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摘要：目的目的 根据非稳态质量扩散方程和瞬态热传导方程在数学形式上的相似性，研究利用商业有

限元软件 Ansys 的热分析模块来模拟分析食品包装内化学物向食品迁移过程的方法。方法方法 在

Ansys中将扩散过程和热传导过程中的相关参数对应替代后，通过 2D实体模型和 plane55单元类型

模拟单层包装材料的化学物向内装食品迁移的过程，并将分析结果与数据模拟以及现有迁移分析

软件所得出的结果进行对比分析。结果结果 数据模拟与现有迁移分析软件所得出的曲线基本吻合，但

是有限元软件Ansys分析得出的曲线在前期和上述 2条曲线没有完全吻合度，后期的吻合度较高。

结论结论 Ansys能够模拟化学物迁移到食品之后在食品内的扩散过程，是一种值得进一步挖掘的预测

方法。
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ABSTRACT：Based on the similarity of the unstable diffusion equation and the transient heat conduction equation in

mathematical form, this paper studied the thermal analysis module of the software Ansys to simulate the migration process

of chemical compositions from food packages to food. The related parameters of diffusion process were substituted for those

of heat conduction in Ansys, simulating the migrating process from monolayer packaging materials to food through building

a 2D solid model and using a plane55 element type. And the results were compared with those of the data simulation and the

existing migration analysis software. The results showed that the curve by data simulation fit well with that by the existing

migration analysis software Akts SML, however, the curve by the finite element software Ansys did not completely fit with

the former two curves in early stage, while it highly fit in late stage. As Ansys can simulate the diffusion process in food

after migration, the analysis method of Ansys is worthy of further research.
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近些年来，食品安全问题时有发生，产生原因多

种多样，和食品包装相关的食品安全问题主要来源于

食品包装材料向食品内部迁移的对人体有害的化学

成分。特别是近两年发生的白酒和食用油内塑化剂

超标问题更是把食品包装推到了前台，故而，食品包

装内化学物的迁移问题也逐渐成为了国内外包装界

的研究热点[1]。文中根据非稳态质量扩散方程和瞬态

热传导方程在数学形式上的相似性[2]，研究利用商业

有限元软件Ansys的热分析模块来模拟分析食品包装

内化学物向食品迁移的过程，并将分析结果与数据模
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拟和现有的迁移分析软件所得出的分析结果进行对

比。

1 基于单层包装材料简化迁移数学模型的数

据模拟

现有的迁移数学模型是在Fick扩散定律的基础

上引入不同的假设、初始条件和边界条件演化而来，

其控制微分方程[3]为：
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式中：D为包装材料的扩散系数；cx，t为在坐标 x
处、t时刻包装材料内化学物的质量浓度；x为包装材

料厚度方向的坐标；t为迁移时间。

为了简化迁移数学模型，一般情况下对迁移单元

作一定的假设[4]：包装内化学物的迁移过程符合Fick

扩散定律；未发生迁移时，化学物在包装内均匀分布；

包装内化学物只向食品一侧扩散渗透，另一侧不发生

传质，也就是说不考虑化学物可能发生的挥发以及向

另一个材料扩散等现象；化学物在包装内的扩散系数

DP在一定温度条件下保持常数；忽略包装与食品间的

边界效应及相互作用；迁移化学物在食品内的扩散系

数很大，无浓度梯度；迁移过程的任一时刻，包装和食

品都分配平衡，分配系数为常数；包装与食品接触面

处传质系数远大于扩散系数，不考虑传质阻力。

将以上假设、初始条件和边界条件代入方程（1）

后，经多次推导并简化后可以得到描述单层包装材料

中的化学物经过长时间迁移后的某时刻迁入食品化

学物质量的方程[5]：
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式中：mF，t为 t时刻迁移物进入食品中的质量；mF，∞

为整个过程中迁移物进入食品中的总质量；LP为薄膜

厚度；D为包装材料的扩散系数；t为迁移时间。

由假设条件“迁移过程的任一时刻，包装和食品

都分配平衡，分配系数为常数”可知，分配系数KP，F为

迁移平衡时包装内化学物的质量浓度 cP，∞与食品内化

学物质量浓度cF，∞的比值，其描述公式为：
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由假设条件“包装内化学物只向食品一侧扩散渗

透，另一侧不发生传质，也就是说不考虑化学物可能

发生的挥发以及向另一个材料扩散等现象”可知，包

装内化学物只向食品一侧扩散渗透，另一侧不发生传

质，也就是说在迁移单元中，迁移物的质量守恒，可由

公式（4）描述：
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式中：mP为与食品接触的包装物的质量；mF为食

品的质量；cP，0为未发生迁移时，包装物内化学物的初

始质量浓度。将公式（3）和（4）结合可得到平衡时食

品内化学物质量浓度cF，∞的求解公式（5）：
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通过公式（5）可以得到迁移平衡时向食品内迁入

化学物的质量mF，∞，可由公式（6）描述：
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将式（2）和式（6）结合，可以得到 t时刻迁移物进

入食品中的质量mF，t的描述公式（7）：
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在式（7）中，mF，mP，cP，0，D，LP，KP，F均为已知或可求

的初始条件和边界条件，其中的扩散系数D可以用式

（8）来求解。

书书书

!"!

!

!#

$

"

%

!

&

%!'#$%#(

&

$

)

书书书

!!!!""#

#! $%$

$

!

（8）

式中：D0为初始扩散系数，D0=104 cm2/s；
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物的特定参数；τ为聚合物的特定温度参数；M为发

生迁移的化学物的摩尔质量；T为迁移单元的热力学

温度。各种聚合物在不同温度与初始质量浓度下的
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与τ均可查，见表1[6]。

利用上述迁移模型对一个算例进行分析，在算

例中，包装材料为LDPE，密度为0.945 g/cm3，迁移单

元的温度为5 ℃，LDPE内迁移物的初始含量为5000

mg/kg，
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与τ均可在表1中查到，包装材料厚度为

0.01 cm，迁移物为丙酸正十八烷醇酯抗氧剂，摩尔质

量M为531 g/mol，包装材料与内装食品的接触面积为

表1 几种聚合物的
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Tab.1 The value of
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and τ of several polymers

聚合物

LDPE

LLDPE

HDPE

PP（均聚）

PP（无规共聚）
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11.5

11.5

14.5

13.1

13.1

τ

0

0

1577

1577

1577

T/K

﹤353

﹤373

﹤363

﹤393

﹤393
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600 cm2，内装食品的体积为1 L，密度为1 g/cm3，分配

系数KP，F为1，分析10 d内包装材料中的丙酸正十八烷

醇酯抗氧剂向内装物的迁移量[7]。

利用以上已知条件和公式（8）可以算出丙酸正十

八烷醇酯抗氧剂在LDPE中的扩散系数为3.3×10-11

cm2/s，即2.85×10-6 cm2/d。由已知条件可以算出接触

食品的包装材料的质量为5.67 g，内装食品的质量为

1 kg。

将以上算出的mF，mP，cP，0，D，LP，KP，F各参数的值

代入公式（7）可得：

mF，t=5.3561t1/2 （9）

将不同时间代入式（9）可以得出不同时间点迁移

物进入包装内装物的质量，在0.1，0.2，0.5，1，2，3，4，5，

6，7，8，9，10 d时，食品内部迁移物的迁入量分别为

1.69，2.40，3.79，5.36，7.57，9.28，10.71，11.98，13.12，

14.17，15.15，16.07，16.9 mg，食品内部迁移物的含量分

别为 1.69，2.40，3.79，5.36，7.57，9.28，10.71，11.98，

13.12，14.17，15.15，16.07，16.9 mg/kg。

2 化学物迁移的有限元模拟

2.1 现有的分析软件

近些年国外出现了不少用于分析食品包装迁移

的专业软件，比如INRA 2002，Mercea etal. 2000，BAG

2001，Akts SML等[8—13]，这些软件采用有限元法或有限

差分法进行分析，均能对多层包装材料在非恒温情况

下的迁移情况进行分析。在国内，朱勇等人也尝试过

用有限元方式进行模拟分析[14—15]。

用Akts SML4.35版本软件对以上算例进行模拟，

图1为迁移化学物质量比随时间变化的曲线。如数据

结果所示，经过10 d迁移，包装材料向内装食品迁移

的化学物的总质量为16.9 mg，占迁移化学物总质量的

59.7%。因为设置内装食品的总质量为1 kg，所以10 d

后食品内化学迁移物的含量为16.9 mg/kg。

2.2 用Ansys软件进行模拟分析

Ansys 有限元分析软件集结构、传热、流体、电

场、磁场、声场及多场偶合分析于一体，功能强大，

广泛用于工程分析。虽然Ansys软件中没有扩散分

析模块，但是根据非稳态质量扩散方程（1）和瞬态

热传导方程（10）在数学形式上的相似性，可以用

Ansys有限元软件的热分析模块对迁移物的扩散进

行求解。
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式中：T为温度；t为时间；x为热量扩散的距离；a
为热扩散率。

在利用热分析模块模拟化学物迁移时，相关的参

数需要进行替代。具体是将化学物迁移中的扩散系

数（cm2/d）、包装内化学迁移物的含量（mg/kg）、迁移物

质量（mg）、密度（g/cm3）、尺寸（cm），依次替换热分析

模块中的导热系数（J/（m·K·s））、温度（K）、热量（J）、

密度（kg/m3）、尺寸（m）。

在利用Ansys软件进行扩散分析过程中所用的假

设和边界条件与利用数学模型进行分析时的假设和

边界条件有不同之处，主要表现在：需要迁移物在食

品中的扩散系数；迁移物在食品中存在浓度梯度；分

配系数只作为界定迁移过程是否终结的参数，而不参

与分析过程中的计算。

使用Ansys软件对迁移单元建模，为了提高计算

速度，文中建立的是2维实体模型，所使用的单元类型

为plane55，各种参数仍按照上述算例进行设置。此外

需要将热容比设置为1，迁移物在食品中的扩散系数

为2.85×10-3 cm2/d。为了节省计算时间，在建模过程

中，食品的厚度不按实际尺寸设置，只需保证在一定

时间的分析过程中内装食品最右端节点的迁移浓度

趋于0，具体的食品厚度尺寸需要不断尝试直到合适

为止，为了减小计算量，模型的整体厚度越薄越好。

在分析过程中，采用瞬态热分析的方式进行操

作，分析时间为10 d，分析时间步长为0.1 d，分析之

后，提取有限元模型中包装材料下端各节点在不同时

间的质量浓度值，然后将各节点质量浓度值求平均后

得出某时刻迁移物在包装材料中的质量浓度cP，t，那么

该时刻食品内迁移物质量浓度cF，t 为：

cF，t =（cP，0- cP，t）×mP/mF （11）

按照该方法对上述算例进行分析，得到 0.11，

图1 Akts SML软件的分析结果

Fig.1 The analysis results by Akts SML
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0.14，0.18，0.25，0.36，0.52，0.78，1.18，1.58，1.98，2.38，

2.48，3.18，3.58，3.98，4.38，4.78，5.18，5.58，5.98，6.38，

6.78，7.18，7.58，9.78，8.38，8.78，9.18，9.58，10 d时食品

内部迁移物的含量分别为 2.21，2.48，2.71，3.1，3.6，

4.26，5.08，6.09，6.96，7.74，8.45，9.1，9.71，10.3，10.8，

11.3，11.8，12.3，12.8，13.2，13.6，14.04，14.4，14.8，15.2，

15.5，15.9，16.2，16.6，16.89 mg/kg。

3 结果分析

根据上述数据分析、Ansys有限元分析数据得出

的食品内迁移物含量与迁移时间关系的曲线，以及在

用Akts SML4.35版本软件中自行分析得出的曲线见

图2，对比3条曲线可以看出，数据分析的曲线和用

Akts SML4.35版本软件中自行分析得出的曲线基本吻

合，而且二者在运算过程中所使用的数据也都一致。

Ansys有限元分析结果得出的曲线在前期的值相对偏

高，后期能较好的吻合。

4 结语

文中通过3种不同的方式对同一个算例进行了

分析，并对分析结果进行了对比。由于Ansys有限元

分析方法使用分析模型的边界条件和假设与当前主

流运算模型之间存在差异，所以利用Ansys软件分析

结果所得出的曲线与数据模拟得出的曲线存在差异

也在所难免。在利用Ansys软件进行分析时可以模

拟化学物迁移到食品之后在食品内的扩散过程，因

为食品内的扩散系数以及可以代表包装材料内化学

物向外部挥发性能的对流系数均能在Ansys中进行

设置，所以通过Ansys可以分析迁移物在食品内部扩

散系数对整个扩散过程的影响，同时也能考虑包装

材料与食品的非接触面所发生的传质情况。利用

Ansys软件来辅助分析食品包装的化学物迁移这种

方法值得进一步挖掘。
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图2 3种不同方式得出的含量-时间曲线

Fig.2 Concentration-time curves by the three different methods
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