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研究成果の概要（和文）：不均一反応と均一反応を伴う単一微粉炭チャー粒子周りの熱・物質移動解析を実施し
た．その結果，均一反応を考慮することでチャーの消費速度が増加することがわかった．これは粒子近傍で生じ
るCO酸化反応により酸素が消費されることでChar-O2酸化反応が抑制されるものの，CO2が生成し，高温場が形成
されることでChar-CO2ガス化反応が促進されるためである．さらに，種々のチャー粒子径，ガスの温度と組成に
対して解析した結果を用いて，三次元微粉炭燃焼シミュレーションでは考慮することができない粒子近傍で生じ
る均一反応の影響を考慮した酸化反応とガス化反応を含む正味チャーの消費速度を推算可能なモデルを開発し
た．

研究成果の概要（英文）：Heat and mass transfer with heterogeneous as well as homogeneous reactions 
around a single particle of the pulverized coal char was numerically analyzed. As a result, the char
 consumption rate was found to increase with consideration of the CO oxidation reaction. This is, 
although the CO oxidation reaction which occurs in the vicinity of a particle inhibits Char-O2 
oxidation reaction because of oxygen consumption, it promotes the Char-CO2 gasification reaction due
 to the CO2 production and higher temperature field. Further, using the numerical results for 
various char particle diameters, gas temperatures, and compositions, the novel model which can 
estimate the net char consumption rate with not only oxidation but also gasification reactions 
considering the homogeneous reactions around a char particle which cannot be resolved in the 
three-dimensional pulverized coal combustion simulations. 

研究分野： 化学工学
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 
 CFD による微粉炭燃焼・ガス化シミュレー
ションは数多く発表されており[1]，特に近年
ではCO2回収を目的としたOxy-fuel燃焼やガ
ス化に関する報告が増えている[2]．一般に，
気体や液体を燃料とする燃焼シミュレーシ
ョンでは，直接化学種の保存式を解かず，燃
料と酸化剤の混合分率の保存式などを解く
ことで化学種の濃度や温度を求めるいわゆ
る Flamelet Model に基づく燃焼モデルが広く
採用されている．これは，考慮する化学種が
増えると計算負荷が増加すること，化学反応
が増えると計算が不安定になるためである．
一方，Yamamoto et al. [3]の研究を除き，微粉
炭燃焼・ガス化シミュレーションでは直接化
学種の保存式を解く方法が用いられている．
これは，「揮発分と酸化剤」および「チャー
と酸化剤」と燃料と酸化剤の関係が 2 つある
ことから複数の混合分率を定義しなければ
ならず，Flamelet Table が複雑になるため，ま
た，チャーの酸化反応の時間スケールが他の
均一反応と比較して大きいためである．その
ため，微粉炭燃焼・ガス化シミュレーション
において，詳細化学反応を取り扱うのは極め
て困難である．詳細化学反応を考慮した微粉
炭燃焼シミュレーションも報告されている
が[4]，微粉炭粒子の燃焼・ガス化反応場とし
て重要であると微粉炭粒子周り近傍には総
括反応が用いられている． 
先に述べたとおり，一部の研究を除き，微

粉炭燃焼・ガス化シミュレーションの燃焼・
ガス化反応モデルには総括反応モデルが用
いられている．仮に均一反応に詳細化学反応
を適用しても，不均一反応モデルに総括反応
モデルを用いる限り，粒子近傍の詳細化学反
応を考慮したとは言えない．申請者の知る限
り，最も重要な領域と考えられる不均一反応
が生じ，温度が上昇する微粉炭粒子近傍にお
ける詳細化学反応を考慮した微粉炭燃焼・ガ
ス化シミュレーションは報告されていない．
これは，燃焼器の大きさがメートル・オーダ
ーであるのに対し，微粉炭粒子がマイクロメ
ートル・オーダーとスケールが大きく異なる
ためである．すなわち，微粉炭燃焼シミュレ
ーションに Euler-Lagrange 法が用いられ，微
粉炭粒子周り近傍のモデル化が困難である
ためである． 
微粉炭粒子の揮発分放出速度を決定する

重要なパラメータは粒子の昇温速度と温度，
微粉炭チャー粒子の酸化反応速度を決定す
るパラメータは微粉炭粒子とガスの温度お
よび酸化剤とガス化剤の分圧である．そこで，
これらのパラメータに対して，単一微粉炭粒
子周りの熱・物質移動解析を実施し，粒子周
り近傍の均一反応を考慮した"見かけの"反応
速度をデータベース化し，CFD による微粉炭
燃焼・ガス化解析を行う際にこのデータベー
スを参照することで，詳細化学反応を含む反
応速度を推算する方法を考えた． 
 

２．研究の目的 
 本研究では，総括反応モデルから脱却し，
微粉炭粒子の燃焼・ガス化反応場として重要
である微粉炭粒子周り近傍の詳細化学反応
を考慮する新たな詳細微粉炭反応モデルを
構築する．この微粉炭反応モデルを用い，
種々の酸化剤とガス化剤の分圧および反応
温度条件下において，微粉炭チャー粒子の酸
化反応とガス化反応を伴う微粉炭粒子周り
の化学反応を検討するとともに，これらの相
互作用を明示する．さらに，微粉炭粒子周り
の詳細化学反応の結果をデータベース化し，
CFD による微粉炭燃焼・ガス化シミュレーシ
ョンに組み込むことで，微粉炭粒子周り近傍
の詳細化学反応を考慮した微粉炭燃焼・ガス
化シミュレーションを実現する． 
 平成 26～27 年度の間，若手 B「揮発分放出
と不均一反応の半並発反応モデルの提案」に
おいて，微粉炭粒子周りの物質移動解析を実
施し，揮発分放出過程がチャーの酸化反応に
及ぼす影響を検討している．その結果，揮発
分放出を考慮しない場合，律速段階によらず
数値解は解析解とほぼ完全に一致し，物質移
動解析の妥当性を示した．また，揮発分放出
を考慮する場合，揮発分放出過程は酸化剤の
チャー粒子表面への物質移動を阻害し，揮発
分放出とチャーの酸化反応は"半"並発反応と
して生じることを明らかにした．さらに，粒
子径，反応温度と酸化剤分圧によらず，阻害
率(= 1  (阻害のあるチャーの酸化反応速
度)/(阻害のないチャーの酸化反応速度))を単
純な関数で表現することに成功した．本研究
では，この物質移動解析に熱移動，詳細化学
反応と常微分方程式の解法を追加すること
で実施する． 
 本研究では，a) チャーの酸化・ガス化反応
速度式を測定するとともに定式化する．これ
らを入力パラメータとし，b) 微粉炭粒子周り
の物質移動解析に熱移動解析，詳細化学反応
機構と常微分方程式の解法を追加すること
で，粒子周りの均一反応に詳細化学反応を考
慮した熱・物質移動解析を実施し，粒子周り
で重要な反応を理解し，微粉炭粒子の燃焼を
加速しうる条件を検討する．次に，c) 種々の
温度，酸化剤とガス化剤の分圧の条件下にお
いて，b)で開発した熱・物質移動解析を実施
することで，粒子周りの均一反応として詳細
化学反応を考慮した各化学種(52 の化学種，
252 の化学反応を考慮予定)に対する"見かけ"
の反応速度を算出し，これらのパラメータに
対してデータベース化する．最後に，d) c)で
構築したデータベースを参照しながら反応
速度を決定する微粉炭燃焼シミュレーショ
ンを実施することで、モデルの妥当性を検討
する． 
 微粉炭粒子の反応場として重要であると
考えられる微粉炭粒子周りの反応に調整パ
ラメータを含む総括反応を用いるのではな
く，一切の調整パラメータを含まない詳細化
学反応を用いる点に学術的な特色がある．ま



た，申請者の調べる限り，微粉炭粒子周りの
詳細化学反応を考慮した
燃焼シミュレーションの報告がないことに
加え，
詳細化学反応を事前にデータベース化する
点が独創的であると考える．また，この粒子
近傍に詳細化学反応を考慮するこのモデル
の開発は，これまでの経験あるいは調整パラ
メータの入った総括反応モデルから脱却を
意味する．
焼シミュレーションに組み込み，
の現象を正確に記述することで，解析の高度
化を図る．このモデルを日本から世界に向け
て発信することで，
なデファクト・スタンダード・モデルとして
普及する
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３．研
種々の粒子径を有する単一微粉炭チャー

粒子を対象に，チャーの部分酸化反応，ガス
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移動解析を実施した．常圧，種々の反応温度
と酸化剤のモル分率条件において，均一反応
を考慮しない場合とする場合の擬定常状態
のチャーの正味の消費速度を評価すること
で，均一反応がチャーの正味の消費速度に及
ぼす影響を検討した．
しているため，チャーの
応と
に基づく反応モデルにより反応速度を推算
した．
微粉炭粒子を完全な球であるとし，一次元

球座標系を用いて粒径の
域とし，対象とする粒子径によらず計算格子
の大きさを
計算格子の大きさが解析結果に影響を及ぼ
さないことを確認した．一次元球座標系にお
いて，スタッガード格子を用い，粒子表面に
チャーの部分酸化反応
応に関する生成項を有する連続の式
応あるいは詳細化学反応による均一反応に
よる生成項を有する
タルピー
散化した．対流
はべき乗法を用い，

申請者の調べる限り，微粉炭粒子周りの
詳細化学反応を考慮した
燃焼シミュレーションの報告がないことに
加え，CFD では考慮困難な微粉炭粒子
詳細化学反応を事前にデータベース化する

独創的であると考える．また，この粒子
近傍に詳細化学反応を考慮するこのモデル
の開発は，これまでの経験あるいは調整パラ
メータの入った総括反応モデルから脱却を
意味する．このモデルを
焼シミュレーションに組み込み，
の現象を正確に記述することで，解析の高度
化を図る．このモデルを日本から世界に向け
て発信することで，
なデファクト・スタンダード・モデルとして
普及することを目指す．

図 1 反応を伴うチャー粒子の概念図

３．研究の方法 
種々の粒子径を有する単一微粉炭チャー

粒子を対象に，チャーの部分酸化反応，ガス
化反応と均一反応
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した． 
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応あるいは詳細化学反応による均一反応に
よる生成項を有する
タルピーの保存式
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詳細化学反応を考慮した CFD
燃焼シミュレーションの報告がないことに

では考慮困難な微粉炭粒子
詳細化学反応を事前にデータベース化する

独創的であると考える．また，この粒子
近傍に詳細化学反応を考慮するこのモデル
の開発は，これまでの経験あるいは調整パラ
メータの入った総括反応モデルから脱却を
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の現象を正確に記述することで，解析の高度
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