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引　言

反应器网络综合就是在给定反应动力学和设计

目标下找出最优的反应器类型、个数、大小和连接

形式。现有的反应器网络综合方法主要有可得区

法［１５］、目标类方法［６７］、超结构优化法［８１０］，分布

参数法［１１１２］和分区法［１３１５］等。可得区法是一种几

何方法，用该法可以得到全局最优解，因此受到很

大的重视。但是维数超过三维时，构造和使用可得

区就很难了。对于其他类方法，尽管克服了维数的

限制，但都属于大规模非线性最优化问题，求解十

分困难。为了克服这些局限，本文运用可得区理

论，根据目标函数的瞬时值曲线进行反应器网络综

合，避免了这些缺点。

　　犚犲犮犲犻狏犲犱犱犪狋犲：２００６－０７－１７．

犆狅狉狉犲狊狆狅狀犱犻狀犵 犪狌狋犺狅狉： ＣＨＥＮ Ｑｉｓｈｉ，ａｓｓｏｃｉａｔｅ ｐｒｏｆｅｓｓｏｒ．

犈－犿犪犻犾：ｃｑｓ＠ｚｚｔｉ．ｅｄｕ．ｃｎ

犉狅狌狀犱犪狋犻狅狀犻狋犲犿：ｓｕｐｐｏｒｔｅｄｂｙｔｈｅＳｕｐｐｏｒｔＰｒｏｇｒａｍｆｏｒｔｈｅ

ＹｏｕｎｇＢａｃｋｂｏｎｅｓｏｆｔｈｅ Ｃｏｌｌｅｇｅ Ｔｅａｃｈｅｒｓｉｎ Ｈｅｎａｎ Ｐｒｏｖｉｎｃｅ

（［２００５］４６１）．

　

１　方法

根据可得区理论，最优反应器网络可由可得区

边界所对应的反应器组合而成［１］，而可得区边界所

对应的反应器仅有平推流反应器 （ＰＦＲ）、全混流

反应器 （ＣＳＴＲ）和微分侧流反应器 （ＤＳＲ）
［４］。



Ｈｉｌｄｅｂｒａｎｄｔ等
［５］认为可得区边界上的ＤＳＲ总可以

用ＣＳＴＲ达到，因此，任何维数的可得区边界所

对应的反应器仅有ＰＦＲ和ＣＳＴＲ，最优的反应器

网络必然是ＰＦＲ、ＣＳＴＲ以及旁通的组合。基于

这一结果，作者以ＰＦＲ和ＣＳＴＲ为基础进行反应

器网络综合。

一般情况下，反应器设计和优化的目标函数可

表示为犳（犮Ａ，犮Ｂ，犮Ｃ，…）的形式，如着眼组分的

浓度、选择性和收率，它表示该目标函数与反应器

系统出口各组分浓度之间的关系。本文所讨论的反

应器系统为定态、恒温、均相、恒容过程。定态过

程是指系统中各参数不随时间而变的过程。对于

ＰＦＲ反应器，犮Ａ，犮Ｂ，犮Ｃ，…是反应时间狋的函数，

因此

狉犳 ＝
ｄ犳（犮Ａ，犮Ｂ，…）

ｄ狋
＝
犳
犮Ａ

ｄ犮Ａ
ｄ狋
＋
犳
犮Ｂ

ｄ犮Ｂ
ｄ狋
＋…

＝
犳
犮Ａ
狉Ａ ＋

犳
犮Ｂ
狉Ｂ＋… （１）

其中，狉Ａ、狉Ｂ 等分别表示各物质的生成速率，是狋

的函数，因此狉犳也是狋的函数。假定物质 Ａ为着

眼组分，则对于ＰＦＲ反应器必然有

ｄ犳（犮Ａ，犮Ｂ，…）

ｄ犮Ａ
＝
狉犳
狉Ａ

（２）

显然，狉犳／狉Ａ 也可以表达为狋的函数。既然犮Ａ，犮Ｂ，

犮Ｃ，…是反应时间狋的函数，那么总可以得到狉犳／狉Ａ

的关于犮Ａ （或Ａ的转化率狓Ａ）的函数。因此积分

式 （２）可得

犳（犮Ａ，犮Ｂ，…）－犳（犮Ａ，０，犮Ｂ，０，…）＝∫
犮
Ａ

犮
Ａ，０

狉犳
狉Ａ
ｄ犮Ａ （３）

犳 （犮Ａ，０，犮Ｂ，０，犮Ｃ，０，…）为反应器入口处的目标

函数。

式 （２）和式 （３）中的狉犳／狉Ａ 是ＰＦＲ出口犮Ａ

（或Ａ的转化率狓Ａ）某一确定值时的值，称之为

ＰＦＲ反应器的目标函数瞬时值。

对于ＣＳＴＲ反应器，可以构造出函数

犵（犮Ａ）＝犳（犮Ａ，犮Ｂ，…）－犳（犮Ａ，０，犮Ｂ，０，…） （４）

可得

犳（犮Ａ，犮Ｂ，…）－犳０（犮Ａ，０，犮Ｂ，０，…）＝
犵（犮Ａ）

犮Ａ－犮Ａ，０
（犮Ａ－犮Ａ，０）

（５）

不难证明，犵 （犮Ａ）／ （犮Ａ－犮Ａ，０）也是犮Ａ （或狓Ａ）

的函数，称之为ＣＳＴＲ的目标函数瞬时值。

可以看出ＰＦＲ和ＣＳＴＲ的目标函数瞬时值均

是犮Ａ （或狓Ａ）的一元函数，因此不论目标函数是

几元函数，都可以在平面坐标系中绘制出它们的瞬

时值函数曲线。根据式 （３）和式 （５），可以通过

比较这两类瞬时值曲线所对应的相应面积的大小来

判断采用何种反应器。这样反应器网络综合就可以

在平面坐标系进行。用可得区法时，目标函数犳

（犮Ａ，犮Ｂ，犮Ｃ，…）影响着可得区的维数，若它是三

元或三元以上函数，则可得区必在三维以上空

间［３］，因此可得法就受到维数的限制。

２　案例研究

通过国内外反应器网络综合文献中常用的

Ｔｒａｍｂｏｕｚｅ反应来说明该方法的应用，并将结果

与文献中的结果进行比较。

Ｔｒａｍｂｏｕｚｅ反应的已知条件如下

Ａ
狉
→
１

Ｂ　　狉１ ＝犽１　　犽１ ＝０．０２５ｍｏｌ·Ｌ－
１·ｍｉｎ－１

Ａ
狉
→
２

Ｃ　　狉２ ＝犽２犮Ａ　　犽２ ＝０．２ｍｉｎ
－１

Ａ
狉
→
３

Ｄ　　狉３ ＝犽３犮
２
Ａ　　犽３ ＝０．４Ｌ·ｍｏｌ

－１·ｍｉｎ－１

反应初始浓度为犮Ａ，０＝１ｍｏｌ·Ｌ
－１，犮Ｂ，０＝

犮Ｃ，０＝犮Ｄ，０＝０ｍｏｌ·Ｌ
－１，Ａ为着眼组分，Ｃ为目标

产物。目标函数为反应系统出口犮Ｃ和选择性犛Ｃ。

２１　目标函数瞬时值公式

由反应动力学不难得出Ａ和Ｃ的生成速率

狉Ａ ＝－狉１－狉２－狉３ ＝－犽１－犽２犮Ａ－犽３犮
２
Ａ

（６）

狉Ｃ ＝狉２ ＝犽２犮Ａ （７）

对于ＰＦＲ，由式 （３）结合式 （６）和式 （７）

可以得到目标函数犮Ｃ 的瞬时值为

φＰＦＲ ＝
ｄ犮Ｃ
ｄ犮Ａ

＝
狉Ｃ
狉Ａ
＝－

犽２犮Ａ

犽１＋犽２犮Ａ＋犽３犮
２
Ａ

（８）

则反应器出口犮Ｃ 为

犮Ｃ ＝∫
犮
Ａ，０

犮
Ａ

（－φＰＦＲ）ｄ犮Ａ （９）

同理，对于ＣＳＴＲ，由式 （４）和式 （５）结合

组分Ａ、Ｃ的物料衡算方程可得ＣＳＴＲ出口处犮Ｃ

的瞬时值

φＣＳＴＲ ＝－
犽２犮Ａ

犽１＋犽２犮Ａ＋犽３犮
２
Ａ

（１０）

则犮Ｃ 为

犮Ｃ ＝ （－φＣＳＴＲ）（犮Ａ，０－犮Ａ） （１１）

选择性的计算公式为

犛＝
犮Ｃ－犮Ｃ，０
犮Ａ，０－犮Ａ

（１２）

由式 （１２）、式 （９）以及式 （１１）可以得到

ＰＦＲ和ＣＳＴＲ反应器选择性的计算公式
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犛ＰＦＲ ＝
犮Ｃ

犮Ａ，０－犮Ａ
＝

１

犮Ａ，０－犮Ａ∫
犮
Ａ，０

犮
Ａ

（－φＰＦＲ）ｄ犮Ａ （１３）

犛ＣＳＴＲ ＝
１

犮Ａ，０－犮Ａ
（－φＣＳＴＲ）（犮Ａ，０－犮Ａ） （１４）

２２　优化

图１中曲线ＥＤＨＧ为该反应目标函数犮Ｃ 瞬时

值的负值曲线－φＰＦＲ～犮Ａ 和－φＣＳＴＲ～犮Ａ。Ｅ点为进

料点，Ｄ点为曲线上的最高点，在此点，犮Ａ＝０．２５

ｍｏｌ·Ｌ－１，转化率狓Ａ＝７５％。

图１　目标函数犮Ｃ 的瞬时值曲线

Ｆｉｇ．１　Ｃｕｒｖｅｓｏｆｉｎｓｔａｎｔａｎｅｏｕｓｖａｌｕｅｏｆ犮Ｃ
　

由式 （９）知，ＰＦＲ出口犮Ｃ 等于曲线ＥＤＨＧ

以下犮Ａ，０和犮Ａ 之间曲边梯形的面积；根据式

（１３），出口犛ＰＦＲ等于此面积除以 （犮Ａ，０－犮Ａ）。根据

式 （１１），ＣＳＴＲ出口的犮Ｃ等于曲线ＥＤＧ上以犮Ａ

处的纵坐标－φＣＳＴＲ为高，以犮Ａ，０－犮Ａ 为长的矩形的

面积，根据式 （１４），ＣＳＴＲ出口犛ＣＳＴＲ等于此矩形

的面积再除以 （犮Ａ，０－犮Ａ），即等于此矩形的高

－φＣＳＴＲ。显然，通过比较这两类反应器出口犮Ｃ所

对应的面积的大小，便可以推断出在某一出口浓度

（或转化率）下采用何种反应器网络可以获得最优

的犮Ｃ 值和选择性犛。

首先优化出口犮Ｃ。当出口为曲线ＥＤＧ上的Ｄ

点时，ＣＳＴＲ出口犮Ｃ 等于矩形ＡＢＣＤ的面积，而

ＰＦＲ出口的犮Ｃ 则等于曲边梯形ＡＢＥＤ的面积，显

然，前者的面积大于后者的面积，因此用 ＣＳＴＲ

优于ＰＦＲ，不难看出在ＥＤ段都是如此。同理可

知，在Ｄ点以后用ＰＦＲ要优于ＣＳＴＲ。因此，如

果必须采用单个反应器，则当 狓Ａ ≤７５％ 时用

ＣＳＴＲ，当狓Ａ＞７５％时用ＰＦＲ。当狓Ａ＝１００％ （Ｇ

点）时，将出口狓Ａ 为７５％的 ＣＳＴＲ 串联一个

ＰＦＲ，其犮Ｃ 等于图形ＧＢＣＤＨＧ的面积，是所能采

用的反应器网络中最大的面积。因此，使犮Ｃ 最大

的反应器网络为 ＣＳＴＲ （狓Ａ ＝７５％）＋ ＰＦＲ，

犮Ｃ，ｍａｘ＝０．４７２ｍｏｌ·Ｌ
－１。和优化犮Ｃ 的步骤相同，

可以得到一定转化率范围内使选择性犛最优的反

应器网络。优化结果列于表１，表２则是本文结果

与文献结果的比较。

表１　犜狉犪犿犫狅狌狕犲反应优化结果

犜犪犫犾犲１　犛狌犿犿犪狉狔狅犳狉犲狊狌犾狋狊犳狅狉犜狉犪犿犫狅狌狕犲狉犲犪犮狋犻狅狀

狓Ａ

Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｆｏｒｍａｘｉｍｕｍ犛

Ｎｅｔｗｏｒｋ

（狓Ａ）
Ｏｂｊｅｃｔｉｖｅ
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表２　犜狉犪犿犫狅狌狕犲反应优化结果与文献结果的比较
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３　结　论

在可得区理论的基础上，提出了用目标函数瞬

时值曲线进行反应器网络综合的方法，方法特点在

于利用平面坐标系中目标函数瞬时值曲线所对应的

面积来表示某一转化率时的目标函数值，并通过这

些面积直观地判断最优网络。本方法避免了求解大

规模的非线性最优化问题，能够得到和国内外各种

方法中最好结果相同的结果，而且也可以一次得到

当转化率变化时最优网络的变化情况，使得反应器

网络综合的效率得以提高。

案例中的最优反应器网络没有出现并联结构，

这是由于文中的目标函数选择性、收率和浓度的等

值线 （或等值面）不封闭的缘故；封闭时，则可能

出现并联结构［１］。鉴于这３个目标函数在反应器设

计和网络综合中是最常用的，限于篇幅，本文没有

考虑其他目标函数的优化。因此，如何使本方法能

够适用于任意目标函数，这正是后续研究所要做的

工作。此外，该方法是一种作图法，在具体应用时，

每一个反应器网络综合问题都需要人工作图并进行判

断，尽管可以用计算机进行辅助作图，但工作效率仍

会受到影响，因此建立与该方法对应的数值法并利用

计算机模拟将会大大提高优化工作的效率。
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符　号　说　明

　　　　犮———浓度，ｍｏｌ·Ｌ－１

犳———目标函数

犽———反应速率常数

狉———反应速率或物质的生成速率，ｍｏｌ·

Ｌ－１·ｓ－１

犛———选择性

狋———反应时间，ｓ

狓———转化率

τ———平均停留时间，ｍｉｎ

φ———目标函数瞬时值

　　下角标

０———初始状态

Ａ，Ｂ，Ｃ，Ｄ———参与反应的物质
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