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� � 摘 � 要:化工流程模拟软件在当今的化工领域倍受关注, 文章介绍了化工流程模拟软件的类型,

综述了近几年来化工流程模拟软件在工艺流程中的应用成果及发展情况。
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引 言

化工模拟系统又称工艺流程模拟系统,指的是一种

计算机辅助工艺设计软件,这种软件接受有关化工流程

的输入信息,进行对过程开发、设计或操作有用的系统

分析计算
[ 1]
。它是化学工程、化工热力学、系统工程、计

算方法以及计算机应用技术的结合产物,是近几十年发

展起来的一门新技术, 这一技术已成为化学工程设计、

原有工程改造优化的强有力工具, 得到世界各国重视,

特别是在当今能源紧张、自然资源短缺和市场竞争激烈

的背景下, 人们对化工流程模拟软件的进展、应用和发

展趋势的关注更是与日俱增。应用化工流程模拟软件

可以节省过去由试验 (小试与中试 )探索最佳工艺工况

条件所消耗的大量资金、时间和人力,该技术能够使我

们从整个系统的角度来认识、分析和预测生产中深层次

的问题,进行装置调优、流程剖析和过程综合,达到优化

生产、节约资源、环境友好和提高经济效益的目的
[ 2]
。

1 化工流程模拟软件的应用进展

化工流程模拟软件是 20世纪 50年代末期随着计算

机在化工中的应用而逐步发展起来的
[ 1, 3]
。目前, 国外

主要的化工流程模拟软件有美国 Smi Sci- E sscor公司的

PRO / II,美国 AspenT ech公司的 Aspen P lus和 H ysys,英

国 PSE公司的 gPROM S, 美国 Chem stations公司 Chem �

CAD和美国W inSmi Inc.公司的 Des ign II,加拿大 V irtual

M aterialsG roup的 VMGSmi 。国内主要的化工流程模拟

软件主要有兰州石化设计院和大连理工大学合作开发

的合成氨模拟程序、青岛化工学院开发的 ECSS系统 (国

内唯一一套完整的通用流程模拟软件 )及北京设计院的

催化裂化反应 � 再生模拟软件 CCSO
[ 2, 4]
。

1. 1 ChemCAD软件

ChemCAD系列软件是美国 Chcm stat ions公司开发

的化工流程模拟软件。它是用于对化学、石油工业、炼

油和油气加工等领域中的工艺过程进行计算机模拟的

应用软件,是工程技术人员用来对连续操作单元进行物

料平衡和能量平衡核算的有力工具
[ 5]
。使用它可以模

拟研究工厂合理化方案以消除  瓶颈 !问题, 或采用先进

技术改善工厂状况的可行性,并通过运算模拟装置的稳

态或动态运行,为工艺开发、工程设计和优化操作提供

理论指导
[ 6]
。

齐向娟
[ 7]
等利用 ChemCAD软件模拟反应精馏制备

乙酸丁酯过程。模拟过程中选用 NRTL模型计算物系热

力学性质,选用化学平衡反应器模型 ( E R E A )模拟化

学反应过程,同时选用校正法精馏塔模型 ( SCDS)模拟

反应精馏过程。

梁艳青
[ 8]
等应用 ChemCAD软件中的 shortcut精馏

模型,对年生产能力 0�55万 t的甲醇 � 水物系精馏过程

的模拟以及对精馏的一些参数进行调整,确定合适的操

作条件,得出了模拟结果,并讨论回流比,进料含水量对

塔板数、冷凝器和再沸器的影响。

E. Cs�falvay[ 9]等利用 ChemCAD软件对异丙醇渗透

气化脱水过程进行模拟及建模,得到最佳的工况参数并



用于工业化生产。

1. 2 Aspen P lus软件

Aspen P lus化工模拟系统是美国麻省理工学院于 70

年代后期研制开发的大型化工模拟软件,由美国 ASPEN

技术公司 80年代初推向市场, 它用严格和最新的计算

方法, 进行单元和全过程的计算,为企业提供准确的单

元操作模型; 还可以评价已有装置的优化操作或新建、

改建装置的优化设计。由于其功能强大, 模拟准确,使

用方便等特点,而广泛用于化工、炼油、石油化工、气体

加工、煤炭、医药、冶金、环境保护、动力、节能和食品等

工业领域
[ 10�11]
。

Ana- M aria Cormos
[ 12]
等采用 Aspen P lus模拟了通

过氨工艺生产纯碱的工艺过程,找出最佳的工况参数。

数学模型和模拟计算结果表明, A spen P lus对于分析和

优化生产纯碱的工艺过程是可靠的工具。

刘继泉
[ 13]
等研究了以丁酸丁酯作萃取剂萃取醋酸

丁酸纤维素生产中的淡酸,得到含丁酸的萃取相, 借助

反应精馏技术将萃取相与丁醇酯化生产出的丁酸丁用

于循环。通过利用 Aspen P lus软件对萃取和反应精馏过

程进行模拟,得到萃取剂丁酸丁酯与淡酸的质量比,丁

醇与淡酸中丁酸的摩尔比, 精馏塔塔板数最佳工艺条

件。

陈茂兵 [ 14]等运用流程模拟软件 Aspen P lus模拟了

氨法湿式脱硫工艺脱除燃煤烟气中的 SO2, 介绍了建立

模型过程中模块的选取、物性方法的选择、工艺的物料

恒算和热量恒算、工艺参数的输入及灵敏度分析等,考

察了吸收剂浓度、原烟气流量和液气比等工艺参数对脱

硫效果的影响。

1. 3 HYSYS软件

HYSYS是加拿大 AspenT ech公司推出的一个化工

流程模拟仿真软件,是一款环境模拟设计软件,模拟过

程分稳态模拟与动态模拟两类,用于过程与设备模拟、

分析、设计、优化及开停车指导、动态仿真培训和设计先

进控制系统等,广泛应用于石油化工、电解质、制药和气

体处理等相关领域
[ 15�16]
。

J. M arko�[ 17]等设计了一种在气相条件下生产氯丙

酮的反应器, 并采用 HYSYS软件模拟了这个过程。模

拟结果表明, 在使用 HYSYS流程模拟软件模拟生产氯

丙酮过程必须采用标准动力学表达式。

李国
[ 18]
等对吸收稳定系统工艺流程进行了改进,提

出了膜分离与吸收稳定系统耦合的 3种新工艺 � � � 吸

收塔前串联膜分离器、吸收塔后串联膜分离器和再吸收

塔后串联膜分离器。并用 HYSYS流程模拟软件对新工

艺进行了模拟计算,通过模拟计算结果综合考虑各方案

的冷热负荷、塔负荷和经济效益,吸收塔前串联膜分离

器是脱除乙苯原料气中丙烯的最佳方案。

Da iYuqiang
[ 19]
等利用 HYSYS流程模拟软件对应用

于多相流的板式换热器进行了评估和优化,通过这种软

件的使用很大程度上降低了每个过程对时间的需求。

1. 4 gPROMS软件

gPROMS V3�0[ 20]是帝国理工学院 ( Im perial College

London) PSE ( Process System Enterpris L td. )研究中心

2006年推出的化工模拟软件,它的特点是可以建造任何

反应过程、分离过程和多个过程的组合,特别适用于任

何新的工艺过程的研究开发及动态过程的建模。已广

泛用于化学工业、石油化工、石油和天然气加工、造纸、

精细化工、食品工业和制药及生物制品技术等加工行

业。

李士雨
[ 21]
等以 L-亮氨酸发酵过程中菌种、基质和

产物关系的动力学模型为基础,应用 gPROMS软件,采

用增广 Lagrange乘子法对该发酵过程进行模拟优化,提

出了使用 TQ98O6菌株进行发酵的优化实验方案,大幅

提高了实验效率。

武秀丽
[ 22]
等建立了邻二甲苯氧化生产苯酐过程的

二维拟均相动力学模型, 利用 gPROMS软件, 轴向采用

中心差分法、径向采用有限元正交法进行模型求解,通

过对比验证了模型的准确性。并以邻二甲苯转化率最

大为目标函数,以进料温度、熔盐温度为控制变量,利用

gPROMS优化反应过程,得到优化的控制条件。

吴媛媛
[ 23]
等对乙烯生产过程的脱丁烷和脱丙烷塔

组成的联塔系统进行了分析和研究, 通过调用大规模

DAE求解算法,在模拟软件 gPROMS平台下完成整个乙

烯流程系统动态模型的搭建和动态模拟的计算。

1. 5 PRO / II软件

PRO / II软件是美国模拟科学公司 ( Smi Sci)开发的

大型工艺流程模拟通用软件,主要用于新建装置设计、

老装置的调优操作和技术改造等。该软件具有数据库

较齐全、适用能力强和界面友好等优点,它可以用于流

程的稳态模拟、物性计算、设备设计、费用估算 /经济评

价和环保评测以及其它计算。现已可以模拟整个生产

厂从包括管道、阀门到复杂的反应与分离过程在内的几

乎所有装置和流程,广泛用于油气加工、炼油、化学、化

工、聚合物和精细化工 /制药等行业。

孙浩
[ 24]
等采用 PRO / II模拟软件,对聚氯乙烯生产

中的二氯乙烷精制过程中脱水塔的相平衡数据进行了

模拟比较,确定采用 SRKM方程较优。对脱水精馏塔进

行模拟计算,模拟结果与工厂数据吻合较好,从而为脱

水塔乃至整个二氯乙烷工段的操作优化和工艺改进提

581第 23卷第 5期 � � � � � � � � � � 陈 虹等: 化工流程模拟软件的应用进展



供依据。

龙敢飞
[ 25]
等通过一些工程实例介绍了化工流程模

拟软件 PRO / II在蒸馏与反应流程中的应用。建立了流

程模型,用不同的热力学方法进行运算分析,并对流程

作了工艺优化分析,为工艺控制提供理论依据。

韩雪
[ 26]
利用 PRO / II流程模拟软件中换热器和管道

压降模块组合,将传热计算与压力平衡计算有机结合在

一起,开发出天然气处理装置重沸器压力平衡计算的实

用方法,大大简化了重沸器在以往设计中复杂繁琐的计

算过程,提高了设计的准确性,对于设备的正常运转、优

化工艺流程起到了至关重要的作用。

1. 6 其他软件

美国 W inSmi Inc. 公司的 Des ign II、加拿大 V irtual

M aterialsG roup公司的 VMGS mi 及国内开发的合成氨模

拟程序、ECSS和 CCSO相对还不是很完善,目前没有被

广泛应用。

2 结束语

近年来,化工流程模拟软件因其性能上独特的优越

性而得到了迅速发展,模拟技术已经成为石油化学工业

节能降耗、内涵发展的最为重要的技术。但是,我国还

应加大其开发力度,完善其商品化程度,打破国外产品

在流程模拟技术和市场应用上的垄断局面,以便维持我

国化工信息技术的健康发展。
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3 结束语

通过验证,减量法、锌盐返滴定法和铜盐返滴定法

三种方法测定结果一致,可以互换。铜盐返滴定法 ED�

TA标准滴定溶液的加入量对未知样而言较繁琐, 而锌

盐返滴定法操作较方便,对设备不能满足用减量法测定

氧化铝含量的实验室, 我们推荐用锌盐返滴定法测定,

同时建议下次标准修订时,把锌盐返滴定法作为备选试

验方法。
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Comparison Between the Three Methods ofDeterm in ing for the Amount of

A lum inum Oxide in A lum inum Hydrox ide

ZENG L i, HUANG D ing �fang, GU X ing, TONG L ing

( S ichuan Center for Quality Supervis ion and T est of Salt Chem ical Industry Products, Z igong 643000, China)

Abstrac:t This paper is about the comparat ive expermi ent between them ethods of z inc sa lt back titration and copper salt

back titration adopted to determ ine the am ount of alum inum ox ide in alum inum hydrox ide and that of the nat ional standard a�

bout the  a lum inum hydrox ide!. A t the sam e tmi e, the paper introduces respectively the basic principles, the test steps, the

test process and the po ints for attent ion in this expermi ent o f the back t itration methods of z inc sa lt and copper salt. F inally,

a recovery test has been carried out and the expermi ent result shows that these threem ethods can be exchanged for one anoth�

er.

Key words: alum inum oxide; m ethod; comparison

(上接第 582页 )

App lica tion Progress ofChem ica lP rocess S mi u la tion Software

CHEN H ong, LIM in, WANG Tao, ZHANG T ing

( School ofM aterial and Chem ical Eng ineering, Sichuan University of Science& Eng ineering, Z igong 643000, Ch ina)

Abstrac:t Now chem ical process smi ulat ion so ftware is g iven much attent ion in chem ical industry. In this paper, k inds

of chem ical process smi ulation softw ares were introduced. The application results and the developm ent s ituation of chem ical

process smi ulat ion so ftware on process in these years are summ arized.

Key words: chem ica l process smi ulat ion software; process flow; application
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