
引 言

变压吸附 (Pressure Swing Adsorption， 简称

PSA)技术，是一种新型的气体分离与净化技术 ，它通

过周期性的压力变换来实现气体的分离或提纯 [1]，属

于物理过程，在常温下即可实现，同时，变压吸附气体

分离与净化技术具有装置规模灵活、 自动化程度高、
能耗低等优点。 因此，变压吸附技术自 20 世纪 60 年

代第一套工业装置问世以来，得到了广泛的应用和快

速的发展，其应用领域已经从最初的气体干燥逐步发

展到各种工业气体的浓缩与净化 [2]，应用范围也从单

纯的气体分离发展到与其他化工过程有机结合形成

不可缺少的化工单元，并成为各种工业尾气治理与综

合利用的有效方法。变压吸附在应用领域不断拓展的

同时，其装置规模也在不断的扩大。 目前在建的变压

吸附制氢装置已经达到 280 000m3/h，并且 ，随着化工

装置的大型化，变压吸附设备的规模还将不断地刷新

纪录。 变压吸附的大型化对为其配套的吸附工艺、吸

附剂、吸附塔的结构、程控阀门、控制程序以及动力设

备等提出了更高的要求。因此对变压吸附系统进行深

入的研究，是变压吸附技术发展的源动力和技术保障。

由于变压吸附过程本身复杂性和各种工艺参数

之间的耦合特性，变压吸附过程的理论研究远远落后

于实际应用。目前变压吸附系统的设计主要根据经验

数据和模化实验结果，这会产生两方面的问题：（1）研

发费用的升高以及设备开发周期延长，因为要确定吸

附床结构参数和过程的工艺参数往往需要大量的实

验。 （2）有些情况下，由于模化实验的比例太小，不能

很好反映实际装置的各种性能和参数情况，实际装置

的性能达不到设计要求，造成巨大资金浪费。 采用数

值模拟和实验研究相结合的手段，可以深入洞悉变压

吸附分离过程的内部机理，优化系统的结构参数和过

程工艺参数，从而有效降低能耗和投资规模 ，提高变

压吸附技术在气体分离行业的竞争优势。

1 变压吸附工艺数值模拟技术

1.1 变压吸附过程的控制方程
变压吸附过程是一个动态的过程， 包括吸附、放

压、冲洗、均压和冲压等若干非稳态的循环步骤，此过

程中同时进行动量、质量和热量的传递。因此，动态过

程的模拟需要用一系列微分方程来描述，这就使得变

压吸附过程的操作性能和变量之间的关系不能用显

式代数方程表示。 在一定的假设条件下，变压吸附过

程的控制方程包括以下 3 个方面的子方程[3]：（1）吸附

床流体相质量守恒方程；（2） 吸附剂颗粒内部质量守

恒方程；（3）吸附平衡等温线方程。吸附床流体相质量

守恒方程是关于气相组分浓度以及气相速度沿吸附
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床方向变化的方程。该方程可以通过沿吸附床方向的

质量平衡方程以及能量平衡方程获得。吸附剂颗粒内

部质量守恒方程是关于气相组分在吸附剂颗粒内部

扩散的方程。吸附平衡模型是表示吸附量与气相组分

分压的关系式， 一般通过拟合实验数据得到经验、半

经验或具有理论基础的关系式。
根据三类方程的不同，可以将变压吸附过程的数

学模型分成很多类别。但一般根据吸附剂颗粒的质量

平衡方程的差异，可以将 PSA 过程的数学模型分成 3

种 ： 瞬时平衡模型 、 线性推动力 （Linear Driving

Force，简称 LDF）模型以及孔扩散模型 （Pore Diffu-

sion Model）。

(1)瞬时平衡模型

瞬时平衡模型是描述变压吸附过程最简单的数

学模型，该模型不考虑吸附剂颗粒的传质阻力 ，认为

传质速率无限大。 为了求解方便，吸附平衡模型一般

采用线性吸附等温线（或 Herry 定律）。而沿吸附床方

向则不考虑轴向扩散的影响， 认为是活塞流动模型。
该模型仅能应用于一些接近于理想条件下的平衡分

离过程，而对于需要考虑吸附剂颗粒传质阻力以及动

态分离的变压吸附过程，必须采用更为复杂的动态模

型来描述。

(2)线性推动力（LDF）模型

线性推动力模型是目前模拟变压吸附过程应用

最广的一个模型。 在该模型的假设条件下，颗粒子模

型中的偏微分方程转变成一个与颗粒尺度方向无关

的常微分方程。 根据吸附剂的实际情况，吸附平衡子

模型采用线性的 Herry 定律、Langmuir 模型或吸附溶

液理论模型均可以。而床层子模型采用轴向扩散流模

型，同时考虑由于吸附作用而导致的气相流速沿吸附

床轴向的变化。

(3)孔扩散模型

孔扩散模型是目前最复杂的描述变压吸附过程

的数学模型，该模型同时考虑了吸附剂颗粒径向方向

和吸附床轴向方向两个空间方向的传质和扩散作用，
该模型的优点是可以模拟任意组分的平衡和动态分

离的变压吸附过程，计算准确度高，缺点是计算量大、
占用的存储空间大、数学处理复杂 ，并且计算的准确

程度受到参数选择的影响。

1.2 变压吸附过程模拟的软件化
变压吸附过程中大量参数相互耦合，吸附器内径

向的速度和压力的分布受气体分布器的影响很大，且

随着吸附器直径的增加， 气体分布的均匀性下降，再

加上壁面效应的影响，从而使得不考虑气流分布影响

的一维和二维数值模拟结果准确性较差。
变压吸附过程由于遵循质量守恒、动量守恒和能

量守恒的基本定律，符合一般的化工过程 ，而化工过

程的模拟有着成熟的理论和商用数值模拟软件，这些

软件的建立经历了大量的工业试验和工业装置的检

验，其准确性较好，有着广泛的用户。 因此，通过对商

用化工模拟软件的二次开发，开发出适合于变压吸附

过程模拟的模拟单元，成为变压吸附过程模拟研究新

的发展方向。

Aspen Plus 是大型通用流程模拟系统，源于美国

能源部 20 世纪 70 年代后期在麻省理工学院（MIT）组

织的会战，开发新型第三代流程模拟软件。 该软件经

过 20 多年来不断地改进、扩充和提高，已先后推出了

十多个版本 ， 成为举世公认的标准大型流程模拟软

件，应用案例数以百万计。 全球各大化工、石化、炼油

等过程工业制造企业及著名的工程公司都是 Aspen

Plus 的用户 。 Aspen Plus 提供了单元操作模型到装

置流程模拟，这些模型的可靠性和增强功能已经经过

20 多年经验的验证和数以百万计例子的证实。 Aspen

Plus 的模型库中没有吸附模型，而可以用 Aspentech

的代码语言通过其自带的用户自定义模型工具来实

现变压吸附的模拟。 基于此，萨尔瓦多 aldrett 等用

Aspen Plus 的自定义模型开发了一个吸附模型，来模

拟他们公司设备中的吸附床的吸附行为。该模型包括

严格的质量、能量和动量守恒 ，传质的局限性也被纳

入该模型中。成功的模拟或模拟准确性取决于所拥有

的吸附等温线数据。 利用该模型，可以研究不同类型

吸附质的吸附行为，并确定特殊杂质的穿透曲线。

2 流体力学数值模拟技术

变压吸附系统从原料到产品 ，全部是气体 ，其设

备从阀门、管道、吸附器到动力设备，几乎全部是流体

设备，因此，从流体力学的角度研究变压吸附系统，提

高每个设备的流体力学性能，是变压吸附研究新的发

展方向。

2.1 计算流体力学
计算流体动力学（Computational Fluid Dynamic，

简称 CFD）又习惯上称为计算流体力学。 计算流体力

学就是通过数值方法求解流体力学控制方程，得到流

场的离散的定量描述，并以此预测流体运动规律的学

科。 求解流场的过程是相当复杂的，对于一般的研究

人员来说，自己编写程序来计算求解流动过程是相当

困难的 ， 对于一些复杂的流动过程甚至是无法实现
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的，然而，实际研究过程又需要对流体的流动过程，甚

至一些流动的细节进行分析。此时就可以借助计算流

体力学软件来实现，即 CFD 软件[4]。CFD 软件提供非常

灵活的网格特性，既可使用结构化网格 ，也可使用非

结构化网格，并可以根据流场的情况 ，对网格进行局

部细化或粗化。同时，结合前处理软件，可降低物理模

型建立的难度和工作量。 CFD 软件可以使得数值模拟

的结果可视化，从而得到复杂流场的流动细节 ，为结

构设计和优化提供理论指导。 目前，CFD 商用软件作

为设计工具已经广泛应用于水利工程、 土木工程、环

境工程、食品工程、海洋结构工程、工业制造等领域。

2.2 吸附器流场模拟
CFD 软件中有多孔介质模型，采用该模型可以模

拟多孔介质内的流动、传质以及化学反应 ，而吸附床

就是多孔介质。 因此，对于变压吸附系统的吸附器而

言， 吸附床部分可以采用多孔介质模型进行数值模

拟，这样，采用两种模型相结合就可以模拟出吸附器

内的三维流动结果，从而得到吸附器内的三维速度场

和三维压力场 ， 来观察吸附器气体分布器的布气效

果，为气体分布器的优化设计提供理论指导 ，从而优

化吸附器的结构。而吸附器是变压吸附各个工艺步骤

完成的核心部件，其结构的优劣直接决定吸附剂的利

用效率和整个吸附装置分离性能。 同时，良好的气体

分布效果是变压吸附装置大型化的保证。 因此，采用

CFD 技术研究吸附器内部的流动规律，是变压吸附大

型化的一个重要研究方向，笔者目前在采用 CFD 技术

研究吸附器内部的流动规律方面作了很多研究工作，
从流体力学的角度优化吸附器的结构，为变压吸附的

工艺完成提供一个速度和压力分布均匀、死空间小的

吸附器。

2.3 程控阀性能模拟
随着变压吸附装置的大型化，程控阀门的直径也

越来越大，对阀门的要求也越来越高。 采用先进的技

术进行阀门的开发是提高阀门质量、缩短开发周期的

必然选择。 利用 CFD 软件，不仅可以模拟阀门在打开

和关闭两种工作状态下的流动状况，还可以模拟阀门

的开、关过程的流动状况。通过模拟阀门的三维流场，
可以观察阀门流道的速度场和压力场，了解阀门内部

的流动细节 [5]，为开发流动阻力小、密封性能好、流动

噪声低的高性能阀门提供理论支持。

2.4 管网模拟
除了对设备的流动细节研究之外,还可以通过专

业的商业软件，对整个管网系统在运行时各个管道和

吸附塔的流量、速度、压力进行精确模拟，从而了解整

个变压吸附系统在运行时各处的压力和速度变化，进

而了解管道直径的配合是否合适，并找到最佳的管道

直径配置 [6]。 对于变压吸附系统而言，管道的配置将

影响均压的时间、清洗气的用量等工艺参数。 通过管

道的优化，选择最佳的管道配比 ，可以提高整个变压

吸附装置的性能。而管道的优化由于其复杂且巨大的

计算量，利用手工计算几乎不可能 ，利用试验的手段

又不可能实现全模型的模拟 ， 商业软件是最佳的选

择。FLOWMASTER2 就是这样一款软件，它是全球领先的

一维流体系统仿真解算工具，是面向工程的完备的流

体系统仿真软件包，对于各种复杂的流体系统 ，工程

师可以利用 FLOWMASTER2 快速高效的建立精确的系

统仿真模型，并进行完备的分析 ，其仿真结果已经被

许多国防、航空航天、汽车、船舶、核工业、石油 、过程

控制工业中的企业和研究所所验证 。 利用 FLOWMAS-

TER2进行变压吸附管路系统的研究和优化，必将加快

变压吸附的发展步伐。

3 结 论

随着计算机软件和硬件的发展，特别是一些大型

商用软件和大型计算机工作站的出现，使得利用计算

机模拟技术研究变压吸附从理论研究走向实际应用

为可能。 这些商用软件具有良好的可开发性，利用其

二次开发工具研究出适合于变压吸附模拟模块，并对

变压吸附装置进行仿真和优化，是变压吸附研究的重

要发展方向。
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Study on the Numerical Simulation of Pressure Swing Adsorption

Bu Lingbing, Gao Yuchuan, Zhang Jianfeng, Yang Yun and Li Xiaorong
(PSA Business Group, Sichuan Tianyi Science and Technology Co., Ltd., Chengdu 610225)

Abstract Based on the control equation of Pressure Swing Adsorption (PSA), the instant balance model, the linear
driving force model and the pore diffusion model were analyzed, and the system of software simulate pressure swing ad-
sorption was also discussed. Using of the 3D Fluid Dynamics simulation software can simulate and optimize the gas
spreader and the internals of the column, and optimize the fluid dynamics capability of the program control valve. Using of
the 1D Fluid Dynamics simulation software can simulate and optimize the piping of the PSA system. To simulate the micro-
cosmic flow details and the macroscopical operation status of the PSA system with large commercial software is the deve-
lopment trend of the PSA numerical simulation and the system optimization.

Key words pressure swing adsorption, numerical simulation, fluid dynamics
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能耗，对生产不利，因此，合适的粒度组成对型煤成型

有重要作用。

4.2 成型过程中，压力过小时不能满足成型要求，压

力过大时也可能引起型煤强度的下降，较好的成型压

力能提高生产效率，为企业带来效益。

4.3 成型时的水分含量会影响到脱模以及后续的烘
干过程， 应根据不同的煤种选择添加不同的水分，使

生产过程更加稳定。
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Abstract This paper shows such factors as grain size composition of the feedstock, forming pressure and the mois-
ture content that impact the forming of the briquettes through analysis and research. The experiments indicated that with
the increase of the amount of fine coal of which the size is below 0.5mm, the strength of briquettes is also improved. But if
the amount of fine coal is too much, it is disadvantageous to the forming of the briquettes. Optimum strength can be ob-
tained when the proportion of fine coal whose size is below 0.9mm is around 80%. For best forming of the briquettes, it is
advisable to have the pressure of 25MPa and the moisture addition of 10%.

Key words fine coal briquetting, grain size composition, forming pressure, forming moisture
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