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用分子动力学模拟方法研究甲烷水合物的热激法，化学试剂法，以及热激法结合化学试剂法分解，系统研究温

度为 #)) +和 *’% +时添加液态水（,-.）和 *% /01乙二醇（23）溶液对水合物分解的影响 4模拟显示 ,-.与水合物
表面水分子形成氢键，破坏水合物原有的氢键平衡，造成笼状结构坍塌，水合物分解 4 23分子中的羟基与水合物表
面水分子形成氢键，从而破坏原有的稳定结构，造成水合物笼状结构被破坏，达到促进水合物分解，释放甲烷气体

的效果 4比较温度为 #)) +和 *’% +时添加,-.和 *% /0123溶液对水合物分解效果得出 23（*’% +）5 ,-.（*’% +）
5 23（#)) +）5 ,-.（#)) +），热激法结合化学试剂法能更好促进水合物分解 4
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!国家高技术研究发展计划（(&*）（批准号：#%%&77%$8*!9），中国科学院”百人计划”和国家自然科学基金（批准号：#%&)&!**）资助的课题 4
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! F 引 言

近年来，自然界中在陆地的永久冻土地带和大

陆边缘的海底深层砂砾中发现的天然气水合物被认

为是一种新型洁净优质能源［!］，已经受到越来越多

国家的重视 4全球蕴藏的天然气水合物中的甲烷碳
含量达 !%!& ;* 或含有 #% G !%!$ ;* 的甲烷气，相当于

全球已探明传统化石燃料总碳储量的两倍［#］4因此，
研究天然气水合物的科学开采利用，对缓解人类社

会所面临的能源危机具有十分重要的意义 4
天然气水合物开采常用的方法有热激法、降压

法和化学试剂法 4热激法是利用各种加热技术对水
合物储层进行加热，使温度高于水合物分解温度，促

使水合物分解 4 H<EI<［*］实验研究地层中的结构!型
（J!）和结构"型（J"）气体水合物的分解热、热容
等热量性质，结果表明实验室人工合成的水合物和

这种水合物的性质相似 4加拿大 K<>>=L #6:*(井中约
!) ;厚的高饱和天然气水合物层，通入 $ I<M@热水
循环后，天然气以各种速率喷出，最大流量达 !$%%

;* NI分解［’］4该方法开采速度较快，但能量消耗大 4
降压法是在一定的温度下，降低水合物储层的压力

到水合物相平衡压力以下，使水合物发生分解 4
OPQ@=R等［$，&］在 SCTC<岩芯中进行水合物的降压分解
实验，并提出移动边界模型描述水合物分解过程 4
+PEP等［)］在沉积物中进行天然气水合物降压分解
实验，并得出水合物分解的表观动力学参数 4该方法
不需昂贵的连续激发，但水合物分解较慢 4化学试剂
法使某些化学试剂（盐水、甲醇、乙二醇（23）和丙三
醇等）有效改变水合物形成的相平衡条件，降低水合

物稳定储存温度，使水合物分解 4 KC@@PM<LU<气田通
过实验，向含气体水合物的岩层注入诸如甲醇和氯

化钙一类可扰动并阻止气体水合物形成的物质，试

验得出天然气产量有显著提高，表明水合物分解速

率得到提高［(］4 +<;<0U等［9］在 !99!年研究抑制剂存
在时水合物的分解 4 +<;<0U和 V<0=>［!%］提出一个统一
的关联式用于计算甲烷水合物在不同化学试剂（盐

水、甲醇和 23）作用下的分解速率 4 +</<;QT< 等［!!］

研究冰点在 23和硅树脂油中甲烷水合物的分解 4
该方法能降低能源消耗，但费用太昂贵 4

第 $&卷 第 !!期 #%%)年 !!月
!%%%:*#9%N#%%)N$&（!!）N&)#):%9

物 理 学 报
7W-7 VHOJXW7 JXYXW7

ZP>4$&，YP4!!，YP[C;\CT，#%%)
#

"""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""
#%%) WU=E4 VUM@4 JPD4



以上三种方法均各有优缺点，将其结合能更好

促进水合物开采 ! "##$ 年，%&&’()*+,(-.*/0 等［1"］提出
用减压法和热激化法结合开采水合物的数值和物理

模型 ! 2345等［16］研究多孔岩石中的水合物的降压法
和化学试剂法分解，并对分解后的气体和水的流动

特性进行研究，同时利用电阻率的变化判断水合物

的分解情况 !目前对于天然气水合物开采技术的研
究，无论是室内实验还是矿场试验，都还处于初期探

索阶段，这些实验还不足以解释水合物分解的机理 !
分子模拟提供研究微观结构的强有力工

具［1$—17］!845’*/0等［19］通过分子动力学（:,）方法模
拟研究不同晶体尺寸，不同甲烷填充率的甲烷水合

物的分解 !目前，化学试剂法及热激法结合化学试剂
法对水合物分解的模拟研究还未见报道 !本文将通
过 :, 模拟温度为 "99 ; 和 6$# ; 添加液态水
（<=>）和添加 6# ?@A8B溶液的 2!甲烷水合物的
分解过程，分析水合物分解机理，比较热激法，化学

试剂法，以及热激法结合化学试剂法对水合物的分

解的影响 !

" C 模拟方法及过程

模拟采用较精确的全原子模拟，在 DE=系综条
件下，选用相容化合价力场（FEGG）［1H］，并采用 8?(’)
方法处理长程静电相互作用，结构优化使用最速下降

（/@IIJI/@ )I/KI4@）法和共轭梯度（K&4L35(@I 5-()*I4@）法 !

!"#" 结构搭建

2!甲烷水合物结构搭建采用文献［1M，"#］水
合物结构搭建方法 !氧原子初始位置来源于 N射线
单晶衍射实验［"1］，晶格中的氢原子排列是无序的，

使用简单点电荷（/*OJ’I J&*4@ K0(-5I，2%F）势能模型
控制水的相互作用，满足 PI-4(’+G&?’I-规则［""］!控制
水分子的 Q—R键长为 #C#MS9" 4O，Q—R—Q键角
为 1#$CS"T［"6］! 2"甲烷水合物为含有 SS" 个水分子
的 "C69M 4O U "C69M 4O U 6CS7H 4O（! U " U #）正交晶
超晶胞，其中添加 M7个甲烷入空穴中（见图 1（(））!

8B结构式为 QR—FQ"—FQ"—RQ，含有两个羟
基和两个亚甲基 !按结构式搭建不同 8B构象，并进
行优化 !最终得到总能量最小结构最稳定构象，与文
献［"$，"S］结构一致，选其作为 8B构象进行下面模
拟 !搭建 8B溶液，"C69M 4O U "C69M 4O U 6CS96 4O（ !
U " U #）正交晶胞，质量分率为 6# ?@A，其中 8B分

子数为 71，水分子数为 $M# !将 2!甲烷水合物和 8B
溶液结合搭建水合物与 8B溶液的层状体系（见图 1
（V））!
同理搭建 <=>体系，包含 797个水分子，"C69M

4O U "C69M 4O U 6CS96 4O（ ! U " U #）正交晶胞 !将 2
!甲烷水合物和 <=>结合搭建水合物与 <=>的层
状体系（见图 1（K））!

图 1 模拟搭建结构 （(）2!水合物晶胞 !" 面构象；（V）搭建

的添加 8B溶液模拟体系；（K）搭建的添加 <=>模拟体系

!"!" 模拟过程

首先对分子结构进行优化，通过计算电子运动

状态和分布图像，分析大范围内的结构和轨道的性

质搜寻最优结构 !模拟过程中使用 D&/I+Q&&.I-热溶
方法控制温度在 "99 ;（此温度为海底水合物一般开
采温度）和 6$# ;（此温度满足海底水合物热激法开
采经济可行性需要），时间步长为 #CS W/ !先固定水合
物层，模拟 S J/使得 8B 溶液层或 <=>层各个分子
充分运动，然后松弛水合物层 S J/，使得所有体系分
子都处于运动之中，再进行 1## J/（6$# ;）和 $## J/
（"99 ;）模拟 !
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图 ! 单个 "#$分子或 %&分子与甲烷水合物形成氢键 （’）单个 "#$分子吸附在甲烷水合物表面构象

图；（(）"#$氢键配位数为 )时表达式；（*）单个 %&分子吸附在甲烷水合物表面构象图；（+）%&每个羟基

氢键配位数为 ,时表达式

,- 结果与讨论

分子模拟得到最后的稳定构型，比较温度为

!.. /和 ,)0 /时模拟甲烷水合物构象变化，分析水
合物分解机理 1进一步通过甲烷水合物表面各层水
分子径向分布函数（2’+3’4 +35623(76389 :79*6389，$;<）
分析 "#$和 %&溶液对水合物分解的影响，并分析
甲烷水合物中水分子的均方位移（=>’9 5?7’2>+
+35@4’*>=>96，AB;），以及速度自相关函数（C>48*36D
’768*822>4’6389 :79*6389，EF<），同时对比温度为 ,)0 /
和 !.. /的模拟结果 1

!"#" 结构分析

"#$中氧原子含有两个孤对电子，能与水合物
表面水分子中氢原子形成氢键，同时，"#$中氢原
子与水合物表面水分子中氧原子的孤对电子形成氢

键，吸附于水合物表面（见图 !（’））1 "#$的氢键配
位数为 !—)，当配位数为 )时"#$中质子氢键配位
数为 !，氧原子氢键配位数为 !，此时与水合物表层
水分子形成氢键配位数为 )，表达式如图 !（(）所示 1

%&含有两个羟基，极性较大的羟基与极性分子和极
性基团有较强的亲和力，其与水分子之间有较强的

相互作用 1从分子结构来看，两个羟基与两个亚甲基
相连形成 6&GH构象［!)］，两个亲水的羟基能与水分子
相互吸引，形成氢键，两个厌水的亚甲基则位于远离

水分子一侧（见图 !（*））1在 %&分子中每个羟基的
氢键配位数为 I—,，当氢键配位数为 ,时每个羟基
上质子氢键配位数为 I，氧原子氢键配位数为 ! 1由
于 %&形成 6&GH构象，其中一个羟基的质子与另一个
羟基的氧原子之间形成氢键，因此一个 %&分子与
水合物表层水分子之间形成的氢键数为 )，表达式
如图 !（+）所示 1

A;模拟中分子是在不停运动，氢键数也在不
停变化，"#$和 %&分子的配位数均主要表现为 ,，
它们与水合物形成的氢键数均主要为 ,，因此分析
单个 "#$分子和单个 %&分子吸附在甲烷水合物
表面的结合能和氢键能，见表 I 1从表 I中可以看出
单个 %&分子与水合物表层水分子的结合能和氢键
能绝对值均高于单个水分子在水合物表层的吸附，

表明 %&分子与表层水分子之间结合能大于水分子
之间结合能，能较强吸附在水合物表面 1同时水合物
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表层水分子与 !"之间形成的氢键能大于其与水合
物内层水分子之间形成的氢键能，表层水分子随分

子的运动将被 !"吸附摆脱内层水分子间的氢键束
缚，破坏原有氢键平衡，使得水分子不满足冰的

#$%&’()*+,($%规则［--］，离开原来的规则笼子，造成水
合物表面笼状结构被破坏，水合物开始分解 .因此得
出结论：!" 分子对水合物的氢键破坏能力大于
/01分子 .
表 2 /01和 !" 分子与甲烷水合物的结合能（ !34&54&6）和氢键能

（!7)3+&5）

! /01 !"

!34&54&6 89:·;+( < 2 < =>?-@ < =>?A-

!7)3+&5 89:·;+( < 2 < 2=?B- < 2B?B-

图 C 模拟各体系势能随时间变化 （’）注入温度 ->> D的 /01体系；（3）注入温度 ->> D的 !"溶液体系；（E）注

入温度 CAF D的 /01体系；（5）注入温度 CAF D的 !"溶液体系

分析各体系模拟整个过程的势能随时间变化，

如图 C所示 .水合物分解是吸热过程，整个体系动能
减少，势能增加，当水合物分解完全后，势能保持在

一个平衡位置振动 .图 C（’）表示模拟温度为 ->> D
添加 /01甲烷水合物体系整个过程的势能随时间

变化 ./01随着分子运动与水合物表层水分子形成
氢键，使得表层水分子与内层水分子之间原来氢键

平衡被破坏，笼状结构逐渐坍塌，水合物开始分解 .
从图 C（’）中可以看出势能逐渐上升，由于分解缓
慢，模拟进行 AFF GH势能仍处于上升阶段，未达到平
衡 .图 C（3）表示温度为 ->> D模拟添加 !"溶液甲烷
水合物体系整个过程的势能随时间变化 .随着分子
的运动，!"吸附水合物表层水分子使其摆脱内层水
分子间的氢键束缚，破坏原有氢键平衡，造成水合物

表面笼状结构被破坏，水合物开始分解 .从图 C（3）中
可以看出，在大约模拟进行 F—-IF GH势能快速增加，
达到 -IF GH后势能处于平衡波动，体系达到平衡 .
同理图 C（E）为温度 CAF D添加 /01甲烷水合

物体系模拟整个过程的势能随时间变化 .随着温度
升高，分子运动激烈，氢键破坏加速，水合物分解加

快 .从图 C（E）中可以看出，在模拟进行 F—C= GH势能
快速增加，达到 AF GH后势能处于平衡波动，体系达
到平衡 .图 C（5）表示温度 CAF D模拟添加 !"溶液甲
烷水合物体系整个过程的势能随时间变化 .随温度
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升高，分子运动剧烈，!" 分子破坏氢键能力大于
#$%分子，水合物分解较快 &从图 ’（(）中可以看出，
在模拟进行 )—*+ ,-势能快速增加，达到 ’) ,-后势
能处于平衡波动，体系达到平衡 &
从图 ’（(）可以看出温度 ’.) /添加 !"溶液水

合物主要分解过程是在模拟进行 )—’) ,-，因此对
比分析 ’) ,-时，温度为 *00 /添加 #$%或 !"溶液
水合物体系和温度为 ’.) /添加 #$%或 !"溶液水
合物体系的构象，如图 . 所示 &图 . 上部表示添加
#$%溶液的甲烷水合物体系，图下部表示添加 !"
的甲烷水合物体系，为便于分析水合物的整个分解

过程，将水合物表层分为 ! 层，" 层，# 层，每层厚
度为 )12 34&从图 .中可以看出模拟进行 ) ,-时水
合物中水分子与甲烷分子排列规整，笼状结构完整，

水合物为晶体结构 &模拟进行 ’) ,-时温度为 *00 /
添加 #$%体系中水合物 # 层水分子之间的氢键平

衡受到破坏，水分子和甲烷气体排列出现混乱，笼状

结构坍塌，表明水合物开始分解 &同时温度 *00 /添
加 !"溶液体系中水合物 # 层水分子之间笼状结构
被破坏，水分子排列混乱，甲烷气体从笼子中释放

出，游离于 !"溶液中，表明水合物开始分解 &此时
水合物 ! 层和 " 层水分子在添加 #$%体系或添加
!"溶液体系中排列仍然规整 &
同理从图 .中可以看出，模拟进行 ’) ,-时温度

为 ’.) /添加 #$%体系中水合物 " 层和 # 层水分
子笼状结构均受到破坏，水分子和甲烷分子排列无

序，# 层甲烷分子向 #$%扩散，水合物分解 &其中看
出水合物 ! 层水分子仍然排列有序，笼状结构没有
完全被破坏，表明水合物还未分解完全 &模拟进行
’) ,-时温度为 ’.) /添加 !"溶液体系中笼状结构
完全被破坏，水合物完全分解成液态水分子和甲烷

分子的混合物 &

图 . 添加 #$%体系（图上部分）和添加 !"溶液体系（图下部分）在模拟进行 ) ,-和 ’) ,-的构象图

综上所述，热激法中水合物表层水分子与 ’.) /
高温 #$%接触，表层水分子获得热能，分子运动激
烈，摆脱水分子间的氢键束缚，笼状结构被破坏 &甲
烷分子也获得热能后分子运动激烈，从破坏的笼子

中挣脱，向高温 #$% 体系扩散 &化学试剂法中 !"
分子含有两个极性较大的羟基，能与水分子形成较

强的氢键吸附于甲烷水合物表面，破坏水合物原有

稳定结构，使得水合物分解 &同时 !"分子对水合物

的氢键破坏能力大于水分子，促进水合物分解 &热激
法结合化学试剂法水合物中水分子既获得热能分子

运动加速，又受到 !"分子极性较强的羟基的吸引
氢键被破坏加速，因此热激法结合化学试剂法能更

快促进水合物分解 &

!"#" 性质分析

’1*151 %67
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分析模拟进行 !" #$时整个水合物（包含 ! 层、
" 层和 # 层）中水分子的 %&’，如图 (所示 )图 (（*）
表示模拟进行 !" #$时水合物中水分子的氧原子之
间的 %&’（$+,+（ %）），从图 (（*）中可以看出第一个峰
为水合物中氧原子之间主要分布距离 % 为 "-./(
01，既是笼状结构中各个顶点距离 )模拟进行 !" #$
时温度为 .// 2和 !3" 2添加 45%或 67溶液体系
的 $+,+（ %）峰高明显比 8!水合物低，表明水合物的
笼状结构受到破坏，减少水分子有序排列，使得氧分

布的无序程度加大，水合物分解 )同时表明热激法和
化学试剂法均能促进水合物分解 )比较模拟进行 !"
#$时温度为 .// 2和 !3" 2添加 45%或 67溶液体
系的 $+,+（ %）峰高次序是 45%（.// 2）9 67（.// 2）

9 45%（!3" 2）9 67（!3" 2）)水合物分解程度与水
分子的无序度大小成正比，与 $+,+峰高低成反比，因

此得出水合物分解程度次序为 67（!3" 2）9 45%
（!3" 2）9 67（.// 2）9 45%（.// 2）)其中从图 (（*）
可以看出模拟进行 !" #$时温度为 !3" 2添加 67溶
液体系的 $+,+除第一峰外，其他各峰均消失，$+,+（:）
类似液态水［;/］，表明此时水分子呈液态水分布，水

合物完全分解 )
同理，图 (（<）和 (（=）分别表示甲烷水合物水分

子中氢原子之间的 %&’（ $>,>（ %））和氧原子与氢原
子之间的 %&’（$+,>（ %））)从图 (（<）和 (（=）中各峰高
变化可以看出模拟进行 !" #$时不同温度下不同体
系水合物中水分子的排列规整情况，笼状结构被破

坏程度 )图 (（=）中第一个峰高表示水合物中相邻水
分子之间的氧原子与氢原子距离，即氢键距离，其分

布距离 % 为 "-;/( 01)从图 (（=）中可以看出水合物
中水分子之间氢键键长为 "-;/( 01，随着 $+,>（ %）第
一个峰高逐渐降低，表明水合物中水分子随分子运

动氢键逐渐断裂，氢键分布逐渐减少，水分子摆脱氢

键束缚，笼状结构逐渐被破坏 )水合物分解程度与水
分子之间氢键数成反比，因此水合物分解程度与

$+,>（ %）峰高成反比 )从图 (（=）中可以得出水分子之
间 $+,>（ %）峰高次序为 45%（.// 2）9 67（.// 2）9
45%（!3" 2）9 67（!3" 2），从而推导出水合物分解
程度次序为 67（!3" 2）9 45%（!3" 2）9 67（.// 2）
9 45%（.// 2）)
综上分析，得出结论：热激法和化学试剂法均能

促进水合物分解，水合物分解程度次序为 67（!3"
2）9 45%（!3" 2）9 67（.// 2）9 45%（.// 2），表明
热激法结合化学试剂法更能促进水合物分解 )

图 ( 各体系整个水合物（含 ! 层、" 层和 # 层）中水分子的氧

原子之间，氢原子之间，氧原子与氢原子之间的 %&’ （*）氧原

子之间 %&’（$+,+（ %））；（<）氢原子之间的 %&’（$>,>（ %））；（=）氧

原子与氢原子之间的 %&’（$+,>（ %））

!-.-.- ?8&
图 @（*）表示模拟进行 .(—!" #$整个水合物（包

含 ! 层、" 层和 # 层）中水分子的 ?8&与时间的关
系 )从图 @（*）中可以看出模拟进行 .(—!" #$时 8!
甲烷水合物中水分子的 ?8&为与 & 轴平行的直线，
其斜率接近于 "，表明此时水分子处于笼状结构，在
平衡位置振动，水合物未分解 )温度为 .// 2和 !3"
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!添 "#$和 %&溶液体系中水合物水分子的 ’()
均为与 ! 轴倾斜的直线，斜率大于 *，表明在水合物
已经开始分解，水分子摆脱氢键束缚，笼状结构开始

坍塌 +其中温度为 ,-* !添加 %&溶液体系水合物水
分子的 ’()倾斜度最大，与文献［./］中液态水 ’()
相同，表明此时水合物完全分解，水分子呈液态扩

散 +令图 /（0）中直线方程为 " 1 #! 2 $，其斜率为
# +，’()表达式如下：

〈 %.（ &）〉1 3
’!

’

( 1 3
（ %(（ &）4 %(（*） .）， （3）

自扩散系数 ) 表达式［.5］如下：

) 1 678
&"9

3
/ &〈 %.（ &）〉， （.）

斜率 # 表达式如下：

# 1〈 %.（ &）〉
& ， （,）

式中 %（ &）是 ( 原子在 & 时刻的位置，’ 是原子总数 +
〈〉代表所有原子在整个时间段的系综平均 +
由（3），（.）和（,）式可以推导出 ) 与斜率 # 成

正比，计算推导出各体系的 )，见表 . +从表 . 中可
比较出各体系 ) 大小次序为 )%&（,-* !）: )"#$（,-* !）:
)%&（.55 !）: )"#$（.55 !）+
同理分析模拟进行 .;—,* <=各体系甲烷分子

的 ’()与时间的关系，如图 /（>）所示 +从图 /（>）中
可以看到模拟进行 .;—,* <=时 (!甲烷水合物中
甲烷分子的 ’()基本上成为一条平行于时间轴的
直线，表明甲烷分子处于笼状晶体结构中，在笼中相

对固定的位置附近振动，’() 不随时间变化 +温度
为 .55 !和 ,-* !添 "#$和 %&溶液体系中水合物
甲烷分子的 ’()均为与 ! 轴倾斜的直线，斜率大于
*，表明甲烷分子开始剧烈运动，向液态水分子扩散 +
计算得出甲烷分子各体系 )，见表 .，可比较出甲烷
分子各体系 ) 大小次序为 )%&（,-* !） : )"#$（,-* !） :
)%&（.55 !）: )"#$（.55 !）+综上分析，热激法结合化学试剂

法水合物分解最快 +

表 . 模拟 .;—,* <=各体系水合物中水分子和甲烷分子的
自扩散系数 )?3* 4 @ 8.·=4 3

)(A BCDE0FG )"#$（.55 !） )%&（.55 !） )"#$（,-* !） )%&（,-* !）

H.I *J*5.K/ *J.5 *J-/, .JK@K, ;J*-,

LH- *J*/**, *J*5.3 *J.;35 .J35; /J3-K,

,J.J, + MNO
分析模拟进行 .;—,* <=各体系整个水合物（包

含 * 层、+ 层和 , 层）的水分子中氧原子的 MNO，如

图 / 模拟进行 .;—,* <=各体系整个水合物（含 * 层、+ 层和 ,
层）中水分子和甲烷分子 ’()与时间的关系 （0）水分子；（>）甲

烷分子

图 5所示 +从图 5 中可以看出在模拟 (!甲烷水合
物中氧原子振荡较强，表明水分子类似晶体结构 +从
图 5在 *J.—*J/ <=区间的放大图中可以比较看出
温度为 .55 ! 和 ,-* ! 添 "#$ 和 %& 溶液体系的
MNO振荡均比 (!甲烷水合物逐渐减弱，表明水分
子逐渐从固态结构向液态结构过渡，其振荡强弱次

序为 "#$（.55 !）: %&（.55 !）: "#$（,-* !）: %&
（,-* !），其中温度为 ,-* ! 添加 %& 溶液体系的
MNO振荡最平缓，几乎为一直线，表明此时水合物中
水分子呈液态，水合物从固态完全溶解成液态，水合

物分解最快 +

- J 结 论

通过 ’)从微观角度分析热激法，化学试剂法
以及热激法与化学试剂法结合的甲烷水合物分解机

理，分析温度为 .55 !和 ,-* !添加 "#$和 ,* PFQ
%&溶液对 (!甲烷水合物分解的促进作用 +模拟显
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图 ! 模拟进行 "# $%各体系整个水合物（含 ! 层、" 层和 # 层）

中水分子的 &’(

示水合物表层与高温液态水接触，表层水分子获得

热能分子运动激烈，摆脱水分子间的氢键束缚，破坏

水合物原有的水与水之间的氢键平衡，进而破坏其

稳定的笼状结构 )同时甲烷分子获得热能从笼子中
挣脱，向外体系扩散，水合物开始分解 ) *+含有的两
个羟基，能吸附于甲烷水合物表面与甲烷水合物中

的水分子形成较强的氢键，将表面水分子吸引，破坏

甲烷水合物原有的水与水之间的氢键平衡，进而破

坏其稳定的笼状结构，达到促使晶体分解的效果 )从
甲烷水合物中水分子的 ,-(，水合物中水分子和甲
烷分子的./-，水合物中水分子的 &’(，可以得出热
激法，化学试剂法以及热激法结合化学试剂法均能

促进甲烷水合物分解，水合物分解的快慢次序为 *+
（"0# 1）2 34,（"0# 1）2 *+（5!! 1）2 34,（5!! 1）)
其中热激法结合化学试剂法促进水合物快速分解速

度最快，能提高水合物开采效率 )
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