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摘要：对国内某煤层气进行ＭＤＥＡ法脱碳工艺模拟和关键参数分析，可以得出，脱碳率和重沸器负荷随原料气压力（吸收

塔压力）升高出现幅度减小性增大；存在一个最佳循环量，使得脱碳率较高而热负荷较低，且随着吸收压力增大，最佳循环量减

小；原料气温度对脱碳系统影响很小，进塔贫液温度对其影响较大，存在某一进塔贫液温度点使得脱碳效果最好，且该温度点随

吸收塔压力升高而增大；脱碳率随吸收塔塔板数增加而显著增大，与再生塔塔板数无关；重沸器负荷随吸收塔塔板数增加而增

大和随再生塔塔板数增大而减小，且变化幅度均减小；ＭＤＥＡ溶液质量分数增大脱碳效果增强，一般 ＭＤＥＡ溶液质量分数为
４０％～５０％时效果较好；活化ＭＤＥＡ溶液脱碳效果远远优于ＭＤＥＡ溶液脱碳效果。
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　　我国煤层气（又称瓦斯气）资源丰富，居世界第
三，总储量达到３６８×１０１２ｍ３［１］。“十一五”以来，
国家出台多项政策促进煤层气的开发［２］。煤层气

的开发利用既可提高煤矿瓦斯事故防范水平，又有

效减排温室气体，同时作为一种高效洁净能源具有

巨大经济效益。而一些煤层气中含有大量二氧化

碳，如 山 西 沁 南 地 区 煤 层 气 含 碳 体 积 分 数

１４０％［３］，这对管道输送或直接液化来说是不允许

的。文献对国内某含碳体积分数３１２％煤层气进
行ＭＤＥＡ法［４－６］脱碳工艺模拟［７］和关键参数分析，

得出结论为工艺设计或参数选取提供借鉴。

１　流程简介和初始条件

１１　流程简述
化学溶剂法脱碳流程［８］如图１所示。高含碳煤

层气首先进入分离器，除去液态水、固体等杂质后从

吸收塔底部进入吸收塔，与自上而下的 ＭＤＥＡ溶液
逆流充分接触，煤层气中二氧化碳被 ＭＤＥＡ溶液吸
收后变为二氧化碳含量合格气，从塔顶出来后依次

进行脱水处理和管道长距离输送。吸收了大量二氧

化碳的ＭＤＥＡ溶液称为富液，从塔底流出后通过节
流阀降压到低压，一般０２８～０５５ＭＰａ，然后进入
闪蒸罐闪蒸出ＭＤＥＡ溶液中夹带的气体，闪蒸后的
富液通过与再生塔出来的热贫液换热，提高温度后

进入再生塔再生，蒸馏出吸收的二氧化碳，二氧化

碳从塔顶逸出，蒸馏后的富液变为贫液从塔底流

出并与进再生塔的富液换热后温度降低，由于在

整个过程中有水分的损失，为了保证各部分ＭＤＥＡ
溶液质量分数恒定不变，需要不断补充水分。补

充水分后的贫液依次经过冷却器和增压泵，进行

降温和加压，最后从吸收塔的顶端进入吸收塔，如

此循环。
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图１　ＭＤＥＡ法脱碳流程图

１２　初始条件
研究的某煤层气气质如表１所示，原料气温度

为３５℃，压力为５００ｋＰａ，处理量３３６×１０４ｍ３／ｄ。
模拟过程中选用物性方法ＡＭＩＮＥＰＫＧ。

表１　国内某煤层气气质 ％

组分 ＣＨ４ Ｃ２Ｈ６ Ｃ３Ｈ８＋ ＣＯ２ Ｈ２Ｓ Ｎ２

摩尔分数 ９１４８８０ ００３００ ００１２０ ３１２００ ００００２ ５３４９８

２　模拟分析

净化后的煤层气中 ＣＯ２含量或 ＣＯ２脱除率的
大小是判别该工艺是否可行的第一主要指标。按照

天然气管输相关规范，煤层气含碳体积分数需≤３％
才能进入长输管道或城市管网；如果净化后煤层气

用于液化，则需更深程度的脱碳［９］，达到含碳体积

分数 ＜０００５％［１０］。另外，化学溶剂法脱碳系统的

能量消耗不容小觑，特别是在 ＭＤＥＡ溶剂再生部
分，据相关统计，再生单元重沸器消耗的能量占整个

系统消耗能量的 ８０％以上［１１］，因此这里以再生塔

的热沸器能量消耗为另一考量指标。

在整个模拟分析过程中采用单一变量法，即在

保证流程持续收敛的前提下，仅仅改变待分析参数，

得到ＣＯ２脱除率和重沸器负荷的变化情况。
２１　原料气压力

为了充分利用压力提高采气量，采出的煤层气

压力往往较低，一般为０２～０５ＭＰａ［３］。现存２种
煤层气集输工艺［１２］：一种是通过选取合适管径，利

用井口低压将煤层气直接输送至集中处理站进行脱

碳脱水处理，这样进入脱碳系统的压力往往较低；另

一种是采出的煤层气先通过集气站增压再进入集中

处理站，处理过程中压力通常较高。这里分析不同

进料煤层气压力（或吸收塔压力）对脱碳系统的影

响，结果如图２。可以看出，随着原料煤层气压力增
大，ＣＯ２脱除率和重沸器负荷增大，但增大的幅度均
逐渐减小。现实中可以适当提高进料压力来增大

ＣＯ２脱除率或脱碳深度。这里 ＣＯ２ 脱除率 ＝
１００％×（原料气中 ＣＯ２质量流率 －净化气中 ＣＯ２
质量流率）／原料气中ＣＯ２质量流率。

１—ＣＯ２脱除率；２—重沸器负荷

图２　进料煤层气压力（吸收塔压力）的影响

２２　循环量
循环量往往决定着脱碳系统的运营费用，循环

量的合适选择显得尤为重要。通过模拟计算可以看

　　　　　　　

１—ＣＯ２脱除率；２—重沸器负荷

图３　循环量的影响
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出，存在一个最佳循环量（如图３，约１５ｍ３／ｈ），脱碳
效果好且能耗较低，当低于该值时逐渐增大循环量，

脱碳效果急剧增强；但当循环量大于该值时继续增

大，ＣＯ２脱除率先显著减小然后缓慢增大。另外，在
整个过程中，重沸器负荷随循环量增大而增大。

同时，改变进料煤层气压力，得到不同压力下最

佳循环量的变化情况（如图 ４）。随进料气压力升
高，最佳循环量左移，即最佳循环量随原料气压力增

大而减小。当压力达到４５００ｋＰａ时，最佳循环量为
８ｍ３／ｈ。

进料压力：１—５００ｋＰａ；２—１５００ｋＰａ；３—２５００ｋＰａ；

４—３５００ｋＰａ；５—４５００ｋＰａ

图４　不同进料压力下循环量的影响

２３　原料气温度
原料气温度对脱碳系统影响不大。当净化气含

碳量达到规范要求时，适当提高进料气温度有助于

节能，如图５所示。随着原料煤层气温度升高，重沸
器负荷先减小后缓慢增大，存在一个最低值（约为

６８℃），另外脱碳效果随着原料气温度升高而增大，
但总体上变化不大。当从该系统的长远运行来看，

合适选择进料温度具有一定优化价值。

１—ＣＯ２脱除率；２—重沸器负荷

图５　原料气温度的影响

２４　贫液温度
与原料气温度不同，进吸收塔贫液温度对煤层

气脱碳效果有较大影响，如图 ６（吸收塔压力
５００ｋＰａ）所示。可以看出随贫液温度升高，脱碳效
果增强，重沸器负荷降低，且在约４７℃前后分别呈
现迅速和缓慢变化态势。但当吸收塔压力升高时，

脱碳效果在某一温度点脱碳率达到最大，且该最大

脱碳效果点随吸收塔压力升高而增大，如图７。当
吸收塔工作压力为３５００ｋＰａ时，最大脱碳温度点为
７０℃。提高贫液进塔温度还有利于减少冷却器（一
般为空冷器）的负荷，延长冷却器的工作寿命。

１—ＣＯ２脱除率；２—重沸器负荷

图６　进塔贫液温度的影响

进料压力：１—５００ｋＰａ；２—１０００ｋＰａ；３—１５００ｋＰａ；

４—２５００ｋＰａ；５—３０００ｋＰａ；６—３５００ｋＰａ

图７　吸收塔不同压力下贫液进塔温度的影响

２５　吸收塔塔板数
吸收塔塔板数是吸收塔设计的一个主要参数，

塔板数的合理选取对脱碳深度、制造成本及后期运

营费用有较大影响，而塔板数的确定又需要与气质

条件有一定关系，往往需要研究计算才能确定。依

次改变吸收塔塔板数得到脱碳效果和重沸器负荷的

变化情况，如图８。可以看出，煤层气净化程度随吸
收塔塔板数增大而线性提高，而重沸器负荷则随塔

板数增大呈现先显著增大然后缓慢增大趋势。因此

当煤层气脱碳能够满足要求时，可以适当选择低塔

　　　　　　　

１—ＣＯ２脱除率；２—重沸器负荷

图８　吸收塔塔板数的影响

·１５１·
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板数吸收塔来降低能耗；当脱碳效果不理想时可以

通过增大塔板数来提高脱碳深度。

２６　再生塔塔板数
在模拟中，保证再生塔底部出来的贫胺溶液含

碳量不变，依次改变再生塔塔板数，得到脱碳情况和

重沸器负荷变化情况，如图９。与吸收塔塔板数的
影响不同，再生塔塔板数对重沸器热负荷有很大影

响，而对净化气中 ＣＯ２含量影响极小。从图９可以
看出，当塔板数＜１２时，塔板数对能耗影响非常大；
当塔板数＞１２时，塔板数对重沸器热负荷影响相对
小很多。因此，再生塔塔板数的合理选择是降低能

耗的首要因素。

１—ＣＯ２脱除率；２—重沸器负荷

图９　再生塔塔板数的影响

２７　ＭＤＥＡ溶液质量分数
ＭＤＥＡ溶液质量分数对脱碳效果和系统能耗均

有较大影响，如图１０所示。脱碳效果随 ＭＤＥＡ质
量分数增加而增强，在约 ４０％ ～５０％时脱碳率较
好，该值和文献［１３］中提到的质量分数一致。另
外，重沸器负荷随ＭＤＥＡ质量分数增大而呈现先增
大后减小趋势，在质量分数约４０％处出现转折。综
合可以认为，在对脱碳系统 ＭＤＥＡ溶剂质量分数的
选择时，一般不能太低。

１—ＣＯ２脱除率；２—重沸器负荷

图１０　ＭＤＥＡ溶液质量分数的影响

２８　活化ＭＤＥＡ溶液
当煤层气中含碳量较高，ＭＤＥＡ溶液不能满足

脱碳要求时，可以对 ＭＤＥＡ溶液进行活化［１４］，即在

ＭＤＥＡ溶液中掺入少量的 ＭＥＡ或 ＤＥＡ，得到活化

ＭＤＥＡ溶液。对掺入不同配比（０～２５％）ＭＥＡ形成
的活化ＭＤＥＡ溶液进行模拟可以看出（如图１１），活
化ＭＤＥＡ溶液脱碳效果远远优于 ＭＤＥＡ溶液脱碳
效果，活化ＭＤＥＡ脱碳率可以达到９９％，而在相同
脱碳条件下 ＭＤＥＡ溶液脱碳率仅３１％。因此在要
求深度脱碳或原料气含碳量较高时，可以选择往

ＭＤＥＡ溶液中掺入少量的 ＭＥＡ形成活化 ＭＤＥＡ溶
液。英国气体（ＢｒｉｔｉｓｈＧａｓ）公司突尼斯 Ｈａｎｎｉｂａｉ天
然气处理厂和印度尼西亚 ＰＴＢａｄａｋＮＧＬ公司
Ｂａｄａｋ液化天然气厂均采用活化ＭＤＥＡ法进行天然
气脱酸处理［４］。

图１１　不同配比混合胺脱碳效果

３　结束语

通过对国内某煤层气进行脱碳系统模拟，分析

原料气压力（吸收塔压力）、循环量、原料气温度、进

塔贫液温度、吸收塔塔板数、再生塔塔板数、ＭＤＥＡ
溶液质量分数和不同配比活化 ＭＤＥＡ溶液对该系
统的二氧化碳脱除率和重沸器负荷的影响情况，得

出如下结论：

（１）脱碳率和热负荷随原料气压力（吸收塔压
力）升高而增大，但增大幅度逐渐减小。

（２）存在一个最佳循环量，使得脱碳率较高热
负荷较低，且随着吸收压力增大，最佳循环量减小。

（３）原料气温度对脱碳系统影响很小。而进塔贫
液温度对脱碳率有很大影响，存在某一温度点使得脱

碳效果最好，且该温度点随吸收塔压力升高而增大。

（４）脱碳率随吸收塔塔板增加显著增大，与再
生塔塔板数无关。重沸器负荷随吸收塔塔板数增加

而增大和随再生塔塔板数增大而减小，且变化幅度

均减小。

（５）ＭＤＥＡ溶液质量分数增大脱碳效果增强，
一般 ＭＤＥＡ溶液质量分数为４０％ ～５０％时效果较
好，活化ＭＤＥＡ溶液脱碳效果远远优于 ＭＤＥＡ溶液
脱碳效果。

　　　　 （下转第１５４页）
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实验所用溶剂乙醇、正丙醇、正丁醇、二甲苯、溶

剂Ｅ均为质量分数在９９５％以上的市售分析纯试
剂。氧芴原料为山西某化工公司提供，其中含有氧

芴８１７４％、芴３１６％、苊１２８１％，其他组分共计含
量为２２９％（均为质量分数）。

２　氧芴提纯溶剂的筛选

Ｈｉｌｄｅｂｒａｎｄ等［４］、孙志娟等［５］提出溶解度参数

的概念是表征简单液体分子之间相互作用强度的热

力学重要参数，是衡量物质相溶性的一项物理常数。

可以根据“溶解度参数相近”原则，不需要做实验研

究就可以预见性地评价溶剂的溶解性能，选择溶剂

进行溶剂提纯工艺的研究。目前在溶剂重结晶方面

的相关理论还不够完善，使得选择溶剂时具有盲目性，

溶解度参数对物质之间的相溶性提供了指导意义［６］。

在实际应用中，某些物质进行实验测定物质的

溶解度参数不够经济，因此一些研究者［７－８］利用计

算机将所需研究的目标物质进行分子动力学仿真模

拟计算，后经过实验验证模拟的数据与实验中测得

的数据差异很小，夏庆等［９］模拟计算了正戊烷、甲

苯、乙醇等１７种极性或者非极性溶剂溶解度参数，
与实验所得结果吻合度高。

在计算溶解度参数过程中可以运用 Ｍａｔｅｒｉａｌｓ
Ｓｔｕｄｉｏ软件的 ＭａｔｅｒｉａｌｓＶｉｓｕａｌｉｚｅｒ、Ｄｉｓｃｏｖｅｒ、ＣＯＭ
ＰＡＳＳ、ＡｍｏｒｐｈｏｕｓＣｅｌｌ模块对氧芴、芴、苊溶解度参
数进行计算。

（１）构建分子模型
利用Ｖｉｓｕａｌｉｚｅｒ模块根据氧芴、芴、苊结构式用

手动的方式建立分子模型如图１。

（ａ）氧芴分子模型 （ｂ）芴分子模型

（ｃ）苊分子模型

图１　构建分子模型图
（２）优化模型
利用Ｄｉｓｃｏｖｅｒ模块的Ｍｉｎｉｍｉｚｅ部分对建好的分

子模型进行能量最小化处理，得到能量最小化的结

构。方法选择ＳｍａｒｔＭｉｎｉｍｉｚｅ，力场选择Ｃｏｍｐａｓｓ，计
算步数设定为５０００。

（３）建立周期性盒子
利用步骤（２）中能量最小化后输出的分子模

型，在ＡｍｏｒｐｈｏｕｓＣｅｌｌ模块中的 Ｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎ程序下
建立盒子。氧芴、芴、苊的温度都设置为２９８Ｋ，分
子数都为５０，力场都选择Ｃｏｍｐａｓｓ，都使用周期性边
界条件。氧芴、芴、苊的密度分别设置为 １２０３、
１０７３、１０２４ｇ／ｃｍ３，构建出来的盒子模型如图２

櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆櫆

。
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