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基于响应面法的煤气化工艺优化

杨 洋1，郭芸菲2，邓 骥1，但小冬1，李林峰1

( 1. 西南石油大学 化学化工学院，四川 成都 610500; 2. 西南石油大学 资源与环境学院，四川 成都 610500)

摘 要: 基于响应面法可在考虑因素间交互作用的基础上对煤气化工艺进行优化，利用 Aspen Plus 建

立了 Shell 气化炉模型，采用 Box － Hehnken 设计进行煤气化仿真试验，构建了目标值与工艺参数间的

响应曲面，在考虑工艺参数交互作用的基础上对工艺进行多目标优化。结果表明: 氧煤比与蒸汽煤比

的交互作用及氧煤比与压力的交互作用的影响能力大于蒸汽煤比与压力的交互作用，且氧煤比对参

数交互作用的影响能力有较大贡献。经试验验证确定煤气化性能指标多目标优化方案为: 氧煤比

0. 784 kg /kg，蒸汽煤比 0. 0786 kg /kg，压力 2. 76 MPa。方案下的计算结果为: 煤气有效成分 97. 75%，

冷煤气效率 84. 25%，煤气产率 1. 92 m3 /kg; 验证优化方案下的试验结果为: 煤气有效成分 98. 04%，

冷煤气效率 85. 20%，煤气产率 1. 93 m3 /kg，与计算结果的误差较小，说明响应面模型计算精度较高，

优化方案合理。
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Optimization of coal gasification process based on response surface method
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Abstract: Based on the response surface method ( ＲSM) ，optimize the coal gasification considering the interaction between the factors of
process． Establish Shell coal gasifier model with Aspen Plus． Using Box － Behnken design for coal gasification simulation and establish
ＲSM model with the test data． Based on the performance of interaction of technological parameters，optimize the process． The results show
that the interaction of oxygen － coal ratio and the steam － coal ratio and interaction of oxygen － coal ratio and presssue are more influential
than the interaction of steam － coal ratio and pressure． Oxygen － coal ratio affect the interaction more than other factors． Considering the
multi － objective optimization plan with verification，When the oxygen － coal ratio is 0. 784 kg /kg，the team － coal ratio is 0. 0786 kg /kg，

the perssure is 2. 76 MPa，the performance is the best． The calculation of effective components of gas，cold gas efficiency，gas yield is 97. 75
percent，84. 25 percent and 1. 92 m3 /kg． The test results is 98. 04 percent，85. 20 percent，1. 93 m3 /kg respectively． The difference be-
tween calculation results and experimental results is small，so the optimization is reasonable．
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0 引 言

煤气化是重要的洁净煤技术，是发展煤基化学

品、煤基液体燃料、合成天然气、IGCC 发电等过程工

业的基础，对实现煤炭清洁高效利用具有重要意

义［1 － 3］。煤气化工艺的优化有利于促进煤高效转化

利用，提高煤气化产品品质。化工仿真模拟是研究

煤气化工艺优化的重要手段，具有一定的精确性，且

成本较低。汪洋等［4］利用 Gibbs 自由能最小化方法

研究了高温高压下的气化炉模型，并通过参数分析

得到了较理想的操作条件。郑煜鑫等［5］对粉煤气

流床气化炉进行数值模拟得到了有效气体含量最大
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时的工艺参数。宋志春等［6］利用 Aspen Plus 在对流

程算法改进的基础上模拟了煤气化过程并得到最佳

氧煤比。张宗飞等［7］对神华、沾化和天碱等煤种的

气化过程进行模拟并分析了操作参数对产物组成的

影响。徐越等［8］通过仿真模拟得到了气化炉冷煤

气效率的最佳值。迄今为止，大多数关于煤气化工

艺优化的研究都是基于单因素分析方法，该法操作

简单，但无法研究各因素对目标值的交互作用并在

此基础上进行工艺优化。黄雪莉等［9］研究表明，因

素间的交互作用对煤气化过程的影响超过了单一因

素的影响能力，因此在考虑因素间交互作用的基础

上对煤气化工艺进行优化更为全面。
响应面法( Ｒesponse Surface Methodology，ＲSM)

是一种统计分析与试验设计相结合的回归建模方

法，通过较少试验次数和较短时间可对试验参数进

行全面研究。利用多元二次回归方程拟合因素与响

应值之间的函数关系，通过对回归方程的分析可得

到因素间交互作用对响应值的影响，并在此基础上

得到最优工艺参数［10 － 11］。笔者利用仿真软件 Asp-
en Plus 建立了 Shell 气 化 炉 模 型，采 用 Box － Be-
hnken 设计进行了煤气化仿真试验，构建了目标值

与工艺参数间的响应曲面，在考虑工艺参数交互作

用的基础上对工艺进行多目标优化。

1 Shell 气化炉模型

Shell 气化属于气流床气化工艺，适于大规模生

产，具有较强的煤种、粒度适应性及较高的碳转换效

率等［12］。Shell 气化过程大致分为 3 个阶段: 煤的

干燥、热裂解及挥发分的燃烧阶段，碳的燃烧及气化

阶段和碳、气化剂及气化产物间的反应阶段［13］。
Shell 气化炉模型如图 1 所示。对 Shell 煤气化

过程第一阶段的模拟利用收率反应器模块实现，其

主要功能是将煤分解成 C( 固体) 、S、H2、N2、O2等单

元素分子及灰分，并将裂解热导入吉布斯反应器，碳

的不完全转化会产生未燃尽碳，这部分碳不参与气

化反应，在 计 算 过 程 中 将 未 燃 尽 碳 视 为 灰 分［9］。
Shell 煤气化过程的第二、三阶段利用吉布斯反应器

模块进行模拟，通过 Gibbs 自由能最小化原理在考

虑热损失的前提下进行计算，体系达到化学反应热

平衡时体系的 Gibbs 自由能达到极小值。通过吉布

斯反应器模块计算得到的物流中包含气相和固相，

利用气固分离器模块对物流进行气固分离计算，得

到粗煤气和固体杂质灰分。考虑到 Shell 气化是在

高温高压条件下进行且气化产物多为轻气体，因此

选择 ＲK － Soave 方程作为物性方程［14］。

图 1 Shell 气化炉模型

使用 Shell 气化炉模型对文献［8］中原料煤在

相同操作条件下的气化过程进行模拟，将模拟结果

与 Shell 公司提供的数据进行对比，结果见表 1。

表 1 模拟值和 Shell 数据的对比 %

项目 H2O H2 CO CO2 N2 H2S CH4

Shell 数据 0. 28 30. 55 62. 48 1. 75 2. 96 1. 17 0. 03

模拟值 1. 84 29. 87 62. 18 2. 16 2. 69 1. 22 0. 03

由表 1 可知，气化炉模型计算结果与 Shell 公司

提供的数据吻合良好，说明该模型可较准确模拟煤

气化过程。

2 试验方案与响应面建立

2. 1 试验方案

以伊泰煤为原料煤，使用 Shell 气化炉模型对原

料煤气化过程进行模拟计算。伊泰煤煤质分析见

表 2。

表 2 伊泰煤煤质分析

工业分析 /%

Md Ad Vd FCd

元素分析 /%

ω( Cd ) ω( Hd ) ω( Nd ) ω( Sd ) ω( Od )

Qnet，d /

( MJ·kg －1 )

3. 91 6. 74 33. 24 60. 02 74. 34 4. 27 0. 82 0. 19 13. 64 28. 22

影响气流床气化工艺的主要因素包括气化温

度、气化压力、氧煤质量比( 简称氧煤比) 和蒸汽煤

质量比( 简称蒸汽煤比) ［15］。其中气化温度主要通

过改变氧煤比和蒸汽煤比进行调节［16］，因此选择气

化压力、氧煤比和蒸汽煤比作为主要工艺参数。为

实现煤气化工艺参数的全面优化，选择煤气有效成
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分( CO + H2 ) 含量、冷煤气效率及煤气产率等多个

目标值作为性能指标，构建工艺参数对各性能指标

的响应面，分析工艺参数交互作用对煤气化过程的

影响，并在此基础上进行多目标优化。工艺参数的

因素水平见表 3。

表 3 工艺参数的因素水平

因素水平
氧煤比 /

( kg·kg －1 )

蒸汽煤比 /

( kg·kg －1 )

压力 /

MPa

－ 1 0. 60 0. 03 2

0 0. 80 0. 09 3

1 1. 00 0. 15 4

2. 2 响应面建立

基于 Box － Behnken 设计的正交试验结果见表

4，各试验点所对应的响应值 ( 煤气有效成分含量、
冷煤气效率及煤气产率) 通过 Shell 气化炉模型计

算得到。对表 4 数据进行回归分析得到响应面模

图 2 各工艺参数交互作用对煤气有效成分的影响

型，各响应面模型的分析结果见表 5。

表 4 正交试验结果

氧煤比 /

( kg·kg －1 )

蒸汽煤比 /

( kg·kg －1 )

压力 /

MPa

φ( CO +

H2 ) /%
冷煤气

效率 /%

煤气产率 /

( m3·kg －1 )

－ 1 － 1 0 96. 0410 65. 7604 1. 5052

0 1 － 1 93. 4021 81. 1395 1. 9344

0 1 1 93. 3615 81. 0847 1. 9328

0 0 0 96. 8456 84. 0978 1. 9326

1 1 0 79. 8980 59. 3409 1. 6550

1 0 1 82. 8832 61. 5519 1. 6551

0 － 1 1 98. 1980 81. 3861 1. 8417

1 － 1 0 86. 1006 63. 9369 1. 6551

－ 1 1 0 91. 2968 68. 8333 1. 6190

－ 1 0 － 1 94. 8300 69. 5537 1. 6036

1 0 － 1 82. 8838 61. 5547 1. 6551

－ 1 0 1 93. 3105 67. 0038 1. 5555

0 － 1 － 1 98. 4220 81. 8383 1. 8499

表 5 响应面模型分析

项目 φ( CO + H2 ) /%
冷煤气效

率 /%

煤气产率 /

( m3·kg －1 )

平方和 SS 474. 92 1013. 5 0. 28

均方 MS 52. 77 112. 61 0. 031

F 值 330. 25 299. 73 115. 09

P 值 0. 0002 0. 0003 0. 0012

信噪比 53. 654 46. 426 29. 815

回归系数 Ｒ2 0. 9990 0. 9989 0. 9971

注: 自由度 df 为 9

模型响应值与回归方程关系的显著性可通过 P
值判定，P 值越小则显著程度越高，P≤0. 05 说明影

响显著，P≤0. 01 说明影响极显著［17］。
由表 5 可知，各模型的 P 值比 0. 01 低两个数量

级，可知模型响应值与回归方程关系的显著水平较

高。信噪比应大于 4，数值越大代表模型的计算结

果越能更好地反映试验结果［18］。表 5 中各模型的

信噪比均远大于 4，说明模型有较高精确度。Ｒ2 为

响应面模型的回归系数，以冷煤气效率为响应值的

模型为例，模型的 Ｒ2 为 0. 9989，说明冷煤气效率的

变化 99. 89% 来自所选工艺参数 ( 氧煤比、蒸汽煤

比、压力) 的变化，该模型回归方程可较好地描述与

响应值之间的真实关系。各模型的 Ｒ2 均在 99% 以

上，说明各响应面模型能够合理地对试验进行模拟

计算。

3 结果与讨论

3. 1 工艺参数交互作用对煤气化性能指标的影响

通过响应面模型回归方程建立的响应曲面和等

高线可较直观地分析出因素间交互作用对响应值的

影响。各工艺参数间交互作用对煤气有效成分含

量、冷煤气效率和煤气产率的影响如图 2 ～ 图 4 所

示。由图 2 ～ 图 4 可知，图 a) 、b) 中曲面的弯曲度明

显大于图 c) ，图 a) 、b) 中目标值( 煤气有效成分含
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量、冷煤气效率、煤气产率) 的变化范围大于图 c) ，

可知氧煤比与蒸汽煤比的交互作用及氧煤比与压力

的交互作用对煤气化性能指标的影响大于蒸汽煤比

与压力交互作用的影响。除图 2a) 、c) 外，其余各图

中等高线均呈椭圆形，且最小椭圆的中心在 － 1 ～ 1
内，说明响应值即性能指标在参数设计范围内存在

最大值。由图 2a) 、c) 中等高线走向可知，等高线中

最小椭圆的中心将会出现在蒸汽煤比的下水平方向

上，即随着蒸汽煤比的进一步减小，煤气中有效成分

含量进一步上升。但蒸汽煤比过小不符合实际工

况，因此考虑蒸汽煤比为 － 1 边界上的最大值较合

适。当压力或蒸汽煤比保持不变时，氧煤比改变引

起的煤气化性能指标的变化量大于氧煤比不变时其

余两参数改变引起的变化量。这主要是因为氧气量

的增减会对气化炉中的燃烧反应和温度变化产生影

响，进而影响气化炉中各种反应，使煤气有效成分含

量及煤气产率发生变化。此外，燃烧反应是造成冷

煤气效率损失的主要原因［19］，因此改变氧煤比也会

对冷煤气效率产生较大影响。综上所述，氧煤比在

参数交互效应中较其他因素发挥了更大作用。

图 3 各工艺参数交互作用对冷煤气效率的影响

图 4 各工艺参数交互作用对煤气产率的影响

3. 2 煤气化工艺多目标优化

利用 Design Expert 软件分析响应面模型，对煤

气有效成分、冷煤气效率及煤气产率进行同步优化，

得到 煤 气 化 性 能 指 标 多 目 标 优 化 方 案: 氧 煤 比

0. 784 kg /kg，蒸 汽 煤 比 0. 0786 kg /kg，压 力 2. 76
MPa。

方 案 下 的 计 算 结 果 为: 煤 气 有 效 成 分 含 量

97. 75%，冷 煤 气 效 率 84. 25%，煤 气 产 率 1. 92
m3 /kg。验证优化方案下的试验结果为: 煤气有效成

分含 量 98. 04%，冷 煤 气 效 率 85. 20%，煤 气 产 率

1. 93 m3 /kg，与 计 算 结 果 的 误 差 分 别 为 0. 3%、
1. 1%、0. 5%，误差较小，说明响应面模型计算精度

较高，优化方案合理。

4 结 论

1) 响应面法可在考虑工艺参数交互作用的基

础上对煤气化工艺进行多目标优化，是一种较新的

尝试，经验证表明该方法具有一定的可靠性。
2) 氧煤比与蒸汽煤比的交互作用及氧煤比与

压力的交互作用对煤气化性能指标影响较大，蒸汽

煤比与压力的交互作用对煤气化性能指标影响较

小。此外，氧煤比对参数交互作用的影响能力较其

他参数有较大贡献。
3) 经试验验证确定煤气化多目标优化方案: 氧

煤 比0. 784 kg / kg，蒸汽煤比0. 0786 kg / kg，压 力

( 下转第 116 页)
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从图 5、图 6 可以看出，范围一中的燃料替代能

效提高与有机物协同处理两项碳减排占总碳减排量

的 99%，外购电力节电碳减排只占 1%。

3 结 论

1) 生物质水煤浆制浆燃烧集成系统协同处理

生物质废弃物，具有很好的碳减排潜力，经碳减排分

析评估，取代燃煤锅炉燃烧时，燃料替代能效提高与

有机物协同处理两项碳减排占总碳减排量的 99%，

外购电力节电碳减排只占 1%。如果在占 67% 的燃

料替代能效提高方面，进一步采用生物质固体废弃

物协同燃烧替代煤浆，则能取得更好的碳减排效果。
2) 生物质水煤浆制浆燃烧集成系统协同处理

生物质废弃物，是中国 CDM 机制项目重点开发的领

域，尤其适用于大中型化工、食品加工、医药中药等

行业高浓度有机废液与固体废弃物协同处理的企业

和工业园区，建设生物质水煤浆为依托的多能源互

补、可燃有机废弃物协同处理的分布式能源站，实现

资源、能源、环境一体化。
3) 生物质水煤浆制浆燃烧集成系统是中国中

小型工业锅炉技术改造与新建锅炉的选择之一，发

挥其高效节能效果需特定的资源、环境及运行管理

技术水平相匹配，应结合中国煤炭资源的分布及利

用情况，并充分考虑实施地的煤炭运输条件及环境，

选择合理、经济的系统集成技术和项目运作方式。
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2. 76 MPa，此方案下试验结果为: 煤气有效成分含量
98. 04%，冷 煤 气 效 率 85. 20%，煤 气 产 率 1. 93
m3 /kg。
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