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【摘　 要】 　 深部开采面临着高温高压环境，为厘清深部煤体的吸附瓦斯特性，采用等温吸附试验、
分子动力学等温吸附模型及理论分析相结合的方法，从宏观角度和微观角度，探究高温高压氛围下

煤体吸附瓦斯特性。 结果表明：瓦斯压力较低时，不同温度下，绝对吸附量与过剩吸附量的差值差别

不大；瓦斯压力较高时，绝对吸附量与过剩吸附量的差值随着温度的升高而增大；瓦斯压力从 ０ ＭＰａ
逐渐增加到 ２０ ＭＰａ 的过程中，煤体吸附瓦斯量分为前期快速增加、中期短暂稳定、后期逐渐减小

３ 个阶段；煤的等量吸附热与吸附量满足指数函数关系；基于等量吸附热推演的温度－压力吸附模型

可以预测任意温度和压力条件下的等温吸附瓦斯量，预测值与实测值相对误差小于 １２％。
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０　 引　 言

　 　 煤炭是中国能源安全的稳定器和压舱石，其稳

定供应关系着我国国民经济的发展［１］。 目前，我国

浅部煤炭资源的开采已接近枯竭，深部煤炭开采势

在必行。 然而，深部煤炭开采面临着高地温、高瓦

斯、低透气性的环境条件，瓦斯灾害逐渐凸显，严重

威胁深部煤炭资源的安全开采［２］。
煤对瓦斯的吸附特性与煤层瓦斯治理难易程度

紧密相关，影响煤体吸附瓦斯特性的主要因素有温

度［３］、压力［４］、变质程度［５］、水分［６］、粒径［７］ 等。 然

而，温度与压力是影响深部煤层瓦斯赋存的主要因

素。 王思琪［８］、ＳＡＫＵＲＯＶＳ ［９］、李祥春［１０］ 等研究认

为，煤对瓦斯的吸附量与吸附平衡压力呈正相关关

系，与试验温度呈负相关关系。 ＴＡＮＧ Ｘｕ 等［１１］ 探

究了低温及常温条件下（２４３􀆰 １５～３０３􀆰 １５ Ｋ）煤对瓦

斯的吸附特性，发现温度越低、压力越大，煤对瓦斯

的吸附量越大。 ＱＩ Ｌｉｎｇｌｉｎｇ 等［１２］ 研究了焦煤在吸

附平衡压力（１１ ＭＰａ）下的吸附瓦斯特性，发现煤对

瓦斯的吸附量与温度呈负相关关系。 研究煤对瓦斯

吸附特性的方法，除试验法外，分子动力学模拟也是

较常用的方法之一，例如：陈向军等［１３］ 采用分子动

力学模拟法研究了单组分气体在不同吸附平衡压力

条件下的吸附瓦斯量，发现单组分的吸附平衡压力

小于 １５ ＭＰａ 时，煤对瓦斯的吸附量随吸附平衡压

力的增加而逐渐增加，当瓦斯压力高于 １５ ＭＰａ 后，
煤对瓦斯的平均吸附量达到饱和状态。 ＹＡＮＧ
Ｙａｎｈｕｉ［１４］、ＹＡＮ Ｊｉｎｇｘｕｅ［１５］ 等基于分子动力学模拟

法，研究了吸附平衡压力为 ０ ～ １５ ＭＰａ 时煤对甲烷

分子吸附特性的影响，发现随着吸附平衡压力的增

加而增加。 岳基伟等［１６］ 采用分子动力学模拟的方

法，探究了不同温度（３５３􀆰 １５～４１３􀆰 １５ Ｋ）、不同压力

（０～８ ＭＰａ）条件下煤对甲烷及氘代甲烷的吸附差

异性，指出煤对甲烷及氘代甲烷的吸附性能差别不

大。 ＭＯＳＨＥＲ 等［１７］采用分子动力学模型研究了煤、
页岩系统中微孔和中孔对甲烷吸附特性的影响。
ＳＯＮＧ Ｙｕ 等 ［１８］通过比较煤分子、石墨烯分子对瓦

斯分子吸附的差异性发现，吸附位置、吸附位点和吸

附取向对吸附性能至关重要。
由前述可知：煤体吸附瓦斯特性的试验研究主

要聚焦于低温－常温（２４３􀆰 １５ ～ ３０３􀆰 １５ Ｋ）及低压（０
～１１ ＭＰａ）条件，尤其是单因素作用下，煤对瓦斯吸

附特性的影响，然而深部煤层瓦斯的赋存温度、压力

均高于浅部煤层，高温高压对于瓦斯的赋存而言是

一对矛盾体，二者协同作用会对煤层瓦斯的赋存产

生影响。 鉴于此，为获得高温高压氛围下煤体吸附

瓦斯的特性，笔者拟采用分子动力学及试验的方法，
获得低压条件下煤对瓦斯的吸附量；并基于等量吸

附热及煤对瓦斯的吸附量，建立高温高压氛围下等

温吸附模型，定量分析高温高压氛围下煤体吸附瓦

斯的特性，以期为深部煤炭的安全开采、瓦斯资源的

开发及瓦斯灾害防治奠定理论基础。

１　 等温吸附试验

１􀆰 １　 煤样的采集与制备

　 　 选取位于山西省沁源县西南部的新源煤矿山西

组中段 ２ 号煤层的煤作为等温吸附试验的煤样，该
矿最大原始瓦斯压力为 １􀆰 ２ ＭＰａ，平均瓦斯含量为

１４􀆰 ９８ ｍＬ ／ ｇ，煤质为焦煤，煤样的基本参数测定结果

见表 １。

１􀆰 ２　 煤样的等温吸附试验方案

　 　 采用高温高压气体吸附仪进行试验测试，进而

从宏观角度分析煤样吸附瓦斯的特性。 新源矿的平

·７７１·
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表 １　 煤样的基本参数

Ｔａｂ． １　 Ｂａｓｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ｃｏａｌ ｓａｍｐｌｅｓ
真密度 ／

（ｇ·ｃｍ－３）
视密度 ／

（ｇ·ｃｍ－３）
孔隙率 ／ ％ 坚固性

系数
煤的工业分析

水分％ 灰分 ／ ％ 挥发分 ／ ％
１􀆰 ４２ １􀆰 ３９ ５􀆰 ６７ ０􀆰 ９４ １􀆰 ０３ ８􀆰 ０９ １６􀆰 ９８

均地温梯度为 ３􀆰 ９ ℃ ／ １００ ｍ（２７７􀆰 ０５ Ｋ ／ １００ ｍ），压
力梯度为 ０􀆰 ７６ ＭＰａ ／ １００ ｍ。 为了研究 ８００ ｍ 以下

煤体对瓦斯的吸附特性，基于压力梯度和地温梯度

确定试验研究的最高瓦斯压力为 ２０ ＭＰａ，最高温度

为 ３６３􀆰 １５ Ｋ。 高温高压气体吸附仪最高测试压力

为 １０ ＭＰａ，试验温度分别为 ３０３􀆰 １５、３２３􀆰 １５、３４３􀆰 １５
及 ３６３􀆰 １５ Ｋ。 试验步骤如下：

１） 选取粒径为 ３～６ ｍｍ 的煤样作为试验煤样，
将煤样烘干装入样品管中，将样品管安装到仪器样

品处理区域。
２） 将煤样进行真空干燥，真空干燥时间设置为

４ ｈ，温度设置为 １０５ ℃。
３） 真空干燥结束后，将控制程序中的最大吸附

平衡压力设置为 １０ ＭＰａ，试验温度设置为 ３０３􀆰 １５ Ｋ。
仪器达到吸附平衡自动记录吸附量，由此得到不同

吸附平衡压力点的吸附数据，试验结束。
４） 重复以上试验步骤，分别开展 ３０３􀆰 １５、３２３􀆰 １５、

３４３􀆰 １５ 及 ３６３􀆰 １５ Ｋ 温度下的煤吸附瓦斯试验。
由于试验设备存在达不到高压的缺陷，文中采

用分子模拟和试验相结合的方法，从微观角度研究

高温高压氛围下煤样吸附瓦斯的特性。 通过

Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｔｕｄｉｏ 分子模拟软件，构建煤的大分子模

型，进而对其进行几何优化和退火，并选取能量最低

的煤大分子模型模拟周期性边界条件，并模拟不同

温度（３０３􀆰 １５、３２３􀆰 １５、３４３􀆰 １５ 及 ３６３􀆰 １５ Ｋ）、最高压

力 ２０ ＭＰａ 条件下的等温吸附过程。

２　 煤分子结构模型的构建

　 　 焦煤的二维结构大分子模型如图 １ 所示［１９］，采
用 Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｔｕｄｉｏ 中的 Ｇｅｏｍｅｔｒｙ Ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ 项和

Ａｎｎｅａｌ 项对初始模型进行几何优化和退火优化，精
度为 Ｆｉｎｅ， 力场选择 ＣＯＭＰＡＳＳ， 电荷选择 ＵＳＥ
Ｃｕｒｒｅｎｔ［２０］。 几何优化处理通常进行 ５ ～ １０ 次，退火

循环次数设为 １０ 次。 每次循环结束以后，输出一个

分子构型，再优化该分子结构，从而得到几何最稳定

能量构型和退火最稳定能量构型。 煤分子经过几何

优化和退火后，最低能量结构如图 ２ 所示。 最后采

用 Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｔｕｄｉｏ 中的 Ｆｏｒｃｉｔｅ 模块，建立优化后的

煤分子的周期性边界条件，密度选择为 １􀆰 ３ ｇ ／ ｃｍ３，

结果如图 ３ 所示。 优化后的结构模型达到能量最低

最稳定的状态，出现了扭转与变形，具有良好的三维

结构，所有芳香层状结构以平行与重叠的形式存在。

图 １　 煤分子结构

Ｆｉｇ． １　 Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｃｏａｌ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

３　 煤吸附瓦斯试验及模拟结果

３􀆰 １　 等温吸附试验结果

　 　 等温吸附试验中直接测得的过剩吸附量如图 ４
所示；过剩吸附量指实际吸附相内的密度减去气相

密度后剩余的吸附量。 由图 ４ 可知：吸附平衡压力

为 ０～１０ ＭＰａ 时，煤样吸附瓦斯量随着压力的升高

而增加，增加阶段分为快速增加和缓慢增加 ２ 个

阶段。

３􀆰 ２　 等温吸附模拟结果

３􀆰 ２􀆰 １　 过剩吸附量校正

　 　 分子模拟得到的等温吸附量是绝对吸附量，为
进一步将模拟数据与试验数据相比，应将绝对吸附

量转化为过剩吸附量，根据绝对吸附量的定义，过剩

吸附量与绝对吸附量的关系如下［２１］：

Ｖａｄ ＝ Ｖｅｘ ／ １ －
ρｇ

ρｆ

æ

è
ç

ö

ø
÷ （１）

式中：Ｖａｄ 为过剩吸附量，ｍＬ ／ ｇ；Ｖｅｘ 为绝对吸附量，
ｍＬ ／ ｇ； ρｇ 为气相密度，ｇ ／ ｃｍ３；ρｆ 为吸附相密度，ｇ ／ ｃｍ３。

·８７１·



第 ２ 期 申晓静等：高温高压氛围下煤体吸附瓦斯特性研究

图 ２　 几何优化和退火优化

Ｆｉｇ． ２　 Ｇｅｏｍｅｔｒｉｃ Ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ ａｎｄ Ａｎｎｅａｌｉｎｇ

图 ３　 构建周期性边界条件后的煤样结构模型

Ｆｉｇ． ３　 Ｃｏａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｍｏｄｅｌ ａｆｔｅｒ ｉｎｃｏｒｐｏｒａｔｉｎｇ
ｐｅｒｉｏｄｉｃ ｂｏｕｎｄａｒｙ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ

由式（１）可知：实现过剩吸附量向绝对吸附量

的转换，须确定 ρｇ 与 ρｆ。 气相密度通过公式 ｐＭ ＝
ρｇ ＲＴ 获得 （ ｐ 为瓦斯压力，ＭＰａ；Ｍ 为摩尔质量，
ｇ ／ ｍｏｌ； Ｒ 为气体常数，８􀆰 ３１４Ｊ ／ （ ｍｏｌ·Ｋ）；Ｔ 为温

度，Ｋ）。 采用 Ｏｚａｗａ 经验公式可计算吸附相密度，
将模拟得到的 Ｖｅｘ 转化为 Ｖａｄ，如图 ５ 所示。

图 ４　 等温吸附线

Ｆｉｇ． ４　 Ｉｓｏｔｈｅｒｍａｌ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｌｉｎｅ

图 ５　 过剩吸附量与绝对吸附量

Ｆｉｇ． ５　 Ｅｘｃｅｓｓ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｃａｐａｃｉｔｙ ａｎｄ ａｂｓｏｌｕｔｅ
ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｃａｐａｃｉｔｙ

由图 ５ 可知：当瓦斯压力较低时，绝对吸附量与

过剩吸附量差别不大，其由于大部分瓦斯吸附到煤

分子孔隙表面，游离相密度较小，因此，绝对吸附量

和过剩吸附量随着压力的增加而线性增加。 当煤分

子对瓦斯的吸附量趋于饱和时，吸附相密度不再随

着吸附平衡压力的增加而显著增大，但是游离相密

度仍然随着压力的增加而增大，导致过剩吸附量随

着压力的增加而减小。 瓦斯压力较低时，不同温度

下，绝对吸附量与过剩吸附量的差值差别不大。 瓦

斯压力较高时，绝对吸附量与过剩吸附量的差值随

着温度的增加而增加。 ０ ～ １０ ＭＰａ 范围内的模拟结

果与试验结果对比，如图 ６ 所示。
由图 ６ 可知：在 ０～１０ ＭＰａ 范围内，分子模拟获

得的吸附量与试验测试结果相差不大，且二者的差

值随着温度的升高、压力的增加而减小。 在低压

１ ＭＰａ 的条件下，模拟值与试验值的误差率较大，其
他压力点的误差率最大值为 １６􀆰 ２４％，最小误差率

·９７１·
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图 ６　 分子模拟与试验结果对比及误差率

Ｆｉｇ． ６　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ
ａｎｄ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｒｅｓｕｌｔｓ ａｎｄ ｅｒｒｏｒ ｒａｔｅ

为 ０􀆰 ５２５％。 其说明采用分子模拟和试验相结合的

方法，能够阐释高温高压氛围下煤体吸附瓦斯的

特性。
３􀆰 ２􀆰 ２　 分子动力学模拟结果

　 　 由上述分析可知：建立的煤分子结构在设定参

数下的模拟结果具有可信度，弥补了气体吸附仪不

能进行高温高压测试的局限性，文中模拟了吸附平

衡压力为 ０ ～ ２０ ＭＰａ、温度分别为 ３０３􀆰 １５、３２３􀆰 １５、
３４３􀆰 １５ 及 ３６３􀆰 １５ Ｋ 条件下煤样吸附瓦斯的特性，
模拟结果如图 ７ 所示。

由图 ７ 可知：吸附曲线具有明显升高段、平缓段

及下降段。 吸附前期（吸附曲线明显升高段），随着

吸附平衡压力的增加，吸附瓦斯量快速增加。 因为

随着吸附平衡压力的增加，游离相及吸附相密度增

大过剩吸附量就不断增大；吸附中期（吸附曲线平

缓段），吸附瓦斯量出现短暂稳定，其原因是吸附平

衡压力逐渐增大，煤对瓦斯的吸附逐渐至饱和，当吸

附相密度达到最大值时，过剩吸附量也最大，即等温

线的顶点。

图 ７　 模拟获得的吸附等温线

Ｆｉｇ． ７　 Ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｉｓｏｔｈｅｒｍｓ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｂｙ
ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｍｅｔｈｏｄ

在吸附后期（吸附曲线下降段），游离相密度继

续增加，但吸附相密度趋于稳定，因此吸附量逐渐减

小。 即使压力继续增加，吸附相密度也不再变化，过
剩吸附量呈现下降趋势。 当吸附平衡压力相同时，
随着温度升高，煤对瓦斯的过剩吸附量逐渐减少，在
高压段范围内，减小幅度不明显。 其原因是煤分子

内部的吸附位点几乎已吸附饱和，提高温度会增加

瓦斯分子的动能，瓦斯分子从较弱的吸附位点逃逸。
在低压区域中，具有较丰富的空吸附位点，吸附的瓦

斯分子受壁层吸引力更大，所以逃逸难度会增加。

３􀆰 ３　 等量吸附热

　 　 吸附热是对吸附过程中热量变化的综合反应，
其影响主要反映在吸附剂与吸附质之间的作用强

度。 通过计算吸附热，人们可以判断吸附作用的形

式和分析吸附作用表面的热均匀性和特性。 目前，
有关吸附热的计量主要方式有直接计量热法、
Ｃｌａｐｅｙｒｏｎ⁃Ｃｌａｕｓｉｕｓ 方程法、气相色谱法等［２２－２３］。 采

用直接法计算吸附热时需借助吸附装置上所附送的

直接测量热仪；而气相色谱法通过计算气体在煤中

的停留时间和保留体积计算吸附热，该方法会对气

体体积计算造成较大误差。 一般计算吸附热的方法

是采用 Ｃｌａｐｅｙｒｏｎ⁃Ｃｌａｕｓｉｕｓ 方程（式（２）），通过测量

在相同吸附量下的压力和温度，绘制以对数值即为

ｌｎｐ ／ ＭＰａ 和 １ ／ Ｔ 为纵横坐标的图形，并计算吸附热

（对 ｐ 取对数时不考虑单位，下同）。
∂ｌｎｐ
∂Ｔ

＝
Ｑｓｔ

ＲＴ２ （２）

　 　 分别对式（２）左右两边进行不定积分：

ｌｎｐ ＝ －
Ｑｓｔ

ＲＴ
＋ Ｃ （３）
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式中：Ｑｓｔ 为等量吸附热，ｋＪ ／ ｍｏｌ；Ｃ 为常数。
由于不同温度的吸附量 Ｖ 在 ０～２１ ｍＬ ／ ｇ 之间，

因此，选取 ０ ～ ２１ ｍＬ ／ ｇ 之间的吸附量，可以推算出

某一温度下的压力值 ｐ。 取 ｌｎｐ 作为纵坐标，Ｖ 作为

横坐标，绘制图形（图 ８）。 ｌｎｐ 与 Ｖ 满足 ｌｎｐ ＝ ｈＶ＋ｉ
的关系，其中，ｈ，ｉ 为拟合参数，见表 ２。

图 ８　 吸附量与 ｌｎｐ 的关系

Ｆｉｇ． ８　 Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｂｅｔｗｅｅｎ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ
ｃａｐａｃｉｔｙ ａｎｄ ｌｎｐ

表 ２　 吸附量与 ｌｎｐ 的拟合参数

Ｔａｂ． ２　 Ｆｉｔｔｉｎｇ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ
ｃａｐａｃｉｔｙ ａｎｄ ｌｎｐ

温度 ／ Ｋ ｈ ｉ Ｒ２

３０３􀆰 １５ ０􀆰 １２３ ６７ １３􀆰 ０３６ ７８ ０􀆰 ９７４ ７２
３２３􀆰 １５ ０􀆰 １２５ ０１ １３􀆰 １８３ ５８ ０􀆰 ９７５ ８１
３４３􀆰 １５ ０􀆰 １２６ ７３ １３􀆰 ３１６ ５ ０􀆰 ９７７ １７
３６３􀆰 １５ ０􀆰 １２８ １７ １３􀆰 ４５２ ４８ ０􀆰 ９７８ ２８

　 　 由表 ２ 可获得参数 ｈ、ｉ 与 Ｔ 的散点图，如图 ９
所示。 参数 ｈ 与 Ｔ 满足 ｈ＝７􀆰 ６１×１０－５Ｔ ＋０􀆰 １００ ５４ 的

关系；参数 ｉ 与 Ｔ 满足 ｉ ＝ ０􀆰 ００６ ９Ｔ＋１０􀆰 ９４８ ７ 的关

系。 因此， ｌｎｐ 与 Ｖ 满 足 ｌｎｐ ＝ （ ７􀆰 ６１ × １０－５Ｔ ＋
０􀆰 １００ ５４）Ｖ＋（０􀆰 ００６ ９Ｔ＋１０􀆰 ９４８ ７）的关系。

根据图 ７ 可计算获得吸附量分别为 ５、１０、１５ 及

２０ ｍＬ ／ ｇ 时所对应的温度，分别以 ｌｎｐ 和 １ ／ Ｔ 为纵坐

标横坐标作图，即可获得 ｌｎｐ 和 １ ／ Ｔ 的散点曲线，如
图 １０ 所示。 ｌｎｐ 和 １ ／ Ｔ 满足线性关系 ｌｎｐ ＝ ｄ ／ Ｔ＋Ｃ。
由式（３）可知：直线斜率为 Ｑｓｔ 与 Ｒ 的比值，斜率与

气体常数的乘积为等量吸附热，拟合参数 ｄ、Ｃ 及计

算的等量吸附热见表 ３，ｌｎｐ 和 １ ／ Ｔ 的关系如图 １０
所示。
　 　 由表 ４ 可知：煤样的吸附热区间为 ６􀆰 ７ ～
８ ｋＪ ／ ｍｏｌ 整个吸附过程吸附热均小于物理吸附热的

上限值 ４０ ｋＪ ／ ｍｏｌ，所以煤对瓦斯的吸附属于物理吸

　 　 　 　 　 　

图 ９　 参数 ｈ、ｉ 与温度 Ｔ 的关系

Ｆｉｇ． ９　 Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｂｅｔｗｅｅｎ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｈ， ｉ
ａｎｄ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ Ｔ

图 １０　 ｌｎｐ 与 １ ／ Ｔ 的关系

Ｆｉｇ． １０　 Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｂｅｔｗｅｅｎ ｌｎｐ ａｎｄ １ ／ Ｔ

表 ３　 等量吸附线方程及等量吸附热

Ｔａｂ． ３　 Ｅｑｕａｔｉｏｎ ｏｆ ｉｓｏｍｅｔｒｉｃ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｌｉｎｅ ａｎｄ
ｉｓｏｍｅｔｒｉｃ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｈｅａｔ

Ｖ ／
（ｍＬ·ｇ－１）

ｄ Ｃ 相关
系数

Ｑｓｔ ／
（ｋＪ·ｍｏｌ－１）

５ －８０７􀆰 ２５ １６􀆰 ２１５ ５ ０􀆰 ９９７ ７３ ６􀆰 ７１１ ３
１０ －８３６􀆰 １１ １７􀆰 １４０ ８４ ０􀆰 ９９７ ６６ ６􀆰 ９５１ ３
１５ －８７５􀆰 ６４ １７􀆰 ８３５ ４７ ０􀆰 ９９７ ５４ ７􀆰 ２８０
２０ －９３３􀆰 １５ １８􀆰 ５０１ ５７ ０􀆰 ９９７ ２９ ７􀆰 ７５８

附，是自发放热的过程。
由图 １１ 可知：煤对瓦斯的吸附热随着吸附量的

增加而增加，这是由于吸附剂表面的不均匀性以及

吸附质之间的相互作用力引起的。 由于吸附剂表面

不均匀，吸附质先在活性较高的位置吸附，接着逐渐

向活性较低的位置吸附。 随着吸附瓦斯分子数量的

增加，分子间的相互排斥作用逐渐加强，进而导致释

放的能量逐步提升，吸附热和吸附量满足 Ｑｓｔ ＝

·１８１·
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０􀆰 ３９５ ４７ｅｘｐ（０􀆰 ０７０ ０９Ｖ）＋６􀆰 １５０ ８４ 的函数关系。

图 １１　 吸附量与吸附热的关系

Ｆｉｇ． １１　 Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｂｅｔｗｅｅｎ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ
ｃａｐａｃｉｔｙ ａｎｄ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｈｅａｔ

４　 高温高压氛围下煤体吸附瓦斯模型

　 　 目前，我国煤层瓦斯含量的测试方法有 ２ 种：一
是通过直接法测试瓦斯含量，二是间接法测试瓦斯

含量。 随着浅部资源的枯竭，大部分矿井逐渐转为

深部开采，而大多数矿井的深部区域无法现场获取

瓦斯的解吸数据，只能采用间接法获得煤层瓦斯含

量。 在以往的研究中，吸附模型的研究仅仅考虑了

温度、压力单因素的影响，且吸附模型仅对浅部煤层

具有适用性。 温度和压力作为一对矛盾体，二者共

同作用对煤的吸附瓦斯特性影响较大。 科学合理地

获得深部煤样的煤层瓦斯含量，必须同时考虑压力

和温度对煤体吸附瓦斯特性的影响。
由式（３）可知：已知 Ｔ１ 温度下瓦斯的等温吸附

曲线、吸附过程中瓦斯的等量吸附热，可计算温度

Ｔ２ 不同压力条件下吸附瓦斯量。 利用等量吸附热

推导的温度压力吸附模型（式（７）），以山西新源煤

矿煤样 ３０３􀆰 １５ Ｋ 时的等温吸附曲线模拟值为基础，
可以预测 ３２３􀆰 １５、３４３􀆰 １５ 及 ３６３􀆰 １５ Ｋ，瓦斯压力为

０～ １９ ＭＰａ 条件下的等温吸附瓦斯量； ３０３􀆰 １５、
３２３􀆰 １５、３４３􀆰 １５ 及 ３６３􀆰 １５ Ｋ，瓦斯压力为 ０～１９ ＭＰａ
条件下等温吸附量的模拟值及预测值如图 １２ 所示。
３０３􀆰 １５、３２３􀆰 １５、３４３􀆰 １５ 及 ３６３􀆰 １５ Ｋ，瓦斯压力为 ０
～１９ ＭＰａ 条件下等温吸瓦斯量的预测值及实测值

如图 １３ 所示。

ｌｎｐ１ ＝ －
Ｑｓｔ

ＲＴ１

＋ Ｃ ＝

－ ０􀆰 ３９５ ４７ｅｘｐ（０􀆰 ０７０ ０９Ｖ） ＋ ６􀆰 １５０ ８４
ＲＴ１

＋ Ｃ （４）

ｌｎｐ２ ＝ －
Ｑｓｔ

ＲＴ２

＋ Ｃ ＝

－ ０􀆰 ３９５ ４７ｅｘｐ（０􀆰 ０７０ ０９Ｖ） ＋ ６􀆰 １５０ ８４
ＲＴ２

＋ Ｃ

（５）
式（５）与式（４）相减可得下式：

ｌｎｐ２ ＝ ｌｎｐ１ ＋ ０􀆰 ３９５ ４７ｅｘｐ（０􀆰 ０７０ ０９Ｖ） ＋ ６􀆰 １５０ ８４
ＲＴ１

－

０􀆰 ３９５ ４７ｅｘｐ（０􀆰 ０７０ ０９Ｖ） ＋ ６􀆰 １５０ ８４
ＲＴ２

（６）

　 　 将式 ｌｎｐ２ ＝（７􀆰 ６１×１０
－５ Ｔ２＋０􀆰 １００ ５４）Ｖ＋（０􀆰 ００６ ９

Ｔ２＋１０􀆰 ９４８ ７）代入式（６）可得下式：
（７􀆰 ６１ × １０ －５Ｔ２ ＋ ０􀆰 １００ ５４）Ｖ ＋

（０􀆰 ００６ ９Ｔ２ ＋ １０􀆰 ９４８ ７） ＝

ｌｎｐ１ ＋ ０􀆰 ３９５ ４７ｅｘｐ（０􀆰 ０７０ ０９Ｖ） ＋ ６􀆰 １５０ ８４
ＲＴ１

－

０􀆰 ３９５ ４７ｅｘｐ（０􀆰 ０７０ ０９Ｖ） ＋ ６􀆰 １５０ ８４
ＲＴ２

图 １２　 不同温度条件下等温吸附曲线的预测值、
模拟值及误差率

Ｆｉｇ． １２　 Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｖａｌｕｅｓ， ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ｖａｌｕｅｓ ａｎｄ ｅｒｒｏｒ
ｒａｔｅｓ ｏｆ ｉｓｏｔｈｅｒｍａｌ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｃｕｒｖｅｓ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ

　 　 由图 １２ 可知：采用等量吸附热推导的温度－压
力吸附模型所预测的吸附瓦斯量与模拟值差别不

大，相对误差小于 １２％。 采用等量吸附热推导的温

度—压力吸附模型所预测的吸附瓦斯量与实测值

（０～１１ ＭＰａ）差别也不大，相对误差小于 １４％。 其

中低压环境下煤的吸附瓦斯量较小，预测值与模拟

值、预测值与实测值的相对误差率稍大，而压力较高

时，预测值与模拟值、预测值与实测值的相对误差率

较小。

·２８１·
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图 １３　 不同温度条件下等温吸附曲线（０～ １１ ＭＰａ）
的预测值、实测值及误差率

Ｆｉｇ． １３　 Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｖａｌｕｅ， ｍｅａｓｕｒｅｄ ｖａｌｕｅ ａｎｄ ｅｒｒｏｒ
ｒａｔｅ ｏｆ ｉｓｏｔｈｅｒｍａｌ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｃｕｒｖｅ （０－１１ ＭＰａ）

ｕｎｄｅｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ

５　 结　 论

　 　 １） 瓦斯压力较低时，不同温度下，绝对吸附量与

过剩吸附量的差值差别不大；瓦斯压力较高时，绝对

吸附量与过剩吸附量的差值随着温度的增加而增加。
２） 随着温度的升高，瓦斯吸附量逐渐下降；随

着瓦斯压力的升高，瓦斯吸附量变化主要分为前期

快速增加、中期短暂稳定及后期减小 ３ 个阶段。
３） 煤对瓦斯气体的吸附热随吸附量的增加而

增加，二者呈指数的函数关系。
４） 基于等量吸附热推导的温度－压力吸附瓦斯

模型预测煤的吸附瓦斯量精度较高，尤其是当压力

较高时；该可以预测任意温度和压力条件下煤对瓦

斯的吸附量，预测值与模拟值相对误差率小于

１２％。 该研究为深部煤炭资源的安全开采、瓦斯资

源的开发及瓦斯灾害防治奠定理论基础。
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