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Abstract 
Coal chemical, oil refining industry and natural gas industry provided the main sulfur production 
in China. China is a country with coal as the main energy source, high sulfur coal is used for many 
factory productions and needs to recover sulfur from sulfur containing medium such as high sul-
fur gas which is produced from desulfurization unit, generally in the form of simple substance 
sulfur as the final product. This paper from the sulfur recovery unit process principle and equip-
ment principle starting, the general chemical process dynamic modeling software, OmniSim, is 
adopted to establish a set of dynamic mathematics of the super Claus sulfur recovery unit, which is 
treated with sulfuric acid gas in coal chemical industry. According to the actual operating condi-
tion data, the reaction kinetic parameters of the sulfur recovery reaction device were corrected. 
The results show that the model of the main burner is successfully modeled by the Gibbs free 
energy minimization, and the average relative error of the simulation results and the actual oper-
ating conditions is about 5%, which can meet the industrial application. According to this, this pa-
per provides a scheme of dynamic model of sulfur recovery system using chemical process dy-
namic modeling software. Based on the dynamic model, the dynamic response of the production 
operation and the test of the automatic control scheme can be simulated. 
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摘  要 

煤化工、炼油工业和天然气工业提供了我国的主要硫磺产量。特别我国是以煤炭为主要能源的国家，高

含硫煤炭在处理过程中，需要对工艺脱硫装置产生的高含硫气体等含硫介质进行硫磺回收，一般以单质

硫磺为最终产品。本文从硫磺回收装置的工艺原理和设备原理出发，采用通用化工流程动态建模软件：

奥秘仿真(OmniSim)建立了一套煤化工生产中含硫酸性气体处理的超级克劳斯硫磺回收装置的动态数学

模型。根据实际工况数据，对硫回收反应装置的反应动力学参数进行了校正。研究结果表明，采用吉布

斯自由能最小化的方式对主燃烧器建模，模拟计算结果与实际工况数据的浓度平均相对误差在5%左右，

可以满足工业级应用。本文提供了一种利用化工流程动态建模软件建立硫磺回收系统动态模型的方案。

基于动态模型，可以进行装置的生产操作动态响应、自控方案检验等方面的模型仿真。 
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1. 引言 

随着化工生产技术的不断发展，新型化工装置日益向大型化及高度自动化发展。与此同时，伴随着

计算机软件、硬件技术的迅速发展，化工流程模拟软件也不断进步，越来越多的新型化工装置利用流程

模拟来辅助完成装置的设计、优化及生产操作模拟。其中，稳态流程模拟软件往往被用于装置的设计及

工艺优化方面，而动态流程模拟软件则可完成工厂装置的开车、停车和工艺操作响应等过程的动态仿真。

目前针对煤气化工艺[1]、PTA 加氢反应工艺[2]等工艺过程已有研究人员做了工艺装置的动态建模仿真工

作。但针对石油化工、煤化工和天然气工业中有广泛应用的硫磺回收装置的动态建模仿真工作尚未见报

道。 
本工作以大型通用化工流程建模软件：奥秘仿真(OmniSim)为工具，建立了一套超级克劳斯硫回收工

艺[3] [4]装置的动态仿真模型。特别是针对硫回收工艺中的主燃烧器进行了适当的建模，使主燃烧器这一

最复杂的设备能够以一种非常简化的方式建模，同时可保证模型精度。动态仿真模型采用与真实装置完

全一致的工艺生产流程，在装置的工艺操作过程中，仿真模型能够提供与真实装置相近的动态响应曲线，

参数变化趋势一致，模拟保真性能良好，数值动态变化的误差小，能够很好的提供装置的动态模拟仿真，

为后续的装置动态响应测试、自控系统功能检验及开工停工过程模拟练习提供了基础仿真模型。本文切

实的提供了一种利用通用化工流程模拟软件建立硫磺回收装置仿真模型[5] [6]的建模仿真方案。 

2. 超级克劳斯工艺原理 

超级克劳斯工艺[7]，是从含 H2S 的酸气中回收元素硫。此工艺是传统克劳斯工艺与荷兰荷丰工艺的

结合，采用先进行传统克劳斯反应，在克劳斯反应器中将硫化氢与二氧化硫之间的反应达到平衡。而后，

针对克劳斯反应后的气体，再通过催化还原[8] SO2成为H2S和硫磺蒸汽(即通常所说的超优克劳斯工艺)，
及选择性地氧化硫化氢来得到硫单质(即通常所说的超级克劳斯工艺)。 

本工作中使用奥秘仿真(OmniSim)动态建模软件，建立了超级克劳斯硫磺回收装置动态仿真模型。仿

mailto:wenfengge@hdu.edu.cn
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真装置由一个分流的主燃烧炉和两个克劳斯催化反应器以及一个超优克劳斯催化反应器和一个超级克劳

斯催化反应器组成。最后的尾气被输送往焚烧炉燃烧，流程图见图 1。 

3. 装置建模 

根据超级克劳斯装置的工艺原理及工艺流程，使用化工流程建模软件：奥秘仿真(OmniSim)，利用软

件中的反应器、换热器、分离器、罐等单元操作模块，建立与生产工艺相一致的动态仿真流程，仿真流

程图见图 2。 

3.1. 主燃烧器建模 

主燃烧器内进行的主要反应有两个： 
(1) 含硫的酸性气体的燃烧反应 

2 2 2 2H S 3 2O SO H O+ → + + 量热  

 

 
Figure 1. Super Claus sulfur recovery process chart 
图 1. 超级克劳斯硫磺回收流程图 
 

 
Figure 2. Flow sheet of simulation process  
图 2. 装置仿真建模流程图 
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 (2) 根据平衡反应，剩余 H2S 中的大部分将与 SO2 燃烧并生成 

2 2 2 22H S SO 3 2S 2 H O+ ↔ + + 量热  

在实际的生产过程中，主燃烧器内这两个反应都有发生，但以第一步反应(1)为主。在流程仿真建模

过程中，可简化认为主燃烧器内只进行第一步酸性气体的燃烧反应，忽略第二步克劳斯反应，认为它主

要在位于后方的主燃烧室中进行。并且可以近似的认为氧气的燃烧反应是完全的，采用转化反应器模块，

配置氧气转化率为 100%，转化反应器模块将根据质量守恒方程和能量守恒方程，以及模块设置的转化率

及热损失效率，计算出主燃烧器出口的温度、浓度和流量等信息。 

3.2. 主燃烧室建模 

主燃烧室内进行的主要反应即是克劳斯反应： 

2 2 2 22H S SO 3 2S 2H O+ ↔ + + 量热  

在实际生产过程中，克劳斯反应分别在主燃烧器和主燃烧室中进行，而在仿真建模中，将所有的克

劳斯反应均放置在主燃烧室中进行，这一近似，大大简化了主燃烧器和主燃烧室的建模难度，并且只会

引入非常小的误差。原因主要是：主燃烧室进行的 H2S 与 SO2 的反应是一种平衡反应，并且在燃烧室内

的高温高压条件下，可以认为整体反应达到吉布斯自由能量小值，因而不论克劳斯反应是发生主燃烧室

内，还是同时发生于主燃烧器和主燃烧室内，最终流出体系的平衡组成是都由吉布斯自由能最小来决定

和计算的[9] [10]，两者的计算结果应该是一致的。 

3.3. 废热锅炉建模 

为移走在主燃烧器和燃烧室内产生的热量，工艺气通过废热锅炉的管炉，经锅炉给水冷却，产生低

压饱和蒸汽。废热锅炉采用流程模拟软件中的液位换热器模块模拟热量的移除，锅炉给水在液位控制下

送入液位换热器的壳程模，管程进工艺气体，出废热锅炉后工艺气进入分离塔单元，实现气体与液体的

分离。 

3.4. 克劳斯硫回收反应器建模 

在硫回收反应器内，上层装填氧化铝型催化剂，底层装填氧化钛型催化剂。这两个催化剂的反应效

果采用工厂实际数据拟合得到相应动力学参数。采用奥秘仿真流程模拟软件中固定床反应器实现克劳斯

硫回收反应器的模拟仿真，反应器内反应方程： 

2 2 2 22H S SO 3 2S 2H O+ ↔ + + 量热  

反应动力学数据采用工厂数据回归获得，结合固定床反应器的自身的质量平衡和能量平衡算法，得

到与工厂实际装置相近的动态特性。 

3.5. 超优克劳斯反应器建模 

在超优克劳斯反应器中，采用加氢催化剂，还原 SO2 成为 H2S 和硫蒸汽，反应方程式为： 

2 2 2SO 2H 1 2H OxxS+ → +  

2 2 2 2SO 3H H S 2H O+ → +  

针对超优克劳斯反应器，同样采用奥秘仿真软件中固定床反应器实现建模仿真，采用工厂实际装置

的生产数据回归分别得到两个反应相应的动力学参数，再结合奥秘软件中固定床反应器内的质量平衡和

能量平衡算法，建立超优克劳斯反应器的动态仿真模型。 
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3.6. 超级克劳斯反应器建模 

来自超优克劳斯反应器中，被氢气还原的工艺气体以 H2S 为主要的含硫物质，向其注入经过预热的

氧化空气，经过混合，进入超级克劳斯反应器。超级克劳斯反应器中含有一种特殊的选择性氧化催化剂，

H2S 在反应器内被选择氧化成硫。空气采用过量供给，以维持反应器内的氧化条件，防止催化剂硫化。

反应器内进行的反应方程式为： 

2 2 2H S 1 2O 1 2H OxxS+ → +  

同样的，针对超级克劳斯反应器，采用奥秘仿真中固定床反应器模型，利用工厂生产数据回归超级

克劳斯反应器内反应的动力学参数，结合反应器内质量平衡和能量平衡，建立超级克劳斯反应器的动态

仿真模型。 

4. 模拟结果 

为验证模拟结果的准确性，选择了硫回收装置运行过程中出现最多三个工况的结果，将实际装置主

燃烧器出口的运行结果与动态仿真模型的模拟结果作对比。这三个工况分别对应了硫回收装置的三个运

行状态：工况 1，装置运行于设计负荷下；工况 2，装置运行于正常负荷下；工况 3，装置运行于低负荷

下。 
表 1 列出了在工况 1 下的主燃烧器出口运行值和仿真模型的计算值及二者之间的相对误差。 
表 2 列出了在工况 2 下的主燃烧器出口运行值和仿真模型的计算值及二者之间的相对误差。 
表 3 列出了在工况 3 下的主燃烧器出口运行值和仿真模型的计算值及二者之间的相对误差。 
自表中的数据分析可以看出，在三种不同的操作工况下，仿真模型所预测的出口产品气体出口浓度

与实际装置的产品浓度误差非常小，平均误差在 5%左右，完全可以满足工业级应用。 
 
Table 1. Operating values and simulation results of the device under operating condition 1 
表 1. 工况 1 下装置的运行值与模拟计算结果 

组分 原料气浓度(mol%) 出口浓度测量值(mol%) 出口浓度模拟结果(mol%) 相对计算误差% 

H2S 45.851 7.795 7.144 −8.35 

SO2 - 5.421 5.762 6.29 

COS 5.480 1.727 1.711 −0.926 

CS2 - 0.919 0.933 1.52 

S6 - 0.034 0.031 −8.82 

S8 - 0.119 0.109 −8.40 

CO 0.283 7.094 7.073 −0.296 

H2 0.223 3.121 3.219 3.14 

CO2 38.285 31.824 31.523 −0.946 

N2 8.429 8.030 8.031 0.0125 

Ar 0.002 0.002 0.002 0 

H2O 1.433 33.913 34.461 1.62 

HCN 0.002 - - - 

CH4 0.001 - - - 

CH3OH 0.010 - - - 
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Table 2. Operating values and simulation results of the device under operating condition 2  
表 2. 工况 2 下装置的运行值与模拟计算结果 

组分 原料气浓度 出口浓度测量值 出口浓度模拟结果 相对计算误差% 

H2S 38.200 6.447 5.953 −7.66 

SO2 - 4.793 5.061 5.59 

COS 4.229 1.782 1.766 −0.898 

CS2 - 1.026 1.041 1.46 

S6 - 0.020 0.015 −25 

S8 - 0.074 0.066 −10.8 

CO 0.324 6.112 6.107 −0.0818 

H2 0.250 2.126 2.332 9.69 

CO2 45.700 38.85 38.66 −0.489 

N2 9.863 9.438 9.437 −0.0106 

Ar 0.002 0.002 0.002 - 

H2O 1.417 29.329 29.559 0.784 

HCN 0.003 - - - 

CH4 0.002 - - - 

CH3OH 0.010 - - - 

 
Table 3. Operating values and simulation results of the device under operating condition 3 
表 3. 工况 3 下装置的运行值与模拟计算结果 

组分 原料气浓度 出口浓度测量值 出口浓度模拟结果 相对计算误差% 

H2S 45.851 7.679 7.091 −7.66 

SO2 - 5.297 5.443 2.76 

COS 5.480 1.673 1.671 −0.12 

CS2 - 0.885 0.899 1.58 

S6 - 0.017 0.014 −17.6 

S8 - 0.066 0.059 −10.6 

CO 0.283 8.027 7.996 −0.386 

H2 0.223 3.590 3.610 0.557 

CO2 38.285 31.067 30.744 −1.04 

N2 8.429 8.043 8.045 0.0249 

Ar 0.002 0.002 0.002 - 

H2O 1.433 33.654 34.425 2.29 

HCN 0.002 - - - 

CH4 0.001 - - - 

CH3OH 0.010 - - - 
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5. 结论 

本文工作以大型通用化工流程建模软件：奥秘仿真(OmniSim)为工具，针对一套超级克劳斯硫回收工

艺装置的进行动态建模。动态仿真模型采用与实际装置完全一致的工艺流程。特别是针对硫回收工艺中

的主燃烧器进行了适当的建模，使主燃烧器这一最复杂的设备能够以一种非常简化的方式建模，同时保

证了模型的精度。本文切实的提供了一种针对超级克劳斯硫回收装置的动态模拟方案，模拟保真性良好，

数值动态变化的误差小。在此动态模型基础上，为后续的装置动态响应测试、自控系统功能检验及开工

停工过程模拟练习提供了基础仿真模型。 
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