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第一章 绪论 

 

化学工业生产过程的三个组成部分：1) 原料的预处理；2) 化学反应；3) 产物的分离 

1) 原料的预处理 

按化学反应的要求，将原料进行处理 

例如，提纯原料，除去对反应有害的杂质；加热原料使达到反应要求温度；几种原料的

配料混合，以适应反应浓度要求等等 

2) 化学反应 

将一种或几种物质转化为所需的物质；或从一组混合物中脱除某一组份 

例如，汽车尾气中脱除烃和氮的氧化物，使气体净化达到排放标准等等 

3) 产物的分离 

由于副反应的存在，生成不希望的产物；又因反应不完全或某些反应物过量，致使反应

产物需要进行分离，获得符合规格的纯净产物 

例如，蒸馏、吸收、萃取、结晶、过滤等等。 

化学反应工程研究的内容:化学反应过程的原理和反应器 

任何化学反应过程的进行和结果除了由该反应本身的特征及规律控制外，还受到物料混

合、传质和传热等物理因素的影响。 

化学反应工程的研究的两个方面: 

一方面：认识、判断各种类型化学反应的化学热力学和动力学规律 

另一方面：归纳各种物理因素的变化及其规律对化学反应过程的影响。 

 

1.1 化学反应工程的研究对象和目的 

研究对象：工业规模进行的化学反应过程 

目的：实现工业反应过程的优化 

优化：是在一定的范围内，选择一组优惠的决策变量，使“系统”对于确定的评价标准达到

最佳的状态。工业反应过程的优化涉及优化目标、约束条件和决策变量等问题。 

工业反应过程优化的两种类型： 

设计优化：从设计角度讲，由给定的生产能力出发，确定反应器的型式和适宜的尺寸及

其相应的操作条件。 

操作优化：在反应器投产运转以后，还必须根据各种因素和条件的变化作出相应的修正，

以使它仍能处于最优的条件下操作，即需进行操作的优化。 

 

1.1.1 约束条件 

任何工业反应过程的优化往往受到各种因素的约束。 

其约束条件可能受到工艺流程上、下游处理能力的限制。也可能为了保证操作安全，某

些易燃易爆反应物料的组成受到爆炸极限的约束，总是把易燃易爆的物料浓度控制在爆炸极

限以外；又如反应器材料的耐热性能则成为石脑油裂解管温度的约束条件。总之，优化过程

是有约束的过程优化。 

 

1.1.2 优化的经济指标 

任何一个化学反应过程要实现工业化生产： 

    * 技术上是可行的 

    * 经济上合理 
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    * 生产的安全程度、对环境的污染影响及生产过程的劳动生产条件等等 

技术的可行性： 

    反应过程有合适的催化剂，反应能以一定的速率和选择率进行； 

    对反应产物有可能进行分离提纯以取得合格产品； 

    有适宜的反应温度、压力等条件； 

    反应过程中产生的废料有合适的处理技术，以免对环境污染等等。 

经济上合理： 

    工业反应过程的经济指标是指生产某一产品所需的成本或是产品的利润大小。 

    生产某一定量产品所需的生产费用，包括一次性的投资费（主要是设备和机器费用）及

经常性的原料和操作费用。 

    操作费用主要包括人工费、动力消耗、能量消耗、设备维修和公用工程等方面的开支。 

为了对工业反应过程进行必要的、简便的优化计算，有二个基本要求： 

    * 一是要使多重的优化目标归并、转换成单一目标； 

    * 二是要求这单一目标能够以定量的形式表达出来。 

优化计算和优化讨论中都作如下简化处理： 

把工业反应过程的经济指标作为唯一的优化目标，而把生产安全、环境污染及劳动生产

条件等因素作为优化过程的约束条件，然后在规定的条件和范围内寻求最佳的经济目标。 

 

1.1.3 优化的技术指标 

反应过程的主要技术指标： 

  * (1) 反应速率； 

  * (2) 反应选择率； 

  * (3) 能量消耗。 

反应速率和反应选择率作为工业反应过程经济性的两个基本技术指标。 

反应速率：反应系统中某一物质在单位时间、单位反应区内的反应量。对一定大小的反

应设备和物料处理量，反应速率的大小实际上反映了反应物料的转化程度。 

转化程度：通常采用反应转化率表示。 

反应转化率的定义：反应物中某一组份转化掉的摩尔数与其初始摩尔数的比值。反应转

化率常用 x 表示。 

 

反应选择率：已经转化掉的反应物摩尔数中，转化为目的产物的摩尔分率。 

平行反应： 

 
反应物 A生成的目的产物为 P，它们的化学计量系数分别为 a 和 p，此时的反应选择率： 

 
工业上乙苯脱氢制取苯乙烯的反应过程 
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现行的生产成本分析 

 

 

一般而言，当反应过程中伴有副反应发生时，反应选择率往往是最重要的技术指标。 

不经过分离回收的工艺流程:工业反应过程中邻二甲苯氧化制邻苯二甲酸酐（苯酐）的生产 
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原料消耗=主反应+副反应+尚未转化部分 

在这种工艺流程中原料的消耗除了与反应选择率有关外，还取决于反应的转化程度。 

反应收率定义: 

    得到的产物份数与投入反应系统的原料份数的比值。可以用摩尔数或重量数来表示，分

别称为摩尔收率或重量收率。 

如以摩尔收率表示，则产物 P的收率为： 

 
反应转化率、反应选择率和收率之间的关系： 

 

原料单耗: 

产品的原料消耗若以每份产品所需的反应原料份数来表示，就称为原料单耗，也可以用

摩尔分率或重量分率来表示。 

 

例 1-1 

工业生产以 C6H6（苯）在 V2O5 作活性组份的催化剂上进行催化氧化制 C4H2O3（顺丁烯二

酸酐）。为进行开发研究，在单管固定床反应器中进行试验，每小时进空气量为 2000L（S.T.P.），
进 C6H6量为 79ml/h，反应器出口气体中 C6H6含量为 3×10-4(V / V )，CO 和 CO2 含量为 0.015 
(V / V ), C4H2O3 含量为 0.0109 (V / V )，其余为空气。求进料混合气中 C6H6的浓度，以摩尔

分率表示；C6H6的转化率；C4H2O3的收率和平均选择率。 
 

1.1.4 决策变量 

工业反应过程优化的决策变量主要有三个： 

    (1) 结构变量(反应器型式和结构尺寸)； 

    (2) 操作方式； 

    (3) 工艺条件。 

选择和设计反应器是工业反应过程开发的主要环节，要做到反应器的最优设计和操作，

在进行优化计算前，首先需要对各种类型反应器进行该反应过程的优化研究、比较并确定最

优的型式和方案。 

工业生产上使用的反应器型式的分类方法： 

* 按反应器的形状分， 

* 按操作方式分类； 

* 按反应器传热方式分， 

* 按其反应物相态分类。（最常用） 
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反应器的操作方式 

    按其操作连续性可以分为:间歇操作、连续操作和半连续操作三种操作状态。 

加料方式 

    一次加料、分批加料和分段加料等不同方式。 

间歇操作: 应用于生产量少、产品品种多变的过程，可以充分发挥它的简便、灵活的特点。

但间歇操作时，每批生产之间需要加料、出料、清洗和升温等辅助生产时间，劳动强度也较

大，每批产品的质量不易稳定。 

连续操作: 多数大规模的生产过程都采用连续操作。 

半连续操作: 介于以上两者之间的操作状态，把一种反应物一次投入反应器内，而另一种反

应物连续通过反应器以适应某些反应过程的特殊需要。例如苯的氯化是以氯气连续通过一次

投入的苯中进行反应。 

选择不同加料方式的目的: 

    主要是为了控制反应过程的浓度和温度，以利于反应的进行。分批加料用于间歇过程，

分段加料则用于连续过程。 

反应过程的工艺条件:  

主要是指温度、浓度、反应时间、操作线速度和催化剂颗粒大小等因素。 

对于温度，要选择合理的进料温度、冷却介质温度和反应温度。对于浓度，相应地要确

定适当的进料浓度、各反应物浓度的比例、出口的残余浓度水平等。 

对于一个工业反应过程而言，设计者的任务:  

    选择适宜的反应器型式、结构、操作方式和工艺条件。在满足各项约束条件的前提下确

定合理的反应转化率、选择率和相应的反应器尺寸，使工业生产过程的生产成本达到最低值。 

反应工程研究者的任务:  

提供上述三类决策变量与最优技术指标之间的关系，以使优化设计的任务得以圆满完

成。 

 

1.2 化学反应工程的研究内容 

1.2.1 化学反应过程 

从微观角度来考察化学反应过程: 一种以分子为单位而参与的物质变化过程。 

从宏观角度统计地加以考察: 化学反应过程可以分为两类不同的情况: 



惠
州
学
院
化
学
工
程
系

化学反应工程原理  教案 

 6

1. 容积反应过程 

反应过程在一定的容积中发生。 

两种典型的容积反应过程:在气相或液相中进行的均相反应过程。 

对于某些非均相反应过程，尽管整个反应系统可能包括几个相态，但是只要实际化学

反应仅在某一相内发生的话，则就化学反应过程而言仍然是发生在反应相中的容积反应过

程。此时，它的化学反应规律与均相容积反应过程并无二致。对于大多数气液非均相反应过

程和部分液液非均相反应过程都属此例。 

2. 表面反应过程 

在某一表面上发生。如在固体催化剂表面上进行的催化反应。 

容积反应过程：单位时间内的反应转化量正比于反应容积 

表面反应过程：单位时间内的反应转化量正比于反应表面积的大小 

浓度和温度的自然分布 

随着化学反应的进行，参与反应的物料和反应生成的产物的浓度也随之发生变化。在反

应进行的同时还伴有能量变化而产生热效应，反应物料的温度也将发生变化。因此，在反应

器内即使只有化学反应发生而没有其它过程的话，反应器内的浓度和温度也会由于反应的进

行而随空间和时间发生变化，从而在时间和空间上形成一定的浓度和温度分布。这些分布是

由化学反应自身所造成的，所以称浓度和温度的自然分布。 

 

1.2.2 物理过程 

工业反应器中的物理过程包括流体流动的均匀性和混合过程、传质过程和传热过程等，

这些过程的存在将改变反应器中的浓度和温度分布，最终影响反应结果。 

1. 返混和不均匀流动 

返混现象：在连续搅拌反应器中，由于搅拌器的搅拌作用，使进入反应器的物料被均匀

地分散到反应器内的各个部位。使早先进入的存在于反应器内的物料有机会与刚进入的反应

物料相混合，这种混合现象称为返混现象。 

不均匀流动：流体在管内流动时呈现的不均匀速度分布。 

 

2. 传质过程 

对非均相反应，大多数情况下反应仅在其中某一相中发生，非均相反应过程中的反应物

经常是部分或全部由反应相外部提供。 

非均相反应过程中由于传质过程的存在，必然伴有浓度差异，从而造成反应场所各部位

的新的浓度差异，使反应结果发生变化，影响反应转化率和选择率。 

 

3. 传热过程 

化学反应过程总是伴有热效应，因此化学反应过程将伴有热量传递过程，即需要向反应

相提供热量或是由反应相导出热量。传热过程同样需要传热推动力并由此而引起反应场所各

部位的温度差异。 

 

物理过程的存在不影响化学反应速率的微分表达式，却改变了在反应器中的积分结果。 

化学反应是化学过程，其实质是微观的。传递过程是物理过程，则是宏观的。所以对化

学反应而言，传递过程往往被称为宏观动力学因素。 

化学反应工程的核心： 

研究宏观动力学因素对化学反应过程是否有影响； 

用什么标准来判别这种影响； 
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这些影响的程度有多大； 

这些影响是否有利； 

如何消除或加强这些因素等等 

化学反应工程的任务： 

研究工业化学反应器的基本原理，对反应器中所进行的化学反应过程特征进行分析， 

结合具体的反应装置，综合研究反应器中的反应过程和传递过程， 

正确选择反应器的型式和确定最经济的工艺路线和操作条件， 

对反应器进行最佳设计和最优控制，为过程开发和反应器的放大提供技术依据。 

 

1.3 化学反应工程研究方法 

工业反应过程的研究：主要采用数学模型方法。数学模型方法就是用数学模型来分析和研究

化学反应工程问题。数学模型就是用数学言语来表达过程各种变量之间的关系。 

数学模型方法的基本特征：过程的分解和过程的简化。 

过程分解： 

    将工业反应器中两个不同特征的化学过程和物理过程分别研究其规律。 

过程简化： 

    数学模型方法中对对象的简化，不是数学方程中某些项的增减，而是对研究对象本身的

某种简化。 

数学模型方法的实质： 

    将复杂的实际过程按等效性原则作出合理的简化，使之易于数学描述。这种简化的来源

在于对过程有深刻的、本质的理解，其合理性需要实验的检验。其中引入的模型参数需要由

实验测定。 

 

1.4 化学反应工程在工业反应过程开发中的作用 

一个工业反应过程开发就其核心问题而言需要解决三方面的问题： 

    * 反应器的合理选型； 

    * 反应器操作的优选条件； 

    * 反应器的工程放大。 

逐级经验放大方法： 

通过小试确定反应器型式和优选工艺条件；通过逐级中试考察几何尺寸变化的影响。一

方面反映了设备由小型经中型再到大型工业装置的逐级放大的过程，另一方面也表明了开发

过程的经验性质，其开发过程是依靠实验探索逐步来实现的。逐级经验放大方法完全依赖于

实验所得到的结果，从实验室装置一步一步地扩大规模向工业生产规模过渡。 

数学模型方法 

通过对实际过程的深入理解，作出合理的分解和简化，然后再进行数学描述和综合求解

结果。 

反应工程工程思维方法 

要求把反应器型式、操作方式及操作条件等对反应结果的影响分解为以下三部分： 
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