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微波电场对高凝原油体系中
分子性质的影响
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摘要:为进一步提高微波作用效果ꎬ采用分子动力学模拟方法ꎬ重点研究了微波场对高凝模拟油体系的影响ꎮ 分析了高凝

油的性质与其分子之间的内在联系以及微波电场对高凝油性质的影响规律ꎮ 结果表明ꎬ微波电场强度和频率对原油性质有很

大影响ꎬ在适当电场强度下ꎬ电场的加入阻碍了分子运动ꎬ抑制了石蜡分子的聚集ꎬ使得体系黏度降低ꎮ 每种物质对微波的响应

频率不同ꎬ外加电场频率与石蜡分子的响应频率越接近ꎬ分子与电场之间的相互作用越强ꎬ分子扩散作用减弱ꎬ体系黏度降低ꎮ
关键词:高凝油ꎻ微波电场ꎻ分子动力学ꎻ黏度ꎻ响应频率
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　 　 随着轻质石油资源减少ꎬ更多高含蜡高凝固点

的非常规原油需要进行合理加工ꎮ 高凝原油在常温

下通常处于胶体态或固态ꎬ流动性很差ꎬ使其在开采

和输送过程中存在诸多困难ꎮ 为了合理开发和有效

利用高凝高黏等石油资源ꎬ寻找一种高效、清洁、低
能耗的降低稠油黏度的方法是解决稠油开采、集输

和炼制等问题的关键ꎮ
微波技术具有速度快、清洁、环保、能量损失少、

不可逆地改变原油黏度等优势ꎬ是一种比较理想的

降黏手段ꎮ 目前ꎬ微波技术在稠油降黏领域受到了

国内外学者的广泛关注ꎮ Ｗａｌｌ[１]通过实验证明了微

波开采高凝原油比其他传统的加热技术效率更高ꎬ
经济效益更好ꎮ Ｂｏｓｉｓｉｏ 等[２] 实验结果证明ꎬ微波作

用后原油中的组分发生了变化ꎬ且轻质组分含量增

加ꎮ 王颖[３]研究了微波作用前后稠油中族组成的

变化ꎬ利用微波处理胜利、吐哈、大港和辽河稠油 ４
种原油ꎬ发现油品的黏度均明显降低ꎮ 虽然大量实

验已经证明微波作用下高凝油的性质会发生一定的

变化ꎬ然而实际研究中发现微波降黏效果还不理想ꎬ
对某些原油甚至还出现了增黏现象ꎬ目前还未形成

有效的微波降黏指导方案[４－７]ꎮ 基于微波作用的复

杂性以及原油体系的复杂性ꎬ微波降黏机理尚不清

晰ꎬ微波辐射后原油黏度的变化方向性也并不确定ꎮ
微波降黏的稳定性以及提高微波作用效果方面仍缺

乏系统认识ꎬ而对微波降黏机理认识的难点在于从

分子层面明确微波与组成原油中各类物质分子之间
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的相互作用ꎮ
近年来ꎬ随着计算机技术的进步ꎬ分子动力学模

拟手段越来越多地应用在原油领域ꎮ Ｋｕｎｉｅｄａ 等[８]

和 Ｄｅ Ｌａｒａ 等[９]通过建立含有 ８ 种烃分子的轻油模

型研究了芳烃在油水界面的自堆积ꎮ 结果表明ꎬ芳
烃在油水界面发生聚集ꎬ而其他烃类在整个油相中

均匀分布ꎮ Ｓｅｄｇｈｉ 等[１０] 将原油看作极性分子和非

极性分子的混合物ꎬ建立了包括烷烃、环烷烃和芳烃

等在内的 １４ 种分子的原油模型ꎬ研究了油的组成、
水的盐度、温度和压力条件对油与水 /盐水的界面张

力及其在方解石表面的接触角等性能的影响ꎮ 以上

研究证实了分子动力学方法能够计算原油的性质ꎬ
包括复杂的原油中各种类型的分子ꎮ 但由于原油体

系以及微波作用的复杂性ꎬ将微波场加入原油体系

中的分子动力学研究较少ꎮ
本研究选取高凝模拟油样为研究对象ꎬ运用分

子动力学模拟方法ꎬ探索在微波电场作用下ꎬ高凝油

的黏度变化规律以及油样内部分子的运动规律ꎬ从
而为揭示微波降黏的作用机理奠定基础ꎮ

１　 模拟条件与参数选择

基于原油组成的复杂性ꎬ本研究将以高凝油模

型化合物为基础ꎬ考察微波场对组成高凝模拟油的

分子性质的影响ꎮ 模拟油组成中的正构烷烃、异构

烷烃、环烷烃、芳烃及所用的石蜡分子及其组成见

表 １ 所示ꎮ
表 １　 分子动力学模型中的各分子信息

分子种类 分子名称 个数 化学式 摩尔质量

正构烷烃 正癸烷(ＤＥＣＡ) ６０ Ｃ１０Ｈ２２ １４２􀆰 ２８

异构烷烃 异辛烷(ＩＳＯ) ６０ Ｃ８Ｈ１８ １１４􀆰 ２２

环烷烃　 甲基环己烷(ＭＣＨ) １９０ Ｃ７Ｈ１４ ９８􀆰 １８

芳烃　 　 甲苯(ＴＯＬ) １５２ Ｃ７Ｈ８ ９２􀆰 １３

石蜡分子 正二十六烷 １７ Ｃ２６Ｈ５４ ３６６􀆰 ７１

　 正三十八烷 １８ Ｃ３８Ｈ７８ ５３５􀆰 ０３

利用 Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｔｕｄｉｏ 软件中的 Ｖｉｓｕａｌｉｚｅｒ 模块

绘制出分子结构ꎬ如图 １ 所示ꎮ 分子动力学模拟采

用 Ｇｒｏｍａｃｓ 软件ꎬ力场采用适用于模拟芳香烃、饱和

烃等有机分子液体体系的 ＯＰＬＳ 全原子力场[１１－１２]ꎮ
模拟在等温定压系统(ＮＰＴ)下进行ꎮ 选用周期性边

界条件ꎬ积分时间步长选用 １ ｆｓꎮ 温度控制采用

Ｂｅｒｅｎｄｓｅｎ 方法ꎻ压力控制采用 Ｐａｒｒｉｎｅｌｌｏ－Ｒａｈｍａｎ 方

法ꎮ 计算黏度时ꎬ使用模型体系平衡模拟所得的构

型进行 １ ０００ ｐｓ 的黏度模拟ꎬ每个电场强度下的黏

度值取后 ５００ ｐｓ 运动轨迹的黏度平均值ꎮ

图 １　 高凝原油模型示意图

均方位移(ＭＳＤ)定义为在 ｔ 时刻分子与其起始

位置之间的距离ꎬ如公式(１):
ＭＳＤ ＝ ‹ ｜ ｒ→( ｔ) － ｒ→(０) ｜ ２› (１)

式中ꎬ‹›为在 ｔ 时间段内的统计平均值ꎻ ｒ→( ｔ)和 ｒ→

(０)分别表示分子在 ｔ 时刻和初始时刻的位置ꎮ
拟合不同电场强度下分子的均方位移随时间变

化曲线的斜率即可得到扩散系数ꎬ根据公式(２)计

算扩散系数 Ｄ:
ｌｉｍ
ｔ→∞

＝ ‹ ｜ ｒ→( ｔ) － ｒ→(０) ｜ ２› ＝ ６Ｄｔ (２)

　 　 径向分布函数是表征流体结构的重要手段ꎬ可
以反映体系中分子的聚集状态ꎮ 按照公式(３)计算

径向分布函数 ｇ( ｒ):
ｇＡＢ( ｒ) ＝ ｄＮ / (４πｒ２ρＢｄｒ) (３)

式中ꎬｄＮ 为半径从 ｒ 到 ｒ＋ｄｒ 间的围绕参考分子 Ａ
的索引分子 Ｂ 的数目ꎻρＢ 为 Ｂ 分子的密度ꎮ

在考察电场强度对模拟体系的具体影响时ꎬ电
场频率固定为 ２􀆰 ４５ ＧＨｚꎬ对体系施加 Ｘ 方向ꎬ强度

分别为 ０、０􀆰 ００１、０􀆰 ００２、０􀆰 ００３、０􀆰 ００４ Ｖ / ｎｍ 的电场ꎮ
在考察电场频率对模拟体系的具体影响时ꎬ电场

强度固定在 ０􀆰 ００２ Ｖ / ｎｍꎬ体系施加 Ｘ 方向ꎬ频率

分别为 ０、０􀆰 ９１５、２􀆰 ４５０、５􀆰 ０００ ＧＨｚ 的外加电场进

行模拟ꎮ

２　 模拟结果与讨论

２􀆰 １　 微波电场对黏度的影响

考察微波电场强度和频率对模拟体系黏度的影

响ꎮ 由表 ２ 可以看出ꎬ电场强度和频率的增加均使

得模型体系的黏度先减小后增大ꎬ电场强度为

０􀆰 ００２ Ｖ / ｎｍ 时ꎬ体系的黏度最小ꎬ当外加电场频率

为 ０􀆰 ９１５ ＧＨｚ 时ꎬ体系的黏度具有最小值ꎬ原因可能

是因为 ０􀆰 ９１５ ＧＨｚ 的频率与模型化合物的弛豫频率

较为接近ꎬ分子发生了共振ꎬ从而导致此时体系的降

黏效果最佳[１３]ꎮ
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表 ２　 微波电场强度和频率对模拟油黏度的影响

电场强度 /

(Ｖ􀅰ｎｍ－１)

黏度 /
(ｍＰａ􀅰ｓ)

电场频率 /
ＧＨｚ

黏度 /
(ｍＰａ􀅰ｓ)

０ ０􀆰 ５７８４１ ０ ０􀆰 ５７８４１

０􀆰 ００１ ０􀆰 ５３３５７ ０􀆰 ９１５ ０􀆰 ４９４８３

０􀆰 ００２ ０􀆰 ５２４５０ ２􀆰 ４５０ ０􀆰 ５２４５０

０􀆰 ００３ ０􀆰 ５７３８６ ５ ０􀆰 ５９９８０

０􀆰 ００４ ０􀆰 ６０５６１ — —

２􀆰 ２　 微波电场对偶极矩的影响

偶极矩通常被用于判断分子极性的大小ꎬ分子

偶极矩越大ꎬ分子极性也越大ꎬ对微波的响应能力亦

越强ꎮ 偶极矩定义为分子中正、负电荷中心所带的

电荷量和正、负电荷中心间距离的乘积ꎮ 偶极矩为

矢量ꎬ方向规定从负电荷指向正电荷ꎬ数值大小可根

据 ｘ、ｙ、ｚ ３ 个方向的分量计算得出ꎮ 施加 ２􀆰 ４５ ＧＨｚ
电场后ꎬ通过计算所得模拟体系各分子的偶极距随

电场强度变化如表 ３ 所示ꎮ 由表 ３ 可知ꎬ甲苯以及

石蜡分子对体系的偶极距具有主要贡献ꎬ而链烷烃

和环烷烃的偶极距较小ꎮ 在该频率外加电场作用

下ꎬ模型化合物中的大分子链烷烃ꎬ即石蜡分子

Ｃ３８Ｈ７８的偶极矩变化较为明显ꎬ表明长链烷烃分子

对电场的响应能力较强ꎮ
表 ３　 不同电场强度下模拟体系各分子的偶极距

Ｄｅｂｙｅ

分子
电场强度 / (Ｖ􀅰ｎｍ－１)

０ ０􀆰 ００１ ０􀆰 ００２ ０􀆰 ００３ ０􀆰 ００４

正癸烷　 　 ０􀆰 １６０７ ０􀆰 １６０６ ０􀆰 １６０２ ０􀆰 １５９５ ０􀆰 １６０４

异辛烷　 　 ０􀆰 １４６３ ０􀆰 １４５８ ０􀆰 １４６１ ０􀆰 １４６０ ０􀆰 １４５８

甲基环己烷 ０􀆰 １２５９ ０􀆰 １２６０ ０􀆰 １２５９ ０􀆰 １２６２ ０􀆰 １２５８

甲苯　 　 　 １􀆰 １０５９ １􀆰 １０５７ １􀆰 １０５７ １􀆰 １０５８ １􀆰 １０５７

正二十六烷 ０􀆰 ２５２４ ０􀆰 ２５２５ ０􀆰 ２５３５ ０􀆰 ２５２５ ０􀆰 ２５２５

正三十八烷 ０􀆰 ３０３２ ０􀆰 ３０３５ ０􀆰 ３０４３ ０􀆰 ３０２１ ０􀆰 ３０１３

平均偶极矩 ０􀆰 ４４３０ ０􀆰 ４４２９ ０􀆰 ４４３０ ０􀆰 ４４２９ ０􀆰 ４４２８

计算所得模拟体系各分子的偶极距在不同电场

频率下(电场强度为 ０􀆰 ００２ Ｖ / ｎｍ)的结果如表 ４ 所

示ꎬ可以看出ꎬ电场频率虽然对整个体系的平均偶极

矩影响并不明显ꎬ但是对不同种类的分子却具有不

同的影响效果ꎬ频率对本研究体系中的甲苯和大分

子链烷烃(石蜡分子)的偶极矩影响较大ꎬ而小分子

的链烷烃和环烷烃的偶极矩在不同电场频率下的变

化较小ꎮ
表 ４　 不同电场频率下模拟体系各分子的偶极距

Ｄｅｂｙｅ

分子
电场频率 / ＧＨｚ

０ ０􀆰 ９１５ ２􀆰 ４５ ５􀆰 ００

正癸烷　 　 ０􀆰 １６０７ ０􀆰 １６０４ ０􀆰 １６０２ ０􀆰 １６０７

异辛烷　 　 ０􀆰 １４６３ ０􀆰 １４６２ ０􀆰 １４６１ ０􀆰 １４６２

甲基环己烷 ０􀆰 １２５９ ０􀆰 １２５９ ０􀆰 １２５９ ０􀆰 １２６１

甲苯　 　 　 １􀆰 １０５９ １􀆰 １０４９ １􀆰 １０５７ １􀆰 １０５７

正二十六烷 ０􀆰 ２５２４ ０􀆰 ２５３１ ０􀆰 ２５３５ ０􀆰 ２５３６

正三十八烷 ０􀆰 ３０３２ ０􀆰 ３０２９ ０􀆰 ３０４３ ０􀆰 ３０３７

平均偶极矩 ０􀆰 ４４３０ ０􀆰 ４４３０ ０􀆰 ４４３０ ０􀆰 ４４３１

２􀆰 ３　 微波电场对均方位移的影响

以石蜡分子 Ｃ２６Ｈ５４和 Ｃ３８Ｈ７８为例ꎬ考察电场强

度和电场频率对 ２ 种石蜡分子的均方位移的影响ꎮ
图 ２ 展示了模拟体系中石蜡分子 Ｃ２６Ｈ５４和 Ｃ３８Ｈ７８在

不同电场强度下的均方位移－时间曲线ꎬ两者均方

位移在外加电场的作用下均发生了明显变化ꎬ但不

同电场强度对其运动性的改变具有明显差别ꎮ 与无

电场时相比ꎬＣ２６Ｈ５４的均方位移在电场强度为 ０􀆰 ００２
Ｖ / ｎｍ 时增加ꎬ其他电场强度下均减小ꎻＣ３８Ｈ７８的均

方位移在电场强度为 ０􀆰 ００４ Ｖ / ｎｍ 时略有增加ꎬ其
他电场强度下均减小ꎮ 当石蜡分子的均方位移减小

　 　 　 　 　 　 　

(ａ)Ｃ２６Ｈ５４

(ｂ)Ｃ３８Ｈ７８

１—０ Ｖ / ｎｍꎻ２—０􀆰 ００１ Ｖ / ｎｍꎻ３—０􀆰 ００２ Ｖ / ｎｍꎻ

４—０􀆰 ００３ Ｖ / ｎｍꎻ５—０􀆰 ００４ Ｖ / ｎｍ

图 ２　 不同外加电场强度下石蜡分子 Ｃ２６Ｈ５４和

Ｃ３８Ｈ７８的均方位移

􀅰１３２􀅰
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时ꎬ分子偏离初始位置减小ꎬ分子间相互作用力增

强ꎬ说明一定强度的外加电场的加入阻碍了石蜡分

子的迁移ꎬ使其运动趋于缓慢ꎮ
不同电场频率下石蜡分子 Ｃ２６Ｈ５４和 Ｃ３８Ｈ７８的均

方位移－时间曲线如图 ３ 所示ꎮ 二者的均方位移在

外加电场的作用下均发生变化ꎮ 在电场频率为

０􀆰 ９１５ ＧＨｚ 时 Ｃ２６Ｈ５４的均方位移减小ꎬ其他电场频

率下增加ꎬ这说明当外加电场频率为 ０􀆰 ９１５ ＧＨｚ 时ꎬ
电场的加入阻碍了石蜡分子 Ｃ２６Ｈ５４迁移ꎬ使其运动

趋于缓慢ꎬ减小了聚集的可能性ꎮ 而对于质量更大

的 Ｃ３８Ｈ７８石蜡分子ꎬ在不同电场频率下ꎬ均方位移均

减小ꎬ不同电场频率的加入均使其迁移受阻ꎮ

(ａ)Ｃ２６Ｈ５４

(ｂ)Ｃ３８Ｈ７８

１—０ ＧＨｚꎻ２—０􀆰 ９１５ ＧＨｚꎻ３—２􀆰 ４５０ ＧＨｚꎻ４—５􀆰 ０００ ＧＨｚ

图 ３　 不同外加电场频率下石蜡分子

Ｃ２６Ｈ５４和 Ｃ３８Ｈ７８的均方位移

２􀆰 ４　 微波电场对扩散系数的影响

考察不同电场强度下 ２ 种石蜡分子 Ｃ２６ Ｈ５４ 和

Ｃ３８Ｈ７８的扩散系数(表 ５)ꎮ 可以看出ꎬ微波电场作

用下石蜡分子扩散系数波动较大ꎮ 当电场强度为

０􀆰 ００２ Ｖ / ｎｍ 时ꎬＣ３８Ｈ７８的扩散系数最小ꎬ电场对扩

散的抑制作用最强ꎬ而此时 Ｃ３８Ｈ７８的偶极矩最大(见
表 ３)ꎬ由此说明ꎬ当模型体系中石蜡分子的极性较

强时ꎬ电场对其作用效果更为明显ꎮ 当扩散系数增

加时ꎬ体系中的分子扩散加速ꎬ此时石蜡分子将趋于

聚集ꎻ而当扩散系数减小时ꎬ表明电场的加入阻碍了

分子运动ꎬ抑制分子之间的聚集ꎮ 外加电场作用可

抑制极性较大的石蜡分子向其他分子扩散ꎬ合适的

电场强度可抑制石蜡分子的聚集ꎮ

表 ５　 不同电场强度下 Ｃ２６Ｈ５４和 Ｃ３８Ｈ７８的扩散系数

电场强度 /

(Ｖ􀅰ｎｍ－１)

Ｃ２６Ｈ５４ /

(１０－５ ｃｍ２􀅰ｓ－１)

Ｃ３８Ｈ７８ /

(１０－５ ｃｍ２􀅰ｓ－１)

０ ０􀆰 ３４２６(±０􀆰 ０３９０) ０􀆰 ５２３８(±０􀆰 ０８３６)

０􀆰 ００１ ０􀆰 ２６５３(±０􀆰 ３０３５) ０􀆰 ２３００(±０􀆰 １１１６)

０􀆰 ００２ ０􀆰 ５０６８(±０􀆰 ３５９３) ０􀆰 １１３６(±０􀆰 ０２９４)

０􀆰 ００３ ０􀆰 ３６９４(±０􀆰 ３７９５) ０􀆰 ２４８９(±０􀆰 ０５２５)

０􀆰 ００４ ０􀆰 １９８９(±０􀆰 ０９８７) ０􀆰 ４３０１(±０􀆰 １１６３)

模拟计算所得不同电场频率下 ２ 种石蜡分子

Ｃ２６Ｈ５４和 Ｃ３８Ｈ７８的扩散系数见表 ６ꎮ 由表 ６ 可知ꎬ当
微波频率为 ０􀆰 ９１５ ＧＨｚ 时 Ｃ２６Ｈ５４的扩散系数最小ꎬ
而当微波频率为 ２􀆰 ４５ ＧＨｚ 时 Ｃ３８Ｈ７８的扩散系数最

小ꎬ这说明每种物质对微波的响应频率不同ꎬ外加电

场频率与分子响应频率越接近ꎬ分子与电场之间的

相互作用越强ꎮ 通过分析表 ４ 和表 ６ 中 ２ 种石蜡分

子的偶极矩和扩散系数可以发现ꎬ当电场频率为

０􀆰 ９１５ ＧＨｚ 时石蜡分子偶极矩较小ꎬ极性较弱ꎬ而此

时 ２ 种石蜡分子的扩散系数均较小ꎮ 主要原因可能

是此时外加电场的频率与石蜡分子的响应频率较为

接近ꎬ此时石蜡分子对电场的响应更强ꎬ分子间作用

力增强ꎬ使其扩散作用减弱ꎬ抑制了分子间的聚集ꎬ
使得模型体系的黏度降低ꎮ

表 ６　 不同电场频率下 Ｃ２６Ｈ５４和 Ｃ３８Ｈ７８的扩散系数

电场频率 /
ＧＨｚ

Ｃ２６Ｈ５４ /

(１０－５ ｃｍ２􀅰ｓ－１)

Ｃ３８Ｈ７８ /

(１０－５ ｃｍ２􀅰ｓ－１)

０ ０􀆰 ３４２６(±０􀆰 ０３９０) ０􀆰 ５２３８(±０􀆰 ０８３６)

０􀆰 ９１５ ０􀆰 １５１７(±０􀆰 １７３１) ０􀆰 １４７９(±０􀆰 １３３５)

２􀆰 ４５０ ０􀆰 ５０６８(±０􀆰 ３５９３) ０􀆰 １１３６(±０􀆰 ０２９４)

５􀆰 ０００ ０􀆰 ４７３２(±０􀆰 １２４８) ０􀆰 ２５３３(±０􀆰 １２９４)

２􀆰 ５　 微波电场对径向分布函数的影响

考察石蜡分子与模拟体系中其他分子之间ꎬ石
蜡分子与其自身之间的径向分布函数ꎮ 通过分析不

同电场强度下分子之间的径向分布函数ꎬ可以反映

出模拟体系中分子聚集情况的变化ꎮ 结合前面几种

性质的分析ꎬ本节选取未加电场时和电场强度为

０􀆰 ００２、０􀆰 ００４ Ｖ / ｎｍ 时分子的径向分布函数ꎬ进一步

分析电场强度对体系的影响ꎮ
不同外加电场强度下石蜡分子 Ｃ２６Ｈ５４和 Ｃ３８Ｈ７８

与体系中各分子之间的径向分布函数如图 ４、图 ５
所示ꎮ 图中ꎬ横坐标代表分子间距离ꎬ纵坐标代表分

子聚集程度ꎮ 径向分布函数 ｇ( ｒ)的峰值可以描述

分子间聚集程度的大小ꎬｇ( ｒ)峰值越高ꎬ在 ｒ 处聚集

􀅰２３２􀅰
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的分子越多[１４]ꎮ 可以看出ꎬ体系中石蜡分子与其他

各分子间的径向分布函数 ｇ( ｒ)的值较小ꎬ均小于 １
或在 １ 附近波动ꎻ而石蜡分子与石蜡分子间的径向

分布函数 ｇ( ｒ)的值较大ꎬ表明在模型体系中的聚集

主要是石蜡分子之间的聚集ꎮ

(ａ)Ｃ２６Ｈ５４和正癸烷

(ｂ)Ｃ２６Ｈ５４和异辛烷

(ｃ)Ｃ２６Ｈ５４和甲基环己烷

(ｄ)Ｃ２６Ｈ５４和甲苯

(ｅ)Ｃ２６Ｈ５４和 Ｃ２６Ｈ５４

(ｆ)Ｃ２６Ｈ５４和 Ｃ３８Ｈ７８

１—０ Ｖ / ｎｍꎻ２—０􀆰 ００２ Ｖ / ｎｍꎻ３—０􀆰 ００４ Ｖ / ｎｍ

图 ４　 不同电场强度下 Ｃ２６Ｈ５４与各分子间

径向分布函数

(ａ)Ｃ３８Ｈ７８和正癸烷

(ｂ)Ｃ３８Ｈ７８和异辛烷

(ｃ)Ｃ３８Ｈ７８和甲基环己烷

(ｄ)Ｃ３８Ｈ７８和甲苯
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(ｅ)Ｃ３８Ｈ７８和 Ｃ２６Ｈ５４

(ｆ)Ｃ３８Ｈ７８和 Ｃ３８Ｈ７８

１—０ Ｖ / ｎｍꎻ２—０􀆰 ００２ Ｖ / ｎｍꎻ３—０􀆰 ００４ Ｖ / ｎｍ

图 ５　 不同电场强度下 Ｃ３８Ｈ７８与各分子间

径向分布函数

统计石蜡分子之间径向分布峰的位置和强度如

表 ７ꎮ 未加电场时ꎬＣ３８Ｈ７８分子自身之间 ｇ( ｒ)值远

大于它与 Ｃ２６Ｈ５４分子间的 ｇ( ｒ)值和 Ｃ２６Ｈ５４分子自身

之间的 ｇ( ｒ)值ꎬ表明此时体系中石蜡分子的聚集主

要为较长链 Ｃ３８Ｈ７８分子自身之间的聚集ꎮ 施加电场

后ꎬ长链石蜡分子 Ｃ３８Ｈ７８自身间的 ｇ( ｒ)值减小ꎬ而
与 Ｃ２６Ｈ５４分子间的 ｇ( ｒ)值增加ꎬ说明电场作用减少

了 Ｃ３８ Ｈ７８ 分子自身之间的聚集ꎬ而增加了其与

Ｃ２６Ｈ５４分子间的聚集ꎮ 当电场强度过大时ꎬ短链石

蜡分子的聚集加剧ꎮ 此外ꎬ由图 ５ 还可以看到电场

强度为 ０􀆰 ００４ Ｖ / ｎｍ 时ꎬ石蜡分子 Ｃ３８Ｈ７８与正癸烷、
异辛烷之间的 ｇ( ｒ)值增加至略大于 １ꎬ这表明当外

加电场强度过大时ꎬ长链石蜡分子也可能与体系中

的短链烷烃分子发生轻微聚集ꎮ 因此选择合适的电

场强度ꎬ可达到有效抑制石蜡分子聚集的目的ꎮ
表 ７　 不同电场强度下石蜡分子之间径向分布峰的

位置和强度

电场强度 /

(Ｖ􀅰ｎｍ－１)

Ｃ２６Ｈ５４ ~Ｃ２６Ｈ５４ Ｃ２６Ｈ５４ ~Ｃ３８Ｈ７８ Ｃ３８Ｈ７８ ~Ｃ３８Ｈ７８

峰位置 /
ｎｍ

ｇ( ｒ)值
峰位置 /

ｎｍ
ｇ( ｒ)值

峰位置 /
ｎｍ

ｇ( ｒ)值

０ ０􀆰 ７１ １􀆰 ３６ ０􀆰 ５４ ２􀆰 ３３ ０􀆰 ４９ ６􀆰 ０２
０􀆰 ００２ ０􀆰 ９３ １􀆰 ２２ ０􀆰 ５０ ３􀆰 ２７ ０􀆰 ４９ ４􀆰 ８９
０􀆰 ００４ ０􀆰 ８６ ２􀆰 ２０ ０􀆰 ４８ ４􀆰 ６９ ０􀆰 ６６ ３􀆰 ５２

３　 结论

选取高凝模拟油样为研究对象ꎬ分析了微波电

场对高凝油模拟体系的黏度、偶极矩、各分子间的径

向分布函数、石蜡分子的均方位移和扩散系数的影

响ꎮ 主要结论如下ꎮ
(１)在同一电场频率下ꎬ随外加电场强度的增

加ꎬ模型体系的黏度先减小后增加ꎮ 当电场为

０􀆰 ００２ Ｖ / ｎｍ 时ꎬ体系的黏度最小ꎮ 在外加电场作用

下ꎬ石蜡分子 Ｃ３８Ｈ７８的偶极矩变化较为明显ꎬ表明其

对电场的响应能力较强ꎮ
(２)不同电场强度下ꎬ２ 种石蜡分子的均方位移

和扩散系数变化不同ꎮ 当石蜡分子的均方位移减小

时ꎬ分子偏离初始位置的距离减小ꎬ扩散系数减小ꎬ
分子间相互作用力增强ꎬ此时ꎬ合适的电场强度的加

入阻碍了石蜡分子的迁移ꎬ使其运动趋于缓慢ꎬ可达

到有效抑制体系中石蜡分子聚集的目的ꎮ
(３)在模型体系中分子的聚集主要是较长链的

石蜡分子与其他分子之间的聚集ꎮ 电场作用使

Ｃ３８Ｈ７８ 分子自身之间的聚集减少ꎬ 增加了其与

Ｃ２６Ｈ５４分子间的聚集ꎮ 当外加电场强度过大时ꎬ长
链石蜡分子 Ｃ３８Ｈ７８也可能与体系中的短链烷烃分子

发生轻微聚集ꎮ
(４)随微波频率的增加ꎬ模拟体系的黏度呈现

出先减小后增大的趋势ꎮ 当外加电场频率为 ０􀆰 ９１５
ＧＨｚ 时ꎬ２ 种石蜡分子的扩散系数均较小ꎬ体系的黏

度最小ꎮ 主要原因可能是外加电场的频率与石蜡分

子的响应频率较为接近ꎬ分子间作用力增强ꎬ分子扩

散作用减弱ꎬ抑制了分子间的聚集ꎬ使得模型体系的

黏度降低ꎮ
(５)适当的电场频率可以减小石蜡分子的聚集

沉积ꎬ但当电场频率过高时ꎬ会加速石蜡分子的运

动ꎬ并促进石蜡分子的聚集ꎬ此时模型体系中除了石

蜡分子的聚集ꎬ还存在长链的石蜡分子 Ｃ３８Ｈ７８与短

链烷烃和芳香烃之间的轻微聚集ꎮ
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工艺流程ꎮ
(１)设计出合理的流程结构ꎬ先采用膜分离单

元回收净化瓦斯气中氢气ꎬ然后再利用汽油作为吸

收剂ꎬ回收轻烃ꎮ
(２)经过 Ａｓｐｅｎ ＨＹＳＹＳ 模拟软件的模拟优化ꎬ

进膜分离单元压力为 １ ９００ ｋＰａꎬ膜分离单元切割比

为 ０􀆰 ９５ꎬ氢气回收率为 ９１􀆰 ５６％ꎬ轻烃回收率为

８９􀆰 ４８％ꎬ回收的氢气摩尔分数为 ９５􀆰 ９３％ꎬ燃料气中

Ｃ３ 摩尔分数为 １􀆰 ７２％ꎮ
(３)以某炼厂净化瓦斯气为例进行经济分析ꎬ

最优膜面积为 １ ９６４ ｍ２ꎬ压缩机功率为 １ ０６９ ｋＷꎬ
１ 年可以回收 ２ ５０９ 万 ｍ３ 氢气、１０ １４７ ｔ 轻烃ꎬ回收

价值为 ３ ９５４ 万元 / ａꎬ固定投资为 ３ ４４１ 万元 / ａꎬ运
行费用为 ６８３ 万元 / ａꎬ经济效益为 ２ ９７６ 万元 / ａꎬ投
资回报期为 １３􀆰 ９ 个月ꎬ具有很好的经济性ꎮ

(４)若炼厂燃料气管网需补充天然气ꎬ想要耦

合工艺具有良好的经济性ꎬ采购天然气成本要不大

于 １ ２５６ 万元 / ａꎮ
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