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细菌堆浸中流动鄄反应鄄传热耦合
过程数值模拟分析
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摘要:摇 针对辉铜矿微生物浸出过程进行数学建模,利用 Comsol Multiphysics 软件对浸堆中热量传

递、氧气流动、目的金属离子分布以及氧化转化率等进行数值模拟分析. 结果表明:沿堆体斜坡边

界处氧的浓度较大,而在堆的中央部分,氧气的浓度非常小,导致这部分区域浸出反应缓慢;沿浸

堆边坡处的温度偏低,温度最高的部分在底部区域附近靠近边坡位置处,且温度升高值超过 6益;
矿堆底部靠近边坡区域目的金属离子浓度最高;靠近底部和斜坡部分,浸出反应速率快、氧化转化

率高. 矿堆的其余部分,因氧浓度低,导致浸出反应速率缓慢、氧化转化率低.
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引摇 摇 言

细菌浸出方法主要用于处理含有比较稳定的硫化矿物的矿石. 其浸出过程十分复杂,整个

采矿过程是建立在化学反应和物理化学作用的基础之上的,细菌加速溶液及矿物表面 Fe2+氧

化为 Fe3+,以及 Fe3+对硫化矿氧化浸出,此时浸出反应需要氧的参与[1] .
近来,微生物湿法冶金的基础研究引起了科技工作者的高度关注,针对该过程的数学建模

提出过许多不同的建模思路与方法[2鄄11] . 其中 Dixon 和 Petersen 发展了一种综合描述细菌运

移、生长、吸附与解吸的生物堆浸模型[3];Bouffard 和 Dixon 建立了一个一维的 Turner Structure
模型,对生物堆浸过程中的水动力学行为进行深入研究[4];Sidborn 和 Moreno 讨论了二维瞬态

条件下,生物浸出辉铜矿过程中的热流和气流行为,对对流鄄扩散影响下的溶质传递进行了数

值模拟研究[8] . 最近,Leahy,Davidson 和 Schwarz 在假设浸出速率受氧控制和矿堆内部恒温的

条件下,提出了辉铜矿生物浸出过程中的三相计算流体动力学(CFD)模型[9] .
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实际堆浸过程中,因液流与气流传热以及化学反应放热等因素的影响,矿堆中不可能保持

恒定的温度. 本文将在已有研究工作的基础上,进一步考虑微生物浸出过程当中的热量传递,
对与细菌生长与繁殖有关的浸矿动力学作进一步研究,建立堆浸过程中流动鄄反应鄄传热全耦

合模型控制方程组. 最后,基于 Comsol Multiphysics 数值模拟软件,对浸出过程进行数值模拟

分析.

1摇 细菌浸出数学模型

1. 1摇 浸出机理

含铜的硫化矿相对来说比较稳定,只有在强氧化条件或细菌的参与下才会被溶解浸出,细
菌通过间接作用,加速溶液及矿物表面 Fe2+氧化为 Fe3+以及 Fe3+对硫化矿氧化浸出,此时浸出

反应需要氧的参与:

摇 摇 4Fe2++O2+4H+ 寅
细菌

4Fe3++2H2O, (1)
摇 摇 MS+2Fe3+寅M2++2Fe2++S . (2)
因自然界的辉铜矿中通常会伴有黄铁矿(FeS2)存在,故实际浸出过程中除辉铜矿氧化

外,同时还会发生黄铁矿的氧化:
摇 摇 Cu2S+4Fe3+寅 4Fe2++2Cu2++S, (3)
摇 摇 FeS2+8H2O+14Fe3+寅15Fe2++2SO4

2-+16H+ . (4)
因此,浸出一定量的铜必然有一定量的黄铁矿被同时浸出. 通常,用 FPY 代表被浸出的黄

铁矿与辉铜矿的质量比.
1. 2摇 气流动力学模型

堆中气体的流动用 Navier鄄Stokes 方程描述为[12]

摇 摇 鄣
鄣t(着g 籽g淄g) + 着g 籽g Ñ·淄g = - 着g Ñp + 着g 籽g驻淄g -

着2
g 滋g

K 淄g, (5)

式中, 淄g 为气体的流速(m / s), 着g 为气体所占矿堆总体积分数, 籽g 为气体密度(kg / m3), p 为

气体压力(Pa), 滋g 为气体粘度(kg / (m·s)),K 为矿堆的透气性(m2 / s) .
1. 3摇 液相传质

1. 3. 1摇 数学模型

描述堆浸过程中水溶物种随溶浸液传输的模型为一般的对流鄄扩散方程,其中包括溶液中

的氧 CL(kg / L) 和细菌 C准(mg / L)、亚铁离子 CFe2+(kg / L)、铁离子 CFe3+(kg / L) 和目的金属离子

CCu2+(kg / L) . 基于质量守恒原理的溶质传输方程为

摇 摇 着L
鄣(C i)

鄣t = DL着L驻C i - qL·ÑC i + R i, (6)

式中, C i 为溶质中物种 i的浓度,着L 为液体所占矿堆总体积比,qL 为液相Darcy速度,qL = 着LvL,
vL 为液体的表面流速(m / s),R i 为物种 i的源 / 汇项,DL 为氧在液体中的扩散系数(m2 / s),y 为

距离堆底的高度(m).
若假设液体只有垂直向下的流动,则方程(6)可进一步写为

摇 摇 着L
鄣C i

鄣t = DL着L驻C i - qL
鄣C i

鄣y + R i . (7)
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若用 鬃 (mg / L)表示吸附于矿石表面的细菌密度,则满足方程

摇 摇 鄣
鄣t(着ore鬃) = R鬃, (8)

式中, 着ore = 籽B着o 为矿堆密度,其中 籽B 为矿石密度,着o 为固体骨架占矿堆总体积比. 显然有

摇 摇 着L + 着g + 着o = 1.
1. 3. 2摇 源 / 汇项

液相中氧浓度方程的源 /汇项为[12]

摇 摇 RCL
= - 滋

0. 25MO2

MFe2+ + Y(着ore鬃 + 着L准) - kL(CL - He·Cg), (9)

式中,M表示摩尔重量,Y为细菌产出率, 滋为细菌生长比速率,由双重的 Monod 生长动力学方

程给出:

摇 摇 滋 = 滋max
CL

KM,O + C
æ
è
ç

ö
ø
÷

L

· CFe2+

KM,Fe2+ + CFe2

æ
è
ç

ö
ø
÷

+

,

式中, KM,O(kg / L),KM,Fe3+(kg / L) 分别为氧气与亚铁离子的增长率常数,滋max 为细菌最大生长

速率.
溶液中细菌浓度方程的源 /项可表示为[2]

摇 摇 R准 = (滋 - kdeath)着L准 - k1着L准 1 - 鬃
鬃( )

max
+ k2着ore鬃, (10)

其中, kdeath 为细菌的死亡率,k1,k2 为细菌吸附与脱附动力学系数,鬃max 为吸附于矿物表面的饱

和细菌浓度.
依据守恒原理,矿石表面吸附细菌浓度的源 /汇项 R鬃 可用下式表示:

摇 摇 R鬃 = (滋 - kdeath)着ore鬃 + k1着L准 1 - 鬃
鬃( )

max
- k2着ore鬃 . (11)

方程(10)和方程(11)中的第 2 项表示细菌从溶液中吸附至矿石表面,第 3 项对应解吸作

用下进入溶液中的细菌数.
最后,从化学计量方程(1)、(3)和(4)推出的关于亚铁离子、铁离子和铜离子的质量平衡

方程中的源 /汇项为[2]

摇 摇 RCu2+ =
2MCu

Mcps
Rcps, (12)

摇 摇 RFe2+ = - 滋
Y (着ore鬃 + 着L准) + -

4MFe

Mcps
-

15MFe

MPY
Fæ

è
ç

ö
ø
÷

PY Rcps, (13)

摇 摇 RFe3+ = 滋
Y (着ore鬃 + 着L准) + 4MFe

Mcps
+

14MFe

MPY
Fæ

è
ç

ö
ø
÷

PY Rcps, (14)

式中, Rcps = - 着oreGd琢 / dt 为黄铜矿的浸出率,G 为矿石品位,琢 为矿石中剩余铜的分数,收缩核

方程为

摇 摇

d琢
dt =

3(1 - 琢) 2 / 3CFe3+

子c + 6子d(1 - 琢) 1 / 3(1 - (1 - 琢) 1 / 3)
,

子c =
啄渍籽BMFe

茁More
, 子d =

啄2滓G渍籽BMFe

DeffMore

ì

î

í

ï
ïï

ï
ï ,

(15)
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其中, 渍 为颗粒形状系数,G 为矿石品位,茁 为反应动力学系数,滓 为化学反应计量系数,Deff 为

Fe3+通过矿石颗粒的有效扩散系数(m2 / s) .
1. 4摇 能量平衡方程

浸出过程中,参与矿堆热交换的有:浸出液自上而下的渗透(只考虑垂直流动),气相流动

并包括水分的蒸发,浸出反应放出的热.
假定在每一局部,固、液、气之间均处于热平衡状态. 则对单元矿堆,可列出热平衡方程[12]

摇 摇 cp,B 籽B
鄣T
鄣t = kB驻T -

鄣HL

鄣y - 鄣Hg

鄣x +
鄣Hg

鄣
é
ë
êê

ù
û
úúy
+ ( - 驻HRRch), (16)

式中:“-冶表示放出热量; cp,B 为矿堆的平均热容(J / (kg·K),kB 为矿堆的导热系数(J / (m·K·
s)), HL,Hg 为单位面积上的液相热焓流量与气相热焓流量(J / (m2·s)),驻HR 为浸出反应的平

均反应热(J / kg),Rch 为化学反应常数.
方程(16)右端的前 3 项为扩散、对流所造成的热量流失,第 4 项代表化学反应放出的热.
摇 摇 驻HR = 驻Hch + FPY·驻HPY,

式中, 驻Hch 代表辉铜矿浸出反应的反应热,驻HPY 代表黄铁矿浸出反应的反应热.
摇 摇 HL = - qL 籽Lcp,L(T - Tr),
摇 摇 Hg = Gair[ - 姿Hair + (cp,g + cp,vHair)(T - Tr)],

式中, 籽L 为液体密度(kg / m3),qL 为单位面积上液体的体积流速(m3 / (m2·s)),cp,L,cp,g,cp,v 分
别为溶液、空气、水蒸气的质量定压热容(J / (kg·K),姿为水的蒸发热(J / kg),Gair 为单位面积上

干空气质量流速(kg / (m2·s)),Tr 为参比温度,可用矿堆表面的温度作为参比温度,Hair 为空气

湿度(干空气中水的含量).
矿堆中空气湿度的计算以堆中空气为水蒸气所饱和为准:

摇 摇 Hair =
(Mw / Mair)·Psat

P - Psat
,

式中, P 为气体压力(Pa),Mw,Mair 分别为水和空气的摩尔质量(kg / mol),Psat 为水蒸气的饱和

压力(Pa).
摇 摇 lg Psat = 8. 07 - 1 730 / (T - 39. 75) .
方程(5) ~ (16)即组成堆浸场耦合的数学模型.

2摇 流动鄄反应鄄传热耦合过程数值模拟分析

方程组(5) ~ (16)为一高度非线性的偏微分方程系统. 本文采用专门求解耦合偏微分方

程组的有限元分析工具 Comsol Multiphysics 进行计算分析,直接将控制方程和定解条件导入

选定的模块,就可以得到相应的数值结果.
考虑一 10 m 高的矿堆,假设堆建在防渗和绝热的底板上,堆的顶部为一平面,侧面边坡的

倾斜角为 45毅. 浸出矿石为辉铜矿,其中混有一部分黄铁矿. 溶浸液从堆顶部采用均匀喷淋方

式渗入矿堆. 如图 1 所示,为一堆浸矿堆的截面图,因截面呈轴对称性,故只需对其一边进行二

维数值模拟,并建立如图所示的直角坐标系.
氧的初始浓度以及初始温度与周围环境中一致,矿石表面吸附的初始细菌数为 0,溶液中

的初始细菌及亚铁离子浓度分别为 2. 82伊10-5 mg / L 和 1伊10-3 kg / L,铁离子和铜离子的初始浓
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图 1摇 堆浸矿堆截面示意图

度均为 0,铜的初始浸出率 琢 = 0. 由于对称性以及绝缘性,通过中心边界和外边界没有液流或

气流发生,也不会出现质量扩散和热量传递,故沿各外法线方向的方向导数均为 0. 边界上的

温度与氧气浓度和周围环境保持一致. 数值模拟各物理参数取值列于表 1[2鄄8] .
表 1 数值模拟中各物理参数取值

参数 单位 参数值 参数 单位 参数值

籽B kg / m3 2 350 k1 s-1 3. 47伊10-5

籽L kg / m3 1 050 k2 s-1 2. 0伊10-7

籽g kg / m3 1. 16 KM,O kg / L 7. 6伊10-6

Dg m2 / s 1. 5伊10-5 KM,Fe2+ kg / L 5. 58伊10-6

滋g kg / (m·s) 1. 85伊10-5 vg m / s 1. 1伊10-2

驻Hch J / kg -6伊106 vL m / s 2. 646伊10-5

驻HPY J / kg -1. 26伊107 啄 m 0. 01
cp,g J / (kg·K) 1. 0伊103 G 0. 9%
cp,L J / (kg·K) 4. 0伊103 茁 m / s 1. 30伊10-7

cp,v J / (kg·K) 1. 864伊103 渍 0. 65
姿 J / kg 583伊105 滓 4
kB J / (m·K·s) 2. 1 Deff m2 / s 9. 5伊10-11

着g 0. 2 kL s-1 6. 94伊10-2

着g,L 0. 2 T1 益 20
Y 2. 2伊1014 O2,g kg / m3 0. 26

滋max s-1 2. 82伊10-5 T K 298
kdeath s-1 2. 5伊10-6 P Pa 1. 01伊105

3摇 结果与分析

模拟结果给出了浸出过程中浸堆内的温度、氧气浓度、铜离子与铁离子浓度,以及氧化转

化率的分布曲线.
图 2 为浸堆内温度变化曲线. 模拟结果表明:浸堆内靠近中央部分因氧气浓度低,浸出反

应缓慢,且溶液的流动还将带走一部分热量,沿边坡处的散热效果好,故这些区域的温度偏低;
温度最高的部分在底部区域附近靠近边坡位置处,且温度升高值超过 6益 .

如图 3 所示,由于自然对流的作用,沿堆体斜坡边界处氧的浓度较大,而在堆的中央部分,
氧气的浓度非常小,故在这个区域里的氧化反应有时可忽略不计.

图 4 为溶浸液中铜离子浓度分布等值线图. 随着矿堆深度的增大,由于流动液体的作用,
铜离子汇聚在矿堆底部. 另外,因靠近边坡区域的温度最高,故反应进行的速率也最快,因此这

部分的浓度最高. 随着浸出时间的推移,沿矿堆表面处的固相铜因反应而几乎耗尽,因此这个
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图 2摇 温度(益)等值线分布图 图 3摇 氧相对浓度 (Cg / Cg,0) 等值线图

图4摇 铜离子浓度(kg / L)分布等值线图 图5摇 铁离子浓度(kg / L)分布等值线图

摇 摇 图 6摇 氧化转化率分布图

区域的铜离子浓度最低,而其它区域的铜离子浓度低是

因为氧浓度低,限制浸出过程进行的速率.
图 5 为溶浸液中铁离子浓度分布等值线图. 浸出初

期,溶液中的铁离子浓度几乎为 0,在氧气的参与下,细
菌将亚铁氧化成铁,随着氧气的不断消耗,铁离子产生

的速率下降. 另外,铁离子通过扩散进入矿石颗粒,与铜

矿石进行置换反应. 随着未反应核的收缩,扩散阻力增

加,大部分铁离子随溶液的流动往下迁移,因此,矿堆底

部靠近斜坡处的铁离子浓度最高,而且随着浸出时间的

延长,扩散阻力增加,铁离子浓度增加.
图 6 为铜的氧化转化率分布等值线图. 靠近底部和斜坡部分,因氧气浓度大,浸出反应速

率快,氧化转化率高;矿堆的其余部分,因氧浓度低,导致浸出反应速率缓慢,仅有一小部分颗

粒发生反应. 另外,由方程(15)可知,因铜的氧化转化率与铁离子浓度成正比,故氧化率分布

曲线与铁离子的分布曲线图形状相似.

4摇 结摇 摇 论

1) 针对硫化铜矿生物浸出机理,发展了描述其多相、多场交互作用的流动鄄反应鄄传热全
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耦合系统的控制方程组,并基于 Comsol Multiphysics 软件进行数值模拟分析;
2) 温度、氧气及铜离子浓度分布的模拟结果表明:溶液流动影响浸堆内的热、质传递,从

而对浸出行为带来显著影响;
3) 浸堆内氧气分布的影响导致氧化转化率随浸堆深度的增加而递增,且分布曲线形状与

铁离子相似;
4) 本文的数值模拟结果与文献[14]中的试验结论在总体趋势上基本相符,这也就表明

所建立的数学模型及参数的取值能够较好地描述堆浸场中的多因素耦合过程.
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Analysis of Coupled Flow鄄Reaction With Heat
Transfer in Heap Bioleaching Processes

WU Ai鄄xiang1,摇 LIU Jin鄄zhi1,2,摇 YIN Sheng鄄hua1,摇 WANG Hong鄄jiang1

(1. School of Civil and Environment Engineering, University of Science and
Technology Beijing, Beijing 100083, P. R. China;

2. College of Information &Technology, Shanghai Ocean University,
Shanghai 201306, P. R. China)

Abstract: A mathematical model for heap bioleaching was developed to analyze heat transfer,
oxygen flow, target ions distribution and oxidation leaching rate in the heap, and the model e鄄
quations were solved by Comsol Multiphysics software. The numerical simulation results show:
the concentration of oxygen is comparatively higher along the boundary of the slope, and lower
in the center part where leaching rate is slow; the temperature is comparatively low along the
slope and the highest along the bottom region near the slope, and the difference is more than
6 益; the concentration of target mental ions is highest in the bottom region near the slope; the
oxidation leaching rate is bigger in the bottom and slope part with quicker reaction rate, and
comparatively smaller in the rest part with lower oxygen concentration.

Key words: heap leaching; model of coupled flow鄄reaction with heat transfer; bioleaching;
numerical simulation
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