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摘  要 

项目以化工安全工程专业的必修课程化工工艺热风险及评估课程为例，引入了Aspen Plus化工流程模拟

软件中的反应器模块，以乙酸乙酯和异丙苯合成过程为教学案例。在两个案例教学中分别采用了全混釜

反应器和平推流反应器进行设计，针对设计过程中使用Aspen Plus软件自带的Model Analysis Tool工具

来设计满足生产要求的操作条件，引入过程路径指数对模拟结果的安全性进行了评估，从教学结果可以

看出，在融合了流程模拟软件以后的课程，将繁杂的理论公式以可视化的模型展示出来，可以充分激发

学生的学习兴趣、调动学生的积极性，从理论知识到工程设计应用进行了全方位的学习，进一步，通过

竞赛来深化学生的整体学习效果达到“教–赛–科”协同育人的理念。 
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Abstract 
This project takes the compulsory course of Chemical Process Thermal Risk and Assessment for 
Chemical Safety Engineering as an example. The reactor module in the Aspen Plus chemical process 
simulation software is introduced, and the synthesis process of ethyl acetate and cumene is used as 
a teaching case. In two case studies, a continuous stirred tank reactor and a plug flow reactor were 
used for design. In the design process, the Model Analysis Tool built-in Aspen Plus software was 
used to obtain operating conditions that meet production requirements. The process route index 
was introduced to evaluate the safety of the simulation results. From the teaching results, it can be 
seen that in the course after integrating the process simulation software, displaying the complex 
theoretical formulas in a visual model can fully stimulate students’ interest in learning and stimulate 
their enthusiasm. It provides comprehensive learning from theoretical knowledge to engineering 
design applications, and the concept of “teaching-competition-science” collaborative education can 
be achieved by deepening students’ overall learning outcomes through competitions. 
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1. 引言 

化工工艺热风险及评估是高校化工安全工程专业的一门重要必修专业课程，主要讲授化学工程中的

反应器原理、设计及热风险分析、计算与评估等，内容涉及化学反应工程、化工热力学、化工计算、危险

化学品管理等诸多课程的基础理论知识与工程应用背景[1]。该课程具有专业背景和数学功底要求高、理

论计算复杂抽象等特点。课程内的热风险评估需要反应动力学、反应热力学和微积分相结合实现绝热温

升、反应热稳定性计算等。因此，采用传统的教学模式将该课程的理论知识和计算方法传授给学生，会

导致大部分学生由于难以理解、学习困难而对化工工艺热风险及评估这门课失去学习兴趣。为了解决上

述难题，本项目在传统课程教学中引入了以 Aspen Plus 的数值模拟方法，将枯燥的理论知识和数学推导

用可视化模型来替代，激发学生的学习兴趣，增强学生对该课程的理论知识学习[2]-[5]。进一步，通过热

风险评估基础知识锻炼学生 Aspen Plus 的应用，在熟练使用软件时鼓励学生参加全国大学生化工安全设

计大赛，在作品中寻找创新点实现化工过程的节能降碳和安全防护。强化学生的工程应用能力，培养企

业需要的高水平、国际化、高能力的化工安全专业应用型人才。本文以乙酸乙酯和异丙苯合成过程为教

学案例，针对不同的反应动力学和反应器类型做了详细的概述，系统地讲述 Aspen Plus 在化工工艺热风

险及评估教学中的应用研究。 

2. Aspen Plus 反应器模型介绍 

如图 1 所示，Aspen Plus 中有 7 种不同类型的反应器模型，可分为四个类型[6]-[8]。第一类：RStoic
和 RYield 是计量和收率反应器，可以根据实验获得的反应物数据进行设置，得到整个反应过程需要的热
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量等参数。第二类：REquil 和 RGibbs 分别是平衡和吉布斯反应器，可以通过反应平衡数据、温度和压力

等参数获得反应器进出口物流和热量等参数。第三类：RCSTR 和 RPlug 是全混釜反应器和平推流反应

器，需要详细的动力学数据才可以进行反应器设计。最后一类是 RBatch，间歇反应器，批量进料进行反应。 
 

 
Figure 1. The reactor model in Aspen Plus 
图 1. Aspen Plus 中反应器模型 

 
Aspen Plus 中常用的动力学类型为幂律型和双曲线吸附模型，见公式(1)和公式(2)。 
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式中，r 是反应速率；k 为指前因子；T 为温度，单位 K；E 是活化能；C 是组分浓度；K1、K2 和 Ki 是平

衡常数；m 为吸附项表达式幂指数；n 是温度常数；v 是浓度指数。 
在 Aspen Plus 中吸附常数可以通过输入项的数量和系数来进行定义，见公式(3)。 

ln lni
i i i i

B
K A C T D T

T
= + + +                                 (3) 

式中，Ai、Bi、Ci 和 Di 是用户通过计算提供的常数项。 

3. 课程设计基础 

在课程教学前，需要学生在化学反应式配平、反应动力学类型、反应器的原理与设计方面有一定的

知识储备量，便于后续的课程教学。 

3.1. 乙酸乙酯生产工艺 

乙酸(C2H4O2, AA)与乙醇(C2H6O, EtOH)可以发生酯化反应生成乙酸乙酯(C4H8O2, EtAc)和水(H2O, 
W)，反应操作压力为 3 bar，初步假设反应在操作温度为 100℃下进行，化学反应式见公式(4)，反应速率

方程见公式(5) [8] [9]。 
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CAA、CEtOH、CEtAc 和 CW 是乙酸、乙醇、乙酸乙酯和水的摩尔浓(kmol/m3)；R 是气体常数，为 8.314 J/(mol·K)；
T 是温度，单位 K。 

3.2. 异丙苯生产工艺 

异丙苯(C9H12, Cum)可以通过苯(C6H6, BEN)与丙烯(C3=)反应制得，见公式(6)。同时异丙苯合成过程

会与丙烯反应生成副产物对二异丙苯(C12H18, PBID)，见公式(7)。上述两个反应均为不可逆反应，反应压

力为 25 bar，列管式反应器(342 根 0.0763 m 直径的反应管)，反应侧的热流温度为 360℃，传热系数为

0.065 kW/m2/K，催化剂的固体密度为 2000 kg/m3，床层孔隙率为 0.5 [10]。 
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式中，R1 和 R2 是主反应和副反应的速率； C3=C 、 BENC 、 CumC 是丙烯、苯和异丙苯的摩尔浓度(kmol/m3)。 

3.3. 安全性指标 

在化工工艺过程安全指标计算时，可选用工艺流程指数(Process Safety Index, PSI)作为安全性指标，

详细计算见公式(8)和公式(9) [11]-[15]。 
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式中，质量热值、密度和压力的单位分别是 kJ/kg、kg/m3 和 atm，其中可燃性为无量纲数值；n 表示工艺

过程中的物流数量；LFLmixture 和 UFLmixture 是混合物的爆炸下限和上限，%/%；LFLi 和 UFLi 是组分 i 的爆

炸下限和上限，%/%；LFLT 和 UFLT 是在温度 T 时的爆炸下限和上限，%/%；LFL25 和 UFL25 是在温度

25℃下的爆炸下限和上限，%/%；HC 表示燃烧热，kcal/mol；各组分的燃烧热和爆炸极限见表 1。 
 

Table 1. The calorific value and standard combustion upper and lower limits of each component 
表 1. 各组分的热值和标准燃烧上下限 

组分 HC/(kcal/mol) LFL25/(%/%) UFL25/(%/%) 
乙酸乙酯/EtAc −492.261 2.0 11.5 
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续表 

乙醇/EtOH −294.975 3.1 27.7 
乙酸/AA −194.564 6.0 17.0 

异丙苯/C9H12 −1182.53 0.9 6.5 
苯/C6H6 −749.021 1.2 8.0 

丙烯/ C3H6 −460.065 2.4 10.3 
丙烷/C3H8 −487.988 2.1 9.5 

对二异丙苯/C12H18 −1616.99 0.9 6.5 

 
表 1 内各组分热值(HC)是通过 Aspen Plus 软件查询得到，标准燃烧上下限(LFL25 和 UFL25)是通过

国际化学品安全卡查询(http://icsc.brici.ac.cn/)。 

4. 教学过程设计 

4.1. 课前预习 

学生在进行反应器 Aspen Plus 仿真模拟前，要求学生查阅 Aspen Plus 的帮助文件，学习如何将给定

的化学反应动力学输入到 Aspen Plus 中。此外，还需要提前了解一下全混釜反应器和平推流反应器的工

作原理、内部结构和操作参数等。 

4.2. 乙酸乙酯生产工艺仿真模拟及安全评估 

乙酸乙酯合成过程的化学反应式见公式(4)，动力学数据见公式(5)，属于双曲线吸附类型。点击 Aspen 
Plus User Interface 打开软件，在 Reactor 界面选择 RCSTR 全混釜反应器(见图 2)，输入操作温度(100℃)、
压力(3 bar)、反应器体积(19 m3)、反应相态(液相)、反应动力学等参数，在设计过程中要求乙酸转化率在

35%以上，且反应器体积不超过 20 m3。 
 

 
Figure 2. Synthesis of ethyl acetate in continuous stirred tank reactor of Aspen Plus  
图 2. Aspen Plus 内全混釜反应器合成乙酸乙酯 

 
原料流量是 4 m3/h，温度 30℃，压力 5 bar，原料中反应组分的质量比为 AA:EtOH:W = 1:2:1.35。在

设定完参数以后运行建立的乙酸乙酯生产工艺，从模拟结果可知，乙酸的含量由进料的 13.6242 kmol/h 降

低到了 8.9147 kmol/h，即乙酸转化率为 34.57%，不满足 35%的设计要求。此时，可以让学生回顾化工工

艺热风险及评估课程中关于反应器的原理部分知识，结合前期学习的化工热力学和反应工程，对于吸热

反应，增大反应器的体积和操作温度会增大乙酸转化率。为了验证上述所学内容，通过 Aspen Plus 的

Sensitivity Analysis Tool 工具[16] [17]，设定反应温度范围为 80℃到 100℃，步长为 1℃；反应器体积范

围为 19 m3 到 20 m3，步长为 0.2 m3，分析结果如图 3 所示。 
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Figure 3. The effect of reactor temperature and volume on acetic acid conversion rate 
图 3. 反应器温度和体积对乙酸转化率的影响 

 
从图 3 可以看出，反应温度在 80℃到 92℃之间，随着温度的增加，乙酸的转化率逐渐增大，说明在

此温度范围内，正向的反应速率大于逆向反应速率，整体呈现上升趋势。反应温度在 92℃到 100℃之间，

随着温度的增加，乙酸转化率逐渐减小，说明在此温度范围内，正向反应速率小于逆向反应速率，整体

呈现下降趋势。反应器体积在 19 m3 到 20 m3 之间时，随着反应器体积的增加，乙酸转化率也随之增大。

最终选择 92℃和 20 m3 作为反应器的操作参数，通过模拟可知，乙酸在产品物流含量由 8.9147 kmol/h 降

低到了 8.4803 kmol/h，此时乙酸的转化率达到 37.76%，满足 35%的设计要求。 
通过 Aspen Plus 和公式(9)可以获取各个物流的质量热值、密度、压力和可燃性数值，通过公式(8)可

以计算出整个工艺的安全性指标 PRI 数值，从表 2 可以看出乙酸乙酯合成反应的前后流股 PSI 分别为

13.28 和 7.33。 
 

Table 2. The calculation of safety parameters for the production process of ethyl acetate 
表 2. 乙酸乙酯生产工艺的安全性参数计算 

物流名称 质量热值/kJ/kg 密度/kg/m3 压力/atm 可燃性/%/% PSI 
FEED 15443.67 889.76 4.93 19.60 13.28 

PRODUCT 15460.15 817.77 2.96 13.93 7.33 

4.3. 异丙苯生产工艺仿真模拟及安全评估 

异丙苯合成过程反应器内温度在 360℃以上，因此，在进料处添加一个蒸发器来预测物料，丙烯物

料(C3)和苯(BENZENE)在混合器(MIXER)进行混合。其中 C3 物流由 95%的丙烯和 5%的丙烷组成，物

流温度和压力分别为 25℃和 25 bar。BENZENE 物流只包含了苯，操作温度和压力是 46℃和 25 bar。
混合后的物流送至预热器(HEATER)加热到 360℃以后，直接进入平推流反应器内(REACTOR)，工艺流
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程图见图 4。 
 

 
Figure 4. Synthesis of isopropylbenzene using Plug Flow Reactor of Aspen Plus  
图 4. Aspen Plus 内平推流反应器合成异丙苯 

 
反应器进行仿真模拟以后，可以得到产品物流(PRODUCT)温度为 380.55℃，组成为 5.5 kmol/h 的丙

烷、106.603 kmol/h 的苯、96.290 kmol/h 的异丙苯和 4.108 kmol/h 的对二异丙苯。在整个反应过程中，为

了保证丙烯可以完全反应，加入的苯是过量的，从计算结果可以看出，以丙烯计算转化率接近于 100%。

表 3 列出了在此条件下反应过程的各个流股 PSI 数值。从表 3 可以看出，C3、BENZENE 和 PREH-IN 这

三个流股的安全性较差，PREH-OUT 和 PRODUCT 流股的安全性较好。 
 

Table 3. The calculation of safety parameters for the production process of isopropylbenzene 
表 3. 异丙苯生产工艺的安全性参数计算 

物流名称 质量热值/kJ/kg 密度/kg/m3 压力/atm 可燃性/%/% PSI 
BENZENE 40146.64 850.78 24.67 6.61 55.70 

C3 45803.22 505.27 24.67 7.87 44.93 
PREH-IN 41407.90 758.93 24.67 7.31 56.67 

PREH-OUT 41407.90 31.18 24.67 10.05 3.20 
PRODUCT 40850.30 45.04 24.67 7.97 3.62 

 
通过表 2 和表 3 的对比，可知在乙酸乙酯生产案例中 FEED 物流的危险性更大，在异丙苯生产案例

中 C3、BENZENE 和 PREH-IN 这三个流股的安全性较差。PSI 主要由质量热值、密度、压力和可燃性四

个部分组成，从计算结果可知两个案例中安全性较差的物流主要是质量热值和密度引起的。通过上述结

果，引导学生根据所学危险与可操作性分析(HAZOP)知识对工艺安全性进行识别和判断，根据洋葱模型

理论在工艺 PID 图中建议加入易燃组分泄露检测装置或温度/压力警报装置，当事故发生时及时进行预警

并按照应急方案进行抢救减少人民的生命和财产损失。 

5. 教学评价 

在融入了 Aspen Plus 模拟的化工工艺热风险及评估课程评估中，学生成绩分为三部分：平时作业

(30%)、反应器模拟与安全评估报告(20%)、期末考试(50%)。其中，平时成绩和期末考试可以考察学生在

课堂学习过程中对于基础理论知识的掌握程度；反应器模拟与安全评估报告可以锻炼学生的操作和工程

应用能力。 
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进一步，针对 Aspen Plus 模拟在化工工艺热风险及评估课程中的实际应用效果进行了调查，以化安

2021-01 班级 28 名同学为调查对象，结果如表 4 所示。 
 

Table 4. Evaluation survey of 28 students in class 2021-01 of Hua-An on the course 
表 4. 化安 2021-01 班级 28 名同学对课程的评价调查 

 
对课程 
感兴趣 

Aspen Plus 
帮助理解课本理论知识 

愿意在更多的 
课程加入仿真模拟 

非常差 0 0 0 
差 0 0 0 

一般 10.9% 0 0 
好 21.7% 34.8% 28.3% 

良好 67.4% 65.2% 71.7% 

 
从表 4 和学生反馈的意见可知，在加入了 Aspen Plus 的化工工艺热风险及评估课程，突破了原有的

教学局限，引入了生动形象且能够实际操作的仿真模拟软件，学生更加愿意去学习，同时也更加容易掌

握所学的知识，将所有知识融会贯通，从而应用到实际工业过程中。通过学习本门课程学生积极主动报

名参加全国大学生化工安全设计大赛和全国大学生化工设计竞赛取得全国二等奖和三等奖的成绩。此外，

学生积极与老师联系成功申报获批校级大学生创新创业项目，项目以指导教师的省部级项目天然气脱碳

为例进行了量子化学计算、热力学分析和过程模拟等内容，项目成果拟撰写为科研论文。通过这种培养

模式，学生能够从课堂学习转向积极参与学科竞赛和科研项目，真正实现了“教–赛–科”融合的新工

科人才培养模式。 

6. 总结 

化工工艺热风险及评估是化工安全工程专业的一门专业必修课程，有较强的工程应用背景和理论基

础，教学中引入了 Aspen Plus 化工流程模拟软件，将繁琐的化学反应工程计算进行了可视化、简化，让

学生更容易、更积极地参与到学习过程中，调动了学生的主观能动性，拓宽了学生的专业知识领域，培

养了学生将理论知识与实际工程相结合的意识。此外，通过本课程的学习，引导学生参加全国大学生化

工安全设计大赛，在比赛中学生通过软件的运用，锻炼了学生的化工流程模拟操作能力，从理论知识出

发去解决实际工程问题，提高工业反应的转化率、降低碳排放、减小过程的危险性，从而为双碳目标和

人民生命安全提供保障，且更加符合当前智能制造的就业需求，增加了学生在未来工作中的竞争力。 
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