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  摘要:通过修改化学动力学计算软件CHEMKIN Ⅲ中的SHOCK程序包,建立了激波管中激波诱导瓦

斯爆炸过程的计算模型,化学反应采用了详细反应机理(包括53种组分、325个反应)。对激波诱导瓦斯爆炸

过程中混合气温度、冲击波传播速度、反应物(甲烷、氧气)摩尔分数、活化中心(O、H)摩尔分数、部分致灾性

气体(CO、CO2、NO、NO2)摩尔分数的变化趋势进行了详细分析。同时,分析了瓦斯爆炸前混合气初始压力

及初始混合气组成对激波诱导瓦斯爆炸动力学特性的影响。结果表明:瓦斯爆炸后CO的摩尔分数达到0.

07左右,CO2 的摩尔分数为0.02左右,NO的摩尔分数为0.001左右,NO2 的摩尔分数则在10-6左右;随着

瓦斯爆炸前混合气初始压力的提高以及混合气中甲烷体积分数的降低,瓦斯引爆时间将缩短,爆炸后温度将

降低,但压力将升高,同时,爆炸后CO的摩尔分数将降低,NO的摩尔分数将提高。
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1 引 言

  矿井瓦斯爆炸是煤矿灾害中的一类重大恶性事故。在我国随着煤炭产量逐年提高,国民经济对于

煤炭能源的需求越来越大,近年来煤矿瓦斯爆炸事故呈上升趋势,每年都有死亡近百人的恶性事故发

生[1-2]。瓦斯爆炸在瓦斯浓度分布、引爆方式和强度极限、空间几何特性及尺寸效应等条件具备后,由爆

燃过程转变为爆轰过程[3]。瓦斯爆轰对煤矿矿井的破坏效应要比爆燃大得多,原因在于爆轰会出现冲

击波,爆温、爆压和爆速的量级较高。气相爆轰波的传播是由于前驱激波压缩和加热未燃气体,发生迅

速的化学反应;而化学反应释放的能量又用来供给激波的传播。同时,爆轰过程中化学反应是有限速率

的,在诱导阵面和能量释放区之间存在诱导区[4]。对激波诱导爆炸性燃料点燃过程的深入研究,从安全

角度来看有着十分重要的意义[5-6]。实验研究一直是爆炸事故过程的规律和机理研究的基本手段。与

实验相比,数值模拟则具有快速、经济的优点,而且随着计算机技术和计算流体力学理论的不断发展,数
值仿真的精度和经济性还在不断提高,已经成为对爆炸过程进行重现和研究的重要手段[7-8]。

  本文中,对激波诱导瓦斯爆炸过程中温度、压力的变化历程、气相爆轰波的传播速度、反应物摩尔分

数、促使瓦斯爆炸的自由基摩尔分数及瓦斯爆炸后部分有毒气体摩尔分数的变化进行详细分析;同时,
对影响激波管中瓦斯爆炸的动力学特性及部分有毒气体摩尔分数变化的因素进行分析,为矿井安全设

计、防控瓦斯爆炸提供参考。

2 物理模型

  主要对激波管中激波诱导瓦斯爆炸过程的动力学特性进行分析。激波管是一种广泛应用于分析可

反应气体的化学动力学行为特性的实验器材[9]。在激波管中,通过1层薄膜把整个管道分为高压区域

* 收稿日期:2009-04-28;修回日期:2009-06-01
基金项目:国家自然科学基金项目(50674055);国家重点基础研究发展计划(973计划)项目(2005CB221506);

       中国博士后科学基金项目(20080430733);辽宁省教育厅项目(2008545)
作者简介:梁运涛(1974— ),男,博士,高级工程师。



(诱导气体)与低压区域(可反应气体)。当高压气体发生爆炸时将形成冲击波(激波),冲击波冲破薄膜,

图1 激波管示意图

Fig.1Schematicdiagramoftheshocktube

向可反应气体方向传播,提高温度和压力,诱发化学

反应,从而发生爆炸。激波管的物理模型如图1,图
中us 为冲击波速度,激波管右侧为未反应混合气,
激波管左侧为激波过后已反应或爆炸气体。

3 数学模型

  假设激波管中的气体流动为绝热,同时,忽略横

向截面上与质量扩散、热传导及粘度影响相关的输

运现象。一维流动的连续性方程、组分方程、动量方

程和能量方程分别为[10]
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ẇkWkhk+ v3

Acp

dA
dz

(4)

其中
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式中:vik=v″ik-v′ik,v′ik、v″ik分别为第i个反应式中第k种组分的正向与逆向化学计量系数;t、z分别为反

应时间、轴向距离;ρ、A 分别为混合气密度、激波管横截面面积;Yk、Wk、̇wk 分别为第k 种组分的质量分

数、分子量、化学反应速率;v、R、cp 分别为激波速度、气体常数、定压比热容;p、T 分别为混合气的压力、
温度;kg、Ng 分别为组分总数、反应步总数;Ai、bi、Eai分别为第i反应步中的指前因子、温度指数、反应

活化能;Xj 为第j种组分的质量摩尔浓度;hk 为第k种组分的焓。

  为了得到密度、组分摩尔分数、激波速度及温度与反应时间的函数关系,通过d
dt=v

d
dz

把上述各量

随轴向距离z的函数关系转变成与反应时间t的函数关系。在文中各图中,横轴上标注的时间为激波

过后的反应时间。

  简要计算流程如下:先由CHEMKIN Ⅲ 程序包中的CHEMKININTERPRETER程序块读入化

学反应详细机理和热力学数据,生成CHEMKIN.ASC输出文件,然后用SHOCK主程序调用该输出文

件和另一个输入文件,该输入文件为计算模型的初始计算条件和计算迭代的设置,进行控制方程的求

解,最后生成一输出文件。其中SHOCK中对刚性的常微分方程的求解主要调用了求解器LSODE。

4 化学反应机理

  计算采用的甲烷燃烧化学动力学详细机理见文献[11],包括53种组分、325个反应。这个机理得

到了大量的验证,基本与实验结果相吻合。表1列出了部分关键反应基元步。
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表1 瓦斯爆炸化学反应详细机理(部分反应基元步)

Table1Thedetailedreactionmechanismsofgasexplosion

i 反应式 Ai

32 O2+CH2O=HO2+HCO 1.00×1014

38 H+O2=O+OH 2.65×1016

53 H+CH4=CH3+H2 6.60×108

57 H+CH2O(+M)=CH3O(+M) 5.40×1011

98 OH+CH4=CH3+H2O 1.00×108

101 OH+CH2O=HCO+H2O 3.43×109

116 2HO2=O2+H2O2 4.20×1014

119 HO2+CH3=OH+CH3O 3.78×1013

155 CH3+O2=O+CH3O 3.56×1013

156 CH3+O2=OH+CH2O 2.31×1012

158 2CH3(+M)=C2H6(+M) 6.77×1016

161 CH3+CH2O=HCO+CH4 3.32×103

170 CH3O+O2=HO2+CH2O 4.28×10-13

5 计算结果与分析

  瓦斯爆炸发生的3个条件为[12]:(1)甲烷与空

气混合气体中,甲烷的体积分数为0.04~0.16;
(2)氧气体积分数大于0.12;(3)高温热源(温度高

于650℃)存在的时间大于瓦斯的引火感应期。在

本文计算中,利用激波提供能量来替代高温热源。
激波管中混合气初始条件分别为:T0=300K,p0
=0.6kPa,φCH4=0.10,φO2=0.18,φN2=0.72,us

=2.8km/s,激波管直径d=3.0cm。

5.1 激波诱导瓦斯爆炸的动力学特性分析

  图2显示了激波诱导瓦斯爆炸过程中温度、冲
击波传播速度的变化历程。从图2(a)可以看出,
冲击波到达初始混合气瞬间释放出巨大能量,使初

始混合气温度从初始的300K骤然上升为2950K
左右,从而引发初始混合气的化学反应。当反应时间为2μs左右时,由于支链反应所生成的活化中心

摩尔分数越来越高(见图3),从而引发瓦斯爆炸,温度急剧上升。当激波管中的甲烷消耗完全后(见图

3),即反应时间在5μs左右时,温度达到峰值,为3400K左右。随着反应时间的继续延长,温度基本维

图2 温度、冲击波传播速度的变化历程

Fig.2Thevariationalcurrentsoftemperatureandthevelocityofshockwave

持稳定。当冲击波到达初始混合

气时,激波尾部将以音速反向进

入高压混合气(图1中的反应产

物区),从而降低激波在管中的传

播速度,如图2(b)所示。当初始

混合气被引爆的瞬间,激波的传

播速度骤然增加,在极短的时间

内达到峰值,然后虽略有下降,但
下降幅度较小。

  图3显示了激波诱导瓦斯爆

炸过程中反应物摩尔分数及促进

图3 反应物、活化中心摩尔分数的变化历程

Fig.3Thevariationalcurrentsofmolefractionsofreactantsandactivecenters

瓦斯爆炸的活化中心摩尔分数的

变化历程。从图3(a)可以看出,
冲击波到达初始混合气后,提高

了温度与压力(见图2),诱发了

化学反应,从而引发爆炸。在此

过程中甲烷与氧气摩尔分数迅速

降低,甲烷在5μs时已由初始的

0.01降低到接近为零,氧气在

10μs时已由初始的0.18低为

0.02左右,然后维持稳定。冲击

波到达初始混合气后,甲烷将发生支链反应,生成 HO2、H、O等自由基,而 H自由基与O自由基进一

步生成OH自由基。这些自由基活性很大,在反应链中形成活化中心,而活化中心摩尔分数是引发瓦

斯爆炸的关键环节。从图3(b)可以看出,在瓦斯爆炸前的瞬间,H自由基与O自由基摩尔分数急剧上

升,从而形成摩尔分数极高的活化中心,引发瓦斯爆炸。
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图4 部分致灾性气体摩尔分数的变化历程

Fig.4Thevariationalcurrentsofmolefractionsofcatastrophicgases

  图4显示了激波诱导瓦斯爆

炸过程中部分致灾性气体的生成

与演变历程。

  CO2 属于单纯性窒息气体,

CO中毒程度取决于摩尔分数的

大小与接触时间,当摩尔分数达

到0.005时,人吸一两口就会立

即中毒死亡[13]。从图4(a)可以

看出,在瓦斯爆炸瞬间,CO的摩

尔分数达到最高,然后有小幅下

降,最后维持稳定;瓦斯爆炸后

CO2 的摩尔分数一直在增长,直到反应时间为15μs时才逐渐维持稳定。瓦斯爆炸后CO2 的摩尔分数

为0.02左右,而CO的摩尔分数则在0.07左右,因此致灾性非常强。

  NO是一种极不稳定的气体,在常温下能很快与空气中的氧化合成NO2。当NO2 与CO共存时,
毒性更强。NO2 对人体的毒害与摩尔分数和作用时间有关。NO2 的摩尔分数达到6×10-5时,咳嗽、
胸部作痛;达到10-4时,恶心、呕吐;达到2.5×10-4时,短时间内死亡。从图4(b)可以看出,瓦斯爆炸

后NO的摩尔分数达到了10-3左右,NO2 的摩尔分数则在10-6左右。

5.2 初始压力对激波诱导瓦斯爆炸的动力学特性的影响

  瓦斯爆炸前混合气初始压力是一个重要影响参数。在实际过程中,通常突然发生大面积的瓦斯冒

出,瓦斯的压力较大,并且巷道比较狭窄,通风条件不好,那么意味着巷道中瓦斯空气混合气体的压力和

体积分数升高,初始压力发生了变化,通常大于0.1MPa,有时局部达0.5MPa左右。因此,忽略初始

图5 初始压力温度、压力变化历程的影响

Fig.5Theeffectsofinitialpressureonthevariationalcurrents
oftemperatureandpressureofshockwave

压力研究瓦斯爆炸过程必然会带

来误差,初始压力对瓦斯爆炸的

发生和传播是不可忽略的因素。

  图5显示了初始压力对激波

诱导瓦斯爆炸过程中温度、压力

变化历程的影响。从图5(a)可
以看出,随着瓦斯爆炸前初始压

力的提高,瓦斯引爆时间将缩短,
爆炸后温度将降低。当初始压力

为0.4kPa时,瓦斯引爆时间为

3μs左右,而当初始压力提高到

0.8kPa时,瓦斯引爆时间缩短

图6 初始压力对反应物、活化中心摩尔分数变化历程的影响

Fig.6Theeffectsofinitialpressureonthevariationalcurrents
ofmolefractionsofreactantsandactivecenters

为1μs左右。初始压力提高0.4
kPa,瓦斯引爆时间将缩短2μs
左右。同时,如图5(b)所示,随
着初始压力的提高,爆炸后压力

将急剧升高。当初始压力为0.4
kPa时,爆炸后压力为30kPa左

右,当初始压力为0.8kPa时,爆
炸后压力上升为60kPa左右。

  图6显示了初始压力对激波

诱导瓦斯爆炸过程中反应物及部
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分活化中心摩尔分数变化趋势的影响。从图6(a)可以看出,随着初始压力的提高,甲烷完全消耗所需

的反应时间将缩短。当初始压力为0.4kPa时,甲烷完全消耗的反应时间为9μs左右,而当初始压力

提高到0.8kPa时,甲烷完全消耗的反应时间为4μs左右。如图6(b)所示,随着初始压力的提高,活化

图7 初始压力对部分致灾性气体摩尔分数变化历程的影响

Fig.7Theeffectsofinitialpressureonthevariationalcurrents
ofmolefractionsofcatastrophicgases

中心摩尔分数急剧升高的反应时

间得到提前,同时,当活化中心摩

尔分数达到稳定时,初始压力越

高,活化中心摩尔分数也越高,瓦
斯爆炸也更加快速与剧烈。

  图7显示了初始压力对激波

诱导瓦斯爆炸过程中部分致灾性

气体摩尔分数变化趋势的影响。
从图可以看出,随着初始压力的

提高,CO、NO 摩尔分数急剧升

高的 反 应 时 间 将 缩 短,爆 炸 后

CO摩尔分数将有所降低,但NO
摩尔分数将有所提高。

5.3 初始混合气组成对激波诱导瓦斯爆炸的动力学特性的影响

图8 初始混合气组成对温度、压力变化历程的影响

Fig.8Theeffectsofinitialcompositionofmixed-gasonthevariationalcurrents
oftemperatureandpressureofshockwave

  图8显示了初始混合气组成

对激波诱导瓦斯爆炸过程中温

度、压力变化历程的影响。从图

可以看出,随着混合气中甲烷体

积分数的降低,瓦斯引爆时间将

缩短,爆炸后温度将下降,但是,
压力将有所升高。当甲烷的体积

分数为0.12时,引爆时间为3μs
左右;当甲烷的体积分数为0.08
时,引爆时间为1μs左右。

  图9显示了初始混合气组成

对激波诱导瓦斯爆炸过程中反应

物、活化中心摩尔分数变化历程

图9 初始混合气组成对反应物、活化中心摩尔分数变化历程的影响

Fig.9Theeffectsofinitialcompositionofmixed-gasonthevariationalcurrents
ofmolefractionsofreactantsandactivecenters

的影响。从图9(a)可以看出,随
着混合气中甲烷体积分数的降

低,甲烷完全消耗所需的反应时

间将缩短。当甲烷的体积分数为

0.12时,甲烷完全消耗的反应时

间为7μs左右;当甲烷的体积分

数为0.08时,甲烷完全消耗的反

应时间为5μs左右,缩短了2μs
左右。如图9(b)所示,随着混合

气中甲烷体积分数的降低,O自

由基摩尔分数急剧上升的反应时

间将缩短,同时,摩尔分数也将得

到大幅提高。
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图10 初始混合气组成对部分致灾性气体摩尔分数变化历程的影响

Fig.10Theeffectsofinitialcompositionofmixed-gasonthevariationalcurrents
ofmolefractionsofcatastrophicgases

  图10显示了初始混合气组

成对激波诱导瓦斯爆炸过程中部

分致灾性气体摩尔分数变化历程

的影响。从图10(a)可以看出,
随着混合气中甲烷体积分数的降

低,瓦斯爆炸后CO的摩尔分数

将大幅降低。当甲烷的体积分数

为0.12时,爆炸后CO的摩尔分

数为0.09左右;当甲烷的体积分

数为0.08时,爆炸后CO的摩尔

分数为0.05左右,降低了0.04。
如图10(b)所示,随着混合气中

甲烷 体 积 分 数 的 降 低,爆 炸 后

NO摩尔分数将升高。

6 结 论

  (1)冲击波到达初始混合气

后,诱发瓦斯发生爆炸的时间为2μs左右;当反应时间为20μs时,CO的摩尔分数为0.07左右,CO2
的摩尔分数为0.02左右,NO的摩尔分数为10-3左右,而NO2 的摩尔分数则在10-6左右。

  (2)在瓦斯爆炸前的瞬间,H自由基与O自由基摩尔分数急剧上升,从而形成摩尔分数极高的活化

中心,引发瓦斯爆炸。

  (3)随着瓦斯爆炸前混合气初始压力的提高,瓦斯引爆时间缩短。初始压力提高0.4kPa,瓦斯引

爆时间缩短2μs左右。但是爆炸后温度降低,压力升高。同时,反应结束时CO的摩尔分数度降低,

NO的摩尔分数则提高。

  (4)随着爆炸前初始混合气中甲烷体积分数的降低,瓦斯引爆时间缩短,爆炸后温度下降,但是,压
力有所升高。混合气中甲烷体积分数降低0.04,引爆时间将缩短2μs。同时,反应结束时CO的摩尔

分数降低,NO的摩尔分数则提高。
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Kineticcharacteristicsandinfluencingfactorsof
gasexplosioninducedbyshockwave*

LIANGYun-tao1,ZENGWen2
(1.StateKeyLaboratoryofCoalMineSafetyTechnology,ShenyangBranchof

ChinaCoalResearchInstitute,Shenyang110016,Liaoning,China;

2.StateKeyLaboratoryofEngines,TianjinUniversity,Tianjin300072,China)

Abstract:ByamendingtheSHOCKcodeintheFortranchemicalkineticspackage,CHEMKIN Ⅲ,a
computationalmodelwasbuiltfortheshockwave-inducedgasexplosioninashocktube.And,the
detailedreactionmechanismsinvolving53speciesand325reactionswereadoptedinthemodelabove.
Thebuiltcomputationalmodelwasusedtoanalyzetheevolvementsofthefollowingparameters:

mixedgastemperature,shockwavevelocity,themolefractionsofreactants(CH4andO2),themole
fractionsofactivecenters(O,H),andthemolefractionsofcatastrophicgases(CO,CO2,NOand
NO2)intheprocessofgasexplosioninducedbyshockwave.Furthermore,theeffectsoftheinitial
pressureandthemixedgascompositionbeforegasexplosiononthekineticcharacteristicsofgasex-
plosioninducedbyshockwavewerediscussed.TheresultsshowthatthemolefractionsofCO,CO2,

NOandNO2areabout0.07,0.02,0.001and10-6,respectively,aftergasexplosion.Withthein-
creaseoftheinitialpressureandthedecreaseoftheCH4fractioninthemixedgas,thedetonationtime
ofgasexplosionshortens,thetemperaturedecreases,butthepressureincreasesaftergasexplosion.
Meanwhile,themolefractionofCOdecreases,themolefractionofNOincreases.
Keywords:mechanicsofexplosion;influencingfactor;chemicalreactionkineticsmodel;gasexplo-
sion;shockwave
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