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前言

Polymer Plus是Aspen Tech公司在20世纪90年代推出的主要产品之一，是Aspen Teeh公司聚合物工业解决
方案的重要组成部分。
它提出了一套以链段为特征的聚合物识别方法；能对自由基均相、悬浮及乳液聚合、离子聚合
、Ziegler-Natta聚合、缩聚等动力学模拟；包含了一个完善的聚合物、单体、链段、官能团的物性数据
库和大量物性及动力学计算模型；可对部分使用性能，如t、熔融流动速率（流动性）进行预测。
本书基于Aspen Tech公司的聚合物流程模拟软件Polymer Plus，介绍聚合反应动力学机理的建模、相平
衡的计算、最终性质的预测以及聚合过程的模拟与优化的方法。
本书按聚合反应机理来进行组织，为了读者学习的方便，在第2章增加了Aspen Plus软件使用指南；第3
章对流程模拟中聚合物的数字表示方法进行了说明，定义了一系列聚合物的结构属性，并用一个简单
的实例说明了Polymer Plus建模的基本方法和步骤；第4章对Polymer Plus中内置的自由基聚合反应动力
学建模进行了详细的介绍，并用聚苯乙烯的例子加以说明；第5章对离子聚合反应动力学建模进行了
介绍，以SBS为例介绍了间歇聚合过程的模拟；第6章对Ziegler-Natta聚合反应动力学进行了介绍，并以
乙烯／聚乙烯的相平衡参数求取为例，说明了参数估计方法；以LLDPE的聚合过程为例，详细说明
了Zie-gler-Natta聚合过程中多活性中心的建模方法。
此外，还简单介绍了聚合物最终性质——熔融指数的预测方法；第7章对逐步聚合反应动力学建模进
行了简单介绍，并详细解析了Pol-ymer Plus中逐步聚合建模的步骤和内在的化学原理。
并以聚酯生产的简化模型为例进行了说明。
在建模中，对相平衡计算的活度系数模型进行了简单介绍，最后再次对特性黏度、熔融指数的预测进
行了说明。
本书由北京石油化工学院顾凯、黄继红编写。
笔者在Polymer Plus的学习中得到了美国弗吉尼亚理工学院暨州立大学化工系刘裔安教授的指导。
在学习和教学及工业实践中，得到了中国石油化工有限公司科技开发部、燕山仿真培训中心和石化盈
科信息技术有限公司的支持，在此表示感谢！
限于笔者业务活动范围和学识水平，书中必有许多不尽如人意之处，误漏之处在所难免，敬请读者不
吝赐教和指正。
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内容概要

本书是基于Aspen Tech公司的聚合物流程模拟软件Polymer Plus来介绍聚合过程的模拟与优化的方法。
全书共分为八部分。
分别是：聚合过程流程模拟总论、Aspen Plus使用初步介绍、聚合物的计算机表示、自由基聚合的模拟
、离子聚合的模拟、配位聚合的模拟、逐步聚合的模拟以及附录。
本书按聚合反应机理来进行组织，并结合工业大宗高分子树脂的聚合过程的建模与优化过程进行了详
细的说明，对模型的工业应用进行了初步的介绍。
    本书可作为高等院校高分子化工、高分子材料与工程、化学工程与工艺等专业的本科生教材，也可
供相关行业的工程技术人员参考。
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章节摘录

插图：对聚合过程的模型化研究，可以追溯到Denbigh在1947年撰写的连续搅拌反应釜（CSTR）中发
生的聚合反应论文。
几十年来，这种研究一直没有停止过。
但是通用聚合过程模拟软件的出现却是在20世纪90年代。
聚合过程的模拟与优化，是过程系统工程（Process System Engineering）在高分子化工方向的一个分支
，是化工过程系统工程的重要组成部分。
在介绍聚合过程的模拟与优化之前，我们对化工过程的模拟进行一个简单的定义。
化工过程模拟，又称化工流程模拟，是一种采用数学方法来描述过程的稳态／动态特性，通过计算机
进行物料平衡、能量平衡、化学平衡、压力平衡等计算，进行设备尺寸估计和能量分析，做出经济评
价的技术。
聚合过程的模拟与优化，是化工过程模拟技术在高分子化工中的应用。
该技术已经在化工生产装置（包括聚合装置）的全生命周期都起到了重要的作用。
·在项目规划阶段：对工艺过程进行可行性分析，评价各种方案；·在研究阶段：进行概念设计，弄
清研究的重点，在与实验研究同时开展数学模型的研究、进行模拟实验，使两者互相补充，提高研究
质量、加快研究进度；·在工程设计阶段：对初步设计进行方案比较、寻求最优设计；·在生产阶段
：通过对过程性能进行监控，克服“瓶颈”，实现操作优化，离线指导生产来实现企业节能降耗、挖
潜增效、提高经济效益的目的。
总而言之，流程模拟技术在化学工业中应用已经十分广泛。
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编辑推荐

《聚合过程模拟与优化:基于Polymer Plus》：高等学校教材。
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