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气固系统中颗粒包覆均匀性数值模拟研究进展

兰蕊，田宇，刘荣正，杨旭，刘兵，邵友林，刘马林

（清华大学核能与新能源技术研究院，北京 100084）

摘要： 颗粒包覆过程在药物制备、功能颗粒制备、核燃料颗粒制备等工业领域有着重要应用。颗粒包覆的均匀

性是颗粒包覆过程优化控制的主要目的，是一种包覆工艺成熟的主要标志。其一般包括两个主要方面，即颗粒

间包覆均匀性（inter-particle coating uniformity）和颗粒内包覆均匀性（intra-particle coating uniformity）。本文详细综

述颗粒包覆均匀性的数值模拟方法，对其发展历程和演化机理进行分析，并给出未来发展的启示。在颗粒间均

匀性数值模拟方面，研究工作涵盖基于停留时间分布的统计模型、基于 Monte Carlo 方法描述的随机沉积模型、

耦合流体力学与颗粒运动的CFD-DEM框架，以及多尺度耦合等高保真模型，这些方法旨在全面揭示包覆前体物

质分布、混合特性与颗粒动力学对包覆均匀性的影响；在颗粒内包覆均匀性数值模拟方面，主要包括表面离散

化模型、连续场模型、球谐函数模型及颗粒绑定型非均相包覆模型四类，对比分析了其优缺点。颗粒内包覆均

匀性是精细调节整体包覆质量的关键环节，目前多是实验规律研究，数学建模和机理研究还很不完善，亟待深

入。未来颗粒包覆均匀性数学模拟需要在精确性和复杂性之间取得平衡，构建兼具可计算性与符合物理机制的

多尺度耦合框架，以更高效地支撑包覆工艺优化与揭示包覆机理。
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Research progress in numerical simulation of particle coating uniformity 
in gas-solid systems
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(Institute of Nuclear Energy and New Energy Technology, Tsinghua University, Beijing 100084, China)

Abstract: The particle coating process plays a significant role in various industrial applications, including drug 
preparation, functional particle preparation, and nuclear fuel particle preparation. The uniformity of particle coating 
is the primary objective in optimizing the coating process and a key indicator of the maturity of the coating 
technology. It generally involves two main aspects: inter-particle coating uniformity and intra-particle coating 
uniformity. Both aspects have been extensively studied in the literature through experimental and simulation 
research. This review provides a detailed overview of numerical simulation methods for particle coating uniformity, 
analyzes their development trajectory and underlying mechanisms, and offers insights into future development 
directions. In terms of inter-particle coating uniformity, four methods are developed: statistical models based on 
residence time distribution, random deposition models described by the Monte Carlo method, the CFD-DEM 
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framework coupling fluid dynamics and particle motion, and high-fidelity models involving multi-mechanism 
coupling. These methods aim to comprehensively reveal the effects of precursor material distribution, mixing 
characteristics, and particle dynamics on coating uniformity. In numerical simulations of intraparticle coating 
homogeneity, four main types have been identified: surface discretization models, continuous field models, spherical 
harmonic function models, and particle-bound heterogeneous coating models. Their advantages and disadvantages 
have been compared and analyzed. Intra-particle coating uniformity is a critical factor in determining overall 
coating quality precisely. Current research focuses on experimental studies predominantly, while mathematical 
modeling and mechanistic understanding remain underdeveloped. Future advancements in numerical simulations of 
coating uniformity should aim to balance computation precision and complexity, establishing a multi-scale coupled 
framework that integrates computational feasibility with physical fidelity, thereby providing more efficient support 
for coating process optimization and mechanism elucidation.
Keywords: particle coating; numerical simulation; inter-particle coating uniformity; intra-particle coating 
uniformity; gas-solid systems; fluid mechanics; model

引 言

颗粒包覆（particle coating）是指通过物理、化学

或物理化学过程，在固体颗粒表面沉积形成一层或

多层连续、致密或多孔的功能性薄膜，以实现表面

性能调控或功能增强的技术过程[1]。颗粒包覆通常

发生于气固两相流体系中，其本质是颗粒运动行为

与包覆物质输运、沉积及固化过程之间的高度耦

合。颗粒在流化、喷动或滚动状态下持续经历平

移、旋转与碰撞运动，从而不断改变其表面暴露区

域与局部受力状态。与此同时，包覆材料以液滴、

蒸汽或反应前体的形式随气相输运并与颗粒表面

发生接触，经历润湿、铺展及固化等一系列动态过

程，最终形成连续或非连续的包覆层结构。包覆层

可由聚合物、无机物或复合材料组成[2]，其形成机理

涉及流体动力学、传热传质、相变与界面黏附等多

物理场的耦合[3]。该过程已广泛应用于制药、化工、

能源及材料工程等领域。通过包覆可有效调控颗

粒的机械强度、化学稳定性、热稳定性及释放特性，

从而改善产品的流动性[4]、分散性[5]与贮存性能[6]。

如在制药工业领域，包覆用于实现药物控释[7]与气

味掩蔽[8]；在化肥领域，包覆可实现有效养分的缓释

与环境友好[9]；在核燃料颗粒中，如 TRISO（tri-
structural isotropic）型核燃料颗粒，多层包覆结构用

于约束核裂变产物并提升安全性[10]。

根据包覆机理的不同，颗粒包覆可分为液相包

覆、气相包覆、固体粉末法包覆等。这种分类反映

了不同包覆体系的包覆层制备机理。液相包覆（如

喷雾干燥、溶液沉积）通过液态前体的沉积与干燥，

在颗粒表面形成包覆[11]；气相包覆[如化学气相沉积

（chemical vapor deposition，CVD）、物理气相沉积

（physical vapor deposition，PVD）]依靠气相反应或物

理沉积生成致密薄膜[12]；固体粉末法包覆通常在无

溶剂参与的条件下，通过机械能或热处理使得包覆

材料在颗粒表面形成致密包覆层[13]。其中，典型的

液相工艺如喷雾包覆，因设备成熟、工艺可控而广

泛应用于制药与功能颗粒制备领域[14]，而流化床-化
学 气 相 沉 积 （fluidized bed-chemical vapor 
deposition，FB-CVD）技术凭借其优异的传热传质性

能与良好的颗粒混合特性，是制备高质量包覆颗粒

的关键工艺之一[15]。

包覆过程的复杂性不仅体现在复杂的气-液-
固相互作用中[16]，更体现在包覆形成过程中的结构

演化与空间分布特征上。要实现理想的功能效果，

仅仅“形成包覆”还远远不够，包覆层的均匀性往往

是决定其在机械保护[17]、扩散屏障[18]与反应控制[19]等

方面能否发挥预期作用的关键因素。对于采用流

化床工艺的包覆体系而言，颗粒的无序流动与随机

取向使得局部沉积量和包覆厚度不可避免地产生

差异，从而导致在多颗粒之间（inter-particle）以及单

个颗粒表面（intra-particle）的包覆层厚度和性质的

差异[20]。这一问题在TRISO型颗粒的多层包覆过程

中尤为突出，直接影响反应堆裂变产物的释放[21]与

长期服役可靠性[22]。因此，如何实现包覆的均匀性

已成为近年来在包覆工艺优化、模型建立与设备设

计等研究中的核心问题。

对包覆过程及其均匀性特征的研究初期多以

实验研究为主，从宏观性能表征逐步发展至微观层
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面的定量分析。如通过高速摄像[23]、高分辨率成

像[24]以及表面光谱[25]等手段，研究者能够动态捕捉

包覆形成过程并定量化研究包覆均匀性的演化规

律。然而实验往往难以全面揭示流场、颗粒运动与

沉积行为间的多尺度耦合机制，从而有不少学者开

始采用数值模拟的方法进行包覆均匀性研究。数

值模拟可以获得反应器全面而详细的信息，逐渐成

为深入解析包覆机理与预测包覆均匀性演化的重

要途径，为工艺优化与实现包覆均匀性调控提供理

论基础。

针对高度复杂的包覆过程，数值模拟模型的核

心任务在于在可接受的计算成本内，对包覆形成的

主导机制进行合理的物理抽象与模型化表征。现

有建模思路从不同尺度出发，对颗粒运动、包覆物

质沉积及包覆层生长过程进行不同程度的简化处

理。例如，在群体尺度上，模型往往通过统计或平

均化方法描述颗粒在反应器中的运动特征与停留

时间分布，以间接表征包覆物质的累积过程；在单

颗粒尺度上，则重点关注颗粒表面沉积行为与包覆

层厚度分布的演化，将复杂的流动与沉积过程简化

为几何或概率意义上的生长模型。然而，将复杂物

理过程转化为可计算模型的理想化与抽象处理不

可避免地引入了一系列假设与近似。一方面，为降

低计算复杂度，模型中常忽略或弱化液滴动力学、

局部再分布、颗粒变形及包覆层致密化等细节过

程，使得模型在预测包覆均匀性时更多反映统计趋

势而非瞬时物理行为；另一方面，不同尺度模型之

间往往缺乏有效的信息传递机制，导致宏观流动状

态与微观包覆结构之间的内在联系难以被准确刻

画。因此，现有数值模拟方法在包覆均匀性研究中

呈现出明显的“尺度依赖性”与“适用范围差异”：部

分模型适于快速评估工艺参数对颗粒间包覆均匀

性的影响，而另一些高保真模型则更侧重揭示单颗

粒或颗粒内部包覆结构的形成机理，但计算代价较

高。这种建模思路与局限性的并存，正是当前颗粒

包覆均匀性数值模拟研究呈现多路径并行发展的

根本原因，也为后续模型选择与发展方向提供了重

要依据。

目前颗粒包覆过程均匀性数值模拟研究包括

两个方面，即颗粒间包覆均匀性（inter-particle 
coating uniformity）和 颗 粒 内 包 覆 均 匀 性（intra-
particle coating uniformity）。前者关注不同颗粒之间

包覆质量或厚度的分布差异，通常反映有效物质分

布和宏观混合效应；后者则聚焦单个颗粒表面包覆

层的空间分布与局部厚度、密度差异。针对颗粒间

包覆均匀性，研究重点在于群体颗粒包覆厚度的统

计差异及其演化规律，研究人员提出多种数值模拟

方法，主要包括时间统计模型、基于随机沉积概率

的 Monte Carlo 模型，以及计算流体力学-离散单元

法耦合模型（computational fluid dynamics-discrete 
element method，CFD-DEM）等。颗粒内包覆均匀性

数值模拟聚焦于单颗粒表面局部厚度的空间分布

及其形成机制。目前文献中主要形成了四类建模

思 路 ：表 面 离 散 化 模 型（surface-discretization 
model）、连 续 场 模 型（continuous-field-based 
model）、球谐函数模型（spherical-harmonics-based 
models）、颗粒绑定型非均相包覆模型（particle-
binding-type heterogeneous layer，PBT-HL）。

本文主要介绍颗粒包覆均匀性的数值模拟方

法及研究进展。首先聚焦颗粒间包覆均匀性数值

模拟，主要分为四类模拟方法描述其研究发展脉

络，归纳主要建模思路；随后阐述颗粒内包覆均匀

性数值模拟研究，分析文献中的代表性工作，探讨

模型机理、数值方法及多物理场演化特征。在此基

础上，系统比较两者的研究思路与挑战，总结现有

模拟方法的适用范围与局限性，并展望颗粒包覆均

匀性模拟的未来发展方向，为揭示包覆过程的多尺

度协同机制及工艺优化提供参考。

1 包覆均匀性描述

1.1 颗粒间包覆均匀性

颗 粒 间 包 覆 均 匀 性（inter-particle coating 
uniformity）是指在同一批次或同一包覆条件下，不

同颗粒之间所得到的包覆层（如包覆层厚度、包覆

层密度、包覆层覆盖率等）之间的差异或变异程度，

如图 1所示。理想情况下，各颗粒应获得相同（或接

近）的包覆厚度，当各颗粒之间包覆差异较小时，称

其具有良好的颗粒间均匀性。

1.2 颗粒内包覆均匀性

颗 粒 内 包 覆 均 匀 性（intra-particle coating 
uniformity）是指在单颗粒表面不同位置上包覆层厚

度、密度及各向异性度等性质的空间分布均匀程

度[27]，如图 2 所示。它反映了同一颗粒表面局部厚

度的变化幅度，描述单颗粒内包覆层的均匀性。当

颗粒表面各区域包覆层厚度接近一致时，颗粒内均
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匀性较好；若存在明显的厚薄差异或局部裸露区，

则说明包覆不均匀。

2 颗粒间包覆均匀性模拟

在颗粒间包覆均匀性数值模拟研究中，针对不

同的工艺和颗粒特性，已有多种方法被提出并应

用。本文将详细阐述四种主要的数值模拟方法：停

留时间分布统计模型、Monte Carlo模型、离散单元法

模型以及多尺度耦合模型。图 3展示了四类方法的

概览。

2.1 停留时间分布统计模型

气固体系颗粒包覆过程中，获得尽可能均匀的

包覆层厚度是多类工业应用中的共同目标。例如，

在 TRISO型核燃料颗粒 FB-CVD 包覆工艺研究中，

包覆层厚度均匀性直接关系到堆工物理设计中的

均匀化假设与安全裕度要求；而在喷雾干燥、药物

包覆及化肥缓释等工艺中，包覆均匀性同样决定了

产品性能的一致性与可控性。在典型的颗粒包覆

过程中，颗粒轨迹差异[28]、液滴沉积的随机性与遮蔽

效应[29]、干燥速率不均[30]以及液桥或固桥作用[31]，都

会导致颗粒间包覆厚度差异，传统的反应器尺度宏

观指标（如物质转移率、产率）无法反映颗粒尺度的

不均匀性。

在喷动床、流化床及其复合形式的喷动-流化

床体系中，颗粒流动结构可划分为两个区域：一是

位于气体入口上方的“活跃喷动区（active coating 
area）”，也称有效区，该区域内颗粒迅速循环并暴露

于喷雾或气相沉积介质中，是包覆层形成的主要贡

献 区 ；二 是 其 余 部 分 的“ 非 活 跃 区（non-active 
coating area）”，其中颗粒主要以均匀混合与循环迁

移为主，较少直接参与沉积过程。Choi 等[32]的研究

验证了这一区域划分在理解颗粒运动与包覆分布

中的重要性，并将其作为包覆均匀性建模与工艺优

化的基础。

颗粒在流动过程中会反复循环“活跃喷动区”，

不同颗粒在该区域内经历的进入次数、单次停留时

间及其累积暴露时间均存在显著差异。因此，以颗

粒在“活跃喷动区”内的停留时间为统计对象的停

图2　颗粒内包覆非均匀性：(a) TRISO燃料颗粒SiC层缺陷的SEM图像；(b) 通过颗粒表面局部包覆描述非均匀性的示意图

Fig.2　Intra-particle coating non-uniformity: (a) SEM image of defects in the SiC layer of a TRISO fuel particle; (b) schematic diagram 
of non-uniformity characterized by local coating features on the particle surface

图1　颗粒间包覆非均匀性：(a) 聚合物球形颗粒的SEM图像[26]；(b) 通过颗粒尺寸分布描述非均匀性的示意图

Fig.1　Inter-particle coating non-uniformity: (a) SEM image of polymer spherical particles[26]; (b) schematic diagram of non-uniformity 
characterized by particle size distribution
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留时间分布模型被引入，用于刻画颗粒在有效包覆

区内的暴露经历差异。如图 4所示，不同颗粒在“活

跃喷动区”内由于流动轨迹与循环路径的差异，经

历了不同的累积停留时间；而停留时间分布（RTD）

正是基于大量颗粒在活跃区内多次进入所形成的

累积停留时间进行统计得到的，其本质为群体尺度

的概率分布描述。

在包覆过程中，气相前体在高反应活性区域即

图4 不同颗粒在“活跃喷动区”累积循环停留时间示意图

Fig.4 Schematic diagram of the cumulative cyclic residence time of different particles within the “active spout zone”

图3 四种颗粒间包覆均匀性数值模拟方法示意图

Fig.3 Schematic diagram of four numerical methods for inter-particle coating uniformity
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“活跃喷动区”的反应速率与颗粒在该区域内的暴

露时间密切相关。已有研究指出[33]，颗粒在反应区

停留时间的长短会直接影响单位周期内的沉积量，

从而影响包覆层厚度及其均匀性。

Li 等[34-35] 通 过 正 电 子 粒 子 发 散 跟 踪 实 验

（positron emission particle tracking，PEPT）验证了停

留时间分布的预测可靠性，并提出将停留时间分布

转换为膜厚增量的半经验模型，该模型将颗粒在

“活跃喷动区”的停留时间分布量化为可直接用于

预测包覆均匀性的指标。

Cheng 等[29]在 Wurster 流化床包覆过程中，通过

少量实验观察颗粒在喷雾区的包覆分布，并监测颗

粒循环时间。结果显示，颗粒在喷雾区每次通过时

接收到的包覆量差异是造成批次内颗粒间包覆变

异的主要因素，而颗粒通过喷雾区次数的差异影响

较小。基于这些发现，建立了两个数学模型来解释

颗粒间包覆差异：第一个模型将颗粒通过喷雾区的

行为简化为“接收包覆”或“不接收包覆”，即采用

Bernoulli 分布[36]描述颗粒每次接收包覆的概率；第

二个模型基于几何遮蔽效应，认为靠近喷雾源的颗

粒会接收到更多包覆，同时对远离喷雾源的颗粒产

生遮蔽作用，从而导致颗粒间包覆分布不均匀。

Böhling 等[37]将上述方法进一步拓展至工业级

Wurster 流化床喷涂装置，重点考察颗粒在“活跃喷

动区”（即Wurster管内喷动区）的停留时间分布及循

环 行 为 ，在 保 持 原 始 粒 径 分 布（particle size 
distribution，PSD）不变的前提下，实现了对工业级系

统的有效建模。他们分析了入口流化气速、雾化气

速、颗粒粒径分布及 Wurster间隙高度对“活跃喷动

区”内颗粒的停留时间分布和颗粒循环时间（cycle 
time，CT）的影响。结果表明，流化气速和Wurster间
隙高度对整体循环动力学起主要调控作用，而雾化

气速对颗粒宏观流场结构的影响有限。此外，尽管

大颗粒在“活跃喷动区”的单次停留时间略短，但其

循环周期更长，导致不同粒径颗粒在整体停留时间

分布上的差异不足 11%，显示出工业装置在包覆均

匀性上有一定鲁棒性。研究指出，优化“活跃喷动

区”的时间分布，有助于提高颗粒的包覆均匀性。

RTD模型被广泛应用于描述颗粒在“活跃喷动

区”内的停留行为，成为早期研究颗粒间包覆均匀

性的重要统计工具，为工艺评估提供了一种计算成

本低、易于实现的分析手段。然而，RTD 模型仅刻

画颗粒在包覆区的暴露频次和时间，并不能直接得

出涂层厚度信息；涂层厚度需要在停留时间分布的

基础上结合经验或半经验沉积公式计算，它本质上

并未包含化学反应、传质或热场效应，难以解释化

学气相沉积高温工况下的真实沉积均匀性差异，在

预测颗粒间包覆均匀性差异时存在内在局限。

2.2 Monte Carlo 模型

Monte Carlo模型通过多参数随机抽样定量描述

颗粒尺寸、沉积速率及反应动力学等不确定性，扩

展了包覆均匀性数值模拟研究的视角，从平均统计

推向颗粒尺度建模。该模型可以预测包覆厚度分

布的演化及其对包覆工艺优化和可靠性的影响，核

心是准确地反映大量颗粒在包覆过程中的无定向

随机性。Monte Carlo模型所需的喷雾或前驱体沉积

事件概率、进入位置与停留时间等随机输入由实验

统计、文献数据或其他外部来源给定；随后对这些

输入进行随机抽样，并在循环过程中更新颗粒的包

覆状态，从而获得包覆厚度分布及其均匀性评价结

果，见图5。
Rieck 等[38]采用 Monte Carlo 模型模拟喷雾流化

床中颗粒包覆过程的生长与均匀性演化。该模型

将包覆过程中的核心动力学划分为两阶段：第一阶

图5 包覆过程的Monte Carlo模型中的“外部输入—抽样—循环更新”框架示意图

Fig.5 Schematic diagram of the “external input—sampling—iterative update” framework of the Monte Carlo model for the coating 
process
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段是随机发生的“液滴沉积”核心事件，通过 Monte 
Carlo抽样确定液滴在颗粒表面的沉积位置；第二阶

段则是基于热-质传递模型描述干燥与固化微观过

程。通过逐步重复“液滴沉积—干燥—包覆层厚增

长”事件，直至所设模拟时间，构建颗粒表面包覆层

的局部结构与整体厚度分布。在研究中，每个

Monte Carlo 事件对应一次必然发生的液滴沉积，而

液滴的沉积位置是通过均匀或加权概率分布随机

抽样确定的：若假设液滴在颗粒表面的沉积分布各

向一致，则采用均匀分布随机选取沉积位置；若考

虑喷雾方向、颗粒运动等因素导致特定区域更易接

收液滴，则通过加权概率分布偏向性地抽样沉积位

置。结果表明，该方法能有效捕捉颗粒群体中包覆

层厚度的空间分布特征，揭示包覆厚度变化主要源

于液滴尺寸波动及颗粒间有效表面积差异。

Pandey等[39]采用Monte Carlo模型模拟颗粒片剂

包衣过程中包覆质量的群体变异性。模型以实验

获得的颗粒质心位置、循环时间、在喷雾区投影表

面积及二维速度分布作为输入，通过Monte Carlo随
机抽样生成每个片剂的运动状态。具体而言，每次

循环首先从实验分布中随机选择颗粒的初始质心

位置，并从速度分布中抽取一个速度以计算颗粒下

一步的位置，颗粒投影面积也通过随机抽样获得。

随后，将喷雾区的通量分布、喷雾面积及喷雾形状

映射至颗粒当前位置，根据公式计算颗粒在本次通

过喷雾区的沉积量。沉积过程为确定性计算，保证

每次经过喷雾区均发生沉积。对所有颗粒重复该

过程并累积模拟整个包覆时间，可获得单颗粒及群

体尺度的包覆层质量增重分布，进而计算包覆层增

重不均匀性参数，用于评估不同操作参数和喷雾条

件对包覆层均匀性的影响。

KuShaari等[40]利用实测流场结合 Monte Carlo模

拟预测 Wurster流化床中颗粒片剂包覆过程。将颗

粒运动行为与沉积过程区分为两类事件：首先，基

于实验测得的循环时间、喷雾区停留时间及空间位

置分布，对每颗颗粒是否进入喷雾区进行蒙特卡洛

随机抽样（称为第一层事件，是否进入喷雾区的概

率由实验概率决定），若抽中则视为颗粒进入喷雾

区。随后，对于已进入喷雾区的颗粒，再根据实验

概率分布随机抽取其在喷雾区的具体位置及停留

时间（称为第二层事件，沉积概率为 1）。需要注意

的是，这里的实验概率用于Monte Carlo抽样以决定

颗粒在某次循环的状态，例如某位置出现的概率为

0.2，则每次循环以 0.2的概率将颗粒置于该位置；一

旦位置和停留时间确定，本次沉积量则通过喷雾通

量与局部遮蔽效应计算。通过对单颗粒进行多次

循环模拟并对大量颗粒重复该过程，模型能够累积

得到单颗粒及群体尺度的涂层质量分布与均匀性，

从而定量评估不同操作参数和喷雾条件对包覆质

量的影响。模拟中采用三维离散化策略描述喷雾

分布与颗粒遮蔽效应，并与解析模型[29]进行对比

验证。

与时间停留分布统计模型相比，Monte Carlo 方

法不依赖连续假设，本身不生成概率分布，而是利

用实验概率分布进行随机抽样。其随机性主要体

现在颗粒的运动状态上，包括每次循环中颗粒是否

进入喷雾区、进入的位置以及停留时间等参数。这

些随机变量可通过实验概率分布进行抽样，从而反

映颗粒在喷雾包覆区的包覆行为的不确定性。

2.3 离散单元法模型

随着计算能力的提升，离散单元法模型成为研

究多颗粒体系包覆均匀性的重要工具。该方法通

过计算颗粒间的接触、碰撞与循环轨迹，能够直接

获得颗粒在流化床或滚筒包衣机中的分布特征和

停留时间差异，从而揭示群体包覆不均匀的动力学

来源。

Yang 等[41]基于离散元法建立了一种用于模拟

静电干粉包衣过程的数值模型，以预测颗粒片剂间

的包覆均匀性演变。该模型不仅能够高效处理数

百万级包覆颗粒，实时预测单颗片剂的包覆增重并

与实验结果高度一致，还可系统评估包覆颗粒粒

径、带电强度、滚筒转速及粉体投料时间等操作参

数对颗粒间包覆均匀性的影响，模拟结果表明通过

优化这些参数可显著提升包覆均匀性。其中，较小

的包覆颗粒、适度的带电强度、高的滚筒转速及合

理的粉体投料策略均有助于改善颗粒群体的包衣

均匀性。

Ketterhagen[42]基于离散元法构建并验证了颗粒

片剂包衣过程的数值模型，其准确性通过机器视觉

系统获取的实验数据得到了证实。研究探索了颗

粒片剂形状、滚筒转速和装载量等因素对颗粒间包

覆均匀性的影响。Pasha 等[43]基于离散元法模拟了

玉米种子在旋转滚筒包衣设备中的包覆过程。研

究 采 用 X 射 线 显 微 断 层 扫 描 （X-ray 
microtomography）获取玉米种子的真实形状，并通过

多球聚合法在 DEM 中进行准确建模。包覆模拟遵
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循质量守恒原则：液滴粒子一旦接触种子表面即被

删除，并将其质量累积到该种子的包覆量中。通过

统计种子间包覆质量分布及其变异系数，定量评估

了颗粒间包覆均匀性。

DEM 模拟方法能够在颗粒动力学层面揭示包

覆不均的形成机制，例如颗粒循环轨迹、停留时间

分布及受力状态，从而为理解颗粒间包覆层厚度差

异提供直接的微观证据。然而，由于实际包衣过程

常伴随气固相互作用、液滴沉积、干燥固化等多物

理场耦合现象，仅依靠DEM难以全面捕捉包覆演化

的全过程。然而，DEM 为与流体动力学、喷雾动力

学、Monte Carlo 或反应传质模型等多种方法的耦合

奠定了基础，有助于构建更加完整的模拟方法，实

现包覆均匀性机理的深入解析。

2.4 多尺度模型

为突破单一 Monte Carlo 或 DEM 模型难以同时

解析流场与颗粒动力学的局限，研究者提出了多尺

度耦合框架。其核心思路是利用CFD-DEM捕捉颗

粒运动学，再结合Monte Carlo概率模型描述局部沉

积事件，并可引入 CVD、传热传质或反应动力学等

子模型描述包覆生长机制，从而实现跨尺度耦合包

覆过程数值模拟。

研究人员采用CFD-DEM与Monte Carlo耦合方

法定量研究 Wurster包衣过程中微球的颗粒内与颗

粒间包覆均匀性。Madlmeir 等[44]通过 CFD-DEM 模

拟不同粒径颗粒的循环特性，并利用Monte Carlo对
每个颗粒在整个工艺周期内的循环次数、喷雾暴露

概率及单循环增重进行随机抽样，重建颗粒群体包

覆厚度分布。结果表明，该方法可快速预测Wurster
包覆系统的颗粒间均匀性及其关键影响因素。

Norouzi等[45]采用离散液滴模型（discrete droplet 
model，DDM）追踪液滴，提出 CFD-DEM-DDM 耦合

模型，揭示气流模式与液滴尺寸是影响沉积率与颗

粒间不均匀性的关键因素。为进一步提升模型的

物理真实性与适用范围，研究人员开始关注沉积事

件层面的化学反应与多相传递过程。Farivar等[46]将

DDM完整嵌入CFD-DEM，实现气-固-液三相耦合，

揭示喷雾区几何对厚度变异的敏感性，并在RTD主

峰位置和宽度上与实验[47]保持一致。

Song 等[48]引入液桥黏附力、干燥与颗粒属性演

化模型，发现黏附降低循环效率并恶化均匀性，而

升温干燥或降低注液速率可改善分布，且球形颗粒

均匀性优于双凸片剂。Deng 等[49]结合液桥力与包

覆生长模型，阐明喷滴尺寸、气速和液体黏度的作

用机制，发现小滴径与高气速促进均匀沉积。Guo
等[28]通过实验与 CFD-DEM 结合，揭示了 Wurster 流
化床循环口和喷嘴高度对循环时间分布与包覆均

匀性的决定性作用，并建立了“几何-循环-均匀性”

的因果关系。邓爱明等[16]基于 CFD-DEM 耦合模拟

方法，结合液桥力模型和颗粒生长模型，系统分析

了喷雾流化床内导流板结构对颗粒流动行为及其

生长均匀性的影响。

在 TRISO 包覆层领域，FB-CVD 涉及高温前驱

体热解、包覆产物传递与沉积动力学[50]。本课题

组[51]建立 CFD-DEM-CVD 多物理场耦合框架，将气

相流动、颗粒运动、化学反应与沉积过程统一建模，

揭示床温和进气速度对沉积速率和效率的显著作

用，该模型为多物理场颗粒包覆过程中多颗粒均匀

性模型的发展奠定了基础。本课题组[52]基于多尺度

建模思路，继续构建了耦合 CFD、DEM 与 PBM 的流

化床化学气相沉积模拟模型，用以揭示 TRISO颗粒

包覆过程中的流动、传质及包覆非均匀性。模型中

气相采用CFD描述流场与反应物浓度分布，固相颗

粒通过 DEM 表征受力、碰撞与循环运动行为，而纳

米颗粒的成核与生长过程则由群体平衡模型

（population balance model，PBM）描 述 。 该 CFD-
DEM-PBM 多尺度模型在求解过程中确保了质量、

动量与能量的守恒，并在沉积子模型中同时考虑了

气相均相沉积与纳米颗粒异相沉积两种机理。模

拟所得纳米颗粒粒径分布与实验观察结果定性一

致，该模型能够较为准确地反映包覆层厚度的空间

分布与演化趋势。

耦合传统群体平衡模型[53]及其衍生方法，发展

了不同的多尺度耦合包覆模型。Kumar等[54]提出的

离散单元法-分区群体平衡耦合模型，更多侧重颗

粒群体统计特性，通过分区方法结合DEM模拟获得

颗粒循环时间及包覆质量变异系数，描述颗粒间包

覆均匀性演化。研究表明，颗粒粒径分布、包覆增

长规律及不同功能区（喷雾区、活跃区与惰性区）之

间的交换时间尺度是决定群体均匀性和包覆速率

的关键因素。Chen等[55]将CFD-DEM与化学反应流

模型耦合，构建了从前体分解到沉积的数值模型，

能够模拟乙炔裂解、碳沉积、氢气抑制及颗粒表面

吸附/解吸等关键过程，并结合颗粒运动预测包覆生

长和流化床内的颗粒分布，进一步增强了模型准确

性。多尺度全耦合虽计算代价高，却为 TRISO层间
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微结构与长期可靠性分析提供了机理基础[56]。

3 颗粒内包覆均匀性数值模拟

目前多数研究聚焦于颗粒间包覆均匀性，即通过

比较每个颗粒包覆质量的变异系数来表征系统均匀

性。事实上，包覆层厚度在单颗粒内的分布仍受液滴

沉积、表面流动与干燥速率等多种机制影响，表现出

显著的空间非均匀性。这种颗粒内非均匀性影响涂

层的机械稳定性、溶出行为与功能释放。

针对单颗粒均匀性的研究，主要通过解析表面

局部厚度分布 h(θ, ϕ)进行。然而，除厚度之外，包覆

层还可能存在密度、成分等空间分布特征，也同样

值得关注。由于现有模型尚难以捕捉到如此精细

的尺度，因此多数工作仍以厚度均匀性为主要研究

对象[27]。颗粒内包覆均匀性是精细调节整体包覆质

量的关键环节，逐渐为一些高附加值包覆层制备过

程所重视。文献中针对颗粒内包覆均匀性数值模

拟也发展了一系列模拟方法，包括表面离散化模

型、连续场模型、球谐函数模型、颗粒绑定型非均相

包覆模型等。

3.1 表面离散化模型

表面离散化模型最为直观，其核心思想是将颗

粒表面划分为有限个面元，并在离散单元上统计局

部包覆厚度或沉积质量，从而实现包覆分布的空间

分辨描述。

Freireich 等[57]提出基于表面离散化模型，将颗

粒表面均匀划分为M个等面积面元，每次喷雾事件

随机选取m个面元接受涂覆，其相对受涂面积分数

为 f = m/M，如图 6 所示。在理想假设下，若喷雾事

件相互独立且各面元被选取的概率相同，则第 i 个
面元的受涂概率为 pi。喷涂过程中，每个被选中的

面元厚度增量为 hi，经过 N 次喷雾事件后可得到平

均厚度E [ h̄ ]及方差E [ (Δh ) 2 ]。基于此，单颗粒内部

包覆厚度变异系数（coefficient of variation，CoVintra）
可表示为：

CoVintra = E [ (Δh ) 2 ]
[ E ( h̄ ) ]2 = 1

N
é

ë
êêêê

ù

û
úúúú

M
m + (N - 1) M

m2 ∑
i = 1

M

p2
i - 1

（1）
式中，E [ h̄ ]表示平均厚度；E [ (Δh ) 2 ]表示厚度

方差。E [ h̄ ]与 E [ (Δh ) 2 ]的比值反映了局部厚度相

对于平均值的离散程度，体现出包覆逐步趋向均匀

的统计特征。框架揭示了在完全随机取向下，包覆

厚度方差随喷涂次数N按N-1/2收敛的统计规律。

Jiang 等[20]将 CFD-DEM 的流体动力学结果与

Monte Carlo 沉积过程相结合，在颗粒表面采用质心

Voronoi 划分（centroidal Voronoi tessellation，CVT）实

现自适应离散，每个沉积事件随机选择颗粒与面

元，并考虑液滴的冲击能量、溅落、铺展与干燥等过

程，如图 7所示。该方法考虑了喷雾通量和颗粒姿

态的非均匀性，得到单颗粒内部波动（26%~27%）显

著高于颗粒间差异（<10%）的结果，强调了颗粒内包

覆均匀性是决定整体包覆性能的主导瓶颈。

Liu 等[58]在 DEM-DDM 框架上引入带状网格法

（strip mesh）与三角网格法（triangular mesh）两种表

面离散网格化方案，实现了从球形到复杂片剂几何

图6 (a) 单次随机喷涂下的表面沉积分布[57]；(b) 喷涂次数N = 10、100、1000、10000时包覆均匀性的演化

Fig.6 (a) Surface deposition distribution under a single random spraying event[57]; (b) Evolution of coating uniformity at spraying 
numbers of N = 10, 100, 1000, and 10000
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形状的推广，如图 8所示。通过射线-网格映射计算

局部沉积分布，系统揭示了片剂曲率、双凸度及优

先取向对包覆厚度分布的影响。该模型的创新在

于将表面离散化思想拓展到复杂几何场景，定量化

了几何形状对单颗粒内包覆不均匀性的贡献。

“球面等面积离散→自适应离散与多物理沉

积→复杂几何网格化”构成了表面离散化模型的发

展主线，其共同思想是将单颗粒表面离散为有限个

面元（或网格单元），把每次喷雾/沉积事件映射为对

部分面元的增厚更新，并据此在颗粒尺度统计厚度

分布及其收敛行为。与此同时，表面离散化模型的

局限也较为集中：模型对面元划分方式与分辨率高

度敏感，网格加密虽能提升空间分辨，但计算代价

显著上升；沉积事件的选取概率与单次增厚规则多

依赖经验或外部标定，参数的可辨识性与可迁移性

不足；对遮挡、再分布、润湿/液膜迁移、碰撞诱发二

次沉积等强耦合过程往往只能简化处理，难以自洽

地反映真实动力学。总体而言，表面离散化方法为

刻画颗粒内厚度分布提供了直观且可量化的框架，

适合用于分析局部不均匀性的来源；但其预测的可

靠性在很大程度上仍取决于输入概率分布的可信

度、沉积模型参数化的合理性，以及网格分辨率与

计算代价之间的平衡。

3.2 连续场模型

Suzzi 等[59]提出的连续场模型将颗粒的包覆视

为连续介质，描述其局部厚度或浓度随时间与空间

的演化。模型基于CFD-DDM-PDE框架，首先用计

算流体力学求解气相或喷雾载体气流中的速度、压

力、温度等流场分布；其次用离散相模型（discrete 
droplet model，DDM）追踪喷雾液滴在流场中的轨

迹、沉积及撞击颗粒表面的质量或动量通量；最后

在颗粒表面（或颗粒-基体界面）建立偏微分方程

（PDE）来描述包覆厚度场 h ( s,t ) 或浓度场 c (s,t ) 的
演化。

∂h
∂t

= Sdep ( s,t )
ρc

+ ∇∇ s ⋅ (Ds∇∇s h) (2)
式中，Sdep表示液滴沉积在位置 s处的源项；ρc为

包覆密度；Ds 为沿表面的再分布（扩散/流平）系数。

该模型结构清晰地反映了喷雾沉积（由DDM提供通

量源项）与包覆在颗粒表面的平滑化或再分布（由

PDE控制）两者之间的耦合与动态平衡关系。

CFD-DDM-PDE 连续场模型不再依赖表面离

散化，而以包覆层厚度的连续分布为建模核心，如

图 9所示。该模型的创新在于实现了包覆不均匀性

的“生成-平衡-演化”一体化物理描述，并能定量分

析液滴粒径、入射速度、蒸发速率等参数对均匀化

速率的影响。

3.3 球谐函数模型

Hilton 等[60]提出了一个能够定量解析单颗粒内

包覆均匀性的CFD-DEM耦合模型，如图10所示，其

核心创新是将液滴在球面上的沉积分布表征为高

斯函数：

g (θ ) = exp (-θ2 /β ) (3) 
并进一步累积得到颗粒表面离散厚度分布函

图7 CFD-DEM-Monte Carlo耦合框架下单颗粒沉积示意图[20]

Fig.7 Schematic diagram of single-particle deposition within the CFD-DEM-Monte Carlo coupling framework[20]
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数 h (θ,ϕ )，随后利用球面谐波展开该分布函数，从而

获得不同角度模态的展开系数 alm。其中，模态是指

球面上涂层分布的不同空间模式，每个模式对应一

个球面谐波中的特定频率。模态反映了涂层在不

同尺度上的变化，较低阶模态（低 l和m）表示较为平

滑或大范围的涂层变化，而较高阶模态（高 l和m）则

代表涂层的局部不均匀性。展开系数 alm 反映了该

频率在包覆颗粒涂层分布中的强度。进一步，基于

展开系数可计算角功率谱：

Cl = 1
2l + 1 ∑

m = -l

l |alm|2 (4)
用于量化不同球谐阶数在整体涂层分布中的

能量贡献，如图 10所示。该方法动态耦合了气流、

颗粒运动与单个喷雾液滴的相互作用，其创新之处

在于将离散表面数据转化为连续模式信息，实现对

包覆颗粒涂层分布的空间模态分解，从而可定量表

征颗粒包覆的均匀性演化特征。

3.4 颗粒绑定型非均相包覆模型

针对传统模型难以捕捉单颗粒内部包覆厚度

非均匀性分布的问题，Jiang 等[61]基于 CFD-DEM-
CVD 多物理场耦合框架提出颗粒绑定型非均相包

覆模型，描述单颗粒包覆过程中的局部厚度差异与

生长非均匀性，如图 11所示。该方法将目标包覆颗

粒P视作由核芯颗粒A与包覆层颗粒B组合而成的

复合颗粒团簇，通过二者的几何关系反映包覆生长

特征。当两颗粒中心同心时，随着包覆层颗粒 B的

直径增大，系统质心保持不变，对应于包覆层的均

匀生长；相反，当 A 与 B的中心存在偏移时，包覆层

的生长将导致复合体系质心沿中心连线方向偏移，

体现出包覆层的非均匀性演化。

图8 DEM-DDM耦合框架示意图[58]：(a) 颗粒表面离散化方式；(b) 不同颗粒形状下局部包覆厚度分布差异

Fig.8 Schematic diagram of the DEM-DDM coupled framework[58]: (a) discretization scheme of the particle surface; (b) differences in 
local coating thickness distributions for particles with different shapes
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为定量描述该效应，定义质心偏移量 δd 来表征

复合颗粒的偏心程度，其变化与局部沉积速率、气

固相对速度以及反应物浓度等因素相关。假设偏

移速率主要由气固相对速度驱动，则可写为：

 dδddt
= kmc(ug - vp ) (5)

式中 ,kmc 为传质系数；ug 与 vp 分别为气体与颗

粒速度。模拟结果表明，颗粒在旋转与沉积的共同

作用下，其核芯颗粒逐渐向受风面转动并趋近几何

中心，从而解释了流化床化学气相沉积过程中的包

覆层“自均匀化”特征。该模型为后续建立偏心颗

粒CFD-DEM耦合模型和量化单颗粒包覆厚度各向

异性提供了新的思路。

以上四类方法各有侧重，表面离散化强调空间

分辨和局部波动，连续场模型关注整体演化趋势，

颗粒绑定模型揭示非均匀包覆自均匀化的微观物

理机制，而球谐函数侧重对包覆分布的谱分析与主

导模态识别，实现从几何不均匀性到统计谱域的统

一表征。此外值得指出的是，界面追踪型CFD可对

颗粒进行高保真模拟，在单颗粒尺度上已被用于解

图9 单颗粒包覆CFD-DDM-PDE耦合示意图[59]

Fig.9 Schematic diagram of single-particle coating within the CFD-DDM-PDE coupling framework[59]

图10 基于球谐展开的单颗粒包覆厚度分布定量分析示意图[60]

Fig.10 Schematic diagram of the quantitative analysis of single-particle coating thickness distribution using spherical harmonic 
expansion[60]
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析液滴撞击、润湿、流平与蒸发过程，从而直接预测

局部包覆层厚度与形貌[62]。然而，由于求解整套气-
液-固三相的界面动力学计算量巨大，这类方法很

少被用于大规模颗粒群体的包覆均匀性统计研究。

因此目前的主流策略是将界面追踪模拟得到的微

观规律参数化，并嵌入CFD-DEM / Monte Carlo框架

以进行多尺度耦合模拟。

4 包覆均匀性模拟模型比较分析

4.1 颗粒间包覆均匀性数值模拟方法

上述各模型针对颗粒间包覆均匀性展开了数

值模拟，这些模型在精度、计算效率以及适用范围

等方面各具特色，为理解和优化颗粒包覆过程提供

了多样的理论框架。其中时间统计模型主要基于

颗粒循环特性，通过分析循环时间分布或停留时间

分布，定量描述颗粒在喷雾区的暴露频次和时间，

有效捕捉颗粒群体在喷雾或沉积过程中所受包覆

累积的非均匀性，从而为预测包覆厚度变异和均匀

性评价提供理论依据。其优点是参数化清晰、计算

量小、易于与工艺参数（如气速、喷嘴布局、进料速

率）直接关联，适合工艺放大。对于涂覆或沉积过

程中的颗粒间遮挡、碰撞造成的局部非均匀性，以

及单颗粒内部厚度分布的形成机理，往往需要借助

CFD或CFD-DEM等颗粒尺度分辨模型[63]，通过直接

求解颗粒轨迹与局部固相体积分数分布，以描述颗

粒的密集程度、暴露程度及沉积通量差异。

Monte Carlo模型随机模拟侧重于通过对包覆过

程中的微观事件进行统计抽样，以捕捉颗粒局部沉

积、增重或暴露行为的随机性与空间分布特征。该

方法可基于颗粒运动场、停留时间分布或实验测得

的流场数据，随机生成液滴沉积、路径暴露或质量

增长等事件序列，从而预测单颗粒尺度的厚度分布

或颗粒群体的包覆变异性[64]。其优点是计算高效、

模型架构灵活、易于与实验或外部数据耦合，可快

速揭示包覆均匀性演化规律。其局限性在于通常

不直接模拟液滴动力学（如变形、液膜流动与干

燥），故其预测精度依赖于输入信息的充分性及沉

图11 PBT-HL模型及复合颗粒“自均匀化”[61]：(a) PBT-HL模型；(b) 单颗粒包覆均匀性演变

Fig.11 PBT-HL model and “self-uniformization” behavior of composite particles [61]: (a) PBT-HL model; (b) evolution of single-
particle coating uniformity

··3724



www.hgxb.com.cn第7期

积过程的物理合理性，在缺乏合适的物理参数时，

难以完全捕捉沉积过程的细节。

离散元模型可高精度描述颗粒群的微观动力

学行为[65]。该方法以单颗粒为基本单元，逐步跟踪

其位置、速度、旋转及角速度等时序演化，更准确且

直观地描述颗粒动力学，深入揭示颗粒在包覆过程

中的循环、混合、黏附、脱附与成膜特征。其本身仅

聚焦于颗粒运动学，难以自主捕捉物质传输、化学

反应或膜层生长等包覆机理，需额外借助反应或沉

积模型才能完整刻画包覆颗粒涂层的形成过程。

DEM具备良好的可扩展性，可与CFD、PBM、CVD或

Monte Carlo 等模型多尺度耦合，构建高保真包覆模

拟框架。DEM沉积由动力学条件（运动、碰撞、接触

面积）决定，而 Monte Carlo 模型通过概率抽样直接

控制沉积是否发生以及对应的沉积量，沉积概率是

对动力学过程的补充和修订。前者适合表征群体

尺度的平均沉积趋势，后者适合解析运动与形貌等

微观因素对沉积效率的影响，两者在沉积概率表达

上分别体现出“抽象统计事件驱动”与“物理接触约

束 + 统计修正”的本质差别。

多尺度耦合模型通过将流体动力学、颗粒力学

与化学反应、沉积或膜层生长等过程纳入统一计算

框架，能够再现颗粒包覆过程中的多尺度与多物理

场耦合效应，弥补了DEM对复杂包覆机理刻画能力

的不足。如基于 DEM 的框架可嵌入液滴黏附、弹

回、飞溅及液膜生长/干燥等子模型[66]，与计算流体

力学耦合形成的CFD-DEM模型进一步揭示气固两

相流动、颗粒循环与液滴输运之间的耦合作用，可

定量表征颗粒在喷雾区的停留时间[67]、局部沉积概

率[68]与碰撞历史[69] ，从而为包覆厚度分布及颗粒间

均匀性演化提供高保真的数值预测手段。然而，由

于该类模型计算量大[70]、参数依赖性强[71]，其在大规

模体系及多物理场耦合中的应用仍存在一定

挑战[72]。

四类方法的优缺点总结如表 1所示。时间统计

模型适于工艺优化与尺度放大，Monte Carlo 模型引

入空间分辨以揭示沉积分布特征，离散元模型适于

颗粒尺度的机理解析，而多尺度耦合模型适用于深

入探索复杂工艺条件下的包覆形成机理与空间分

布规律，但计算量最大。颗粒包覆均匀性的数值模

拟正逐步从经验与统计模型向基于物理机制的多

尺度耦合模拟发展，实现了从宏观厚度分布预测到

微观沉积过程解析的跨尺度拓展。该类研究不仅

促进了对包覆均匀性形成机理的理解，也为均匀性

提升的工艺优化与实验设计提供了理论依据。

4.2 颗粒内包覆均匀性数值模拟方法

针对单颗粒的包覆厚度分布及演化特征，文献

中的四类模型在颗粒表面表示方式与物理建模层

级上存在根本差异，但在发展脉络上又呈现出由几

何层面的表征逐步迈向基于物理过程的连续化和

多尺度建模框架的趋势。其中表面离散化模型[73]将

颗粒表面划分为有限个等面元，并在离散单元上统

计局部包覆厚度或沉积质量，从而实现包覆颗粒涂

层分布的空间分辨描述，这种方法能直接描述单颗

粒包覆局部非均匀性，为统计分析提供高分辨数

据，但计算代价高昂，一般适用于单颗粒或少量颗

粒的精细模拟。

连续场模型[60]以沉积在颗粒表面的包覆层厚度

连续分布为核心，通过CFD-DDM-PDE框架实现动

量、热量和质量传递的耦合，从液膜沉积到膜层均

匀化的全过程模拟。相比表面离散化模型，连续场

模型可避免离散单元带来的分辨率限制，同时真实

描述液膜在颗粒表面的流动、扩散与均匀化过程。

然而，该类模型计算量大，高分辨率模拟耗时显著，

且待沉积液滴的微观动力学效应如变形和回弹通

常被简化，一般适用于单颗粒尺度的液膜沉积或气

表 1　颗粒间包覆均匀性数值模拟方法对比

Table 1　Comparative study of numerical methods for inter-particle coating uniformity

模型类型

时间分布模型

Monte Carlo
模型

离散元模型

多尺度耦合

模型

主要思路

基于颗粒群体的停留时间分布或循环频率

等宏观统计量预测包覆颗粒均匀性

以概率方式模拟液滴沉积与膜厚随机增长

过程

追踪单颗粒运动状态，描述群体尺度包覆

均匀性

从机理层面解析颗粒包覆演化的动态行为

与均匀性调控机制

主要优势

模型简洁，计算高效；宏观均匀性趋势

预测

高效预测群体涂层分布，可捕捉不确

定性对包覆均匀性差异的影响

物理真实性、良好可扩展性

能够完整捕捉“气流-液滴-颗粒-沉

积-均匀性”全过程

主要局限

无法直接量化涂层增量、忽略局部

沉积

依赖实验或物理模型概率分布

计算量大，仅刻画颗粒动力学

建模复杂、参数多；大规模应用受限
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相沉积过程，能够分析颗粒表面的包覆均匀性。

球谐函数模型[61]通过数值模拟获得颗粒表面的

离散厚度分布数据，并引入球谐函数展开，将其表

面沉积厚度投影到一系列具有明确空间尺度的球

面基函数上，把厚度分布分解成“大块厚薄差异”和

“小范围局部波动”等不同等级的成分，即以球谐谱

系数表征包覆厚度在不同尺度上的不均匀性。通

过分析角功率谱，可有效区分低阶模式对应的大尺

度不均匀性（如整体偏析或极区富集）与高阶模式

对应的局部波动性（如表面遮蔽或随机沉积区域），

从而为表面均匀性提供一种多尺度、连续化的定量

判据。该类模型的优势在于能够将离散的表面厚

度数据转化为连续的空间模式信息，避免了传统统

计指标（如方差或标准差）无法区分不同空间尺度

下不均匀性的局限。球谐展开依赖于高质量的表

面离散数据和精确的颗粒几何重构，一般适用于定

量描述球形或近球形颗粒表面包覆的空间均匀性，

对非球形度和局部缺陷的颗粒受到一定限制。

颗粒绑定型非均相包覆模型将核燃料颗粒的

包覆层与核芯颗粒视作两个质量和密度不同但绑

定的子单元，通过引入“非同心绑定构型”，提出了

单颗粒内部膜层各向异性与质心偏移的定量描述。

模型关注流场驱动和旋转作用下包覆层厚度自均

匀化及厚度演化的动力学行为，适用于研究单颗粒

内非均匀性，用两个颗粒的绑定实现了颗粒包覆层

厚度各向异性度的演变，是一种合理的近似，兼顾

了计算速度和精确度两方面。

以上四类模型在离散化尺度、物理耦合与计算

复杂度上各具优势，共同构成了单颗粒包覆均匀性

研究的主要理论框架，其主要优缺点对比总结如

表 2所示，为理解不同体系下的局部成膜机理与厚

度不均匀性提供了重要支撑。

5 总结与展望

颗粒包覆均匀性的数值模拟方法已从群体统

计走向颗粒分辨的多层次体系：时间统计模型以停

留时间分布表征混合与接触，效率高但需结合生长/
动力学模型才能推算厚度分布；Monte Carlo 以外部

给定分布驱动随机沉积事件，可描述厚度分布的统

计演化，但对流场与颗粒动力学约束不足，物理可

解释性受限；DEM 及其与 CFD、PBM 的耦合能显式

解析沉积-碰撞-流场耦合机理，物理真实性更高且

已成主流，但计算代价与参数敏感性较高，亟需在

精度与效率之间权衡。

在颗粒内均匀性的数值模拟方法方面，表面离

散化模型提供厚度的空间分辨与事件累积统计，可

解析几何与取向导致的局部非均匀性；连续场模型

以 PDE方程描述厚度或浓度的时空演化，能够描述

表面沉积过程与表面再分布/流平等效应；球谐函数

模型将厚度分布展开为球面基函数形式，使非均匀

性分析可转化为模式分解问题；绑定型非均相模型

引入物理驱动的结构演化机制，实现了从“几何均

匀”向“物理均匀”的演化描述，为单颗粒包覆均匀

性研究提供了新方向。

未来研究将进一步强化多尺度耦合，并通过关

键参数的模型化确定与实验校准提升模型自洽性

与可迁移性。颗粒间均匀性关注群体差异，颗粒内

均匀性聚焦局部厚度分布，二者互补构成宏观与微

观框架；总体需在精度与效率之间权衡，以有限成

本捕捉包覆过程主要特征并实现多尺度预测。进

一步而言，领域的发展趋势在于数值模拟与颗粒包

覆均匀性及壳层结构测量手段的深度融合：以实验

测量反向约束模型构建，并利用模型结果指导测量

解析，实现“模拟-表征-机理”之间的协同迭代。主

要结论如下。

表 2　颗粒内包覆均匀性数值模拟方法对比

Table 2　Comparative study of numerical methods for intra-particle coating uniformity

模型类别

表面离散化模型

连续场模型

球谐函数模型

颗粒绑定非均相

包覆模型

主要思路

颗粒表面划分面元，模拟局部沉积

包覆视为连续介质，偏微分方程描述沉积演化

颗粒表面厚度分布投影到球谐函数基上，角功率谱

表征多尺度空间不均匀性

包覆颗粒密度动态变化

主要优势

易 量 化 局 部 厚 度 ，反 映

随机性

捕捉连续物理过程，高保真

离散表面数据的连续谱域

解析

定量化描述单颗粒包覆层

厚度的各向异性

主要局限

面元多计算量大，存在高效性与

可控性之间的矛盾

难处理复杂几何，沉积机理简化

计算代价高昂，仅适用于球形或

近球形

结构简化假设、动力学耦合不足
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（1）模型精度与效率的平衡：现有数值模型在

计算精度与复杂性之间仍存在矛盾，未来研究亟需

在先进测量数据（如壳层厚度分布、结构非均质性）

的支撑下，识别并保留主导包覆均匀性的关键物理

机制，发展由实验数据校准和验证的模型，合理平

衡模型精度与复杂性以兼顾预测可靠性与计算

效率。

（2）真实物理机制的建模：未来研究可在模型

中引入旋转、碰撞、液滴动力学与局部再分布等真

实物理机制，构建由几何随机沉积向物理主导演化

的包覆过程描述框架，以提升模拟结果对实际包覆

行为的物理可解释性与普适性。

（3）宏观-微观协同建模：加强群体尺度与单颗

粒尺度模型之间的多尺度耦合衔接，建立跨尺度的

信息传递与反馈机制，将宏观流态模拟结果与微观

包覆结构测量数据相结合，形成闭环建模体系。特

别地，包覆层材料的制备模拟可以和计算材料学结

合，实现跨尺度、跨学科的协同模拟。

（4）包覆层结构与缺陷机理解析：未来研究应

拓展颗粒内分析维度，从包覆厚度分布延伸至壳层

缺陷形成、界面黏附及应力演化等机制，非均相包

覆模型中的绑定颗粒思路为颗粒内包覆均匀性研

究提供了新的方向。通过考虑包覆过程中密度的

动态变化，有望揭示包覆层非均质性及结构演化的

微观机制。

符 号 说 明

alm ——球谐系数

Cl ——功率谱

CoVinter ——颗粒间包覆均匀性变异系数

CoVintra ——颗粒内包覆均匀性变异系数

c ( s,t ) ——包覆浓度场

Ds ——表面扩散/流平系数

dp ——颗粒直径，m
E [ (Δh ) 2 ]——颗粒间厚度方差

[ E ( h̄ ) ]2 ——颗粒间厚度均值平方

f ——受涂面积分数

g (θ ) ——喷雾角分布函数

h ( s,t ) ——包覆厚度场

h (θ,ϕ ) ——表面离散厚度分布函数

kmc ——传质系数

M ——表面离散单元数

m ——每次沉积的平均单元数

N ——包覆/沉积次数

pi ——第 i个表面单元的命中概率

s ——液滴沉积位置

u f ——流体速度场

ug ——气体速度，m/s
vp ——颗粒速度，m/s
β ——角分布参数，rad2

θ ——偏离喷嘴中心线的极角，rad
δd ——质心偏移量，m
ρc ——包覆密度，kg/m3

下角标

f ——流体

g ——气体

i ——单元编号

inter ——颗粒间

intra ——颗粒内

l ——球谐阶数

m ——球谐次序

mc ——沉积组分浓度

p ——颗粒
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