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摘要:利用 Aspen P lus软件平台建立了生物质燃烧模型,对燃烧中 NOx 的生成进行了模拟计算, 计算结果与已有文献的试验结果较好地相符.

在此基础上,研究了燃烧温度和过量空气系数对生物质燃烧 NO
x
生成的影响规律.结果表明, 生物质燃烧过程中 NO

x
的生成量随温度和过量

空气系数的增长而快速增长;应用 A sp en P lus模拟生物质燃烧具有一定的可行性,而且其模型参数设置较为灵活,能够对多种生物质的燃烧进

行热力学分析,可为生物质清洁燃烧技术提供有益参考.
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Abs tract: A combu stionm odel of b iom assw as estab lish ed based on the softw are A sp en P lus. Th e NO
x
generation from b iom ass w as sim u lated by th is

m odel and the resu lts show good agreem entw ith th e exper imen tald ata in availab le in the literatu re. The amount ofNOx p roduced from b iom ass combu stion

increased rap idly w ith an increase of tem peratu re and air ratio. The s imu lat ion approach based on A spen P lus is flexib le and proved to be effective in

s im ulating b iom ass com bust ion. A lso, by u sing th e flexib il ity ofm odel param eters, Aspen P lus facil itates th e th erm odyn am ic analys is of aw ide variety of

b iom ass types. The s imu lat ion resu lts can offer som e usefu l referen ces for b iom ass clean bu rn ing technology.
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1 引言 ( Introduct ion)

生物质是一种资源极其丰富的可再生能源, 而

我国生物质能源又较为丰富. 据统计,我国年产农

作物秸杆 6. 5 @ 10
8
,t预计到 2010年将达到 7. 26 @

10
8
,t相当于 3. 5 @ 10

8
t标准煤 (张立权, 2007). 生物

质工业化直接燃烧是生物质能高效利用的重要途

径.但是几乎所有的植物秸秆中均含有氮, 大部分

氮含量在 0. 5% ~ 1. 5%之间,部分植物秸秆的氮含

量更高,而且这部分氮大多以蛋白质的形式存在,

不易脱除,在燃烧利用过程中会以各种形式释放出

来,部分进一步转化为 NOx, 进而造成污染 (吕雪松

等, 2004).为了使生物质燃料更好地实现工业化利

用,对其燃烧污染物进行研究十分必要, 然而由于

生物质种类繁多、成分复杂、实验成本高和周期长

等特点,给研究工作带来不便.

Aspen Plus作为流程模拟软件, 近年来,已在煤

的燃烧、气化和生物质气化领域得到了广泛的应

用,同时也得到了许多有益的模拟结果, 而将其用

于模拟生物质燃烧的报道尚不多见. 鉴于 A spen

Plus在生物质能利用研究中的优势,本文采用其对

生物质燃烧过程进行模拟计算. 建立了以玉米秸秆

的热解产物为主的裂解收率模型; 同时, 采用 G ibbs

最小自由能热力学分析方法, 在质量平衡、反应平
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衡以及能量平衡的基础上研究了玉米秸秆的燃烧

过程. 建模方法和计算结果能够为生物质的大规模

工业化清洁燃烧利用提供有益参考.

2 材料与方法 (M aterials and methods)

2. 1 材料
  生物质选用玉米秸秆, 其工业分析和元素分析

结果如表 1所示 (张磊等, 2007) .

表 1 玉米秸秆的工业分析和元素分析

Tab le 1  U ltim ate and prox im ate analysis of corn straw

M a r V a r FCa r A ar Ca r H ar O a r N ar Sa r

8. 27% 66. 55% 19. 82% 5. 36% 40. 68% 6. 01% 37. 45% 1. 44% 0. 79%

2. 2 模型建立

为了更简便地应用该软件描述生物质的燃烧

过程, 给出以下假设: ¹ 燃烧炉处于稳定运行状

态,所有参数不随时间发生变化; º 生物质燃烧时,

先热解释放出挥发份并产生焦炭, 再燃烧; » 热解
后的产物在炉内燃烧时反应温度唯一, 即所有反应

的反应温度相同; ¼燃烧过程中燃料和氧分布均

匀; ½生物质热解、燃烧反应完全; ¾整个模拟过程

中没有压力损失; ¿ 生物质燃料中的氮均转化为
HCN、NH3和 NO; À燃烧速度很快,只受化学反应速

度控制,能够达到理想的化学平衡; Á生物质中的

灰分为惰性物质,在燃烧中不参与反应.

2. 2. 1 构建燃烧流程  燃烧模拟流程如图 1所示.

其过程主要包含裂解反应模块、燃烧反应模块和换

热模块.裂解反应模块使用收率反应器, 燃烧反应

模块使用平衡反应器 ( G ibbs自由能最小 ).

图 1 A spen生物质燃烧流程

F ig. 1 A spen flow sh eet for b iom ass combust ion

2. 2. 2 裂解模块  模型中的生物质定义为非常规

组分, 通过输入工业分析和元素分析数据来模拟生

物质物流.由于 Aspen P lus处理非常规物质的复杂

性,一般方法是使用 RY IELD模块将煤、生物质分解

为具有相同质量和发热量的由碳、氢等纯净元素和

其他化合物、灰等组成的常规物流混合物. 其中,灰

被处理为具有特定物性的纯元素, 然后再通到平衡

反应器中进行计算 (张斌等, 2003) . 但通常这与实

际的反应过程相差较大. 为了更加真实反映生物质

燃烧过程的实际情况, 本文以已有文献的研究结果

为基础 ( Stubenberger et al. , 2008; Sjaak et al. , 2008;

Jim�nez et al. , 2008; 刘荣厚等, 2006; 张军等, 2005;

刘豪等, 2002),建立了以典型生物质快速热解产物

为主的生物质裂解收率模型, 包括各裂解产物和各

产物占总产物的质量分数.

裂解产物定为: O 2、H2、H 2O 、C 、CO 、CO2、

CH4、C3H 6 (环丙烷 )、CH3OH、C3H 6O (丙酮 )、C4H 8

(丁烯 )、C2H 4O (乙醛 )、C8H 8O 2 (苯甲酸甲酯 )、

HCN、NH 3、NO、S和灰.

生物质燃烧过程中,燃料 N的释出主要在挥发

分燃烧阶段和焦炭燃烧阶段,而这两个阶段 N析出

的形式有所不同.生物质挥发分燃烧阶段 N析出的

主要方式为 HCN和 NH 3; 而焦碳燃烧阶段 N的析

出主要是 NO( Stubenberger et al. , 2008; Sjaak et al. ,

2008) .本文在模型中予以区别对待,根据选取的主

要产物,设定生物质燃料 N全部转化为挥发分 N和

焦炭 N, 而挥发分 N转化形式为 HCN和 NH 3, 焦炭

N转化形式为 NO.

综合有关生物质燃烧过程中 N在挥发分燃烧

阶段和焦炭燃烧阶段析出量的研究结果 (刘豪等,

2002; Jim�nez et al. , 2008) ,在模拟中分别设定挥发

分 N与焦炭 N的摩尔比为 3B2和 4B1的两种情况进
行研究,发现模拟结果在数值上的变化很小, 模型

最后设定的挥发分 N与焦炭 N的摩尔比为 3B2.

挥发分 N 在燃烧中的转化形式为 HCN 和

NH 3,而 HCN和 NH 3的生成量受热解温度、氮的存

在形态及氮氧比等诸多因素的影响. 为了简化计

算, 根据已有的实验研究 ( Stubenberger et al. ,

2008) ,将 NH3和 HCN的摩尔比选取为 19B1, 从而确
定裂解收率模型中 3种 NOx 前驱体的摩尔比为 n

( NO)Bn ( NH3 )Bn (HCN ) = 40B57B3.
根据对生物质燃烧和生物质快速热解过程中

生成物的实验研究结果 (张军等, 2005), 确定收率
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模型中 CO 、CO2、CH 4、C3H6 (环丙烷 )、CH 3OH、

C3H 6O (丙酮 )、C4H8 (丁烯 )、C2H 4 O (乙醛 )和

C8H 8O2 (苯甲酸甲酯 ) 按质量收率分别定为

301629%、5. 922%、12. 309%、3. 314%、5. 272%、

61456%、2. 684%、3. 435%和 1. 643%. 采用自定义

的 Fo rtran模块根据玉米秸秆的工业和元素分析数

据控制其余各产物的收率, 从而完成裂解模块的

设置.

生物质在不同的热解温度下, 其典型产物的收

率会略有不同,但变化并不明显 (刘荣厚等, 2006) .

研究中亦对分解模块进行调整, 采用不同的分解产

物收率,发现 NOx 的产量几乎没有变化, 故可认为

在不同燃烧温度下分解模型均是稳定不变的.

2. 2. 3 燃烧模块  燃烧模块选用的平衡反应器是

基于 G ibbs自由能最小原理.在给定的压力、温度和

系统组成条件下,当系统的 G ibbs自由能最小时,化

学反应处于热力平衡状态,此时系统有热力稳定的

化学组分和相组成 (李英杰等, 2007) . 生物质燃烧

过程中存在复杂的组分变化和相变, 适合采用

RG IBBS模块进行模拟, 使用该模块的内建计算模

型可以得出较为精确的结果.在该模块中的产物设

定为 O2、H2、H2O、C、CO、CO2、N 2、HCN、NH 3、NO、

NO 2、N 2O、S、H2 S、SO2、SO3及灰.

2. 2. 4 物性方法  A spen P lus建模中,选择接近的

物性方法是决定模拟结果精确度的关键步骤.对于

用于发电的燃料系统, Aspen推荐的是 RKS-BM和

PR-BM两种物性方法. 本模拟中, 两种物性方法的

计算结果没有明显差别,文中选用 PR-BM模型.

2. 2. 5 模型的其他参数  模拟中 A表示过量空气

系数, 通过计算不同燃烧温度 T和不同过量空气系

数 A对生物质燃烧产物的影响.文中采用体积浓度

和质量流量来表征烟气中的 NOx 产量.

计算工况:燃烧气氛为空气 ( O 2和 N 2摩尔比为

21B79) ,玉米秸杆流量为 1 kg# s
- 1
, 粒径为 200Lm,

系统压力为 101. 325 kPa, T 为 750 ~ 1150e , A为

019~ 1. 6,出口物流温度设定为 130e .

2. 3 数据处理

数据处理均使用 O rigin7. 0软件进行.

3 结果 (R esults)

3. 1 模型的可靠性验证

模型建立后, 首先对其进行了可靠性验证. 张

磊等 ( 2007)研究了温度为 750、800、850和 900e , A

为 1. 0、1. 2和 1. 4时, 玉米杆在流化床上燃烧时的

NOx 排放特性.将 A= 1. 4时的计算结果 ( calcu lated

1)与其实验结果 ( measured)进行对比 (图 2) , 从图

2可以看出, 模拟结果在趋势上与试验结果较好地

相符,但燃烧温度越低, 模拟与试验出现的差距越

大.这主要是因为实际流化床燃烧过程中, 温度和

过量空气系数并不均一稳定, 与模型的假设 ( 3)和

( 4)不符,而局部高温、局部富氧都会导致 NOx 的剧

增.当燃烧平均温度较低时, 燃烧火焰高温区温度

远高于炉内均温,从而使实际流化床燃烧 NOx 生成

量在低温阶段与模拟结果有较大误差.

图 2 模拟结果与实验结果对比

Fig. 2 C omparison of experim en tal data and m odel calcu lated

resu lts 

图 3 A spen生物质流化床燃烧流程

F ig. 3 A spen f low sh eet for b iom ass com bust ion in a f lu id ized bed

reactor

为此对模型进行修正, 考虑到燃烧中氧和燃料

分布的复杂性, 研究中只对燃烧温度进行了修正,

即只修正假设条件 ( 3) ,并建立了如图 3所示的流

化床燃烧简易模型. 具体说明如下: 生物质裂解产

物分流为两股物流, 一股进入低温燃烧模块, 一股

进入高温燃烧模块,分流质量比例受炉内温度分布

控制.据张磊等 ( 2006)对试验的温度场研究结果,

为简化模型将高温物流与低温分流比例设定为 1B2,
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反应产物经换热降温到 130e 后混合得到最终燃烧

产物. 高温燃烧模块温度由火焰温度等因素控制,

温度变化并不明显.据王大伟等 ( 2008)对玉米秸秆

燃烧试验的结果,燃烧高温区平均温度约为 975e ;

在本模型中, 参考其试验结果, 高温燃烧模块温度

设定为 975e . 低温燃烧模块温度由总燃烧均温

( 750, 800, 850, 900e )与高温燃烧模块温度决定,

分别为 637. 5、712. 5、787. 5、862. 5e 4个工况.

流化床燃烧简易模型在 A= 1. 4时的计算结果

如图 2中的 calcu lated 2所示. 从图 2可知,本文基

于原理想模型基础上建立的流化床燃烧简易模型

能够较好地模拟生物质流化床实际燃烧 NOx 生成

情况, 从而亦可证明生物质燃烧模型是合理的.

模型 2计算结果与实验结果存在一定误差,主

要有以下原因: 1)实际生物质燃烧过程中物料浓

度、氧气浓度和燃烧温度的分布情况远比本简易模

型复杂的多. 2)实际生物质燃烧过程是气固非均相

反应, 两相之间的总反应速度不仅受化学反应速度

控制, 而且还与气相向固相表面的分子扩散速度有

关,且随温度的升高,扩散作用的影响逐渐加大,使

得实际的反应并不能达到理想的化学平衡.

3. 2 温度对 NOx 生成的影响

由图 4可知,当过量空气系数 A= 1. 0时, NOx

的排放量随温度的变化并不显著; 当过量空气系数

A> 1时, NOx 的生成量将随温度的增长迅速增长.

图 4 各 A条件下温度与 NO x生成量关系曲线

F ig. 4  E ffect of tem peratu re on NOx produ ct ion at d if feren t

air rat ios

生物质燃烧 NOx 主要是由燃料中的 N元素氧

化产生的, 而当燃烧温度低于 1300e 时, 几乎所有

的 NOx 均是燃料型 NOx ( S jaak et al. , 2008) .故在本

研究中可认为所有燃烧 NOx 均来源于生物质中 N

元素的氧化.定义 NOx转化率如下:

    N conv =
nNOx

nb iomass
=
nNO + nNO 2

nb iomass

=
mNO /M

NO
+m NO2

/M
NO 2

m b iomass @N ar /MN
( 1)

式中, N conv为 NOx转化率; nNOx
为所有燃烧 NOx中 N

的物质的量 (mo l) ; nb iom ass为生物质燃料中所含 N的

物质的量 ( mol); m NO、mNO 2
、m b iomass分别为 NO、NO2、

生物质的质量;M NO、MNO
2
、M N分别为 NO、NO 2、N的

摩尔质量;N ar为生物质燃料的 N元素含量.

计算发现, NOx的生成对温度的变化较为敏感,

随温度的升高, 燃料 N向 NOx的转化率增大, 而转

化为 N 2的比例减小. 在 A= 1. 2时, 当 T = 900e ,

N conv = 1. 51% ;当 T = 1150e , N conv = 7. 65%.

3. 3 过量空气系数对 NOx 生成的影响

由图 5可知, 当 T = 800
o
C时, NOx 的生成受过

量空气系数的影响不是很明显; 随着温度的升高,

NOx 的生成量受过量空气系数的影响越来越明显.

在给定温度下,过量空气系数变化对 NOx 生成量影

响最为显著的阶段为 1. 0< A< 1. 1,此后随 A的增

长, N conv增长幅度呈越小趋势. 取 T = 1000e , 当 A

由 1. 0增长到 1. 1 时, N conv由 0. 31% 增加到

2112% ,增长了 1. 81% ; 而当 A由 1. 1增长到 1. 2

时, N con v由 2. 12%增加到 3. 12% ,只增长了 1% . 当

A< 1时, 在模拟选定的温度区间, NOx 的排放量均

较低.

图 5 不同温度下 NOx 生成量随 A变化

F ig. 5  E ffect of air rat io on NOx produ ct ion at d if feren t

temp eratures 
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4 结论 ( Conc lusions)

1)温度和过量空气系数对生物质燃烧过程中

NOx 的生成有着显著影响, NOx 的生成量随温度和

过量空气系数的增长快速增长.

2) Aspen P lus可以较好的模拟生物质燃烧过

程,建立的燃烧模型能够对生物质燃烧产物分布进

行比较准确的预测.利用 Aspen P lus模型设置的灵

活性, 能够对不同种类的生物质燃烧进行热力学分

析,可为生物质清洁燃烧技术提供有益参考.
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