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煤矿巷道内 N2 及 CO2 抑制瓦斯爆炸的机理特性
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摘　 要:为探求煤矿巷道内惰性气体(氮气及二氧化碳)对瓦斯预混合爆炸的影响,采用详细反应

机理(包括 53 种组分、325 个反应),运用化学动力学计算软件 CHEMKIN 3． 7 中 PREMIX 程序包,
建立巷道内瓦斯爆炸过程的数学模型。 通过数值计算,对比了 N2 及 CO2 对瓦斯爆炸过程中反应

物、自由基、爆炸后产生的主要致灾性气体的浓度以及甲烷总消耗速率等变化的影响,分析 N2 及

CO2 对瓦斯爆炸反应过程影响的异同。 计算结果表明,在相同体积分数下,CO2 比 N2 更能有效地

降低体系中的活化中心浓度和爆炸中所生成致灾性气体 CO,NO 的浓度,因此 CO2 在抑制瓦斯爆

炸作用方面比 N2 的效果更为明显。
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Abstract:In order to determine the effect of inert gas (N2 and CO2) on the process of methane premixed explosion in
coal mine roadways,the detailed reaction mechanisms ( include 53 mixtures,and 325 reactions) were investigated in
this study. The mathematical model of methane explosion in the coal mine roadway was developed using the PREMIX
code of CHEMKIN 3. 7 chemical kinetics packages. Through numerical computation,the change currents of reactant
and free radical concentration, catastrophic gases generated from methane explosion and total consumption rate of
methane were compared,due to the effect of N2 and CO2 on methane explosions,and the similarities and differences
were also analyzed. The results show that CO2 is more effective than N2 in lowering the concentration of activation cen-
ter during the reaction system and main catastrophic gases of CO and NO resulting from methane explosion. Therefore,
it concludes that:CO2 is more effective than N2 in inhibiting methane explosion.
Key words:coal mine roadway;methane explosion;mechanism characteristics;numerical computation

　 　 瓦斯爆炸就其本质来说,是一定浓度的甲烷和空

气中的氧气在一定能量的作用下所发生的激烈氧化

反应,是煤矿重大灾害之一。 近年来,随着我国煤炭

产量的增加,国民经济对于煤炭能源的需求越来越

大,瓦斯爆炸事故时有发生[1]。 研究瓦斯爆炸机理、
探索瓦斯爆炸发展过程等,对于有效地防治矿井瓦斯

爆炸事故的发生和煤矿安全生产具有十分重要的意

义[2-3]。
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用充注惰性气体的方法来抑制矿井火区瓦斯爆

炸一直以来得到人们的广泛关注[4],成为解决这个

问题有效的技术途径。 实践证明,现场技术人员对惰

性气体抑制瓦斯爆炸技术的理解缺乏基本的理论指

导,仅凭借经验往往会导致失败。 因此,研究惰性气

体抑制矿井瓦斯爆炸的机理,对提高惰性气体的抑爆

技术水平,增强抑爆救灾的能力具有实际意义[5-6]。
因此对瓦斯爆炸反应动力学的探究已成为国内外关

注的重点。 如林柏泉等[2,7-8]对瓦斯爆炸的反应机理

及其热力学特性进行了理论和实验研究。 本文从瓦

斯爆炸过程的化学反应动力学机理方面,对氮气[9]

和二氧化碳在瓦斯爆炸过程中的抑制机理[10] 进行研

究与对比,为从反应机理方面[11-12] 预防和抑制瓦斯

爆炸提供理论参考。

1　 数学模型

为方便计算,从实际出发,可忽略巷道内组分与

能量的径向扩散,仅对瓦斯爆炸时沿轴向方向的温

度、各组分浓度的变化趋势进行计算[13-14],控制方程

如下:
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式中,M· 为质量流率,kg / s;T 为温度,K;Yi,Wi,hi,

Vi, w·i 分别为第 i 种组分的质量分数(% )、摩尔质量

(g / mol)、比焓(J / kg)、扩散速率(kmol / (m2·s))、反
应速率(mol / (cm3·s));λ,cp 分别为混合物导热系

数、定压比热容(J / (kg·k));u,ρ 分别为混合物流体

流速(m / s)、密度(kg / m3);A 为包围火焰的管道横截

面积,m2;υik 为第 i 种组分在第 k 个基元反应中逆反

应与正反应的化学当量系数之差,vik = v″ik-v′ik,υ′ik,υ″ik为
υik 的一阶和二阶导数;X j 为第 j 组分的摩尔浓度;Ak,
βk 及 Eak 为第 k 反应步中的指前因子( s-1)、温度指

数及反应活化能( J / mol);kg,Ng 分别为组分总数和

反应步总数;p 为压力,Pa;W
-

为混合物平均分子量,
g / mol;R 为通用气体常数,J / (mol·k)。

2　 化学反应机理

瓦斯爆炸是一个极其复杂的过程,在瞬间可产生

和积聚大量能量,从而形成高温、高压爆源,并以极快

的速度向外传播,该过程本质上是一种热-链式连锁

反应过程[15]。 瓦斯爆炸的最终化学反应式可表示为

CH4 + 2O2 → CO2 + 2H2O + 833． 28 J / mol
　 　 计算采用美国 Lawrence Livermore 国家实验室的

甲烷燃烧化学动力学的详细反应机理 GRI -Mech
3． 0[16],其中包括 53 种组分,325 个反应,该反应机理

是国际上公认的、可靠的甲烷燃烧详细机理。 该机理

针对当量比 0． 1 ~ 5． 0、温度 1 000 ~ 2 000 K、压力

1． 333 ~ 1． 01×103 kPa 等范围内的甲烷燃烧做了专门

的优化[17]。
利用上述的详细化学反应机理,采用 CHEMKIN

软件包中的 PREMIX 子程序对瓦斯预混气体进行计

算。 PREMIX 程序可以对系统质量守恒、能量守恒以

及组分守恒方程联立求解,其采用有限差分法,其中

使用 CHEMKIN 软件包中的数据库和子程序库处理化

学反应动力学机理与流动计算中涉及到的热力学参

数、输运参数、有限反应速率等,程序流程如图 1 所示。

图 1　 PREMIX 程序流程

Fig． 1　 PREMIX program flow

3　 计算结果与分析

瓦斯爆炸必须具备以下 3 个条件[16,18]:
(1)瓦斯浓度。 瓦斯爆炸的浓度界限为 5% ~
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16% 。
(2)引火温度,即点燃瓦斯所需的最低温度。 瓦

斯的引火温度一般为 650 ~ 750 ℃。
(3)足够的含氧量。 混合气体中含氧量低于

12%时,瓦斯就会失去爆炸性。
本文采用巷道外增设高温层代替高温热源,设定

测点间的距离为 4 cm,用 X 表示,其温度变化趋势如

图 2 所示。
对巷道中瓦斯爆炸的 3 种工况进行数值计算,见

表 1。 在计算中,利用提高混合气体初始温度的方法

来代替高温热源,工况 1 为正常的瓦斯-空气混合物

(即没有充注额外的惰性气体),混合气体体积设为

整体 1,根据瓦斯爆炸的浓度界限,首先设 CH4 的体

积分数为定值 0． 090,O2 和 N2 的体积分数按照空气

图 2　 巷道外高温层温度变化趋势

Fig． 2　 Temperature changing trend of high
temperature layeroutside the roadway

中的体积比 21 ∶ 78 求得;工况 2 为混合气中增加了

10%的 N2;工况 3 为混合气中增加了 10%的 CO2,O2

和 N2 的体积分数则始终按照体积比 21 ∶ 78 求得,并
依次计算出 CH4 的体积分数,如图 2 所示。

表 1　 初始计算工况

Table 1　 Initial computation conditions

工况 初始温度 / K 最高温度 / K CH4 体积分数 O2 体积分数 N2 体积分数 CO2 体积分数 质量流量 / (g·(cm2·s) -1)

1 575 1 550 0． 090 0． 191 0． 719 0 4． 63×10-3

2 575 1 550 0． 081 0． 172 0． 747 4． 63×10-3

3 575 1 550 0． 081 0． 172 0． 647 0． 1 4． 63×10-3

3． 1　 N2 及 CO2 对反应物浓度变化的影响

从图 3 可以看出, 3 种工况下, 在距离入口

1． 3 cm 左右,O2 与 CH4 的摩尔分数均急剧下降,同
时在距离巷道入口处 2． 1 cm 左右时,CH4 摩尔分数

下降为 0。 在距离巷道入口处 2． 3 cm 左右时,氧气

摩尔分数下降到 1% 左右并保持不变,由此可见,N2

及 CO2 的存在对瓦斯爆炸过程中的反应物摩尔分数

的影响较小。

图 3　 N2 及 CO2 对反应物摩尔分数的影响

Fig． 3　 Effect of N2 and CO2 on the changing

trend of reactant mole fraction

3． 2　 N2 及 CO2 对自由基浓度变化的影响

在表 1 给定的计算工况下,爆炸前瞬间,体系内

的反应物将解离出高活性的自由基 H,O 等。 这些自

由基在热-链式反应中形成了化学反应的活化中心,

其浓度变化直接影响瓦斯爆炸及其强度,因此,控制

活化中心的浓度能够对瓦斯爆炸起到抑制作用并降

低爆炸强度。
从图 4 可以看出,在瓦斯发生爆炸前的瞬间,H,

O 自由基的摩尔分数急速上升,形成极高浓度的反应

活化中心,最后导致瓦斯爆炸。 瓦斯爆炸后,反应的

部分链载体被销毁,H,O 自由基的摩尔分数急速下

降。 当瓦斯混合气中含有 10% 的 N2(工况 2)时,与
工况 1 相比,H,O 自由基的摩尔分数大幅下降;当瓦

斯混合气中含有 10%的 CO2(工况 3)时,与工况 1 相

比,H,O 自由基相比同样大幅降低,并且对比工况 2
也有一定幅度的下降。 可知,在工况 2 及工况 3 条件

下,CO2 与 N2 相比,能够更大程度地降低化学反应中

的活化中心浓度,提高瓦斯爆炸的难度,并降低爆炸

强度。
3． 3　 N2 及 CO2 对主要致灾性气体生成的影响

由图 5 可知,在工况 1 条件下,爆炸后致灾性气

体 CO,NO 的摩尔分数分别为 2． 83%和 8×10-7;当初

始混合气中含 10% 的 N2(工况 2)时,爆炸后 CO 摩

尔分数上升为 2． 9% ,NO 摩尔分数下降为 4． 1×10-7;
当瓦斯混合气中含有 10%的 CO2(工况 3)时,瓦斯爆

炸后的致灾性气体 CO,NO 的摩尔分数分别降低为

2． 58%和 4． 1×10-7,较工况 1 分别下降了 0． 25% 和
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图 4　 N2 及 CO2 对 H 和 O 自由基摩尔

分数的影响

Fig． 4　 Effect of N2 and CO2 on the changing

trend of free radical (H and O) mole fraction

3． 9×10-7,较工况 2,CO 摩尔分数下降了 0． 32% ,NO
的摩尔分数保持不变。 因此,在瓦斯混合气中充注

N2 虽在一定程度上抑制了 NO 的生成,却促进了 CO
的生成,而初始混合气中的 CO2 在一定程度上抑制

了爆炸后致灾性气体 CO 及 NO 的生成,与 N2 相比,
其抑制作用更为明显。
3． 4　 影响瓦斯爆炸的关键反应基元步

从图 6 可以看出,巷道内瓦斯爆炸区域主要为距

离入口 1． 4 ~ 2． 3 cm 区域。 当距离入口 1． 4 cm 时,
甲烷的消耗速率开始急剧加快,在 2 cm 处时达到峰

值,然后,随着与入口距离的加大,消耗速率开始快速

下降,2． 3 cm 处时总的消耗速率基本下降为 0。
由图 6 ~ 8 可知,甲烷主要通过反应基元步 OH+

CH4 ⥫⥬＝ CH3 + H2O、 H + CH4 ⥫⥬＝ CH3 + H2、O+
CH4 ⥫⥬＝ OH + CH3 消 耗; 而 通 过 反 应 步 H+
CH3(+M)⥫⥬＝ CH4( +M)、CH3 +CH2 ⥫⥬＝ HCO+CH4

生成。
由图 6 可见,甲烷总消耗速率在 2 cm 处时达到

峰值,为 6． 2×10-5 mol / (cm3·s),当初始混合气中含

10% 的 N2(工况 2)时,甲烷总消耗速率在 2 cm 处时

达到峰值,为 4． 4×10-5 mol / (cm3·s),较工况 1 下降

了 1． 8×10-5 mol / (cm3·s);当初始混合气中含 10%
的 CO2(工况 3)时,甲烷总消耗速率在 1． 9 cm 处时

达到峰值,为 3． 4×10-5 mol / (cm3·s),较工况 1 和工

况 2 分别下降了 2． 8 × 10-5 mol / ( cm3 · s) 和 1 ×

图 5　 N2 及 CO2 对 CO 和 NO 摩尔分数的影响

Fig． 5　 Effect of N2 and CO2 on the changing

trend of CO and NO mole fraction

图 6　 影响瓦斯爆炸的关键反应基元步

Fig． 6　 Effect of key reactions on the methane explosion

图 7　 N2 影响瓦斯爆炸的关键反应基元步

Fig． 7　 Effect of N2 on key reactions of the methane explosion

10-5 mol / (cm3·s)。 甲烷的总消耗速率得到抑制的

主要原因是混合气中的 N2 及 CO2 对上述促进瓦斯

爆炸的 3 个主要反应基元步抑制作用较为明显,从而

降低了总的消耗速率。 因此,从上述分析可以看出,
混合气中含有 N2 及 CO2 时,会在一定程度上抑制瓦
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图 8　 CO2 影响瓦斯爆炸的关键反应基元步

Fig． 8　 Effect of CO2 on key reactions of the methane explosion

斯爆炸的发生,CO2 较 N2 的抑制作用更为明显。
何昆[18]利用搭建的瓦斯爆炸试验平台,实验研

究了 CO2 及 N2 对瓦斯爆炸的抑制作用,结果表明,
在纯氧或空气环境中,CO2 的抑爆三角形面积比 N2

的抑爆三角型面积小,证明 CO2 的抑爆性能优于 N2,
这与本文的计算结果相一致。

4　 结　 　 论

(1)在瓦斯混合气中充注 N2 或 CO2 可以降低反

应物浓度,抑制自由基的解离,降低反应活化中心的

浓度,从而在一定程度上降低了瓦斯爆炸的强度,对
瓦斯爆炸的发生起到一定的抑制作用。 与 N2 相比,
相同体积分数的 CO2,将更大程度地降低体系中的活

化中心浓度,增加瓦斯爆炸发生的难度,并降低其爆

炸强度。
(2)在对爆炸后致灾性气体生成方面,同体积分

数 CO2 比 N2 的抑制效果更为显著。 瓦斯混合气中

含有 CO2 时,爆炸过程中 CO,NO 的生成量比初始混

合气不含 N2 和 CO2 时有明显降低,比含相同体积分

数的 N2 时也有一定幅度的降低。
(3) 促进瓦斯爆炸的主要反应基元步为:OH+

CH4 ⥫⥬＝ CH3 + H2O、 H + CH4 ⥫⥬＝ CH3 + H2、O+
CH4 ⥫⥬＝ OH+CH3;当初始混合气中含有 N2 及 CO2

时,甲烷总消耗速率得到抑制,其主要原因是 N2 及

CO2 对上述 3 个主要反应基元步的抑制效果比较明

显,从而降低了化学反应的总消耗速率。 瓦斯混合气

中含有 N2 及 CO2 时,将在一定程度上抑制瓦斯爆炸

的发生,且 CO2 的抑制作用较 N2 更为明显。
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