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摘要:针对煤焦 ＣＬＧ 流程ꎬ在 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 中搭建了包含干燥、热解、气化和再生单元的仿真模型ꎬ通过灵敏度分析探究工艺

参数对系统气化性能的影响规律ꎬ并开展系统分析ꎬ揭示不同工艺参数下的损分布特征ꎮ 结果表明ꎬ随着气化温度升高ꎬ系
统的气化性能显著提升ꎻ９００℃ 时系统基本达到热力学平衡ꎬ较 ７５０℃ 工况ꎬ冷煤气效率从 ５４􀆰 １％提升至 ７２􀆰 ９％ꎬ效率从

６７􀆰 ９％提升至 ７４􀆰 １％ꎮ 对于氧碳比ꎬＯ / Ｃ ＝ １􀆰 ０ 时ꎬ较 Ｏ / Ｃ ＝ ０􀆰 ５ 工况ꎬ合成气产率增幅 ４１􀆰 １％ꎬ冷煤气效率从 ５１􀆰 ３％提升至

６７􀆰 ２％ꎬ效率从 ６２􀆰 ８％升至 ７４􀆰 １％ꎮ 对于水碳比 Ｓ / Ｃ＝ ０􀆰 ５ 时ꎬ较 Ｓ / Ｃ＝ ０ 工况ꎬ合成气产率增幅 ３８􀆰 １％ꎬ冷煤气效率从 ６７􀆰 ３％
升至 ８３􀆰 ２％ꎬ效率从 ７４􀆰 １％升至 ８２􀆰 ０％ꎮ 系统分析表明系统损主要集中在气化单元和再生单元ꎮ 研究结果为化学链气

化工艺的工业化优化提供了理论参考ꎮ
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　 　 ２０２４ 年ꎬ中国煤炭产量已达 ４７􀆰 ６ 亿 ｔꎬ国内能

源消耗的 ７０％源自煤炭[１]ꎮ 面对严峻的能源利用

现状ꎬ迫切需要开发高效清洁利用煤炭的技术[２]ꎮ
化学链气化(ｃｈｅｍｉｃａｌ ｌｏｏｐｉｎｇ ｇａｓｉｆｉｃａｔｉｏｎꎬＣＬＧ)作为

一项新兴的煤炭清洁高效转化技术ꎬ通过借助载氧

体的晶格氧转移机制ꎬ将传统的单级氧化过程拆分

为 ２ 个不同阶段ꎬ即煤还原为合成气以及载氧体通

过氧化实现再生ꎬ重构了气化反应路径[３－５]ꎮ 该技

术具有以下显著优势:通过晶格氧的选择性氧化有

效避免了传统气化工艺中氮气对合成气的稀释[６]ꎻ
基于放热型载氧体再生机制ꎬ提高了能量效率[７]ꎻ
与常规气化技术相比ꎬ预计可实现二氧化碳减排量

达 ８０％[８]ꎮ

目前国内外学者针对 ＣＬＧ 流程的研究主要以

实验室阶段和模拟计算 ２ 种方式开展[９]ꎻＡｎ 等[１０]

研究表明ꎬＣｕＦｅ２Ｏ４ 载氧体相较于惰性床料ꎬ能够显

著提高化学链气化反应速率ꎮ Ｗａｎｇ 等[１１]利用赤泥

开发了低成本的 Ｆｅ－Ｃｕ 复合载氧体ꎬ在煤的 ＣＬＧ 过

程中表现出优异的抗团聚能力ꎮ Ｇｅ 等[１２] 研究发现

当床层材料中氧化镍质量分数在 ２０％ ~ ５０％范围

内ꎬ碳转化效率随着氧化镍质量含量的增加而提高ꎮ
穆林等[１３]研究发现碱(土)金属的改性有助于提升

载氧体的气化性能ꎬ经过改性的载氧体相较于天然

铁矿石载氧体均表现出更优越的性能ꎮ 张将等[１４]

研究发现 ＣｕＦｅ２Ｏ４ 载氧体在 ７５０ ~ ９５０℃范围内ꎬ晶
格畸变导致氧缺陷增加ꎬ释氧度从 ０􀆰 ０３３ 提升至

􀅰８３３􀅰
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０􀆰 ４０ꎬ显著促进了 Ｈ２ 生成ꎮ 吴宇婷[１５] 研究发现水

蒸气对 ＣＬＧ 过程具有明显的促进作用ꎬ在适量的水

蒸气条件下 Ｈ２ 产率和气化效率能够得到显著提

高ꎮ Ｌｉｕ 等[１６]以氧化铁为载氧体研究了微藻的化学

链气化ꎬ研究发现蒸气对 ＣＬＧ 的影响体现在 ２ 个方

面:作为气化剂ꎬ蒸气促进了合成气的产生ꎬ此外ꎬ蒸
气还通过铁－蒸气反应提高了氢气产量ꎮ Ｘｕｅ 等[１７]

使用 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 研究了基于铁基载氧体的 ＢＣＬＧ 流

程ꎬ搭建的模型包括详细的动力学模型ꎬ并使用实验

数据验证了过程模拟方法的有效性ꎮ Ｆｅｒｎ􀅡ｎｄｅｚ
等[１８]在 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 中设计了基于 Ｃａ－Ｃｕ 载氧体的

ＣＬＨＧ 工艺ꎬ评估了温度和压力对系统性能的影响ꎮ
张坤等[１９] 对煤热解－化学链气化耦合工艺进行模

拟ꎬ结果表明该工艺热效率高于任一独立工艺ꎮ 综

上所述ꎬ目前 ＣＬＧ 技术的实验室研究手段完善ꎬ但
由于化学链气化全流程的复杂性和多模块特性ꎬ使
得实验室研究效率较低ꎬ而采用模拟计算的方法可

以提高研究效率和工艺迭代速度ꎮ
本研究着眼于煤焦 ＣＬＧ 流程模拟ꎬ基于吉布斯

自由能最小化原理在 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 软件中搭建了仿真

模型ꎬ首先通过灵敏度分析探究气化温度、氧碳比、
水碳比对气化性能的影响ꎬ再基于热力学第二定律

开展了详细的系统分析ꎮ

１　 研究方法

１􀆰 １　 建模方法

本研究搭建的仿真模型分为干燥单元(ＤＲ)、热
解单元(ＰＲ)、气化单元(ＦＲ)、再生单元(ＡＲ)４ 部分ꎮ
对于非常规组分ꎬ选择 ＨＣＯＡＬＧＥＮ 和 ＤＣＯＡＬＩＧＴ
用于计算非常规组分的焓值和密度ꎮ 同时选择

ＰＲ－ＢＭ 物性方法计算常规混合和固体组分的热力

学参数ꎮ
图 １ 是在 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 软件中搭建的煤焦化学链

气化工艺流程ꎮ 在干燥单元采用 ＲＳｔｏｉｃ 模块模拟

原煤的干燥过程ꎻ在热解单元采用 ＲＹｉｅｌｄ 模块模拟

煤的热解过程ꎮ 根据焦油模拟蒸馏实验选取了 ６ 种

模型化合物表示热解焦油组成[２０]ꎬ组成如表 １ 所

示ꎮ 热解气成分根据本课题组热解实验结果确定ꎬ
组成如表 ２ 所示ꎮ 在气化单元采用 ＲＹｉｅｌｄ 和

ＲＧｉｂｂｓ 模块联合模拟半焦的气化过程ꎬ利用 ＲＹｉｅｌｄ
模块根据半焦的元素分析和工业分析将其转化为元

素单质的形式ꎬ再计算组分参与的反应过程的热力

学平衡ꎮ 在再生单元ꎬ采用 ＲＧｉｂｂｓ 模块模拟还原态

载氧体被空气氧化再生的过程ꎮ 为提高模拟系统的

收敛性需对模型进行以下假设:①流程中所有单元

均处于稳态运行ꎻ②忽略反应器的热损失ꎻ③灰分被

图 １　 煤焦化学链气化工艺流程

表 １　 焦油模型中各组分的组成(质量分数) ％

Ｃ７Ｈ８ Ｃ６Ｈ５ＯＨ Ｃ１２Ｈ１０ Ｃ１６Ｈ１０ Ｃ１４Ｈ１０ Ｃ１０Ｈ８

２３􀆰 ６４ ２２􀆰 ２２ ５􀆰 ７３ １９􀆰 ９５ １２􀆰 ８１ １５􀆰 ６５

表 ２　 热解气模型中各组分的组成(质量分数) ％

ＣＯ２ ＣＯ ＣＨ４ Ｃ２Ｈ６ Ｈ２

６４􀆰 ３３ ２０􀆰 ３２ １１􀆰 ３０ ３􀆰 ７１ ０􀆰 ３４

视为惰性组分ꎻ④煤和半焦的少量碱金属和其他微

量元素等忽略不计ꎮ
１􀆰 ２　 原料和载氧体分析

在本文中化学链气化过程仿真中ꎬ原煤及半焦

的工业分析和元素分析如表 ３ 所示ꎮ 选用 Ｆｅ２Ｏ３

(质量分数 ３０％)和 Ａｌ２Ｏ３(质量分数 ７０％)作为循环

载氧体活性组分和惰性组分ꎮ
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表 ３　 原煤与半焦的工业分析和元素分析(质量分数)％

原料
工业分析 元素分析

Ｍａｄ Ａｄ Ｖｄ ＦＣｄ
∗ Ｃ Ｈ Ｎ Ｓ Ｏ∗

原煤 ９􀆰 ６０ １６􀆰 ０７ ４２􀆰 ５９ ４１􀆰 ３４ ６８􀆰 ７６ ５􀆰 １４ １􀆰 １９ ０􀆰 ５１ ２４􀆰 ４０

半焦 １􀆰 １０ ２２􀆰 ５４ ２８􀆰 ４６ ４９􀆰 ００ ７８􀆰 ８５ ３􀆰 ９９ １􀆰 ８１ ０􀆰 ７７ １４􀆰 ５８

　 　 注:∗通过差减法求得ꎮ

１􀆰 ３　 数据分析方法

１􀆰 ３􀆰 １　 气化性能分析方法

碳转化率(ＸＣ)和冷煤气效率(ＣＧＥ)用于评价

ＣＬＧ 系统的气化性能ꎮ 计算公式如下:
ＸＣ(％) ＝ [(ｑＣＯ ＋ ｑＣＯ２

＋ ｑＣＨ４
) / ｑｃ] × １００％ (１)

ＣＧＥ(％) ＝ [(ｑｓｙｎｇａｓ􀅰Ｖ􀅰ＬＨＶｓｙｎｇａｓ) /
(ｍｃｈａｒ􀅰ＬＨＶｃｈａｒ)] × １００％ (２)

１􀆰 ３􀆰 ２　 分析方法

系统分析是基于热力学第二定律的能量分析

方法ꎬ由于所构建的 ＣＬＧ 模型在稳态下运行ꎬ进行

分析时ꎬ总由物理和化学组成ꎬ即:
Ｅｘ ＝ Ｅｘꎬｃｈ ＋ Ｅｘꎬｐｈ (３)

　 　 常规组分的物理 Ｅｘꎬｐｈ和化学 Ｅｘꎬｃｈ分别由

式(４)和式(５)计算:
Ｅｘꎬｐｈ ＝ (Ｈ － Ｈ０) － Ｔ０(Ｓ － Ｓ０) (４)

Ｅｘꎬｃｈ ＝ ｎ∑[ｘｉ(Ｅ􀱉
ｘｉꎬｃｈ

＋ ＲＴ０ ｌｎｘｉ)] (５)

式中ꎬｎ 为流股的总摩尔量ꎻｘｉ 为组分 ｉ 的摩尔分数ꎻ
Ｅ􀱉

ｘｉꎬｃｈ为组分 ｉ 的标准摩尔化学ꎮ
对于非常规组分ꎬ通常忽略其物理ꎻ化学

Ｅ ｆｕｅｌꎬｃｈ可根据燃料的低位热值估算ꎬ即:
Ｅｆｕｅｌꎬｃｈ ＝ β􀅰ＬＨＶｆｕｅｌ (６)

β ＝ １􀆰 ００６ ４ ＋ ０􀆰 １５１ ９Ｈ / Ｃ ＋ ０􀆰 ０６１ ６Ｏ / Ｃ ＋
０􀆰 ０４２ ９Ｎ / Ｃ (７)

式中ꎬＬＨＶｆｕｅｌ为燃料的低位热值ꎻＣ、Ｈ、Ｏ、Ｎ 为燃料

碳、氢、氧和氮元素的干基质量分数ꎮ
对于煤焦 ＣＬＧ 流程而言产品为热解和气化单

元的产物ꎬ所以效率 ηｅｘ由下式计算:
ηｅｘ ＝ [(Ｅｘꎬｓｙｎｇａｓ ＋ Ｅｘꎬｐｙｒｏｇａｓ ＋ Ｅｘꎬｔａｒ) /

(Ｅｘꎬｃｏａｌ ＋ Ｅｘꎬｓｕｐｐｌｙ)] × １００％ (８)

式中ꎬＥｘꎬｓｙｎｇａｓ为合成气的ꎻＥｘꎬｐｙｒｏｇａｓ为热解气的ꎻ
Ｅｘꎬｔａｒ为焦油的ꎻＥｘꎬｃｏａｌ为原煤的ꎻＥｘꎬｓｕｐｐｌｙ为额外补

充的ꎮ

２　 结果与讨论

２􀆰 １　 核心反应单元工艺分析

２􀆰 １􀆰 １　 气化温度

气化温度是影响煤焦化学链气化的重要因素ꎮ

在模拟条件为氧碳比 ０􀆰 ９ꎬ无气化剂时ꎬ对气化温度

在 ６００~１ １００℃范围内进行了灵敏度分析ꎮ
图 ２(ａ)表明ꎬ随着温度的提升ꎬＣＯ 的摩尔分数

逐步提高ꎬ反应温度的升高促进了碳的气化反应ꎻ
Ｈ２ 的摩尔分数先下降后不变ꎬＣＯ２ 与 ＣＨ４ 的摩尔分

数呈现相反趋势ꎮ 图 ２(ｂ)表示 ＣＯ 产率随温度上

升显著提高ꎬＨ２ 产率增长量较低ꎬ这是水煤气反应

和逆水煤气变换反应共同作用的结果ꎮ 合成气总产

率(ＹＳ)在 ７５０℃后增速明显提高ꎬ至 ９００℃时基本达

到峰值ꎮ 气化反应是强吸热过程ꎬ升高温度有利于

气化反应的进行ꎮ

１—Ｈ２ꎻ２—ＣＯꎻ３—ＣＯ２ꎻ４—ＣＨ４ꎻ５—ＣＯ＋Ｈ２

(ａ)合成气组成

１—Ｈ２ꎻ２—ＣＯꎻ３—ＣＯ２ꎻ４—ＣＨ４ꎻ５—Ｙｓ

(ｂ)合成气产率

图 ２　 气化温度对合成气组成和产率的影响

在图 ３(ａ)中展示了合成气热值随温度呈现升

高趋势ꎬ这与合成气组成中(ＣＯ＋Ｈ２)的摩尔分数变

化一致ꎮ 由图 ２ 可知ꎬＣＯ 浓度逐渐提高ꎬ而 Ｈ２ 浓

度没有明显提升导致了氢碳比的下降ꎮ 图 ３(ｂ)表
明了碳转化率和冷煤气效率随着温度升高先快速提

升后在 ９００℃左右达到最大值ꎬ升温促进了气化过

１—低位热值ꎻ２—氢碳比

(ａ)低位热值和氢碳比
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１—碳转化率ꎻ２—冷煤气效率

(ｂ)碳转化率和冷煤气效率

图 ３　 气化温度对热值、氢碳比、碳转化率和

冷煤气效率的影响

程ꎬ提高了气化效率ꎬ当温度大于 ９００℃后整体气化

反应达到热力学平衡ꎮ
２􀆰 １􀆰 ２　 氧碳比

在模拟条件为气化温度 ９００℃ꎬ无气化剂时ꎬ对
氧碳比在 ０ ∶１~１􀆰 ５ ∶１范围内进行了灵敏度分析ꎮ

图 ４ 表明了随着载氧体的加入逐步释放晶格

氧ꎬ有效促进了碳的气化ꎬ推动了 ＣＯ 产率提升ꎬＨ２

产率处于动态平衡状态但是摩尔分数逐渐降低ꎻ在
Ｏ / Ｃ＝ ０􀆰 ９ 时ꎬＣＯ 含量达到最大值ꎬ表明此时碳的不

完全氧化与 Ｂｏｕｄｏｕａｒｄ 反应达到平衡ꎻ在高 Ｏ / Ｃ
时ꎬ过量的载氧体促进了碳及 ＣＯ 的深度氧化ꎬ导
致 ＣＯ 产率的下降和 ＣＯ２ 产率的提高ꎬＨ２ 产率同

样下降ꎬ这些因素共同导致了合成气中有效气的

选择性下降ꎮ

１—Ｈ２ꎻ２—ＣＯꎻ３—ＣＯ２ꎻ４—ＣＨ４ꎻ５—ＣＯ＋Ｈ２

(ａ)合成气组成

１—Ｈ２ꎻ２—ＣＯꎻ３—ＣＯ２ꎻ４—ＣＨ４ꎻ５—Ｙｓ

(ｂ)合成气产率

图 ４　 氧碳比对合成气组成和产率的影响

从图 ５(ａ)发现ꎬ在低 Ｏ / Ｃ 区间ꎬＣＯ 产率增加ꎬ
合成气热值增加ꎬＨ２ / ＣＯ 比逐渐降低ꎻ随着 Ｏ / Ｃ 增

加ꎬ过量晶格氧引发 ＣＯ 与 Ｈ２ 的二次氧化ꎬ降低了

合成气中有效气体的占比ꎬ导致合成气热值下降ꎮ
图 ５(ｂ)表明ꎬ随着氧碳比的增加碳转化率均匀攀

升ꎻ而冷煤气效率首先显著提高ꎬ后在 Ｏ / Ｃ ＝ ０􀆰 ９ 时

取得峰值(７２􀆰 ９％)ꎬ在 Ｏ / Ｃ 超过 ０􀆰 ９ 后ꎬ完全氧化

反应导致冷煤气效率因 Ｈ２ 和 ＣＯ 的损失而下降至

６６􀆰 ９％ꎮ

１—低位热值ꎻ２—氢碳比

(ａ)低位热值和氢碳比

１—碳转化率ꎻ２—冷煤气效率

(ｂ)碳转化率和冷煤气效率

图 ５　 氧碳比对热值、氢碳比、碳转化率和

冷煤气效率的影响

２􀆰 １􀆰 ３　 水碳比

将水蒸气作为气化剂加入煤焦 ＣＬＧ 中ꎬ核心作

用在于提供气相介质ꎬ促进气相均相反应ꎻ并向系统

中补充了氢元素ꎬ以提高氢气产率ꎮ 在模拟条件设

定为气化温度 ９００℃ꎬ氧碳比 １ꎬ对水碳比在 ０ ∶ １ ~
０􀆰 ５ ∶１范围内进行了灵敏度分析ꎮ

图 ６(ａ)表明ꎬ当 Ｓ / Ｃ 从 ０􀆰 １ 增至 ０􀆰 ５ 时ꎬＨ２ 和

１—Ｈ２ꎻ２—ＣＯꎻ３—ＣＯ２ꎻ４—ＣＨ４ꎻ５—ＣＯ＋Ｈ２

(ａ)合成气组成
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１—Ｈ２ꎻ２—ＣＯꎻ３—ＣＯ２ꎻ４—ＣＨ４ꎻ５—Ｙｓ

(ｂ)合成气产率

图 ６　 水碳比对合成气组成和产率的影响

ＣＯ２ 的摩尔分数分别从 １９􀆰 ８％和 ７􀆰 ７％升至 ３５􀆰 ４％
和 ８􀆰 ９％ꎬ 而 ＣＯ 的 摩 尔 分 数 则 从 ６８􀆰 ５％ 降 至

４６􀆰 ３％ꎬＣＯ 与 Ｈ２ 的总摩尔分数下降约 ７％ꎻ图 ６(ｂ)
表明 Ｈ２、ＣＯ２ 及合成气总产率均出现增长趋势ꎬ而
ＣＯ 产率轻微下降ꎬ这种气相成分变化归因于水蒸气

解除了水煤气变换反应的温度抑制效应ꎮ
从图 ７ 中可以发现ꎬ随着 Ｓ / Ｃ 的增加ꎬ低位热

值从 １０􀆰 ８ ＭＪ / ｍ３ 降至 ９􀆰 ６ ＭＪ / ｍ３ꎬ氢碳比从 ０􀆰 ２９
提升至 ０􀆰 ７６ꎬ表明合成气组成向富氢方向转变ꎻ由
于合成气总产率的提升ꎬ冷煤气效率从 ６７􀆰 ３％提升

至 ８３􀆰 ２％ꎬ效率从 ７４􀆰 １％提升至 ８２􀆰 ０％ꎬ表明能

量转化效率的提升ꎮ

１—低位热值ꎻ２—氢碳比

(ａ)低位热值和氢碳比

１—效率ꎻ２—冷煤气效率

(ｂ)效率和冷煤气效率

图 ７　 水碳比对热值、氢碳比、效率和

冷煤气效率的影响

２􀆰 ２　 系统分析

２􀆰 ２􀆰 １　 气化温度

首先探究了模拟工况为氧碳比 １、无气化剂加

入时ꎬ对气化温度选取了 ７５０、９００℃ ２ 个温度点进

行比较ꎮ 如表 ４ 所示ꎬ随着反应温度由 ７５０℃提升

至 ９００℃ꎬ碳转化率由 ９２􀆰 ３％提升至 １００％ꎬ实现了

碳的完全转化ꎻ合成气有效气含量的提升增加了合

成气的值ꎬ效率由 ６７􀆰 ９％提升至 ７４􀆰 １％ꎬ表明

高温工况在提升气化性能与能量品质利用效率方面

更具优势ꎮ 根据分析结果绘制出不同温度下的系

统流图如图 ８ 与图 ９ 所示ꎬ无论低温还是高温气

化条件下系统的损失分布都集中在气化单元ꎮ
表 ４　 气化温度对工艺指标的影响

工艺指标
工艺条件

７５０℃ ９００℃

合成气产率 / (ｋｍｏｌ􀅰ｈ－１) ６􀆰 ０４ ６􀆰 ４５

合成气热值 / (ＭＪ􀅰ｍ－３) ９􀆰 ９３ １０􀆰 ８０
碳转化率 / ％ ９２􀆰 ３ １００
能量输入 / ｋＷ ０ ６􀆰 ７
效率 / ％ ６７􀆰 ９ ７４􀆰 １

图 ８　 系统流图(ＦＲＴ＝ ７５０℃ꎬＯ / Ｃ＝ １ꎬＳ / Ｃ ＝ ０)

图 ９　 系统流图(ＦＲＴ＝ ９００℃ꎬＯ / Ｃ＝ １ꎬＳ / Ｃ ＝ ０)
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２􀆰 ２􀆰 ２　 氧碳比

接着探究了氧碳比对化学链气化系统效率的

影响ꎬ在模拟工况设定为气化温度 ９００℃、无气化剂

加入时ꎬ对氧碳比选取了 ０􀆰 ５、１􀆰 ０ ２ 个工艺点进行

比较ꎮ 如表 ５ 所示ꎬ随着氧碳比由 ０􀆰 ５ 提升至 １􀆰 ０ꎬ
碳转化率由 ６２􀆰 ０２％提升至 １００％ꎻ同时合成气产量

增幅达 ４１􀆰 １％ꎬ这使得产品效率由 ６２􀆰 ８％提升至

７４􀆰 １％ꎬ表明适度提高氧碳比可改善系统碳转化程

度与能量利用效率ꎮ 在低氧碳比工况下ꎬ再生单元

的损分布高达 ４８􀆰 ９％ꎬ这是由于大量的残碳进入

再生单元发生燃烧反应ꎬ导致碳化学能被消耗ꎬ显然

这对系统的能量利用是不利的ꎬ根据分析结果绘

制出系统流图如图 １０ 所示ꎮ
表 ５　 氧碳比对工艺指标的影响

工艺指标
工艺条件

Ｏ / Ｃ＝ ０􀆰 ５ Ｏ / Ｃ＝ １

合成气产率 / (ｋｍｏｌ􀅰ｈ－１) ４􀆰 ５７ ６􀆰 ４５

合成气热值 / (ＭＪ􀅰ｍ－３) １１􀆰 ６４ １０􀆰 ８０

碳转化率 / ％ ６２􀆰 ０２ １００

能量输入 / ｋＷ ０ ６􀆰 ７

效率 / ％ ６２􀆰 ８ ７４􀆰 １

图 １０　 系统流图(ＦＲＴ＝ ９００℃ꎬＯ / Ｃ＝ ０􀆰 ５ꎬＳ / Ｃ ＝ ０)

２􀆰 ２􀆰 ３　 水碳比

最后探究了水碳比对化学链气化系统效率的

影响ꎬ在模拟工况设定为气化温度 ９００℃、氧碳比 １
时ꎬ对水碳比选取了 ０、０􀆰 ５ ２ 个工艺点进行比较ꎮ
如表 ６ 所示ꎬ随着水碳比由 ０ 提升至 ０􀆰 ５ꎬ合成气摩

尔流量增幅达 ３８􀆰 １％ꎬ这是由于水蒸气极大地促进

了碳的气化反应以及水煤气变化反应ꎮ 在水碳比

０􀆰 ５ 的工况下ꎬ由于水的气化以及达到反应温度需

要吸收大量的能量ꎬ系统能量额外输入由 ６􀆰 ７ ｋＷ
提升至 ４７􀆰 １ ｋＷꎬ但产品效率仍由 ７４􀆰 １％提升至

８２􀆰 ０％ꎮ 因此ꎬ适度引入水蒸气可显著提升合成气

产率与效率ꎬ根据分析结果绘制出系统流图

如图 １１ 所示ꎮ
表 ６　 水碳比对工艺指标的影响

工艺指标
工艺条件

Ｓ / Ｃ＝ ０ Ｓ / Ｃ＝ ０􀆰 ５

合成气产率 / (ｋｍｏｌ􀅰ｈ－１) ６􀆰 ４５ ８􀆰 ９１

合成气热值 / (ＭＪ􀅰ｍ－３) １０􀆰 ８０ ９􀆰 ６８

碳转化率 / ％ １００ １００

能量输入 / ｋＷ ６􀆰 ７ ４７􀆰 １

效率 / ％ ７４􀆰 １ ８２􀆰 ０

图 １１　 系统流图(ＦＲＴ＝ ９００℃ꎬＯ / Ｃ＝ ０􀆰 ５ꎬＳ / Ｃ ＝ １)

３　 结论

采用 Ａｓｐｅｎ 构建了煤焦 ＣＬＧ 仿真模型ꎬ探究了

不同工艺参数对气化性能的影响ꎬ并结合分析明

确工艺参数与系统能量利用效率的关系ꎬ揭示系统

损分布特征ꎬ核心结论如下ꎮ
(１)气化温度 ９００℃ 时ꎬ较 ７５０℃ 工况ꎬ碳转化

率由 ９２􀆰 ３％提升至 １００％ꎬ冷煤气效率从 ５４􀆰 １％提

升至 ７２􀆰 ９％ꎬ效率从 ６７􀆰 ９％提升至 ７４􀆰 １％ꎮ
(２)Ｏ / Ｃ＝ １􀆰 ０ 时ꎬ较 Ｏ / Ｃ ＝ ０􀆰 ５ 工况ꎬ合成气产

率增幅 ４１􀆰 １％ꎬ碳转化率从 ６２􀆰 ０２％提升至 １００％ꎬ
冷煤气效率从 ５１􀆰 ３％ 提升至 ６７􀆰 ２％ꎬ效率从

６２􀆰 ８％升至 ７４􀆰 １％ꎮ
(３)Ｓ / Ｃ ＝ ０􀆰 ５ 时ꎬ较 Ｓ / Ｃ ＝ ０ 工况ꎬ合成气产率

􀅰３４３􀅰



现代化工 第 ４６ 卷增刊 ２

增幅 ３８􀆰 １％ꎬ冷煤气效率从 ６７􀆰 ３％升至 ８３􀆰 ２％ꎬ
效率从 ７４􀆰 １％升至 ８２􀆰 ０％ꎮ
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