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丙烯/丙烷分离的离子液体设计与工艺并行优化

罗凯 1，郭超 1，侯微 1，贺革 2

（1 成都理工大学材料与化学化工学院，四川 成都 610059； 2 四川大学化学工程学院，四川 成都 610065）

摘要： 丙烯/丙烷作为近沸难分离物系，现有精馏技术存在高能耗和高设备投资等问题。离子液体可忽略的挥发

特性及强作用力属性，使得其在分离近沸物系方面得到了广泛研究。因此，本研究通过多尺度模拟，分析了离

子液体强化丙烯/丙烷的微观机制及工艺性能。研究提出了一种基于MATLAB平台的计算机辅助离子液体设计与

工艺并行优化的集成策略，采用基团贡献法和生成测试的求解策略进行离子液体设计。基于多粒子并行的粒子

群优化方法对多种进料工况和多种离子液体工艺进行并行优化。结果表明，［MMIM］［TFA］强化丙烯/丙烷分离

的机理是离子液体与丙烯间的π-π、C-H···π和π···H···O相互作用，离子液体与丙烯的静电作用力强于与丙

烷的静电作用力，从而显著提高了丙烯/丙烷的选择性。与热泵精馏及 ACN 水溶液萃取精馏相比，［MMIM］

［TFA］萃取精馏节能工艺的年总成本分别降低了38.26%~45.45%和24.04%~40.07%。

关键词： 丙烯/丙烷；离子液体；萃取精馏；分离机制；粒子群优化

中图分类号： TQ 021.8     文献标志码： AA
文章编号： 0438-1157（XXXX） XX-0001-11

Design of ionic liquids and process parallel optimization for separation of 
propylene/propane

LUO Kai1, GUO Chao1, HOU Wei1, HE Ge2

(1 College of Materials and Chemistry & Chemical Engineering, Chengdu University of Technology, Chengdu 610059, Sichuan, 
China; 2 College of Chemical Engineering, Sichuan University, Chengdu 610065, Sichuan, China)

Abstract: As a close-boiling and difficult-to-separate system, the separation of propylene/propane via 
conventional distillation faces challenges such as high energy consumption and significant equipment investment. 
Ionic liquids have garnered extensive research interest for separating close-boiling mixtures due to their negligible 
volatility and strong interaction abilities. Therefore, this study employs multi-scale simulations to investigate the 
microscopic mechanism and process performance of ionic liquids in enhancing propylene/propane separation. An 
integrated strategy combining computer-aided ionic liquid design and process parallel optimization is proposed 
based on the MATLAB platform. The ionic liquid design is achieved using a group contribution method combined 
with a generate-and-test strategy, while a multi-particle parallel swarm optimization method is used to perform 
parallel optimization for multiple ionic liquids and feedstocks. Results indicate that the mechanism of [MMIM][TFA] 
in enhancing propylene/propane separation involves π - π, C-H··· π, and π ···H···O interactions between the 
[MMIM][TFA] and propylene. The interaction between the [MMIM][TFA] and propylene is stronger than that with 
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propane, significantly improving the selectivity of propylene/propane. Compared with the processes of heat pump 
distillation and ACN-water extractive distillation, the annual total cost of the energy-efficient [MMIM][TFA]-based 
extractive distillation process is reduced by 38.26% to 45.45%, and 24.04% to 40.07%, respectively.
Keywords: propylene/propane; ionic liquid; extractive distillation; separation mechanism; particle swarm 
optimization

引 言

丙烯是石化工业中仅次于乙烯的第二重要原

料，其产量和技术水平是衡量一个国家石化工业发

展水平的重要标志[1-2]。聚合级丙烯主要用于聚丙

烯的合成。在催化裂化、蒸汽裂解、丙烷脱氢及煤/
甲醇制烯烃等工艺中，丙烯/丙烷的分离与纯化是获

得聚合级丙烯的主要途径[3]。然而，丙烯/丙烷作为

典型的近沸难分离物系，受热力学极限束缚，现有

精馏工艺的高塔板数、高能耗及丙烯品级低问

题[4-5]，严重制约了我国丙烯产业的绿色高质量

发展。

实现丙烯/丙烷的绿色高效高纯分离是过程工

业中最具挑战性的问题之一。相较于精馏单一的

能量驱动，萃取精馏方法因其独特的能质共同驱动

特性，可降低丙烯/丙烷分离能耗[6-8]。Yu等人[9]提出

的基于乙腈（acetonitrile, ACN）水溶液的萃取精馏工

艺较传统精馏方法相比，年度总成本（total annual 
cost, TAC）减少了 47.8%。Cruz Valdez等人[10]提出的

基于 N-甲基吡咯烷酮水溶液萃取精馏工艺较传统

工艺的 TAC降低了 52%。然而，受分子溶剂易挥发

及低选择性的限制，萃取精馏分离丙烯/丙烷的能耗

仍居高不下，且伴随着高物耗及产品杂质问题，这

成为了萃取精馏绿色发展的主要瓶颈。

离子液体作为新一代绿色介质，在替代分子溶

剂技术方面凸显卓越潜能，已成为当前国际科学与

技术研究前沿[11]。离子液体可忽略的挥发特性、结

构性能可调及强相互作用力属性使得其在萃取精

馏方面得到了广泛研究[12]。离子液体与低碳烯烃间

的氢键及 π-π 相互作用[13]是突破低碳烯烃/烷烃热

力学极限的关键。Lei 等人[14]提出的[EMIM][EtSO4]
萃取精馏方法可降低分离能耗约 68.9%，丙烯精馏

塔理论板数可从 210块降低至 34块。因此，离子液

体在萃取精馏分离丙烯/丙烷方面具有重要的应用

价值。

本研究提出了计算机辅助离子液体设计及工

艺并行优化的集成方法框架。基于 MATLAB 平台

优化设计出[MMIM][TFA]为最佳离子液体，进一步

地提出了萃取精馏-闪蒸-压缩-冷凝集成工艺分离

出液相丙烯的节能萃取精馏工艺。研究旨在从热

力学和分子机理上系统揭示阴离子结构及阳离子

烷基链长度对丙烯/丙烷分离性能的影响机理。采

用粒子群优化算法对不同丙烯/丙烷进料组成的新

工艺进行了并行优化。对热泵精馏和[MMIM][TFA]
萃取精馏节能工艺进行了能耗、经济和环境的

比较。

1 材料与方法

1.1 进料组成及丙烯纯度

丙烯来源主要有 4种工艺路线：重油催化裂化、

乙烯蒸汽裂解、甲醇制烯烃和丙烷脱氢[15]。4种工艺

路线通常含有 70wt%~95wt%丙烯和 5%~30wt%丙

烷，以及微量的其他低碳烃类。本研究选取四种典

型的丙烯进料，即 70.0wt%、76.9wt%、85.0wt%和

95.0wt%。目标产品丙烯要求满足国标 GB/T 7716-
2024 中 聚 合 级 丙 烯 所 规 定 的 最 低 纯 度 要 求

99.6%[16]。

1.2 计算机辅助离子液体设计

基于 UNIFAC-Lei模型和关键物性预测的基团

贡献模型，离子液体设计可建模为混合整数非线性

规划（mixed-integer nonlinear programming, MINLP）
问题，其整体框架如图 1所示。采用生成测试的求

解 策 略 进 行 离 子 液 体 设 计 ，主 要 包 括 ：① 在
MATLAB平台中集成UNIFAC-Lei模型[17-20]和Lazzuś
开发的基团贡献模型[21-22]，完成基团数据库加载；② 
采用系统枚举算法生成离子液体候选结构，通过结

构约束验证结构可行性；③ 进一步计算离子液体热

力学选择性与关键物性，筛选出满足性能要求的候

选离子液体结构。

1.3 工艺并行优化方法

对上述优选的离子液体再进行工艺并行优化

及工艺性能评估，最终确定出兼具热力学及工艺经

济性能的离子液体结构。离子液体萃取精馏工艺
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优化过程，可被建模为一个以TAC最小化为目标的

MINLP问题[23-24]。约束条件为：丙烯纯度≥99.6%，丙

烷纯度≥95%。连续决策变量为：闪蒸压力（P）、闪

蒸温度（T）、回流比（RR）、塔顶采出量（D）、萃取剂

流量（S）、离子液体纯度（X）；离散决策变量为：理论

板数（NT）、丙烯/丙烷混合物进料板位置（NF）、萃取

剂进料板位置（NE）。

如图 2 所示，研究采用基于 MATLAB 平台的粒

子群优化（particle swarm optimization, PSO）算法进

行工艺参数优化[25-26]。为提高计算效率，本文提出

多粒子并行优化方法，以加速TAC迭代收敛。并行

优化进程包括：① 设定粒子群算法参数（粒子数量

为 10，迭代次数为 420），初始化粒子位置与速度；

② 在 MATLAB 中借助 ActiveX 技术与 Aspen平台进

行数据交互，实现对Aspen模型的输入与输出操作，

并采用并行计算各粒子的目标函数值及群体标准

差。若当前粒子的目标函数值优于历史最优值，则

更新个体最优值与全局最优值，并同步调整粒子的

位置和速度；③ 当粒子群标准差趋近于 0且目标函

数值的变化差异小于 10-4时，判定为收敛，优化过程

结束。

1.4 量子化学计算

本研究使用量子化学计算方法表征分子间相

互作用，用于揭示离子液体强化分离丙烯/丙烷机

理。首先，使用Gaussian 16软件对离子液体的结构

进行优化[27]。随后，通过Molclus 1.9.6平台的 genmer
模块随机生成 100个含离子液体的混合体系的初始

构型[28]。根据 PM6-D3H4 方法，MOPAC 2016 程序

对所有配置进行初步的能量优化[29]。筛选出能量最

低的 3 个同分异构体，利用 Gaussian 16 软件在

ωB97XD/6-311++G**理论水平上完成进一步的高

精度结构优化[30]。最后，通过公式（1）计算出每个混

合体系的相互作用能（ΔE）。

ΔE = EM - N - (EM + EN ) (1)
其中EM-N表示M-N的能量，EM和EN分别是分子

M和分子N的能量。

 

计算机辅助离子液体设计(CAILD)

混合整数非线性规划问题
目标函数: max{

物理性质约束: 

热力学性能约束: 

离子液体结构的可行性和复杂性: 

求解策略

步骤1：加载数据库：Tm, η, Rk, 

Qk, amn, anm, MW, vk

步骤2：生成离子液体结构

枚举生成

是否满足离子
液体结构约束

步骤3：计算热力学性能和物理性质

是否满足热
力学约束

是否满足物理
性质约束

优选离子液体

是

是

是

否

否

否

图1 计算机辅助离子液体设计方法

Fig.1 Computer-aided ionic liquid design method
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对 于 优 化 后 的 单 分 子 和 复 杂 体 系 ，采 用

Multiwfn 3.8程序执行波函数分析，并基于 Hirshfeld
分割的独立梯度模型（independent gradient model, 
IGMH）[31]，可视化离子液体与丙烯/丙烷相互作用类

型及位点。基于简单的分子力场，将弱相互作用进

行拆分，把片段间总相互作用能分解为静电项，交

换互斥项和色散项进行分析[32]，继而揭示静电作用、

色散作用对总相互作用能的贡献。

1.5 经济与环境分析方法

总公用工程消耗（total utility consumption, TUC）
用于评估过程能耗，总能量成本（total energy cost, 
TEC）和 TAC 用于评估过程经济性能。CO2、SO2 和

NOx排放用于量化环境影响，相关模型如下所示[33]。

TUC = ∑
i = 1

m

QRi + ∑
j = 1

n

QCj + 3∑
k = 1

r

WCk (2)

TEC = ∑
i = 1

m

PSiQRi + ∑
j = 1

n

PCWjQCj + ∑
k = 1

r

PElekWCk (3)

TAC = 资本成本
投资回收期

+ 8000 × TEC (4)
气体排放量 = AgasMcoal + BgasWC (5)

Mcoal = QRH
Qstandard

(6)
其中，QR、QC和WC分别代表再沸器能耗、冷凝器

能耗和压缩机功耗，分别对应蒸汽、冷却水和电的

消耗；PS、PCW和PEle分别为蒸汽、冷却水和电价；i、j和

k分别表示为第 i个再沸器，取值范围为 1到m（m为

再沸器总数），第 j个冷凝器，取值范围为 1到 n（n为
冷凝器总数），第 k个压缩机，取值范围为 1到 r（r为
压缩机总数）。资本成本包括设备成本和离子液体

成本。公用工程价格及设备成本计算模型参考Guo
等人[34]的工作。投资回收期为 3 年。A 和 B 分别是

燃料（标准煤）和电力的排放系数[35]，H代表运行时

间（8000 小 时），Qstandard 是 标 准 煤 的 热 值 ，为

29307.6kJ/kg，Mcoal是标准煤的质量。

2 结果和讨论

2.1 离子液体设计结果

离子液体的最佳结构通过选择性、熔点、黏度

三个约束条件获得。通过施加不同的约束条件，将

原MINLP问题分解为三个子问题，逐步筛选离子液

体结构：① 在子问题 1 中，从基团数据库中选取离

子液体骨架（此骨架是根据 UNIFAC-Lei 模型拆

解），然后枚举烷基取代基的组合（CH3数量 1-3个，

CH2数量 0-15 个，总取代基数 1-16 个），形成 1800
种离子液体。对枚举的离子液体施加结构约束，每

个候选结构需通过多重约束校验：1）恰好一个骨

架；2）价态平衡；3）取代基数量在合理范围内；4）至

少包含一个烷基基团；5）特殊官能团不超过 2个，最

 

离散变量：
NT , NF , NE

连续变量：
S , D , RR , T , P, X 初始化种群

计算: f(x)=TAC

x丙烷

x丙烯

标准差= 

mean(std(particles.position))

更新粒子个体最优
和全局最优

满足收敛
条件?

结束

是

否
更新粒子位置和速度

获取流股和
设备模拟结果

ActiveX

并行计算

EDC

 

SRC 2

 

  

SRC 1

1.8MPa

丙烯/丙烷

离子液体

丙烷

1.8MPa

液相丙烯

MATLAB

1

···

9

10

2

1

···

9

10

2

工艺 粒子 bkp文件 结果

··· ···

图2 基于PSO算法的工艺并行优化方法

Fig. 2 The process parallel optimization methods using PSO algorithm
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终得到 640 个可行结构；② 在子问题 2 中进一步施

加热力学选择性约束（S>2），仅 32种离子液体符合

要求；③ 最后在子问题 3中引入熔点与黏度物性约

束（Tm<323.15K；η<100cp），最终筛选出 6 种离子液

体。离子液体设计结果及热力学数据如表 1所示。

由此可知：阳离子烷基链长度的变化对丙烯/丙烷分

离能力影响甚微，而阴离子类型对丙烯/丙烷分离能

力影响较大。 [MMIM][TFA]、[EMIM][TFA]、[BMIM]
[TFA]为优选的离子液体。

2.2 IGMH 和能量分解分析

对设计出的候选离子液体分离丙烯/丙烷机理

进行分析。分析了不同烷基链（[BMIM]+、[EMIM]+、

[MMIM]+）和三种阴离子（[TFA]-、[TfO]-、[SCN]-）组成

的离子液体的热力学性能差异性机制。通过 IGMH
分析和能量分解分析，可直观呈现丙烯/丙烷与离子

液体之间的相互作用位点与作用类型，并对静电作

用与色散作用在总相互作用能中的贡献进行量化。

如图 3(a)、(c)、(e)所示，丙烷与 [BMIM] + 、[EMIM] + 、

[MMIM]+的咪唑环之间存在较厚的绿色圆形等值

面，同时在烷基侧链附近可见薄层绿色等值面，分

别对应于 C-H···π相互作用和范德华（vdW）相互

作用。能量分解结果显示，色散作用占比依次为

54%、60.4% 和 59.8%，静电作用几乎没有占比。表

明在阳离子和丙烷的相互作用中，色散作用起主导

作用。

对于[BMIM]+、[EMIM]+和[MMIM]+-丙烯体系，如

图 3(b)、(d)、(f)所示，碳-碳双键平面与咪唑环平面之

间存在明显的绿色等值面，表明 π-π堆积作用显

著。此外，由于丙烯碳碳双键平面上富含π电子，其

与 [BMIM] +和 [EMIM] +的烷基侧链之间还存在 C-
H···π相互作用；而在[MMIM]+体系中，未发现烷基

链与丙烯之间存在此类作用。π-π堆积在阳离子

与丙烯分子的相互作用中起主导作用。能量分解

表明：[BMIM]+、[EMIM]+和[MMIM]+-丙烯体系的静电

作用分别为 8.2%、10.3%、12.3%，而色散作用的占比

分别为 54%、55.6%、54.5%。总体而言，阳离子与丙

烯之间的结合能（分别为 -31.8 kJ/mol、-32.5 kJ/mol 
和 -31 kJ/mol）明显低于其与丙烷的结合能（分别为 
-25.6 kJ/mol、-27.8 kJ/mol 和 -25 kJ/mol）。这主要

归因于阳离子与丙烯之间存在静电作用，而与丙烷

之间则几乎不存在此作用。

在图 3(g)-(l)中，通过等值面分析可以观察到不

同阴离子与丙烷/丙烯之间的相互作用差异。[TFA]⁻

与丙烯之间出现两个明显的蓝色等值面，对应π···
H···O作用与 vdw作用；而[TFA]⁻与丙烷、以及[TfO]⁻

和[SCN]⁻与丙烯/丙烷之间，均主要以绿色等值面为

主，表明其作用以 vdw 相互作用为主导。 [TFA]⁻、

[TfO]⁻和 [SCN]⁻与丙烷的结合能分别为-25.0、-24.1
和-21.9 kJ/mol，与丙烯的结合能则分别为-29.2、
-26.3 和-25.2 kJ/mol，结合能进一步验证了上述结

论。所有体系中，阴离子与丙烯的结合能均低于与

丙烷的结合能，说明丙烯与阴离子间的相互作用更

强。此外，静电作用占比分析显示，在丙烯体系中

[TFA]⁻的静电作用占比最大（19.3%），远高于 [TfO]⁻

（11.9%）和[SCN]⁻（7.7%），说明其静电作用贡献最为

显著。尽管色散作用在所有体系的结合能中占比

最大，但静电作用才是导致离子液体与丙烯、丙烷

之间作用力差异的关键原因。另外，阳离子与丙烯

的结合能均低于阴离子与丙烯结合能（分别为 
-29.2 kJ/mol、-26.3 kJ/mol、-25.2 kJ/mol），说明阳离

子是丙烯/丙烷分离的主要贡献者。

2.3 离子液体萃取精馏工艺并行优化及节能设计

为量化离子液体萃取精馏工艺对丙烯/丙烷分

离性能的改善，本文以ACN水溶液萃取精馏工艺及

热泵精馏工艺[34]作为基准进行比较。对上述优选的

离 子 液 体（[MMIM] [TFA]、[EMIM] [TFA]、[BMIM]
[TFA]）进行萃取精馏工艺并行优化。离子液体萃取

精馏工艺（以[MMIM][TFA]为基准）如图 4所示，其包

括萃取精馏塔（EDC）和溶剂回收两部分。丙烷从

EDC顶部采出，而丙烯则与离子液体一起从EDC底

部排出。离子液体和丙烯混合物加热后送至溶剂

回收塔 1（SRC 1），进行第一级闪蒸，回收部分丙烯，

剩余丙烯在溶剂回收塔 2（SRC 2）中，进行二级减压

闪蒸。SRC 1顶部的 1.8MPa丙烯与 SRC 2顶部冷凝

压缩后的 1.8MPa 丙烯，全凝成液相丙烯，丙烯纯度

表 1　离子液体设计结果及热力学和物性数据

Table 1　Design results of ionic liquids and their 
thermodynamic properties

排名

1
2
3
4
5
6

离子液体

1CH3, 1[MIM][TFA]
1CH3, 1CH2, 1[MIM][TFA]
1CH3, 3CH2, 1[MIM][TFA]

1CH3, 1[MIM][SCN]
1CH3, 3CH2, 1[MIM][TfO]

1CH3, 1CH2, 1[MIM][SCN]

MW(g/mol)
210.2
224.2
252.2
155.2
288.3
169.2

S

3.1
3.0
2.8
2.5
2.4
2.1

Tm(K)
271.7
267.9
264.2
304.8
322.4
301.0

η(cp)
16.6
19.1
21.9
14.8
34.8
17.0

注：MW—相对分子质量；S—选择性；Tm—熔点；η—黏度。
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达到 99.6%。同时，从 SRC 2 中再生的离子液体循

环至EDC。

对 包 含 4 种 萃 取 剂（[MMIM] [TFA]、[EMIM]
[TFA]、[BMIM][TFA]、ACN 水溶液）和 4 种丙烯进料

（70.0wt%、76.9wt%、85.0wt%、95.0wt%）的 16种萃取

精馏工艺进行了并行优化。16 种工艺的参数优化

的动态收敛特性如图 5 所示。本文对比了[MMIM]
[TFA]萃取精馏工艺（70wt%丙烯进料）串行优化和

并行优化的差异性。结果表明，采用并行优化可极

大提高计算效率：其迭代收敛仅需 0.89 小时，而串

行优化则需 3.12 小时，且两者优化结果一致。因

此，后续对 15种工艺均采用并行方法进行优化。12
种离子液体萃取精馏工艺的参数优化结果如表 2所

示。 4 种 ACN 水溶液萃取精馏工艺参数如表 3

所示。

由表 2可知，12个离子液体工艺优化出的离子

液体纯度并非为文献报道的 99.9%[36]，且在不同工

况及不同离子液体之间，最优纯度存在显著差异。

为了进一步分析离子液体纯度对年总成本的影响，

将 12 个离子液体工艺优化的各组解中的离子液体

纯度与 TAC 绘制成散点图（图 6）。由此可知，离子

液体的纯度并非越高越好，而是对应不同工艺均存

在一个最佳纯度值，使工艺的TAC最低。这主要是

由于纯度选择需要在萃取精馏与再生系统的成本

之间取得平衡。

为了提高[MMIM][TFA]萃取精馏工艺的能量利

用效率，采用热泵技术对原始萃取精馏工艺进行节

能设计，如图 4(b)所示。将EDC顶部蒸汽进行压缩，

 

(e) [MMIM]
+
-丙烷

vdW C-H···π

(d) [EMIM]
+
-丙烯

π-π 
stacking

C-H···π

(c) [EMIM]
+
-丙烷

π···H···O

(h) [TFA]
-
-丙烯

vdW

π-π 
stacking

 (f) [MMIM]
+
-丙烯

(g) [TFA]
-
-丙烷

π-π 
stacking

C-H···π
(b) [BMIM]

+
-丙烯

C-H···π

vdW

(a) [BMIM]
+
-丙烷

vdW

 (i)[TfO]
-
-丙烷

vdW

(j) [TfO]
-
-丙烯 vdW

(k) [SCN]
-
-丙烷

vdW

(l) [SCN]
-
-丙烯

vdW

C-H···π

vdW
 E= -25.6kJ/mol  E= -31.8kJ/mol  E= -27.8kJ/mol

 E= -32.5kJ/mol  E= -25kJ/mol  E= -31kJ/mol

 E= -25kJ/mol  E= -29.2kJ/mol  E= -24.1kJ/mol

 E= -26.3kJ/mol  E= -21.9kJ/mol  E= -25.2kJ/mol
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 静电作用
 交换互斥作用
 色散作用

59.8%

39.8%

0.4%

 静电作用
 交换互斥作用
 色散作用

60.4%

39.4%

0.2%

 静电作用
 交换互斥作用
 色散作用

55.6% 34.1%

10.3%

 静电作用
 交换互斥作用
 色散作用

5.1%
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 静电作用
 交换互斥作用
 色散作用
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 静电作用
 交换互斥作用
 色散作用
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 色散作用

19.3%
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3.1%

48.1%

48.8%
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 色散作用

7.7%

43.5% 48.8%
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 交换互斥作用
 色散作用

图3 12种混合体系的 IGMH可视化及作用力占比分析

Fig.3 IGMH visualization and analysis of the proportion of interactions for 12 complexes
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并与底部物流进行换热，后续再进行工艺热集成回

收部分能量。与原始萃取精馏工艺比，节能方案的

能 耗 、年 总 成 本 分 别 下 降 了 38.2~54.4%、12.2~

17.9%。

2.4 能耗-经济-环境分析

离子液体萃取精馏、ACN水溶液萃取精馏与热

泵精馏工艺（HPD）[37]的 TUC、TEC、TAC 和气体排放

量结果，分别如图 7(a)、(b)、(c)和(d)所示。TAC 计算

考虑了离子液体成本，12种工艺的离子液体用量分

别为：14.6 吨、16 吨、17.7 吨、16.6 吨、15.4 吨、17 吨、

18.4吨、17.5吨、28吨、26.4吨、25.6吨和 25.4吨。根

据默尼化工科技上海有限公司的离子液体报价，

[MMIM][TFA]、[EMIM][TFA]、[BMIM][TFA]单价分别

为：21 万$/吨、18.2 万$/吨和 14 万$/吨，最终 TAC 为

3.14~4.87×106 $/年，其中离子液体成本占 TAC 的

24.3%~35.6%。[MMIM][TFA]工艺在TUC、TEC、TAC
及气体排放量四个指标上，均显著低于[EMIM][TFA]
和[BMIM][TFA]工艺，具体降低幅度对比如下：相较

于 [EMIM] [TFA]工艺，上述四个指标分别降低了

9.44%~13.31%、 9.6%~13.49%、 7.65%~8.86% 和

11.13%~15.37%；相较于 [BMIM][TFA]工艺，四个指

标则分别降低了 33.19%~35.13%、33.27%~36.17%、

23.62%~28.23%和34.43%~38.23%。
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0.00382 丙烷
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-1627.21 kW

337.55 K

1156.66 kW
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159.7 kW

83887.9 kg/h
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0.0491 丙烯

0.0002 丙烷
77111.2 kg/h

0.9816 [MMIM][TFA]

0.01837 丙烯

37.01 ppm 丙烯

图4 [MMIM][TFA]萃取精馏工艺(a)和节能工艺(b)流程图

Fig.4 Flowsheet of the [MMIM][TFA] extractive distillation process (a) and energy-saving process (b)
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图5 不同丙烯进料的[MMIM][TFA]、[EMIM][TFA]、[BMIM]

[TFA]和ACN水溶液萃取精馏工艺的动态收敛特性

Fig.5 Dynamic convergence characteristics of the [MMIM]
[TFA], [EMIM][TFA], [BMIM][TFA] and ACN-water-based 
extractive distillation process at different propylene feedstock
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[MMIM][TFA]萃取精馏节能工艺（[MMIM][TFA] 
HPD）的TUC和TEC均低于热泵精馏工艺和ACN水

溶液萃取精馏工艺。相较于热泵精馏工艺，[MMIM]
[TFA]萃取精馏节能工艺的 TUC和 TEC分别下降了

2.24%~22.82% 和 4.24%~23.97%；相较于 ACN 水溶

液萃取精馏工艺，则分别降低了 52.57%~72.37% 和

61.46%~76.01%。 [MMIM][TFA]萃取精馏节能工艺

的 TAC 均远低于热泵精馏工艺和 ACN 水溶液萃取

精馏工艺，[MMIM][TFA]萃取精馏节能工艺的 TAC
分别下降了 38.26%~45.45%和 24.04%~40.07%。与

热泵精馏工艺相比，[MMIM][TFA]萃取精馏节能工

艺废气排放更少，其中萃取精馏节能工艺的废气排

放量减少了 19.40%~34.05%；与 ACN 水溶液萃取精

馏工艺相比，则减少了 45.23%~67.07%。这表明离

子液体萃取精馏节能工艺具有更佳的环境效益。

无论丙烯进料含量如何变化，[MMIM][TFA]萃取精

馏节能工艺比热泵精馏工艺和 ACN 水溶液萃取精

馏工艺在能耗、经济和环境效益方面均展现出更显

著的优势。

3 结论

本研究提出了一种计算机辅助离子液体设计

与工艺并行优化的集成方法框架，构建了 [MMIM]
[TFA]萃取精馏节能新工艺，并基于量子化学计算揭

示了离子液体强化丙烯/丙烷分离机理。研究表明：

阳离子烷基链长度的变化对丙烯/丙烷分离能力影

响甚微，而阴离子类型对丙烯/丙烷分离能力影响较

大。[MMIM][TFA]强化丙烯/丙烷分离的机理是离子

液体与丙烯间存在着π-π、C-H···π和π···H···O
相互作用。能量分解表明尽管色散作用在所有体

系的结合能中占比最大，但静电作用才是导致离子

液体与丙烯、丙烷之间作用力差异的关键原因。离

子液体与丙烯的作用力强于与丙烷的作用力，从而

显著提高了丙烯/丙烷的选择性。相较于热泵精馏

工艺，[MMIM][TFA]萃取精馏节能工艺的能耗、能量

成本、年总成本和废气排放量可分别下降约 2.24%~
22.82%、4.24%~23.97%、38.26%~45.45%、19.40%~
34.05%；相较于 ACN 水溶液萃取精馏工艺，[MMIM]
[TFA] 萃 取 精 馏 则 分 别 降 低 了 52.57%~72.37%、

61.46%~76.01%、 24.04%~40.07% 和 45.23%~
67.07%。[MMIM][TFA]在强化丙烯/丙烷分离方面具

有很好的工业应用前景。

表 2　离子液体萃取精馏工艺参数优化结果

Table 2　Optimization results of ionic liquids extractive distillation process parameters

变量

NT
NE
NF
S
D

RR
T
P
X

单位

-
-
-

kmol/h
kg/h

-
℃

MPa
-

1
54
3

13
394.04
7677.6

4.8
64.4

0.619
0.9816

2
65
4

19
432.12

5885.73
6.27

64.32
0.661

0.9799

3
56
3

18
476.93

3788.39
9.59

66.46
0.539

0.9860

4
56
3

22
478.73

1194.12
27.99
69.78
0.476

0.9894

5
52
3

17
427.93

7678.27
4.86
74.6

0.532
0.9748

6
58
3

17
434.36

5884.01
4.66

78.32
0.466

0.9815

7
60
4

19
446.12

3786.01
11

74.33
0.526

0.9748

8
57
3

23
453.57

1194.31
33.28
74.5

0.535
0.9745

9
61
3

17
386.01

7677.95
5.05

102.15
0.495

0.9718

10
60
4

18
376.58

5886.28
6.37

103.33
0.337

0.9818

11
48
3

16
457.18

3787.47
10.27

101.45
0.394

0.9782

12
52
4

21
410.56

1193.81
29.74

103.18
0.297

0.9841
注：1~4分别为 70wt%、76.9wt%、85wt%和 95wt%丙烯进料的［MMIM］［TFA］工艺；5~8分别为 70wt%、76.9wt%、85wt%和 95wt%丙烯进料的

［EMIM］［TFA］工艺；9~12分别为70wt%、76.9wt%、85wt%和95wt%丙烯进料的［BMIM］［TFA］工艺。

表 3　ACN 水溶液萃取精馏工艺参数优化结果

Table 3　Optimization results of ACN-water-based 
extractive distillation process parameters

变量

NT
NE
NF
S
D

RR
NT1
NF1
D1

RR1

单位

-
-
-

kmol/h
kg/h

-
-
-

kg/h
-

13
97
5

40
1742.55
7664.23

7.07
23
8

17030.01
0.79

14
96
4

37
1721.84
5880.04

9.45
22
9

18776.05
0.64

15
87
4

32
1857.96
3783.23

13.09
22
9

20832.12
0.59

16
76
5

31
2030.24
1187.13

30.44
22
9

23375.33
0.56

注：NT1—溶剂回收塔板数；NF1—溶剂回收塔进料板位置；D1—
溶剂回收塔馏出物流量；RR1—溶剂回收塔回流比；13~16 分别为

70wt%、76.9wt%、85wt%、95wt%丙烯进料的ACN水溶液萃取精馏工

艺。
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图6 不同丙烯进料的[MMIM][TFA]、[EMIM][TFA]和[BMIM][TFA]工艺的离子液体纯度对TAC的影响: (a) 70wt%; (b) 76.9wt%; 

(c) 85wt%; (d) 95wt%
Fig.6 Effect of ionic liquid purity on TAC for [MMIM][TFA], [EMIM][TFA], and [BMIM][TFA] processes at different propylene 

feedstock: (a) 70wt%; (b) 76.9wt%; (c) 85wt%; (d) 95wt%
注:↔—[MMIM][TFA];●—[EMIM][TFA];⯅—[BMIM][TFA]
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