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摘要:文中应用显微傅立叶红外光谱对一煤源岩样中的荧光镜质体 、角质体和树脂体进行了分析测试 ,并采用红外光谱分谱技术 、

应用计算机曲线拟合方法对其化学结构和生烃性进行了定量分析研究。结果表明:(1)镜质体含有较高的 C=O 结构 ,而角质体和

树脂体含有较高的脂肪烃(CH2+CH3)结构;(2)煤岩单组分化学结构特征决定了它们具有不同的生烃特征 ,其中镜质体以生气为

主 ,角质体和树脂体以生油为主 ,镜质体和树脂体具有早期生烃形成低熟油的特点。
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　　煤是由多种物理 、化学性质各异的有机显微组

分组成的一种非均质混合物。煤的工业应用价值以

及其油气生成潜力实质上取决于其中所含有机显微

组分的化学组成和结构特征。在热演化过程中 ,有

机显微组分脂肪烃结构主要转变成液态烃 ,含氧官

能团一般转变成气态烃 ,而其芳烃结构一般最终转

变成“死碳” ,无任何油气潜力[ 1 ,2] 。不同的有机显

微组分具有不同的化学组成和结构 ,因而其油气潜

力千差万别。煤有机显微组分化学性质继承于其原

始生物母质 ,并受后期成岩作用影响 ,其成分和结构

极其复杂 。目前虽然人们对煤的全岩化学成分有了

较深的认识 ,但对煤岩单组分化学结构特征知之甚

少 ,原因是单组分体积微小 ,分离和富集难度很大 ,

难以针对某个单组分进行全化学分析[ 3] 。近年来 ,

显微傅立叶红外光谱被广泛用于煤岩组分化学成分

和结构特征的分析研究中 。它通过分析测量单组分

化学结构中的各官能团(主要是脂肪烃 、芳烃和含氧

官能团)的振动特征 ,来确定它们的化学组成和结

构[ 4-6] 。但是由于煤岩组分红外光谱吸收峰常在

较大范围内重叠 ,难以准确确定其基线 、峰位或峰面

积 ,因此一般较多的是定性研究 ,而难以进行量研

究。本文应用显微傅立叶红外光谱对一煤源岩的有

机显微组分进行分析 ,并通过计算机分谱和曲线拟

合技术对得到的红外光谱进行处理并做定量计算 ,

依之对不同有机显微组分的化学成分和结构进行定

量对比分析 ,并对它们的生烃性进行简单讨论。

1　样品与实验

煤源岩样采自于胜利油田附近的石炭系太原

组 。加水生烃热模拟实验研究表明 ,其具有较大的

生气潜力和一定的生油能力 ,生烃有机组分除了树

脂体 、角质体等壳质组外 ,荧光镜质体也是一个重要

的生烃组分[ 7] 。本文用显微傅立叶红外光谱对原

煤样(R o=0.56%)这 3 种主要生烃组分的化学结

构特征进行定量分析。

煤样按制样标准磨制成光片块样 。首先在

Leitz MPV-Ⅲ荧光显微镜下选择要分析的有机显微

组分并做标记;然后在红外显微镜下找准目标 ,并将

分析光束聚焦于其上 ,以达到对单组分进行分析的

目的。

实验用的仪器是 Niclet 750显微傅立叶红外光

谱仪 ,它安装有 NIC PLAN 显微镜 ,带有 35×红外

物镜。实验条件为:扫描 512次 ,分辨率为 8cm
-1
,
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采用反射式 。实验结果经 Kramers-kroning 变换 ,以

消除样品表面镜面反射造成的光谱失真。光谱峰的

归属与鉴定参考 Painter P.C.等(1981)
[ 8]
和 Wang

S.H.等(1985)[ 9]的有关资料 。

2　显微傅立叶红外光谱定量分析

随着显微傅立叶红光谱在煤和油气地质研究中

的广泛就应用 ,人们已经建立了许多用以反映有机

组分化学结构和生烃特征的参数。表 1综合列出了

能够反映有机组分生烃潜力的 3种参数及其代表的

意义 ,它们分别反映了有机组分化学结构中脂肪烃 、

芳香烃和含氧官能团三大部分的相对组成特征 。其

中脂肪烃部分被认为是液态烃的直接来源 ,是反映

有机组分富氢程度和生烃潜力的一个重要参

数
[ 1 ,2 ,5 ,6]

。

有机组分脂肪烃结构在显微傅立叶红外光谱的

吸收峰主要集中在 3 000 ～ 2 800cm-1之间 ,包括脂

肪烃 CH3 不对称伸缩振动(νCH3a)在 2 956cm
-1
附

近的吸收峰 、CH2 不对称伸缩振动(νCH2a)在2 923

cm-1附近的吸收峰 、CH3 对称伸缩振动(νCH3s在

2 864cm-1附近的吸收峰和 CH2 对称伸缩振动

(νCH2s)在2 849cm-1附近的吸收峰等 。由于这些峰

相距很近 ,常常相互重叠 、互相干扰 ,故难以确定各

吸收峰位及其边界 ,这样也就无法确定其吸收峰强

度和计算峰面积。为此 ,本文应用红外光谱分谱技

术 ,采用计算机拟合技术 ,用曲线拟合方法对红外光

谱图进行处理 ,将以上几个峰分开 ,由此可准确计算

得出各吸收峰的强度和面积数值(图 1)。表 2即是

用此方法对本次实验得到的有机组分显微傅立叶红

外光谱定量计算结果 。

3　实验结果与讨论

图2为有机组分显微傅立叶红外光谱 ,表2为

图 1　显微傅立叶红外光谱脂肪烃

伸缩振动区分谱示意图

Fig.1　Schematic diagram of par titioned

chromatograms for the stretching vibration area

of aliphatic hydrocarbons in M icro-FT IR

定量计算结果。以下分别对其进行分析讨论 。

由于热演化作用会影响的机组分的化学组成与

结构并由此影响到它们的红外光谱特征 ,因此要研

究 、对比不同有机组分的化学特征 ,必须选用具有同

一成熟度的有机组分 。本文选择的样品是位于同一

块原煤样中(R o =0.56%)的 3种主要生烃组分 ,即

荧光镜质体 、树脂体和角质体。这样就排除了热作

用的影响因素 。从图 2 可以看出 ,荧光镜质体的芳

香烃结构 C=C 在 1 590 ～ 1 625cm-1的骨架振动和

含氧官能团 C=O 在 1 700 ～ 1 750cm-1的伸缩振动

最明显 ,吸收强度最大 ,但其脂肪烃结构 C-H x(即

CH2 、CH3)在 2 800 ～ 3 000cm
-1
区的伸缩振动最弱;

而脂树脂体和角质体的红外光谱特征与荧光镜质体

的以上特征正好相反 。从表 2的定量计算结果可看

表 1　有机显微组分显微傅立叶红外光谱定量参数及其意义

Table 1 Quantitative Micro-FT IR parameters of organic macerals and their implications

参　　数

(峰面积或强度之比)

C =O
C=C

νCH2+νCH3

C=C
或
νCH2

C=C

νCH2

νCH3

意　　义

氧化(富氧)程度参数。

比值越大 ,表明越富氧 ,

氧化程度越高

富氢程度参数 ,反映脂肪烃

含量多少。比值越大 ,表明

脂肪烃结构越多,芳烃越少 ,

越富氢

脂肪烃碳链长度支化程度

参数。比值越大 ,表明脂链

越长或支化程度越低
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表 2　有机显微组分Micro-FT IR定量计算结果(基线校正后的吸收峰面积之比)

Table 2 Quantitative calculation results of organic macerals from Micro-FT IR analysis

(the area ratio of absorption peaks after baseline corrected)

分　析　号 有机显微组分 C=O/ C=C (CH2+CH3/ C=C CH2/CH3

b646 镜质体 1.287 8 0.508 3 0.798 6

b645 角质体 0.129 7 0.815 7 1.373 0

b623 树脂体 0.552 9 0.846 0 0.676 0

出 ,荧光镜质体的(CH2+CH3)/C=C比值较树脂体

和角质体的要小 ,而其 C=O/C=C 比值却比较大 。

这说明荧光镜质体化学结构中含氧有机结构含量

高 ,而脂肪烃结构含量相对较低。从生烃角来说 ,壳

质组比荧光质体富氢 ,因此 ,其生烃潜力好于荧光镜

质体 。

从图 2和定量结果(表 2)看 ,荧光镜质体和树

脂体的CH2/CH3比值较低 ,这表明它们脂肪烃碳链

较短或支化程度高 ,化学结构中含有较多的终端

CH3 官能团 ,因而其化学键结合能较弱 ,所以在热成

熟作用过程中 ,在较低的温度条件下即可断裂 ,形成

的产物以低分子量的气态烃或凝析油为主。这就说

明了为什么荧光镜质体和树脂体具有早期生烃作用

形成低熟油的特点。另外 ,荧光镜质体比壳质体的

C=O/C=C比值大 ,说明荧光镜质体的含氧官能团

含量较高 ,反映出其生气潜力较高[ 1-2] 。

4　结论

(1)显微傅立叶红外光谱(Micro-FT IR)记录

图 2　荧光镜质体(b646)、角质体(b645)和树脂体

(b623)的 Micro-FT IR 光谱图(R o=0.56%)

F ig.2　Micro-FT IR spectrog rams o f fluorescence

vitrinite(b646)、cutinite(b645)and

resinite(b623)with the maturity of 0.56%

了有机组分的化学组成和结构特征 ,可以对煤岩单

组分化学特征进行原位分析 。

(2)不同煤岩单组分的化学结构特征不同。红

外光谱定量计算结果表明 ,荧光镜质体含有较高的

C=O 结构 ,而角质体和树脂体含有较高的脂肪烃

(CH2+CH3)结构。角质体脂肪烃碳链最大或其支

化程度最低 。

(3)煤岩单组分的化学结构特征决定了它们具

有不同的生烃特征 。分析表明 ,荧光镜质体以生气

为主 ,而角质体与树脂体以生油为主 。镜质体和树

脂体具有早期生烃作用形成低熟油之特点 。
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3-D VISUALIZATION TECHNIQUE AND ITS APPLICATION

IN SEQUENCE STRATIGRAPHIC ANALYSIS

ZHENG Xiao-wu , YUAN Shi-y i , MO Long-xin , SONG Xin-min

(Research Institute of Petroleum Explorotion and Development , CNPC , Beijing 100083 , China)

Abstract:Some new technolog y should be used to solve the complex problem of stratigraphic correlation in reser-

voirs.The 3-D visualization is a method of voxel-based seismic volume interpretation.The st ructural , strati-

g raphic and lithologic features can be identified directly from the 3-D seismic volume.It has a great advantage

especially on sedimantary system analysis.The 3-D visualization technology combined w ith the method of se-

quence stratig raphic analy sis w as used in the complex st ratig raphic correlation in a field , and a very good result

has been received.

Key words:3-D visualization;sequence stratigraphy;voxel;reservoir description
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QUANTITATIVE ANALYSIS ON THE CHEMICAL STRUCTURES

AND HYDROCARBON-GENERATING CHARACTERISTICS

OF MONOMACERALS IN COAL SOURCE ROCKS

LI Rong-xi
1 ,2

(1.Research Institute of Geochemistry , Chinese Academy of Sciences , Guiyang , Guizhou 550002 , China ;

2.Department of Earth Science , Chang' an University , X i' an , Shaanxi 710054 , China)

Abstract:In this paper , Micro-FTIR is used to analysed and test fluorescence vitrinite , cutinite and resinite in a

coal source rock sample , and their chemical st ructures and hydrocarbon-generating characteristics are quantitative

analy sed and studied by means of the IR parti tion chromatog raphic technology and the computer curve-fit ting

method.The results show that vi trinite has more C =O structure , and cut inite and resinite tw o have mo re

aliphatic hydrocarbon st ructure (CH2+CH3);the chemical st ructures of monomacerals in coal rocks decide that

they have dif ferent hydrocarbon-generating characteristics , that is , vit rini te mainly generates gas , cutinite and

resinite mainly generates oil , and vi trinite and resinite have the feature to generate hydrocarbons and form low-

mature oil in the earty stage.

Key words:FTIR;organic macerals;chemical st ructure;coal
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