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Aspen  Plus 介绍 
• 什么是流程模拟? 

使用计算机程序定量模拟一个化学过程的特性方程 

• 使用基本物性关系 
- 质量和能量平衡 
- Equilibrium 关系 
- 速率系数 (反应和质量/热量传递) 

• 预测 
- 物流流率, 组成和性质 
- 操作条件 
- 设备尺寸 

演示者
演示文稿备注
Build slide?  Ask class the questions about what are the physical relationships that need to be solved and what can be predicted by the simulation?

Removed bullet:
- Predicts
	- Equipment sizes and costs
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模拟的优越性 
• 减少装置设计时间 

- 允许设计者快速地测试各种装置的配置方案 

•  帮助改进当前工艺 
- 回答 “如果…那会怎样” 问题 
- 在给定的限制内优化工艺条件 
- 辅助确定一个工艺的约束部位 (消除瓶颈) 

演示者
演示文稿备注
Remove bullet
- Predicts plant costs and economic feasibility
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一般模拟问题 
物流PRODUCT 的 组成是什么? 

 

 

 

 

•  To solve this problem, we need: 
-  Material balances 
-  Energy balances 

 

 

REACTOR 

FEED 

RECYCLE 

REAC-OUT 

COOL 

COOL-OUT SEP 

PRODUCT 



异丙基苯生产条件 

Q = 0 Btu/hr 
Pdrop = 0 psi 

C6H6 + C3H6 = C9H12 
      苯         丙烯      异丙基苯   
 Benzene   Propylene  isopropyl benzene 
丙烯转化率为90% 

T = 130 F 
Pdrop = 0.1 psi 

P = 1 atm 
Q = 0 Btu/hr 

苯: 40 lbmol/hr 
丙烯: 40 lbmol/hr 

T = 220 F 
P = 36 psi 

使用 RK-SOAVE 物性方法 
文件名: CUMENE.BKP 

REACTOR 

FEED 

RECYCLE 

REAC-OUT 

COOL 

COOL-OUT SEP 

PRODUCT 

演示者
演示文稿备注
Go Slowly!!

The example.  This is the same flowsheet that was created graphically as the example in the previous chapter.  Open the previous example.

Aspen Plus should be entered and all of the forms for the flowsheet should be filled out.  Go over the input that needs to be added and all of the other inputs on each form. Once the inputs have been added, run the flowsheet and show the results forms.

Note the required and optional forms (overall and for each block).  You can refer back to the road map of required inputs.

Show that there are multiple ways to get to each form.

Show how the Next key works both when the form is complete and incomplete.

Note the status line and the help line.  Show what help is available.

The previous few slides can be shown after the example as a review.
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用户界面 
Run ID Tool Bar Title Bar Menu Bar 

Select Mode button Model  Model Menu Tabs 
Process 

Flowsheet 
Window 

Next Button 

Status Area Library 

演示者
演示文稿备注
- Start Aspen Plus and go through all of the elements on the main menu:  type, models, pull-down menus, mouse-buttons, help line, status line.
- The cumene flowsheet should be created.  This should be done as a guided example or as a demonstration.
- The next few slides do not necessarily need to be shown since the information should be covered during the cumene example; however, they can be used as a review of the topics covered in the example.
- Verify that everyone is familiar with using the mouse.
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单元操作模型类型 
• 混合器/分流器 
• 分离器 
• 换热器 
• 塔 
• 反应器 
• 压力变换器 
• 操作器 
• 固体 
• 用户模型 

 
参考:在线帮助和文档中，对具体模型的使用予以很好的介绍。  
•  Aspen Plus 参考手册,第1卷,单元操作模型 
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混合器/分流器 

模型 说明 目的 用途

Mixer 物流混合器 把多股物流混合成一股

物流

混合三通，物流混合操作，添加

热流股，添加功流股

FSplit 物流分流器 把物流分成多个流股 物流分流器，排气阀

SSplit 子物流分流器 把子物流分成多个流股 固体物流分流器，排气阀
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分离器 

模型 说明 目的 用法

Flash2 两股出料闪蒸 确定热和相态条件 闪蒸器, 蒸发器, 分离罐, 单级分离罐

Flash3 三股出料闪蒸 确定热和相态条件 倾析器, 带有两个液相的单级分离罐

Decanter 液-液倾析器 确定热和相态条件 倾析器, 带有两个液相无汽相的单级分

离罐

Sep 组分分离器 把入口物流组分分离

到出口物流
组分分离操作，例如，当分离的详细资

料不知道或不重要时的蒸馏和吸收

Sep2 两股出料组分分

离器

把入口物流组分分离

到两个出口物流
组分分离操作，例如，当分离的详细资

料不知道或不重要时的蒸馏和吸收
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换热器 
模型 说明 目的 用法

Heater 加热器或冷却器 确定热和相态条件 换热器, 冷却器, 阀门. 当与功有关

的结果不需要时的泵和压缩机.

HeatX 两物流换热器 两股物流的换热器 两股物流换热器. 当知道管壳换热

器尺寸时可以进行核算.

MHeatX 多物流换热器 任何数量物流的换热

器

多股热流和冷流换热器. 两股物流

换热器. LNG 换热器.

Hetran* BJAC Hetran 程
序界面

管壳式换热器的设计

和模拟

具有多种结构的管壳式换热器.

Aerotran* BJAC Aerotran 
程序界面

空冷器的设计和模拟 具有多种结构的空冷器. 用于模拟

节煤器和加热炉的对流段.

*  Requires separate license 
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简捷塔  

模型 说明 目的 用途

DSTWU 简捷法蒸馏设计 确定最小回流比, 最小理论

板数, 和用 Winn-
Underwood-Gilliland 方法

得到的实际回流比或实际塔

板数.

带有一个进料物流和两个产品

物流的塔

Distl 简捷法蒸馏核算 用 Edmister 方法在回流

比、理论板数和 D:F 比的基

础上确定分离.

带有一个进料物流和两个产品

物流的塔

SCFrac 石油馏分的简捷法

蒸馏

用分离指数确定产品的组成

和流量, 每段的塔板数,负荷

复杂塔, 例如原油加工装置和

减压塔
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严格塔 
模型 说明 目的 用法

RadFrac 严格分馏 单个塔的严格核算和设计 蒸馏, 吸收, 汽提, 萃取和恒沸蒸馏, 反应蒸

馏

MultiFrac 复杂塔严格分馏 多级塔和复杂塔的严格核算和设计 热集成塔, 空气分离器, 吸收塔/汽提塔 结
合, 乙烯主分馏塔/急冷塔组合, 石油炼制

PetroFrac 石油炼制分馏 石油炼制应用的严格核算和设计 预闪蒸塔, 常压原油单元, 减压单元, 催化

裂解塔 或焦碳分馏塔, 减压润滑油分馏塔, 
乙烯分馏塔和急冷塔

BatchFrac*+
严格间歇蒸馏 单个间歇塔的严格核算 一般恒沸蒸馏, 3-相, 和反应间歇蒸馏

RateFrac* 基于速率的蒸馏 单个和多级塔的严格核算和设计.  建
立在非平衡计算基础上

蒸馏塔, 吸收塔, 汽提塔, 反应系统, 热集成

单元, 石油应用

Extract 液-液萃取 液-液萃取塔的严格核算 液-液萃取

* 要求单独许可 
+  输入语言只在 10.0 版中 



2012年4月21日星期六 Slide 12        Introduction to Aspen Plus 

模型 说明 目的 用法

RStoic 化学计量反应器 规定反应程度和转化率的化

学计量反应器

动力学数据不知道或不重要的反应

器，但知道化学计量数据和反应程度

RYield 收率反应器 规定收率的反应器 化学计量系数和动力学数据不知道或

不重要的反应器 但知道收率分配

REquil 平衡反应器 化学计量计算化学平衡和相

平衡

单相和两相化学平衡，同时存在相平

衡

RGibbs 平衡反应器 用吉布斯最小自由能计算化

学平衡和相平衡

化学和/或 同时发生的相平衡和化学

平衡. 包括固体相平衡.

RCSTR 连续搅拌釜式反应器 连续搅拌釜式反应器 在液相或汽相下具有动力学反应的 1
相,2 相, 或 3 相搅拌釜反应器

RPlug 活塞流反应器 活塞流反应器 有任何相态下具有动力学反应的 1
相,2 相, 或 3 相 活塞流反应器。带有

外部冷却剂的活塞流反应器.

RBatch 间歇反应器 间歇或半间歇反应器 反应动力学已知的间歇或半间歇反应

器

反应器 
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压力变化器 

模型 说明 目的 用法

Pump 泵或水力透平 当知道压力、功率需求或性能

曲线时，可改变物流压力

泵和水力学透平

Compr 压缩机或透平 当知道压力、功率需求或性能

曲线时，可改变物流压力

多变压缩机,多变正位移压缩机，等

熵曲线压缩机透平

MCompr 多级压缩机或

透平

通过带有内冷器的多级压缩改

变物流压力. 允许从内冷器中采

出液体物流

多级多变压缩机，多级正位移压缩

机, 等熵曲线压缩机，等熵曲线透

平.

Valve 控制阀 确定压降或阀系数(CV) 多相, 绝热球型流量阀或蝶阀

Pipe 单段管 确定单段管或环型空间的压降

或传热

多相, 一维, 稳态和全充满管线流动

Pipeline 多段管 确定多段管或环型空间的压降

或传热

多相, 一维, 稳态和全充满管线流动
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操作器 

模型 说明 目的 用法

Mult 物流乘法器 用用户提供的系数乘以物

流流量

把物流按比例放大或按比例

缩小

Dupl 物流复制器 把物流复制成任何数量的

出口物流

在同一流程中复制物流来观

察不同方案

ClChng 物流类变化器 改变物流类 将使用不同物流类的段或模

块连接
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固体 

模型 说明 用法

Crystallizer 连续结晶器 混合悬浮液, 混合产品脱除 (MSMPR) 结晶器，用于单固体产品

Crusher 粉碎机 旋转式/钳夹式粉碎机, 笼式磨房式压碎机和单辊或多辊粉碎机

Screen 筛 用筛分离固体和固体

FabFl 纤维过滤器 用纤维过滤器分离气体和固体

Cyclone 旋风分离器 用旋风分离器分离气体和固体

VScrub 文丘里管洗刷器 用文丘里管洗刷器分离气体和固体

ESP 干燥静电沉淀器 用干燥静电沉淀器分离气体和固体

HyCyc 旋流除砂器 用旋流除砂器分离液体和固体

CFuge 离心分离过滤器 用离心分离过滤器分离液体和固体

Filter 旋转减压过滤器 用连续旋转减压过滤器分离液体和固体

SWash 单级固体洗涤器 单级固体洗涤器

CCD 逆流倾析器 多级洗涤器或一个逆流倾析器



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

16 Introduction to Aspen Plus 

反应器模型 

目的:  
介绍各种类型的、可用的反应器模型, 每类中至少详细考
察一个反应器。 
 
 
 
Aspen Plus 参考资料: 

• 参考手册, 第1卷, 单元操作模型, 第7章 

演示者
演示文稿备注
JLM - Verify reference.
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反应器概述 

Reators 
(反应器) 

以物料平衡为基础 
Ryield 

(收率反应器) 
Rstioc 

(化学计量反应器) 

以反应平衡为基础 
REquil 

(平衡反应器) 
RGibbs 

(吉布斯反应器) 

以动力学为基础 
RCSTR 

(连续搅拌釜式反应器) 
RPlug 

(活塞流反应器) 
RBatch 

(间歇反应器) 
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基于物料平衡反应器 
• RYield 

- 只要求物料平衡, 不要求原子平衡  
- 用来模拟入口物流不知道，但出口物流已知的反应器(例
如，模拟一个炉子) 
 

70 lb/hr H2O 
20 lb/hr CO2 
60 lb/hr CO 
250 lb/hr tar（焦油） 
600 lb/hr char（焦碳） 

1000 lb/hr Coal（煤） 

IN 

OUT 

RYield 

演示者
演示文稿备注
- RYield has no predictive capabilities, yield must be exactly specified.
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基于物料平衡反应器 (续) 

• RStoic 
- 要求原子平衡和质量平衡 
- 用于化学平衡数据和动力学数据不知道或不重要的反应

器 
- 可以规定或计算在参考温度和压力下的反应热 

2 CO + O2 --> 2 CO2 
C + O2 --> CO2 
2 C + O2 --> 2 CO 

C, O2 

IN 

OUT 

RStoic 

C, O2, CO, CO2 

演示者
演示文稿备注
- Heat of reaction calculation is a new for 9.3 feature.
- There is no prediction.  Extent or conversion must be specified by the user.
- If the stoichiometry of the reactions is specified incorrectly, when the flowsheet is run there will be a mass imbalance error or warning.
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以化学平衡为基础的反应器 
• 概述 

- 不考虑反应动力学 
- 各个模块能解算相似的问题，但问题规定不同 
- 单个反应能达到严格平衡 

• REquil 
- 通过求解反应平衡方程而计算化学平衡和相平衡 
- 不能进行3相闪蒸计算 
- 可用在有许多组分、已知一些反应并且较少组分参加反
应的情况  
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以化学平衡为基础的反应器(续) 

• RGibbs 
- 未知反应 
当发生的反应未知，或由于有许多组分参与反应，致使

反应数量很多时，该功能十分有用。 
- 吉布斯能最小 
通过吉布斯自由能最小化来确定在产品吉布斯自由能最

小时的产品组成。 
- 固体平衡 

RGibbs 是唯一能处理固-液-汽相平衡的Aspen Plus模块 

 

演示者
演示文稿备注
- Tell them that it is recommended that they use RGibbs as much as possible over REquilL
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动力学反应器 
• 动力学反应器有 RCSTR, RPlug 和RBatch。 

• 因为考虑了反应动力学, 所以必须定义反应动力学。 

• 动力学可以用一个内置模型定义, 或用一个用户子程序定义
，现有的内置模型是： 
- 幂律模型 
- Langmuir-Hinshelwood-Hougen-Watson (LHHW) 

• 反应的催化剂的反应系数可以为零。 

• 反应是用反应 ID 指定。  
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使用反应 ID 
• 反应 ID被设置成对象, 独立于反应器, 并且在反应器中被引
用。 

• 单个反应ID可以在任意个数动力学反应器(RCSTR, RPlug 
和 RBatch.)中引用 。 

• 若建立一个反应ID，请进入 Reactions Reactions 对象管理
器页面。  



2012年4月21日星期六 Slide 24        Introduction to Aspen Plus 

幂律速率表达式（Power Low） 








−=
RT

k 活化能
指前因子 expT  )( n

∏=
i

ikrate i][* 幂指数浓度

示例:   2 3 2
1

2
A B C D

k

k
+  →

←  +

正反应:  (假设反应中A为2级，B为3级)  
 系数: A:   B:   C:   D:   
 指数: A:    B:    C:   D:   

-2 -3 1 2 
 2  3 0 0 

逆反应:  (假设反应中C为1级，D为2级) 
 系数: C:   D:    A:   B:    
 指数: C:    D:     A:   B:    

-1 -2  2 3 
 1  2  0 0 
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双曲线型（LHHW Rate Expression） 
The general LHHW expression is: 

(kinatic factor)(driving force expression)
(adsorption term)

r =

0( / )[1/ 1/ ]
0( / ) E R T Tnk T T e− −

1 2
1 1

ji

N N

i j
i j

k C k C βα

= =

−∏ ∏

1 1

j

m
NM

nu
i j

i j

K C
= =

  
  
   
∑ ∏

Where: 
Kinetic factor = 

Driving force expression = 

Adsorption term = 

r = rate of reaction   
k = pre-exponential factor  
T = absolute temperature   
 = reference temperature    
n = temperature exponent  
m = adsorption term exponent   
E = activation energy   
R = gas law constant   
K = constant  
 k1= constant  
 k2= constant   
N = number of components   
M = number of terms in adsorption expression 
C  = component concentration   
i, j = indices   
α= exponent     
β= exponent    
nu = exponent    

/
0 0   E RTk e T−= （不输入）

0.5 21 )  A A C B B C CK C C K C K C+ + +(
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LHHW Rate Expression 

If you do not specify , Aspen Plus uses the reduced kinetic factor expression: 
 
Kinetic factor = 
 
In the driving force and adsorption expressions, the constants K , which may be 
ratios of kinetic constants, can be temperature dependent. These relationships 
are written as: 
 
 
 
 
Where: 
K ——  Ki ，k1，k2                             k1= 1.9×108

                              k2 = 5×107
         

T —— Temperature                    A=ln(1.9×108)=  19.06   B=ln(5×107 )=  17.7 2                       
A, B, C, D —— Constants 

0( / )[1/ 1/ ]
0( / ) E R T Tnk T T e− −

ln( ) ln( )BK A C T D T
T

= + + × + ×
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反应热 
• 不需要为反应提供反应热。 

• 反应热通常按反应器入口和出口焓差计算 (参见附录 A). 

• 如果你有的反应热数值和Aspen Plus 计算出的反应热数值
不相匹配，你可以调整一个或多个组分的生成热 
(DHFORM)， 使你的反应热数据和计算的反应热数据相匹
配。 

• 在RStoic 反应器中，可以规定或计算参考温度、压力下的
反应热。 
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练习：反应器  
目的:  用不同反应器类型模拟一个反应，比较各个反应器类型的不
同用法。 

反应器条件: 
  Temperature（温度） = 70 C 
  Pressure （压力）= 1 atm  
  
化学计量式: 
    Ethanol（乙醇）+ Acetic Acid（乙酸）<--> Ethyl Acetate（乙酸乙酯）+ Water（水） 
 
动力学参数: 
  正反应:  Pre-exp. Factor（指前因子） = 1.9 x 108,  
                        Act. Energy（活化能）= 5.95 x 107 J/kmol 

 逆反应:  Pre-exp. Factor （指前因子） = 5.0 x 107,  
                        Act. Energy （活化能）= 5.95 x 107 J/kmol   
  反应中每个反应物的反应都是1级 (总共为2级)。 
  反应发生在液相中。 
 
 
提示:  核对每个反应器是否把汽相和液相都考虑成有效相态。 
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练习：反应器 (续) 

Temp = 70 C 
Press = 1 atm 

进料: 

水: 8.892 kmol/hr 
乙醇: 186.59 kmol/hr 
乙酸: 192.6 kmol/hr 

Length = 2 meters 
Diameter = 0.3 meters 

Volume = 0.14 Cu. M. 

乙醇转化率70 % 

完成后另存为： 
文件名: REACTORS.BKP 

用 NRTL-RK 物性方法 

RSTOIC F-STOIC 

P-STOIC 

RGIBBS 

F-GIBBS P-GIBBS 

RPLUG 
F-PLUG P-PLUG 

DUPL 

FEED 

F-CSTR 

RCSTR 

P-CSTR 

演示者
演示文稿备注
Potential Pitfalls:
Make sure that the students check their results and see that some product is being formed in each reactor.
1. Reaction needs to occur in the LIQUID phase (default is VAPOR phase).
2. Ea units are not the default; they can be changed.
6. Check units of all inputs.
7. NRTL --> NRTL-RK changes Binary parameter D-bank search order, and hence results won’t exactly match.
8. Forward and reverse reactions are not needed in the RStoic.
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练习：环己烷生产过程 
目的:创建一个流程来模拟环己烷生产过程 

环己烷可以用苯加氢反应得到，反应如下: 
 C6H6  + 3 H2   =      C6H12 
苯                    氢气  环己烷 

在进入固定床接触反应器之前，苯和氢气进料与循环氢气和环己烷混合。  

假设苯转化率为 99.8%。 

反应器出料被冷却，轻气体从产品物流中分离出去。  部分轻气体作为循

环氢气返回反应器。 

从分离器出来的液体产品物流进入蒸馏塔进一步脱除溶解的轻气体，使最

终产品稳定。部分环己烷产品循环进入反应器，辅助控制温度。 
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练习：环己烷生产 
    

 C6H6       +     3 H2          =      C6H12 
苯                   氢气                  环己烷 

用 RK-SOAVE 物性方法 
完成后另存为： 
文件名:  CYCLOHEX.BKP 

Bottoms rate = 99 kmol/hr 

P = 25 bar 
T = 50 C 

Molefrac  H2 = 0.975 
N2 = 0.005 
CH4 = 0.02 

Total flow = 330 kmol/hr 

T = 40 C 
P = 1 bar 
Benzene flow = 100 kmol/hr 

T = 150C 
P = 23 bar T = 200 C 

Pdrop = 1 bar 
Benzene conv = 

0.998 

T = 50 C 
Pdrop = 0.5 bar 

去物流 H2RCY的流量为92%  

去物流 CHRCY的流量为30%  

通过在 97到 101 kmol/hr之间改变Mole-B 
来指定环己烷摩尔回收率为.0999 

Stages = 12 
Reflux ratio = 1.2 

只有气体蒸馏物 
的部分冷凝器 
P = 15 bar 
Feed stage = 8 

REACT FEED-MIX H2IN 

BZIN 

H2RCY 

CHRCY 

RXIN 

RXOUT 

HP-SEP 

VAP 

COLUMN 

COLFD 

LTENDS 

PRODUCT 

VFLOW 

PURGE 

LFLOW 

演示者
演示文稿备注
- choose MetCBar template.

- Mention that Flowsheeting Options can be used to turn off the automatic creation of stream or block Ids.
- Explain or get the students as a group to figure out which unit operations need to be used for each block.
- Show how to rotate icons.

Potential Pitfalls
- Make sure students choose correct block types.
- Units of Column must be Met or MetCBar to correctly specify bounds of design-spec.
- Column specification is mole-recovery not mole-fraction.
- Product, cyclohexane, comes out of the bottom of the column.
- Pressure drop is negative pressure when the pressure units are absolute.



甲醇合成 
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甲醇合成 

• FEED  5000kmol/h 

• 反应温度280℃，压力5MPa 

• 冷却到40℃ 

• 减压到1MPa，闪蒸 

• 0.2MPa下精馏 

• 40块塔板，合适的回流比 
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甲醇合成 
• 反应方程式： 

 

• 物性计算方法： BWR-LS 

• 反应速率方程： 
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甲醇合成 
• 在SI制下，速率方程中各系数： 

1.速度常数 

 

 

2.平衡常数 

 

7
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6 997 106 296 10 kmol/m s Pa
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−
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甲醇合成 
• 在SI制下，速率方程中各系数： 

3.吸附常数 
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甲醇合成 
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浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch —间歇釜反应器 

性质：间歇或半间歇操作的搅拌釜，釜内达到理想
混合。自动根据加料和辅助时间提供缓冲罐，
实现与连续过程的连接。 

 

用途：已知化学反应式、动力学方程和平衡关系，
计算所需的反应器体积和反应时间，以及反应
器热负荷。 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch —间歇釜反应器 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 连接 

Continuous feeds 

Heat 
(optional) 

Vent 

Batch Charge 

Product 

(optional) 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 模型参数 

RBatch模块有六组模型参数： 

1、模型设定(Specifications) 

2、化学反应(Reactions) 

3、停止判据(Stop Criteria) 

4、操作时间(Operation Time) 

5、连续加料(Continuous Feeds) 

6、控制器(Controllers) 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 模型设定 

模型设定包含操作设定、压力设定和有效相态： 

反应器操作设定(Reactor Operating Specification) 
有六个选项供选择： 

1、恒温(Constant Temperature) 
2、温度剖形(Temperature Profiles) 
3、恒定热负荷(Constant Heat Duty) 
4、热负荷剖形(Heat Duty Profile) 
5、恒定冷却剂温度(Constant Coolant Temperature) 
6、传热用户子程序(Heat Transfer User Subroutine) 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 模型设定 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 模型设定 
         选用温度剖形或热负荷剖形时，需输入不同时

刻的温度值或热负荷值。 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 模型设定 

 选用恒定冷却剂温度时，需输入冷却剂温度、 

传热系数和传热面积的值。 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 模型设定 

 选用恒定冷却剂温度时，需输入冷却剂温度、 

传热系数和传热面积的值。 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 模型设定 

 压强设定(Pressure Specification)， 

有三个选项供选择： 

1、指定反应器压强 

      (Specify Reactor Pressure) 

2、指定压强剖形 

      (Specify Reactor Pressure Profile) 

3、计算反应器压强 

       (Calculate Reactor Pressure) 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 模型设定 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 模型设定 

选用压强剖形时，需输入不同时刻的压强值。 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 模型设定 
 选用计算反应器压强时，需输入反应器体积。

如有排气，则还需设定排气口压强(Vent 
opening pressure) 。 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 停止判断 

        停止判据（Stop criterion）给定间 
歇釜在一个操作周期中结束反应阶段的 
条件。可以为间歇釜操作设定多个停止 
判据。计算过程中任何一个判据达到设 
定值后，反应即中止。 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 停止判断 

      停止判据通过以下参数设定： 
1、序号(Criterion number) 
2、位置(Location) 
3、变量类型(Variable type) 
4、停止值(Stop value) 
5、组分(Component) 
6、子流股类别(Substream) 
7、物性集ID (Property set ID) 
8、趋近方向(Approach from) 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 停止判断 

判据位置：反应器；排气收集器；排气管 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 停止判断 

变量类型：有转化率、浓度、物性等10余种变量可选： 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 停止判断 

停止值给定反应停止时判据变量的数值；趋近方 
向表明变量是从大或小的方向接近停止值。 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 操作时间 

1、间歇周期时间(Batch Cycle Time) 
       为间歇釜操作周期设定时间指标，有两种设定

方式： 
• 一个操作周期的总时间(Total cycle time)； 
• 批次加料时间(Batch feed time) （即：一次 
加料量除以连续来料流量）和辅助操作时 
间(Down time) （即：一个操作周期减去反 
应时间） 。 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 操作时间 

2、剖形结果时间(Profile Result Time) 
设定仿真计算的时间参数，包括最大计 
算时间(Maximum calculation time)、输出剖 
形结果的时刻之间的时间区间(Time interval 
between profile points)，以及最大时刻点数 
(Maximum number of profile points) 。 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 操作时间 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 连续加料 

        当存在连续加料流股时，在连续加料 
表单中设置各个连续加料流股的流量随时 
间的变化情况。有两种设置方式： 
1、基于加料流股的恒定流量 
      (Flow is constant at inlet value) 
2、指定不同时刻的流量剖形 
      (Specify flow vs. time profile) 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 连续加料 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 控制器 

        当设置反应器温度为恒温或指定温度 
剖形时，可以通过控制器对反应釜温度进 
行PID控制。PID控制器的控制参数在控制 
器(Controller)表单中设定，包括： 
1、比例增益因子(Proportional gain) 
2、积分时间常数(Integral time constant) 
3、微分时间常数(Derivative time constant) 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 控制器 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 示例（1） 

乙醇和乙酸合成乙酸乙酯的化学反应方程式如下： 
 
反应速率方程式如下： 
 
 
式中： 
在间歇搅拌釜中等温反应，T=100℃，P=3bar，操作周期

2.5hr。加料为水溶液，T=40℃，处理量1m3/hr，含乙
醇10.2kmol/m3、乙酸3.908 kmol/m3。求乙酸转化率为
35%的反应时间，乙酸乙酯的产量，装填率=0.7时所
需的反应釜体积。 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 示例（2） 

如果示例(1)反应速率常数和平衡常数与温度的关系如下： 
 
 
 
考虑到釜液升/降温的影响，操作周期延长到3hr，并按以

下升/降温程序操作： 
t=0, T=40℃; t=15min, T=80 ℃; t=30min, T=100 ℃; 

t=110min, T=100 ℃; t=140min, T=40 ℃ 
求乙酸转化率为35%的反应时间，乙酸乙酯的产量，装填

率=0.7时所需的反应釜体积。 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

RBatch — 示例（4） 

如果将示例(3)的反应釜用100 °C的饱 
和蒸汽加热，反应釜传热面积6 m2，传 
热系数500 W/m2⋅K，求乙酸转化率为 
35% 的反应时间，釜液温度随时间变化 
的曲线。 
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化工设计
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75 Introduction to Aspen Plus 

访问变量 

目的: 
熟悉引用流程变量 
 
Aspen Plus 参考资料: 
• 用户指南, 第 18 章, 访问流程变量 
 
相关标题: 
• 用户指南, 第 20 章, 灵敏度分析 
•用户指南, 第 21 章, 设计规定 
•用户指南, 第 19 章, Fortran 模块和 内嵌 Fortran 
•用户指南, 第 22 章,优化  
•用户指南, 第 23 章, 模拟模型的数据拟合 

演示者
演示文稿备注
- Accessing variables is a tool to be used in the next few sections.
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• 塔的回流比是怎样影响塔顶馏出物纯度的 (组分 B 的摩尔
分率)? 

• 要执行该分析，必须引用两个流程参量, 也就是访问两个流
程变量: 
1. 塔回流比 
2.  物流 OVHD中组分B的摩尔分率 

为什么访问变量? 

COLUMN FEED 

OVHD 

BTMS 
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访问变量 
• 一个被访问的变量是对具体流程量的引用，例如一个模块
的负荷或物流温度。 

• 访问的变量能够读取、写入 ，或读写。 

• 流程结果变量 (计算的量) 不应覆盖或更改。 

• 访问变量概念用在 灵敏度分析、 设计规定、 内嵌 Fortran
、 优化等。 

演示者
演示文稿备注
You might need an example to clarify why result variables should not be over written or varied.  This is obvious to some; others just don’t see why.
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变量种类 

变量种类 变量类型

模块 模块变量和矢量。

物流 模块变量和矢量。

非组分变量和与组分有关的流量和组成变量

都能被访问。

公用模型 参数，平衡模块和泄压变量

物性 物性参数

反应 反应和化学变量

成本核算 成本核算变量

演示者
演示文稿备注
JLM - Why the heck is the Costing category still in the GUI?  I guess since it is there, we have to discuss it here...
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• 完成Define 页后，（ 象在 Fortran、Design specification 或 
Sensitivity 表中的），在Variable Definition对话框中指定变
量。 

• 你不能在Define 页中修改变量。 

• 在Variable Definition对话框中，选择变量类， Aspen Plus 
将显示其它完成变量定义所需的域。 

• 如果你想编辑一个现有的变量，并想改变变量名， 在 
Variable Name 域上点击鼠标右键，在弹出菜单上点击 
Rename 。 

变量定义对话框 

演示者
演示文稿备注
JLM - This chapter needs something...  We have a couple slides on choosing a category, but none on choosing a type.  (in fact, I think the 3rd bullet above is actually referring to variable type rather than category.)  I like slide 122 in the old course because it lists the most common variable types.  (Block-var, stream-var, moleflow/frac, massflow/frac, and stream-prop.)  I recommend we have a similar slide, where we can focus the discussion on the most common variable types.  The distinction between the flow/frac variables, and stream variables is always confusing for the new user.
Overall, I would downplay the selection of category, and concentrate on choosing the correct variable type.
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注释 
1. 如果访问一个物流的组分的 Mass-Frac、Mole-Frac 或 StdVol-

Frac ， 它不应被修改。  要修改物流的组成， 则访问和修改该
组分的 Mass-Flow, Mole-Flow 或 StdVol-Flow 。 

2. 如果指定了一个模块的负荷，可以用该模块的DUTY 变量读和写
热负荷。如果该模块的负荷是在模拟中计算的，应该用变量
QCALC  读取热负荷。 

3. PRES 是指定的压力或压降， PDROP 是用来计算加热或冷却
曲线的压力分布数据所用的压降。 

4. 只有流程中的 进料物流可以直接修改和改变。 

演示者
演示文稿备注
- Note 4 is similar to not overwriting or varying results.
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81 Introduction to Aspen Plus 

灵敏度分析 

目的: 
介绍灵敏度分析的用法，研究过程变量之间的关系。 
 
 
Aspen Plus 参考资料: 
• 用户指南, 第 20 章, 灵敏度分析 
 
相关标题: 
• 用户指南, 第 18 章, 访问流程变量 
•用户指南, 第 19 章, Fortran 模块和内嵌 Fortran 
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灵敏度分析 
• 可使用户研究输入变量的变化对过程输出的影响。 

• 在灵敏度模块文件夹的 Results 表上能够查看结果。 

• 可以把结果绘制成曲线，使不同变量之间的关系更加形象
化。 

• 在灵敏度模块中对流程输入量所做的改变不会影响模拟，
灵敏度研究独立于基础工况模拟而运行。 

• 位于 /Data/Model Analysis Tools/Sensitivity 下 
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灵敏度分析举例 
 

 

 
 
 
冷却器出口温度怎样影响产品物流纯度的? 
 
• 被调节(被改变)变量是什么? 

 
• 被测量(采集)变量是什么? 

 

文件名:  CUMENE-S.BKP 

冷却器出口温度 

产品物流中异丙基苯纯度 (摩尔分率) 

REACTOR 

FEED 

RECYCLE 

REAC-OUT 

COOL 

COOL-OUT SEP 

PRODUCT 

演示者
演示文稿备注
- This flowsheet starts with the cumene example problem from day 1.
- Be sure to turn on molefrac in flow/frac options on Setup.Main.
- Run through example in GUI.
- Vary cooler temperature from 100 to 300.
- Illustrate how the base case results don’t change.
- Mention how each sensitivity point has to converge the recycle stream.
- Show how to plot the results.
- Illustrate some features of the plots:
    Draw a box on a portion of the plot or zoom in on an area.
    Click on the graph to get the coordinates.
    Etc.
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灵敏度分析结果 
  

Sensi t i vi t y S- 1 Resul t s Summar y

VARY 1 COOL PARAM TEMP  F
100 150 200 250 300
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1
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灵敏度分析的用法 
• 研究输入变量的变化对过程（模型）的影响 

• 用图表表示输入变量的影响 

• 核实设计规定的解是否可行 

• 初步优化 

• 用准稳态方法研究时间变化变量 

演示者
演示文稿备注
- Should uses be before example problem?
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灵敏度分析应用步骤 
1. 定义被测量(采集)变量 

- 它们是在模拟中计算的参量，在第4步将要用到 
(Sensitivity Input Define 页)。 

2. 定义被操作(改变的)变量 
- 它们是要改变的流程变量  (Sensitivity Input Vary 页)。 

3. 定义被操作(改变的)变量范围 
- 被操作变量的变化可以按在一个间隔内等距点或变量值列
表来规定。 (Sensitivity Input Vary 页) 

4. 规定要计算的或要制成表的参量。 
- 制表参量可以是任何合法的Fortran 表达式，表达式含有
步骤1中定义的变量 (Sensitivity Input Tabulate 页)。 

演示者
演示文稿备注
- Refer to this as a quick reference and as help for doing the workshop.
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绘图  
1. 选择包括 X 轴变量的列， 然后选择从 Plot 菜单下选择 X-

Axis 变量 。 

2.选择包括 Y 轴变量的列， 然后选择从 Plot 菜单下选择 Y-
Axis 变量 。 

3. (可选的) 选择含有参数变量的列，然后从 Plot 菜单下选择 
参数变量。 

4.从 Plot 菜单下选择 Display Plot 。 

» 要选择一列， 用鼠标左键点击列标题。 
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Notes 
1.只有被输入到流程中的参量才可以被改变或操作。  

2. 可以改变多个输入。 

3. 对于每一个被操作(改变的)变量的组合都运行一次模拟。 
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练习：灵敏度分析 

部分A: 
使用环己烷生产流程练习(另存为 CYCLOHEX.BKP)，当LFLOW中的循
环分流分率从0.1到0.4改变时，绘制反应器负荷(模块 REACT)随之变化
的曲线。 
 
可选的部分 B: 
除改变循环分流分率外 (Part A), 把苯转化率从 0.9 改变到 1.0，制成反应
器负荷表，绘制参数图，显示反应器负荷对循环分流分率和苯转化率的依
赖关系。 
 
注意:  这两个研究(parts A and B)都应在同一个灵敏度分析模块内设置 。 
 
完成后另存为: SENS.BKP. 

目的:用灵敏度分析研究环己烷流程中循环流率的变化对反应器负
荷的影响。 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

90 Introduction to Aspen Plus 

设计规定 

目的: 
介绍使用设计规定来满足设计要求。 
 
 
Aspen Plus 参考资料: 
•用户指南, 第 21 章, 设计规定 
 
相关标题: 
•用户指南, 第 18 章, 访问流程变量 
•用户指南, 第 19 章, Fortran 模块和内嵌 Fortran 
•用户指南, 第 17 章, 收敛性 
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设计规定 
• 类似于反馈控制器 

• 用户可把被计算的流程参量值设置成一具体值 

• 通过改变一个指定的变量达到目的 

• 没有结果直接和设计规定相关 

• 位于 /Data/Flowsheeting Options/Design Specs 下 
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设计规定举例 

冷却器出口温度是多少才能使异丙基苯产品纯度达到98%（摩尔百
分数）? 

•  被操作（改变的）变量是什么? 
 

•  被测量（采集）变量是什么? 
 

•  要达到的规定（目标）是什么? 

 

文件名:  CUMENE-D.BKP 

冷却器出口温度 

物流 PRODUCT中的异丙基苯摩尔分率 

物流 PRODUCT中的异丙基苯摩尔分率= 0.98 

REACTOR 

FEED 

RECYCLE 

REAC-OUT 

COOL 

COOL-OUT SEP 

PRODUCT 

演示者
演示文稿备注
- Make sure Molefrac is on in Setup.Main.
- Start with the cumene with sensitivity example.
- Recall results of sensitivity to know limits for manipulated variable.
- HIDE sensitivity block before creating Design-Spec.
- Give bounds of 100-300 for cooler temperature (the same limits used in the Sensitivity).
- Illustrate how there are no “results” for Design-Spec.  Results button on object manager is grayed out.
- Show how cooler results are changed and the product purity is 0.98.
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设计规定应用步骤 
1. 标识被测量（采集）变量 

它们是流程参量，通常是计算出的参量， 用于目标函数
中 (Design Spec Define 页)。 

2. 规定目标函数 (Spec) 和目标 (Target) 
它是规定要满足的等式 (Design Spec Spec 页)。在目标
函数中用的单位是由设计规定声明的Units Set 所规定的
变量类形的单位。  

3. 设置目标函数允差 
如果在该允差范围内满足目标函数等式，规定就收敛了 
(Design Spec Spec 页)。 

演示者
演示文稿备注
- Quick reference and help for workshop.
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设计规定应用步骤 (续) 

4.  定义被操作（改变的）变量 
它是一个变量，设计规定改变它的值以满足目标函数方程 
(Design Spec Vary 页)。 

5. 定义被操作（改变的）变量范围 
这是范围的上限和下限，在该范围内 Aspen Plus 改变被
操作变量 (Design Spec Vary 页)。 被改变变量的单位是
由为设计规定声明的Units Set 所规定的变量类形的单位。  
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注意 
1. 只有被输入到流程中的参量才能被改变 

2. 设计规定迭代执行计算。为被改变变量提供一个好的估值
将有利于设计规定收敛。这对于带有几个相互关联的规定
的大流程尤其重要 。 

3. 设计规定结果能够在 Data/Convergence/Convergence 下
面找到。 打开相应的求解模块并选择 Results 表，可以在
相应的 Stream/Block 结果表中直接查看被操作变量和/或
被采集变量的最终值 
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注意 (续) 

4. 如果设计规定不收敛: 

a. 检查被操作变量是否在它的上限或下限上。 

b. 核实在指定的被操作变量范围内是否存在解，可以通
过执行灵敏度分析来完成。 

c. 检查被操作变量是否真正影响被采集变量。 

d. 对被操作变量提供一个更好的初值。 
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注意 (续) 

e. 尝试改变与设计规定相关的收敛模块特性 (迭代数和步
长, 运算法则等) 

f. 尝试把被操作变量范围变小，或放宽目标函数允差以
有利于收敛。 

g. 确保目标函数在被操作变量变化范围内有平直曲线区
间。 
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练习：设计规定 

环己烷生产流程练习(另存为 CYCLOHEX.BKP)是现有装置的一个模型 。
围绕反应器的冷却系统能够处理的最大负荷为  4.7 MMkcal/hr。确定所需
的循环环己烷量以保证该反应器的冷却负荷为该量 。   

注意:  在 Aspen Plus 中，输入给模块的热是正的，从模块取走的热是负
的。 

 

完成后另存为文件名:  DES-SPEC.BKP 

目的:对于环己烷用流程，采用设计规定，通过改变循环流率确定反
应器热负载。 
  

演示者
演示文稿备注
Must use MetCBar units to specify this target duty.
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99 Introduction to Aspen Plus 

 
Fortran 模块 

目的: 
介绍 Aspen Plus 中 Fortran 模块的用法。 
 
Aspen Plus 参考资料: 
•用户指南, 第 19 章, Fortran 模块和内嵌 Fortran 
 
相关标题: 
•用户指南, 第 20 章, 灵敏度分析 
•用户指南, 第 21 章, 设计规定 
•用户指南, 第 18 章, 访问流程变量 
•用户指南, 第 22 章, 优化 
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Fortran 模块 
• 用户可以写Aspen Plus 执行Fortran 模块。  

• Aspen Plus 能够解释简单的 Fortran ，并且不需要编译。 

• 若编译较复杂Fortran代码，在运行Aspen Plus 引擎的机器
上必须有Fortran编译器。 

• 必须通过直接检查由Fortran模块修改的变量值来查看一个
Fortran模块的执行结果 。 

• 位于 /Data/Flowsheeting Options/Fortran 下。 
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Fortran 模块举例 
用  Fortran 模块设置 Heater 模块压降 

 

 

 

 

 

 

换热器压降与换热器体积流量的平方成正比。 

Fortran Block 
DELTA-P = -10-9 * V2 

V 

文件名:  CUMENE-F.BKP 

DELTA-P 

REACTOR 

FEED 

RECYCLE 

REAC-OUT 

COOL 

COOL-OUT SEP 

PRODUCT 

演示者
演示文稿备注
- Start with Cumene example and set up this example

Potential Pitfalls:
- Don’t use integer names for real variables.  This can cause very strange results.
- You can add write statements to print variables.  If you use an unformatted write statement, the Fortran will be compiled rather than interpreted.
- When doing the example, note the two options for defining volumetric flow described on the next page.



2012年4月21日星期六 Slide 102        Introduction to Aspen Plus 

Fortran 模块举例 (续) 

• 访问那一个流程变量? 
 
 
 
 

 

• 什么时候执行 Fortran 模块? 
 

• 要读取那一个变量，写入那一个变量? 
 

 

物流 REAC-OUT 的体积流量 
它能用两个不同方式访问: 
1.  物流 REAC-OUT 的质量流量和质量密度 
2.包含混合物的体积流量的物性集 

经过模块 COOL 的压降 

在 COOL 模块之前 

读取体积流量 
写入压降 
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Fortran 模块的用法 
• 前馈控制 (根据上游物流计算的值设置流程输入) 

• 调用外部子程序 

• 从外部文件输入或输出到外部文件 

• 写到控制面板, 历史文件, 或报告文件上 

• 定制报告 
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Fortran 模块应用步骤  
1. 访问在 Fortran 内使用的流程变量 

- 必须标识所有读取或写入的流程变量 (Fortran Input 
Define 页)。 

2. 编写 Fortran 
- 为达到预期结果，要编写非执行 (COMMON, 

EQUIVALENCE, 等) Fortran (Fortran Input 
Declarations 页) 和可执行 Fortran (Fortran Input 
Fortran 页) 。 

3. 规定 Fortran 模块在执行顺序中的位置 (Fortran Input 
Sequence 页) 
- 直接规定，或 
- 用读写变量规定 
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注意 
1. 只有输入到流程中的参量才可改写。 

2. 书写内嵌 Fortran 规则如下: 
a. Fortran 代码必须从第七列以后开始写。 
b. 注释行必须在第一列中用 “C” 或 “ ; ” 。 
c. 第二列是空的 

3. 变量名不能以 lZ 或 ZZ 开头。 

演示者
演示文稿备注
- This same information is available in the GUI by choosing help on the Fortran.Fortran form, and then choosing the hyperlink at the bottom of the help form “Fortran Statement Restrictions.”  This also gives the syntax for write statements.
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注意 (续) 

4. 在 Fortran Input Sequence 页上，规定 Fortran 模块在哪
执行的首选方法是列出读写变量。 

5. 当使用 Fortran WRITE 语句时，你可以用预先定义的单元
号NTERM向控制面板写入 。  例如， 

                 write(NTERM,*) ‘Feed Flowrate = ‘,flow 
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练习：Fortran 

在甲烷转化装置中，甲烷和水反应生成氢气， 生成一氧化碳副产品。  发
生的反应如下: 

转化器进料含有纯甲烷和水。  在进转化器之前混合加热。  甲烷转化率
为 99.5%, 进料中甲烷对水的摩尔比为 1:4。 

创建如下片所示图中的流程。建立灵敏度模块，并绘制图表，显示反应器
热负荷随进料的甲烷流率变化情况，甲烷流率从100变到500 lbmol/hr 。 

注意:  对于每一个灵敏度分析工况，进料中甲烷和水的比必须维持恒定  
(提示:  通过 Fortran 模块完成) 

目的:  用 Fortran 模块维持反应器进料甲烷与水的比。 
  

演示者
演示文稿备注
- Use a Fortran block, don’t use Fortran form in the SENSITIVITY block.  The Fortran in the SENSITIVITY is only calculated once the results are retrieved.
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练习：Fortran (续) 

  
CH4   +   H2O   =      3 H2      +         CO 

 Methane   Water   Hydrogen  Carbon Monoxide 

Temperature = 150 F 
Pressure = 900 psi 

Temperature = 70 F 
Pressure = 15 psi 

Temperature = 1100 F 
Pressure = 850 psi 

Temperature = 1450 F 
Pressure Drop = 20 psi 
CH4 conversion = 0.995 

用  Peng-Robinson 物性方法 

完成后另存为 
文件名:  Fortran.BKP 

MIX CH4 

H2O 

RXIN 

REFORMER 

RXOUT 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

Optmization — 优化 
1) 定义目标函数、选用约束条件、确定寻优方向 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

Optmization — 优化 

2）设置调节变量 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

Optmization — 约束 

对于约束优化，则需设置约束条件(Constraints) : 
1）定义过程变量(Define)； 
2）设置约束条件(Spec)，包括定义约束表达式

(Constraint expression)，制定约束关系: 
等于(Equal to) 
小于或等于(Less than or equal to) 
大于或等于(Greater than or equal to) 
并设定容差(Tolerance)。 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

Optmization — 约束 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

Optmization — 约束 

对于约束优化，则需设置约束条件(Constraints) : 
1）定义过程变量(Define)； 
2）设置约束条件(Spec)，包括定义约束表达式

(Constraint expression)，制定约束关系: 
等于(Equal to) 
小于或等于(Less than or equal to) 
大于或等于(Greater than or equal to) 
并设定容差(Tolerance)。 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

Optmization — 示例 

甲烷在管式反应器中进行高温偶联脱氢制乙烯，
发生的主要化学反应及其反应动力学表达式
如下(分压的单位为Pa )： 



 
 

浙江工业大学化材学院 

化工设计
竞赛培训 

Optmization — 示例 

化学反应在250根内径25 mm的反应管内进行，反
应管外用2000℃的高温燃气加热， 传热系数
为200W/m2⋅K。由于制造反应管的材料限制
，反应管内最高温度不得超过1200℃，最大
压强不得超过0.3 MPa，反应管长度不得超
过10 m。原料甲烷的流量为10000 kg/hr，压
力0.3 MPa。 

求： 
1) 乙烯（C2H4）的最大产率（kg/hr）； 
2) 获取乙烯最大产率所需的反应管长度、反应器

进料温度和反应管进口压强。 
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练习：全装置的模拟 
热回收部分 

 
• 这部分由一系列用来回收重整气物流中的可用能量和水的换热器和闪蒸罐组成。 

 
BOILER 
• Exit temperature（出口温度） = 166 C 
• Exit Pressure（出口压力）= 18 bar 

 
COOL1 
• Exit temperature = 136 C 
• Exit Pressure = 18 bar 

 
COOL2 
• Exit temperature = 104 C 
• Exit Pressure = 19 bar 

 
COOL3 
• Exit temperature = 85 C 
• Pressure Drop（压降） = 0.1 bar 

 
COOL4 
• Exit temperature = 40 C 
• Exit Pressure = 17.6 bar  

FL1 
• Pressure Drop = 0 bar 
• Heat Duty（热负荷） = 0 MMkcal/hr 

 
FL2 
• Exit Pressure = 17.7 bar 
• Heat Duty = 0 MMkcal/hr 

 
FL3 
• Exit Pressure = 17.4 bar 
• Heat Duty = 0 MMkcal/hr 

 
SYNCOM 
• 两级多变压缩机 
• Discharge Pressure（排出压力） = 82.5 bar 
• 内冷器出口温度 = 40 C 
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练习：全装置的模拟 
甲醇合成回路部分 

 
甲醇反应器 - MEOHRXR 
• 带撤热管的反应器 
• 管子的出口温度 = 240 C 
• 经过反应器没有压降 
• 反应 

− CO + H2O  <-> CO2 + H2                          (平衡) 
− CO2 + 3H2 <-> CH3OH + H2O                          (+15 C 接近温度) 
− 2CH3OH <-> DIMETHYLETHER（二甲醚） + H2O         (摩尔反应程度 0.2kmol/hr) 
− 4CO + 8H2 <-> N-BUTANOL（正丁醇） + 3H2O             (摩尔反应程度 0.8kmol/hr) 
− 3CO + 5H2 <-> ACETONE（丙酮） + 2H2O              (摩尔反应程度 0.3kmol/hr) 

 
E121 
• 出口温度 - 150 C 
• 出口压力 - 81 bar 

 
E122 
• 冷侧出口温度 - 120 C 

 
E223 
• Exit Temperature - 60 C 
• Exit Pressure  - 77.3 bar 

 
E124 
• Exit Temperature - 45 C 
• Exit Pressure  - 75.6 bar 

FL4 
• Exit Pressure  = 75.6 bar 
• Heat Duty = 0 MMkcal/hr 
 
CIRC  
• 单级压缩机 
• 排出压力 = 83 bar 
• 排出温度 = 55 C 
 
SLPIT1  
• Split Fraction（分流分率） = 0.8 去物流 403E 
 
SLPIT2 
• Stream PURGE（物流净化量） = 9000 kg/hr 
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练习：全装置的模拟 
蒸馏部分 

 
FL5 
• 出口压力  5 bar 
• 热负荷  0 MMkcal/hr 

 
M4   
• 粗甲醇中夹带的水 

 
初馏塔 - TOPPING 
• 理论级数 = 51 （包括冷凝器和再沸器） 
• 冷凝器类型 = Partial Vapor/Liquid（部分冷凝） 
• 进料级 = 14 
• 馏出物有液相物流也有气相物流 
• Distillate rate（蒸馏速率） = 1400 kg/hr 
• 压力分布:  stage 1 = 1.5 bar 和 stage 51 = 1.8 bar 
• 馏出物的气相分率 = 99 mol% 
• Stage 2 的热负荷 = -7 Mmkcal/hr 
• 由热流规定的第 51 个理论级上的热负荷 
• 再沸器的热负荷通过来自加热器模块的热流来给出 
• 浮阀板 
• 该塔有两个冷凝器。要表现液流的连接，可在1级和3级之间用一个循环回流。 

 



练习：全装置的模拟 
蒸馏部分（续） 

 
精馏塔 - REFINING 
• 理论级数 = 95 （包括冷凝器和再沸器） 
• 冷凝器类型 = Total（全部冷凝） 
• 蒸馏速率 = 1 kg/hr 
• 进料级 = 60 
• 从第4个理论级上侧线采出的液体产品量：62000 kg/hr （物流名 – 

PRODUCT） 
• 从第83个理论级上侧线采出的液体产品量：550 kg/hr （物流名 – 

FUSELOIL） 
• 回流量  = 188765 kg/hr 
• 压力分布:  stage 1= 1.5bar 和 stage 95=2bar 
• 再沸器的热负荷是通过由加热器模块到第95级的一股热流所补充的常

规再沸器来提供的 
• 浮阀板 
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练习：全装置的模拟 
设计规定 

 
• 要符合环境规则的要求，塔底物流中所含甲醇的重量含量一定不能超过100ppm，因为这股物流是要

倾倒到附近的河流中的。 
• 调整补充蒸汽的流量，使Reformer（重整装置）进料REFFEED中蒸汽与甲烷的摩尔比达到要求值

2.8。 
• 调整空气流量，使FLUEGAS物流中氧的体积含量达到2%(vol.) 。 
• 调整加到CRUDE物流中的补充水的流量（物流 MKWATER），使初馏塔进料物流（物流TOPFEED 

）中水的重量百分含量达到23 wt.% ，精馏塔的塔底物流BTMS中的甲醇含量达到100 ppm 。 
 

可选项 
 

• 对E122 使用Rigorous HeatX Specifications（严格的换热器规定） 
− 严格/逆流/基于几何尺寸的传热系数 
− 热侧 – 管程； 冷侧 – 壳程 
− 两侧的压降为0.0 bar 
− 壳程直径 – 1.87m ； TEMA 类型 - E 
− 管程 – 裸管 （单程） 
− 标准尺寸 – 0.75 in ; BWG – 16 ; 碳钢 
− 总管数 – 2651 
− 长度 – 15.118m 
− 三角排列的管心距 – 26.8mm 
− 挡板数  – 7 ; 挡板切割比 – 0.15 
− 所有管口的直径 – 0.6m 
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练习：全装置的模拟 
提示 

 
•要改进收敛，可能有必要使用Broyden来收
敛撕裂流 
 

•对含有气体的流程部分使用适当的状态方程
，而对可能出现非理想液体的部分使用活度
系数模型。 
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