
 

含瓦斯煤与水之间接触动态演化特性及微观机制
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摘　要：煤层注水治理瓦斯及粉尘的效果与水分润湿煤体的效果密切相关，含瓦斯煤与水接触后形

成一个动态的润湿过程，其对于揭示煤层注水的润湿机理及煤层注水的应用至关重要，然而目前

关于含瓦斯煤与水之间接触动态演化特性及微观机制还不清楚。基于此，采用自开发的水与瓦斯

之间表面张力分析软件、含瓦斯煤接触角实验设备及水滴轮廓线提取软件研究了含瓦斯煤与水之

间接触演化特性，结合分子动力学模拟揭示了含瓦斯煤与水之间接触动态演化的微观机制。研究

结果表明：表面张力与瓦斯压力满足负指数函数的关系；接触角是关于瓦斯压力及时间的函数，

其与时间负相关，与瓦斯压力正相关；同一瓦斯压力条件下，随着润湿时间的增加，煤水界面能

逐渐减小，煤的表面能逐渐增加，黏附功逐渐增加；随着瓦斯压力的增加，煤水界面能变大，煤

的表面能变小，黏附功变小，水分在煤体表面铺展的难度增加；随着润湿时间的增加，水滴轮廓

最高点下降的高度逐渐增加，水滴与含瓦斯煤接触面的宽度逐渐增加；瓦斯压力分别与水滴轮廓

最高点下降的高度、水滴与含瓦斯煤接触面增加的宽度负相关，其与分子动力学模拟获得的含瓦

斯煤−水之间的接触演化规律一致；在煤水交界面的上方，水分子的浓度出现峰值点，在峰值点上

方一定距离处，水分子浓度分布规律由随着瓦斯压力的减小而增加逆转为随着瓦斯压力的增加而

增加。对于高瓦斯煤层，可将煤层增透措施与注水措施联合使用，采取增透及抽采措施降低煤层

瓦斯压力后再注水，从而增加润湿范围及润湿程度。研究结果为揭示水分对含瓦斯煤的动态润湿

机理及煤层注水的应用提供理论支撑。
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Abstract: The effectiveness of coal seam water injection in controlling gas and dust is closely related to the wetting effect
of water on the coal. A dynamic wetting process is formed after the contact between gas-bearing coal and water, which is
crucial for revealing the wetting mechanism of coal seam water injection and the application of coal seam water injection.
 

收稿日期：2024−05−20　　策划编辑：王晓珍　　责任编辑：李雅楠　　DOI：10.13225/j.cnki.jccs.2024.0554
基金项目：安徽省自然科学基金资助项目 (2308085QE152)；国家自然科学基金资助项目 (52304200，U23A20601)
作者简介：岳基伟 (1990—)，男，河南临颍人，副教授，博士。E-mail：yjwhpu@163.com
通讯作者：石必明 (1964—)，男，安徽太湖人，教授，博士生导师，博士。E-mail：bmshi@aust.edu.cn
引用格式：岳基伟，韩奇峻，梁跃辉，等. 含瓦斯煤与水之间接触动态演化特性及微观机制[J]. 煤炭学报，2025，50(4)：

2147−2157.
YUE Jiwei，HAN Qijun，LIANG Yuehui， et al.  Dynamic  evolution  characteristics  and  microscopic  mechan-
isms of contact between gas-bearing coal and water[J]. Journal of China Coal Society，2025，50(4)：2147−2157. 

第 50 卷第 4 期 煤　　炭　　学　　报 Vol. 50　No. 4

2025 年　  4 月 JOURNAL OF CHINA COAL SOCIETY Apr.　　 2025

https://doi.org/10.13225/j.cnki.jccs.2024.0554
mailto:yjwhpu@163.com
mailto:bmshi@aust.edu.cn


However, the contact dynamic evolution characteristics and microscopic mechanism between gas-bearing coal and water
are still unclear. Based on this, this paper uses the self-developed surface tension analysis software between water and gas,
the contact angle experimental equipment of gas-bearing coal, and the water droplet contour extraction software to study
the contact  evolution characteristics  between gas-bearing coal  and water.  The microscopic  mechanism of  contact  evolu-
tion between gas-bearing coal and water is revealed based on molecular dynamics simulation. The results show that the re-
lationship between surface tension and gas pressure satisfies the negative exponential function. The contact angle is a func-
tion of gas pressure and time, which is negatively correlated with time and positively correlated with gas pressure. Under
the same gas pressure condition, with the increase of wetting time, the interface energy of coal and water decreases gradu-
ally, the surface energy of coal increases gradually, and the adhesion work increases gradually. With the increase of gas
pressure, the coal-water interface energy becomes more extensive, the surface energy of coal becomes smaller, the adhe-
sion work becomes smaller,  and the  difficulty  of  water  spreading on the  surface  of  coal  increases.  With  the  increase  of
wetting time, the height of the drop of the highest point of the water droplet contour increases gradually, and the contact
surface width between the water droplet and the gas-bearing coal increases gradually. The gas pressure is negatively cor-
related with the height of the drop at the highest point of the water droplet profile and the increase of the contact surface
width between the water droplet and the gas-bearing coal, which is consistent with the contact evolution law between gas-
bearing coal and water obtained from molecular dynamics simulation. The concentration of water molecules appears at a
peak point above the interface between coal and water. At a certain distance above the peak point, the concentration distri-
bution of water molecules increases with the decrease of gas pressure and increases with the increase of gas pressure. For
high gas coal seam, the coal seam permeability improvement measures and water injection measures can be used in com-
bination,  and  the  permeability  improvement  and  drainage  gas  measures  can  be  taken  to  reduce  the  gas  pressure  of  coal
seam before water injection, so as to increase the wetting range and wetting degree. The research results provide some the-
oretical  support  for  revealing  the  dynamic  wetting  mechanism  of  water  in  gas-bearing  coal  and  the  application  of  coal
seam water injection.
Key words: coal  seam water  injection；gas pressure；contact  dynamic evolution；droplet  contour；collaborative  treat-
ment of gas and dust
  

0　引　　言

我国以煤为主的能源资源禀赋，决定了煤炭仍将

是我国能源安全的压舱石[1-2]。因此，煤炭安全开采是

保障国家能源安全的前提。近年来，随着煤矿开采深度

及强度的增加，部分煤矿由低瓦斯向高瓦斯、突出矿井

演变，瓦斯和煤尘两大灾害逐渐凸显，其严重威胁着

煤炭工业的高质量发展及矿工的职业安全与健康[3-4]。

因此，进行瓦斯灾害和粉尘灾害的协同治理势在必行。

研究表明：煤层注水具有降尘、置换及驱替瓦斯

的多种效果，被广泛用于煤层瓦斯治理及预湿减尘[5]。

煤层注水治理瓦斯及粉尘的效果关键在于煤中的含

水率，煤中含水率与煤的润湿性直接相关，然而影响

煤润湿性的因素有煤的化学组成、煤表面电荷及气体

压力等，接触角是评价煤体润湿性能的重要指标之

一[6]。因此相关研究采用接触角评价煤的化学组成、

煤表面电荷、孔隙结构及气体压力对润湿性的影响。

煤中灰分、水分和氧元素是亲水因素，固定碳含

量与润湿性负相关，随着煤阶的增高，吸附在煤表面

的含氧官能团减少，煤的亲水性能下降[7]。程卫民等[8]

等获得了无机矿物含量与接触角的定量关系，发现了

煤尘表面以灰分和无机硅酸盐为代表无机矿物质官

能团、以芳香羟基为代表的含氧官能团及以芳香环

C—H键为代表的有机大分子结构对煤尘润湿性有较大

影响，含硅矿物是增强润湿性的根本原因。WANG等[9]

采用 FTIR对 5种不同类型的煤样 (褐煤、气肥煤、焦

煤、1/3焦煤、无烟煤)进行测试，发现以羟基和羧基

为代表的含氧官能团、硅酸盐和碳酸盐矿物亲水，不

同变质程度煤的呼吸性煤尘具有不同的润湿性。陈

跃等[10]研究获得灰分与煤的润湿性正相关，挥发分与

煤的润湿性负相关，氢元素含量高，润湿性变差，碳和

氧元素对润湿性的影响取决于含氧官能团的类型。

LI等[11]研究认为 C/O(碳和氧的比率)和羟基是影响

煤体润湿性的主要因素，随着变质程度增加，水分对

煤的润湿性逐渐变差。WANG等[12]基于接触角测试

实验发现接触角大小分别与极性基团、自由基的比例呈

负线性关系，但与 Zeta电位呈正线性关系。李树刚等[13]

研究发现 Zeta电位与煤体的接触角呈现正相关的关
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系，与自由基含量呈现负相关的关系。CHENG等[14]、

JIANG等 [15]、ZHOU等 [16]、WANG等 [17]研究发现随

着煤体表面的 Zeta电位越高，液体越容易在煤体表面

铺展，煤体越容易被润湿。ZHU等 [18]、SUN等 [19]、

KAVEH等[20]通过实验发现煤吸附 CO2 后水对煤的

润湿性能下降。魏建平等[21]研究了煤体在瓦斯氛围

中煤水之间的接触角，分析发现接触角随着气体压力

的增加而增加。对于不含瓦斯煤的条件，水分与煤体

之间的接触角演化特性已有相关研究。在含瓦斯的

条件下，目前研究主要聚焦于水与煤接触后某一时刻

接触角大小，水与煤接触后水在煤体表面发生铺展效

应，对煤体形成一个动态的润湿过程。然而目前关于

含瓦斯煤与水之间接触动态演化特性鲜有研究，其导

致煤层注水润湿含瓦斯煤的机理不清楚，从而限制着

煤层注水的应用。

为弄清含瓦斯煤与水之间接触动态演化特性，笔

者首先采用自开发的水与瓦斯之间的表面张力分析

软件计算了不同瓦斯压力条件下水的表面张力；其次

采用开发的含瓦斯煤与水接触角实验设备测试了不

同瓦斯压力、不同时间条件下的煤水接触角，理论分

析了不同瓦斯压力条件下煤水界面能、煤的表面能、

黏附功随接触角及时间的演化规律；再次，采用开发

的水滴轮廓线提取软件对不同时间及不同瓦斯压力

条件下的水滴轮廓进行提取，获得了水滴轮廓最高点

及水滴与含瓦斯煤接触面的宽度演化规律；最后，采

用分子动力学模拟的方法，从微观角度揭示了含瓦斯

煤与水之间的接触动态演化的微观机制。研究结果

为揭示水分对含瓦斯煤的动态润湿机理及煤层注水

的应用提供理论支撑。 

1　含瓦斯煤与水之间接触角动态演化测试及
水与瓦斯之间的表面张力计算方法

 

1.1　含瓦斯煤与水之间接触角测试设备及步骤

含瓦斯煤与水之间接触角测试设备具备抽真空、充

气吸附、恒温控制、滴水、光学成像及自动采集数据

的功能，设备的实物图及原理分别如图 1a—图 1b所示。

含瓦斯煤与水之间接触角动态演化测试步骤如下：

1)试验煤样取自贵州金沙龙凤煤业公司 9号煤

(煤层瓦斯压力为 1.46 MPa)，煤质为无烟煤，其水分

为 2.24%，灰分为 9.45%，挥发分为 5.77%，固定碳为

82.54%。煤样的尺寸为ø50 mm×42 mm的煤样，将实

验煤样在 105 ℃ 条件下干燥，干燥结束后放置在干燥

皿中。

2)向实验设备中分段充入氦气，观察传感器示数

气体压力 4～5 h不发生变化，认为装置气密性良好。

3)将实验煤样放置在透明釜体 9中，将透明釜体

密闭。依次打开真空泵 4，阀门 3再次对实验系统进

行抽真空，当真空计 5的示数小于 20 Pa时抽真空结

束，关闭阀门 6；打开阀门 1，向甲烷参考罐 2充入一定

压力的甲烷气体，关闭阀门 1；打开阀门 3，向透明釜体

内充入甲烷气体，关闭阀门 3。吸附一段时间后，当透

明釜体内达到预定的吸附平衡压力值，结束充气；如

果透明釜体内小于预定的吸附平衡压力值，继续向透

明釜体充入甲烷气体，直至达到预定的吸附平衡压力。

4)打开摄像机 10的连拍程序、冷光源 11及恒速

恒压泵 7，当液滴脱离滴管 8的下端口时，关闭恒速恒

压泵；采用图像分析功能对不同瓦斯压力条件下的接

触角进行测量，并记录时间，即可获得含瓦斯煤与水

之间接触角动态演化的实验数据。 

1.2　水与瓦斯之间的表面张力计算方法

笔者采用悬滴法进行水与瓦斯之间表面张力的

测试，当水滴被静止悬挂在毛细管的管口处时，液滴

的外形主要取决于重力和表面张力的平衡[22]，通过对

水滴外形的测定获得水与瓦斯之间表面张力计算的

 

(b) 原理

(a) 实物

注：1，3，6—阀门；2—甲烷参考罐；4—真空泵；5—真空计；
7—恒速恒压泵；8—滴管；9—透明釜体；10—摄像机；

11—冷光源

1
23

6
5

4

10 11

7
8

9

图 1    含瓦斯煤与水之间接触角实验设备

Fig.1    Experimental equipment for contact angle between

gas-bearing coal and water
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相关参数。悬滴法原理如图 2所示，采用自开发的水

与瓦斯之间界面张力分析软件获得式 (1)中 Ds、De，

联合水、瓦斯的密度、修正后的形状因子 (F)、重力加

速度 (g)，基于式 (2)计算水与瓦斯之间的表面张力。

G =
Ds

De
(1)

γ =
gD2

e

(
ρ−ρg

)
F

=

gD2
e

(
ρ− pM

RT

)
F

(2)

式中：γ 为水与瓦斯之间的表面张力，N/m；g 为重力加

速度，m/s2；ρg 为瓦斯气体的密度，kg/m3；ρ 为水的密

度，kg/m3；De 为悬滴的最大直径，m；Ds 为距顶点距离

等于 De 处悬滴截面的直径，m；G 为液滴形状因子；p
为气体压力，MPa；M 为甲烷的摩尔质量，16 g/mol；R
为气体状态常数，8.314 J/(mol·K)。 

2　水与瓦斯之间的表面张力

采用团队自开发的水与瓦斯之间的表面张力分

析软件对不同瓦斯压力条件下的水滴形貌 (图 3)进行

 

z

x

D
e De

Ds

(x, z)

O

图 2    悬滴法原理

Fig.2    Principle diagram of hanging drop method

 

(a) 0 MPa

水与瓦斯之间的表面张力分析软件

(b) 0.5 MPa

水与瓦斯之间的表面张力分析软件

水与瓦斯之间的表面张力分析软件

(c) 1.5 MPa

水与瓦斯之间的表面张力分析软件

(d) 2.5 MPa

水与瓦斯之间的表面张力分析软件

(e) 3.5 MPa

图 3    不同瓦斯压力条件下的水滴形貌

Fig.3    Water droplet morphology under different gas pressure conditions
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分析，即可获得式 (1)中的 Ds 及 De。F 为 G 修正后

的形状因子，F 通过查表及插值法获得[22-23]，式 (1)中

的参数见表 1，将表 1中的参数带入式 (1)及式 (2)，即

可获得不同瓦斯压力条件下水与瓦斯之间的表面张

力 (图 4)。

由图 4可知，水与瓦斯之间的表面张力随着瓦斯

压力的增加而减小，表面张力与瓦斯压力满足负指数

的关系，如式 (3)所示。在水与瓦斯的界面，水分子两

侧分别与瓦斯分子、液体分子接触，表面分子受到的

朝向液体内部的吸引力大于气体分子的吸引力。随

着瓦斯压力的增加，水与瓦斯接触表面之间的密度差

逐渐减小，瓦斯分子对水分子的引力逐渐变大，抑制

了液体表面分子向液体内部的运动，使系统的能量趋

向于平衡状态。因此，水与瓦斯之间的表面张力随着

瓦斯压力的增加而减小。

γ = 0.015 24× e−p/1.097 854+0.055 85 (3)
 
 

表 1    式 (1) 及式 (2) 中的参数

Table 1    The parameters in Equations (1) and (2)

压力/MPa 0 0.5 1.5 2.5 3.5

Ds/m 2.711 10×10−3 2.808 50×10−3 2.711 10×10−3 2.714 30×10−3 2.772 70×10−3

De/m 3.466 70×10−3 3.489 40×10−3 3.333 30×10−3 3.333 30×10−3 3.363 60×10−3

ρg/(kg·m−3) 1.146 00 3.131 00 9.393 00 15.655 00 21.910 00

G 0.782 05 0.804 88 0.813 33 0.814 29 0.824 320

1/F 0.600 40 0.560 66 0.541 38 0.539 68 0.522 470
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图 4    不同瓦斯压力条件下水的表面张力

Fig.4    Surface tension of water under different gas pressure

conditions
 
 

3　含瓦斯煤与水之间接触动态演化特性
 

3.1　含瓦斯煤与水之间接触角动态演化特性

按照“含瓦斯煤与水之间接触角测试实验流程”对

含瓦斯煤与水之间的动态接触角进行测试。不同瓦斯

压力下煤与水之间动态接触角测试结果如图 5所示。

θ = a/ (t+b)

a = 4.339 8×109× (1− e−p/236 327.234 6)

b = 10 426.97 554−10 183.563 89e−p/42.872 89

由图 5可知，同一瓦斯压力下，接触角随着时间

的增加而逐渐减小，说明水分在含瓦斯煤表面发生了

浸润现象。接触角 θ 与时间 t 满足 的关系，

参数 a 和 b 的值如图 6所示。参数 a 与压力 p 满足

的关系，参数 b 与

压力 p 满足

的关系。接触角与压力及时间的关系如式 (4)所示。

θ =4.339 8×109×
(
1− e−p/236 327.234 6

)
/(

t+10 426.975 54−10 183.563 89e−p/42.872 89
)

(4)
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图 5    不同瓦斯压力下煤与水之间动态接触角

Fig.5    Dynamic contact angle between coal and water under

different gas pressures
 
 

3.2　煤水界面能、煤的表面能及黏附功的动态演化

规律

同一时刻，随着瓦斯压力的增加，煤与水之间的

接触角变大，由于水与瓦斯之间的表面张力随着瓦斯

压力的增加而减小，无法定性的判断水分对含瓦斯煤

的润湿特性。判断润湿性能的指标有煤水界面能、煤

的表面能及黏附功[24]，其计算公式分别如式 (5)—式

(7)所示。不同瓦斯压力条件下的煤水界面能、煤的
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表面能及黏附功的计算结果，如图 7a—图 7c所示。

γsl =
γlg

2

( √
1+ sin 2θ− cos θ

)
(5)

γsg =
γlg

2

( √
1+ sin 2θ+ cos θ

)
(6)

Wa = γlg(cos θ+1) (7)

yt式中：γlg 为水的表面张力，N/m；θ 为接触角，(°)； 为

煤水界面能，N/m；γsg 为煤的表面能，N/m；Wa 为黏附

功，N/m。

由图 7a可知，同一瓦斯压力条件下，煤水界面能

随着润湿时间的增加而减小，随着接触角的减小而减

小。因为煤水界面能越小，水分越容易在煤体表面铺

展。同一时刻，瓦斯压力越大，煤水接触角越大，煤水

界面能越大，水分越不容易在煤体表面铺展；由图 7b
可知，同一瓦斯压力条件下，煤的表面能随着润湿时

间的增加而增加，随着接触角的减小而增大。因为煤

的表面能越高，越容易被水润湿。同一时刻，瓦斯压

力越大，煤水接触角越大，煤的表面能越小，水分越不

容易在煤体表面铺展；由图 7c可知，同一瓦斯压力条

件下，黏附功随润湿时间的增加而增加，随着接触角

的减小而增大。黏附功越大，越容易被水润湿。同一

时刻，瓦斯压力越大，煤水接触角越大，黏附功越小，

水分越不容易在煤体表面铺展。因此，降低瓦斯压力

及延长润湿时间有助于减小煤水界面能、增加煤的表

面能及增加黏附功，进而有助于提高水对煤的润湿效

果。因此，采用煤层注水措施治理瓦斯及预湿减尘时，

应给予煤体充分的润湿时间。 

3.3　水滴在含瓦斯煤表面的演化特性

水滴与含瓦斯煤表面接触后，水分逐渐浸润含瓦

斯煤表面。采用开发的水滴轮廓线提取软件对不同

时间及不同瓦斯压力条件下的水滴轮廓进行提取，提

取后的水滴轮廓如图 8所示。

由图 8可知，在一定的瓦斯压力条件下，随着时

间的增加，水滴逐渐趋向于扁平，水滴与含瓦斯煤的

接触面宽度逐渐增加，即润湿的宽度逐渐增加，水滴
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图 6    参数 a 和 b 随瓦斯压力的变化规律

Fig.6    The variation of parameters a and b with gas pressure
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图 7    不同瓦斯压力条件下煤水界面能、煤的表面能及黏附

功的动态演化规律

Fig.7    Dynamic evolution law of coal and water interface energy,

coal surface energy, and adhesion work under different gas

pressure conditions
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的高度逐渐减小。通过图 8可以获得，不同瓦斯压力、

不同时间水滴轮廓最高点的坐标，将不同瓦斯压力、

不同时间水滴轮廓的最高点与不同瓦斯压力、初始时

刻水滴轮廓的最高点做差，可以获得水滴轮廓最高点

随时间的演化规律 (图 9a)。通过图 8可以获得不同

瓦斯压力、不同时间水滴与含瓦斯煤接触面的宽度，

采用不同瓦斯压力、不同时间水滴与含瓦斯煤接触面

的宽度减去不同瓦斯压力、初始时刻水滴与含瓦斯煤

接触面的宽度，即可获得水滴与含瓦斯煤接触面的宽

度演化规律 (图 9b)。

由图 9a可知，同一瓦斯压力条件下，水滴轮廓最

高点下降的高度逐渐增加，然而增加的速率逐渐减小，

其主要是因为水分在煤中孔隙流动所受的黏滞力所

致。同一时间，瓦斯压力越大，水滴轮廓最高点下降

的高度越小。由前述分析可知，瓦斯压力越大，水分

对煤体润湿的难度越大，水分越难浸润含瓦斯煤体，

因此呈现出瓦斯压力越大，水滴轮廓最高点下降的高

度越小的规律。由图 9b可知，同一瓦斯压力条件下，

水滴与含瓦斯煤接触面的宽度逐渐增加，然而增加的

速率逐渐减小，其主要也是因为水分在煤中孔隙流动
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图 8    不同时间及不同瓦斯压力条件下的水滴轮廓

Fig.8    Water droplet profiles under different time and gas pressure conditions
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所受的黏滞力所致。同一时间，瓦斯压力越大，水滴

与含瓦斯煤接触面宽度增加的越小，其说明瓦斯压力

越高，水分越不容易在含瓦斯煤表面铺展。水滴与含

瓦斯煤表面的接触是一个动态润湿的过程，基于对

图 9a—图 9b的分析可知，瓦斯压力的增加一方面不

利于水分浸润到煤体中，另一方面不利于水分对煤体

表面润湿范围的增加。 

4　含瓦斯煤与水之间接触动态演化的微观机制

采 用 Materials  studio分 子 动 力 学 软 件 中 的

Amorphous Cell功能，建立一个由 150个 wender无烟

煤分子组成的煤盒子[25](图 10a)，煤盒子的长和宽均

为 10 nm；然后创建 1个与煤盒子等长/等宽的含有 2
层石墨烯的结构，通过 Build layers功能将含有 2层石

墨烯的结构放置于煤分子上下两侧 (图 10b)；最后，通

过不断的压缩、移动及结构优化操作，将上下两侧的

石墨烯结构删除，获得平整的煤表面模型 (图 10c)。
采用 Sorption模块对构建的平整的煤表面模型

进行等温吸附模拟，选择的立场为 COMPASS Ⅱ立场，

分别获得吸附平衡压力 0.5、1.5、2.5、3.5 MPa下的煤

吸附瓦斯的构型 (图 11)；基于 Amorphous Cell功能构

建 1个水盒子，通过 Nanocluster功能构建 1个直径

为 6 nm水球，将该水球放置在煤吸附瓦斯的构型中，

从而构成含瓦斯煤与水的分子结构模型，如图 12所

示；对含瓦斯煤与水的分子结构模型进行结构优化及

分子动力学模拟，选择 COMPASS Ⅱ力场[26-27]，系综

选择 NVT，温度被设置为 308.15 K，时间步长为 1 fs，
总模拟时间为 500 ps。

为揭示水分在含瓦斯煤表面的微观演化机制，选

择如下情况进行分析：瓦斯压力为 3.5 MPa条件下，模

拟时间为 100、250、500 ps时，煤与水分子的接触结

构模型进行对比，如图 13a所示；不同瓦斯压力条件

下，模拟时间为 250 ps及 500 ps时，煤与水分子的接

触结构模型进行对比，分别如图 13b—图 13c所示。

通过对比瓦斯压力为 3.5 MPa条件下，模拟时间

为 100、250、500 ps时，煤与水分子接触构型 (图 13a)
可以获得如下规律：随着时间的增加，水分子逐渐在

煤表面铺展，接触面宽度逐渐增加，通过观察图 13a
中的区域 A可以明显发现此规律。通过对比同一瓦

斯压力、不同时间条件下，煤与水分子接触构型 (图
13b—图 13c)发现：随着时间的增加，煤与水分子之间

的接触角逐渐减小。综合分析可知，在同一瓦斯压力

条件下，随着时间的增加，水分逐渐在煤体表面铺展，

水与煤之间的接触角逐渐减小。通过对比同一时间

条件下 (图 13b—图 13c)可知，随着瓦斯压力的增加，

煤与水分子之间的接触角逐渐增加，其原因是瓦斯压
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图 9    水滴轮廓最高点及水滴与含瓦斯煤接触面的宽度演化

规律

Fig.9    Evolution law of the highest point of the water droplet

contour and the width of the contact surface between the water

droplet and gas-bearing coal

 

(a) 煤盒子

(b) 含有2层石墨烯的结构放置于煤分子上下两侧

(c) 煤表面模型

图 10    平整的煤表面模型

Fig.10    Flat coal surface model
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力越大，水分子越不易在煤表面铺展且不易进入煤中，

水分越不容易润湿煤。

基于不同瓦斯压力条件下、动力学模拟时间为

500 ps时，煤与水分子的分子动力学模拟结果，对不同

瓦斯压力条件下水分子沿 Z 轴的相对浓度进行计算，

即可获得不同瓦斯压力条件下，水分子的相对浓度

(一定法向距离范围，水分子数密度与系统内水分子总

数密度的比值)分布如图 14所示。
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图 11    不同瓦斯压力条件下煤吸附瓦斯的构型

Fig.11    Configuration of coal adsorption gas under different gas pressure conditions
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图 12    含瓦斯煤与水的分子结构模型

Fig.12    Molecular structure model of gas-bearing coal and water
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图 13    不同瓦斯压力、时间条件下煤与水分子接触结构模型

Fig.13    Contact structure model between coal and water molecules under different gas pressure and time conditions
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Fig.14    Relative concentration distribution of water molecules

under different gas pressure conditions
 

由图 14可知，在任意一个瓦斯压力条件下，水分

子浓度沿 Z 轴均会出现峰值点 (1.825 nm)，峰值点位

于煤水交界面的上方，因为煤表面吸附有瓦斯，所以

峰值点没有出现在煤表面。在峰值点的左侧，同一距

离处，水分子浓度随着瓦斯压力的增加而减小，说明

瓦斯压力越大，水分子越不易进入到煤中。在峰值点

右侧一定距离处 (图 14过渡区域的左侧)，水分子浓度

随着瓦斯压力的增加而减小，其说明瓦斯压力越大，

水分子越难在煤表面铺展。然而，在图 14中过渡区

域的右侧一定范围内，水分子浓度随着瓦斯压力的增

加而增加，其说明瓦斯压力越大，水分子越不易进入

煤中，反而越易聚集。

基于对前已述及的煤水界面能、煤的表面能及黏

附功的动态演化规律，水滴在含瓦斯煤表面的演化特

性及分子动力学模拟结果，分析可知：煤层瓦斯压力

越高，煤层注水后，水分铺展的范围越小，水分润湿煤

体的程度越低。因此，可将煤层增透措施与煤层注水

措施联合使用，首先，采取增透及抽采措施降低煤层

瓦斯压力；其次，进行煤层注水，增加煤体润湿的范围

及程度，从而提高吸附态瓦斯被置换的程度，最终提

升煤层瓦斯治理及预湿减尘的效果。 

5　结　　论

1)水与瓦斯之间的表面张力与瓦斯压力满足负

指数函数的关系，接触角是关于瓦斯压力及时间的函

数，其与时间负相关，与瓦斯压力正相关。

2)同一瓦斯压力条件下，随着润湿时间的增加，

煤水界面能逐渐减小，煤的表面能逐渐增加，黏附功

逐渐增加；随着瓦斯压力的增加，煤水界面能变大，煤

的表面能变小，黏附功变小，水分煤体表面铺展的难

度增加。

3)随着润湿时间的增加，水滴轮廓最高点下降的

高度逐渐增加，水滴与含瓦斯煤接触面的宽度逐渐增

加，水滴轮廓最高点下降的高度大于水滴与含瓦斯煤

接触面增加的宽度；瓦斯压力越大，水滴轮廓最高点

下降的高度越小，水滴与含瓦斯煤接触面宽度增加的

越小，其与分子动力学模拟获得的含瓦斯煤−水之间

的接触演化规律一致。

4)由于煤表面吸附有瓦斯，在煤水交界面的上方，

水分子的浓度出现峰值点，在峰值点上方一定距离处，

水分子浓度分布规律发生逆转，由水分子浓度随着瓦

斯压力的减小而增加逆转为随着瓦斯压力的增加而

增加。

5)对于高瓦斯煤层可将煤层增透措施与煤层注

水措施联合使用，首先，采取增透及抽采措施降低煤

层瓦斯压力；其次，进行煤层注水，增加煤体润湿的范

围及程度，提升煤层瓦斯治理及预湿减尘的效果。
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