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摘要：正丁烷是一种用途极其广泛的低级烷烃，它不仅是清洁、高效的能源载体，更是现代石油化学工业的关键
起始原料之一。正丁烷固有的高可燃性与易爆性，在相关的生产、储存、运输及使用过程中构成了显著的安全挑战。

为了有效降低爆炸风险，利用多视窗气体/粉尘/液雾爆炸抑爆综合试验装置研究了正丁烷-空气混合物的爆炸过程及单

一 N2和 N2/CO2混合气对爆炸过程的抑制作用，通过改变正丁烷浓度，确定了正丁烷的最佳爆炸浓度，并调整惰性气

体比例，得出 N2/CO2的物理化学协同抑制效果优于单一 N2的物理抑制效果，利用高速摄像机从火焰速度和火焰结构

的变化进一步验证协同抑制效果的优越性。通过 Chemkin数值模拟，对正丁烷-空气混合物的爆炸机理及惰性气体协

同抑制的抑制机理进行了研究，结果表明，CO2对反应过程中的 H自由基和 OH自由基有很强的抑制作用，且影响了

基元反应的最大 ROP，为惰化正丁烷爆炸技术提供了实验依据和理论支持。
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Abstract：N-butane is an extremely versatile low-molecular-weight alkane. It serves not only as a clean, efficient energy carrier 

but also as a key starting material in modern petrochemical industries. Its inherent high flammability and explosive properties 

pose significant safety challenges during production, storage, transportation, and use. To effectively mitigate explosion risks, a 

multi-viewport gas/dust/liquid mist explosion suppression integrated test apparatus was employed to investigate the explosion 

process of n-butane-air mixtures and the suppression effects of pure N2 and N2/CO2 mixtures on this process. By varying n-butane 

concentrations, the optimal explosive concentration was determined. Subsequently, different concentrations of nitrogen and 

varying mixtures of nitrogen/carbon dioxide were introduced. As the proportion of carbon dioxide increased, the maximum 

explosion pressure, maximum pressure rise rate, and explosion index of the n-butane-air mixture all decreased progressively. The 

time to reach peak pressure and the time to reach maximum pressure rise rate were progressively delayed. Adjusting the inert gas 

ratio revealed that the physicochemical synergistic suppression effect of N2/CO2 outperformed the physical suppression effect of 

N2 alone. High-speed camera analysis of changes in flame velocity and structure further validated the superiority of this 

synergistic suppression effect. It was concluded that the physicochemical synergistic suppression effect of N2/CO2 outperforms 

the physical suppression effect of pure N2. Furthermore, the chemical reaction kinetics of n-butane-air premixed gas under varying 

conditions was investigated via Chemkin numerical simulation software. The results demonstrate that as the proportion of CO2 

in the inert gas mixture increases, the sensitivity of explosion pressure gradually diminishes, and the explosion reaction rate 

decreases substantially. In comparison to pure N2, CO2 exhibits a stronger synergistic physicochemical inhibitory effect on H 

radicals and OH radicals during the reaction process. Moreover, it modulates the maximum reaction rate (ROP) of elementary 

reactions, thereby effectively suppressing the explosion reaction of n-butane premixed gas. This provides experimental evidence 

and theoretical support for inhibiting n-butane explosion technology.

Key words：N-Butane explosion; Flame propagation; Explosion suppression; Synergistic effect; CHEMKIN simulation

1引言
近年来，伴随全球能源需求的持续增长与工业化进程的深入，正丁烷的市场规模呈现出显著扩张

态势。正丁烷（C4H10）作为一种重要的直链烷烃化合物，因其具有较高的热值、较低的毒性以及广

泛的工业应用，在能源与化工领域扮演着关键角色。然而，正丁烷的高挥发性使其在环境温度下极易

形成易燃蒸气-空气混合物，其固有的高可燃性与易爆性，在相关的生产、储存、运输及使用过程中
构成了显著的安全挑战另一方面，丁烷气罐因遭受机械撞击或暴露于异常升高的环境温度下而引发泄

漏的事件时有记录，此类事故常伴随严重的人员伤亡后果，这种市场增长与频繁发生的爆炸事故形成

了尖锐矛盾。此类安全问题已成为制约该行业可持续发展的关键瓶颈。

目前防止可燃气体爆炸的措施有很多种，抑爆是一种相对积极有效的防爆措施。国内外部分学者

采用惰性气体进行了可燃气体的抑爆研究[1-3]。Wang等、张等及 Li等[4-6]研究了不同 N2/CO2比例对

甲烷-空气混合物爆炸压力及爆炸极限的影响。Wei等[7]与 Gao等[8]通过实验对比了氩/氮/二氧化碳混
合气体对氢气-空气混合物受限燃烧过程的影响。结果表明，随着惰性气体含量的增加，冲击波逐渐
减弱或消失。二氧化碳因其较高的比热容，更能有效降低反应速率和火焰传播速度。Li等[9]研究了

CO2对 H2与空气混合物中不稳定火焰传播的影响，发现随着 CO2添加量的增加，流体动力学不稳定

性的不稳定效应逐渐减弱。Li等[10]获得了不同当量比下氦气、氩气、氮气和二氧化碳稀释的氢/氧混
合物的爆炸特性。由于其相对强烈的第三体效应，二氧化碳是缓解游离氢气云爆炸最有效的气体。

Zhong等[11]和 Gant等[12]的研究表明，二氧化碳能显著抑制甲烷爆炸，展现出作为惰性抑制剂的显著

效能。罗等[13]比较了氮气和二氧化碳对液化石油气（LPG）的惰化与抑爆效能，结论指出二氧化碳在
LPG抑爆性能方面优于氮气。刘等[14]研究了 N2和 CO2在高温高压条件下对 CH4/C2H6/C3H8混合物的

爆炸抑制效果，结论表明在所有初始条件下，CO2始终展现出显著优于 N2的惰化效果。Azatyan等
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[15]通过数值模拟研究了多种添加剂（N2、CO2、H2O）对 H2与空气混合物层流燃烧速度的影响。模

拟结果表明，三种添加剂均显著抑制层流燃烧速度，尤其在富混合物条件下效果显著，主要归因于热

效应与化学效应的协同作用。Li等人[16]采用球形容器，在环境初始条件下实验研究了富氢丙烷-空气
混合物的爆炸行为。其测量结果量化了不同混合物组分下最大爆炸压力及最大压力上升速率。这些研

究证实，惰性气体爆炸抑制作为成熟的防爆措施，能有效降低反应速率和火焰传播速度。值得注意的

是，现有惰化研究主要集中于氢气-空气混合物、甲烷及液化石油气（LPG），尽管对于液化石油气
（LPG）的抑爆材料开发与丁烷的燃烧机理已有较多研究，但前者侧重于针对多组分混合物，后者多
聚焦于稳态燃烧工况的反应动力学模拟，均未能系统揭示正丁烷在突发性爆炸瞬态条件下的压力演化

规律、火焰传播行为及爆炸指数变化特性，正丁烷作为化工原料的相关研究多聚焦基础燃烧特性或单

一惰性气体抑爆，尚未系统揭示 N2/CO2混合体系对正丁烷爆炸的协同抑制机理，亟待深入探索。

反应机理研究通过阐明燃烧过程中关键基元反应、自由基演化和能量传递途径，为在微观分子层

面分析可燃气体的燃烧行为提供了理论基础。是实现对其宏观燃烧特性进行精确预测与调控的关键。

Gao等人[17]采用 CHEMKIN 18.1 软件中的一维自由传播火焰反应器，模拟了 CHF3与 C2HF5对 H2-空
气混合物爆炸特性的影响。数值模拟结果表明，这两种抑制剂均能有效降低反应体系中关键自由基的

摩尔浓度，从而抑制爆炸反应的进行。Rajpara等人[18]通过数值模拟与实验相结合的方法，研究了富

氢甲烷的燃烧特性。研究表明氢掺混可形成“宽而短”的火焰形态。计算流体力学进展为诸多复杂燃烧
现象提供了理性理论解释。例如杨等[19]阐明了特定当量比下封闭管道内氢燃烧中郁金香形火焰的形

成机制、关键影响因素及其畸变现象。Hu等人[20]运用 CHEMKIN-PRO软件模拟烷烃气体爆炸过程，
重点分析关键自由基反应与基本反应。研究发现羟基自由基对乙烷爆炸的贡献远大于对丙烷和甲烷爆

炸的贡献。Zhou等[21]通过数值模拟开发了一种融合湍流、物种传输及精细化学反应机制的爆炸模型。

该模型准确预测了氢气在液化石油气/二甲醚混合物中的爆炸促进动力学。研究表明，氢气通过引发
关键基本反应并改变流场结构，显著增强了 LPG/DME混合物的爆炸超压、火焰传播速度及热危害性。
Su等[22]采用 ReaxFF分子动力学模拟与基于 CHEMKIN的化学动力学模拟相结合的方法，揭示了抑
制剂 C2HF5抑制乙烯-空气预混爆炸呈现浓度依赖的双重机制。刘等[23]采用 CFD数值模拟软件
FLACS，对长直管道内添加 CO2、N2和水蒸气抑制甲烷爆炸的超压及振荡过程进行了三维仿真分析。

结果表明三种添加气体都能有效抑制爆炸超压的振荡，其压力振幅和振荡频率均随添加气体体积分数

的增加而减小。Liu等人[24]通过实验与数值模拟相结合的方法，系统研究了球形氨/氧预混火焰的传
播特性。其工作在不同当量比(ER)和初始压力条件下，测定了层流燃烧速度(LBV)和临界火焰半径。
Lee等人[25, 26]的实验与计算工作表明，向 H2/空气混合物火焰中掺入氨气可显著降低火焰温度与层流
燃烧速度（LBV），从而提升火焰的安全性。上述研究证实，全球众多学者已对各类气体的燃烧与爆
炸过程进行模拟分析。但现有研究主要集中于氢气-空气混合物、甲烷及液化石油气/二甲醚混合物的
动力学行为与火焰演化规律，对正丁烷的爆炸特性及抑制机制研究尚显不足。

综上所述，大量研究致力于不同惰性气体的抑爆效果研究及抑爆机理模拟分析，但正丁烷的爆炸

抑制技术，特别是利用惰性混合气体实现协同抑制的系统性研究则相对匮乏，且正丁烷抑爆机理的模

拟分析方面缺乏深入探究。为此，本文利用 N2/CO2混合气体协同抑制正丁烷的爆炸过程，并采用

CHEMKIN进行模拟研究，揭示了单一 N2和 N2/CO2混合抑爆的机理差异，以防范正丁烷在生产工艺

中潜在的爆炸风险，具有显著的工程应用价值和重要的安全实践意义。

2实验思路

2.1实验设备
实验采用多视窗气体/粉尘/液雾爆炸抑爆综合试验装置进行，如图 1所示。该实验装置主要包括
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20L球形容器、温度控制系统、真空系统、爆炸参数同步采集处理系统、精密能量点火装置、精密配
气系统和高速摄像机。

其中，压力传感器的量程为 0~4MPa，精度为±0.25%FS。温度控制系统用于自动实现不同的实验
温度，实现爆炸罐体的恒温控制,实验初始温度为室温~150℃，可控精度 0.5℃。真空系统配置抗爆炸
冲击过滤器，防止燃烧爆炸产物堵富管路，污染配气系统。真空范围为 0~100kPa，采用旋片式真空
泵。爆炸参数同步采集处理系统配置 4通道数据采集系统，设定控制参数，试验装置按设定参数自动
抽真空、自动将粉尘、可燃气体、可燃液体样品配入 20L爆炸容器、自动点火自动采集爆炸参数并
存储到数据文件。精密配气系统采用分压法精密比例配气，配置独立的精密配气压力传感器及阀门。

精密能量点火装置中点火电极位于球形容器的几何中心，点火时通过电火花实现的，电压为 15KV，
点火持续时间为 300ms。高速摄像机的采集频率为每秒 5000帧。

图 1多视窗气体/粉尘/液雾爆炸抑爆综合试验装置

Fig. 1 Multi-window gas/dust/liquid mist explosion suppression integrated test facility

2.2实验步骤
在室温和大气压的初始条件下，首先使用真空泵抽空容器，在容器中空气被完全抽出后，根据道

尔顿分压定律，将正丁烷和惰性气体引入容器中。待混合物均匀分布后，点燃混合物，采用高速摄像

机拍摄混合物爆炸产生的火焰图像。实验结束后，再抽真空三次，为下一次实验提供更准确的实验环

境。为了使误差最小化，每个工作条件重复不少于三次。

2.3实验内容
实验首先分别测试了浓度为 3.4%、3.6%、3.8%、4%、4.2%正丁烷的爆炸特性和火焰传播特性。

然后在加入 3.8%浓度的正丁烷的条件下，研究了添加 5%、10%、15%、20%浓度 N2对正丁烷爆炸特

性和火焰传播特性的影响。最后在加入相同浓度正丁烷的条件下，研究了加入 10%N2和

5%CO2、7.5%N2和 7.5%CO2、5%N2和 10%CO2以及 15%CO2时正丁烷爆炸特性的变化。每次实验结

束后，通过爆炸参数同步采集处理系统得到爆炸产生的最大爆炸压力和最大爆炸压力上升速率，并通

过下式计算其爆炸指数，式中 K为爆炸指数。

2.4模型选择
化学反应过程中的详细反应步骤无法从实验中获得。因此，使用 CHEMKIN-Pro软件求解了本文

中的简化机理、简化机理的验证和产量（ROP）分析，为系统研究正丁烷的化学反应动力学，根据不
同的研究目标，分别采用了一维预混火焰模型与零维均质反应器模型进行计算。采用零维均质定容反
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应器模型进行压力敏感性分析，模型假设空间内组分与温度均匀分布，忽略输运过程，模拟理想化的

密闭爆炸过程。采用一维预混火焰速度求解器计算关键自由基的生成速率（ROP）与主要参与物质分
析，该模型耦合了详细化学反应机理与多组分输运特性。

本次模拟初始条件设置为 1 atm和 1200 K，针对正丁烷-空气混合气体爆炸，选用 USC Mech II
（University of Southern California Mechanism II）详细反应机理，该机理包含 111 种组分、784 个基
元反应，可精准描述 C1~C4烷烃的氧化、燃烧及爆炸反应过程。
一维预混层流火焰模型是燃烧研究中的一种理想化模型，它假设火焰在无限大平面上沿法向方向

一维传播，燃料和氧化剂在反应前已充分混合，层流火焰速度是这种预混火焰的一个关键参数，它代

表了火焰面相对于未燃气体的传播速度，反映了燃料-氧化剂混合物在特定条件下的化学反应速率和
热释放特性。通过在不同惰性气体条件下，模拟正丁烷和惰性气体混合物的燃烧过程，得到了燃烧反

应过程中自由基 H和 OH的摩尔分数变化规律。

3实验结果与结论

3.1爆炸特性分析
爆炸压力是爆炸强度最直观的表现。本文对几个关键参数进行了分析，包括峰值压力、最大压力

上升速率、峰值压力到达时间、最大压力上升速率到达时间。

表 1不同浓度下正丁烷的最大爆炸压力

Table 1 Maximum explosion pressure of n-butane at different concentrations

浓度/% 最大爆炸压力/MPa

3.4 0.780

3.6 0.824

3.8 0.841

4.0 0.821

4.2 0.751
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图 2不同浓度正丁烷-空气混合物的爆炸压力曲线

Fig. 2 Explosion pressure curves for n-butane-air mixtures at different concentrations

图 3不同浓度 N2下正丁烷-空气混合物的爆炸压力曲线 

Fig.3 Explosion pressure curves of n-butane-air mixtures at different N2 concentrations

图 4不同浓度正丁烷-空气混合物的最大爆炸压力、最大压力上升速率、压力峰值到达时间、

最大压力上升速率到达时间和爆炸指数

Fig.4 Maximum explosion pressure, maximum pressure rise rate, pressure peak arrive time, maximum pressure rise rate arrive 

time, and explosion index for n-butane-air mixtures at different concentrations
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图 5不同 N2浓度下正丁烷-空气混合物的最大爆炸压力、最大压力上升速率、压力峰值到达时间、

最大压力上升速率到达时间和爆炸指数 

Fig.5 Maximum explosion pressure, maximum pressure rise rate, pressure peak arrive time, maximum pressure rise rate arrive 

time, and explosion index of n-butane-air mixtures at different N2 concentrations

图 6不同掺混浓度下正丁烷-空气混合物的最大爆炸压力、最大压力上升速率、压力峰值到达时间、

最大压力上升速率到达时间和爆炸指数

Fig. 6 Maximum explosion pressure, maximum pressure rise rate, pressure peak arrive time, maximum pressure rise rate arrive 

time, and explosion index of n-butane-air mixtures at different blending concentrations

在加入 3.8%浓度的正丁烷的条件下，本文研究了常温常压下惰性气体以
0%、5%、10%、15%、20%的比例加入对正丁烷-空气混合物爆炸特性的影响。图 2显示了不同浓度
正丁烷-空气混合物的爆炸压力曲线，由爆炸曲线可以得到最大爆炸压力、最大压力上升速率、压力
峰值到达时间和爆炸指数等特征参数，随着正丁烷浓度的增加，最大爆炸压力先上升后下降，当浓度
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为 3.8%时，正丁烷的最大爆炸压力达到最大值 0.841MPa，因此可得 3.8%是正丁烷的最佳爆炸浓度，
并围绕该浓度的正丁烷进行抑爆研究，图 3、图 4、图 5、图 6中的正丁烷浓度均为 3.8%。
图 3展示了不同惰性气体比例下正丁烷-空气混合物的爆炸压力曲线。根据图 3，点火后爆炸过

程经历三个阶段：缓慢升压阶段、快速升压阶段和缓慢降压阶段[27]。惰性气体加入降低了爆炸压力，

延迟了压力峰值到达时间，且随着惰性气体添加量的增加，其抑制效果更为显著[28]。

图 4显示了不同浓度正丁烷-空气混合物的爆炸特征参数，当正丁烷浓度为 3.8%时，最大压力上
升速率及爆炸指数达到最大值，压力峰值到达时间及最大压力上升速率到达时间到达最低点，这些特

征参数随正丁烷浓度增加的变化进一步验证了 3.8%是正丁烷的最佳爆炸浓度。
图 5显示了不同惰性气体比例下正丁烷-空气混合物的爆炸特征参数，随着惰性气体比例的增加，

峰值压力和最大压力上升速率以及爆炸指数逐渐降低，而峰值压力到达时间和最大爆炸压力上升速率

到达时间逐渐增加。图 6显示了不同惰性气体混合浓度下正丁烷-空气混合物的爆炸特征参数，在惰
性气体浓度均为 15%时，单一 N2影响下的最大爆炸压力为 0.461MPa，而 7.5%N2和 7.5%CO2混合气

体影响下的最大爆炸压力为 0.433MPa，且相比于对比单一 N2抑制下的最大爆炸压力的降低幅度，不

同体积分数单一 N2影响下的降低幅度为 15.2%、15.1%、24.1%、2.0%，混合气体的抑制下的最大爆
炸压力的降低幅度为 17.8%、18.2%、25.8%、25.3%，压力抑制幅度显著优于单一 N2抑制条件。相

较于单一 N2仅依靠物理稀释与惰化作用，N2与 CO2混合气体在抑爆过程中表现出明显的协同效应，

抑爆能力明显优于单一 N2抑制体系。

3.2火焰传播特性
由于压力和火焰是相互加强的，探索压力和火焰对火焰速度的影响也是抑制爆炸有效性的一个切

实的证明。在本文中，火焰的平均传播速度是基于从点火时刻到火焰到达窗口边缘的时间来计算的。

火焰结构与其传播速度存在内在联系。当球形火焰传播时，其拉伸速率降低，导致结构不稳定性

增加，最终使火焰分裂成蜂窝状结构。这种蜂窝结构增加了火焰表面积，增强了燃料与氧化剂的接触，

从而加速火焰传播速度[29]。因此，研究火焰结构的变化至关重要。本研究在火焰结构分析中选取三

个关键时刻（T1、T2、T3）进行分析：初始时刻（T1）、火焰抵达窗口中点时刻（T2）、火焰接触
窗口边缘时刻（T3），T1为缓慢升压阶段，T2为快速升压阶段，T3为峰值压力阶段，选择这三个
时刻契合球形火焰的传播规律和爆炸压力的动态变化特征，且兼顾了实验观测的可操作性、数据的可

比性和抑爆效果的梯度分析需求。
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图 7不同浓度的正丁烷火焰图像

Fig.7 Flame images of n-butane at different concentrations
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图 8不同浓度 N2下的正丁烷火焰图像

Fig. 8 Flame images of n-butane under different concentrations of N2
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图 9不同浓度惰性混合气体下的正丁烷火焰图像

Fig. 9 Flame images of n-butane under different concentrations of inert mixture gas

图 7展示了不同浓度正丁烷爆炸过程中的火焰图像。蜂窝状结构主要由流体动力学不稳定性和扩
散-热不稳定性共同引发[30]。如图所示，随着正丁烷浓度逐渐升高，火焰抵达窗口边缘所需时间先缩

短后延长。当正丁烷体积分数为 3.8%时，火焰顶部的蜂窝结构最为显著。
图 8显示了不同浓度的 N2对正丁烷爆炸时的火焰图像的影响，10%和 15%浓度的 N2下，到达

T3时刻所用时间分别为 27ms和 43ms，而相同浓度 CO2下，所用时间分别为 37ms和 54ms，CO2作

用下的火焰达到 T3时刻所用时间要比 N2更长。

图 9展示了不同惰性气体混合浓度下正丁烷爆炸的球形火焰图像。可以看出，随着 N2和 CO2混

合比例的变化，火焰的传播特性呈现出复杂的非线性行为。在较低掺杂比的情况下，例如 15%N2或

10%N2+5%CO2，火焰的结构虽有一定程度的削弱，但仍能维持较为完整的球形形态，并且火焰前锋

到达观察窗口的时间延迟相对较短。然而当混合气中 CO2的比例逐渐增加时，火焰的形态迅速发生

变化，不仅球形火焰的尺寸显著缩小，其表面的褶皱和细胞结构也大幅减少甚至完全消失，在

7.5%N2+7.5%CO2的条件下，火焰的细胞结构完全消失，这表明该比例下的混合气体对火焰传播的抑

制作用达到了一个新的临界点。而在更高的掺杂比 5%N2+10%CO2时，虽然火焰的细胞结构尚未完全

消失，但其数量已明显减少，同时火焰传播速度也有所下降。这一结果表明，相较于单一 N2仅依靠
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物理稀释与惰化作用实现抑爆，N2与 CO2混合气体在抑制正丁烷空气混合物爆炸过程中表现出显著

的协同效应。其中，N₂主要通过降低体系氧浓度、稀释可燃混合气浓度，从物理层面削弱爆炸反应
的物质基础；而 CO2凭借更高的定压热容可高效吸收爆炸反应热，快速降低体系温度并抑制火焰传

播。

3.3数值模拟结果分析
研究了不同惰性气体条件下 N2和 CO2混合气对正丁烷空气混合物爆炸行为的影响。为了研究正

丁烷预混气体爆炸过程中关键基元反应在不同浓度 N2/CO2混合气下对压力的敏感性，模拟以下六组

实验获得相关实验数据，并进行可视化处理，六组实验条件分别为在不添加惰性气体时以及选取

N2/CO2浓度比例取值为 15%N2，2:1,1:1,1:2,15%CO2。图 10绘制了此类关键基元反应不同惰性气体浓
度对压力的一阶敏感性峰值分析图。在物质转化的研究中，核心参与组分的精准解析始终是揭示作用

机制的关键路径。为了研究正丁烷在不同惰性条件下爆炸过程中发挥枢纽作用的活性物质，通过分子

摩尔组分随时间的占比变化对反应物、中间产物及终端产物进行系统性追踪。特别关注 O2、CO2以

及时间的变化趋势，旨在分析混合惰性气体的添加对爆炸过程的影响。从分子层面解构复杂体系的物

质流变规律，不仅为正丁烷预混气体爆炸提供了分子层面的反应变化依据，更为优化抑制正丁烷预混

气体爆炸提供理论支撑。

从本质上讲，正丁烷的燃烧和爆炸是一个复杂的链式反应，在此过程中，自由基 H、O和 OH起
着重要作用。通过分析自由基摩尔分数的变化，得到了这两种惰性气体对爆炸早期的影响。自由基

H、O和 OH的摩尔分数在左右出现峰值。自由基之间以及自由基与饱和分子之间存在化学相互作用，
释放出大量能量。最后，活性分子相互碰撞或与反应器壁碰撞以形成稳定的分子，直到链式反应结束。

从燃烧过程中关键基元反应的角度出发，研究惰性气体对正丁烷爆炸的影响，可以掌握惰性气体抑制

正丁烷爆炸的机理。

3.3.1压力敏感性分析
图 10为关键基元反应不同惰性气体浓度下正丁烷空气预混气体对压力的敏感性峰值分析图。敏

感性系数大于零表示该基元反应促进压力的产生，数值越大促进程度越大，敏感性系数小于零表示该

基元反应抑制压力的产生，且其绝对值越大抑制程度越大。

R5、R28、R48、R91、R98、R207、R247、R271、R300、R1105、R1131是影响正丁烷空气预混气
体爆炸的 11个主要基元反应，并影响在整个反应过程中的爆炸压力，其爆炸压力敏感性峰值随着惰
性混合气体中 CO2占比的增加，逐渐增加，且在 CO2浓度最高时达到最大值，

R5、R98、R207、R247、R271、R1105基元反应敏感性系数大于 0，促进压力增加，其中 R5对于促
进压力增加的敏感性程度更高，该链式反应消耗了大量·H 自由基生成·O 与·OH，促进了爆炸压力增
加，在贫氧条件下，·H 自由基与 O2 发生的 R5 基元反应的生成速率峰值逐渐减弱。另一方面，
R28、R48、R91、R300、R1131则抑制压力上升。随着 CO2 添加量的增加，对抑制体系内爆炸压力
的增加也持续降低，CO2通过化学消耗与物理稀释作用，大幅降低 H、OH 等关键自由基浓度，削弱
了链支化反应对爆炸压力的促进贡献，因此 CO2 惰化气体占比的增加不仅降低了促进爆炸压力敏感
性，同时降低了抑制爆炸压力的敏感性，通过降低全部基元反应的敏感性达到抑制爆炸发生的目的。
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图 10不同惰性混合气体下的压力敏感系数

Fig.10 Pressure sensitivity coefficient under different Inert mixture gases

3.3.2关键自由基的生成速率分析
正丁烷空气预混气体的燃烧和爆炸本质上是一个复杂的链式反应，其中自由基 H和 OH起着重

要作用。图 11描述了在不同惰性混合气体比例的情况下，化学反应中自由基 H的生成速率的变化，
图中是对 H自由基影响最大的十个反应，由图可知，产生 H自由基最明显的是 H2+OH<=>H+H2O，
且随着惰性混合气体中 CO2占比的增加，反应强度逐渐降低，各反应的峰值逐渐降低，H自由基的
生产速率随着降低。而消耗 H自由基最快的反应是 O2+H<=>O+OH，在 CO2占比增加时，H自由基
的消耗速率也随之降低，峰值减小。且随着惰性混合气体的加入，C2H2+O<
=>HCCO+H、C2H2+H(+M)<=>C2H3(+M)、C2H4+H<=>C2H3+H2三个基元反应取代了 CO+OH<
=>CO2+H、C2H2+O<=>HCCO+H、CH3+O<=>CH2O+H成为对 H自由基影响最大的十个反应，减少
了 H自由基的生成以及 H2O的产生。由此可见，惰性气体通过降低主导 H自由基反应的 ROP，直接
影响了自由基的摩尔分数，进而间接扰动了自由基燃烧链式反应的进程。
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图 11正丁烷空气预混气体爆炸过程中 H自由基生成速率变化

Fig.11 Variation in H radical formation rate during the explosion of n-butane-air premixed gas

图 12是不同惰性混合气体比例的情况下，化学反应中自由基 OH的生成速率的变化，图中是对
自由基 OH影响最大的十个反应，由图可知，产生 OH自由基最快的是 O2+H<=>O+OH，且随着惰性
混合气体中 CO2占比的增加，反应强度逐渐降低，各反应的峰值逐渐降低，OH自由基的生产速率随
着降低。而消耗 OH自由基最明显的基元反应是 H2+OH<=>H+H2O，随着惰性混合气体中 CO2占比

的增加，OH自由基的消耗速率也随之降低，峰值减小。加入惰性气体后，CH4+OH<=>CH3+H2O取
代了 CH2O+OH<=>HCO+H2O反应作为对 OH自由基影响最大的十个基元反应，减少了 OH自由基以
及 H2O的产生。由此可见，惰性气体通过降低主导 OH自由基反应的 ROP，直接影响了自由基的摩
尔分数，进而间接扰动了自由基燃烧链式反应的进程。
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图 12正丁烷空气预混气体爆炸过程中 OH自由基生成速率变化

Fig.12 Variation in OH radical formation rate during the explosion of n-butane-air premixed gas

3.3.3主要参与物质分析
为了研究在不同惰性条件下正丁烷空气预混气体爆炸过程中发挥枢纽作用的活性物质，通过分子

摩尔组分随时间的占比变化对反应物、中间产物及终端产物进行系统性追踪，重点关注 CO2占比变

化对爆炸过程的影响，从分子层面揭示复杂体系的流变行为规律，不仅为正丁烷预混气体的爆炸过程

提供了微观反应机制方面的解释，也为优化其爆炸抑制策略奠定了坚实的理论基础。
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图 13不同惰性条件下主要参与物质的摩尔分数变化情况

Fig. 13 Changes in molar fractions of key reactants under different inert conditions

由图 13可以看出，正丁烷空气预混气体爆炸过程中的主要参与物质有
CO2、CO、O2、H2O、C4H10、IC4H10，其中，随着爆炸过程的进行，C4H10摩尔分数在点火阶段陡然

降低至一定含量维持不变；O2的摩尔分数在经历点火阶段的缓慢下降后，出现大幅度降低，并最后

稳定在一定的水平；CO2的摩尔分数点火阶段后逐渐上升至一个稳定含量，且随着惰性混合气中

CO2占比的增加，CO2的上升速度逐渐放缓，从陡然上升演变为缓慢爬升；在没有添加惰性气体的条

件下，CO的摩尔分数在点火阶段后急速上升，然后缓慢下降至一定含量并保持稳定，而在惰性气体
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的影响下，爆炸过程中的 CO的摩尔分数经历了点火阶段后的上升阶段就稳定在了一定含量；H2O的
摩尔分数在经历了急速上升后维持稳定在一定含量。这是因为在点火初期，点火能量会引发部分

O2、C4H10发生链式反应，生成大量自由基，进而推动反应持续进行；随后进入剧烈爆炸阶段，各组

分浓度发生显著变化；最终，系统达到化学平衡状态，各组分浓度趋于稳定。

在爆炸过程中，O2的起始摩尔分数逐渐降低是因为 CO2占比的增加挤占了 O2的摩尔分数，且随

着 CO2占比的增加，O2的摩尔分数降低速度逐渐放缓，随着 CO2占比的增加，CO的生成量呈现上
升趋势，而 H2O的生成量则逐渐减少。这表明 CO2在一定程度上促进了 CO和 H2O的生成，但其作
用机制较为复杂。具体而言，H2O摩尔分数随 CO2添加量增加而降低，主要是由于 CO2对整体反应

产生抑制效应，导致反应速率和反应程度减弱，从而减少了 H2O的生成。另一方面，CO摩尔分数上
升可归因于 CO2参与多个基元反应，这些反应均直接生成 CO。同时，随着 CO₂比例提高，体系内
O2浓度相对降低，反应趋于不完全，进一步促使 CO积累。在反应后期阶段，CO含量出现下降，这
是由于在高温高压条件下，CO与残余 O2发生反应，重新生成 CO2。

基于以上分析可以得出，混合气体的抑爆效果并非两种单一抑爆剂的简单叠加，而是存在明显的

协同增强作用：CO2通过化学抑制（消耗 H、OH等自由基）降低反应速率，而 N2主要通过物理稀

释和吸热降低氧浓度及火焰温度；两者混合时，CO2的高效化学抑制作用与 N2的物理稀释作用相互

补充，在较低总抑爆剂浓度下即可有效阻断链式反应传播。

而且相较于单一 N2，混合气体特别是加入其中的 CO2可更显著地降低爆炸核心敏感基元反应 R5 
(O2+H<=>O+OH) 的敏感性系数，从根源上削弱链式反应强度；混合体系对 H、OH等关键活性自由
基的淬灭效果远强于单一 N₂，可更高效地中断链式反应传递；组分演化结果进一步证实，混合气体
更显著地延缓了正丁烷氧化、O2消耗进程，通过物理惰化与化学淬灭的协同作用，实现了对爆炸过

程的多路径强化抑制，因此其抑爆性能显著优于单一 N2。

4抑爆机理分析

图 14惰性气体抑制正丁烷爆炸机理图

Fig. 14 N2/CO2 suppression mechanism for n-butane explosion

图 14展示了 N2与 CO2对正丁烷-空气预混气体爆炸过程中的主要物质变化及抑制机理，从图中
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可以看出，N2主要是通过物理抑制影响爆炸过程，一方面通过稀释作用降低混合气中氧气的分压，

破坏了反应体系中的氧气环境；另一方面作为第三个分子（M）影响基元反应 H（+M）+ O2<
=>O+OH（+M），通过大量的物理碰撞，消耗自由基动能的同时，减缓了链式反应的传播速度，并
带走了反应体系中大量的热量，降低了混合气体的温度。而 CO2则是通过物理化学协同抑制影响反

应体系，化学抑制方面主要是通过反应 CO2+H<=>CO+OH影响反应体系中的 H自由基和 OH自由基，
在爆炸过程的不同时间里，改变 H自由基和 OH自由基的生成速率和消耗速率，进而影响
C4H10+H⇌SC4H9+H等反应，对爆炸过程进行化学抑制。

5结论
本文研究了惰性混合气体 N2/CO2对正丁烷的协同抑制作用，并结合 Chemkin模拟建立了一维预

混层流火焰速度求解器，对自由基反应机理和惰性气体协同抑制机理进行了深入分析，以期降低正丁

烷生产工艺中的爆炸风险。

(1) 在室温和大气压的初始条件下，通过测试不同浓度正丁烷的最大爆炸压力及最大爆炸压力上
升速率等参数，确定 3.8%正丁烷浓度为最佳爆炸浓度，并对 3.8%浓度正丁烷进行惰化试验，分别加
入不同浓度 N2及不同混合比例的 N2/CO2混合气体，可见随着 CO2占比的增加，正丁烷-空气混合物
的最大爆炸压力、最大压力上升速率及爆炸指数均在不断降低，压力峰值到达时间、最大压力上升速

率到达时间在不断推迟，与单一 N2相比，N2/CO2协同抑制效果更佳。

(2) 观察不同条件下的火焰传播速度及火焰结构变化，与单一 N2相比，N2/CO2协同抑制下的火

焰传播速度显著减缓，15%N2下火焰到达 T3需要 43ms，而 7.5%N2和 7.5%CO2下需要 48ms，且相
比 15%N2条件下，7.5%N2和 7.5%CO2下的火焰，其表面的褶皱和细胞结构也大幅减少甚至完全消失。

(3) 借助 Chemkin 数值计算软件研究了不同条件下正丁烷-空气预混气体化学反应动力学过程。
结果表明，随着 N2/CO2混合气体中 CO2占比的增加，其爆炸压力敏感性逐渐降低，爆炸反应速率大

幅降低，与单一 N2相比，CO2对反应过程中的 H自由基和 OH自由基有更强的物理化学协同抑制作
用，且影响了基元反应的最大 ROP，有效的抑制了正丁烷预混气体爆炸反应。 
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