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激波管中水对瓦斯爆炸反应动力学特性的影响
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摘 要:为揭示水对激波诱导瓦斯爆炸反应动力学特性的影响规律，运用化学反应动力学数值分析

方法，建立了描述激波诱导瓦斯爆炸反应动力学特性的数学模型，就激波诱导瓦斯爆炸过程中水对

爆炸温度、冲击波速度、反应物摩尔分数、自由基摩尔分数及主要致灾性气体摩尔分数变化趋势的

影响进行了数值模拟研究与对比分析。研究结果表明:在一定范围内，随着初始混合气体中水含量

的升高，激波诱导瓦斯爆炸后，爆炸温度、冲击波速度，以及 O 自由基、H 自由基、CO、NO 和 NO2 等

的摩尔分数均依次降低，而 CO2 的摩尔分数则依次升高。这说明在一定范围内混合气体中含水量

的增加，会降低瓦斯爆炸强度，促进 CO2 的生成，抑制 CO，NO 及 NO2 等有毒有害气体的生成，尤其

对 H 自由基和 O 自由基的抑制作用最为显著。
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Effects of water on reaction kinetic for gas explosion in shock tube
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(State Key Laboratory of Coal Mine Safety Technology，CCTEG Shenyang Ｒesearch Institute，Shenyang 110016，China)

Abstract:In order to study the effects of water on reaction kinetic for gas explosion in shock tube，by using numerical
analysis method of reaction kinetics，a mathematical model was built for the shock wave-induced gas explosion． And
the model was used to have numerical simulations and contrastive analyses to the effects of H2O on the variation tend-
encies of explosion temperature，shock wave velocity，mole fractions of reactants，radicals and main catastrophic gases．
The results show that: in certain scope，along with initial gaseous mixture in H2 O elevation，explosion temperature，

shock wave velocity，and the mole fractions of O radical /H radical /CO /NO /NO2 decrease successively;on the contra-
ry，the mole fractions of CO2 increase in turn． That is to say，within a certain range，with the H2O increasing，the gas
explosion intension decreasing，the resultant of CO2 being promoted，the resultants of CO /NO /NO2 being inhibited，and
the inhibiting effects to the H radical and O radical are more obvious especially．
Key words:gas explosion;reaction kinetics characteristic;shock tube;explosion mechanics

瓦斯爆炸是煤矿矿井灾害中最为常见的灾害之

一，严重威胁着井下工作人员的生命安全，制约着矿

井生产的发展，给煤矿的安全生产带来了极大的威

胁。瓦斯爆炸事故不仅造成了大量的人员伤亡和巨

大的经济损失
［1］，而且也带来了严重的环境破坏和

不良的社会影响
［2］。

瓦斯爆炸经历燃烧、爆燃到爆轰的全过程，主要

形式是有焰燃烧和爆炸冲击波。瓦斯爆炸在瓦斯浓

中
国

煤
炭

期
刊

网
 

www.ch
ina

ca
j.n

et



煤 炭 学 报 2014 年第 39 卷

度分布、引爆方式和强度极限、空间几何特性及尺寸

效应等 条 件 确 定 后，会 从 爆 燃 过 程 转 变 为 爆 轰 过

程
［3］。爆轰波一旦形成，由于爆轰波后面压力非常

高，可使未燃混合气体着火。经过一段时间以后，正

常火焰传播与爆轰波引起的燃烧合二为一。于是，爆

轰波传播到哪里，哪里的混合气体就着火，火焰传播

速度与爆轰波速度相同。爆轰波后的已燃气体又连

续向前传递一系列的压缩波，并不断提供能量以阻止

爆轰波强度的衰减，从而得到稳定的爆轰波。由于爆

轰过程中出现的爆轰波的爆轰温度、爆轰压力和爆轰

波传播速度的量级较爆燃更高，因此瓦斯爆轰对于煤

矿矿井的破坏效应要比爆燃大得多
［4］。虽然学者们

对瓦斯爆炸的预防及控制进行了不少研究，并起到了

一定的作用，但瓦斯爆炸事故还是时有发生。这说明

还有许多本质的东西还没有被认识
［5］，对瓦斯爆炸

过程中存在的许多科学问题还有待进一步研究并加

以解决
［6］。鉴于此，笔者根据初始混合气体中水含

量的不同，就激波诱导瓦斯爆炸过程中水对混合气温

度、冲击波传播速度、反应物摩尔分数、活化中心摩尔

分数、主要致灾性气体摩尔分数等变化趋势的影响进

行了数值模拟和研究分析，以期从反应机理角度为预

防与抑制瓦斯爆炸提供理论支撑和科学依据。

1 物理模型

激波管是一种用于分析可反应气体化学反应动

力学特性的实验装置。在激波管中，通过一层薄膜将

整个管道划分为高压区域( 诱导气体) 和低压区域

(可反应气体)。高压区域气体发生爆炸时形成的冲

击波将薄膜冲破，向可反应气体方向传播，提高其压

力和温度，诱发其发生化学反应，从而使可反应气体

发生爆炸
［7］。激波管的物理模型如图 1 所示。

图 1 激波管示意

Fig. 1 The schematic diagram of shock tube

2 数学模型

为描述激波诱导瓦斯爆炸的反应动力学特性，做

如下假设:① 激波管内的混合气体为稳态、稳定流

动;② 在轴向没有混合，这表示在流动方向上分子扩

散和湍流质量扩散都可以忽略;③ 垂直于流动方向

的参数都相同，即一维流动，这意味着在任何一个横

截面上，单个参数的速度、温度、组分等可以完全描述

这一流动;④ 理想无黏流动，这个假设可以允许用简

单的欧拉方程来关联压力与速度;⑤ 理想气体特性，

这个假设可以允许用简单的状态方程来关联温度 T、
压力 p、密度 ρ、组分 i 的质量分数 Yi、焓 h。

由以上假设可以推导出一组一阶常微分方程组，

其解准确地描述了激波管内组分的流动特性沿轴向

距离 z 的变化函数关系。
(1)连续性方程。

dρ
dz = 1 －

Ｒu

cpM
( )

mix

ρ2v2z
1
A

dA
d( )z +

ρＲu

vzcpMmix
×

∑
N

i = 1
ω·iMi hi －

Mmix

Mi
cp( )T ［p(1 + v2z / cpT) － ρv2z］

(1)

(2)组分质量分数变化率方程。

dYi

dz =
ω·iMi

ρvz
(2)

(3)能量守恒方程。

dT
dz = －

v2z
ρcp

dρ
dz －

v2z
cp

1
A

dA
d( )z +

1
vzρcp∑

N

i = 1
hiω·iMi (3)

(4)动量方守恒程。
dvz
dz = －

vz
ρ
dρ
dz －

vz
A

dA
d( )z (4)

式中，ρ 为组分密度，kg /m3;z 为轴向距离，m;vz 为轴

向速度(即 z 向速度)，m/s;cp为比定压热容，J /(kg·
K);A 为反应器的横截面积，是轴向距离 z 的函数，

m2;p 为系统压力，Pa;h 为焓，J /kg;Yi 为组分 i 的质

量分数; ω·i 为组分 i 的净生成率，kmol /( s·m3);Mi

为组分 i 的摩尔质量，kg /kmol;T 为系统的温度，K;

Ｒu为通用气体常数，J /(kmol·K)。
方程组只有加上对应的初始条件和边界条件才

能构成一个定解问题
［8］。因此，为得到以上方程组

的解，需给出对应的初始条件和边界条件。初始条件

在第 4 节中的计算工况中给出。边界条件
［9］

为

1
A

dA
dz =

( z / lm) － 1
2

2lm［1 － ( z / lm)
1
2］

(5)

式中，lm为激波与接触面之间的距离，m。

通过
d
dt = vz

d
dz，可以将混合气体密度、组分质量

分数、反应温度以及激波速度与轴向距离 z 的函数关

系转换为与反应时间 t 的函数关系。
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3 反应机理

计算采用美国 Lawrence Livermore 国家实验室的

甲烷燃烧反应动力学详细机理，包括 53 种组分、325
个基元反应

［10］。该反应机理针对当量比 0. 1 ～ 5. 0、
温度 1 000 ～ 2 500 K、初始压力 100 Pa ～ 1. 01 MPa 等

范围内的甲烷燃烧做了专门的优化
［11 － 12］，是国际公

认的、可靠的甲烷燃烧机理
［13］。

4 计算结果及分析

瓦斯爆炸的发生需满足:① 甲烷与空气的混合

气体中，甲烷的体积分数应在 4% ～ 16% ;② 氧气的

体积分数须大于 12% ;③ 点火源，即高温热源( 温度

高于 650 ℃)存在的时间大于瓦斯的引火感应期
［14］。

在计算中，利用激波提供的能量代替点火源
［15 － 16］。

激波管的初始计算条件见表 1。

表 1 激波管初始计算条件

Table 1 Initial computational conditions in shock tube

工况
初始温

度 /K
初始压

力 /Pa
甲烷摩尔

分数 /%
氧气摩尔

分数 /%
氮气摩尔

分数 /%
水摩尔

分数 /%
激波管

直径 /m

激波初始速度 /

(m·s － 1)

1 9. 500 19. 00 71. 500

2
300 607. 95

9. 025 18. 05 67. 925 5
0. 03 2 800

3 8. 550 17. 10 64. 350 10

4 7. 600 15. 20 57. 200 20

4. 1 水对爆炸温度及冲击波传播速度的影响

从图 2 可以看出，随着初始混合气体中含水量的

增加，瓦斯爆炸点火延迟时间略微延长，但幅度不大，

爆炸过程中及爆炸后的爆炸温度和冲击波传播速度

有一定幅度的下降。工况 1( 初始混合气体中不含

水)时，瓦斯爆炸过程中爆燃温度和冲击波传播速度

的最大值分别为 3 412. 0 K 和 473 m /s;工况 2 ～ 4(初

始混合气体中含水 5%，10%，20% ) 时，爆燃温度和

冲击波传播速度的最大值分别为 3 289. 7 K 和 460
m /s，3 179. 9 K 和 448 m /s，2 985. 7 K 和 428 m /s。
与不含水时相比，含水量为 20% 时，爆燃温度和冲击

波传播速度分别下降了 426. 3 K 和 45 m /s，降幅分别

为 12. 5%和 9. 5%。
4. 2 水对反应物摩尔分数的影响

由图 3 可以看出，随着初始混合气体中含水量的

增加，甲烷和氧气等反应物的消耗速率有一定幅度的

下降，反应时间有所延长，但幅度不大。工况 1(初始

混合气体中不含水) 时，甲烷反应完全所需时间约为

5. 5 μs;工况 2 ～ 4( 初始混合气体中含水 5%，10%，

20% )时，甲烷完全反应所需时间分别约为 5. 8，6. 7，

8. 7 μs。与不含水时相比，含水量为 20%时甲烷完全

反应所需的时间延长了 3. 2 μs，增幅为 37%。
4. 3 水对自由基摩尔分数的影响

由图 4 可以看出，随着初始混合气体中含水量的

增加，瓦斯爆炸前后 H 自由基和 O 自由基的摩尔分

数均有一定幅度的下降。工况 1(初始混合气体中不

含水)时，瓦斯爆炸后 H 自由基和 O 自由基的摩尔分

数分别为 3. 88% 和 2. 99% ;工况 2 ～ 4( 初始混合气

图 2 水对温度及冲击波传播速度的影响

Fig. 2 Effects of H2O on variation tendencies of

temperature and shock-wave velocity

体中含水 5%，10%，20% ) 时，瓦斯爆炸后 H 自由基

和 O 自由基的摩尔分数分别为 3. 68% 和 2. 60%，

3. 45%和 2. 27%，2. 91% 和 1. 71%。与不含水时相

比，含水量为 20%时，H 自由基和 O 自由基的摩尔分

数分别下降了 0. 97% 和 1. 28%，降幅分别为 25% 和

42. 8%。
4. 4 水对碳氧化合物摩尔分数的影响

由图 5 可以看出，随着初始混合气体中含水量的

增加，瓦斯爆炸后 CO 摩尔分数依次下降，CO2摩尔分

数则有一定幅度的升高。工况 1(初始混合气体中
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图 3 水对反应物摩尔分数的影响

Fig. 3 Effects of H2O on variation tendencies of reactants mole fractions

图 4 水对 H，O 自由基摩尔分数的影响

Fig. 4 Effects of H2O on variation tendencies of H，O radicals mole fractions

图 5 水对碳氧化合物摩尔分数的影响

Fig. 5 Effects of H2O on variation tendencies of carbon oxides mole fractions

不含水) 时，瓦斯爆炸后 CO 和 CO2 的摩尔分数分别

为 6. 36%和 2. 15% ;工况 2 ～ 4( 初始混合气体中含

水 5%，10%，20% )时，瓦斯爆炸后 CO 和 CO2的摩尔

分数 分 别 为 5. 80% 和 2. 32%，5. 28% 和 2. 44%，

4. 45%和 2. 48%。与不含水时相比，含水量为 20%
时，CO 的摩尔分数下降了 1. 91%，降幅为 30% ;而

CO2的摩尔分数上升了 0. 33%，增幅为 13. 3%，这主

要是因为基元反应 Ｒ12:O + CO( + M)CO2 ( + M)

为压力控制反应，反应体系中压力越低，正反应发生

的强度就越大。因此，随着反应体系中含水量的增

加，体系中的爆炸压力依次降低，基元反应 Ｒ12 的正

反应发生强度依次增加，CO2 的生成量依次增加。这

也是与工况 1 相比，在瓦斯爆炸后，工况 2 ～ 4 中 CO2

生成量依次增加的主要原因。
4. 5 水对氮氧化合物摩尔分数的影响

图 6 为水对氮氧化合物的影响。

由图 6 可以看出，随着初始混合气体中含水量的

增加，NO 和 NO2等致灾性气体的摩尔分数依次下降。
工况 1(初始混合气体中不含水) 时，瓦斯爆炸后 NO
和 NO2的摩尔分数分别为 0. 16% 和 0. 43 × 10 －6;工

况 2 ～ 4( 初始混合气体中含水 5%，10%，20% ) 时，

瓦斯爆炸后 NO 和 NO2 的摩尔分数分别为 0. 10% 和

0. 25 × 10 －6，0. 06% 和 0. 15 × 10 －6，0. 02% 和 0. 05 ×
10 －6。与不 含 水 时 相 比，含 水 量 为 20% 时，NO 和

NO2的摩尔分数分别下降了 0. 14%和 0. 38 × 10 －6，降

幅分别为 87. 5%和 88. 4%。

5 结 论

(1)在激波诱导瓦斯爆炸过程中，初始混合气中

的水含量对瓦斯爆炸反应动力学特性影响显著。在

一定范围内，随着初始混合气体中水含量的升高，激
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图 6 水对氮氧化合物摩尔分数的影响

Fig. 6 Effects of H2O on variation tendencies of

nitrogen oxides mole fractions

波诱导瓦斯爆炸后，甲烷完全反应时间有所延长;爆

炸温度、冲击波速度，以及 O 自由基、H 自由基、CO、
NO 和 NO2等的摩尔分数均依次降低;CO2 的摩尔分

数则依次升高。
(2)与初始混合气体中不含水时相比，含水量为

20% 时，爆 炸 温 度 和 冲 击 波 传 播 速 度 分 别 下 降 了

426. 3 K 和 45 m /s，降幅分别为 12. 5% 和 9. 5% ;甲

烷完全反应所需的时间延长了 3. 2 μs，增幅 37% ;H
自由基和 O 自由基的摩尔分数分别下降了 0. 97% 和

1. 28%，降幅分别为 25% 和 42. 8% ;CO 摩尔分数下

降了 1. 91%，降幅为 30% ;而 CO2 摩尔分数上升了

0. 33%，增幅 13. 3% ;NO 和 NO2 摩尔分数分别下降

了 0. 49% 和 0. 41 × 10 －6，降 幅 分 别 为 16% 和

16. 5%。
(3)在一定范围内，混合气体中含水量的增加会

降低瓦斯爆炸强度、促进 CO2的生成、抑制 CO，NO 及

NO2等有毒有害气体的生成，尤其对 H 自由基和 O 自

由基的抑制作用最为显著。
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