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摘要!利用D8M,. =578软件对中低温煤焦油加氢制燃料油工艺进行模拟$以中低温煤焦油中含几类典型的模型化合物模拟

煤焦油原料$结合试验数据$建立煤焦油加氢工艺流程模型& 结果表明$模拟结果与试验结果较接近$该模型能够模拟煤焦油加

氢工艺&
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;;随着我国低阶煤热解技术的迅速发展$副产出

大量的中低温煤焦油& 与高温煤焦油相比$中低温

煤焦油具有密度低%馏分轻%链状烃多等特点$其链

状烃含量大约 ()?$比较适合用于加氢技术制备汽

柴油和化学品)# F(*

& 中低温煤焦油加氢工艺就是采

用加氢处理技术将煤焦油所含的 b%$等杂原子脱

除$同时将其中的烯烃和芳烃类化合物进行饱和$生

产质量优良的石脑油馏分和柴油馏分$使之成为环

境友好型清洁燃料& 该过程不仅可以提高煤焦油的

使用价值$又能降低环境污染$具有良好的经济%社

会和环保效益)( FA*

&

目前$针对中低温煤焦油加氢工艺的化工过程

模拟还比较少)E FZ*

& 顾兆林等)" F<*利用 D8M,. =578

建立了超临界汽油中低温煤焦油的加氢裂化工艺流

程的模型$分析了流程的温度控制%能量利用$得到

了较好的模拟效果& 唐巍等)Z*构建了煤焦油加氢

精制F加氢裂化制取汽柴油工艺流程模型$采用几

种典型化合物模拟煤焦油物流$分析了加氢反应温

度%压力对汽柴油收率%品质和系统的影响$得到了

很好的模拟效果$但是该工艺中使用的反应压力小

于 Z *=4$与工业化煤焦油加氢工艺仍有差距&

本文中在煤焦油加氢中试试验研究的基础上$

利用化工模拟软件D8M,. =578对煤焦油加氢工艺进

行流程模拟$采用模块组合法来对加氢操作单元或

全流程进行模拟计算$为试验及工业设计提供基础

数据&

<=中低温煤焦油加氢过程

<><=中低温煤焦油加氢流程简述

煤焦油加氢工艺首先将煤焦油全馏分原料采用

电脱盐%脱水技术将煤焦油原料脱水至含水质量分

数小于 ) )̂E?$除去机械杂质至质量分数小于

) )̂!?$得到净化的煤焦油原料&

净化后的煤焦油原料经加热炉加热到所需的反

应温度后进入加氢精制段$进行脱硫%脱氮%脱氧%烯

烃和芳烃饱和%脱胶质和大分子裂化反应等$之后进

入产品分馏塔$切割分馏出汽油馏分%柴油馏分和未

转化油馏分'未转化油馏分经过换热或加热炉加热

到反应所需的温度后进入加氢裂化段$进行深度脱

硫%脱氮%芳烃饱和大分子加氢裂化反应后$同样进

(!Z#(



现代化工 第 !" 卷第 ## 期

入产品分馏塔$切割分馏出反应产生的汽油馏分%柴

油馏分和未转化油馏分&

氢气来自制氢装置$经压缩机压缩后分 ( 路$一

路进入加氢精制工段$一路进入加氢裂化工段& 经

过反应的过剩氢气通过冷高分回收后进入氢气压缩

机升压后返回加氢精制段和加氢裂化段&

图 #;中低温煤焦油加氢工艺流程图

<>?=中低温煤焦油的组成

陕西神木中温煤焦油的主要性质见表 #& 从

表 # 可知$中低温煤焦油是一种密度大%黏度大%氮

含量高%硫含量较低%残炭含量高%可溶金属含量较

高%金属镍和钒含量较低的油品&

表 <=中低温煤焦油的性质

项目 数据 项目 数据
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(
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#

Z( Â"

闪点Ge # #̂!

残炭G? Z Ê"

元素分析"质量分数#G? ;

;/ Z( Â"

;a Z <̂(

;J < Ĉ)

;$ ) ÊE

;b ) #̂!

四组分G? ;

;饱和分 Z )̂C

;芳香分 #" "̂Z

;胶质 E( "̂E

;沥青质 (# ÂA

馏程Ge ;

;6Q= #ZE

;#)? (EA

;!)? !!!

;E)? !ZE

;<)? A(C

;C)? AZ)

;]Q= E!Z

金属含量G"

0

N(N

F#

#

;

;Y, ##!

;/4 #)<

;$2 ) (̂

;*N #" Ẑ

;$4 A Ĉ

;/7 g) #̂

;f ) #̂

;;注!#)?%!)?%E)?%<)?%C)?分别为质量收率$6Q=为初馏

点$YQ=为终馏点&

根据中低温煤焦油 >/F*b 成分分析结

果)#! F#E*

$低温煤焦油中主要含有烷烃%烯烃%芳烃%

酚类化合物%含氮杂原子化合物等$其中烷烃以正构

烷烃为主$碳数分布在/

A

@/

!)

'烯烃包括烯烃%二烯

烃%芳香烯烃等'芳烃包括 # @E 环的多种结构类型$

其中烷基苯和烷基萘类化合物含量最高'酚类化合

物包括 # @A 环的一元酚和 # @( 环的二元酚'含氮

化合物包括碱性氮化物和非碱性氮化物$其中碱性

氮化物以喹啉类为主$非碱性氮以吲哚类%咔唑类为

主'含硫化合物以噻吩%苯并噻吩%二苯并噻吩类化

合物为主& 煤焦油加氢反应包括脱硫%脱氮%脱氧%

烯烃和芳烃饱和%脱金属以及油品裂化等多种反应$

机理复杂$无法用馏程等性质表征的虚拟组分代表

煤焦油进行加氢反应$因此在模拟过程中使用多种

模拟化合物来模拟煤焦油原料& 模拟中煤焦油的成

分组成如表 ( 所示&

表 ?=模拟煤焦油的成分组成

;化合物 分子式 质量分数G? 分子质量
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( ÂE (!Z

萘 /
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?=流程模拟

?><=建立模型

在本工艺模拟过程中$主要包含混合%加热%反

应%换热%分离和分馏等过程单元模块$这些主要单

元设备对应的D8M,. =578单元操作模块见表 !& 在

煤焦油加氢工艺中$由于加氢过程具有组成复杂和

影响因素多的特点$反应器模型建立是整个流程模

拟过程的关键& 由于ObBJ6/模型只能模拟等温反

应$无法准确地模拟绝热加氢反应& 马洪玺等)#"*为

了准确地模拟真实的加氢反应$将绝热加氢反应分

解为反应和放热 ( 个过程& 首先$在等温反应条件

下原料进行反应$此过程采用 ObBJ6/模型$然后$

将加氢反应产生的热量通过一个换热器加热反应产

物$该过程通过一个换热器 a]DB]O模型进行模

拟& 但是在煤焦油加氢反应过程$需要向反应器补

冷氢$冷氢作用一方面可以控制反应器中的温度$另

一方面可以调整反应器中氢油比& 因此$向反应器

补氢过程可以通过一个混合器 *6p]O模型进行模

拟& 所以本次模拟采用模块组合法来模拟加氢反应

器$即ObBJ6/化学计量反应器%a]DB]O换热器和

*6p]O混合器 ! 个模型组合进行模拟计算& 根据

中低温煤焦油加氢反应机理)C F##*

$在加氢精制反应

和加氢裂化反应设定相应的反应$同时充分利用煤

焦油加氢中试实验的数据$根据原料油性质%每段加

氢反应生成油%产品汽油%柴油%尾油%干气量和组成

数据$以及化学氢耗量来设定调整每种反应的转

化率&

表 @=主要单元设备的选型

试验设备 D8M,. =578单元操作模块

加热炉$空冷器$换热器和冷却器 a,49,-$a,49p

进料泵 =71M

反应器 O89%23da,49,-d*2W,-

分离器 Y5480(

汽提塔 O4+Y-43

分馏塔 =,9-%Y-43

循环氢气压缩机 /%1M-

三通连接 *2W,-$YbM529

煤焦油加氢反应产物经分离和分馏单元得到石

脑油%柴油和尾油'从高压气液分离器分离出来的气

体$除少量作为驰放气排放外$大部分可作为循环氢

使用& 对于煤焦油高氮低硫的特点$在加氢过程需

要补硫来维持加氢催化剂的活性$而高分气含有一

定量的 a

(

b 对煤焦油加氢反应有利$因此$高分气

作为循环氢使用时不需要进行脱硫处理& 驰放氢

气%低压气液分离器分离出的气体%汽提塔分离出的

气体和分馏塔分离出的含硫化氢的气体$进入干气

脱硫系统& 利用中试实验结果数据包括干气组成%

循环氢组成%生成油%石脑油%柴油和尾油的油品性

质和馏程分布$通过馏程等性质表征的虚拟组分代

表生成油%石脑油%柴油和尾油来进行分离和分馏&

中低温煤焦油加氢工艺模拟流程见图 (&

图 (;中低温煤焦油加氢工艺模拟流程图

?>?=物性计算方法

在化工过程进行模拟中$评判模拟过程准确与

否的关键是选择合适的物性方法& D8M,. =578为单

元模块计算提供了丰富的热力学性质和传递性质的

计算方法& 在煤焦油加氢工艺流程模拟计算过程

中$考虑到煤焦油性质和系统高温高压的操作条件$

以及富含氢气的特点$并根据 D8M,. =578物性方法

说明$本装置模拟计算采用 >ODlbJ$作为全局物

性方法$>ODlbJ$性质方法具有预测性$该方法是

为含烃和轻气体"如二氧化碳和硫化氢#的系统而

开发的$用于高压系统和富氢系统& 根据煤焦油加

氢反应产物分馏系统的低压和减压的操作条件以及

油品性质$采用 Qc#) 作为煤焦油加氢产品油分馏

系统的物性方法$Qc#) 性质方法采用 Q-47. cF#)

的cF值关联式$该关联式是由真实组分和石油馏分

的c#) 图而开发出的$真实组分包括 <) 种烃和轻

气体$石油馏分的沸程范围为 AE) @<)) c& Qc#)

性质方法适合于减压和低压应用$针对石油而调整

的状态方程适合于高压应用&

@=计算结果和分析

应用 D8M,. =578进行煤焦油加氢装置的全流

程模拟& 以北京低碳清洁能源研究所煤焦油加氢

(EZ#(
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中试装置的试验数据为实例$对所建立的全流程

模型进行了核算$模拟反应进料%补充氢%反应流

出物%化学消氢量& 主要模块的温度和压力设定

如表 A 所示$计算主要结果与试验结果对比分别

列于表 E @表 Z&

表 A=主要模块的标准工况参数设定

模块 =Ge PG*=4

加氢精制反应器 !<E #) )̂)

精制热高分离器 (") C Ê)

精制冷高分离器 AE C Ê)

精制热低分离器 (") # )̂)

精制冷低分离器 A) # )̂)

精制汽提塔;; ()) ) "̂Z

精制分馏塔;; !") ) (̂E

加氢裂化反应器 !C) #) )̂)

裂化冷高分离器 AE C Ê)

裂化冷低分离器 A) # )̂)

裂化汽提塔;; #Z) ) "̂Z

裂化分馏塔;; !E) ) #̂Z

表 J=煤焦油加氢制清洁燃料工艺物料平衡对比

项目 试验值 计算值

进料 ; ;

;原料GIN #)) )̂) #)) )̂)

;耗氢量GIN < (̂A < )̂)

;总进料GIN #)< (̂A #)< )̂)

出料 ; ;

;生成油GIN CE !̂< CE )̂<

;石脑油" g#Z)e# #Z #̂( #Z (̂C

;柴油馏分"#Z) @!E)e# "" <̂" "" "̂"

;尾油" h!E)e# #) ÂC #) #̂A

;干气GIN ( <̂A ( <̂"

;a

(

bGIN

) #̂Z ) #̂<

;$a

!

GIN

) Ê! ) Ê#

;a

(

JGIN

Z Â( Z Ê)

;总出料GIN #)< (̂A #)< )̂)

表 K=煤焦油中压加氢产品分布对比

项目;; 试验值 计算值

生成油质量分数G? ZZ Ĉ! ZZ <̂C

石脑油" g#Z)e#G? #" Ĉ) #< )̂"

柴油馏分"#Z) @!E)e#G? "( (̂E "( (̂C

尾油" h!E)e#G? C <̂Z C ÂZ

干气质量分数G? ( ÊE ( "̂A

a

(

b质量分数G?

) #̂" ) #̂A

$a

!

质量分数G?

) Ê) ) Â"

a

(

J质量分数G?

< ẐE < Ĉ<

合计质量分数G? #)) )̂) #)) )̂)

表 Q=实验与模拟的气体产品#F< aFA$组成对比

;;项目 试验值 计算值

体积分数G? ; ;

;/a

A

#< <̂" #" <̂C

;/

(

a

"

E< Â" EE !̂E

;/

!

a

Z

(( )̂E (! "̂C

;/

A

a

#)

( <̂! A #̂<

分子质量 !# !̂< !( #̂!

表 _=原料油和液体产品性质对比

项目

原料油 石脑油 柴油 尾油

试验

值

计算

值

试验

值

计算

值

试验

值

计算

值

试验

值

计算

值

密度G"N(31

F!

#

# )̂<E # )̂E) ) <̂" ) <̂A ) Ẑ< ) ẐE ) Ĉ( ) Ĉ#

馏程Ge ; ; ; ; ; ; ; ;

;6Q= #ZE #"Z !E !! #C< #"Z !(A (!C

;#)?

##

(EA (AE <Z <) ((Z ((" !A< !A"

;!)?

##

!!! !(E #)< ### (E< (E" !<# !"C

;E)?

##

!ZE !<C #(E #(Z (Z( (Z# !CE !C(

;<)?

##

A(C A(A #!" #E( !)" !)E A(E A((

;C)?

##

AZ) A<Z #"! #<" !!# !(C A<E A<!

;YQ= E!Z E!( #C# #C< !EA !E( E!Z E(C

$G"

0

N(N

F#

#

EE!E EE!) ! (̂! E (̂# A "̂( E !̂A AZ )̂# E" (̂!
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;;注!#)?%!)?%E)?%<)?%C)?分别为质量收率$6Q=为初馏

点$YQ=为终馏点&

从表 E%表 " 和表 < 的数据比较可见$所建立的

全流程模拟能够较好地反映煤焦油加氢中试试验情

况& 由表 E 和 " 可见$煤焦油加氢产物主要包括

/

E

d"石脑油%柴油和尾油#%干气"/

#

@/

A

#%a

(

b%

$a

!

和水& 在煤焦油加氢过程中化学氢耗较大

"< )̂)?#$说明J%b%$等杂原子脱除率较高& 由于

煤焦油中的氧含量较高"< Ĉ)?#$因此煤焦油在加

氢过程会产生大量的水$即 #)) IN煤焦油生成 Z Ê)

IN水$这不仅会造成煤焦油加氢过程化学氢耗$还

("Z#(
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会影响液体产品的产量$其中 #)) IN煤焦油生成

CE )̂< IN加氢生成油 "/

E

d#$相当于其收率为

ZZ ẐE?& 煤焦油加氢生成油经分馏得到石脑油馏

分" g#Z)e#%柴油馏分"#Z) @!E)e#及尾油馏分

" h!E)e#$其中$石脑油馏分收率为 #< )̂C?$柴油

馏分收率为 "( !̂)?$尾油收率为 C ÂZ?$这与中试

实验结果几乎一致&

从表 E 和表 < 可知$模拟计算得出化学氢耗量

误差为 F! Â#?$酸性气体量"a

(

b d$a

!

#误差为

FA (̂)?$/

#

@/

A

气体产量误差 g# )̂)?$模拟计

算得/

#

@/

A

气体分子质量为 !( #̂!$而试验分析得

/

#

@/

A

气体分子质量为 !# !̂<$这些误差出现原因

是在高压系统中气相中部分小分子烃和氢气会溶解

在油品中$而溶解在油品中气体在气F液闪蒸分离

过程和汽提过程无法完全从油品中解析出来$其模

拟计算结果基本符合实验结果& 这说明采用模型化

合物来表征煤焦油原料的组分进行加氢脱硫%加氢

脱氮%加氢脱氧%烯烃和芳烃饱和%环烷烃开环以及

加氢裂化反应来模拟加氢精制反应和加氢裂化反应

效果较好$能够很好地实现煤焦油加氢反应过程的

模拟&

由表 E 和表 Z 可见$模拟计算得出的石脑油%柴

油和尾油的产量和收率$以及油品性质和馏程分布

和实验结果相吻合$进一步验证了模型的可靠& 说

明采用馏程等性质表征的虚拟组分可以代表煤焦油

加氢生成油%石脑油%柴油和尾油组分效果较好$能

够很好地实现煤焦油加氢产品分离和分馏过程动态

模拟&

A=结论

通过对煤焦油加氢工艺及原理的分析$利用

D8M,. =578软件对煤焦油加氢工艺流程进行了模拟

计算$通过模块组合法模拟加氢反应器$使用多种模

型化合物作为煤焦油原料来模拟加氢反应"加氢脱

硫%加氢脱氮%加氢脱氧%烯烃和芳烃饱和%开环以及

加氢裂化等反应#$得到化学氢耗量%酸性气体量和

干气量以及干气组分$模拟计算化学氢耗量为

#)) IN煤焦油消耗 < )̂) IN氢气$实际试验氢耗为

#)) IN煤焦油消耗 < (̂A IN氢气$这与中试实验结

果基本一致'模拟计算得出的石脑油%柴油和尾油

的产量和收率$以及油品性质和馏程分布和中试

实验结果相符& 建立的煤焦油加氢工艺流程模型

可以为煤焦油加氢实验和设计过程提供参考$但

是在实际设计中各参数的确定还需要综合考虑煤

焦油性质%工艺流程%设备投资和经济效益等各方

面的因素&
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