
第55卷 第6期 厦门大学学报(自然科学版) Vol.55 No.6

 2016年11月 JournalofXiamenUniversity(NaturalScience) Nov.2016 

http:∥jxmu.xmu.edu.cn

doi:10.6043/j.issn.0438-0479.201603015

一种用于二维稳态固定床的通用计算方法

吴斯侃,曹志凯*,周 华,陈秉辉
(厦门大学化学化工学院,福建 厦门 361005)

摘要:针对固定床反应器模拟过程难以形成其模型完整通用的计算模块且编程工作量大的问题,提出了一种稳态下固

定床反应器中反应物和产物温度及浓度分布的通用计算方法.该方法以关键组分的摩尔分数作为变量,推导出关键组分

在物料与热量衡算中的偏微分方程组中的通式,并利用正交配置法求解.同时考虑固定床反应器内气相流速的变化,将
其描述为关键组分摩尔分数的函数进一步实现模型的通用性.对于特定的反应,只需提供目标反应的动力学方程及操作

条件即可求解.最后利用所提出的方法实现乙苯催化脱氢制苯乙烯与乙炔法制氯乙烯反应过程的模拟,结果表明该方法

具有通用性和高效性.
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  凡是反应床层由固定器壁所固定,流体通过固体

催化剂或隔板进行反应的反应器,统称为固定床反应

器[1],固定床反应器在化工领域应用非常广泛.为实现

其优化操作,常对固定床反应器进行模拟.早在20世

纪60年代,Forment[2]提出了固定床反应器的二维数

学模型,并给出热量和物料衡算式.直至今日,在文献

[2]的基础上已报道了不少有关二维模型的模拟研究

工作[3-5].
随着模拟软件的不断改进[6],结合反应动力学来

模拟固定床反应器以研究其内部的温度场和浓度场

的二维分布成为可能.利用单管或中试数据实现反应

动力学的拟合[7-9]也有报道,但对于固定床二维模型

的通用计算方法,近年来进展不大[10-11].文献[12]通过

假设反应器内部气相流速恒定来简化反应器模型的

求解,该方法较易实现单一反应体系固定床反应器的

模拟.由于假设反应器内部气相流速恒定,对流速或温

度变化较大的体系可能导致模拟结果存在一定误差.
为此本文中将模型中的流速转化为摩尔分数的函数,
提出通用的固定床反应器二维数学模型建立的方法,
成功地解决了动力学方程通用模块编程难的问题,并
利用正交配置法在 MATLAB平台上实现了固定床内

部温度场和组分浓度的二维分布问题的求解.

1 模型的建立

1.1 模型的基本假设

确定的反应体系可通过具体的反应方程式、反应组

分、反应动力学及反应装置的特点来建立确实可靠的反

应模型[13].但对反应组分或反应体系不确定的抽象对象

建立通用的模拟模块具有一定的难度.为了研究的方

便,可对所研究的对象提出一些符合客观条件的假设.
针对二维拟均相固定床反应器假设如下:1)不考虑反

应器内的压降;2)反应器为轴对称的圆柱;3)反应器内

气相沿轴向流动且不存在轴向返混和导热.

1.2 物料和热量衡算

为建立固定床反应过程的二维拟均相模型,首先

需确定其衡算方程、本构关系和定解条件.由于本构关

系涉及具体反应体系的动力学速率关系,因此不在本

研究的讨论范围之内,本节主要介绍物料和热量的衡

算方程.
如图1所示,在床层中环绕床层且距床壁径向距



第6期 吴斯侃等:一种用于二维稳态固定床的通用计算方法

http:∥jxmu.xmu.edu.cn

图1 固定床中的环状微元体积示意[14]

Fig.1 Cyclicannularmicro-unitvolumeschematic[14]

离R'的中心线上取径向长度为r、径向厚度为dr、高
为lr的微元环柱体.在该微元内对反应中的关键组分

k作物料衡算,得到固定床反应器中关键组分k 的二

维拟均相浓度分布模型如下:
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式中:ck 为第k 个关键组分的浓度,mol/m3;Er 为径

向有 效 扩 散 系 数,m2/s;ρB 为 催 化 剂 堆 积 密 度,

kg/m3;u 为流速,m/s;l为轴向高度,m;r 为径向长

度,m;vjk为第k个关键组分的第j个独立反应的化学

计量系数;􀭵rj 为第j 个独立反应的普遍反应速率,

mol/(kg·s);m 为关键组分数.
与物料衡算不同的是,热量衡算不对反应中的关

键组分k作热量衡算,而是着眼于整个固定床床层温

度的变化.由图1可得固定床反应器中二维拟均相温

度分布的微分方程:
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式中:G 为总质量流量,kg/(m2·s);􀭺Cp 为混合物平

均热容,J/(kg·K);T 为温度,K;λer为拟均相模拟导

热系数,W/(m·K);ΔHj 为第j 个独立反应的反应

热,J/mol.

1.3 边界条件的建立

数学模型的定解条件为其解是否存在、是否唯一

且稳定的依据.定解条件包括初始条件与边界条件,而
稳态过程则只需考虑边界条件.据1.1的假设,边界条

件可确定如下:

l=0,0<r<r0;ck =ck0,T=T0; (3)
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式中:r0 为反应器半径,m;T0 为初始温度,K;L 为管

长,m;hw 为壁面传热系数,W/(m2·K);Tw 为壁面温

度,K.

2 模型参数的计算

在1.2中,利用衡算方程仅仅得到一般性的二维

拟均相固定床反应器模型,而对于不同的反应体系,
反应动力学方程所涉及的自变量不尽相同.为使模型

具有更好的通用性,对原有模型中的参数和自变量进

行替换以简化计算和编程难度.

2.1 模型通用化衡算方程

由式(1)和(2)可知,反应体系的物料衡算与热量

衡算的对象分别为关键组分的浓度和反应体系的温

度.反应体系不同其动力学的表达形式也各异[15],反
应速率实际上可以描述为相关参数(如浓度、分压等

变量)的函数.若仍以式(1)中关键组分浓度作自变量,
将对模型的通用化造成困难,因此接下来讨论如何对

衡算方程中的变量进行替换.
摩尔分数表示混合物中某组分物质的量与混合

物总物质的量之比,故采用关键组分的摩尔分数转化

反应动力学中相关参数,将使得模型具有通用性.由气

体状态方程可知

ck =
pyk

ZRgT
. (7)

式中:p 为总压力,Pa;Z 为气体压缩系数;Rg 为摩尔

气体常数,J/(mol·K);yk 为组分k的摩尔分数.
气体混合物体积流率及流速u 随反应温度的变

化和反应进行的程度而变化(对于非等摩尔反应),但
直接求解流速u 较难,所以需对方程进行一些代数变

换,以简化其计算难度.由式(7)可知

uck =
Fyk

S
, (8)

式中:F 为混合物的摩尔流率,mol/s;S 为反应器横

截面积,m2.将式(8)对l求导得
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将式(9)和(10)移项整理后代入式(1)得
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需要说明的是,模型求解过程中物料衡算与热量衡算

方程须联立求解.若反应体系中独立反应数为m,则需

选取m 个关键组分并对其进行物料衡算.即式(11)实
际涵盖m 个关键组分的物料衡算方程,将它与式(2)

联立后,即可得到变量
􀆟yk

􀆟l
(k=1,2,…,m)和

􀆟T
􀆟l

的m

+1元一次方程组.具体如下:
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式(12)和(13)即为固定床反应器通用的二维拟均相

稳态物料衡算与热量衡算的微分方程.

2.2 混合物摩尔分数的转化

根据2.1可知,式(12)中F 为混合物的摩尔流

率,它实际上可描述为关于m 个关键组分的摩尔分数

y 的函数,即

F=f(F0,y1,y2,…,ym). (14)
若反应体系中组分数为n,为方便公式推导,先将化学

计量系数矩阵进行初等行变换,得到独立反应的化学

计量系数矩阵v,使得m 个关键组分的化学计量系数

为1,变换后的系数矩阵中不为1的系数用vij 表

示,即:

v·W =0, (15)
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对所有组分进行物料衡算分析,以探求混合物的

摩尔流率与关键组分的摩尔分数之间的关系,相关表

达式如表1所示.表中列出了每个组分初始状态和瞬

时状态下的摩尔分数以及摩尔流率的数学表达式,根
据质量守恒原理可得第i个组分瞬时状态下的摩尔流

率表达式为:

fi=F0yi,in+v1i(Fy1-F0y1,in)+v2i

 (Fy2-F0y2,in)+…+vmi(Fym -
 F0ym,in),i∈ [m+1,n]. (18)

式中:F0 为混合物的初始摩尔流率,mol/s;yi,in为组

分i的进料摩尔分数.由于各组分的摩尔分数之和等

于1,即:

y1+y2+…+yn =1, (19)

y1,in+y2,in+…+yn,in=1. (20)
因此将方程联立后即可求得混合物摩尔流率与关键

组分的摩尔分数之间的关系:

F=F0 [1-∑
m

j=1
1+∑

n

i=m+1
vji( )yj,in]/

 [1-∑
m

j=1
1+∑

n

i=m+1
vji( )yj ] . (21)

最后将式(21)代入式(12)即可.

表1 物料衡算表

Tab.1 Materialbalancesheet

组分
初始状态 瞬时状态

摩尔分数 摩尔流率 摩尔分数 摩尔流率

W1 y1,in F0y1,in y1 Fy1

W2 y2,in F0y2,in y2 Fy2

︙ ︙ ︙ ︙ ︙

Wm ym,in F0ym,in ym Fym

Wm+1 ym+1,in F0ym+1,in ym+1 fm+1

︙ ︙ ︙ ︙ ︙

Wn yn,in F0yn,in yn fn

合计 1 F0 1 F

2.3 正交配置法的应用

正交配置法是一种特殊的点配置方法,其具有接
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近于Galerkin方法的高精度,又保留了配置方法的简

单形式[16-17].根据1.1的假设,利用圆柱对称性正交配

置常数,选取适当的正交配置点个数 N 后,即可将原

偏 微 分 方 程 组 变 为 常 微 分 方 程 组,而 后 利 用

MATLAB工具箱函数求解.
r方向的正交配置即对式(12)和(13)的二次偏导

项和一次 偏 导 项 展 开,可 得 到 内 配 置 点 上 的 微 分

方程:
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(23)
式中Aji、Bji、Rj 是正交配置常数.式(22)和(23)中所

包含的方程数为2N,而变量数为2(N+1),为此还需

增加浓度和温度的边界条件,即:

图3 实例1中固定床反应器轴径向温度分布

Fig.3 Axialandradialtemperaturedistributionoffixed-bedreactorofexample1

  ykN+1 =-∑
N

i=1
A(N+1)iyi(Ri,l)/A(N+1)(N+1),(24)

  TN+1=
1

A(N+1)(N+1)+
hwr0
λer

 
hwr0
λer

Tw-∑
N

i=1
A(N+1)iT(Ri,l)

é

ë
êê

ù

û
úú . (25)

至此,式(22)~(25)组成常微分方程组封闭,然后利

用 MATLAB工具箱函数求解即可.

3 程序设计与验证

3.1 程序设计框图

图2给出了所提出方法的程序设计框图,并求解

乙苯催化脱氢制苯乙烯与乙炔法制氯乙烯过程的模

型来验证所提出方法的有效性和通用性.

图2 程序设计流程图

Fig.2 Programflowdiagram

3.2 实例分析

实例1为乙苯催化脱氢制苯乙烯的反应,利用所提

出的方法结合文献[12]所提供的动力学模型及操作条

件对该过程进行模拟,模拟所得到的固定床轴径向温度

分布和乙苯平均转化率沿管长的分布如图3~4.
文献[12]模拟得到反应器出口中心处温度为

827.11K,乙苯最终转化率为46.83%.采用本文中提

出的方法模拟得到反应器出口中心处温度为819.57
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图4 乙苯平均转化率沿管长的分布

Fig.4 Axialaveragepercentconversion
distributionofethylbenzene

K,乙苯最终转化率为43.15%.
为不失一般性,将文献[13]中的乙炔法制氯乙烯

体系作为实例2进行研究,将所得到的固定床轴径向

图6 乙炔转化率轴径向分布

Fig.6 Axialandradialpercentconversiondistributionofacetylene

图5 实例2中固定床反应器轴径向温度分布

Fig.5 Axialandradialtemperaturedistributionoffixed-bedreactorofexample2

温度分布和乙炔转化率轴径向分布的模拟结果列于

图5~6中.文献[13]模拟结果为:固定床反应器内最

高温度391.7K,出口温度374.3K,反应器出口处乙

炔平均转化率81.52%.本文方法模拟结果为:固定床

反应器内最高温度387.14K,出口温度372.65K,反
应器出口处乙炔平均转化率88.09%.

通过2个实例的模拟结果分析,可知本文中所提

出的方法解决了二维稳态固定床反应器模型的通用

求解问题,所得到的模拟结果与文献变化趋势吻合,
但具体数据略有差异,这是由于原文献均未考虑流速

u 的变化.

4 结 论

本文中提出了一种固定床反应器稳态模型求解

的通用计算方法,该方法有效处理了床层反应中气相

流速随着反应进程的变化而不断变化的问题,且该方

法适用于反应动力学函数的不同形式.为满足模型的

通用性,首先将模型中的气相流速转化为关键组分摩

尔分数的函数,避免了将模型中流速视为常数而引起

求解误差的问题,从而提高了模拟结果的准确度,又
降低了编程工作量.然后在此基础上确立程序设计的

基本步骤和算法框图,并在 MATLAB上实现了相应

的功能.最后运用该方法模拟了固定床反应器中的2
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个具体实例,模拟结果与文献结果趋势相符,验证了

该方法的通用性和有效性.
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GeneralCalculationMethodforTwo-dimensionalFixed-bedatSteadyState

WUSikan,CAOZhikai*,ZHOUHua,CHENBinghui
(CollegeofChemistryandChemicalEngineering,XiamenUniversity,Xiamen361005,China)

Abstract:Fixed-bedreactoristhemostwidelyusedreactorinthechemicalprocess.However,theprogrammingforsolvingits
mathematicalmodelhasbeencasebycaseviasolvingpartialdifferentialequationstillnow.Insuchasituation,itisimpossibleto
buildupacompletecalculationmoduleforthefixed-bedreactormodelandincurtheworkloadandburdeninsimulation.Inthiswork,

ageneralmethodtoobtainthedistributionoftemperatureandconcentrationoffixed-bedreactoratsteadystateisproposed.The
methodmakesuseofmolefractionsofkeycomponentsasvariablesandthenappliesorthogonalcollocationtosolvetheformulaof

partialdifferentialequations,whichisdeducedinthematerialandheatbalance.Molarflowrateofreactionmixtureisintroducedat
thesametimeandtherelationshipbetweentheinstantaneousmolarflowrate,theinitialvalueandmolefractionofkeycomponents
arealsobuiltwithavariabletransfermethod,tomakethesolutionhaveversatility.Therefore,thecomputingmodule,whichisusedto
solvepartialdifferentialequations,becomesprogrammableindependentofaspecificreaction,i.e.,acommonprogram module.Fora
specificreaction,onlyakineticequationprogramisrequiredtobeaddedintothemodule.

Keywords:fixed-bedreactor;computationalsimulation;orthogonalcollocationmethod;two-dimensionalpseudo-homogeneousmodel
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