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摘　 要:煤炭气化技术是煤炭资源清洁利用及向绿色工业生态发展的重要方向ꎮ 煤炭气化过程数学

模型具有诠释气－固复杂反应机理、分析气化工艺参数、预测气化产品特性等技术优势ꎬ是煤炭气化

过程实现工程优化设计的重要理论基础ꎮ 系统分析与综述了近年来煤炭气化过程热力学平衡模型、
反应动力学模型、计算流体动力学 ＣＦＤ 模型、降阶模型和智能化等相关模型构建的研究进展ꎮ 针对

煤炭气化模型研究ꎬ重点阐述了基于数据驱动的煤炭气化过程智能模型构建和简化及其相关参数优

化的最新研究成果ꎬ深入分析了融合煤炭气化反应机理的智能化模型构建的研究工作ꎮ 针对煤气化

生产过程模型研究ꎬ重点阐述了在目标规划下的智能模型构建ꎬ分析了基于气化生产过程目标模型求

解的差分进化算法 ＤＥ、粒子群优化 ＰＳＯ、遗传算法 ＧＡ等优化算法的构建ꎬ并阐述了 Ａｓｐｅｎ ｐｌｕｓ模拟

软件在目前气化模拟过程中的应用及基于该软件模拟模型的目标优化算法的改进等研究ꎮ 同时ꎬ提
出开发具有煤气化反应动力学等机理信息的智能化模型ꎬ气化整体流程中融入局部流体动力学等细

节信息的跨尺度模拟模型将是未来气化模型研究的主要发展方向ꎮ 其中对气化过程初始样本的合理

选择、模型算法寻优性能的有效改进、模型优化准则的选取策略等研究是智能化模型的研究热点ꎮ
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０　 引　 　 言

煤炭是钢铁、化工和电力等行业的重要原料和

燃料资源ꎬ其中煤炭气化技术将其转化为以 ＣＯ、
Ｈ２、ＣＨ４、ＣＯ２等气体为主的热化学过程是实现煤炭

清洁高效利用的重要转化途径ꎮ 目前ꎬ煤炭气化技

术在煤基大宗化学品合成、煤基液体燃料合成、煤制

烯烃、煤制天然气、ＩＧＣＣ发电、制氢及直接还原炼铁

等领域具有十分重要的应用价值[１]ꎮ 煤炭气化过

程模拟是实现转化过程优化和智能化的有效途径ꎮ
针对煤炭气化过程反应特性建立的数学模型ꎬ可实

现在较少时间、较低成本下的气化工艺参数的模拟

优化ꎬ对工业试验过程和工程化具有重要指导作用ꎮ
数学模型是对给定条件下煤气化反应过程的相关物

理、化学反应现象的有效描述ꎮ 只有深层次的分析

气化反应过程ꎬ找到气化过程各因素影响规律ꎬ才能

建立真实反映煤炭气化过程的数学模型ꎮ 为满足实

际应用的需求ꎬ在满足精度要求基础上ꎬ要求数学模

型结构简化、运算快速ꎬ能真正起到对实际生产过程

优化和指导作用ꎮ 因此ꎬ建立科学合理的数学模型

是实现煤炭气化过程有效模拟的关键所在ꎮ 为有效

诠释煤炭气化过程ꎬ国内外学者针对煤炭气化过程

的模型构建进行了许多研究ꎬ并通过数学模型的模

拟优化实现对煤气化性能的预测ꎬ诠释操作参数的

影响等ꎮ 笔者对近年来国内外煤炭气化过程开展的

典型建模、智能化建模及其目标优化等相关气化模

型的研究热点进行了比较系统地综述ꎬ对各类模型

特点和适用性进行了相关分析阐述ꎬ并给出了煤气

化模型的未来发展方向ꎮ

１　 典型数学模型

煤炭气化过程是一个极其复杂的物理化学过

程ꎬ包括干燥、热解、气化和燃烧 ４个主要工艺过程ꎬ
并以非均相气固反应和均相气相反应为主ꎮ 传统煤

炭气化反应器多以固定床为主ꎬ目前的反应器多采

用气流床ꎬ少部分采用流化床ꎬ气化剂主要有水蒸

气、ＣＯ２、空气、Ｏ２及其混合气体ꎮ
在煤炭气化过程建模研究中ꎬ常通过质量、能

量、动量和化学反应等平衡或者反应速率等描述热

化学反应过程的机理信息ꎬ通过改变气化原料组成

及性质、气化温度、压力、反应气氛和进料量等实现

工艺参数的优化ꎬ进而达到提高气化性能的目的ꎮ
在煤炭气化反应模型研究中ꎬ典型数学模型主要有

热力学平衡模型、反应动力学模型、计算流体动力学

ＣＦＤ模型和降阶模型ꎮ
１.１　 热力学平衡模型

热力学平衡模型是针对反应热力学的ꎬ模型假

设气化炉内反应物充分混合并达到化学反应平衡状

态ꎬ此时系统的 Ｇｉｂｂｓ 自由能最小ꎮ 热力学平衡模

型比较简单ꎬ依据该模型可以有效分析气化操作工

况和原料特性对气化过程的影响规律ꎮ 谢继东

等[２]针对煤炭与水蒸气气化反应热力学过程ꎬ建立

了基于质量平衡和化学反应平衡的气化模型ꎬ发现

气化炉的温度、压力、水碳比的选择需要综合考虑才

能做到低成本、高效率地利用煤炭资源ꎮ 孙钟华

等[３]针对气流床粉煤气化炉ꎬ依据元素平衡、化学

平衡和能量平衡原理建立了基于化学反应平衡常数

法的气化模型ꎬ并采用拟牛顿法求解方程组ꎻ通过与

工业生产数据相比ꎬ发现该模型对气化炉出口合成

气组成和温度的预测精度良好ꎬ合成气的主要成分

ＣＯ＋Ｈ２体积分数与工业数据相对误差小于 ３％ꎮ 同

时ꎬ对模型再深入研究ꎬ发现其在相同气化操作温度

下ꎬ随着煤灰分的增加ꎬ有效气产率和冷煤气效率会

降低ꎬ而比煤耗和比氧耗相应增加ꎻ在入炉氧煤比和

蒸汽煤比一定时ꎬ如开阳煤和北宿煤中灰分有微小

波动ꎬ将导致气化温度的大幅度变化ꎻ对于高灰熔点

煤ꎬ添加适量的助熔剂ꎬ可显著降低气化操作温度ꎬ
减少煤耗、氧耗ꎮ

由于平衡常数法需要明确所包含的化学反应和

所涉及的物料种类ꎬ因此很多学者采用只需知道进

料元素组成的 Ｇｉｂｂｓ自由能最小化方法来建立热力

学平衡模型ꎮ ＳＨＡＢＢＡＲ 等[４]采用 Ｇｉｂｂｓ 能量最小
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化方法建立了烟煤气化模型ꎬ通过拉格朗日乘法求

解ꎬ得到了包含固体碳和硫在内的 ４４ 种气化产物ꎬ
并模拟比较了空气、空气－水蒸气和太阳能－水蒸气

３种气化方案下的煤气化性能ꎬ发现采用太阳能－水
蒸气气化方式具有较高的冷煤气效率ꎮ

热力学平衡模型的预测精度有时会存在较大偏

差ꎬ这是由于针对模型在一定条件下所作的假设和简

化而产生的ꎮ 考虑到碳转化率在模型中起主要作用ꎬ
ＫＡＹＡ等[５]基于 Ｇｉｂｂｓ 最小自由能的单相化学平衡

模型模拟常压循环流化床 ＣＦＢ 煤气化过程ꎬ由于假

设固体颗粒完全转化为气相使气化产物预测值和测

量值之间存在较大偏差ꎬ因此通过试验测定和以温度

为参数的经验公式 ２种方法确定碳转化率ꎬ进而修正

平衡模型ꎬ发现 ２种方法都能够降低模型预测偏差ꎬ
尤其是试验测定方法使修正模型最大预测偏差不到

原模型的 ５％ꎬ预测精度有非常明显的提高ꎮ 煤部分

气化有利于能量的梯级利用ꎬ华宇瑞等[６]基于 Ｇｉｂｂｓ
自由能最小化原理研究了流化床煤部分气化过程ꎬ通
过设定非均相反应趋近平衡温度参数ꎬ修正了气化热

力学模型ꎬ通过与试验值比较发现所建模型可以较好

地描述煤部分气化的产物分布特征ꎮ
热力学平衡模型以反应热力学为基础ꎬ具有预测

气化反应达到平衡后的产物组成等功能ꎬ而无需考虑

不同反应物之间的反应动力学以及气化过程中的气

固流动、传热传质等流体动力学的复杂特性ꎮ 因此ꎬ
该模型比较简单ꎬ计算速度快ꎬ并具有一定的通用性ꎬ
这使其在气化过程的初步建模与分析原料和工艺参

数对气化过程的影响上有着比较广泛的应用ꎮ
１.２　 反应动力学模型

反应动力学模型是依据气化过程中反应动力学

来研究不同气化条件对煤炭气化反应速率等的影

响ꎬ得到相应的煤气化机理方程或经验公式ꎮ 在 ２０
世纪 ７０—９０年代ꎬ煤炭气化反应动力学及气化过程

模拟研究就得到了较大关注ꎬ美国、日本及国内煤炭

科学研究总院、华东理工大学等在煤炭气化数学模

拟方面做出了大量研究成果ꎬ提出的反应动力学模

型主要有均相模型 ＨＭ(体积模型 ＶＭ) [７－１０]、缩核模

型 ＳＣＭ ( 颗 粒 模 型 ＧＭ ) [１１－１２]、 随 机 孔 模 型

ＲＰＭ[１３－１４]、混合模型 ＩＭ[１５－１７]等ꎬ并通过数值模拟获

得了气化过程的优化操作条件[１８]ꎬ对不同类型气化

炉的数学模拟情况进行了归纳和总结[１９－２１]ꎮ
近年来ꎬ在煤炭气化反应中许多学者通过对各

类动力学模型的比较研究ꎬ发现不同煤种、不同气化

条件下的气化过程需要采用不同的气化动力学模型

来描述ꎬ表 １列出了近年来不同气化条件下的反应

动力学模型ꎮ 由以上分析可见ꎬ动力学模型的选择

主要是由煤炭原料类型和试验条件所决定的ꎮ 均相

模型和缩核模型比较简单ꎬ且具有足够的精度ꎬ但无

法解释反应速率最大值的现象ꎮ 与此二者相比ꎬ
ＲＰＭ可以描述反应过程的最大反应速率ꎬ更好地模

拟试验现象[２２]ꎬ李伟伟等[２３] 基于 Ｌａｎｇｍｕｉｒ －Ｈｉｎ￣
ｓｈｅｌｗｏｏｄ(Ｌ－Ｈ)方程的 ＲＰＭ 更好地模拟了煤炭水

蒸气催化气化反应过程ꎮ 而均相模型和缩核模型综

合所构成的混合模型ꎬ既考虑相关气化物理参数又

能兼顾气化经验因素ꎮ 帅超等[２４]发现混合模型总

体模拟效果最好ꎬ缩核模型和随机孔模型对低变质

程度的煤炭水蒸气气化过程模拟效果不佳ꎬ但适用

于模拟较高煤阶原料煤气化过程ꎻ通过比较发现反

应速率常数 ｋ 为敏感性因素ꎬ而混合模型中反应级

数 ｎ 和随机孔模型中孔结构参数 Ψ 为非敏感性因

素ꎮ 通过经验常数修正均相模型的碳转化率ꎬ就可

以得到修正体积模型 ＭＶＭꎮ 范冬梅等[２５]研究了神

木煤炭气化反应后期的动力学特性ꎬ发现这一阶段

以化学反应控制为主ꎬ混合模型和修正体积模型对

试验数据有很好的拟合效果ꎬ相关系数在 ０.９９ 以

上ꎻ在 ＣＯ２气氛下ꎬ均相模型和缩核模型的拟合效果

随气化温度变化没有明显规律ꎬ但在 Ｈ２Ｏ 气氛下ꎬ
随气化温度升高ꎬ均相模型拟合效果变差ꎬ缩合模型

拟合效果较好ꎮ 阎琪轩等[２６]发现无论 Ｈ２是否存在

都可以用相同的动力学模型来描述霍林河褐煤水蒸

气气化反应过程ꎬ且体积模型比颗粒模型和随机孔

模型能更好地反映气化反应行为ꎮ
表 １　 不同气化条件下的反应动力学模型

Ｔａｂｌｅ １　 Ｒｅａｃｔｉｏｎ ｋｉｎｅｔｉｃｓ ｍｏｄｅｌｓ ｕｎｄｅｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｇａｓｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ

作者 动力学模型 气化原料 气化剂 温度 / ℃ 压力 / ＭＰａ

ＬＩＵ等[２２] ＧＭ、ＨＭ、ＲＰＭ 冶金焦 Ｈ２Ｏ ９２４.８５~１ ０９９.８５ 加压 ０.１~２.５

李伟伟等[２３] ＶＭ、ＳＣＭ、 ＲＰＭ、 Ｌ－Ｈ方程 神木煤 Ｈ２Ｏ、ＣＯ２、Ｈ２ ６００~７００ 加压 ３.５

帅超等[２４] ＳＣＭ、ＲＰＭ、ＩＭ 小龙潭褐煤、府谷烟煤和晋城无烟煤 Ｈ２Ｏ ７９９.８５~９４９.８５ 常压 ０.１

范冬梅等[２５] ＨＭ、ＳＣＭ、ＩＭ、ＭＶＭ 神木煤 Ｈ２Ｏ、ＣＯ２ ９００~１ ０５０ —

阎琪轩等[２６] ＶＭ、ＧＭ、ＲＰＭ 霍林河褐煤、神木烟煤和晋城无烟煤 Ｈ２Ｏ＋Ｈ２ ９５０ 加压 ０.１~２.０
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　 　 针对不同煤种和气化条件ꎬ通过选择恰当的动

力学模型以及模型参数ꎬ就可以对气化反应过程中

碳转化率、反应速率等反应动力学特性进行较好地

描述ꎬ进而研究分析不同气化反应过程中的反应性

能ꎬ为煤气化工艺的过程分析研究提供理论基础和

技术参考ꎮ
１.３　 ＣＦＤ模型

ＣＦＤ模型是基于有限元法或者有限体积法求

解气化炉内的质量守恒、动量守恒、能量守恒等方

程ꎬ并可获取气化炉内温度、物种浓度和速度等流场

分布特征ꎮ 该模型主要是研究燃料属性、颗粒尺寸、
物种浓度、流速、床料、几何形状等工艺控制参数变

化对气化过程的影响[２７]ꎬ进而探索不同配置和运行

条件下气化炉的优化工艺参数设置ꎮ
依据流体动力学理论ꎬ气化炉的 ＣＦＤ模拟主要

基于欧拉 －欧拉方法[２８－２９] 和欧拉 －拉格朗日方

法[３０]ꎮ ＪＥＯＮＧ等[３１]对 ２ 段商业气流床气化炉ꎬ采
用欧拉－拉格朗日方法进行了 ＣＦＤ 数值模拟ꎬ在考

虑了原料煤孔隙扩散效应影响的作用后ꎬ采用随机

孔模型 ＲＰＭ 改进了焦炭气化模型ꎬ通过 ＣＦＤ 软件

Ｆｌｕｅｎｔ提供的用户自定义函数 ＵＤＦ 来计算气化反

应动力学ꎬ并预测了出气组分摩尔分数、出气温度、
碳转化效率和冷煤气效率等气化指标ꎬ得到了气化

炉内煤气温度和组分的流场分布特征ꎮ 经与实际数

据相比ꎬ模型预测结果与实际比较一致ꎮ 同时ꎬ发现

当煤粒径为 １００ μｍ 时ꎬ碳转化效率和冷煤气效率

最大ꎮ ＨＡＬＡＭＡ 等[３２]采用欧拉－拉格朗日方法对

高温下气流床气化炉进行三维数值模拟ꎬ采用具有

本征反应动力学的 ｎ 阶有效因子法描述了高温下颗

粒孔扩散和边界层扩散的相关性ꎬ认为高温下焦炭

颗粒反应不能用随机孔模型 ＲＰＭ来描述ꎬ考虑了焦

炭颗粒的表面积、粒径、密度、孔隙率和平均孔径ꎬ建
立了一个新的孔结构模型ꎻ发现建立的 ＣＦＤ模型和

试验数据具有很好的相关性ꎬ该建模方法适用于预

测与压力和温度相关的气流床气化炉转化率ꎬ并进

一步在 ５ ＭＷ 西门子试验气化炉上进行模型验

证[３３]ꎬ发现颗粒有效因子随着颗粒直径、颗粒温度、
颗粒停留时间有较大变化ꎮ ＰＡＲＫ 等[３４]采用欧拉－
拉格朗日方法建立 Ｓｈｅｌｌ 煤气化炉的 ＣＦＤ 模型ꎬ发
现 ＣＦＤ分析与基于动力学的 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 模拟结果

具有良好的一致性ꎬ并得到最佳氧煤比和蒸汽煤比

(Ｓ / Ｃ)ꎮ 吴玉新等[３５]用简化的概率密度函数 ＰＤＦ
模型对 Ｔｅｘａｃｏ气化炉进行三维数值模拟ꎬ得到了炉

内温度和气体组分的流场分布ꎮ
ＣＦＤ模型涵盖的气化反应影响因素比较全面ꎬ

包含丰富的物理化学及工艺因素等相关气化信息ꎮ
虽然其建模过程复杂且计算量大ꎬ但其可以得到比

较直观和全面地反映气化过程的流场分布特征ꎬ便
于研究者分析不同运行工况下的煤气化特性ꎬ进而

实现对气化炉工艺参数的优化ꎮ
１.４　 降阶模型

气化炉的降阶模型 ＲＯＭ 主要是基于气化炉反

应器网络模型 ＲＮＭ 来实现的ꎮ 常通过气化炉的

ＣＦＤ模拟获得流场结构ꎬ再根据流场结构分析并采

用理想化学反应器来对气化炉的不同流动区域

建模ꎮ
在稳态建模中ꎬＳＡＨＲＡＥＩ 等[３６]研究了具有短

停留时间的气流床气化炉降阶模型 ＲＯＭꎬ以 ＣＦＤ
模型为基础划分气化炉流场为射流膨胀区、外部回

流区和出口流区ꎬ通过 ２ 个连续搅拌釜式反应器

ＣＳＴＲ和 ３ 个推流反应器 ＰＦＲ 构建了稳态 ＲＮＭꎮ
其 ＲＯＭ包含干燥、脱挥发分、化学反应、黏性流体－
固体的相互作用、污染物的形成和反应器壁的传热

等子模型ꎬ发现在轴向温度、热流、转化率和组分等

参数变化方面ꎬＲＯＭ 的预测与 ＣＦＤ 模拟数据吻合

得很好ꎬ而且极大地减少了计算成本ꎮ 在动态建模

中ꎬＭＯＮＡＧＨＡＮ等[３７]采用全混流反应器 ＷＳＲ和推

流反应器 ＰＦＲ 构成 ＲＮＭꎬ对气流床气化炉建立了

动态 ＲＯＭꎮ 其 ＲＯＭ由原料性质、物理热力学性质、
干燥和热解、化学反应、流体动力学、传热、污染物形

成、炉渣行为、合成气冷却等多种子模型组成ꎮ 通过

用户自定义开关设定来调整流向、原料输送、喷嘴设

置、氧化剂、阶段数、墙衬和合成气冷却等设计和操

作特性ꎬ具有一定范围的模拟灵活性ꎻ同时在 ＭＨＩ、
ＣＳＩＲＯ、ＢＹＵ和 ＧＥ 四种气化炉上进行稳态模拟验

证以及 ＧＥ炉上进行敏感性分析[３８]ꎬ发现反应器尺

寸和质量流率、颗粒物理和动力学特性、结渣是影响

ＲＮＭ的重要参数ꎮ 张强等[３９]建立了水煤浆气化炉

动态 ＲＮＭꎬ研究了煤浆流量和煤浆浓度大幅降低 ２
种异常工况下ꎬ气化炉出口合成气温度和组成的动

态响应过程ꎬ为系统安全运行提供了一定参考ꎮ 气

固停留时间分布是影响气流床气化炉出口组成和碳

转化率的关键因素ꎬ杨俊宇等[４０]根据马尔科夫链随

机模型计算气固停留时间分布ꎬ结合未反应芯缩核

模型ꎬ在流程模拟软件 ＵｎｉＳｉｍ中建立了气流床气化

炉的通用 ＲＮＭꎬ得到了最佳氧煤比ꎮ ＺＨＡＮＧ 等[４１]

用 ＣＦＤ－ＲＯＭ方法对 ２段气流床气化炉的气化特性

和污染物排放特性进行了研究ꎬ发现 ＲＯＭ 可以在

１~２ ｍｉｎ精确再现有效的气化和排放的工业数据ꎬ
同时该模型适用于与工艺流程模拟相集成ꎮ
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降阶模型和平衡模型的集成ꎬ可以深入掌握气

化炉局部和全局气化行为ꎬ为整个气化流程的工程

设计和优化模拟提供了基础ꎮ ＫＯＮＧ 等[４２]以工业

Ｔｅｘａｃｏ煤气化炉为研究对象ꎬ基于气化炉的 ＣＦＤ 流

场结构分析ꎬ提出了由 ３ 个 ＷＳＲ 和 ２ 个 ＰＦＲ 代表

反应器的房室模型 ＣＭꎬ并结合反应过程的热动力

学平衡建立了煤气化模型ꎮ 发现该模型在不同操作

条件下预测结果与工业数据吻合良好ꎬ并可以提供

气化温度分布和产气组分分布特征ꎻ氧碳比 ＲＯＣ 对

气化温度和气化炉的稳定运行有重要影响ꎬ对于给

定的煤浆浓度ꎬＲＯＣ存在使有效气产量最大和耗氧

量最小的最佳范围ꎻ煤浆浓度应尽可能大ꎬ以提高产

气中有效组分的产率ꎮ
降阶模型以 ＣＦＤ 数值模拟提供的流场信息进

行区域构建和参数估算ꎬ不仅包含气化过程几乎所

有子模型ꎬ而且其求解速度较快ꎬ可用于气化炉的动

态模拟或作为独立的模块应用到气化模拟过程中ꎮ

２　 气化建模中的智能化模型

煤炭气化过程的智能化建模是解决复杂气化反

应机理难以准确描述的重要发展方向ꎮ 由于上述常

见模型需要掌握气固两相复杂反应热力学、动力学

和流体力学等机理信息才能建立精度较高的模型ꎮ
因此ꎬ一些学者在对气化过程内部机理只掌握黑箱

或灰箱信息情况下ꎬ根据气化反应过程中获取的大

量数据ꎬ分析研究气化过程输入数据和输出数据信

息之间的关系ꎬ采用智能方法建立基于数据驱动的

模型ꎬ进而实现对气化过程参数智能化预测ꎮ
２.１　 智能模型的建立

在煤炭气化研究中ꎬ常采用自学习和函数拟合

能力较强的误差反向传播 ＢＰ 神经网络和支持向量

机 ＳＶＭ建立智能模型ꎮ 张晓等[４３]以氢碳比、热解

制焦升温速率、制焦终温、挥发分和气化反应温度为

影响因素ꎬ用 ＢＰ 神经网络预测了高温下煤炭 ＣＯ２
气化反应速率ꎬ发现 Ｌ－Ｍ(Ｌｅｖｅｎｇｅｒｇ－Ｍａｒｑｕａｒｄｔ)算
法收敛速度更快且误差精度更小ꎻ并在此基础上进

一步建立了混合神经网络ꎬ通过参数估计器来调整

ＢＰ 神经网络参数ꎮ 该预测模型除预测碳转化率外ꎬ
还能对气化过程无法测得的工艺参数ꎬ如活性的碳

与总碳比值、活性的碳单位质量反应速率 ２ 个重要

参数进行预测[４４]ꎮ 考虑到 ＢＰ 神经网络收敛速度

较慢且易陷入局部最优ꎬ常需要采用改进算法以提

高其预测性能[４３ꎬ４５－４６]ꎮ 与 ＢＰ 神经网络相比ꎬＳＶＭ
计算速度更快ꎬ更易跳出局部最优ꎮ ＡＲＡＢＬＯＯ
等[４７]采用最小二乘支持向量机 ＬＳ－ＳＶＭ 预测了煤

气化过程的氧蒸汽比ꎬ并以此来平衡气化过程中吸

热和放热能量ꎬ使所需产品产量达到最大化ꎬ模型预

测值和实际值之间的平均绝对误差小于 １％ꎮ 钟伟

民等[４８]以多喷嘴对置式水煤浆气化炉为研究对象ꎬ
采用模糊 Ｃ均值 ＦＣＭ 聚类算法把样本数据集划分

为多个类群ꎬ再对各类群采用 ＬＳ－ＳＶＭ 分别建立了

相应的子模型ꎬ按照多模型切换策略得到了气化炉

温度预测模型ꎬ解决了以往单一测量模型难以满足

工业生产对模型性能的要求ꎮ
由于影响气化过程的因素较多ꎬ因此采用主成

分分析法 ＰＣＡ来消除变量之间的线性相关性ꎬ降低

模型输入空间的维度ꎬ达到简化模型构建的目

的[４９－５０]ꎮ 文献[４９]研究了印度高灰分煤在处理量

为 １０~ ２０ ｋｇ / ｈ 的中试规模流化床气化炉 ＦＢＣＧ 中

的气化性能ꎬ当采用 ＰＣＡ方法后ꎬ将煤的燃料比、灰
分、比表面积、活化能、给煤量、气化炉床层温度、排
灰量和空煤比等八维输入变量减少到三维ꎬ再通过

遗传规划 ＧＰ 和多层感知器神经网络 ＭＬＰＮＮꎬ实现

了对煤气化过程的 ＣＯ＋Ｈ２产生速率、合成气产率、
碳转化率、合成气热值等气化性能进行了预测ꎬ发现

２ 种方法都具有较好的预测精度和泛化能力ꎬ训练

和测试 数 据 集 的 相 关 系 数 在 ０.９２０~ ０. ９９６ꎻ与
ＭＬＰＮＮ相比ꎬＧＰ 不需要对数学模型的结构形式作

任何假设ꎬ可以通过可变的分层结构自动获得特定

过程适当的线性或非线性模型ꎬ更易于实际应用ꎻ通
过敏感性分析发现空煤比、气化炉床层温度、排灰量

和给煤量对气化炉性能有显著影响ꎬ而煤的基本性

质如燃料比、灰分、比表面积、气化活化能影响相对

较小ꎮ 煤炭气化智能建模方法归纳总结见表 ２ꎮ
２.２　 智能模型的优化

传统算法在智能模型优化时很可能陷入局部最

优或无法求解的状态ꎮ 因此ꎬ考虑到智能优化方法

在求解复杂、非线性、强耦合优化问题上的优势ꎬ一
些研究者把粒子群优化 ＰＳＯ 算法、遗传算法 ＧＡ 等

智能优化算法引入到煤炭气化模型构建与优化中ꎬ
以提高模型的性能ꎮ

ＬＩ等[４５]在中试规模加压灰熔聚流化床气化炉

研究中ꎬ采用粒子群优化 ＰＳＯ 算法对 ＢＰ 神经网络

参数进行优化ꎬ从而提高了气体组成、气体产率、低
热值和气化温度的预测精度ꎮ ＬＩＵ 等[４６]根据改进

ＵＧＩ型气化炉煤气化过程特点ꎬ在 ＢＰ 神经网络中

融入遗传算法 ＧＡ 来优化神经网络的结构和参数ꎬ
建立具有链路开关的增强遗传 ＢＰ 神经网络(ＥＧＡ－
ＢＰＮＮ－ＬＳ)模型ꎬ解决了气化过程中粗煤气温度难

以在线测量问题ꎮ 虽然该模型运行时间比 ＢＰＮＮ略
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长ꎬ但其预测精度在原有基础上提高了 １７％ ~２０％ꎬ
因此ꎬ与预测精度相比ꎬ运行时间延长在工业上完全

可以忽略ꎮ
采用智能方法对煤炭气化反应过程的建模ꎬ可

在一定程度上避开机理模型的复杂性ꎮ 通过生产样

本数据的合理选取、模型构建及参数优化算法等方

面来提高智能模型的精度和计算效率ꎬ可实现对气

化反应过程性能参数的有效预测ꎮ

３　 结合机理信息的智能化模型

由于机理信息能更真实地揭示气化反应的本质

特征ꎬ在煤炭气化过程研究中把智能方法与机理模

型有机地结合起来进行气化模型构建ꎬ既可以提高

模型预测精度又可以使模型预测更符合实际反应

特性ꎮ
以往研究者采用典型非智能方法所获得的动力

学模型参数由于煤种和煤气化条件的差异性ꎬ并不

能有效地适用于实际生产ꎬ因此需要校正如指前因

子、活化能等动力学参数ꎮ 由于气化模型属于非线

性ꎬ最佳反应速率参数的获得比较困难ꎬ在工业

Ｔｅｘａｃｏ气流床煤气化炉研究中ꎬＱＩＡＮ 等[５１]引入粒

子群优化 ＰＳＯ算法优化随机孔模型 ＲＰＭ 动力学参

数ꎬ建立了简化的一维工业气化炉模型ꎬ获得了沿反

应器轴向的温度和产物浓度分布规律ꎮ 发现优化后

的模型输出和工业数据之间具有一致性ꎮ 在文献

[４９]基础上ꎬＰＡＴＩＬ－ＳＨＩＮＤＥ等[５０]基于收缩未反应
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核模型ꎬ以高灰分印度煤与 ＣＯ２气化反应搜集到的

试验数据作为样本ꎬ采用遗传规划 ＧＰ、多层感知器

神经网络 ＭＬＰＮＮ、ε不敏感损失函数支持向量回归

ε－ＳＶＲ三种计算智能 ＣＩ 方法分别建立预测模型ꎬ
有效地预测了高灰分煤气化的反应速率常数和反应

指数ꎮ 发现 ３种智能模型都具有良好的预测精度和

泛化能力ꎬ训练集和测试集的相关系数均在 ０.９６１
以上ꎮ 虽然 ＭＬＰＮＮ在预测反应速率常数和 ＳＶＲ在

预测反应性指数上具有更高的精度和更好的泛化能

力ꎬ但基于 ＧＰ 的模型更简单且具有较低的复杂性ꎬ
因此更易于应用ꎮ 此研究的一个显著特点是把机理

现象和基于数据驱动模型融合起来ꎬ建立了重要动

力学参数的综合预测模型ꎬ适用于高灰分煤固定床

和流化床气化炉的设计和操作ꎮ
智能模型与机理模型相结合ꎬ既充分体现了气

化反应的机理信息ꎬ又融入了智能方法进行优化ꎬ可
以对煤气化过程进行更有效的数学模拟ꎬ因而在实

际应用中得到越来越多的关注ꎮ

４　 气化过程的目标优化

建立煤炭气化反应过程的数学模型ꎬ其最终目

标是实现整个气化过程性能指标的优化设计ꎬ达到

最大化挖掘和提升气化装置生产潜能的目标ꎬ如有

效气产率最大是较常见的优化目标ꎮ 为了实现气化

过程性能指标的最优化ꎬ改变以往操作人员根据自

身经验进行操作参数调节的状况ꎬ除了构造性能指

标目标优化的数学模型外ꎬ关键在于构造求解精度

高且计算速度快的优化算法ꎬ进而得到给定气化反

应条件下实现目标最优化的操作工况ꎬ以满足企业

生产的目标需求ꎮ
４.１　 优化算法

针对 Ｔｅｘａｃｏ气化炉ꎬ为提高其水煤浆气化合成

气(ＣＯ＋Ｈ２)产率ꎬ孙漾等[５４]采用 ＢＰ 神经网络预测

了气化炉进料与出炉合成气流量和有效气含量之间

的数学关系ꎬ然后根据预测参数值构造了有效气产

率最大化的 Ｔｅｘａｃｏ气化炉操作优化模型ꎬ再将差分

进化算法 ＤＥ、文化算法 ＣＡ 和协同进化算法 ＣＥ 进

行改进和结合ꎬ提出了一种多种群竞争型协同文化

差分进化算法 ＭＣＣＤＥꎬ结合工业实际运行数据ꎬ根
据优化结果来调整操作条件ꎬ使气化炉的有效气产

量平均提高 ６.８６％ꎻＣＡＯ等[５５]把标准差分进化算法

ＤＥ、遗传算法 ＧＡ和粒子群优化算法 ＰＳＯ分别融入

到文化算法 ＣＡ 中ꎬ构建 ３ 层混合文化进化算法框

架 ３ＬＭ－ＣＤＥ、３ＬＭ－ＣＧＡ 和 ３ＬＭ－ＣＰＳＯꎬ然后再基

于 ＢＰ 神经网络预测的有效产气情况ꎬ对实际生产

中有效气产率最大时 Ｔｅｘａｃｏ 气化炉的优化模型进

行求解ꎬ发现 ３种混合算法均优于各自的标准算法ꎬ
且 ３ＬＭ－ＣＤＥ算法对气化过程的预测性能最好ꎮ
４.２　 基于 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ的优化

Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ软件具有模拟性强、效率高的特点ꎬ
现已被广泛应用于煤炭气化过程的模拟中ꎮ 通过软

件配置的化学计量反应器 ＲＳｔｏｉｃ、产率反应器

ＲＹｉｅｌｄ、平衡反应器 ＲＥｑｕｉｌ和吉布斯反应器 ＲＧｉｂｂｓ
等功能模块ꎬ由气化工艺流程可以很方便建立固定

床[５６－５７]、流化床[５８－５９]、气流床[６０－６２]煤气化反应热力

学平衡模型ꎬ其中文献[６１－６２]通过实践验证发现

所建立的气化模型能较好地模拟实际工业气化过

程ꎮ 表 ３列出了 ＧＳＰ、ＧＥ及四喷嘴对置水煤浆气化

炉模拟结果与实际工业生产数据的对比[６２]ꎬ从数据

看 ３ 种气化炉有效气体积分数模拟误差不超过

１.５％ꎬ可见该模型可以用于上述气化炉气化过程的

模拟ꎮ
表 ３　 ＧＳＰ 煤粉气化炉、ＧＥ 水煤浆气化炉及四喷嘴对置式

水煤浆气化炉模拟结果验证[６２]

Ｔａｂｌｅ ３　 Ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ ｏｆ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ＧＳＰ ｐｕｌｖｅｒｉｚｅｄ
ｃｏａｌ ｇａｓｉｆｉｅｒ、ＧＥ ｃｏａｌ－ｗａｔｅｒ ｓｌｕｒｒｙ ｇａｓｉｆｉｅｒ ａｎｄ ｏｐｐｏｓｅｄ

ｍｕｌｔｉｐｌｅ－ｂｕｒｎｅｒ ｃｏａｌ－ｗａｔｅｒ ｓｌｕｒｒｙ ｇａｓｉｆｉｅｒ

组分

体积分数 / ％

ＧＳＰ ＧＥ
四喷嘴对置式

水煤浆气化炉

生产

数据

模拟

结果

生产

数据

模拟

结果

生产

数据

模拟

结果

Ｈ２ ２５.５ ２５.８８ ３７.３０ ３６.１８ ３３.７７ ３３.９６
ＣＯ ６９.２５ ６７.３９ ３９.９５ ４１.６０ ４６.５８ ４６.８８
ＣＯ２ ４.４２ ３.９２ ２１.５９ １５.３３ １８.９６ １２.６０
ＣＨ４ ０.０５ ０.０８ ０.２５ ０.２０ ０.２１ ０.１５
Ｎ２ ０.６９ ０.３８ ０.６９ ０.４４ ０.３１ ０.３３
Ｈ２Ｓ ０.０９ ０.１２ ０.１６ ０.１９ ０.１６ ０.１２
ＣＯ＋Ｈ２ ９４.７５ ９３.２７ ７７.２５ ７７.７８ ８０.３５ ８０.０４

　 　 借助 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 软件中搅拌釜式反应器

ＲＣＳＴＲ模块和活塞流反应器 ＲＰｌｕｇ 模块也可以建

立煤炭气化反应动力学模型ꎬ但考虑到 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ
提供的动力学方程形式不够灵活多样ꎬ一般把包含

气化反应动力学和流体动力学的外部 Ｆｏｒｔｒａｎ 子程

序嵌入到动力学模块中ꎬ这样可以更真实模拟焦炭

气化反应特性[６３－６４]ꎮ 因此ꎬ在目标优化过程中ꎬ可
以充分利用 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 软件的优势ꎬ发挥其对气化

过程优化的辅助指导作用ꎮ
张宇等[５２]以煤气化过程中冷煤气效率和有效

气产率为目标ꎬ结合 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ 模拟计算出的气化

过程参数ꎬ应用非支配排序进化策略 ＮＳＥＳ 方法对

煤气化过程的多目标优化问题进行了求解ꎬ得到了

目标优化条件下氧煤比、水煤比、气化压力的最优协
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调值ꎮ ＮＩＵ等[５３]对 Ｔｅｘａｃｏ气化炉煤气化过程ꎬ建立

了基于 Ａｓｐｅｎ Ｐｌｕｓ的反应器网络模型 ＲＮＭꎬ通过修

正味道浓度判断表达式与引入微分向量替换随机搜

索ꎬ提出了一种基于差分进化的改进果蝇优化算法

ＤＦＯＡ来获得有效合成气产率最大时的最佳氧煤比

和水煤浆浓度ꎮ 与自适应控制参数 ＤＥ算法(ｊＤＥ)、
综合学习 ＰＳＯ(ＣＬＰＳＯ)、融合全局搜素和局部搜索

的混合实数编码遗传算法(ＧＬ－２５)等进化算法相

比ꎬ发现 ＤＦＯＡ具有更强的全局搜索能力ꎬ更快的收

敛速度和高维函数下更可靠的稳定收敛性ꎮ

５　 煤炭气化模型的发展方向

热力学平衡模型、反应动力学模型、ＣＦＤ 模型、
降阶模型和目前的研究热点智能模型等多种模型以

及它们相互融合的模型对煤炭气化过程的优化模拟

等技术水平提升具有重要促进作用ꎮ 随着生产工艺

过程的不断创新和智能化生产的不断发展ꎬ仍需不

断改进现有模型以实现其对气化反应过程的模拟及

优化ꎮ 随着现代工业生产规模的发展和复杂性的提

高ꎬ迫切要求建立的气化模型不仅具有较高精度ꎬ还
要实现快速寻优ꎬ以更好地发挥其对气化生产尤其

是在线生产的指导作用ꎮ 因此ꎬ煤炭气化模型的发

展方向主要体现在以下方面ꎮ
１)将机理信息与智能建模方法相结合ꎬ根据研

究对象的特点ꎬ基于试验设计、模型及其参数的选

取、寻优算法构造等进行煤炭气化过程智能模型构

建的探索研究ꎬ初始样本数据的合理选择、算法陷入

局部最优的问题是未来的研究重点ꎮ
２)根据一定的优化准则ꎬ建立只在最优值附近

具有较高精度的煤炭气化过程数学模型ꎬ通过较小

的计算代价得到近似最优操作条件ꎬ实现对 ＣＦＤ 等

复杂且效率低下的精确数值模拟模型的辅助优化ꎬ
极大提高其计算效率ꎬ满足现代工业 ２０２５对智能化

和信息化的发展要求ꎮ 其中ꎬ构建模型优化准则的

选取是未来研究的热点ꎮ
３)为了实现整个气化系统的优化设计ꎬ在煤炭

气化整体流程的模型中ꎬ融入具有细节信息的流体

动力学行为ꎬ实现系统跨尺度的耦合模拟也是未来

的一个发展方向ꎮ
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