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摘要!利用化工流程模拟软件@7S&. f467"%*FZ作萃取剂模拟分离苯>噻吩混合物"苯质量分数为 :)`"利用灵敏度分析

工具对萃取精馏塔参数进行优化"利用正交设计和响应面对各参数进一步优化# @7S&. f467单因素优化得到的苯质量分数为

;;[:$! W`"正交设计和响应面优化后的苯质量分数分别为 ;;[;)) !`和 ;;[::W W`# 响应面法比正交设计和单因素优化分别

节省萃取精馏塔再沸器热负荷 A[!!!`和 ##[#B)`"响应面法更适于%*FZ作萃取剂分离苯>噻吩的模拟优化#
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??苯是化学工业中一种重要的基本有机原料"是

生产苯的衍生物$苯乙烯$环己烷等的原料"主要来

源有焦化苯和炼油苯*# >!+

# 我国煤炭资源丰富"储

量居世界第三"但石油资源相对缺乏"这决定了焦化

苯精制行业是我国纯苯的主要来源*! >B+

# 焦化苯中

硫化物$甲苯和二甲苯等杂质严重影响苯的质量"其

中硫化物主要以噻吩形式存在# 噻吩是一种昂贵的

有机化工原料"可用于合成香料$药物$染料$树脂和

感光材料等#

苯和噻吩的沸点非常接近"相差 Bk"相对挥发

度接近于 #"采用普通的精馏方法难以分离# 目前

去除苯中噻吩主要方法有催化加氢法$改进酸洗精

制法$结晶法等*B+

"其中催化加氢法会在加氢过程

中破坏噻吩的分子结构"酸洗精制法产生的废渣和

酸焦油严重污染环境"结晶法对噻吩的分离不明显#

萃取精馏通过向精馏塔内连续加入高沸点的溶剂"

使组分间相对挥发度发生变化"使混合物得以分离"

具有操作费用低$污染少$溶剂易回收等优点*A >##+

#

本文中利用萃取精馏法"以 %*FZ为萃取剂分离苯

和噻吩"利用@7S&. f467软件对工艺流程进行模拟"

分别利用正交设计和响应面对萃取精馏塔参数进行

优化#

;<萃取剂的选择

萃取精馏的关键在于萃取剂的选择"二甲基亚

砜&%*FZ'是非质子极性溶剂"广泛应用于萃取精

馏中*#$ >#A+

"对芳烃有高选择性"对炔烃$有机硫化物

和芳烃易溶"无腐蚀"可作为分离苯和噻吩的萃取

剂# 张亮*B+ 研究了利用 LN5b@/方程计算加入

%*FZ后苯>噻吩体系相对挥发度为 #[;#: A"表明

%*FZ有较好的萃取效果# 鞠吉等*#"+对苯>噻吩>

%*FZ体系等压气液相平衡进行了研究"回归得到
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了相关二元交互作用参数"为萃取精馏分离苯>噻

吩工艺过程提供了可靠的基础数据# 因此 %*FZ

可作为萃取精馏分离苯>噻吩的萃取剂#

=<萃取精馏分离苯R噻吩模拟研究

=@;<模拟流程

双塔萃取精馏分离苯>噻吩混合物的流程如图

# 所示"需要萃取精馏塔<# 和溶剂回收塔 <$&每个

塔都有冷凝器和再沸器'"萃取剂 %*FZ从 <# 上部

进料"混合物从中下部进料"物流 %# 得高纯度的

苯"物流%$ 得高纯度噻吩"物流 $̂ 得高纯度萃取

剂可循环使用#

图 #?萃取精馏流程

=@=<模拟条件

模拟进料组成为苯>噻吩的混合溶液"其中苯

的质量分数为 :)`"混合液质量流量为 # ))) EKC0"

常温常压进料# 萃取剂 %*FZ进料量 $ ))) EKC0"

质量分数按 #))`计算# 萃取精馏塔 !$ 块塔板"萃

取剂和原料分别在 B 和 #: 块塔板处进料"回流比

#[)# 溶剂回收塔 $) 块塔板"回流比 $[)"萃取精馏

塔塔釜的物流在 : 块板进料# 均为常压操作# 鞠吉

等*#"+对苯>噻吩>%*FZ体系等压气液相平衡进行

了研究"利用Nc<P和LN5=L@/模型关联了体系的

二元交互作用参数"$ 种模型关联得到的平衡温度

偏差$气相组成偏差较为接近"均能较好地关联实验

数据"其中 LN5=L@/模型关联精度优于 Nc<P模

型"因此热力学模型选取 LN5=L@/"具体参数如表

# 所示#

表 ;<二元交互作用参数

组分= 苯 苯 噻吩

组分1 噻吩 二甲基亚砜 二甲基亚砜

#

=1

>#[#B "[BA )[$"

#

1=

>#[;W >B[W$ >)[$)

K

=1

BBA[W) >$W:A[B! >!A![;#

K

1=

"A"[)W #;#A[#B !!![!B

=@><理论板数的影响

理论板数对苯质量分数和萃取精馏塔再沸器热

负荷&简称能耗"下同'的影响如图 $ 所示# 萃取剂

和原料分别在 B 和 #: 块塔板处进料"溶剂比 $[)"

回流比 #[)# 可以看出"随着理论板数的增加苯产

品质量分数和能耗先快速上升后逐渐缓慢增加#

#,质量分数%$,能耗

图 $?理论板数的影响

=@?<萃取剂进料位置的影响

萃取剂进料位置对苯质量分数和能耗的影响如

图 ! 所示# 理论板 !$ 块"原料在 #: 块塔板处进料"

溶剂比 $[)"回流比 #[)# 可以看出"随着萃取剂进

料位置的下移苯产品质量分数先上升后逐渐下降"

能耗则是一直下降# 为了维持塔内高萃取剂浓度"

进料位置应位于塔上部"但与塔顶之间应有若干块

塔板起回收萃取剂的作用#

#,质量分数%$,能耗

图 !?萃取剂进料位置的影响

=@A<混合物进料位置的影响

混合物进料位置对苯质量分数和能耗的影响如

图 B 所示# 理论板 !$ 块"萃取剂在 B 块塔板处进

料"溶剂比 $[)"回流比 #[)# 可以看出"随着混合物

进料位置的下移苯产品质量分数和能耗先上升后

下降#

#,质量分数%$,能耗

图 B?混合物进料位置的影响
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=@H<溶剂比的影响

溶剂比对苯质量分数和能耗的影响如图 A 所

示# 理论板 !$ 块"萃取剂在 B 块塔板处进料"混合

物在 !$ 块板进料"回流比 #[)# 可以看出"随着溶

剂比的增加苯产品质量分数先快速上升后缓慢增

加"能耗则是一直增加#

#,质量分数%$,能耗

图 A?溶剂比的影响

=@[<回流比的影响

回流比对苯质量分数和能耗的影响如图 " 所

示# 理论板 !$ 块"萃取剂在 B 块塔板处进料"混合

物在 #: 块板进料"溶剂比 $[)# 可以看出"随着回

流比的增加苯产品质量分数先快速上升后趋于平

稳"能耗则是一直增加#

#,质量分数%$,能耗

图 "?回流比的影响

><正交设计法优化萃取精馏塔工艺参数

正交设计是用来科学设计多因素实验的一种方

法"利用规格化的正交表安排实验"根据实验结果利

用数理统计方法处理得到科学结论"具有(均匀分

散"齐整可比)的特点# 根据灵敏度分析结果"采用

???????

表 =<正交设计因素水平值

变量
水平

# $ ! B

理论板数&#' $: !) !$ !B

萃取剂进料位置&K' ! B A "

混合物进料位置&?' #: $) $$ $B

溶剂比&D' $[) $[$ $[B $["

回流比&7' #[) #[A $[) $[A

A 因素 B 水平的实验设计"具体为 P

#"

&B

A

'正交表"

考察萃取精馏塔理论板数$萃取剂进料位置$混合物

进料位置$溶剂比和回流比 A 个因素对苯产品质量

分数和能耗的影响"因素水平值如表 $ 所示#

确定因素水平后设计了 #" 组实验"目标函数分

别为苯产品的质量分数和能耗"正交设计实验结果

如表 ! 所示#

表 ><正交实验设计及结果

实验 # K ? D 7

苯质量

分数C̀

能耗C

E^

# $: ! #: $[) #[) ;:[;A#; !W:[)#

$ $: B $) $[$ #[A ;;[A"$! B!;[;:

! $: A $$ $[B $[) ;;["))# A)$[!#

B $: " $B $[" $[A ;;[B!)# A"B[W$

A !) ! $) $[B $[A ;;[W$); ABW[!#

" !) B #: $[" $[) ;;[:!#W A$#[)B

W !) A $B $[) #[A ;;[$:!# B$#[$W

: !) " $$ $[$ #[) ;;[B)BW !;A[:#

; !$ ! $$ $[" #[A ;;[""!! BW:[);

#) !$ B $B $[B #[) ;;[W#$W B#B[W)

## !$ A #: $[$ $[A ;;[W"$A A$W[W:

#$ !$ " $) $[) $[) ;;["A)W B"A[B"

#! !B ! $B $[$ $[) ;;[W$#: B:B[;$

#B !B B $$ $[) $[A ;;[:B"! A);[A#

#A !B A $) $[" #[) ;;[W;!; B!![$#

#" !B " #: $[B #[A ;;[""); BA:[B!

以萃取精馏塔塔顶苯质量分数为目标函数进行

极差分析"结果如表 B 所示# 影响因素由主到次顺

序为#D7K?"优化组合为 #

B

K

$

?

$

D

B

7

!

"在此条件下

苯的质量分数为 ;;[;)) !`"能耗为 A$#[)W E #̂

表 ?<以苯质量分数为目标函数的极差分析

# K ? D 7

<# ;;[!:"# ;;[A#BA ;;[AA#: ;;[B!!) ;;[B"A:

<$ ;;[A")# ;;[W!:! ;;[":$) ;;["#$: ;;[AB$B

<! ;;[";W! ;;[");; ;;["$:" ;;["W!W ;;[W)##

<B ;;[WAAW ;;[A!"" ;;[A!"; ;;["W;: ;;[";))

c )[!";" )[$$!: )[#BA# )[$B": )[$!A!

以萃取精馏塔再沸器热负荷为目标函数进行极

差分析"结果如表 A 所示# 影响因素由主到次顺序

为7DK#?"优化组合为 7

#

D

#

?

#

K

B

#

#

"在此条件下苯

的质量分数为 ;:[;AB ;`"能耗为 !W"[;B E #̂ 由

于分离后苯质量分数较低"因此选取的正交设计优

化组合为以塔顶苯质量分数为目标函数得到的优化

组合#

B

K

$

?

$

D

B

7

!

#
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表 A<以能耗为目标函数的极差分析

# K ? D 7

<# BW#[$" BW$[): BW#[!$ BB![A" B)A[B!

<$ BW#[!" BW#[!# BW#[B; B"$[#$ BB;[BB

<! BW#[A# BW#[#B BW#[B! B:)["; B;![B!

<B BW#[A$ BW#[## BW#[B) B;;[$W A!W[!!

c )[$" )[;W )[#W AA[W# #!#[;)

?<响应面法优化萃取精馏塔工艺参数

响应面法是数学方法和统计方法结合的产物"

用来对所感兴趣的响应受多个变量影响的问题进行

建模和分析"最终目的是优化该响应值*#W+

# MM%是

基于三水平二阶实验设计方法"试验点都避免因子

的水平取高或取低"是响应面常用的一种实验设计

方法#

模拟实验因素水平为 A 因素 ! 水平"MM%实验

设计包括高值 #$中心点 ) 和低值 >## 表 " 为响应

面设计因素水平表"表 W 为响应面设计及结果# V

#

表示苯的质量分数&`'"V

$

表示能耗&E '̂#

表 H<响应面因素水平表

水平 # K ? D 7

># $" $ #" $[) #[)

) !) B $) $[! $[)

# !B " $B $[" ![)

表 [<响应面设计及结果

序号 # K ? D 7

V

#

V

$

# $" $ $) $[! $[) ;W[!B"# A)W[))

$ !B $ $) $[! $[) ;W[!;;A A)W[)B

! $" " $) $[! $[) ;;[!BA) B;$[;#

B !B " $) $[! $[) ;;[:)!" B;![#A

A !) B #" $[) $[) ;;[A)!" B"A[BA

" !) B $B $[) $[) ;;[B:B) B"A[BB

W !) B #" $[" $[) ;;[W"); A$#[)#

: !) B $B $[" $[) ;;[WW!# A$#[)$

; !) $ $) $[! #[) ;"[!AW$ B#![BW

#) !) " $) $[! #[) ;;[A)"A B)A[#A

## !) $ $) $[! ![) ;W[;A#B A;:[)B

#$ !) " $) $[! ![) ;;[WW"A A:)[:W

#! $" B #" $[! $[) ;;[A";! B;![#$

#B !B B #" $[! $[) ;;["WW) B;![#W

#A $" B $B $[! $[) ;W[:";$ B;$[)"

#" !B B $B $[! $[) ;;[::WW B;![$:

#W !) B $) $[) #[) ;;[$:BW !WW[B)

#: !) B $) $[" #[) ;;[WB:$ B!![$:

#; !) B $) $[) ![) ;;[WB:A AA![!B

$) !) B $) $[" ![) ;;[:W;W "):[WA

$# !) $ #" $[! $[) ;W[$;$W A)"[;"

$$ !) " #" $[! $[) ;;[A#:W B;![))

$! !) $ $B $[! $[) ;W[B#:W A)W[)A

$B !) " $B $[! $[) ;;[")!" B;![)A

$A $" B $) $[) $[) ;;[$!AW B"A[$:

$" !B B $) $[) $[) ;;[WAWW B"A["#

$W $" B $) $[" $[) ;;["#:B A$)[;A

$: !B B $) $[" $[) ;;[;))$ A$#[)W

$; !) B #" $[! #[) ;;[!W#W B)A[#!

!) !) B $B $[! #[) ;;[!;## B)A[#A

!# !) B #" $[! ![) ;;[WBW; A:)[;A

!$ !) B $B $[! ![) ;;[W!A" A:)[;A

!! $" B $) $[! #[) ;;[#A": B)B[;$

!B !B B $) $[! #[) ;;["A": B)A[B)

!A $" B $) $[! ![) ;;[AA#" A:)[;!

!" !B B $) $[! ![) ;;[:;"# A:)[;"

!W !) $ $) $[) $[) ;W[A$A: BW:[A#

!: !) " $) $[) $[) ;;[AW"; B"A[B#

!; !) $ $) $[" $[) ;W[$A$A A!A["A

B) !) " $) $[" $[) ;;[:#!W A$)[;B

B# !) B $) $[! $[) ;;[W::" B;![$!

B$ !) B $) $[! $[) ;;[W::" B;![$!

B! !) B $) $[! $[) ;;[W::" B;![$!

BB !) B $) $[! $[) ;;[W::" B;![$!

BA !) B $) $[! $[) ;;[W::" B;![$!

B" !) B $) $[! $[) ;;[W::" B;![$!

统计分析得出以苯质量分数为响应面值的回归

方程为!

V

#

4::[:B$ !# 5)[$A# ;:#5$[B"A :#KW)[BB$ A:?5

#[A:: "#D5$[$A) #:75)[)#$ ""!#K5)[)$; :A"#?W

)[)A) )B$#DW;[W#: WA X#)

W!

#7W#[$:B !: X#)

W!

K?5

)[$#$ ABKDW)[#"A A$K75"["$A X#)

W!

?DW

#[;:# $A X#)

W!

?7W)[$W" ;$D7W)[)## "!W#

$

W

)[!)) !AK

$

W)[)## ;:#?

$

W)[)!: B)!D

$

W)[);A !;:7

$

??信噪比为 $)[#": 远大于 B"说明实验可靠性

高"决定系数 V

$ 为 )[;"! ""说明响应值的变化有

;"[!"`来源于所选变量"模型拟合度较好# 可利用

上述回归方程进行预测最佳工艺参数# 预测最优参

数组合为理论板数 !B$萃取剂进料位置 B$混合物进

料位置 $B$溶剂比 $[!$回流比 $[)"利用@7S&. f467

计算出此时苯的质量分数为 ;;[::W W`"能耗为

B;![$: E #̂

统计分析得出以能耗为响应面值的回归方

-A"#-
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$
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$

??信噪比为 B#A["B" 远大于 B"说明实验可靠性

高"决定系数 V

$ 为 )[;;; ;"说明响应值的变化有

;;[;;`来源于所选变量"模型拟合度好# 可利用上

述回归方程进行预测最佳工艺参数# 预测最优参数

组合为理论板数 $"$萃取剂进料位置 A$混合物进料

位置 $B$溶剂比 $[)$回流比 #[)"利用@7S&. f467计

算出此时苯质量分数为 ;A[:AW W`"能耗为 !W![$$

E #̂ 以能耗为目标函数得到的优化条件下的苯质

量分数过低"因此响应面优化组合选取以苯含量为

目标函数得到的优化组合#

A<不同优化方法参数对比

由于溶剂回收塔参数较少"在正交设计和响应

面优化萃取精馏塔参数的基础上"仅利用灵敏度分

析对溶剂回收塔进行优化# 表 : 给出了正交设计$

响应面优化和@7S&. f467单因素优化得到的萃取精

馏工艺参数对比#

表 \<工艺参数对比

参数

正交设计 响应面 @7S&. f467

萃取

精馏塔

溶剂

回收塔

萃取

精馏塔

溶剂

回收塔

萃取

精馏塔

溶剂

回收塔

理论板数 !B #W !B #W !) #W

萃取剂进料位置 B , B , B ,

待分离组分进料位置 $) " $B W $$ "

溶剂比 $[" , $[! , $[B ,

回流比 $[) $[# $[) $[) $[" $[)

苯质量分数C̀ ;;[;))! , ;;[::WW , ;;[:$!W ,

噻吩质量分数C̀ , ;;[A")) , ;;[AA)! , ;;[$:!B

再沸器热负荷CE^ A$#[)W ;B[W: B;![$: ;#["W AAA[#$ ;$[$#

通过上述计算"正交设计和响应面均可用于萃

取精馏塔的优化"得到的苯质量分数非常接近"分别

为 ;;[;)) !`和 ;;[::W W`"均高于单因素优化结

果 ;;[:$! W`# 其中"正交设计所需萃取剂的量要

高于响应面法和单因素优化法"且响应面法所需萃

取剂最少# 单因素优化所需回流比高于正交设计和

响应面法# 响应面法所需再沸器热负荷最低#

H<结论

利用%*FZ作萃取剂模拟了苯>噻吩混合物的

分离"在灵敏度分析优化萃取精馏塔参数的基础上"

通过正交设计和响应面法进一步优化后苯质量分数

分别为 ;;[;)) !`和 ;;[::W W`"均高于@7S&. f467

单因素优化得到的苯质量分数 ;;[:$! W`# 响应面

法比正交设计和单因素优化分别节省萃取精馏塔再

沸器热负荷 A[!!!`和 ##[#B)`"响应面法更适于

%*FZ作萃取剂分离苯>噻吩混合物的模拟优化#
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