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为研究煤样的化学结构特征随煤样变质程度加深的演化规律!采用傅里叶变换红外光谱与分峰拟

合技术研究了
>

种不同变质程度煤样的官能团分布特征!并依据其结果计算了结构参数#结果表明'不同变

质程度煤样的化学结构特征存在明显差异!但随煤样变质程度加深!其演化规律整体趋势相似!即相对具有

较高活性的官能团逐渐减少!较为稳定的官能团逐渐增加!煤样的化学结构整体向稳定"有序发育#在羟基

官能团方面!游离羟基逐渐减少!而羟基与芳环中
&

电子云间形成的羟基
+

&

氢键逐渐增加!羟基自缔合氢键

是煤中羟基氢键的主要类型!其相对含量在
!,_

"

>>_

内波动!羟基醚氧氢键与环状缔合氢键整体呈减少

趋势#在脂肪烃结构方面!实验煤样中亚甲基的相对含量均高于甲基与次甲基!说明煤中脂环结构与脂链结

构较为发达$而结构参数
<

%

[J

*

&*

<

%

[J

)

&先增后减!说明由甲基"亚甲基与次甲基构成的脂肪链在低变质

程度煤样中有发育趋势!在中"高变质程度煤样中开始断裂!脂肪链总体长度呈先增长后缩短趋势!但支链

数量整体上却呈先减后增趋势#在含氧官能团方面!芳香酯减少!活性较高的羧基逐渐减少!羰基在低"中

变质程度煤样中相对含量的变化较小!而在高变质程度煤样中的相对含量明显减少$酚中
[

/

N

的相对含量

呈先增后减趋势!芳基醚与烷基醚的相对含量逐渐增加!并成为无烟煤中的主要含氧官能团#在芳香烃结构

方面!苯环取代以三取代为主!结构参数
!

[

41

与
cN[

逐渐变大!说明煤中芳香体系增大!芳香结构缩合程度

逐渐增强!无烟煤中芳香结构的缩合程度远强于其他煤样#
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煤是由大量官能团与化学键构成的复杂分子网络!成煤

物质构成与沉积环境致使不同变质程度煤的化学结构特征具

有显著差异(

"

)

!而互异的微观结构导致了不同变质程度煤自

燃性与生烃能力等方面存在差异(

*+!

)

!研究煤的化学结构特

征对煤矿灾害防治"煤炭高效利用具有重要意义#

L@gB

%

L$G18.101452M$1:85M141.62

(

./01$2/$

(3

&作为一种特征性

强"分析快速的现代测试技术!被广泛应用于煤的化学结构

特性研究#为研究煤样中官能团的分布特征随煤样变质程度

加深的演化规律!冯杰等(

>

)采用
L@gB

技术对
A

种不同变质

程度煤样的化学结构差异进行了研究!发现随煤样变质程度

加深!芳香氢*脂肪氢比例增大!羟基"羧基"羰基等含氧官

能团逐渐减少!并认为醚键是芳环缩合间的重要桥键#郝盼

云等(

=

)采用
L@gB

技术定量研究了
)

种不同变质程度煤样中

官能团的分布特征!发现随煤样变质程度加深!煤中羟基
+

&

氢键与羟基间形成的自缔合氢键含量增加!并认为这与煤样

的芳香度增加"煤样中芳烃的缩合程度加深有关#郑庆荣

等(

D

)对
>

种中变质程度煤样进行
L@gB

测试后发现当煤变质



过程进行到肥煤阶段时!煤中羟基氢键缔合形式发生转折!

煤中脂肪类物质富集程度达到最大!并认为在肥煤阶段发生

的结构变化与煤的第
*

次煤化作用跃变有关!这也证实了煤

的变质过程是一个非线性的复杂物理化学过程#梁昌鸿等(

A

)

采用
L@gB

技术研究了长焰煤与无烟煤中官能团的分布特

征!并通过计算结构参数!发现长焰煤中芳烃的缩合度与芳

香度均低于无烟煤!长焰煤中脂肪链的长度较无烟煤更长!

认为长焰煤的生烃能力强于无烟煤#马冬娟等(

?

)通过
L@gB

技术研究了原煤样与经高地温条件处理下煤样化学结构的区

别!发现在高地温影响下!煤样中含氧官能团的含量增加!

并认为这是煤样中的脂肪烃发生氧化所致#为了从微观角度

解析不同变质程度煤自燃倾向性不同的原因!张燕妮等(

",

)

通过
aBc

%

a+14

3

68MM14/08$5

&与
L@gB

技术研究了
D

种不同变

质程度煤样的微观结构随煤样变质程度加深的演化规律!发

现随煤样变质程度加深!煤微晶结构排列逐渐有序化!芳环

缩合程度加深!脂肪类物质含量减少!羟基"羰基与醚键等

含氧官能团含量减少!并认为这些微观结构的变化是导致煤

自燃性各异的原因#

本研究选择褐煤"不粘煤"气煤"

"

*

)

焦煤"无烟煤
>

种

不同变质程度煤样!采用傅里叶变换红外光谱%

L@gB

&测得

煤样的
L@gB

谱图!通过分峰拟合技术得到
>

种不同变质程

度煤样的官能团分布!并计算结构参数!以对不同变质程度

煤样的化学结构特征进行表征#

"

!

实验部分

$($

!

煤样制备与基础数据

实验煤样选用内蒙古呼伦贝尔褐煤"宁夏灵武不粘煤"

宁夏灵武气煤"山西霍州
"

*

)

焦煤与贵州毕节无烟煤!设定

名称分别为
JR

褐煤"

RW

不粘煤"

RW

气煤"

JS"

*

)

焦煤

与
]̀

无烟煤#对煤样进行破碎"研磨"筛分!取粒径
*,,

"

)*>

目%

,&,!>

"

,&,D!::

&样品备为实验煤样#煤样的工业

分析与元素分析结果见表
"

#

表
$

!

煤样的工业分析与元素分析

F.;9,$

!

N12B&-./,.6.9

5

4&4.60,9,-,6/.6.9

5

4&4

23*2.94.-

8

9,4

煤样名称
工业分析*

_

元素分析*
_

水分 灰分 挥发分 碳 氢 氧 氮 硫

JR

褐煤
*"&=> A&,> !>&A? ="&*A !&D* )*&!> "&!* ,&")

RW

不粘煤
A&=? >&>? )"&)> =?&A* !&!D *)&"! "&)= "&*"

RW

气煤
,&D? )&)= !"&", A)&*A >&*= =&"! "&>> )&DD

JS"

*

)

焦煤
"&), )!&>" )"&,, A"&!? !&>! "*&*! "&)) ,&!,

]̀

无烟煤
"&*> "?&>A >&DA ?,&!! *&!* !&,* ,&D= *&)=

$(:

!

煤样的
%F#?

测定

实验采用德国
]1GP.1

公司
#\B@\aD,

型
L@gB

红外光

谱仪#取
":

H

实验煤样与光谱纯
Z]1

粉末按质量比
"X">,

在玛瑙研钵中混合"研磨均匀!装入载片模具!在压片机中

以
">IO4

压制成片!测量背景信息后将装有锭片的载片模

具置于样品架上进行测量!测量条件为波数
!,,,

"

!,,

/:

j"

!分辨率
"/:

j"

!扫描次数
=!

#

*

!

结果与讨论

:($

!

煤样的
%F#?

谱图

煤样的
L@gB

谱图按吸收峰分布可分为四个区间!分别

为
)=>,

"

),,,/:

j"间的羟基官能团!

),,,

"

*A,,/:

j"间

的脂肪烃结构!

"A,,

"

",,,/:

j"间的含氧官能团与
?,,

"

D,,/:

j"间的芳香烃结构#经基线校正后的不同变质程度煤

样
L@gB

谱图如图
"

所示#

图
$

!

不同变质程度煤样
%F#?

谱图

%&

'

($

!

%F#?4

8

,*/1.23*2.94.-

8

9,4=&/+

0&33,1,6/-,/.-21

8

+&*0,

'

1,,4

:(:

!

煤样
%F#?

谱图的分峰拟合

煤中官能团种类繁多!在实测光谱中易造成谱峰叠加!

难以精准确定吸收峰的峰位"峰高等信息!本研究采用

O.4PL80

软件!将煤样
L@gB

谱图中的重叠峰解叠为峰形为

K4G22845

函数或
R$1.50E845

函数的子峰!并进行子峰拟合!

据此计算峰面积"相对含量#

*&*&"

!

煤中羟基

羟基是构成煤大分子结构单元外围部分的主要含氧官能

团之一!是影响煤反应性的重要官能团!位于邻位%如图
*

所

示&的羟基会影响侧链活性基团的反应性!使煤氧复合反应

更容易发生(

""

)

#煤样的
L@gB

谱图中
)=>,

"

),,,/:

j"为

羟基的吸收振动区!此区间中存在多种羟基结构!除
)=>,

"

)>=,/:

j"间的游离羟基外!羟基与不同的氢键受体还可形

成多种氢键!分别为
)>),/:

j"附近的羟基
+

&

氢键!

)!),

/:

j"附近的羟基自缔合氢键!

))),/:

j"附近的羟基醚氧氢

键!

)**,/:

j"附近的环状缔合羟基氢键与
),!,/:

j"附近

的羟基氮氢键#此区间除煤样中存在的多种羟基结构外!还

包括吸附水的
NJ

伸缩振动吸收峰!而在测试过程中实验锭

片会不可避免地从空气中吸收水分(

"*

)

!鉴于此!本研究在忽

略由吸附水所造成误差的前提下对
)=>,

"

),,,/:

j"间的

吸收峰进行分峰拟合!本研究将
)=>,

"

),,,/:

j"解叠为

A

"

?

个子峰!

JR

%褐煤&"

RW

%不粘煤&"

RW

%气煤&"

JS"

*

)

%焦煤&与
]̀

%无烟煤&中烃基吸收谱带分峰拟合结果如图
)

%

4

/

.

&所示#
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图
:

!

侧链活性基团邻位羟基示意图
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图
@

!

不同变质程度煤样羟基
%F#?

谱图拟合结果

%

4

&'褐煤$%

;

&'不粘煤$%

/

&'气煤$

%

6

&'焦煤$%

.

&'无烟煤

%&

'

(@

!

%&//&6

'

1,479/423%F#?4

8

,*/1.23+

5

012B

5

9&6*2.9

4.-

8

9,4=&/+0&33,1,6/-,/.-21

8

+&*0,

'

1,,4

%

4

&'

JR%8

H

580.

$%

;

&'

'$5208/P/$4%

$%

/

&'

K42/$4%

$

%

6

&'

JS"

*

)/$P85

H

/$4%

$%

.

&'

]̀ 450F14/80.

!!

由图
)

可知!游离羟基与羟基氮氢键的相对含量较少!

>

种煤样中游离羟基均不及
!_

!羟基氮氢键均不及
=_

#游离

羟基因其活性相对较高!随着煤样变质程度的加深!其相对

含量整体呈减少趋势#羟基氮氢键是煤中羟基与氮原子形成

的氢键!其相对含量与煤中氮原子的多寡有关#羟基
+

&

氢键

是羟基与芳环上的
&

电子云形成的氢键!随煤样变质程度的

加深!

>

种煤样中羟基
+

&

氢键的相对含量分别为
"=&AA*_

!

**&!>>_

!

*?&"A"_

!

)*&=)"_

与
)=&,"*_

!呈增加趋势#

羟基自缔合氢键是煤中羟基氢键的主要类型!其相对含量分

别 为
!>&"*"_

!

>*&,A=_

!

!A&D>D_

!

!=&**?_

与

!D&?*D_

!其含量与煤中羧酸"醇"酚等含氧官能团的多寡

及煤大分子结构空间排列的紧密程度有关#羟基醚氧氢键是

煤中羟基与醚中的氧原子形成的氢键!其相对含量分别为

"=&AA*_

!

"*&>)A_

!

")&,),_

!

""&!)*_

与
",&>D>_

!整

体呈减少的变化趋势#环状缔合氢键的相对含量分别为

"!&)A)_

!

A&*!*_

!

!&?A)_

!

*&?*"_

与
)&==?_

!整体呈

减少趋势!分析认为随煤样变质程度的加深!煤分子中羟基

逐渐减少!煤大分子结构单元的排列由无序向有序发展!位

于端基和苯环上的羟基在空间中达到环状分布的可能性降

低#

*&*&*

!

煤中脂肪烃结构

煤样的
L@gB

谱图中
),,,

"

*A,,/:

j"为煤样中脂肪烃

结构的伸缩振动带!分别归属为
*?>!/:

j"附近的甲基反对

称伸缩振动!

*?*!/:

j"附近的亚甲基反对称伸缩振动!

*A?>/:

j"附近的次甲基%/

[J

&伸缩振动!

*AD*/:

j"附近

的甲基对称伸缩振动与
*A>*/:

j"附近的亚甲基对称伸缩振

动#本研究将
),,,

"

*A,,/:

j"解叠为
>

个子峰!分峰拟合

结果如图
!

所示!相对含量见表
*

#

图
C

!

不同变质程度煤样脂肪烃结构
%F#?

谱图拟合结果
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表
:

!

不同变质程度煤样脂肪烃结构分峰拟合相对含量

F.;9,:

!

N,.M3&//&6

'

1,9./&>,*26/,6/23.9&

8

+./&*+

5

012*.1;26

&6*2.94.-

8

9,4=&/+0&33,1,6/-,/.-21

8

+&*0,

'

1,,4

煤样编号

[J

)

反

对称伸缩

振动*
_

[J

*

反

对称伸缩

振动*
_

[J

伸缩

振动

*

_

[J

)

对称

伸缩振动

*

_

[J

*

对称

伸缩振动

*

_

JR

褐煤
")&>A" )A&!?" ">&D?> >&!D) *=&==,

RW

不粘煤
""&?D" )?&,=! ")&!!" !&*?" )"&*))

RW

气煤
"*&*>D )A&"?" A&"?* )&)A" )D&?D?

JS"

*

)

焦煤
")&!*) )D&>"D ?&?," D&=?= )"&!=)

]̀

无烟煤
"D&,*A !!&""A ",&*"= ?&,>= "?&>A*

>=))

第
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!!

煤大分子结构中甲基主要位于脂肪链"环烃侧链的端基

位置!亚甲基主要位于脂肪链"环烃侧链"桥键的直链部分

中!由表
*

可以看出!

>

种煤样中亚甲基的相对含量均高于

甲基!这表明煤样大分子网络中含有高度发育的脂环结构与

脂链结构#

!!

为进一步研究煤中脂肪烃结构随煤样变质程度加深的演

化规律!采用结构参数
<

%

[J

*

&*

<

%

[J

)

&表征煤样中脂肪链

的长度与支链化程度!如式%

"

&!其运算见表
)

#

<

%

[J

*

&*

<

%

[J

)

&

*

<

*?*!

*

<

*?>!

%

"

&

!!

表
)

中!随煤样变质程度的加深!

<

%

[J

*

&*

<

%

[J

)

&先

增后减!说明脂肪链长度随煤样变质程度的加深先增长后缩

短!支链数量整体先减后增$属低变质程度的
)

种煤样中
<

%

[J

*

&*

<

%

[J

)

&均大于属中"高变质程度的
*

种煤样!这说

明煤中脂肪链在低变质程度阶段先发育!而后随变质程度的

加深开始断裂#

*&*&)

!

煤中含氧官能团

煤样的
L@gB

谱图中
"A,,

"

",,,/:

j"为含氧官能团的

吸收振动区!此区间含有羧基"羰基"羟基与醚键
!

类含氧

官能团的伸缩振动!还有甲基"亚甲基的弯曲振动"芳香环

或稠环中
((

[ [

伸缩振动及
-8

/

N

/

-8

!

-8

/

N

/

[

%灰分&的

吸收峰#此区间官能团分布复杂!根据文献(

")

)报道的煤中

含氧官能团段峰位归属!对
>

种不同变质程度煤样
L@gB

谱

图的
"A,,

"

",,,/:

j"进行分峰拟合!吸收峰及其归属见表

!

#本研究将
"A,,

"

",,,/:

j"解叠为
"!

"

">

个子峰#分峰

拟合结果如图
>

所示#因本研究讨论煤样的化学结构特征!

故不讨论灰分的分峰结果#

表
@

!

煤样中脂肪烃结构参数运算

F.;9,@

!

T.9*79./&26234/17*/71.9

8

.1.-,/,1423

.9&

8

+./&*+

5

012*.1;264&6*2.94.-

8

9,4

煤样编号
<

*?*!

<

*?>!

<

%

[J

*

&*

<

%

[J

)

&

JR

褐煤
"&?") ,&=D> *&A)!

RW

不粘煤
"&),* ,&)?? )&*=)

RW

气煤
)&D?> "&*"A )&""=

JS"

*

)

焦煤
*&>)> ,&?,D *&D?>

]̀

无烟煤
,&>D, ,&**, *&>?"

表
C

!

煤样中含氧官能团峰位归属

F.;9,C

!

G44&

'

6-,6/232B

5'

,6<*26/.&6&6

'

376*/&26.9

'

127

8

4&6*2.9

峰位*
/:

j" 归属

"D*D

芳香酯

"=?=

不饱和羧酸中
((

[ N

伸缩振动

"=*?

共轭羰基伸缩振动

">D?

"

">,*

芳香环或稠环中
((

[ [

伸缩振动

"!!)

甲基反对称变形振动与亚甲基剪式振动

")A?

甲基对称弯曲振动

")),

"

""D*

酚中
[

/

N

伸缩振动

",?D

芳基醚中/

[

/

N

/伸缩振动

",)D

烷基醚中
[

/

N

/

[

伸缩振动

",""

灰分

图
I

!

不同变质程度煤样含氧官能团
%F#?

谱图拟合结果

%

4

&'褐煤$%

;

&'不粘煤$%

/

&'气煤$

%

6

&'焦煤$%

.

&'无烟煤

%&

'

(I

!

%&//&6

'

1,479/423%F#?4

8

,*/1.232B

5'

,6<*26/.&6&6

'

376*/&26.9

'

127

8

4&6*2.94.-

8

9,4=&/+0&33,1,6/-,/.<

-21

8

+&*0,

'

1,,4

%

4

&'

JR%8

H

580.

$%

;

&'

'$5208/P/$4%

$%

/

&'

K42/$4%

$

%

6

&'

JS"

*

)/$P85

H

/$4%

$%

.

&'

]̀ 450F14/80.

!!

芳香酯出现在
JR

褐煤"

RW

不粘煤"

RW

气煤与
JS"

*

)

焦煤中!在
]̀

无烟煤中消失!其在前
!

种煤样中的相对比

例分别为
,&?>*_

!

,&!)D_

!

,&!,!_

与
,&?"?_

!可见芳香

酯在煤样中的含量较低#羧基的活性较高!受热易分解!是

煤自燃自由基链式反应的重要过度产物!对煤的自燃过程起

重要作用!不饱和羧酸中
((

[ N

伸缩振动在
>

种煤样中的

相对比例分别为
"&,")_

!

!&?"*_

!

,&"*)_

!

,&">=_

与

,&"*A_

!可见
JR

褐煤与属较低变质程度烟煤的
RW

不粘

煤中羧基的比例高于其余
)

种煤样#共轭羰基伸缩振动在
>

种煤样中的相对比例分别为
"A&!DD_

!

"=&*>!_

!

D&"=*_

!

",&?"?_

与
?&=D*_

!整体呈减少趋势#

>

种煤样中芳香环或

稠环中
((

[ [

伸缩振 动 的 相 对 比 例 分 别 为
""&>*D_

!

"D&?A"_

!

"?&,>A_

!

"=&,D>_

与
A&)">_

!呈先增后减趋

势#

>

种煤样中甲基反对称变形振动与亚甲基剪式振动的相

对比例分别为
A&!!!_

!

""&!*=_

!

**&!)D_

!

"A&!A)_

与

)&=>*_

!甲基对称变形振动的相对比例分别为
",&"?_

!

=&>D=_

!

*&,=A_

!

D&,A!_

与
)&,")_

!可见脂肪结构的弯

曲振动整体呈先增后减趋势!这可能与第
"

!

*

次煤化作用跃

变(

"!

)中脂肪类物质的富集"第
)

次煤化作用跃变中脂肪类物

质的脱落有关#酚中
[

/

N

伸缩振动在
>

种煤样中的相对占

比 分 别 为
*!&>?=_

!

*?&"">_

!

)*&"_

!

*)&?=A_

与

"*&AD"_

!其随煤样变质程度加深!呈先增后减的变化趋

势#醚键是构成连接煤大分子结构中缩合芳香环基本结构单

==))
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元间桥键的主要结构之一!其化学性质相对较为稳定#芳基

醚中/

[

/

N

/伸缩振动在
>

种煤样中的相对占比分别为

"?&!"D_

!

"*&,?*_

!

">&)D*_

!

">&?*=_

与
>"&A?_

$烷基

醚中
[

/

N

/

[

伸缩振动在
>

种煤样中的相对占比分别为

>&)A!_

!

"&*,D_

!

"&*D=_

!

=&!D,_

与
",&!>?_

!随煤样

变质程度加深!芳基醚中/

[

/

N

/伸缩振动与烷基醚中
[

/

N

/

[

伸缩振动的相对占比皆呈先减后增趋势!而随着煤中

活性氧在变质过程中的逐渐脱落!醚键在
]̀

无烟煤中已成

为主要的含氧官能团结构#

*&*&!

!

煤中芳香烃结构

煤样的
L@gB

谱图中
?,,

"

D,,/:

j"为芳香烃结构的吸

收振动区!此区间为煤中取代芳香类
[

/

J

段!可归属为

?,,

"

A>,/:

j"间的苯环五取代!

A>,

"

A",/:

j"间的苯环四

取代!

A",

"

D>,/:

j"间的苯环三取代与
D>,

"

D),/:

j"间的

苯环二取代#本研究将
?,,

"

D,,/:

j"解叠为
"=

"

"D

个子

峰!分峰拟合结果如图
=

所示#

图
J

!

不同变质程度煤样芳香烃结构
%F#?

谱图拟合结果

%

4

&'褐煤$%

;

&'不粘煤$%

/

&'气煤$

%

6

&'焦煤$%

.

&'无烟煤

%&

'

(J

!

%&//&6

'

1,479/423%F#?4

8

,*/1.23.12-./&*+

5

012*.1<

;264&6 *2.94.-

8

9,4 =&/+ 0&33,1,6/ -,/.-21

8

+&*

0,

'

1,,4

%

4

&'

JR%8

H

580.

$%

;

&'

'$5208/P/$4%

$%

/

&'

K42/$4%

$

%

6

&'

JS"

*

)/$P85

H

/$4%

$%

.

&'

]̀ 450F14/80.

!!

图
=

中!随煤样变质程度的加深!苯环五取代!即苯环

上存 在 一 个 氢 原 子!占 比 分 别 为
A&=)>_

!

*!&!="_

!

**&,A=_

!

*?&D!"_

与
"!&"*!_

$苯环四取代!即苯环上存

在两个氢原子!占比分别为
")&=>!_

!

*)&=">_

!

)*&?A)_

!

"D&?!)_

与
>&AA>_

$苯环三取代!即苯环上存在三个氢原

子!占比分别为
D>&",,_

!

)?&D=?_

!

)>&!,?_

!

*)&A?"_

与
=,&ADD_

$苯环二取代!即苯环上存在四个氢原子!占比

分 别 为
*&=""_

!

"*&">>_

!

?&>**_

!

*A&!*>_

与

"?&""!_

#可见!苯环三取代在煤中苯环取代形式中占主导

地位#

!!

为一进步研究煤样的化学结构随变质程度加深的演化规

律!采用结构参数
!

[

41

表征芳香烃的碳原子比%假设煤样中只

存在芳香碳与脂肪碳两种碳形式&!如式%

*

&"式%

)

&与式%

!

&!

其运算见表
>

$采用
cN[

表征芳香环的缩合程度!如式%

>

&!

其运算见表
=

#

!

[

41

*

[

41

[

m

"

j

[

4%

[

m

"

j

J

4%

J

p

% &

J

[

*

J

4%

[

4%

%

*

&

J

4%

J

*

<

),,,

-

*A,,

<

),,,

-

*A,,

,

<

?,,

-

D,,

%

)

&

J

[

m

J

46

[

46

*

"*

%

!

&

式中'

[

41

[

为芳香碳占总碳比$

[

4%

[

为脂肪碳占总碳比$

J

4%

J

为

脂肪氢占总氢比$

J

[

为氢碳原子比$

J

4%

[

4%

为脂肪烃中氢原子

比!通常取经验值
"&A

$

J

46

与
[

46

分别为元素分析中氢元素

与碳元素的测定结果%空气干燥基&#

cN[

*

<

?,,

-

D,,

*

<

">D?

-

">,*

%

>

&

!!

表
>

中!

!

[

41

随煤样变质程度加深!整体呈增大趋势#表

明煤的变质作用是其芳香体系逐渐增大的过程#而在表
=

中!

cN[

随煤样变质程度加深!整体呈增大趋势!且
]̀

无

烟煤的
cN[

远大于其余煤样#这表明煤的变质作用是煤中

芳香体系缩合程度不断加强"芳环排列逐渐有序化的过程!

且无烟煤中芳香体系的排列较低"中变质程度煤更加规则#

表
I

!

结构参数
%

T

.1

运算

F.;9,I

!

T.9*79./&26234/17*/71.9

8

.1.-,/,1

%

%

T

.1

&

煤样编号
<

),,,

"

*A,,

<

?,,

"

D,,

J

*

[

!

[

41

JR

褐煤
!&?D, ,&??= ,&?*! ,&>D*

RW

不粘煤
)&))) "&),, ,&D=A ,&=?)

RW

气煤
?&?)D *&D=* ,&D>A ,&=D"

JS"

*

)

焦煤
=&D>D *&,>" ,&==? ,&D">

]̀

无烟煤
"&*?* *&"*! ,&)*" ,&?))

表
J

!

结构参数
!"T

运算

F.;9,J

!

T.9*79./&26234/17*/71.9

8

.1.-,/,1

%

!"T

&

煤样编号
<

?,,

"

D,,

<

">D*

"

">,*

cN[

JR

褐煤
,&??= ?&>D ,&",!

RW

不粘煤
"&),, A&=!* ,&">

RW

气煤
*&D=* D&"*! ,&)AA

JS"

*

)

焦煤
*&,>" >&)=? ,&)A*

]̀

无烟煤
*&"*! "&>=* "&)=

)

!

结
!

论

!!

随煤样变质程度的加深!分析
>

种煤样中的官能团分布

与结构参数的变化规律!可得到以下结论'

%

"

&煤样的
L@gB

谱图中存在多种羟基形式#在忽略吸

D=))

第
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附水造成误差的前提下!羟基自缔合氢键是煤中羟基的主要

存在形式!随煤样变质程度加深!羟基醚氧氢键"羟基自缔

合氢键与活性较高的游离羟基逐渐减少!羟基
+

&

氢键逐渐增

加#

%

*

&煤样中亚甲基多于甲基!说明煤样大分子网络中含

有高度发达的脂环结构与脂链结构#随煤样变质程度加深!

煤样中脂肪链在低变质程度阶段增长!在中"高变质程度阶

段缩短#

%

)

&煤样中含氧官能团随煤样变质程度加深的演化规律

为活性较高的羧基减少"羰基减少!酚中
[

/

N

键先增后减!

活性相对较为稳定的醚键增加#

%

!

&煤样中苯环取代以三取代为主!五取代"四取代"二

取代次之#随煤样变质程度加深!煤样中芳香碳所占碳原子

比例增加!芳香体系增大!芳香结构缩合程度增强!且无烟

煤的缩合程度远强于其余煤样#

本研究对于煤样中羟基吸收峰的分峰拟合工作建立在忽

略煤样中吸附水分
NJ

伸缩振动吸收峰的前提下!对于如何

在
L@gB

制样与测试时完全排除水分的影响有待进一步探

讨#

?,3,1,6*,4

(

"

)

!

8̀45

H

8̀5

H3

G

!

Y45

H

W.8FG4

!

[F.5

H

YG45

(

85

H

!

.04%<LG.%

!

*,"?

!

*)?

%

"

&'

>>?<

(

*

)

!

-$5

H

JG8

C

G45

!

R8GKG45

H

1G8

!

SF45

H

8̀5EF8

!

.04%<LG.%O1$/.2285

H

@./F5$%$

H3

!

*,"D

!

">=

'

!>!<

(

)

)

!

Rge JG8+M45

H

!

-N'Kc4+EF4$

!

J\aG.+

Q

8G

!

.04%

%刘慧芳!宋大钊!何学秋!等&

<[F854-4M.0

3

-/8.5/. $̀G154%

%中国安全科学学报&!

*,*,

!

),

%

"

&'

"*"<

(

!

)

!

@7']$

!
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