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石油分子工程数据库及过程模拟平台
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摘要： 石油加工过程正由高碳排的油品生产模式向高值化、精细化、低碳化和智能化转型，传统基于宏观性质

表征和集总模型的研究方法已难以满足转型升级中对精准认知与过程优化的需求。针对复杂石油分子组成认识

难和模型构建难的双重挑战，重质油全国重点实验室分子工程中心整合过去 20余年的基础研究成果，构建了石

油分子工程数据库及过程模拟平台，形成了涵盖石油分子评价平台、石油分子信息数据库和分子级过程模拟平

台的一体化解决方案。该平台将分析仪器、分析方法、数据库、动力学/热力学基础模块以及工业软件模块统筹

集成，实现了从基础研究到工业应用的贯通式研发。本文系统评述了该平台的发展背景、整体架构、关键技术

及其在工业分子级过程模拟与优化中的应用。相关研究表明，该平台的构建为推动石油分子工程理念落地提供

了关键的分析方法、数据与模型支撑。
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Abstract: Petroleum refining is undergoing a transition from conventional high-carbon fuel production toward high-
value, low-carbon, and intelligent processing. Conventional research methods based on bulk-property 
characterization and lumped models are increasingly unable to match the demands for precise characterization, 
simulation, and optimization in modern refining. To address the challenges of molecular-level characterization and 
modeling for complex petroleum molecular systems, the Petroleum Molecular Engineering Center (PMEC) of the 
State Key Laboratory of Heavy Oil Processing integrated over two decades of fundamental research into a petroleum 
molecular engineering database and process simulation platform. There are three major components in this platform, 
including a petroleum molecular evaluation platform, a petroleum molecular information database, and a molecular-
level process simulation platform. The platform integrated analytical instruments, analytical methods, databases, 
kinetic/thermodynamic models, and industrial software, achieving end-to-end R&D from basic research to 
industrial practices. This work systematically summarizes the development background, overall framework, key 
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technologies, and their industrial applications in the molecular-level process simulation and optimization. The 
platform provides a critical analytical method, data, and model foundation for the implementation of petroleum 
molecular engineering.
Keywords: petroleum; molecular engineering; molecular characterization; molecular database; molecular-level 
process simulation

引 言

我国石油加工能力已接近 10亿吨/年[1]，整体规

模居世界首位。石油加工行业作为关系国计民生

的重要支柱产业，其高质量发展正加速向高值化、

精细化、低碳化和智慧化方向迈进。然而，石油是

自然界中组成最为复杂的混合物之一，其加工转化

过程涉及成千上万种分子及其相互转化路径。传

统基于宏观性质表征和集总/组分模型的研究方法，

已难以适应行业高质量发展对精准表征、过程模拟

与优化调控的迫切需求。因此，发展贯穿全链条的

分子级加工技术，推动石油分子工程理念落地，将

成为石油加工领域的重要发展方向，其核心在于对

石油分子组成及转化规律的分子级认识，以及构建

面向工业过程优化的分子级模拟平台。

从分子层面深入认识石油组成，是实现其原料

筛选、过程优化与产品调控的基础。然而，石油分

子组成极为复杂，传统气相色谱与质谱技术难以对

其开展分子级表征。随着软电离技术和高分辨质

谱技术的发展，石油分子表征进入了新的发展阶

段。John Fenn教授发明的电喷雾电离（ESI）技术为

石油中极性分子的非破坏性电离提供了重要手

段[2]，美国国家高磁场实验室的 Allan G. Marshall 院
士团队将傅里叶变换离子回旋共振质谱（FT-ICR 
MS）应用于重油分析[3]，实现了对其中数千种极性分

子组成（分子式）的解析。此后，相关研究在国际上

迅速展开，其中，埃克森美孚 Qian 研究组在重质油

分子组成表征方面开展了大量开创性工作[4, 5]，此

外，来自英国帝国理工学院、德国慕尼黑大学和韩

国庆北大学的学者也在石油酸、含硫和含氮化合物

的分析上取得了系列进展[6-9]。2010年以来，中国石

油大学（北京）和石油化工科学研究院均陆续购置

了高分辨质谱[10, 11]，发展了针对不同类型化合物的

选择性电离方法[12-15]，显著拓展了石油复杂分子体

系的表征范围。尽管 FT-ICR MS 显著提升了石油

分子组成的定性表征能力，但其定量分析长期面临

挑战。直到 2019 年，Li 等人以催化裂化油浆为对

象，首次实现了其中 20类化合物、超 7,000个分子式

的定量分析[16]，突破了高分辨质谱在重质油定量表

征中的关键瓶颈。随后，沙特阿美 Muller等人也对

重油中的芳香族化合物开展了量化分析[17]。这些研

究表明，高分辨质谱技术正逐步由定性分析迈向定

量表征，所获取的分子信息，为石油复杂分子体系

的数字化表达和分子级建模提供了关键的基础理

论和数据支撑。

在模型构建方面，石油加工分子级过程模型的

发展经历了从手工处理到计算机辅助的演进。在

上世纪 60年代，研究者主要针对石脑油等轻馏分，

通过人工推导反应网络并结合实验数据拟合的方

式，建立了机理或分子层次的动力学模型，代表性

成果包括用于乙烯裂解过程的 SPYRO 模型和用于

重整过程的 KINPTR 模型[18, 19]。然而，随着馏分变

重，分子数量和反应网络复杂度指数增加，传统人

工建模方法已难以满足复杂体系模拟需求，从而推

动了计算机辅助建模方法的发展。在众多方法中，

由埃克森美孚的 Jaffe 团队提出的结构导向集总

（SOL）法是商业化最为成功的方法之一[20, 21]。该方

法通过结构单元组合来描述分子与反应，兼顾了模

型表达能力与工程可计算性，并由此开发了自动化

建模工具，形成了企业内部使用的分子级过程模型

软件。国内华东理工大学和清华大学也基于此框

架构建了系列分子级模型[22, 23]。与此同时，美国特

拉华大学 Klein 课题组提出了基于键电矩阵（BEM）

的分子表示方法[24]，该方法能够从原子连接和化学

环境层面精细表示分子结构。在此基础上，进一步

发展了分子组成重构、反应网络生成及求解算法，

形成了KMT软件包[25]，已用于多种石油加工过程的

分子级模拟[26, 27]。相比 SOL 方法，BEM 方法具有更

强的分子结构表达能力，但对建模者的化学和数学

基础要求较高，目前仅被少数顶尖团队掌握。另一

类建模思路是在传统集总模型基础上引入更多分

子信息，采用预定义分子组分的方法进行建模，例

如曼彻斯特大学提出的分子类型同系物矩阵

（MTHS）框架[28, 29]，该方法将石油组成与反应转化为
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矩阵运算，易于与轻馏分检测数据结合且计算效率

较高。法国石油研究院（IFP）也发展了类似的虚拟

化合物矩阵方法[30]。这类工作表明，高度简化的分

子级模型与传统的集总模型之间并无严格界限，将

分子信息逐步引入传统模型，是实现精细化建模的

重要途径。总体而言，不同层级的模型各有特点，

SOL方法易于计算但拓展性有限，BEM描述能力强

但建模难度更大[31]。为此，中国石油大学（北京）提

出了耦合结构单元-键电矩阵（SU-BEM）的混合式

建模方法[32]，通过分子基团与化学键的相互映射，在

便于计算机处理的同时也兼顾了用户友好性。在

此基础上，进一步建立了面向性质预测、反应过程

和分离过程的建模框架[33]。

现阶段，石油分子级表征与分子级建模的研究

大多独自开展，两者缺乏有效的协同联动，以及可

用于工程计算的集成平台。在过去的十几年中，依

靠分子级表征技术积累了大量的分子组成与转化

数据，却难以高效应用于分子级模型的构建与优

化，而分子级模型中的各类建模方法和技术，也缺

乏统一的数据支撑和交互接口，导致无法充分发挥

其模拟与优化潜力，严重制约了石油分子工程理念

的落地和石油加工行业的高质量发展。为此，重质

油全国重点实验室分子工程中心对过去 20 多年的

基础研究成果进行了产品化整合，构建了石油分子

工程数据库及过程模拟平台，成功打通了“分子表

征—分子数据库—分子级模拟—工业应用”全链

条。基于此，本文将围绕石油分子工程数据库及过

程模拟平台的发展历程、整体架构、关键技术及工

业应用进行系统介绍，以期为石油分子工程理念的

产业化落地提供参考与借鉴。

1 石油分子工程数据库及过程模拟

平台整体架构

石油分子工程数据库及过程模拟平台以石油

分子工程理念为指导，石油分子工程是指从分子层

次认识石油组成及转化规律，构建分子层次过程模

拟系统，实现高效精准的过程优化。基于这一理

念，平台围绕“表征—数据库—计算”三个核心环节

构建，主要包括石油分子评价平台、石油分子信息

数据库和分子级过程模拟平台三个部分，如图 1
（a）。其中，石油分子评价平台依托先进分析仪器与

配套的分析方法，可实现复杂石油全馏分的分子级

（半）定量表征；石油分子信息数据库汇集并整理了

上百套原油/重油分子表征数据，形成了包含百万个

实测分子信息的数据库；分子级过程模拟平台则基

于计算机辅助建模与高效求解技术，具备上万量级

的组分与反应/分离过程的建模与计算能力。三者

相互衔接，共同构成了面向石油复杂分子体系基础

研究与工业应用的通用平台。三大功能模块集成

后，平台可将分子评价平台获得的分子信息转化为

数字化分子，并以标准化形式存入石油分子信息数

据库，使实验表征结果能够被过程模拟平台直接调

用，进而支撑装置的原料选择、工艺优化和产物调

控。同时，工业装置生产数据也可反馈至过程模拟

平台，用于修正动力学和热力学模型参数，模型计

算和预测结果经验证后，也可进一步补充至数据

库。由此，形成了正向计算和逆向优化的协同迭代

机制，使其具备面向工程场景持续更新和优化调控

的能力。

从整体架构来看，平台主要由五个层次构成，

如图 1（b）。从下往上分别是分析仪器、分析方法、

数据库、基础模块和软件模块。分析仪器和分析方

法是整个平台的基石，主要是用于获取石油分子组

成数据。分析仪器主要包括红外光谱、全二维气相

色谱以及高分辨质谱，基于这些先进仪器，开发了

面向不同类型化合物的分析方法、油品快评方法及

相应的数据处理软件，实现了复杂石油分子的（半）

定量表征。在此基础上，整合表征得到的分子级数

据，形成了三个核心数据库，即原油/稠油性质与分

子组成数据库、硫化物数据库和原油色谱指纹数据

库。进一步地，发展了融入分子表征数据的分子级

建模基础模块，主要功能有分子矩阵运算、物性计

算、反应网络生成以及动力学与热力学计算引擎。

最后，针对典型加工过程建立了分子级软件模块，

如常减压装置、加氢处理、催化裂化、催化重整以及

甲醇制烯烃（MTO）等，进而支撑工业分子级过程模

拟系统的搭建。平台支持本地部署和Web API调用

两种使用模式，可根据需求定制开发相应的计算软

件与工业模拟系统。

2 石油分子评价平台

电喷雾电离源与高分辨质谱联用技术通过质

子化/去质子化反应使石油中极性分子带上电荷，推

动了石油表征进入“分子时代”。如-ESI 和高分辨
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质谱联用可直接表征中性氮化物和酸性氧化

物[34, 35]，+ESI 结合高分辨质谱可直接表征碱性氮化

物[36]。除了极性化合物，石油中还存在大量的弱极

性和非极性化合物，因不具有质子亲和性而无法带

上电荷，导致其难以在高分辨质谱中响应，这为石

油全馏分的分子组成表征带来挑战。针对这一挑

战，开发了一系列创新性的组分分离和石油组成分

析方法，实现了不同类型化合物在高分辨质谱上的

分子表征，如图 2。代表性的方法有：将饱和烃选择

性转化为醇类的钌离子催化氧化方法[14]，将芳香烃

转化为磺酸盐的固相可调控磺化方法[13]，将含硫化

合物转化为甲基锍盐的甲基化方法[12]。通过这些方

法的组合，可在同一电离源下，实现从非极性烃类

到强极性杂原子化合物的全组分定性分析。

提出的方法虽然实现了石油中各类化合物的

分子表征，但是，不同类型化合物的分子表征数据

往往来源于多次独立实验。如何对这些分散获得

的分子数据进行统一定量与有效整合，是实现石油

全组分分子组成定量分析的关键。与针对单一类

型化合物的内标定量不同，全组分定量不仅需要获

得单次分析中目标化合物各分子的含量，还需将多

次分析得到的不同类型化合物数据统一整合，在确

保各类化合物得到量化表征的同时避免同一分子

被重复计算。为此，提出了基于宏观组成约束的归

一化整合方法[37]，核心思路是通过分子组成表征结

果与可准确测定的组分质量和元素含量相互验证，

来实现全组分分子组成的统一定量，如图 3。具体

而言，该算法以组合式表征方法得到的分子式及相

对丰度为输入，并根据化合物类型将其划分为含

氮、含氧、含硫化合物以及饱和烃和芳香烃等。对

于含氮、含氧、含硫等杂原子化合物，可用相应的元

素含量约束，以计算各分子的含量。对于饱和烃和

芳烃等烃类化合物，则以组分质量或质量占比为依

据进行归一化定量。考虑到多杂原子化合物可能

同时存在硫、氮、氧等元素的问题，在定量过程中需

逐步核算其中交叉元素的贡献，并在后续归一化处

理中予以扣除，从而保证不同类型化合物定量结果

的独立性、完整性和一致性。该方法实现了复杂重

油分子体系的（半）定量表征，为原油全组分分子表

征、石油分子信息数据库构建及后续分子级建模提

供了分析方法支撑。

基于前述重油分子表征方法的创新，进一步发

展了结合气相色谱和高分辨质谱的原油“分子”评

价方法[38]，如图 4（a）所示。“分子”评价是指在分子表

征的基础上，结合实验测定或模型计算得到的宏观

性质，解析油品的组成特征，进而对其加工方案开

图1 石油分子工程数据库及过程模拟平台的核心功能及整体架构 .（a）核心功能；（b）整体架构

Fig.1 Core functions and overall architecture of the petroleum molecular engineering database and process simulation platform. (a) 
Core functions; (b) Overall architecture
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展综合评估。该方法首先通过微蒸馏将原油切割

为汽油、柴油和重油等不同馏分，随后分别采用一

维/二维气相色谱和高分辨质谱，对各馏分开展定量

分子组成表征。在此基础上，结合各馏分收率对分

子组成数据进行整合，获得实测原油分子组成的定

量结果，并进一步基于分子混合规则计算原油宏观

性质，最终形成宏观性质评价报告。相较于耗样量

大、分析周期长的传统原油“组分”评价方法，该方

法仅需不超过 50 mL 原油样品，即可在 5 天内获得

近 10,000 种分子的含量信息以及 40 余项宏观性质

参数，显著提高了原油评价的精度和效率。

基于该方法对国内某原油样品开展的评价结

果表明，不同馏分中化合物组成呈现出不同的分布

规律，如图 4（b）所示。从石脑油到减压渣油（VR），

图2 基于ESI的重油组合式分子表征方法[37]

Fig.2 A combined molecular characterization method for the heavy oil based on an ESI source[37]

图3 重油分子组成定量整合算法[37]

Fig.3 Quantitative integration algorithm for heavy oil molecular composition[37]
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各馏分的平均碳数和等效双键数（DBE）不断增加，

饱和烃含量逐渐降低，而芳烃和杂原子化合物含量

则持续升高。其中，多杂原子化合物主要富集于减

压渣油馏分，这也是石油加工过程中组成最复杂、

转化难度最大的组分之一。上述结果证明，原油

“分子”评价方法能够从分子水平揭示原油不同馏

分的分子分布规律，首次实现了原油全分子图谱的

获取。单个原油样品可定量鉴定分子超过 10,000
种，含量覆盖百分级至 ppb 级，跨越 7 个数量级，显

著提升了复杂石油体系的分子认知能力。

图4 原油“分子”评价 .（a）分子评价技术路线；（b）某原油的分子评价结果[38]

Fig.4 Molecular evaluation method for crude oil. (a) Schematic diagram of molecular evaluation method; (b) Molecular 
characterization results for a specific crude oil[38]

··6



www.hgxb.com.cn第XX期

3 石油分子信息数据库

基于石油分子评价平台，面向 128 套不同来源

的原油和重油样品，系统开展了分子组成与性质表

征，并建立了国际首个原油/稠油性质与分子组成数

据库、原油色谱指纹数据库和石油硫化物数据库，

如图 5所示。其中，原油/稠油性质与分子组成数据

库收录了超过 5,000种分子、6大类 26小类化合物以

及 30余项性质与组成信息，并提供在线检索、数据

查看、样品比对和二次加工性能测算等功能。原油

色谱指纹数据库包含 500 余组原油色谱指纹数据，

对每个可识别化合物均进行了标注，并集成了化合

物性质和谱图等信息，可服务于海上溢油、土壤污

染等场景下的原油示踪与油源诊断。石油硫化物

数据库则通过甲基化/脱甲基化方法实现硫化物分

离富集[12]，并结合色谱与质谱手段表征其组成与结

构，目前，数据库中收录了 900余种单体硫化物的色

谱保留指数和质谱数据，为复杂硫化物的鉴定提供

了重要基础。

三套数据库的搭建思路相似，以石油硫化物数

据库为例，通过对硫化物的气相色谱和质谱数据进

行标准化处理，在开源的网页端构建了在线网络数

据库[39]，其整体架构如图 5 所示。数据库以 MySQL
作为数据存储核心，利用Python Flask框架实现服务

器的管理与运行。数据库中的数据管理主要分为

基础信息和色谱信息两大部分。基础信息包括硫

化物的中英文名称、CAS 号、分子式、分子量以及

SMILES 等信息，采用结构化的二维数据表进行存

储。色谱信息则包括 GC-FID 和 GC-MS两类数据，

GC-FID数据为二维数据，以保留时间为横坐标、分

子含量信息为纵坐标，可通过二维数据表存储并借

助 Python Pandas 进行调用。GC-MS 数据则具有三

维的信息特征，每个特征离子均可单独提取形成色

谱图。针对这类数据，采用了两种存储与访问策

略：一是依据硫化物类型手动建立特征离子列表，

并以 .csv格式存储，二是完整保留原始三维质谱数

据，将各保留时间点对应的质谱信息以字典形式转

换为 JSON 字符串，并嵌入色谱二维数据中。通过

上述方法的应用，石油分子信息数据库实现了石油

复杂分子信息的系统积累与标准化组织，为分子级

模型开发和工艺优化提供了高质量的数据支撑。

图5 石油分子信息数据库主要内容及硫化物数据库架构[39]

Fig.5 Main contents of the petroleum molecular information database and architecture of sulfur database [39]
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4 石油加工分子级过程模拟平台

复杂石油分子体系组成高度复杂、反应数目

多，导致其精细化过程模拟面临极大挑战，具体表

现为分子层次基础建模理论不足和模型框架缺失。

为此，石油分子工程中心经过 10余年的持续攻关，

在解决基础理论的同时完成了石油分子过程模拟

平台的构建[40]。该平台包括四大核心模块，分别是

分子数字化及物性预测模块、油品分子特征化模

块、分子层次反应工程模块和分子层次分离单元模

块，如图 6所示。基于该平台构建的分子级模型在

分子数和反应数方面均有跨越式提升，能够处理的

组分数和反应数由传统的几百量级提升至上万量

级，为石油加工过程的精细化模拟与调控提供了新

一代计算工具。

4.1 分子数字化及物性预测模块

对石油加工过程开展精细化模拟的前提是将

海量的分析表征数据转化为计算机可识别、可处理

的数字化分子。为此，结合高分辨质谱提供的分子

组成信息和原子力显微镜揭示的分子结构特征，提

出了 SU-BEM 石油分子数字化表示框架[32]，如图 7
所示。该框架采用结构单元描述共性分子片段，用

键电矩阵描述原子连接关系与电子信息，兼顾了易

用性和化学可解释性，构成了面向复杂石油体系的

分子数字化统一底座。

在该数字化框架中，分子表示方式具有较强的

可扩展性。除采用结构单元与键电矩阵相结合的

基本形式外，其上层结构单元还可扩展为 SOL中的

结构向量、面向聚合物的结构单元（Polymer-SU）以

及 SMILES 等分子语言，底层则用于表征分子拓扑

信息，既可以采用键电矩阵/布尔邻接矩阵，也可以

采用各类化学标记语言。在此基础上，采用实验室

积累的分子物性数据集，结合基团贡献法或深度学

习算法构建定量结构—性质关联模型（QSPR），实现

了 C1-C150烃类、含硫及含氮等杂原子化合物的热力

学、结构、能量、产品性质等 40多种关键物性准确估

算[41, 42]，如表 1所示，为石油馏分宏观性质计算、反应

行为模拟和分离行为预测提供了可靠的分子

物性。

4.2 油品分子特征化模块

为实现石油馏分分子分布的定量估算及宏观

性质的准确计算，进一步开发了油品特征化和宏观

物性预测模块，如图 8（a）。该模块将表征得到的关

键核心分子映射为数字化分子，通过侧链扩展获得

石油馏分预置分子库，并采用概率密度函数组合的

方式对石油中不同类型的化合物进行约束，从而实

现复杂石油分子的特征化描述[32, 43]。在此基础上，

结合分子混合规则完成了油品宏观性质的估算，实

现了超 40种宏观性质的准确计算，全面支撑了化工

过程模拟及石化产品质量评估的需求（如表 2）。针

对传统方法宏观性质重构分子组成面临的多解问

题，创新性的提出了以实测分子表征数据为参比的

分子组成重构方法[44]，实现超 5,000个烃类及非烃类

图6 石油加工分子级过程模拟平台整体架构[40]

Fig.6 Overall architecture of the molecular-level process simulation platform for petroleum refining[40]
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分子分布的有效约束，从根本上提升了分子分布的

真实性和重复性。基于建立的油品特征化模块，对

柴油、减压馏分油和原油分别构建了分子组成模

型[45-47]，如图 8（b）所示。结果表明，模型计算得到的

宏观性质与实验数据一致，所得分子分布呈现典型

伽马分布特征，为后续的分子层次反应及分离模型

提供可靠的分子分布信息。该方法将复杂石油馏

分的特征化方法从“组分”层面推进到“分子”层次，

是连接分子表征与过程模型的关键环节。

4.3 分子层次反应工程模块

石油加工不同工艺过程涉及不同的反应机理、

反应路径和反应器形式，从分子层次对其直接进行

分子级模拟与优化，一直是化学反应工程领域的重

点与难点。为实现复杂分子反应体系的高效建模

与求解，提出了基于计算机辅助的复杂反应网络自

动生成方法及分子级模型自动构建与求解技术，如

图 9（a）。其核心思想是将复杂的反应机理数字化

为描述反应结构单元变换的反应规则，并基于反应

路径自动推理算法，在短时间内生成大规模反应网

络，进而构建对应的反应动力学模型。在此基础

上，开发分子级反应动力学模型和反应器模型的耦

合方法，建立包含反应速率方程以及质量、热量和

动量传递方程的各类反应器模型。为实现复杂分

子反应体系的高效求解，提出了基于可检测分子的

反应网络简化方法以及质量—能量解耦离散化求

解策略[48, 49]，在保持分子转化精度的前提下，将分子

级动力学模型的求解时间从小时级缩短至分钟级，

既能满足工程计算需求，又实现了产品分子组成的

准确预测[50]。

以加氢过程为例，通过对加氢饱和、加氢脱硫

和加氢脱氮等关键反应机理解析，自动构建了柴油

加氢精制反应网络，并建立了反应动力学模型与气

—液—固三相滴流床反应器的耦合模型，实现了反

应过程中各类物质转化行为的准确模拟[51]，如图 9

图7 基于SU-BEM的石油分子数字化方法及物性预测框架[32]

Fig.7 Petroleum molecular representation and property prediction based on the SU-BEM framework[32]
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（b）。目前，该方法已应用至蒸汽裂解[52]、催化重

整[53]、加氢精制[46]、加氢处理[54]、催化裂化[55]及延迟焦

化[56]等典型石油加工过程，形成了从“反应数字化—

反应网络生成—模型高效求解”的全链条计算理论

与方法体系，为分子级过程模拟提供了关键的反应

模块支撑。

4.4 分子层次分离单元模块

分子级过程模拟要从理论研究走向工程计算，

除了反应过程的计算，还必须突破大规模分子级热

力学计算和分离模型构建。现阶段，面向复杂分子

体系的分离过程建模仍采用虚拟组分方法，且主要

集成于商用流程模拟软件之中，难以与分子组成模

型和反应模型有效衔接，从而限制了全流程分子级

计算与优化。为此，面向实际石油体系，构建了从

“热力学基础物性—相平衡计算—分离模型构建—

工程过程优化”的分子级分离模型计算框架[57]，如图

10（a）。该框架首先基于分子结构与机器学习结合

的分子性质预测方法，完成了复杂石油分子热力学

参数的估算。在此基础上，构建了以立方形状态方

程为核心的热力学计算引擎，实现了近 1,0000 个分

子体系的平衡组成以及泡点温度、逸度系数和平衡

常数等关键热力学性质的准确计算。进一步地，针

对闪蒸和精馏塔等典型分离单元，开发了严格的机

理计算模块，可实现操作型和设计型的稳健计算及

收敛。应用结果表明，自主开发的分离模型与国际

主流商业流程模拟软件计算结果一致，还能提供更

为细致的塔板物料及分离产物的分子分布信息。

以重油催化裂化过程为例，展示了组成—反应

—分离的分子级耦合建模过程，如图 10（b）。首先，

基于油品特征化模块重构了重油分子组成，根据碳

正离子机理，构建了 20余条催化裂化反应规则，自

动生成了超 8,000 个反应的催化裂化反应网络，并

建立了提升管反应器与流化床再生器的耦合模

型[58]。在此基础上，将反应产物分子组成进一步输

入分离模型，结合实验数据完成动力学参数拟合，

最终实现了产物分布的准确预测，该案例为推动石

油分子工程理念走向工业应用提供了建模思路与

模型基础。

5 应用案例

集成上述分析方法、数据库和模型化方法，形

成了石油分子工程数据库及过程模拟平台。针对

不同石油加工过程的特征，逐步构建了覆盖炼厂主

要加工装置的分子层次过程模拟平台（见表 3），代

表性的模型有：模拟催化重整的移动床模型[53]，催化

裂化的反应—再生模型[58]，加氢处理的滴流床模

型[51]，延迟焦化的焦化炉模型[56]以及溶剂脱沥青的

超临界萃取模型[59]等，实现了复杂石油分子体系在

转化、分离和传递过程中的定量计算，为复杂加工

过程的精细化模拟提供了系统支撑。基于该平台，

面向石油化工及煤化工过程开展了工业软件研发

及应用推广，可为用户提供定制化的表征与建模服

务。截至目前，受中石油、中石化、国家管网等大型

央国企项目委托，先后开发了汽油调合、渣油加氢、

重芳烃轻质化、重油分子组成、原油分子组成等多

个过程模型及软件，均实现了成功交付及验收。同

时，研究团队还与企业合作，联合研发了 4套大型工

业装置分子层次过程模拟系统，累积模拟优化加工

量超过500万吨。

以湖南石化 70 万吨/年催化重整装置为例，通

表 1　平台中可预测的分子性质列表

Table 1　Predictable molecular properties in the 
molecular-level process simulation platform

性质类型

物理性质

结构性质

分子性质名称

临界性质（温度、压力、体积）

熔点（凝点）

吉布斯自由能

生成焓

熔化焓

辛醇-水分配系数

闪点

蒸发焓（298 K及沸点）

蒸发熵（沸点）

Hansen溶解度参数

Hilderbrand溶解度参数

偏心因子

摩尔体积（298 K）
碳原子数

氢原子数

硫原子数

氧原子数

氮原子数

芳香环数

环烷环数

噻吩环数

总环数

元素组成

分子性质名称

Watson K值

辛烷值（MON和RON）
十六烷值

浊点

倾点

苯胺点

沸点

Reid蒸气压

密度（288K，293K及298 K）
比重

API
运动黏度

黏度指数

芳香碳数

环烷碳数

侧链碳数

芳香碳率

环烷碳率

侧链碳率

氢碳比

分子量

等效双键（DBE）
SMILES
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过现场装置取样，采用分子评价平台中的气相色谱

和对应的分析方法对现场各物料进行分子表征，将

表征得到的分子信息输入分子信息数据库，获得包

含 149 个分子的基础数据集。在此基础上，调用反

应网络生成模块，自动生成了包含 256 个反应的催

化重整反应网络，进而构建了催化重整分子级反应

图8 石油分子组成模型及其应用 .（a）组成模型建模框图；（b）典型石油馏分及原油的分子组成模型构建结果[45-47]

Fig.8 Petroleum molecular compositional model and applications. (a) Schematic diagram of molecular compositional model; (b) 
Molecular composition model for various petroleum fractions and crude oil[45-47]
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动力学模型。根据实际工艺流程，依次构建了闪蒸

和精馏塔模型，形成覆盖反应与分离全过程的分子

级模拟优化系统。该系统包含 4个反应器、2个闪蒸

罐和 7个精馏塔，经过 6个月的工业采样测试验证，

芳烃收率的平均误差为 0.85%，实现了产品分子组

成的准确预测。基于该系统形成的优化方案，使总

芳烃流量提升 14.4 吨/天，脱戊烷塔燃气消耗降低

1.5%，在取得显著经济效益的同时实现了节能降

碳。该应用案例表明，基于平台搭建的分子级流程

模拟系统不仅能实现产物分子分布的准确预测，还

可进一步为工艺条件优化和产物调控提供支撑，证

明了平台在实际工业生产过程中的应用价值。

6 结 论
本文系统梳理了石油分子工程数据库及过程

模拟平台的发展背景、整体架构、关键技术及应用

进展。该平台围绕“表征—数据库—计算”三个核

心环节，形成了石油分子评价平台、石油分子信息

数据库和分子级过程模拟平台三大部分，在分子评

价方面，突破了复杂石油体系全组分识别与定量表

征的瓶颈，发展了基于高分辨质谱的组合式表征方

法，实现了基于同一电离源的重油全组分（半）定量

表征，首次获得原油全分子图谱。单个原油样品可

定量鉴定分子超过 10,000 种，检测含量范围跨越 7
个数量级，显著提升了复杂石油体系的分子认知能

力。在数据库建设方面，面向不同来源原油和重质

油样品，系统开展了 128套原油/重质油的分子组成

与性质表征，建立了原油/稠油性质与分子组成数据

库、原油色谱指纹数据库和石油硫化物数据库，实

现了复杂分子信息的系统积累与标准化组织。在

过程模拟方面，构建了涵盖分子数字化与物性预

测、油品分子特征化、分子层次反应工程和分离单

元模块的分子级过程模拟平台，具备上万量级组分

与反应/分离过程的处理能力，实现了从分子表征、

基础数据库到过程模拟的全链条贯通。工业应用

表明，该平台可有效支撑石油加工过程的分子级模

拟与优化，对提升目标产物收率、降低能耗与碳排

放、推动石化过程向精细化、低碳化和高值化发展

具有重要意义。未来，平台将进一步通过生成式人

工智能，推动先进表征仪器、分子数据库和工业过

程模型的深度融合，将离线数据和模型嵌入具体工

业场景，构建“在线感知—分子数据库—分子级模

型—工业装置”协同建模新范式，形成新一代数智

融合的石油分子工程平台，为石油分子工程理念的

深化应用以及石化过程的智能决策与优化调控提

供更有力支撑。

符号说明

Aj——反应 j的指前因子

CE——元素含量，wt%
Ci——物质 i的浓度，mol/L
Eaj——反应 j的活化能，KJ/mol
Ii——物质 i的峰强度

Kadsi ——物质 i的吸附常数

kj——反应 j的反应速率常数

Mi——物质 i的相对分子量

mi——物质 i的质量分率

mN——氮原子的相对分子量

mT——饱和烃与芳香烃总质量分数

表 2　平台中可预测的宏观性质列表

Table 2　Predictable bulk properties in molecular-level 
process simulation platform

性质类型

物理性质

结构性质

宏观性质名称

临界性质（温度、压力、体积）

熔点（凝点）

吉布斯自由能

生成焓

熔化焓

辛醇-水分配系数

闪点

蒸发焓（298K及沸点）

蒸发熵（沸点）

Hansen溶解度参数

Hilderbrand溶解度参数

偏心因子

摩尔体积（298 K）
API

平均沸点

平均碳原子数

平均氢原子数

平均硫原子数

平均氧原子数

平均氮原子数

平均芳香环数

平均环烷环数

平均总环数

元素组成

四组分含量

宏观性质名称

Watson K值

辛烷值（MON和RON）
十六烷值

浊点

倾点

烟点

残炭值

苯胺点

蒸馏曲线（模拟蒸馏及

ASTM D86）
Reid蒸汽压

折光率（20℃及70℃）

密度（288K，293K及298 K）
比重

运动黏度

黏度指数

平均芳香碳数

平均环烷碳数

平均侧链碳数

芳香碳率

环烷碳率

侧链碳率

氢碳比

分子量

烃族组成

PIONA含量
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R——理想气体常数，J/(mol·K)
Ri——物质 i的净反应速率，mol/(L·s)
rj——反应 j的反应速率，mol/(L·s)
T——反应温度，K
x——氮原子数

图9 复杂反应网络及模型代码自动生成 .（a）分子级反应动力学模型自动生成方法；（b）在柴油加氢精制中的应用[46, 47]

Fig.9 Automatic generation of complex reaction networks and model code. (a) Auto-generation method for molecular-level kinetic 
model; (b) Case study in diesel hydrofining[46, 47]
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图10 分子层次分离模型包含的模块及应用案例 .（a）分子层次分离模型总览；（b）重油催化裂化中的反应-分离耦合建模[58]

Fig.10 Modules and application examples of the molecular-level separation model. (a) Overview for molecular-level separation 
model; (b) Reaction-separation coupling modeling in heavy oil FCC process[58]
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