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减压精馏分离稳定同位素18O的模拟优化研究

陈玉岩,秦川江,肖 斌,徐静安
(上海化工研究院,上海 200062)

摘要:研究建立了1座采用蒸馏水减压精馏分离稳定同位素18O的实验装置,其填料层高20m,塔径为

0.1m,塔内装填自主开发的PAC-18O专用填料。首先利用AspenPlus建立模型并验证其可靠性,然后

利用此模型得出1组模拟数据,并利用人工神经网络(ANN)及Statistica软件对这组模拟数据进行优化

设计。综合分析了塔顶压力及产品采出量对18O产品丰度的影响。结果表明,产品18O的丰度随塔顶压

力和产品采出量的降低而升高,并得出最优化的塔压及18O丰度与产品采出量间的数学关联式。本研究

采用的模拟优化方法可应用到18O的产业化设计及推广至传统精馏过程的优化设计中。
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SimulationandOptimizationofStableIsotope18OSeparation
byWaterVacuumDistillation

CHENYu-yan,QINChuan-jiang,XIAOBin,XUJing-an
(ShanghaiResearchInstituteofChemicalIndustry,Shanghai200062,China)

Abstract: Intheresearch,astableisotope18Oseparationcolumnwassetupbywater
vacuumdistillationwith20mpackingheightand0.1mdiameterofthecolumn.The
self-developedspecialpackingnamedPAC-18Owaspackedinsidethecolumn.Firstly,a
modelwascreatedbyusingtheAspenPlussoftware,andthenthesimulationresults
werevalidatedbytestresults.Secondly,agroupofsimulationresultswerecreatedby
AspenPlus,andtheoptimaloperationconditionsweregottenbyusingtheartificial
neuralnetwork (ANN)andStatisticasoftware.Consideringcomprehensivefactors
drawnfromcolumnpressureandfromwithdrawingvelocity,conclusionswerereached
onthestudyoftheimpactontheabundanceoftheisotope18O.Thefinalresultsshow
thattheabundanceoftheisotope 18Oincreasesascolumnpressuredroppingand
withdrawingvelocitydecreasing.Besides,theoptimalcolumnpressureandtheinci-
denceformulabetweentheabundanceoftheisotope18Oandwithdrawingvelocitywere
gotten.Theconclusionisthatthemethodofsimulationandoptimizationcanbeapplied
to18Oindustrialdesignandwillbepopularintraditionaldistillationprocesstorealize



optimizationdesign.
Keywords:vacuumdistillation;isotope18O;AspenPlus;artificialneuralnetwork;

optimizationdesign

  18O是应用广泛的稳定同位素,由于无放

射性,具有不可替代的优点,作为示踪原子可广

泛应用于运动学、环境监测以及生命科学、能量

代谢等研究领域,尤其是近年来出现的正电子

断层扫描(PET)显像技术,为高丰度18O同位

素提供了新的更加广阔的应用前景。目前生

产18O的主要方法是水精馏法[1]、NO低温精馏

法[2]和膜扩散法[3],其中水精馏法原料为普通

蒸馏水,设备制作和操作控制条件简单,因此被

广泛采用。由于水精馏法生产18O需几个月的

平衡时间,因此为缩短时间,提高实验效率,寻
找最优化的条件,上海化工研究院建立了一

套18O分离的单级实验装置,对水精馏法生产
18O的生产工艺进行了广泛而深入的研究。本

文在此基础上,利用AspenPlus以及神经网络

的方法对单塔进行数值模拟,以寻找产品18O
丰度与塔压及产品采出量的关系。

图1 水精馏实验塔模型

Fig.1 Watervacuumdistillationexperimentalcolumn

1 H2O减压精馏实验装置
18O分离的单级实验装置如图1所示。由

于分离系数小,原料水来源充足,无需提高回收

率以节约原料,因此实验塔采用只有提馏段的精

馏塔,其中塔高23m,填料层高20m;塔径为

0.1m,塔内装填自主开发的PAC-18O专用填

料;塔顶冷凝器采用管壳式换热器,冷却介质为

循环水;塔釜再沸器采用降膜式再沸器,加热介

质 为 水 蒸 气。原 料 蒸 馏 水 的 进 料 速 度 为

10kg/h,进料温度为40℃,18O丰度为自然丰度

0.2%(摩尔分数,下同);在本实验中,精馏塔塔

顶压力及塔底产品采出量为实验调节参数。

2 模拟优化设计

2.1 性质分析

由于H有3种同位素1H、2H、3H,O有3
种同位素16O、17O、18O,因此水的组成多达18
种。由于17O在自然界丰度很小,仅为0.04%,
本文忽略了17O与 H同位素的影响,分离物系

仅考虑H216O和H218O。通过文献查得H216O
和H218O的同位素效应公式[4]为:

lnp
(H216O)

p(H218O)=
1991.1

T2 -

4.1887
T +1.197×10-3

式中:p(H216O)和p(H218O)分别为 H216O和

H218O的饱和蒸汽压,kPa;T 为温度,K。
在本文实验条件(表1)下,对于实验1,可

计算 出 塔 顶66.3 ℃时 对 应 的 分 离 系 数 为

1.00616,塔底76.0℃时对应的分离系数为

1.00555,全塔平均分离系数为1.0059;同理,
对于实验2,全塔平均分离系数为1.0066。在

此分离系数下,两组分的沸点差异很小,若将两

种物质分离,要求填料具有很高的分离效率。

表1 减压精馏分离氧同位素实验条件

Table1 Experimentconditionsofisotope18O

separationbywatervacuumdistillation
项目 实验1 实验2

塔板数

填料层高度,m
塔顶压力,kPa
进料流量,kg/h
进料温度,℃

塔顶流量,kg/h
塔底流量,kg/h

554

20

26.7

10

40

9.990

1.0×10-2

554

20

13.3

10

40

9.995

5.0×10-3
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2.2 实验装置模拟计算

由于水精馏法生产18O一次实验的平衡时

间长达6个月,因此采用计算机模拟优化可大

幅减少实验次数。首先在 AspenPlus中定义

H218O为虚拟组分,并利用文献[5]中提供的

H216O和H218O的蒸汽压测定值回归出安东

尼方程系数,然后输入实验条件进行模拟计算,
并将模拟计算结果与实验结果进行对比,结果

列于表2。由表2可见,实验结果与模拟结果

基本吻合,说明所建立的模型较为真实地反映

了实验情况,模拟方法可靠。

2.3 采用神经网络求解模型

在规定进料情况下,由于填料塔无精馏段,塔
顶无回流,因此填料塔的操作自由度为2,即产品

采出量W 和塔顶压力p。为研究采出量、压力对

产品丰度的影响,本文采用了人工神经网络方法。

表2 实验结果与模拟结果对比

Table2 Comparisonoftestandsimulationresults

项目 塔顶温度/℃ 塔底温度/℃ 塔顶产品丰度/% 塔底产品丰度/% 再沸器热负荷/W

实验1 66.3 76.0 0.199 1.35 6822

实验2 51.5 69.2 0.199 2.42 6740

模拟1 66.4 75.9 0.199 1.35 6809

模拟2 51.5 69.4 0.199 2.43 6734

  为保证实验设计点的随机性和均匀分散的特

性,采用均匀设计的方法进行实验点的选择(表

3)。W 为0.002~0.020kg/h,p为4~40kPa。
将上述10组实验分别用AspenPlus进行

模拟,模拟结果列于表4。

表3 二因素均匀实验设计表

Table3 Twofactorsuniformexperimentaldesigntable

实验号 W/(kg·h-1) p/kPa

1
2
3
4
5
6
7
8
9
10

0.020
0.006
0.010
0.008
0.012
0.004
0.016
0.018
0.002
0.014

20
40
32
16
12
8
4
36
24
28

表4 采用AspenPlus模拟所得二因素实验结果

Table4 Simulationresultsoftwofactorsuniform

experimentaldesignbyAspenPlus

实验号 产品18O丰度/% 实验号 产品18O丰度/%

1
2
3
4
5

0.86
1.74
1.31
1.70
1.31

6
7
8
9
10

3.05
1.15
0.86
3.53
1.06

  将上述结果归一化并采用人工神经网络进

行分析,本文采用人工神经网络为3层结构,2
个输入,1个输出,隐含层节点数为4,采用改进

的BP算法,用表3中的10组数据训练人工神

经网络,然后用1010组数据对人工神经网络

进行预测检验,随机抽取训练后的10组数据与

AspenPlus模拟得到的数据进行对比(表5)。
结果表明,预测值与模拟计算值基本相符,输出

变量的相对偏差最大值为2.46%,平均相对偏

表5 人工神经网络训练结果预测值与

AspenPlus模拟结果比较

Table5 ComparisonofANNpredictingresultsand

AspenPlussimulationresults

实验号
W/

(kg·h-1)

p/

kPa

18O丰度/%

预测值 模拟值

相对

偏差/%

070

129

268

321

405

571

629

788

823

915

0.015

0.002

0.018

0.019

0.005

0.019

0.007

0.004

0.014

0.009

25.6

21.5

33.6

13.7

6.1

29.9

37.2

36.6

10.0

25.4

1.020

3.345

0.876

0.951

2.621

0.865

1.684

2.374

1.200

1.466

1.020

3.298

0.876

0.929

2.637

0.859

1.682

2.317

1.197

1.467

0

1.70

0

2.37

0.61

0.70

0.12

2.46

0.25

0.07
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差为0.83%,可见,由本文训练后的人工神经

网络具有足够精度,可较好地模拟减压精馏。
将预测得到的1010组数据输入到Statis-

tica软件中,绘制出三维曲面图(图2)并得到下

面回归公式:

C=5.31-4.20×10-2p-504.56W +
2.00×10-4p2+1.82pW +15014.31W2

式中,C为18O丰度,%。

图2 塔顶压力和产品采出量

对18O丰度影响的三维曲面图

Fig.2 3Dsurfaceplotof18Oconcentration
againstpressureandoutput

从图2可明显看出,18O丰度同时随产品

采出量及塔顶压力的降低而增高,从增加的趋

势上看,在规定范围内,产品采出量对18O丰度

的影响大于塔顶压力对18O丰度的影响。
由于塔顶采用循环水进行冷凝,从工程经

验上,塔顶压力下所对应的水的沸点应至少超

出循环水温度20℃,因此塔顶的操作温度应至

少为51.5℃,对应的压力为13.3kPa。由图2
还可看出,压力越低,产品18O丰度越高,综上

两因素 考 虑,得 到 塔 顶 的 最 优 操 作 压 力 为

13.3kPa。将此压力代入上述公式,可得到18O
丰度与产品采出量的数学关系:

C=4.79-504.56W +24.21W +15014.31W2

  由于单塔实验是为塔的级联做准备,因此

本文得出的产品采出量与18O丰度的数学关系

对以后的级联生产具有指导意义。

3 结论
本文通过 AspenPlus软件结合神经网络

的方法对建立的减压精馏18O工业实验装置

进行了模拟优化。用 AspenPlus较好地建立

了实验模型,采用神经网络方法对实验进行

模拟优化,得出18O丰度随塔顶压力及产品采

出量的变化趋势并得出最佳的塔顶操作压力

为13.3kPa,同时得出了18O丰度与产品采出

量的数学关系式。本文建立的优化设计方法

可应用到18O的工业化生产中,并对18O的级

联有着指导意义。
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