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能-质耦合视角下煤基甲醇系统碳氢元素匹配研究进展
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摘要： 煤基甲醇是我国煤化工产业的重要方向，但由于煤富碳贫氢、甲醇富氢贫碳，传统工艺长期存在能效低、

碳排放强度高等问题，制约了产业的低碳化转型。本文围绕煤基甲醇系统碳氢元素匹配这一关键科学与工程问

题，系统梳理了相关技术路径及研究进展，分析了水煤气变换氢碳比调节、煤与生物质共气化等典型传统改进

路径的机制与局限性，并重点从能-质耦合视角综述了基于碳元素去向重构、引入清洁氢源以及基于能量梯级利

用的三类结构性变革路径，总结了其技术原理、耦合特征及研究现状。同时，归纳了多目标优化与全生命周期

评价在煤基甲醇系统优化与工艺评价中的应用进展与不足。最后，从能-质耦合机制解析、多源系统集成以及优

化与评价方法完善三方面展望了未来发展方向。

关键词： 煤基甲醇；碳氢元素匹配；能-质耦合；整体优化；集成；系统工程

中图分类号： TQ 536     文献标志码： A
文章编号： 0438-1157（2026） 09-4961-22

Research progress on carbon-hydrogen element matching in coal-based 
methanol system from the perspective of energy-mass coupling

CHENG Haoran, LI Chonghua, XU Xingtang, FENG Jie, LI Wenying
(State Key Laboratory of Clean and Efficient Coal Utilization, Taiyuan University of Technology, Taiyuan 030024, Shanxi, China)

Abstract: Coal-based methanol is an important development direction in China’s coal chemical industry. 
However, because coal is carbon-rich and hydrogen-deficient whereas methanol is hydrogen-rich and carbon-
deficient, conventional processes have long been constrained by low energy efficiency and high carbon emission 
intensity, thereby hindering the low-carbon transition of the industry. Focusing on carbon-hydrogen element 
matching in coal-based methanol systems, this review systematically summarizes the relevant technological 
pathways and recent research progress. This review first analyzes the mechanisms and limitations of conventional 
improvement routes, including the adjustment of the hydrogen-carbon ratio via the water-gas shift reaction, coal 
and biomass co-gasification, and sorption-enhanced water-gas shift for hydrogen production. From the perspective 
of energy-mass coupling, the review further summarizes three categories of system reconfiguration pathways that 
break through the traditional coal gasification framework: coal-based methanol integrated with CO2 hydrogenation to 
methanol pathways based on carbon flow reconfiguration, coal-based methanol coupled with hydrogen production 
from water electrolysis pathways based on clean hydrogen supplementation, as well as the coal-based methanol and 
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power polygeneration pathway based on cascade energy utilization. The technical principles, energy-mass coupling 
characteristics, and current research status of these three pathway categories are discussed. Meanwhile, the progress 
and limitations of multi-objective optimization and life cycle assessment in coal-based methanol system 
optimization and process evaluation are summarized. Finally, future research directions are proposed in three 
aspects: deepening the analysis of energy-mass coupling mechanisms, advancing multi-source system integration, 
and improving optimization and evaluation methodologies.
Keywords: coal-based methanol; carbon-hydrogen element matching; energy-mass coupling; global optimization; 
integration; systems engineering

引 言

甲醇作为烯烃、甲醛等大宗化学品的重要基础

原料，同时还是连接化石能源利用与可再生能源转

化的重要平台分子[1-3]，在化工领域有着重要的地

位。中国的甲醇产能占世界总产能的 60%以上，是

全球最大的甲醇生产与消费国，其中以煤为原料的

生产路线占比超过 75%。受我国“富煤、贫油、少

气”资源禀赋的影响，在未来较长时期内，煤基甲醇

仍将是甲醇工业的重要组成部分。然而，传统煤制

甲醇工艺长期面临能效偏低、碳排放强度高等多重

挑战，其根本原因在于煤与甲醇之间显著的元素差

异。煤炭的氢碳原子比通常为 0.2~1.0，而甲醇的氢

碳比为 4.0[4]。为满足甲醇合成对合成气组成的要

求，在工艺中通常需要通过水煤气变换反应调节氢

碳比。在此过程中，煤中 30%~40% 的碳元素最终

以CO2形式排放，而非转化为目标产物，导致碳元素

利用率低下及大量 CO2排放[5-6]。同时，引入的水煤

气变换反应是强放热过程，但其所释放的热量温度

较低，难以在系统内充分回收利用，使得系统能效

提升受限。由此可见，碳氢元素不匹配问题是贯穿

煤制甲醇工艺全过程的核心矛盾，制约了煤基甲醇

产业的绿色高效发展。

当前，关于煤基甲醇系统实现碳氢元素匹配的

研究，根据技术路径对传统煤气化路线的突破程

度，可归纳为两类。一类路径立足于传统煤气化路

线，通过系统内部调节或前端原料掺混改善合成气

碳氢比，即传统改进路径。典型技术包括水煤气变

换调节氢碳比[7]、煤与生物质共气化[8]、吸附强化水

气变换制氢[9]等。这类方法依托现有工业基础，工

程实施相对便利、改造风险较低，但总体仍是在“富

碳贫氢”的原料约束下进行局部优化，对煤基甲醇

过程碳氢失衡的缓解有限。另一条路径则突破传

统煤气化路线，通过改变碳元素去向、引入氢源或

能量流重构煤基甲醇系统的物质转化网络，在此称

为结构性变革路径。代表性技术包括煤基甲醇结

合CO2加氢制甲醇[10-11]、碱性水电解制氢耦合甲醇生

产[12]、煤基甲醇与动力多联产[13-17]等。此类路径在提

升碳元素利用率和降低碳排放方面潜力更大，但同

时也带来更高的系统复杂性，对过程集成、优化设

计和综合评价均提出了更高的要求。

在煤基甲醇系统生产过程中，由碳、氢元素为

主要引导的物质转化与系统能量传递过程深度耦

合，物质流和能量流之间相互影响与作用，共同决

定了系统的整体性能。因此，煤基甲醇系统关于碳

氢元素匹配的研究，除了在合成气氢碳比的局部调

控以外，还应在系统层面统筹物质输入结构、反应

路径和能量利用方式，实现物质流与能量流的整体

优化。这一研究视角可概括为“能-质耦合”[18]，其科

学内涵在于系统内物质流与能量流之间的相互影

响、制约和转化。不同于传统的能量集成或过程系

统工程方法，该视角将系统所包含的物质转化与能

量传递过程置于统一的框架下进行分析，而非将其

作为相对独立的系统分别进行分析和优化。在煤

基甲醇系统中，通过物质转化与能量传递过程的协

同调控，有望突破传统局部优化的局限，为实现系

统能效与碳元素利用率的协同提升、推动工艺低碳

化转型提供新的思路。

无论是传统改进路径还是结构性变革路径，均

在不同程度上影响了碳、氢元素在系统反应网络中

的流动与分配。因此，在煤基甲醇系统优化方面，

同样需要上升至系统层面，综合考虑气化、变换、合

成等各单元间的物质转换与能量流动关系[19]。进一

步地，当系统引入氢气或构建多联产系统时，能效

提升、碳减排、经济性等多目标之间往往存在更明

显的制约关系，这使得碳氢元素匹配问题在系统优

化层面拓展为多目标权衡问题，需考虑不同目标之

间的最优协同[20-21]。此外，为更加客观且全面地评
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估工艺的真实环境影响，对于煤基甲醇系统综合效

益评估，亦需将评价范围拓展至全生命周期视角[22]，

通过追溯碳、氢元素的来源及其转化利用过程中的

远端影响，识别工艺潜在的“污染转移”环节。

当前针对煤基甲醇系统的研究，多聚焦于单一

技术路径的工艺开发或局部优化，缺乏从能-质耦

合的系统思维出发，对现有碳氢元素匹配路径进行

全局梳理与评述。同样缺少将技术路径、系统优化

方法与综合评价体系置于统一框架下的系统性综

述。因此，本文基于能-质耦合的视角，将煤基甲醇

系统的碳氢元素匹配路径划分为传统改进路径和

结构性变革路径两类，系统梳理其技术原理、耦合

特征及研究进展，并进一步总结多目标优化与全生

命周期评价在煤基甲醇系统优化和工艺评价中的

应用现状与不足。在此基础上，结合现有研究的薄

弱环节，展望煤基甲醇领域未来的研究方向，以期

为工艺的低碳化转型提供思路参考。

1 煤基甲醇系统碳氢元素匹配传统

改进路径

多年来，研究者们通过不断探索，在解决煤基

甲醇系统的碳氢元素不匹配问题方面，形成了多样

化的技术路径。本节首先聚焦于不改变煤气化主

体工艺框架的传统改进路径，即通过系统内部调节

或前端原料的优化，改善合成气氢碳比。根据技术

路径的发展顺序及工业化成熟度，选取三种具有代

表性的传统改进路径进行阐述，包括基于过程调节

的水煤气变换氢碳比优化路径、基于原料结构调控

的煤与生物质共气化路径以及基于过程强化的吸

附强化水气变换制氢路径。从技术演进的角度来

看，基于过程调节的水煤气变换路径是最早实现工

业化应用的基础性手段；基于源头调控的煤与生物

质共气化路径则是从原料输入端改善氢元素的供

给结构；基于过程强化的吸附强化水气变换制氢路

径则代表反应与分离耦合的前沿探索。以下依次

对三条路径的技术原理及其对煤基甲醇系统物质

流与能量流维度上的影响展开论述。

1.1 基于过程调节的水煤气变换氢碳比优化路径

水煤气变换反应（water-gas shift，WGS）作为煤

制甲醇工艺中调节合成气氢碳比的重要反应过程，

通过将部分一氧化碳转化为二氧化碳并产生氢气，

实现对合成气氢碳比的调控[23-24]。化学方程式如

式(1)所示：

CO + H2O  
 H2 + CO2  ΔH = -41.2 kJ/mol (1)

从反应机理层面分析，水煤气变换反应在工业

催化剂表面普遍被认为遵循氧化还原或缔合两种

路径[25-28]，如图 1所示。氧化还原机理涉及催化剂表

面氧的直接参与，一氧化碳吸附于活性位后被氧化

为二氧化碳，并产生氧空位，随后水分子解离补充

氧空位，同时释放氢气[29-31]。缔合机理则通过表面

中间体完成转化，一氧化碳与水解离产生的表面羟

基反应，生成羧基中间体，进而分解为二氧化碳和

氢气[32-33]。研究表明，两种机理在不同催化体系中

可能共存，其主导性取决于催化剂性质及反应条

件[34]。基于水煤气变换反应的可逆放热特性及其平

衡常数随温度升高而降低的热力学特征，工业上常

采用两段式变换工艺。高温单元利用较高的反应

速率实现一氧化碳的快速转化，同时副产高压蒸汽

实现能量回收；低温单元则在热力学有利的温度区

间追求更高的平衡转化率，从而在整体上实现反应

速率与转化率的优势互补。

该路径在物质流维度基于化学转化调节合成

气氢碳比，在能量流维度上，其强放热特性对系统

热集成有重要影响。然而，该路径受反应平衡限

制，所需过量水蒸气导致过程能耗较大，且一氧化

碳转化率较高时系统㶲损失急剧上升[35]。更重要的

是，该路径以碳换氢的本质使得大量碳元素在水煤

气变换工序中以 CO2的形式损失[36]。这表明水煤气

变换路径虽可调节煤制甲醇过程中的氢碳比，但以

大量 CO2排放为代价。因此，在化工行业低碳化转

型的背景下，亟需探索更为高效且低碳排放的氢碳

比调节方式。

1.2 基于原料结构调控的煤与生物质共气化路径

生物质作为一种可再生碳源，相比于煤炭氢含

量较高、灰分和固定碳含量较低，氢碳比通常在0.8~
1.2，远高于煤炭[37-39]。与通过化学转化在流程中段

进行调节的思路不同，煤与生物质共气化路径尝试

从原料输入端改善碳氢元素的初始匹配关系。这

一路径通过将煤与生物质按照一定比例掺混后发

生共气化反应，利用生物质气化所得合成气相较于

煤炭有更高的氢碳比，调整合成气的初始组成，从

而减轻下游变换单元的负荷并减少二氧化碳排放。

从热化学转化机理来看，煤与生物质在共气化

过程中存在复杂的协同作用。一方面，生物质具有

较高的挥发分含量和反应活性，其快速热解产生的
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自由基和中间产物能够促进煤焦的转化，提升整体

气化反应速率[40-42]。另一方面，生物质中富含的碱

金属和碱土金属（AAEMs）在一定条件下可促进气

化过程中关键反应的进行，进而影响合成气的最终

组成[43-46]。但同时，煤与生物质共气化的协同效应

强弱受生物质种类、气化条件及掺混比例等多种因

素影响，当掺混比例或气化温度过高时，协同效应

可能减弱甚至产生抑制效果。

煤与生物质共气化的本质是在传统煤气化框

架内引入可再生物质流，通过原料结构的调整，在

一定程度上改善系统输入端的碳、氢元素组成比

例。生物质较高的反应活性有助于降低气化温度，

从而减少气化单元的能耗，存在物质流与能量流的

正向协同。但该路径同时也存在较为突出且不可

忽视的问题，生物质中的碱金属在高温下易挥发析

出，导致床料结渣、换热面腐蚀和管道堵塞，不仅影

响气化炉的稳定运行，更降低了系统的热集成效

率。此外，受限于碱金属析出、气化炉稳定运行等

工程问题，当前在工业实践中生物质掺混比例通常

控制在 20%以下，意味着新引入的物质流仅作为辅

助输入进入系统。且富氢原料生物质引入的同时

也带入了碳元素，使得碳元素利用率提升受限。由

此可见，煤与生物质共气化路径仍是在传统煤气化

框架内的局部优化，虽可在一定程度上改善合成气

的氢碳比，但受制于工程可行性与碳元素引入的双

重约束，对煤基甲醇系统碳氢元素匹配的改善作用

仍较为有限。

1.3 基于过程强化的吸附强化水气变换制氢路径

吸附强化水气变换制氢（sorption-enhanced 
water gas shift，SEWGS）是在传统水煤气变换反应基

础上发展起来的过程强化技术。这一过程强化路

径可有效提升变换单元的制氢效率进而获得氢碳

比更优的合成气，对于煤基甲醇系统中的碳氢元素

匹配及工艺碳减排具有重要意义。

在 SEWGS反应过程中（图 2），由水煤气变换反

应产生的 CO2 可直接通过吸附剂原位脱除，根据

Le Chatelier 原理，反应平衡持续向制氢侧移动，因

此能够产生更多的氢气[48-51]。随后通过再生反应，

进行吸附剂再生以及CO2的富集，热力学分析表明，

在相同条件下，SEWGS 反应的 CO 平衡转化率高于

传统WGS反应，且可在较低温度下高效转化[52]。在

该反应过程中，实现高效制氢与脱碳的关键在于复

合催化剂的开发。根据操作和反应温度区间的不

同，SEWGS复合催化剂主要可分为高温（>400℃）和

图1 水煤气变换反应的两种机理示意图

Fig.1 Schematic of two mechanisms for the water-gas shift reaction
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中温（200~400℃）两类。在高温区间，研究最广泛的

是以CaO为吸附剂的复合体系，与其耦合的催化剂

主要包括 Ni 基和 Fe 基催化剂；在中温区间，则以

MgO基和类水滑石基吸附剂为主，通常与适用于该

温度范围的Cu基催化剂进行复合[47，53-55]。

在质量流维度，SEWGS 在吸附强化过程中，碳

元素以碳酸盐或碳酸氢盐形式存在于固体吸附剂

中，可通过后续再生过程获得高浓度CO2，降低碳捕

集难度及成本。在能量流维度，该技术将放热变换

反应与吸附剂的吸热再生过程置于同一循环体系，

变换反应释放的热量理论上可为再生提供部分热

量来源。然而在实际运行中，反应热的温度品位偏

低，往往难以完全满足再生过程的热需求。复合催

化剂中吸附组分的再生需在足够温度下进行，温度

不足将导致再生不完全，降低吸附剂的循环稳定

性，为维持捕集效率则需要额外的能量消耗[56]。此

外，复合催化剂在多次循环后因烧结和 CO2扩散受

阻导致的性能下降，也会进一步增加系统的能耗与

操作成本[57]，这种由物质流层面问题而引发的能量

流代价，揭示了该路径内在的能-质耦合局限。因

此，开发兼具高活性和高循环稳定性的复合催化

剂，并优化再生条件、降低再生能耗，是该技术在迈

向工业化应用过程中面临的关键挑战。

SEWGS 通过原位 CO2吸附与吸附剂再生释放

高浓度 CO2，在提升变换单元制氢效率的同时实现

CO2的低成本富集，这一技术特征使其在本文分类

框架下具有独特的双重属性。从工艺结构看，该技

术是对传统水煤气变换单元的过程强化，因此仍属

于传统改进路径；从系统功能看，所富集的高浓度

CO2可进一步为下游生产过程提供低成本碳源，与

CO2的资源化利用之间建立连接，因而又可作为结

构性变革路径的前端支撑单元，是推动煤基甲醇系

统结构性变革的重要过渡技术。

2 能-质耦合视角下的煤基甲醇系统

碳氢元素匹配新路径

传统改进路径虽可在一定程度上改善煤基甲

醇系统合成气的氢碳比，但本质仍是在“碳多氢少”

的原料约束下进行局部优化，难以突破原料固有元

素组成带来的根本限制。当前突破传统煤气化框

架的结构性变革路径，根据其变革对象的不同，可

进一步归纳为三个层次。第一层次聚焦于碳元素

去向的重构，代表性路径如煤基甲醇结合 CO2加氢

制甲醇，将原本以 CO2形式排放的碳元素重新纳入

甲醇合成过程；第二层次聚焦于氢源输入的重构，

代表性路径如煤基甲醇耦合电解水制氢，通过引入

清洁氢源以弥补合成气中氢含量的不足；第三层次

图2 吸附强化水气变换制氢：（a）流程示意图；（b）催化剂反应和再生示意图[47]

Fig.2 Sorption‑enhanced water‑gas shift for hydrogen production: (a) schematic of diagram process flow; 
(b) schematic diagram of catalyst reaction and regeneration[47]
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聚焦于能量利用方式的重构，代表性路径如煤基甲

醇动力多联产，通过将甲醇合成与发电过程集成，

实现能量的梯级利用与产品结构的多元化。三类

路径分别从碳元素流向、氢元素来源和能量利用方

式三个维度切入，有助于实现碳氢元素在来源、转

化与利用过程中的协调匹配，为解决煤基甲醇系统

碳氢元素不匹配问题提供了重要的技术方向。基

于此，以下分别从技术原理、能-质耦合特征及研究

现状三方面，综述三类路径的研究进展。

2.1 煤基甲醇结合 CO2加氢制甲醇路径

CO2加氢制甲醇是指利用氢气将 CO2催化加氢

转化为甲醇的过程，核心反应如式(2)所示[58]。该过

程所需的CO2可来源于工业尾气捕集或系统内部回

收，氢气可从外部引入或来源于系统自产高纯氢。
CO2 + 3H2   CH3OH + H2O ΔH = -49.5 kJ/mol (2)
CO2加氢制甲醇是热力学与动力学相互制约的

复杂反应过程。从热力学角度看，低温高压条件有

利于甲醇生成，然而 CO2具有高度的热力学稳定性

和动力学惰性，其 C=O 键解离能高达 750 kJ/mol，
导致 CO2在低温条件下反应活性极低[59]。在高反应

温度下，又会促进逆水煤气变换这一竞争反应的进

行，导致副产物增多、甲醇选择性下降[60-61]。因此，

催化剂的设计与开发成为该技术路径平衡活性与

选择性的关键[62]。如图 3 所示，关于二氧化碳加氢

制甲醇的反应路径主要有甲酸盐路径和羧基路径，

其中大多数研究者倾向于认同甲酸盐路径。即CO2
分子首先吸附于催化剂表面活性位点，加氢生成甲

酸盐中间体，随后逐步加氢为甲氧基，最终生成甲

醇[63]。这一路径与通过羧基中间体分解生成 CO 的

逆水煤气变换反应形成竞争，因此提升甲醇选择性

的关键在于调控两种路径的动力学竞争。研究表

明，通过构建空间解耦的双活性位点结构，可使CO2
优先在 ZrO2位点上吸附活化，经甲酸盐路径生成甲

醇，Cu位点主要负责 H2的解离与供给，能够有效抑

制CO生成[64]。

从能-质耦合视角来看，将CO2加氢制甲醇集成

于煤制甲醇系统，实现了系统物质流与能量流的协

同优化。具体而言，氢源的引入使得原本以 CO2形

式排放的碳元素重新回到物质能量转化网络，进一

步转化为目标产物甲醇，提升了系统碳元素利用率，

进而可减少工艺碳排放。在这一物质转化过程中产

生的反应热可作为系统热集成的一部分，提升系统

整体能量效率；能量效率的提升反过来又可为系统

物质转化过程提供更优的能量基础与经济支撑。该

路径通过物质转化与能量利用方式的协同，使得氢

碳比的调整不再以牺牲碳元素利用率为代价，为实

现煤基甲醇系统碳氢元素匹配提供了重要思路。

近年来，围绕 CO2加氢制甲醇的研究在多方面

均取得了重要进展。在催化剂领域，研究重点正从

传统的 Cu/ZnO/Al2O3体系向多元化、功能化方向拓

展。符祝富等[65]系统综述了尖晶石催化二氧化碳加

氢制甲醇的构效关系与改性策略，揭示了其通过氧

空位与 Lewis 酸碱对协同活化 CO2 和 H2 的机理

[图 4(a)]；针对铜基催化剂在反应条件下易烧结失活

的问题，Tang等[66]通过碱处理在纯硅沸石（S-1）上构

筑羟基巢，成功将CuZn纳米颗粒约束于 S-1沸石孔

道内，制备的 CuZn@S-1 催化剂在 CO2加氢制甲醇

中实现了 91%的高甲醇选择性与 240 h的优异稳定

性，并在研究中证明 CO2在该催化剂上加氢转化为

甲醇遵循甲酸盐反应路径[图 4(b)]。在工程示范方

面，当前国内多个研究团队正积极推进 CO2加氢制

甲醇的中试与示范项目建设。中国科学院大连化

学物理研究所李灿研究团队与兰州新区石化产业

投资有限公司合作，基于 CO2加氢制甲醇技术在兰

州新区建成了千吨级太阳燃料合成示范项目，于

2020年 1月试车成功；中国科学院上海高等研究院

与多家公司合作，在海南建成年产 5000 t/a CO2加氢

制甲醇工业试验装置，于 2020年 7月试车成功并实

现稳定运行，其中CO2转化率高于 95%，甲醇选择性

高于 97%，目前正在推进年产 10 万吨级的商业示

范[67-68]。在与煤制甲醇系统集成方面，杨嘉聪等[69]通

过模拟研究表明，在传统煤制甲醇工艺中引入 CO2
加氢单元后系统碳元素利用率可从 38.74% 提升至

84.56%，单位甲醇碳排放强度下降 62.84%。此外，

图3 二氧化碳加氢制甲醇反应路径[63]

Fig.3 Reaction pathway of carbon dioxide hydrogenation to methanol[63]
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Chen 等[70]将 CO2加氢制甲醇与 SEWGS 技术共同集

成于煤与生物质共气化制甲醇工艺 [图 4(c)]，利用

SEWGS 再生阶段获得的高浓度 CO2进一步加氢制

得甲醇，实现了碳捕集与CO2资源化利用的衔接，相

比于传统工艺，甲醇产量提升了 123%、能效提高

14.3%、碳元素利用率提升至 87.5%，碳排放量减少

88.8%。上述研究表明，CO2加氢制甲醇在催化剂研

发与示范装置建设方面不断取得突破，但其与煤制

甲醇系统的集成研究目前仍以流程模拟为主，面向

工业化应用的集成示范仍需进一步探索。

2.2 煤基甲醇耦合电解水制氢路径

煤基甲醇耦合电解水制氢路径是指将电解水

制氢技术与煤制甲醇系统集成，利用可再生能源电

力制取绿氢，将产出的氢气补入甲醇合成单元，调

节合成气氢碳比。电解水制氢的总反应如式(3)所
示，该反应由阴极析氢反应（hydrogen evolution 

reaction， HER）和阳极析氧反应（oxygen evolution 
reaction， OER）两个半反应组成。水电解过程在标

准 状 态 下 所 需 的 热 力 学 Gibbs 自 由 能 变 ΔG=
237.1 kJ/mol，对应的理论分解电压为 1.23 V[71-73]。

从反应机理看，HER 涉及双电子转移过程，该反应

在不同介质中的步骤如表 1所示。在酸性介质中，

质子首先在催化剂表面还原，生成吸附态氢原子

（称为Volmer反应），随后通过电化学脱附或复合脱

附生成氢气，分别对应Volmer-Heyrovsky或Volmer-
Tafel 机理[74-76]。在碱性介质中，HER 同样经历吸附

与脱附步骤，但初始的吸附步骤为水分子还原生成

吸附态氢原子并释放氢氧根，脱附步骤为氢原子与

水分子结合得到电子进而生成氢气和氢氧根离子，

或两个氢原子直接反应并解析生成氢气[77-79]。相比

之下，水电解的另一个半反应OER是复杂的四电子

反应过程，其动力学和HER相比更为缓慢[80]。通常

图4 （a）尖晶石结构及尖晶石催化剂催化机理[65]；（b） CuZn@S-1催化剂合成示意图及CO2加氢反应机理[66]；（c）煤与生物质共

气化结合CO2加氢制甲醇流程示意图[70]

Fig.4 (a) Spinel structure and catalytic mechanism of spinel catalyst[65]; (b) Schematic of the synthesis of CuZn@S-1 catalyst and 
the reaction mechanism of CO2 hydrogenation [66]; (c) Schematic of the process for methanol production from coal and biomass 

co-gasification combined with carbon dioxide hydrogenation[70]
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认为OER涉及两种不同的反应机制，其一是吸附物

演化机制（adsorbate evolution mechanism，AEM），常

以金属中心为活性位点，在酸性和碱性介质中均经

过含氧中间体的连续吸附与转化，最终生成氧气

[图 5(a)]。另一类为晶格氧介导机制（lattice oxygen-
mediated mechanism，LOM），其特征在于金属氧化物

中的晶格氧直接参与 O—O 键形成过程[图 5(b)]，从
而有望突破 AEM 中吸附能线性标度关系带来的限

制，但同时也可能因晶格氧参与反应而影响催化剂

结构稳定性。

H2O¾®¾¾
 H2 + 1

2 O2  ΔH = +241.8 kJ/mol (3)

煤基甲醇耦合电解水制氢路径由于可将电解

水产生的H2直接与煤气化产生的富CO合成气进行

混合，无须经过水煤气变换单元即可得到满足甲醇

合成所需的理想氢碳比，避免了传统工艺中将 CO
转化为 CO2的制氢过程，因此可提升系统碳元素利

用率，降低碳排放，在物质流维度实现了氢元素的

补充。同时，由于无须设置变换单元，减小了该单

元强放热反应带来的系统热集成复杂度，可降低系

统综合能耗。此外，当电解过程所需电力由太阳

能、风能等可再生能源转化而成，则该路径进一步

实现了可再生能源电力与化石能源的跨系统耦合。

该路径通过增加清洁氢源的生产，在系统物质转化

与能量利用层面形成了二者协同，在提高系统碳元

素利用率的同时优化了能量网络，为煤基甲醇系统

提供了极具发展潜力的低碳化转型路径。

在水电解制氢技术中，碱性水电解制氢最为成

熟，已实现大规模工业化应用，目前单槽产氢规模

可达 1000 m3/h以上。近年来，将碱性水电解制氢集

成于煤制甲醇系统的研究已取得重要进展。Zhu
等[81]通过模拟研究表明，绿氢生产耦合煤制甲醇可

使系统碳元素利用率提升至 84%以上，单位甲醇碳

排放量减少62.84%。Li等[82]以碱性水电解制氢代替

传统工艺中的变换单元和低温甲醇洗单元，提升了

系统能效和碳元素利用率。Wei等[83]针对我国四个

煤基甲醇耦合绿氢生产厂区，基于 8760 h的风光资

源数据进行了技术经济性能与全生命周期碳排放评

估，得到并网型绿氢成本低至12.08~14.7 CNY/kg，甲
醇平准化成本为 1914~2461 CNY/t，全生命周期碳排

放较传统工艺可降低51.3%~62.4%。此外，在工程示

范层面，中国大唐多伦 15万千瓦风光储制氢一体化

示范项目于 2025年全面投入市场化运营，采用绿电

制氢和余电上网的协同模式，将绿氢直接输送至甲

醇合成原料气入口管线，电解水制氢装置总规模达

14000 m3/h。预计年制氢量达 7059 万标准立方米，

减排CO2 12.93万吨/年，增产甲醇 2.97万吨/年，为煤

基甲醇行业绿色转型提供了可复制的实践样本。

目前，煤基甲醇系统结合 CO2加氢制甲醇以及

耦合碱性水电解制氢两类路径在规模化应用过程

中仍存在重要挑战。其中，CO2加氢制甲醇需依赖

外部氢源的稳定供给，而碱性水电解制氢则受限于

风光资源的间歇性与波动性[84-88]。近年来，已有研

究将碱性水电解制氢与CO2加氢制甲醇进行系统集

成，以风光资源产生的可再生电力驱动电解水制

氢，再将所产氢气与捕集的CO2催化加氢生产甲醇，

从而实现“绿氢生产”与“碳资源化利用”的深度耦

合。在此基础上，进一步延伸出了应对可再生电力

波动性的柔性甲醇系统，即通过模块化架构设计、

多时间尺度协同优化及多稳态运行策略，使甲醇生

产系统能够主动适应上游电力的波动，实现可再生

能源消纳与化工生产稳定性的协同兼顾。Palys
等[89]建立了风光发电-电解水制氢-CO2加氢制甲醇

全流程的联合设计与调度优化模型，研究表明柔性

甲醇合成可使生产成本较传统稳态模式降低 33%。

吴子波等[90]提出了一种适应可再生电力波动性的组

合态柔性制甲醇工艺，通过多个模块的差异化配

置，实现了制氢模块秒级响应、合成与精馏模块宽

负荷运行，使工艺具备良好的动态调节能力。由此

可见，柔性运行策略能够有效提升碱性水电解制氢

图5 阳极析氧反应的（a）AEM路径及（b）LOM路径[79]

Fig.5 (a) AEM pathway and (b) LOM pathway of the OER[79]

表 1　阴极析氢反应在不同介质中的反应步骤

Table 1　Reaction steps of the HER in different media

介质

酸性

碱性

步骤反应式

Volmer步骤:H+ + e-¾®¾¾
 Hads

Heyrovsky步骤:H+ + e- + Hads¾®¾¾
 H2

Tafel步骤: 2Hads¾®¾¾
 H2

Volmer步骤:H2O + e-¾®¾¾
 OH- + Hads

Heyrovsky步骤:H2O + e- + Hads¾®¾¾
 H2 + OH-

Tafel步骤: 2Hads¾®¾¾
 H2
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与CO2加氢制甲醇集成系统在波动性可再生电力输

入下的技术及经济可行性。未来，随着可再生电力

成本的持续下降、电解水制氢效率的提高以及柔性

调控技术的逐步成熟，煤基甲醇系统与上述两种技

术集成的综合效益有望得到进一步提升。

2.3 煤基甲醇动力多联产路径

对于煤基甲醇系统而言，碳氢元素匹配问题不

仅体现在合成气组成的调整上，还反映在能量转化

全过程的品位匹配与损失控制上。煤基甲醇动力

多联产路径的核心在于将甲醇合成过程与发电过

程进行集成，构建煤基甲醇动力多联产系统。该路

径突破了单一产品导向的传统工艺框架，通过物质

转化与能量转换过程的深度集成，为缓解碳氢元素

不匹配带来的能效损失与高碳排放问题提供了新

的解决思路。

根据化工过程与动力系统的连接方式，煤基甲

醇动力多联产系统主要分为并联型和串联型两类，

流程示意如图 6所示。在并联型系统中，气化单元

产出的合成气分流为两股：一股经水煤气变换调节

氢碳比后进入甲醇合成单元，另一股直接作为燃气

轮机的燃料进行发电，两股物流在气化单元之后相

互独立。该构型结构清晰，能根据市场需求灵活调

整甲醇与电力的产出比例，但甲醇合成单元与动力

单元之间缺乏物质与能量的深度耦合，系统集成度

相对有限。串联型系统则将化工过程置于动力过

程之前，合成气优先进入甲醇合成单元，未反应气

或尾气随后作为燃料再供给燃气轮机。这种次序

利用的安排契合“组分对口、分级转化”的集成思

路，即合成气中高化学能的组分优先用于化工产品

合成，低化学能或反应惰性组分则用于燃烧发电，

从而实现能量的梯级利用[91-93]。根据气化后得到的

合成气是否经过水煤气变换，串联型煤基甲醇多联

产系统可进一步分为全调整、部分调整和无调整

三种方式。根据合成单元出口未反应气循环回甲

醇合成单元的不同比例，又分为一次通过、适度循

环和全循环三种方式。因此，通过将合成气调整方

式与未反应气循环比例进行组合，可衍生出多种系

统构型[94]。合理选择多联产系统集成方式，有望实

现相较于单联产系统更高的节能潜力[95]。基于上述

分类，表 2进一步归纳了并联/串联构型、变换比例、

循环比等核心设计变量及其对系统性能的影响，可

为多联产系统的构型选择与比较提供参考。

在煤基甲醇动力多联产路径中，可通过调节合

成气在化工单元与动力单元之间的分配比例，改变

碳元素的最终去向。其中一部分碳元素以产品甲

醇形式固存，另一部分通过燃烧转化为电力，这一

分流机制使得碳元素不再全部经历水煤气变换反

应，避免了传统工艺中为追求氢碳比而大量将碳转

化为 CO2的碳损失过程，因此可提升系统碳元素利

用率。通过选择性地对部分合成气进行变换，其余

图6 并联型及串联型煤基甲醇动力多联产系统流程简图[91]

Fig.6 Simplified process flow diagram of parallel-type and series-type coal-based methanol-power polygeneration systems[91]
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合成气直接进入甲醇合成单元，系统可根据气化出

口合成气的实际氢碳比，精准调控参与变换的碳比

例，既满足了甲醇合成对氢碳比的需求，又最大限度

减少了碳元素浪费。除此之外，煤基甲醇动力多联

产系统将甲醇合成过程的中温反应热与高温余热统

一纳入系统热交换网络，使原本难以有效回收的低

品位热量转化为高价值的电力或蒸汽，实现了能量

的梯级利用，提高了能量效率。在整个过程中，物质

流的分流与变换策略为能量梯级利用创造了条件，

能量流的高效回收又为物质转化过程提供了更优的

能量基础，降低了对外部能源的依赖，物质流与能量

流在系统中形成了互为支撑的协同关系。

近年来关于煤基甲醇动力多联产路径的相关

研究，逐步从基础构型设计转向系统深度优化，能

源结构也从单一化石能源向多能源互补方向拓展。

Kler 等[96]通过流程模拟建立了煤基甲醇-电力联产

模型，经过优化分析，得到了最优流程并明确了系

统最具经济竞争力的边界条件。Zhang 等[97]采用㶲

分析方法，揭示了串联型多联产系统中气化、变换、

合成及燃气轮机各单元的㶲损失分布，指出无调整

串联构型可使整体㶲损失降低程度最大。Ye 等[98]

提出了煤部分气化甲醇电力联产系统，研究表明甲

醇合成温度与气体循环比对系统性能影响突出，经

优化后系统能效可达 56.8%，内部收益率为 24.1%，

投资回收期 4.14年。此外，Lu等[99]提出了一种用于

生产合成甲醇/天然气/乙二醇的新型多联产系统，

相比于传统工艺，多联产系统的碳元素利用率提高

35.3%，㶲效率提高27.3%。Wu等[100]提出一种甲醇合

成与生物质整体气化发电联合系统，通过回收甲醇合

成过程的弛放气和中温废热用于发电，在保持甲醇产

量与发电量不变的前提下使系统能效提升3.46%，㶲

效率提高61.9%，同时还具备较优的经济性。上述研

究表明，煤基甲醇动力多联产路径在多方面均展现出

技术与经济优势。但该路径目前仍面临较多挑战，例

如合成气组成波动对燃气轮机燃烧稳定性的影响，化

工单元与动力单元深度耦合带来的运行调控复杂性，

以及较高的初始投资导致系统对相关政策和市场条

件较为敏感等。因此，煤基甲醇动力多联产系统的大

规模工业应用，仍有待在系统稳定性、集成优化及经

济性提升等方面进一步突破。

基于对各类碳氢元素匹配技术路径的梳理，选

取各路径中具有代表性且研究较为全面的文献，

表 3从能效、碳元素利用率、碳排放强度等多个方面

总结了不同路径的典型性能表现。其中技术成熟

度参考Buchner等[110]提出的化工行业九级 TRL体系

进行评估，表中数值为基于现有文献报道和工程示

表 3　不同碳氢元素匹配路径的典型性能区间/代表性案例

Table 3　Summary of typical performance for different carbon-hydrogen element matching pathways

工艺

传统CTM工艺

煤/生物质共气化制甲醇

煤基甲醇结合CO2
加氢制甲醇

煤基甲醇耦合电解水制氢

煤基甲醇动力多联产

多路径集成工艺

能效/%
约45
32.8

51.56~57.38

57.64~59.20
56.8

53.66

碳元素
利用率/%
35.05~41.5

55.29
81.52~95.68

75.80~84.56
39.50
87.5

碳排放强度/
（t CO2/t MeOH）

2.50~3.56
—

0.40~2.00

0.23~2.20
—

0.32

经济性

TPC=1897~1950 CNY/t MeOH;PP=7.2 a
—

TPC=1369 CNY/t MeOH;PP=2.8 a;
IRR=22.4%

TPC=2540~3382 CNY/t MeOH
IRR=15.52%~24.1%;PP=4.14 a

TPC=1722 CNY/t MeOH

单元技术
成熟度

TRL 9
TRL 7

TRL 8~9

TRL 9
TRL 9

TRL 6~7

系统集成
成熟度

TRL 9
TRL 7
TRL 7

TRL 7
TRL 6~7

TRL 2

文献

[101-103]
[104]

[105-107]

[69,82,108]
[98,109]

[70]
注：1. TPC—总生产成本；IRR—内部收益率；PP—投资回收期。

2. 技术成熟度：TRL 9为成熟工业化生产；TRL 8为全规模装置调试；TRL 7为接近全规模示范验证；TRL 6为中试验证；TRL 5为详细

工艺开发；TRL 4为初步工艺开发；TRL 3及以下为概念验证阶段。

表 2　煤基甲醇动力多联产系统关键构型变量及影响

Table 2　Key configuration variables and their impacts in coal-based methanol‑power polygeneration systems

关键构型变量

并联/串联构型

变换比例

未反应气循环比

燃机燃料气约束

CO2去向

典型选项/取值范围

并联/串联（全调整/部分调整/无调整）

0~100%
0~100%

热值范围、惰性组分含量上限

排放/捕集/回用至合成单元

对系统性能的主要影响

决定化工与动力单元的耦合深度及能量梯级利用程度

影响合成气氢碳比及进入燃气轮机的燃料气组成

影响甲醇单程转化率与系统能效

限制进入燃气轮机的气体组成范围

决定系统碳排放水平与碳元素利用率
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范进展的综合判断。但由于各路径在系统边界的

界定与核算口径上存在差异，表中数据主要用于反

映各技术路径的典型性能水平，不宜作为严格横向

优劣排序的依据。该领域尚需在统一的方法学框

架下对各类碳氢元素匹配路径开展规范化评估，为

不同路径的对比提供更为可靠的量化依据。

3 煤基甲醇系统优化与评价方法

从基于传统煤气化路线的工艺改进，到碳元素

去向重构、引入绿氢或构建多联产系统的结构性变

革，煤基甲醇系统逐渐演变为物质流与能量流关联

更为复杂的体系。这种系统复杂性的提升，对工艺

的设计、运行优化以及综合效益评价均提出了新的

挑战。本节首先梳理煤基甲醇系统的传统优化与

评价方法，剖析传统方法在应对复杂系统时的局限

性，进而阐述多目标优化方法与全生命周期评价方

法在解决多维目标冲突和全面评估环境效益方面

的应用进展与不足。

3.1 传统优化与评价方法及其局限性

工艺优化与系统评价是煤基甲醇新工艺开发及

逐步走向工业化的基础，传统的优化研究多聚焦于

单元操作层面的参数调整，优化逻辑可概括为“参数

敏感性分析/单目标寻优”。研究者通常借助实验设

计或流程模拟工具，针对气化、变换或合成等关键单

元，考察关键操作参数对目标变量的影响，从而确定

该单元的最优操作区间[111-113]。例如，在气流床煤气

化过程的模拟中，通过调整氧煤比与汽煤比，分析关

键参数对合成气组成及冷煤气效率的影响，进而确

定气化单元的最佳操作条件[114]；在煤与生物质共气

化的研究中，通过分析生物质添加比例与进料位置

对合成气氢碳比及碳氢元素利用率的影响，优化原

料配比[115]。本质上，上述优化方法是在给定流程结

构下对连续变量的寻优，虽可提升单元操作效率，但

当研究视角从工艺单元扩展至全流程时，传统优化

方法的局限性则逐渐显现。部分研究者基于对工艺

全流程的模拟，通过灵敏度分析考察关键变量对系

统整体能耗或碳效的影响。但这种针对全流程的优

化分析，通常停留于工艺的物料与能量衡算层面，未

探究单元间物质流与能量流的耦合关系，对系统各

单元间相互影响的深层规律揭示不足。即使在优化

过程中引入基于热力学第二定律的㶲分析方法，多

数研究仍以提升㶲效率为目标[116-118]，尚未突破传统

单目标优化的基本范式。

针对煤基甲醇系统综合效益的评价，通常从技

术与经济性能两个维度展开[119-120]。技术性能评价

主要考察系统整体的能效、元素利用率、㶲效率及

碳排放强度等指标。其中，基于热力学第一定律的

能量分析可揭示系统整体的能源利用水平，而基于

热力学第二定律的㶲分析则能进一步识别各单元

的㶲损失分布与成因，为能量梯级利用指明方向。

经济性评价主要依托经济分析方法，从投资成本、

生产成本、内部收益率等方面衡量工艺的经济可行

性，为不同技术路径的比较提供量化依据。王健[121]

对所构建的CO2捕集耦合绿氢制甲醇工艺开展了系

统的技术经济评价，并与多种煤制甲醇路线进行了

对比，明确了新工艺在提升能效、碳元素利用率方

面的优势，以及当前受制于绿氢成本的经济性瓶

颈。Liu 等[109]针对煤制甲醇电力多联产系统，提出

了两种集成方案，分别从技术性能及经济性能两个

维度与传统工艺进行了对比，证明了甲醇-电力多

联产系统在技术经济性能上的优势。然而，大多数

相关研究的评价边界均局限于工艺装置内部，未追

溯上游可再生能源发电、电解水制氢以及下游产品

运输等各个环节的环境影响，难以全面揭示新工艺

的真实环境效益。

对于日益复杂的煤基甲醇系统，仅采用传统的

优化与评价方法已显不足。在系统优化方面，传统

优化方法通常将最大限度提升能效或最低碳排放等

作为单一目标，而在实际工程应用与生产实践中，往

往需要在多个相互制约的目标下，寻求能够权衡多

目标要求的生产方案。此外，在对工艺的综合评价

方面，对于引入氢、电等外部资源的煤基甲醇系统而

言，上游环节对系统整体环境效益具有重要影响，若

将分析范围限定于工艺装置内部，则综合评估结果

可能偏离实际。因此，针对煤基甲醇系统的工艺优

化与综合评价研究，亟需向多目标优化与全生命周

期评价方向拓展，以应对复杂系统中多维目标权衡

与工艺全生命周期环境影响评估的现实需求。

3.2 多目标优化及全生命周期评价方法应用现状

多目标优化方法突破了煤基甲醇系统中单一

目标寻优的局限，能够协调系统能效、元素利用率、

工艺成本与碳排放等相互制约的多重目标，是实现

系统全局最优权衡的核心工具，同时也为传统工艺

改进与新型集成路径的优化提供决策支持。全生

命周期评价打破了仅聚焦于工艺装置的评价边界，
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将评价范围延伸至原料获取、转化生产、产品应用

及末端处置的全链条，能够量化各环节的环境影

响，有效规避局部单元优化可能导致的污染转移问

题，是评估新工艺真实环境效益、衡量系统可持续

性的重要方法。本节围绕多目标优化与全生命周

期评价，梳理两类方法在煤基甲醇系统中的应用框

架与研究现状。

3.2.1 多目标优化方法  多目标优化的数学本质

是在既定约束条件下，对多个存在冲突关系的目标

函数进行优化。该方法的核心构成包括目标变量、

决策变量与约束条件三大要素[122]。其中，目标变量

是根据系统优化需求所确立的各类评价指标，各指

标之间通常存在制约关系；决策变量是生产过程中

可调节和控制的参数，分为离散型与连续型两类，

前者为工艺路线选择、系统集成模式等定性决策变

量，后者为工艺操作参数、物料配比等连续变化的

变量[123-124]；约束条件则是系统运行的刚性边界，主

要包括基于物料平衡与能量平衡所确定的守恒约

束、由设备结构或工艺特性决定的运行约束以及由

行业规范或环境法规设定的合规约束[125-128]。多目

标优化步骤如图 7所示，优化结果不同于单目标优

化中的唯一最优解，而是形成帕累托最优解集，即

解集中的任意解均无法在不使其他至少一个目标

变差的前提下得到改进，这一性质反映了多目标问

题中目标函数之间的冲突与权衡关系[129]。

目前，多目标优化方法在能源系统领域已获得

广泛应用，覆盖化石能源转化、可再生能源集成、多

能互补与碳捕集利用等多个方向。然而，仅有极少

量研究对煤基甲醇系统开展多目标优化。Pandey
等[130]针对三种不同等级煤的甲醇生产系统，以甲醇

产率最大化和 CO2排放量最低为目标，对系统汽煤

比与气化温度等关键参数进行了优化。结果表明，

高灰煤虽甲醇产率略低，但凭借更低的原料成本展

现出更优的经济可行性。Li 等[131]将煤制甲醇系统

与多个过程集成，构建了高附加值副产品资源回收

反馈系统，以年总成本与碳排放为优化目标，通过

混合整数非线性规划方法实现了多系统间氢、燃料

气及多级余热的协同优化。针对煤基甲醇系统的

多目标优化，具体而言，决策变量可根据工艺结构

进行选取，其中较为关键的离散变量包括变换或捕

集单元的设置、工艺中 CO2的去向以及多联产系统

的构型选择等；连续变量则包括气化单元的氧煤比/
汽煤比、合成气循环比及温度、压力等工艺参数。

在约束条件方面，除了需满足物料平衡与能量平衡

等基本守恒约束外，还需纳入关键工程约束，如合

成气氢碳比需满足甲醇合成反应对氢碳化学计量

比的要求、甲醇产品纯度需达到工业级标准等。目

标变量的选取需结合工艺特征与优化需求综合考

虑，就煤基甲醇系统而言，不同目标之间往往存在

复杂的关系。例如，碳元素利用率与能效的提升并

非始终一致，提高碳元素利用率往往需增设碳捕集

单元，而捕集过程需额外消耗能量，由此可能导致

系统整体能效下降；碳减排技术的引入常伴随较高

的投资与运行成本，在缺乏碳定价机制的条件下可

能削弱工艺的经济竞争力；当系统引入绿氢后，更

高的电力需求使得碳排放、能效与成本之间的权衡

关系更为突出，CO2加氢制甲醇的碳减排收益同样

高度依赖于氢气的来源与成本；在多联产系统中，

合成气分流用于燃烧发电可减少碳损失，有助于提

升碳元素利用率，但会制约甲醇产量的提升。鉴于

上述多目标之间的复杂权衡关系，目标变量的选取

可从“3E+R（Energy，Economy，Environment，Resource）”

图7 多目标优化步骤

Fig.7 Steps of multi-objective optimization
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维度加以考量，以综合反映系统在多维目标下的权

衡关系。其中，Energy维度以能效和㶲效率为核心

指标；Economy维度涵盖工艺总投资成本、总生产成

本、单位产品生产成本、内部收益率及投资回收期

等经济性评价指标；Environment维度涵盖碳排放强

度、生命周期全球变暖潜值及污染物排放等环境影

响评价指标；Resource维度涵盖煤耗、水耗、电耗、外

供氢需求等资源/能源消耗指标。在此基础上，进一

步采用多目标优化算法求解获得帕累托前沿，并依

据理想点法、TOPSIS法或多维政策约束筛选等策略

从中确定优选方案，为工艺设计与决策提供量化

支撑。

从现有研究可总结出，当前多目标优化在煤基

甲醇系统中的应用存在以下两个关键科学问题。

第一，多目标优化过程中单元构型等离散决策变量

与操作参数等连续变量共存，传统优化算法较难实

现高效求解；第二，对多个目标变量之间的冲突根

源及调控机制尚缺乏系统的理论认识。因此，发展

更适用于煤基甲醇等复杂化工系统的多目标优化

算法，并深化对多目标冲突根源的理论认识，使系

统优化由被动权衡转向主动调控，是推动该方法为

复杂化工系统工艺设计与决策提供有效支撑的重

要方向。

3.2.2 全生命周期评价方法  全生命周期评价作

为一种成熟的系统化评价方法，可用于量化产品或

工艺在整个生命周期内潜在的环境影响，包括资源

开采、生产制造、使用维护直到最终的废弃或回

收[132-134]。该方法遵循国际标准化组织（ISO）14040
系列标准确立的技术框架，包括目标与范围界定、

清单分析、影响评价及结果解释四个阶段。针对煤

基甲醇系统开展全生命周期评价时，通常根据研究

目的不同设定评价边界，可涵盖煤炭开采、生物质

种植或可再生能源发电等上游环节，经过气化、变

换、合成等核心工艺单元，再到甲醇产品出厂或终

端使用，也可延伸至下游产品应用与废弃物处理阶

段[135]。此外还需明确功能单位，若甲醇作为化工原

料进入下游产业链，可以“吨甲醇”为功能单位，聚

焦于生产阶段的环境负荷；若评估其作为车用替代

燃料的环境效益，则功能单位可确定为“MJ燃料”，

以涵盖燃料燃烧释放的终端排放。对于煤基甲醇

动力多联产系统，涉及甲醇与电力等多产品输出

时，多联产分摊方法可优先考虑系统扩展法，以避

免按能量或经济价值进行物理分配可能引入的主

观偏差。在清单分析阶段需收集系统边界内所有

物质与能量的输入输出数据，包括化石能源消耗、

水资源取用、各类化学品投入以及向环境排放的废

气、废水与固体废物。其中，电力的碳排放计算需

关注电力碳强度因子的选择，其中平均因子适用于

归因性 LCA，边际因子则适用于前瞻性分析或新增

用电情景。此外，若工艺内存在 CO2捕集并经加氢

转化为甲醇等，在进行碳核算时考虑甲醇终端燃烧

或使用阶段的重新释放，将产品使用阶段的碳排放

纳入评价。最后，影响评价通过特征化、标准化与

加权等步骤，将清单数据转化为若干环境影响类型

指标，包括全球变暖潜值、酸化潜值、不可再生资源

消耗等。

随着绿色甲醇概念的兴起以及碳减排目标的

持续推进，全生命周期评价方法在煤基甲醇系统中

的应用逐步深化。早期研究主要聚焦于传统煤制

甲醇工艺的环境影响分析，或与不同原料的甲醇生

产路线进行对比，评价边界通常止于甲醇产品出

厂，较少涉及上游原料获取或下游产品使用阶

段[136-138]。随着 CO2加氢制甲醇、电解水制氢等新型

技术路径的出现，研究者开始将评价范围向上游延

伸至生物质种植与收集、可再生能源发电及电解水

制氢等环节，向下游拓展至甲醇作为燃料或化工原

料的使用阶段[139-140]。使得原本在工艺装置层面难

以察觉的污染转移得以识别，更全面揭示新工艺的

真实环境表现。此外，Liu 等[104]通过全生命周期评

价证明了添加生物质对甲醇生产过程的积极影响，

并根据全生命周期分析结果指导系统优化，得到了

最优的生物质添加范围。由此可见，全生命周期评

价结果已不再局限于单纯的分析对比，而是可进一

步用于指导工艺的优化设计。将该方法纳入煤基

甲醇系统综合评价体系，能更客观地反映不同碳氢

元素匹配技术路径的真实环境影响，进而为相关技

术路线的筛选与集成优化提供更可靠的决策依据。

近年来，有研究者提出应在全生命周期评价中

引入时间因素，构建动态全生命周期评价模型

（dynamic life cycle assessment，DLCA），以克服传统

静态评价方法在处理时间维度变化时的局限[141-143]。

根据 Sohn 等[144]对动态生命周期评价的系统综述，

DLCA可根据生命周期评估的不同阶段分为动态过

程清单、动态系统建模及动态特征化三种类型。

图 8所示为DLCA组成部分在全生命周期评估各阶

段的应用，其中，动态系统建模通过刻画能源结构

··4973



第77卷化 工 学 报

演变、技术更替等系统层面的变化，能够反映技术

进步、原料来源变化等因素对环境的长期影响。在

DLCA计算工具方面，由 Tiruta-Barna等[145]提出模型

并由 Pigné 等[146]开发的 DyPLCA 工具采用深度优先

图搜索策略，可实现背景数据库的时间差异化处

理，为大多数背景清单过程提供通用的时间描

述[147]。当前已在建筑、能源等领域的 DLCA 研究中

得到应用，为动态视角下的环境评估提供了技术支

撑。在甲醇生产领域，Gaikwad 等[148]将动态过程模

拟数据与LCA软件集成，针对钢铁与甲醇联产系统

进行了动态全生命周期评估，揭示了电厂CO2排放、

电解水制氢需求及电力结构变化是导致碳足迹大

幅波动的关键因素，并指出 DLCA 能够量化环境影

响在时间维度的不确定性。因此，对于煤基甲醇系

统，当评价边界内存在具有显著时间变化特征的关

键参数，且其动态变化可能对评价结果产生较大影

响时，DLCA 相较于传统静态方法具有独特优势。

例如，在绿氢耦合煤基甲醇系统中，区域电网的碳

强度将随可再生能源占比的提升而逐年下降；电解

水制氢的效率随技术进步而持续改善；风光等可再

生电力在总供电结构中的比例随新型电力系统的

建设而动态变化；碳税、绿证及电价等政策与市场

因素亦随时间推移而调整。此外，煤基甲醇装置在

数十年的运行周期中，还可能逐步提高低碳氢源的

掺入比例，从而影响系统碳足迹的长期演变。上述

时间维度上的动态变化均无法通过传统静态 LCA
有效捕捉，而 DLCA 能够量化此类因素对评价结果

的长期影响，具有重要的方法学价值。

需指出的是，当前关于煤基甲醇系统全生命周

期评价的研究仍存在以下两方面待解决的关键科

学问题。第一、在系统边界界定、功能单位选择及

多产品分配方式等方面尚缺乏统一的方法学规范，

限制了不同研究之间的可比性；第二，现有评价方

法多基于静态假设，难以反映技术进步、能源结构

等动态变化对评价结果的长期影响[149-150]，而动态全

生命周期评价方法仍面临模型构建难、数据可用性

及计算需求高等挑战[151-154]。因此，完善相关方法学

规范，并建立适用于煤基甲醇系统的动态全生命周

期评价方法，是未来研究的重要发展方向。

3.3 煤基甲醇系统能-质耦合评价方法及理论框架

为从“能-质耦合”视角对煤基甲醇系统进行更

为全面的分析，本文在此提出面向煤基甲醇系统的

能-质耦合评价指标及基于能-质耦合视角的“分

析-优化-评价”方法框架，可为煤基甲醇系统的低

碳化转型提供从系统分析到优化决策的方法支撑。

在能-质耦合视角下，针对煤基甲醇系统的分

析，主要聚焦于两类耦合对象，一是碳、氢两种关键

元素流在气化、变换、合成等单元间的分配与转化；

二是热、电等能量流在各单元间的传递与匹配。通

过元素守恒与热力学约束建立物质流与能量流之

间的定量关联，进一步提出两个能-质耦合度量指

标。为使所提出的能-质耦合度量指标具有明确且

可重复的核算边界，首先将系统内所包含的流动方

式分为六种类型，各类流动类型的含义及典型示例

如表 4 所示。其中，EE→E和 EM→E均涉及热量的跨单

元传递，其区分依据在于物质流在热量传递过程中

是否被消耗。若物质流仅作为热量载体，其形态和

组成在传递过程中保持不变，例如携带热量的高温

物质流经换热器将热量传递至另一单元的冷物流，

物质流自身在换热后仍以原物质形态进入后续单

元，则该热量的传递归入EE→E；若该物质流在释放热

量的同时自身被消耗，例如弛放气进入燃气轮机燃

烧后其化学能转化为电力输出，则该转化环节归

入EM→E。

图8 动态LCA组成部分在全生命周期评估各阶段的应用示意图[144]

Fig.8 Schematic of the application of dynamic LCA components in various phases of life cycle assessment[144]
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系统整体耦合度（Ctotal）：定义为系统内部各单

元间相互输出的物质流与能量流之和占系统所有

单元输出总和的比重，能够反映气化、变换、合成等

各单元之间物质流与能量流的整体耦合程度，计算

方法见式(4)。式中，Etotal output为系统各单元所有输出

的物质流与能量流总能量当量（kW），所包含的流动

类型如式(5)所示；Einternal为系统跨单元内部流动的物

质流与能量流总能量当量（kW），不包括跨越系统边

界的输入和输出，如式(6)所示。需指出的是，系统

整体耦合度能够反映系统内各单元间物质流与能

量流的耦合程度，但其数值高低并不直接等同于系

统性能优劣。高耦合度既可能意味着系统集成程

度高、能量梯级利用充分，也可能意味着单元间相

互依赖程度加深，从而带来调节灵活性下降、故障

传播风险增加等潜在问题。该指标的实际价值在

于为系统集成程度的量化提供参考维度，而非作为

单一优化目标。因此在实际应用中，耦合度应与能

效、碳元素利用率、经济性、运行稳定性等多维指标

联合判断，其合理区间需根据系统结构特征与运行

目标进行针对性分析。

C total = ∑E internal∑E total output
(4)

∑E total output = EE → E +EM → M + EE → M + EM → E + E input +Eoutput  (5)
∑E internal = EE → E + EM → M + EE → M + EM → E (6)

能量-物质交叉耦合率（RE−M）：定义为在系统内

部发生物质形态与能量形态之间相互转化的流动

量占所有跨单元内部流动量的比重，可反映系统中

物质流与能量流之间的相互依赖程度，计算方法见

式(7)。式中，EE→M为系统内能量流驱动物质转化的

能量当量（kW），EM→E为系统内物质流携带能量被转

化为能量流的能量当量（kW）。

RE - M = EE → M + EM → E∑E internal
(7)

对于物质流与能量流的能量当量折算，统一采

用㶲值作为折算基准，以表征能量流或物质流在给

定环境条件下能够转化为有用功的最大潜力。由

于物质流与能量流属于两类不同的物理范畴，二者

在能量当量折算中所对应的㶲值形式应有所区别。

物质流在能-质耦合分析中的主要贡献在于其化学

转化潜力，因此物质流的能量当量采用化学㶲进行

计算，以表征物质通过化学反应所能提供的最大有

用功，而不考虑随物质热力学状态变化的物理㶲贡

献。针对煤基甲醇系统中煤、合成气等物质的化学

㶲值可参考文献[155-156]进行计算。对于电、热量、蒸

汽等能量流，能量当量同样根据㶲值进行计算。其

中，电力的㶲值等于其能量值；对于温度为T的恒温

热源的热量Q，㶲值由其温度品位决定，计算公式如

式(8)所示，式中 T0为环境温度；蒸汽的㶲值根据温

度与压力相对于环境状态进行计算，如式(9)所示，

式中H和 S为蒸汽给定状态下的焓和熵，H0和 S0为

环境状态下的焓和熵，相关热力学参数可通过水蒸

气物性数据库或流程模拟软件获取。此外，式(4)~
式(7)中的各能量当量变量实际上是基于稳态工况

下的能量流率，即单位时间内的能量当量。在对工

艺规模或产能不同的系统进行横向比较时，可采用

单位甲醇产品为基准进行归一化处理，以避免装置

规模差异对耦合度指标数值的影响。

表 4　煤基甲醇系统能量流动类型说明及典型示例

Table 4　Energy flow type descriptions and typical examples for the coal-based methanol system

流动

类型

EE→E

EM→M

EE→M

EM→E

Einput

Eoutput

起点及形态

系统内能量流

系统内物质流

系统内能量流

系统内物质流

系统外物质流/能量流

系统内物质流/能量流

终点及形态

系统内能量流

系统内物质流

系统内物质流

系统内能量流

系统内物质流/能量流

系统外物质流/能量流

含义

能量从一个单元直接传递至另一单元

且形态不变的流动

物质从一个单元直接转移至另一单元

且形态不变的流动

能量流驱动物质转化后以新物质形态

输出至下游单元的流动

物质携带的能量被提取转化为能量

形态并传递至其他单元的流动

系统外部的物质或能量输入至系统

内部的流动

系统内部的物质或能量输出至系统

外部的流动

典型示例

单元间的余热回收再利用

气化单元产出的合成气直接送至甲醇合成单元

碱性电解水制氢单元中电力输入分解水产出

氢气用于下游单元

甲醇合成弛放气或未反应气进入燃气轮机燃烧

发电用于其他单元

原料煤、水、电力、热量的输入

甲醇产品输出、废气排放、电力并网输出、

废热散失

··4975



第77卷化 工 学 报

EXQ = WCarnot = (1 - T0
T )Q (8)

EX = T0 (S0 - S ) - (H0 - H ) (9)
在此基础上，可构建煤基甲醇系统基于能-质

耦 合 视 角 的“ 分 析 - 优 化 - 评 价 ”（analysis-
optimization-evaluation，AOE）方法框架。如图 9 所

示，该框架从三个层面递进，首先在系统解析层面，

基于系统物质流与能量流的平衡分析，识别关键耦

合节点，建立系统能-质耦合模型。明确各单元间

的物料输入输出关系及能量传递路径，并采用上述

度量指标对系统的整体耦合度与交叉耦合率进行

量化评估，诊断系统能-质耦合的薄弱环节，为后续

优化提供依据；其次在系统优化层面，在系统能-质
耦合解析的基础上，结合多目标优化方法，寻求兼

顾能效提升、碳减排与经济性等目标的帕累托最优

解集；最后在综合评价层面，对优化方案进行技术

经济分析与全生命周期评价，从多个维度综合评估

其可行性与可持续性。

4 结论与展望

通过系统梳理煤基甲醇系统关于碳氢元素匹

配的技术路径可以发现，当前相关研究已从传统煤

气化框架内的局部工艺改进，逐步拓展至引入绿

氢、构建动力多联产系统等结构性变革路径。对新

工艺的优化与评价方法亦从局部参数与单目标优

化分析，拓展为面向复杂耦合系统的多目标协同优

化与全生命周期综合评价。水煤气变换、煤与生物

质共气化等传统改进路径虽能在一定程度上改善

合成气氢碳比，却难以摆脱原料固有元素构成的根

本约束。煤基甲醇系统耦合绿氢生产、二氧化碳加

氢及动力多联产等结构性变革路径在实现碳氢元

素的精准匹配、碳减排等方面具有明显优势，但在

工业应用中仍存在系统集成复杂度高、经济性依赖

外部条件等现实挑战，如图 10所示为煤基甲醇系统

碳氢元素匹配路径总结及未来发展路线图。未来，

围绕煤基甲醇系统的碳氢元素匹配这一核心问题，

相关研究还需在能-质耦合机制解析、系统集成、优

图9 基于能-质耦合视角的“分析-优化-评价”方法示意图

Fig.9 Schematic of the “analysis-optimization-evaluation” method from the perspective of energy-mass coupling

图10 煤基甲醇系统碳氢元素匹配路径总结与未来发展路线图

Fig.10 Summary of carbon-hydrogen element matching pathways in coal‑based methanol systems and future development roadmap
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化与评价方法拓展三个方面持续推进。

（1）深化系统能-质耦合机制解析

现有研究多聚焦于单一技术路径的工艺开发

或单元优化，针对气化、合成、动力等多单元间物质

流与能量流耦合机制的研究相对匮乏。当工艺引

入氢源或构建多联产系统后，各单元间的物质流与

能量流交织成更复杂的物质转化与能量传递网络，

其中还涉及碳氢元素在不同反应路径中的竞争与

协同。然而，目前该领域还未建立起能够系统性解

析物质流与能量流之间复杂耦合关系的理论框架

与分析方法。因此，未来研究应积极推进能-质耦

合解析方法的构建，不断深化对复杂煤基甲醇系统

的能-质耦合机制解析，为后续系统优化提供可靠

的理论支撑。

（2）煤基甲醇系统多源集成

煤基甲醇系统的结构正逐渐从单一原料及产

品向多源输入、多产品输出的模式转变。然而，在

大规模工业应用中，合成气组分波动、可再生电力

输入的强间歇性、多单元高调控难度以及高投资成

本对市场的敏感性等现实挑战仍需持续突破。未

来的煤基甲醇系统集成方向可聚焦于探索不同碳

源与氢源的匹配及协同优化，同时挖掘系统内物质

转化与能量传递过程之间的协同潜力。此外，还需

发展面向动态工况的柔性调控策略，并广泛借鉴已

开展的工业示范项目经验，推动煤基甲醇多源集成

系统从示范验证向规模化工业应用迈进。

（3）系统优化与评价方法拓展

多目标优化是煤基甲醇系统实现能效、碳排放

与经济性协同提升的重要研究方向。未来对于煤

基甲醇系统优化的研究，应在现有多目标优化框架

及算法的基础上，进一步结合工艺的物理约束及运

行特征，将碳税政策、绿氢价格等不确定因素作为

敏感性变量纳入优化体系。在综合评价方面，将全

生命周期评价引入煤基甲醇系统已成为评估系统

可持续性的重要趋势。针对当前全生命周期评价

在煤基甲醇领域应用存在的不足与挑战，应以尽可

能真实反映工艺全生命周期的环境影响为目标，加

强基于实际运行数据的清单构建，完善系统边界的

界定方法，统一功能单位选择与多产品分配规则，

提升不同技术路径相关研究之间的可比性。对于

尚未在煤基甲醇系统成熟应用的动态全生命周期

评价，未来还需进一步探索该方法在煤基甲醇多源

耦合系统长期环境效益评估中的适用场景与建模

方法，推动全生命周期评价从静态对比分析向动态

演化方向发展，进而为煤基甲醇工艺低碳转型路径

的量化评估与优化决策提供方法支撑。
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