
第  43 卷  第  5 期
2025 年  5 月

环 境 工 程

Environmental Engineering
Vol. 43 No. 5

May 2025

用于处理挥发性有机物的生物反应器模型研究进展

高 曈 1，2　李 琳 1，2*　韩云平 1，2

（1. 中国科学院生态环境研究中心，北京  100085； 2. 中国科学院大学，北京  100049）

摘 要：挥发性有机物（VOCs）是大气中一类重要的污染物。生物净化技术处理大流量、低浓度的 VOC，具有反应条件

温和、运行费用低、二次污染小的优点，因而被广泛应用。建立适当的反应器模型可以有效地模拟反应器的运行、化学

反应以及物质传递过程。早期建立的模型主要用于模拟气体流动、相转移、生物膜内降解和生物生长的生物膜动力

学，并且模型的建立方法相对标准，被业内普遍接受和使用。近年来，随着流体力学、数学和计算机等高新技术的发

展，新的模型能够模拟更加复杂的工艺条件，同时确保模型的可重复性和稳定性。综述了用于处理 VOCs 的生物反应

器模型的研究进展，重点介绍了经典的生物膜动力学模型、生物反应器计算流体动力学模型，以及人工神经网络模型。

阐述了各类模型的基本原理、重要参数、应用条件及研究现状。分析了生物反应器模型研究的不足和未来发展的趋

势，以期深入揭示 VOC 生物转化过程、改进生物处理系统的设计和指导实践提供科学依据。
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Abstract：Volatile organic compounds （VOCs） are a significant class of pollutants in the atmosphere. Biological technology is 
widely used in treating VOCs with large air flow rates and low concentrations， because of the advantages of mild reaction 
conditions， low economic cost， and minimal secondary pollution. Proper reactor modeling can effectively simulate reactor 
operation， chemical reactions， and substance transport processes. The early models were mainly used to simulate the biofilm 
dynamics of gas flow， phase transfer， biodegradation， and biological growth. The methods used to establish the models were 
relatively standard， generally accepted， and widely used in industry. In recent years， with the development of fluid 
mechanics， mathematics， and computer science， new models can simulate more complex processes while ensuring the 
repeatability and stability. In this paper， the research progress of bioreactor models for VOCs was reviewed， focusing on the 
classical biofilm dynamics model， the computational fluid dynamics（CFD） model for bioreactors， and the artificial neural 
network（ANN） model. The basic principles， important parameters， application conditions and research status of various 
models were expounded. The shortcomings and future development trends of bioreactor models were also analyzed， providing 
a scientific basis for revealing the VOC biodegradation process and improving the design and practical application of biological 
treatment systems. In the future， more attention should be paid to improving the combination of artificial neural network model 
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and the CFD model to improve its operability and universality.
Keywords：bioreactors； volatile organic compounds； numerical models； reaction mechanisms

0　引  言

挥发性有机物（VOCs）的排放主要集中于工业、

运输、溶剂使用、生物质燃烧等方面［1⁃2］。排放到大气

中的 VOCs 是形成臭氧、细颗粒物的重要前体物，从

而导致灰霾、光化学烟雾等环境污染问题。大多数

VOCs 具有毒性、刺激性气味，以及致畸性和致癌作

用，危害人体健康。我国已经制订相关的法规和标

准，严格控制废气中 VOCs的排放［3］。

VOCs 的污染控制技术包括燃烧、吸收、吸附、冷

凝、膜技术、光催化、催化氧化、等离子体技术和生物技

术等多种途径［4］。利用微生物处理废气的生物技术适

用于处理低浓度、可生物降解的 VOCs。与物理化学技

术相比，具有处理效果好、投资及运行费用低、无二次

污染等优点，因而备受关注［5⁃6］。目前用于 VOCs治理的

生物反应器的研究主要集中在高效生物反应器研发及

运行参数优化［7⁃8］、功能微生物菌种的驯化筛选［9⁃11］、以

及处理设备的推广应用［12⁃14］等方面。其中，开发适当的

模型描述反应器行为的操作参数与状态变量之间的关

系，可以模拟反应器的运行效果、化学反应过程以及物

质传递过程，指导反应器的设计、工程放大或优化。

生物滤池是最早被研究和广泛使用的一种处理

VOCs 的生物技术［15］，大多数生物反应器是在生物滤

池的基础上发展而来［16］，各类技术在去除污染物的

原理上十分相似［17］。本文以生物滤池为代表，综述

了生物方法去除 VOCs 模型的研究进展，重点阐述了

生物模型的基本原理以及最新研究进展，为进一步

研究 VOCs生物净化技术提供参考和思路。

1　生物反应器模型的研究进展

1. 1　经典生物膜动力学模型

Ottengratf等［18］最早依据双膜/生物膜理论建立废

气处理的生物滤池。之后的研究在其基础上不断进

行修正、改进，形成了以气液传质、生物降解以及生

物膜生长为代表的生物膜动力学模型（表 1）。

双膜/生物膜理论认为，污染物在生物反应器中

的降解过程可以分为 4 个阶段：1）气体污染物在气流

作用下进入反应器中；2）污染物由气相转移到液相，

即物质与生物膜表面的液相接触，污染物溶于水；3）
污染物由液相转移至生物膜中，并被生物膜中的微

生物吸收；4）污染物的生物降解过程，同时将其作为

营养物质获取能量并生长繁殖。根据双膜/生物膜理

论建立的模型称之为生物膜动力学模型，其机理如

图 1 所示。

1. 1. 1　气相流体模型

为方便建模，早期的模型假设反应器内的气流

为“塞流”，非轴向尺度的流动通常忽略不计，在此假

设 下 模 型 可 在 二 维 条 件 下 模 拟 ，流 体 方 程

见式（1）［19］。

                                dC airdt
= -V

∂C air∂z
                          （1）

其中，

                                    V = VA
θ

                                    （2）
式中：t 为时间，s；Cair 为空气中污染物浓度，mg/m3；V

为间隙流速，m/s；z 为生物滤池的轴向尺寸，m；VA 为

接近速度，m/s；θ 为介质孔隙率。

“塞流”模型在众多研究中均有应用，Amanullah
等［20］、Gaszczak 等［21］、San-Valero 等［22］、Eshraghi 等［23］

对甲苯、二甲苯、苯乙烯、正丁醇的研究均得到了与

试验结果拟合程度较高的模型。然而反应器中填料

的存在，使得该假设并不能表示在反应器内部真实

的流体情况，生物膜动力学模型在流体相关依然存

在不足。

图 1　生物反应器降解 VOCs机理

Figure 1　VOCs degradation mechanism in the bioreactor
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1. 1. 2　传质阻力及动力学模型

通常认为，生物滤池中同时包含气相和液相，在

平衡条件下两相中的污染物浓度成正比，遵循亨利

定律，见式（3）。

                            C l = C g
H

  →  H = C g
C l

                       （3）
式中： Cl 为液相污染物浓度，mg/L；Cg 为气相浓度，

mg/m3；H 为亨利常数。  由此可知，亨利常数 H 高的物

质，其在水中的溶解性 Cl低。

反应器内的流动气相和液相之间的传输方程［24］

如式（4）所示。

          ∂C g
∂t

= D p
∂2C g
∂z2 - u

∂C g
∂z

- KG ae(C g - C l H )      （4）
式中：KGae为总的体积传质系数，m/s；Dp为色散-扩散

系数，m2/s；z为过滤深度，m；u为空隙空气流速，m/s。
依据双膜生物膜理论，KGae的确定是由液相界面

的传质系数（Klae）和气象界面的传质系数（Kgae）确

定，见式（5）。可知传质系数与亨利定律常数 H、气相

侧的传质阻力及液相侧的传质阻力密切相关。其

中，物质在水中的溶解性决定了其亨利定律常数 H。

                            1
KG ae

= 1
K g ae

+ H
K l ae

                      （5）
根据亨利定律，可以将污染物分为疏水性物质

及亲水性物质。亨利定律中 H > 0. 1 的物质定义为疏

水性化合物，包括烷烃（CH4等）、烯烃（C2H4等）、液态

烷烃（正己烷、正戊烷等）、液态烯烃（α-蒎烯等）、芳

香烃（甲苯、二甲苯等）等。由式（5）可以看出：H 与传

质系数 KGae成反比，亨利常数 H 越高的物质从气相到

液相的传质系数越低。由于溶解性低，这些物质从

气相到液相的传质过程受到较高液相阻力，导致生

物膜相中的生物利用度降低，反应器去除率降低，因

表 1　生物膜动力学模型的相关研究汇总

Table 1　A summary of related studies on biofilm dynamics models

模型类型

气相流体模

型

传质阻力及

动力学模型

生物膜扩散

模型

生物降解模

型

生物量积累

及生物膜生

长模型

反应器类型

生物滤池

生物滤池

生物滴滤池

生物滤池

生物滴滤池

生物滤池

生物流化床

生物流化床

生物反应器

生物滴滤池

生物滤池

生物滤池

生物滤池

生物滤池

生物滴滤池

生物滤池

生物滤池

污染物

乙醇

甲苯

苯乙烯

苯乙烯

正丁醇

苯乙烯、乙

醇等 6 种

VOCs
苯酚

乙酸乙烯酯

VOCs

苯乙烯

VOCs

VOCs

甲苯、乙苯、

邻二甲苯

乙酸乙酯

二氯甲烷

H2S
H2S

主要内容

生物反应器不同运行阶段，污染物的去除方式呈现差异性。运行

前期，污染物去除以吸附为主；运行后期，以生物降解为主

生物膜的厚度及比表面积影响 VOCs在气相的分布及传质

气相流体模型模拟疏水性 VOC 的去除率及反应速率，模型拟合度

较好，与实际值的误差值不超过 3%
实验室模拟结果经优化后可成功应用于混合 VOCs 处理的实际

工程

与负荷相比，生物滴滤池的内环境，如温度，对亲水性 VOCs 的处

理效果影响更大

气液两相传质系数的测定；温度、入口浓度等因素对传质的影响

以苯酚为目标污染物，测定了其在生物膜内的扩散系数；增加生

物膜密度可以有效提高亲水性 VOCs的扩散系数

提出了生物膜扩散的经验方程，以及溶解氧对生物降解速率影响

的动力学模型

基于已有的生物膜扩散系数的研究，提出了一种生物膜结构的概

念模型

生物膜的有效厚度、有效表面积由氧气和苯乙烯的消耗决定

Monod 和 Andrews 动力学及其参数，VOC 和 O2 浓度表达式以及有

效性因子

生物滤池对冲击负荷(例如入口浓度和气体流速)耐受力的研究

生物滤池处理混合 VOCs，利用 Monod 方程可以量化每种组分的

反应速率、生物降解率

采用 Michaelis-Menten 模型和零阶扩散极限模型预测恶臭假单胞

菌去除乙酸乙酯的潜力

利用该模型可计算获得生物反应器内积累的生物量和液体滞留

时间

建立生物量积累数值模型

评估生物膜厚度以及多孔介质填料的孔隙率

适用性

稳态条件下生物滤池处

理 VOCs

中试规模的生物滴滤池

去除疏水性 VOCs
生物滤池处理含多种疏

水性 VOCs的废气处理

生 物 滴 滤 处 理 亲 水 性

VOCs
有助于建立模型气液传

质系数的选取

三相流化床生物反应器

处理亲水性 VOCs
氧限制的 VOCs 生物去

除模型

生物膜扩散系数的选取

及生物膜结构描述

底物及氧源限制的生物

滴滤池模型的应用

VOCs 和氧气浓度限制

模型的应用

瞬 态 生 物 滤 池 模 型 的

应用

混合气体底物限制生物

滤池模型

瞬 态 生 物 滤 池 模 型 的

应用

瞬态生物滴滤池模型

中试规模 H2S 生物滤池

多孔介质填料生物滤池

模型
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此称为传质限制物质［36］。由于 C2H2 和 CH4 等典型传

质限制污染物可以被特定的微生物充分降解，因而

传质和在液相中溶解度的限制，均为影响该类污染

物去除率的主要因素。先前的研究中，甲烷入口负

荷在 17~160 g/（m3·h）时，去除率在 20%~62%［37⁃38］，乙

烯去除率也仅达到 80%［39］，即使在低负荷状态下，生

物反应器对传质限制 VOCs的转化也不理想。

H < 0. 1 的物质属于亲水性物质，包括醇类（甲

醇、乙醇等）、挥发性有机酸 VFA（乙酸、丁酸等）、酮

类（丙酮）。由于溶解性高，它们从气相到液相的转

移过程中受到的液相阻力较小，易于传质，使生物反

应器出现超负荷现象，并引起生物膜毒性和生物活

性抑制 ，导致生物反应器去除能力下降［40］，这类

VOCs被称为动力学限制物质。由于该类污染物具有

较高的从气相到液相的传质能力，因而生物毒性和

活性抑制是该类污染物在反应器内降解的主要影响

因素。在低负荷条件下，生物反应器对动力学限制

物质的生物降解能力未达到饱和，获得的去除率较

高。当污染物负荷较高时，尽管生物反应器仍能保

持较高的去除能力，但是其去除率出现明显降低的

现 象 。 已 有 研 究 显 示 ，在 低 负 荷 条 件 下［<250 
g/（m3·h）］，甲醇和乙醇的去除率均超过 95%。而当

入 口 负 荷 分 别 增 加 到 3700 g/（m3·h）［41］和 2160 
g/（m3·h）［42］时，两者的去除率显著降至 43. 6%（甲醇）

和 44. 5%（乙醇）［41⁃43］，呈现出明显的毒性和活性抑

制。当反应器受到冲击负荷，如负荷从 50 g/（m3·h）
瞬时增加至 600 g/（m3·h）时，观察到甲醇的去除率从

100% 降低到 94%；当负荷恢复时，此时反应器液相中

积累的甲醇浓度达到 3000 g/m3，而去除率仅为 75%，

表明甲醇的去除受到生物降解动力学限制［44］。

1. 1. 3　生物膜扩散模型

污染物在进入生物膜后，在生物膜内的扩散被

认为遵循菲克定律，见式（6）。

                         é
ë
êêêê ∂C bf∂t

ù
û
úúúú

diff
= D bf

∂2C bf
∂x2                   （6）

式中：Dbf为生物膜中的污染物扩散常数；x 为生物膜

深度，m；Cbf为膜内污染物浓度，mg/L。
生物膜由于其中存在丰富的微生物及其相关产

物，其实际的扩散常数与水中的扩散常数（Dw）不同。

扩散常数取决于物质的类型和生物膜密度。生物膜

含水率高，通常>90%，估算生物膜扩散系数时与该物

质在水中的扩散系数相关联。研究人员开发了 1 个

经验方程［25］（式 7），通过生物膜密度（XV，g/m3）将 Dbf
与 Dw 联系，计算生物膜中的扩散常数。由于生物膜

的结构取决于生物膜密度，有效扩散率（Dbf/Dw）会随

着生物膜密度的增加而降低。生物膜的密度越高，

污染物通过生物膜时受到的阻力越大，其扩散率就

越低。应用该经验方程对 VOCs 在生物膜内的扩散

过程建模，研究显示扩散常数对生物膜密度的变化

较为灵敏，有必要在计算时调整相关参数值，以获得

更精确的模拟结果［26⁃27］。

               D bf = Dw
é

ë
êêêê1 - 0.43X 0.92

V
11.19 + 0.27X 0.99

V

ù

û
úúúú                （7）

Gąszczak 研究团队［28］应用该经验方程模拟气态

苯乙烯在中试规模的生物滴滤池的净化效率，并利

用试验数据库验证了该过程的 3 个数学模型。发现

所有测试模型都非常接近试验数据；RE 值预测的平

均百分比误差≤3%。

1. 1. 4　生物降解模型

营养物质即底物的浓度与组成影响微生物的活

性和生长速度，Monod 动力学是描述微生物增殖速度

与有机底物浓度之间的函数关系。污染物在生物膜

内的降解假定为 Monod 动力学［29］，动力学方程如

式  （8）所示。

      dX actdt
= μX act，  μ = μmaxC bf

K S + C bf
，  dX actdt

= Y
dC bfdt

      （8）
式中： Xact为生物量密度，kg/L；μ 为生长常数，h-1；µmax
为生长常数最大值，h-1；KS 为 Monod 半饱和常数，

mg/L；Y 为生物量产率。KS 和 µmax 值很难在生物膜中

直接测定，通常通过培养微生物，检测生长量获得。

除了营养源之外，VOC 在反应器内的生物降解

还受到底物性质、物质之间的抑制作用以及氧浓度

等多重因素的限制。由于氧气在水中的溶解度很

低，通常远低于污染物的溶解度，因此有时氧气浓度

会限制生物降解的速度。因此，除了传质限制，相关

研究在模型中又添加了氧源等因素的限制模型。较

早 的 氧 源 限 制 模 型 由 Zarook Shareefdeen［30］建 立 ，

见式（9）。

                             μ = μmaxCO2 bf
K SO2 + CO2 bf

                           （9）
氧浓度被用于定义 Monod 动力学的生长常数。

其中，CO2 bf 为生物膜中氧的浓度，mg/L；K SO2 为氧的

Monod 半饱和常数，mg/L。
在式（8）的基础上，Nguyen 研究团队［31］对生物反
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应器处理多种污染物时，各类污染物之间的抑制作

用进行了探讨。以 pij为各污染物之间抑制常数，将抑

制关系表示为式（10）。

            μi = é

ë

ê
êê
ê μimaxCibf

K Si + ∑pijC jbf

ù

û

ú
úú
ú é

ë

ê
êê
ê CO2 bf

K SO2 + CO2 bf

ù

û

ú
úú
ú              （10）

Hossein Zare 等［32］采用 Monod 动力学修正后的

Michaelis-Menten 模型预测乙酸乙酯在生物滤池中的

去除效果，见式（11）。

                   μi = é

ë

ê
êê
ê μimaxCibf

K Si + Cibf + ∑pijC jbf

ù

û

ú
úú
ú                   （11）

式中：i 和 j 表示同时处理的 2 种污染物；pij 为抑制常

数，mg/L。
在进气乙酸乙酯浓度低于 430 ppm（1549. 3 mg/

m3）时，反应器模型最大去除率达到  99%。最终模拟

结果证明，模型的预测同试验数据具有良好的拟合

性，同时通过模型模拟发现当 EBRT 增加时（由 60 s
增加至 75 s），动力学常数相应改变（Ks）。

1. 1. 5　生物量积累及生物膜生长模型

生物量的增长会导致生物膜厚度的增加，使得

位于生物膜深处的生物接触营养物质、氧以及污染

物的机会减少。同时，生物膜的积累会改变反应器

内部填料的形状、结构以及孔隙率，影响气相流体扩

散及其传质过程。Ye 等［45］研究表明，随着生物膜的

积累，距离生物膜表面超过 75 µm 以上的深层次的生

物膜，其所表现的生物活跃性较低。同时较厚的生

物膜将堵塞孔径较小的填料孔隙，可供气相流体通

过的空间减小，传质的表面积下降，压降增加［46］。针

对长期运行的生物反应器，建模过程中必须识别反

应器内的生物生长及生物膜厚度变化，同时生物量

的死亡率也依赖于氧浓度，且呈单型关系。因此，

Okkerse 等［33］提出了生物积累方程，见式（12）。

             
dX actdt

= ∫0

Lbf( )YμmaxC bf
K S + C bf

- b + βb X act dx         （12）

                            b = kd
CO2 bf

K Sd + CO2 bf
                          （13）

式中：b 为死亡率常数， mg/L；模型中通常假设生物的

死亡率与存在的生物量成比例；β 为非活性生物量积

累常数，mg/L，其为死亡生物量的恒定部分作为非活

性物质而积累在生物膜中。

Alberto 等［34］应用简化模型来估计滴滤器中硫化

物的去除以及生物膜的积累、去除，模型在气液传

质、扩散等相关内容中则进行了一系列的简化。模

型可有效区分反应堆床内的活性生物质和惰性生物

质以及硫的物质转化形式。

Eric Dumont 等［35］采用多孔介质模型评估生物滤

池内部填料的孔隙率以及生物膜厚度，生物滤池采

用片岩材料为填料。填充床是一种多孔介质，其中

压力下降是由于能量损失造成的，描述每单位长度

压降的方程考虑了 2 个项：与流体速度成正比的黏性

能量损失项（q），和与平均流体速度的平方成正比的

动能损失项（q2），方程见式（14）。

                 
ΔP
H

= C 1 f1(ε) q + C 2 f2(ε) q2                （14）
式中：C1、 C2为经验常数；函数 f1和  f2则是取决于孔隙

率的功能；q 为黏性能量损失项，m/s；ε 为孔隙率；ΔP

为压降，Pa。
Eric Dumont 对比了不同孔隙模型对球形颗粒填

料的适配性：

首先是 Ergun 方程，模型见式（15）。

    
ΔP
H

= A ( )1 - ε 2

εm

μ
D 2

p ϕ2 q + B ( )1 - ε
εm

ρ
D p ϕ

q2     （15）
式中：μ 为流体的动态黏度，kg/（m·s）；ρ 为流体密度，

kg/m3；Dp 为颗粒平均直径，µm；φ 为颗粒的球形度，

也称为其圆度。系数 A 和 B 可以拟合实验数据，调整

颗粒粗糙度的值，以考虑平均床层空隙率的变化。

其次是 Comiti & Renaud 方程，模型见式（16）。

      
ΔP
H

= 2τ2 μa2
vd
( )1 - ε 2

ε3 q + 0.0968τ3 ρa vd
( )1 - ε

ε3 q2

                                                                                 （16）
式中：avd为颗粒的平均表面积除以颗粒的平均体积；

τ 为迂曲因子，值为 1. 44。
Ergun 方程最常用于估计颗粒多孔介质压降相

关性方程，模拟孔隙率的变化，而 Comiti & Renaud 方

程适用于平行六面体颗粒填充（如木屑）。上述 2 类

模型的研究为更多填料类型的生物反应器模拟提供

了理论支撑。

1. 2　生物反应器模型新发展

在生物膜动力学模型不断发展的同时，越来越多

的新技术被应用于生物反应器的研究当中，例如计算

流体动力学模型和人工神经网络模型。随着计算机

性能的提高和仿真软件的发展，计算机模型正成为模

拟和优化反应器设计的一种经济可行的工程工具。

1. 2. 1　生物反应器计算流体动力学模型

近 年 来 ，不 断 有 学 者 运 用 计 算 流 体 力 学
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（computational fluid dynamics，CFD）模型来预测挥发

性有机物在生物反应器中的降解过程（表 2）。经典

生物膜动力学模型在反应器内部的多相流体模拟方

面多以假设的形式加以简化。然而，计算流体力学

是基于数值分析的方法对反应器进行三维仿真［47］，

可以对 BTF 内的气液流动行为、温度分布、压力分布

和物质浓度变化进行模拟和建模，从而模拟杂流场

中流体的分布情况、流体随时间的变化，分析反应器

内流体的流动方式。CFD 模拟一般分为 3 个步骤：模

型建立，网格划分和运行计算。与生物方法类似，最

早进行 CFD 模拟的是水环境污染治理中，污水在生

物反应器内的分布和流态，近几年该模型被引入空

气污染治理，用于模拟气体在生物反应器内的流动

状态［48］。

Rahul 团队［49］较早在此方面开展相关研究，建立

了实验室规模的装有堆肥、甘蔗渣和粒状活性炭混

合物生物反应器处理含苯废气。考察苯的去除效果

的同时，在 CFD 建模中将 CFD 模型与物质平衡方程

相结合，预测苯沿生物反应器填料层高度的分布及

去除率。

物料平衡方程如式（17）所示。

                              
∂ρ
∂t

+ ∇∑ρV = 0                         （17）
动量方程如式（18）所示。

        
∂( )ρuj

∂t
+ ∇∙( ρujV) = - ∂p

∂xj

+ ∇∙( μ∇ ⋅ μj)      （18）
能量方程如式（19）所示。

 ∂ ( )ρC p θ
∂t

+ ∇∙( ρC p θV)+ ∇·(∑hi


Ji ) =-p∇·V+ ∇·( k∇·θ) 

                                                                                 （19）
式中：ρ 为进气苯的密度，kg/m3；V为速度矢量，m/s；
uj 为速度在 j 方向上的分量，m/s；p 为压力，Pa；μ 为流

体动力黏度，Pa·s；θ 为温度，K；Cp 为定压比热容，

J/（kg·K）；hi 为组分 i 的比焓，J/kg；｡ji 为组分 i 的扩散通

量，kg/（m²·s）；k为热传导系数，W/（m·K）。

最终模拟结果表明，当入口苯负荷<20 g/（m3·h），

可以实现苯的完全去除。与实验获得的产率结果相

比，苯 CFD 模型浓度分布曲线的产率预测会产生约

5% 的误差，CFD 模型对苯沿反应器填料层高度的分

布预测更加精准。

Prades 等［50］研究团队建立了 2 种不同模型，包括

生物膜动力学模型和基于 CFD 软件开发的流体力学

模型。分别模拟生物反应器的流体动力学行为，评

估苯酚去除效果。其中，生物膜动力学模型，研究团

队采用了以往报道的生物膜模型［51］。 Prades 等在

CFD 中应用的气相生物反应模型源自于废水处理过

程中的生物反应器建模，动力学公式见式（20）。

            
∂( )ρφ

∂t
+ ∇∙( ρUφ ) = ∇∙( ρD∇∙φ) + Sφ       （20）

式中：U 为流体速度，m/s；ρ 为混合物密度，kg/m3；

φ=Cn/ρ；Cn 为 n 变量的浓度，kg/m3；Sφ 为 n 变量的体积

源，kg/（m3·s）；D 为 n 变量的运动扩散率，m2/s。
经过比较，基于 CFD 软件构建的流体力学模型

可以更好地描述底物传递的流体动力学效应，模拟

生物表面的氧含量及浓度梯度。

考虑液体和气体在填料层流动过程中填料小孔

表 2　生物反应器 CFD模型的相关研究

Table 2　Related studies on CFD models for bioreactors

反应器类型

生物滤池

生物滴滤池

生物反应器

生物滤池

生物滴滤池

污染物

苯

苯酚

H2S
—

甲苯

甲醛

H2S

H2S
己烷

丁烷

VOCs

模型描述

基于 CFD 模拟的生物滤池模型，评估传输现象

和动力学行为

经典生物膜动力学模型与 CFD 模型对比

计算断层扫描技术与 CFD 技术结合

计算断层扫描技术

计算断层扫描技术与 CFD 技术结合

单颗粒模型与 CFD 模型耦合，单填料颗粒 CFD
建模

基于生物处理 H2S 的 CFD 建模

CFD 生物滤池模型

计算断层扫描技术与 CFD 技术结合

CFD 生物滴滤池模型

主要结论

即使流速和底物浓度对模型结果影响较大，CFD 模型预测误差仍

然低于 5%
CFD 模型预测的偏差最低，低于 3.5%，更适于生物反应器处理

VOCs气体

氧气在气-液传质的模拟和传质系数的预测

生物膜与填料的可视化

关注混合 VOCs 向生物膜的扩散和质量传递，细化 CFD 模型中的

生物降解动力学

建立相关模型，预测负荷对 H2S 的去除效果的影响

建立的相关模型可以精确模拟生物反应器内的流场

获得疏水性 VOC 的扩散参数、反应器内的色散系数

优化填料与生物反应器的配置

预测气流分布以及液相不均匀性对 VOCs去除的影响
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隙引起的阻力、压差增大等影响［52］，建立了一种估算

生物滴滤器气液传质系数的新方法。该方法使用

3D 计算断层扫描技术，观察填料（如未接种微生物的

聚氨酯泡沫）的真实形貌；进而与 CFD 模型相结合，

揭示了在生物反应器中存在毛细管效应的情况下，

空气和水流穿过孔隙涉及的复杂过程机制。将 NS 方

程与连续性方程耦合［式（21）］得到每种流体（气、

液）的压力和速度场，同时使用两相体积分数的运输

方程追踪液-气界面的传质。

       ρ ( ∂U
∂t

+ U ⋅ ∇U ) = -∇p + ρg + μ∇2U + FS      （21）
式中：g 为重力加速度；FS为表面张力，N/m。

在实际模型模拟中［52］，采用 3D 计算断层扫描

描述反应器中填料的颗粒分布，之后对生物反应器

进行 3D 重建，采用 CFD 模型模拟甲苯、甲醛和 BaP
在重建的生物反应器中的去除效果，并预测填料层

的三维多孔几何形状对气相中污染物传质的影响。

对比传统的生物膜扩散模型发现，尽管新建立的

CFD 模型不能精确模拟污染物在生物膜中的传质

和降解过程，但是该方法可以从流体力学的角度描

述填料孔隙对气相中污染物传质的影响。Roscoat
等［53］则采用显微断层扫描，观察生物反应器中的生

物膜结构，并建立了多孔介质生物膜的 3D 模型，为

生物膜及填料介质的深入研究提供了更可靠的方

法。近年来，在利用 CFD 模型模拟生物膜动力学方

面，多位研究人员进行了系列探索性的研究，建立

并利用 CFD 模型描述真菌滴滤器去除甲苯的动态

过程［54］。该模型可以多方面描述甲苯在反应系统

中的对流、吸收、扩散和生物降解过程。

作为废气生物处理动力学领域中新引进的研

究工具，尽管 CFD 较少被应用于实际工程中，但已

有研究已经证明了该技术应用的可行性。CFD 技

术的引入不仅提高了研究结果的精度，还为生物反

应器的可视化提供了更直观的方法，使生物反应器

内部的微观状态能够以模拟的方式呈现，引导反应

器模型的研究从经典的宏观状态转向了微观状态。

1. 2. 2　人工神经网络模型

生物反应器模型的建立方法包括两类：一类为

根据过程的机理建立模型，例如生物膜扩散模型、

CFD 模型。 VOCs 的生物降解涉及一系列物理、化

学、生物过程，因此，在建模的过程中需要预先了解

反应机理、敏感参数等一系列动力学过程。另一类

是通过大量数据采集，以统计学的方法建模，如人

工神经网络模型（ANN 模型）［60］。

ANN 模型侧重于模拟和预测，仅依赖试验数据

的输入和输出，基于以有数据以及反应过程的影响

因素等就能够建立模型［61］。近年来，由于计算机技

术的发展和进步，为模型的建立提供高效的平台，

使该方法得到广泛的研究和应用，部分研究实例

见表 3。

ANN 由一组简单、高度互连的处理单元组成，通

常称为神经元或节点，负责执行规定的基本计算。

这些神经元排列在 ANN 架构的输入层、隐藏层和输

出层中。输入层的神经元代表影响预测变量的一组

参数（及影响因素），输出层对应于 ANN 的输出。隐

藏层中神经元的数量（NH）不确定，随输入与输出的

关系而变化。开发最佳 ANN 架构的过程需涉及隐藏

层中的 NH、学习速率（η）、纪元规模、动量（μ）、处理元

表 3　生物反应器 ANN模型的相关研究

Table 3　Related studies on ANN models for bioreactors

处理物质

苯乙烯

三氯乙烯

三氯乙烯

甲苯

甲醇、α 蒎烯、H2S
甲醇、α 蒎烯、H2S

输入变量

气体流速、入口浓度

气体流速、入口浓度、运行

天数

入口浓度、EBRT

入口浓度、EBRT
入口浓度

入口浓度、单位流量、运行

时间

输出变量

去除率

去除率

去除率

去除率

去除率

去除率

去除率

主要结论

ANN 模型预测结果更精确，流量是关键因素

低入口浓度+高流速可将苯乙烯去除率提高至 96%
双液相生物反应器抗冲击负荷能力高于单液相反应器

ANN 模型预测生物滤池的去除率达到 89%，预测数据精准

入口浓度显著影响气升式生物反应器的去除能力

有机相的添加可显著提高生物反应器去除疏水性 VOC 的性能

入口浓度及有机相的含量与反应器的性能显著相关

有机相促进了疏水性 VOCs的传质

处理含多种 VOCs 的混合废气时，预测每种物质对总去除率的

影响

拓扑结构

2-4-1
2-5-1
2-6-1
3-25-1

3-12-1
3-15-1
2-8-1
3-9-3
5-8-3

R2

0.98
0.96
0.98
0.99

0.99
0.98
0.98
0.99
0.98

文献

[64]
[65]
[66]
[67]

[68]
[69]
[70]
[71]
[72]
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激活函数、训练计数（Tc）和训练算法。关于生物法

去除 VOCs 及恶臭物质的 ANN 模型，通常选取输入

层、输出层以及一层隐藏层的 3 层神经网络架构建

模 。 隐 藏 层 中 神 经 元 的 数 量 根 据 式（22）Hecht-
Nielsen 准则［62］确定。

NH ≤ 2NI + 1 （22）
式中：NI为输入层的神经元数量；NH 为隐藏层神经元

数量。

用激活函数 f（x）对局部场 x 进行非线性映射，从

而生成神经元的输出。对于复杂的生物系统，神经

元 中 最 常 用 的 激 活 函 数 是 逻 辑 S 型 函 数 ，见

式（23）［63］。

f( )x = 1
1 + e-x （23）

除逻辑 S 型函数外，也可以使用双曲正切函数，

见式（24）。

tanh x = ex - e-x

ex + e-x （24）
由 Rummelhart 等［64］开发的标准反向传播神经网

络（BPNN），是网络训练算法、修改互连神经元之间

的权重校正中最为常用方法之一，当训练向量样本

呈现给网络时，全局误差函数（E）的计算公式见

式（25）。

E = 1
2 ∑(O d - O p ) 2

（25）
式中：E 为全局误差函数；Od为所需的输出；Op为网络

预测的输出。

西班牙拉科鲁尼亚大学［64］利用实验室试验和

ANN 模型模拟对比的方法，验证了 ANN 模型预测苯

乙烯的生物转化效果，以进口浓度和单位流量为输

入变量时，预测的精度能够达到 95%。Rene 等［65］采

用该方法对生物滤池（BF）、连续搅拌罐生物反应器

（CSTB）和整体式生物反应器（MB）3 种生物反应器建

模，以进口浓度、进口负荷、停留时间为条件预测 3 种

生物反应器去除苯乙烯的运行效果。经过优化建立

的网络拓扑为 3-5-1（BF）、2-5-1（CSTB）和 3-4-1
（MB），模型拟合度较高（R2>0. 92），同时反应器对苯

乙烯去除率 >90%。双液相反应器去除苯乙烯的

ANN 建模的研究结果显示，与单液相 CSTB 相比，双

液相 CSTB 的性能提高了 3. 1 倍［66］。

应用人工神经网络（ANN）还可以预测堆肥生物

反应器对三氯乙烯（TCE）生物转化效能［67］。基于

Levenberg-Marquardt 算法建立了 ANN 模型：入口浓

度，气体流速和运行天数为预测出口浓度的性能参

数，使用梯度下降的反向传播网络，校正互连神经元

之间的权重，发现描述生物反应器性能的最佳拓扑

结构为 3∶25∶1，决定系数 R2>0. 99。Baskaran 等［68，69］

采用同样的方法对生物滴滤器、两相生物反应器的

ANN 模型研究，优化后的生物拓扑结构为生物滴滤

器 3∶12∶1、两相生物反应器 3∶15∶1，研究发现了两相

CSTB 系统在高负荷率 TCE 降解的潜力。ANN 被证

明是预测生物反应器 TCE 降解性能的可靠工具，为

生物反应器结构的优化和稳定性提供依据。

ANN 模型也被应用于双液相反应器模拟气态甲

苯的生物转化效率［70］，发现与硅油体积分数相比，液

相进口负荷对甲苯去除率的影响更大。同时，ANN
结果也证实，在单液相的反应器中甲苯的去除受到

的是传质限制，在双液相反应器受到的则是动力学

限制。对于含有甲醇、α-蒎烯和 H2S 混合废气的生物

转化，ANN 模型揭示了去除过程中，各类气态物质之

间协同与抑制的关系，为多种污染物的协同处理提

供了依据［71，72］。表 3 总结了近年来生物反应器去除

VOCs污染物相关的人工神经网络模型研究。

ANN 模型结合 CFD 模型可以显著减少计算耗

时、简化复杂 CFD 模拟、最大限度地降低外部干扰带

来的误差［67］，其集成了神经网络和模糊逻辑框架的

ANFIS 模型，从 CFD 数据库中学习数据，能够预测反

应器的流动模式、气体量和湍流动能。

2　结论与展望

本文介绍并讨论了当前生物法处理 VOCs 污染

气体的相关模型的主要研究成果，包括传统的生物

膜动力学模型、CFD 模型以及人工神经网络模型在生

物滤池以及生物滴滤器中的应用。建模是一种有效

的工业及科研工具，在提高工艺以及工业应用方面

具有科学意义和实用价值。未来生物模型的研究与

开发可以从以下方面进行：

1）近年来，反应器内的流体动力学、传质过程和

生物降解机制的研究受到越来越多的关注。传统的

生物膜模型在生物降解过程具有理想的模拟效果，

同时 CFD 流体模型具有模拟反应器中流体及传质效

果，以及填料表面的结构的能力，将二者有机结合，

可以发挥各自优势。有必要在此方面开展深入的研

究，以提高生物反应器去除 VOCs的性能。

2）多数人工神经网络模型是在特定条件下建立

的，且模型复杂、计算量庞大，未来应更多关注提高
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该模型与 CFD 模型的结合方面，以提高其易操作性。

3）现有研究多为在实验室建立的单一 VOCs 处

理的生物反应器模型，而在实际处理过程中，废气成

分复杂多样，需要建立可处理复杂成分的生物反应

器模型，并且未来模型的研究重点应放在实际工程

应用方面，使其更具有实用价值。

4）由于污染物组分、浓度以及气体流速在实际

工程场景中面临动态变化，模型的研究也需要相应

调整。无论是传统的生物膜动力学模型，还是 CFD
模型、ANN 模型，目前都缺乏通用性。未来应更多关

注提高模型的普适性。
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