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本文应用�射线衍射法测定千酪根的芳香度
，

并根据�射线衍射谱图计算千酪根的微晶参数
，

以研

究干酪根的结构
�

研究表明
，

芳香度与干酪根的类型有关
，

与干酪根的���原子比有良好的相关性
�

微晶参数与干酪根的演化程度有关
，

成熟度越高微晶参数值也越高
�

为干酩根类型的研究和成熟度的

划分提供了新的线索和途径
。

�射线衍射法对干酪根结构的研究是一种比较直接的方法
。

许多参数可由� 射 线衍

射谱图的解析中得到
，

揭示出与干酪根结构有关的许多信息
。

本文提出的干酪 根 芳 香

度
，

不仅可以加深对干酪根结构研究的认识
，

’

而且为干酪根类型和成熟度的研究和划分

提供了新的线索
。

干酪根芳香度的测定

干酪根的芳香度系指干酪根中芳香环中碳原子数 目和干酪根碳原子总数的比例
。

岩

石中有机物的碳化作用是聚芳香环的碳原子富集过程
，

与有机质的热演化程度 有 一 定

关系
，

表征 了芳体化的程度
。

许多研究还表明
，

在一定条件下
，

芳香度与母质类型更为

密切
，

可作为母质类型划分的重要指标
。

�
�

�射线衍射分析

���将经处理得到的干酪根样品
，

用玛瑙研钵磨细
，

装入铝或玻璃样品板的支 架 孔

中
，

于�����
一
�� �射线衍射仪的测角仪上

，

分别用不同的狭缝
，

在 �� 为�
。

一��
“ 、

���一 ��
“

及��
。

一���
“

范围内测量�射线衍射强度
。

另外
，

在��为�
。

一���
“

范围内
，

测 定

空气对�射线的散射背景强度
。

���根据以上的实测强度和背景强度
，

求其净强度
，

然后对其进行偏振化因子 和 吸

收因子修正
，

得到校正强度
。

�� � ��� 一 �� �
·

�一 � �

式中
� ��为校正强度

， ��为实测强度
、
��为背景强度

、
� �
为偏振化因子

、
� �

为吸收

因子
。

���将校正强度换算成用电子单位表示的强度�
，

相当于 ����八 � �
�

�� 一 �
�

�� 范 围

内的碳原子独立散射
， � � �� �， 式中�为规范化因子

。
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�

��
�

���计算� 一 �
。

由量子力学处理得到原子散射强度为相干散射与非相干散射之和
。

晶体的衍射是相干散射
，

而非相干散射仅给出漫散的背底
。

在非晶态物质结构分析中
，

由相干散射引起的晶体衍射强度为
�

�� � � 一 ��、 � � 一 �

式中
� ��为相干散射强度

、

��为非相干散射强度
。

���计算 �� 一 � ���
。

根据非晶态物质结构分析的基本理论
，

总衍射强度可分为两

部分
。

其一
，

为一个原子不同电子云区域的散射强度
，

这时各个原子单独进行 散射
，

称

为独立相干散射
，

其强度与结构单元中的碳原子数 目有关
，

这种独立相干散射强 度 以�

表示 � 另一部分则代表不同碳原子之 间的相干散射强度
，

与结构单元中的碳原子的排列

分布有关
。

显然
，

以� 一 ���作为最后修正强度
，

将明确反映干酪根结构单元碳原子 数

及其排列分布对�射线衍射特征影响
。

���绘制最后修正的�射线衍射谱图
，

即 �� 一 � 夕�� 一 ����八曲线
。

干酪根结构特

征的解释主要是根据这个曲线 �图�
、
�

、

��
。

�
�

�射线谱的解析

���芳香度
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图� 皿类干酪根�射线衍射谱图

图�
、
�
、
�中

，

在 �����入 � �
�

��一 �
�

��

间的 ��� ��
�

�或 �� �
�

�几
、 ����八 � �

�

��

入
一 ‘ �处和��� ��

“

�或�二 �
�

�入
、 ����八 二

�
�

��入
一 ‘ �处

，

各有一个极大值
。

这二个 极

大值处存在着明显的峰
，

可分解为一对大致

对称的峰
。

前者称为�带
，

后 者称为 ���� �

带
。

石墨
、

碳墨
、

沥青和焦煤
、

烟煤等所表

现的 �。���带
，

被认为是代表缩合芳 香 环

的层间距
， �带则代表饱和结构

。

图��所示
，

聚乙烯的曲线�� � ��
“

仅有

强的�带
，

没有�����带 � 碳黑曲线的��� ��
“

仅有强的�����带
、

没有�带
。

图��
、

�表明
，

当聚 乙烯与碳黑的重量因子大 约 � � �时
，

其总曲线与石油沥青烯
、

自然沥青的曲线具

有最好的吻合
。

对
‘

于一系列类似的非晶物质
，

其�带 和

�����带的面积与饱和烃
、

芳香烃的碳 原 子

数有关
。

其关系为
�

�
� � �

� � �� 一 �� �

������� ��

芳香度的定义为

��。 。 ��

��。 。��� �
�一一

�

哦一��一�
一一�

卫土

式中
� �为各个峰的面积

，
�

� 、

��和�分别为每个结构单元的饱和
、

芳香的碳原 子

数和总的碳原子数
。

表�表明
，

计算值与理论值 �配制 �比较接近
，

这就进一步证实�带和����� 带 能定

性或定量地反映饱和
、

芳香结构的内容
。

表 � 聚 乙烯与碳黑混合物的芳香度及�����的计算值及理论值

测 定 值

�人���
�

�
�

竺进翌
�

一�
二兰里鲤燮一�一里也竺一�

‘�

卜一竺竺
�

惶 一�
�芳香度 � � 理 论 值 �

混合物 ��
� ��混合

按重量配比

� ��

按碳百分数配比

��

��
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么护 声。 �� ��

一
， �一�

一州
�

一
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�
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一
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一
卞

—
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� � �
·

�

一之二叱二乡
侧

一—
一

聚 乙烯 和碳 黑 川 棍合物
一 �� 一

� ��「� � 一 �号 沥 青烯

聚 乙 烯 川碳 黑的握合物

—
技 巾切 � 二 � 混 合
丰亥碳 ��分 数 �� �棍 合

片
︸

�卜�卜
��

仁�
����

�
��卜
�

卜卜
�

卜
�

卜

。��������弓�扣

�一�� 一
‘
之、扮、���声� �吮 �

� � �， � �

、 � � 上 �
、 、 �

�
�

一
��

� �

」
�‘� �

�

�� ��玉� �
�

��� ��口

、一��气� 人

图� 低结晶聚乙烯
、

碳黑及两者混合物�射线衍射谱图

泊
·

少山�

心几仪

���微晶参数

�射线衍射图
，

除了计算芳 香

度值以外
，

还可揭示更多的微晶参

数
。

这些参数值的意义
，

可由 图 �

沥青烯的分子横剖面图明确地表示

出来
。

①�
� �
为分子的饱和部分的间

距
，

由�带的最大值
，

按 下式计算
�

�
， 二 入������

②��
�
为芳香片之间的 层 间

距
，

可由�����带的最大值
，

由下式

获得
�

�� � 入������

户厂吊�︵了、
、

一勺
丫��了

，

于、七一一

‘��
� 一 �

尺
“ �

“ ��
一

办
、�月

可了
、‘ 。�厂

产�小 饱平��碳的 �产���祠天千��夸�
或环烷环的松散网络

太 卜浓缩 芳香环的片状��曰弓

图� 沥青烯分子的横剖面图

���值与芳香片的平直度和大小有关
。

芳香六方网格的不完整性
，

例如饱和或 包 含的

杂原子所导致的不平或弯曲
，

都会影响更精细的研究
。

③��
�

为芳香片堆叠的平值高度
，

一

可由�����带的形态
，

使用��������结晶大 小 公

式计算
�

�� “
�

。

�入

旬����

� �
。

��
一 ����

只要求测量以����八为单位的�����带半高宽
，

就可计算出�。的值
。
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④�
。 �

为堆盗簇中芳香片的实际数日
，

由�
。 � �����计算获得

。

⑤�
。 �

为芳香片大小的平均值
，

可 由 �� � ��
“ ，

�� �
�

��入
， ����八 � 。

�

��凡
一 ’
的

����带
，

或由��� ��
“ ， �� �

�

���
， ����八 � �

�

��入
一 ‘
的����带进行计算

。

“

一么豁
�

�

��

����

只要测出以����八为单位的����带的半高宽
，

就可计算出�
�

值
。

⑥沥青与干酪根之间的差别
，

实质上只是演化程度的差异
。

因此可由沥 青结构反映

出干酪根结构
，

同时两者研究方法可基本相同
。

二
、

干酪根的芳香度及微晶参数特征

根据上述方法
，

我们进行了不间类型干酪根的�射线衍射分析
，

并计算了芳香度 值

及微晶参数值 �表��
。

表� 不同类型干酪根芳香度及微晶参数表

干 酪 根

类 型

� �� 型

类 ��型万一〔
�

�

图�为 �类干酪根�乌寸线衍射曲线
。

����八 � �
�

��
一 ‘

处
，

具有较为明显 的 对 称

峰
，

除�带较强外
，

�����带只极弱或几乎没有
，

也没有明显的����带
，

芳香度 值 小 于

。
�

��
， �带稍 向高角边移动 �由�

�

��入
一 ’
移到�

�

�入
一 ‘�

。

不但表明 �类干酪根极少或 几

乎没有芳香碳骨架
，

同时也表明 �炎干酪很的饱和结构中
一

可能存在一些独立的双键
。

饱

和部分的间距��为�
�

��尺左右
。

�
�

图�为 班类干酪根�射线衍射图
。

其特征与 �类十酪根截然不同
。����八 二 �

�

��人
一 ’

左右
，

有强的�����带
， �带极弱或�又

‘

乎没有
，

����带和����带明显
，

芳香度值为�
�

��一

�
�

��之间
。

表明 �类干酪根以芳香结构为主
，

极少或儿乎没有饱和结构
。

芳香片间距为
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��
�

�
�

��一�
�

���
，

芳香片堆叠的平均高度为��一��入
，

堆叠簇中相应的芳香片数为�
，

芳香

片的平均大小为��一��几
。

�
�

图�中的 亚类干酪根�射线衍射曲线
，

可分为 � 型和�型二类
。

� 型芳香度 值 为

�
�

��一。
�

��
，

与 �类干酪根接近
，

以饱和结构为主
，

芳香结构较少
，

饱和部分 间 距 为

�
�

��入
，

芳香片层间距为 �
�

��一�
�

��入
，

堆叠平均高度为 ��一��入� � 型芳香 度 值 为

�
�

��一�
�

��
，

没有明显的����带
，

表明饱和结构与芳香结构大致相当
。

上述表明
，

芳香度与干酪根类型密切相关
， �

巨呈规律性变化
。

据此
，

我们认为可将

芳香度作为划分干酪根类型的一种新指标
。

从现有资料分析
，
�类干酪根芳香度值小于

�
�

��
、

亚类�型为�
�

��一�
�

��
、

亚类�型为�
�

��一�
�

��
、

皿类为�
�

��一�
�

��之�’���
。

值得指出的是
，

由于芳香度的计算是采用最后修正的�射线衍射谱图
，

原始谱图 中

黄铁矿
、

锐钦矿
、

金红石等杂质矿物的衍射峰均采用数据处理方法予以扣除
，

因此我们

计算的芳香度不受杂质矿物的影响
。

同时还可通过修正后的谱图计算微晶参数
，

这就比

其它地化指标优越得多
。

�
�

图�所示
，

芳香度值 与氢碳比之间有良好的相关性
。

图中虚线代表总的界线 �所

有类似的烃类都必定在这个范围之内 �
，

图中各点代表各类型干酪根的实测位
。

随着芳

香度值的增大
，

氢碳比则随之减小
，

因此芳香度又反映了干酪根中碳的富集程度
。

图� 干酪根芳香度与���比关系曲线图

三
、

煤干酪根的芳香度与微晶参数特征

我们分别测定了�块不同演化阶段煤
一

干酪根的样品
。

�射线衍射谱图如图�所 示
，

芳

香度及微晶参数列于表�
。

图�表明
，

煤干酪根从未成熟至过成熟
，

�����带变得愈来愈尖锐
，

对称和强度也愈

来愈大
。

其芳香度除未成熟的泥炭为�
�

��外
，

其它各演化阶段均接近于�或等于�
，

表明

煤化以后
，

其干酪根完全芳构化了
。

另外
，

微晶参数也随演化程度加深而变化
，

芳香片

堆叠平均高度从 ��
�

��凡增至 ��入
，

堆叠簇芳香片层数邮层增至�层
、

芳香片的平 均 大
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小也从 ��凡 增至 ��
�

�入
。

各微晶参数的 变 化
，

一

也表明随着成熟度的增加芳构化程 度 增 强
。

与

������和��������的石墨化试验结论相一致
。

表 � 各煤阶干酪根微晶参数表

�一�一竺
一

��一鲡一纯一煤 阶

泥 炭 �
。

����
。

�����
�

��

一
� 、

二
，

曰
一么成沐熟期泥一�一低成熟期

�长烟煤�

�
�

�

� 一 � ’

�

一
‘

�

一�』匕�一通

�
一
�
一
。一
�

飞 “ ” 一

�卒目洲叫三一

竺士竺少里�…�叼�奥典携�竺�州竺阵
巴

”

�导
一

创州当竺件��一 “
·

��一‘
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通过对芳香度与微晶参数的研究
，

不仅进

一步加深了对干酷根结构的认识
，

同时也为干酪

根类型和成熟度的研究 与划分提供了新线索 �

�
�

根据上述研究
，

我们绘制 了干酪根类型 与

成熟度判别图 �图��
。

图�表明
，

芳香度与干酪

根类型密切相关
，

且呈明显的规律性 � 微晶参数

与干酪根的演化程度有关
，

成熟度越高微晶参数

值也越高
。

鉴此
，

我们认为芳香度 与微品参数可

作为划分干酪根类型与成熟度的新指标 �

�
�

采用�射线衍射法测定和计算干酪根的 芳

香度与微晶参数
，

具有不损耗样品
、

不受杂质矿

物干扰等优点
，

分析资料也更加具有代表性和 可

比性
。
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