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可扩展的化工流程模拟软件设计与测试
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摘要:[目的]针对商业流程模拟软件功能扩展时操作繁琐、可解释性差等缺陷,提出一种实现软件功能扩展的设计思

路.[方法]设计时将Lua扩展模块以组件形式嵌入模拟软件中,使用C#语言配合.NET环境下的NLua库实现Lua语

言的解释执行,然后在求解器和物性库的支持下实现扩展模型的求解,并以重油催化裂化六集总模型的计算为例进行

测试.[结果]测试结果显示关键组分的误差较小,扩展技术能得到有效应用.与AspenPlus的同类功能相比操作繁琐度

降低了54%.[结论]本研究为可扩展的化工流程模拟软件设计提供了一种高效解决方案.
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Abstract:[Objective]Chemicalprocesssimulationsoftwareisacomputerprogramusedtosimulateandanalyzechemicalproduction
processes.Itisanessentialtoolformodernchemicalprocessdesign,optimization,andcontrol.Inthisstudy,adesignapproachis
proposedforenhancingthefunctionalityofsoftwaretoaddresstheshortcomingsofcomplexextendedoperation,challengingcoding
languages,andlowinterpretabilityincommercialprocesssimulationsoftware.[Methods]Inthisstudy,theLuaextendedmoduleis
integratedintothechemicalprocesssimulationsoftwareframeworkascomponentsduringthedesignphase.ItutilizestheC#
languagetoimplementtheinterpretationandexecutionofLualanguagethroughtheNLualibraryina.NETenvironment.Then,with
thesupportofthesolverandphysicalpropertylibrary,theextendedmodelcanbesolvedusingtheopeninterfaceofphysicalproperty
dataandsolvingmethods.Finally,thecalculationofthesix-lumpedmodelforheavyoilcatalyticcrackingistakenasanexampleto
verifythescalabilityofthesoftware.Thistestuses14datasetstosolvetheparametersofthesix-lumpeddynamicsmodel,and5data
setstoverifytheaccuracyofthemodel.AcodeisdevelopedtoimplementtheparticleswarmoptimizationalgorithmandRunge-Kutta
algorithmtosolveamultivaluesolutionproblem.Thecodecansolvetheparametersoftheequationsystem,substitutethese
parametersintothedifferentialequationsystemtocomputesimulatedvalues,andthencomparethesevalueswiththeactualvaluesto
validatethesoftware􀆳sscalability.Thecomplexityofextendedoperationinthissimulationsoftwareiscomparedwiththatofother
softwaretoverifytheefficiencyofthesoftware􀆳sextendedoperations.[Results]Firstly,thetestresultsshowthattheaverage
relativeerrorbetweenthesimulatedandactualvaluesofkeycomponentsinheavyoilcatalyticcrackingisrelativelysmall.The
averagerelativeerrorsfordiesel,gasoline,liquefiedgas,anddrygasare3%,14%,4%,and5%,respectively.Thetestprovesthatthe
extendedtechnologycanbeeffectivelyapplied.Secondly,comparedtoAspenPlus,thedevelopedsimulationsoftwarebasedonthis
designschemehasfeweroperationsteps,lowerprocesscomplexity,andareducednumberofoperationforextendedfunctions.The
complexityofextendedoperationissimplifiedby54%.[Conclusion]Theabovetestsandcomparisonresultsindicatethatthe
developedsimulationsoftwareonthebasisofthisdesignschemeisscalableandmoreefficientinextendedoperationscomparedto
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AspenPlus.Thisstudyoffersanefficientsolutionfordesigningscalablechemicalprocesssimulationsoftware.Theresearchmethods
andconclusionsofthisstudyholdimportantreferencevalueforthedesignandoptimizationofscalablechemicalprocesssimulation
software.
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  化工流程模拟软件[1-2]是用于模拟和分析化工生

产过程的计算机程序.基于模拟软件中的模型库、物
性数据库及求解器可在计算机上实现化工过程的传

递规律及反应过程的研究.其耗时短、资源消耗少,已
成为现代化工过程设计、优化和控制的重要工具.

传统的化工流程模拟软件存在应用场景受限、新
型技术更新慢等问题.可扩展的化工流程模拟软件[3]

能有效克服上述问题,支持模拟和验证新工艺,应用

更精确的模拟算法和模型,帮助创新和研发,提高工

艺模拟精度,从而扩大应用范围、实现新技术的快速

应用.
系统运行时调用可执行扩展编码文件是流程模

拟软件实现扩展的主要方法,如 AspenPlus中的

ACM (AspenCustom Modeler)[4]、CHEMCAD 的

UAM (UserAdded Modules)[5]、支 持 多 平 台 的

CAPE-OPEN[6]等.功能扩展时ACM使用Fortran语

言,UAM使用C++语言,CAPE-OPEN的编码规范

性强、灵活度不高、解释性差.这些编码语言的语法专

业且操作繁琐导致用户学习成本高,限制了模拟软件

的应用和推广.
组件化技术[7]通过拆分和封装功能模块提高软

件质量并改善用户体验,能有效解决操作繁琐等问

题.Lua语言[8-9]是一种简洁高效的解释性语言,与
Fortran、C++等编译性语言相比,能有效提高用户编

码的便利性.因此,本研究将Lua扩展模块以组件形

式嵌入模拟软件,设计了一种可扩展的化工流程模拟

软件框架.使用C#语言[10-11]配合.NET环境[12]下的

NLua库实现软件对Lua语言的解释执行,依托内部

求解器和物性库,实现用户扩展模型的求解,并以重

油催化裂化六集总模型为例对软件的可扩展性进行

测试验证.

1 可扩展的化工流程模拟软件的总体
框架

  化工流程模拟软件应具备流程搭建、模块设置及

分析计算三大功能模块,为实现上述功能采用 MVC
(model-view-controller)[13-14]架构设计,如图1所示.

图1 可扩展的化工流程模拟软件的MVC框架

Fig.1 MVCframeworkforscalablechemicalprocesssimulationsoftware

  1)流程搭建.该功能模块界面由图元列表框和

流程搭建画布组成,其架构如图2所示,图元列表框

中每个图元代表一种设备,特殊标注的空白图元代

表可扩展模块.用户通过在图元列表中选定图元,再
将其拖拽到画布并连接其他图元创建流程图,给流

程图中每个图元赋予唯一的Guid(globallyunique
identifier)值,并记录流程图中各图元的位置和图元之

间的关系.
2)模块设置.图3为本研究设计的模块设置架

构,该功能模块规定流股、塔设备、反应器设备等各类
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图2 流程搭建架构

Fig.2 Architectureofprocessbuilding

单元操作模块的输入属性.界面初始化阶段展示流程

图中各图元对应的单元操作模块名,用户可点击其中

的单元操作模块名结合Guid值检索单元模块信息,
从而判断被点击的单元操作模块是否可扩展.若可扩

展则弹出编码文本框供用户编码,否则弹出包含属

性框的窗口供用户输入.编码和属性输入完成后存

储扩展代码和单元模块属性值,以便求解时执行和

调用.

图3 模块设置架构

Fig.3 Architectureofmodulesetting

  3)分析计算.其架构如图4所示,该模块包含

数学模型库、求解方法库和物性数据库.图元中设

备模型抽象为通用数学模型并存储在模型库中,用
户构建的流程图及模块属性值逻辑关系经后台处

理并进行可行性分析.此外,基于流程图信息、模块

属性值及可扩展模块代码配合CoolProp[15]物性库

和求解方法库求解,并将求解结果展示在输出

界面.

2 扩展模块的设计与开发

为实现流程模拟软件的可扩展性,将Lua扩展模块

以组件形式嵌入上述软件框架,其设计思路如图5(a)
所示.模拟软件向扩展模块开放求解器及物性库接口

供用户编码调用,扩展模块的数据交互过程及实现如

图5(b)所示.

图4 分析计算架构

Fig.4 Architectureofanalyticalcomputing
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图5 扩展模块的设计思路(a)和实现步骤(b)

Fig.5 Designideas(a)andimplementationsteps(b)for
extendedmodule

扩展功能的实现过程设计主要考虑:

1)管理开放接口:参照模拟软件对物性库和求解

器的调用方法,选择性地将其注册为Lua函数,作为用

户获取物性数据和调用求解方法的开放接口.注册代码

形如state.(“A”,obj,obj.GetType().GetMethod
(“B”)),用户编码时通过调用“A”接口实现软件内部

的“B”方法功能.软件开放的部分接口如表1所示.
2)传入物质数据:获取当前模块的输入物质信

息,将其以字典数据类型传给Lua脚本.本软件默认

扩展编码框中代码开头为FunctionScriptFunc(val),
其中val为存储当前模块输入物质的Lua字典.该字

典以物质名为键,物质属性数组为值.用户通过形如

val[KEY]的代码获取val字典中键为KEY的属性数

组,数组下标为0,1,2时对应数值的含义分别是物质

流率、温度和压力.
3)获取输出数据:计算结果的解释和数值分别添

加到对应数组并输出到扩展模块的输出界面.模拟软

件通过执行Lua代码获取输出数组,将其转换为内部

数据类型存储和管理.

表1 软件开放的部分接口

Tab.1 Partsoftheopeninterfacesofsoftware

开放接口 接口功能 接口参数含义

Props1SI(Name,Prefix) 计算国际单位制下物质的性质 Name为查询的物质名,Prefix为查询物质的性质

PropsSI(Prefix,Name1,
Value1,Name2,Value2,
FluidName)

计算物质的热力学性质(如压力、
温度、焓等)

Prefix为查询的热力学性质,Name1和Value1(Name2和Value2)
是已知属性名及其对应值,FluidName为查询的物质名

RungeKutta(X,Y,Z) 使用龙格库塔算法求微分方程组
的数值解

X为求解数值数组,Y 为已知参数数组,Z为微分方程数组

BackwardDF(X,Y,Z) 使用反向差分法求解微分方程组
的数值解

X为求解数值数组,Y 为已知参数数组,Z为微分方程数组

3 案例研究

3.1 扩展案例

催化裂化装置是石油加工的典型过程[16],其反应

体系复杂,因此重油催化裂化反应常简化为集总模

型[17]来描述.在文献[18-19]的基础上获得重油催化

裂化六集总模型的反应网络如图6所示,并基于可扩

展的化工流程模拟软件的求解器和物性库求解.利用

模拟结果和实际数据间的平均相对误差测试扩展模

块是否能有效调用开放接口.绘制各组分质量分数随

当前位置距反应器入口处距离的变化曲线,测试软件是

否能有效获取扩展模块输出数据,验证软件的可扩

展性.

图6 六集总模型反应网络

Fig.6 Reactionnetworkofsix-lumpedmodel
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各组分质量分数随当前位置距反应器入口处距

离变化的速率方程如式(1)所示:
dy
dX =e-αtc 1

1+kAwA

1
1+kNwN/φc/o

 
p/∑6

i=1
(yi/103Mi)
1

φc/otc
RTZ

Ky. (1)

式中:p为反应压力,kPa;R 为气体常数,J/(mol·
K);T为反应热力学温度,K;α为催化剂失活常数;tc
为催化剂停留时间,s;kA为芳烃吸附失活系数;wA为

原料中芳烃的质量分数;kN为碱氮吸附失活系数;wN

为原料中碱氮的质量分数;φc/o为剂油比;yi为第i个

组分的质量分数;Mi 为第i个组分的摩尔质量,kg/
mol;X为当前位置距反应器入口处距离,m;Z为反应

器总高度,m;K为反应速率常数矩阵,10-3m3/(kg·
s),如式(2)所示;y为反应体系组成向量,如式(3)
所示.
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(2)

y=(y1,y2,y3,y4,y5,y6)T. (3)
其中Kij 为反应速率常数,下标i代表反应原料组分

在反应网络中的序号,下标j代表反应产物组分在反

应网络中的序号.当碱氮的质量分数较小时,其影响

可忽略,此时1/(1+kNwN/φc/o)的数值默认为1[20],
由此可得出一组关于动力学参数的非线性微分方程

组.19组在T=808K下的操作条件及各组分质量分

数分别如表2和3所示.

表2 六集总模型操作条件

Tab.2 Operatingconditionsofsix-lumpedmodel

序号 p/kPa φc/o tc/s wA/%

1 240.00 8.06 1.57 22
2 240.86 8.16 1.53 22
3 265.71 8.51 1.52 22
4 241.71 8.23 1.50 22
5 264.86 8.45 1.53 22
6 242.57 8.26 1.49 22

续表

序号 p/kPa φc/o tc/s wA/%

7 264.00 8.42 1.53 22
8 243.43 8.27 1.48 22
9 244.57 10.03 1.47 22
10 246.00 8.12 1.54 22
11 245.14 8.15 1.53 22
12 246.86 8.18 1.52 22
13 247.71 8.08 1.55 22
14 248.57 8.26 1.49 22
15 249.43 8.23 1.50 22
16 250.29 8.22 1.50 22
17 251.14 8.30 1.47 22
18 255.43 8.33 1.48 22
19 252.00 8.11 1.54 22

表3 各组分距反应器入口40m处的质量分数

Tab.3 Massfractionofeachcomponentatadistanceof
40mfromthereactorinlet %

序号 重油 柴油 汽油 液化气 干气 焦炭

1 22.88 22.70 29.72 17.75 3.85 3.10
2 20.85 22.44 30.66 18.53 4.01 3.51
3 13.84 21.02 34.05 21.57 4.63 4.89
4 19.28 22.24 31.38 19.13 4.13 3.84
5 15.11 21.21 33.49 21.06 4.52 4.61
6 18.71 22.16 31.64 19.36 4.17 3.96
7 15.69 21.32 33.22 20.81 4.47 4.49
8 18.34 22.11 31.82 19.49 4.19 4.05
9 20.05 22.31 31.04 18.85 4.07 3.68
10 21.62 22.48 30.34 18.27 3.95 3.34
11 21.01 22.41 30.62 18.50 4.00 3.46
12 20.33 22.32 30.93 18.76 4.05 3.61
13 22.25 22.55 30.07 18.04 3.90 3.19
14 18.71 22.13 31.65 19.36 4.17 3.98
15 19.27 22.19 31.40 19.16 4.13 3.85
16 19.55 22.21 31.29 19.06 4.11 3.78
17 17.77 22.00 32.07 19.73 4.25 4.18
18 17.19 21.82 32.39 20.03 4.31 4.26
19 21.69 22.46 30.32 18.26 3.95 3.32

利用表2和3中前14组数据求解集总动力学模

型参数,后5组数据用于验证模型,测试扩展模块是

否能有效调用开放接口.通过本研究提出的方法在流

程图中添加可扩展空白图元,对其编码调用粒子群优

化算法[21-22]和龙格库塔算法[23]求解方程组参数以解

决多值解问题,求解出的参数如表4所示.
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表4 六集总模型参数

Tab.4 Parametersofsix-lumpedmodel

参数 数值 参数 数值

K12/(10-3m3·kg-1·s-1) 1389.93 K25/(10-3m3·kg-1·s-1)  8.75

K13/(10-3m3·kg-1·s-1) 1000.39 K26/(10-3m3·kg-1·s-1) 73.46

K14/(10-3m3·kg-1·s-1) 405.75 K34/(10-3m3·kg-1·s-1) 111.00

K15/(10-3m3·kg-1·s-1) 90.05 K35/(10-3m3·kg-1·s-1) 15.98

K16/(10-3m3·kg-1·s-1) 22.37 K36/(10-3m3·kg-1·s-1) 135.35

K23/(10-3m3·kg-1·s-1) 200.39 α 7.53

K24/(10-3m3·kg-1·s-1) 7.80 kA 4.03

  代入以上参数得到各组分质量分数在T=808K
下关于X、p、wA、tc、φc/o的微分方程组.利用该微分方

程组计算n组不同反应条件下各组分的质量分数,并
与实际值对比计算其平均相对误差,如式(4)所示.

ei =1n∑
n

j=1
|yij-y'ij|

yij
, (4)

式中ei为第i种组分质量分数的平均相对误差,yij 和

y'ij 分别为第i种组分在第j组反应条件下质量分数

的实际值和模拟值.
经式(4)计算得出关键组分柴油、汽油、液化气和

干气的模拟值与实际值的平均相对误差分别是3%,
14%,4%和5%,证明模型准确性较高,扩展模块能有

效调用开放接口.基于模拟结果得到固定反应条件下

(p=246kPa、T=808K、wA=22%、tc=1.17s、φc/o=
10.60)各组分质量分数随当前位置距反应器入口处

距离的变化曲线如图7所示.由此表明本方法能有效

获取并管理扩展模块的输出数据,预测重油催化裂化

各组分的质量分数,可切实实现其扩展功能.

图7 各组分质量分数随反应器内位置的变化

Fig.7 Variationofeachcomponentmassfractionwith
thepositioninsidethereactor

3.2 扩展操作繁琐度的对比

以操作步骤数、操作过程复杂度和操作软件数作

为操作繁琐度的评估指标,其中操作过程复杂度涉及

步骤依赖和循环次数.本软件和AspenPlus下扩展操

作步骤如图8所示.

图8 本软件(a)和AspenPlus(b)的扩展操作步骤

Fig.8 Extensionoperationstepsforthis
software(a)andAspenPlus(b)

根据图8可得出两款软件扩展功能操作繁琐度
各评估指标值如表5所示.设ni和mi分别为本软件和

AspenPlus的扩展繁琐度第i个评估指标的值,pnm

为本软件相对于AspenPlus扩展繁琐度的简化率,定
义如式(5)所示.

pnm =13∑
3

i=1
mi-ni

mi
. (5)
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表5 AspenPlus与本软件的扩展操作繁琐度指标

Tab.5 Complexityindexofextensionoperationfor
AspenPlusandthissoftware

流程模拟软件
操作步骤数
(i=1)

操作过程复
杂度(i=2)

操作软件数
(i=3)

AspenPlus(mi) 6 5 2
本软件(ni) 3 2 1

由表5可以看出,与AspenPlus相比,本设计方

案扩展功能的操作步骤数、操作过程复杂度、操作软

件数均较少.由式(5)计算可得本软件扩展繁琐度与

AspenPlus相比降低了54%,证明本设计方案实现的

软件扩展功能涉及的用户操作更少、更高效.

4 结 论

本研究针对目前商业流程模拟软件扩展中存在

的操作繁琐、解释性差等问题,提出将Lua扩展模块

以组件形式嵌入模拟软件中的设计思路,设计了一种

可扩展的化工流程模拟软件的架构,使用C#语言配

合.NET环境下的NLua库实现Lua语言的解释执

行,在求解器和物性库的支持下求解扩展模型.以重

油催化裂化六集总模型为例进行测试,结果表明软件

具备可扩展性,该设计思路可行.同时,本软件与

AspenPlus相比扩展繁琐度降低了54%,说明该设计

思路具备优越性.
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