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我国每年在农业生产活动中都会产生众多的生物质资源。利用生物质锅炉直接燃烧生物质燃料将其转化为热能是最常用的转化技术。但燃烧生成的烟气会造成锅炉受热面的腐蚀。从现有的研究得出，造成受热面腐蚀的主要元素为C1元素，发生在低温受热面上的腐蚀主要为盐酸露点腐蚀。目前对低温受热面的腐蚀研究相对来说比较少，而且大多数研究方法是提取腐蚀产物，通过实验分析腐蚀产物的元素成分来推断腐蚀的机理，并没有对影响腐蚀机理的因素有过多的研究。
本研究在明确腐蚀机理的基础上，利用Materials Studio软件，在Amorphous Cell模块的辅助下设计了以Fe10×10×10超晶胞共计2000个原子为基体并在其表面上加入100个Cl离子的腐蚀模型，然后在Forcite模块下选择最大迭代1000次对腐蚀模型进行了结构优化。为了找到最佳的控温方法，在实际模拟之前还进行了控温方法的试验并分析选择。之后在Forcite模块中，采用COMPASS力场，NVT系综，NHL控温方法，时间步长为1fs,总模拟时间200ps,分别在45℃、55℃、65℃下进行了分子动力学模拟。经过对模拟结果的分析计算，得到基体所受到的腐蚀程度、Cl离子的扩散速率以及相互作用能都随着模拟体系的温度升高而增大。而且模拟体系温度每上升10℃，Cl离子扩散系数大概增加0.4×10-8m²/s左右，其与基体的相互作用量平均提升15kcal /mol左右。对比分析不同模拟温度下Cl浓度分布曲线的斜率，起点、峰值、平衡点对应的时间，还可以得出：模拟温度的升高可以提高Cl离子与基体Fe相互作用的速率，减少Cl浓度达到平衡点的时间。
本模拟提供了研究生物质锅炉烟气对冷凝换热受热面腐蚀的一种新方法。同时希望通过本次模拟研究所得出的结论，为生物质锅炉低温受热面的防腐问题做出一点贡献。
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