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摘要!综述了生物质超临界水气化制氢过程模拟方面的研究进展"从流体计算软件及化工流程模拟软件入手"对生物质气

化过程#生物质超临界水气化过程的现有研究成果加以概述$ 提出采用化工流程模拟软件 01.20$X对生物质超临界水气化

制氢过程进行模拟的思路"以达到工艺改进及设备放大化设计的目的$
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<<生物质气化制氢是一种有效的制氢方法"现有

许多研究重点集中在增加氢气产量$ 生物质超临界

水气化是一种可针对湿生物质的热化学转换过程"

应用超临界水的特殊性质"反应产生大量的清洁能

源---氢气或甲烷气体等$ 经过比较广泛的调查"

一些数学方法和模拟计算方法也应用于这些研究

中+*,

$ 对于生物质气化的模拟工作主要是针对反

应器内气化过程及工艺流程的模拟"模拟主要可分

为 ! 大类"宏观模拟#微观模拟及器内分布模拟$ 其

中宏观模拟主要采用过程计算软件&$9%./ Z689#

ǹ̂ n̂ #01.20$X#ZBYV

%

等'"依据物料衡算#能

量衡算等对宏观过程进行模拟%微观模拟主要从分

子角度进行模拟%器内分布的模拟主要采用流体计

算软件&$Ĉn̂ b68./:#$Ĉn̂ 0bf等'对反应器内

温度场#速度场#浓度分布等进行研究$ 现有的采用

流体计算软件对超临界水气化过程进行模拟的目的

主要集中于对反应器内气化过程中温度场#速度场

等进行研究"是针对特定反应器进行的模拟"其规律

对不同的反应器不能通用$ 但宏观模拟可从过程角

度对反应器加以分析"宏观过程中的某些规律可进

行通用性尝试"且针对不同反应器仅需修改设备相

关参数"无需重新建模$ 对现有模拟研究成果加以

概述"提出选择化工流程软件 01.20$X对生物质

超临界水气化过程进行模拟"并对设备进行放大设

计的思路"为实现工业化奠定基础$

<=生物质超临界水气化制氢研究进展

生物质气化制取氢气是一种经济有效的制氢技

术+(,

$ 气化是一种高温部分氧化过程"可选择合适

的气化剂将固体碳质原料如生物质转变成气态混合

物&`

(

#0Y#0Y

(

#0̀

#

#轻质烃#焦油#炭#灰分和次要

杂质'

+! A#,

$ 生物质气化的重点是最大化提高气体

产量从而确保高氢气产率$ 气化剂的类型是影响生

物质气化过程的主要因素之一"采用蒸汽作为气化

剂是相对经济的且具有较高的氢气产率"这主要是

由于蒸汽中氢含量的重整和转移反应+",

$ 对于水

分质量分数高达 R)U WR"U的生物质"超临界水气

化制氢被认为是一种很有前途的技术+? AS,

$
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超临界水气化制氢技术可有效处理有机废弃

物"是一种全新的资源化利用技术"已成为当前国际

上的研究热点之一+R A*),

$ 典型的生物质超临界水

气化制氢流程图如图 * 所示+**,

$ 利用超临界水较

强的溶解能力"使生物质中的各种有机物在超临界

反应器中溶解"进而在均相反应条件下经过复杂的

热解#氧化和还原等反应过程"将生物质裂解并产生

大量氢气"并通过高#低压分离器将产物分离后加以

应用$

图 *<生物质超临界水气化制氢的工艺流程图

对于生物质超临界水气化制氢工艺"由于生物

质的多样性及其成分的复杂性"目前国内外大多是

以单一成分有机物&如葡萄糖等'#模型化合物&纤

维素和木质素等'与真实生物质为原料"包括马铃

薯淀粉凝胶#锯木屑#玉米淀粉凝胶#木薯废物和农

业生物质&包括玉米秸秆#玉米芯#麦秸#稻草#稻

壳#花生壳和高粱秆'等"进行工艺条件影响与反应

动力学方面的研究+*( A*Q,

$ 结果表明"反应温度#反

应时间#生物质类型#颗粒大小#物料浓度和反应器

壁面状况等因素对气化结果影响显著$

实验研究可对生物质超临界水气化制氢进行宏

观把握"通过对气#液相产物进行分析"研究物料转

化率#碳气化效率#产物组分含量等问题"但对于反

应过程无法进行比较可靠的研究"采用软件加以模

拟可帮助理解过程的进行"并与实验结果相结合彼

此验证$

>=采用流体计算软件模拟生物质超临界水

气化过程

<<现今"国内外在生物质超临界水气化研究领域的

重点主要集中在不同操作参数对不同生物质气化的

影响和宏观规律的掌握上"缺乏对反应器内气化过程

中的温度场#流场及气化反应过程与流动传热过程耦

合建模的相关研究$ 用于动态模拟生物质气化制氢

气的软件主要包括 +$=E$F#$Ĉn̂ b68./:#$Ĉn̂

0bf#0bX()))等"其中$Ĉn̂ b68./:较为常用$

>?<=采用d,$*(&软件模拟生物质气化过程

由于气化过程的复杂性"涉及许多相并且考虑

各相在化学和物理上的相互作用"采用有关的数学

计算流体力学模型用于模拟的文献较少$ 在文献中

报道的大多数 0bX仿真模型都是煤的气化或生物

质在气化炉中的燃烧和气化过程$ 图 ( 所示为应用

0bX仿真模拟软件对流化床中燃烧及气化过程进

行模拟的框架图+*S,

"其中涉及化学反应#热量传递

和质量传递等过程"该框架图的思路对不同种反应器

的模拟同样适用"但关于不同设备的建模及模拟参数

等的设置而言差别较大"需针对具体问题加以分析$

图 (<0bX建模框架图

表 <=采用d,$*(&软件模拟不同反应设备中

生物质的气化过程

反应设备 模拟软件 研究内容 研究结果

流化床+*S,

$/9;9

b68./:

<燃料的燃烧

及气化过程

<得到了产物#热量#流动#

温度#灰分#0Y等的分布图

两级热解V

<气化反

<应器+*R,

$/9;9

b68./:*(@)

<乙二醇的

气化过程

<得到了气化过程的温度

场#速度场与气化产物的

摩尔分数

气流床+(),

$/9;9

b68./:

<煤的气化

过程

<煤从中部进入反应器且

加入氧气参与反应可使煤

的气化效果最佳"碳转化率

为SRU"煤气化效率为Q(U

十字形两级

<气化炉+(*,

$/9;9

b68./:*(@)

<煤的气化

过程

<较低的煤浆浓度有利于

氢气的产生"较高的煤浆

浓度有利于 0Y的产生且

合成气温度较高

表 * 所示为采用b68./:软件模拟不同反应设备

中生物质气化过程的汇总表"模拟均得到气化过程

相关的温度场#速度场#产物含量及流动路径云图等

信息"可与实验结果进行对比"验证模型的准确性"

对气化过程的理解而言亦具有较好的指导意义$

>?>=生物质超临界水气化过程模拟现状

生物质超临界水气化制氢的过程主要包括蒸汽

*Q?**
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重整#水气转换及甲烷化反应$ 表 ( 所示为采用

b68./:软件模拟生物质超临界水气化过程的汇总

表"其中涉及不同反应设备与不同种生物质类型"模

拟与分析过程中所采用的相关模型及主要研究结

果"可与实验结果加以对比"有利于对生物质超临界

水气化过程有更深刻的认识和理解$

表 >=采用d,$*(&软件模拟生物质超临界水气化过程

反应设备 研究内容 相关模型 研究结果

管式反应器+((,

<葡萄糖的超临界

水气化制氢

<全局气化反应动力

学模型

<所建立的数值模拟模型可以较好地预测反应器的出口温度以及气

体产物的各组分分布情况"`

(

和0Y产量随壁温的升高而增加

超临界水流化床+(!,

<加料方式对颗粒

分布的影响

<欧拉双流体模型 <对称结构对颗粒分布不均匀度的影响小于非对称结构"且斜向下

结构的加料方式具有较大的优势

柱形反应器+(#,

<生物质在超临界

水中气化制氢

<两相流模型"化学

反应模型

<颗粒半径主要影响生物质颗粒气化分解的速率"温度主要影响颗

粒气化产生氢气的产量

微通道反应器+(",

<木糖的超临界水

气化

<动力学模型 <平行通道哈氏合金微反应器的表面积V体积比率较高"可提供高传

热速率"且高浓度的镍可作为反应催化剂

热解#氧化及催化反应器+(?,

<葡萄糖在反应器

中气化

<离散相模型"颗粒

动理学

<质量分数为 #@RU的葡萄糖在超临界水中完全气化的温度和压力

条件分别为 ?Q! \和 ("@# +Z5"碳气化效率达 )@R#

<<采用b68./:软件对生物质气化过程进行模拟是

现今常采用的技术手段"该软件对模型的要求较高"

且网格质量对计算结果的影响显著"必须保证网格

单元尺寸失真等参数符合要求"从而使网格完整输

出$ 计算模型及求解策略的设置亦至关重要"所得

流场#温度场等信息是对反应器内部具体反应过程

的分析$ 采用该类软件可对反应过程进行更全面深

入的理解"但由于侧重点不同"此方法不能很好地从

工艺改进及设备放大设计的角度对反应过程加以分

析$ 因此"采用化工流程软件模拟生物质超临界水

气化过程十分必要$

@=采用化工流程软件模拟生物质超临界水

气化过程

<<$9%./ Z689# ǹ̂ n̂ #ZBYV

%

及 01.20$X是常

见的可用于静态模拟的软件$ 现今采用流体计算软

件对超临界水气化过程进行模拟主要针对反应的流

场加以分析"采用静态的化工流程软件模拟其气化

过程的相对较少"现有研究大部分均采用 $9%./

Z689软件$

+5&359等+(Q,针对酒糟的超临界水气化过程建

立了基于热力学平衡的数学模型"采用 ZB状态方

程"对气#液#固相产物均可进行分析"并研究了空气

含量#有机物含量及空气等对反应过程的影响$

E5/H�等+(S A(R,采用化工流程软件 $9%./ Z689

_Q@( 对马来西亚具有高湿含量的棕榈空果串的超

临界水气化过程进行模拟"通过与实验结果的对比

证明工艺流程的准确性"并从经济分析的角度对该

工艺进行评价$ 对比分析了直接生成氢气及生成部

分氢气并产生 *) +o.能量这 ( 种工艺的可行性与

便捷程度"结果表明"生成部分氢气并与电厂合作产

生电能的方式在马来西亚更具优势$

o3:15H等+**,采用 $9%./ *(@* 对高湿含量的生

物质超临界水气化的热力学特性进行了分析"基于

化学平衡及用模型化合物代表湿生物质的有机成分

对模型及流程进行简化"预测了各参数&气体组成#

温度#压力及热交换器效率'对传热效率的影响"结

果表明"热交换器的效率是影响反应过程传热效率

的主要因素$

01.20$X是一种化工过程模拟软件"可对连续

操作单元进行物料平衡和能量平衡的核算"并通过

与实验数据的对比对工艺过程进行验证"进而为工

艺开发#工程设计及优化操作等提供理论指导"模拟

反应过程是其中的一个重要模块$ 金建平等+!) A!*,

从XC=b&!"#A二硝基呋咱基氧化呋咱'合成氧化反

应器模拟及放大设计的角度出发"对该反应器的传

热模型#动力学模型及传热面积等进行了计算"根据

工艺流程采用 01.20$X进行模拟计算"并对反应

器进行放大设计"进而加以核算"验证放大设计的可

靠性$ 对XC=b合成氧化反应的紧急排放系统进行

了模拟和设计"建立了紧急排放系统计算模型"对物

料衡算#容器流量#放空流量模型进行了计算"模拟

得到紧急排放系统的各参数"对紧急排放系统进行

了设计"并对该系统进行核算$

01.20$X具有界面人性化#操作简单#能做先

期的设备估算和经济评价等特点"在设备放大设计

方面也具有较大优势"且从易收敛性上比较"01.2J

0$X优于其他化工模拟软件$ 提出采用 01.20$X

*S?**
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对生物质超临界水气化过程进行模拟"并对设备进

行放大设计"为实现工业化提供基础$

A=结语

采用模拟软件对反应过程加以研究是现今辅助

实验的一种重要研究手段"可通过实验结果的验证

指导建模的准确性和模拟结果的可靠性$ 现有研究

大多集中于对反应过程的模拟"得到反应的温度场#

流场等信息"欠缺从工艺改进及设备放大化设计等

方面着手的研究"采用化工流程软件对生物质超临

界水气化过程加以模拟可弥补该方面的不足"尤其

在设备放大化设计及应用方面具有重要意义$
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