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摘  要 

本模拟仿真实验将计算化学方法、分子热力学理论及化工流程模拟与油气净炼化安全技术课程有效融合，

构建了使用低共熔溶剂(DES)进行天然气脱除酸性组分工艺过程设计的计算型实验教学案例。通过真实

溶剂类导体屏蔽模型(COSMO-RS)综合计算，基于溶解性、无限稀释选择性等指标，对4种氢键受体(HBA)
和5种氢键供体(HBD)组成的40种DES进行评估对比；同时结合蒸气压约束条件，筛选出性能适宜的DES。
在此基础上，利用Aspen Plus V14软件对天然气脱酸工艺进行流程模拟，帮助学生建立宏观的工程概念。

此外，教学内容进一步融入量子化学计算，从微观层面解析DES在天然气脱酸中的作用机理。该教学设

计立足于化工及安全工程前沿理论，充分融合化工热力学、化工原理及油气净炼化安全技术等课程知识，

完整的教学流程既加强了学生对专业知识理解，同时也激发学生对本学科前沿理论及技术应用的兴趣，

为培养具有创新能力的油气安全技术人才提供了课程革新思路。 
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Abstract 

This simulated experimental teaching case effectively integrates computational chemistry methods, 
molecular thermodynamics theory, and chemical process simulation with the curriculum of oil and 
gas purification, refining, and safety technology. It constructs a computational experimental teach-
ing case for the process design of natural gas acid gas removal using deep eutectic solvents (DES). 
Through comprehensive calculations using the conductor-like screening model for real solvent 
(COSMO-RS), 40 DES comprising of 4 hydrogen bond acceptors (HBA) and 5 hydrogen bond donors 
(HBD) are evaluated and compared based on indicators such as solubility and infinite dilution se-
lectivity. Simultaneously, DES with suitable performance is screened out by combining with vapor 
pressure constraints. On this basis, Aspen Plus V14 software is utilized to conduct process simula-
tion of the natural gas acid gas removal process, helping students establish macroscopic engineer-
ing concepts. Furthermore, this teaching content introduces computational chemistry theory to an-
alyze the microscopic mechanism of DES in natural gas acid gas removal in the molecular level. 
Grounded in frontier theories of chemical engineering and safety engineering, this instructional de-
sign fully integrates knowledge from courses such as chemical engineering thermodynamics, prin-
ciples of chemical engineering, and oil and gas purification, refining, and safety technology. The 
complete teaching process not only strengthens professional knowledge of students but also stim-
ulates their interest in the front along theories and technological applications of this discipline, 
providing a curriculum innovation example for cultivating creative oil and gas safety technology 
talents.  
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1. 引言 

油气净炼化安全技术作为安全工程专业一门专业课程，由化工热力学、化工原理、安全系统工程等

专业课程交叉而成，该课程聚焦前沿的油气净炼化技术发展和应对实际工程需求。例如，在前沿技术领

域，最近有研究人员基于热力学溶液理论中的 COSMO-RS 模型，结合亨利定律和气液平衡计算原理，通

过热力学性质预测及过程模拟构建多维度筛选体系，最终确定性能适配的离子液体吸收剂，实现天然气

中 CO2 和 H2S 高效脱除[1] [2]。在应对实际工业需求方面，Rezakazemi 等[3]为降低天然气脱酸工艺成本，

探讨了天然气处理中膜法与醇胺法组合工艺优势，首先采用膜工艺脱除天然气中酸气，再通过醇胺法进

行深度净化，大幅降低能耗与烃类损失，同时满足脱酸天然气中 H2S < 4 ppm、CO2 < 20 ppm 的工业标

准。 
作为安全工程专业的专业课程，油气净炼化安全技术教学中存在以下问题：1) 当前课程内容仍基于

化工分离工程中的相平衡理论，未将前沿的新溶剂介质设计引入课堂教学。2) 学生对于天然气脱酸效果

大多通过工艺流程模拟软件，从热力学平衡角度分析结果，未深入学习微观机理分析。3) 课程传统教学
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内容缺乏将理论知识学习与解决复杂工程问题的方案进行有效整合[4]。针对上述教学问题，油气净炼化

安全技术课程教学应积极变革和创新，立足专业基础知识与前沿学术理论的深度融合，构建系统化的新

型专业知识体系，探寻契合新工科发展需求的工程教育路径[5]。通过引入前沿的计算化学方法、溶液热

力学理论及过程仿真模拟实践，引导学生建立从过程宏观性到微观机理分析的多尺度、系统化的工程实

践思维，培养具有跨学科整合能力与创新实践能力的高素质人才。因此，本文以天然气脱酸为研究对象

建立项目式教学模式，具体为给定不同的天然气进料组成与流量参数作任务导向，以不同的 DES 代替传

统的胺类、砜类等脱酸溶剂，实现更加节能高效的工艺工程为任务目标[6]，引导学生自主选择并组建团

队开展模拟实践。该模式将天然气脱酸领域的前沿学科知识有机融入教学环节，突破传统被动接受式教

学的局限，驱动学生主动检索文献资料、研习专业教程以完成模拟任务，在强化知识应用能力的同时，

有效锻炼其自主探究、团队协作与问题解决能力[7]。通过利用 COSMO-RS 溶剂化模型计算筛选出适宜

DES，并结合量子化学计算研究 DES 与 CH4、CO2 和 H2S 的微观相互作用，探究其促进物系分离的机理。

同时，基于优选的 DES，运用 Aspen Plus V14 软件模拟天然气脱酸工艺，使用 Gaussian 16、Multiwfn [8]
与 VMD [9]进行量子化学计算和分子相互作用机理可视化。本研究期望通过融合前沿理论及技术应用的

教学模式革新，提升学生计算工具解决实际工程问题的能力，激发学生学习前沿技术理论的兴趣，以及

培养学生的创新与应用能力。 

2. 课程设计基础 

天然气作为一种储量丰富的清洁化石能源，当前天然气已成为全球第二大能源，有望在 2040 年前后

成为第一大能源[10]。随着我国“双碳”目标的提出与深入推进，天然气作为一种清洁和高效的能源被广

泛应用[11]。然而，未经处理的天然气中通常含有多种杂质，其中酸性组分主要包括 H2S 和 CO2 等，会

对管道设备、周边环境、生产安全以及经济效益等产生较大影响[12]。现有的几种净化技术包括吸收(物
理和化学吸收)、膜分离和低温分离技术，其中化学吸收法去除酸性气体的效率更高，但存在能耗高、污

染大、投资大的缺点，物理吸收法虽能有效地从低 CO2 浓度的天然气流中回收 CO2，但气体压缩过程会

大幅提升系统整体能耗需求[13]。上述两种净化技术因成熟度高在工业上广泛应用，但所用醇胺类、砜胺

等溶剂，存在易降解、腐蚀设备、再生能耗高等缺点，而胺类排放后降解为亚硝胺和硝胺，对人类健康

和环境构成威胁[13]。因此，筛选更绿色环保、安全经济的溶剂对脱酸工艺至关重要[14]。DES 是由 HBD
与 HBA 通过分子间作用力形成的低熔点共混物[15]，凭借其结构可调性、绿色环保等优点，可有效缓解

设备腐蚀、溶剂消耗大以及对环境污染等问题。 
鉴于此，本文通过 COSMO-RS 模型，结合热力学性质筛选出合适的 DES，为天然气酸性气体的脱除

提供更优的解决方案。将天然气脱酸工艺及 DES 筛选相关内容融入教学，契合“双碳”目标下专业教改

方向。这不仅使学生了解到学科的发展前沿，同时学习了天然气脱酸工艺的过程，帮助学生强化工程实

践与创新思维，坚持可持续发展理念以及夯实跨学科融合能力[16]。 

2.1. COSMO-RS 模型计算原理 

COSMO-RS 通过将统计热力学与量子化学结果相结合的方式，为纯组分液体和液体混合物中的分子

相互作用提供了所需的基本信息，由于该方法无需实验数据拟合使其具有普遍适用性[17]。该模型对 DES
的具体预测步骤为：1) 通过密度泛函理论(DFT)计算 DES 和天然气组分的屏蔽电荷密度 sigma(σ)，然后

将分子表面屏蔽电荷密度的分布转化为表面组成的函数，即分子表面屏蔽电荷密度分布(σ-profile)；2) 再
根据量子化学程序计算屏蔽电荷密度 σ 得到的 COSMO 文件，应用统计热力学原理计算由静电错配能、

氢键和范德华相互作用引起的分子能量[18]。 
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2.2. 量子化学计算方法 

首先通过 TmoleX 软件完成分子的三维建模，将所得到的模型文件导入 COSMOthermX 计算无限稀

释状态下的活度系数、溶解能力及相对挥发度，结合热力学性质进行 DES 筛选。利用 Aspen Plus V14 软

件进行 DES 脱除天然气酸性气体的工艺流程模拟，选用 COSMO-SAC 模型作为热力学基础方法，探究

其对天然气中酸性气体的吸收性能。由于该软件内数据库不包括 DES 的相关热力学参数，需采用基团贡

献法计算 HBA 和 HBD 的临界性质[19]，利用混合规则[20]估算 DES 的临界性质，进而计算 DES 热容

[21]。 
在此基础上，采用量化计算软件 Gaussian 16 的 B3LYP 杂化泛函，选择 6-311++G(d, p)基组对 DES

进行构型优化，结合 Multiwfn 与 VMD 探究 DES 与天然气组分的微观作用机制，实现 DES 分离天然气

酸性组分的可视化分析。 

3. 教学过程设计 

本课程教学知识点设计框架如表 1 所示，同时和传统教学内容进行了详细比较。新旧教学内容均涉

及工艺技术的介绍、溶剂筛选的方法以及安全工艺模拟，有区别的是传统教学内容更注重天然气脱酸工

艺方法理论内容的讲解，而本文在酸性气体脱除溶剂的选取上跳出传统框架，采用 DES 替代常规溶剂开

展天然气净化工艺模拟。构建了多软件协同的技术教学体系，通过 COSMO-RS 先验性模型完成溶剂筛

选，基于 Aspen Plus V14 软件实现工艺流程模拟，借助 Gaussian 16 开展量化计算，并采用 Multiwfn 与

VMD 联用的方式进行微观作用机理分析。 
 

Table 1. Comparison between the simulation experiment and existing teaching content knowledge points 
表 1. 本模拟仿真实验和现有教学内容知识点比较 

知识

要点 现有教学内容 本模拟仿真实验内容 

溶剂

筛选 

基于实际工况的工艺模拟驱动： 
围绕净化达标、能耗、成本开展筛选 

基于现有溶剂筛选内容， 
增加了 COSMO-RS 模型的筛选方法(先验性) 

1) 确定筛选边界条件 
√需要明确原料气组成、净化标准并固定总胺浓度 
2) 候选配方初筛 
√选定复配方向，对比复配体系的适配程度 
√设定浓度梯度试验对比 
3) 逐项评估配方性能，对每个浓度配方，在基准工况下

运行模拟，对比关键指标确定最终方案。 
√关键指标包括溶剂补充量、净化气 CO2、H2S 含量、再

生塔热负荷以及综合装置投资、能耗、运行费用等方

面。 

1) 密度泛函理论计算屏蔽电荷密度曲线 ( )ip σ  

( ) ( ) ( )i i
i

i i

A n
p

A n
σ σ

σ = =  (1) 

2) 计算溶质分子表面片段化学位 ( )sµ σ  

( ) ( ) ( ) ( )s int
s s

,
ln exp d

E
kT p

kT
µ σ σ σ

µ σ σ σ
 − 

′= −  
 

′
∫  (2) 

3) 预测溶质分子在所加溶剂中的活度系数 

( ) ( ) ( ) SGi
i i m s m i m i

eff

ln ln ln lnA p
a

γ σ σ σ γ=  Γ − Γ  + ∑  (3) 

4) 通过活度系数测定溶剂对萃取组分的无限稀释溶解度 

i
i

1C
γ

∞
∞=  (4) 

5) 计算无限稀释状态下的选择性，评价溶剂的分离效果 

i
i j

j

CS
C

∞
∞
− ∞=  (5) 
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续表 

热力

学方

法 

NRTL 活度系数模型 
1) 成对能量因子 

( )ij ij ijexpG α τ= −  (6) 

2) 二元相互作用能参数 
ij

ij ij ij ijln
b

e T f T
T

τ α= + + +  (7) 

3) 非随机参数 
( )ij ij ij 273.15 Kc d Tα = + −  (8) 

4) NRTL 模型公式 

( ) j ji jij j ij m mj mjm
i ijj

k ki k ki k kjk k k

ln
x G x G x G
x G x G x G

τ τ
γ τ

 
= + −  

 
∑ ∑ ∑

∑ ∑
∑

 (9) 

COSMO-SAC 热力学模型 
公式(3)是对于该模型公式的描述，其中 
1) 溶剂混合物中 mσ 片段的活度系数 

( ) ( ) ( ) ( )
n

m n
s m s n s n

,
ln ln exp

W
p

kTσ

σ σ
σ σ σ

 −∆  Γ = − Γ  
   
∑  

(10) 
2) 组分中 mσ 片段的活度系数 

( ) ( ) ( ) ( )
n

m n
i i n i n

,
ln ln expm

W
p

kTσ

σ σ
σ σ σ

 −∆  Γ = − Γ  
   
∑  

(11) 
3) 溶剂混合物的屏蔽电荷密度曲线 ( )sp σ  

( ) ( )i i ii
s

i ii

x A p
p

x A
σ

σ = ∑
∑

 (12) 

微观

作用

机理

分析 

传统教学内容未涉及到关于微观层面的分析 

增加了通过 Gaussian、Multiwfn 与 VMD 进行分子相互

作用的机理可视化分析 
1) Gaussian 对 DES 进行结构和频率优化 
2) Multiwf 中分析电荷密度，VMD 中分析表面静电势

(ESP)极值点的数值特征与空间分布 
 

本模拟仿真实验溶剂筛选以 COSMO-RS 先验性模型为核心内容，计算分为 4 个步骤，所用公式如

(1)~(3)所示。方程(1)中 ( )iA σ 、 iA 为电荷密度为σ 的片段总表面积、总空穴表面积， ( )in σ 、 in 为电荷密

度为σ 的片段数量、总片段数量。公式(2)中 ( )sµ σ 为电荷密度为σ 片段的化学位， ( )sp σ 为溶质分子表

面屏蔽电荷密度， ( )int ,E σ σ ′ 为电荷密度为σ 和σ ′两片段间的相互作用能， k 、T 为玻尔兹曼常数和温

度。 
借助 COSMOthermX 软件系统开展了 CH4-CO2 和 CH4-H2S 体系在 2 种不同摩尔比例下，共 40 种

DES 的溶解度(Capacity)与选择性计算。其中溶解度可通过活度系数计算得到，如公式(3)、(10)、(11)和
(12)所示， effa 为标准片段表面积(7.50 Å2)， ( )s mσΓ 为溶剂混合物中 mσ 片段的活度系数， ( )i mσΓ 为组分

i 中 mσ 片段的活度系数， SG
iγ 为 Staverman-Guggenheim 对于 iγ 的整体贡献，由此导出的活度系数可用于

测定溶剂对萃取组分的无限稀释选择性。以 CH4、CO2 和 H2S 为例，其无限稀释浓度(
4CHC∞ 、

2COC∞ 和
2H SC∞ )

由公式(4)计算得出，其中 iC∞ 和 jC∞ 为溶剂对组分 i 和 j 在对的无限稀释溶解度。此外测定 DES 对各组分

的分离性能时，CH4、CO2 和 H2S 间的相对溶解度是另一项核心指标，通过组分间(
2 4CO CHS∞
− 和

2 4H S CHS∞
− )的

无限稀释选择性来实现，如由公式(5)所示。需注意的是
2 4CO CHS∞
− 和

2 4H S CHS∞
− 的数值越大越为理想，这表明

该溶剂对天然气中酸性组分的分离效果更显著。 
现有的教学内容选择 NRTL 活度系数模型作为天然气脱除酸性组分工艺流程的热力学方法，涉及到

的公式如(6)~(9)所示，其中 iγ 是活度系数， ijα 、 ijb 、 ijc 、 ijd 、 ije 、 ijf 是 i 和 j 组份的二元参数，可通过

气液平衡(VLE)或液液平衡(LLE)数据回归确定，G 和τ 是 m、i、j 和 k 组份的常数，T 是温度。而本模拟

仿真实验的热力学方法选择 COSMO-SAC 热力学模型，该模型对液相非理想性的计算量仅略高于 NRTL
或 UNIQUAC 等活度系数模型，是 UNIFAC 基团贡献法的补充，几乎适用于所有混合物体系，涉及到的

公式包括(3)、(10)、(11)和(12)，其具体解释见上段。 

3.1. 课前预习 

学生在进行天然气脱酸工艺流程模拟前，要求学生查阅该工艺的基本资料，学习使用 COSMO-RS 筛
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选 DES 的操作步骤，以及熟悉 GaussView 6.0 绘制天然气组分以及 DES 的三维分子结构流程，同时初步

了解 Gaussian 16 进行 DFT 计算的原理。此外，还需要提前了解如何将 CH4、CO2、H2S 信息和 DES 相关

的热力性质输入 Aspen Plus V14 中，以及工艺流程中设备的操作参数设定。 
教师在进行课堂教学时，首先应讲解天然气中存在的杂质有哪些，分析其中酸性杂质的危害程度和

影响范围，详细介绍该课程的教学目的与教学内容，充分梳理知识点中的重点和难点，让学生充分理解

DES 代替传统脱酸溶剂的原理和技术。给出任务书的内容：天然气组成、进料流量等参数，产品气要求

等。随后，课堂以 DES 的设计与筛选作为核心切入点，通过 GaussView 6.0 和 Gaussian 16 软件的讲解与

演示，指导学生学习如何对 DES 和天然气组分进行三维建模以及微观机理分析等。 
为加强学生对课堂内容的理解与学习，可采用分组协作的教学模式，将学生划分为 4~5 人的研究小

组，将天然气脱酸课题拆解为文献调研与适宜溶剂初选、溶剂性能系统筛选、工艺流程模拟、微观作用

机理分析、研究成果 PPT 汇报五个核心任务模块，5 位同学分别选择一项任务开展分工合作。此外，在

项目完成过程中通过分析学生的项目报告、答辩视频等方法，来更全面地评估学生高阶能力的提升。让

学生在各司其职、协同推进的过程中切身参与课程学习任务，不仅能扎实学会天然气脱酸技术的核心原

理与实操方法，还能有效提升文献检索、数据分析、模拟运算以及团队协作与汇报表达的综合能力。 

3.2. 低共熔溶剂的选择 

本模拟仿真实验涉及到的天然气组分有 CH4、CO2 和 H2S，小组中负责阅读文献与初步筛选溶剂的学

生，需提前了解的核心知识点是 DES 由 HBA 和 HBD 构成，其中 HBD 的常见类型包括羧酸、多元醇、

酚类及酰胺等，HBA 通常为季铵盐类化合物，例如氯化胆碱、甜菜碱等。选定氯离子作为 HBA 的阴离

子，是由于氯离子极性相对较弱，易与二氧化碳和硫化氢形成静电互补作用，以及选取含羧酸、醇、胺

官能团的物质作为 HBD，是因为硫化氢和二氧化碳的硫原子和氧原子与 DES 上的氢原子形成不同强度

氢键，硫化氢和二氧化碳的氢原子和碳原子与 DES 的氯原子发生相互作用，有利于选择性分离这两个物

质。从而可采用表 2 给出的 4 种 HBA 和 5 种 HBD，摩尔比设定为 1:1 和 2:1，共组合成 40 组 DES。 
 
Table 2. Overview of 4 HBA and 5 HBD structural information 
表 2. 4 种 HBA 和 5 种 HBD 结构信息一览表 

HBA 名称 结构式 HBD 名称 结构式 

TBAC 四丁基氯化铵 

 

urea 尿素  

[DEA]Cl 二乙胺盐酸盐 
 

ethylene glycol (EG) 乙二醇  

[Ach]Cl 氯化乙酰胆碱 
 

hexanoic acid (HA) 己酸  

[TMA]Cl 四甲基氯化铵 
 

Maloni cacid (Malo) 
(propanedioicacid) 丙二酸  

Malic acid (MA) 苹果酸  
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由于 COSMOthermX 数据库中并不包含 HBA，所以在筛选 DES 前，需通过 TmoleX 计算 HBA 得到

的 COSMO 文件导入到 COSMOthermX 软件中。将 40 种 DES 分别和 CH4-CO2、CH4-H2S 组成混合物，

计算溶质分子在无限稀释状态下的分离选择性及溶解能力。 

4. 结果与讨论 

4.1. 低共熔溶剂筛选 

根据实验教学设计第 1 部分内容指导学生，基于 COSMO-RS 模型设计和筛选溶剂。利用 COSMO-
RS 开展 DES 筛选，先通过公式(3)对 40 种 DESs 进行活度系数计算，再结合公式(4)和公式(5)计算得到

CH4 相对于 H2S 和 CO2 的选择性。 
基于计算所得的选择性数据，学生可绘制如图 1 所示的热图，该图中颜色越趋近于红色则代表对应

DES 的分离选择性越强，可直观判据筛选出高选择性溶剂。图 1(a)中选择性表现较优的前 10 种 DES 依

次为[TMA]Cl:EG(2:1)、[TMA]Cl:urea(2:1)、[TMA]Cl:Malo(2:1)、[TMA]Cl:EG(1:1)、[DEA]Cl:EG(2:1)、
[TMA]Cl:MA(2:1)、[TMA]Cl:urea(1:1)、[Ach]Cl:EG(2:1)、[DEA]Cl:urea(2:1)、[TMA]Cl:HA(2:1)；图 1(b)
中选择性表现较优的前 10 种 DES 依次为[TMA]Cl:EG(2:1)、[TMA]Cl:urea(2:1)、[TMA]Cl:urea(1:1)、
[TMA]Cl:Malo(2:1) 、 [TMA]Cl:MA(2:1) 、 [TMA]Cl:EG(1:1) 、 [Ach]Cl:EG(2:1) 、 [Ach]Cl:urea(2:1) 、
[TMA]Cl:HA(2:1) 、 [Ach]Cl:urea(1:1) 。 综 合 上 述 分 析 结 果 ， 初 步 筛 选 出 [TMA]Cl:EG(2:1) 、
[TMA]Cl:urea(2:1)、 [TMA]Cl:urea(1:1)、 [TMA]Cl:Malo(2:1)、 [TMA]Cl:MA(2:1)、 [TMA]Cl:EG(1:1)、
[Ach]Cl:EG(2:1)、[TMA]Cl:HA(2:1)，这 8 个适用于天然气酸性气体脱除的 DES。 
 

 

Figure 1. Heatmap of selectivity for CH4, CO2, and H2S under different ratios of selected DES (a) 
2 4CO CHS∞
−  and (b) 

2 4H S CHS∞
−  

图 1. 所选 DES 不同比例下对 CH4、CO2、H2S 的选择性热图(a) 
2 4CO CHS∞
− 和(b) 

2 4H S CHS∞
−  
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为进一步确保候选溶剂在吸收 CO2、H2S 的过程中具有最小的溶剂损失和最佳的吸收效率，学生需

对上述筛选出候选溶剂展开基于蒸气压指标的二次筛选，筛选结果如表 3 所示。 
 
Table 3. Vapor pressure of candidate solvents 
表 3. 候选溶剂的蒸气压 

DES VP (mbar/298.15K) 

[TMA]Cl:EG(2:1) 0.0756965 

[TMA]Cl:urea(2:1) 7.72 × 10−05 

[TMA]Cl:urea(1:1) 1.64 × 10−04 

[TMA]Cl:Malo(2:1) 8.74 × 10−07 

[TMA]Cl:MA(2:1) 2.29 × 10−07 

[TMA]Cl:EG (1:1) 0.13022745 

[Ach]Cl:EG(2:1) 0.13159056 

[TMA]Cl:HA(2:1) 0.02771703 

 
最终确定蒸气压最低的[TMA]Cl:MA(2:1)为天然气脱酸的最优 DES，用于天然气脱除酸性气体的工

艺流程模拟。 

4.2. 天然气脱酸工艺仿真模拟 

结合 DES 筛选结果、教学过程设计第 2 部分内容，指导负责工艺流程模拟的学生，借助 Aspen Plus 
V14 构建 DES 脱除天然气酸性气体的工艺流程建模计算。[TMA]Cl:MA(2:1)的临界性质及热熔，如表 4
和表 5 所示。 
 
Table 4. Critical property of [TMA]Cl:MA(2:1) 
表 4. [TMA]Cl:MA(2:1)的临界性质 

DES MW Tb(K) Tc(K) Pc (bar) Vc(cm3/mol) Zc w 

[TMA]Cl:MA(2:1) 117.76 452.75 614.80 33.94 347.37 0.23 0.70 

 
Table 5. Heat capacity of [TMA]Cl:MA(2:1) 
表 5. [TMA]Cl:MA(2:1)的热容 

性质 方程 单位 

热容 2
1 2 3PC C C T C T= + +  1 1/ J mol KPC − −⋅ ⋅  

系数 1C  2C  3C  

[TMA]Cl:MA(2:1) 73.589 0.70284 −0.000412742 

 
学生需在 Aspen Plus V14 中应用 COSMO-SAC 的热力学建模方法，将每个组分需要的 6 个参数分别

输入，即空腔体积(CSACVL (VCOSMO))和 σ-profile (SGPRF1~SGPRF5)参数。 
其中空腔体积 CSACVL 通过 COSMOthermX 软件计算得到，具体数值结果见表 6。 
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Table 6. The CSACVL of [TMA]Cl:MA(2:1) and natural gas components 
表 6. [TMA]Cl:MA(2:1)与天然气组分的 CSACVL 

CSACVL 
[TMA]Cl:MA(2:1) CH4 CO2 H2S 

151.37 37.96 47.84 45.32 

 
完成上述 DES 与天然气组分的物性输入后，进一步引导学生进行天然气脱酸性气体的工艺流程搭建

如图 2 所示。原料天然气先进入混合器与循环的溶剂混合，同时经冷却器调节温度后进入吸收塔，与从

上部塔板泵入的[TMA]Cl:MA(2:1)反应，净化后的天然气从吸收塔顶部排出，吸收了酸性气体的溶剂从吸

收塔底部流出，经过不断的循环再生过程，从而达到净化效率高、溶剂可循环利用的目的。 
 

 
Figure 2. Flowsheet and simulation results of removing acidic gases from natural gas based on DES 
图 2. 基于 DES 脱除天然气酸性气体的工艺流程及结果 

 
在工艺流程模拟的教学指导中，塔设备选用 RadFrac 模块，压力输送设备选择泵 Pump 和 COMP 模

块，换热器装置选择 Heater 模块，闪蒸装置选择 Flash 模块。在脱酸模拟的流股设置环节，由于 DES 属

于物理吸收剂，需在高压环境下吸收酸性气体，因此将原料气的进料温度设为 25℃、压力设为 4.5 MPa，
总质量流量定为 1000 kg/h，其中 CH4、H2S、CO2 的质量占比分别为 80%、5%、15%。完成原料流股配

置后，对吸收塔进行参数设定，不启用冷凝器与再沸器，在收敛选项中选择“吸收塔”，设置塔板数为

10，原料气从第 10 块塔板进料、DES 循环溶剂从第 1 块塔板进料，塔顶操作压力为 4.5 MPa、塔压降设

置为 0.03 bar。后续模块中，闪蒸罐 1 的运行参数设定为 80℃、8 bar，用于分离塔底产物与溶剂；压缩器

将 D2 流股加压至 4.5 MPa，由换热器 1 将其冷却至 25℃。泵把循环溶剂流股加压至 45 bar，换热器 2 将

其冷却至 25℃。完成所有参数配置后启动模拟，得到的结果如表 7 所示。此部分内容帮助学生学习 Aspen 
Plus V14 进行工艺仿真的基础，学会用基团贡献法解决新型溶剂物性估算，同时理解酸性气脱除工艺的

参数关联与效果分析逻辑。 
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Table 7. Stream information during the removal of acidic gases from natural gas using [TMA]Cl:MA(2:1) 
表 7. [TMA]Cl:MA(2:1)脱除天然气酸性气体过程中的流股信息 

工艺物流 
组分质量流量(kg/h) 

CO2 (kg/h) H2S (kg/h) CH4 (kg/h) DES 

天然气 150 50 800 0.00 

净化后的天然气 9.08 0.11 793.29 0.00 

酸性气体 140.91 49.89 6.71 4.396 × 10−25 

循环溶剂 1.0423 14.6716 0.0127 12000 

4.3. 低共熔溶剂与天然气组分之间的机理分析 

根据教学过程设计第 3 部分内容指导学生，通过 Multiwfn 与 VMD 进行分子相互作用机理可视化分

析。分别从 σ-profile 分布图对比分析 DES 及其各组分的极性特征；确定表面静电势(ESP)极值点的数值

与空间分布的关键作用位点，完整阐释 DES 对天然气酸性组分的选择与分离机制。 
1) σ-profile 分析结果 
结合图 3 所示的 σ-profile 分布图，对 CH4、CO2、H2S 和[TMA]Cl:MA(2:1)的进行分析时，先明确横

坐标 σ 值 (单位 e/Å2)划分为三个区域的标准是氢键供体区域 (小于−0.0082 e/Å2)、非极性区域

(−0.0082~0.0082 e/Å2)、氢键受体区域(大于 0.0082 e/Å2)。随后引导学生逐一观察并对比各物质的 σ值分

布规律，从图中可以看出[TMA]Cl:MA(2:1)的 σ值主要分布于氢键供体区域和氢键受体区域，CH4 分子的

σ值分布于非极性区域，而 CO2 分子的 σ值部分延伸至氢键供体区域，所以 CO2 分子与[TMA]Cl:MA(2:1)
之间会形成更强的氢键作用。H2S 分子的 σ 值在氢键供体区域和氢键受体区域均有分布，表明 H2S 分子

与[TMA]Cl:MA(2:1)之间会形成一定强度氢键。由此可知[TMA]Cl:MA(2:1)对酸性气体(CO2、H2S)具有较

好的分离效果，达到天然气脱除酸性气体的目的。学习屏蔽电荷密度分析方法，可以帮助学生深入理解

DES 与溶质分子间的相互作用机理，为溶剂筛选提供理论指导。 
 

 
Figure 3. Charge distribution of molecular surface shielding for CH4, CO2, H2S, and [TMA]Cl:MA(2:1) 
图 3. CH4、CO2、H2S 和[TMA]Cl:MA(2:1)的分子表面屏蔽电荷密度分布图 
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2) 静电势(ESP)分析结果 
ESP 分析通常以范德华(vdW)表面作为分析界面[22]，通过分析该表面 ESP 极值点的数值特征与空间

分布，可快速定位分子间潜在的相互作用位点[23]，这是因为分子倾向于通过静电互补机制实现空间排布

优化，该机制为揭示分子间相互作用的微观本质提供了重要基础。结合图 4 展示的分子范德华(vdW)表面

静电势(ESP)分布，充分揭示了[TMA]Cl:MA(2:1)与 CH4、CO2、H2S 的电荷特性与相互作用的微观机制。

图 4(a) CH4 的 ESP 最大值(8.45 kcal/mol)位于氢原子下方的红色区域，最小值(−2.33 kcal/mol)位于碳原子

下方的蓝色区域。图 4(b) CO2 的 ESP 最大值(28.42 kcal/mol)位于中心碳原子的红色区域，最小值(−13.31 
kcal/mol)位于蓝色区域的末端氧原子。图 4(c) H2S 的 ESP 最大值(24.19 kcal/mol)位氢原子下方的红色区

域，最小值(−19.14 kcal/mol)位于硫原子上方的蓝色区域；图 4(d) [TMA]Cl:MA(2:1)的 ESP 最大值(57.51 
kcal/mol)位于苹果酸的红色区域，最小值(−52.11 kcal/mol)位于氯原子上方蓝色区域。 
 

 
Figure 4. Electrostatic potential on vdW surface (a) CH4, (b) CO2, (c) H2S, and (d) [TMA]Cl:MA(2:1) 
图 4. vdW 表面上的静电势(a) CH4、(b) CO2、(c) H2S 和(d) [TMA]Cl:MA(2:1) 

 
完成数据提取后，促使学生依托静电互补性原理开展关联性分析，CO2 的正 ESP 极值(28.42 kcal/mol)

与负 ESP 极值(−13.31 kcal/mol)，以及 H2S 的正 ESP 极值(24.19 kcal/mol)与负 ESP 极值(−19.14 kcal/mol)，
分别与[TMA]Cl:MA(2:1)中苹果酸的正 ESP 极值(57.51 kcal/mol)与氯原子的负 ESP 极值(−52.11 kcal/mol)
形成静电吸引作用。而 CH4 极性差异(−2.33 kcal/mol 和 8.45 kcal/mol)显著小于 CO2 和 H2S，导致其电荷

分离程度较弱，与[TMA]Cl:MA(2:1)的静电互补性也随之降低。 
综上分析使学生充分了解这种静电势分布的差异是 DES 实现天然气酸性气体选择性脱除的核心微

观基础，DES 表面的强极性位点可与 H2S、CO2 的极性区域形成特异性相互作用，从而实现二者的高效

溶解；而 CH4 的非极性表面缺乏与 DES 强极性位点匹配的作用区域，因此溶解性极低，最终

[TMA]Cl:MA(2:1)表现出对酸性气体的高选择性分离性能。通过了解微观分子静电势分析与宏观天然气

脱酸工艺的关联，帮助学生理解 DES 选择性分离的本质机制，以及学习用量化工具解析分子相互作用的

方法；同时以实际案例衔接理论与工程应用，助力学生建立从分子设计到工艺落地的工程思维。 
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5. 结语 

5.1. 学习效果分析 

对比传统的油气净炼化安全技术课程教学内容，融入 COSMO-RS 溶剂筛选、工艺流程模拟以及微观

机理分析等方面的教学内容取得了良好的效果。共两个平行教学班(分别为化工安全班、油气安全班)开设

该门课程，在教学过程中，化工安全班级采取改革后的教学模式，油气安全班级采取改革前传统的教学

模式，各班级总评成绩如表 8 所示。对比化工安全班与油气安全班的成绩分布可以发现，课堂教学内容

改革实施后，化工安全班良好率和及格率都大幅超过了油气安全班，并且不及格学生人数减少至 0 人。

化工安全班教学效果评教得分为 94.77，且获得了学生的积极反馈，他们表示在不断学习前沿知识理论的

过程中，其学习动力更足，学习自信心也更强。 
 
Table 8. Comparison of teaching effectiveness before and after teaching reform 
表 8. 教学改革前后的教学效果比较 

总评成绩分析 学生数 90~100 80~89 70~79 60~69 不及格 及格率(%) 良好率(%) (≥80 分) 

油气安全班 49 0 10 28 9 2 95.91% 24.49% 

化工安全班 51 8 35 7 1 0 100.0% 84.31% 

5.2. 总结 

本模拟仿真实验以天然气脱酸为任务主线，将量子化学计算、COSMO-RS 溶剂筛选与 Aspen Plus V14
流程模拟充分结合，形成“分子设计–物性估算–工艺模拟”的完整教学链。学生通过对本课程的学习

探索，能够学习 DES 筛选设计的理论方法；利用 Aspen Plus V14 完成过程模拟设计，再通过量子化学计

算分析，深入理解 DES 和各组分之间的微观相互作用，认识 DES 脱除酸性气体的微观本质，从实践应

用角度培养学生解决复杂工程问题的能力。既学习了面向绿色分离的溶剂开发方法，又建立了从微观相

互作用到宏观能效评价的跨尺度思维。以往的教学，往往以期末考试成绩作为对学生的学习情况评价，

而油气净炼化安全技术课程教学改革，从教学模式、模拟仿真内容和方法都进行了改革，结合油气安全

技术人才培养方案，以提升学生解决复杂工程问题和主动创新与工程实践的能力为目标，为高素质化工

安全技术人才培养提供可复制的模式。 
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重庆市高等教育教学改革研究项目人工智能赋能安全类创新人才培养模式研究——以安科实验班为

例(252162)；重庆科技大学本科教育教学改革研究项目人工智能赋能安全类创新人才培养模式研究——

以安科实验班为例(202506)；教育部产学合作协同育人项目耦合数智仿真和实验的化工安全类创新性人
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