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一、引言与行业范畴

化工行业是以石油、天然气、煤炭、生物质等为原料，通过化学、

物理过程生产化学品、材料、能源的基础工业。根据国家《战略性新

兴产业分类》，化工行业与新材料、新能源、生物产业等深度交叉，

涵盖以下核心领域：

领域 细分方向 战略定位

石油化工
炼油、烯烃/芳烃、合成树脂/

橡胶

能源与基础材料

支柱

煤化工 煤制油/气/烯烃、煤制化学品
能源多元化和清

洁利用

精细化工
医药中间体、农药、染料、涂

料、电子化学品

高附加值、技术密

集型

高分子材料
工程塑料、特种橡胶、高性能

纤维
战略新兴材料

基础化工 三酸两碱、化肥、无机盐 国民经济基石
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二、政策背景与战略导向

政策文件 发布机构 核心内容 AI 仿真战略导向

《“十四五”

原材料工业

发展规划》

工信部

推动原材料工业高

端化、绿色化、智能

化，突破智能制造关

键共性技术

鼓励数字孪生、智

能控制技术在流程

工业的应用

《关于“人

工智能+”原

材料工业的

行动方案（2

024-2026）》

工信部

打造一批“人工智能

+”原材料工业标杆

场景，推动工艺优

化、设备预测维护、

安全风险预警

明确AI 与化工工

艺深度融合，培育

智能工厂

《原材料工

业数字化转

型工作方案

（2024-202

6 年）》

工信部等

九部门

到 2026 年，原材料

工业数字化转型取

得重要进展，打造 1

20 个以上数字化转

型典型场景

支持流程模拟、在

线优化、数字孪生

等技术

《化工园区

安全风险智

能化管控平

台建设指南

（试行）》

应急管理

部

推动化工园区安全

风险智能化管控，实

现安全风险动态监

测预警

强化安全风险仿真

与预警能力

《工业重点

领域能效标

国家发改

委

明确炼油、乙烯、合

成氨等领域的能效

为能效优化仿真提

供目标基准



4

杆水平和基

准水平（202

3 年版）》

标杆水平，推动节能

降碳改造

《新产业标

准化领航工

程实施方案

（2023-203

5 年）》

工信部

前瞻布局未来产业

标准研究，包括化工

新材料、高端专用化

学品

推动AI 仿真在化

工新材料研发中的

应用

《关于“十

五五”推进

新型工业化

的行动方案

（征求意见

稿）》

工信部

加快流程工业数字

化转型，建设一批

“黑灯工厂”、智慧

化工园区

明确数字孪生、智

能控制为关键技术

路径
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三、化工行业关键技术难点

3.1 石油化工

技术难点 具体表现

炼油过程产率优

化难

原油成分波动、催化剂失活、产品需求变化，

难以实时优化切割和操作参数

裂解炉深度控制

难

裂解反应复杂，炉管结焦、温度不均，导致烯

烃收率波动

催化裂化催化剂

失活预测难

催化剂循环再生过程复杂，活性衰减机理不清，

影响转化率

分离序列能耗高
精馏、吸收等分离过程能耗占比较大，传统优

化难以突破能效瓶颈

装置间热集成优

化难

全厂能量系统耦合复杂，夹点分析依赖人工，

优化空间受限
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3.2 煤化工

技术难点 具体表现

煤气化炉温度场

控制难

气化炉内高温高压，温度分布不均，易导致结

渣、堵渣

合成气组分波动

大

煤质变化、气化条件波动导致合成气组分不稳

定，影响下游合成

甲醇合成塔热点

迁移

催化剂床层热点位置迁移，难以实时调控，影

响催化剂寿命

煤制油费托合成

产物分布宽

产物分布受催化剂、工艺条件影响大，目标产

品选择性优化难

废水处理难度大
煤气化废水成分复杂，含酚、氨氮、油类，处

理成本高
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3.3 精细化工

技术难点 具体表现

间歇反应过程重

现性差

加料、温度、搅拌等波动导致批间差异，影响

产品质量一致性

反应终点判断难
复杂有机反应缺少在线监测手段，易出现过反

应或反应不完全

结晶过程晶型/粒

度控制难

晶型转变、粒度分布宽泛，影响后续过滤、干

燥及产品性能

危险工艺安全风

险高

硝化、氯化、重氮化等强放热反应，易发生热

失控

多步反应收率低
中间体分离、纯化步骤多，累积损失大，总收

率偏低
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3.4 高分子材料

技术难点 具体表现

聚合反应分子量

分布控制难

链转移、链终止等副反应导致分子量分布宽，

影响材料性能

共聚物组成均匀

性差

不同单体竞聚率差异导致共聚物组成漂移，性

能不稳定

聚合釜撤热困难
聚合反应强放热，传热不及时易导致局部过热、

爆聚

挤出/纺丝过程流

动不稳定性
熔体破裂、纺丝断头等问题影响连续生产

材料老化机理复

杂
光、热、氧、湿等多因素耦合，寿命预测难
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3.5 基础化工与安全环保

技术难点 具体表现

合成氨/甲醇等大

型装置能效提升

难

传统工艺接近理论极限，进一步降耗需突破性

技术

化学反应热失控

预警难
缺少早期预警手段，事故频发

有毒有害气体泄

漏风险
泄漏扩散路径、影响范围难以快速准确预测

废水/废气处理过

程优化难

生化反应、吸附/脱附过程动态建模难，运行成

本高

过程数据利用率

低
海量历史数据沉睡，未能转化为工艺优化知识
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四、AI 赋能仿真解决方案

技术难点 AI 赋能仿真解决方案 核心价值

石油化工

炼油过程产率

优化难

炼油过程产率智能优化与

实时调优

收率提升 0.5-1.5%，

能耗降低 3-5%

裂解炉深度控

制难

裂解深度神经网络预测与

结焦趋势仿真

乙烯收率提升 1-2%，

运行周期延长

催化裂化催化

剂失活预测难

催化剂循环衰减模型与失

活预警

转化率稳定性提升，

非计划停工减少

分离序列能耗

高

精馏塔能效AI优化与热集

成重构

分离能耗降低 10-1

5%

装置间热集成

优化难

全厂能量系统夹点分析与

AI 重构
综合能耗降低 5-10%

煤化工

煤气化炉温度

场控制难

气化炉温度场 PINN实时

仿真

温度预测误差<3%，

结渣风险预警

合成气组分波

动大

煤质-气化条件-组分 AI 关

联模型

组分预测准确率>9

5%，下游波动减少

甲醇合成塔热

点迁移

催化剂床层热点迁移预测

与预警

催化剂寿命延长 2

0%，合成效率提升

煤制油费托合

成产物分布宽

费托合成产物选择性AI优

化

目标产品选择性提升

5-10%

废水处理难度 煤气化废水处理工艺AI仿 处理成本降低 15%，
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技术难点 AI 赋能仿真解决方案 核心价值

大 真 达标率提升

精细化工

间歇反应过程

重现性差

间歇反应过程数字孪生与

批次控制优化

批间差异降低 50%，

合格率提升

反应终点判断

难

反应进程AI软测量与终点

预测

减少过反应，收率提

升 2-5%

结晶过程晶型/

粒度控制难

结晶过程多尺度仿真与智

能调控

粒度分布CV值降低

30%，过滤效率提升

危险工艺安全

风险高

强放热反应热失控边界AI

预测

预警提前量>10 分

钟，事故风险降低

多步反应收率

低

全流程收率瓶颈分析与工

艺优化

总收率提升 5-15%，

废料减少

高分子材料

聚合反应分子

量分布控制难

聚合过程分子量分布AI预

测与调控

分子量分布 PDI 降低

20%，性能提升

共聚物组成均

匀性差

共聚组成漂移动态补偿模

型

组成均匀性提升，批

次稳定性提高

聚合釜撤热困

难

聚合釜传热性能数字孪生

与优化

撤热效率提升，爆聚

风险降低

挤出/纺丝过程

流动不稳定性

熔体流动稳定性AI仿真与

工艺优化

断头率降低 30%，连

续运行时间延长

材料老化机理

复杂

多因素耦合老化寿命AI预

测模型

寿命预测精度>90%，

质保成本降低
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技术难点 AI 赋能仿真解决方案 核心价值

基础化工与安全环保

合成氨/甲醇能

效提升难

大型合成装置能效瓶颈AI

诊断与优化

能耗降低 2-3%，逼近

理论极限

化学反应热失

控预警难

反应安全边界量化与实时

预警系统

预警准确率>95%，安

全事故减少

有毒有害气体

泄漏风险

泄漏扩散快速预测与应急

响应优化

扩散路径预测精度提

升，应急时间缩短

废水/废气处理

过程优化难

生化/吸附过程 AI 代理模

型与优化

处理成本降低 10-2

0%，排放稳定达标

过程数据利用

率低

工业知识图谱与工艺智能

推荐系统

数据复用率提升，工

艺优化周期缩短
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五、系统级融合趋势

融合方向 核心内涵 AI 赋能价值

炼化一体化

优化

炼油-化工深度耦合，实现

物料/能量/价值最大化

全厂计划-调度-优化一

体化 AI 平台，边际效益

提升

智慧化工园

区

园区安全、环保、应急、

物流一体化管控

风险动态量化、应急仿真

推演，本质安全提升

黑灯工厂/无

人车间

全流程自动化、智能化，

少人/无人值守

设备预测维护、工艺自主

优化，劳动生产率提升

数字孪生工

厂

物理工厂与虚拟工厂实

时映射、闭环优化

实时数据校正、软测量、

操作优化，降低试错成本

碳-能-化耦合
绿氢/绿电与化工过程耦

合，实现低碳化

碳足迹动态核算，绿氢替

代路径优化
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六、未来展望

6.1 技术趋势

技术方向 发展趋势 AI 仿真作用

原子经济性

最大化

从分子水平设计反应路

径，减少副产物

反应路径高通量筛选，催

化剂虚拟设计

过程强化与

微型化

微反应器、膜反应器等新

型装备应用

微尺度多物理场仿真，放

大效应预测

绿氢/绿电化

工

可再生能源驱动的化学

品生产

波动性电源下过程动态

优化，柔性调度

循环化工
废塑料/生物质化学回收，

CO₂转化利用

新反应路径探索，经济性

-碳足迹多目标优化

安全可量化
从定性HAZOP 走向定量

动态风险评估

实时风险量化、早期预

警、应急推演



15

6.2 产业价值

AI 赋能仿真正在推动化工行业从“经验放大”向“数字放大”

转型，核心价值体现在：

提质增效：关键产品收率提升 1-3%，能耗降低 5-15%，研发周

期缩短 30-50%

安全可靠：热失控预警提前量>10 分钟，泄漏扩散预测精度提升，

事故风险降低

绿色低碳：碳足迹动态核算，绿氢替代路径优化，单位产值碳排

放降低

资产价值：设备寿命延长 20-30%，非计划停工减少 50%，维护

成本降低

结语

化工行业正处于从“规模扩张”向“质量效益”转型的关键期。

AI 赋能仿真作为连接分子尺度到工厂尺度的桥梁，正在破解长期存

在的安全、效率、质量等核心难题。随着炼化一体化、智慧园区、碳

-能-化耦合等融合趋势深化，AI 仿真将从辅助工具升级为流程工业不

可或缺的“智能大脑”，为构建安全、绿色、高效的现代化工体系提

供核心支撑。
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