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摘 典:颗拉聚集形成絮体是水处理混凝过程中的中心现象，絮体的结构、行为和性能与混凝效果密切相

关.计算机模拟为研究颗拉聚集过程提供了一条新的途径，而分形理论则提供了新的理论观念。本文对絮

体的分形结构模型、絮体成长过程的计算机模拟方法和模拟结果的分析方法进行了系统的介绍，以期推动

此项技术的应用研究。

关位词:计算机模拟技术;絮体结构模型;分形维数

中圈分类号:TP39;TU991.22 文献标识码:A 文章编号:1000-3770(2005)01-0016-04

    颗粒聚集形成絮体和集团是水处理混凝过程中

的中心现象，成为研究的重点。絮体的结构、行为和

性能与混凝效果密切相关。尽管混凝技术的应用在

固液分离实践中是最为古老的工艺，但实际操作过

程中常常出现松散不易沉降或易于破碎的絮体。获

得密度大、沉降性能好的絮体仍是混凝工艺的目标，

而这是由絮凝机理和絮体成长过程决定的。由于试

验和检测手段的制约，在传统混凝理论成熟之后，这

方面的研究未有显著进展。

    随着计算机技术和分形理论[[I]的不断发展，计

算机模拟为研究颗粒聚集过程提供了一条新的途

径，而分形理论则提供了新的理论框架。计算机模拟

技术的应用可以突破试验手段的限制，根据需要方

便地对絮凝过程的参数进行控制和调整，如:颗粒扩

散系数、粘附几率、粘附位置等，并能迅速地得到絮

体的大小、密度、分形维数等性能参数，对模拟结果

进行整理和评价，而这些在实际混凝试验中是无法

或较难做到的。国外许多学者较早就已将计算机模

拟技术应用于颗粒聚集过程的研究，而在国内还鲜

有报道。本文对絮体的分形结构模型、模拟方法及模

拟结果分析方法进行了论述。

1絮体的分形结构模型

    混凝过程中絮体的形成往往具有分形特征，絮

体在混凝研究中的重要地位激发了大量对絮体分形

结构模型的研究，逐渐建立了多个不同的模型，主要

的基本模型有:Vold模型、Sutherland模型和
Witten-Sander模型。

1. 1  Vold模型

    Vold模型[[2,3〕是通过计算机模拟提出的最早的

模型，此模型具有3层结构:初始颗粒、絮体和絮体

聚集体。该絮体结构由一中心核与一群向外延展的

触须形成的粗糙表面构成，絮体的形成是由初始颗

粒按线性路径随机运动叠加而成，颗粒在与成长中

的絮体的最初接触点粘附而并入集团，不允许内部

重组过程。而絮体的进一步聚集就形成了第三层次

的聚集体结构，从而导致快速沉降和肉眼可见的悬

浮颗粒的形成。通过分析絮体的结构特征，发现絮体

密度是由中心向外逐渐降低的，并由此推导出絮体

密度随粒径变化的经验公式。Vold的模拟工作得出

的最重要的结果是在与絮体重心距离小于l的空间

内颗粒的数量N(l)_12. 33，其中N(l)小于絮体中颗粒总
数量的40%-60%.

1.2  Sutherland模型

    Sutherland[41对Vold模型中颗粒聚集过程的随
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机性提出了批评，指出Vold的模拟没有实现颗粒在

随机方向和随机位置的粘附。他认为絮体成长的主

要机理不在于单独颗粒的碰撞而在于包含有不同数

目颗粒的簇团之间的碰撞聚集，这看起来更符合逻

辑。因为事实上初始颗粒的碰撞只是在较小的簇形

成期间显得十分重要。与Vold模型相比，Sutherland

模型[Z51形成更为多孔疏松的结构，具有较低的密度。

随着絮体尺寸的增加，其密度降低而孔隙度也随着

增加，絮体成长过程中内部重组也将发生。经过改

进，Sutherland得出N(1)_lz.7a，他对此解释说随着絮
体尺寸的增大，絮体中心的孔隙度逐渐达到定值，约

为0. 83. Sutherland还指出，在二维模拟(每个絮体
包含500个颗粒)中二N(l)_l2.0.
1.3 Witten-Sander模型

    Vold模型和Sutherland模型中，颗粒和簇团的
运动都是按线性路径进行的，并没有包括布朗运动

的影响，这显然与事实不符。Witten和Sander模型[[61
对此作了修正，他们以一个处于模拟网格原点的单

独颗粒作为种子开始，第二个颗粒在距离原点足够

远的地方加入，而后在网格上作随机行走直至达到

与种子颗粒相邻的位置，并相互粘附成为一个成长

中的集团。然后第三个颗粒在一个随机位置加入并

作随机行走，直至并入成长中的集团，此步骤不断重

复形成足够大的絮体。Witten-Sander模型以一个种

子颗粒开始并只有一个生长点，对实际絮凝过程的

模拟显得有些不足，此后又对Witten-Sander模型进

行了改进，考虑了颗粒浓度和多个生长点的影响。

2 模拟方法

    对絮体成长过程的模拟必然涉及到絮体分形结

构动力学生长模型。随着对分形生长过程的研究逐

步深入，提出了各种动力学生长模型，主要可分为三

类[[71:有限扩散凝聚模型(DLA)、弹射模型((B A)和反

应控制凝聚模型(RLA)，每一类模型又分为单体凝聚
和集团凝聚。Vold和Sutherland模型属于BA模型，

而Witten-Sander模型则属于DLA模型。对絮体成
长过程的模拟要根据实际情况选用适合的动力学模

型和结构模型进行。而具体的模拟方法则有两种:网

格模拟和非网格模拟。两种方法的不同之处在于所

采用的模拟框架不同，得到的絮体形态有所区别。前

者得到的絮体中颗粒为四方形(二维模拟)或立方体

(三维模拟)，絮体的圆滑度稍差;后者得到的絮体中

颗粒为圆形(二维模拟)或球体(三维模拟)，絮体圆

滑度较好。两种絮体的典型形状分别见图1 [s1和图2
[s1

2.1 网格棋拟

    网格模拟是在一个具有周期边界条件的网格平

面(二维情况)或立方体网格空间(三维情况)进行。

图1 网格模拟絮体

准卜
图z 非网格模拟絮体

所谓周期边界是指当颗粒在运动过程中溢出网格边

界时，则由对称的地方重新进入。以BA模型的集团

凝聚为例，开始时网格的N个位置被随机占用代表

N个颗粒，但要避免一个位置重复占用，相邻位置的

颗粒认为是属于一个集团。模拟时随机选择一些集

团(包括单个颗粒)向一个随机选定的方向(士x，士

Y，士z)运动，直到它们在相邻位置与其它集团接触

或根据周期边界条件回到初始位置。如果与其它集

团接触，则合并形成一个大的集团;如果没有发生接

触而回到初始位置，则将它移动到刚才所经过路线

上随机选定的一个位置。这个过程重复很多次，直至

在网格空间中只剩一个集团或网络结构。

    对于其它模型，原理都是相同的，不同的是模拟

的起始情况、模拟中颗粒或集团的运动方式及扩散
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系数、粘附几率以及粘附位置等。

2.2 非网格模拟
    非网格模拟是在一个连续的有限空间内进行，

与网格模拟以格子长度为单位度量不同，非网格模

拟是以颗粒粒径为单位来度量的，各个颗粒或基团

的位置由其质心决定。仍以BA模型的集团凝聚为

例，开始时将N个颗粒随机放入，避免重复，相邻的

颗粒认为属于同一个集团。模拟时随机选定两个集

团，让它们向一个随机方向转动一个欧拉角度，然后

在所有能使两个集团的质心足够近、接触几率不为

零的路径中随机选定一条路径，让两个集团相对运

动。如果两个集团发生接触，则在首先接触的位置刚

性粘接成为一个更大的集团;如果没有发生接触，则

随机选择另一条路径进行。以上步骤重复进行，直到

形成一个包含N个颗粒的单个集团。对于确定两个

集团的接触点，Paul Meakinlgl发现应用矢量分析比

几何分析更加方便有效。

3 模拟结果分析方法

    分形理论对分析具有自相似性或统计自相似性

的结构几何特征是非常方便和有价值的。模拟得到

的絮体具有统计自相似性，是典型的分形体，因此，

可利用分形理论对絮体进行几何分析。分形体最重

要的参数是分形维数，絮体的分形维数与絮体的性

能、结构密切相关。以下就模拟絮体的分形维数计算

方法作一介绍。

    对于欧几里德空间中的密实物体，其几何参数

与欧几里德维数d存在许多关系，如:

    Rg-Mvd                               (1)
    M(l)_ld                              (2)
    P Myd                                (3)

其中:

  Rg-回转半径;
  M-质量或体积;

  M(l厂一与物体中心距离小于l的空间内包含的质
‘里益;

  P-物体在二维平面的投影面积。

对于分形体来说，也相应地存在着类似的关系，只是

分形维数 代替了欧几里德维数 ，即:

  Re-M"0                                (4)
    M(l)-l0                (5)

    P--Mz'D, D }-- 2或P-M D - 2， (6)
    分形维数可由其中任何一个关系式求出，如通

过测量回转半径R;和质量M，利用(4)式求得。一旦
D确定后，其它关系式中的分形维数也即确定。

    描述自相似物体还有一个非常重要的函数是密

度相关函数C(r)，它的函数式如下:

    C(r}N-'艺p(r' jo(r+r')                     (7)
                        r

      其中:N为絮体所含颗粒总数目，:两颗粒之间

的距离，密度P闰在颗粒占用的点取值为1，在没有
颗粒占用的点取值为0.

    Witten和Sander [6〕发现C (r)具有指数形式:
C(r)-r-，其中r的适用范围是大于数个网格或颗粒
粒径长度并明显小于整个絮体的尺寸。。与分形维

数D。的关系为D. d-a,d为絮体所处空间的欧几里

德维数。因此，我们可利用C(r)和r的双对数坐标曲
线精确地计算出斜率a，从而得到絮体的分形维数

D..

4 结 语

    本文通过对絮体的分形结构模型、絮体成长过程

的计算机模拟方法和模拟结果的分析方法的系统论

述，表明计算机模拟技术将会成为絮体研究中的重

要手段和方法，有着很好的应用前景，同时也会使研

究者对水处理过程絮体形成的研究予以新的关注，

推动其进一步的发展。
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Abstract:  The main phenomenon of coagulation is that particles aggregate to form flocs.The structure,behavior and performance of

flocs are closely related to the effect of coagulation.Computer simulation provides a new way for stu勿of the aggregation of particles

while the fractal theory provides new idea. This paper systemically introduces the fractal structure models,computer simulations and

analysis methods of flocs in order to promote application of this technique.
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Abstract:The membrane techniques of pervaporation (PV) and vapour permeate (VP) have been extensively applied to separation of

organic/water mixture,organic/organic mixture.This paper reviews the industrial state-of-the-art of PVNP in Europe and the USA.and

discusses emphatically the patent applications,  current supplies,application fields and typical engineering of PVNP membranes,

modules,units and separation processes.On the basis of information of the USA Patents and the literatures,the advance,economy and

future prospects of PVNP are analysed.


