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溶解椭圆颗粒沉降的介观尺度数值模拟∗
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( 2014年 9月 30日收到; 2014年 12月 15日收到修改稿 )

在任意拉格朗日欧拉 (ALE)算法模拟有热对流影响的颗粒两相流动的直接数值模拟基础上, 通过建立颗
粒溶解速度和颗粒表面热流密度的关系, 对溶解的椭圆颗粒在垂直管道内牛顿流体中的沉降进行了直接数值
模拟. 计算结果表明: 与等温惰性椭圆颗粒沉降相比, 流体的对流运动、颗粒质量以及形状的变化等因素使溶
解的椭圆颗粒在不同初始角度沉降时, 颗粒沉降动态尾迹、颗粒受力、颗粒沉降速度等都发了较大变化.

关键词: 介观尺度, 溶解, 椭圆颗粒, 直接数值模拟
PACS: 44.25.+f, 47.11.–j DOI: 10.7498/aps.64.114401

1 引 言

介观尺度下固体颗粒运动与传热耦合在一起

的两相流研究是生化工程和微纳米科技中强化传

热、微流体器件开发、高分子及蛋白质悬浮传输分

析以及药物运输等研究领域的一个重要环节 [1,2].
许多研究者采用数值方法从不同的角度对这一问

题进行了深入研究 [3,4]. 然而, 由于数学模型需考
虑颗粒和流体运动、颗粒和瞬态流动结构间的耦

合、流动和热质传递间的耦合、相变、化学反应、颗

粒形状变化等复杂的过程, 给数值计算带来了很大
难度. 另一方面, 模型化的数值方法, 如均相模型、
漂移模型以及欧拉双流体模型等, 通过封闭方程实
现相间的相互作用, 忽略了湍流耗散尺度上的流场
细节, 很难深入研究复杂流场中的各种现象和相互
作用机理.

近年来流行的无网格粒子方法在模拟介观尺

度流动机理方面受到了广泛关注 [5,6]. 其中比较典
型的是耗散粒子动力学 (DPD)方法. 在DPD系统
中, 基本的单元是一些离散的被称为粒子的粗粒化
动量载体, 每个粒子代表一个或多个分子. 与基于

连续介质理论的方法相比, DPD方法在一定程度
上能捕捉到微观尺度上的信息, 而计算效率又远高
于分子动力学 (MD)方法. 因此被广泛应用到了复
杂流体和复杂流动过程的模拟 [7]. 但在涉及传热传
质、化学反应和相变等问题的研究上才刚刚起步,
仍存在许多问题亟待解决 [8,9].

在计算中不引入数学模型的直接数值模拟为

介观尺度两相流动研究提供了一种方法. 不论是
基于网格重构的任意拉格朗日 -欧拉 (ALE)算法,
基于固定网格的虚拟区域法 (DLM), 还是Front-
Tracking法, 格子波尔茨曼法 (LBM)等, 在研究介
观尺度多相流动机理, 建立宏观尺度多相流模型等
方面发挥了重要作用 [10,11]. 特别是对单颗粒的沉
降运动模式, 颗粒尾部涡的结构, 颗粒尾部羽流, 等
温和热流体中双颗粒的拖曳, 亲和, 翻滚 (DKT)现
象, 液滴的合并和破碎, 材料的凝固和结晶, 二维
和三维情况下颗粒群的沉积过程等问题和现象进

行了深入研究和阐述. 在涉及到传热传质, 非圆形
颗粒方面也进行了一定程度的研究. Gan等 [12]采

用有限元方法求解了N-S方程和能量方程, 颗粒运
动通过任意拉格朗日 -欧拉 (ALE)算法追踪, 对不
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同格拉晓夫 (Gr)下单颗粒和双颗粒沉降进行了研
究, 结果表明热对流从根本上改变了颗粒沉降轨迹
和颗粒间的相互作用规律. 毛等 [13]采用LBM方
法对类似现象进行了计算. Yu等 [14]采用虚拟区域

法研究了微纳米流体高效导热能力, 认为流体的
微热对流是主要原因, 并对贝克莱数和雷诺数的
影响进行了分析. Qi [15]用LBM方法对等温矩形
颗粒沉降进行了研究, 也发现了颗粒的DKT现象.
Xia等 [16]用LBM方法分析了椭圆颗粒密度, 长短
轴比, 通道阻塞比对沉降模式的影响. 然而直接模
拟方法对复杂对流和分界面形状改变的研究仍很

局限. 即使对存在强烈热质交换和化学反应的流化
床的多相流模拟中, 研究者尽管通过数值方法的改
进, 不断提高计算效率, 模拟了 1000个以上颗粒群
的沉降, 但颗粒与流体大多为等温惰性情况, 个别
研究者讨论了热对流的影响 [17], 而鲜有涉及有相
变的情况.

本文通过建立颗粒溶解速度和颗粒表面热流

密度的关系, 热对流引起颗粒溶解, 颗粒溶解潜热、
溶解质量与分散相边界处的温度梯度之间建立方

程模拟颗粒表面形状的变化, 对溶解的椭圆颗粒在
垂直管道内牛顿流体中的沉降进行数值模拟, 并讨
论不同初始倾角的溶解椭圆颗粒沉降的动力特性.

2 方程及数值方法

2.1 问题描述

在二维竖直通道 (图 1 )内充满牛顿流体, 通道
宽8d, 长30d, 释放一个初速度为零的椭圆颗粒, 颗
粒短径为 2d, 长径 4d, 椭圆颗粒在重力作用下从通
道中心线开始沉降. 初始时刻椭圆颗粒中心距通道
顶端和底端的距离各为15d. 颗粒温度为Ts, 流体

(0, 0) B

Ts

θ

T0

C D

y

x

A

图 1 计算区域示意图

Fig. 1. Schematic diagram of the simulation domain.

温度T0. 为对比椭圆颗粒在溶解条件的沉降规律,
本文模拟了两种情况下的沉降过程: 颗粒和流体
无温差的等温沉降Ts = T0以及颗粒低于流体温度

Ts < T0情况下, 颗粒边溶解边沉降过程.

2.2 控制方程及数值方法

牛顿流体的N-S控制方程, 连续性方程, 动量
方程以及能量方程为

∇ · u = 0, (1)

ρf

(
∂u

∂t
+ (u · ∇)u

)
= −∇p+ µ∇2u+ ρfg, (2)

ρfcp

(
∂T

∂t
+ u · ∇T

)
= k∇2T . (3)

方程 (2), (3)中流体密度的变化通过Boussi-
nesq假设进行了考虑, 按照文献 [18]关于Boussi-
nesq假设的内容对密度仅考虑动量方程中与体积
力有关的项, 其余各项中的密度亦作为常数, 流体
密度与温度的关系为

ρf = ρ0[1− β(T − T0)], (4)

式中, T0温度时的流体密度为ρ0, 流体的热膨胀系
数为β.

椭圆颗粒运动的控制方程

M
dU
dt = G+ F , (5)

d(IΩ)

dt = T . (6)

(5)和 (6)式中,
dX
dt = U , (7)

dθ
dt = Ω. (8)

(5)式为颗粒平移方程, 式中, M是颗粒的质

量, 为πρsd
2/4, U , G, F 分别为颗粒线速度, 颗粒

体积力以及流体作用在颗粒上的力.
(6)式为椭圆颗粒旋转方程, 式中, I是转动惯

量, 为πρsd
4/4, Ω, T 分别角速度和力矩.

X和θ分别为颗粒位置和角度.
对于牛顿流体, 作用在颗粒上的力通过积分颗

粒表面受力得到

σ · n = −pn+ 2ηD · n, (9)

式中, σ为应力张量, n为颗粒表面外向法线单位
向量, D为流体应变率, 表达式为

D[u] =
1

2
(∇u+∇uT). (10)
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椭圆颗粒溶解时, 溶解速度和颗粒表面热流密
度关系为 [19]

ρshf
drn
dt = −k

∂T

∂n
, (11)

其中, ρs, hf和 rn分别为颗粒密度, 溶解潜热以及
沿颗粒当地法线方向n的颗粒表面坐标. 上式表
明, 颗粒溶解速度由颗粒表面热流密度决定, 颗粒
直径变化与温度梯度方向相反.

图 1所示计算区域四周的边界条件设置如下:
在BC, CD, DA边上: v = 0, T = T0;
在AB边上: τxy = τyy = 0, ∂T/∂x = 0.
其中, τ表示切应力. 以上边界的设置可以模拟无
限长微通道边界条件, 消除边界条件对颗粒运动的
影响 [20].

移动边界通过ＡＬＥ (Arbitrary Lagrangian-
Eulerian)算法追踪, 颗粒表面由于溶解或凝固产生
的形状改变通过在每一时间步长网格点随着相间

分界面的变化而逐步收缩或外移实现. 采用有限
元方法离散N-S方程. 计算区域的非结构化三角
形单元网格由Delaunay-Voronoi法生成. 通过求解
Laplace方程得到颗粒移动时的网格移动速度. 通
过颗粒的速度和加速度自动调整时间步长. 牛顿迭
代求解方程的非线性部分, GMRES算法求解线性
部分.

3 测试算例

本文所采用的方法在处理自然对流、强制对流

的准确性和有效性已在文献 [21]中通过通道内绕
圆柱的强制对流和同心圆环间的自然对流进行了

验证. 分别得到的圆柱表面努塞尔数分布和圆柱表
面的压力系数以及无量纲的温度分布, 这些结果都
与经典算例的结果非常符合. 对于颗粒溶解问题,
不论是实验结果还是数值结论都很有限, 本文首先
对固定颗粒的溶解进行数值计算, 通过数值结果分
析颗粒溶解的规律并为后续椭圆颗粒沉降作准备.

在此算例中, 直径为 2d的圆形颗粒放入宽 8d,
长10d的通道内, 通道侧面及底部边界为固壁边界,
边界上流体速度为零. 壁面温度和流体温度为T0,
颗粒温度Tm, 计算中温度通过 (T −Tm)/(T0 −Tm)

进行无量纲化, 初始壁面温度和流体温度都为
θ0 = 1, 颗粒温度 θm = 0. 通道顶部为开口边界.
流体与颗粒为同种物质, 流体温度高于颗粒的溶

解温度, 计算中采用瑞利数, Ra = 800, 普朗特数,
Pr = 0.7.

从图 2可以看出, 经过一段时间的溶解, 颗粒
呈现上部扁下部尖的形状并左右对称. 表明圆形颗
粒表面不同位置由于不同的温度梯度和流场造成

了颗粒表面溶解速度的差异. 颗粒顶部溶解速度最
快, 底部最小 (图 3 ). 也表明, 颗粒顶部 (θ = 0◦)对
流换热系数最大, 中部 (θ = 90◦)对流换热系数稍
小, 而底部 (θ = 180◦)最小. 在 θ = 0◦和 θ = 90◦

的位置, 颗粒半径随时间增加递减速度有增大的
趋势, 颗粒底部溶解速度虽然较慢, 但递减速度明
显有增加的趋势. 表明随着颗粒直径的减小, 颗粒
表面温度梯度不断增大, 这一现象在很多实验中
被观察到. 此外溶解形成的上扁下尖的形状也与
Mcleod等 [22]的实验结果相同. 图 4为颗粒周围速
度失量图, 可以看出, 冷的颗粒引起了向下的对流,
在颗粒下部形成了两个对称的涡, 对流换热又加快
了颗粒溶解速度.

10

8

6

4

2

0

0 2 4 6 8

0 s

20 s

60 s

80 s

图 2 颗粒在不同时间的表面形态

Fig. 2. The shape of the particle at different times.
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图 3 4个典型位置上颗粒半径变化

Fig. 3. The change of the radius at 4 positions.
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4 溶解条件下颗粒沉降

对 2.1节所描述的椭圆颗粒沉降问题, 模拟等
温惰性椭圆颗粒沉降和有温差条件下的溶解椭圆

颗粒沉降两种情况, 对流换热考虑自然对流和强
制对流. 颗粒与流体材质相同, 颗粒密度稍大于
流体密度, 两者的密度比ρs/ρ0 = 1.00232. 因此颗
粒由静止状态释放后, 在重力作用下沉降. 为研究
椭圆颗粒在不同初始状态释放时颗粒沉降的差异,
本文分别计算了初始状态时 θ(如图 1 )为 0◦, 30◦,
60◦和 90◦下的颗粒沉降. 计算中采用的Ra = 800,
Pr = 0.7. 根据网格无关解的测试, 最终颗粒表
面划分 60个节点, 总共 4088个节点. 时间步长为
0.01 s.

无论是惰性颗粒还是溶解颗粒, 由通道中心释
放后, 椭圆颗粒长轴最终都以垂直于x轴为平衡位

置做周期性摆动. 因此当 θ ̸= 90o时, 颗粒释放后
便边沉降边向长轴垂直于x轴的方向转动. 因些颗
粒刚释放时, 颗粒初始 θ角越小, 在垂直于流动方
向上椭圆颗粒的截面面积也越小, 椭圆颗粒沉降速
度越大 (如图 5所示). 对惰性椭圆颗粒, 在 80 s后,
不同初始 θ角的颗粒基本达到了相同的沉降速度.
但沉降速度并不是一个恒定值, 而是在平均值附
近, 以一定幅值进行周期性变化. 对于溶解的椭圆
颗粒, 开始时速度也是周期性变化, 但幅值不断变
小, 最终不同 θ角的 4种颗粒速度都趋于一个恒定
速度值隐定沉降.

从图 5可以看出, 惰性和溶解颗粒在沉降速度
上的另外一个明显差别是溶解颗粒的最终沉降速

度远高于惰性颗粒平均沉降速度, 甚至高于惰性颗
粒周期性沉降速度的最大值. 引起这一现象的原因

是溶解颗粒周围冷流体的向下对流运动产生了与

颗粒沉降方向相同的作用力, 从而加速了溶解颗粒
的沉降速度. 这一现象也存在圆形冷颗粒的沉降过
程中 [17].

0

2

4

6

8

10
0 2 4 6 8

图 4 溶解颗粒周围的速度失量

Fig. 4. A snapshot of velocity vector around the melt-
ing particle.

从颗粒沉降轨迹 (图 6 (a), (b))可以看出, 椭圆
颗粒释放后初始 θ角小的颗粒总在 θ角大的颗粒前

面, 这一现象在溶解的椭圆颗粒沉降中表现的尤为
明显. 从颗粒沉降速度可以看出这一差异产生的原
因. 在水平方向上 (图 6 (c), (d)), 惰性颗粒释放后
以通道中心线为平衡位置摆动, 刚开始释放时初始
θ角越小摆幅越大, 摆动幅度逐渐增大并趋于一定
值. θ = 90◦的椭圆颗粒开始时沿通道中心线稳定

沉降, 60 s之后才开始沿中心线摆动, 摆幅逐渐增
大. 溶解颗粒刚开始释放时规律与惰性颗粒相近,
只是摆幅不是增大, 而是越来越小, 最终只在通道
中心线附近做微小摆动.
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图 5 (网刊彩色) 椭圆颗粒随时间变化的沉降速度 (a) 惰性椭圆颗粒沉降速度; (b) 溶解椭圆颗粒沉降速度
Fig. 5. (color online) The settle velocitis at different times: (a) the inertia particle velocities; (b) the melting
particle velocitis.
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图 6 (网刊彩色) 椭圆颗粒随时间变化的沉降轨迹 (a) 惰性椭圆颗粒竖直方向的沉降轨; (b) 溶解椭圆颗粒竖直
方向的沉降轨迹; (c) 惰性椭圆颗粒水平方向的沉降轨迹; (d) 溶解椭圆颗粒水平方向的沉降轨迹
Fig. 6. (color online) The trajectories of elliptical particles at different times: (a) the vertical trajectories
of inertia particles; (b) the vertical trajectories of melting particles; (c) the horizontal trajectories of inertia
particles; (d) the horizontal trajectories of melting particles.
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图 7 (网刊彩色) 椭圆颗粒随时间变化的角速度 (a) 惰性椭圆颗粒沉降角速度; (b) 溶解椭圆颗粒沉降角速度
Fig. 7. (color online) The angular velocities of elliptical particles at different times: (a) the angular velocities
of inertia particles; (b) the angular velocities of melting particles.

不同初始 θ角的椭圆颗粒沉降行为的变化和

摆动, 在很大程度上是由于椭圆颗粒长轴方向不断
改变, 颗粒尾涡结构不断变化所致. 对比颗粒沉降
轨迹图 6与颗粒角速度图 7可以看出, 颗粒在通道
中心线位置角速度达到最大值, 越靠近通道壁角速
度越小, 如此周期性变化. 不论初始 θ角大小, 溶解
椭圆颗粒的角速度随时间都在逐渐变小, 而惰性颗

粒角速度逐渐增大到一个较恒定的值. 同样由于
热对流的作用, 开始时溶解颗粒的角速度较惰性颗
粒大. 之后由于颗粒溶解, 质量不断变小, 角速度
变小.

颗粒沉降速度和沉降轨迹的变化规律可以从

颗粒受力 (图 8 )看出, 对惰性颗粒, 颗粒受力呈周
期性摆动, 导致颗粒垂直方向速度和水平方向轨
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迹呈周期性变化. 对溶解颗粒, 由于颗粒溶解, 颗
粒受力很快达到平衡, 颗粒水平运动和转动幅度
逐渐变小, 最后颗粒以一个恒定的速度沿通道中心
线稳定沉降. 图 9展示了溶解颗粒沉降时周围流场
失量及颗粒形状的变化, 其溶解质量随时间变化如
图 10所示. 可以看出初始 θ角小的颗粒溶解速度

稍快, 这主要与颗粒沉降运动相关, θ越小, 颗粒沉
降速度越高, 因此强制对流换热增强. 计算结束后,
有的颗粒质量溶解到只有初始质量的 30%, 由于颗
粒运动和溶解的耦合, 颗粒质量小到一定程度后求
解变的不太准确, 因此迭代计算的最终时间并不完
全相同.
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图 8 (网刊彩色) 椭圆颗粒 x方向受力随时间变化关系 (a) 惰性椭圆颗粒 x方向受力; (b) 溶解椭圆颗粒 x方向受力

Fig. 8. (color online) The forces on the elliptical particles at x direction at different times: (a) the forces on
the inertia particles; (b) the forces on the melting particles.
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图 9 4种初始角度的椭圆颗粒在不同时刻的速度失量 (图中, 水平向右为 x轴正向, 竖直向上为 y轴正向) (a) 初始角度
为 0◦ 的椭圆颗粒 2 s(左)及 50 s(右)时刻周围速度失量; (b) 初始角度为 30◦的椭圆颗粒 2 s(左)及 50 s(右)时刻周围速度
失量; (c) 初始角度为 60◦的椭圆颗粒 2 s(左)及 50 s(右)时刻周围速度失量; (d) 初始角度为 90◦的椭圆颗粒 2 s(左)及 50
s(右)时刻周围速度失量
Fig. 9. Snapshots of velocity vector at 2 s(left) and 50 s(right) (The x-direction points to the right and the y-direction
points the the upside): (a) snapshots of velocity vector at 2 s(left) and 50 s(right) (initial angle = 0◦); (b) snapshots
of velocity vector at 2 s(left) and 50 s(right) (initial angle = 30◦); (c) snapshots of velocity vector at 2 s(left) and
50 s(right) (initial angle = 60◦); (d) snapshots of velocity vector at 2 s(left) and 50 s(right) (initial angle = 90◦).
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图 10 (网刊彩色) 颗粒质量随时间变化的关系

Fig. 10. (color online) The mass losing along the time.

5 结 论

本文采用直接数值模拟方法, 首先对溶解条件
下的固定颗粒溶解进行了计算, 验证方法处理溶解
问题的准确性. 然后对不同初始 θ角的溶解椭圆颗

粒由静止开始释放后的沉降进行了直接模拟, 并与
相同条件下的惰性椭圆颗粒沉降规律进行了对比,
模拟结果表明:

1) 惰性椭圆颗粒在沉降过程中, 沉降速度, 水
平轨迹以及受力随时间呈周期性变化, 而溶解的椭
圆颗粒, 由于颗粒质量及外形变化, 周期性变化的
幅度随时间不断变小, 一定时间后振幅接近零.

2)不论是惰性颗粒还是溶解颗粒, 最终椭圆颗
粒长轴都以垂直沉降方向为平衡位置摆动. 困此,
初始 θ角对刚释放后的沉降规律有一定影响, 之后
初始角度的影响逐渐消失.

3) 溶解颗粒由于颗粒周围冷流体的向下对流
运动产生了与颗粒沉降方向相同的作用力, 加速了
溶解椭圆颗粒的沉降速度. 而溶解颗粒的角速度,
受力以及水平方向的摆幅等随着时间的增大逐渐

小于惰性颗粒并趋于零.
与以往研究颗粒沉降相比, 本文在介观尺度上

阐明了该复杂两相流动中传热和流固相互作用对

溶解椭圆颗粒沉降的作用机理, 得到了椭圆颗粒运
动规律的一些新特征.
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Abstract
In this paper, a mathematical relationship between particle melting rate and its surface heat flux is established to

solve the problem of melting of elliptical particle sedimentation based on the direct numerical simulations of particle
sedimentation when taking account of thermal convection within the framework of the arbitrary Lagrangian-Eulerian
technique. The elliptical particle with different initial angles is released in a mesoscale channel under gravity. Compared
with the isothermal elliptical particle sedimentation, the melting elliptical particle shows large differences in moving
trajectories, the forces exerting on the particle and velocities, which come from the consideration of fluid convection,
mass loss, and shape change. More specifically, 1) in the case of isothermal elliptical particle sedimentation, the velocity,
the horizontal trajectory, and the force vary periodically. However, the amplitude recedes gradually, and finally becomes
zero in the case of the melting elliptical particle, which is caused by the mass lost and shape change. 2) The equilibrium
position of the major axis will finally be perpendicular to the direction of sedimentation. So, the initial angle of slope
(θ) usually affects the sedimentation in the beginning, and vanishes after a period of time. 3) The downward convection
induced by the cold fluid accelerates the velocity of the melting particle. The angular velocity, force and horizontal
amplitude of the melting particle become smaller than those of the isothermal particle, and finally recedes to zero. In
our study, the investigation of coupled heat transfer, fluid-solid system and shape change is carried out, and some new
features are found out.
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