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循环流化床锅炉 SNCR 反应机理与脱硝特性数值模拟
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摘　 要:为验证 SNCR 反应简化机理的准确性,将 SNCR 反应的复杂机理与两步简化机理进行化学动

力学对比计算分析,结果表明,在 920 ~ 1 040 ℃,2 种机理对反应器出口 NO 和 NH3 体积分数的计算

结果比较接近。 利用 Fluent 软件结合两步简化机理进行数值模拟,结果表明,随着温度的升高,脱硝

效率先增加后降低,在 925 ℃左右达到最大值,而氨逃逸量持续降低;增加还原剂用量,最佳反应温度

保持在 925 ℃左右,脱硝效率和氨逃逸量都会提高,但脱硝效率的涨幅会逐渐降低,而氨逃逸的涨幅

逐渐升高;提高烟气氧含量能使反应的温度窗口向低温方向移动,使氨逃逸量和脱硝效率同时降低。
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Numerical simulation of SNCR reaction mechanism and de-NOx

characteristics in circulating fluidized bed boiler
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Abstract:In order to verify the accuracy of two-step reduced mechanism of SNCR reaction,complex mechanism and reduced mechanism
were separately simulated. The results show that the NO and NH3 concentration of two mechanisms on reactor outlet are relatively close at
the temperature ranging from 920 ℃ to 1 040 ℃ . The SNCR reaction in the cyclone of a CFB boiler was numerically simulated with the re-
duced mechanism. The results show that as the temperature increases,the denitration efficiency increases at first,reaches the maximum val-
ue at about 925 ℃,and then decreases,but the ammonia escape continues to decrease. As the amount of reducing agent increases,the max-
imum efficiency temperature stays around 925 ℃,and both denitration efficiency and ammonia escape increase,but the growth rate of effi-
ciency gradually falls off while the growth rate of ammonia escape increases by degrees. The raise of the oxygen content of the flue gas can
make the reaction temperature window move towards lower temperature and reduce both denitration efficiency and ammonia escape.
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0　 引　 　 言

循环流化床(CFB)是一种新型的清洁燃烧技

术,CFB 锅炉具有燃料适应性好、负荷调节范围宽、
燃烧温度低、空气分级送入等特性[1]。 CFB 锅炉较

低的燃烧温度能有效抑制 NOx 生成,但随着国家最

新标准的实施,绝大部分现有或新建的循环流化床

锅炉的 NOx 排放浓度已经不能满足排放标准要求,
因此需要额外采取有效措施控制 NOx 的生成[2]。
CFB 锅炉的燃烧温度在 SNCR 温度窗口范围内,而
且整个循环回路内温度相对稳定,NOx 初始生成浓

度低,不需要较高的脱硝效率就能达到排放要求。
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而且其特有的旋风分离器结构,为 SNCR 反应提供

了合适的反应空间和足够的反应时间。 因此,CFB
锅炉非常适合采用 SNCR 技术控制 NOx 排放浓

度[3-4]。
计算流体力学软件 ( CFD) 是 数 值 模 拟 研

究 SNCR 脱硝系统的一种重要方法。 Shin 等 [5]

对某台 40 t / h 燃烧重油的工业锅炉进行 CFD 模

拟,主要研究喷射液滴直径,喷射位置和还原剂

用量对 SNCR 反应的影响,结果表明对于小尺寸

的工业锅炉,提高喷射速度和喷射粒径可以提高

脱硝效率。 李竞岌等 [6] 利用 Fluent 软件对某 185
t / h CFB 锅炉分离器及尾部烟道流场进行性能优

化模拟,并根据结果设计了相应的 SNCR 烟气脱

硝系统。
目前,对于循环流化床 SNCR 的数值模拟主要

集中在对脱硝效率影响因素的研究,对于脱硝反应

机理的模拟较少,由于反应机理是影响模拟结果精

确度的决定性因素,本文利用 Chemkin 软件对复杂

机理与两步简化机理进行了模拟,并利用 Fluent 软
件,对某台 130 t / h 循环流化床锅炉脱硝特性进行

了研究。

1　 SNCR 反应简化机理

在 SNCR 脱硝过程中,还原剂虽然能将 NO x

转化成 N2,但是也能与 O2 反应生成 NO x。 还原

反应的选择性会随着温度的升高而降低,反应速

率也会随之提升,这就将 SNCR 反应过程限制在

一个很窄的温度窗口,而温度窗口的下限温度由

反应停留时间决定 [7] 。 前人通过使用大量的基

元反应构建了 SNCR 脱硝反应过程。 Miller 等 [8]

对 SNCR 详细反应机理进行了研究,提出反应机

理包含 53 种反应物和 251 个基元反应,涉及

NH3 与 NO 的基元反应和 CH4 被氧化的基元反

应,该机理对 SNCR 反应的模拟比较准确。 Ro-
ta[9] 于 2001 提出一种包含 171 步反应、31 种物

质的详细化学机理,该机理模型的化学动力学模

拟结果与卢志民等 [10] 接近。
复杂机理虽然可以对 SNCR 反应进行深入的分

析和比较准确的预测,但应用到 CFD 模拟中会消耗

大量的计算资源,因此一些学者通过敏感性分析等

方法 对 详 细 反 应 机 理 进 行 适 当 简 化。 Martin

等[11-12]提出了两步竞争反应机理 (图 1 ),描述

了 SNCR 反应的主要特征,包括 NO 被还原的过程

和 NH3 被氧化的过程。

图 1　 SNCR 简化反应机理

Fig． 1　 SNCR simplified reaction mechanism

SNCR 简化反应机理的反应式为

NO + NH3 + 1
4
O2 → N2 + 3

2
H2O (1)

NH3 + O2 → NO + 3
2
H2O (2)

　 　 Brouwer 等[13]计算了式(1)、(2)的反应级数和

反应速率常数,并给出 NO 和 NH3 的反应速率计算

公式,即
R(NO) = - k1C(NO)C(NH3) + k2C(NH3)C(O2)

(3)
R(NH3) = - k1C(NO)C(NH3) - k2C(NH3)C(O2)

(4)
式中,k1、k2 为反应速率常数,m3 / (kmol· s)。

反应速率常数 kr 可以根据 Arrhenius 公式计

算,即
kr = ArTβre -Er / (RT) (5)

其中,Ar 为指数前因子,与反应速率常数单位一致;
βr 为温度指数,无量纲;Er 为反应活化能,J / kmol;R
为气体常数,J / (kmol·K);T 为反应温度,K。

k1 和 k2 的计算参数 Ar、βr、Er 分别为 424 000
和 350、5． 30 和 7． 65、3． 499 4×108 和 5． 244 9×108。

利用 Chemkin 软件对复杂机理与两步简化机理

进行比较。 采用 Chemkin 软件平台提供的 PSR 反

应器。 PSR 反应器假设物料以稳定的流量进入反应

器后,瞬间在整个反应器内均匀分散并与反应器内

原存留的物料完全混合,因此反应物向生成物的转

化速率不受混合过程控制,适合模拟详细的化学反

应机理[14]。
Chemkin 软件主要参数[15] 为:停留时间 1． 2 s,

反应温度 740 ~ 1 140 ℃,NO 体积分数 100 ×10-6,
NH3 体积分数 120×10-6,O2 体积分数 3% 。

图 2 为简化机理和复杂机理在 Chemkin 软件里

的模拟结果。
由图 2 可知,简化机理与复杂机理的模拟结果

整体趋势保持一致。 在 920 ~ 1 040 ℃,2 种机理对
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反应器出口 NO 体积分数的计算结果接近;该温度

区间以外,简化机理的计算结果偏高。 当温度低于

920 ℃时,简化机理对反应器出口 NH3 体积分数计

算结果偏高,随着温度的升高,与模拟结果的差距越

来越小。 因此,采取简化机理对 SNCR 脱硝过程的

模拟在工程应用范围内具有一定的准确性。

图 2　 2 种机理反应器出口 NO、NH3 体积分数计算结果

Fig． 2　 NO and NH3 concentration for two kinds of

mechanism in reactor autlet

2　 物理模型和计算模型

循环流化床锅炉的旋风分离器内烟气温度

在 800 ~ 950 ℃时,适合 SNCR 脱硝反应进行,且
旋风分离器内烟气扰动强烈,具有三维强旋转和

高度湍流的特性,能促使喷射进入的还原剂与烟

气均匀混合。
本文采用 Fluent 软件对旋风分离器内部流场、

还原剂与烟气混合过程以及各种因素对 SNCR 反应

的影响进行模拟,并提出如下简化假设:
① 分离器内烟气是不可压缩流体,其流动为稳

定常态流动;
② 刚进入分离器的气流速度是均匀的;
③ 烟气成分由 H2O、O2、CO2、N2 和 NO 构成;
④ 分离器底部的排料口无烟气流出;
⑤ 忽略旋风分离器内颗粒燃烧和固体颗粒对

烟气流动的影响。
旋风分离器计算区域具有较高的不规则性,

为提高网格质量,将整个计算域划分成多个子区

域,包括进气管、旋风筒直筒段、锥形筒段和出气

管 4 部分。 为了对计算区域划分六面体非结构化

网格,减小网格整体偏斜程度,将进气管区域尖端

切掉一小部分。 旋风分离器结构参数见表 1。 根

据表 1,利用 Gambit 建模和划分网格结果如图 3 所

示。 网格总数为 380 000,网格的尺寸扭曲率不超

过 0． 5,扭曲率越小表示网格质量越高。 网格多次

加密后计算结果变化不大,因此认为网格质量和

无关性都可以接受。

表 1　 旋风分离器结构参数

Table 1　 Structure parameters of cyclone separator

参数 数值 / m 参数 数值 / m

分离器高度 13． 9 出气管长度 2． 9

旋风筒直径 4． 0 进气管高度 3． 4

出气管道直径 2． 0 进气管宽度 0． 95

旋风筒直筒段高度 5． 6 排料口直径 0． 6

图 3　 旋风分离器计算域及网格划分

Fig． 3　 Computational domain and mesh division of
cyclone separator

　 　 选用 RNG k - ε 双方程湍流模型计算分离器内

的流动特性。 选择 P1 模型计算旋风分离器内的辐

射特性,壁面设置为绝热壁面。 借助离散相模型计

算流场中的氨水液滴轨迹及其引起的热量或质量传
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递,考虑离散相与连续相间的相互耦合,雾化器采用

实心锥形雾化喷嘴。 选择有限速率 /涡耗散湍流化

学模型模拟组分运输与反应。
计算区域入口选择速度进口,烟气流速为

32． 6 m / s,认为出口处的湍流流动为充分发展状

态,因此分离器出口选择自由出流边界条件。 入

口烟气体积分数为:H2O 10% ,O2 3% ,CO2 14% ,
NOx 98． 7×10 -6。 压力速度耦合采用 Simplec 算

法,空间离散化压力项采用 PRESTO! 格式,动量

方程、湍动能和湍动耗散率和组分输运方程都采

用二阶迎风格式。

3　 数值计算结果与数据分析

3． 1　 旋风分离器烟气流场模拟结果

图 4 为部分烟气迹线,可见烟气进入分离器

后,首先沿着旋风筒壁向下流动,但大部分烟气

在流动至锥形筒前就在压力作用下旋转向上流

动,并最终进入排气管,只有少量烟气会在流动

至锥形筒底部后再反向旋转向上流动。 因此,旋
风筒直筒段区域是烟气集中的区域,几乎所有烟

气都会流动至该区域从排气管流出,而旋风筒底

部锥形筒区域烟气流速相对较慢,且只有小部分

烟气流过该区域。

图 4　 部分烟气流动迹线

Fig． 4　 Part of the flue gas flow trace

旋风分离器内的烟温在 SNCR 反应温度窗口

内,因此烟气在分离器内停留时间越长,SNCR 脱硝

效率越高。 卢志民等[10] 采用石英管反应器进

行 SNCR 试验,结果表明反应温度 900 ℃、停留时间

0． 3 s 时,脱硝效率可以达到一个较高的水平。 每条

迹线烟气的停留时间如图 5 所示。 可以看出,烟气

停留时间在 0． 75 ~ 1． 05 s 和 2． 55 ~ 2． 85 s 比较集

中,烟气平均停留时间为 1． 2 s,可以满足 SNCR 反

应所需的时间条件。

图 5　 烟气停留时间分布

Fig． 5　 Frequency distribution of residence time of flue gas

3． 2　 烟气与还原剂混合过程模拟

在旋风分离器进口烟道外侧均匀布置 3 个雾化

喷嘴,如图 6 所示。 彩色迹线表示还原剂雾化液滴

颗粒轨迹。 还原剂喷射方向垂直于进口烟道壁面,
与分离器入口 32． 6 m / s 的烟气相比,液滴的惯性质

量很小,雾化液滴进入分离器后,很快被气流裹挟偏

离初始轨道而随着烟气流动,并在很短的时间内被

气化蒸发。

图 6　 喷嘴布置示意

Fig． 6　 Schematic diagram of nozzle arrangement

通过分离器内部 NH3 与 NO 的摩尔比分布可以

判断还原剂与烟气的混合程度,摩尔比分布越均匀

表示混合越充分。 喷嘴喷射进入分离器的还原剂

NH3 的初始摩尔流量是烟气中 NO 的 1． 2 倍,在还

原剂与烟气完全混合的情况下,整个分离器内部氨

氮摩尔比 NSR 都应为 1． 2。 图 7 为分离器中心纵向

截面 X=0 的 NSR 分布。
当喷嘴布置于进口烟道外侧时,还原剂向烟道

内侧扩散受到抑制,沿着烟道壁面流动。 虽然 3 个

99

中国煤炭期刊网 www.chinacaj.net



2018 年第 3 期 洁 净 煤 技 术 第 24 卷

图 7　 氨氮摩尔比截面分布

Fig． 7　 Distribution of ammonia nitrogen molar ratio

喷嘴喷射范围在纵向上并没有完全覆盖烟道,喷嘴

与喷嘴之间存在盲区,但是由于分离器内烟气具有

向心绕流的特性,在烟气的扰动和携带下,还原剂快

速向四周扩散,分离器纵向截面右半部分不存在盲

区,且还原剂在排气管附近聚集。 分离器出口还原

剂浓度分布较均匀,NSR 在 1． 2 左右,说明出口处还

原剂与烟气混合效果很好。
3． 3　 脱硝反应过程模拟

3． 3． 1　 温度对脱硝效果的影响

利用 Fluent 模拟了 NSR=1． 2、温度 850 ~ 1 000
℃时,SNCR 的反应温度对脱硝效率和氨逃逸量的

影响。 脱硝效率的计算公式为

η = C in - Cout

C in
(6)

式中, C in、Cout 分别为分离器进口和出口的 NO 体积

分数。
图 8 中,氨逃逸量指分离器出口未反应 NH3 的

体积分数。 可以看出,随着温度的升高,脱硝效率呈

先增后减的趋势,氨逃逸量却逐渐减少。 脱硝效率

大于 50%时的温度为 890 ~ 962 ℃,最高值为 65%
(925 ℃)。 当温度低于 925 ℃时,氨还原氮氧化物

是主导反应,脱硝效率逐渐升高;当温度超过 925 ℃
时,还原反应趋于饱和,氨与 O2 的反应程度逐渐提

高,氨被氧化成 NOx,使脱硝效率下降。
3． 3． 2　 还原剂用量对脱硝效果的影响

氨氮摩尔比 NSR 为还原剂用量折算成 NH3 的

摩尔数与入口 NOx 折算成 NO 的摩尔数之比。 实际

应用中,往往需要投入比理论值更多的还原剂才能

达到所需的还原水平,这是由 SNCR 反应的复杂性

图 8　 温度对脱硝效率和氨逃逸量的影响

Fig． 8　 Effect of temperature on denitrification efficiency
and ammonia escape

及还原剂与烟气混合受限制造成的。 提高 NSR,虽
然可增大脱硝效率,但是会造成氨逃逸量增加,还会

增加运行费用。 以烟气温度为 950 ℃为例,模拟了

NSR 变化时 SNCR 反应情况(图 9)。

图 9　 NSR 对脱硝效率和氨逃逸量的影响

Fig． 9　 Effect of NSR on denitrification efficiency and
ammonia escape

由图 9 可知,在烟气温度 950 ℃条件下,当 NSR
从 0． 8 上升到 1． 5,脱硝效率提高了 48． 4% ,氨逃逸

量提高了 3． 0×10-6;而 NSR 从 1． 5 上升到 2． 5,脱硝

效率提高了 20． 7% ,氨逃逸量提高了 5． 9×10-6。 可

见随着 NSR 的上升,脱硝效率和氨逃逸量均提高,
但脱硝效率的涨幅逐渐降低,而氨逃逸量的涨幅逐

渐升高。
图 10 为在不同 NSR 情况下脱硝效率和氨逃逸

随温度的变化趋势。 在各温度下,NSR 的提升都能

提高脱硝效率,且越接近最佳反应温度,脱硝效率的

增幅越大。 NSR = 0． 8 时,NOx 还原水平较低,脱硝

效率最高仅为 50． 3% ;NSR = 1． 2 时,脱硝效率大于

50%的温度窗口为 890 ~ 962 ℃,脱硝效率最高为

65% ;NSR=1． 5 时,脱硝效率大于 50% 的温度窗口

为 878 ~ 972 ℃,脱硝效率最高为 72． 2% 。 提高

NSR 对最佳反应温度没有影响,最佳反应温度保持

在 925 ℃左右,但脱硝效率超过 50%的温度窗口会
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随之变宽。 在各温度下,随着 NSR 的升高,氨逃逸

量也会增加,且温度越低,增幅越明显。

图 10　 不同 NSR 下温度对脱硝效率和氨逃逸量的影响

Fig． 10　 Effect of temperature on denitrification efficiency
and ammonia escape in different NSR conditions

3． 4　 烟气氧含量对脱硝效果的影响

烟气氧含量对脱硝效率和氨逃逸量的影响如图

11 所示。

图 11　 烟气氧含量对脱硝效率和氨逃逸量的影响

Fig． 11　 Effect of flue gas oxygen content on denitrification
efficiency and ammonia efficiency escape

由图 11 可知,在烟气温度为 950 ℃、NSR = 1． 2
的条件下,烟气氧含量从 0． 1%提升到 10% ,脱硝效

率从 67． 3%减小到 45． 0% ,氨逃逸量也从 4． 6×10-6

减少到 2． 9×10-6。 由于 SNCR 两步竞争反应机理均

有 O2 参与,所以在缺氧情况下,SNCR 反应不会发

生。 但是模拟结果显示只需少量 O2 即可启动反应,
而且氧含量越高,脱硝效率和氨逃逸量越低,这是因

为提高烟气氧含量使 NH3 与 NO 反应的选择性降

低,NH3 更容易与 O2 发生反应生成 NOx。
烟气 O2 体积分数对脱硝反应的影响很大(图

12),由图 12 可以看出,随着氧含量的提高,最高脱

硝效率降低,最佳反应温度也降低,温度窗口变窄。

图 12　 不同氧含量脱硝效率随温度变化曲线

Fig． 12　 Curves of denitrification efficiency with temperature
in different oxygen content

4　 结　 　 论

1)简化机理与复杂机理的模拟结果整体趋势

保持一致,在 920 ~ 1 040 ℃,2 种机理对反应器出口

NO、NH3 体积分数的计算结果较接近。
2)随着温度的提高,脱硝效率呈先增后减的趋

势,氨逃逸量逐渐减少。 当入口氧含量为 3% 、
NSR=1． 2 时,脱硝效率在 925 ℃左右达到最大值,
约为 65% 。

3)随着 NSR 的上升,最佳反应温度保持在 925
℃左右,脱硝效率和氨逃逸量均提高,但脱硝效率的

涨幅逐渐降低,氨逃逸量涨幅却逐渐升高。
4)烟气氧浓度对脱硝反应的影响很大,SNCR

反应在有 O2 参与的情况下才能发生。 提高氧含量

能促使反应温度窗口向低温方向移动,但会导致最

高脱硝效率降低。
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