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本节主要内容

22

纯组分的物性分析

混合物相图的绘制

估计非数据库组分的物性估计非数据库组分的物性

模拟实例



物性分析与物性估计①
33

物性分析与物性估计①

流体的物理性质 可在数据浏览器的流体的物理性质，可在数据浏览器的
Setup/Specifications/Global/Global settings/Run 
type中的下拉菜单进行设置如图：type中的下拉菜单进行设置如图：

①①



物性分析与物性估计②
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物性分析与物性估计②

性质分析功能显示诸如临界压缩因子 比热容 密度性质分析功能显示诸如临界压缩因子、比热容、密度、
粘度、热导率的纯组分数值以及取自各种资料库的混合
物特性。对于用户定义的组分，物性估计的功能能为用物特性。对于用户定义的组分，物性估计的功能能为用
户提供相对可靠的估计数据。



纯组分的物性分析
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纯组分的物性分析

Aspen物性系统主要数据库是pure22，其中包括物质
的各种性质：①普适常数，比如临界温度与临界压力；
②温度与过渡性质 比如沸点与三联点 ③参考态性质②温度与过渡性质，比如沸点与三联点；③参考态性质，
比如焓与吉布斯自由能；④热力学性质，比如液体-蒸汽
压；⑤传输性质，比如液体粘度；⑥安全性质，比如闪压；⑤传输性质，比如液体粘度；⑥安全性质，比如闪
点与燃烧极限；⑦Unifac模型的官能团信息；⑧Soave-
Redlich-Kwong与Peng-Robinson状态方程的参数；⑨
石油相关的性质，如API相对密度、芳烃含量、氢含量与
硫含量；⑩具体到模型的参数，比如Rackett与Uniquac
参数参数。



模拟实例
66

模拟实例

【例1】：甲基环己烷与甲苯形成一个共沸体系，采用简
单的分离方法很难分离。在回收塔中，使用苯酚来萃取甲单的分离方法很难分离。在回收塔中，使用苯酚来萃取甲
苯，使得在塔顶能够回收相对纯的甲基环己烷。甲基环己
烷回收塔的操作条件为：塔的理论板数为22、采用全凝器
切压力位16psia、回流比为8、塔顶馏出物的流量为
200Ibmol/h、再沸器压力为20.2psia、原料进料位置为14、
温度为220F 压力为20psia 甲基环己烷与甲苯各温度为220F、压力为20psia、甲基环己烷与甲苯各
200Ibmol/h，苯酚进料位置为7、温度为220F、压力为
20psia、流量为1200Ibmol/h。20psia、流量为1200Ibmol/h。



流程图
77

流程图



输入组份
88

输入组份



指定热力学方法
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指定热力学方法



※点击NEXT 出现下图对话框
1010

※点击NEXT，出现下图对话框：



流程数据规定（1）
1111

流程数据规定（1）
※输入进料物流的温度 压力以及流量：温度220F 压力※输入进料物流的温度、压力以及流量：温度220F、压力

位20psia、甲苯流量200Ibmol/h、甲基环己烷流量为
200Ibmol/h。输入完成后如下表：



流程数据规定（2）
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流程数据规定（2）

※苯酚物流信息：温度为220F、压力为20psia、苯酚流
量为1200Ibmol/h，输入完成后如下表：



单元操作模块规定（1）
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单元操作模块规定（1）

理论板数为 冷凝器为全凝器 塔顶产品流率为※理论板数为22、冷凝器为全凝器、塔顶产品流率为
200Ibmol/h、回流比为8.其他项目采用缺省值，如下图：



单元操作模块规定（2）
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单元操作模块规定（2）

原料进料位置为 苯酚进料位置为 完成后如下图※原料进料位置为14、苯酚进料位置为7，完成后如下图：



单元操作模块规定（3）
1515

单元操作模块规定（3）

※设定塔顶冷凝器的压力为16psia，设定再沸器的
压力为20.2psia，设定完成后如下图所示:p



运行模拟
1616

运行模拟



※ 点击NEXT 出现下图对话框：
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※ 点击NEXT，出现下图对话框：



※ 点击上图OK 显示运行状态结果表格
1818

※ 点击上图OK，显示运行状态结果表格



纯组份物性分析（1）
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纯组份物性分析（1）

※利用数据浏览器的Setup/Specifications/Global/Global※利用数据浏览器的Setup/Specifications/Global/Global 
settings/Run type:中的下拉菜单将运行类型设置为性质
分析，如图：分析，如图：



纯组份物性分析（2）
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纯组份物性分析（2）

※点击NEXT，弹出下图对话框，点击确定：



纯组份物性分析（3）
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纯组份物性分析（3）

※选择Tools/Retrieve  Parameter  Results：



纯组份物性分析（4）
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纯组份物性分析（4）

弹出 图对话框 单击※弹出下图对话框，单击OK：



纯组份物性分析（5）
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纯组份物性分析（5）

提示可以查看参数结果，如图：



纯组份物性分析（6）
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纯组份物性分析（6）

单击上图OK 然后单击数据浏览器中的单击上图OK，然后单击数据浏览器中的
Properties/Parameters/Results/Pure  component，
可以查看相关的性质数据，如图：可以查看相关的性质数据，如图：



纯组份物性分析（7）
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纯组份物性分析（7）

纯组份与温度有关的性质可以通过单击Scalar标
签右侧的T-Dependent标签得到，如图：



纯组份物性分析（8）
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纯组份物性分析（8）

在Parameter的下拉菜单下选择参数Plxant-1，则调
出三种物质的扩展安托因方程系数，如图：



绘图（1）
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绘图（1）

对上例，可利用做图功能绘制出不同温度三种物质的饱
和蒸汽压，单击Tools/Analysis/property/pure，如图：



绘图（2）
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绘图（2）

出现下图窗口，此图为纯组份性质分析的规定：



绘图（3）
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绘图（3）
※在上图中 单击property /property 的下拉菜单※在上图中，单击property /property 的下拉菜单，

选择PL，即饱和蒸汽压。



绘图（4）
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绘图（4）

单击property /Units 的下拉菜单，选择kPa，如图:



绘图（5）
3131

绘图（5）

单击Components下两个方框之间的第二个按钮，
三个物质都选中，如图：



绘图（6）
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绘图（6）

单击Temperature/Units的下拉菜单，选择C，即摄氏度



绘图（7）
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绘图（7）

将Upper右侧的数值设定为120，完成后如下图：



绘图（8）
3434

绘图（8）

单击下部的Go按钮，则绘制出不同温度下三种物
质的饱和蒸汽压，如图：



绘图（9）
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绘图（9）

关闭图形，出现下图表格：



混合物相图的绘制（1）
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混合物相图的绘制（1）

单击Tools/Analysis/property/Binary，如图：



混合物相图的绘制（2）
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混合物相图的绘制（2）

弹出如下对话框，单击确定：



混合物相图的绘制（3）
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混合物相图的绘制（3）

关闭现有的窗口，进行混合物相图的绘制：



混合物相图的绘制（4）
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混合物相图的绘制（4）

※出现二元分析对话框，如图：



混合物相图的绘制（5）
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混合物相图的绘制（5）

在Analysis type中包括可用的分析类型：Txy and 
Pxy 分析用于研究气液体系的非理想性，是否形成共
沸物 Gibbs energy of mixing用于观察体系是否会沸物。Gibbs energy of mixing用于观察体系是否会
形成两个液相。



混合物相图的绘制（6）
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混合物相图的绘制（6）

※单击GO，计算完成后，结果以表格的形式出现，同
时自动显示一个T-xy图，如图：



混合物相图的绘制（7）
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混合物相图的绘制（7）

在图的内部单击鼠标可以显示相应的坐标，图中显示苯酚
和甲苯不形成共沸物，如图：



混合物相图的绘制（8）
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混合物相图的绘制（8）

※关闭图形，出现下图表格:



混合物相图的绘制（9）
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混合物相图的绘制（9）

同样进行甲苯与甲基环己烷相图的绘制，如图：



混合物相图的绘制（10）
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混合物相图的绘制（10）

※从图中看出，体系含有一个共沸物：



混合物相图的绘制（11）
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混合物相图的绘制（11）

※关闭图形，出现下图表格:



混合物相图的绘制（12）
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混合物相图的绘制（12）

上表格下边有 个 可以用来绘制相关的图形上表格下边有一个Plot Wizard，可以用来绘制相关的图形。
单击Plot Wizard，出现Plot Wizard Step1对话框，如图：



混合物相图的绘制（13）
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混合物相图的绘制（13）

单击NEXT 出现Plot Wizard Step2对话框 选择所单击NEXT，出现Plot Wizard  Step2对话框，选择所
要绘制图形的类型，选择YX图标，如图：



混合物相图的绘制（14）
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混合物相图的绘制（14）

单击NEXT 出现Plot Wizard Step3对话框 如图单击NEXT，出现Plot Wizard  Step3对话框，如图，
绘图变量的单位采用缺省设置。



混合物相图的绘制（15）
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混合物相图的绘制（15）
单击NEXT 出现Plot Wizard Step4对话框 如图单击NEXT，出现Plot Wizard  Step4对话框，如图，
对于图中显示的信息采取缺省设置，单击Finish，生
成绘图。



混合物相图的绘制（16）
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混合物相图的绘制（16）

※生成的图形如下：



混合物相图的绘制（17）
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混合物相图的绘制（17）

※关闭图形，出现下图表格:



混合物相图的绘制（18）
5353

混合物相图的绘制（18）



混合物相图的绘制（19）
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混合物相图的绘制（19）

关闭图形，出现下图表格:



估计非数据库组份的物性（1）
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估计非数据库组份的物性（1）

※定义通用结构的步骤:※定义通用结构的步骤:

在纸上勾画出分子的结构
给每个原子编号，忽略氢原子（编号必须是从1开始的连续数字）给每个原子编号，忽略氢原子（编号必须是从1开始的连续数字）
转到Properties/Molecular Structure对象管理器中，选定组分，
然后选择Edit命令
在Molecular Structure General页上，按照其连接顺序定义分子。在Molecular Structure General页上，按照其连接顺序定义分子。
一次描述两个原子：
 指定原子类型（C, O, S, …）

指定连接这两个原子的键的类型（单键、双键…） 指定连接这两个原子的键的类型（单键、双键…）

注：如果该分子是非数据库组分，则要在Components/Specifications注：如果该分子是非数据库组分，则要在Components/Specifications
窗口上，输入Component ID（组分标识符），但不要输入Component 
name（组分名）或Formula（分子式）。



估计非数据库组份的物性（2）
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估计非数据库组份的物性（2）

原子类型 描述 原子类型 描述

C Carbon（碳） P Phosphorous（磷）

O Oxygen（氧） Zn Zinc（锌）

N Nitrogen（氮） Ga Gallium（镓）g
S Sulfur（硫） Ge Germanium（锗）

B Boron（硼） As Arsenic（砷）

F Fluorine（氟） Cd Cadmium（镉）F Fluorine（氟） Cd Cadmium（镉）

Cl Chlorine（氯） Sn Tin（锡）

Br Bromine（溴） Sb Antimony（锑）

I Iodine（碘） Hg Mercury（汞）I Iodine（碘） Hg Mercury（汞）

Al Aluminum（铝） Pb Lead（铅）

硅 铋



估计非数据库组份的物性（3）
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估计非数据库组份的物性（3）

前 用的键类型※目前可用的键类型：

S （单键） Single bond（单键）
 Double bond（双键）
 Triple bond（叁键） Triple bond（叁键）
 Benzene ring（苯环）
 Saturated 5-membered ring（饱和五元环）
 S t t d 6 b d i （饱和六元环） Saturated 6-membered ring（饱和六元环）
 Saturated 7-membered ring（饱和七元环）
 Saturated hydrocarbon chain（饱和烃链）y 和烃链



估计非数据库组份的物性（4）
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估计非数据库组份的物性（4）

※ 激活物性估算:
要打开Property Estimation（物性估算），可转到Properties 
E ti ti I t S t 页上 并选择下列选项之Estimation Input Setup页上，并选择下列选项之一：

Estimate all missing parameters
估算所有缺少的必需参数以及在Pure Component、T-Dependent、
Binary和UNIFAC-Group页中你可能需要的参数

Estimate only the selected parameters
只估算你在这页上（以及以后在适当的附加页上）选择的参数类型



估计非数据库组份的物性（5）
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估计非数据库组份的物性（5）

物性估算的说明

可以把物性数据规定、结构和估算存为备份文件，然后
它们转入其它模拟中（Fl h t D t R i它们转入其它模拟中（Flowsheet、DataRegression, 
operty Analysis或 Assay Data Analysis Run-Types）



估计非数据库组份的物性
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估计非数据库组份的物性

启动Aspen  plus并创建模拟，选择Template并单
击OK，在运行类型中选择性质估计，如图：



输入组分ID并规定估计的性质（1）
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输入组分ID并规定估计的性质（1）

单击C /S ifi i /S l i 表格 输入组分ID单击Components/Specifications/Selection表格，输入组分ID，
本例中输入MVK，由于该组分是未知组分，不必输入组分的名称
与分子式，如图：



输入组分ID并规定估计的性质（2）
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输入组分ID并规定估计的性质（2）

单击NEXT 出现Properties/Estimation/Input/Setup表单击NEXT，出现Properties/Estimation/Input/Setup表
格。规定要估计的性质，本例采用缺省的估计性质，即
估计所有缺少的参数，如图：估计所有缺少的参数，如图：



输入组分ID并规定估计的性质（3）
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输入组分ID并规定估计的性质（3）

单击NEXT，弹出对话框，提示组分为未知组分，
选择最下面的选项，即输入分子结构：



输入组分ID并规定估计的性质（4）
6464

输入组分ID并规定估计的性质（4）



输入组分ID并规定估计的性质（5）
6565

输入组分ID并规定估计的性质（5）

击数据浏览 中的 单击数据浏览器中的Properties/Molecular Structure,单
MVK前面的圆圈选择该物质，出现下图表格：



输入组分ID并规定估计的性质（6）
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输入组分ID并规定估计的性质（6）

※在General页上，输入其结构，如图：



输入组分ID并规定估计的性质（7）
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输入组分ID并规定估计的性质（7）

※通过下拉菜单选择键的类型：



输入已有物性的实验数据（1）
6868

输入已有物性的实验数据（1）

击数据浏览器中的P ti /P t /P击数据浏览器中的Properties/Parameters/Pure 
omponent,出现对象管理器：



输入已有物性的实验数据（2）
6969

输入已有物性的实验数据（2）

点击 建立 个新的纯组分标量参数※点击NEW，建立一个新的纯组分标量参数：



输入已有物性的实验数据（3）
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输入已有物性的实验数据（3）

点击OK，出现下图窗口：



输入已有物性的实验数据（4）
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输入已有物性的实验数据（4）

通过下拉菜单，选中MVK，如图：



输入已有物性的实验数据（5）
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输入已有物性的实验数据（5）

※通过下拉菜单，选中TB，即沸点，如图：



输入已有物性的实验数据（6）
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输入已有物性的实验数据（6）

通过下拉菜单，选中MV，即分子量，如图：



输入已有物性的实验数据（7）
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输入已有物性的实验数据（7）

※输入完成后，如图：



完成纯组分性质数据的输入（1）
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完成纯组分性质数据的输入（1）

单击NEXT，出现下图窗口，单击OK，如图：



完成纯组分性质数据的输入（2）
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完成纯组分性质数据的输入（2）

单击OK，出现下图窗口，再次单击OK：



完成纯组分性质数据的输入（3）
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完成纯组分性质数据的输入（3）

单击OK，出现下图窗口，再次单击确定，如图：



运行物性常数估计并查看结果（1）
7878

运行物性常数估计并查看结果（1）

由于没有使用官能团，所以忽略警告信息。



运行物性常数估计并查看结果（2）
7979

运行物性常数估计并查看结果（2）

单击数据浏览器中的 显示单击数据浏览器中的Results Summary/Run Status,显示
的信息为计算完成，可是有警告信息。



运行物性常数估计并查看结果（3）
8080

运行物性常数估计并查看结果（3）

击数据浏览器中的Properties/Estimation/Results,出
估计纯组分性质的表格，如图：



运行物性常数估计并查看结果（4）
8181

运行物性常数估计并查看结果（4）

单击T Dependent标签 出现T Dependent表格 其单击T-Dependent标签，出现T-Dependent表格，其
中含有估计的多项式参数，用以模拟与温度有关的性
质。质。



保存为备份文件
8282

保存为备份文件

点击保存，将该文件保存为备份文件bkp文件，如图：



物性估算练习
8383

物性估算练习

※ 目的：估算二聚物—乙基2-乙氧基乙醇的物性。

乙基2-乙氧基乙醇不是Aspen Plus数据库中的组分。乙基2-乙氧基乙醇不是Aspen Plus数据库中的组分。
使用Property Estimation的Run Type（运行类型），并估算
新组分的性质。新组分的性质。
该组分的分子式以及从文献中查到的标准沸点如下所示：

分子式：CH3 - CH2 - O - CH2 - CH2 - O - CH2 - CH2 - OH分子式：CH3 - CH2 - O - CH2 - CH2 - O - CH2 - CH2 - OH
TB = 195℃



结束
8484

结束

下节内容：化工过程概念设计（1）


