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多相 Ｂｕｎｓｅｎ 反应中 ＳＯ２ 溶于水和
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摘要:对多相 Ｂｕｎｓｅｎ 反应的速率控制步骤即 ＳＯ２ 溶于水和甲苯的过程进行模拟研究ꎮ 选择 Ｆｌａｓｈ２ 作为单元操作模块ꎬ分
别使用 ＥＬＥＣＮＲＴＬ 模型和 ＲＫ－ＳＯＡＶＥ 模型描述 ＳＯ２－水体系和 ＳＯ２－甲苯体系的物性ꎬ对高温高压条件下 ＳＯ２ －水体系的亨利
系数进行校正ꎮ 最后利用灵敏度分析模拟计算了不同温度和压力下 ＳＯ２ 在水和甲苯中溶解度的变化规律ꎮ
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　 　 传统化石燃料的利用过程中不可避免地存在

Ｈ２Ｓ 和 ＳＯ２ 的排放ꎬ对环境造成污染且严重危害着

人类的健康[１~３]ꎮ 目前ꎬ已有的脱硫技术在很大程

度上减少了 Ｈ２Ｓ 和 ＳＯ２ 的排放ꎬ但在能耗和污染物

去向方面都缺乏可持续性ꎮ 污染物的资源化利用是

实现可持续发展和循环经济的重要途径ꎮ Ｗａｎｇ[４]

提出的 Ｈ２Ｓ 化学反应循环可以在脱除 Ｈ２Ｓ 和 ＳＯ２ 的

同时实现氢气和硫酸的资源化制备ꎬ包含 ４ 步反应:
①Ｈ２Ｓ 的氧化反应:Ｈ２Ｓ ＋ Ｈ２ＳＯ４ →２Ｈ２Ｏ ＋

ＳＯ２＋Ｓꎮ
②硫的氧化反应:Ｓ＋Ｏ２ →ＳＯ２ꎮ
③Ｂｕｎｓｅｎ 反应: ２ＳＯ２ ＋ ２Ｉ２ ＋ ４Ｈ２Ｏ →４ＨＩ ＋

２Ｈ２ＳＯ４ꎮ
④氢碘酸分解反应:４ＨＩ →２Ｈ２＋２Ｉ２ꎮ
总反应为:Ｈ２Ｓ＋２Ｈ２Ｏ＋Ｏ２ →２Ｈ２＋Ｈ２ＳＯ４ꎮ
也可以通过反应③和④将 ＳＯ２ 转化为硫酸ꎬ同

时制备氢气ꎮ
Ｂｕｎｓｅｎ 反应作为 Ｈ２Ｓ 化学反应循环中衔接

Ｈ２Ｓ 转化与氢碘酸分解制氢的关键步骤ꎬ其实现方

式和进行程度制约着整个循环的进行[５]ꎮ 传统

Ｂｕｎｓｅｎ 反应为了提供液态的碘至反应器ꎬ温度必须

高于碘的熔点(１１３􀆰 ７℃)ꎬ造成高能耗、有副反应、
碘蒸气挥发再沉积堵塞反应器及强腐蚀等技术难

题[６－７]ꎮ 针对上述问题ꎬＷａｎｇ 等[８] 和 Ｎｏｒｍａｎ 等[９]
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提出将固体碘溶解于甲苯作为碘源进行有机多相

Ｂｕｎｓｅｎ 反应的新方法ꎬ反应在室温或常温下进行ꎬ
利用 Ｃｏｒｎｉｎｇ 微通道反应器[１０]优异的传质传热性能

和耐腐蚀性能完成多相 Ｂｕｎｓｅｎ 反应ꎬ达到了良好的

效果ꎮ
ＳＯ２ 在水和甲苯中的溶解过程作为多相 Ｂｕｎｓｅｎ

反应的速率控制步骤[５] 是前述反应循环能否顺利

进行的关键ꎮ 该溶解过程的模拟研究可以为验证

Ｃｏｒｎｉｎｇ 微通道反应器中 ＳＯ２ 的实际溶解度与理论

溶解度的差异提供基础数据ꎬ也可以为实验设计提

供依据ꎬ减少实验工作量ꎮ 目前ꎬ关于 ＳＯ２ 在水和甲

苯中溶解过程的模拟研究尚不完善ꎬ尤其是高温高

压条件下 ＳＯ２ 溶解的模拟研究ꎮ Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 模拟软

件集生产装置设计、稳态模拟和优化于一体ꎬ具有完

备的气液平衡数据库和物性模型ꎬ不但能优化工艺

条件还可对实验数据进行回归[１１－１２]ꎮ 朱登磊等[１３]

利用 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 选用 Ｆｌａｓｈ２ 模块和 ＥＮＲＴＬ－ＲＫ 模

型模拟计算 １０１~６０６ ｋＰａ、０~６０℃时 ＣＯ２ 在水中的

溶解度ꎬ结果表明模拟值与实验值偏差极小ꎬ数据基

本吻合ꎮ 本文利用 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 软件对 ＳＯ２ 在水和

甲苯中的溶解过程进行模拟研究ꎬ首先对单元操

作模型和物性方程进行选择ꎬ结合已有的 ＳＯ２ 和

水体系气液相平衡数据ꎬ利用数据回归系统校正

亨利系数ꎬ并通过灵敏度分析模拟研究 ＳＯ２ 在水

和甲苯中的溶解规律ꎮ

１　 单元操作模型和物性方法的选择

１􀆰 １　 单元操作模型的选择

ＳＯ２ 在水和甲苯中的溶解主要涉及气液相平

衡ꎬ因此选用 Ｆｌａｓｈ２ 模块作为分离闪蒸模拟[１４－１５]ꎮ
如图 １ 所示ꎬ双出口 Ｆｌａｓｈ２ 闪蒸模块进口至少可流

入一种以上物流ꎬ经过闪蒸器分为两股ꎬ其中一股为

液相ꎬ另一股为气相ꎮ Ｆｌａｓｈ２ 模块只需规定压力、温
度、热负荷、气体分数中的任意两个(但不可同时规

定热负荷和气体分数)及出口处物流的相态[１５]ꎮ

图 １　 Ｆｌａｓｈ２ 双出口闪蒸器

１􀆰 ２　 物性方法的选择

物性方法是计算物性的方法和模型的集合ꎮ 模

拟 ＳＯ２ 在水或甲苯中的溶解时ꎬ根据体系的化学键

类型和极性不同ꎬ参照常规物性方法选择准则(如
图２)选用适当的物性方法ꎮＳＯ２ 和水体系为极性

图 ２　 经验物性方程选择方法[１６]
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电解质溶液ꎬ选用 ＥＬＥＣＮＲＴＬ 模型描述该过程的物

性ꎮ 研究表明ꎬ当体系中包含水或在水中可电离的

组分ꎬ且体系为非理想电解质体系时ꎬＥＬＥＣＮＲＴＬ
模型表现出良好的适用性和精准性[１６] ꎮ ＳＯ２ 和甲

苯体系为弱极性真实组分体系ꎬ因此物性模型选

用 ＲＫ－ＳＯＡＶＥꎮ ＲＫ－ＳＯＡＶＥ 状态方程为立方型

方程ꎬ适用于任何温度及压力下的非极性或弱极

性体系[１７] ꎮ

２　 结果与讨论

２􀆰 １　 物性方法检验与参数校正

２􀆰 １􀆰 １　 物性方法检验

将所选物性模型与美国国家标准及技术研究所

(ＮＩＳＴ)数据库结合使用ꎬ在 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 软件的物性

回归系统中ꎬ通过对比实验值和模拟值以确定所选

物性方法是否准确[１５ꎬ１８]ꎮ 图 ３ 为不同温度时ꎬＳＯ２

和甲苯体系的气液相平衡模拟值与实验值的对比ꎮ
　 　 　 　 　 　 　

(ａ)－４６℃

(ｂ)－３６℃

(ｃ)－２３℃

􀪋􀪋 Ｐ－Ｘ 模拟值ꎻ———Ｐ－Ｙ 模拟值ꎻ ▲ —液相浓度实验值ꎻ
■ —气相浓度实验值

图 ３　 ＳＯ２ 和甲苯体系的 Ｐ－Ｘ / Ｙ 相图

结果显示ꎬＳＯ２ 和甲苯体系在各个温度下的实验值

和模拟值吻合度高ꎬ说明物性方法适用ꎮ
在温度为 ６０ 与 ７０℃ꎬ模拟计算不同压力下 ＳＯ２

和水体系的气液相平衡组分ꎬ并与实验值相比较ꎬ如
图 ４ 所示ꎮ 可以看出ꎬ在不同温度下ꎬ当压力小于

３０３ ｋＰａ 时ꎬＳＯ２ 和水体系的模拟值与实验值吻合度

较高ꎻ但压力大于 ３０３ ｋＰａ 时ꎬ模拟值和实验值出现

较大偏差ꎬ此时所选物性方法不再适用ꎬＥＬＥＣＮＲＴＬ
模型需对系统中的亨利组分进行指定ꎮ 此外ꎬ当压

力升高时ꎬＳＯ２ 在水中的溶解度大幅增加使原有的

亨利系数不再适用ꎬ因此需要利用相应的实验数据

对亨利系数进行回归校正ꎮ

(ａ)６０℃

(ｂ)７０℃

■ —实验值ꎻ———模拟值

图 ４　 ＳＯ２ 和水体系的 Ｐ－Ｘ 相图

２􀆰 １􀆰 ２　 亨利系数的校正

Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 中的物性数据回归系统对比实验值

和模拟值ꎬ当二者偏差较大时ꎬ通过拟合不同操作条

件下的实验值ꎬ对内置物性参数进行回归ꎬ以获得更

适合实际操作情况的新参数[１８]ꎮ 新参数保存在

Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 中ꎬ用于相应操作条件的模拟ꎮ
Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 模拟计算通常选择亨利常量模型来

计算气体组分在混合物中的亨利系数ꎬ如式(１) ~
式(３):

ｌｎ(Ｈｉ / γθ
ｉ ) ＝ ∑

Ａ
ωＡ ｌｎ(ＨｉＡ / γθ

ｉＡ) (１)

ωＡ ＝ ｘＡ(ＶｃＡ) ２ / ３ /∑
Ｂ
ｘＢ(ＶｃＢ) ２ / ３ (２)

ｌｎＨｉＡ(Ｔꎬｐ∗ｌ
Ａ ) ＝ ａｉＡ ＋ ｂｉＡ / Ｔ ＋ ｃｉＡ ｌｎＴ ＋ ｄｉＡＴ

ＴＬ ≤ Ｔ ≤ ＴＨ (３)
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式中:Ｈｉ 为气体组分 ｉ 的亨利常量ꎬｋＰａ􀅰ｍ３ / ｍｏｌꎻＨｉＡ为

在纯溶剂 Ａ 中气体组分 ｉ 的亨利常量ꎬｋＰａ􀅰ｍ３ / ｍｏｌꎻγθ
ｉ

为气体组分 ｉ 的活度系数ꎻγθ
ｉＡ为在纯溶剂 Ａ 中气体

ｉ 的活度ꎬ二者的值取决于活度系数模型ꎬ本文中由

ＥＬＥＣＮＲＴＬ 模型可得ꎻωＡ 为组分 Ａ 的偏心因子ꎻｘＡ、
ｘＢ 分别为液相中组分 Ａ、Ｂ 的物质的量分数ꎻＶｃＡ、ＶｃＢ

为组分 Ａ、Ｂ 的临界体积ꎬｍ３ꎻＴ 为温度ꎬＫꎻｐ∗ｌ
Ａ 为组

分 Ａ 的平衡分压ꎬｋＰａꎻａｉＡ、ｂｉＡ、ｃｉＡ和 ｄｉＡ为溶剂－溶质

对的特定常数ꎬ其值取决于特定的溶质和溶剂体系ꎬ
不同的溶质或溶剂组成也会得到不同的值ꎬ其值从

气体溶解度数据中回归得到ꎮ
ｌｎＨｉＡ与 Ｔ 之间的线性关系发生在界外ꎬ得到式

(４):

ＨｉＡ(ＴꎬＰ) ＝ ＨｉＡ(ＴꎬＰ∗ｌ
Ａ )ｅｘｐ[(１ / ＲＴ) ∫

Ｐ

Ｐ∗ｌ
Ａ

Ｖθ
ｉＡｄＰ] (４)

式中:Ｔ 为温度ꎬＫꎻＰ 为压力ꎬｋＰａꎻＰ∗ｌ
Ａ 为组分 Ａ 的

平衡分压ꎬｋＰａꎻＲ 为理想气体常数ꎬ其值为 ８􀆰 ３１４
Ｊ / (ｍｏｌ􀅰Ｋ)ꎻＨｉＡ为在纯溶剂 Ａ 中气体组分 ｉ 的亨利

常量ꎬｋＰａ􀅰ｍ３ / ｍｏｌꎻＶθ
ｉＡ为在纯溶剂 Ａ 中无限稀释的

超临界组分 ｉ 的偏摩尔体积ꎬｍ３ / ｍｏｌꎬ其值可从回归

模型中得到ꎮ
利用 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 内置的亨利系数式(１)对华盛

顿大学化学系[１９] 提供的 ＳＯ２ 在水中溶解度的实验

数据进行回归ꎬ用以校正亨利系数ꎬ式(１)中的 γθ
ｉ

来源于活度系数模型ꎬ在本文中为建立在 ＮＲＴＬ 模

型上的 ＥＬＥＣＮＲＴＬ 热力学模型ꎮ 利用 ＥＬＥＣＮＲＴＬ
模型计算时ꎬ体系的液相组成需已知ꎬ此外ꎬＳＯ２ 作

为 ＳＯ２ 和水体系中的亨利组分需满足亨利定律ꎮ 因

此ꎬ必须结合 ＥＬＥＣＮＲＴＬ 模型与亨利系数模型来回

归气液平衡数据以修正亨利系数ꎮ
在数据回归系统中ꎬ华盛顿大学化学系提供的

两组 ＳＯ２ 和水体系的气液相平衡组分如表 １ 和表 ２
所示ꎬ利用模拟值和实验值的均方根残差 ＲＭＳＲ 来

评价回归结果的可靠性ꎮ 两组数据模拟回归后ꎬ表
１ 的 ＲＭＳＲ 值为 ５􀆰 ９２０ ７ꎬ表 ２ 为 ８􀆰 ６７８ ８３ꎮ 对于

ＬＬＥ 体系ꎬ若 ＲＭＳＲ 小于 １００ 则回归的结果可以被

接受ꎻ而对于 ＶＬＥ 体系ꎬＲＭＳＲ 小于 １０ 时回归结果

可以被接受ꎬ并可用作此类模拟的新参数ꎮ 两组数

据均满足回归要求ꎮ
将表 １ 和表 ２ 数据得到的 ＳＯ２ 和水体系的二元

交互 作 用 参 数 ( 包 括 亨 利 方 程 模 型 参 数 和

ＥＬＥＣＮＲＴＬ 活度系数模型参数)导入到 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ

　 　 　 　 　 　 　表 １　 ＳＯ２ 和水体系的气液相平衡数据 １[１８]

温度 /

℃

压力 /

ｋＰａ

ＸＳＯ２
/

(１０３)

ＸＨ２Ｏ
/

(１０２)

ＹＳＯ２
/

(１０２)

ＹＨ２Ｏ
/

(１０３)

２３􀆰 ２０ ４７􀆰 ４７ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ９３􀆰 ９６ ６０􀆰 ３５

２７􀆰 ２０ ５３􀆰 ５３ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ９３􀆰 ２４ ６７􀆰 ６３

３０􀆰 ００ ６０􀆰 ６０ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ９２􀆰 ９６ ７０􀆰 ４４

３３􀆰 ００ ６７􀆰 ６７ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ９２􀆰 ５０ ７４􀆰 ９７

３６􀆰 ００ ７４􀆰 ７４ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ９２􀆰 ０１ ７９􀆰 ９３

３８􀆰 ２０ ８０􀆰 ８０ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ９１􀆰 ６５ ８３􀆰 ４８

４２􀆰 ２０ ９１􀆰 ９１ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ９０􀆰 ８８ ９１􀆰 ２５

４５􀆰 ２０ １０１􀆰 ００ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ９０􀆰 ３６ ９６􀆰 ４３

４８􀆰 ２０ １１１􀆰 １０ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ８９􀆰 ７６ １０２􀆰 ４３

５２􀆰 ００ １３３􀆰 ３２ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ８８􀆰 ６６ １１３􀆰 ４１

５５􀆰 ３０ １３６􀆰 ３５ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ８８􀆰 ２１ １１７􀆰 ９１

５８􀆰 ４０ １４９􀆰 ４８ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ８７􀆰 ５０ １２５􀆰 ０４

６１􀆰 ２０ １６０􀆰 ５９ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ８６􀆰 ７８ １３２􀆰 ２０

６３􀆰 ００ １６８􀆰 ６７ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ８６􀆰 ３６ １３６􀆰 ３５

６７􀆰 ２０ １８９􀆰 ８８ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ８５􀆰 ３１ １４６􀆰 ９５

７０􀆰 ８０ ２０６􀆰 ０４ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ８４􀆰 ２３ １５７􀆰 ６８

７２􀆰 ４０ ２１３􀆰 １１ １２􀆰 １１ ９８􀆰 ７９ ８３􀆰 ６３ １６３􀆰 ７１

表 ２　 ＳＯ２ 和水体系的气液相平衡数据 ２[１９]

温度 /

℃

压力 /

ｋＰａ

ＸＳＯ２
/

(１０３)

ＸＨ２Ｏ
/

(１０２)

ＹＳＯ２
/

(１０２)

ＹＨ２Ｏ
/

(１０２)

２６􀆰 ８０ １３􀆰 １３ ３􀆰 ０６ ９９􀆰 ６９ ７２􀆰 ７４ ２７􀆰 ２６

３３􀆰 ６０ １８􀆰 １８ ３􀆰 ０６ ９９􀆰 ６９ ７１􀆰 １０ ２８􀆰 ９０

３９􀆰 ４０ ２４􀆰 ２４ ３􀆰 ０６ ９９􀆰 ６９ ６９􀆰 ９１ ３０􀆰 ０９

４４􀆰 ２０ ２９􀆰 ２９ ３􀆰 ０６ ９９􀆰 ６９ ６８􀆰 ０６ ３１􀆰 ９４

５０􀆰 ６０ ３６􀆰 ３６ ３􀆰 ０６ ９９􀆰 ６９ ６５􀆰 １２ ３４􀆰 ８８

６１􀆰 ６０ ５４􀆰 ５４ ３􀆰 ０６ ９９􀆰 ６９ ６０􀆰 ３７ ３９􀆰 ６３

６７􀆰 ４０ ６５􀆰 ６５ ３􀆰 ０６ ９９􀆰 ６９ ５７􀆰 ３４ ４２􀆰 ６６

７３􀆰 ４０ ８０􀆰 ８０ ３􀆰 ０６ ９９􀆰 ６９ ５４􀆰 ７８ ４５􀆰 ２２

７９􀆰 ２０ ９５􀆰 ９５ ３􀆰 ０６ ９９􀆰 ６９ ５１􀆰 ９７ ４８􀆰 ０３

８６􀆰 ４０ １２１􀆰 ２ ３􀆰 ０６ ９９􀆰 ６９ ４９􀆰 ３１ ５０􀆰 ６９

９８􀆰 ４０ １６５􀆰 ６４ ３􀆰 ０６ ９９􀆰 ６９ ４１􀆰 ５５ ５８􀆰 ４５

１００􀆰 ６０ １８４􀆰 ８３ ３􀆰 ０６ ９９􀆰 ６９ ４３􀆰 ５９ ５６􀆰 ４１

１０６􀆰 ６０ ２１９􀆰 １７ ３􀆰 ０６ ９９􀆰 ６９ ４１􀆰 １０ ５８􀆰 ９１

的物性数据库中保存ꎬ并选择 ＳＯ２ 作为亨利组分ꎬ在
Ｆｌａｓｈ２ 闪蒸模块中进行不同温度和压力下 ＳＯ２ 和水

体系的气液平衡模拟计算ꎬ结果如图 ５ 所示ꎮ 曲线

Ａ 由 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 内置的活度系数和亨利系数得到ꎬ
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曲线 Ｂ 和 Ｃ 分别由表 １ 和表 ２ 实验数据及相应的

亨利系数方程回归得到ꎮ 当温度分别为 ２０ 和 ４０℃
时ꎬ由表 １ 中实验数据模拟回归得到的亨利系数比

系统内置参数和由表 ２ 得到的参数更接近实验值ꎮ
因此ꎬ在温度低于 ４０℃时ꎬ可选择利用表 １ 修正的

亨利系数进行模拟计算ꎮ 随着温度升高到 ６０ 和

７０℃时ꎬ相比于系统内置参数和由表 １ 得到的参数ꎬ
由表 ２ 中数据模拟回归得到的亨利系数更接近实验

值ꎮ 因此温度高于 ６０℃时ꎬ选用表 ２ 修正的亨利系

数进行模拟计算ꎮ

(ａ)２０℃

(ｂ)４０℃

(ｃ)６０℃

(ｄ)７０℃

■ —实验值ꎻ Ａꎻ􀪋􀪋 Ｂꎻ———Ｃ

图 ５　 ＳＯ２ 和水体系的 Ｐ－Ｘ 相图

２􀆰 ２　 ＳＯ２ 溶解度模拟

根据 ２􀆰 １ 的研究结果ꎬ选择 Ｆｌａｓｈ２ 为单元操

作模块ꎬＲＫ－ＳＯＡＶＥ 模型为描述 ＳＯ２ 和甲苯体系

的物性方法ꎮ 对于 ＳＯ２ 和水体系的物性模型选用

ＥＬＥＣＮＲＴＬ 模型ꎻ在温度低于 ４０℃时ꎬ选择表 １ 修

正的亨利系数进行模拟计算ꎬ温度高于 ６０℃时ꎬ则
选用表 ２ 修正的亨利系数ꎮ

图 ６ 为不同温度 (低温 ２０ ~ ５０℃、高温 ５０ ~
７０℃)、压力(１０１ ~ ９０９ ｋＰａ)下ꎬＳＯ２ 在水中的溶解

度变化趋势ꎮ 由图可知ꎬ整个温度范围内ꎬＳＯ２ 在

水中的溶解度均随着温度的升高而减小ꎮ 当压力

从 １０１ ｋＰａ 升高到 ９０９ ｋＰａ 时ꎬ各个温度条件下的

ＳＯ２ 溶解度成倍数增大ꎮ 当温度为 ２０℃、压力为

９０９ ｋＰａ 时ꎬＳＯ２ 的溶解度可达 １１１ ｇ / １００ ｇ 水ꎬ压
力对 ＳＯ２ 在水中溶解度的影响更为显著ꎮ

■ —实验值ꎻ———模拟值

(ａ)低温

(ｂ)高温

１—１０１ ｋＰａꎻ２—２０２ ｋＰａꎻ３—３０３ ｋＰａꎻ４—４０４ ｋＰａꎻ

５—５０５ ｋＰａꎻ６—６０６ ｋＰａꎻ７—７０７ ｋＰａꎻ８—８０８ ｋＰａꎻ９—９０９ ｋＰａ

图 ６　 不同温度、压力下 ＳＯ２ 在水中的

溶解度曲线

图 ７ 为不同温度(２０~７０℃)、压力(１０１~８０８ ｋＰａ)
条件下ꎬＳＯ２ 在甲苯中的溶解度变化趋势ꎮ 随着温

度的升高ꎬ各压力下 ＳＯ２ 的溶解度均呈现逐渐减小

的趋势ꎮ 当压力逐渐升高时ꎬＳＯ２ 的溶解度逐渐增

加ꎬ压力增加到 ８０８ ｋＰａ 时ꎬ各温度条件下 ＳＯ２ 的溶

解度均超过 １００ ｇ / １００ ｇ 甲苯ꎮ
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１—１０１ ｋＰａꎻ２—２０２ ｋＰａꎻ３—３０３ ｋＰａꎻ４—４０４ ｋＰａꎻ

５—５０５ ｋＰａꎻ６—６０６ ｋＰａꎻ７—７０７ ｋＰａꎻ８—８０８ ｋＰａ

图 ７　 不同温度、压力下 ＳＯ２ 在甲苯中的

溶解度曲线

３　 结论

利用 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 软件对多相 Ｂｕｎｓｅｎ 反应中

ＳＯ２ 在水和甲苯中的溶解进行了模拟研究ꎬ通过灵

敏度分析预测了不同温度和压力条件下各二元体系

的溶解度ꎬ得到如下结论:
(１)不同温度及压力下 ＲＫ－ＳＯＡＶＥ 模型可准

确描述 ＳＯ２ 和甲苯体系的物性ꎮ 对于 ＳＯ２ 和水体

系ꎬ当温度和压力较高时ꎬ模拟值和实验值的偏差

较大ꎬ需校正系统内置的亨利系数并指定亨利

组分ꎮ
(２)利用 ＳＯ２ 和水的气液相平衡数据ꎬ结合

ＥＬＥＣＮＲＴＬ 模型与亨利系数方程在 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 的数

据回归系统中校正亨利系数ꎬ得到不同温度下校正

后的亨利系数ꎮ
(３)ＳＯ２ 在水中的溶解度随温度的升高而减小ꎬ

随压力的升高而增大ꎬ压力的影响效果更显著ꎮ
ＳＯ２ 在甲苯中的溶解度随温度和压力的变化趋势与

水类似ꎬ当压力达到 ８０８ ｋＰａ 时ꎬ溶解度可超过

１００ ｇ / １００ ｇ 甲苯ꎮ
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