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摘  要 

为了研究不同初始温度和不同初始瓦斯浓度对低浓度瓦斯(5%以下)氧化反应特性的影响，本文利用

CHEMKIN软件对不同初始条件下的瓦斯氧化反应进行模拟研究。研究结果表明：初始温度升高

(1200~1400 K)加速自由基的链式反应，使点火延迟时间缩短92%，最大反应温度上升5%，而最大反

应压力下降10%；促进一氧化氮和二氧化氮的生成，最终摩尔分数分别上升21.8%和1.2%，而二氧化碳

的最终摩尔分数下降4.6%，同时一氧化碳的最大摩尔分数在0.04上下波动。初始瓦斯浓度升高(1%~5%)
增加可燃物总量，使点火延迟时间延长64%，最大反应压力与温度分别上升57.96%和56.91%；促进二

氧化碳、一氧化氮和二氧化氮的生成，最终摩尔分数分别上升45%、1.4%、1.6%，而一氧化碳的最大

摩尔分数在0.00784~0.0402范围内。表明温度影响氧化反应的反应速率，瓦斯浓度影响能量释放上限。

研究提出，实际应用中需平衡温度与瓦斯浓度，优先控制温度阈值以抑制致灾性气体，并通过浓度梯度

优化来提升蓄热氧化效率，为低浓度瓦斯的安全利用提供理论支撑。 
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Abstract 
In order to study the effects of different initial temperatures and different initial gas concentrations 
on the oxidation reaction characteristics of low-concentration gas (below 5%), CHEMKIN software 
was used to simulate the gas oxidation reaction under different initial conditions in this paper. The 
results show that the increase of initial temperature (1200~1400 K) accelerates the chain reaction of 
free radicals, and the ignition delay time is shortened by 92%, the maximum reaction temperature is 
increased by 5%, and the maximum reaction pressure is decreased by 10%. After promoting the pro-
duction of nitric oxide and nitrogen dioxide, the final mole fraction increased by 21.8% and 1.2%, re-
spectively, while the final mole fraction of carbon dioxide decreased by 4.6%. At the same time, the 
maximum mole fraction of carbon monoxide fluctuated around 0.04. The increase of initial gas con-
centration (1%~5%) increased the total amount of fuel, prolonged the ignition delay time by 64%, 
and increased the maximum reaction pressure and temperature by 57.96% and 56.91%, respectively. 
It promoted the production of carbon dioxide, nitric oxide and nitrogen dioxide, and the final mole 
fraction increased by 45%, 1.4% and 1.6%, respectively, while the maximum mole fraction of carbon 
monoxide was in the range of 0.00784 to 0.0402. The results show that temperature affects the reaction 
rate of oxidation reaction and gas concentration affects the upper limit of energy release. It is proposed 
that in practical application, it is necessary to balance temperature and gas concentration, give prior-
ity to controlling the temperature threshold to suppress the disastrous gas, and improve the heat stor-
age and oxidation efficiency through concentration gradient optimization, so as to provide theoretical 
support for the safe utilization of low-concentration gas. 
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1. 引言 

煤矿通风中的瓦斯浓度非常低，单位热值低，基本不具备直接利用的价值[1] [2]，导致大部分瓦斯被

排入大气，造成能源浪费并加剧了温室效应[3] [4]。蓄热氧化技术是能够更加安全、高效、经济利用低浓

度瓦斯气体的有效手段之一[5]-[7]。工业化试验显示浓度约 0.3%的瓦斯可使蓄热氧化装置自热平衡，余

热可用于发电供暖，其产热效率与瓦斯浓度成正比。混配抽采与乏风瓦斯提高浓度能增加产热效率，但

温度升高会导致瓦斯爆炸下限降低，且提高瓦斯浓度也会增加装置运行的风险。目前针对高温条件下瓦

斯氧化反应特性的测定没有统一的方法和标准，因此，开展高温条件下低浓度瓦斯氧化反应动力学特性

的研究，可为在安全前提下提高低浓度瓦斯蓄热氧化利用提供理论基础，同时对提高低浓度瓦斯利用率
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和经济效益具有重要意义。 
由于瓦斯具有易燃易爆的特性，国内外学者对瓦斯爆炸机理做了大量的研究工作[8]-[13]，研究表明，

热爆炸理论和链式反应一直作为瓦斯等可燃气体爆炸机理研究的两个方向，目前针对瓦斯燃烧反应常用

的化学反应机理是 GRI-Mech 3.0。由于特殊工况下的瓦斯爆炸实验存在局限性，只能展现特定工况下温

度、压力等宏观层面的参数，不能对爆炸机理中的微观反应动力学特性进行度量，因此数值模拟技术被

引入到瓦斯爆炸研究之中[14]。罗振敏[15]、李东方[16]等通过 FLACS 软件模拟瓦斯爆炸传播中的压力、

温度和火焰的发展变化过程。周振兴[17]选用 Fluent 软件模拟分析含尘瓦斯爆炸传播特性。而许多学者的

研究也证实了瓦斯爆炸受到初始温度、初始瓦斯浓度等因素的影响[18]-[21]。Pekalski [22]、Gieras [23]、
Zhang [24]和 Ning [25]等人实验研究了不同初始温度条件(273~513 K)下瓦斯爆炸过程中的压力变化，得

到了瓦斯爆炸压力在不同初始温度下的变化规律，并发现随着初始温度的升高最大爆炸压力降低，而最

大压力上升速率变化并不明显。Huang [26]和 Niu [27]等对不同瓦斯浓度(8%~11%)下的爆炸过程进行了研

究，分析了压力、火焰等特征参数随浓度的变化规律。Gao 等[28]通过数值模拟分析了井下回风巷内低浓

度瓦斯对瓦斯爆炸火焰和冲击波传播规律的影响，得出随着瓦斯体积浓度从 0%增加至 3%，最大超压比

线性增加，而火焰传播速度呈加速–减速–加速–减速的变化趋势。Chen 等[29]使用自主研发的氧化反

应器，分析 1%~1.5%的低浓度瓦斯在 1000℃高温下的氧化特性，通过测定反应器内气体的氧化压力曲线

及气体的进出口压力来判定是否发生了瓦斯爆炸。 
综合上述研究发现，瓦斯的浓度和温度在很大程度上影响瓦斯的爆炸特性。因此，本文利用

CHEMKIN 软件中的封闭零维均质反应器模型，模拟低浓度瓦斯(1%~5%)在高温条件(1200~1400 K)下的

反应过程，所得结论可为低浓度瓦斯蓄热氧化的安全利用提供理论基础，对提高煤矿低浓度瓦斯利用率

和经济效益具有重要意义。 

2. 机理及模型 

2.1. 反应机理 

国内外众多学者对瓦斯燃爆机理进行了大量的研究，普遍应用的还是 GRI-Mech 3.0 机理。它具有 53
种组分、325 个基元反应，具有广泛的适用性。为研究不同初始温度和初始瓦斯浓度对瓦斯氧化反应特性

的影响，设定当量比为 1，温度为 1200~1400 K，压力为 0.1 MPa，满足 GRI-Mech 3.0 机理的适用条件，

具体如表 1 所示[30]。 
 

Table 1. Application conditions of GRI-Mech 3.0 mechanism and simulation setting conditions 
表 1. GRI-Mech 3.0 机理适用条件及模拟设定条件 

适用当量比 适用温度/(K) 适用压力/(atm) 设定当量比 设定温度/(K) 设定压力/(MPa) 

0.1~5 1000~2500 0.01~10 0.1~5 1200~1400 0.1 

2.2. 控制方程 

采用 CHEMKIN 软件中封闭零维均质反应器模型，其体积恒定且处于绝热状态，组分方程和能量方

程分别如式(1)和式(4)所示[31]： 
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式中： iY 为第 i 种组分的质量分数；t 为时间； v为混合气的比容； iw 为第 i 种组分的化学反应速率； iW
为第 i 种组分的分子量； gk 为组分总数； gN 为反应总步数； ikv 为第 i 种组分在第 k 步反应的计量系数；

fkk 为第 k 步反应的正反应速率常数； jX  为第 j 种组分的浓度； ikv′ 为第 i 种组分在第 k 反应步的反应

物物种计量系数；T 为混合气体的温度； kA 为第 k 步反应的指前因子； kb 为第 k 步反应的温度指数； akE
为第 k 步反应的活化能；R 为混合气的气体常数。 

 
1
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d
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V i i ii

Tc v e wW
t =
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式中： Vc 为混合气的定容比热；T 为温度； ie 为第 i 种组分的内能。 

2.3. 初始计算条件 

模拟过程在零维均质反应器中进行，用混合气体的初始温度代替高温热源，参数设置具体如表 2 和

表 3 所示。 
 

Table 2. Setting of operating condition parameters at different initial temperatures 
表 2. 不同初始温度的工况参数设置 

初始参数 工况 1 工况 2 工况 3 工况 4 工况 5 

初始温度/K 1200 1250 1300 1350 1400 

初始压力/MPa 0.1 0.1 0.1 0.1 0.1 

CH4 摩尔分数 0.05 0.05 0.05 0.05 0.05 

O2 摩尔分数 0.1995 0.1995 0.1995 0.1995 0.1995 

N2 摩尔分数 0.7505 0.7505 0.7505 0.7505 0.7505 

 
Table 3. Setting of operating condition parameters at different initial gas concentrations 
表 3. 不同初始瓦斯浓度的工况参数设置 

初始参数 工况 1 工况 2 工况 3 工况 4 工况 5 

初始温度/K 1300 1300 1300 1300 1300 

初始压力/MPa 0.1 0.1 0.1 0.1 0.1 

CH4 摩尔分数 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 

O2 摩尔分数 0.2079 0.2058 0.2037 0.2016 0.1995 

N2 摩尔分数 0.7821 0.7742 0.7663 0.7584 0.7505 

3. 初始温度对瓦斯氧化反应特性的影响 

3.1. 瓦斯反应压力和温度 

不同初始温度模拟条件下，瓦斯反应压力和温度随时间变化的曲线如图 1 和图 2 所示。瓦斯反应压

力和温度在时间变化上都呈现出先急剧上升然后趋于稳定的趋势，压力和温度急剧上升时瓦斯瞬时发生

爆炸。由图 1 可知，随着初始温度的升高，瓦斯最大反应压力呈下降趋势，由 1200 K 时的 0.2043 MPa 下

降到 1400 K 时的 0.1840 MPa，下降幅度为 10%。根据理想气体状态方程 PV = nRT，在初始压力恒定、
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体积不变的条件下，初始温度升高导致初始气体密度降低。虽然反应放热量基本不变，但气体初始密度

下降导致反应过程中气体膨胀做功能力减弱，因此最大反应压力随初始温度升高而下降。由图 2 可知，

随着初始温度的升高，最大反应温度呈上升趋势，由 1200 K 时的 2438 K 上升到 1400 K 时的 2553 K，上

升幅度为 5%。经过对比分析，每条温度变化曲线从初始温度上升到最大反应温度的升幅保持一致，表明

瓦斯氧化反应释放的热量基本不变，最大反应温度的增加主要是由于初始温度升高。 
 

 
Figure 1. Variation curve of gas reaction pressure under different initial temperature conditions 
图 1. 不同初始温度条件下瓦斯反应压力变化曲线 

 

 
Figure 2. Variation curve of gas reaction temperature under different initial temperature conditions 
图 2. 不同初始温度条件下瓦斯反应温度变化曲线 
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图 3 是瓦斯最大反应压力、最大反应温度及其到达时间随初始温度变化的拟合曲线。拟合结果显示：

最大反应压力与初始温度呈线性衰减关系，而最大反应温度与初始温度呈线性上升关系。最大反应压力

与温度的到达时间均随初始温度升高呈指数衰减趋势。由于瓦斯最大反应压力和最大反应温度到达时间

相同，故拟合曲线为同一条。随着初始温度的升高，最大反应压力和温度的到达时间缩短，且两者在同

一时刻达到峰值。到达时间从 1200 K 时的 31.5 ms 下降到 1400 K 时的 3 ms，所需时间缩短了 90%，高

温环境加速了自由基链式反应的触发。表明温度是影响反应速率的关键因素，而反应速率影响瓦斯最大

反应压力、温度到达时间，当反应体系中的温度上升时，反应体系中的能量增加，活化分子的数量就会

增加，同时分子运动变得更加剧烈，有效的碰撞使反应速率迅速增加，进而最大反应压力、温度的到达

时间缩短。 
 

 
Figure 3. Fitting curve of maximum reaction pressure, temperature and arrival time of gas with temperature 
图 3. 瓦斯最大反应压力、温度及其到达时间随温度变化的拟合曲线 

3.2. 瓦斯氧化反应点火延迟时间 

点火延迟时间是指从点火源开始作用到瓦斯与空气混合气体开始发生爆炸反应的时间间隔。在定容

绝热反应器模型中，点火延迟时间可以定义为燃烧过程中释放最大热量的时间，或者选择某一物质组分

浓度达到最大值时对应的时间，此处定义点火延迟时间为反应中 OH 自由基浓度达到最大值所对应的时

间[32]。不同初始温度模拟条件下，瓦斯氧化反应的点火延迟时间拟合曲线如图 4 所示。随初始温度的升

高，点火延迟时间从 1200 K 时的 30.9 ms 缩短到 1400 K 时的 2.47 ms，缩短了 92%。在 1200~1400 K 的

温度范围内，点火延迟时间随初始温度的升高而缩短，点火敏感性提高。若温度继续升高，则点火延迟时

间将进一步缩短。然而，由于爆炸反应需要经历能量的累积才能进行，因此点火延迟时间不可能缩短为零。 

3.3. 瓦斯氧化反应后部分致灾性气体生成规律 

瓦斯氧化反应会产生一定量的致灾性气体，主要为 CO、CO2、NO 及 NO2。CO2 属于温室效应气体，

CO 具有可燃性且在密闭环境中易引发燃爆反应。NO 是一种极不稳定的气体，在常温下能很快与空气中
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的氧化合成 NO2。NO2 具有腐蚀性，其与 CO 混合后还会形成酸性气溶胶。图 5~8 显示了不同初始温度

条件下，瓦斯氧化反应过程中 CO、CO2、NO 及 NO2 的摩尔分数随时间的变化情况。图 5 中 CO 摩尔分

数经过一段反应时间后，迅速上升至峰值后下降，且峰值均在 0.04 上下波动，表明 CO 为中间产物，其

生成与消耗动态平衡。CO 通过不完全氧化生成，并进一步氧化为 CO2。CO 的最终摩尔分数随初始温度

的升高而增加，从 1200 K 时的 0.0026 上升到 1400 K 时的 0.00474，增长率达到 82%。图 6 中 CO2 摩尔

分数持续增加至稳定值，符合完全氧化产物的累积规律。但随着初始温度的升高，CO2 的最终摩尔分数

逐渐减少，从 1200 K 时的 0.07392 下降到 1400 K 时的 0.07054，下降率达到 4.6%。 
 

 
Figure 4. Fitting curve of ignition delay time under different initial temperature conditions 
图 4. 不同初始温度条件下点火延迟时间拟合曲线 

 

 
Figure 5. Curve of CO mole fraction with time under different initial temperature conditions 
图 5. 不同初始温度条件下 CO 摩尔分数随时间变化曲线 
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Figure 6. Curve of CO2 mole fraction with time under different initial temperature conditions 
图 6. 不同初始温度条件下 CO2摩尔分数随时间变化曲线 

 

 
Figure 7. Curve of NO mole fraction with time under different initial temperature conditions 
图 7. 不同初始温度条件下 NO 摩尔分数随时间变化曲线 

 
从图 7 中可以看出，NO 的摩尔分数随时间变化呈现快速上升后趋于稳定的特征，且初始温度的升高

会提高 NO 摩尔分数的最大值，由 1200 K 时的 0.01348 升高到 1400 K 时的 0.01642。这是由于高温条件

下链式反应中关键自由基的含量增加促进 NO 的生成。从图 8 中看出，NO2 的摩尔分数在反应初期升高

后趋于稳定，其最大值也随初始温度升高而升高，由 1200 K 时的 1.89316 × 10−5 升高到 1400 K 时的

1.91637 × 10−5。随着初始温度的升高 NO、NO2 达到最大值的时间缩短，表明高温加速了反应体系的动力

学进程。通过对比发现 NO2 的摩尔分数与 NO 相比相差 3 个数量级，这是由于 NO 的生成是通过高温下

N2 和 O2 的反应，该反应在高温环境下反应速率相对较快。而 NO2 主要由 NO 进一步氧化生成，这一反

应步骤相对较为复杂，其反应速率受到多种因素的限制，导致 NO2 的摩尔分数增长幅度较小，且其最大

值远低于 NO 的摩尔分数最大值。 
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Figure 8. Curve of NO2 mole fraction with time under different initial temperature conditions 
图 8. 不同初始温度条件下 NO2 摩尔分数随时间变化曲线 

4. 初始瓦斯浓度对瓦斯氧化反应特性的影响 

4.1. 瓦斯反应压力和温度 

不同初始瓦斯浓度模拟条件下，瓦斯反应压力和温度随时间变化的曲线如图 9、图 10 所示。瓦斯反

应压力和温度的变化趋势是先急剧上升然后趋于稳定，在达到最大值之前有轻微波动。随着初始瓦斯浓

度的升高，瓦斯最大反应压力由 0.1225 MPa 上升到 0.1935 MPa，上升幅度为 57.96%。瓦斯最大反应温

度由 1592 K 上升到 2498 K，升高幅度为 56.91%。表明瓦斯浓度的增加会提升单位体积内可燃物质的总

化学能，增强自由基链式反应的链分支效应，从而加速能量释放速率。 
 

 
Figure 9. Variation curve of gas reaction pressure under different concentration conditions 
图 9. 不同浓度条件下瓦斯反应压力变化曲线 
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Figure 10. Variation curve of gas reaction temperature under different concentration conditions 
图 10. 不同浓度条件下瓦斯反应温度变化曲线 

 

 
Figure 11. Fitting curve of maximum reaction pressure, temperature and arrival time of gas with concentration 
图 11. 瓦斯最大反应压力、温度及其到达时间随浓度变化的拟合曲线 

 
与上文初始温度对压力和温度的影响对比显示，初始温度的升高加速链式反应，使自由基生成速率

提升，但单位体积内反应物密度降低，抑制反应压力的积累。而瓦斯浓度的增加提升可燃物的总量，增

强链分支效应，可以释放更多的化学能。表明温度通过动力学速率影响瓦斯氧化反应的压力和温度，而

瓦斯浓度通过反应物总量决定能量释放的上限。 
图 11 为瓦斯最大反应压力、最大反应温度及其到达时间随瓦斯浓度变化的拟合曲线。拟合结果显示：

到达时间随浓度升高呈指数上升趋势，到达时间从 1%时的 6.7 ms 升高到 5%时的 8.5 ms，所需时间延长

https://doi.org/10.12677/me.2026.142048


郭玉印 等 
 

 

DOI: 10.12677/me.2026.142048 466 矿山工程 
 

了 26.87%。这是由于瓦斯浓度升高增加了燃料总量，但根据表 3 中的数据，氧气摩尔分数从 20.79%降至

19.95%，即氧气分压下降。根据碰撞理论，反应物分压降低会减少有效碰撞频率，延缓链引发与传播速

率，从而导致到达时间延长。同时，燃料增加带来的总放热量提升，但因氧气相对不足，部分中间产物

的氧化路径可能受限，进一步影响了能量释放的动态进程。最大反应压力和温度与瓦斯浓度呈线性上升

趋势。初始瓦斯浓度的升高使得初始 CH4 含量增多，在 O2 充足的情况下 CH4 与 O2 发生反应，释放出更

多的热量。这些热量积聚在有限的空间内，导致温度升高，同时也使得气体膨胀更加剧烈，从而产生更

大的压力，故呈正线性相关关系。 

4.2. 瓦斯氧化反应点火延迟时间 

不同初始瓦斯浓度模拟条件下，瓦斯爆炸的点火延迟时间拟合曲线如图 12 所示。从图 12 中可以看

出，随着初始瓦斯浓度的升高，点火延迟时间逐渐增长，点火延迟时间从 1%时的 4.89 ms 上升到 5%时

的 8.02 ms，增长了 64%。瓦斯浓度升高使反应体系中 CH4 总量增加，但氧气分压相应降低。这导致单位

体积内 CH4 与 O2 的有效碰撞频率下降，自由基链引发与传播的初始阶段被延缓，需要更长时间积累足够

的活性中间体以达到爆炸临界状态，因此点火延迟时间增长。与上文初始温度对点火延迟时间的影响对比

显示，温度对点火延迟时间的调控强度显著高于浓度的影响系数，表明温度是主导反应速率的敏感参数。 
 

 
Figure 12. Fitting curve of ignition delay time under different concentration conditions 
图 12. 不同浓度条件下点火延迟时间拟合曲线 

4.3. 瓦斯氧化反应后部分致灾性气体生成规律 

图 13~16 显示了不同初始瓦斯浓度条件下，瓦斯氧化反应过程中 CO、CO2、NO 及 NO2 的摩尔分数

随时间的变化情况。从图 13 中可以看出，CO 摩尔分数经过反应时间后，迅速上升至峰值后下降。CO 最

大摩尔分数随初始瓦斯浓度的升高而升高，从 1%时的 0.00784 上升到 5%时的 0.0402。从图 14 中可以看

出，CO2 摩尔分数持续增加至稳定值。随初始瓦斯浓度的升高，CO2 的摩尔分数从 1%时的 0.001 上升到

5%时的 0.046，上升率达到 45%。对比初始温度条件下的生成规律，浓度的增加促进 CO 的生成，同时

CO 作为中间产物的生成速率超过其进一步氧化为 CO2 的速率。从图 15 和图 16 中可以看出，NO 和 NO2
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的摩尔分数随时间变化呈现快速上升后趋于稳定的特征，且初始浓度的升高会提高 NO 和 NO2 最大摩尔

分数。NO 和 NO2 在反应初期阶段，与 CO 和 CO2 相比发生反应的所需时间较长。以瓦斯浓度为 5%为

例，CO 和 CO2 在 7 ms 内反应，而 NO 和 NO2 在 70 ms 内反应，甚至时间更长。CO 和 CO2 的快速生成

通过直接氧化反应，而 NO 和 NO2 的生成需要通过复杂的链式反应。因此，NO 和 NO2 由于动力学路径

复杂性表现生成延迟，其反应时间较 CO 和 CO2 延长一个数量级以上。 
 

 
Figure 13. Curve of CO mole fraction with time under different gas concentration conditions 
图 13. 不同瓦斯浓度条件下 CO 摩尔分数随时间变化曲线 

 

 
Figure 14. Curve of CO2 mole fraction with time under different gas concentration conditions 
图 14. 不同瓦斯浓度条件下 CO2 摩尔分数随时间变化曲线 
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Figure 15. Curve of NO mole fraction with time under different gas concentration conditions 
图 15. 不同瓦斯浓度条件下 NO 摩尔分数随时间变化曲线 

 

 
Figure 16. Curve of NO2 mole fraction with time under different gas concentration conditions 
图 16. 不同瓦斯浓度条件下 NO2 摩尔分数随时间变化曲线 

 
与上文初始温度对反应后部分致灾性气体的影响对比显示，温度促进中间产物 CO 生成并抑制 CO2

完全氧化，NO 和 NO2 的生成速率随温度升高显著加快。瓦斯浓度升高显著增加 CO 与 CO2 的总量，同

时浓度对有毒有害气体的生成影响程度明显高于温度。表明温度通过调控反应速率调节中间产物的动态

平衡，而瓦斯浓度通过增加反应物总量强化反应路径。 

5. 反应路径分析 

由 2.3、3.3 部分的模拟结果可知低浓度瓦斯利用过程中产生的有毒有害气体主要为 CO 和 CO2，对
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低浓度瓦斯氧化反应路径的分析可从动力学角度揭示 CO 和 CO2 的生成路径，分析不同低浓度瓦斯氧化

反应路径的差异性，为低浓度瓦斯利用过程中毒害气体的预防及控制提供理论参考。在不同瞬态下的反

应路径各不相同，当 CH4 转化率达到 100%时，反应过程中生成的 CO、CO2 浓度最大，选择此时刻研究

不同瓦斯浓度对 CH4 燃烧产生 CO、CO2 的化学反应路径影响更具有代表性。图 17 为不同初始浓度下瓦

斯氧化反应路径图，其中黑色数值代表 CH4 浓度为 1%，红色数值代表 CH4 浓度为 2%，橙色数值代表

CH4 浓度为 3%，绿色数值代表 CH4 浓度为 4%，蓝色数值代表 CH4 浓度为 5%。 
从图 17 中可以看出，初始瓦斯浓度的上升未改变瓦斯氧化反应路径，但其消耗的特定反应主要组分

的摩尔百分比却不同。1300 K 高温条件下瓦斯氧化反应的主要路径为 CH4→CH3→CH2O→HCO→CO→

CO2，首先 CH4 通过脱氢反应转化为 CH3，在此过程中有少量 CH3 被还原成 CH4，随后 CH3 分别被转化

为 CH2O 和 CH2，且以 CH2O 为主。随着初始瓦斯浓度的增加，CH3 向 CH2O 转化的比例增加，向 CH2 转

化的比例略有减小，之后通过一系列的中间反应 CH4 最终氧化为 CO2。其中 CO 主要通过 HCO 与 H、

O、OH 等自由基反应生成，同时 CH2 通过 CH2 + O2 < = > OH + H + CO 的基元反应产生了一定量的 CO。

CO2 的生成路径有三条：一是 CO 直接氧化反应，是生成 CO2 的主要过路径；二是 CH2 与 O2 反应生成

CO2；三是 HCO 与 O 自由基反应生成 CO2。其中一三路径随着浓度的增加，反应速率增加，而 CH2 与 O2

的反应速率降低。表明浓度增加对 O2 产生稀释效果，且瓦斯氧化更倾向于生成 CH3 和 CH2O，而非 CH2，

导致 CH2 的生成路径被抑制。 
 

 
Figure 17. Gas oxidation reaction path diagram at different initial concentrations 
图 17. 不同初始浓度下瓦斯氧化反应路径图 

6. 结论 

运用 CHEMKIN 软件及 GRI-Mech 3.0 化学动力学机理，研究了不同条件下瓦斯氧化反应特性，得到

了不同模拟条件下瓦斯氧化反应的压力、温度、点火延迟时间和反应物方面的变化规律。主要结论如下： 
1) 温度升高(1200~1400 K)加速自由基链式反应，点火延迟时间缩短 92%；依据理想气体状态方程，

初始气体密度下降导致最大反应压力降低 10%，最大反应温度因初始温度升高提高 5%。瓦斯浓度升高

(1%~5%)增加可燃物总量，但氧气摩尔分数从 20.79%降至 19.95%，分压下降延长点火延迟时间 64%；总

https://doi.org/10.12677/me.2026.142048


郭玉印 等 
 

 

DOI: 10.12677/me.2026.142048 470 矿山工程 
 

化学能释放增强使最大反应压力与温度分别上升 57.96%与 56.91%。表明温度主导反应动力学速率，浓度

决定能量释放上限。 
2) 初始温度升高(1200~1400 K)促进了 NO 与 NO2 的生成，其最终摩尔分数分别上升 21.8%和 1.2%；

同时，高温环境加速了链式反应中中间产物的转化，抑制了CO2的完全氧化，使其最终摩尔分数下降 4.6%，

而 CO 作为关键中间产物，其最大摩尔分数在 0.04 附近波动。瓦斯浓度升高(1%~5%)增加了燃料总量与反

应放热，推动 CO2、NO 和 NO2的最终摩尔分数分别上升 45%、1.4%和 1.6%；随着浓度的提升，燃料/氧化

剂比例增大，中间产物 CO 的生成量相应增加，其最大摩尔分数在 0.00784~0.0402 范围内逐步升高。 
3) 反应路径分析表明，初始瓦斯浓度的变化并未影响瓦斯氧化反应路径，不同瓦斯浓度下其主要反

应路径为 CH4→CH3→CH2O→HCO→CO→CO2。其中 CO 主要通过 HCO 与 H、O、OH 等自由基反应生

成，CO2 主要由 CO 在高温条件下通过氧化反应转化生成。 
4) 低浓度瓦斯蓄热氧化需在温度与瓦斯浓度间平衡，高温可缩短反应周期并抑制压力的积累，而提

高瓦斯浓度能够增强能量释放效率。在实际应用中可优先控制温度阈值以避免致灾性气体超标，并且通

过设计瓦斯浓度梯度优化热量利用率。 
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