过程中,考虑水

气大密度差的作用,提出全量限定离散格式。 结果表明:乙醇溶液传质的数值计算结果与试验结果

吻合较好;初始能量越高的水流,遇到障碍物后间断程度越高;间断程度的提高促进了挥发性污染

物界面传质过程;高频水波带动空气中污染物迁移,空间上污染物浓度的波动频率随间断程度的增

高而增高。
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Study on mass transfer of volatile pollutants at discontinuous interfaces
CHEN Liping, ZHANG Weiwei

(College of Urban Construction and Safety Engineering, Nanjing University of Technology,
Nanjing 210009, China)

Abstract: In order to study the effect of dynamic properties of discontinuous interfaces on mass transfer of volatile
pollutants, a transient three鄄dimensional coupling transport model was developed based on the VOF method. The
chemical reaction was ignored in the coupling transport model. With consideration of the large difference between
water density and gas density, an entirely limited differencing scheme was developed. The computational results of
mass transfer in an ethanol solution agreed with the experimental results. The degree of the discontinuousness
increased with the initial energy of water flow blocked by barriers. Such an increase enhanced the mass transfer of
volatile pollutants at the water鄄gas interface. Water waves with high frequencies dragged the transportation of
pollutants in the air. The fluctuation frequency of pollutants increased spatially with the increase of the degree of the
discontinuousness.

Key words: discontinuous interfaces; volatile pollutants; mass transfer process; entirety limited differencing
scheme

准确预测挥发性污染物水体泄漏后在水体和大气中的时空分布是水气污染应急救援的基础。 水气交界

面通常不平整,在水流速度很高时会出现空气气泡进入水体以及水滴溅出到空气中的现象,形成非连续、间
断界面[1鄄3]。 光滑粒子流(SPH) [4鄄5]、Level鄄set 函数[6]和 VOF(volum of fluid)方法[7鄄9]都能实现间断界面的捕

获。 因为 VOF 方法计算成本低于 SPH,且液面逼真度高于 Level鄄set 函数,所以本文选用 VOF 方法捕获间断

界面。
关于挥发性污染物在水气交界面上传质的研究,Whitman 提出的薄膜模型适用于水气运动平缓的湖泊

水气交界面的传质计算[10],而不适用于间断界面。 Higbie[11] 和 Danckwerts[12] 提出了表面更新模型,由于所

需的湍流特性参数无法获得而未得到广泛应用。 本文在 VOF 方法基础上,建立适用于间断界面的挥发性污

染物水气耦合迁移模型。
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模型求解过程中,为体现挥发性污染物在间断界面上的传质特性,本文提出全量限定离散格式。 通过数

值模拟和试验,探究间断界面动力学特性及挥发性污染物乙醇在间断界面上的传质过程。

1摇 数学模型及方程离散

1郾 1摇 数学模型

气液两相流 VOF 方法是常用的捕捉水气交界面的方法,该方法中连续性方程、动量方程、捕捉气液交界

面体积百分比函数 琢 方程及无化学反应情况下挥发性污染物耦合迁移模型如下[13鄄14]:
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式中:籽———网格单元总密度,由液体、气体的体积加权平均得出;ui———网格单元 i 的总速度;浊t———湍流黏

性系数;p———压强;f j———质量力; uwi———网格单元 i 的液体速度;uai———网格单元 i 的气体速度;籽a———气

体密度;C———污染物质量浓度;Scw、Sca———污染物在水、空气中的 Schmidt 数;Haw———亨利常数。
本文湍流计算采用可实现 k鄄着 模型。

图 1摇 计算单元

Fig. 1摇 Computational cell

1郾 2摇 方程离散

式(1) ~ (4) 采用有限体积法离散,时间项采用 Crank鄄
Nicholson 格式,扩散项采用中心差分格式,源项负线性化处理。
由于水、气密度相差很大,在水气不连续的交界面上,水滴对空

气的动量作用远大于空气对水滴的动量作用,故方程中对流项

离散时应考虑水气密度作用。 本文提出全量限定离散格式,控
制体界面流量 F 与待求变量 椎 的乘积称为全量 I。 图 1 所示的

计算单元:节点 P 所在的控制体的上下游节点分别用 W 和 E 表

示,控制体下游界面为 e。 归一化变量 軇IP 定义为

軇IP = 1 -
IE - IP

2(塄I) P·d (5)

式中:d———节点 P 到节点 E 的单位矢量。
归一化变量表示的全量限定离散格式就是如何用 軇IP 表示 軇Ie,具体如下:
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式中:K ———常数,一般 0郾 1臆K臆0郾 5[15]。
将式(5)代入式(6)得出非归一化变量表示的全量限定离散格式如下:
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2摇 数值模拟与试验

2郾 1摇 试验装置

为验证挥发性污染物耦合迁移模型应用于间断界面上挥发传质的正确性,本文在图 2 所示的试验装置

上开展了乙醇溶液泄漏后的数值模拟和试验验证。

图 2摇 试验装置

Fig. 2摇 Experimental facility

试验模型的 x 方向长 1郾 0 m,y 方向宽 0郾 5 m,除了顶

部敞开,其他边界均为固体壁面。 挡水板设在 x = M =
0郾 25 m 处,形成初始水位为 Hw 的水库。 距挡水板 M =
0郾 25 m 处设置高为 M / 2 = 0郾 125 m、厚为 0郾 04 m 的矩形

非透水障碍物。 将体积为 0郾 625 L、质量浓度为 2 g / L 的

乙醇溶液存于底面积为 0郾 5伊0郾 125 m2 的容器内,该容器

悬挂于试验水库上方,其底面可打开。 初始时刻,打开容

器底面,使乙醇溶液以面源形式倾覆于水库水面上,同时

移开挡水板,形成溃坝流动,此溃坝流动形成间断界面。
采用重铬酸钾氧化分光光度法[16] 测定 x = 0 m、z = 0郾 21 m
处的乙醇质量浓度。
2郾 2摇 模拟结果与试验分析

2郾 2郾 1摇 间断界面动力学特性

图 3 是数值模拟的 Hw =1郾 5M 和 Hw =2郾 5M 两种情况下移开挡水板后 0郾 5 ~ 1郾 0 s 间断界面的形成过程。
由图 3 可知,被障碍物挑高的水流最前峰在空气中分散成水团,形成水气的间断界面。 由于重力作用,0郾 7 s
时 Hw =1郾 5M 的水流前峰下垂接触到底部;Hw = 2郾 5M 的水流前峰撞击下游壁面后沿壁面向下流动,出现障

碍物下游空气被间断的现象。 初始水位越高,障碍物下游被间断的空气越多,间断程度越高。
试验中,在形成间断界面过程中各处的水位线均随时间而变。 图 4 是 Hw = 2郾 5M 时,x = 0 m、x = 2M 和 x

=4M(即上游壁面、障碍物和下游壁面)3 个截面上水位线的变化过程。 由图 4 可知,计算值与试验值吻合较

好。 挡水板移开后的前 3郾 0 s,各截面上水位线呈大幅度震荡。 x = 0 m 截面上水位线波动的幅度最小,波动

的时间也最短,而 x=2M 截面上水位线波动最频繁。

图 3摇 间断界面形成过程

Fig. 3摇 Formation of discontinuous interface
图 4摇 水位线变化过程

Fig. 4摇 Variation of water level with time

2郾 2郾 2摇 污染物浓度分布

图 5 是数值模拟的 Hw =1郾 5M 和 Hw =2郾 5M 时污染物浓度的分布变化。 由图 5 可知,污染团的运动与水

的运动密切相关。 Hw =2郾 5M 时水流占据的空间大,越过障碍物的污染团量多,边界大,这在 0郾 7 s 和 0郾 9 s 的
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图中有较清楚的显示,说明间断程度的提高促进了挥发过程。 Hw = 2郾 5M 情况下 1郾 5 s 和 2郾 0 s 对应的图显

示:水位线波动大,空气中的污染团受到水回流牵引作用,聚集于上游壁面周围,并随着时间的增加,污染团

沿上游壁面上升。 而 Hw =1郾 5M 时未出现这一现象。
图 6 是 x=0 m(上游壁面)、高度 z=0郾 21 m 处,污染物相对浓度随时间的变化曲线。 模拟计算值与试验

值都表明:Hw =1郾 5M 情况下,当水中污染物浓度中心经过上游壁面 0郾 21 m 高度处时,形成了很高的浓度峰

值。 0郾 6 ~ 0郾 8 s,该处暴露在空气中,相对浓度几乎为零,说明此时空气中污染物浓度极低,污染物挥发慢。
随着时间的增加,空气中污染物浓度增加,表现为 Hw =1郾 5M 对应曲线的波谷在逐渐上升。 水位线的波动带

动了浓度的波动,Hw =1郾 5M 对应曲线的波峰在逐渐下降,说明水中污染物浓度在下降。

图 5摇 污染物浓度分布变化

Fig. 5摇 Variation of concentration distribution of pollutant
图 6摇 污染物相对浓度随时间变化(x=0 m、 z=0郾 21 m)

Fig. 6摇 Variation of relative concentration of
pollutant with time at z=0郾 21 m and x=0 m

摇 摇 Hw =2郾 5M、0郾 5 ~ 1郾 0 s 时, 上游壁面高度 z = 0郾 21 m处也暴露在空气中,但其相对浓度明显高于 Hw =
1郾 5M 对应的相对浓度,这充分说明间断程度越高,污染物挥发作用越强。 0郾 9 ~ 2郾 0 s 期间,相对浓度呈现高

频波动,这是由于高频水波带动了空气中污染物浓度中心在上游壁面与障碍物之间来回移动。 2 s 以后,上
游壁面 z=0郾 21 m 处污染物相对浓度一直较低,是因为水中污染物浓度中心和空气中污染物浓度中心都远离

了该点。

3摇 结摇 摇 论

a. 建立了适用于间断界面的挥发性污染物水气耦合迁移模型,并结合全量限定离散格式较好地模拟了

间断界面动力学特性及挥发性污染物在间断界面上的传质过程。
b. 污染物传质过程模拟结果与实测结果吻合较好。 能量越高的水流遇到障碍物后,障碍物处的水位线

波动越频繁,间断程度越高。
c. 间断程度的提高促进了污染物挥发,间断程度越高,受高频水波影响,空气中污染物的波动频率也

越高。
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·简讯·

《河海大学学报(自然科学版)》入选“第三届中国精品科技期刊冶

2014 年 9 月 26 日,由科技部中国科学技术信息研究所主办的“中国科技论文统计结果发

布会冶在北京国际会议中心举行,会上揭晓了“第三届中国精品科技期刊冶、“2013 年百种中国

杰出学术期刊冶、“领跑者 5000———中国精品科技期刊顶尖论文冶评选结果。 河海大学主办的

《河海大学学报(自然科学版)》入选“第三届中国精品科技期刊冶。
“中国精品科技期刊冶评价始于 2008 年,每 3 年评价 1 次。 2014 年经中国精品科技期刊

指标体系综合评价,“第三届中国精品科技期刊冶 即 “中国精品科技期刊顶尖学术论文

(F5000)冶项目来源期刊由 300 种中文期刊和 15 种英文期刊组成。
领跑者 5000(简称 F5000)是中国科学技术信息研究所自 2000 年开始立项开发的国家级

研究课题,旨在将中国精品科技期刊上发表的部分优秀论文推向国内外高端平台,在更大范围

内向世界展示和推广我国最重要的科研成果,以扩大期刊和作者的学术影响力,引领我国高水

平科技期刊事业的发展和成长。
(本刊编辑部供稿)

094


