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通用化工模拟软件在《化工传递
过程原理》教学中的应用

肖国民 李浩扬 肖 洋
(东南大学化学化工学院，江苏南京21 1 189)

摘要本文从Fluent软件在动量传递，Exchanger Design and Rating软件在热量传递和Aspen Plus软件在质量传递3

个方面介绍了通用化工软件在《化工传递过程原理》教学中的应用，形象地揭示了化工过程传递现象的原理，以便研

究生在学习《化工传递过程原理》课程中，深入理解化工传递过程基本原理。

关键词 化工模拟软件《化工传递过程原理》 教学

《化工传递过程原理》是一门涉及动量、热量和

质量传递速率的化工专业研究生主干课程，它旨在以

各种化工单元操作为研究对象，以数学模型为研究手

段，揭示化工过程传递现象的原理，培养具有较高科

学研究能力和较强工程实践能力的高水平研究生。

由于描述化工传递过程所使用的数学模型大多

为复杂的代数方程和(或)偏微分方程，如描述流体

流动的Navier—Stokes方程、描述平板壁面对流传热

的边界层能量方程以及描述对流传质的溶质渗透模

型，这些方程的解析解很难获得或者根本无法获得，

只有通过数值计算的方法才能够得到方程的解，以使

学生了解并掌握化工传递过程原理，这通常需要学生

具备很强的数值分析和计算机编程能力，无疑增加了

本课程学习的难度。

通用化工模拟软件目前已广泛应用于炼油、石油

化工和其他传统化工领域的学术研究与工程实践，如

石油常减压、加氢、催化裂化、气体分馏、芳烃分离、乙

烯、环氧乙烷、天然气、油气田分离以及合成氨等过程

与装置，在精细化工、医药、农药、造纸和环保等行业

也有一定的应用。

利用Fluent软件模拟流化床反应器内部流体和

催化剂之间的动量传递情况，可以优化流化床操作条

件，达到减小催化剂磨损、延长催化剂使用寿命的目

的；利用Exchanger Design and Rating软件准确计算

各种换热器内部的各种传热情况，并对换热器的机械

结构进行优化设计，可以大幅提高换热器设计的准确

程度和工作效率利用，利用Aspen Plus软件模拟规整

填料塔内部的传质情况，不但可以对现有精馏塔进行

校核与优化，可以准确地设计大规模的精馏塔，省去

小试、中试等步骤，实现一步到位的工业装置设计。

本文的目的在于引导化工专业研究生通过掌握

通用化工模拟软件的使用，辅助学习《化工传递过程

原理》课程，深入理解化工传递过程基本原理。

Ⅱ壁窒生塾迟垡壅的建童
为了使研究生深人了解通用化工模拟软件在
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《化工传递过程原理》教学中的应用，并能够在未来

的科研和工作中熟练使用这些软件，研究生首先应该

建立起如下化工模拟软件的知识体系。，
1．1 Fluent软件在动量传递中的应用

计算流体力学(Computational Fluid Dynamics，

CFD)是通过计算机进行数值模拟，分析流体流动现

象的技术，在流体力学领域内，是独立于理论流体力

学和实验流体力学之外的交叉的流体力学分支。根

据流体力学知识，自然界所有的流动现象都可以用两

个方程描述：连续性方程(质量守恒方程)和Navier—

Stocks方程(动量守恒方程)．而除了极其简单的特殊

问题外，联立这两个方程求得解析解一直是数学界长

期以来难以攻克的世界难题。商用计算流体力学软

件Fluent在这种情况下应运而生。因此CFD的本质

就是解方程，即钭‘对具体的流动现象选用合适的模

型，然后求解方程并得到相应的速度场，最后对求得

的速度场加以验证、分析和讨论。

利用Fluent软件对化工过程进行流体力学计算

模拟，已经在化工过程研究中得到了广泛的应用。例

如，静态}昆和器由于不涉及动态密封问题，正在逐渐

成为一种新的化工单元操作而逐渐应用于工程实践

中。用Fluent软件处理静态混合器复杂的几何结构

并进行两种物流的计算流体力学模拟，即可得到其混

和结果，从而对静态混和器的结构进行改进。再如，

尽管能耗较高，但精馏仍旧是化工领域获得高纯产品

的重要方法。当今的精馏领域，随着规整填料的出

现，填料产品已经标准化，这不但使填料塔放大问题

得以解决，更解决了复杂的填料设计、安装问题，因此

板式塔已经基本处于淘汰趋势。但对于直径几米甚

至至10几til的大型填料精馏塔。液体分布器和再分

布器的设计却并没有在工业界得到广泛的认可，这将

直接影响塔的运行结果。选择合适的模型，用Fluent

软件可以准确模拟液体分布器或再分布器内部的气

液流动情况，进而为液体分布器的设计和改进提供有

力的依据。另外，固定床反应器和流化床反应器是化

工领域常用的气固反应器，反应器中气体和固体之间

的流动情况不但影响反应的进程还影响催化剂的使

用寿命，利用Fluent软件中多相流模型可以模拟气固

相之间的传递现象，不但有助于优化工艺条件，还对

设备的设计与改造产生积极影响。

研究生学习Fluent软件在动量传递中的应用，除

一S4一

了掌握基本的动量传递原理，如连续性方程、运动方

程、边界层流动和湍流知识，还需要熟悉CFD网格前

处理技术、Fluent中控制方程选择与定义、边界条件

设定以及方程离散化的方法。最后．为了形象表达计

算的流场分布结果，还需要掌握CFD后处理技术，如

显示等值线云图、矢量图、柱形图、扫描面和创建动画

等。

1．2 Exchanger Design and Rating软件在热量传递中

的应用

Exchanger Design and Rating(EDR)软件是Aspen

Tech公司开发的一套热量传递与换热器设计软件，

是当前世界上应用范围最广的传热计算软件，不但涵

盖了学术界大多的传热计算理论与方法，还集成了全

球数10家传热公司的工程设计与校核实践经验，通

过该软件不但可以准确地对传热过程进行计算，还可

以完成换热器选型、设计以及校核工作，大大提供的

工程师和学者的效率和准确程度。

Exchanger Design＆Rating软件是原来B—JAC

软件的升级版。与其他传热计算软件相比，升级后的

Exchanger Design&Rating软件的最大特点是开发了

与Aspen Plus软件的接口，使其可以直接调用后者的

热量平衡和物料平衡结果，从而使传热软件自身更专

注于热量传递以及相应的机械性能计算。Exchanger

Design＆Rating软件界面友好，可用以进行空冷器、

管壳换热器和板式换热器的设计、校核和模拟，其使

用过程简单归结为以下几个步骤：准备物性数据、输

入工艺条件、换热模型定义、换热器机械结构设计、换

热器数据校对核算、输出参数和设备图。

研究生学习Exchanger Design＆Rating软件在热

量传递中的应用，除了掌握基本的热量传递原理，如

热传导方程、能量方程、对流传热系数关联式等知识，

还需要了解各种换热器类别以及相应的结构、换热器

机械性能设计与校核以及CAD换热器装配图和零件

图的绘制等。

1．3 Aspen Plus软件在质量传递中的应用

Aspen Plus是一个生产装置设计、稳态模拟和优

化的大型通用流程模拟系统，源于美国能源部20世

纪70年代后期在麻省理工学院(MIT)组织的会战，

开发新型第三代流程模拟软件。该项目称为“过程

工程的先进系统”(Advanced System for Process Engi—

neering，简称ASPEN)，并于1981年底完成。，1982年
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为了将其商品化．成立了’AspenTeeh公司，井称之为

Aspen Plus。该软件经过20多年来不断地改进、扩充

和提高，已先后推出了f‘多个版本，成为举世公认的

标准大型流程模拟软件．应用案例数以百万计。

精馏过程的实质是，在热动力的驱动下，不同物

质在气液两相间的传质过程。精馏过程的模拟、设计

与校核是Aspen Plus的一个-}．分成熟而又重要的应

用，学者们近20 a来在这方面论述颇丰。Aspen plus

不但具有完备的纯组分数据，如沸点、安托因方程参

数、临界参数等，还拥有大量二元交互作用参数．这使

得该软件无论在采用状态方程还是活度系数模型时

都可以准确的反映出体系的热力学性质，这是准确计

算精馏传质过程的基础。Aspen Plus中的RadFrac模

型是考虑物料平衡、热量平衡、相平衡的严格精馏塔

模型，其算法通常采用序贯算法．当选用不同的收敛

方法进行计算时，可以保证绝大多数精馏过程良好的

收敛。

研究生学习Aspen Plus软件在质量传递中的应

用，除了掌握基本的质量传递原理．如传质微分方程

和对流传质关联式，还需要了解精馏塔的基本知识，

如理论板数和回流比的关系、塔高和塔径的确定以及

塔板效率(或填料等板高度)的关联计算等。

日塾堂塞剑
下面用实例分别针对动量传递、热量传递和质量

传递的模拟计算进行说明．需要指出的是，每个实例

只是侧重于动量传递、热量传递或者质量传递三者之

一，而不限定仅存在某一种传递．事实上更多地，i种

传递现象同时发生在一个化工过程中。

2．1动量传递的Fluent模拟

动量传递的Fluent模拟以固定床反应器内南一

氧化碳制备草酸二乙酯偶联反应的计算流体力学模

拟为例u1。

2．1．1 动量传递模拟简述

草酸二乙酯是一种重要的化工中问体，可以采用

一氧化碳与亚硝酸二乙酯发生偶联反应制得，陔反应

通常是在装填有负载·魁金属催化剂的同定床反应器

中进行。同定床反应器沿着轴向分为：j个区域，位于

两端的区域I和区域lII均装填惰性物质分别作为预

热区和冷却区．位于r⋯1 1=I】的区域II装填多孑L负载型

金属催化剂作为反应区．其反应器示意图见图l。模

拟中还假设催化剂为连续的多孔介质，并采用湍流模

型计算气一固两棚流体间的传递现象。
Incn
c

p”蛐。 耋
誓。一。置

。ME
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7⋯“ ，一i‘m／⋯‘Ⅲ7一j～”

图1 草酸二乙酯偶联反应器示意图

2．1．2动量传递模拟条件

动量传递的模拟条竹t要一=1控制方程、流动的湍

流模型、反应动力学模型以及边界条件组成。

控制方程包括气相连续方程、气相动量方程、气

相状态方程、气同相动量传递速率方程、气固相质量

传递速率方程和气同相热量传递速率方程等。对于

一氧化碳与亚硝酸二乙酯发生偶联反应的固定床模

拟来说，这些模型均不需要做变化。

湍流模型采用经过修正的Spalart—Allmaras模

型：

型=G．+上×
砒。

’

仃伊

㈥(””)毒]岷以(鬻)‘)一L(1)
反应动力学模型需要结合反应器模型表达出来

才可以添加到动量传递的计算中。

该反应体系主要包括以下几个反应：

2CO+2EIONO一(COOEt)2+2NO
CO+2ErONO—，(C2050)2CO+2NO
2ErONO—C2H5+CH3CHO+2NO
反应动力学模型采用二级可逆反应模型、固定床

反应器采用二维拟均相模型。其中反应速率的表达

式和参数见表l。

表1 草酸二乙酯反应动力学参数

一55—
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该动力学模型需要在软件中以自定义函数的形

式导人。

进口处的流体速度是已知的，作为边界条件输入

软件，其他进口条件由计算确定；出口处的压力是已

知的，其他出口条件由计算确定。另外，由于该偶联

反应强放热，还需要引入下列对流传热公式描述其传

热情况：

q二h。(t—Tc)

l l b Ai 1 Ai一⋯一h舻仪g。A A。。acAo

该动量传递模拟的其他条件和参数详见文献。
1 h

420；
i

410}

}

400；
；

390；

2．1．3动量传递模拟结果

由于该模拟采用的是带有动力学模型的二维反

应器模型。通过模拟计算可以获得温度，组分浓度沿

着轴向和径向的分布情况。

图2(a)和图2(b)分别展示出温度随着轴向和

径向的分布情况。由图2(a)可以看出，沿着反应器

轴向，存在一个热点，且该热点接近出口处，这与固定

床反应器的实际情况是吻合的。由图2(b)可以看

出．沿着反应器的径向，中心温度最高，反应器壁处温

度最低，这应该是由于反应放热以及催化剂不是热的

良导体导致。

图2 (a)(b)偶联反应器内温度轴向和径向分布

图3(a)和图3(b)分别展示出主要反应物与生 化碳逐渐消耗，草酸--7,酯逐渐积累。由图3(b)可

产物沿着反应器轴向和径向的分布情况。由图3 以看出，沿着反应器径向，中心处发生的反应最剧烈，

(a)可以看出，沿着反应器轴向，反应迅速进行，一氧 这也是导致散热困难的原因之一。
a

30

§25

吾20
=

童1 5

罟lo
基

5

0

0．0 0．2 0．4 0．6 0．8 1．O 1．2 1．4 1．6

Z／m

图3 (a)(b)偶联反应器内组分轴向和径向分布

固定床的空速是影响固定床反应结果、流体流动 传递必然受放热反应的进行情况影响；转化率和选择

和传热情况的重要因素。图4展示了不同空速对反 性的变化，主要有反应动力学决定，但空速的改变必

应的影响。通过图4可以看出，随着空速的增加，热 然导致给热系数的变化，这也将影响反应的情况。

点位置向出口处移动，但转化率与选择性均有所下 2．1．4动量传递模拟小结

降。因此，空速需要根据传热与反应情况综合考虑而 利用Fluent软件对固定床反应器内一氧化碳与

确定。该模拟中，热点位置的移动是主要是由于流体 硝酸二乙酯偶联反应进行动量模拟，并结合反应动力

流动(即动量传递)和热量传递共同决定的，而热量 学模型和对流传热模型，从而获得反应器内各种流

一56一
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图4空速对偶联反应的影响

场，如速度、温度和浓度的分布情况，模拟结果与实验

数据良好吻合．具有工程应用价值。

通过该模拟，学生应该清楚的意识到，固定床反

应器内部的动量传递、热量传递和质量传递均和反应

的进行程度相辅相成，若想准确模拟、计算并设计或

优化一个固定床反应器，除了需要一定的实验手段

外，还应掌握诸如Fluent、CFX等计算流体力学软件

的使用，使实验情况与计算模拟相互反馈、相得益彰。

2．2热量传递模拟

二苯基甲烷二异氰酸酯(MDI)是聚氨酯工业中

最重要的原料之一。它是由苯胺与甲醛缩合制得多

亚甲基多苯基多胺(多胺)，再经光气化及一系列的

后处理和分离过程制备而来的。该产品物性特殊，生

产过程复杂，换热器等关键设备的设计也是工程开发

的难点。

2．2．1 热量传递模拟工艺

经精馏精制的MDI产品需要冷却后方能贮存。

现有流率为17 352 kg／h、温度为98．8 qC的MDI成

品，要求冷却到40 oC；冷却液为32 cc清水，冷却液出

口允许最高温度为38 oC；冷热流体侧进口压力均为

4 atm(表压，下同)。

2．2．2热量传递模拟条件

对于MDI这种并非十分常见的化学物质，很多

手册以及数据库并没有完善的MDI数据库。最好的

解决办法是关联Aspen plus与Exchanger Design＆

Rating软件，利用Aspen Plus强大的物性推算功能，

根据MDI的分子结构获得相关物质的物性数据，并

将数据传递到Exchanger Design&Rating中，使其能

够使用推算的物性数据旧J。

管壳换热器模拟的过程应该分三个步骤：热量衡

算、所需换热面积计算和机械设计校核。研究生应该

了解逐步打通模拟、完善与修改模拟的方法与技巧。

首先，热量衡算是指完成换热目的冷热流体的热

负荷计算，从而计算出冷流体用量。

其次，所需换热面积的计算。Exchanger Design

&Rating软件可以根据冷热流体的性质计算给热系

数，然后再结合热量衡算结果计算出所需换热面

积‘31。

最后，根据化工机械原理，设计并校核换热器结

构，最后得到实际换热器面积和换热器各部分结构。

2．2．3热量传递模拟结果

根据热量衡算结果，将冷流体出口温度设为38

℃，热负荷为349 kW，计算出冷流体的用量为53300．
27 kg／h。冷热流体进出口条件见表2。

表2 MDI冷却器流体进出口条件

计算结果表明，不含污垢热阻的总传热系数为

558．8 w／(m2·℃)，含污垢热阻的总传热系数为

508．8 W／(m2·℃)。由后者初步计算的换热面积为

25．67 m2，经过机械校核的换热面积为26．23 m2。

其它的换热器结构参数见表3。
表3 MDI冷却器部分结构参数

BEM类型换热器

此外，Exchanger Design&Rating软件还可以针

对上述设计结果．快速出图，包括该换热器各部分零

件以及整体的装配图等，使换热器设计工作事半功

倍。

2．2．4热量传递模拟小结

对于我校本科专业为化学工程与工艺的学生来

说，均参加过管壳式换热器的课程设计培训：学生们

根据换热要求计算出热量传递结果，并估算给热系

数，从而计算出换热面积，最后根据中国国家标准针
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对计算的换热面积进行管壳式换热器的机械设计和

核算。这种设计方法在过去的几10 a一直被全世界

的化学工程师所采用，并一度成为主导方案。但如今

的换热器模拟软件计算设计方法较之传统的换热器

设计计算方法，具有可靠性强、计算速度快、出图快和

各专业问集成效应强等优势。对于未来可能成为化

学工程师或者化工科研工作者的研究生来说，掌握一

定的计算机辅助设计换热器知识是十分必要的。

2．3甲醇一水精馏过程模拟与设计

工业上甲醇与水的分离主要仍然依靠精馏方法，

虽然该工艺原理简单，但处理量十分巨大，微小的设
计差别将严重影响运行结果。现以甲醇一水精馏过

程模拟与设计为例，说明Aspen Plus软件在质量传递

计算方面的应用。

2．3．1 质量传递模拟工艺

精馏过程利用多次部分气化和部分冷凝，将挥发

性不同的混合液分离而得到的纯的或接近纯的组分

或切割成指定泡点范围的馏分的过程。甲醇与水不

会产生共沸，其气液VLE相图由Aspen Plus绘出，如

图5所示。经部分气化和部分冷凝，即多次的质量传

递和热量传递，沸点较低的甲醇从塔顶蒸出，塔釜得

到纯净的较高沸点的水。
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图5 甲醇一水体系气液关系图

2．3．2质量传递模拟条件

Aspen Plus中用于分离的模块有闪蒸罐Flash模

块、简捷法精馏设计DSTWU模块、严格精馏塔RadF．

rac模块等。其中RadFrac是一个严格模型用于模拟

所有类型的多级气一液精馏操作这些操作包括～般精

馏、吸收、再沸吸收、气提、再沸气提、萃取和共沸蒸馏。

RadFrac适用于两相蒸馏体系、三相分离体系、窄沸程

和宽沸程体系以及液相具有非理想性强的体系。

故该精馏可选择采用RadFrac模块。

模块中需设定进料流速、温度、压力，蒸出速率，

回流比，有无冷凝、全冷凝或部分冷凝，塔板数．塔内

及塔顶压力等。由于甲醇一水的沸点均不高且无共

≮j压

I一】【Jl

图6甲醇一水精馏塔工艺图

沸，所以只需要一个塔，塔板数不用太多，回流比也无

需太大，全冷凝，常压下进行，不需要夹带剂。流程如

图6所示。

2．3．3质量传递模拟结果

在选用RadFrac模块进行精馏，塔板数为16，第

11块板进料，回流比为3，常压下可使甲醇和水的纯

度达到99．95％。具体结果参照表4。
表4甲醇一水精馏模拟结果

改变进料位置会改变精馏段和提馏段的高度，影

响质量传递。应用灵敏度分析功能可以进行这项计

算。进料位置对精馏效果的影响：考察进料位置从第

2块板到第15块板，对塔顶甲醇含量的影响，如图7

所示，进料位置从顶到釜，分离效果越来越好，当从第

9块板进料时塔顶甲醇含量几乎不再增加，第11块

板达到最大．后又逐渐下降。

空

奄6随
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2．3．4质量传递模拟小结

利用Aspen P]us软件模拟对甲醇一水体系进行

分离完成质量传递．可以综合号察各冈素对分离效果

的影响．并且能得到塔内物料质量分布状况，使之变

得直观，便于教学。该方法不仅可以应用于简单的二

元精馏．还适用于多元精馏、苇取精馏、共沸精馏和加

盐精馏等特种精馏操作。此外，Aspen plus软件还内

置包括板式塔和填料塔的各种塔内件参数，可以根据

上述工艺计算结果进行塔结构的详细设计。
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图7 甲醇一水精馏工艺进料位置灵敏度分析

日煎量匮望
作为化学工程与技术的主干课程，《化工传递过

程原理》一方面展示着化学工程类学科区别于其他

工程类学科的特性，即化工过程中动量传递、热量传

递和质量传递现象；另一方面也展示着工程类学科的

共性，即理论与实验研究相结合的方法。作为理论与

实验研究的桥梁．计算机辅助的手段常显示出可靠性

强、计算速度快和集成性强等众多优势．Fluent、Ex．

changer Design and Rating和Aspen Plus等通用化工

模拟软件在当今的科研领域和工程界均得到了卜分

广泛的应用，推动了科研的进步并产生『，巨大的经济

效应。这种趋势在可预见的未来还将继续发展和完

善。值得引起注意的是．大量优秀围外通用化工模拟

软件的引进，也同时导致一系列问题：软件技术为国

外垄断．底层代码不为同人所知；软件参数均采用欧

美国家标准，中国用户使用不便；部分核心参数f}I少

数公司掌握，购买价格十分昂贵。因此，对于当代的

化工专业研究生来说，了解、学习和掌握这些软件的

使用．深入领会《化工传递过程原理》的精髓仅仅是

一个短期目标，更长远的目标是开发出具有中国自主

知识产权的通过化工过程模拟软件，使之成功应用于

中国的科研与工程领域，振兴中国的化学工业。
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安徽：新建化工项目面进入园区

安徽省政府办公厅近日’F发《关于促进化工产业健康发展的意见》，要求各地的新建化工项目，原则上只在省政府确定的基

地和专业化工园布局；基地、专业化工园和集巾区要与城市建成区、人口密集区、水源保护地等敏感区域，保持足够的安全和卫生

防护距离。

坚持规划引导、促进产业布局调整是《意见》强调的重点。省级发展纲要中明确的新型化工基地和专业化工园，所在市、县

政府须研究制定化工产业发展专项规划，报省政府批准实施。拟列入专项规划的重大项日，要从维护社会公共利益角度进行论

证，论证通过后方可列入规划。引导现有化工企业搬迁至园I基，重点推动不符合城市规划、存在安全和环保隐患的企业实施搬

迁。严格控制非园Ⅸ化工企业扩大产能。开展专项清理整顿行动，坚决关闭不符合安全和环保要求的化工企业，坚决淘汰落后

工艺、装备和产品。

《意见》同时要求，严格审核化工项口建设用地，对不符合产业政策、规划或布局要求的建设项日，一律小得批准用地。强化

项日审批管理，严格执行规划环评。化工项目环评文件由市级以上环保郧门负责审批。其cp，以铅为主要原料的建设项目，焦

炭、电石及含重金属的危险废液(渣)等危险废物利用项目的环评文件，m省级环保部门负责审批。严格建设过程监管，确保安

全、环保和节能设施与主俸工程同时设计、同时施工、同时投产和使用。
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