申报博士研究生指导教师简况表

	姓    名
	张霖宙 


	专业技术职务
	副教授


	一级学科

或

专业领域
	名称：化学工程与技术

	
	代码：0817


	二级学科
	名称：化学工艺

	
	代码：081702


	申报类别
	担任


	是否校外人员兼职
	否


中国石油大学（北京）学位办公室制表

2021 年 7 月 26 日填
	I个人概况

	姓 名
	张霖宙
	性 别
	男
	出生年月
	1987-08-13
	民族
	汉族

	所在单位
（具体到学院、系）
	化学工程与环境学院
	联系电话
	13811569437

	专业技术职务
	副教授
	定职时间
	2016-06-21

	行政职务
	
	任职时间
	

	最后学历
	博士研究生
	最后学位
	博士
	毕业时间
	2014-06-30

	毕业学校
	中国石油大学（北京）
	毕业专业
	化学工程与技术

	参加何学术团体

任何职务
	石油科学（Petroleum Science）青年编委；石油科学通报 青年编委；

	连续半年以上在国内
外高水平大学或著名
研究机构从事研究或
学习的经历
	2012-2013年在美国特拉华大学进行为期1年的联合培养博士研究生

	II个人教育与工作经历

	200409-200806 中国石油大学（北京） 学士

	200809-201406 中国石油大学（北京） 博士

	201407-201606 化学工程学院 讲师

	201607-202107 化学工程与环境学院 副教授

	

	III本人近四年科学研究情况汇总

	以第一作者（在第二学科专业申报兼任博士研究生指导教师的人员本人可以为第一通讯作者，下同）在本学科领域国内外重要期刊发表论文共 3 篇，其中：SCI收录的期刊论文国外 0 篇、国内 1 篇，EI收录的期刊论文国外 0 篇、国内 0 篇，SSCI收录的期刊论文国外 0 篇、国内 0 篇，CSSCI收录的期刊论文 0 篇，中文核心期刊论文 2 篇（国内外期刊划分以期刊主办单位所在国为准）。
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	[03] Chen, Zhengyu、 Feng, Song、 Zhang, Linzhou*、 Wang, Gang、 Shi, Quan、 Xu, Zhiming、 Zhao, Suoqi、 Xu, Chunming.Systematic performance evaluation of gasoline molecules based on quantitative structure-property relationship models.Chemical Engineering Science.2021-01-01.299.SCI.第二大区.4.31(2020)
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	[08] Junfei Ma#、Linzhou Zhang#、Xiu Chen#、Rigu Su、Quan Shi、Suoqi Zhao*、Quan Xu、Chunming Xu.Mass production of highly fluorescent full color carbon dots from the petroleum coke.CHINESE CHEMICAL LETTERS.2021-04-01.32.SCI.第二大区.6.779(2020)
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	[01]张霖宙、关冬、徐春明、赵锁奇、史权.中国石油大学（北京）.介尺度模拟石油分子粗粒化模型及其构建方法和预测方法.ZL201811467326.X.2021-01-08

	[02]张霖宙、李凯宇、史权、赵锁奇.中国石油大学（北京）.一种石油分子层次分离过程模拟的方法及其装置.ZL201810077071.X.2019-08-02

	[03]张霖宙、崔晨、史权、赵锁奇、徐春明.中国石油大学（北京）.一种直接构建汽油分子组成模型的方法以及性质预测方法.ZL201810717484.X.2020-07-03

	[04]张霖宙、吕文进、史权、赵锁奇、徐春明.中国石油大学（北京）.一种石油平均分子结构模型的构建方法以及性质预测方法.ZL201710839117.2.2020-07-24
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	我校作为完成单位排序、本人总排名及在校内人员中排名

	1
	中国石油和化学工业联合会科学技术奖-技术发明一等奖
	省部级、一等、2018-11-30
	1、7、5

	2
	中国化工学会科学技术奖-基础研究成果奖一等奖
	省部级、一等、2020-09-15
	2、4、2

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	


	VII本人近四年主持科研基金项目的情况

	申报理工类和经济管理类学科博士研究生指导教师的，要求近四年主持过国家自然科学基金或国家社会科学基金项目（后者限经济管理类学科专业）；申报其它人文社科类学科博士研究生指导教师的，要求近四年主持过省部级或以上科研基金项目。

	序号
	   项目、课题名称（下达编号）
	项目来源、属何种项目
	起讫时间
	经费(万元)

	1
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	25.2

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	


	VIII本人近四年进行科学研究的情况

	序号
	   项目、课题名称（下达编号）
	项目来源、属何种项目
	起讫时间
	本人可支配
经费（万元）
	是否

负责人

	1
	提高固定床加工劣质重渣油适应性及效率的加氢技术（ZX20170114）
	中国石化.技术开发
	2017-2019
	90        
	是

	2
	汽柴油组成检测及优化调和模型（ZX20140189）
	中国石油大学（北京）.校级科研基金
	2014-2018
	30        
	是

	3
	高效超清洁汽油调和技术调研（HX20170032）
	淄博山河石油化工储运有限公司.技术服务
	2016-2017
	10        
	否

	4
	劣质重油加工过程分子层次转化规律研究及软件开发（HX20150095）
	中国石油.技术开发
	2015-2017
	82        
	否

	5
	汽柴油分子组成及物性数据软件及服务（HX20180019）
	中国石油.技术服务
	2018-2019
	95        
	是

	6
	超稠油火驱产出液消泡研究（HX20170573）
	中国石油.技术开发
	2017-2018
	30.6      
	否

	7
	重芳烃轻质化反应机理模型开发（HX20190765）
	中国石油.技术开发
	2019-2021
	100       
	是

	8
	渣油分子组成表征与数学表达方法研究（HX20200014）
	中国石油.技术开发
	2020-2020
	20        
	是

	9
	炼化研究院高分辨质谱的石油分子组成数据处理软件开发（HX20200294）
	中海油.技术服务
	2020-2020
	20.5      
	否

	10
	浆态床反应过程分子转化规律研究（HX20210140）
	中国石油.技术开发
	2021-2023
	150       
	是

	11
	基于分子工程库的软件技术服务（HX20210412）
	北京中科睿汇科技有限责任公司.技术服务
	2021-2022
	30        
	是

	12
	适应高流速的上流式渣油加氢催化剂及级配技术研究（ZX20190068）
	中国石化.技术服务
	2019-2021
	50        
	否

	13
	海洋原油分子组成表征及分离过程模型构建（U19B2002）
	国家及自然科学基金委.国家自然科学基金重点项目
	2020-2023
	50        
	否

	
	
	
	
	
	

	
	
	
	
	
	

	
	
	
	
	
	

	
	
	
	
	
	

	
	
	
	
	
	


	IX本人近四年具有代表性的科研成果简介（包括论文摘要、获得省部级及以上科技成果奖励或通过省部级鉴定的科技成果介绍和社会评价等）

	名称
	石油分子组成分析及认识
	完成时间
	2021

	分子组成及其转化规律认识是原料选择、工艺开发和模型构建的化学基础。石油组成复杂度随沸点上升显著提高，重油馏分难以汽化，复杂度高，是分子认识的重点和难点。近二十年来，超高分辨率质谱技术高速发展，因其具有超高质量准确度和分辨率的特点，成为复杂分子解析的核心技术。然而该仪器最早面向生物大分子分析，仍需开发二次方法形成适用于重油分子组成解析方法，并在此基础上探索分子结构分析方法，以实现分子式和官能团水平的精准认识。申请人基于超高分辨率质谱平台，采用电喷雾作为电离手段，展开方法和认识研究。重油中有害杂原子化合物占据主体，金属化合物易造成催化剂失活，因此，申请人选取这几类化合物为主要研究对象。
申请人针对重油分子组成认识展开研究，开发了新型组成分析方法。极性化合物通常可直接分析，但非/弱极性化合物（含硫及镍卟啉类化合物）的认识仍是挑战，其难以在电喷雾电离，通常需要长时间的化学衍生化和分离富集预处理。申请人提出通过促电离剂调节过程电荷转移路径策略来解决该问题（图1）：引入HBF4促电离剂，将低质子亲和的硫原子一步质子化而实现直接分析，省去传统约24至48小时的衍生化反应步骤，应用于原油不同馏分，成功揭示了硫化物及含硫生物标志物的分布特征；创新性引入电子转移稳定试剂TFA及非极性溶剂环境，弱化经典质子转移路径，强化副反应电化学氧化反应，使得镍卟啉响应显著增强，应用于实际油样，无需任何预分离，实现石油中痕量（低至百万分之五十）镍卟啉化合物电离及组成表征。基于以上研究，以电喷雾-超高分辨率质谱技术为基础，形成了针对重油杂原子及金属化合物系统性直接分析方法。
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图1 重油中杂原子及金属化合物直接电离及组成分析方法
（Fuel, 2020, 278: 118334; Energy Fuels, 2021, 35 (7), 5748）
进一步，申请人开发了官能团解析新方法，把解析水平从质谱常规的分子式推进到分子结构（图2）：针对含硫化合物，以CYHPO为氧化剂，通过选择性氧化区分性地获得了硫醚及噻吩的分布特征，并成功应用于原油及重油体系；针对含氮化合物，以氢氘交换作为鉴别反应，为打破低反应效率的长期困扰，通过复合氘代“双溶剂+双添加剂”突破了单溶剂局限，实现高达>90%的交换效率，完成了链胺、环胺及吡啶类化合物的区分，采用该方法首次在分子水平揭示了重油加氢中间产物胺类化合物的分布特征，研究成果发表于Analyst上，被选为当期封面论文（Analyst, 2020, 145(13): 4442）。
申请人将建立的方法应用于催化油浆体系，针对组成、性质及反应特性开展深入研究：发现催化油浆富含3-6芳香环短侧链结构，是制备优质针状焦和中间相的理想组分，通过进一步表征揭示采用超临界萃取可富集芳香组分，确立了分子组成和中间相产率及流域特征的相关性，优化了易生成中间相组分及切割点，为“催化裂化油浆超临界萃取制备针状焦”技术奠定了理论基础。相关成果获得2018年中国石油和化学工业联合会技术发明一等奖（排名第7）。申请人的分析方法也受到美国知名过程模拟公司Aspen Tech关注，资助进行原油分子组成表征。
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图2 含硫及含氮化合物官能团解析新方法及应用
（Analyst, 2020, 145(13): 4442; Fuel, 2020, 265: 116907; Energy Fuels, 2018, 32(12): 12477; 
Energy Fuels, 2016, 30(12): 10064）



	名称
	石油分子数学化
	完成时间
	2021

	基于分子组成及结构信息，需在数学空间上重构石油分子群，以实现预测物理行为和宏观性质的目的。石油分子种类可达数万种，结构分散度大，现有化学信息学的分子表示框架（如SMILES码，原子连接矩阵）虽描述精细但操作繁琐，难以逐一构建所有分子，需要寻找更高效的分子表示方法。石油分子热力学物性数据缺失严重，炼油行业还存在专有物性指标（如代表汽油牌号的辛烷值等），无法用热力学机理计算。因此，石油分子数学化的关键挑战在于：如何实现复杂分子的高效数学化，准确估算分子关键物性及其混合效应，重构复杂分子群的物理及化学特征。
申请人根据石油分子的组成结构特点及现代化学信息学的需求，提出了“结构单元耦合键电矩阵”的混合式分子表示方法（图1），将繁多的石油分子结构变化转化为有限数量结构单元排列组合，映射基团与代表原子连接的键电矩阵，有效降低建模复杂度，实现高效、准确大规模分子群重构（Chem. Eng. Sci., 2019, 201: 145）。申请人基于该理论进行了计算机实现，为应对实际工业应用要求，开发了基于宏观性质反演复杂分子群的方法，以分子层面认识为基础，完成了对石油不同馏分的分子组成模型构建，将原料特征化水平从经典的几十个组分推进到精细的上千个特征分子。由于保留了完整分子信息，该方法与已有石油分子表示方法相比，具有更好的拓展性：将分子管理与核磁共振分析相结合，改进了经典的石油平均分子结构计算B-L法，从定性结构信息拓展到定量结构单元数量和性质预测（AIChE J., 2019, 65(1): 270）；将该方法与耗散粒子动力学和量子化学计算相结合，计算了油水界面行为及溶剂萃取过程，证明了该方法与现代分子模拟方法结合的可行性。该部分工作受到中国石油石油化工研究院关注，委托申请人进行重油分子层次表征及特征分子群构建。
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图1 石油分子的数学化及特征分子群构建方法
（AIChE J., 2019, 65(1): 270; Chem. Eng. Sci., 2019, 201: 145; Energy Fuels, 2019, 33(2): 1049; 
Chem. Eng. Sci., 2018, 183: 275）
为应对大规模分子关键物性预测问题，申请人提出了分子结构/描述符对性质贡献的多目标评估方法，引入机器学习强化分子的结构特征工程筛选和关联方法性能，建立石油分子关键性质的“结构-性质”模型，包含了石油加工过程计算所需的大部分关键热力学性质，满足过程模拟需求。特别是针对最具挑战性的高度非线性的粘度及辛烷值指标，申请人综合运用了结构筛选及多种机器学习方法组合，取得了高精度的预测模型。
应用上述方法，面向高质量油品生产需求，申请人开发了油品生产分子管理模型，重点研究了汽油分子优化加工利用（图2），将该过程优化计算推进到分子层次。针对未来燃料生产，提出基于“燃料分子性能评估”的设计理念，综合计算分子辛烷值、热值、烟气排放等指标，反向筛选优化的分子结构，为高性能绿色燃料的生产提供理论方向（Chem. Eng. Sci., 2021, 229: 116077）。受中国石油规划总院委托，申请人将该部分成果进行了整合，为中国石油开发了国VI汽油柴油分子调和软件，可基于分子解析结果准确计算几十项关键物性，性能优异：以研究法辛烷值（RON）为例，ExxonMobil公司报道的最好水平为1个辛烷值单位误差，而验收意见表明，在超过100套汽油对比中，申请人模型的平均误差小于0.6辛烷值单位。
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图2 汽油分子调和及优化设计模型
（Chem. Eng. Sci., 2021, 229: 116077; Energy Fuels, 2018, 32(3): 3290; Energy Fuels, 2018, 32(8): 8366；Energy Fuels, 2018, 32(2): 1525； Energy Fuels, 2017, 31(6): 5828）



	名称
	石油分子转化过程建模
	完成时间
	2021

	分子层次的转化模型具有描述精细及预测能力强的优点，克服了传统集总模型的短板，是分子管理模型应用于石油加工过程的核心优势。复杂分子反应体系模型构建是21世纪化学工程学科面临的主要难题之一，石油加工过程是该复杂性的典型体现。复杂分子反应模型由于反应数量大，需要探索计算机辅助分子转化过程建模方法，完成反应、方程、模型的自动化构建，突破传统反应动力学建模手动处理受到的反应数目限制，定量复杂分子转化关系，形成石油加工过程分子层次模型。
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图1 计算机辅助石油分子反应模型构建新方法
（Chem. Eng. Sci., 2019, 195: 619; 中国科学:化学, 2018, (04): 411; Energy Fuels, 2017, 31(9): 9881）
申请人在石油分子数学化框架的基础上，开发了计算机辅助石油分子反应模型构建新方法（图1）。该方法模拟分子基于反应机理产生化学反应的自然过程，将反应机理抽象化为数学化反应规则，通过识别反应位点进行化学键改变而发生反应，自动化生成复杂反应网络，将反应编写问题转化为对有限反应机理的数学化。进一步开发了匹配性的微分方程编写算法，耦合过程传递模型自动生成模型代码，原创性形成一套复杂分子反应体系自动化模型构建框架。
申请人将该方法应用于重油典型加工工艺。传统的重油催化裂化集总模型仅有约10个集总，仅能预测收率变化。申请人打通了从组成模型、反应网络、反应模型到产品性质等环节，构建了约3,800个分子及7,500个反应的复杂分子转化模型，可计算提升管中分子分布及产品收率和物性，提升了模拟精度和预测能力（AIChE J., 2021, 67(1): e17027,图2）。对于重油加氢精制过程，开发了超过15,000个反应的复杂反应网络，模型包含了分子的气液固三相传质和表面反应，在通过中试装置数据进行模型回归，模型预测的产品主要物性和分子类型均与实验数据相吻合。
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图2 催化裂化分子级反应动力学模型
（AIChE J., 2021, 67(1): e17027）
通过方法学的革新，申请人定量揭示了石油非烃类大分子间的转化关系，作为“重油非烃类大分子结构解析及反应行为研究”项目主要完成人，获2020年中国化工学会基础研究成果奖一等奖（排名第4）。中石化及中石油已分别与申请人签订合同，就渣油固定床加氢工业装置及百万吨级柴油制芳烃成套技术进行分子层次反应机理模型开发。



	X本人近四年在申报的学科专业指导毕业的硕士研究生情况

	年级
	学科专业
	获得学位人数

	2018
	化学工程
	1

	2018
	化学工程与技术
	2

	2017
	化学工程
	1

	2017
	化学工程与技术
	2

	2016
	化学工程与技术
	1

	2016
	化学工程
	1

	2015
	化学工程与技术
	1

	本人师德师风、思想政治表现自我鉴定：
在过去的四年中申请人严格要求自己，自觉践行新时代“四有”好老师，严格要求自己，尽自己的努力在科研、教学及学院公共事务发挥应有的作用。在2020年中国石油大学（北京）举行的第一次师德师风考核中，获得“优秀”评级。

一、科学研究

申请人长期聚焦石油加工分子管理，致力于新型贯通式的石油分子认识及模拟方法开发及应用。主要学术贡献包括：（1）以超高分辨质谱为手段，开发新型重油分子组成及结构分析方法，阐明重油分子在加工过程中的变化特征，完善了重油复杂分子认识；（2）原创性提出了计算机辅助分子数学化及反应建模自动化的方法，突破了分子及反应数目限制，实现了大规模石油分子群的特征化及性质预测，定量揭示了复杂分子群的转化关系，构建了面向实际应用的分子管理模型。获2020年中国化工学会基础研究成果奖一等奖及2018年中国石油和化学工业联合会技术发明一等奖。

近四年，申请人以第一/通讯作者发表论文近20篇，其中：化工顶级刊物AIChE Journal和Chemical Engineering Science 6篇，Analyst 1篇（封面论文）。在《中国科学：化学》上发表论文2篇，出版中文学术专著1本（排名第2），授权发明专利4项，入选中国石油大学（北京）“青年拔尖人才”计划。曾任著名能源化学刊物Energy & Fuels编委，现任Petroleum Science及《石油科学通报》青年编委，研究成果应用于炼油行业，承担多项中石油、中石化分子管理技术研发项目。

二、教育教学

主讲本科生课程《化工原理（I）》及研究生课程《化工数据分析处理》，认真努力授课，在2021年进行的本科教学质量评定中，获得“良好”的评级。面对2020年突发的疫情情况，积极响应学校及学院政策，努力做好线上授课，课程授课情况被中国石油大学（北京）官方微信公众号及教务处官方微信公众号报道，并受邀在教务处及学院进行线上授课经验交流。积极参加教学比赛，获化工院青年教师教学基本功大赛二等奖及校青年教师教学基本功大赛三等奖。

积极指导学生进行学科竞赛，实现科研反哺教学，加强本科人才培养，近四年指导学生获省部级及以上竞赛奖励20余人次。其中：2020年，指导学生获全国大学生节能减排社会实践与科技竞赛三等奖，北京市节能节水低碳减排社会实践与科技竞赛优秀奖。2019年指导学生获全国大学生化工实验大赛全国总决赛团体二等奖，华北赛区一等奖。指导多组学生大学生科技创新，获得2017、2018、2020年校科技创新优秀指导教师。

三、公共服务

作为化学工艺系工会组长，积极帮助工会组织各种活动，获2019年度校工会积极分子。努力完成学院分配的答辩及招生秘书等工作。作为主干课任课教师，完成学院分配的各种教学材料撰写工作。
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	推荐人：                           年  月  日

	学院学位评定分委员会审核意见：

学位评定分委员会主席：                      年    月    日

	学校学位评定委员会审批意见：

学位评定委员会主席：                       年    月    日


