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化工过程模拟、控制与优化技术的 
现状与发展 

钱锋  杜文莉 

（过程系统工程教育部工程研究中心 华东理工大学  上海） 

0、引言  

化工系统工程作为系统工程、化学工程、自动控制、计算机技术、管理科学等交叉的综

合性学科，其目的是在总体上达成技术与经济上的最优化，达到对化工系统的最优设计、规

划、决策、控制和管理，并符合可持续发展的要求。其目标要求进一步创新和发展一种科学

基础，包括对化学、物理内在现象的新表述，有效的计算理论和方法以及先进的工程专业知

识和评判标准的组合和扩展。在几十年的发展过程中，随着过程工业研究对象的发展、变化

以及化学工程、过程控制、计算机科学等相关支撑学科技术的发展，出现了以下几个重要的

发展变化： 

（1）过程系统工程的研究对象正在由传统的介观向微观和宏观两个方向延伸，小到以

分子模拟为手段的产品设计，大到供应链管理的优化和生态系统，均已成为研究的热点。 

（2）从全生命周期分析的化学供应链集成角度出发，提出了绿色过程系统工程的概念。

即以建立环境友好的、可持续发展的化工过程或产品为目标，从传统的“三传一反”深入到

分子层次，并延伸到生态层次，是现代过程工业由工程基础向科学基础、由经济效益为主向

经济－资源－环境并重、由过程工程向产品工程转变的要求，代表 21世纪系统工程发展的

方向和趋势。 

（3）人工智能技术在化工过程系统中得到广泛应用。以神经网络、模糊数学、专家系

统、进化计算等为代表的智能方法已普遍应用于化工过程建模、诊断、综合、控制与管理中，

成为过程系统开发、设计的得力工具。 

化工过程模拟、控制与优化技术作为化工系统工程不可或缺的学科分支与应用工具，正

是由于吸取了相关学科基础理论的精华和应用研究中的重要成果，其内涵逐渐丰富，研究领

域也不断拓宽。 

1、化工过程模拟技术 

1.1 过程模拟的研究现状 

模拟技术是系统工程最为成熟和实用的技术，从其应用角度来说，主要包括稳态过程模

拟和动态过程模拟。 

稳态过程模拟技术经历了 20世纪五六十年代的起始期、70 年代的发展期和 80年代的

成熟期，以美国 Aspen Tech公司的 ASPEN PLUS，Simulation Sciences公司的 PRO/II，Ho

neywell公司的 UNISIM（原 Hypro Tech公司的 HYSIM）软件为代表的模拟工具在过程分析、

设计以及参数优化中广泛应用。目前对于石油馏份和烃类物质的计算已经相当准确、可靠，

除非某些反应自身具有新的反应机理或需要新的分离技术，稳态模拟技术已经在很大程度上

达到了无需小试、中试，模拟结果可直接用于工业装置设计的程度。目前稳态模拟工具已在
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过程工业中随处可见，在规模上可实现包含上百万个方程的工艺流程图模拟，其模拟精度和

预测能力已被工程师广泛接受和应用。 

动态过程模拟的发展滞后于稳态模拟，在 20世纪 90年代后获得了长足进展和应用，在

涉及间歇过程、连续过程的开停车、连续过程本征参数依时变化、控制系统的合成、过程系

统局部与全局特性分析以及利用人为非定常态操作（如变压吸附、变温吸附、化学反应器强

制周期操作等情况）来强化过程系统性能和实现技术目标等问题时，动态模拟技术凸显出其

重要意义。当前国外推出的各种动态模拟软件均是基于严格的机理模型，因而它可以较准确

地模拟许多化工过程，进行先进系统控制设计、开发动态仿真软件、模拟开停车过程、进行

事故状态分析研究等等。其模型形式是一组代数－（偏）微分方程组，这种面向方程的形式

可采用通用的求解算法，但模型收敛性对初值要求较高。现在包含 100多个微分代数方程的

系统已经在线性动力学模拟和控制中得到实现。 

在目前单元流程模拟技术比较成熟的情况下，根据实际应用的要求，还出现了一些新的

发展方向，主要包括： 

(1). 过程模拟与流体力学模拟的结合 

随着人们对各种过程更深层次的理解和认识，以及实际工业设计的需要（如需掌握设备

内的流体动力学形式以进行更精确的设备结构设计），多尺度建模已经成为重要的理论方法

和研究热点。计算流体动力学（CFD）、计算分子科学（CMS）、分子模拟（MS/MD）等与过

程模拟的结合将有助于人们从微观角度更为深刻地理解和分析宏观过程本质，因此，把具有

分布参数的单元操作模型与过程模拟相结合，开发、应用考虑传递过程的非平衡级模型，以

深刻理解反应过程的微观层次，具有重要的意义。同样，多组分多相复杂体系及大分子体系

的不同层次的模拟与优化则会在材料、生物及产品工程中发挥更大的作用。 

目前有关 CFD与过程模拟结合的研究较少，在现有的研究中，按照 CFD与过程模拟结合

的方法可分成两类：多分区模型与混合多分区/CFD 模型。多分区模型考虑了过程设备中混

合的非理想性，将过程设备分成多个理想混合区域，并彼此相连成一网络，改善了计算的精

确度，而且计算量的增加也相对较小
[1]
。混合多分区/CFD模型则通过数据在分界面上的分解

与整合，实现 CFD模型与多分区模型间的数据交流，改善了多分区模型难于表征相邻分区间

质量和能量流率的问题
[2]
。 

(2). 过程模拟与绿色化学化工的结合 

作为与科学技术和工业生产紧密结合的模拟技术，不仅在时空尺度上向多尺度的研究方

向发展，其研究也向着环境影响和经济效益并重的方向发展。绿色模拟技术不仅仅是在传统

模拟技术的基础上引入环境影响因素，更重要的是其学科基础也从宏观层次的“三传一反”

深入到分子层次、介观层次以及生态层次。目前的方法是将过程模拟软件与环境评价体系集

成起来，如废物消减算法
[3]
是比较经典的方法，算法中考虑了包括臭氧层消耗、人体毒性到

生态毒性的 9个潜在的环境指数，目前也实现了与其它模拟软件工具的连接。此外，还有环

境危害和风险评价工具
[4]
，实现了与 HYSYS软件的集成，较好地用于从废气中回收挥发性有

机化合物过程的分离技术的选择和过程操作条件的优化。 

(3). 过程模拟与智能方法的结合 

实际问题的模型化还需要许多模糊信息的支持，这些信息可能源于工程实践的经验、文

献、专利等。如 Bugaeva等
[5]
将专家系统用于气体净化过程的选择、模拟和开发，将智能的

模拟系统与传统的基于物理化学原理的模型以及实验研究相结合，使过程的计算更为容易，

结果更为准确。Feng等
[6]
将模糊专家系统用于实时过程监控和事故预防中，将模糊信息嵌入

到过程操作模型中，使得这种动态的过程更易于处理。Neumann等
[7]
将神经网络用于化工厂

危险状态的早期诊断和鉴别。作为一种智能算法，神经网络能够很好地将源于物理化学性质

的数学模型同智能技术相结合，从而得到更易于收敛的计算结果
[8,9]
。因此，研究基于智能

方法和机理模型相结合的过程模拟的基本理论和方法具有重要的意义
[10]
，这样的结合使得过

程系统集成更容易实现模型化和易于求解。 
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1.2 未来过程模拟技术的发展目标与前景 

多尺度过程的集成模拟是模拟技术的必然方向，建模与优化从过程单元和设备的水平层

次上，向两个相反的方向——即分子和企业两种层次上深入、延伸，即从分子水平向原子和

量子的尺度过渡，从企业装置的规划和调度向供应链管理的优化发展。在发展统一化学供应

链所有环节的数学模型时，主要的困难在于各环节在空间尺度、时间尺度以及化学物种数目

上的巨大差异；另外，在更长尺度上可能发生基本模型无法预测的新情况。未来 20年发展

的主要挑战将是如何更好地理解在巨大的空间和时间跨度下化学供应链的内在结构和信息

流，以及如何为其模拟和优化发展新的数学模型和方法。 

2、化工过程控制技术 

自连续工业形成大规模生产以来，自动控制就成为保证产品质量，提高产率不可或缺的

一部分。随着竞争的全球化、经济的迅速发展以及越来越严格的环保和安全法规的实施，过

程控制在流程工业中显得更加重要，其发展依赖于控制理论和计算机技术两个“软、硬”件

工具学科的研究进展。 

2.1 过程控制的研究现状 

随着工业发展的技术和要求，先进控制（APC）系统不但要保证系统的稳定性和整个生

产的安全，满足一定的约束条件，而且应该带来一定的经济效益和社会效益。因此，在过程

工业的应用中，满足实际工业过程特点的控制系统得到了大量推广。这类控制系统对模型要

求不高，在线计算方便，对过程和环境的不确定性有一定适应能力的控制策略和方法。例如，

自适应控制系统、预测控制系统、鲁棒控制系统、智能控制系统（专家系统、模糊控制……）

等先进控制系统，并已经成功应用在炼油生产过程的常减压装置、催化裂化装置、加氢催化

重整装置、延迟焦化装置，乙烯生产过程的裂解炉、乙烯精馏单元、丙烯精馏单元，PTA生

产过程的氧化单元与精制单元，以及芳烃、聚丙烯、聚乙烯的生产过程中。 

(1). 生产装置实施先进控制成为发展主流 

受到经典控制理论和常规控制的限制，难以处理工业过程中存在的耦合性、非线性和时

变性等问题。随着企业提出的高柔性、高效益的要求，上述控制方案已经不能适应，以多变

量预测控制为代表的先进控制策略的提出和成功应用以后，先进控制受到了过程工业界的关

注，生产装置实施先进控制成为发展主流。目前预测控制技术的研究主要集中在解决系统非

线性、鲁棒性设计以及智能方法的融合。 

目前，广义预测控制(GPC)都是以线性系统作为被控制对象，对于弱非线性系统，一般

仍能取得较好的控制效果，但对一些强非线性系统难于奏效。对此，非线性的广义预测控制

研究开始得到重视，主要有基于 Hammerstein模型广义预测控制、基于 LMOPDP模型广义预

测控制、基于神经网络的非线性系统广义预测控制，还有基于双线性模型、多模型等多种广

义预测控制方法。 

针对非线性系统的特点，预测控制的鲁棒性设计也成为控制研究的热点之一。鲁棒预测

控制的思想即使用鲁棒控制算法，在算法设计初期就将系统的不确定性考虑进去，使得整个

预测控制系统在实际控制中面对对象不确定时仍能表现出应有的稳定性。相应软件有 Honey

well公司推出的基于鲁棒预测控制的 RMPCT (Robust Multivariable Predictive Control

 Technology)等。 

智能预测控制主要形式有：基于神经网络、模糊模型、遗传算法、专家控制等智能技术

的预测控制算法，这些算法可以处理非线性、多目标、约束条件等生产边界条件在幅度变化

的异常情况、智能预测控制思想主要是用智能方法来处理过程的描述问题，特别是非线性过

程取得了一定成果。 
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(2). 软测量技术理论体系逐渐成熟 

由于在线分析仪表(传感器)不仅价格昂贵，维护保养复杂，而且由于分析仪表滞后大，

最终将导致控制质量的性能下降，难以满足生产要求，还有部分产品质量目前无法测量，这

在工业生产中实例很多，例如精(分)馏塔产品成分，塔板效率，干点、闪点、反应器中反应

物浓度、转化率、催化剂活性，高炉铁水中的含硅量，生物发酵罐中的生物量参数等。近年

来，为了解决这类变量的测量问题，各方面在深入研究，目前应用较广泛的是软测量方法。 

软测量的基本思想是对于难于测量或暂时不能测量的重要变量(或称之为主导变量)，选

择另外一些容易测量的变量(或称之为辅助变量)，通过构成某种数学关系来推断和估计，以

软件来代替硬件(传感器)功能。这类方法具有响应迅速，连续给出主导变量信息，且具有投

资低、维护保养简单等优点。近年来，国内外对软测量技术进行了大量研究。著名国际过程

控制专家 Mcavoy教授将软测量技术列为未来控制领域需要研究的几大方向之一，具有广阔

的应用前景。 

软测量技术主要内容有：机理分析与辅助变量选择、数据采集和预处理、软测量模型建

立、在线较正、实施及评价。核心问题是其模型的建立，也即建立待估计变量与其他直接测

量变量间的关联模型。目前，软测量建模方法一般可分为：机理建模、回归分析、状态估计、

模式识别、人工神经网络、模糊数学、基于支持向量机(SVM)和核函数的方法、过程层析成

像、相关分析和现代非线性系统信息处理方法等。这些方法都不同程度地应用于软测量实践

中，均具有各自的优特点及适用范围
[11]
。 

(3). 故障检测、预警与诊断技术日益重视 

故障检测与诊断技术是发展于 20世纪中叶的一门科学技术，是指对系统的异常状态的

检测、异常状态原因的识别以及包括异常状态预测在内的各种技术的总称。随着现代工业及

科学技术的迅速发展，生产设备日趋大型化、高速化、自动化和智能化，系统的安全性、可

靠性和有效性日益变得重要化和复杂化，故障检测与诊断技术也愈来愈受到人们的重视。 

故障诊断技术是一门综合性技术，它的开发涉及多门学科，如现代控制理论、可靠性理

论、数理统计、模糊集理论、信号处理、模式识别、人工智能等学科理论。基础方法有三种：

基于解析模型的方法，基于信号处理的方法和基于知识的方法
[12]
。实际应用的过程监控方案

通常是把多种统计量和方法结合起来，共同应用到故障检测、识别和诊断中。 

故障诊断技术经过十几年的迅速发展，到目前为止已经出现了基于各种不同原理的众多

的方法，如基于灰色理论的故障预报方法、基于神经网络的时间序列预测、基于粗糙集的方

法、基于 Petri网的方法、以及组合预测、基于滤波器的方法、基于模糊理论的预测和基于

混沌的时间序列预测等。同以前相比，这些方法不论是检测性能、诊断性能，还是鲁棒性都

有很大提高，而且对于线性时不变系统已经形成了相对较为完整的体系结构。 

(4). 传统的 DCS在走向国际统一标准的开放式系统 

自 1975年第一套分布式工业控制计算机系统诞生以来，发展迅速，到目前已经是第四

代 DCS，新一代 DCS系统已经超越了控制工程的范围，而是一套集成化的综合控制和信息管

理系统
[13]
。其主要特征是：集成和信息化，能够实现全厂实时控制和 PCS、MES、ERP层的信

息集成；不再限于过程控制，而是全面提供连续调节、顺序控制和批处理控制，实现混合控

制功能。支持各种现场总线规约，包容 FCS的多种产品，并且现场信号处理组件也采用集成

方式，实现小型化、智能化、分散化和低成本。从几个不同的系统层面实现了开放，体现在

DCS 可以从三个不同层面与第三方产品相互连接：在企业管理层支持各种管理软件平台连

接；在工厂车间层支持第三方先进控制产品、SCADA 平台、MES 产品、BATCH 处理软件，同

时支持多种网络协议(以以太网为主)；在装置控制层可以支持多种 DCS单元(系统)、PLC、R

TU、各种智能控制单元等，以及各种标准的现场总线仪表与执行机构。 

(5). 综合自动化系统（CIPS）是发展方向 
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过程工业自动化在 90年代以前仍是自动化孤岛模式。进入 90年代，企业把提高综合自

动化水平作为挖潜增效、提高竞争能力的重要途径。集常规控制、先进控制、过程优化、生

产调度、企业管理、经营决策等功能于一体的综合自动化成了当前自动化发展的趋势。 

在一些综合自动化系统中，底层控制系统的功能非常先进，高层 ERP系统的功能也相当

完整，但应用效果并不理想。尽管综合自动化系统应用不成功的因素是多方面的，但缺乏面

向制造过程的 MES 来连接底层的控制系统和高层的经营/计划/决策系统是关键性的因素之

一。 

2.2 过程控制技术的发展目标与前景 

(1). 智能化控制方法研究 

复杂工业过程一直以来都在渴望着一种新的理论和方法能够实实在在地解决工业现场

中实际问题，要求工业过程控制对被控对象模型要有“学习”和“识别”能力，对环境和扰

动的变化要有“适应”和“鲁棒”能力等等。智能化的控制方法研究则适应了上述要求，包

括两个层次的内容：①控制器的性能监控与自动维护；②仿人智能方法与控制理论的结合。 

Ø 模型预测控制(MPC)是目前公认处理复杂流程工业过程多变量约束控制问题的最有

效算法之一，是处理多约束、多变量、多目标、多控制模式和基于模型预测的最优控制器。

但在预测控制的国内外应用中均表现出实施周期长、维护成本高、持续投运率低等问题，使

得预测控制技术与传统 PID控制技术相比，其易用性与适应性较差，限制了 MPC的推广。美

国的 AspenTech 提出了智能化的先进控制阶跃测试技术，可在模型工作性能下降到极限下

时，基于自动约束的阶跃测试，在线调整控制器的模型性能
[14]
。多变量模型测试与辨识过程

中影响产品质量与安全操作的问题也是 MPC的应用难点，研究以伪随机信号序列为测试信号

的闭环辨识也是目前突破 MPC应用拓展的关键和难点。此外，发展预测控制、模型辨识、性

能监视一体化技术，将极大提高预测控制技术的易用性，实现自动辨识、自动投运与自动维

护，这将是 MPC技术未来几年的发展趋势。 

Ø 人工智能技术以其自治性、自适应性及自学习能力的优势，吸引了包括工业过程控
制在内的众多领域，控制界的工程师也期望藉此突破原有控制理论的模式，借用人类智能来

解决复杂系统的控制问题，出现了以模糊控制、神经网络控制、专家控制为主的控制策略以

及各种智能控制与传统控制方法相结合的形式，包括：模糊变结构控制(FVSC)、自适应模糊

控制(AFC)、自适应神经网络控制(ANNC)、神经网络变结构控制(NNVAC)、神经网络预测控制

(ANNPC)、模糊预测控制(FPC)、专家模糊控制(EFC)、模糊神经网络控制(FNNC)、专家神经

网络控制(ENNC)等。尽管智能控制在近十年来得到了广泛的应用和发展，但在其分析、设计

以及实际应用中还存在许多重要问题亟待解决：智能控制理论上仍需要建立一套系统的分析

工具，对其进行验证和评价，以保证系统的可靠性和安全性；如对智能控制系统的鲁棒性问

题，还缺乏严格的数学推导，对于复杂控制系统或复杂工作环境，其不确定问题更加严重，

强鲁棒性控制系统研制更为必要；智能方法分支繁杂，企图应用一种技术解决复杂工业过程

所有控制问题不现实，也不可能，需要针对各种智能方法的特点进行结合，取长补短，以形

成有效的综合集成方法。 

(2). 控制与优化一体化技术的集成 

目前过程控制技术已经从单一、分散、局部的技术，开始向一体化、开放性、网络化发

展，从单一生产单元，单一生产装置，发展到整个流程的综合控制，甚至多个流程的协调控

制，其控制目标也从原来单一的控制精度和误差指标，发展到面向质量指标、环保指标、经

济效益的综合指标，全面体现可持续发展、绿色制造的新型自动化理念；而技术手段也从单

一的控制算法、控制策略，发展成为集成控制、优化、调度、计划、故障诊断等为一体的，

协同互动的统一的技术整体，提供企业全方位的解决方案。目前国际上两大主要工业控制软

件厂商 AspenTech和 Honeywell都已不再局限于过程自动化系统与软件领域，而是分别在其

原有自动化软硬件优势的基础上分别提出了面向企业整体的解决方案，如 AspenTech公司推

出的 Aspen Engineering Suite、Aspen Manufcturing Suite和 Aspen eSupply Chain Sui
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te套件，Honeywell HiSpec的面向石油与天然气、制浆造纸、化工、炼油工业的 Unified 

Manufacturing Solutions for Business Optimization套件。尤其是 AspenTech公司的一

体化解决方案 Aspen one™，力求以一个以经济目标为主的综合目标来优化协调原先包括管

理、生产在内等不同功能的系统，如多变量预测控制、实时操作优化、集成调度与计划等，

使其构成单一的，内部互相相关的系统，达到企业整体流程的最优运行和最大效益。与传统

的单一模式不同，过程控制的一体化注重于过程控制相关技术的有效集成和整体优化。在纵

向层次，将优化策略贯穿于包括计划调度、生产管理、装置操作等各个层次，通过分解协调

策略将各个层次集成一个体系。在横向上，其控制范围涵盖整个流程，在各装置单元先进控

制的基础上，通过分解协调策略解决各个装置单元之间的耦合，形成全流程的优化控制。由

于涵盖了多种时间尺度、多种空间尺度、多种信息来源，既存在本质的分布式特征，又具有

不同功能单元之间的关联耦合，一体化控制体现了过程控制研究的整体性，其深度和广度还

需长时间的深入研究。 

3、化工过程优化技术 

近几年由于能源消耗的猛增、更加严格的环境限制和立法、产品价格和质量竞争日趋激

烈，我国的化学工业在技术上有了明显的进步。其中一个精确反映此中变化的重要工程工具

便是优化。优化已经成为过程系统工程领域的主要研究对象，并开始由学术研究方法论转向

影响工业进程的科技手段，而过程系统工程则是将系统工程学的理论和方法用于过程工业特

别是化学工业领域的一门边缘学科。20世纪 90年代，随着计算机技术的迅速发展，复杂大

系统的分析和综合成为可能，过程系统工程和优化技术得到更为深入广泛的应用。 

优化问题可以有多种分类。由图 1可见，优化问题可由问题中变量的类型分为连续变量

优化、离散变量优化以及混杂变量优化。 

 

图1 优化问题分类 

 

图2 给出了从过程系统工程学科的角度出发的优化覆盖的领域。 
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图 2 优化在过程系统工程中的应用领域 

 

(1). 过程设计与综合领域的优化 

过程设计，是过程系统综合与过程系统分析交替过程的整体，包括三个主要步骤，即过

程系统综合、分析与优化。 

过程设计与综合领域的优化主要集中在化工过程分析与综合，这方面研究新成果越来越

体现其实用性，主要优化对象为换热网络，质量交换网络，精馏分离序列等。 

针对换热网络(HEN)，高维平等
[15]
通过对换热网络的定性分析提出了换热网络优化改进

的 4条规则，并结合换热网络的灵敏度分析建立了换热网络优化改进及控制的数学模型和求

解方法，给出了换热网络优化改进的步骤。为了改进同步优化模型中等温混合的不合理假设，

魏关锋等
[16]
用遗传算法对多流股换热器网络综合进行了研究。科研与工业实际结合得更加紧

密，将夹点技术用于换热网络改造以节能
[17~20]
。冯霄等人利用余热的温焓和压焓减少换热器

个数的设计
[21,22]
。王松平等通过传递现象的数学推导及热力学原理，得出换热器强化的优化

设计温差
[23]
。 

质量交换网络优化方面，进展主要是传统的水分配网络的集成。都健等
[24]
综述了水分配

网络综合的研究内容、方法和研究进展，杨友麒
[25]
综述了分别用水夹点分析法及混合整数规

划 MINLP法来优化水网络系统的配置。李英等
[26]
提出了水夹点分析和混合整数非线性规划法

相结合的用水网络最优设计法。王洪卫等
[27]
提出了不确定性条件下水网络优化设计柔性综

合，而刘永健等
[28]
则用基于模糊规划的主目标设定法策略解决此类问题。曹殿良等

[29]
用具

有中间水道的水集成技术设计的用水网络。值得一提的是，华贲等在水网络集成方面有很大

贡献
[30~33]
，冯霄等将瓶颈问题引入化工过程设计中，对水分配网络和换热网络均进行了研究

[34,35]
。 

精馏分离序列方面，尹清华
[36]
提出了精馏过程多工况优化设计的能量流结构理论，苏明

等
[37]
利用基于模糊综合评判的数据包络分析优化分离序列。董宏光等分别用组合数学理论

[38]
、遗传算法

[39]
研究了精馏分离序列综合问题。安维中等

[40,41]
基于随机优化策略，用改进的

模拟退火算法
[42]
求解多组分热耦合复杂精馏系统优化的混合整数非线性规划(MINLP)模型，

同时，他还综述了最优化技术在精馏过程综合中的应用及研究进展
[43]
。另外，朱平等

[44]
建

立了以年总费用最小为目标函数的优化设计数学模型和以年操作费用最小为目标函数的优

化运行数学模型对分割式热泵精馏流程的优化设计及运行调优。 

另外，环境保护方面，郑东晖等
[45]
提出了一种考虑动力学影响和环境约束的反应路径综

合方法，研究实质是求解带有模糊参数的多目标机会约束规划模型。韩方煜等
[46]
采用搜索寻

优和多目标决策相结合的求解以环境影响最小和经济效益最大为目标的多目标优化模型。陈

启石等
[47]
报道了反应过程中的污染削减方法。化学方面，邵楠等

[48]
将并行快速退火演化算

单元设备 

设计 资源分配与调度 生产操作 

管理 

控制 制造 

过程 
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法结合Brenner势能函数用于小碳原子簇Cn(n=2-20)的结构优化，得到了最稳定构型。塔设

计方面，刘宝庆等
[49]
基于传质传热模型对废轮胎裂解塔设计进行优化。 

最后有必要提及的是，华贲等
[50]
综述了间歇化工过程的设计和能量综合优化研究的内

容、方法和研究进展。为了求解过程设计中存在的连续变量组合优化全局最优问题，施文俊

等
[51]
将TS法进行改进并应用于求解化工过程设计优化问题。 

(2). 过程操作领域的优化 

过程操作领域的优化可以算作国内这几年来优化研究中的重中之重。 

经过几十年的发展应用，序贯模块法与联立方程法成为当前过程工业建模的主要方法。

随着工业发展，模型对象日益庞大，方程模型的变量和方程数量呈几何增长。在研究过程中，

联立方程法更广泛应用主要有如下困难：实现通用化比较困难，合理有效的组织、维护大量

的变量与方程（稀疏）十分困难；难以继承已有的单元操作模块，而没有继承性的开发，很

难被广泛接受并扩展。邵之江等在混合自动微分算法
[52]
，rSQP算法

[53]
，基于自动微分的灵

敏度分析
[54]
，基于rSQP和自动微分的化工过程操作优化

[55,56]
等方面进行了大量研究工作，研

究了联立方程法及其拓展技术基础上的结构化和面向对象的开放方程建模
[57,58]
，应对复杂过

程系统建模优化软件的需求的面向服务的开放架构的应用模式
[59]
，以及大规模非线性优化软

件包UniOptima
[60]
。 

岳金彩等
[61]
在模块环境下，将filter概念应用于化工过程优化，提出了相应的算法，并

针对filter-SQP提出了一个逐步规格化策略。函数优化方面，为了克服传统PSO算法容易早

熟收敛和陷入局部极小的缺点，刘丽姮等
[62]
通过对PSO算法特点和行为的分析，提出一类有

机结合SA算法和PSO算法的混合算法。 

对于化工动态操作优化问题，现有数值解法不能有效求得最优解。而对于组合优化问题，

蚁群算法有其独特的优势，因而化工界研究人员进行了大量研究。陈德钊等在这方面的研究

成果有：序贯执行蚁群算法
[63]
，进化规划-蚁群优化算法

[64]
，连续约束蚁群优化算法

[65]
。另

外，秦建华等
[66]
提出了智能蚁群算法。 

反应工程方面，黄琦等
[67]
对环氧乙烷合成反应器的管外沸腾水温度时间策略进行优化，

得到最优沸腾水升温曲线，从而提高了环氧乙烷反应的经济效益。基于神经网络-遗传算法

优化工艺操作条件也层出不穷
[68,69]
。 

软件应用方面，杨善升等
[70]
将 DMOS工业优化软件成功地应用于柴油加氢精制装置及丙

烯腈反应装置的生产优化。 

反应条件优化方面，主要是通过正交实验得到优化的工艺条件
[71~73]
，亦有将正交设计方

法应用于分离技术的
[74]
，另外也有针对正交设计的局限性,采用人工神经网络对正交实验数

据建模得出最佳反应工艺参数
[75]
，有大量研究运用均匀设计和回归分析方法优化实验工艺

[76~78]
。也有在以往经验范围内，在其他条件固定的情况下，对影响反应的各个变量分别进行

取优，最后得到反应的最佳工艺条件。这种方法广泛存在于化工实验研究中
[79~81]
，然而所有

元素的局部最优解的总和并不可以保证一定是全局最优解，这方面在未来还期待更多研究。 

石油工业方面，以对炼油厂全厂利润为优化的目标函数进行全流程优化
[82]
。 

动态优化方面，祝雪妹等
[83]
提出基于机理模型，以最小能耗为目标的热集成精馏系统的

动态优化策略，采用 SQP和正交配置的离散化方法实现动态优化的计算。耿志强等
[84]
提出利

用动态核聚类方法来识别乙烯裂解炉生产过程最优操作模式，动态调整乙烯裂解炉的操作条
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件以及选择油品和预测收率。薛美盛等
[85]
通过确定优化操作变量，改进了装置的控制方案实

现了装置的在线节能优化。 

基于传统启发式算法难以得到良好的可行解时，有研究
[86~90]
将人工神经网络用于建立黑

箱数学模型，再用基因算法应用于化工过程操作优化，以此迅速得到优化变量和全局最优解。

在工程应用领域利润的驱动下以及项目的紧迫性要求，此类方法有立竿见影之效。但是，此

类方法缺乏深层次的数学理论基础，是否值得投入如此之力研究值得商榷。 

石化领域，应用 HYSYS软件进行稳态、动态模拟，得出相应的最佳操作条件
[91]
，其优化

结果既可用于离线指导实际生产操作,保证装置的产品质量，也可为在线优化控制打下基础。 

俞欢军等
[92]
提出在粒子群算法中引入遗传算法改善全局搜索性能。当旧有算法已无法解

决或满意解决在过程操作中遇到的新问题时，对常规遗传算法的改进也有报道
[93]
。 

(3). 供应链管理领域的优化 

所谓供应链（或后勤网络，供应网络），是指在物理运动或虚拟运动中将产品或服务从

供应商提供给客户的由组织、人、活动、信息和资源组成的协调系统。一个典型的供应链包

括生产商、服务商、销售商、销售渠道（例如零售、电子商务）和消费者（终端客户）。供

应链管理的主要目的是充分利用资源（包括销售容量、货存和劳动力）以满足客户需求
[94]
。 

化工领域的供应链管理(SCM)的优化源于 20世纪 90年代以来国际石油和化工制造业面

临的新挑战。企业要想提高竞争力，必须在产品成本、质量及新产品开发能力、生产灵活性

以及用户的售后服务等方面取得优势。为此，应将企业整个生产过程放到供应链中去，使整

个企业形成一个有机联系的系统(图 3)。提高整个企业的生产和销售效率, 就是提高供应链

各环节的效率，对供应链进行动态优化,将所需数量和质量的产品,以最快的速度送到客户的

手中。 

 

图 3 化工过程供应链管理结构图 

近年来国内供应链管理领域的优化进展不大，主要研究对象还是石化企业的生产调度，

主要优化手段还仅限于线性规划
[95~99]
。 

非线性规划方面，主要有生产计划的优化研究
[100~102]

，优化调度方面的研究
[103]
，油品调

合方面的研究
[104]
。其他化工领域，薛耀锋等

[105]
将混合整数线性规划应用于基于连续时间的

原料供应 
原料 

运输 

原料

库存 

加工或生

产过程 

生产产

品库存 

销售产

品库存 
顾客 

原料获取 生产计划与调度 供应信息 

市场需求预测 

分析客户 

市场营销 
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抗生素多罐并行发酵过程优化调度的建模。江盛树等
[106]
建立面向敏捷供需链的系统需求模

型和生产计划调度模型，以及在纸张切割过程中建立基于遗传算法的优化数学模型，设计并

实现造纸企业的排产信息系统。 

(4). 产品设计和产品工程中的优化 

随着传统的化学工程在研究三传一反的基本规律、模型、设计和优化方面的日趋成熟，

20世纪末，一批西方化工界著名学者在探索21世纪化学工程学科发展方向时, 提出了将化学

产品工程作为一个重要的前沿学科领域。其中代表性的有美国普林斯顿大学的韦潜光教授的

重要报告：“产品工程: 化学工程发展的第三个里程碑？”目前这一理论和技术还在发展和

探索之中。其中较有影响力的书籍是Cusller和Moggridge的新著
[107]
。此书已被国内外多所

大学选为教科书，并已有中文版授权在国内出版
[108]
。国内华南理工大学和浙江大学等已经

开设“化工产品设计”的课程。 

目前我国处在工业化进程中, 人均拥有的工业品远低于发达国家的水平。石油产品、化

工基本原料、中间化学品的市场依然广阔。在过程工业的若干重要过程和大型装备的关键技

术方面有许多研究课题。这种由于工业发展阶段的不同导致科学技术发展方向的差异性, 由

此带来的对于化学产品工程理论和技术的认识差异和学术争议, 值得研究和关注。国家自然

科学基金委2003年3月举办的化工领域优先发展方向九华研讨会上, 有学者也提出建议将化

学产品工程作为化学工程研究的一个重要的发展方向。 

产品工程的研究领域主要包括以下7个方面
[109]
：(1) 化学产品工程学的基础科学问题；

(2) 化学产品设计中结构与性能的关系模型； (3) 产品结构的分子模拟和介观尺度模拟；

(4) 产品设计、过程设计及过程操作的集成；(5) 产品设计的多尺度模型集成、全生命周期

评价及化学供应链；(6) 精细化学品、专用化学品、生物制品、化学传感器的技术创新；(7) 

固体产品、复杂结构产品、配方产品的技术创新。近年来国内开始出现这一方向的专题报道

和研究论文还非常稀少，在这方面国内还主要局限于概念性的探讨研究
[110~117]

。这一前沿领

域还值得学术界的积极探索和研究。 

4、化工过程综合与集成 

过程集成的研究始于 20世纪 70年代末，最初主要用于系统节能，并发展了用于换热网

络分析和设计的系统方法——夹点技术，在过程工业领域得到广泛应用。大量的工业实践表

明夹点技术对提高系统能量利用率、降低投资和操作成本等具有重要的作用。在换热网络的

集成思想和夹点技术的基础上，其应用领域逐步扩展到提高原料利用率、降低污染物排放和

过程操作等方面。目前过程集成的尺度主要在宏观范围内，其最简化的层次是单一生产过程

内的集成。其次，是把不同工艺过程之间的能量及物质集成统一起来考虑，构成企业级的过

程集成。过程集成的最高层次是要考虑过程工业与社会、环境的协调发展，形成生态工业。

其中，过程和企业水平上的集成较为成熟。相比之下，工业生态化的过程集成研究则处于起

步阶段。随着过程集成技术的发展，其应用尺度不断向更小的分子和更大规模的化学供应链

扩展。过程集成的方法也不仅限于夹点分析，数学规划、人工智能技术以及这两种方法与热

力学方法的交叉和结合也被引入过程集成。 

4.1 过程综合与集成的研究现状 

目前过程集成泛指从系统的角度进行设计优化，将化工系统中的物质流、能量流和信息

流加以综合集成，为过程的开发提供直接的方法和工具支持。在这种情况下，一些新的过程
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集成的概念和技术被提出，如质量交换网络、考虑环境影响的过程集成、多联产系统、工业

生态化以及化学供应链集成等。下面将从企业内部和企业间的过程集成两个方面进行阐述。 

(1). 企业内部过程集成的研究进展 

①热力学目标法：主要包括夹点分析法和火用经济调优法； 

夹点分析法：夹点技术已从最初应用的换热网络，逐渐扩展到包括反应、分离和公用工

程的整个过程系统，并发展成为一种过程系统能量集成方法，在指导热泵、热机和单塔改造

方面也具有重要的意义。90 年代以来，夹点技术思想推广到质量交换网络中，逐渐发展成

了一种质量综合手段，并相继提出了废水最小化的夹点设计方法、氢夹点分析技术等。

AspenTech已推出了相应的节水软件包 Aspen Water，大连理工大学在这方面做了许多工作，

在水夹点技术
[118,119]

、全局能量集成
[120-123]

和用水与用能同时最小化
[124]
等方面取得许多研究成

果。 

火用经济调优法： 

火用分析与技术经济学相结合而产生的火用经济学(Exergy-economics)定量地研究了有效

能的性质。华贲等
[125,126]

将应用于能量转换系统的火用经济学方法首次成功应用于全过程系统，

提出的“过程系统三环节能量流结构模型”总体概括了过程系统的能量结构，以此结构可对

任何过程系统分层次进行能量分析和火用分析．准确指出用能改进的潜力与方向。近年来，由

于对算法研究的深入，使得多目标规划技术取得了较大进展，从而使得这一方法在化工过程

环境影响最小化中逐渐得到应用。例如，把 Exergy损失最小作为一个约束条件考虑，王彦

峰和冯霄
[127]
提出了新的Exergy分析方法并把它扩展到资源利用和环境影响同时兼顾的基础

上。王加璇等
[128-130]

利用网络热力学方法把 Exergy和生态系统结合起来进行了有益的理论探

索。但由于其计算过程和实际工程体系的复杂性，其实际应用受到了限制。 

②数学规划法：20世纪 80年代的数学规划法主要采用混合整数线性模型(MILP)，即用

转运模型确定最小公用工程用量，用混合整数线性规划法确定最少换热单元数。90年代后，

超结构模型成为一种新的研究热点，即先建立一包含所有可能流程的结构模型，再用混合整

数非线性规划法（MINLP）求解，从考虑问题上看具有更大的合理性。数学规划法的优点是

能将反应、分离、公用工程及换热网络各部分同时优化，得到数学上的最优解，但是，对于

规模较大，设备单元较多的装置，由于会出现组合爆炸现象，此外模型复杂性使得用一般的

优化算法求解十分困难，该方法在实际应用中受到一定的限制。 

③混合方法：为了克服上述方法存在的弊端，出现了各种混合方法。如：层次分解法和

数学规划法的结合
[131]
：即将过程系统分为输入—输出层、反应层、分离层、热集成层四个

决策层次，在用具体的 MINLP模型分别优化反应、分离、热集成每个决策层时，将其它两个

决策层看作黑箱，只提供、反馈上下游子系统的成本和收入信息，这样反复叠代的分层优化

考虑了另外两个决策层次的参数对它的影响，是过程系统的同步优化。这种集成的方法结合

了层次分解法充分利用已有的经验而无需对所有替代方案进行详尽评估和超结构的 MINLP

优化方法可对系统结构和参数同步优化的优点，缩小问题的求解范围，使问题的求解更加迅

速，最终获得更加合理的优化结果。 

夹点技术与数学规划法的结合
[132]
：根据全局夹点分析得到的目标和结果提出过程系统

全局能量集成的各种可行和较优方案，建立包含这些可能方案的能量集成超结构及对应的

MINLP模型。将过程综合和能量集成问题归结为一个数学规划问题这样不仅满足了过程全局

夹点分析所规定的能量回收目标和热功集成原则．而且超结构中所包含的都是可行方案．避
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免了方案过多导致的组合爆炸问题，可充分发挥两种方法的优点。此外，还有人工智能方法

与夹点技术的结合、直观推断法与智能方法的结合等。 

过程集成主要从表 1的几个方面考虑 
[133]
。 

表 1. 过程集成的应用 

l 改善自然资源的有效利用 

n 产品高选择性 

n 高转化率 

n 使用环境友好溶剂 

n 用可再生资源代替不可再生资源 

n 副产品再生循环利用 

n 氢气资源利用与管理 

n 有毒物质为较少毒性物质让路 

n 毒性物质就地生产 

l 改进能源利用效率 

n 复杂精馏过程的集成 

n 热交换网络集成 

n 公用设施和热电联产系统的能量转化 

l 减少排放和废物最小化 

n 水网络的设计 

n 反应器网络的设计 

l 改善过程操作 

 

(2). 企业间过程集成的研究进展[133]
 

过程集成的研究，已经从较为成熟的单元技术过程集成和企业水平上的过程集成向生态

工业过程集成发展，企业间的过程集成无疑是这一方向的研究重点。 

①工业代谢分析(Industrial Metabolism，简称 IM) 

工业代谢是把原材料和能源以及劳动在一种(或多或少)稳态条件下转化为最终产品和

废物的所有物理过程完整集合。与以往的系统分析方法的不同之处在于，它以环境为最终的

考察目标，追踪资源从提炼到经过工业生产和消费体系后变成废物的整个过程中物质和能量

的流向，给出系统造成污染的总体评价，并力求找出造成污染的主要原因。周哲等曾对煤的

工业能源、化工过程进行代谢分析，并根据代谢模型优化得到经济环境最优的煤能源化工产

品结构和系统构成
[134]
。Erkman对近年来在工业代谢方面的研究做了很好的总结

[135]
。 

IM 应用的成功与否取决于能否获取适当的数据和对代谢过程了解的深度，这些工作量

是相当大的。IM包含了生命周期的概念，与生命周期评价(LCA)不同在于，IM强调描述被研

究对象的代谢过程(物、能的流动、变化)，并不关注其对环境的影响，与 LCA的清单分析阶

段相当。 

②投入产出分析(Input-Output Analysis，简称 IOA) 

投入产出分析相对物质代谢分析加强了对物流网络结构深层次的挖掘和分析。由于 IOA

对构成整个经济结构的个体相互关系的关注，使得它成为工业生态学一个重要的分析方法，
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应用到对各种不同尺度、不同拓扑结构的工业经济系统的分析中。IOA可以把经济、环境问

题结合起来，应用它分析现有系统，提出改进方案或对不同的系统规划方案进行比较选优。

如矿业系统可持续发展的投入产出模型
[136]
。 

③柔性分析 

最初柔性分析是用来解决化工过程在操作运行时，由于不确定因素的影响导致化工过程

不能处于最佳状态的问题。迄今为止，这方面的研究基本上还处于理论研究阶段，实际应用

很少，而且主要在换热网络、精馏塔设计等方面，其他领域甚少。目前已经有一些研究者开

始关注柔性分析在生态工业系统方面的应用，清华大学已经成功地应用在鲁北工业园区的设

计中
[137]
。但是今后柔性分析要基于在方法上更趋实用化；柔性分析应与灵敏度分析相结合，

综合优化过程系统；集成应用人工智能、数学规划等发展一套普遍使用的柔性分析方法等
[138]
。 

④热力学分析方法—炀（Emergy）分析 

炀为任何资源、商品或劳务在形成过程中直接或间接使用的太阳能，并利用炀定义出的

一系列新的反应系统效益的指标，如炀投资率、炀产出率、环境的负荷率、系统可持续发展

指数等。杨慧利用炀对煤的热电联产和煤气化联产甲醇进行了分析，并尝试提出了基于炀分

析的适用于工业系统的可持续发展指标
[139]
。 

与传统的衡量工业生态系统资源和能源转化效率指标相比，基于炀的评价指标体系更能

体现生态工业所追求的环境与经济协调发展的目标。 

⑤生命周期分析方法(Life Cycle Analysis，简称 LCA) 

LCA已被纳入即将全面推行的 ISO14000环境管理体系，将成为 21世纪最有效的环境管

理工具之一。根据 ISO14040的规定，生命周期评价包括目的与范围确定、清单分析、影响

评价和生命周期解释 4 个阶段。目前，已经开展了很多 LCA 方法的研究
[140]
。与工业生态系

统面向产品、资源和服务的特点不同，LCA是研究工业系统间物料和能量流。目前，LCA发

展面对的挑战主要是数据的缺乏，研究边界的确定，环境因素比较的无目标性及无量化基础
[141]
。文献[142]强调了 LCA的关键本质特征，总结了可用的方法及面临的挑战。 

⑥新的交换网络分析方法 

国际上已开发了一些新的质量交换网络工具软件，用来识别废水回用和其他“质量交换

体”跨过程边界交换的机会
[143]
。 

Ø DIME 工业材料交换软件包(DynamicIndustrail Materials Exchange) 由美国

Bechtel(现 Nexant)工程公司与能源部环境工程实验室联合开发，用来辅助工业副产品协调

利用的机会识别及分析。 

Ø DIET设计工业生态系统工具(Designing Industrial Ecosystems Too1) 包括设备

协调数据库(识别非产品输出的潜在匹配)；多目标优化模型(允许对匹配进行环境、经济和

社会多目标优化计算)；现实性筛选等模块的生态工业园区设计工具雏形。 

Ø 利用地理信息系统 GIS设计工业废料交换的一大难题——废料运输。美国德州大学

利用 GIS研究了 20个不同工业设施的水网络，优化配置后总新鲜水用量可以下降 90％，水

成本下降 20％。 

4.2 过程系统综合集成技术的发展目标与前景 
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(1)传统的过程设计将被拓展到包含产品设计这一环节。在化学工业中，要解决的主要

挑战包括针对新型单元操作的过程强化和对环境友好的过程设计。由于目前的环境评价体系

尚不成熟，如何选择评价指标、建立合理的评价平台，使过程系统综合朝着更有利于可持续

发展方向进行将是一个非常重要的课题。 

(2)化学供应链集成涉及到产品的发现、设计、制造、配送、销售、使用直至废弃等整

个生命周期的各个环节，是一个多时间跨度、多空间尺度的过程，它的实现需要在化学供应

链各个层次均有所突破，如分子水平的新产品设计、传统日用化工领域的过程强化、过程控

制和环境友好过程的开发、从产品的分子动力学到企业的计划、调度集成的多尺度建模问题、

供应链各环节测量、控制和信息系统的集成问题以及相关支撑方法和工具的研究。 

5、结束语 

目前，过程系统工程正在一方面迎接全球性竞争的挑战，一方面迎接可持续发展的挑战。

利用过程系统工程方法来考虑中国工业可持续发展问题尤其具有特殊重要的意义，一方面中

国工业企业为连续 10年国民经济高速增长作出了巨大贡献，另一方面付出的代价也是巨大

的，而且面临能否可持续发展的问题。除了在原有化工过程模拟、控制与优化等传统方向上

继续突破外，还需要在下一阶段发展中注意以下问题： 

Ø 发展综合集成整体优化中的关键技术，如需要大尺度微分代数方法（如流体动力
学和分子动力学），以对体系进行多尺度模拟；需要新的模拟和优化方法，用以

处理参数是由概率分布函数来描述的模型；能够处理混合型－整型、离散－逻辑

和定量－定性方程的高等离散－连续优化工具，用以模拟合成、规划、调度等问

题；需要智能的建模工具，用以提供有启发性和定性的推理。 

Ø 过程集成由单元操作及反应器的集成，深入到由“三传一反”为基础的全过程集
成，同时，考虑环境影响最小化的过程系统综合将为单元操作及流程创新开辟新

道路。 

Ø 过程已深入到分子级微观领域，过程系统工程走向与产品工程相结合，与微化学
工程相结合之路； 

Ø 过程（PROCESS）已不只是加工制造过程，也包括商务过程，通过提高对客户优质

服务的能力来改善商业运作，即具备能迅速改变日程安排以适应客户订单的能力，

以及与工厂现行的进度安排相适应的能力。过程系统工程与管理系统工程相结合，

向管理领域倾斜，逐渐走向自适应企业（Adaptive Enterprise）。 

总之，发展过程系统工程的核心和关键技术来解决我国工业企业的可持续发展问题，是

一个迫在眉睫的研究课题，这对于我国创建环境友好型、资源节约型的和谐社会无疑具有十

分重要的推进意义。 
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