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Abstract

The technology of combustion and gasification of pulverized coal in a
fluidized-bed gasifier is an essential one for clean-coal combustion. In the
present study, a three-dimensional multi-phase chemical-reacting flow
simulation model has been developed for combustion and gasification of
pulverized coal in a fluidized-bed gasifier, based upon the commercial CFD
software ANSYS FLUENT. The physical models include the thermal
radiative model, the turbulent combustion model, and the char oxidation
model. The particle phase is modeled as the granular flow and the interaction
between gas-solid phases has been taken into account. The model has been
improved for simulating the combustion and gasification of volatile and char.
Testing and analyses have been conducted for the sensitivity of operating
parameters of a fluidized-bed gasifier. Extended from the present study, a
model has been developed to simulate the sawdust gasification process
which is being studied experimentally by INER.
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(Z)#fR2 300 o W3 HHF R s Bt 0 R BR G R A TR

FEWE 2 LB EAR 0 ) A F 4o £ % (Char) ~ 428 £~ (Volatile) % d
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r T ORdBE N o
()3 % B i) f gL BE 2R AT iR 2

LL@JT—:};- gg"'ﬂo

= o~ EufEp %E.J_r\“ .

EFAP(QE ARG 5 R F R F

|l

TR BRI B A= e i
;¢ [39]):

(- )ik 4 = 423% (Continuity Equation)

% (agpg) + V- (%Png) = Mg (1)
% (asps) + V- (aspsvs) = _msg (2)

HY >q #F A
v EBRFREAE
prRmA
Mg - K FMIIF AL T E
He 72 R (REFH) H*2EFH 2N 40T

_ P

l1W

AHREARFRA T LREFRIT LA

1

Ps Zn Y; (4)

llp
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_/'E'_\:‘l ’Yi:?ﬁ—g‘,{”\_{%c

pt FiBEALBAE

(= )# & = {=(Momentum Equation)

a —_. —_— —_ —_
E(“gpgvg) + V- (agpgVsVy) = —agVP + Vay -7y + agpgg + L (Vs — V)

a N —_ —_
ot (aspsvs) +V- (aspsVsVs) = —a;Vh +Va, 15 + agpsg — B(Vs — Vg)

He o VP Ak R E g A2 FARR A
B ARz 2k ik
Us - FIRET 7 AR

TR RE

A ERTA S F AR AR A AR S
T

9= “g“g[_gag/‘g(vvg)]

2 —_— —_—
Ts = Asls[— gas.us(vvs)] + agds - VUi

(7P 225 5 B A AR (bulk viscosity) » ¥ 4 Lun [40] * £ 3%

AN AT AT

4 0
As = Easpsdsgo(l - e)(;)O'S

23
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(6)

7)
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N

NN 2pg s AT AL T 4 Gidaspow [41] #75]2 = f25¢

%7 B4p ¥ 7 s 4 2 5% 57 (collision part) 2 #: it 57 (Kinetic part)z

10 sds\/@_ 4 4 o 0.5
B 96€1+€)g: [1+5asg90(1 + e)* + Easzpsdsgo(l +e) (;) 9)

S

PR 4 2 T E N HM Y A 8 0 0 A 5 4 5E (collision

part) % #: i 3% (kinetic part) :
Py = asps® + 2(1 + e)as’gops® (10)

HY A R(8) - (9) (10)¢ H1IM2 SEL M- P 4T
© : %f4E A& (Granular Temperature)(E = % Ms”)

go i & F 3 He(Radial Distribution Function) :

)1 1y

go=1[1- (
SRR L JORE S

Os,max

FL0)P iz e LA R Gl - 287 e & 08~1.02

Fo[42) @ AR TR 255 0.9
1

AFESAENY o FoES AR E AR T (E o T AR BB L

24



o> 080

asps|Ve—vg,
sPs| s g'a —2.65

3
B_ch ds g

T a<0.8pF:
_ 10 1-%9Hg Pgs|Vg=Vs|
B =150 i + 1757
Ho

agpgds|Vg=Vs|
Kg

Reg =
¥ Re, < 1000p% :

Ca =—(1+0.15Re,***")
¥ Re, > 10005 :

C, = 0.44

¥ & k- 8 & (Granular Temperature) % ip] £ # 3 ek & & i
(Fluctuating Kinetic Energy) - % & %f # & B ©s (Granular

Temperature) :

@_1ﬁ2
=2,

_

He oV 5 FMIRFE R 0 @ gEpE i &V (Instantaneous Velocity) v <

#3233 B V,(Mean Velocity) 12 2 3= if i# & (Fluctuation Velocity) % 7+ :

—

V.=V, + V'
25

(12)

(13)

(14)

(15)

(16)

(17)



(= )3g ki 18 5 72 7 (Kinetic Theory of Granular Flow)
Fl4p iv £ i $(Solid Fluctuating Energy) 2 & ;= 423 -

5 . .
2[5 (asps0) + V- (aspsVs ' 9)] = —(Bl + as75): VV; + V- VO — v + b (18)

H ¢
(P + asTs): WV @ T s #riv2 s S 4R i £ 2 e
V-k,VO @ ¥4z i B (K 5 it %)

AR AR T3 g i B 4T 4

y.
b, - F FIF2Z i & 2 #=3p60 (19)

@ (18) 3" 2 ¥H4¢ hdlick,® ¢ Gidaspow % 4 z = 258 4

—Eﬁﬂﬂﬁnﬁfawu1+wﬁ+2m%ﬁuu+em%E (20)

S 7 384(1+e)go

S RE R LU R A

T

0 0.5 N
v =31 -e)aspsgo® [+ (3) — VW] (21)

(= )R & ¥ i3] (Mixture Turbulence Model) :
Re Fatcale g R k AT e 2 @i 425 (Mixture

Turbulence Model) :

5 Pl + V- (p¥inke) = U+ (“2VK) + G — pme (22)

26



0 7 m
It (pme) + V- (pmeS) =V (% VS) +%(Clsck,m — C2¢PmE)

F(22)#(23)¢ 2V~ PUE A NG LR R R T LT N 2

—_ n
Pm = Li=1 % Pi

T _ Y aipiV,
m Yis, aip;

LI ST 1 R

. _ T N
Giem = Hem (vvm + (V) ) LYV,
Mok P AT 2 4p B sk ¥ Bicde™ [43):

C,=0.09
C,=144
C,. =192
o, =10
o, =13

(7 )it £ = 1= (Energy Equation)

% (agpgHy) + V- (“gnggHg) = VA4 VTy + Qs

a —_—
i (aspsHs) +V- (aspsVsHs) = VAT + ng

He [

heg ' # AIB AR 2 #8 i dc

27

(23)

(24)

(25)

(26)

(27)

(26)

(27)



Qgs * # 1P T Apz it £=—Qy

M Qgs™ & T FBE
ng = hsg(Ts - Tg) (28)

6kgasaoNu
— _grsTg 'S
hsg = =0 (29)

(= )# 4§ #+(Radiative Transfer Equation)

(1 2L

Aol BIF A Y o RSEE ECY * 2 P-1 Model [44] '3 <3t ¥

= N

(31)
G 5 » &5 & £ (Incident Radiation) » ¥ 45 &3 & 5 B °

G=["1d0 (32)

Al BERRF 2B T NA T

r=—1 (33)

" 3(ataptop)
a: F W
a, : FF BT Gk
Op ¢ AT 2 FTH
A et R BRI 2 B ARt BT LTS
—Vq, =(a+a,)G —4n (an2 GTT‘}) (34)
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()= E> a5t

a —_

E(Pq“qyiq) +V- (pqaqvqyiq) =

v (i7" aR.d 4 yR _

V(a 1, )+a R+ Xp=1(Mpgi —Mgp,) + R (35)

e S QApP Iiigd LB R g2 4 AT
M 45 md qARFIpAR > * 0 j 2 i B2 &
RETEIF B2 F it 5
a’ #om qAp L RAE A F

YiL s qapid i FEAF

Ju = =(pDipm +£5 = Dy ) (36)
#oe Dim L L0002 S tadic
Dri 2 44 e tadic
W = & bt Tl

St » * % 8 (Schmidt Number)

(M) EmF B
EAF Y Y P E I F Y 5 3 "UE 505 (Finite-Rate Model)
78 Hedg e iff on o ATHCSY (Eddy Dissipation Model) 5 ¢ fic5t e ¢ 5 3

KA R e F o WL ARG TR LEF NS KR



FHEYLF R FPIAS B FE 0 F it FRE K 40T 5

Ri = min(RArrhemius; RTurbulence) (37)
Ri: 2 =442 %
He o fers R o#rid F (Arrhenius Rate) % 71 4
1" , Ny L Nz
RArrhemius = F(vi,r - vi,r )kf,r 1_[]'=1 [Cj,r]n]'r i (38)
I : % = &8(Third Body)
Kie @ & & r e o iE 5% #ico 11 Arrhenius A 3¢ £ o7
~Eq
ki, =ATPer (39)
S STERSUEE PN
R _ ,M A & . Yr
Turbulence — Vir My p;mlnR (m) (40)
' £ YpY
Rrurbutence = Vir Mw,iABp; (m) (41)

H ¥

N, : F Jsr chit 8 4 Ficp

Cor- FRRr? 2fF Efdd 25 jani FER
Viet FRBEr? FEF I8 G

V”j,r: FR T P4 e it ?,i%iin’,’?.@:
30



Nirt F TP FEF A2 S jent w F ik B
RTINS - U T e B ol [ i R E S
Yo:iEiAg P2 FEA K

YR P HTF RFRZIFEAF

A 5% > 240

B: 5% ¥# 5 05

#2457 5¢ (Finite-Rate/Eddy Dissipation Model) =3¢ # $#&3] » % & &

Meic A2 0 T X2 HFE LS A ek 5 001

(1 )R 4 F B2z F J&:# & (Heterogeneous Reaction Rates)

4\

PAARRIPZEEFPICNLE G ELAFRERARMF R

(Heterogeneous Reaction) » # 5 i 5 R¥ d T ;8 &7 ¢

kmol

R = k[TXR (22222 4 1000) + 1073 (S

;E"Tt‘
. — =th v~ 2.
Vigoqw i R A

31
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NR % 7 %+~ 42 #p

Pe 2 5% ip 4p 2. B84 % & (Bulk density)

VOFe 4 7 ip 4n 2 W% A
MWi £ 7 & 4 = > 2. £ £ ((kg/kmol))

st % 71 F 4 2. 1v B2+ & 2 #(Stoichiometric Coefficient)

k#7dF ¥ k= A( )” exp(;) (43)
He o

To 27 ipAp2 iR &

Tret : ZQ:-};W

% ay_}i ’ ﬁ '#7 f‘% 298.15K

\’

= \jug‘f};}f‘%ﬁ;:& ;{E

G RATH 200 2407 ANSYS - FLUENT &% 23+ & % (Coal
Calculator)2 35 > B w45 * 2 4T3 4 B 5 CoogHs0.70079N1 5148 (& 93
SISE

He o CEF R GLE A ERARF BE ZERAF B R AR

BITRfEZS O BT RF M A FH % B (Chan) 2 28 4
(Volatile)[45])- @ 5 4p F iRz Rl & 2 7 I 4p B ey 1+ (Oxidation)
F sl % K § 4k (Water Gas Shift)x & » 2 F o™

32



C20.8H59709 79N1 5148 +20.4 O, = 20.8 CO + 29.8 H,0 +

0.7573 N, (R-1)
CO + 0.50, - CO, (R-2)
H, +0.50, - H,0 (R-3)
CH, + 20, »2H,0 + CO, (R-4)
CO + H,0 - H, + CO, (R-5)
H, + CO, = CO + H,0 (R-6)

¥ (RD)AAF %% Weimer AW [45] & A 3 d12. & 3 425
F RS & e &4 5 &gy Pablo % 4 [46] 3 41 \olatile
FHEFFRCENS T LFFRRAL 2 S TRBTEAFRPF &

wR2I(RE) AR EH = BFMS e FEAF o 2 F 4o

C(s) + 0.50, - CO (R-7)
C(s) + CO, - 2CO (R-8)
C(s) + H,0 - CO + H, (R-9)

33



231 E 4 Rl

Equation Pre-Exponential | Activation Reference
Factor(A)) Energy(J)
(R-2) 1.00E+15 1.3302E+08 [47]
(R-3) 5.16E+15 2.8517E+07 [47]
(R-4) 3.552E+14 1.3053E+08 [47]
(R-5) 2.78E+03 1.2554E+07 [47]
(R-6) 1.05E+05 4.5544E+07 [47]
(R-7) 1.76E+06 1.1296E+08 [48]
(R-8) 76.31 1.8827E+08 [48]
(R-9) 76.31 1.8827E+08 [48]

w2 A B
AR TR 2 B AR AR EB G £ 322 £33 %
7 % 4 #7(Ultimate Analysis)f-1 % 4 47 (Proximate Analysis)> 4=+ % :

4. 3-2 ~ % & (> 2. % A #5 (Ultimate Analysis)

Ultimate Analysis | Wt%
75.3
5.4
15.6
1.8
0.4

wzZIoTO
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Z 3-3~ % = i 2.3 # & 47 (Proximate Analysis)

Proximate Analysis | Wt%
\olatile 41.8
Fixed Carbon 54.1
Moisture 2.6
Ash 1.5

T F R RACA R R R
MR AR 0 3R G H RN A F 2 BT A il e 8
X T IR F YRR R L ER D Rk EEE R L I

B S LA R T T EN SRR R T -

BOTHE R G T B 0SWen ) 4 R LY R RIE S B T

v MEREF IR L 2 R R F T b (7 e A T o

-

A< 2 Ocampo [49] S A2 T2 H% T NHFHLES

Rl

Pz

|

N

S =S T BN TR RS R

r
N

A

2

4R

7

=
=

TR
~

3-1 #57 o
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Cyclones Ta Flame

'_Ll‘ v

Ta
s Chromatograph
N 7 Fine Particles
Fine Particles
Electrical s
Boiler Steam Screw
Preheater Fitchr \\
] Salids
oo s Discharge
S
Compressor Air .
Prahaatar ~ . Air and
% Propane

Combastion
Chambar

B 3-1 - Ocampo % + 2. F k=% [49])

R BT ol RERATE X2Z F)RFES TS T R PR A S 2
FUaE O FHRAET - CEAPF(TERYALER) T BT
CEMMP > a B REFETFEBTRFRBENF % HR
gkt €4 J5hlans SN r FivipY BTF o B R LA 4R R G
100 = A& o

AET R A HCER 2 B P Ao B] 3-2 4TF o F MR AR E A S 200 o 4
SR > 2 F 2k F#F » o (Airand Steam Inlet) & f& 5 22 = 4 -
R &% Rz~ v (Coal Inlet) > BEBR AR 30 24 8 » Fi Ak 2 47408 K

% 100 = & o
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ou:ilet
®220mm , E
: 8
: &
Coal _ )
inlet /__:_\ )

Air and Steam inlet

Bl 3-2 ~ Ocampo % 4 #73kz-z im B8t Bk 7 % 2 B [49])

A e gt By

I
|4
-k
‘_.
m;
iy
s
\

2 Z MR doF]

3-3> @+ i—’:ﬁ L PAN-EPN T."Zﬁﬁﬁ‘];‘;%}}’;/ﬁffi v 2 d G 5"72*éﬁ1']i§ﬂf'§fi ,

60 R GERG AR R R T BRI R TAT28 T

B33 A f e e
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d O ERHA B AR 2 R T AR RS 2 e &
B2 L8t o5 4pe 7 2 0,~CO~CO,~H, ~CHy~ H,O ~ Volatile
N, ; B4R & 7 CaCO512 3 C(s) » ¥ 11 CaCO3 1% 5 Ak #) °

PP BRI R 2B ITE R RS Ry Wiy £ &
P EZFITEREATEF PR I RR Y BRI R L R

> 0 4o 3-4 15 o 18R T sk D (0.62mm) F Ao E A 4riE 2 B A

B Z;‘FT ’ 'Tﬁ% l%g 3:;)%/?1/7} —+ 19 ’ i{e ?ﬁ,u 1§ _?; #g‘;té’,_ﬁ,k ”iﬁ%’
i B2 fE5F o
IDE 'l 1 T Il'|l"| I 1 | ITTrI T :
L =
5_ -
iE E spoutabler
T :
®oF 1
ok -
> L |
0.2}
0.1 1 a1l aaaal 1 a1 vl 1
10 20 0 100 200 500 1000 2000

dyp [um]

Bl 3-4 B Ak A 2 [50]

1245 Bi [51) & ~ & 12 & F]=x i* | : Ur” —ATS’m:@ B

AR R R 4ol 35
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10k

R W

Lol

vl

L)

b g2 [ 3
F 5 £ b ]
E- 2 12 ]
ﬁ' <au<: m
3 L il il O s 1
-10 p]eal 1 1
1 10 1d

ArUS

1
Bl 3-5 ~ Ur* — Arsz_ & F]=x it [

49
) 1
=U [22-]° (55)
Ur U [gApﬂg]
1
_3 -
Ars= L2 (56)
g

Bl 2 B (75 o 340 AT BGRF RO 8 T R R F AR
Fleowed »vid 2B ARG 236 B2 bk g R
ks A 32 84 330 A R Y 20 a v R iE

% 350
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# 3-4 -~ Feivigid

No. 1 2 3 4 5
Coal feed
(kg/hr) 8 6.6 6.6 6.6 8
Air supply
(kg/hr) 21.9 12.65 17.0 18.96 17
Steam supply
(ka/hr) 4.7 4.7 4.7 4.7 4.7
Air and steam
inlet 693 663 663 663 686
temperature(K)
Mean particle | o, 0.62 0.62 0.62 0.62
diameter(mm)
ER 0.286 0.2 0.269 0.3 0.217
% FLUNT # 2 A 52 » 2 & 2 2 3 R % 2 25 3] (Boundary Type)

4o 35977 o H Y s x v 2RAFF Mass Flow Inlet » ) o ] 35 #

Pressure Outlet » 4y v B 4 @3¢k < 5 & 4 4p fe (latm) o

%35~ @R ix

Z % k& % »~ v (Air and Steam

3 A kA ( Mass Flow Inlet
inlet)

% &~ v (Coal Inlet) Mass Flow Inlet
41 v (Outlet) Pressure Outlet
£Em (Wall) Wall

A7 he B0 A > FAEIER A LR B 100 22 U N R BB 2R R 0 A0SR

40




A 1128K A e 3RA 2 R4 B A F RS Aple o A AR 20

ZF RE 4 Ndod 31997 o

EARFRBERNS

R BEE L R LTSN VA

BAY 2P EERY o SR E Lt g AR
FRsz A d ARaungE 28 L Fher VB F Bl o i
FREFRAT o B AR A AP 214 2 T B Rk |
BE o FREE ERIPEF2Z A, > g MERT G 52 T
o A2 (F e g WS F A HMF I EfLL) i F
FAERI BB adNERZ LB FHAT & ¥ BT

WREG AR EATHF i o F e B A R I R THERERR B

%beﬁé‘rs/ié% ° )»/u i%‘ }%‘Q\."@ 4-1\ @4-2}. @4_3 ):'Lf—-ﬁ-\

e
—
D\'
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! L.
(@ @ @ W & 6

Bl4-1~X=0*7d 2 & 2 Fiplf~» 55
(2)0.4s(b)0.6s(c)0.8s(d)1.0s(e)2.0s(f)4.0s

Bl 4-2-~y=0*rm 2 & FFE2 T WA A 5B
(@)0.4s(b)0.6s(c)0.8s(d)1.0s(e)2.0s(f)4.0s
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(a) (b) (c) (@ (e} ()

Bl 4-3~x=0* @ 2. HipiE & » & B
(a)0.4s(b)0.6s(c)0.8s(d)1.0s(e)2.0s(f)4.0s

~F R EREEPTE ARG AT A 2

At g it g P R B F bR o F B E A HNF A

et

FERBZEL AR > BROREF N T F 2R EE

=

(w
3
‘-3\

GEEEARED' A SR N Bl R R ina i i oE S SPE dray ol e
Bl % 7 ER @eppd o k2 ¢ sr * 2 ER i@ % (Equivalence
Ratio) & 4

ER=% (58)
BT M R H ER E&2t 0.2~03 2 F [52] - 5 i
FEHLWRREE R > AP RTLERETF G BIIR 2
AR F2 o B A R ERE Y 8% F2 SICw(kEF
FRPFRFE)2Z 25 254 349 52 wiicdy (T2 1R Zuilk
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52 ER=0.269 - @ ER=0.2 2 ER=0.3 2. & iFif 2~ % 5 % 3-4 2 %
2w elcdy e

dRAAZ RS GEEVERIARZERIERSF MY F o
B3 BRFL T R Ok RHRF 0 A WA R 4 2 Mk
TEBA LA G F FAEFEF RGO RS A ERGSE

BETongF EREL R FHEARAY A< LE ¥ HERE

A

(a) (b) " (c)
B 44~ % F ER &7 238 B 4 i (K)(a)0.2(0)0.269(c)0.3

K FERF TS Y LA et R E B d 45 ch
KF S R FRT N E LT R TEINE B F R SR 2
AT G oRkg L F By kR CO #B 2 (O # 4 & & CO

F)od B 4647 7 rohg ¥ ER Bk 0 7 UBBTIKF H
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ek 2 B F R F R G IR 0 AT Hy s COp e A A

R

A A B2 FE 0 d 3 Hyv CO R RRE L g K f k2 3 F

<

Be% 2 F @4 CO2Z kR - d B 4-8 HILMEF ER @4 > 1 f

2 CORRS 63 “Ff= o Hy Bl T LT 5 2 48% -

333e03
285003
238003

180203
143203

',
95104 i
47604

0.00e+00

@) ®)
Bl4-5- 7 F ER T 2 -k f 48 F ik 5 A4 (B

(2)0.2(b)0.269(c)0.3
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41002
328e02
246e-02
1.64e-02
22002
0.00e+00

246002
164202
2.20e032
0.00e+00

3 "
4.10e02
32802
246002
[
164e02 L
22002
0.00e+00

@ ®) ©
B 4-6- % F ER &~ 2 CO, A f (Mol%)(a)0.2(b)0.269(c)0.3

(@) ®
Bl 47 7 F ER &7 2. Hy, A f (Mol%)(a)0.2(b)0.269(c)0.3
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ﬁ:a-h-oz
-7.%&62 :
6.65e-02
532¢.02
3.09e-02
2 B8e-02
133e02
0.00e+00

(@)
Bl 4-8 2 I ER =T 2. CO 4 i (mol%) (a)0.2(b)0.269(c)0.3

A ER &2 w5 025026903 ek f5 T 0 KRBT HREURGRET B S
‘E‘T’TP‘J’PW°‘:{§]49E %ﬁﬁu’gﬁ%ERﬁiéﬁf%t’ﬂﬁr}%@LCO

LR EF DA Hy Bl R ILT 2 AR

=g
70
60.43

60
g
< s
g
3
2 .0
i B ER=0.2
£ B ER=0.269

30 ®ER=0.3

0 | 18591840

EL A 16.04 1678

10

coz co h2 N2

B 492 F ERETZ v ixain
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kR R RHF B
e ER=0.217 ek fs ™ > 4= 4> % B A~ %2 % 22 ~36 ~50 ~ 75~ 100 ~

125cm ki (7 RIGR T MBS R R (TRd o F Bl 4-10 LB T B R4

*“5‘2

WREB RN FREE A FEEL PR F RS ET

CE RS/ S LR R S B EIE e ¢

-y R
m22 m36 W50 m75 m100 m125
0.50
045046046
0.45
0.40
0.35
0.30
0.25
0.20
0.15  01%M0101a0100,,
0.10 ®2 009,09 0,05009
isii TN i
oo Iaiiin T
CO2BER /73 COBLF 3 H2ELR 77 % CHABLFI /Y% N2ES R 433%

M410~ 2 P AFFR2Z T §FREE A S
dRALL T ERG R WE A B 0 R T ST SR
GALY AT P IR F O BT @ AR e 7 0
FOOF BEARF o TN AR R e d Y T R

BRPRF-FAER G NI BETL AN RS ARG
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Fl > BoARR A R RGERTETL E T RR R R 220m (P R
Arv ZR) - d ARV MUBRRINALENE R RN ERLS TR
AKX o FF2R2 O FRAGZAILEF ARRE 0 LR R TS FA
BRBGER N T M TR E R g R R g Flm g S

WhHNERA GHLE o

e

Coniours of Statc Temperaiure (925-pES2. Contours of Static Temperature Contours of Static Temperature

()R =22cm (b)R=36cm (<) K= 50ecm

Contours of Static Temperature (gas

(d)FR=75cm (e)/R=100cm ()K= 125cm

WALl 3 FRFBR2Z FRERAG
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ErFy B R 100 o & ki T 0 B 4-12(a) ¢ 0 BlREhZ EARAL B G
X=+-55112 02aF zd 03200 24 che 4B 4-12(b) R 2

y=+-550 24 ¥ zd 03200 &4 e1E &od 3% Ref » 2o L4
TR 4-12(0)E R W R E IR S E A o 50 DI RB > 2 8

Fh 4 y=+-5.5,0cm KIFTE BE -

0 20 40 60 B0 100 120 140 160 180 200, 0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
Position (cm) ! Position (cm)

@) (b)

)
§F %% ik RFELFLE RS F 33em
4

=

73

e

)/

s

-

poi]

N 5
mm Ft*

JTEIRE G- BAPH M o RIT A A TRV ST EREMAE A TR0 AT
MRMEFER X d B4RV kG B G F Rid RAZEEF
Jedt > B AT REGR G TR B R RS §F - B PR A %

L ﬁg%ﬁ. o
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B 4-13 ~ (@) k F 1 F rmst(b)k F &5 g
o R EF EORR R e B
& ER=0.217 ey fi T » A AT § 11K F F 2108 Ak A w5 05405875
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	粉煤於流體化床氣化爐之燃燒與氣化已成為淨煤燃燒之一重要技術。因此，本研究以計算流體力學軟體ANSYS FLUENT為基礎，針對粉煤於流體化床氣化爐之燃燒與氣化現象，建立一三維多相流數值分析模式。此模式考慮多相反應流場中之熱輻射效應、顆粒/氣相流交互作用、紊流效應以及氣相與固相化學反應。本研究並已針對揮發物及焦炭之燃燒及氣化反應，精進流體化床氣化爐之化學反應多相流分析模式，且進行氣化爐操作參數之測試及分析。此外，在本計畫之延伸研究中，則針對核能所提供之實驗設備數據，進行木屑於流體化床氣化爐內氣化之模擬分析。
	The technology of combustion and gasification of pulverized coal in a fluidized-bed gasifier is an essential one for clean-coal combustion. In the present study, a three-dimensional multi-phase chemical-reacting flow simulation model has been developed for combustion and gasification of pulverized coal in a fluidized-bed gasifier, based upon the commercial CFD software ANSYS FLUENT.  The physical models include the thermal radiative model, the turbulent combustion model, and the char oxidation model. The particle phase is modeled as the granular flow and the interaction between gas-solid phases has been taken into account. The model has been improved for simulating the combustion and gasification of volatile and char. Testing and analyses have been conducted for the sensitivity of operating parameters of a fluidized-bed gasifier. Extended from the present study, a model has been developed to simulate the sawdust gasification process which is being studied experimentally by INER.
	在化石能源日益減少，科技發展腳步不曾終止且更加快速，這迫使人類開始積極尋找新的替代能源，並兼顧減少對環境之衝擊。1973年及1979年發生了第一次及第二次的能源危機，能源之開發與管理已成為各國工業發展之重要課題【1-3】。近年來石油及天然氣價格，因儲量日近匱乏而節節高升。倘若每年石油之消耗量不減，未來五十年內，石油耗盡將是不可避免之結果。而根據調查全球化石能源蘊藏量中，煤炭佔總蘊藏量之72%，這意味著煤炭將會成為能量的主要來源。相較於前二者，煤炭具有下面幾個優點：(1)價格便宜；(2)開採容易、儲量豐富，約有一百多年可開採；(3) 粉煤燃燒效率不斷提高；(4)可作為化工原料，用途廣泛【4, 5】。以我國為例，能源利用煤炭的供給比例從1988年的24.86%提高至2013年的30.2%，年成長率約為6.61%【6】。但目前燃燒煤炭最大之問題便是會產生高溫混合氣體，且其中包括二氧化碳、硫化物及氮氧化物，將造成全球暖化，對環境產生重大衝擊。因此抑制全球暖化現象已成國際間重要的課題，如1997 年12 月，於日本京都簽訂「京都議定書(Kyoto Protocol)」，即明確規範工業國家溫室氣體之減量目標。有鑑於此，各國皆積極進行淨煤燃燒技術(Clean Coal-Combustion Technology)之發展，以符合環保與經濟並重之雙重要求。
	所謂淨煤燃燒技術，旨在最大限度之開發煤炭作為能源之運用，同時又能達成最少污染物釋放，進而完成煤炭高效、淨潔使用之目標。較典型之淨煤燃燒技術包括：加壓循環式流體化床燃燒(PCFBC, Pressurized Circulating Fluidized Bed Combustion)、超臨界粉煤鍋爐(SCPCB, Super-critical PulverizedCoal Boiler)發電、整合型氣化複循環(IGCC, Integrated Gasification CombinedCycle)發電、整合型氣化複循環燃料電池(IGFC, Integrated GasificationFuel Cell)等技術。其中整合型氣化複循環發電系統IGCC之概念圖如圖1-1所示，而氣化燃氣複循環燃料電池IGFC系統是較先進之發電技術，具有發電效率高和淨潔燃料等優點，可使發電之淨熱效率增加至43%左右【7, 8】。
	/
	圖1-1、氣化複循環發電系統【9】
	此外，粉煤氣化其除硫率及除氮率約達90%及99%，煤中之灰份形成無污染顧慮之Slag 排出，去除SOx、NOx較傳統燃煤發電機組容易且設備體積較小，廢水及溫排水量較少，CO2排放量較低，所以造成之環境污染很少，對煤質的要求也較低，低品質的煤炭亦可使用，可降低發電成本【10-11】。
	就國內目前的電廠狀況而言，由於核能電廠的發展已趨飽和，電力的主要來源仍以火力發電為主，其中燃煤發電於2012 年佔49.01%，至2013年，更提高達到53.7%。在燃煤電廠方面，不但須耗費極大成本處理污染問題。煤礦的採購亦受到限於發電機組的適用性，僅能選擇較好的煤種。因此，為了避免因燃燒煤種、相關環保及營運成本等問題之衍生，在煤炭氣化發電的評估與設立計畫，實為刻不容緩。
	氣化是一種非催化之不完全氧化反應【12】，亦即利用缺氧燃燒之技巧進行不完全燃燒反應。主要目的是將固體燃料轉換成一氧化碳及氫氣，做為燃氣或其他化學物品之原料。在氣化技術應用之燃料選擇上，可使用化石燃料，也可以使用廢輪胎或稻穀等廢棄物來處理，但經濟價值可能較低。所以含有較高熱值之化石燃料如煤炭等，仍是會被優先選擇【13】。煤炭燃燒(Coal Combustion)與煤炭氣化（Coal Gasification）不同點在於，煤炭燃燒是讓煤炭進行放熱反應提供熱能，故會產生大量之CO2及H2O。而煤炭氣化則是讓煤炭進行吸熱反應，使煤炭熱解成可燃氣，其中典型之生成氣有一氧化碳(CO)、氫氣(H2)、甲烷(CH4)等。然而現今大多數之製成產物多為CO及H2【14】。判斷氣化結果之理想與否，通常以碳轉換率（Carbon Conversion Rate）來表示。其定義為：反應後出口處氣相部分所含之碳重與反應前入口處固相部分所含之碳重的比值。碳轉換率愈高，表示氣化效果愈好。
	煤炭之氣化過程十分複雜，其中包含兩個主要步驟，分別為煤炭之熱解與去揮發化（Pyrolysis and Devolatilization）及煤焦氧化（Char Oxidation）。在氣化過程中，由氣體與柏油類成份之易揮發性物質會隨著氣化溫度逐漸升高而從煤炭裡熱解釋放，此易揮發性物質之釋放為去揮發化作用（Devolatilization）。單一煤粒受熱分解之示意圖，如圖1-2所示。揮發性物質經由氣體之氧化作用生成不同產物，有CO2、H2O、及CO等。而在去揮發化作用後生成之固態物焦炭(Char)，會與CO2、H2O及H2進行氧化反應，最後所有氣體經過淨化處理之後，即可取得所需之氣化燃氣，此即為一般所言之合成氣。
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	圖1-2、單煤粒受熱分解示意圖【15】
	在1780年就曾出現以熾熱之煤炭通以水蒸氣得到水煤氣。1839年則發展出應用空氣與泥炭不完全燃燒製得氣化氣。19世紀中期，西門子製作了第一台常壓操作之固定床煤炭氣化爐。第一次世界大戰後，更出現以煤炭氣化技術生產甲醇、合成氨等合成化學工業。為了滿足對氣化氣產量之需求，1920年便出現了流體化床煤炭氣化爐。隨著科技之發展，加壓技術及工業生產富氧技術之成功，30年代出現了加壓氣化技術，50年代便發展出噴流床粉煤氣化技術。一般之氣化反應器可分為三種類型，分別為固定床(移動床)式（Fixed-Bed）、流體化床式（Fluidized-Bed）及噴流床式（Entrained-Bed）氣化爐等【16】，如圖1-3所示。
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	圖1-3、三種典型氣化爐示意圖【13】
	固定床式氣化爐為最常見且最古老之氣化程序。其特點為構造簡單、可靠，具有高度之熱效益、煤料尺寸大，反應時間長（以小時計），以及可在高壓操作與最少粉煤燃料預處理之要求，但單位容積處理量較小。固定床式氣化爐由下而上可概略分為四個反應區，分別為：燃燒區、氣化區、去揮發化區及乾燥區。如圖1-3所示，燃料由固定床式氣化爐上方進料孔進入，而由下方供應氧化劑。當流速低時，氧化劑只能從靜止煤粒間空隙穿過，均勻流通，此時相對於運動速度較大的氧化劑，煤粒床是靜止的，所以稱為固定床式氣化爐。燃燒區所產生之熱氣會與較冷之固態煤粒作熱能之交換。氣化區則為碳、蒸氣、CO2、H2作用之區域，吸熱作用產生了CO與H2，而H2與C作用之微放熱反應產生了CH4、CO或H2可燃氣體會在燃燒區與氧反應燃燒，而放熱燃燒反應提供後續之氣化吸熱反應與煤灰乾燥所需之能量。由於氣化區已將所有氧氣消耗完畢，因此在氣化區上方的燃料只能受熱而產生熱解現象，而熱解通常伴有去揮發化作用，所以氣化區上方稱為去揮發化區。由於熱解需要相當多之熱能，所以乾燥區只剩少許的熱量能將燃料中的水份烘乾。
	流體化床式氣化爐使用尺寸較小的煤粒及較快之氧化劑流速，氣體易於在煤粒空隙處流通，並使煤粒在一定區間內浮動，讓煤料像流體一樣有自由流動之特質。其特點為煤粒與氧化劑接觸面積大，反應速度快（以分計算），單位時間處理之燃料較多。
	挾帶床式氣化爐之最大特點則為，氧化劑流速可再進一步提高，使用更小粒徑之燃料。而且，進料與進氣口皆位於相同位置，使用主進料口（Primary）及次進料口（Secondary）進氣道同時噴出混合之設計，讓燃料及氧化劑能在進入反應器時達到最佳之預混狀態。
	相較於固定床式氣化爐，流體化床氣化爐具有高效率、高熱傳率、低燃燒溫度、低汙染物排放及燃料限制較低之優點【17】。流體化床中的氣體與燃料粒子化學反應屬於多相流反應，包括氣體間的同相反應(Homogeneous Reaction)以及氣體與燃料粒子(Fuel Particles)間的異相反應(Non-homogeneous Reaction)。其燃燒與氣化反應中，反應物方面則包含燃料、惰性粒子，氧化劑方面則是空氣(燃燒過程)及水蒸氣(氣化過程)。在流體化床氣化爐中，進入床體的氣體會以氣泡的形式快速向上通過床體並帶動床體固體粒子均勻攪拌混合。攪拌混合的過程中，流體與固體粒子彼此相互交換熱量而達到高熱傳率之效果。因此，使得床體溫度趨向均勻分布。而且，由於床體中固體顆粒熱容量較大，導致床體溫度不易劇烈變化。因此，可使燃燒行為穩定，容易進行連續穩定之操作。
	流體化床氣化爐可使用多種型態之燃料，具有高度之燃料選擇彈性。除了使用傳統化石燃料時表現優異外，對於低等級之劣質煤炭、含砂石之油頁岩或一般都市固體廢棄物，都可達到很高的氣化效率。此外，液態或氣態之燃料同樣也能在流體化床氣化爐中使用。流體化床氣化爐具有較低之燃燒溫度。一般而言，其燃燒溫度大約為攝氏 850 度，比一般煤燃燒爐低。因此，氮氧化物（NOx）之排放濃度較低，而硫氧化物（SOx）可藉由爐內添加石灰石（CaCO3）吸收。因此，流體化床氣化爐具有低汙染物排放之特性。
	流體化床之流體化示意如圖1-4所示【18-19】。當均勻分布之氣體以低速向上通過由固體顆粒所組成之緻密床時，固體顆粒未受到干擾。然而，當氣體速度加速達到最小流體化速度時，一些顆粒開始懸浮於空氣流中，固體顆粒層就會呈現類似流體的行為，此現象稱之為「流體化」。而具有流體行為的固體顆粒層就稱為「流體化床」。當氣體速度再度提升時，氣泡、旺盛的紊流便會形成，流體化床中的固體顆粒開始表現出類似液體沸騰的現象，此時稱其為「氣泡式流體化床」。若再將氣體速度提升至挾帶速度，氣泡開始消失而固體顆粒開始被氣流向上挾帶出床體，未完全燃燒的顆粒藉由旋風分離器回收，稱此裝置為「循環式流體化床」。
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	圖1-4、流體化床流體化示意圖
	由流動形式及構造上的不同，可將流體化床分為四類，分別為：氣泡式流體化床(Bubbling Fluidized Bed)、循環式流體化床(Circulating Fluidized Bed)、加壓式流體化床(Pressurized Fluidized Bed)以及雙循環式流體化床(Dual Fluidized Bed)【17】。氣泡式流體化床是最早發展之形式，其操作壓力為常壓，且其氣體速度保持在挾帶速度以下操作。由於氣體速度小於挾帶速度，使得流體化床燃燒爐中可明顯分為下方的流體化床區及床表面以上的乾舷區兩部分。當氣化爐操作時，固體燃料利用重力的特性投入流體化床中燃燒，會在床內因高溫分解成氣態揮發物及固態之固定碳。固定碳的粒子會留在床內進行碳與氧氣之異相（固體—氣體）氧化反應，而氣態之揮發物會隨著向上的氣流到達上方的乾舷區進行勻相（氣體—氣體）之燃燒反應。燃燒所放出的熱能可藉由設置在爐內的熱傳管產生蒸氣加以回收。由於氣泡式流體化床在燃料之選擇上十分彈性，並可處理不易燃燒之低級燃料或成分複雜之廢棄物。因此，常應用於廢棄物焚化，燃燒生質燃料及多種燃料混合燃燒。
	在循環式流體化床中，氣體速度大於挾帶速度，故部分尚未完全燃燒之固定碳粒子會被高速氣流挾帶離開。粒子隨著氣流一起向上流動之過程中，同時會燃燒放熱。若在上升過程中不足以完全燃燒，則未燃盡之碳粒子會被煙氣出口處之旋風分離器捕捉下來，再集中落回燃燒爐內，使得固體粒子在系統中不斷循環使用。循環式流體化床反應爐之效率非常高，所以這項技術是目前備受矚目之淨煤技術之一。加壓式流體化床的概念是增加氣體的壓力，使空氣的黏度及密度增加，如此可以降低流體化所需要的氣體速度。與相同尺寸常壓下之流體化床反應爐相比，加壓式流體化床可提高燃料之處理量，但目前仍處於發展階段。雙流體化床之概念則是使負責燃燒之區域(Riser)與負責氣化之區域(Gasification)隔離。因此，能夠避免焦碳直接與揮發物接觸。Koichi【20】等人便曾建立燃燒器與氣化爐隔離之雙循環式流體化床，並與未隔離之對照組比對，結果發現燃燒與氣化隔離之雙循環式流體化床有較高之碳轉化率。
	而在煤炭氣化之理論模式研究方面，首先關於煤炭熱解的部分，Anthony 與Howard 【21】曾針對煤炭熱解及碳氫氣化的理論模式作了詳細之探討。在高加熱率環境下，煤粒將產生比Proximate Analysis 所得之比率還要高的揮發物，同時該文也對等溫及非等溫、一階或高階的熱解率模式作一完整之介紹，並提供了熱解時化學動力模式之主要架構。Agarwal【22】則針對單一煤粒之熱解模式，指出煤粒熱解主要受到化學動力及熱傳因素之影響。對於較大之煤粒而言（dP>1mm），熱傳成為主要之控制因素，煤粒內部任意點之熱解量僅為此點溫度之函數。Smoot 【23】對煤炭氣化理論做了更詳細的定義，考慮了更完整之氣化物理及化學過程，其過程有：
	(一).反應物紊性混合（Turbulent Mixing）
	(二).煤粒紊性散佈（Turbulent Dispersion）
	(三).煤粒熱對流加熱（Convective Coal Particle Heatup）
	(四).煤粒熱輻射加熱（Radiative Coal Particle Heatup）
	(五).煤炭去揮發化作用（Devolatilization）
	(六).生成揮發物之氣體反應（Gaseous Reaction of Volatiles）
	(七).煤焦中之異相反應（Heterogeneous Reaction of Char）
	(八).煤渣（Ash/Slag）之形成與殘留（Residue）
	Smoot 【23】並針對不同之反應時間、壓力、煤種及氣化後之污染物，作了詳細之理論分析。煤炭之反應過程包含了同相反應（Homogeneous Reaction）及異相反應（Heterogeneous Reaction）。而不同成分間之反應包含了煤炭與O2、CO2及H2O 間之反應，其中壓力、煤種、溫度、煤炭性質及氧化劑濃度之不同，皆會影響其反應速率之變化。在高溫之操作條件下，將可增加反應速率及減少氣體及固體之殘留時間，生成較多之合成氣及較少之甲烷氣生成量。在高壓之條件下，可增加煤炭之轉換率及能量釋放之效率。雖然高溫高壓之氣化反應爐具有較好之反應效能，但在反應爐之設計上會有較高之困難度及較多之成本。Neogi等人【24】針對實驗用之流體化床（Fluidized-Bed）氣化爐作了實驗及理論分析。考慮化學反應及固-氣相之質傳熱傳在等溫系統中的氣化過程，以簡化過之化學反應機構表示，氣相部分考慮CO2，H2O 與CO，H2O 之轉換反應。由於使用之煤粒粒徑很小，故假設熱解反應無限快。其分析結果顯示：當氣流溫度升高時，氣體生成物之生成率相對提高。因其反應時加入水蒸氣氣流，產生之含熱質氣體主要以H2為主。
	工研院及台電電研所提出之報告中【25】，曾分析了各種煤氣化反應器之優劣性，並針對溫度與壓力對氣化的影響做了定性之分析。當溫度提高或壓力降低時，CO及H2之量會提高，而CH4則會減少。由於生成產物中CH4僅佔少數，故一般皆以提高CO、H2之量為目標。Kim等人【26】探討了利用流體化床（Fluidized-Bed）附加抽風管（Draught Tube）以取得高熱量（High Calorific Value, High CV）之生成氣。由於流體化床型式存在著本身因煤破壞而造成相當高之碳損失，以及因旁通管造成部份氣體沒有參與反應之缺失，所以加入抽風管分離兩個反應區（抽風管區與環區）解決此一問題。
	在加壓情況下反應之研究方面，Liu 等人【27】針對壓力之大小、反應之動能變化及炭焦之結構對加壓式噴流床氣化爐所造成之影響進行研究，並與其他文獻進行比較分析。並發現其模擬之結果顯示，分別在常壓與高壓之計算結果與實驗值相當一致，但若直接將常壓之反應動力參數外推(Extrapolate)至高壓情況時，將會高估15%左右之碳轉換率，顯示高壓環境下之反應動力參數無法直接從常壓之數據直接外推來獲得。煤炭中若含有較多之揮發性物質，由於快速之熱釋放，將可得到較高之煤炭轉換率。Wall等人【28】指出壓力對於氣化反應之影響，並指出過往文獻大多著重於實驗分析，較少以計算模擬進行探討；在高壓下將生成高孔隙率之煤焦顆粒(Char Particle)，煤焦結構對於其燃燒室出口殘留量以及煤渣(Ash)之生成量扮演著相當重要之角色。一般而言，在高壓下，煤之顆粒將以較快之速率燃燒，並形成較小之煤渣顆粒。提高反應物之壓力將能夠提昇煤焦之燃燒以及氣化反應速率，此現象可由吸附-脫附機制中獲得解釋。
	除上述簡化之數學模式及自行發展之計算程式外，亦有一部份研究是採用泛用型計算流體力學程式進行煤炭氣化氣及之模擬，例如Skodras等人【29】以商用軟體FLUENT 4模擬泡沫式溶融煤渣(Foaming Molten Slag)氣化反應器之效能，並採用自訂函數描述其氣化現象，同時求解氣化現象之流場及熱傳等方程式。其模擬與實驗比對之結果相當一致，顯示出其所提出之分析模式，對於溶融煤渣氣化反應器之操作中，乃是一相當實用之分析工具。Zhong等人【30】採用三維Eulerian多相模式，封閉式(Closure Law)顆粒流(Granular Flow)之反應動能模式(Kinetic Theory)，以分析挾帶床之氣-固流場行為；並探討非理想顆粒之撞擊現象之限制對於氣化效能之影響；結果顯示此限制對於氣化之影響相當大，與實驗比較，此限制係數為0.93時，方能模擬出其分析之反應器之特性。模擬結果同時顯示，對於煤炭氣化過程中，當噴流氣體流率與流體化氣流量相同之情況下，將有最佳化之氣-固流場模式。此外，從徑向之顆粒分佈可知，氣體阻力以及顆粒撞擊是主導顆粒移動軌跡之主要因素。
	早期之軟體只能以較簡略之方式模擬氣化之程序，發展至約2007年為止，軟體在氣化方面之模擬才較成熟，例如Syred等人【31】指出商用軟體FLUENT 6.0已被證實能夠以Lagrangian軌跡法分析複雜流場中之燃燒顆粒行為。其對於入口處之固態燃料之燃燒能夠藉由適當調整以獲得初始之流場之空氣動力行為，但若顆粒會流經整個反應器時，此軟體則無法處理。尤其是氣旋式燃燒器(Cyclone Combustors)以及藉由離心力增強之顆粒氣化反應器等情況，此軟體只能藉由改變顆粒之尺寸分佈之方式，即採用破碎(Fragmentation)方式來處理顆粒之氣化或燃燒行為。此篇研究探討將破碎模式納入FLUENT分析模式中步驟，並應用至各種不同之反應系統。其結果顯示，採用其納入之破碎模式能夠在許多計算上有困難之處得到改進，但對於真實破碎條件仍需要建立較佳之反射行為以分析不同形態之實驗系統。最後並指出，其提出之單步破碎模式(Single Step Fragmentation)需要更進一步之擴展，尤其在具有許多微小顆粒之反應器中更需要多步之破碎模式，方能準確的模擬其特性。Grabner等人【32】以商用軟體FLUENT 6.2針對加壓式流體化床(Pressurized Fluidized Bed)氣化概念建立分析模式。其氣化模式乃是採用Steam/Oxygen以及褐煤(Lignite)為燃料，進料量預定為4800噸/天(1000MW)，且操作在33bar之情況下。以其提出之數值模式探討流場形態，紊流行為，產氣組成，溫度以及熱幅射等現象。並與文獻中類似之流體化床系統相比較得到相符之結果。並指出，為了預測固體之行為、因熱解使得顆粒濃度、顆粒大小改變及表面反應等現象，顆粒的軌跡乃是採用Eulerian-Lagrangian模式來描述。當改變總顆粒之質流率時，會發現以反應器高度為函數之壓力降存在。Wang等人【33】針對挾帶床式氣化爐，在採用不同燃料噴注器情況下，探討其熱傳現象及損壞之情況，並發現錐型燃料噴注器比較容易燒壞。但一但操作時間夠久，兩種燃料噴注器都會損壞，此是因為原先設計用以保護燃料噴注器之防火磚在高溫環境下終將失效，故使燃料噴注器直接暴露在沒有任何保護之反應室中之故。Wang等人【34】針對挾帶床氣化爐搭配不同紊流模式與去渾發化模型探討不同模式之計算結果，並發現紊流模式對結果之影響很顯著。在測試的5種紊流模式當中，標準的k-ε跟RSM模式會有一致的結果。而在測試的4種去揮發化模式中，單步(Single Step)與化學滲出(Chemical Percolation)模式會得到適中且一致之去揮發化速率。而改變粒徑大小時之測試中發現，當粒徑變大導致粒子之慣性增加時，噴注之煤粒會與氣流撞擊產生強大之迴流區，該迴流區能夠延長煤粒在氣化爐內之停駐時間。
	周【35】用含觸媒之焦炭以探討流體化床之氣化現象。實驗是在一直徑90毫米的床體內進行，於不同操作條件下，包括流體化速度，床內溫度，空氣/焦炭比，水蒸氣/焦炭比以及含浸觸媒種類，探討對於生成氣體組成，氣體熱值以及碳轉化率之影響。由實驗結果發現，氫氣與一氧化碳會隨著床內溫度上升而增加；氣化含觸媒焦炭時，碳轉化率與氣體熱值在增加流體化速度與床內溫度時會比不含觸媒焦炭時為高；當增加空氣/焦炭比，碳轉化率會隨之上升，但氣體熱值會減少；當增加水蒸氣/焦炭比時，氫氣與氣體熱值會上升，但碳轉化率會減少。在其實驗中，就焦炭催化氣化反應來說，使用10% K2SO4 + 1% Ni(NO3)2會有最好之催化效果。吳【36】以簡化成份後之氣化燃氣（CO、H2），取代天然氣之燃燒，發現了CO含量愈多的氣體，可得到較高的燃燒溫度，但也得到較多的NO含量，反之亦然。此結果意味著，天然氣雖有較高的反應熱，但NO的生成量亦是不少，而愈少的CO含量之氣化燃氣雖然僅能提供較少的燃燒能量，但是卻不會產生較多的NO含量，對於能源的利用及環境的保護，有正面的幫助。
	國內亦有採用軟體進行氣化爐之模擬，例如楊【37】以PCGC-3程式模擬噴流床氣化爐，發現影響煤炭轉換率之重要參數，除O2/Coal、H2O/Coal等參數外，當操作壓力越高時則煤炭轉換率將隨之提高。而當粉煤粒徑越小，其轉換率也相對提高，故操作壓力、粉煤粒徑皆是影響氣化效率之重要參數，該研究並驗證PCGC-3程式之可靠性。郭【38】同樣採用PCGC-3程式，以三維模式模擬粉煤於上吹式噴流床氣化爐中之燃燒及氣化特性，模擬上吹式噴流床煤炭氣化爐，並與實驗比對以驗證程式之可靠性。接著針對O2/C 、H2O/C、粉煤粒徑大小，及氣化爐進給角度進行參數分析。由其結果發現，當改變粉煤負載率使O2/C比例降低時，則會使CO2、H2O生成量減少，CO、H2及CH4生成量增加。當改變O2量使O2/C比例降低時，則會使CO2、CO及H2O生成量減少，H2及CH4生成量增加，同時氣化爐內積碳量也會增加。當H2O/C比例增加時，氣相反應區重組反應趨勢會提高，並產生較多之H2，使得在出口處CH4生成量減少，H2生成量增加。另外增加H2O/C比例、渦旋直徑及縮小粉煤粒徑，皆有助於降低粉煤氣化所需之時間。
	由於煤炭氣化技術之應用，可有效降低燃燒煤炭產生之污染對環境造成衝擊，並可應用於高效率複循環發電系統IGCC中，以達到43%以上之發電效率。雖然國外發展氣化複循環系統已經行之有年，規模已達商業運轉，如美國印第安那州Wabash River發電廠。但目前國內煤炭氣化技術之應用屬萌芽發展階段，必須建立氣化爐建造之評估能力。尤其是針對相當複雜之流體化床氣化爐之燃燒及氣化現象，需要建立一模擬分析技術，以探討研究粉煤於流體化床之多相流及複雜之燃燒與氣化現象。因此，本研究將針對粉煤於流體化床氣化爐之燃燒與氣化建立一化學反應多相流數值模擬分析模式，以期能提供流體化床氣化爐設計及建造所需之參數資料。
	本研究團隊在過去多年之研究中，已針對挾帶床式氣化爐建立含有化學動力反應機制之三維多相燃燒氣化數值模擬分析模式。並針對使用各種紊流燃燒模式，包括：非預混平衡燃燒模式、非預混Flamelet燃燒模式、EDC (Eddy Dissipation Concept) 結合CHEMKIN化學反應模式、及FREDM (Finite-rate / Eddy-dissipation)模式等對模擬準確度之影響進行探討研究。在過去之研究中，並已針對不同煤種及混合生質燃料，模擬分析其在挾帶床式氣化爐之氣化效能。本研究團隊在能源科技及數值模擬方面已有多年之研究經驗。其中包括執行國科會計畫，針對含有氫氣分離薄膜之薄膜水氣轉化反應產氫技術進行數值模擬分析研究、結合轉化反應器之薄膜蒸氣重組反應器產氫技術研究、模擬分析研究質子交換膜燃料電池(PEMFC)之三維動態反應流場。執行能源局及核能所計畫，進行水氣轉化反應、煤炭氣化之數值模擬分析。各計畫皆已順利結案，並獲得具體之成果，發表於國內外期刊及研討會上。過去一年，本研究以計算流體力學軟體ANSYS FLUENT為基礎，已成功建立煤炭於氣泡式流體化床氣化內氣化之數值分析模式。該計算模式以歐拉-歐拉法處理流體化床氣化爐內氣-固兩相流動，不同相流場將被視為互相滲透的連續流體來處理。模擬所含之物理模型包括煤炭氣化、紊流燃燒模型、熱輻射模型以及顆粒流分子運動論，其中氣相以k-ε紊流模型處理，固相視為顆粒流利用顆粒流分子運動論加以描述。該研究結果已能成功描述氣化爐內之氣化情形，故本研究團隊能以先前在流體化床氣化爐建立之分析能力為基礎，順利執行本提案計畫，完成流體化床氣化爐操作參數分析與設計之優化研究。
	本研究以泛用型商用軟體ANSYS – FLUENT來進行模擬計算，由於流體化床氣化爐中粒子數量極多，若使用Eulerian-Lagrangian方法將需要大量之計算資源。因此，本研究將以Eulerian-Eulerian方法針對流體化床氣化爐之多相流建立分析模式，並使用其中的Eulerian Model處理流體化床之固相流場，因此，不同相流場將被視為互相滲透的連續流體來處理，相關物理模型將在下列進行說明。
	一、模型假設:
	(一).壁面為絕熱且無滑移條件(Non-Slip Condition)。
	(二).假設氣體為理想氣體，遵循理想氣體狀態方程式。
	(三).兩相交互作用中，考慮阻力、熱傳以及異相反應(heterogeneous reaction)。
	(四).氣相包含O2、CO、CO2、H2O、N2、CH4、H2；固相包含Char、CaCO3，並以CaCO3作為砂床床質。
	(五).熱解之部分，由於去揮發反應極為快速，故假設煤炭在入口處已完成乾燥及去揮發過程，小分子如焦煤(Char)、揮發物(Volatile)等由入口處進入。
	(六).不考慮煤渣(ash)對於氣化爐之影響，元素分析中，煤渣所佔有之比例歸於氮氣之中。
	二、統御方程式:
	在氣相(g)與固相(s)方面將包含質量、動量、能量以及組分守恆方程式【39】：
	(一)連續方程式(Continuity Equation) 
	𝜕𝜕𝑡𝛼𝑔𝜌𝑔+∇∙𝛼𝑔𝜌𝑔𝑉𝑔=𝑚𝑠𝑔 (1)
	𝜕𝜕𝑡𝛼𝑠𝜌𝑠+∇∙𝛼𝑠𝜌𝑠𝑉𝑠=−𝑚𝑠𝑔 (2)
	其中，𝛼：體積分數
	      𝑣：瞬時速度
	      ρ：密度
	      𝑚𝑠𝑔：從固相到氣相之質量
	其中，氣相密度 (理想氣體) 採用理想氣體方程式，如下：
	𝜌𝑔=𝑃𝑅𝑇𝑖=1𝑛𝑌𝑖𝑊𝑖 (3)
	而對於固相密度而言，其混合密度如下表示：
	𝜌𝑠=1𝑖=1𝑛𝑌𝑖𝜌𝑖 (4)
	其中，𝑌𝑖：質量分率
	      𝜌𝑖：第i個組分之密度
	(二)動量守恆(Momentum Equation) 
	𝜕𝜕𝑡𝛼𝑔𝜌𝑔𝑉𝑔+∇∙𝛼𝑔𝜌𝑔𝑉𝑔𝑉𝑔=−𝛼𝑔∇𝑃𝑔+∇𝛼𝑔∙𝜏𝑔+𝛼𝑔𝜌𝑔𝑔+𝛽(𝑉𝑠−𝑉𝑔) (4)
	𝜕𝜕𝑡𝛼𝑠𝜌𝑠𝑉𝑠+∇∙𝛼𝑠𝜌𝑠𝑉𝑠𝑉𝑠=−𝛼𝑠∇𝑃𝑠+∇𝛼𝑠∙𝜏𝑠+𝛼𝑠𝜌𝑠𝑔−𝛽(𝑉𝑠−𝑉𝑔) (5)
	其中，∇P𝑠：顆粒撞擊所造成之固相壓力
	      𝛽：相間之交換係數
	      𝜇𝑠：固體剪切黏性
	      𝜏：應力張量
	而應力張量𝜏分為氣相與固相兩種表現方式：
	𝜏𝑔=𝛼𝑔𝜇𝑔[−23𝛼𝑔𝜇𝑔∇𝑉𝑔] (6)
	𝜏𝑠=𝛼𝑠𝜇𝑠[−23𝛼𝑠𝜇𝑠∇𝑉𝑠]+𝛼𝑠𝜆𝑠∙∇𝑉𝑠 (7)
	式(7)中之𝜆𝑠為體積黏性(bulk viscosity)，可由Lun【40】等人提出之形式表示如下：
	𝜆𝑠=45𝛼𝑠𝜌𝑠𝑑𝑠𝑔0(1−𝑒)(Θ𝜋)0.5 (8)
	而式(7)中之𝜇𝑠為固體剪切黏性則可由Gidaspow【41】所列之方程式表示固相剪切應力之撞擊項(collision part)及動能項(kinetic part)之：
	𝜇𝑠=10𝜌𝑠𝑑𝑠Θπ96(1+𝑒)𝑔0 [1+45𝛼𝑠𝑔01+𝑒]2+45𝛼𝑠2𝜌𝑠𝑑𝑠𝑔01+𝑒Θ𝜋0.5 (9)
	固相壓力之定義方式與固體剪切黏性𝜇𝑠類似，分為撞擊項(collision part)及動能項(kinetic part)：
	P𝑠=𝛼𝑠𝜌𝑠Θ+2(1+e)𝛼𝑠2𝑔0𝜌𝑠Θ (10)
	其中在式(8)、(9)、(10)中出現之符號統一說明如下：
	Θ：顆粒溫度(Granular Temperature)(單位為)
	𝑔0：徑向分布函數(Radial Distribution Function)：
	             𝑔0=[1−𝛼𝑠𝛼𝑠,𝑚𝑎𝑥13]−1 (11)
	e：顆粒之撞擊恢復係數
	式(10)中出現之e為顆粒之撞擊恢復係數，一般而言，e在0.8~1.0之間【42】，而本研究所採用之值為0.9。
	在動量方程式中，氣-固兩相間存在交互作用，因此氣相與固相間之交換係數(β)也需要考慮，可依𝛼之大小決定：
	當𝛼≥0.8時：
	β=34𝐶𝑑𝛼𝑠𝜌𝑠𝑉𝑠−𝑉𝑔𝑑𝑠𝛼𝑔−2.65 (12)
	當𝛼<0.8時：
	β=150(1−𝛼𝑔)𝜇𝑔𝛼𝑔𝑑𝑠2+1.75𝜌𝑔𝛼𝑠𝑉𝑔−𝑉𝑠𝑑𝑠 (13)
	其中：
	𝑅𝑒𝑠=𝛼𝑔𝜌𝑔𝑑𝑠𝑉𝑔−𝑉𝑠𝜇𝑔 (14)
	當𝑅𝑒𝑠<1000時：
	𝐶𝑑=24𝑅𝑒𝑠(1+0.15𝑅𝑒𝑠0.687) (15)
	當𝑅𝑒𝑠≥1000時：
	𝐶𝑑=0.44 (16)
	考慮粒子溫度(Granular Temperature)來測量粒子的波動動能(Fluctuating Kinetic Energy)，定義顆粒溫度(Granular Temperature)：
	Θ=13𝑉𝑠′2  (17)
	其中，𝑉𝑠′為固體振盪速度，而瞬時速度𝑉𝑠(Instantaneous Velocity)以平均速度𝑉𝑠(Mean Velocity)以及振盪速度(Fluctuation Velocity)表示：
	 𝑉𝑠=𝑉𝑠+𝑉𝑠′
	(三)顆粒流運動理論(Kinetic Theory of Granular Flow)
	固相能量波動(Solid Fluctuating Energy)之傳輸方程式，
	23𝜕𝜕𝑡𝛼𝑠𝜌𝑠Θ+∇∙𝛼𝑠𝜌𝑠𝑉𝑠∙Θ=−𝑃𝑠𝐼+𝛼𝑠𝜏𝑠:∇𝑉𝑠+∇∙𝑘𝑠∇Θ−γ+ϕ𝑠 (18)
	其中：
	𝑃𝑠𝐼+𝛼𝑠𝜏𝑠:∇𝑉𝑠：剪應力所作之功造成振盪能量之增加
	∇∙𝑘𝑠∇Θ：擴散之能量(為擴散係數)
	γ：非彈性碰撞所造成的振盪能量損失
	ϕ𝑠：氣固間之能量交換=3𝛽Θ (19)
	而(18)式之擴散係數𝑘𝑠可由Gidaspow等人之方程式表示：
	𝑘𝑠=150𝜌𝑠𝑑𝑠Θπ384(1+𝑒)𝑔0 [1+65𝛼𝑠𝑔01+𝑒]2+2𝜌𝑠𝛼𝑠2𝑑𝑠(1+𝑒)𝑔0Θ𝜋 (20)
	非彈性碰撞所造成的振盪能量損失： 
	γ=31−e2𝛼𝑠𝜌𝑠𝑔0Θ [4𝑑𝑠Θ𝜋0.5−∇∙𝑉𝑠] (21)
	(四)混合紊流模型(Mixture Turbulence Model)：
	混合紊流模型包含紊流動能k與其消散率ε之傳輸方程式(Mixture Turbulence Model)：
	𝜕𝜕𝑡𝜌𝑚k+∇∙𝜌𝑚𝑉𝑚𝑘=∇∙𝜇𝑡,𝑚𝜎𝑘∇k+𝐺𝑘,𝑚−𝜌𝑚𝜀 (22)
	𝜕𝜕𝑡𝜌𝑚ε+∇∙𝜌𝑚𝑉𝑚ε=∇∙𝜇𝑡,𝑚𝜎ε∇ε+ε𝑘(𝐶1ε𝐶𝑘,𝑚−𝐶2ε𝜌𝑚ε) (23)
	式(22)與(23)中之、項分別混合速度、混和密度，可以下式求之：
	𝜌𝑚=𝑖=1𝑛𝛼𝑖𝜌𝑖 (24)
	𝑉𝑚=𝑖=1𝑛𝛼𝑖𝜌𝑖V𝑖𝑖=1𝑛𝛼𝑖𝜌𝑖  (25)
	而紊流黏度為：
	𝜇𝑡,𝑚=𝜌𝑚𝐶𝜇𝑘2𝜀 (26)
	紊流動能為：
	𝐺𝑘,𝑚=𝜇𝑡,𝑚∇V𝑚+∇V𝑚𝑇:∇V𝑚 (27)
	而紊流模式中所使用之相關經驗常數如下【43】：
	(五)能量守恆(Energy Equation)
	𝜕𝜕𝑡𝛼𝑔𝜌𝑔𝐻𝑔+∇∙𝛼𝑔𝜌𝑔𝑉𝑔𝐻𝑔=∇𝜆𝑔∇𝑇𝑔+𝑄𝑔𝑠 (26)
	𝜕𝜕𝑡𝛼𝑠𝜌𝑠𝐻𝑠+∇∙𝛼𝑠𝜌𝑠𝑉𝑠𝐻𝑠=∇𝜆𝑠∇𝑇𝑠+𝑄𝑠𝑔 (27)
	其中，𝐻：焓
	ℎ𝑠𝑔：氣固兩相間之熱傳系數
	𝑄𝑔𝑠：氣相轉換至固相之能量=−𝑄𝑠𝑔
	而𝑄𝑔𝑠可由下式取得：
	𝑄𝑠𝑔=ℎ𝑠𝑔(𝑇𝑠−𝑇𝑔) (28)
	ℎ𝑠𝑔=6𝑘𝑔𝛼𝑠𝛼𝑔𝑁𝑢𝑠𝑑𝑝2 (29)
	(六)熱輻射(Radiative Transfer Equation)
	而在眾多熱輻射模式中，將選擇最常用之P-1 Model【44】降低計算成本。
	而熱輻射通量𝑞𝑟為：
	𝑞𝑟=−Γ∇G (31)
	G為入射輻射量(Incident Radiation)，與輻射強度有關：
	G=04𝜋𝐼𝑑Ω (32)
	而考慮煤炭粒子之影響，以下式表示：
	Γ=13(𝑎+𝑎𝑝+𝜎𝑝) (33)
	𝑎：氣體吸收率
	𝑎𝑝：粒子吸收係數
	𝜎𝑝：粒子之散射率
	而考慮粒子項之熱輻射項之傳輸方程式，經過修正為下式：
	−∇𝑞𝑟=𝑎+𝑎𝑝𝐺−4𝜋𝑎𝑛2𝜎𝑇4𝜋 (34)
	(七)成份守恆方程式
	∂∂t𝜌𝑞𝛼𝑞𝑌𝑖𝑞+∇∙𝜌𝑞𝛼𝑞𝑉𝑞𝑌𝑖𝑞=−∇𝛼𝑞𝐽𝑖𝑞+𝛼𝑞𝑅𝑖𝑞+𝑝=1𝑅(𝑚𝑝𝑞,𝑖−𝑚𝑞𝑝,𝑖)+R (35)
	其中：𝑅𝑖𝑞為q相中i成份經由化學反應之生成率
	表示方向由q相到p相，成份j與i間之質量轉移
	表示異相反應之反應速率
	表示q相之體積分率
	表示q相i成份之質量分率
	𝐽𝑖=−(𝜌𝐷𝑖,𝑚+𝜇𝑡𝑆𝑐𝑡−𝐷𝑇,𝑖∇𝑇𝑇) (36)
	其中為成份i之擴散係數
	為熱力擴散係數
	μt為紊流黏滯係數
	Sct為施密特數（Schmidt Number）
	(八)紊流反應模式
	在本研究中，採用的紊流反應模式為有限速率模式(Finite-Rate Model)架構搭配渦流消散模式(Eddy Dissipation Model)；此模式的特色為考慮兩種反應速率，即為阿瑞尼斯速率式以及紊流混合速率式兩者，實際上採用之反應速率則是由兩者間，反應速率較慢者來決定，如下式所示：
	𝑅𝑖=min⁡(𝑅𝐴𝑟𝑟ℎ𝑒𝑚𝑖𝑢𝑠,𝑅𝑇𝑢𝑟𝑏𝑢𝑙𝑒𝑛𝑐𝑒) (37)
	Ri：生成物產生率
	其中，阿瑞尼斯速率(Arrhenius Rate)表示如下：
	𝑅𝐴𝑟𝑟ℎ𝑒𝑚𝑖𝑢𝑠=Γ(𝑣𝑖,𝑟′′−𝑣𝑖,𝑟′)𝑘𝑓,𝑟𝑗=1𝑁𝑟 [𝐶𝑗,𝑟]𝜂𝑗,𝑟′+𝜂𝑗,𝑟′′ (38)
	：第三體(Third Body)
	kf,r：反應r的正向速率常數，以Arrhenius型式表示：
	𝑘𝑓,𝑟=𝐴𝑟T𝛽𝑒−𝐸𝑎𝑅𝑇 (39)
	而紊流混合速率表示式：
	𝑅𝑇𝑢𝑟𝑏𝑢𝑙𝑒𝑛𝑐𝑒=𝑣𝑖,𝑟′𝑀𝑤,𝑖𝐴𝜌𝜀𝑘min𝑅(𝑌𝑅𝑣𝑅,𝑟′𝑀𝑤,𝑅) (40)
	𝑅𝑇𝑢𝑟𝑏𝑢𝑙𝑒𝑛𝑐𝑒=𝑣𝑖,𝑟′𝑀𝑤,𝑖𝐴𝐵𝜌𝜀𝑘(𝑃𝑌𝑃𝑗𝑁𝑣𝑅,𝑟′′𝑀𝑤,𝑗) (41)
	其中：
	：反應r 的化學物質數目
	Cj,r：反應r中每種反應物或生成物j的莫爾濃度
	ν′j,r：反應r中反應物i的化學計量係數
	ν″j,r：反應r中生成物i的化學計量係數
	η′j,r：反應r中每種反應物或生成物j的正向反應速度指數
	η″j,r ：反應r中每種反應物或生成物j的逆向反應速度指數
	YP：任何產物P之質量分率
	YR ：特定反應物R之質量分率
	A：經驗常數，為4.0
	B：經驗常數，為0.5
	對反應速率的淨影響，通常此資料極難得知，故本研究在反應速率計算中忽略第三體影響，其值視為1(Unity)。
	而本研究為穩態，計算初始化後，在ANSYS-FLUENT中有限速率渦流耗散模式(Finite-Rate/Eddy Dissipation Model)模式中提到，為使反應能產生，會將所有成份之質量分率，在初始設定為0.01。
	(九)異相反應之反應速率(Heterogeneous Reaction Rates)
	當煤炭粒子內之揮發物質散出之後，煤焦表面將會進行異相反應(Heterogeneous Reaction)，其反應速率R可由下式表示：
	R=k𝑖=1𝑁𝑅(𝑌𝑖𝜌𝑖𝑝𝑉𝑂𝐹𝑖𝑝𝑀𝑊𝑖∗1000)𝑠𝑡∗10−3 (𝑘𝑚𝑜𝑙𝑚3𝑠) (42)
	其中：
	表示ith成份之質量分率
	NR表示總反應物之數目
	表示ip相之體積密度(Bulk density)
	表示ip相之體積分率
	表示反應物成份之重量((kg/kmol))
	st表示反應物之化學計量係數(Stoichiometric Coefficient)
	k表示速率常數：k=A(𝑇𝑖𝑝𝑇𝑟𝑒𝑓)𝑏 𝑒𝑥𝑝(−𝐸𝑅𝑇𝑖𝑝) (43)
	其中： 
	表示ip相之溫度
	：參考溫度，通常為298.15K
	在煤炭揮發物部份，是利用ANSYS - FLUENT的煤炭計算器(Coal Calculator)去計算，目前採用之揮發物質為C20.8H59.7O9.79N1.5148 (忽略S成份)。
	其中，化學反應式包含九條，六條同相反應及三條異相反應；當煤粒進行熱解之後，將釋放出可燃氣體，並形成固態煤焦(Char)及揮發物(Volatile)【45】。而氣相反應的部份，則包含了同相間的氧化(Oxidation)反應以及水氣轉換(Water Gas Shift)反應，其反應如下：
	C20.8H59.7O9.79N1.5148 +20.4 O2 ( 20.8 CO + 29.8 H2O + 
	0.7573 N2 (R-1)
	𝐶𝑂+0.5𝑂2→𝐶𝑂2 (R-2)
	𝐻2+0.5𝑂2→𝐻2𝑂 (R-3)
	𝐶𝐻4+2𝑂2→2𝐻2𝑂+𝐶𝑂2 (R-4)
	𝐶𝑂+𝐻2𝑂→𝐻2+𝐶𝑂2 (R-5)
	𝐻2+𝐶𝑂2→𝐶𝑂+𝐻2𝑂 (R-6)
	其中，(R-1)是本研究參考Weimer AW【45】等人提出之焦炭去揮發反應後各成分的質量分率，並依據Pablo等人【46】提出的Volatile去揮發反應化學式而得。揮發物熱解產生之物質將繼續進行同相反應如(R-2)至(R-5)，而煤焦與三種氣體成份進行異相反應，其反應式如下：
	C(s)+0.5𝑂2→𝐶𝑂 (R-7)
	C(s)+𝐶𝑂2→2𝐶𝑂 (R-8)
	Cs+𝐻2𝑂→𝐶𝑂+𝐻2 (R-9)
	表3-1、化學動力參數表
	本研究所採用之煤種(以產地分類)為哥倫比亞煤，表3-2及表3-3為元素分析(Ultimate Analysis)和工業分析(Proximate Analysis)，如下表：表3-2、煤成份之元素分析(Ultimate Analysis)
	表3-3、煤成份之工業分析(Proximate Analysis)
	流體化床的使用，主要在於其床體內所含之固體顆粒與流體的運動使床體內部有良好的傳熱性能，床體內部之溫度相當均勻且易於控制，可使燃燒行為穩定，容易進行連續穩定之操作。而目前燃料的選用上，基於藏量豐富且易於取得的特性，主要是使用煤炭作為燃料，因此本文將針對以煤炭為燃料之流體化床氣化爐進行數值模擬分析。
	本文以Ocampo【49】等人之實驗作為模擬之對象，並以其實驗結果作為模擬之驗證數據，在該實驗之中，下方為氣體其實驗裝置如圖3-1所示。
	/
	圖3-1、Ocampo等人之實驗裝置【49】
	於實驗之中，由碳酸鈣組成之砂床藉由下方甲烷燃燒室燃燒後產生之氣體加熱，當砂床達到一定溫度時(可點燃煤炭之溫度)，甲烷燃燒室便會被關閉，而後水蒸氣與空氣透過預熱器加溫後進入氣化爐，煤炭同時採用重力落料的方式進入氣化爐中進行反應，砂床之初始高度為100公分。
	本研究所模擬之幾何外型如圖3-2所示。氣化爐整體高度為200公分的圓柱體，空氣及水蒸氣入口(Air and Steam Inlet)直徑為22公分。側管則為煤炭之入口(Coal Inlet)，距離底部30公分高，砂床之初始高度為100公分。
	/
	圖3-2、Ocampo等人所設計之流體化床氣化爐示意圖【49】
	本文按照文獻提供之幾何外型，建立計算使用之三維結構網格，如圖3-3，圖中藍色部分為入口類型邊界條件，紅色為出口類型邊界條件，白色則為壁面類型邊界條件並假設為絕熱。整體網格數為74728且網格質量皆在0.5以上。
	/
	圖3-3、流體化床氣化爐之網格
	由於歐拉模型屬於兩相流問題，不同相被視為互相滲透之連續體，在組分之分類上，氣相包含：O2、CO、CO2、H2、CH4、H2O、Volatile、N2；固相則包含CaCO3以及C(s)，並以CaCO3作為床砂。
	此外，在流體化床之操作中，砂床粒子的粒徑與氣體的流速相當重要，此二值之操作範圍會決定該氣化爐之流體化程度。其中砂床顆粒之區分，如圖3-4所示，根據平均粒徑(0.62mm)可知吾人所選定之床砂屬於B類，當選定床砂粒子後，氣體流速之操作範圍直接將界定流體化床之種類。
	/
	圖3-4、床砂粒子分類【50】
	根據Bi【51】等人提出之無因次化圖：Ur∗−𝐴𝑟13，透過此圖可界定流體化床氣化爐之操作範圍，如圖3-5。
	/
	圖3-5、Ur∗−𝐴𝑟13之無因次化圖
	其中：
	Ur∗=𝑈 【𝜌𝑔2𝑔∆𝜌𝜇𝑔】13 (55)
	𝐴𝑟13= 【𝜌𝑔∆𝜌𝑔𝑑𝑃3𝜇𝑔2】13 (56)
	模擬之操作條件如表3-4，本研究假設煤炭於入口處很快便完成裂解反應，故由入口注入煤炭裂解後之各成份，各成份之比例來自於煤炭的元素分析，列於表3-2與表3-3。本文所使用之出入口邊界條件列於表3-5。
	表3-4、操作條件
	在FLUNT中邊界條件，吾人所設立之邊界條件類型(Boundary Type)如表3-5所示。其中，入口部分採用Mass Flow Inlet，出口處則採用Pressure Outlet，出口壓力值於外界大氣壓力相同(1atm)。
	表3-5、邊界條件類型
	初始值部分，固體顆粒起始充滿高100公分以內區域之砂床，初始床溫為1128K，而出口部分之壓力值與大氣壓力相同。本文所採用之化學反應動力式如表3-1所示。
	在本文之計算過程中，為增加計算時之收斂性，會先行計算不含化學反應之冷流場，當基本的流場建立後，再行加入化學反應計算。流場發展情況如下，流體通過床體在兩相間之阻力之作用下，使顆粒向上推動，床體膨脹，導致顆粒間之空隙加大，氣體填滿空係，氣泡便因此而產生(氣泡係指氣體之體積分率大於固體許多時稱之)。隨後氣體挾帶著粒子向上移動，而由於濃度之差異氣體分子會向周圍擴散，並於壁面形成新的氣泡。氣泡破裂後，粒子將向下掉落撞擊床砂，造成床砂頂部波動。各階段流場之發展如圖4-1、圖4-2及圖4-3所示：
	/
	圖4-1、X=0切面之各時間之固相體積分率圖 (a)0.4s(b)0.6s(c)0.8s(d)1.0s(e)2.0s(f)4.0s
	/
	圖4-2、y=0切面之各時間之固相體積分率圖 (a)0.4s(b)0.6s(c)0.8s(d)1.0s(e)2.0s(f)4.0s
	/
	圖4-3、x=0切面之固相速度向量圖(a)0.4s(b)0.6s(c)0.8s(d)1.0s(e)2.0s(f)4.0s
	由於氣化爐中涉及燃燒、氣化的反應，氧化劑之流量大小對於氣化產氣有直接性之影響。在流體化床中，燃料的供給率以及空氣之提供量可以分開獨立操作，故須有一個判斷的標準來決定燃料與空氣之間的比例，故有了ER值的概念，本文中所使用之ER值定(Equivalence Ratio)義如下：
	ER=(𝐴/𝐹)𝑎𝑐(𝐴/𝐹)𝑠𝑡 (58)
	實際應用之流體化床氣化爐其ER值約處於0.2~0.3之間【52】。為使參數設計之區間符合現實，本文中設計之ER值亦落在這個階段，且基於控制變因之故，吾人在設計上ER值上採用固定之S/C比(水蒸氣質量/煤炭質量)之方式，並取表3-4中第三組數據作為對照，該組數據之ER=0.269。而ER=0.2及ER=0.3之操作條件分別為表3-4之第二及第四組數據。
	由圖4-4之溫度分佈結果可觀察到，床區之溫度是整個氣化爐中高的地方，其原因為入口處之O2濃度較高，而燃燒在此處發生之緣故，隨著高度上升，當氧氣耗盡時反應將以氣化反應為主導，導致流場溫度下降。而隨著ER值之變化，床體溫度並無太大差異，可知ER值對於床溫影響較小。
	/
	圖4-4、不同ER值下之溫度分佈(K)(a)0.2(b)0.269(c)0.3
	水氣轉換反應是平衡氣化爐中各項氣體成份的重要反應，由圖4-5的水氣轉換反應速率圖可以得知靠近床砂頂部時，其反應速率較快，乃是因為水氣轉換之反應物濃度CO較高之故(O2增加燃燒作用使CO提升)。由圖4-6、4-7可知隨著ER值的提高，可以觀察到水氣轉換順向反應之高反應速率地帶面積擴大，表示H2、CO2的大量生成，然而在稍高之區域，由於H2、CO2濃度較高之故，水氣轉換之逆反應發生反而增加CO之濃度。由圖4-8發現隨著ER值增加，出口處之CO濃度也會有所提升，H2則呈現下降之趨勢。
	/
	圖4-5、不同ER值下之水氣轉換反應速率分佈(kgmolm3𝑠)
	(a)0.2(b)0.269(c)0.3
	/圖4-6、不同ER值下之CO2分佈(mol%)(a)0.2(b)0.269(c)0.3
	/
	圖4-7不同ER值下之H2分佈(mol%)(a)0.2(b)0.269(c)0.3
	/圖4-8不同ER值下之CO分佈(mol%) (a)0.2(b)0.269(c)0.3
	在ER分別為0.2、0.269、0.3的狀態下，來進行模擬測試並將模擬結果進行討論。由圖4-9觀察可發現，隨著ER值增加，出口處之CO濃度也會有所提升而H2則呈現下降之趨勢。
	/
	圖4-9、不同ER值下之出口成份分佈
	在ER=0.217的狀態下，初始床高分別以高22、36、50、75、100、125cm來進行測試並將模擬結果進行討論。由圖4-10觀察可發現初始床砂高度對出口氣體莫爾分率影響並不明顯，因此由模擬結果可以驗證，床砂為熱傳的媒介且不參與化學反應，因此對氣體出口成份影響不大。
	/
	圖4-10、不同床砂高度之出口氣體莫爾分率
	由圖4-11可發現氣化爐整體氣體溫度偏低，其原因大抵是因為模擬過程中揮發物全部都是以氣化反應進行，而不是以燃燒反應進行，又氣化反應是吸熱反應，因此爐內總體溫度會偏低。由圖中可以觀察到在爐內有一部分溫度會出現驟降，這是因為在此區正在進行水氣轉化反應，吸走部分的熱，使溫度降低。除了床砂高度22cm(低於煤炭進料入口高度)外，由各圖可以觀察到初始床砂高度對爐內溫度分布影響不大。床砂22公分溫度分佈之所以會有所相異，主要原因為床砂高度較煤炭入口低，所以煤料的反應的高度位置會較低，因而造成整體爐內溫度分佈的差異。
	/
	/
	圖4-11、不同床砂高度之氣體溫度分佈
	在床砂高度100公分狀態下，在圖4-12(a)中，測試的三條線分別為x=+-5.5以及0公分且z由0到200公分的直線;圖4-12(b)則是y=+-5.5,0公分且z由0到200公分的直線。由於煤炭噴入方向是+x，所以圖4-12(a)溫度曲線會出現比較大的落差。為了方便觀測，之後都以y=+-5.5,0cm來探討問題。
	/
	圖4-12、氣體溫度分佈
	在高約40cm處，溫度會有高峰值，主要原因是因為煤炭由高33cm側管噴入，在此區域會先發生燃燒反應並產生熱能，之後再發生氣化反應吸走熱能，使溫度在高峰值後會出現一個降低的趨勢，在接近床砂頂部會有一個相對低值。接近床砂頂部由於固體體積分率減少，所以總體熱容量減少，又由圖4-13可知水氣轉化逆反應速度超越順反應式，因此處於放熱狀態，所以隨著高度提升會有一個陡升的溫度變化趨勢。
	/
	圖4-13、(a)水氣轉化反應順式(b)水氣轉化反應逆式
	在ER=0.217的狀態下，本研究以水蒸氣與煤炭比分別為0.5、0.5875、0.675進行測試並將模擬結果進行討論。由圖4-14可以發現水氣轉化反應的速率在水蒸氣與煤炭比為0.675時，水氣轉化反應具有最快的反應速度;由圖4-15亦可觀察到隨著水蒸氣與煤炭比增加，氫氣的莫爾分率會有些微的增加。
	/
	(a)s/c=0.5      (b)s/c=0.5875      (c)s/c=0.675
	圖4-14、水氣轉化反應速率圖(kgmolm3𝑠)
	/
	(a)s/c=0.5      (b)s/c=0.5875        (c)s/c=0.675
	圖4-15、氫氣莫爾分率圖
	通過上述模擬結果，可證實此模型是可行的，因此沿用其相關設定，來模擬核能所建立之實驗組。其氣化爐整體高度為580公分的圓柱體，空氣入口(Air and Coal Inlet)的圓管直徑為6.2公分;側管則是煤炭入口(Coal Inlet)，其圓管直徑為5公分，側圓管中心距離底部17.5公分高，煤炭噴入方向為沿著 -Y方向，並以重力落料方式注入流體化床內。
	本文按照提供之幾何外型，建立計算使用之三維結構網格。如圖4-16所示，圖中紫色部分為空氣入口類型邊界條件，黃色為煤炭入口類型邊界條件，綠色則為壁面類型邊界條件並假設為絕熱。
	/
	圖4-16、流體化床氣化爐之網格
	在FLUNT中邊界條件，吾人所設立之邊界條件類型(Boundary Type)如表4-1所示。其中，入口部分採用Mass Flow Inlet，出口處則採用Pressure Outlet，出口壓力值於外界大氣壓力相同(1atm)。
	表4-1、邊界條件類型
	本研究已建立與參考資料相互驗證之可行分析模型，另針對核能所已建置之以木屑為進料之流體化床進行計算模型應用於生質物氣化之驗證。模擬採用網格數量為78,676來討論。根據實驗操作條件，木料以-Y的方向注入於高17.5公分處的圓柱側管;空氣以+Z方向注入於底部入口處，選用二氧化矽作為床砂材質，且初始床砂高度為15公分，如圖4-17示意圖所示。在冷流場模擬方面，不同時間下的流場發展如圖4-18所示，其模擬結果與燃料使用煤炭的流體化床模擬結果相符，模擬過程中空氣會形成氣泡挾帶著粒子向上移動並持續向周圍擴散形成較小的氣泡。當氣泡於床砂頂端破裂時，會使床砂會有劇烈的振動現象產生，如圖4-18(C)。觀察出口氣體流量，當流量達穩定時，即可判定冷流已達穩態。在熱流模擬方面，模擬結果可以發現CO2出口莫爾分率為0.162、CO為0.103、H2為0.162、N2為0.572，所得到的模擬數據將可以與核能所的實驗數據進行相關驗證。
	/
	圖4-17、氣化爐示意圖
	///
	(a)              (b)             (c)
	///
	             (d)              (e)              (f)
	圖4-18、Y=0切面之各時間之固相體積分率圖(a)0.22s(b)0.42s(c)0.52s(d)0.62s(e)0.82s(f)1.02s
	由圖4-19可了解軸向(Y=0切面)CO之分布，C(s)由側管噴入並與床砂均勻混合，使得C(s)燃燒反應迅速發生並產生大量CO，由圖4-20碳與氧的異相反應速率可以與圖4-19互相驗證。觀察圖4-21反應爐溫度分佈可以發現碳與氧不完全燃燒產生CO並放出熱使得床區溫度大幅升高。氧氣會與氣化爐裡焦炭進行反應並放出大量的熱，產生之熱能為水氣轉化反應提供所需之能量。當氧氣快耗盡時，水氣轉化反應才會開始進行，由圖4-22與圖4-23可觀測到H2之分佈主要是由水氣轉化反應而得到。
	/   /   /
	圖4-19、CO的莫爾分率   圖4-20、C(s)-O2之反應速率(𝐤𝐠𝐦𝐨𝐥𝐦𝟑𝒔) 圖4-21、反應爐溫度分佈
	/    /
	       圖4-22、H2的莫爾分率       圖4-23、CO-H2O之反應速率(𝐤𝐠𝐦𝐨𝐥𝐦𝟑𝒔)
	在流場溫度方面，由圖4-21之溫度分佈結果可觀察到，床區溫度是整個氣化爐中最高的地方，其原因為入口處之O2濃度較高，而燃燒在此處發生之緣故，隨著高度上升，當氧氣耗盡時反應將以氣化反應為主導，導致流場溫度下降。
	根據床砂的平均粒徑為0.5mm，由圖3-4可以知道實驗所選定床砂應屬於B類，根據Bi【52】等人提出之無因次化圖：Ur∗−𝐴𝑟13，透過此圖可界定流體化床氣化爐之操作範圍，由表4-2的操作條件，可知其範圍落在Bubbling的範圍內，如圖4-24，因此可以確定此流體化床種類應為氣泡式。
	表4-2、流體化床操作條件
	Coal feed (kg/hr)
	2
	Air supply (kg/hr)
	2.7
	Steam supply (kg/hr)
	0
	Air and steam inlet temperature(K)
	648
	Mean particle diameter(m)
	0.0005
	ER
	0.3
	Ur*
	0.498296
	Ar(1/3)
	14.49865
	/
	圖4-24、Ur∗−𝐴𝑟13之無因次化圖
	本研究已成功使用計算流體力學軟體ANSYS FLUENT建立煤炭於流體化床內氣化之三維數值分析模式，並針對其流場狀態以及煤焦之氣化進行可視化分析。所用之歐拉模型將兩相氣-固兩相視為互相影響之連續體，在計算中以k−ε模擬氣相紊流，固相則以顆粒流運動理論計算。本文之研究成果歸納如下：
	1.冷流流場部分，在於流體通過床體時，在兩相間之阻力之作用下，使顆粒向上推動，床體膨脹，導致顆粒間之空隙加大，空隙便由氣體填滿，形成氣體挾帶著粒子向上移動的狀況。上升過程中，由於濃度之差異，這些填滿顆粒間空隙的氣體分子會向周圍擴散，並於壁面形成新的氣泡。氣泡破裂後，粒子將向下掉落撞擊床砂，造成床砂頂部波動。透過冷流場之分析。此冷流場分析搭配Bi等人【52】之無因次化圖，可界定流體化床之操作範圍。
	2.針對實驗常用之ER值0.2~0.3進行模擬，計算結果發現ER值對於床溫影響較小是由於目前成果之操作範圍位於U*-Ar^(1/3)下段，故影響較小。
	3.針對不同的初始床高進行模擬，可發現初始床砂高度對出口氣體莫爾分率影響並不明顯，因此由模擬結果可以驗證，床砂為熱傳的媒介且不參與化學反應，因此對氣體出口成份影響不大。另外除了床砂高度22公分(低於煤炭進料入口高度)外，由各圖可以觀察到初始床砂高度對爐內溫度分布影響亦不大。
	4.針對不同的水蒸氣與煤炭比分別為0.5、0.5875、0.675進行測試，由結果顯示，當水蒸氣與煤炭比為0.675時，水氣轉化反應具有最快的反應速度。
	5.由氣體溫度分佈可知，在高約40cm處，氣體溫度會有高峰值，主要原因是因為煤炭由高33cm側管噴入，在此區域會先發生燃燒反應並產生熱，之後再發生氣化反應吸走熱能，使溫度在高峰值後會出現一個降低的趨勢，而在接近床砂頂部處會有一個相對低值。接近床砂頂部由於固體體積分率減少，所以總體熱容量減少，又水氣轉化逆反應速度超越順反應式，因此處於放熱狀態，所以隨著高度提升會有一個陡升的溫度變化趨勢。
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