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Aspen Plus 在无机盐工艺开发与设计中的应用 

——六水氯化镁生产过程的模拟 
 

王红蕊，沙作良，王彦飞 
(天津市海洋资源与化学重点实验室，天津科技大学海洋科学与工程学院，天津 300457) 

 

摘  要：应用 Aspen Plus 软件，选择 ELECNRTL 物性方法和蒸发器、换热器模块对六水氯化镁生产的连续蒸发和冷

却工艺进行了模拟和验证．讨论了蒸发器的气相分率以及冷却结晶的冷却终温对产品产率的影响．在综合考虑副反

应、设备材质及公用工程等影响因素的基础上，以单位产品能耗最小为目标进行了优化．确定的合理操作参数为：蒸发

器的压力 70,kPa、气相分率 0.4、换热器的冷却温度 38,℃．在此工艺条件下，产品产率为 60.17%，单位产品总热负荷为

990.75,kJ/kg．通过流程模拟对不同的工艺条件进行分析获得物性数据及工艺参数，可节省设计时间和优化现有生产工

艺，降低能耗． 
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Application of Aspen Plus in the Process Development and Design of  

Inorganic Salts：Process Simulation for  

Magnesium Chloride Hexahydrate 

WANG Hongrui，SHA Zuoliang，WANG Yanfei 

(Tianjin Key Laboratory of Marine Resources and Chemistry，College of Marine Science and Engineering， 

Tianjin University of Science＆Technology，Tianjin 300457，China) 

Abstract：The process of continuous evaporation and cooling of magnesium chloride hexahydrate was simulated by using 

Aspen Plus software，ELECNRTL property method and the flash and heat exchanger module. The influence of the vapor 

fraction of the flash and the cooling temperature of cooling crystallization on the product yield was discussed. After consider-

ing the side effects，equipment materials and public work，the process was optimized aiming at minimum energy consump-

tion per unit of product. The reasonable parameters of the process of magnesium chloride hexahydrate are that the pressure of 

the flash is 70,kPa，the vapor fraction of the flash is 0.4，and the cooling temperature of the heat exchanger is 38,℃. Under 

these conditions，the product yield of magnesium chloride hexahydrate is 60.17% and the duty per unit of the product is 

990.75,kJ/kg. The process simulation can save designing time，optimize existing production processes，reduce energy con-

sumption and help analyze different process conditions.  

Key words：Aspen Plus；magnesium chloride hexahydrate；simulation； 

 

Aspen Plus 是化工生产装置设计、稳态/动态模拟

和优化的大型通用流程模拟系统．该软件经过 30 多

年来不断地改进、扩充和提高，已先后推出了十多个

版本，成为举世公认的标准大型流程模拟软件，可对

化工过程进行模拟、优化、灵敏度分析和经济评

价．它具有一套完整的单元操作模块和工业上比较

完备的物性系统，可用于各种操作过程的模拟以及从

单个操作单元到整个工艺流程的模拟[1]．许多企业已
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经用 Aspen Plus 模拟电解质过程，如酸水汽提[2–3]、

苛性盐水结晶与蒸发、硝酸生产[4]、湿法冶金[5]、胺净

化气体和盐酸回收[6]等． 

  Aspen Plus 软件可以研究某些设计问题或操作

问题，进行参数灵敏度分析和流程优化．使用流程模

拟不仅可以对不同的工艺条件进行分析，获得对实际

生产具有指导意义的工艺数据，同时还可以节省时间

和操作费用．本文应用 Aspen Plus 软件，以增加六水

氯化镁的产率和降低单位产品能耗为目的，对六水氯

化镁生产过程中的最重要的蒸发和冷却结晶工艺进

行模拟和优化． 

1 模型建立 

1.1 单元操作的确定 

根据生产六水氯化镁的工艺流程[7–8]，模拟的主

要单元操作为蒸发和冷却，所以选用 Aspen Plus 软件

中的基础模型中分离器 Flash2 模型和换热器 Heater

模型(或者使用 Flash2 模块来代替换热器模块)的组

合来模拟 MgCl2·6H2O 的生产过程中的蒸发工艺和

冷凝工艺．工业上生产六水氯化镁[9–10]的原料一般为

制溴后的废液，其组成中杂质很少，可以看作是

MgCl2–H2O 体系，并且 MgCl2 质量分数约为 30%．图

1 为生产六水氯化镁的流程模拟图． 

 

图 1 生产六水氯化镁的流程模拟图 

Fig. 1  Process simulation of the production of magnesium

chloride hexahydrate 

1.2 组分的定义 

由于 MgCl2·6,H2O 与 H2O 都是以电解质溶液的

形式存在，所以使用软件中的 Electrolyte Wizard 定义

各个组分，结果见表 1. 

  在定义过程中，氢离子类型一项中默认的是

H3O
+，但是 H

+也是存在的，选择 H3O
+的原因是它能

更好地代表几乎所有电解质体系的相平衡和化学平

衡；物性方法选择 ELECNRTL；模拟方法一项选择真

实组分，它不仅表示在溶液化学中用离子或盐来进行

计算并且也表示用真实组分来报告结果．这样就定

义了各个组分，并且生成了 3 种反应类型：离子平

衡、盐析出、完全溶解，这些反应可在 Reactions-

Chemistry 项中查到． 

表 1 定义组分 

Tab. 1 Defining components 

组分 ID 类型 化学式 

Water 常规 H2O 

MG++ 常规 Mg2+ 

CL- 常规 Cl
-

 

SALT1 固体 MgCl2·6H2O 

SALT2 固体 MgCl2·4H2O 

MGCL2 常规 MgCl2 

H3O+ 常规 H3O
+ 

OH- 常规 OH
-

 

1.3 物性方法的选择和改进 

物性方法的可靠性是过程模拟的关键，对于

MgCl2–H2O 体系，比较成熟和可靠的热力学模型为

ELECNRTL 和 PITZER 电解质模型[11]．对本体系，两

种模型的精度相当，本模拟过程选择 ELECNRTL 模

型．由于氯化镁水溶液体系固液平衡相图比较复杂，

在不同条件下，可能存在六水、四水、两水及无水氯

化镁固相，并且在高温下还会存在固相的水解反

应．根据本文以制备六水氯化镁晶体为目的，在工艺

研究范围内，平衡固相只考虑六水氯化镁和四水氯化

镁，忽略热解，对该体系的热力学模型进行适当 

简化． 

软件 ELECNRTL 模型中对于 MgCl2·6H2O 的溶

解平衡常数进行了给定，通过相图数据进行回归溶解

度参数和软件内嵌的溶解度参数是一致的． 

  但软件中无 MgCl2·4H2O 的溶解平衡常数，需要

对热力学模型进行改进以适应过程模拟的实际情况. 

在一定温度下，MgCl2·4H2O 在水中溶解达到饱和

时，达到了溶解平衡，其溶解平衡可以表示为 

MgCl2·4H2O Mg
2+＋2Cl

-

＋4H2O 

MgCl2·4H2O 的溶解平衡常数在一定温度下是一

个常数，其形式为 lnK＝A＋B/T＋ClnT＋D．根据溶

解度数据[12]，使用 Aspen Plus 软件中数据回归功能

对模型方程中的参数 A、B、C、D 进行回归，结果为：

A＝－3,260.790、B＝116,217.111、C＝537.109、D＝

－0.631．将这些参数在 Reaction-Chemistry 项中进行

定义． 

2 模型分析 

  两相分离器 Flash2 用于严格的气液平衡，把进



    

·46·                                                               天津科技大学学报  第 29 卷  第 3 期 

 

料物流分成两股出口物流．用两相分离器 Flash2 进

行计算时，需要规定温度、压力、气相分率、热负荷这

4 个参数中的任意两个．用换热器 Heater 计算时需要

规定冷却温度．所以在模拟六水氯化镁生产过程中

需要确定的操作参数为蒸发器的压力(或温度)、气相

分率以及换热器的冷却温度，同时也是通过分析这些

参数对模型进行优化．计算之前，需要对各个物流和

单元操作进行规定．各个物流及单元模块的初始输

入值见表 2． 

表 2 输入参数 

Tab. 2 Input parameters 

输入项 参数 

FEED物流 
25,℃，100,kPa，1,000,kg/h， 

MgCl2质量分数为 30% 

FLASH模块 压力 100,kPa，气相分率 0.35 

COOLER模块 冷却温度为 35,℃ 

2.1 氯化镁水溶液沸点的确定 

MgCl2·6H2O 的 组 成 中 MgCl2 的 质 量 分 数 为

46.84%，该数值为理论上获得最大产量的蒸发终点，

若超过此值，冷却后得到的是卤块(MgCl2·6H2O 和

MgCl2·4H2O 的混合物)，因此需要知道不同压力下

MgCl2 水溶液的沸点．文献中大多给出常压下的氯化

镁水溶液的沸点，没有给出各个压力下氯化镁水溶液

的沸点． 

使 用 Aspen Plus 软 件 的 物 性 分 析 (Property 

Analysis)功能，运行类型选择物性分析，利用 Prop-

Sets 定义要分析的物性参数——TBUB．在 Analysis

项中创建物性分析，分析在不同压力下沸点温度与

MgCl2 水溶液质量分数的关系，结果见表 3． 

表 3  不同压力下沸点温度与氯化镁水溶液质量分数的

关系 

Tab. 3  Relationship between boiling temperature and the 

mass fraction of magnesium chloride under differ-

ent pressure 

 

沸点温度/℃ 
质量分数/% 

70,kPa 80,kPa 90,kPa 100,kPa 110,kPa

22 97 101 104 107 110 

26 100 104 107 111 113 

30 104 108 111 114 117 

34 108 112 115 118 121 

38 112 116 119 123 125 

42 116 120 124 127 130 

46 121 125 129 132 135 

 

表 3 数据与文献[13–14]中常压、MgCl2 质量分数

小于36%的沸点比较，结果非常接近．对质量分数为

44.6%的 MgCl2 水溶液的沸点进行了测定，值为 149,

℃，模拟值与测量值的误差为14%，误差较大，所以所

选的物性方法对于计算低质量分数的 MgCl2 水溶液

的沸点是适用的，而对于高质量分数的 MgCl2 水溶

液的沸点可参考文献[15]中数据． 

  溶液沸点升高与溶质组成、性质、压强都有关

系．对于一定溶质组成的混合溶液，在同一压强条件

下，溶液质量分数越高，溶液沸点也越高，溶液质量

分数与沸点升高存在一一对应关系．其关系可通过

吉辛科法来估算，估算公式为 

   ΔT＝0.016,2,T0
2
ΔT0/r (1)

   ΔT＝T－T0 (2)

   ΔT0＝ 373.15T ′ −  (3)

式中：ΔT 表示操作压强下溶液沸点升高值，K；ΔT0

表示常压下氯化镁水溶液沸点升高值，K；T 表示操

作压强下氯化镁水溶液的沸点，K；T ′ 表示常压下氯

化镁水溶液的沸点，K；T0 表示操作压强下纯水的沸

点，K；r 表示操作压强下纯水的蒸发潜热，kJ/kg． 

用表 3 中数据回归出常压下氯化镁水溶液沸点

T 与氯化镁的质量分数 w 的线性方程为 

   T＝1.035,7,w＋356.79 (4)

由文献[14]中数据回归出纯水蒸发潜热 r 与温度

T0 的线性方程： 

   r＝－2.5,T0＋3,195.5 (5)

将上述式(1)—式(5)联立，化简得到形如 T＝

f(T0，w)的函数，结果为 

  T＝T0＋(w－15.8)T0
2
/[149.2(1,278.2－T0)] (6)

因此，只要测出常压下氯化镁水溶液的质量分数

和任意压强下纯水的沸点T0，根据式(6)即可计算出

氯化镁水溶液在任意压强条件下的沸点值． 

2.2 蒸发器气相分率对产率的影响 

使用 Aspen Plus 软件中灵敏度分析工具进行灵

敏度分析．可以通过改变其中一个变量(控制变量)

来分析其他变量(采集变量)的变化． 

在表 2 中其他输入条件不变，通过改变 FLASH

模块的气相分率来分析 PRODUCT 物流中六水氯化

镁的产率与 FLASH 蒸发器模块中的气相分率的关

系，计算结果如图 2 所示．由图 2 可以看出：当气相

分率小于 0.42 时，随着气相分率的增大，六水氯化镁

的产率增大．在气相分率为 0.42 时，六水氯化镁的产
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率最大，与通过物料衡算得到的结果一致，此时产品

全部为六水氯化镁．当气相分率大于 0.42 时，蒸发后

水量已不足以完全形成六水氯化镁，并且由软件模拟

结果可知在蒸发过程中液相中已经有 MgCl2·4,H2O

析出，产品流中已不只是六水氯化镁，从而出现图 2

中的结果．模拟结果表明：若以六水氯化镁为产品，

则最大气相分率为 0.42．超过该值，则产品不是纯六

水氯化镁． 

 

图 2 六水氯化镁的产率与气相分率的关系 

Fig. 2  Relationship between the vapor fraction and the 

yield of magnesium chloride hexahydrate 

2.3 冷却终温对产率的影响 

在表 2 中其他输入条件不变的情况下，通过改变

COOLER 模块的冷却温度来分析 PRODUCT 物流中

六水氯化镁的产率与冷却温度的关系，计算结果如图

3 所示． 

 

图 3 六水氯化镁的产率与冷却温度的关系 

Fig. 3  Relationship between the cooling temperature and

the yield of magnesium chloride hexahydrate 

由图 3 可以看出：六水氯化镁的产率是随着冷却

终温的降低而增大的．但是，冷却终温越低，冷却水

的用量越大，这样就增大了投资费用，所以需要选择

合适的冷却温度．冷却终温过高就会使产率降低，冷

却终温过低就会有十二水氯化镁析出．由于工业上

常见的循环冷却水水温平均为 30,℃，所以冷却终温

选在 38,℃为宜，在不同季节可根据冷却水温进行适

当调整． 

 

3 模型优化与结果 

在保证产率的条件下，以降低单位产品能耗为目

的进行优化．规定冷却温度为 38,℃不变，分析不同

压力下，单位产品热负荷随气相分率的变化，结果如

图 4 所示．规定蒸发器压力为 70,kPa，分析不同冷却

温度下，单位产品热负荷随气相分率的变化，结果如

图 5 所示． 

 

图 4 不同压力下，单位产品热负荷与气相分率的关系 

Fig. 4 Relationship between the duty per unit of the pro-

duct and the vapor fraction under different pres-

sure 

 

图 5 不同冷却温度下，单位产品热负荷与气相分率的关系 

Fig. 5 Relationship between the duty per unit of the pro-

duct and the vapor fraction under different cooling 

temperature 

  由图 4 可知：随着压力的增大，单位产品热负荷

是逐渐增大的；压力为 70,kPa 时单位产品热负荷最

小．由图 5 可知：随着冷却终温的升高，单位产品热

负荷是逐渐减小的；冷却温度为 38,℃时热负荷最

小．两图中，单位产品热负荷都随着气相分率的增大

而减小，所以蒸发过程中应尽可能多的蒸走多余的 

水分． 

  综上所述，在保证产率的条件下，为使单位产品

能 耗 最小所确定 的 工 艺 条 件 为 ：蒸 发 器 的压力

70,kPa、气相分率 0.4、换热器的冷却温度 38,℃．在
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确定的合理的工艺条件下得到的模拟结果见表 4． 

表 4 模拟结果 

Tab. 4 Simulation results 

输出项 结果 

PRODUCT物流 SALT1为 601.7,kg/h，产率 60.17% 

FLASH 
压力 70,kPa，温度 121.2,℃， 

热负荷为 538,030.16,kJ/h 

COOLER 
冷却温度 38,℃， 

热负荷为 58,104.42,kJ/h 
 

4 结 语 

(1)用 Aspen Plus 软件建立了六水氯化镁生产过

程的流程．选用 Aspen Plus 软件中的基础模型的分

离器 Flash2 模型和换热器 Heater 模型，采用了

ELECNRTL 物性方法并进行了改进．改进后的模型

可以用来模拟该工艺过程． 

(2)使用 Aspen Plus 的物性分析功能得到了不同

压力下沸点与 MgCl2 质量分数的关系．使用灵敏度

分析功能，讨论了影响产品产率的因素．在保证产率

的条件下以降低能耗为目标进行了优化．确定了合

理的工艺参数：蒸发过程的操作压力 70,kPa、气相分

率 0.4、冷却结晶的操作温度 38,℃．在此工艺条件

下，MgCl2·6,H2O 产率为 60.17%，单位产品总的热负

荷为 990.75,kJ/kg，这些数据为六水氯化镁生产过程

的模拟计算和现有工艺改进提供了理论依据和参考

数据． 
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