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煤炭地下气化酚污染迁移数值模拟
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摘 要:基于我国西部某煤炭地下气化试验，以气化特征污染物之一———挥发酚为例，建立地下水

流运动和污染物迁移数学模型，对气化炉闭炉后的污染物迁移规律进行了数值模拟。结果表明:

20 a预测期内，挥发酚具有极弱的向煤层隔水顶板上覆咸水含水层的迁移倾向，水动力弥散是其迁

移的主要方式; 煤层内部挥发酚的迁移只发生在燃空区附近，在气化后 20 a，污染晕为以燃空区为

中心的椭圆形，长轴方向大约 500 m，短轴方向大约 300 m，煤层的低渗透性、水力坡度小和介质的

吸附作用是阻碍挥发酚在煤层内扩展的主要原因; 煤层与含水层之间的水头差、燃空区上下方隔水

层的破坏程度和范围以及水动力弥散作用是含水层污染评价的关键因素。地下水污染风险须通过

科学选址、气化过程控污、煤层燃空区污染处理等措施进行综合防治。
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Numerical simulation of phenol migration for underground coal gasification

LIU Shu-qin1，DONG Gui-ming2，YANG Guo-yong2，LI Jin-gang3，GAO Bao-ping3，LIANG Jie1，CHEN Feng3

( 1. School of Chemical and Environmental Engineering，China University of Mining and Technology ( Beijing) ，Beijing 100083，China; 2. College of Resource

and Geosciences，China University of Mining and Technology，Xuzhou 221116，China; 3. State Key Laboratory of Coal-based Carbon Energy，Xin’ao Coal Gas-
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Abstract: Taking the western UCG site in China as the example，the mathematic model of groundwater flow and phenol
migration after gasification were established，and numerical simulation was conducted． The results indicate that no ob-
vious phenol pollution is found in the neighboring upper aquifer during the prediction period of 20 years． Molecule dif-
fusion is the main path of phenol migration toward the upper aquifer． Phenol migration in the coal seam occurs near the
UCG cavity，and elliptic shape area with with long axis of 500 m and short axis of 300 m is found． Low permeability of
coal seam，lower hydraulic gradient，and the absorption by the surrounding strata make big contributions to prevent
phenol migration in the coal seam． In addition，the water head difference，the destroy extent of the confining strata，and
molecule diffusion are the key factors for groundwater pollution evalution． Groundwater pollution should be prevented
by the combination way of site selection，process pressure control，and cavity pollution disposal．
Key words: underground coal gasification; pollutant migration; phenol

近年来，煤炭地下气化技术在国际上已经重新引

起关注，澳大利亚、中国、南非、加拿大等国近期都在

积极进行煤炭地下气化的工业试验研究
［1 － 2］。煤炭

地下气化技术被认为是从根本上解决传统煤炭开采

和使用方式存在的一系列技术、安全和环境问题的重

要途径之一
［3 － 5］。煤炭地下气化特别适用于低品味

煤炭、不可采煤层、以及深部煤炭资源的回收利用，是

对我国传统采煤技术的重要补充。然而，煤炭地下气

化存在潜在的地下水污染风险
［6 － 13］。煤炭地下气化

除了产生 H2、CO 和 CH4 等有效可燃组分之外，还将

产生苯、萘、酚、多环芳烃等有机污染物
［14 － 15］。如果

这些物质进入邻近含水层，将会造成地下水污染，并

将很难进行修复。地下水污染风险一方面取决于气

化区的煤田水文地质条件，另一方面取决于过程工艺
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参数、以及气化后的燃空区污染处置方法。在近期由

美国印度能源对话煤炭工作组以及亚太合作组织共

同组织的煤炭地下气化研讨会形成了以下结论: 煤炭

地下气化有可能引起地下水污染，但是如果操作适当

是完全可以控制和避免的。
煤炭地下气化污染物迁移的途径包括: ① 气化

过程中污染物通过围岩裂隙的迁移。当煤层顶、底板

是充水含水层的情况下，气化污染物有可能直接进入

含水层; 当煤层顶板存在相对隔水层时，由于燃空区

的扩展和煤炭的高温热裂作用，容易形成类似于煤炭

开采的断裂带，一旦断裂带穿过该层，则可形成煤气

携带污染物进入含水层的通道。气化过程中的污染

扩散可以通过压力调节进行控制，控制气化区的气压

小于等于煤层的静水压，可以将污染物处于压力封闭

的空腔内，避免了污染物向含水层的迁移扩散。②
气化后燃空区污染物随地下水流的迁移。气化结束

以后，气化燃空区会很快被含水层水充满，燃空区内

部水压和周围含水层的水压可能会比较接近，此时，

如果具备通道，则污染物将向含水层中迁移扩散。污

染迁移过程如图 1 所示。

图 1 气化后污染物迁移示意图

Fig. 1 Sketch of pollutant migration after
underground gasification

国内外对矿区污染物向含水层的迁移模拟研究

还较少，针对煤炭地下气化污染物向含水层的迁移模

拟研究则更少。本文以我国西部某一煤炭地下气化

试验区的水文地质条件为基础，以气化特征污染物之

一———挥分酚为研究对象，通过数值模拟方法分析了

地下气化炉闭炉后挥发酚的迁移特征，为煤炭地下气

化选址、地下水污染环境评价、及污染控制提供理论

和技术支持。

1 概 况

试验区内海拔高程 1 200 m 左右，相对高差一般

小于 100 m。地貌形态较为简单，总趋势是北高南

低，主要是剥蚀的低山丘陵地形及堆积砂土地形等，

植被不太发育。区内多年降水量 243. 5 ～ 450. 7 mm，

平均降水量 332. 5 mm，平均蒸发量 1 889. 9 mm。冻

土时间较长，最大冻土深度大于 2 m。
气化方式为无井式地下气化，气化区的进气孔和

出气孔直线排列，使用定向钻形成初始通道，于 2007
年 10 月开始点火。气化时间共 22 个月，于 2009 年 8
月停炉。停炉后燃空区很快被水充满。气化前进行

了污染物背景值测定，气化过程进行了污染物监测，

气化结束后继续对挥发酚进行了 11 个月的监测。

2 主要含隔水层

( 1) 第四系松散孔隙潜水含水层。区内广泛分

布，厚度不等，岩性为黄色、褐黄色含卵砂砾石、含砾

中粗砂、中细砂及灰褐色砂黏土。分布不连续，山前

地带含水层厚度小于 8 m，水位埋深多小于 5 m。水

位水量随季节变化。
( 2) 新近系中新统隔水层。区内广泛分布，岩性

为灰绿、灰黑色致密块状玄武岩及灰褐色气孔状玄武

岩砖红色泥岩等。玄武岩厚度 3. 6 ～ 96. 6 m，平均厚

度 36. 9 m，自北向南、向东逐渐变薄以致尖灭。砖红

色泥岩厚度 3. 4 ～ 20. 7 m，泥质胶结，较坚硬，夹于玄

武岩层间，属层间隔水层。
( 3) 新近系渐新统。分为两段。上段为黄色杂

色砂 岩 泥 岩 等，厚 度 131. 9 ～ 478. 3 m，平 均 厚 度

233. 2 m; 上部砂岩、含砾砂岩为主要含水层，厚度不

等，变化较大; 下部泥岩为隔水层，泥岩全区发育稳

定，平均厚度 175. 6 m。下段为浅灰—深灰色砂岩泥

岩褐煤等，厚度 71. 6 ～ 157. 1 m，平均厚度 81. 6 m，为

矿区内的主要煤系地层; 煤层平均厚度约 8. 3 m，顶

板为粉砂岩、泥岩隔水层，平均厚度 35. 9 m，顶板隔

水层以上为粗砂、砾砂岩含水层，平均厚度 37. 4 m。
( 4) 煤层的底部岩性主要为混合岩化花岗岩、石

榴子石片麻岩及石榴子石角闪片麻岩，岩石具不同程

度蚀变( 碳酸盐化、高岭土化等) ，区内钻孔最薄揭露

50. 80 m，所有钻孔均未穿透该层，具有很好的隔水性

能，属隔水层。简易综合柱状如图 2 所示。

3 水文地质概念模型

区内新近系中新统隔水层和新近系渐新统上段

下部隔水层发育稳定，水位观测资料也表明这两个隔

水层阻隔了降水和地表水体对下部含水层的补给。
煤层底部的变质岩也具有很好的隔水性能。新近系

渐新统下段煤层顶板上覆含水层是主要充水含水层，
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图 2 简易综合柱状图

Fig. 2 Geological log of the coal field

是疏水降压的层位。区内褐煤具有一定的渗透性能，

在气化过程中可观测到水位变化，水位低于顶板上覆

含水层水位，属于弱含水层。煤层顶板为隔水层，考

虑到断裂带的发育和高温热裂作用，假定在燃空区上

方的隔水层已具有一定的弱导水作用。因此，将含水

系统概化为两个含水层和一个隔水层，即煤层顶板的

上覆含水层( 上含水层) 、煤层含水层和煤层顶板隔

水层。两个含水层均为承压含水层，且通过燃空区上

方的隔水层的断裂带有水量交换。水流属准三维运

动，溶质二维迁移弥散。另外，煤层顶板的上覆含水

层( 上含水层) 为咸水层，不能做为饮用及灌溉水源。
气化后的燃空区范围和体积根据煤气成分计算

燃煤量确定，同时在气化通道的一定范围内 ( 300 m
× 400 m) 进行了氡的监测，监测点之间相距 4 m，每 5
d 测量一次，根据氡异常进行燃空区划定。最后确定

的燃空区范围为 60. 0 m ×30. 0 m ×7. 8 m( 长 × 宽 ×
高) 。计算区范围为椭圆形，面积 7. 4 km2。计算区

边界处流场和挥发酚浓度不受气化影响，经多次计算

后确定。燃空区位于计算区的中部偏北，如图 3 所

示。其中，1、3 号为上含水层污染观测孔，2、4 号为煤

层污染观测孔。观测孔 1、2、3 和 4 距燃空区的距离

分别为 83. 45、82. 00、283. 09 和 508. 91 m，4 个观测

孔基本在一条观测线上，方向为 NE15°，沿地下水径

流方向分层布置，同时考虑其它水文地质条件，包括

水力坡度、渗透系数和弥散度的大小。顶部和底部边

界均为隔水边界，四周有水量交换，无源汇项。地下

水向西南方向径流，上含水层和煤层的天然平均水力

坡度分别约为 0. 000 5 和 0. 000 01，水流缓慢。上含

水层水位高于煤层水位平均约 30 m，水位差明显。

图 3 计算边界及燃空区位置

Fig. 3 Calculation border and the positon of UCG cavity
燃空区外围挥发酚的监测从 2009 年 8 月份开始

( 气化结束时) ，到 2010 年 6 月结束( 观测孔分布如

图 3 所示) 。每月取一次水样进行分析。气化前上

含水层挥发酚浓度( 以苯酚计) 背景值为 0. 008 mg /
L，煤层背景值( 以苯酚计) 为 0. 014 mg /L。气化结束

后对燃空区进行 48 h 抽提，燃空区挥发酚浓度下降

为 11. 5 mg /L，浓度较背景值明显增加。

4 数学模型

根据水文地质概念模型，水流运动数学模型为


x Km H

( )x + 
y Km H

( )y + q1 = μ* H
t

H( x，y，t) t = 0 = H0 ( x，y)

Km H
n Γ2

= q2 ( x，y，t











 )

式中，H 为含水层水位，m; K 为渗透系数，m/d; m 为

含水层厚度，m; q1 为上含水层与煤层之间的交换量，

m3 /d，通过达西公式计算; μ*
为储水系数; t 为时间，

d; x、y 为空间变量，m; H0 为含水层初始水头，m; Γ2

为第二类边界条件; q2 为边界处的交换量，m3 /d。
溶质运移数学模型为


x θDxx

C
x

+ θDxy
C
( )y + 

y θDyx
C
x

+ θDyy
C
( )y －

( qxC)
x

－
( qyC)
y

+ qsCs = ( θC)
t

C( x，y，t)
t = 0

= C0 ( x，y)

C( x，y，t)
B1

= f( x，y，t















)

其中，θ 为有效孔隙度; D 为水动力弥散系数，m2 /d，

包含有效分子扩展系数; C 为挥发酚浓度，mg /L; qx、
qy 为地下水流速，m/d; qs 为含水层内源 /汇的体积流

量，d －1 ; Cs 为源 /汇挥发酚浓度，mg /L; C0 ( x，y) 为初

始浓度分布，mg /L; B1 为第一类边界条件; f ( x，y，t)
为边界处浓度值，mg /L。模型中考虑挥发酚的线性
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等温吸附，并用分配系数表示。

5 数值模拟及结果分析

使用 Visual Modflow 中的 Modflow 和 Mt3dms 模

块进行数值模拟。3 层共剖分 8 724 个单元，在燃空

区及其附近加密剖分单元。水流模型的第二类边界

条件通过通用水头边界( GHB) 处理。燃空区充满水

时刻作为模拟的开始时间( 2009 年 8 月) ，以 1 个月

为应力期，每个应力期分为 10 个步长，模拟时间为

20 a( 模拟结束时刻为 2029 年 7 月) 。使用 2009 年 8
月至 2010 年 6 月的挥发酚监测数据进行拟合。观测

孔 1 和 2 挥发酚浓度拟合效果如图 4 所示，根据拟合

的相对误差，预测计算值与观测值整体拟合效果较

好。预测结果显示，在结束气化以后，上含水层观测

孔 1 中挥发酚浓度开始出现上升趋势，说明煤层燃空

区挥发酚具有较弱的向上含水层迁移的趋势，而这种

迁移在该地层条件下主要依靠水动力弥散作用。但

观测值变化极小，观测值在 270 d 左右自 0. 008 mg /L
增加到 0. 010 mg /L，尚不足以证明酚浓度明显升高，

仍需要长期观测。煤层观测孔 2 挥发酚浓度的计算

值先是快速上升，然后基本保持不变，说明煤层燃空

区中挥发酚在煤层内发生了迁移，污染范围扩大。观

测值在计算值附近波动。
根据勘探孔的抽水试验、连通试验及等温吸附试

验确定水文地质参数初值，经过进一步的模型识别后

确定最后的水文地质参数，见表 1。

图 4 挥发酚浓度计算值和观测值的对比

Fig. 4 Comparsion of calculation values and measurement values of phenol

表 1 水文地质参数取值

Table 1 Hydrogeological parameters for calculation

地 层
渗透系数 /

( m·d －1 )
贮水率

纵向弥

散度 /m
横向弥

散度 /m

有效分子扩散

系数 / ( m2·d －1 )

分配系数 /

( mL·g － 1 )

有效孔

隙度

上含水层 0. 050 4 × 10 －4 3. 5 0. 3 7. 9 × 10 －5 3. 6 0. 20

隔水层断裂带 0. 600 2 × 10 －6 6. 1 0. 5 1. 1 × 10 －4 7. 9 0. 30

煤层 0. 009 8 × 10 －5 0. 8 0. 1 2. 2 × 10 －6 23. 7 0. 05

图 5 和图 6 分别是计算末时刻( 20 a 后) 上含水

层、煤层的水位等值线图和挥发酚浓度等值线图。
经比较，上含水层模拟结束期流场与气化前的天

然流场基本一致，即气化对上含水层的水动力条件的

改变得到了恢复; 煤层模拟结束期流场与气化前的天

然流场不同，燃空区附近水位高于四周，这是由于在

燃空区上方的隔水层出现断裂带，上层含水层通过该

带对煤层的补给形成的。
上含水层在 20 a 后模拟结束期时可以观测到有

轻微的挥发酚进入及扩散趋势( 图 6 ( a) ) ，污染晕主

要集中在燃空区对应的上含水层部位，浓度最大值为

0. 018 mg /L( 图 6( a) 等值线中心点位置浓度) ，较背

景值增加 2 倍左右，挥发酚浓度由地下水四类水质标

准( ＞ 0. 01 mg /L) 变化到五类水质标准( ＜ 0. 01 mg /
L) 。这是因为挥发酚进入上含水层是燃空区中挥发

酚水动力弥散的结果，并且由于地下水是从上含水层

流向煤层，水动力弥散要克服对流的影响，因此，进入

上含水层的量就很有限了。污染晕扩展主要是对流

和弥散的结果。煤层 20 a 的挥发酚污染晕扩展范围

如图 6( b) 所示，污染晕是以燃空区为中心的椭圆形，

长轴方向大约 500 m，短轴方向大约 300 m。污染晕

以燃空区为中心呈对称分布，这是与煤层的流场相一

致的。扩展范围不大的主要原因是煤层的渗透系数

和水力坡度均较小，地下水流缓慢。另外，煤层对挥

发酚有一定的吸附作用，地下水本身具有弱的自净化

能力，因此随观测距离增加，浓度显著衰减。
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图 5 计算结束( 20 a) 后上含水层和煤层水位等值线

Fig. 5 Water height isogram of upper aquifer and coal seama after 20 years

图 6 计算结束( 20 a) 后上含水层和煤层挥发酚浓度等值线

Fig. 6 Phenol concentration isogram of upper aquifer and coal seam after 20 years

图 7 分别为观测孔 1 和 3、2 和 4 挥发酚计算浓

度历时曲线。观测孔 1、2 和 4 挥发酚浓度变化都可

以分成 3 个阶段: 第 1 阶段是浓度不断增加的过程，

第 2 阶段内保持不变，第 3 阶段出现下降趋势。上含

水层观测孔 3 在 1 900 d 之前挥发酚浓度仍为背景

值，之后浓度出现上升的趋势，但 20 a 后，浓度仍小

于 0. 01 mg /L。可以预测，随着时间的延长，观测孔 3
中浓度的变化也将出现与其它观测孔类似的下降阶

段。与背景值及地下水质量标准对比，上含水层挥发

酚浓度在四类和五类水之间变化，无显著酚污染。由

于该含水层为咸水层，不会对该含水层的使用造成影

响。煤层挥发酚浓度在迁移扩散后仍较背景值增加

10 倍左右。此外，挥发酚是可被天然分解的有机物，

前苏联曾观测到，煤层挥发酚在气化 2 a 后恢复到背

景值
［8］。

6 地下水污染防治措施

在该地层条件下，针对目标上含水层( 咸水层) ，

短期监测没有检测到挥发酚污染，长期模型预测显示

会有极弱的挥发酚污染趋势。针对本文研究结果，试

验点燃空区应该进一步加强煤层燃空区污染物修复

及局部充填封闭的工作，有效地控制潜在的污染风

险。考虑其它地下气化工程的地下水污染风险，提出

采取以下防治措施，通过多措并举避免可能的地下水

污染，保障煤炭地下气化的可持续发展。① 科学选

址: 气化煤田的水文地质条件是地下水污染的决定性

因素; 目标气化煤层应与气化区内重要含水层无水力

联系，并有足够厚的隔水层; 煤层顶底板渗透性低，对

气化煤层密闭性好。② 气化钻孔封闭: 气化钻孔建

设要确保对含水层的封闭与隔离。③ 气化过程控

污: 合理控制气化工艺参数，特别是气化压力，使得气

化压力小于等于煤层静水压力，避免煤气携带挥发性

污染物向围岩的扩散迁移。④ 燃空区污染处理: 气

化后采用抽提、地下水原位修复等方法对燃空区残留

污染物进行即时清除，将特征污染物降低到背景值。
⑤ 燃空区局部充填: 向燃空区充填黏土等，对残留污

染物进行局部包埋的同时，限制了污染物的浸出以及

向煤层燃空区以外区域的迁移。

7 结 论

在该气化试验现场的水文地质条件下，煤层中挥

发酚的迁移主要发生在燃空区附近; 在气化后 20 a，

在煤层中形成了以燃空区为中心的椭圆形污染晕，长

轴方向大约 500 m，短轴方向大约 300 m; 挥发酚具有
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图 7 挥发酚浓度历时曲线

Fig. 7 Duration curves of phenol concentration

极弱的向上含水层的迁移倾向，这种迁移主要依靠水

动力弥散作用，短期内没有观测到明显污染，不会影

响该层水的使用; 煤层的渗透性能差、水力坡度小和

煤的吸附作用是阻碍挥发酚迁移的主要原因; 煤层与

含水层之间的水头差、燃空区上下方隔水层的破坏程

度和范围以及水动力弥散作用是煤层邻近含水层污

染风险评价的关键。
地下水污染风险可以通过科学选址、气化过程控

污、煤层燃空区污染处理等措施进行综合控制，相关

监测、预测工作仍有待深入研究。本文讨论的煤炭地

下气化试验处于探索阶段，随着该基地煤炭地下气化

试验的规模化，对不同特征污染物迁移扩散的监测及

规律研究也将会进一步深入。此外，气化过程中的污

染物迁移特征也值得深入研究。
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