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煤灰流动温度预测模型的研究

许摇 洁, 刘摇 霞, 李德侠, 周志杰, 王辅臣, 于广锁
(华东理工大学 煤气化及能源化工教育部重点实验室, 上海摇 200237)

摘摇 要: 以 181 种煤样的灰流动温度为基础,通过多元线性拟合以及逐步回归法,建立了关联各煤灰氧化物成分以及煤灰酸

碱比的流动温度预测模型,相关性系数达 0. 934,该模型预测值与实验结果有较好的一致性。 利用 FactSage 软件计算出液相

线温度,建立流动温度与液相线温度之间的关联公式,相关性系数达 0. 924,说明该关联式同样具有较好的预测效果。
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Prediction model for flow temperature of coal ash
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(Key Laboratory of Coal Gasification and Energy Chemical Engineering of Ministry of Education,

East China University of Science and Technology, Shanghai摇 200237, China)

Abstract: Ash flow temperature (FT) is an important index for coal gasification, determining the slagging
model of coal鄄combustion and gasification process. On the basis of flow temperature of 181 coal ash samples,
the FT prediction model associated with ash composition and acid / basic ratio was set up. The correlation
coefficient is 0. 934, indicating the FT prediction values is in good agreement with the experiment values. The
liquidus temperature was calculated by FactSage software. The formula between FT and the liquidus temperature
was established, and the correlation coefficient is 0. 924.
Key words: coal ash; ash flow temperature; FT empirical model; factsage; the correlation coefficient

摇 摇 煤灰是煤中无机矿物质及金属有机物经高温灼

烧后的残留物。 其成分十分复杂,主要是硅酸盐、硫
酸盐以及多种金属氧化物的混合物,这些成分决定

了灰熔融特性[1,2]。 煤灰熔融性是气化用煤的一个

重要指标,决定煤炭燃烧与气化过程排渣方式的选

择。 工程上一般采用煤灰熔融温度作为某一煤种是

否适用于气流床气化技术的判断依据,并用来控制

气化炉的最高操作温度 (高于流动温度 50 ~
100 益) [3,4]。 为了实现控制煤灰熔融温度的目的,
以适应不同排渣方式的气化技术、扩大煤种的适用

范围[5],对煤灰组成与煤灰熔融性关系的研究具有

重要的意义[6]。
目前,世界各国学者[7 ~ 13] 在大量实验基础上总

结出了基于煤灰组成的灰熔融温度预测公式。 但由

于煤灰成分的复杂多样性,且各组分含量变化较大,
煤灰熔融温度与煤灰成分之间是一种不确定的数量

关系,因此,两者间的普遍适用性关联式成为研究的

热点。
本实验以 181 种世界各国较为常用的煤样为基

础,从实验数据和 FactSage 计算两个角度对灰熔融

流动温度进行预测。 在灰熔点数据描述、分析、推断

以及检验上采用现代统计理论与方法,建立了新的

更具普遍性和准确性的灰熔点经验模型。 利用

FactSage 软件计算液相线温度(LT),得到液相线温

度与灰熔融温度之间的关联式。

1摇 实验部分
1. 1摇 煤灰样本的选取

选用世界上具有代表性的 181 种煤样的灰熔融

温度为基础数据,其中,26 种数据为实验室测量所

得,实验测定煤样主要灰分组成、酸碱比和流动温度

(FT)见表 1,其余数据均从文献中收集[7,14,15]。
1. 2摇 煤灰样本代表性的统计检验

煤灰成分主要考虑 SiO2、Al2O3、CaO、Fe2O3、
SO3、TiO2、MgO、Na2O、K2O。 煤灰组分是影响灰熔

融性的主要因素,有必要客观地探索灰成分与熔融

特性之间的关系[16,17],并作出初步判断,为建立更

为准确的灰熔点预测模型奠定基础。 探索性分析主

要采用测定煤灰中各种组分与熔融性的相关性系数

的方法。 相关性系数是测定变量之间相关密切程度
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和相关方向的指标,其计算公式如下:
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式(1)中,R>0 为正相关,R<0 为负相关,R=0
为不相关。 R 绝对值越大,相关程度越高。 R=1或

者鄄1 时,两者呈完全正相关或完全负相关。 完全正

相关或负相关时,所有图点都在直线回归线上;点分

布在直线回归线上下越离散,R 的绝对值越小。 通

常 R 的绝对值逸0. 7 是可以接受的,R 的绝对值

逸0. 8时认为两个变量有很强的线性相关性,而当 R
的绝对值逸0. 9 时是比较完美的。

表 1摇 实验测定煤样灰成分及灰熔融特征温度

Table 1摇 Chemical composition and fusibility property of coal ashes

No.
Ash composition w / %

SiO2 Al2O3 CaO Fe2O3 SO3 TiO2 MgO Na2O K2O A / B*

Temperature t / 益
FT LT

1 41. 36 31. 82 10. 87 5. 11 5. 06 1. 50 1. 76 0. 75 0. 40 3. 95 1 370 1 522
2 34. 92 27. 10 19. 01 4. 88 8. 50 1. 25 2. 07 0. 68 0. 40 2. 34 1 320 1 478
3 32. 67 24. 73 29. 00 4. 17 3. 92 1. 00 2. 24 0. 58 0. 31 1. 61 1 260 1 336
4 37. 98 14. 05 20. 80 7. 15 12. 70 0. 67 1. 62 2. 64 0. 94 1. 59 1 147 1 362
5 52. 79 17. 02 8. 90 6. 36 8. 97 0. 67 1. 86 0. 69 1. 64 3. 62 1 285 1 326
6 26. 40 14. 17 23. 56 13. 14 16. 56 0. 65 2. 00 1. 71 0. 48 1. 01 1 198 1 282
7 42. 44 26. 06 12. 03 6. 53 6. 78 1. 02 1. 18 1. 54 1. 28 3. 08 1 335 1 454
8 40. 24 17. 56 13. 43 7. 69 9. 87 0. 96 5. 81 2. 14 1. 58 1. 92 1 165 1 362
9 38. 11 16. 13 12. 25 9. 57 12. 23 0. 89 5. 62 1. 93 1. 50 1. 79 1 176 1 389
10 20. 94 10. 91 21. 45 15. 26 13. 34 0. 57 12. 78 3. 27 0. 26 0. 61 1 134 1 421
11 32. 68 15. 24 18. 68 7. 66 19. 02 0. 70 1. 64 2. 71 0. 35 1. 57 1 217 1 397
12 58. 61 18. 09 5. 98 6. 43 4. 23 0. 71 1. 79 0. 78 2. 41 4. 45 1 258 1 389
13 42. 04 30. 57 8. 30 6. 54 6. 15 1. 65 1. 61 0. 87 0. 66 4. 13 1 356 1 550
14 44. 20 27. 35 9. 68 3. 42 5. 86 1. 18 6. 29 0. 38 1. 02 3. 50 1 340 1 430
15 24. 24 8. 99 5. 77 50. 96 0. 97 0. 34 2. 21 1. 17 1. 02 0. 55 1 515 1 493
16 24. 23 11. 06 22. 20 12. 72 14. 31 0. 74 10. 56 2. 73 0. 27 0. 74 1 248 1 193
17 40. 24 16. 23 16. 14 14. 89 0. 56 0. 91 5. 31 2. 87 1. 59 1. 41 1 200 1 415
18 39. 78 16. 15 16. 53 15. 34 0. 67 0. 87 4. 75 3. 11 1. 54 1. 38 1 192 1 412
19 40. 08 17. 94 14. 25 9. 67 6. 54 0. 93 5. 96 2. 18 1. 52 1. 76 1 429 -
20 50. 80 28. 44 3. 30 9. 67 4. 02 1. 29 0. 72 0. 22 0. 87 5. 45 1 548 -
21 39. 76 22. 05 23. 47 7. 64 3. 11 1. 00 1. 46 0. 16 0. 66 1. 88 1 247 1 435
22 36. 67 20. 27 29. 10 7. 07 2. 86 0. 80 1. 66 0. 15 0. 61 1. 50 1 233 1 352
23 35. 32 19. 49 31. 57 6. 82 2. 74 0. 60 1. 75 0. 14 0. 58 1. 36 1 236 1 300
24 23. 15 13. 46 27. 21 15. 62 13. 57 0. 52 2. 96 1. 98 0. 30 0. 77 1 280 -
25 50. 79 30. 75 5. 39 3. 85 4. 54 1. 35 0. 99 0. 47 1. 21 6. 96 1 519 1 635
26 37. 78 15. 76 14. 77 12. 55 14. 24 1. 28 1. 60 0. 59 0. 63 1. 82 1 284 1 399

A / B= acid / base=( SiO2+ Al2O3+ TiO2) / ( CaO+ Fe2O3+ MgO+ Na2O+ K2O);
“-冶: liquidus temperature can not be calculated by FactSage software

摇 摇 计算以上 181 种煤样灰成分与流动温度间的相 关性系数,见表 2。

表 2摇 各组分与流动温度间的单相关性系数

Table 2摇 Correlation coefficient between ash components and flow temperature

Correlation
coefficient

Ash composition
SiO2 Al2O3 CaO Fe2O3 SO3 TiO2 MgO Na2O K2O S / A A / B

R 0. 311 0. 636 -0. 490 -0. 169 -0. 441 0. 393 -0. 313 -0. 384 0. 075 -0. 290 0. 675

摇 摇 从煤灰组分与流动温度间的相关方向角度分

析,呈现正相关的包括 SiO2、Al2O3、TiO2与 K2O,呈
现负相关性的包括 CaO、Fe2O3、MgO、Na2O 与 SO3。

单一灰成分与流动温度间的相关性普遍不够显
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著,相关关系较显著(∣ R ∣> 0. 6)的仅有:Al2O3;
相关关系很低即相关系数绝对值在 0. 2 以下的包括

Fe2O3 和 K2 O;相关关系最低的是 K2 O 与流动温

度,相关系数绝对值小于 0. 1,说明自变量与因变量

之间很不相关。
将煤灰九种组分与流动温度间的相关程度由高

到低排序,结果见表 3。 由表 3 可知,煤灰九种组分

与流动温度间的相关关系按照密切程度可大致分为

三个档,最高档包括三种组分,分别为 Al2O3、CaO、
SO3;居中档有四种组分,分别为 TiO2、Na2O、MgO、
SiO2;最低档包括 Fe2O3 和 K2O。

计算 181 种煤灰中各组分含量在全部煤灰中所

占比重的样本均值,进一步探索组分含量大小与流

动温度的关系。 平行对比表 3 和表 4 发现,除 SiO2、
TiO2、Na2O、Fe2O3 四种组分外,其他五种组分所占

比重越小,对应相关性也越弱。 对于 SiO2、TiO2、
Na2O 和 Fe2O3 四种组分,SiO2 含量虽最高,但与流

动温度的相关性却居第七位;TiO2 含量虽接近于最

低,但与流动温度的相关性却高居第四位;Na2O 的

含量最低,但与流动温度的相关性却居第五位。 对

于 Fe2O3,因其中并非完全以 Fe2O3 形式存在,还含

有部分 FeO,所以该相关系数可能中和了 Fe2O3 和

FeO 对流动温度的影响。
通过以上分析有助于更好地建立灰熔融温度预

测模型,以免过分强调某些含量较高的组分或者忽

略某些含量较低的组分对熔融温度的影响。

表 3摇 煤灰组分与流动温度间的相关程度

Table 3摇 Relevant degree between coal ash components and flow temperature

No. 1 2 3 4 5 6 7 8 9
FT Al2O3 CaO SO3 TiO2 Na2O MgO SiO2 Fe2O3 K2O

表 4摇 各组分含量在全部煤灰中所占比重的样本均值排序

Table 4摇 Order of average value for each kind of coal ash composition

No. 1 2 3 4 5 6 7 8 9
Component SiO2 Al2O3 CaO Fe2O3 SO3 MgO K2O TiO2 Na2O

Average value w / % 41. 986 21. 296 13. 460 9. 816 6. 474 2. 789 1. 130 1. 093 0. 910

2摇 煤灰流动温度预测公式的建立
根据 181 种煤灰熔融数据,按照不同组分构成

因素进行回归研究,从而确定较为准确的回归方程,
以实现效果较好的灰熔点预测公式的建立。
2. 1摇 由九种组分建立的回归方程

以 181 种煤样的灰熔点数据为基础,九种煤灰

成分为自变量,煤灰流动温度 FT 为因变量进行多

元线性拟合,结果如下:
FT= -4. 258SiO2+2. 771Al2O3-5. 942CaO

-3. 361Fe2O3-6. 176SO3-1. 826TiO2-6. 77MgO
-22. 96Na2O+2. 5K2O+1 627 (2)

式(2)的相关性系数 R = 0. 684,可知流动温度

与九种氧化物之间的一次线性相关性不明显。
因氧化物组分对熔融温度多数情况下呈现 V

字影响趋势,所以对各个氧化物组分平方后再与 FT
进行多元线性拟合得:

FT=0. 087 2SiO2
2+0. 298 4Al2O2

3

+0. 126 9CaO2+0. 177 2Fe2O3
2+0. 231 3SO2

3

+0. 539 5TiO2
2+0. 741 7MgO2-4. 964Na2O2

+0. 322 7K2O2+918 (3)
式(3)的相关性系数 R=0. 802,对比式(2)的一

次线性关系,相关性系数有较大提高。
2. 2摇 引入综合参数酸碱比建立的回归方程

以上分析为各个氧化物组分与 FT 之间的关联

公式,由表 2 可知,综合参数酸碱比(A / B = (SiO2 +
Al2O3) / (Fe2O3+CaO+MgO))与流动温度 FT 之间

相关性系数较大(0. 675),为了综合考虑酸碱氧化

物对熔融温度的影响,引入酸碱比建立回归方程:
FT=0. 054 7SiO2

2+0. 234 4Al2O2
3

+0. 113 3CaO2+0. 174 2Fe2O3
2+4. 332SO3

+6. 096TiO2+0. 621 7MgO2-3. 715Na2O2

+0. 477 9 K2O2+18. 830A / B+939. 5 (4)
其中,R=0. 817,相关性进一步增强,因此,将式

(4)确定为回归方程。
2. 3摇 流动温度回归方程的优化

由于 181 种煤样并非按照统一的条件和标准测

量而得,灰熔点数据不一定具有良好的代表性,建立

熔融温度回归方程时,为了一定程度上排除随机因

素和偶然因素的干扰,降低数据随机误差的影响,进
一步提高熔融数据和回归模型的代表性,使其达到

令人满意的预测效果,本实验采用逐步回归法。 即

在回归方程建立之后,将原始数据代回公式方程中
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检验,从而找到一个实际值与回归方程推算值相差

最大的点,该点称为“最大误差离散点冶,删除该点,
以剩余的灰熔点数据为基础重新建立回归方程,如
此反复,直至达到具有广泛代表性的灰熔点预测

模型。
GB / T219鄄2008 煤灰熔融特性测试方法中规定

煤灰熔融温度的再现值不超过 80 益,通常文献将国

标规定的再现值不超过 80 益作为经验公式模型预

测值与实际测量值的偏差允许范围。
第一步,计算得到灰熔点实际测量值与回归方

程测量值相距最大(418 益)的点,即最大误差离散

点。 此处为第 172 个样品,删除该点后重新建立新

的回归公式。 以此类推,采用逐步回归法,至回归方

程预测值与实际灰熔点数值的偏差不超过 80 益,优
化过程结束,此时得到的方程即为最终的熔融温度

预测模型。 式(4)经过了 28 步优化循环,即删除了

28 个最大误差离散点后,剩余所有煤样的流动温度

预测值与其流动温度实验值之间的偏差均低于

80 益,得到的模型公式(5):
FT = 0. 091SiO2

2 +0. 270 1Al2O2
3 +0. 148 9CaO2 +

0. 208 8Fe2O2
3+6. 827SO3+4. 564TiO2+0. 523 7MgO2

-2. 852Na2O2+0. 967 6K2O2+9. 891A / B+837. 5 (5)
其中,R=0. 934,相关性系数较高,说明模型方

程(5)具有较好的预测效果。 图 1 为剩余 153 个煤

样的灰分及酸碱比覆盖范围。

图 1摇 煤样的灰分及酸碱比覆盖范围
Figure 1摇 Composition ranges of coal ash samples

3摇 煤灰流动温度预测公式的对比
选取三个较为常用的熔融温度经验公式与模型

(5)作对比,依据 153 个具有代表性的煤灰流动温

度数据,通过计算并对比经验公式预测值与实际测

量值之间的偏差。 常用的经验公式描述如下:

3. 1摇 经验公式玉
Winegartner 等[9]以美国中东部伊利诺伊州第 6

号煤层和美国中西部堡联盟煤层煤样为研究对象,
确定了关联 52 个自变量参数的熔融温度预测公式,
Segglani 等[11]在其基础上进行了系数修正和简化,
得到如下公式:

FT=2 240伊e0. 1sv2+6. 13伊Al2O3-13. 8伊CaO
+0. 259伊[FeO] 2+0. 278伊[Al2O3] 2+0. 736
伊[MgO] 2+0. 259伊FeO伊CaO-0. 73伊FeO伊MgO
+2. 03伊[SiO2 / Al2O3] 2+92[B / A] 2+231伊SV2-1 340

(6)
式中, SV =SiO2 / SiO2 +Fe2O3+CaO+( )MgO
A=SiO2 +Al2O3 +TiO2 +P2O5

B=Fe2O3 +CaO+MgO+K2O+Na2O
根据经验公式玉的煤灰成分适用范围,删除

153 个煤样中煤灰成分不在该范围内的 11 个煤样,
依据剩余煤灰成分计算该经验公式流动温度预测值

与实际测量值的偏差 滓,结果见表 5。
3. 2摇 经验公式域

Kahramanac 等[18] 以澳大利亚煤样为研究对

象,引入 85%movement 参数建立了如下公式模型:
FT=0. 903伊(1 340伊lgAl2O3 -251伊lgFe2O3 -106

伊lgCaO-172)+158 (7)
该经验公式流动温度预测值与实际测量值的偏

差结果见表 5。
3. 3摇 经验公式芋

戴爱军[19]研究了煤灰主要成分与煤灰酸碱比

对灰熔融特性的影响,建立了预测流动温度的经验

模型:
y=1 463. 055-376. 865x+181. 35x2

-33. 485x3+2. 735 5x4-0. 082 5x5 (8)
式中, x = SiO2 +Al2O3 +TiO( )2 /

(Fe2O3+CaO+MgO),y 表示流动温度 FT。
据经验公式芋的煤灰成分适用范围,计算该经

验公式流动温度预测值与实际测量值的偏差 滓,结
果见表 5。

从表 5 可知,经验公式芋和公式(5)相对经验

公式玉和经验公式域预测煤灰流动温度的准确性较

好,满足预测偏差小于 50 益 的煤样比例分别为

68. 28%和 83. 01% ,且公式(5)预测偏差大于 70 益
的煤样比例很小。

因此,在公式的灰分适用范围内,新建立的经验

公式(5)具有良好的流动温度预测效果。
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表 5摇 灰流动温度预测效果

Table 5摇 Effect of prediction ash flow temperatures

Empirical formula玉 Empirical formula域 Empirical formula芋 Fromula (5)
Number of coal saumples 142 153 145 153

滓<50 益 23 32 99 127
50 益<滓<70 益 14 7 19 19
70 益<滓<80 益 8 6 10 7

滓>80 益 97 108 17 0

4摇 煤灰流动温度预测公式的准确性检验
表 6 为实验测定煤样灰成分。 选用实验室测得

的七种煤灰流动温度数据来检验公式(5)预测灰流

动温度的准确性,将流动温度测量值和预测值的误

差比较,计算偏差见表 7。 由表 7 可知,偏差均小于

80 益。 可见,在公式的适用范围内,流动温度模型

(5)具有良好的预测效果。

表 6摇 实验测定煤样灰成分

Table 6摇 Chemical composition of coal ashes

Name
Chemical composition w / %

SiO2 Al2O3 CaO Fe2O3 SO3 TiO2 MgO Na2O K2O
Slag of Ning coal 24. 24 8. 99 5. 77 50. 96 0. 97 0. 34 2. 21 1. 17 1. 02

Lump coal of yangyi area 24. 23 11. 06 22. 20 12. 72 14. 31 0. 74 10. 56 2. 73 0. 27
Fine coal of yangyi area 40. 08 17. 94 14. 25 9. 67 6. 54 0. 93 5. 96 2. 18 1. 52

Number 1 slag 40. 24 16. 23 16. 14 14. 89 0. 56 0. 91 5. 31 2. 87 1. 59
Number 2 slag 39. 78 16. 15 16. 53 15. 34 0. 67 0. 87 4. 75 3. 11 1. 54
Mei hua jing 39. 42 15. 76 11. 98 6. 06 14. 84 0. 88 7. 62 1. 66 1. 17
Suo pu yi 3 48. 78 17. 61 16. 92 4. 26 6. 33 0. 97 2. 00 0. 56 1. 47

表 7摇 公式(5)灰流动温度预测值与测量值的偏差

Table 7摇 Deviation temperatures of actual and calculated FT in correlation (5)

Name FT measured value t / 益 FT calculated value t / 益 Deviation
Slag of Ning coal 1 515 1 473 42

Lump coal of yangyi area 1 245 1 177 68
Fine coal of yangyi area 1 190 1 193 3

Number 1 slag 1 210 1 156 54
Number 2 slag 1 190 1 150 40
Mei hua jing 1 220 1 223 3
Suo pu yi 3 1 250 1 261 11

5摇 煤灰流动温度与液相线温度关系模型的

建立
随着 FactSage 计算软件的普遍应用,煤灰流动

温度除了运用实验数据预测,还可以采用液相线温

度预测。
FactSage 软 件 是 FACT鄄Win / F*A*C*T 和

ChemSage / SOLGSMIX 两个热化学软件包的结合,
是基于最小 Gibbs 函数原理建立起来的一种热力学

平衡计算程序。 Equilib 模型是 FactSage 的核心模

型,该模型采用 Gbbis 能最小化算法和 ChemSage 中

热化学函数,在煤灰熔融特性的研究计算中提供了

很强的适应性[20]。 液相线温度 LT 是采用 FactSage
计算的代表煤灰三角锥呈完全熔融流动状态时对应

的温度,可通过 Equilib 模型获得[21]。
灰流动温度与液相线温度间具有很好的相关

性,通常采用 FactSage 计算煤灰液相线温度,进而

预测灰熔融温度[21],可建立流动温度与液相线温度

间的关联式:
TFT =aFT+bFTTliquidus (9)
表 1 中包含了经 FactSage 软件计算得到的 153

个煤样灰液相线温度,图 2 代表 153 个以煤灰流动

温度 FT 与各自对应的液相线温度 LT 为坐标的数

据点,采用一元线性拟合模拟液相线温度与该流动
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温度之间的关系式如下:
FT=0. 749 36LT+216. 249 (10)

图 2摇 灰流动温度与液相线温度之间的关系
Figure 2摇 Relationship of FT and LT

摇 摇 其中,相关性系数 R = 0. 924。 由此可见,煤灰

流动温度与液相线温度之间有较强的线性相关性,
式(10)对于预测煤灰熔融温度具有一定的普适性

和准确性。

6摇 结摇 论
借助现代统计理论对 181 种煤灰流动温度分析

表明,煤灰各个氧化物以及酸碱比与灰流动温度之

间存在各不相同的关联性,其中,酸碱比与灰流动温

度的相关性系数最大。
以 181 种煤灰熔融温度数据为基础,通过多元

线性拟合以及逐步回归法,建立了关联各煤灰氧化

物成分以及酸碱比的流动温度预测模型。 其中,酸
碱比的流动温度预测模型预测效果较好,相关性系

数达 0. 934。 误差分析表明,相比于常用灰熔融温

度经验公式,该模型准确性和普适性更好。 该模

型为:
FT=0. 091SiO2

2+0. 270 1Al2O3
2+0. 148 9CaO2

+0. 208 8Fe2O3
2+6. 827SO3+4. 564TiO2

+0. 523 7MgO2-2. 852Na2O2+0. 967 6K2O2

+9. 891A / B+837. 5
以 153 种煤样为基础,利用 FactSage 软件计算

液相线温度,建立了流动温度与液相线温度之间的

关联公式:FT = 0. 749 36LT+216. 249。 相关性系数

达 0. 924,预测值与实验值有较好的一致性。
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