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摘要!以水溶液全循环工艺数据为基础"对尿素生产流程中最为关键的尿素合成塔进行了模拟研究"在模拟过程中考虑了

进塔物流混合程度和塔板效率对.F

'

转化率的影响$ 运用k165$3h*-7-$%语言开发出了尿素合成塔的主程序"运用k165$3[$612

语言开发出了模拟软件的界面$ 所开发的模拟软件具有良好的模拟精确度"能够反映出混合程度与塔板效率对.F

'

转化率的

影响$ 由k165$3[$612编制的界面程序具有友善的人机交互界面"便于操作"同时具有绘图等附加功能$
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99目前"尿素合成工艺主要有水溶液全循环法#三

井东压#东洋工程改良 .法#斯卡米卡邦二氧化碳

汽提法#斯纳姆普罗盖蒂氨汽提法等"其中水溶液全

循环法由于投资少#起步早#国产技术最成熟等因

素"采用该技术生产的尿素约占我国尿素总生产能

力的 :(V左右"因而对水溶液全循环法尿素生产流

程进行模拟研究"对于提高尿素产量和节能改造提

供理论指导具有很重要的实际意义-" ?'.

$

在现代工业流程的模拟计算中"计算机已经得

到了广泛的应用$ 虽然目前已有对尿素合成塔#氨

汽提塔#合成高压圈甚至是整个尿素生产流程进行

了数值模拟的研究报道-! ?:.

"但由于尿素合成中所

涉及的物系是强极性的非理想性物系"同时尿素合

成塔是在高温高压的操作条件下运行的"各类因素

综合起来使得对该装置的准确模拟计算比较困难$

目前国内仅有青岛科技大学的 _dGE 尿素模拟软件

可以应用于水溶液全循环法尿素流程模拟计算

中-!.

$ 迄今为止"对该流程的模拟依旧存在很多问

题难以实现商业化$ 现在国内尿素生产装置同时面

临着装置老化和技术改造的压力"开发能够用于尿

素合成装置改造的模拟软件"对水溶液全循环法尿

素合成塔进行模拟优化具有非常重要的工业意义$

该文以*化肥工业丛书///尿素+

-".一书中提供的

参数为设计基准对水溶液全循环法的尿素合成塔的

工况"开发出了尿素合成塔的模拟软件"该软件除了

具有常规水溶液全循环法模拟计算的功能外"还具

有对工业生产中尿素合成塔的某些改造工况进行模

拟计算的功能"从而扩大了软件的适用范围"为今后

进行尿素合成塔技术改造提供技术支持$

在该软件的开发过程中采用了 ' 种高级语言
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混合编程的方法$ k165$3h*-7-$%&kh'和k165$3[$6N

12&k['间的混合编程及调用方法使得所有数据都

通过硬盘文件进行交换"数据交换非常经济"效率也

非常高-P ?Q.

$ 最终完成的软件具有较为理想的计算

功能和良好的人机交互界面$

9:模拟软件的数学模型

水溶液全循环法尿素合成塔中可视为两相物

流"其中气相物流是由 @Y

!

#.F

'

#Y

'

F以及惰性气

体@

'

#Y

'

#F

'

等构成的混合物"液相物流是复杂的

@Y

!

?Y

'

F?.F

'

?.F&@Y

'

'

'

构成的混合物系$ 模拟

计算主要涉及的模型有热力学模型#反应动力学模

型和塔的物理模型$

9>9:合成反应模型及基本假设

在高温高压条件下"尿素合成过程是 " 个复杂

的多相反应过程$ 通过前人的研究"已经对该过程

做了合理的假设和简化"在简化后的反应过程中只

考虑了甲铵生成反应#甲铵脱水生成尿素的反

应-R.

$ 简化后的反应过程更易于模拟"同时不会影

响模拟的准确性$

"c"c"9热力学模型

尿素合成物系所涉及的物流有气相物流和液相

物流$ 为了计算方便"取各物流零焓值的基准态!温

度"':U%压力"(c" )G$%@Y

!

#.F

'

#Y

'

#@

'

#F

'

均为

气态纯物质%Y

'

F为液态纯物质$ 气相混合物的焓

选用@$L$05-$提出扰动硬球状态方程///G,-35-,+

?Y$-+?EJ/,-,&GYE'状态方程计算%而液相混合物

的焓则通过计算理想溶液的焓以及实际溶液与理想

溶液的焓差&过剩焓'获得-O.

$ 气相非理想性也是

选用GYE状态方程计算气相各组分逸度系数来描

述$ 液相非理想性选用扩展 _@4<_>.方程来计算

各组分的活度系数$

"c"c'9动力学模型

在进行尿素合成反应的过程中 @Y

!

与 .F

'

必

须溶解成为液态才会生成甲铵"因此甲铵生成反应

分为 ' 步"其中第 ' 步反应瞬间完成$

第 " 步!
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!
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'
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99甲铵生成反应几乎在瞬间即可达到化学平衡$

当@Y

!

过量时"溶解态的 .F

'

能极快地几乎全部

&OQV WORV'转化为液态甲铵&反应方程式 !'

-"(.

"

该反应为放热反应&放热量 ":Oc!P L#]0*3'$ 液态

甲铵脱水转化为尿素的反应也是 " 个在液相中进行

的化学反应"反应速度比较慢"因此该反应是尿素合

成反应的控制步骤"该反应为吸热反应&吸热量为

'Rc=Q L#]0*3'"其动力学方程式可用式&P'表示!

YWV

"

4

>)

?V

'

4

_

4

Y

'

F

&='

99在反应动力学方程式&='中 V

"

和 V

'

分别代表

甲铵脱水反应正逆反应速率系数"4

>)

#4

_

#4

Y

'

F

分别

代表甲铵#尿素#水的浓度$

9>;:合成塔模型及基本假设

为了降低模拟程序的计算量"将合成塔内部视

为有多个平衡级反应器串联而成"具体假设如下!

!

将合成塔分成若干个小室"每个小室内气液两相

混合良好"作为 " 个平衡级反应器"每 " 级都当成理

想混合模型或称全混流模型求解%

"

在每块板的出

口处气液两相都达到相平衡状态%

#

将整个反应过

程视为绝热反应过程处理$

该模型虽然将合成塔内反应过程进行了简化"

但是能够较为详细地描述合成塔内相邻两块塔板间

的物流参数分布$ 将热力学模型单独进行求解"反

应器的建模和求解类似于无反应发生过程"简化了伴

有化学反应发生的气液相平衡过程的模拟计算-"".

$

;:模拟软件的设计及实现

;>9:模拟主程序的设计及实现

尿素合成塔主程序采用逐级计算的方法"即对

每级小室建立组分的物料衡算方程&= 个'#总热量

衡算方程&" 个'#气液相平衡方程&! 个'#反应动力

学方程&" 个'#单板压降计算方程&" 个'以及归一

化方程&" 个'共 "" 个非线性方程$ 己知进口气液

相的温度#压力#流量及组成共 "" 个变量时"可求出

出口气液相的 "" 个变量$ 当第 (个小室计算完毕"

即可得到合成塔出口尿素转化率#温度#压力#气液

相出口流股流量组成等主要模拟结果$ 该程序利用

改进牛顿法进行求解"这种解法使得程序收敛性和

解算速度得到了很大地提高$

程序模拟计算框图如图 " 所示$ 程序设计思路

简单易行"但反复调用子程序的循环计算过程也会

耗用大量机时"虽然随着计算机硬件水平的提高"完

全可以弥补机时损耗大的缺点"但为了保证程序的

高效性"将需要反复进行的计算编成了 ": 个子程

序"在主程序的执行过程中不断调用各类子程序"从

而提高了软件的运行效率$ 各子程序名称及实现的

功能如下!

,(R,



'("" 年 " 月 刘晶等!水溶液全循环法尿素合成塔模拟软件的开发

图 "9主程序模拟计算框图

99&"'/J},i51a子程序$ 功能是计算合成塔内的

反应达到气液相平衡时的液相组成$

&''/J},i518子程序$ 计算合成塔内的反应达

到气液相平衡时的气相组成及平衡压力$

&!'/J},i51L子程序$ 计算相平衡常数$

&='J/6}H$1子程序$ 计算气相各组分的逸度

系数$

&:'A$0$a子程序$ 计算液相各组分的活度

系数$

&P'/I,a&%6'子程序$ 判断气液相流股及焓值

计算$

&Q'/I,a" 子程序$ 液相流股的焓值计算$

&R'/I,a' 子程序$ 气相流股的焓值计算$

&O'7/0-A子程序$ 由焓值计算流股温度$

&"('760-A子程序$ 由熵值计算流股温度$

&""'-,$271*% 子程序$ 尿素合成反应尿素生成

量及反应停留时间的计算$

&"'' $3Ha子程序$ 尿素合成反应转化率的

计算$

&"!'*I,-}-,$27子程序$ 全塔总转化率#总反应

停留时间计算$

&"='-,$27}I3,子程序$ 反应体系的气液平衡

计算$

&":'$27a子程序$ 液相流股中反应后各组分

的含量计算$

;>;:软件界面的设计及实现

为了使软件可以在常用的 f1%+*M6系统下使

用"笔者选用 k[来编制软件界面"利用 kh来编制

尿素合成塔主程序$ 因结合了 ' 种语言的特点"使

得最终的模拟软件既具有良好的模拟准确性"又具

有优秀的人机交互界面$

通常在k[中调用 kh主程序"需要将 kh程序

编译成动态链接库&\DD文件'在 k[中调用的方

式$ 这种实现方法对一般的 kh程序有效"但是对

于该文述及的尿素合成塔模拟程序"因计算过程中

需调用的函数很多"还包括了多流股数据的输入和

,"R,
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输出"同时在接口连接时需要根据不同子程序生成

相应的\DD文件"在接口连接时易出错"而且与操

作系统的兼容性不高$ 因而该文是将 kh主程序编

译成为c,a,格式的应用程序"利用k[中的 E/,33函

数启动kh应用程序"在整个运行过程中"kh主程

序都在后台运行$ 但这种调用方式中往往会存在程

序的异步执行问题"即当k[中调用kh程序时会出

现k[不等待kh程序结束而继续往下执行的问题$

为了解决 E/,33函数异步执行问题"笔者利用了

f1%!' >G4提供的一些有关进程的操作函数解决了

上述外壳程序的异步运行问题$

首先用FJ,%G-*2,66函数建立外壳进程句柄"然

后通过 f$17h*-E1%A3,FBK,27函数等待外壳进程终

止"外壳进程终止后用.3*6,Y$%+3,函数关闭打开的

进程对象-P.

$ 这种方法极其简单"使得程序移植性

更好$ 具体的>G4函数如下!

G-1I$7,\,23$-,h5%271*% f$17h*-E1%A3,FBK,27D1B

~L,-%,3!'~&[8k$3/Y$%+3,>6D*%A"

[8k$3+M)13316,2*%+6>6D*%A' >6D*%A

G-1I$7, \,23$-, h5%271*% .3*6,Y$%+3, D1B ~

L,-%,3!'~&[8k$3/FBK,27>6D*%A' >6D*%A

G-1I$7,\,23$-, h5%271*% FJ,%G-*2,66D1B ~

L,-%,3!'~&[8k$3+M\,61-,+>22,66>6D*%A"

[8k$3B4%/,-17Y$%+3,>6D*%A" [8k$3+MG-*N

2,664+ >6D*%A' >6D*%A

G-1I$7,.*%674@h4@4;Cm?"s

G-1I$7,.*%67Eg@.YdF@4eCmsY"(((((

调用外壳程序执行以及等待其终止的 k[代码

如下!

\10 1;$6L >6D*%A" -,7>6D*%A" JY$%+3,

>6D*%A

1;$6L mE/,33&~+!�尿素合成�d,$27c,a,~"IBN

@*-0$3h*256'

JY$%+3,mFJ,%G-*2,66& Eg@.YdF@4eC"h$36,"

1;$6L'

-,7mf$17h*-E1%A3,FBK,27&JY$%+3,"4@h4@4;C'

-,7m.3*6,Y$%+3,&JY$%+3,'

C%+ E5B

此外"该软件还具有直接将计算结果实现绘图

的要功能"通过调用保存在结果文件里的相关数据"

可绘制尿素合成塔内温度沿塔高变化的曲线以及各

关键组分组成沿平衡级变化的曲线"使得模拟结果

更加简洁直观$

<:模拟软件效果分析

为了检验该软件的可靠性和模拟精度"笔者以

*化肥工业丛书!尿素+一书中的工业生产数据为基

础进行有关的计算"计算的结果与设计值对比如表

" 和表 ' 所示$

表 9:尿素合成塔主要工艺参数计算结果误差

999参数 计算值 设计值 误差]V

塔高]0 ':c!( ':c!( (

尿素转化率]V P"cO! P'c(( ?(c""

塔出口压力])G$ "Oc:' '(c"( ?'cRO

塔出口温度]U "RRcO( "O(c(( ?(c:R

合成塔出口气液态流股

9总流量]LA,/

?"

::Q"Rc!' ::P:!c=O (c"'

表 ;:出合成塔各主要组分含量计算值与设计值的

误差分析

组分 计算值&质量分数']V 设计值&质量分数']V 误差]V

@Y

!

!RcR! !Rc:= (cQ:

.F

'

"!c!O "'cOO !c(R

_-,$ 'OcP( !(c'P ?'c"R

Y

'

F

"Rc"O "Rc'" ?(c""

从表 " 和表 ' 可见"模拟软件对水溶液全循环

法尿素合成塔的主要设计参数计算结果与设计值符

合良好"误差值在合理范围内$ 为了模拟尿素合成

塔改造的工况"笔者着重考虑了原料流股入塔混合

程度和尿素合成塔内塔板效率 ' 种因素对合成塔转

化率的影响$

理论上"进入尿素合成塔的 ! 股物料混合程度

越好"塔内环境越接近混合均匀的拟均相"尿素合成

塔的转化率就越高$ 经过北京航天动力研究所刘孝

弟研究员的试验和研究发现"加装入口高效混合器

&高压液气管式快速混合反应器'的尿素合成塔

.F

'

转化率理论上可提高 !V WPV"该数据还通过

了实际工业生产装置的实验验证-".

$ 此外"当合成

塔内塔板&塔内件'具有较高效率时"会使 ! 股物流

在塔内混合程度变好"从而可提高 .F

'

转化率$ 利

用该软件模拟了这种操作工况的影响$ 模拟结果如

表 ! 所示$

从表 ! 可见"模拟结果与理论分析的趋势及试

验结果相吻合"说明该软件可以为尿素合成系统工

艺流程和设备的改造提供参考数据$
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表 <:塔板效率和混合程度对FZ

;

转化率的影响

混合程度或液滴直径]00

.F

'

转化率]V

未安装高效混合器
P"cO'

!

(c': W(c!(
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!
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P:cOR
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未安装高效混合器
P!c:O

"
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PQc"O

"

(c'( W(c'=

PQcQO

"

(c": W(c"O

PRc'R
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99注!

!

塔板效率为 :(V W:OV时%

"

塔板效率为 P(V WQ(V时$

=:结论和展望

该文以水溶液全循环法尿素合成工艺中的尿素

合成塔为研究对象"对其进行了模拟计算$ 利用了

kh语言编制了主计算程序"利用 k[语言编制了界

面程序"可以在 M1%+*M6下安装使用$ 通过对计算

结果的分析可见"利用该文所采用的热力学#动力学

及合成塔模型编写的kh主计算程序能够较为准确

地模拟出水溶液全循环法尿素合成塔工况$ 对塔

压#温度"转化率等主要参数的计算误差较小"在合

理范围内$ k[界面程序不但实现了与主程序的参

数传递和调用"而且具有友好的人机交互界面和良

好的绘图功能$ 软件整体能够满足水溶液全循环法

尿素合成塔模拟计算的基本功能$ 今后"可以在采

集更多相关试验数据和现场数据的基础上完善尿素

合成系统模拟数学模型的相关参数"进而编制完整

的尿素合成高压工艺圈及尿素合成全流程模拟

软件$
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bI]超级计算机在化工科研领域中的应用引人关注

99"OOO 年"英伟达;)

&@k4\4>

.

'公司发明了图形处理器

&SG_'"其并行处理能力能够将复杂的计算任务分割为数

以千计可同时运行的较小任务"实现数十倍的数度提升$

利用SG_和.G_打造的异构系统占地面积更少#消耗的功

耗更低"使超级计算达到前所未有的低价格与大众化$ 在

'("(年 "' 月 '" 日北京举办的('("( SG_高性能计算峰

会)上"中科院过程研究所将 SG_超级计算引入到化工科

研领域所取得的成果引人关注$

@k4\4>公司总裁黄仁勋先生在会上表示!(SG_正在

以一种深远的方式重新定义高性能计算"目前全世界最快

的 ! 台计算机中"有 ! 台是基于 SG_运算的"并且这个趋

势必将得以保持$ 配备 SG_的超级计算机正在逐步推动

科研工作者发现效率的提升#协助解决全世界最复杂科学

难题"同时也将广泛应用于各行各业的产品设计和研

发中)$

随着经济与科学技术的发展"从航空航天装备研制#卫

星遥感数据处理#气象预报#海洋环境数值模拟#石油勘探

数据处理到生物医药研究#金融工程数据分析#新材料开发

和设计#基础科学理论计算等"都会不同程度对高性能计算

提出更高要求"而异构计算出现会很大程度上解决性能#成

本#功耗等方面的难题$ 中科院过程研究所葛蔚教授的团

队设计的)*3,Rc: 超级计算机采用了 ' '(( 颗英伟达;)

;,63$&@k4\4>

.

;,63$''( 系列 SG_"可实现 '(Q 亿次浮点

的计算"已经名列全球 :(( 强超大计算机的 "O 位$ '((Q 年

葛蔚教授开始将 )*3,Rc: 超级计算机引用到离散粒子和

分子动力学模拟研究"目前在工业设施的实施模拟#利用计

算流体力学设计和优化多相与湍流工业反应器#利用计算

多尺度多孔材料模拟来优化二次和三次采油及生物化学过

程中的纳米和微米级流量模拟等方面取得了诸多进展"其

应用前景十分广阔$ !张立萍#
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