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　　多孔介质内高浓度过氧化氢

催化分解的数值模拟　

缪骋，姚瑜，乐其河，张素芝

（华侨大学 机电及自动化学院，福建 厦门３６１０２１）

摘要：　利用流体力学与化学动力学相结合的方法，探索高浓度过氧化氢在多孔介质（银网或复合离子催化

剂）内的分解反应机理．采用Ｆｌｕｅｎｔ流体仿真软件模拟过氧化氢在使用银网作为催化剂的催化床内的分解反

应，分析过氧化氢的分解温度场分布及反应物和产物的组分分布等，讨论不同尺寸、质量流量和壁面条件对温

度场和组分分布的影响．结果表明：数值仿真能够较真实地反应过氧化氢的催化分解过程，可为进一步的试验

提供可靠的理论依据．
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高浓度过氧化氢（ｈｉｇｈｔｅｓｔｈｙｄｒｏｇｅｎｐｅｒｏｘｉｄｅ，ＨＴＰ）是一种高能液体，分子式为 Ｈ２Ｏ２，其分解后

的产物为水和氧气［１］．作为航天推进剂，过氧化氢具有毒性低、密度高等特性，成为航空航天领域第一个

被广泛使用的单组元推进剂［２］，在环保意识日益加强的今天尤其受到人们的关注．以 ＨＴＰ作为推进剂

是航天动力装置的一种重要类型，早在１９３８年德国人ＨｅｌｌｍｕｔｈＷａｌｔｅｒ就利用８０％～８２％的过氧化氢
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驱动２２００ｌｂｆ的ＡＴＯ（助推起飞装置）和４００ｈｐ（２９８ｋＷ）的潜艇涡轮机．另外，ＨＴＰ推进剂还有许多成

功的应用案例，如第二次世界大战期间德国的Ｖ２火箭，二战后前苏联的Ｐ１，Ｐ２，Ｐ５Ｍ 火箭，美国的

“红石”（Ｒｅｄｓｔｏｎｅ）、“丘比特”（Ｊｕｐｉｔｅｒ）、“维金”（Ｖｉｋｉｎｇ）火箭及飞行速度达６．７Ｍａ（２２７８ｍ·ｓ
－１）的

Ｘ１５型试验飞行器和我国ＤＦ１型、ＤＦ２型导弹等．

在任何利用过氧化氢作为推进剂的推进系统中，为了给推进系统提供充足的燃气，必须使过氧化氢

能够快速分解，而过氧化氢在常温下的正常分解较慢，必须借助催化剂使其快速分解．ＨＴＰ的催化剂主

要有三大类：银网催化剂、贵金属催化剂和过渡金属氧化物（如高锰酸钾）催化剂等［３６］．银网催化剂由于

性能稳定，不易烧结、破碎，且活性组分不易流失等优点［７８］，尤其适用于大流量高床载的系统，在过氧化

氢的催化系统中被广泛应用．由于催化剂的制备周期较长，且受材料来源的限制，比较流行采用数值仿

真来获得过氧化氢的分解特性，既方便快捷，又能节省资源和时间．

目前，对于过氧化氢的数值模拟的研究不多，Ｚｈａｏ等
［９］进行过氧化氢可节流催化剂混合动力火箭

发动机在推力调节过程的仿真和试验研究，建立了非稳态仿真模型；Ｐｌｕｍｌｅｅ等
［１０１１］在其低温共烧陶瓷

（ＬＴＣＣ）包装技术的微喷嘴技术中也提到使用Ｆｌｕｅｎｔ对过氧化氢的分解进行仿真研究．银网催化床可

以认为是多孔介质［１２］．王弘扬等
［１３］分析了基于多孔介质模型的快堆蒸汽发生器热工水力特性，对多孔

介质控制方程的阻力源项和能源项进行求解；姚彦贵等［１４］对基于多孔介质模型开发的核电蒸汽发生器

三维热工水力进行数值模拟；胡伟［１５］基于丝网多孔介质孔隙通道数值分析，研究了不同几何参数的丝

网多孔介质通道内的流阻特性、黏性阻力与惯性阻力等的变化特性．

上述的研究基本没有考虑过氧化氢的流动性对反应过程的影响．鉴于此，本文拟采用Ｆｌｕｅｎｔ仿真

软件，将流体力学模型与化学动力学模型相结合，并将银网作为多孔介质进行处理，分析高浓度过氧化

氢在银网催化剂床上分解的温度场及各组分的分布场；然后，通过研究不同参数对流场分布的影响，来

获得催化剂床的最优设计参数．

１　过氧化氢催化分解的动力学模型

过氧化氢的热力学分解方程式为

２Ｈ２Ｏ２（ｌ）→２Ｈ２Ｏ（ｌ）＋Ｏ２（ｇ）＋２．９ＭＪ·ｋｇ
－１， （１）

２Ｈ２Ｏ２（ｌ）→２Ｈ２Ｏ（ｇ）＋Ｏ２（ｇ）＋１．６ＭＪ·ｋｇ
－１． （２）

其中：方程（１）是反应后的水以液态形式存在，此时反应释放的热量为２．９ＭＪ·ｋｇ
－１；方程（２）是反应后

的水以气态形式存在，此时反应释放的热量为１．６ＭＪ·ｋｇ
－１．

一般认为，过氧化氢在银网催化剂下发生以下两步反应：

２Ａｇ＋Ｈ２Ｏ２→Ａｇ２Ｏ＋Ｈ２Ｏ＋犙１， （３）

Ａｇ２Ｏ＋Ｈ２Ｏ２→２Ａｇ＋Ｏ２＋Ｈ２Ｏ＋犙２． （４）

其反应的动力学方程为

－
ｄ［Ｈ２Ｏ２］

ｄ狋
＝犽［Ｈ２Ｏ２］［Ａｇ］． （５）

式（５）中：犽是反应常数．

按照文献［４］的叙述，考虑到催化床的面积／体积比率及催化剂的活化能，其动力学方程为

－
ｄ［Ｈ２Ｏ２］

ｄ狋
＝犃·ｅ

－犈
犚犜［Ｈ２Ｏ２］． （６）

式（６）中：犃为催化床的面积和体积的比率；犈是催化剂的活化能；犜是反应过程中的温度，Ｋ；犚是气体

常数，一般取８．３１４Ｊ·（ｍｏｌ·Ｋ）－１．

此处采用过氧化氢的一步总包反应，分解反应假设发生在流体项，为体积反应，而不是在多孔介质

表面（因为多孔介质被设定成具有一定体积力的流体）．

材料物性选择的正确与否直接关系到模拟结果的好坏及正确性．此处的银网催化剂看作是多孔介

质，按照文献的一般说明，需要保持其孔隙率在３０％～５０％间．因此，选择其孔隙率为５０％，则其密度为

银密度的一半，其他的物理性质与银相同．
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２　流体力学模型

２．１　连续性方程

流入催化床的过氧化氢的流量连续性方程表示为

ρ
狋
＋


狓犻
（ρ狌犻）＋



狓犼
（ρ狌犼）＝０，

ρ
狋
＋Ñ·（ρ狌）＝０

烍

烌

烎
．

（７）

式（７）中：ρ是过氧化氢的密度，ｋｇ·ｍ
－３；狌是过氧化氢进入催化床的速度，ｍ·ｓ－１；下标犻和犼分别表

示犻方向和犼方向．

２．２　动量方程

流入催化床的过氧化氢的动量方程表示为



狋
（ρ狌）＋Ñ·（ρ狌狌）＝－Ñ狆＋Ñ·［μ（Ñ狌＋Ñ狌Ｔ）］＋ρ犵＋犛犻． （８）

式（８）中：狆是过氧化氢的压强；犵是重力加速度；源项犛犻＝－（∑
３

犼＝１

犇犻，犼μ狌犼＋∑
３

犼＝１

犆犻，犼ρ狌犼 狌犼），其中，第一

项是粘性损失，第二项是惯性损失，犇犻，犼，犆犻，犼分别是粘性和关系损失系数矩阵．

对于可认为是均匀的单一多孔介质的银网催化剂来说，源项简化成犛犻＝－ μ
α
狌犻＋犆２ρ狌犻狌（ ）犻 ，其

中，α是多孔介质的渗透性，犆２ 是惯性阻力系数．

２．３　能量方程

流入催化床的过氧化氢的能量方程表示为



狋
（γρｆ犈ｆ＋（１－γ）ρｓ犈ｓ）＋Ñ·（狌（ρｆ犈ｆ＋狆））＝Ñ·［犽ｅｆｆÑ犜－（∑

犻

犺犻犑犻）＋（τ
＝
·狌）］＋犛ｈｆ． （９）

式（９）中：犈ｆ是总流体能量；犈ｓ是总固体介质能量；犽ｅｆｆ是介质的有效热导率，犽ｅｆｆ＝γ犽ｆ＋（１－γ）犽ｓ，犽ｆ是

流体项的热导率（包括湍流项贡献犽ｔ），犽ｓ是固体的热导率；γ是介质的孔隙率；犑犻是组分犻的扩散速率，

犑犻＝－ρ犇犻，ｍÑ犢犻，犇犻，ｍ是组分犻在过氧化氢分解产物形成的混合流体中的扩散系数；犛
ｈ
ｆ 是流体的热源项．

２．４　湍流模型及输运模型

采用标准犽ε湍流模型处理多孔介质内的湍流流动，而标准犽ε模型是通过计算湍流动能方程和湍

流耗散率方程来圆整方程组的．

对于过氧化氢的催化分解反应，采用组分输运方程模拟多孔介质内组分的传输和化学反应，有



狋
（ρ犢犻）＋Ñ·（ρ狌犢犻）＝－Ñ·犑犻＋犚犻． （１０）

式（１０）中：犚犻是组分犻的Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ生成速率；犢犻是组分犻的当地质量分数，％．

２．５　催化床模型

催化床是一个圆筒形结构，内部均布银网所形成的多孔介质．由于催化床的结构对称，为了减少计

图１　催化床结构示意图

Ｆｉｇ．１　Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｉａｇｒａｍｏｆｃａｔａｌｙｓｔｂｅｄ

算量，将其简化为一个平面结构，如图１所示．图１

所示的结构宜采用结构化网格，其中，催化床的初始

设置长度（犔）为８０ｍｍ，直径（犇）为４０ｍｍ．在仿真

过程中，设置边界条件：左侧为质量入口，右侧为自

由流出．在网格生产中，采用ｓｍｏｏｔｈ／ｓｗａｐ命令对网

格质量进行优化，以提高计算速度和质量．在计算过

程中，设置自适应网格提高计算的精度．

３　结果与分析

利用过氧化氢分解的动力学模型及催化床内的

３３６第５期　　　　　　　　　　缪骋，等：多孔介质内高浓度过氧化氢催化分解的数值模拟
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流体力学模型，在Ｆｌｕｅｎｔ中模拟过氧化氢流经多孔介质———银网时发生的反应．根据数值模拟结果，分

析入口质量流量、壁面条件及催化床直径对温度分布和过氧化氢转换率的影响．

３．１　质量流量对催化分解的影响

当壁面为绝热状态，过氧化氢以不同的质量流量流入催化剂床时，在催化剂床的轴线方向上的分解

温度和分解组分的分布，分别如图２，３所示．图２，３中：犜为温度；狑（Ｈ２Ｏ）为 Ｈ２Ｏ的质量分数；Δ为轴

线位移．

由图２可知：在催化剂床的入口处，过氧化氢的质量流量越小，则在催化床上的停留时间长，反应越

提前，因此分解温度较高；随着反应的进行，质量流量越大，参与分解的过氧化氢越多，因此分解温度越

高．当过氧化氢基本分解完毕后，催化剂床内的温度也逐渐趋于恒定．在实际设计时，应根据催化床的实

际尺寸对过氧化氢的质量流量进行合理选择，即在催化床较短时，应选择小质量流量以获得较高的分解

温度；而当催化床较长时，则应选择大质量流量．

从图３可知：过氧化氢的质量流量越小，反应越提前，其分解产物中 Ｈ２Ｏ的质量分数越大；但当过

氧化氢达基本分解完成时，催化剂床内水的质量分数基本相同，与质量流量的大小无关．

　图２　过氧化氢的质量流量对分解温度的影响　　　图３　过氧化氢的质量流量对分解组分分布的影响

　　Ｆｉｇ．２　Ｅｆｆｅｃｔｏｆｍａｓｓｆｌｏｗｒａｔｅｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎ　　Ｆｉｇ．３　Ｅｆｆｅｃｔｏｆｍａｓｓｆｌｏｗｒａｔｅｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎｐｅｒｏｘｉｄｅ

　ｐｅｒｏｘｉｄｅｏｎｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ　　　　　　ｏｎｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｄｅｃｏｍｐｏｓｅｄｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ

３．２　壁面条件对催化分解的影响

当催化剂床分别在等温和绝热条件下，中心轴线处的 Ｈ２Ｏ的质量分数分布比较曲线，如图４所示．

图４中：狑（Ｈ２Ｏ）为 Ｈ２Ｏ的质量分数；Δ为轴线位移．从图４可知：当壁面保持在５００Ｋ的等温条件下

时，过氧化氢的分解速度较快，能较早地完成分解，且分解产物水的质量分数达到稳定．

当催化剂床分别在等温和绝热条件下，中心轴线上的温度分布曲线比较，如图５所示．图５中：犜为

温度；Δ为轴线位移．从图５可知：由于等温条件下的壁面温度较低，使反应过程中产生的热量通过壁面

扩散掉，因此，在整个过程中的温度都较绝热过程低．尤其是在分解反应结束后，绝热壁面的温度保持在

１３００Ｋ左右，而等温壁面的温度则逐渐下降到壁面温度５００Ｋ左右．

图４　催化剂床的壁面条件对分解组分分布的影响 　　图５　催化剂床的壁面条件对分解温度的影响

Ｆｉｇ．４　Ｅｆｆｅｃｔｏｆｗａｌｌｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓｏｆｃａｔａｌｙｓｔｂｅｄ　　　　Ｆｉｇ．５　Ｅｆｆｅｃｔｏｆｗａｌｌｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓｏｆｃａｔａｌｙｓｔ

　ｏｎｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ　　　　　　　ｂｅｄｏｎｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ　　

从上面分析看出，虽然等温壁面有利于过氧化氢的快速分解，但由于在分解过程中产生的热量有很
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大一部分通过壁面耗散掉，使产生的高温蒸汽所携带的能量降低，不利于后续推动系统的工作．因此，在

催化床设计时，在催化床的前缘３０ｍｍ前可以设计成等温壁面；而在后面的部分，则应尽可能地保证壁

面处于绝热状态，以提高能量利用率．

３．３　催化床直径对催化分解的影响

为保证入口处的速度相同，即催化剂床入口单位面积上流入的过氧化氢的质量流量相等，当所讨论

的小尺寸直径为１ｍｍ，大尺寸直径为４ｍｍ时，则大尺寸下的质量流量是小尺寸下的１６倍．反应是在

壁面绝热的条件下进行的．催化剂床直径对分解组分分布和分解温度的影响，如图６，７所示．图６，７中：

犜为温度；ε为轴线位移（Δ）与轴线长度（犾）的比值．

从图６可知：在小尺寸情况下，过氧化氢在催化床的中心轴线处的质量较少，浓度较低，因此，其分

解过程滞后于大尺寸下的分解速度；但随着反应的进行，当过氧化氢全部分解完成后，两者的 Ｈ２Ｏ的质

量分数是相等的，即过氧化氢的转化率相同．

从图７可知：由于小尺寸下参加反应的过氧化氢的质量较少，因此，分解过程中的最高温度相对来

说也较低，且在过氧化氢完全分解后，轴线上的温度略有降低．这主要是由于小尺寸下输入催化剂床内

的过氧化氢的量少，轴线上的过氧化氢分解快，温度高；而靠近壁面处的分解慢，温度低催化床内进行热

对流，从而使轴线处的温度降低．从加快反应速度，获得温度较高的高温蒸汽的角度出发，在安装空间和

经费允许的情况下，尽可能选择大尺寸的催化床，以获得较高能量的高温蒸汽．

图６　催化剂床直径对分解组分分布的影响　　　　　图７　催化剂床直径对分解温度的影响　

Ｆｉｇ．６　Ｅｆｆｅｃｔｏｆｃａｔａｌｙｓｔｂｅｄｄｉａｍｅｔｅｒｏｎ　　　　　　Ｆｉｇ．７　Ｅｆｆｅｃｔｏｆｃａｔａｌｙｓｔｂｅｄｄｉａｍｅｔｅｒ

ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ　　　　　　　　ｏｎｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ　　

３．４　催化床内温度和水的质量分数分布云图

在上述情况下，催化床内温度和水的质量分数的分布云图，如图８～１１所示．从图８～１１中既能看

出轴线上的温度分布和水的质量分数分布，又能直观地看出它们在直径方向的变化规律．

从图８～１１的温度分布云图可以看出：入口处的温度最低，随着分解的进行，温度逐渐升高；轴线处

的温度最高，越接近壁面，温度越低；在等温壁面条件下，壁面温度保持为较低的水平．

　　　（ａ）温度分布云图 　　　　　　　　　　　　　　（ｂ）水的质量分数分布云图

图８　大尺寸下壁面绝热时的温度和水的质量分数分布云图

Ｆｉｇ．８　Ｃｌｏｕｄｉｍａｇｅｏｆｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｎｄｗａｔｅｒｍａｓｓｆｒａｃｔｉｏｎｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｕｎｄｅｒｌａｒｇｅｓｉｚｅｗａｌｌｉｎｓｕｌａｔｉｏｎ

从图８～１１的水的质量分数分布云图可以看出：大尺寸下的过氧化氢分解较快，在垂直轴线方向上
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的分解分布较广，而小尺寸下的过氧化氢分解较慢，主要在轴线附近较小范围内进行．

　　　（ａ）温度分布云图　　　　　　　　　　　　　　（ｂ）水的质量分数分布云图

图９　小尺寸下壁面为绝热时的温度和水的质量分数分布云图

Ｆｉｇ．９　Ｃｌｏｕｄｉｍａｇｅｏｆｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｎｄｗａｔｅｒｍａｓｓｆｒａｃｔｉｏｎｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｕｎｄｅｒｓｍａｌｌｓｉｚｅｗａｌｌｉｎｓｕｌａｔｉｏｎ

　　　（ａ）温度分布云图 　　　　　　　　　　　　　　（ｂ）水的质量分数分布云图

图１０　大尺寸下等温壁面时的温度和水的质量分数分布云图

Ｆｉｇ．１０　Ｃｌｏｕｄｉｍａｇｅｏｆｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｎｄｗａｔｅｒｍａｓｓｆｒａｃｔｉｏｎｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｎｉｓｏｔｈｅｒｍａｌｗａｌｌａｔｌａｒｇｅｓｉｚｅ

　　　（ａ）温度分布云图 　　　　　　　　　　　　　　（ｂ）水的质量分数分布云图

图１１　小尺寸下壁面为等温时的温度和水的质量分数分布云图

Ｆｉｇ．１１　Ｃｌｏｕｄｉｍａｇｅｏｆｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｎｄｗａｔｅｒｍａｓｓｆｒａｃｔｉｏｎｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｎｉｓｏｔｈｅｒｍａｌｗａｌｌａｔｓｍａｌｌｓｉｚｅ

４　结论

通过建立过氧化氢以银网作为催化剂的分解放热反应方程，利用Ｆｌｕｅｎｔ流体仿真软件，将流体动

力学与化学化学动力学模型相结合，获得过氧化氢分解过程中的温度和分解产物的质量分数分布的３

点主要结论．

１）输入催化床的过氧化氢质量流量越大，分解后的最终温度越高，但最终分解温度基本恒定，最高

温度接近１３００Ｋ．

２）绝热壁面有利于为推进系统提供较高温度的燃气，但等温壁面有利于反应的快速启动；在８０

ｍｍ的催化床长度上，可设置起始３０ｍｍ的等温壁面及尾端５０ｍｍ的绝热壁面．
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３）在入口条件相同的前提下，大的催化床直径有利于过氧化氢的分解反应，能获得更高的分解温

度，且分解温度基本保持在１３００Ｋ附近．

因此，在实际设计催化床时，应在保证安装尺寸和满足基本的高温分解产物的前提下，尽可能增大

催化床的直径、增加输入的过氧化氢的质量流量；同时，应合理设计壁面的等温段与绝热段，使过氧化氢

能尽快和完全的分解．
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