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粒径对煤粉云最低着火温度特性的影响
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中北大学环境与安全工程学院(山西太原ꎬ０３００５１)

[摘　 要] 　 为了研究粒径对煤粉云最低着火温度特性的影响ꎬ采用粉尘云最低着火温度测试装置测试了不同粒径

下煤粉云的最低着火温度ꎬ并结合 ＲｅａｘＦＦ 分子动力学对其反应机理进行了微观层面的探讨ꎮ 结果表明:当煤粉中

位径在 ３４ μｍ 时ꎬ煤粉云的最佳着火质量浓度为 ７５０ ｇ / ｍ３ꎬ最低着火温度为 ５５０ ℃ꎻ随着煤粉粒径的增加ꎬ煤粉云

最低着火温度逐渐增大ꎬ当煤粉中位径达到 １２４ μｍꎬ煤粉云最低着火温度上升至 ６５０ ℃ꎮ 通过 ＲｅａｘＦＦ 分子动力学

对煤粉热解过程的计算结果表明:随着反应的进行ꎬ大分子煤结构逐步分解ꎬ芳香环、Ｃ—Ｃ 键、Ｃ—Ｏ 键和 Ｃ—Ｈ 键

等断裂ꎬ产生更小的分子结构ꎬ其中ꎬＨ２、Ｈ２Ｏ、ＣＯ２ 和 ＣＨ２Ｏ 等小分子产生的数量逐渐增多ꎻＨ􀅰自由基和 ＯＨ􀅰自

由基在反应初期有明显的数量变化ꎬ且其含量对于最终稳定产物有重要影响ꎮ
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引言

煤炭是我国的基础能源ꎬ在今后一段时间内仍

是国民经济发展的重要支撑ꎮ 现阶段ꎬ我国煤矿大

省(如山西省等)实施创新驱动发展战略ꎬ聚焦能源

革命ꎮ 但在提升煤矿能源利用效率的同时ꎬ需要重

点关注煤矿开采过程中的安全问题ꎮ 在煤矿开采、
加工以及使用过程中ꎬ不可避免地会产生煤粉ꎮ 在

高温条件下ꎬ煤粉容易燃烧并产生气体湍流卷扬煤

粉ꎬ形成煤粉云爆炸ꎬ继而诱发整个煤矿开采体系耦

合爆炸ꎬ造成多米诺连锁爆炸伤害[１]ꎮ
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　 　 国内外对粉尘爆炸特性进行了相关的研究ꎮ
Ｓｋｊｏｌｄ 等[２￣３]在密闭管道中研究了多种有机粉尘的

点火和燃烧过程ꎮ 结果发现:小颗粒粉尘在燃烧过

程中火焰面连续ꎬ属于预混燃烧ꎻ而大颗粒粉尘在燃

烧过程中火焰面离散ꎬ属于扩散燃烧ꎮ 研究人员进

一步对煤粉爆炸火焰传播特性进行了研究[４￣７]ꎮ
Ｓｃｈｍｉｄ 等[８￣９]指出ꎬ少量 ＣＨ４、Ｈ２ 和 ＣＯ 的存在会提

高煤粉的爆炸危险性ꎬ应降低其最低爆炸浓度下限ꎮ
Ｇａｏ 等[１０￣１１]对有机粉尘的火焰传播以及浓度对火焰

传播的影响进行了探讨ꎬ提出了粉尘燃烧一般存在

由化学反应控制的均相燃烧以及由热解气化控制的

异相燃烧ꎮ 在此基础上ꎬ本课题组[１２￣１３]通过热重￣质
谱￣红外同步分析技术对煤粉燃烧产物进行了追踪ꎬ
并通过原位漫反射傅里叶变换红外光谱测试技术对

煤粉升温阶段官能团的变化过程进行了分析ꎬ从机

理层面对煤粉燃烧过程进行了研究ꎮ
在已有的研究基础上ꎬ取得的相应的研究成果

在一定程度上可为实际生产应用提供参考和依

据[１４￣１５]ꎮ 为了进一步深入研究外界温度对煤粉云

燃烧特性的影响ꎬ以不同粒径的煤粉作为研究对象ꎬ
通过实验结合理论和分子动力学计算手段对煤粉云

最低着火温度特性的影响进行研究ꎬ并对煤分子分

解机理进行分析ꎬ以期为煤粉燃烧爆炸特性的研究

提供基础理论参考ꎬ降低煤粉燃爆事故的发生ꎮ

１　 实验材料和装置

１. １　 实验材料

图 １ 为煤粉成分的工业分析结果ꎮ 煤粉中的挥

发分为易点火的褐煤ꎬ质量分数大于 ４０ ％ ꎮ 在实验

前ꎬ首先对煤粉样品进行预处理ꎮ 将粉碎后的样品

过不同目数的筛子ꎬ并采用粒径分析仪进行表征ꎬ选
出中位径分别为３４、５２、７５ μｍ 和 １２４ μｍ的煤粉ꎬ
进行煤粉云最低着火温度测试ꎮ点火前ꎬ将不同粒

　 　
图 １　 工业分析中的煤粉成分

Ｆｉｇ. １　 Ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ ｃｏａｌ ｄｕｓｔ ｉｎ ｉｎｄｕｓｔｒｉａｌ ａｎａｌｙｓｉｓ

径的煤粉在 ３０ ℃真空烘箱中放置 ２４ ｈ 以上ꎬ保持

样品条件的一致性ꎮ
１. ２　 煤粉云最低着火温度装置

煤粉云最低着火温度测试装置与文献[１２]相

同ꎮ 实验炉体容积为 ２７０ ｍＬꎻ通过高压空气吹起粉

尘罐中的煤粉ꎬ形成煤粉云ꎬ进入到高温炉体中ꎻ通
过改变煤粉的质量来控制煤粉浓度ꎻ通过自动控制

系统调整炉体温度ꎮ 煤粉云在高温炉中被引燃的最

低温度称为煤粉云最低着火温度ꎮ 最低着火温度介

于连续 １０ 次实验均未出现着火的最高温度值 ｔ１ 和

连续 １０ 次实验至少有一次出现着火的最低温度值

ｔ２ 之间[１６]ꎮ 本文中ꎬ取 ｔ２ 作为最低着火温度ꎮ

２　 结果与讨论

２. １　 粉尘云最低着火温度

图 ２ 为中位径为 ３４ μｍ 的煤粉扫描电镜图ꎮ
从图 ２ 可以看出ꎬ煤粉颗粒不规则ꎬ部分颗粒近似于

球状ꎮ

　 　 　 　
图 ２　 煤粉的扫描电镜图(中位径 ３４ μｍ)

Ｆｉｇ. ２　 ＳＥＭ ｏｆ ｔｈｅ ｃｏａｌ ｐａｒｔｉｃｌｅｓ ｗｉｔｈ ｍｅｄｉａｎ ｄｉａｍｅｔｅｒ
ｏｆ ３４ μｍ

　 　 表 １ 为煤粉中位径为 ３４ μｍ 条件下的最低着

火温度测试结果ꎮ
　 　 在同一测试条件下ꎬ随着高温炉体温度的升高ꎬ
煤粉云着火概率逐渐上升ꎮ 煤粉质量浓度在 １２５ ~
１ ５００ ｇ / ｍ３ 的范围内ꎬ随着煤粉质量浓度的增加ꎬ着
火温度出现先降低、后增大的现象ꎻ当煤粉质量浓度

为 ７５０ ｇ / ｍ３ 时ꎬ着火温度降至 ５５０ ℃ꎻ煤粉浓度进

一步增加ꎬ最低着火温度再次上升ꎮ 因此ꎬ在此测试

条件下ꎬ煤粉云最低着火温度为 ５５０ ℃ꎬ最佳着火质

量浓度为 ７５０ ｇ / ｍ３ꎮ
　 　 煤粉云最低着火温度曲线如图 ３ 所示ꎮ 由图 ３
可知ꎬ煤粉云的最低着火温度与煤粉质量浓度呈 Ｕ
型关系ꎮ 在煤粉质量浓度较低时ꎬ煤粉颗粒自身燃

烧产生的热量不足以维持火焰的传播ꎬ因此需要更

高的温度来维持火焰燃烧ꎻ随着煤粉质量浓度的提

高ꎬ炉膛内单位体积的煤粉颗粒数增加ꎬ煤粉燃烧产
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表 １　 不同条件下煤粉云的着火概率

Ｔａｂ. １　 Ｉｇｎｉｔｉｏｎ ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ｃｏａｌ ｄｕｓｔ ｃｌｏｕｄ ｕｎｄｅｒ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ

质量浓度 /
(ｇ􀅰ｍ － ３)

点火温
度 / ℃

试验结果 /次
着火 未着火

着火概
率 / ％

６６０ ５ ５ ５０
１２５ ６５０ ３ ７ ３０

６４０ ０ １０ ０

６１０ ６ ４ ６０
２５０ ６００ ３ ７ ３０

５９０ ０ １０ ０

５７０ ５ ５ ５０
５００ ５６０ ４ ６ ４０

５５０ ０ １０ ０

５６０ ８ ２ ８０
７５０ ５５０ ５ ５ ５０

５４０ ０ １０ ０

５８０ ４ ６ ４０
１ ０００ ５７０ ２ ８ ２０

５６０ ０ １０ ０

６１０ ３ ７ ３０
１ ２５０ ６００ ３ ７ ３０

５９０ ０ １０ ０

６４０ ３ ７ ３０
１ ５００ ６３０ ２ ８ ２０

６２０ ０ １０ ０
　 　 　

图 ３　 不同质量浓度下煤粉云的最低着火温度

Ｆｉｇ. ３　 Ｍｉｎｉｍｕｍ ｉｇｎｉｔｉｏｎ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｏｆ ｃｏａｌ ｄｕｓｔ ｃｌｏｕｄ ｗｉｔｈ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｓ

生的热量也增多ꎬ需要外界提供的热量减少ꎬ最低着

火温度下降ꎮ 当煤粉质量浓度达到临界值时ꎬ煤粉

颗粒达到最佳的分散状态ꎬ最低着火温度降至最低ꎬ
此质量浓度即为最佳质量浓度ꎮ 继续提高煤粉质量

浓度ꎬ反而使煤粉颗粒的分散性下降ꎬ使有效参与燃

烧反应的煤粉颗粒减少ꎬ并且燃烧颗粒周围未参与

燃烧反应的颗粒数量相对增加ꎬ吸收了部分反应热ꎻ

过多的煤粉颗粒对炉膛内空气流通起到一定的阻碍

作用ꎬ煤粉颗粒的燃烧反应速率降低ꎬ所需的外界热

量增大ꎬ最低着火温度升高ꎮ
　 　 在表 １ 的测试基础上ꎬ对最佳着火浓度条件下

中位径分别为 ３４、５２、７５ μｍ 和 １２４ μｍ 煤粉试样进

行最低着火温度实验ꎬ结果如图 ４ 所示ꎮ 随着煤粉

粒径的减小ꎬ最低着火温度随之降低ꎮ 这主要是因

为煤粉云的燃烧首先是从颗粒表面进行的ꎬ煤粉颗

粒受热后发生多相化学反应ꎮ 煤粉粒径较大时ꎬ比
表面积较小ꎬ随着化学反应快速进行ꎬ单位体积内颗

粒热解产生易燃物质的含量不足以引起煤粉云的燃

烧ꎬ从而减慢了燃烧热的释放和传递ꎻ随着煤粉粒径

的减小ꎬ比表面积增大ꎬ与空气的接触面积增大ꎬ氧
气向颗粒表面扩散的速率增加ꎬ颗粒因缺氧而不能

完全燃烧的现象随之减弱[１７]ꎬ单位体积内煤粉发生

化学反应产生的易燃气体的浓度增加ꎬ燃烧热的释

放也加快ꎬ释放热量增多ꎬ因此反应就更加剧烈ꎬ所
需外界提供的热量相应减少ꎬ导致煤粉云最低着火

温度下降ꎬ危险性提高ꎮ

　 　 　
图 ４　 不同粒径下煤粉云的最低着火温度

Ｆｉｇ. ４　 Ｍｉｎｉｍｕｍ ｉｇｎｉｔｉｏｎ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｏｆ ｃｏａｌ ｄｕｓｔ ｃｌｏｕｄ ｗｉｔｈ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｐａｒｔｉｃｌｅ ｓｉｚｅｓ

２. ２　 基于 ＲｅａｘＦＦ 分子动力学的煤分解机理

煤热解是煤转化(如气化、液化和燃烧等)过程

的初始反应步骤[１８￣１９]ꎮ 煤热解被公认为是一种自

由基驱动的过程ꎬ涉及无数偶联反应途径ꎬ产生大量

自由基中间体[２０￣２１]ꎮ 大多数自由基具有高反应性ꎬ
寿命很短ꎬ因此很难通过实验来捕获它们ꎮ 随着计

算能力的迅速提高和新算法的发展ꎬ基于反应力场

的 ＲｅａｘＦＦ 分子动力学模拟被广泛应用于碳氢燃料、
含能材料、生物燃料的反应机理研究ꎮ 为了进一步

探索所选的褐煤的热解特性ꎬ适当修改原有褐煤模

型(Ｗｏｌｆｒｕｍ 模型[２２])ꎬ构建更接近实验过程的分子

模型ꎬ进行了 ＲｅａｘＦＦ 分子动力学模拟ꎮ
　 　 通过Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｔｕｄｉｏ(ＭＳ)软件构建煤多分子模

型 ( 图５ ) ꎮ首先ꎬ采用ＭＳ的Ｆｏｒｃｉｔｅ模块对修改后
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图 ５　 煤多分子模型构建过程

Ｆｉｇ. ５　 Ｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ｃｏａｌ ｍｕｌｔｉ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｍｏｄｅｌ

的煤单分子模型进行能量最小化和结构优化ꎮ 然

后ꎬ通过 ＭＳ 的无定型晶胞模块构建包含 １０ 个优化

后的煤单分子的无定形晶胞ꎬ并选择为周期性边界

条件ꎮ 为避免芳香环和其他重要官能团的重叠ꎬ煤
分子结构模型最初以 ０. １００ ｇ / ｃｍ３ 的低堆积密度构

建ꎮ 初步建立的模型分别在 １０. ０ ＭＰａ 和 ０. １ ＭＰａ
的等温等压下进行加压和减压过程ꎬ最后进行能量

最小化优化模型ꎬ最终密度为 １. １５０ ｇ / ｃｍ３ꎮ
　 　 在 ２ ２００、２ ４００、２ ６００、２ ８００ Ｋ 和 ３ ０００ Ｋ 的温

度下对煤多分子模型进行长时间的等温热解模拟ꎬ
以研究详细的热解反应机理和温度对煤热解特性的

影响ꎮ ＲｅａｘＦＦ 力场参数从 Ｌａｍｍｐｓ[２３] 中的 Ｒｅａｘ 包

获取ꎮ 模拟中ꎬＨ２、Ｈ２Ｏ 和 ＣＯ２ 出现频率和数量最

多ꎬ是最重要的热解产物ꎬ数量分布如图 ６ 所示ꎮ 在

之前通过热重￣红外￣质谱同步分析技术对煤粉燃烧

过程中的产物研究中[１２]ꎬ同样总结出 Ｈ２Ｏ、ＣＯ２、Ｈ２

为主要气体产物ꎬ验证了模拟结果的准确性ꎮ
　 　 Ｈ２ 是煤热解中最主要的产物ꎬ在反应初期快速

生成ꎬ数量在极短时间内快速增加ꎬ随后稳步增长ꎮ
模拟温度越高ꎬＨ２ 的产生速率越快ꎬ数量越多ꎮ Ｈ２

主要通过 Ｈ􀅰自由基结合或夺取其他分子的氢原子

结合而生成(即 Ｈ􀅰 ＋ Ｈ􀅰→Ｈ２)ꎬ因此 Ｈ􀅰自由基

的数量和 Ｃ—Ｈ 键的断裂对 Ｈ２ 的产生有重要影响ꎮ
同时ꎬＨ２ 产生的数量越多ꎬ则反向证明煤分子中断

键的数量越多ꎬ煤分子热解程度越高ꎮ
　 　 在各模拟温度下ꎬＨ２Ｏ 的数量均呈现先增加后

逐步趋于稳定的趋势ꎮ 在 ２ ２００ 和 ２ ４００ Ｋ 以及

２ ８００和 ３ ０００ Ｋ 时ꎬＨ２Ｏ 的数量及其变化趋势基本

一致ꎬ此时温度对 Ｈ２Ｏ 的生成的影响较小ꎮ 由此可

见ꎬ温度的升高虽然可以加快 Ｈ２Ｏ 的生成速率ꎬ但
过低和过高的温度对 Ｈ２Ｏ 的生成的影响作用降低ꎮ
　 　 ＣＯ２的生成同样受温度的影响ꎬ温度越高ꎬ产生

速率越快ꎬ数量增加得越多ꎬ且呈现逐步增长的趋

　 　 　
(ａ)Ｈ２

　 　 　
(ｂ)Ｈ２Ｏ

　 　 　
(ｃ)ＣＯ２

图 ６　 主要气体产物的数量分布

Ｆｉｇ. ６　 Ｑｕａｎｔｉｔｙ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｍａｉｎ ｇａｓ ｐｒｏｄｕｃｔｓ

势ꎮ 在反应开始的 ２０ ｐｓ 内ꎬＣＯ２ 数量增加较快ꎬ且
随着温度的升高ꎬ其产生速率越快ꎬ数量越多ꎮ ＣＯ２

主要通过羧基中 Ｃ 原子和 Ｏ 原子的脱离来生成ꎬ其
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数量与关键中间体羧基和 Ｏ􀅰自由基的数量有关ꎬ
在前期的实验研究中也得到了相似的结论[２４]ꎮ

除了最终的稳定产物之外ꎬ 重要中间产物

ＣＨ２Ｏ 的生成和消耗过程对于理解整体热解过程具

有重要作用ꎬ如图 ７ꎮ 同样ꎬＣＨ２Ｏ 在反应初期快速

生成ꎬ温度越高ꎬ生成速率越快ꎮ ２ ２００、２ ４００ Ｋ 和

２ ６００ Ｋ 时ꎬ２００ ｐｓ 的模拟时间内ꎬ煤分子的热解程

度较低ꎬＣＨ２Ｏ 的生成反应占主导ꎬ数量持续增加后

趋于稳定ꎮ ２ ８００ Ｋ 和 ３ ０００ Ｋ 时ꎬ反应速率较快ꎬ
热解程度较高ꎬＣＨ２Ｏ 生成并达到最大值后进一步

发生反应ꎬ生成更为稳定的最终产物ꎻ此时ꎬＣＨ２Ｏ
的消耗大于生成ꎬＣＨ２Ｏ 数量减少ꎮ

　 　 　
图 ７　 ＣＨ２Ｏ 的数量分布

Ｆｉｇ. ７　 Ｑｕａｎｔｉｔｙ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ＣＨ２Ｏ

　 　 在煤分子热解的最终产物中ꎬＨ２、Ｈ２Ｏ、ＣＯ２ 和

ＣＨ２Ｏ 数量在各温度下均逐步增加ꎬ且达到较高值ꎮ
其中ꎬＨ２ 产生的数量在所有产物分子中最多ꎮ 此

外ꎬＨ􀅰自由基和 ＯＨ􀅰自由基是煤分子分解初期最

主要的自由基ꎬ在反应初期有明显的数量变化ꎬ且其

含量对于最终稳定产物 Ｈ２ 和 Ｈ２Ｏ 的生成有重要影

响ꎬ见图 ８ꎮ 从图 ８ 中可发现:Ｈ􀅰自由基在 ０. ０５ ｐｓ
时已快速达到最大值ꎻ随后ꎬ其数量迅速减少ꎬ在
１. ５０ ｐｓ 时均达到稳定ꎮ ＯＨ􀅰自由基在 ０. １５ ｐｓ 时

快速达到最大值ꎻ随后ꎬ数量逐渐减少ꎬ在 ２０. ００ ｐｓ
时均达到稳定ꎮ 此结果与 Ｈ２ 和 Ｈ２Ｏ 在分解初期的

快速生成是一致的ꎮ

３　 结论

１)在煤粉质量浓度为 １２５ ~ １ ５００ ｇ / ｍ３、中位径

为 ３４ μｍ 时ꎬ煤粉云的最低着火温度与煤粉浓度呈

现出先增大、后减小的 Ｕ 型关系ꎮ 煤粉云最低着火

温度为 ５５０ ℃ꎬ最佳着火质量浓度为 ７５０ ｇ / ｍ３ꎮ
　 　 ２)在最佳着火浓度条件下ꎬ随着煤粉粒径的减

小ꎬ着火温度降低ꎮ这主要是因为随着煤粉颗粒的

　 　 　
(ａ)Ｈ􀅰自由基

　 　 　
(ｂ) ＯＨ􀅰自由基

图 ８　 自由基在分解初始的数量分布

Ｆｉｇ. ８　 Ｑｕａｎｔｉｔｙ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｒａｄｉｃａｌｓ ａｔ ｔｈｅ ｂｅｇｉｎｎｉｎｇ
ｏｆ ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ

减小ꎬ煤粉颗粒数量增多ꎬ比表面积增大ꎬ在煤粉浓

度一定时ꎬ与空气的接触面积变大ꎬ氧气向颗粒表面

扩散的速率增加ꎬ所需外界提供的热量相应减少ꎮ
３)采用 ＲｅａｘＦＦ 分子动力学模拟方法研究了煤

多分子体系模型的热解过程ꎮ 结果表明:随着模拟

的进行ꎬＨ２、Ｈ２Ｏ、ＣＯ２ 等小分子产物的数量逐渐增

多ꎻ且温度越高ꎬ数量越多ꎮ 其中ꎬＨ２ 产生的数量最

多ꎬ产生的速率最快ꎮ Ｈ􀅰自由基和 ＯＨ􀅰自由基在

反应初期有明显的数量变化ꎬ且其含量对于最终稳

定产物 Ｈ２ 和 Ｈ２Ｏ 的生成有重要影响ꎮ
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