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[摘　 要] 　 煤尘爆炸是矿井安全开采的主要危险源之一ꎮ 以褐煤煤尘为研究对象ꎬ探究煤尘粒径对煤尘火焰传播

过程的影响ꎮ 用高速摄影装置记录火焰的传播过程ꎬ进而分析不同粒径下煤尘爆炸火焰传播的高度和速度ꎮ 为进

一步分析煤尘燃烧过程中的化学反应机理ꎬ借助反应分子动力学方法对煤分子燃烧中的初始热分解过程进行了模

拟ꎮ 研究结果表明:爆炸火焰传播高度呈先增加、后稳定的趋势ꎬ传播速度呈先增大、后减小的趋势ꎻ随着煤尘粒径

的减小ꎬ火焰传播高度和传播速度均呈增大的趋势ꎻ当煤尘粒径为 １０. ５ μｍ 时ꎬ火焰传播高度和传播速度的峰值分

别为 ６２３ ｍｍ 和 ４. ３ ｍ / ｓꎻ煤尘热分解主要产物为 Ｈ２、Ｈ２Ｏ、ＣＯ２ 和 ＣＨ２Ｏꎬ这些产物进一步与氧气的结合会促进煤尘

燃烧和火焰传播过程ꎬ使得整个体系燃速加快ꎮ 为煤尘热分解和燃烧提供了较为充分的数据基础ꎮ
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引言

煤炭在工业生产中会产生大量的煤尘ꎬ存在燃

爆风险ꎮ 煤尘爆炸后的火焰和冲击波严重影响着人

们的生命和财产安全ꎮ 因此ꎬ研究煤尘爆炸的火焰

传播特性显得尤其重要ꎮ
Ｓｅｓｈａｄｒｉ 等[１]假定火焰结构由 ３ 个区域组成:

第一个区域是预热挥发区ꎬ颗粒在预热挥发区吸热ꎬ
以达到点火温度ꎬ此时的气相化学反应速率较小ꎻ第
二个区域是化学反应区ꎻ第三个区域是对流区ꎮ 结

合 Ｓｅｓｈａｄｒｉ 等的火焰结构理论ꎬＢｉｄａｂａｄｉ 等[２] 详细

研究了粉尘粒径大小等因素对燃烧火焰的影响ꎬ发
现大粒径的粉尘火焰温度要低于气相挥发分燃烧时

的火焰温度ꎮ Ｃａｏ 等[３]在半封闭垂直燃烧管中对煤

尘爆炸进行研究ꎬ发现当煤尘挥发分含量高或煤尘

浓度大时ꎬ火焰传播速度更快ꎬ火焰温度也更高ꎮ
Ｌｉｕ 等[４] 探究了煤尘云爆炸火焰传播的特性ꎬ结果

发现ꎬ煤尘云爆炸火焰的高度和传播速度随煤尘浓

度的增加呈现出先增大、后减小的变化规律ꎮ 郭家

鑫等[５]研究了管长对煤尘爆炸火焰传播的影响ꎬ结
果表明ꎬ管长越长ꎬ火焰传播距离越远ꎮ 赵懿明

等[６]的研究表明ꎬ点火能越大ꎬ火焰传播距离越远ꎬ
传播速度越快ꎮ Ｌｉ 等[７] 对煤尘进行预氧化发现ꎬ煤
尘预氧化温度的升高导致固体残渣粒度的分形维数

变化趋势复杂ꎮ 在此基础上ꎬ通过大量调查研究发

现ꎬ煤矿中煤尘爆炸通常由瓦斯爆炸引发ꎬ混合爆炸

会产生更严重的后果[８￣１０]ꎮ Ｌｉｎ 等[１１] 通过研究发

现ꎬ与甲烷爆炸相比ꎬ甲烷￣煤尘爆炸具有更亮的火

焰和更长的火焰持续时间ꎮ
上述研究表明ꎬ煤尘火焰传播受诸多因素影响ꎮ

因此ꎬ实验前确定实验条件就显得格外重要ꎮ 以褐

煤煤尘为研究对象ꎬ重点关注粉尘粒径对爆炸火焰

传播特性的影响ꎬ确定不同粒径煤尘爆炸的火焰传

播规律ꎮ 可为保证煤矿生产安全和保障国家能源安

全提供实验依据ꎮ

１　 实验

１. １　 实验样品

选取具有高挥发分、易发生粉尘爆炸的褐煤为

研究对象ꎮ 首先ꎬ在氮气条件下将样品煤粉粉碎ꎻ然
后ꎬ将样品放入真空干燥箱中ꎬ干燥温度和时间分别

为 ６０ ℃和 ６ ｈꎻ筛选得到 １００ 目、２００ 目和 ３００ 目粒

径的煤尘ꎬ并用 ＢＴ￣９３００ＳＴ 型激光粒度分布仪对上

述煤尘进行粒径分析ꎬ对应的中位径分别为 １１２. ２、
３７. １、１０. ５ μｍꎮ
１. ２　 实验仪器

粉尘爆炸实验在容积为 １. ２ Ｌ 的竖直燃烧管中

进行ꎬ如图 １ 所示ꎮ 通过点火电极放电点火ꎬ点火电

极位于燃烧管底部上方 １００ ｍｍ 处ꎮ 点火电极总长

大约 １１０ ｍｍꎬ电极尖端圆曲率半径在 ０. ０１􀅷０. ０４
ｍｍ 之间ꎮ 竖直玻璃管由螺栓固定于储粉室和伞状

喷嘴组成的分散系统的正上方ꎮ ０. ７ ＭＰａ 的高压空

气通过伞状喷嘴将储粉室底部的粉尘扬起ꎬ形成粉

尘云ꎬ随后ꎬ点火电极击穿空气ꎬ形成电火花ꎬ将粉尘

点燃ꎮ 采用高速摄影记录煤尘爆炸火焰的传播过

程ꎮ

　 　
１ －点火电极ꎻ２ －安装位置ꎮ

图 １　 竖直燃烧管

Ｆｉｇ. １　 Ｖｅｒｔｉｃａｌ ｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ ｔｕｂｅ

２ 　 实验结果

２. １　 火焰传播过程

选取褐煤煤尘的最佳爆炸质量浓度 ５００ ｇ / ｍ３

进行实验ꎮ 设置点火能量为 ２ Ｊꎬ３ 种不同粒径的煤

尘爆炸火焰传播过程大致相同ꎮ 记点火时刻为 ０
ｍｓꎬ每间隔 ３３ ｍｓ 选取一张火焰传播图片ꎮ 图 ２ 为

拍摄的粒径为 １０. ５ μｍ 的典型煤尘火焰传播过程ꎮ
　 　 由图 ２ 可知ꎬ开始阶段ꎬ电火花放电形成明亮的

白色火球ꎬ电极周围煤尘颗粒在火球的加热作用下

被点燃ꎬ形成中间呈亮黄色、边缘为暗红色的斑点状

火焰ꎮ 火焰引燃周围煤尘后向四周扩散ꎬ进而形成

连续的燃烧区域ꎮ 在 １３３ ｍｓ 时ꎬ火焰前锋阵面到达

管口ꎮ 在 １６６ ｍｓ 后ꎬ火焰喷出管口ꎬ不再受管道的

约束ꎬ从而向四周扩散ꎬ形成蘑菇云状火焰ꎻ同时ꎬ受
外界空气作用ꎬ煤尘燃烧更加猛烈ꎬ火焰结构趋于完

整ꎬ火焰颜色转为亮黄色ꎮ 在火焰的加热下ꎬ气流裹
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图 ２　 典型煤尘爆炸火焰传播过程

Ｆｉｇ. ２　 Ｆｌａｍｅ ｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ ｐｒｏｃｅｓｓ ｉｎ ｔｙｐｉｃａｌ ｃｏａｌ ｄｕｓｔ ｅｘｐｌｏｓｉｏｎ

挟煤尘向上运动ꎬ整个蘑菇云状火焰随煤尘向上移

动ꎮ ２３３ ｍｓ 后ꎬ随着煤尘的逐渐消耗ꎬ火焰传播速

度减慢ꎬ火焰表面出现了暗红色的斑点区ꎬ并逐渐向

内部扩散ꎬ火焰轮廓由平滑转向离散ꎻ３３３ ｍｓ 之后ꎬ
顶部火焰熄灭ꎬ火焰高度急速下降ꎬ火焰整体转为暗

红色ꎬ而后直至熄灭ꎮ
２. ２　 火焰传播高度和传播速度与煤尘粒径的关系

记火焰前锋阵面最高点到点火电极平面的距离

为火焰传播高度 ｈꎬ结果如图 ３ 所示ꎮ

　 　
图 ３　 火焰传播高度

Ｆｉｇ. ３　 Ｆｌａｍｅ ｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ ｈｅｉｇｈｔ

　 　 由图 ３ 可以看出:１００ ｍｓ 之前ꎬ火焰高度相对

平缓ꎻ１００ ~ ２００ ｍｓꎬ火焰高度大幅提升ꎻ２００ ｍｓ 之

后ꎬ传播速度开始减缓ꎬ并达到火焰传播高度的峰

值ꎻ火焰高度随着时间的延长先增大、后平缓ꎮ ３ 种

粒径煤尘的爆炸火焰传播高度的峰值分别为 ４２３、
５２８、６２３ ｍｍꎮ
　 　 对火焰传播高度曲线进行求导处理ꎬ从而得到

煤尘爆炸火焰传播速度曲线ꎬ如图 ４ 所示ꎮ 不同粒

径的煤尘爆炸火焰传播速度 ｖ 均随时间先增大、后
减小ꎬ当煤尘粒径为 １１２. ２、３７. １、１０. ５ μｍ 时ꎬ火焰

传播速度的峰值分别为 ３. １、３. ６、４. ３ ｍ / ｓꎮ
　 　 图 ５ 为不同煤尘粒径下的火焰传播高度峰值和

传播速度峰值的比较ꎮ 由图 ５ 可以看出ꎬ随着煤尘

粒径的减小ꎬ煤尘火焰传播高度和传播速度均呈现

增加趋势ꎮ
　 　 火焰产生的本质是分子的化学反应放热ꎬ反应

　 　
图 ４　 火焰传播速度

Ｆｉｇ. ４　 Ｆｌａｍｅ ｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ ｖｅｌｏｃｉｔｙ

　 　 　
图 ５　 火焰传播高度峰值和传播速度峰值柱状图

Ｆｉｇ. ５　 Ｈｉｓｔｏｇｒａｍ ｏｆ ｐｅａｋ ｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ ｈｅｉｇｈｔ ａｎｄ ｐｅａｋ
ｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ ｖｅｌｏｃｉｔｙ ｏｆ ｆｌａｍｅ

过程中带动煤尘气相反应区周边的空气ꎬ分子加热

而高速运动ꎬ从而发光ꎬ是煤尘燃烧的宏观表现形

式ꎮ 为了进一步探索煤尘燃烧火焰传播的化学反应

过程ꎬ从分子层面借助分子动力学方法对煤尘的燃

烧过程进行机理研究ꎬ以获取煤尘的初始分解、反应

路径、原子运动轨迹和主要产物等ꎬ是一种可靠的研

究方式ꎮ

３　 分子动力学模拟

对煤分子的热分解过程进行分子动力学模拟研

究ꎬ以初步获取煤尘在燃烧初期的热分解反应过程ꎮ

􀅰８１􀅰 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 爆　 破　 器　 材　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 第 ５１ 卷第 ６ 期



结合文献[１２￣１３]中煤样元素及官能团含量分

析数据ꎬ选取与煤尘元素组成相近的 Ｗｏｌｆｒｕｍ 模型

并进行适当修改和简化ꎬ重新构建—ＯＨ、—ＣＯＯＨ
等含氧官能团ꎬ得出了如图 ６ 所示的褐煤单分子模

型(分子式为 Ｃ２１２Ｈ１５６Ｎ４Ｏ５７)和包含 １０ 个单分子的

多分子模型ꎮ 多分子模型的构建主要借助于 Ｍａｔｅ￣
ｒｉａｌｓ Ｓｔｕｄｉｏ(ＭＳ)软件中的 Ａｍｏｒｐｈｏｕｓ Ｃｅｌｌ 模块ꎬ通
过该模块构建出含有 １０ 个煤分子的无定型晶胞ꎮ
为避免结构重合ꎬ首先对 ０. １ ｇ / ｃｍ３ 的堆积密度煤

分子结构模型在 １０. ０ ＭＰａ 和 ０. １ ＭＰａ 的压力下进

行 ＮＰＴ 压缩和减压过程ꎬ以获得更接近真实密度的

优化模型ꎬ最终构建的煤分子多组分模型堆积密度

为 １. １５０ ｇ / ｃｍ３ꎬ如图 ６(ｂ)所示ꎮ

　 　
灰色 － Ｃꎻ白色 － Ｈꎻ红色 － Ｏꎻ蓝色 － Ｎꎮ

图 ６　 煤分子模型

Ｆｉｇ. ６　 Ｃｏａｌ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｍｏｄｅｌ

　 　 对煤尘分子在 ３ ０００ Ｋ 温度下进行恒温热分解

模拟ꎮ 所用的 ＲｅａｘＦＦ 力场参数是从 ＬＡＭＭＰＳ[１４]中

的 Ｒｅａｘ 包获得的ꎮ 首先ꎬ采用微正则系综(ＮＶＥ 系

综:恒定原子数 ｎ、恒定体积 Ｖ、恒定能量 Ｅ)对煤分

子进行能量最小化ꎻ其次ꎬ在 ＮＶＴ 系综[１５] 下进行低

温平衡模拟ꎬ设置模拟温度和时间分别为 ３００ Ｋ 和

１０ ｐｓꎬ时间步长为 ０. １ ｆｓꎬ温度由 Ｂｅｒｅｎｄｓｅｎ 恒温器

控制ꎬ阻尼常数为 ０. １ ｐｓꎮ 在等温模拟中采用了将

温度跳跃到目标值的策略ꎬ以避免在升温过程中影

响化学反应的分析ꎮ 恒温模拟在 ＮＶＴ 系综下进行ꎬ
设置温度为 ３ ０００ Ｋꎬ模拟时间为 ２００ ｐｓꎬ时间步长

为 ０. １ ｆｓꎮ ＮＶＴ 系综意味着模拟箱和环境之间没有

传热阻力ꎬ也没有传质ꎮ 生成的挥发物(气体和焦

油)将留在模拟箱中未反应的煤分子中ꎬ并在热分

解模拟过程中进一步反应ꎮ 键序设置为 ０. ３ꎮ 模拟

完成后ꎬ通过可视化分析软件 ( ｏｐｅｎ ｖｉｓｕａｌｉｚａｔｉｏｎ
ｔｏｏｌꎬＯＶＩＴＯ)分析原子坐标的输出文件ꎬ并对输出文

件进行再处理ꎬ根据输出的产物文件分析反应机理ꎮ
　 　 煤热分解的过程中产生了大量的中间产物和最

终产物ꎮ 中间产物和最终产物的生成时间和数量对

研究煤分子的初始分解和燃烧火焰的产生机理具有

重要意义ꎮ 对主要小分子中间产物( [Ｈ]、[ＯＨ]、
[ＣＨ２]􀪅Ｏ)和最终产物(Ｈ２、Ｈ２Ｏ、ＣＯ２、ＣＨ２Ｏ、ＮＨ３、
ＣＨ４)产生的时间及方式进行了分析ꎮ 图 ７ 显示了

在３ ０００ Ｋ 下煤初始分解的主要中间产物和最终产

物的产生时间ꎮ 反应开始后ꎬ首先通过 Ｃ—Ｈ 键的

断裂产生[Ｈ] 自由基ꎬＣ—Ｏ 断裂产生 [ＯＨ] 自由

基ꎬ[Ｈ]自由基相互结合或与其他分子的氢原子结

合进而形成 Ｈ２ꎬ[Ｈ]自由基与[ＯＨ]自由基结合进

而生成 Ｈ２Ｏꎬ同时ꎬＣＨ２Ｏ、ＣＯ２、ＣＯ、ＣＨ４ 等稳定产物

随着分解过程逐步产生ꎮ

　 　
灰色 － Ｃꎻ白色 － Ｈꎻ红色 － Ｏꎻ蓝色 － Ｎꎮ

图 ７　 ３ ０００ Ｋ 时由煤分解产生的主要产物

Ｆｉｇ. ７　 Ｐｒｏｄｕｃｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｍａｉｎ ｐｒｏｄｕｃｔｓ ｂｙ ｃｏａｌ
ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ａｔ ３ ０００ Ｋ

　 　 为了获取煤热分解的主要产物ꎬ分析产物分子

在热分解过程中出现的频率和数量ꎬ总结出了不同

温度时煤分子热分解的主要产物及其数量变化过

程ꎬ如图 ８ 所示ꎮ 煤分子热分解的最终产物中ꎬＨ２

为分子数量最多的产物ꎬ且产生的速率最快ꎬ在反应

开始后其数量就随煤分子模型的分解而迅速增加ꎮ
Ｈ２ 的产生在煤尘燃烧过程中可加速煤尘与氧气的

反应ꎬ增加放热量ꎬ促进燃烧火焰的产生ꎮ [Ｈ]和

[ＯＨ]自由基是煤分子分解初期最主要的自由基ꎬ
[Ｈ]自由基在煤分子分解开始后迅速产生并达到最

大值ꎬ随着时间的增加又迅速消耗ꎬ数量开始下降ꎮ
　 　 Ｈ２、Ｈ２Ｏ、ＣＯ２ 和 ＣＨ２Ｏ 均呈现出明显的数量优

势ꎬ是煤的热分解主要产物ꎮ 其中ꎬＨ２ 的数量最多ꎬ
在反应初期ꎬ其生成速率较快ꎬ其数量在较短时间内

迅速增加ꎬ后期仍呈现增长趋势ꎻＨ２Ｏ 的产生呈现

逐步增长趋势ꎬ羧基中碳原子和氧原子的脱离产生

ＣＯ２ꎬ其数量与关键中间体羧基和[Ｏ]自由基的数量

有关ꎻＣＨ２Ｏ是煤分子模型燃烧中出现的主要中间

体之一ꎬ在３０００Ｋ温度下ꎬ反应速率较快ꎬ煤分子
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(ａ) Ｈ２、Ｈ２Ｏ、ＣＯ２、ＣＨ２Ｏ、ＮＨ３、[ＯＨ]、Ｃ２Ｈ２Ｏ 的数量

　 　
(ｂ) ＣＯ、ＣＨ４、Ｃ２Ｏ２、ＣＨＯＮ、[Ｈ]、Ｎ２、ＣＨ３ 的数量

图 ８　 ３ ０００ Ｋ 下煤热分解的主要产物

Ｆｉｇ. ８　 Ｍａｉｎ ｐｒｏｄｕｃｔｓ ｏｆ ｃｏａｌ ｐｙｒｏｌｙｓｉｓ ａｔ ３ ０００ Ｋ

的热分解程度较高ꎬＣＨ２Ｏ 数量先增加、后减少ꎬ以
进一步生成更为稳定的最终产物ꎮ
　 　 通过分子动力学模拟结果可得ꎬ煤分子在热分

解时主要生成 Ｈ２、Ｈ２Ｏ、ＣＯ２ 和 ＣＨ２Ｏꎬ这些产物进

一步与氧气结合会形成可燃物ꎬ促进煤尘燃烧和火

焰传播过程ꎮ 当煤尘粒径较小时ꎬ其比表面积较大ꎬ
反之则较小ꎮ 比表面积较大时ꎬ煤分子更容易与空

气中的 Ｏ２ 结合ꎮ 粉尘表面吸附更多的 Ｏ２ 时ꎬ反应

物含量的增加加快了吸附氧与煤尘表面碳的反应ꎬ
从而加快了 Ｈ２、Ｈ２Ｏ、ＣＯ２ 和 ＣＨ２Ｏ 的形成和析出ꎬ
使得整个体系燃速加快ꎻ另外一方面ꎬ从物理学角度

分析ꎬ在 ２ Ｊ 的电火花作用下ꎬ被点燃的煤尘作为热

源向周边煤尘辐射热量ꎬ未被点燃的煤尘接收到热

辐射ꎬ并向粉尘内部进行热传导ꎬ当粉尘粒径较小

时ꎬ热量传递速率快ꎬ燃烧反应快ꎬ从而燃速加快ꎬ使
得火焰传播速度加快ꎻ相反ꎬ当粒径较大时ꎬ热量传

递速率较低ꎬ一定程度上起到了阻热、隔热的作用ꎬ
从而降低反应速率ꎬ使得火焰传播高度以及传播速

度降低ꎮ

４　 结论

利用竖直燃烧管实验装置对褐煤煤尘的爆炸进

行了实验和模拟研究ꎬ得到主要结论如下:
１)煤尘爆炸火焰的结构和颜色与反应的剧烈

程度有关ꎮ 火焰传播初期和火焰衰减阶段ꎬ煤尘燃

烧反应进程缓慢ꎬ火焰呈现为离散的暗红色区域ꎮ
火焰喷出管口后ꎬ燃烧反应剧烈ꎬ火焰整体呈现为连

续的明黄色区域ꎮ 燃烧反应越剧烈ꎬ火焰亮度越高ꎮ
２)煤尘爆炸火焰传播高度随着时间先增大、再

稳定ꎬ火焰传播速度随着时间先增大、后减小ꎮ 煤尘

爆炸火焰的传播高度峰值和传播速度峰值随着煤尘

粒径的减小不断增大ꎮ 当煤尘粒径为 １１２. ２、３７. １、
１０. ５ μｍ 时ꎬ煤尘爆炸火焰传播高度峰值分别为

４２３、５２８、６２３ ｍｍꎻ传播速度峰值分别为 ３. １、３. ６、
４. ３ ｍ / ｓꎮ

３)褐煤煤尘在 ３ ０００ Ｋ 温度下化学键断裂ꎬ吸
收能量ꎬ开始分解ꎮ Ｃ—Ｈ 键、芳香环、Ｃ—Ｏ 键和

Ｃ—Ｃ 键等断裂ꎬ产生了大量的中间产物和最终产

物ꎬ主要产物为 Ｈ２、Ｈ２Ｏ、ＣＯ２ 和 ＣＨ２Ｏꎮ
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