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基于页岩气返排液中污染气体浓度
及扩散模型研究*

成潇潇 1)2)    刘建国 1)    徐亮 1)†    徐寒杨 1)    金岭 1)    束胜全 1)2)    薛明 3)

1) (中国科学院合肥物质科学研究院安徽光学精密机械研究所, 合肥　230031)

2) (中国科学技术大学, 合肥　230026)

3) (中国石油集团安全环保技术研究院, 北京　102206)

(2021 年 1 月 4日收到; 2021 年 2 月 13日收到修改稿)

针对页岩气开发过程中污染气体浓度与扩散分布不确定性问题, 利用自主设计并搭建的开放光路傅里

叶变换红外光谱 (FTIR)测量系统, 对返排液中污染气体进行浓度反演, 并通过返排液流速及污染源大小, 计

算出污染源源强. 结合现场环境, 建立参考坐标, 对高斯扩散模型进行数学推导, 构建污染源面源扩散模型并

进行仿真分析. 结果表明: 源强、距离、风速、大气稳定度影响气体浓度扩散. 对返排液进行 80 h连续测量,

确定主要污染气体浓度及面源源强. 实验结果表明: 返排液排放的主要污染气体为丙烷、戊烷、丙烯、一氧化

碳、二氧化硫 ; 对应的最大浓度分别 4.689, 25.494, 30.324, 0.656, 4.620 mg/m3. 最大面源源强分别为 1.9872,

10.9750, 12.8513, 0.2707, 1.9064 g/s. 结合风速及日间环境情况, 选取大气稳定度, 将源强代入面源扩散模型,

进行污染气体扩散浓度构建, 实现对不同污染气体不同位置上浓度分布的实时监测. 相对于传统测量方法,

利用 FTIR方法并结合面源扩散模型, 不仅能够实现对污染源的非接触远距离在线测量, 还能对污染气体分

布进行安全区域划分.

关键词：页岩气, 污染气体, 面源扩散模型, 浓度分布,  
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1   引　言

在过去的十几年里, 基于水力压裂的页岩气开

采技术的发展使得美国的油气产量大幅增加 [1], 至

2015年页岩气产量占美国天然气总产量的 56%. 而

我国作为页岩气储量大国, 资源总量达到 134.4万

亿立方米, 可采资源量 25.08万亿立方米, 探明储

量超过 2万亿立方米, 预计 2020年页岩气开采量

达到 200亿立方米左右 [2]. 但是, 在页岩气开采过

程中, 随着返排液带出的气体会影响当地区域的空

气质量 [3,4]. 这些气体以甲烷 (CH4)为主 [5,6], 同时

包括挥发性有机化合物 (VOCs)、硫化物等有毒有

害污染气体 [7,8]. 大多数 VOCs会在光照条件下发

生光化学反应, 形成二次气溶胶、酸雨、光化学烟雾

等; 且高浓度的 VOCs会导致阻塞性肺病 (COPD)、

呼吸短促和易感人群中的其他呼吸道疾病 [9]. 同时,

中国生态环保部颁布的《大气污染物综合排放标

准》(GB16297-1996)明确规定了 33种大气污染

物的排放限值, 对厂界浓度有着明确要求. 中国国
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家卫生和计划生育委员会发布《工业企业设计卫

生标准》(TJ36-79)对居民区大气中有害物质的最

高容许浓度有着明确要求. 因此, 对页岩气开采过

程中污染气体的浓度及扩散分布进行实时在线监

测显得尤为重要.

目前, 对于页岩气的 VOCs及其他污染气体

的检测手段主要是通过苏玛罐、固体吸附等传统手

段在现场收集空气样品 [10,11], 然后在实验室采用离

子火焰燃烧 (FID)[12]、光离子化检测器 (PID)[13] 等

技术进行测定; 或采取点式与手持式设备对页岩气

开采周边环境进行监测 [14]. 传统方法耗时较长, 且

不同采样方式受样品保存时间等影响, 实验室测定

值与现场检测值比对时存在较大差异. 国家已出

台 VOCs的在线监测标准, 但多针对非甲烷总烃

测定, 无法实现原位组分分析, 且无法满足区域内

VOCs浓度分布监测. 本文通过开放光路傅里叶变

换红外光谱 (FTIR)测量系统对页岩气污染气体

进行实时在线浓度监测, 利用 FTIR测量具有速度

快、精度高、分辨率高、测定波段宽、无需采样及预

处理等优点 [15,16], 对返排液进行在线自动测量并根

据高斯扩散模型, 通过理论分析与数值模拟, 建立

实时污染气体面源扩散模型. 在此基础上, 对污染

气体浓度分布进行可视化展示并依据国家标准确

定动态厂界. 该研究方法不仅能够实现对页岩气返

排液中污染气体的定性定量分析, 同时能构建出污

染气体的浓度分布情况, 实现动态厂界的设置. 

2   基本原理
 

2.1    高斯扩散模型

对于地面高度 H 处连续点源的烟羽模型为 [17]
 

C(x, y, z) =
Q

2πµσyσz
exp

(
− y2

2σ2
y

)

×

{
exp

[
− (z −H)

2

2σ2
z

]
+ exp

[
− (z +H)

2

2σ2
z

]}
, (1)

C(x, y, z) (x, y, z)

σy σz

其中   表示   点的浓度; Q 表示源强;

µ表示风速;   ,   分别为侧风方向和垂直方向的

扩散系数; H 代表有效源高.

根据国家标准 GB/T13201-91中规定, 当采样

时间为 0.5 h时, 扩散系数为 

σy = γ1x
a1 , (2)

 

σz = γ2x
a2 , (3)

γ1 γ2

a1

a2

其中,   表示横向扩散参数回归系数;   表示垂直

扩散参数回归系数;    表示横向扩散参数回归指

数 ;    表示垂直扩散参数回归指数 [18,19]. 在下风

1000 m以内, 各参数取值如表 1所列.
  

表 1    P-G扩散曲线幂函数数据参数表
Table 1.    Diffusion curve power function data of P-G.

稳定度 γ1 γ2 a1 a2 

A 0.425809 0.0799904 0.901074 1.12154

B 0.281846 0.127190 0.914370 0.964435

B-C 0.229500 0.114682 0.919325 0.941015

C 0.177154 0.106813 0.924279 0.917595

C-D 0.143940 0.126152 0.926849 0.838628

D 0.110726 0.104634 0.929418 0.826212

D-E 0.0985631 0.111771 0.925118 0.776864

E 0.0864001 0.0927529 0.920818 0.788370

F 0.0553634 0.0620765 0.929418 0.784400
 
 

大气稳定度等级的划分，按照 Pasquill稳定度

分类法, 可分为强不稳定、不稳定、弱不稳定、中

性、较稳定和稳定共六个等级, 分别由 A, B, C, D,

E, F表示. 主要与太阳高度角、风速、高低空云量

有关, 如表 2所列.
  

表 2    P-G扩散模型的大气稳定度等级
Table 2.    Levels  of  atmospheric  stability  for  diffusion

models of P-G.

表面风速
/(m·s–1)

白天日照 夜间条件

强 适中 弱
很薄云层或
大于4/8
低沉云

<3/8朦胧

<2 A A—B B F F

2—3 A—B B C E F

3—4 B B—C C D F

4—6 C C—D D D D

>6 C D D D D
 
 

表中强光指的是夏至时正午光照强度, 弱光指

的是冬至时正午光照强度, 主要受太阳高度角影

响. 根据高斯扩散模型, 高空排放气体在风速、风

向的作用下, 向下风口运动. 图 1给出在风速为 5

与 0 m/s时扩散情况. 

2.2    面源扩散模型

对于面源的扩散模型, 通过对其扩散参数进行

修正, 添加初始扰动, 可采用虚拟点源来代替并计

算 [20], 虚拟点源远离中心, 位于上风口. 对于高度

为 0 m的面源扩散区域, 其原理图如图 2所示.
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Q 为上风口的虚拟点源, 其在 y 轴的扩散模式

为高斯扩散, 符合正态分布 [21]: 

a= 2y0 = 4.3σy0
, (4)

σy0其中, a 为面源区域宽度,   为初始扩散参数.

通过 (2)式, 可求出初始点源位置: 

x0 =

(
σy0

γ1

)1/a1

. (5)

结合 (1)式的点源高斯扩散模型, 可得面源高

斯扩散模型为 

C(x, y, z) =
Q

2πµ (σy + σy0
)σz

exp

[
− y2

2(σy + σy0
)
2

]

×

{
exp

[
− (z −H)

2

2σ2
z

]
+ exp

[
− (z +H)

2

2σ2
z

]}
.
(6)

当面源为地面排放区域时, H = 0, 则 (6)式可

转变为 

C(x, y, z) =
Q

πµ (σy + σy0
)σz

exp

[
− y2

2(σy + σy0
)
2

]

× exp
(
− z2

2σ2
z

)
.

(7)
 

2.3    面源源强计算

在页岩气开采过程中, 由于水力压裂, 污染气

体大多随着甲烷气体进入气体管道. 在高温高压的

作用下, 部分气体溶入返排液, 另一部分以游离态

状态随着返排液排出. 因此, 页岩气开采过程中,

源强与水流速度成正比关系. 面源源强为 

Q = µ

∫∫
S

Cids, (8)

Ci其中, s 为排放面源大小, µ为水流速度,   为每点

浓度.

由于排放源为稳定的面源, 且 FTIR测量的为

线浓度, 可对 (8)式进行转化: 

Q =
µScl

L
, (9)

其中, c 为 FTIR测量浓度, l 为 FTIR光程, S 为

返排池面积, L 为光路跨越面源的长度. 

3   实验系统及仿真分析
 

3.1    实验系统

实验场地选在四川威远某页岩气井, 其返排池

面积大小为 13.86 m × 13.86 m, 深为 5 m, 采用开

放光路式 FTIR测量系统对返排液进行测量. 系统

对返排池观测从 2020年 9月 6日持续到 2020年

9月 9日, 现场情况与实验设备布设情况如图 3所示. 

3.2    仿真分析

在不同的风速风向作用下, 面源扩散不同, 对

外场防护厂界大小要求不同. 设计仿真实验, 分析

在不同风速作用下, 气体扩散浓度分布情况. 参数

设计如下: 面源大小为 13.86 m × 13.86 m, 高度
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图 1    气体排放图　(a)V = 5 m/s; (b)V = 0 m/s

Fig. 1. Emission map of gas: (a) V = 5 m/s; (b) V = 0 m/s. 

 





0

Virtual source



图 2    面源扩散模式

Fig. 2. Diffusion pattern of area source. 
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x0

为 0 m, 面源中心为 0坐标点 . 假设初始源强为

10 g/s, 风速分别为 1 和 3 m/s, 结合日间外场情

况及表 2, 可知大气稳定度分别为 B, C. 由 (5)式

可得初始位置   = 6.438 m. 地面处, 气体扩散浓

度如图 4所示.

当风速分别为1和3 m/s, 对下风50, 150, 300 m

处的浓度进行仿真分析, 实验结果如图 5所示.

仿真结果表明: 距离、风速、大气稳定度影响

污染气体的浓度分布, 随着距离增大, 浓度急剧下

降; 风速越大, 污染气体下降越快. 通过仿真分析

可知, 可以对实时污染气体进行污染预估计, 实现

对污染区域的动态设置, 进行安全分布划分等. 

4   测量结果与讨论

系统对返排液进行 80 h连续观测, 结合现场

环境, 对多种 VOCs以及硫化物等污染气体进行

浓度反演, 确定主要污染物浓度, 实验结果如图 6所示.

数据分析结果表明: 该返排液排放的 VOCs

气体主要以戊烷 (C5H12)、丙烯 (C3H6)为主, 另包

含少量丙烷 (C3H8). 同时包括其他非 VOCs污染气

体, 主要为一氧化碳 (CO)和二氧化硫 (SO2). 其中

丙 烷 平 均 浓 度 为 2.07 mg/m3,  最 大 浓 度 为

4.689 mg/m3; 戊烷平均浓度为 12.71 mg/m3, 最大

浓 度 为 25.494 mg/m3;  丙 烯 平 均 浓 度 为

14.91 mg/m3, 最大浓度为 30.324 mg/m3; 一氧化

碳平均浓度为 0.43 mg/m3, 最大浓度为 0.656 

mg/m3; 二氧化硫平均浓度为 2.12 mg/m3, 最大浓
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图 3    实验外场图　(a)现场情况; (b)设备布设情况

Fig. 3. Experimental  outfield  diagram:  (a)  Environment;

(b) system. 
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图 4    气体仿真扩散分布图　(a)V = 1 m/s; (b)V = 3 m/s

Fig. 4. Simulation diffusion distribution diagram of gas: (a) V = 1 m/s; (b) V = 3 m/s. 
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Fig. 5. Simulation concentration distribution diagram of gas: (a) V = 1 m/s; (b) V = 3 m/s. 
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度为 4.620 mg/m3. 由于二氧化硫易溶入水, 所以

二氧化硫会残留在返排液中, 随着污水车运到污水

厂, 因此在页岩气开采过程中, 二氧化硫排放量远

远大于 FTIR测量计算结果, 但对环境污染主要体

现在挥发的二氧化硫上.

对污水排放量进行了统计, 结果如图 7所示.

结合 (9)式, 计算出丙烷、戊烷、丙烯、一氧化碳、

二氧化硫最大面源源强分别为 1.9872,  10.9750,

12.8513, 0.2707, 1.9064 g/s. 风速为 1 m/s, 结合

日间外场环境及表 2所列数据可知, 大气稳定度

为 B. 通过 (7)式以及扩散模型, 对丙烷、戊烷、丙

烯、一氧化碳、二氧化硫进行扩散浓度构建, 日间

扩散浓度分布如图 8所示.
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图 6    污染气体浓度图

Fig. 6. Concentration diagram of pollution gas. 
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Fig. 7. Discharge real-time map of sewage. 
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由图 8可以看出, 污染物排放进入大气后, 急

剧扩散, 由于风速的作用, 主要往下风口扩散. 同

时, 受污染物排放浓度、大气稳定度、风速影响, 不

同污染物在不同时间段扩散浓度不同. 以该浓度扩

散模型为基础, 计算返排池下风口 50, 100, 200和

300 m处的浓度分布, 结果如图 9所示.

根据国家标准 (GB16297-1996)及 (TJ36-79)

对污染源大气污染物的排放限值可知, 我国对一氧

化碳、二氧化硫、非甲烷总烃厂界或居民区浓度要

求分别为 3, 0.5和 5.0 mg/m3. 由浓度分布结果可

知丙烷、戊烷、丙烯、一氧化碳、二氧化硫在 200

和 300 m处的最大浓度分别为 0.7568与 0.3650 

mg/m3, 4.1780与 2.0156 mg/m3, 4.8945与 2.3602 

mg/m3, 0.1031与 0.0497 mg/m3, 0.7261与 0.3501 

mg/m3. 则非甲烷总烃在 200与 300 m浓度约为

9.8302与 4.7408 mg/m3.
 

5   结　论

针对页岩气开采过程中污染气体排放成分、浓

度及扩散的不确定性, 以四川威远某页岩气井返排

液为研究对象, 通过 FTIR浓度反演及面源扩散模

型的搭建, 对污染气体进行定性和定量分析, 构建

浓度分布模型. 对浓度分布模型进行仿真, 结果表明:
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图 8    污染气体扩散浓度分布图

Fig. 8. Distribution map of diffusion concentration in pollutant gas. 
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源强、距离、风速、大气稳定度影响气体浓度扩散.

通过返排池 80 h连续测量, 对污染气体进行定性

定量分析并计算面源源强. 实验结果表明: 返排液

主要排放的污染气体为丙烷、戊烷、丙烯、一氧化碳、

二氧化硫, 最大源强分别为 1.9872, 10.9750, 12.8513,

0.2707和 1.9064 g/s. 通过搭建的面源扩散模型,

实现对不同污染气体不同位置上的浓度监测.

本文从返排液污染气体测量的角度出发, 针对

传统测量手段的难点, 结合 FTIR仪器的优势, 以

高斯扩散模型为基础, 构建面源高斯扩散模型, 从

而达到对动态厂界的设置以及污染区域的划分. 为

页岩气开采过程中污染气体浓度、排放通量、区域

浓度分布提供了有力的支撑.
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图 9    污染气体浓度分布图

Fig. 9. Distribution map of concentration in pollutant gas. 
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Abstract

Aiming at the uncertainty of the concentration of the pollution gases and the spread of distribution in the
process  of  shale  gas  development,  the  open  optical  path  Fourier  Transform  infrared  spectroscopy  (FTIR)
measurement system designed and built by ourselves is used to invert the concentration of pollution gases in the
backflow,  and  the  size  of  pollution  source  is  calculated  by  the  flow  rate  of  backflow  liquid  and  the  size  of
pollution  source.  By  combining  with  the  field  environment  and  establishing  the  reference  coordinates,  the
Gaussian  diffusion  model  is  derived  mathematically,  and  the  non-point  source  diffusion  model  of  pollution
source  is  constructed  and  simulated.  The  result  shows  that  the  source  intensity,  distance,  wind  speed  and
atmospheric  stability  all  affect  gas  concentration  diffusion.  The  concentration  of  main  pollution  gas  and  the
strength of non-point source are obtained by continuously measuring the backflow liquid for 80 h. The result
shows  that  C3H8,  C5H12,  C3H6,  CO  and  SO2  are  the  main  pollution  gases  of  the  backflow  liquid,  and  their
maximum  concentrations  are  4.689  mg/m3,  25.494  mg/m3,  30.324  mg/m3,  0.656  mg/m3  and  4.620  mg/m3,
respectively. The maximum strengths of non-point source are 1.9872 g/s, 10.9750 g/s, 12.8513 g/s, 0.2707 g/s
and  1.9064  g/s,  respectively.  By  combining  the  wind  speed  and  daytime  environmental  conditions,  the
atmospheric  stability  is  selected  and  the  source  strength  is  substituted  into  the  non-point  source  diffusion
model, the diffusion concentration of polluted gas is obtained, and the real-time monitoring of the concentration
distribution of different polluted gases at different locations is realized. The traditional method is used to collect
air  samples  in  the  field  and  determine  them  in  the  laboratory.  It  takes  a  long  time  and  different  sampling
methods  are  affected  by  the  preservation  time  of  samples,  etc.,  so  there  is  a  great  difference  between  the
measured  values  in  the  laboratory  and  the  measured  values  in  the  field.  The  country  has  issued  online
monitoring  standards  for  volatile  organic  compounds  (VOCs),  but  most  of  them are  for  the  determination of
non-methane  total  hydrocarbon,  which  cannot  realize  in  situ  component  analysis,  and  cannot  implement  the
monitoring  of  VOC  concentration  distribution  within  the  region.  Compared  with  traditional  measurement
methods, the method of FTIR and non-point source diffusion model can not only realize the non-contact, long-
distance, online measurement of pollution sources, but also set the dynamic factory boundary of the pollution
area and determine the safe distribution area.

Keywords: shale gas, pollution gases, non-point source, diffusion model, concentration distribution
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