
转 化 利 用

《洁净煤技术》2014 年第 20 卷第 1 期

DOI: 10． 13226 / j． issn． 1006 － 6772． 2014． 01． 014
余 渝，韩敏芳． 以 CO2 和 H2O 为气化剂的煤焦气化模拟［J］． 洁净煤技术，2014，20( 1) : 54 － 58，124．

以 CO2 和 H2 O 为气化剂的煤焦气化模拟

余 渝，韩敏芳

( 中国矿业大学( 北京) 化学与环境工程学院，北京 100083)

摘要: 基于整体煤气化联合循环和燃料电池发电技术，利用固体氧化物燃料电池产生的

高温、高纯度 CO2 与 H2O 作为煤焦气化的气化剂，运用 Aspen Plus 模拟软件平台基于 Gibbs 自

由能最小化方法对煤焦的 H2O － CO2 共气化反应进行了模拟计算。考察了 O2 流量、H2O 流量、
CO2 流量、预热温度、操作压力、反应温度对气化反应合成气组成和煤气低位发热量的影响。
结果显示: 通过调节 O2 流量，得出 O2 的最佳流量为 20 kg /h，此时反应温度和合成气低位热值

处于最高值; 分别增加水蒸气流量和 CO2 流量都使反应温度降低，且使反应活性降低导致合

成气低位热值降低，所以合理控制水蒸气和 CO2 流量至关重要; 降低操作压力会降低合成气

的低位热值，但相对于物料流量改变，影响较小; CO2 预热对煤气低位发热量的影响要小于 O2

的预热效果。
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Simulation of coal char gasification using CO2 and H2O as gasification agent
YU Yu，HAN Minfang

( School of Chemical and Environmental Engineering，China University of Mining and Technology ( Beijing) ，Beijing 100083，China)

Abstract: Based on integrated gasification combined cycle ( IGCC) and fuel cell power generation technologies，tak-
ing high purity CO2，produced by Solid Oxide Fuel Cells ( SOFC) and H2O as gasification agent，discuss coal char
gasification under high temperature． Simulate the gasification with Aspen Plus based on the Gibbs free energy mini-
mization method． Investigate the effect of O2，CO2，vapour flow，pressure，preheating temperature，reaction tempera-
ture on synthesis gas composition and net calorific value． The results show that，when the O2 flow is 20 kg /h，the reac-
tion temperature and net calorific value of synthesis gas is the best． The reaction activity decrease with the increase
of vapour and CO2 flow，that leads to lower net calorific value． The decrease of pressure would lead to the same re-
sult，while its influence is less than the gas flow． O2 preheating has more effects on net calorific value than CO2 pre-
heating．
Key words: H2O; CO2 ; co-gasification; Aspen Plus simulation
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0 引 言

随着能源消费的高速增长，近年来出现了化石

能源供应短缺、原油劣质化和全球气候变暖的趋

势。由于化石燃料的长期大量使用，尤其是 CO2 排

放，引发温室效应，造成了严重的环境问题。煤炭

是世界储量最丰富的化石燃料，近期依然是中国能

源的主力，但煤炭的主要利用方式会产生大量 CO2，

所以 CO2 减排依旧是燃煤利用需要重点解决的问

题［1 － 3］。整体气化燃料电池联合循环零排放发电是

将整体式煤气化循环技术和先进燃料电池技术有

机耦合的先进能源动力系统，比普通洁净煤发电技

术提高发电效率 10%［4 － 5］，能很好地解决燃煤大量

排放 CO2 产生的环境污染问题。整体气化燃料电

池联合循环系统( IGFC) 产生的高浓度 CO2 可作为

煤焦气化的气化剂重复利用，同时燃料电池运行温

度高，尾气余热也可进行回收利用，提高了系统运

行效率［6 － 7］。
目前，煤气化使用的气化剂一般是空气 /富氧

空气 + 水蒸气。根据固体氧化物燃料电池( SOFC)

对煤气的要求，通过在气化剂中用 CO2 取代水蒸气

或部分取代水蒸气，减少水蒸气用量，增加煤气中

CO 含 量，产 出 SOFC 所 需 燃 料 气 通 入 燃 料 电 场

中［8 － 9］。这一措施不仅可以提高燃煤的利用效率，

减少中外部能量的供给，还可提高 IGFC 的效率，实

现 CO2 减排，甚至零排放。
Aspen Plus 是一款通用的化工过程模拟、优化

与设计软件，近年来广泛应用于煤和生物质燃烧、
气化等领域。汪洋等［10］采用 Gibbs 自由能最小化

方法研究了高温高压下的气化炉模型，并取得了较

好结果。本文采用 Aspen Plus7． 2 模拟软件，基于

Gibbs 自由能最小化法建立气化模块，模拟了燃煤

CO2 － H2O 共气化反应过程。主要分析了气化产物

和煤气热值的影响因素，以便得到气化反应特性，

为整体气化燃料电池联合循环零排放发电研究等

系统的燃料供应和系统设计提供参考。

1 模型的建立

考虑到 Aspen Plus 模拟的适用性，需作如下假

设:①反应模块运行状态稳定，不受时间约束; ②整

个模拟过程中不存在压力损失，无压降; ③气化剂

与物料瞬间完全均匀混合，无浓度差; ④气化反应

炉内温度分布均匀，无梯度; ⑤气化反应中，H，O，

N，S 都转变为气相;⑥燃煤中的灰分为惰性物质，不

参与反应; ⑦所有气相反应在 Gibbs 最小自由能控

制下快速达到平衡［10 － 11］。
采用 Aspen Plus 现有的单元操作模块模拟燃煤

气化的整个过程。图 1 为 Aspen Plus 模拟流程。燃

煤气化过程由裂解、气化、除尘 3 个模块组成。整个

气化过程包含 5 股物流，2 股热流。煤焦直接进入

裂解单元，采用 ＲYIELD 反应模块进行模拟裂解过

程，该过程由 Aspen Plus 内嵌的 Fortran 程序控制收

率，将燃煤裂解为单元素分子和灰分，并将裂解热

导入 ＲGIBBS 模块，裂解后的物料导入由 Gibbs 最

小自由能控制的 ＲGIBBS 模块中，以 CO2 + H2O + O2

作为气化剂进行气化模拟计算，得到气化产品，气

化产品在 SSPLIT 气固分离单元中进行合成气与灰

分的分离。

图 1 Aspen Plus 模拟流程

2 结果与分析

代正华等［10，12］在 ＲYIELD 模块和 SSPLIT 模块

的各自性能理论基础上进行模拟实验，表明该模块

的操作参数对整个模拟流程的结果影响不大，甚至

没有 影 响。SSPLIT 模 块 的 运 行 参 数 直 接 取 决 于

ＲGIBBS 模块运行的相 应 模 拟 参 数。因 此 为 ＲY-
IELD 模块设定了 400 ℃的操作温度和 4 × 105 Pa 的

操作压力，燃煤的进料速度为 21. 59 kg /h，用以考察

ＲGIBBS 模块中运行压力、温度、气化剂流量及成分

等因素对煤料的 CO2 － H2O 共气化的影响。
2． 1 O2 流量对气化反应的影响

给定 ＲGIBBS 模块的运行参数是 3 MPa。氧煤

比是影响气化反应的关键因素，耗氧量是评价气化

过程的主要经济指标。为确保反应不受其他因素

变化的影响，保持煤料的进料量和其他参数不变，

通过调节 O2 流量来调节氧煤比，考察了 O2 流量为

10 ～ 40 kg /h 时对气化反应的影响。通常情况下，

氧煤比为 1 ∶ 1，如果 O2 用量较高，部分碳将转化为
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合成气中无效成分的 CO2
［13］。图 2 为 O2 流量对合

成气组成和反应温度的影响。由图 2 可以看出，随

着 O2 流量的增加，燃烧反应加剧; 由于燃烧充分，气

化炉内温度不断升高，有利于 CO2 的还原和水蒸气的

分解，使 CO 含量增加，CO2 含量减少; 当O2 流量达到

20 kg /h 时，此时 CO 含量最高，CO2 含量最低; 当超过

20 kg /h 时，CO 转变为 CO2，H2 转变为水蒸气，增加

了煤气中的无用成分，同时燃烧加剧，反应温度迅速

升高，所需设备的要求升高，增加了成本。

图 2 O2 流量对合成气组成和反应温度的影响

合成气的低位发热量是指标准状态下，单位体

积气体中的可燃物完全燃烧所放出的热量，气化所

得气体燃料的低位发热量计算式为［14］

LHV =126CO +108H2 +359CH4 +665CnHm ( 1)

式中，LHV 为气体低位发热量，kJ /m3 ; CO，H2，CH4，

CnHm 分别为 CO，H2，CH4 及 CnHm 的体积分数，%。
图 3 为 O2 流量对合成气低位发热量的影响。

图 3 O2 流量对合成气低位发热量的影响

由图 3 可以看出，O2 流量在 10 ～ 40 kg /h 内不

断增加，煤气低位发热量呈现先增加后减小的趋

势。图 2 中随着 CO 含量的增加，煤气的低位发热

量相应增加; 当 O2 流量超过转折点 20 kg /h 后，随

着 CO2 及水蒸气的生成以及 CO 含量的减少，改变

了合成气的有效组成，直接影响到煤气低位发热

量; 同时由于 H2 相对于 CO 含量较少，所以 CO 含

量对煤气低位发热量的影响占主导地位，煤气的低

位发热量的变化与 CO 含量变化保持相同趋势。
2． 2 水蒸气流量对气化反应的影响

保证气化模块中其他参数不变，使 H2O 流量在

1 ～ 3 kg /h 变化，考察 H2O 流量对气化反应的影响。
图 4 为 H2O 流量对合成气组成和反应温度的影响。
随着 H2O 流量的增加，需要更多的热量气化 H2O，

同时煤料和水蒸气反应会吸收大量热量，气化炉内

的运行温度大幅下降。由于反应体系的热量降低，

也在一定程度上影响并抑制了生成 CO 的强吸热反

应，则气化生成气中 CO 含量减少，而 CO2 含量增

加。表达式为［11］

C + H2O = H2 + CO +118. 8 kJ /mol ( 2)

C + CO2 = 2CO +162. 4 kJ /mol ( 3)

C +2H2O = 2H2 + CO2 + 75. 2 kJ /mol ( 4)

CO + H2O = CO2 + H2 － 43. 6 kJ /mol ( 5)

图 4 水蒸气流量对合成气组分及反应温度的影响

图 5 为水蒸气流量对合成气低位发热量的影

响。由图 5 可以看出，随着 H2O 流量的增加，煤气

低位发热量呈下降趋势，H2O 流量增加导致温度下

降，在一定程度上抑制了 CO 的生成，在温度降低和

H2O 浓度增加的共同影响下，CO 有小幅降低，但同

时这两个因素促进了水煤气反应的进行，使 H2 含

量增加，部分弥补了由于 CO 减少造成的煤气低位

发热量的降低。但是 CO 含量变化仍然主导煤气低

位发热量的变化趋势，所以煤气低位发热量依旧呈

下降趋势。

图 5 水蒸气流量对合成气低位发热量的影响
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2． 3 CO2 流量对气化反应的影响

通过控制 CO2 流量为 0 ～ 5 kg /h，考察其对气

化反应的影响。图 6 为 CO2 流量对合成气组成和

反应温度的影响。由图 6 可以看出，随着 CO2 流量

的增加，气化炉内的温度大幅降低。导致气化炉内

温度降低的主要原因有: CO2 流量的增加促进了
CO2 的还原反应，该反应是强吸热反应; 同时降低

了气化剂与煤焦反应的有效浓度，减缓了强放热的

气化反应。由于气化炉内反应温度大幅降低，抑制

了 Boudouard 反应; 同时 CO2 流量不断增加，促进

Boudouard 反应，两者的影响效果达到了一种平衡，

所以 CO 含量几乎保持不变。气化炉内的运行温度

降低，抑制了强吸热的水蒸气分解反应，促进水煤

气反应的进行，但是相对于水蒸气的分解反应，其

影响程度还较小，所以合成气中 H2 成分的主要影

响因素还是水蒸气的分解反应，所以 H2 含量降低。

图 6 CO2 流量对合成气组分和反应温度的影响

图 7 为 CO2 流量对合成气低位发热量的影响。
由图 7 可以看出，随着 CO2 流量的增加，合成气的

低位发热量随之减少，但是减少幅度不大，主要是

随着 CO2 流量的增加，CO 含量几乎没有变化，所以
H2 含量直接影响合成气的低位发热量。以水蒸气

分解反应为主要影响因素，在水煤气反应和水蒸气

分解反应的共同影响下，H2 含量略微降低，所以合

成气的低位发热量有小幅下降。

图 7 CO2 流量对合成气低位发热量的影响

2． 4 反应压力对气化反应的影响

保持其他参数不变，仅改变操作压力进行模拟

计算，考察操作压力对气化反应过程的影响。由图

8 可以看出，由于气化反应的运行温度较高，操作压

力的变化对合成气中气体组成没有明显影响，但在

实际操作过程中可以通过提高气化压力来提高单

位时间内的产量进而提高产能［15］。图 9 为操作压

力对合成气低位发热量的影响。由图 9 可知，由于

合成气中主要有效成分的变化几乎为 0，合成气的

低位发热量有小幅度下降。

图 8 压力对合成气组成和反应温度的影响

图 9 压力对合成气低位发热量的影响

2． 5 气化剂的预热温度对气化反应的影响

2． 5． 1 O2 预热温度对气化反应的影响

图 10 为 O2 预热温度对反应温度和合成气低位

发热量的影响。

图 10 O2 预热温度对反应温度和合成气低位发热量的影响

由图 10 可知，提前预热气化剂可提高合成气的低

位发热量。O2 的预热温度从 200 ℃提高到 1000 ℃，

合成气的低位发热量提高了 0. 0503 MJ /mol。
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2． 5． 2 CO2 预热温度对气化反应的影响

图 11 为 CO2 预热温度对反应温度和合成气低

位发热量的影响。由图 11 可知，CO2 预热温度从

300 ℃提高到 1000 ℃，合成气低位发热量仅提高了

0. 0042 MJ /mol。CO2 的比热容大，预热需要消耗大

量热量，若消耗大量热量来提高 CO2 温度，煤气的

低位发热量提高却并不明显，则需合理设置 CO2 的

预热温度及考虑其有效性。

图 11 CO2 预热温度对反应温度和合成气低位发热量的影响

2． 6 反应温度对气化反应的影响

通过引入热损失这一参数来表征气化温度对

气化反应过程的影响，主要考察了热损失变化对气

化合成气组成和反应温度的影响［5］。由图 12 可以

看出，随着热损失的增加，反应温度大幅度降低，气

化反应的操作温度是气化反应的主要影响因素，反

应温度的降低促进了 Boudouard 反应和弱吸热的水

煤气反应的进行，同时减缓了强吸热的水蒸气分解

反应，所以 CO 含量减少，CO2 含量增加。在反应温

度的影响下，H2 含量呈减少趋势。

图 12 气化炉热损失对合成气组成和反应温度的影响

图 13 为气化炉热损失对合成气低位发热量的

影响。由图 13 可以看出，随着热损失的增加，气化

反应温度急剧下降，气化合成气中的有效组分 CO
和 H2 含量减少，无效成分 CO2 含量增加，所以合成

气的低位发热量呈明显下降趋势。

图 13 气化炉热损失对合成气低位发热量的影响

3 结 论

1) 模拟计算结果表明，O2，H2O，CO2 流量和反

应温度对燃煤 H2O － CO2 共气化反应有很大影响，

反应物浓度和反应温度是影响共气化反应的关键

因素。模拟结果对燃煤 H2O － CO2 共气化实际运行

具有理论指导意义。
2) 利用固体氧化物燃料电池的高温排气作为

H2O － CO2 共气化气化剂，同时将余热进行回收利

用，提高了能量利用效率，实现了固体氧化物燃料

电池 CO2 近零排放。
3) Aspen Plus 模拟运行结果与实际数据较吻

合，但实际运行中气化反应还与其他因素有关，如

反应温度分布、压降等，因此本文建立的气化模型

还需进一步完善。
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式中，k 为换热系数，W/ ( m2·K) 。
油箱内导热油与油箱内壁呈自然对流换热，

由文献［10］可得，油箱内壁和导热油的换热系数取

h1 = 1500 W/ ( m2·K) 。油箱外壁与室外环境的热

传递包含了对流和辐射，实际换热系数可以表示

为 H2 = hk + hs，hk 是对流中的换热系数，hs 是辐射

中的换热系数［11］。当物体与周围环境温度处于热

平衡时，辐射换热量为零［12］。空气与钢板的实际

换热系数大致在 10 ～ 30 W / ( m2·K) ，考虑刮风

等强制对流条件，油箱与室外空气的换热系数取

h2 = 30 W/ ( m2·K) 。油箱壁钢板厚度 δ = 0. 004
m，Q235 的热传导系数取 λ = 60 W/ ( m·K) ，则油

箱散热的传热系数为

k = 1
1
h1

+ δ
λ

+ 1
h2

= 29. 35 W/ ( m2·K) ( 10)

扇形闸门的半径 Ｒ = 827 mm，其宽度 b = 800
mm，闸门弧度的中心角 α = 60°，则闸板的面积 A1 =
Ｒαb = 0. 692 m2，油箱侧面宽度定为 50 mm，则加热

油箱四边面积 A2 = 0. 170 m2，于是得到加热油箱散

热面积 A = A1 + A2 = 0. 862 m2。选煤厂冬季最寒冷

的时候气温可降到 － 25 ℃，因此加热油箱内部与室

外环境的温差 Δt = 40 K。则加热油箱散热功率为

 = AkΔt = 1012 W
即所选取的加热棒功率为 1012 W。经查询产

品规格发现，功率为 1 kW 的加热棒为常规型号，性

能稳定，可靠性高，所以加热棒功率最终确定为 1 kW。

3 结 语

加热油箱投入使用后，现场环境温度已下降到

－10 ℃左右，中煤和矸石仓下油箱内部温度显示分

别为 26 ℃和 30 ℃，与计算基本吻合。该加热装置

价格低廉，性能稳定，排除了重介选煤工艺设计中

闸门由于结冰而无法打开的难题。
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