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摘  要：有机液体储氢材料是理想的储氢介质。本文建立了以有机液体储氢材料为基础的氢储能系统的能效分析模

型，并以乙基咔唑和二苄基甲苯两种有机液体储氢载体为算例，逐步计算了制氢、储氢和燃料电池等过程的能耗。

研究结果表明，乙基咔唑能效优于二苄基甲苯，其储氢效率为 84.17%、系统能效为 47.58%。本研究所开发的框架

可衡量基于有机液体储氢载体的氢储能系统的能效，并可用于筛选有机液体储氢载体。 
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Abstract: Liquid organic hydrogen carrier (LOHC) is a promising hydrogen storage medium. In this paper, an efficiency 
analysis model of liquid organic hydrogen carrier based hydrogen energy storage system is established, and the efficiency 
of ethylcarbazole and dibenzyltoluene is investigated by calculating the energy consumption in the steps of hydrogen 
production, storage and fuel sell process. It is found that the hydrogen storage efficiency of the ethylcarbazole is 84.17% 
and the system efficiency is 47.58%, which are better than that of dibenzyltoluene. The framework developed in this study 
is suitable for evaluating the efficiency of liquid organic hydrogen carrier based hydrogen energy storage system and can 
be useful for screening candidate liquid organic hydrogen carrier. 
Key words: liquid organic hydrogen storage; hydrogen energy storage; thermodynamic analysis 

0  前  言 

可再生能源是未来能源发展的大趋势，但随着

可再生能源电力并网装机容量的不断增长，限电也

变得愈发严重。氢储能可将电能通过电解水的方式

转化为氢气的化学能，再通过燃料电池反应可以

重新获得电能，因而是解决可再生能源限电的一

种途径[1]。 

氢气的储运是氢储能系统在运行中的关键环

节之一。由于氢气的特殊性质，高压输送氢气存在

一定的风险[2]，而通过天然气管道输送又有掺混上

限，同时还会降低天然气的热值[3-4]。有机液体储 

氢载体（LOHC）可以在一定条件下与氢气发生加

氢反应，生成液态的氢化物，在需要氢气时经过脱

氢反应可重新释放出氢气。通过这种储氢材料可以

解决高压储氢和天然气管道输送等方式存在的问

题。经过广泛的研究，发展出了苯、甲苯、萘等烃类

和咔唑、乙基咔唑等杂环类有机液体储氢材料[5-8]，其

种类繁多、性能各异。烃类有机物储氢密度大，但

氢化物的脱氢温度较高。相对烃类有机物，杂环有

机物加氢、脱氢反应温度低，但储氢密度相对较小。

例如，二苄基甲苯与氢气的摩尔比为 1∶9，脱氢

反应温度约为 583.15 K，而乙基咔唑与氢气的摩尔 
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比为 1∶6，脱氢反应温度约为 433.15 K。为衡量

有机液体储氢材料的储氢效率，CHOI 等[9]建立了

咔唑类储氢材料的理论加氢、脱氢反应的热力学模

型，并对比了三种咔唑类储氢材料的储氢能效及㶲

效率。WANG 等[10]建立了新型乙基咔唑类储氢材

料的理论加氢、脱氢反应能效分析模型，分析了其

理论储氢能效，并与高压储氢技术进行对比。目前，

在衡量有机液体储氢材料储氢效率的研究中所建

立的模型通用性较差，无法用于甄选合适的储氢材

料，且并未计算电力储能至释能全过程的能效。 

针对以上问题，本文建立了以有机液体储氢载

体为基础的氢储能系统的电力储能与释能全过程能

效分析模型，并分别以二苄基甲苯和乙基咔唑为算

例，简要对比其能效。 

1  系统描述 

有机液态储氢材料为基础的氢储能系统在电力

储能和释能主要经历电解水制氢（I）、加氢（II）、

脱氢（III）和燃料电池反应（IV）等 4个过程，图 1。 

过程 I，在电解槽内进行水电解反应产生氢气；

过程 II，首先通过压缩机将氢气压缩至加氢反应压

力，氢气和载体加热至加氢反应温度后进行反应并

生成氢化物，产生的氢化物与用于加氢反应的载体

在换热器 1 中交换热量，反应器的反应热由冷却水

进行吸收；过程 III，将氢化物送入脱氢反应器内发

生脱氢反应并释放氢气，其中比例为 x 的氢气经燃

烧用于维持脱氢反应，脱氢反应完成后的载体用于

加热氢化物，该换热过程在换热器 2 中完成；过程

IV，剩余的（1 − x）氢气引入燃料电池电堆发电，

燃料电池的废热经由冷却水吸收。 
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图 1  基于有机液体储氢载体的氢储能系统示意图 
Fig. 1  Schematic diagram of the liquid organic hydrogen carrier technology based hydrogen energy storage system 

2  能效分析模型 

以下按上述 4 个过程建立分析模型。需特别指

出的是，由于泵功低于其他过程中的能耗[9]，为简

化模型，忽略了泵功，且设定电力储能和释能不同

时进行，即加氢反应产生的热量不用于脱氢反应。 

2.1  电解水制氢 

由电解槽的能量平衡可知： 

2,in,Ele H Ele loss 0Q Q Q− − =         (1) 

式中，
in,EleQ 为单位时间电解所用能量，J·s−1；

2H ,EleQ
 

为单位时间产生氢气的能量，J·s−1；Qloss为单位时间

电解过程能量损失，J·s−1。 

输入的能量均由电能提供，则： 

in,Ele Ele EleQ V I=     (2) 

式中，VEle为电解电压，V；IEle为电解电流，A。 

仅考虑氢气的化学能，则电解产生氢气的能量

可以表示为[11]： 

2 2 2

0
H ,Ele H HV,HQ V L=         (3) 

式中，
2

0
HV 为电解槽生产氢气的体积流量，Nm3·s−1；

 

2HV,HL 为氢气的低位热值，取 10790 kJ·Nm−3。 

该过程的能效可通过输出、输入能量的比值进

行计算： 

2H ,Ele
Ele

in,Ele

Q

Q
η =     (4) 

式中，
Eleη 为电解水制氢过程能效。 
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2.2  加氢 

2.2.1  氢气压缩 

电解槽出口氢气的压力通常达不到加氢反应的

条件要求。设压缩机入口氢气的压力为 P1，加氢反

应所需压力为 Pr1，经由多级压缩升压至加氢反应压

力，则压缩机功耗最小时的各级压缩比相等，且为： 

r1
i

1

m
P

P
π =        (5) 

式中，m为压缩级数。 

各级功耗相等，故压缩机总功耗为各级功耗之

和： 

( ) ( )H2

2

0
1

1

c i
m i H

1
1

k

k
mkV RT

W
M k

ρ
π

η η

− = − −         

(6) 

式中，
cW 为压缩机耗功，W；T1为压缩机入口氢气

的温度，K；k为绝热指数，取 1.4；ρ为氢气的密度，

0.0899 kg·Nm−3；R为气体常数，8.314 J·mol−1·K−1； 

2HM 为氢气的摩尔质量，2.016 g·mol−1；ηm为压缩机

机械效率；ηi为压缩机绝热效率。 

设各级进气温度相等，则各级等熵排气温度亦

相等，且为： 

( )
1

is 1 i

k

kT T π
−

=         (7) 

式中，Tis为各级排气温度，K。 

已知绝热效率，则各级实际排气温度为： 

is 1
i 1

i

T T
T T

η
−= +         (8) 

2.2.2  加氢反应 

参与加氢反应的氢气和载体需加热至反应温

度。氢气升温至加氢反应温度所需的热量等于其焓

变，即： 

r1
2

2
3

0
H

H pd22.4

T

T

V
H C TΔ =           (9) 

式中，
2HHΔ 为氢气的焓变，J·s−1；Tr1为加氢反应温

度，K；Cp为定压比热容，J·mol−1·K−1，可通过经验 

公式计算： 

2 3
pC a bT cT dT= + + +      (10) 

式中对应的参数列于表 1。 

表 1  氢气定压比热容系数[12] 
Table 1  Coefficients of constant pressure specific heat capacity 
of hydrogen[12] 

a b/(×10−2) c/(×10−5) d/(×10−9) 温度范围/K

29. 11 −0. 1916 0. 4003 −0. 8704 273 ~ 1800

 
综上可知，加氢反应产物的冷却热用于加热载

体。反应的载体和反应后的有机氢化物比热略有差

异，但二者比较接近[10]，故此处以相同的流体特性

进行分析。若物性产生较大的变化，可依据不同的

物性参数重新计算换热器效能。设换热器 1 的效能

为 ε1，由于流体物性相同，且流量相同，热流量的

比值为 1，则换热器 1出口载体的温度为： 

( )c,out a 1 r1 aT T T Tε= + −       (11) 

式中，Ta为环境温度，取 298.15 K。 

载体由换热器出口温度升温至加氢反应温度所

需的热量： 

( ) ( )1 c c r1 c,out /Q n C T T ϕψ= −
  

     (12) 

式中，nc 为理论加氢反应所需载体摩尔流量，

mol·s−1；Cc为载体的比热容，J·mol−1·K−1；φ为加氢

转化率；ψ为脱氢转化率。 

加氢反应为放热反应，其反应热设为 RHΔ ，则

加氢反应的净放热量 Qnet1为： 

2net1 R H 1Q H H Q= Δ − Δ −    (13) 

一般来说，有机液体储氢材料的反应热远高于

加热反应物所需的热量。设反应器余热回收效率为

ηre1，则加氢反应器废热回收量为： 

re1re1 net1Q Qη=      (14) 

2.3  脱氢 

2.3.1  脱氢反应 

脱氢反应完成后的载体用于加热氢化物，假定

换热器 2 过程的设计与加氢反应相同，则换热器 2

出口氢化物的温度为： 

( )hy,out a 2 r2 aT T T Tε= + −       (15) 

式中，Tr2为脱氢反应温度，K；ε2为换热器 2效能。 

同样，氢化物由换热器出口温度升温至脱氢反

应温度所需的热量： 
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( )2 hy hy r2 hy,outQ n C T T ψ= −         (16) 

式中，nhy 为理论脱氢反应所需氢化物摩尔流量，

mol·s−1，nhy=nc；Chy为氢化物的比热容，J·mol−1·K−1，

设 Cc=Chy。 

脱氢反应为吸热反应，则脱氢反应需要的净热

量为： 

net2 2 RQ Q H= + Δ          (17) 

该热量由脱氢反应生成的部分氢气的燃烧热来

提供。设用于燃烧的氢气占脱氢反应生成氢气的比

重为 x，则有[10]： 

2 2c H HV,H net2x n L Qη =         (18) 

式中，ηc为燃烧器的效率。 

剩余的氢气用于燃料电池，则其化学能为： 

( )
2 2 2

0
H ,FC H HV,H1Q x V L= −        (19) 

2.3.2  储氢过程能效 

储氢过程的能效为燃料电池获得的氢气化学能

和加氢反应器回收余热之和与加氢反应输入氢气的

化学能和压缩耗功之和的比值，即： 

2

2

H ,FC re1
hs

H ,Ele c

Q Q

Q W
η

+
=

+
    (20) 

式中，ηhs为储氢过程能效。 

2.4  燃料电池反应 

通过燃料电池反应获得的电能可由下式计算： 

2FC e H ,FCW Qη=    (21) 

式中，ηe为燃料电池电效率。 

设燃料电池的余热回收效率为 ηre2，则燃料电池

的余热回收量： 

2re2 re2 H ,FCQ Qη=      (22) 

该过程能效为燃料电池电效率与热效率之和，

即： 

FC e re2η η η= +         (23) 

2.5  系统能效 

系统能效可通过总输出与总输入能量的比值进

行计算： 

FC re1 re2
total

in,Ele C

W Q Q

Q W
η + +=

+
       (24) 

式中，ηtotal为系统能效。 

3  算例分析 

算例分析所用的系统参数及其数值在表 2 中列

出。其中，电解电压、电解电流和氢气的体积流量

取为某公司公布的 100 Nm3/h碱性电解槽工作参数，

压缩机入口氢气的温度和氢气的压力分别取为该电

解槽工作温度和工作压力，压缩级数取 2，机械效

率与绝热效率均参考实际氢气压缩机参数选取；换

热器 1和 2的效能由换热器设计手册选取，反应器

的余热回收效率与燃烧器的效率无设计手册作为参

考，故而设为 0.75进行计算；燃料电池的效率以及

余热回水效率分别设为 0.55和 0.3。 

表 2  算例分析必要的系统参数 
Table 2  Necessary system parameters of the case study 

参数 数值 

环境温度，Ta / K 298.15 

氢气的低位热值，
2HV,HL  / (kJ·Nm−3) 10790 

氢气的密度，ρ / (kg·Nm−3) 0.0899 

氢的摩尔质量，
2HM  / (g·mol−1) 2.016 

电解电压，VEle / V 102 

电解电流，IEle / A 4600 

氢气的体积流量，
2

0
HV  / (Nm3·h−1) 100 

压缩机入口氢气温度，T1 / K 333.15 

压缩机入口氢气压力，P1 / MPa 1.6 

压缩级数，m 2 

绝热指数，k 1.4 

机械效率，ηm 0.92 

绝热效率，ηi 0.90 

反应器余热回收效率，ηre1 0.75 

换热器 1效能，ε1 0.8 

换热器 2效能，ε2 0.8 

燃烧器效率，ηc 0.75 

燃料电池电效率，ηe 0.55 

燃料电池余热回收效率，ηre2 0.3 

 

本文以文献[10,13]中提供的有机液体储氢材料

为例进行对比分析，其物理性质见表 3。因所选储
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氢载体的加氢、脱氢转化率并未在文献中注明，故

本文先设加氢、脱氢转化率均为 100%，后分析转化

率对系统能效的影响。 

系统全过程的能效分析结果列于表 4。对比两

种储氢载体，在上述计算条件下，乙基咔唑以84.17%

的储氢效率、47.58%的系统能效略优于二苄基甲苯。

由于乙基咔唑的加氢、脱氢反应温度较为接近，在

实际加氢、脱氢反应过程中可能存在两种反应同时

进行的情况，这将会导致加氢、脱氢转化率低于

100%。图 2a、图 2b 为系统能效随乙基咔唑加氢、

脱氢转化率的变化情况。 

表 3  有机液体储氢载体的物理性质 
Table 3  Physical properties of LOHC 

参数 乙基咔唑 二苄基甲苯 

反应比例 1∶6H2
[10] 1∶9H2

[13] 

比热容 / (J·K−1·mol−1) 293.01[10] 674.36 

反应热 / (J·K−1·mol−1H2) 54[10] 65[13] 

加氢反应温度 / K 413.15[10] 423.15[13] 

脱氢反应温度 / K 433.15[10] 583.15[13] 

反应压力 / MPa 5.5[10] 5[13] 

 

表 4  能效分析结果 
Table 4  Energy efficiency analysis results 

过程 项目 乙基咔唑 二苄基甲苯 

电解水制氢过程 

输入电能/MJ·h−1 1689.12 1689.12 

氢气流量/Nm3·h−1 100 100 

氢气化学能/MJ·h−1 1079 1079 

损失能量/MJ·h−1 610.12 610.12 

过程能效/% 63.88 63.88 

加氢过程 

压缩耗功/MJ·h−1 20.45 18.74 

载体摩尔流量/mol·h−1 744.05 496.03 

氢化物余热回收量/MJ·h−1 20.06 33.45 

加氢反应热回收量/MJ·h−1 173.59 209.553 

脱氢过程 

氢化物流量/mol·h−1 744.05 496.03 

载体余热回收量/MJ·h−1 23.55 76.26 

氢气燃烧比 x 0.31 0.38 

储氢过程能效/% 84.17 79.75 

燃料电池反应过程 

(1−x)H2的化学能/MJ·h−1 747.25 666.67 

产生电能/MJ·h−1 410.99 366.67 

余热回收量/MJ·h−1 224.17 200.00 

过程能效/% 85.00 85.00 

全过程 

输入能量/MJ·h−1 1709.565 1709.565 

输出能量/MJ·h−1 813.35 776.82 

损失/MJ·h−1 896.21 932.75 

系统能效/% 47.58 45.44 

 

从图 2 可知，在转化率大幅度变动时，系统能

效虽然稍有降低，但并未产生较大影响。主要原因

是转化率的变动虽然会增加加热载体和氢化物所需

的热量，但从表 4 可知加热所需能量远低于反应器
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的吸、放热量，并且换热器可以回收载体和氢化物

的余热，故而对系统能效的影响并不大。 
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图 2  乙基咔唑加氢（a）及脱氢（b）转化率对系统能效的

影响 
Fig. 2  Effects of hydrogenation (a) and dehydrogenation rate 
(b) of ethylcarbazole on the energy efficiency of the system 
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图 3  氢气与 LOHC反应比例对系统能效的影响 
Fig. 3  Effects of reaction ratio of hydrogen and LOHC on the 
energy efficiency of the system 

图 3 为不同的反应比例对系统能效的影响。图

中横轴数字表示氢气的不同化学反应计量数。相比

转化率，反应比例对能效有着较大的影响。但从图

中趋势来看，反应比例达到某一比值后，对系统能

效的影响开始逐渐降低。此时再增加反应比例也仅

能提升储氢密度，对提升储氢及系统能效并无太大

作用。由于氢气与所选乙基咔唑和二苄基甲苯的反

应比例分别为 6和 9，均在变化趋势较缓的范围内，

故而当该比例变动不大时，可以认为所选乙基咔唑

的能效优于二苄基甲苯。 

4  结  论 

本文建立了以有机液体储氢载体为基础的氢储

能系统能效分析模型，并以两种载体为例进行了算

例分析及对比，得出以下结论： 

（1）基于算例数据，在不考虑转化率的情况下，

乙基咔唑的储氢效率为 84.17%、系统能效为

47.58%，优于二苄基甲苯。 

（2）加氢、脱氢转化率对乙基咔唑的储氢效率

和系统能效影响不大，故而在转化率低于 1 时其效

率仍然高于二苄基甲苯。 

（3）反应比例较小时，系统能效受影响较大，

但当反应比例高于某一程度时，系统能效基本不受

影响。 

（4）本研究为筛选适用于氢储能系统的有机储

氢载体提供了一种基于能效分析的筛选方法，有助

于比较有机液体储氢载体的性能。 
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