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摘要 基于对石油加工原料、产品性质和转化过程在分子水平上的深入认识，优化石油加工过程的原料组合，

在分子尺度上对石油加工过程进行模拟和调控，实现生产过程的分子管理 (Molecular Management)，是当前石油

加工技术开发的发展方向。本文讨论了石油加工分子管理的概念，介绍了分子管理技术的几个基础理论问题，

包括分子组成的实验分析、分子组成的模型化、分子层次反应网络构建及求解方法；简要介绍了分子管理技术

的发展历史和技术现状；讨论了分子管理的发展定位、技术路线，最后根据实验分析技术和计算机运算能力的

发展趋势对分子管理技术的发展前景进行了展望。
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1 分子管理的概念

1.1 “分子管理”与“分子炼油”及“石油组学”

近年来在石油化工行业出现几个热门的术语，包

括“石油组学”、“分子炼油”和“分子管理”等。这

些概念在工业界和学术界常被提起，被认为是石油化

工行业的技术发展方向。以“分子炼油”为例 (图 1)，
这一概念已经写入了许多大型炼化企业的工作计划中，

然而在实施过程中却遇到了很大困难，从技术管理部

门到生产一线，难以形成明确的目标和具体的实施方

案，一个关键原因是“分子炼油”的概念并不明确。

“石油组学”在石油化学界具有相对明确的定义。

与众多“组学”类似，多数环境下强调其作为一种研

究方法，即从分子水平全面认识石油的化学组成，研

究分子组成与其物理性质与化学反应性能之间的关系。

这一理念大概形成于 20 世纪 90 年代初期。Marshall
和Rodgers在 2004 年 [1]和 2005 年 [2]发表了 2 篇学术论

文，通过高分辨率质谱仪分析了石油的分子组成，明

确了“石油组学”(Petroleomic)这一术语。该术语近

年来被广泛引用。

“分子炼油”这一术语具有广泛的社会影响，但很

难找到明确的学术定义，在不同环境下存在不同的解

释。可以理解为分子水平可控的炼油技术，但由于缺

少在“分子炼油”概念基础上明确的技术体现，“分子

炼油”通常被认为是一种理念。

“分子管理”与“分子炼油”没有本质区别，但提

及这一概念时更多地将其与技术联系在一起，即基于

“分子管理”的炼油技术。因此可以将“分子管理”理

解为“分子炼油”理念在技术层面的具体实施，“分

子管理”是“分子炼油”的技术体现，是“石油组学”

在炼油化工过程中的实践。

1.2 分子管理的定义

分子管理是一个比较宽泛的概念，其核心是从分

子水平来认识及优化石油加工过程，但是具体内容随
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着石油化工产业的发展及生产需要而发展变化。从早

期基于优化和计算机模拟的分子水平过程模型开发，

延伸到调和及工艺开发等方面。分子管理涉及分析化

学、分子模拟和分子转化过程的模拟，实施范围越来

越广，其最终目标是实现对石油加工过程的全面优化。

从应用层面来看，分子管理不单纯是一项技术，而是

一个面向石油炼化全过程的整体优化解决方案，是炼

油厂往智能化、集成化和高效化发展的必然方向。

本文将“分子管理”描述为：一种从分子水平实

现石油化工整体增效的组合技术方案。主要内容包括：

从分子水平认识石油化学组成，揭示分子组成与物理

性质的内在关系，掌控分离及调和过程中分子走向与

分布，把握化学加工过程的分子转化规律，实现分子

组成及转化规律的模型化，将基于分子组成的理论模

型应用于炼化过程的决策优化、运营优化及生产优化

等各个层面。

分子管理技术的实质是以分子组成与转化为基础

的炼化优化技术，因此从广义上讲“分子管理”可以

指从分子组成与转化层面理解和优化炼化过程的所有

活动。如石油分子组成与转化机理；分离、调合过程

中不同分子的走向与分布；加工过程的转化规律及基

于分子组成理解的工艺开发；基于分子组成的催化剂

设计与机理分析；生产过程中与油气化学组成相关的

故障诊断等。

2 分子管理技术的理论基础

实现炼油过程的“分子管理”是一个理想目标，

但是实施过程中有许多技术问题需要解决。主要包括：

对石油分子组成的深入认识；分子组成的模型化；基

于分子组成的过程模型开发；分子管理在过程化中的

实施方法等。本节介绍分子组成与模型化的基础理论。

2.1 分子组成实验研究

对石油分子组成的深入认识是开发分子管理技术

的重要理论基础，分子管理技术难以推进很大程度上

归因于对石油分子组成的认识不足。石油分子组成曾

经是分析化学的重要课题，但在 20 世纪 80 年代以后

发展缓慢。受分析技术的限制，除了馏分油中的烃类，

大部分极性或难挥发组分，以及馏分油中的微量杂原

子化合物都没有得到深入表征。如图 2 所示，近年来
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图 1 基于分子管理的生产优化示意图

Fig. 1 Schematic diagram of molecular management based 
petroleum refining process optimization

图 2 重质油高分辨质谱图片段 [3]

Fig. 2 Mass spectral segment of a heavy oil obtained by negative ion electrospray (ESI) Fourier transform ion cyclotron 
resonance mass spectrometry (FT-ICR MS)[3]
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初高分辨质谱结合新型常压电离技术为重质油分子组

成分析提供了全新手段，从分子水平揭示了重质油及

石油中的胶质和沥青质等极性组分的化学组成 [3]。

分子管理的核心是建立基于分子组成的过程模型。

全面提供分子组成的定量分析数据是实现模型开发的

基础。但是目前的技术水平还远未实现对石油分子组

成的定量分析。除了对石脑油和汽油组分可以实现单

体烃分析，中间馏分油及更重组分只能通过分子族组

成的形式表征其复杂的化学组成。而且目前的分析方

法仅限于对烃类的分析，受检测动态范围的限制，馏

分油中大部分含量较低的杂原子化合物并没有成熟的

分析方法，因此即使对于组成相对简单的馏分油，目

前也没有完整的分子组成分析方案。近年来高分辨质

谱为石油分子组成提供了大量新信息，证明重质油的

分子组成远比馏分油复杂，重质油分子组成及转化规

律毫无疑问是近年来石油化学研究的热点，然而几乎

所有的研究仅仅提供定性结果，极少涉及定量分析，

而后者正是分子管理技术开发的基础。

从石油的分子组成特点和目前的技术水平来看，

短期内不可能实现石油分子组成的精确定量分析。当

前的任务是充分利用仪器分析手段，开发和整合针对

不同油品和不同类型化合物的各种分析方法，建立一

套完整的解决方案，放宽定量的准确度要求，在现有

技术水平下，实现涵盖全馏程范围和全部化合物类型

的石油组分分子组成的定量分析。

2.2 分子组成模型化与性质预测

基于实验分析的石油分子组成信息固然重要，但

这些信息往往不能直接用于模型开发，主要原因有：

(1)实验分析难以提供完整的分子组成数据；(2)分子组

成信息不能被计算机语言有效识别；(3)过于详细的分

子组成信息不适合进行大规模反应模型构建。基于以

上原因，分子管理在实施过程中的首要技术问题是分

子组成的模型化，即通过有限的实验测试数据，根据

油品的宏观性质，建立虚拟分子集，该分子集需要通

过合适的计算机表达方式，表示不同分子组成与结构

信息，在不损失关键组成和结构信息的基础上尽可能

压缩分子集的规模以便进行性质预测及过程模型开发。

理想的分子集能够通过有限的分子数量反映油品

的特征分子组成，并由这些分子的组成结构特征预测

油品的物理性质，基团贡献性质预测是目前最常用的

方法。要达到这一目的，需要解决好分子组成及结构

在计算机存储中的表达，并且建立准确结构组成与物

理性质的关联模型。性质预测模型的开发建立在大量

的组成与性质数据基础上，然而一旦建立起可靠的性

质预测模型，分子组成的实验分析将不再重要。实际

应用中，分子集一般通过预设组成，根据物理性质验

证假设构建方法的正确性。

分子集构建的一般方法是，依靠现有的石油化学

知识，设定一定的构造法则或者计算法则，通过计算

的方法及实验测得的宏观性质去推测石油的分子组成，

根据实验分析结果，通过一定的集总或者归类方法将

分子的总种类限定在一定的范围之内。石油中分子结

构基团并不是孤立存在的，而是连续分布的，并且符

合一定的分布函数规则，这种连续性既包括芳香环系

的数量，也包括相同芳香环体系下侧链的长度分。石

油连续体的概念一方面使轻馏分的分析结果能够外推

到难以检测的重质馏分中，另外也使得许多统计学的

概念和算法可以应用到石油分子组成的研究之中。

分子构建技术是分子管理技术的基础，它把已有

的实验分析数据转化成详细的分子组成信息，这项技

术并非替代分析技术，而是弥补分析技术的不足。石

油分子构建已经具有较好的理论基础，蒙特卡洛抽样

法和最大信息熵法在实践中经常组合使用，可以应对

大部分体系。图 3 是一个典型的分子集构建流程示意

图 [4]。分子构建技术的发展趋势是引入更多的分析数

据，同时改进算法，提高构建效率。

2.3 分子层次反应网络构建及求解方法

反应网络是反应体系所能发生反应的集合。反应

网络构建是基于分子组成数据库，通过计算机辅助的

方法来构建反应系统可能发生的反应。因为整个系统

都有明确的化学意义，所以反应系统的信息是可积累

的。该方法可以利用模型化合物的实验以及量化计算

结果，直接预测已知原料分子组成体系的反应结果。

其核心包括反应网络的构建以及反应网络动力学参数

的求解。

由于存在不同反应类型以及不同的反应路径，即

使是简单分子的反应过程模拟也需要处理大量的中间

产物、最终产物和反应路径。石油分子组成复杂，同

样的分子既是原料，也可能成为中间物出现在反应路

径的中间节点上，还可能成为最终产物。对石油加工

过程的模拟最终演化成为处理复杂庞大的反应网络问

题。虽然石油馏分反应复杂，但对于具体的反应体系，

其发生的反应是有规律可循的。例如，对于碳正离子，

其反应主要包括氢转移、甲基转移、β键断裂、支链

化、质子化、去质子化、烷基化、环化和缩合等等过

程。另外，针对相应的加工过程，有些反应机理可以
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进行适当的简化。总之，石油馏分的反应体系，既有

其复杂性，又有其规律性。

根据构建选用的反应规则不同，可以分为机理层

面构建和路径层面构建。根据构建所采用的算法不同

又可以分为结构导向集总法 (SOL)、基于分子同系物

矩阵的构建方法和键电矩阵法等 [5-11]。以SOL为例，

该方法将反应过程转化成了对SOL向量的加减，各个

向量有明确的结构意义，因而编辑反应规则变得十分

容易。基于SOL的反应规则，分为反应规则判定以及

反应物生成 2 部分。第 1 部分用于判定该化合物是否

能参加反应；第 2 部分对反应物相应SOL向量进行代

数操作。该方法最大限度地利用了石油分子的特征，

且其算法易于实现。

反应网络构建的一个重要问题在于反应动力学参

数的计算。因为无论是在构建过程中或者求解过程中，

都需要对反应的过程进行相应的计算。而计算过程需

要相应的反应动力学参数，某些体系甚至还需要吸附

动力学参数。目前，按照反应动力学计算方法不同可

以分为数据关联、量化计算和实验直接获得。由于反

应体系异常复杂，实际应用中通常只能获得少量实验

数据，因此动力学参数的求解通常需要关联方法或者

量化计算。虽然随着计算机性能的长足发展，近年来

量化计算的精度和效率都有大幅度的提高，但是仍然

难以满足石油体系的计算需求。关联方法仍然是主要

的实现方法，量化计算以及实验数据作为补充。

反应网络本质上由一系列常微分方程组成，反应

动力学参数的求解过程本质上是一个数学问题。然而

对于复杂的反应体系，如渣油加工过程，直接求解反

应网络难以实现。Klein研究组在渣油热解过程建模

时，提出了ARM方法。该方法不是按照传统的反应网

络求解过程进行计算，而是将所有的化合物切分成反

应单元，通过对反应单元的计算，大幅减少待求解方

程的数量 [12-13]。因为石油分子的结构单元大都是重复

的，单个石油分子种类很多，但如果拆分成小的片段，

其数量将大幅减少。最后再依据相应的规则，将得到

的产物碎片拼接成产物分子。IFP(法国石油研究院 )提
出了一种动力学蒙特卡洛法，并对渣油加氢过程进行

了计算 [4,14-15]。该方法又称为随机模拟算法，该算法通

过 2 个随机数来决定反应的走向。第 1 个随机数用于

选取接下来要发生的反应；第 2 个随机数用于决定选

中反应的反应时间。通过不断的抽样，最终完成整个

体系的反应网络求解。

图 4 是利用重质油国家重点实验室开发的反应网

络生成器自动生成的化合物屈的加氢反应网络模型。

图 5 是减压馏分油烃类转化反应的网络关系图。

3 炼化分子管理技术发展现状

Exxon Mobil公司在 20 世纪 80 年代中期开始规划

和构架分子管理技术的研究开发，早在 1992 年就提出

了用于原料和产品性质预测的结构导向集总模型，将

其用于石油加工过程的模拟，并于 2002 年启动实施了

石油加工过程的分子管理项目，成立了一个由诸多专

家组成的研究小组，分析了不同原油的分子结构集总，

建立了相应的反应动力学模型，并将这些模型与生产

调度系统和在线控制系统相结合，可为准确选择原料、

图 3 分子集构建流程示意图 [4]

Fig. 3 Flow diagram of the stochastic reconstruction method[4]
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优化加工流程和产品调和方案以及优化整个供应链提

供指导 [9,16]。

特拉华大学 (University of Delaware)的Klein研究组

早在 20 世纪 90 年代就开始研究从分子层次进行石油

的组成模型和动力学模型的构建，提出了蒙特卡罗法

分子构建和线性自由能组织反应网络等重要思想，并

在自动分子拓扑识别和计算机辅助反应网络构建等领

域做出了重要的贡献。目前该研究组致力于自动模型

构建程序KMT软件包的开发并将模型应用于煤和生物

质燃料加工模拟等新领域 [17-20]。IFP在 2000 年以后发

表了大量石油分子组成和分子管理技术的文章，覆盖

了汽油、柴油、减压馏分油和渣油等主要馏分的催化

裂化、重整和加氢等主要反应过程 [4,21-23]。曼彻斯特大

学 (University of Manchester)的过程集成中心提出了分

子类型同系物矩阵 (MTHS)的管理框架 [24-25]。MTHS及

其改进版本被成功应用于汽油和柴油加工过程的分子

管理，在此基础上，过程集成中心成功地在工业上实

现了分子层面的汽油重整和调和过程的模拟优化。由

于分子管理在装置运行和油品调和方面显示出的巨大

优越性，大型石油公司与科研单位合作在生产过程中

引入分子管理。如BP与Klein小组合作构建自己的石

油组成模型。日本石油研究中心 (JPEC)也在近几年引

入KMT软件包开始进行分子层次的模型构建。

中国石化多年来一直非常重视“分子炼油”的理

图 4 屈的加氢转化反应网络示意图

Fig. 4 Schematic diagram of the hydrocracking reaction network of chrysene. The diagram was generated by a home-
developed reaction network generator software 
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念与技术。镇江石化等炼化企业积极推进分子管理技

术的应用。中国石化石油化工科学研究院在过去的 10
年中开发了一系列针对石油分子组成的分析方法，为

分子管理技术开发提供了重要的方法与数据基础 [26]。

华东理工大学的石油加工研究所在石油分子管理方面

进行了多年的研究，开发了分子层面的重油焦化和重

油催化裂化等模型。经过多年积累，提出了“基于分

子管理的炼化技术 (分子炼油 )”的理念，并与中国

石化石油化工科学研究院共同完成了“石油资源高效

利用的绿色可持续化学”国家重点基础研究发展计划

(973)课题。中国石油近年来开始开展的分子管理的

相关科研工作，与中国石油大学 (北京 )合作，在重质

油分子组成表征方面开展基础性研究工作，从分子层

次深入认识重质油组成，研究杂原子化合物组成与转

化规律，开发出了通过原料组成预测重质油热转化产

物中杂原子化合物组成的模型软件。中海油的炼化业

务起步较晚，但在分子管理技术开发方面具有很好的

基础，目前正在从企业和炼厂层面快速推进相关技术

的应用 [27]。中国石油大学 (北京 )提出“分子组合与

加 工 ”(Molecular Combination and Conversion)概 念，

与特拉华大学合作，重新构建了重质油分子表征模

型 [20]。

为了实现更为先进的过程控制及装置优化，流程

模拟及优化技术公司开始逐步引入分子管理技术。由

于原料的复杂性，传统流程模拟软件对于石油原料的

描述基本都采用虚拟组分法及集总方法，这些方法在

准确模拟反应过程及产品性质上存在较大缺陷。为了

更好地描述反应过程，Invensys近期开始将分子信息

图 5 减压馏分油烃类转化反应网络关系示意图

Fig. 5 Visualization of the reaction network of hydrocracking transformation of a vacuum gas oil. The diagram was generated 
by a home-developed visualization software, which contained 1 000 molecules and 2 500 reactions
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集成到旗下的过程模拟软件中。Invensys与ExxonMo-
bil具有长期的合作伙伴关系，双方在签署了企业级

别合作的基础上，Invensys得到使用ExxonMobil基于

SOL框架的部分石油工艺过程模型的权限。作为世界

上最大的流程模拟软件供应商，Aspen Tech选择了石

油原料组成的分子描述方法作为分子管理技术开发的

切入点。目前Aspen Tech完成了石油分子基本单元的

定义、结构单元分布函数的确定、分子物性方法的估

算以及基于宏观性质的分子组成反演等系列技术开发，

并将其集成到其旗下最新版本的Aspen Hysys流程模

拟软件中。通过该技术，Aspen Hysys软件能够在给定

常规原油表征数据的基础上，计算得到原油详细分子

组成及大部分关键性质。石化盈科与英国的工艺集成

公司合作开发了从分子层次指导油品离线软件PBO。

该软件采用了MTHS技术作为底层，通过准确模拟调

和组分性质的非线性特征，达到更好的调和精度。该

软件 2010 年 11 月在炼化企业投入使用，对于辛烷值

的预测精度控制在 0.3%以内，实现较大经济收益。分

子管理技术目前已经在工业界产生较大影响，尽管当

前商业软件主要还是以传统方法为主，但是在可预见

的未来，分子管理必然将成为行业标准。

4 展望

原油供应的劣质化、原料来源的多元化和日益严

格的环保要求，导致石油加工工业的利润大幅降低。

发展基于分子管理的石油加工原料和产品性质预测方

法，实现石油加工过程在分子水平上的模拟和调控，

并将其与流程模拟软件、计划调度系统和实时优化系

统集成，为石油加工过程准确选择原料、优化加工过

程和产品调和和最大化生产高附加值产品提供准确预

测，从而实现石油加工过程的重构和供应链的优化。

这对提高日趋摊薄的石油加工过程的边际利润和实现

可持续发展具有重要的意义。开发分子管理技术是炼

化企业实现持续发展的必然方向。

分子管理的理念需要通过具体的技术落实到生产

实践中，但是不应过分强调其“新技术”特性。炼化

企业买入的是分子，卖出的也是分子，现有石油加工

过程实质上都是通过对分子或原子的重组实现企业的

经济效益的。分子管理的实施应该建立在现有加工过

程的基础上，即从分子水平实现炼化过程的深度优化。

实现这一目标是一个相对漫长的过程，需要奠定扎实

的基础理论和方法基础，应分阶段、分步骤地推进到

整个炼化过程中去。脱离实验数据，过分依赖理论模

拟，以及绕开分子组成的集总模型，单纯在分子管理

的概念下进行技术开发，都是对技术发展方向的误导，

不仅难以形成可靠的技术，还将影响对分子管理技术

发展的信心。

近年来色谱和质谱等分析技术发展迅速，解决了

石油分子组成分析中的许多技术难题，可以对大部分

化合物进行检测。分析对象涵盖所有石油组分，检测

动态范围超过 6 个数量级，有条件建立面向全组分分

析的定量分析方法。计算机技术的发展为大规模计算

提供了条件，基于数万分子集总的性质与反应计算已

经可以在普通计算机上完成。另一方面基于宏观性质

的炼化优化方法理论已经在多个层面得以实施，其提

供的方法框架为实施分子管理提供了方便的技术平台。

分子管理技术目前进入了一个快速发展时期，大型石

油公司应该建立合理的发展战略，有计划地积极推动

分子管理理念在整个炼化过程的实施。
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Molecular management for petroleum refining: Concepts and funda-
mentals
SHI Quan, ZHANG Linzhou, ZHAO Suoqi, XU Chunming
State Key Laboratory of Heavy Oil Processing, China University of Petroleum, Beijing 102249, China

Abstract  The development of high resolution mass spectrometry as well as other analytical techniques in the past decade 
enable the better characterization of complex chemical constituents of petroleum. This spawned a field which contemplates the 
relationship between the molecular composition of a petroleum feedstock and its properties and reactivity. Recently, “molecular 
refining” and “molecular management” were proposed and extensively discussed for designing and optimizing petroleum 
processing operations at the molecular level. Molecular refining involves the implementation of petroleomics in the downstream 
petroleum industry, whereas molecular management is the technical implementation of the idea of molecular refining. We 
define molecular management as the integrated technology solutions for beneficiating of the whole petroleum refining process 
based on the understanding of chemical composition at the molecular level. Molecular management techniques involve: (a) 
characterization and understanding of petroleum chemical composition at the molecular level; (b) revealing the correlation 
between molecular composition and physical properties of petroleum and its fractions/products; (c) predicting and controlling the 
destination and distribution of molecules in the blending and separation processes; (d) understanding the conversion mechanisms 
of the chemical refining processes; (e) realizing the modeling of molecular composition and process simulation and (f) applying 
the molecular composition based theoretical models to decision-making optimization, supply chain network optimization, and 
operation optimization throughout the entire the petroleum refining process. 

Three fundamental issues are introduced for the development of molecular management techniques: (1) the composition char-
acterization based on instrumental analysis; (2) modeling of molecular composition and physical property prediction; (3) reaction 
network establishment and reaction kinetic parameters solution. Although significant progress has been achieved in the past 
decade in instrumental analysis, the compositional information from experiments still cannot completely meet the requirements 
of modeling development. The resolving power of mass spectrometry for heavy petroleum fractions and the ability to distinguish 
structural information of molecular isomers are the major challenges in the near future. For this reason, a molecule-based 
pseudo-component techniques a pragmatic approach to represent the feedstocks and products in petroleum refining process 
models. The modeling of molecular composition is critical for molecular management. Recently, physical property predication 
models have been successfully used for most petroleum fractions. One of the most significant challenges is to develop reaction 
models that include thousands of molecular components. More effort should be focused on the methodology and development of 
software tools for the automated construction, solution and optimization of detailed kinetic models.

A brief overview of the development of the molecular management in petroleum refining and its prospects are also discussed.

Keywords  refining optimization; molecular management; molecular refining; petroleomics
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