
直鱿并乎选展 第 〕5 卷 第 ” 期 2 05 0年 4月

洁净煤技术的源头创新

— 煤分子工程及其关键问题的进展
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摘要 煤分子工 程是在分子水平 上
,

以煤组 成结构及其反应性关系为基础
,

对煤 的高效和高选

择性转化技术和工 艺的途径 与方法进行研究的一 门工程学科
,

通过
“

分子 一产 品一 过程
”
三 位 一

体 的多尺度集成的方法来解决煤 洁净利用过程 的效率
、

环 境及效益 等 问题
.

其关键 问题 主要有

(1 ) 分子水平上煤组成结构 与反应性关系 ; ( 2) 煤 与其洁净 转化技术适应性评 价 的理 论 与方法 ;

(3 ) 煤转化过程反应的控制与分级定 向转化 ; ( 4) 基于 煤组成结构特征 的新转化技术与工 艺的开

发
.

在对 国内外文献调研的基础 上
,

结合该研 究组近年来的工 作
,

对这些关键 问题的研究进展进

行 了简要的评述
.

同时指出在洁净煤技 术发展 战略 中
,

必须重视煤组 成结构与反应性关系这 一 煤

分子 工程基础等问题的研究
,

实现我国洁净煤技术的可持续发展
.

关键词 煤分子工程 煤组成 结构与反应性关 系 洁净煤技术

我国化石能源的赋存特点决定 了我 国能源利用

在相当长的时间内将 以煤为主
,

因此洁净煤技术是

我国实现资源
、

人 口
、

环境与经济可持续发展战略

的重要内容之一 但是
,

洁净煤技术本身如何可持

续发展是我们 目前面临的重要问题之一 洁净煤技

术的深人开展可以从两个方面来进行
,

一是在对国

内外现有先进技术消化吸收的基础上
,

发展适合我

国煤种煤质特征的具有中国特色 的洁净煤技术
,

另

一是在深人研究总结我国煤 的组成结构特征及其转

化特性的基础上
,

开发适合我国煤资源特征的新转

化技术及工艺
.

前者应该是 目前我 国洁净煤技术发

展的基本方针
,

后者应该是实现我国洁净煤技术可

持续发展的基本战略方针之一 因此
,

如何 实现这

一战略是我们 目前必须要重视的问题
.

本文将在煤

分子工程概念的框架下
,

论述我 国洁净煤技术可持

续发展战略中必须重视和解决的关键问题
.

1 煤分子工程的概念

煤分子工程是 日本学者 S a
an da lj[ 在 2 0 0 2 年提

出的
,

其基本含义可以理解 为以不同层次上的煤组

成结构及其反应性关系为基础
,

研究实现煤的高效

和高选择性 转化技 术和 工艺 的途 径与方法
.

实质

上
,

煤分子工程就是通过
“

分子 一产 品 一过程
’

,2[ 〕

三位一体的多尺度集成的方法来解决煤 洁净利用过

程的效率
、

环境及 效益等问题
.

其产 品可 以是能

量
、

化学品以及其他 目的物质
.

由于煤在分子水平上是由不同结构特征的分子

通过分子 间作用形 成的分子 复合体 (超分子 )
,

因

此
,

煤组成结构及其反应性关系的认识应该具有三

个层次
,

即煤显微组分层次
、

分子层次及分子复合
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体 ( 超分子 3 ) [〕层次上 的组成结构特征及其反应性关

系
.

但是由于对煤显微组分的结构与性质关系缺乏

深入的认识闭
,

以及煤显微组分的工业化分离存在

相当大的困难
,

因此从显微组分层次上进行煤 的洁

净化利用存在难于逾越的障碍
.

这表 明煤分子工程

的基础应该是煤结构化学
.

从目前对煤组成结构及其与反应性关系的认识来

看
,

实现煤的高效与高选择性转化具有两条途径
,

一

是在深人理解煤在转化过程中的反应机制的基础上
,

对煤的反应过程进行控制
,

从而达到定向和选择性转

化的目的 ; 另一是通过结构
一

反应性
一

产品的关系研究
,

对煤和煤反应过程进行裁剪
,

实现煤的定向和选择性

转化
.

通过结构
一

反应性
一

产品的关系研究
,

能真正实现

煤转化过程和产物的多元化
.

通过以上的分析可以发现
,

煤分子工程的知识

结构体系应该是以煤组成结构及其与反应性关系为

基础
,

以产品设计为核心
,

以过程控制为 目的的多

学科体系
.

2 煤分子工程的关键问题

从不同层次组成结构的性质关系出发来研究实

现煤的高效洁净利用的技术与工艺的途径和方法 的

工程学科
,

其关键和核心问题 的解决是学科发展的

必要前提
,

也是洁净煤 技术可持续 发展 的关 键所

在
.

我们将从 煤 的组成 结构及其 与反应性关 系 出

发
,

讨论 目前煤分子工程发展中必须解决的几个关

键问题
.

2
.

1 分子水平上煤组成结构与反应性关系

分子水平上煤组成结构及其与反应性关系是煤

分子工程的核心和基础
,

由于煤分子组成及其结构

的复杂性
,

虽然对煤的分子组成及其结构特征的研

究 已有百余年的历史
,

但对分子水平上煤的结构特

征的认识仍存在诸多分歧 和不清之处
.

近年来
,

随

着分析技术及分子模拟技术的发展
,

对煤分子水平

上的认识取得了许多新的进展
,

可 以预计在不远的

将来对煤的大分子结构特征 的认识 有可能取得 突

破
.

其主要进展表现在以下几个方面
:

2
.

1
.

1 煤的多组成性及煤的超分子结构概念 近

年来
,

发现 C S Z

/ N M P 混合溶剂对煤的抽提能力远

较其他溶剂 (如毗陡等 )为强
,

对某些煤的抽提率可

达 70 %川
.

因此
,

至少在低中煤级阶段
,

煤 的分子

由两部分组成
,

即不同组成
、

结构特征的可抽提物

和不可抽提物
,

其 中可抽提物在煤中占的比例可能

比不可抽提物大
.

因此
,

M a r z e 。 认为由 G i v e n
等仁6〕

提出的两相结构模型难于解释这种现象的存在
.

从煤的多组分性出发研究煤的结构特征表现在

两个方面
,

一是煤中有机质的组成
、

结构特征
,

二

是煤中有机分子之间的作用以及如何通过这种作用

使煤结构 向有序化方 向发展
.

对于前一个 问题国内

外的研究者进行了详细的评述 〔6一 8〕
,

在此不进行详

细的讨论
.

问题的关键是由于煤 的有机组成极其复

杂
,

如何来表征煤中有机分子的组成结构及其与煤

反应性之间的关系
.

一般认为非共价键力与共价键一起构成煤 的三

维网络结构
,

在低煤化阶段
,

由于煤 中氧等杂原子

含量较高
,

非共价键作用力以氢键为主
,

随着煤化

程度的增高
,

va n de r
W aa l s 力及聚合芳香体系的

二 -

7t
作用成为主导

,

因此低煤化程度煤具有类共价三

维网络结构特征
,

至少在低
、

中煤化阶段非共价键

力在煤三维 网络结构的形成 中具有重要 的作用川
.

最近 P a i n t e r
等〔` o

,

川 通过对 A r g o n n e P r e m i u m 煤样

库中的系列煤样的酸碱处理前后煤的红外光谱和毗

咤抽提研究后
,

提出煤 中存在类 离子交联 聚合 物

i( o n o m er ) 结构
,

在低煤化阶段主要是碳基形成 的

离子簇
,

而在中等煤化阶段
,

则主要是 7r 一

阳离子作

用
.

他们认为煤 中的这种作用是形成交联的原因之

一
,

并且这种交联是可逆的
.

我们研究的结果也表

明在低煤级煤中存在类离子交联聚合物 (图 1)
.

图

1 为霍林河及义马煤 H CI / H F 脱矿物质前后的 F T
-

IR 谱及其差谱
,

从 图中可 以 发现
,

在用 H CI / H F

对煤脱矿物质后
,

拨基官能团 ( 1 7 00 C m
一 ’

) 明显增

强
,

表明在煤中存在 阳离子与拨基官能团的作用
,

形成 了类离子交联作用
,

矿物质脱除后
,

这种作用

被破坏
,

从而使拨基官能团增强
,

且导致煤的热解

反应性增强 ( 图 2 )
.

因此 随着对煤 中非共价键作 用

研究的深人
,

将有越来越多的现象被揭示
.

问题是煤 中的非共价键作用如何使煤分子形成

三维网络结构
,

我们认为煤分子间通过非共价键作

用形成了超分子结构
,

它们具有确定 的结构
、

构象

和化学热 力学性质
、

分 子动力学性 质
.

因此
,

在非
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霍林河煤脱矿后 分子之间是否都能形成超分子结构
,

可 以设计具有

选择性的煤转化过程
,

使煤定向转化
.
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图 1 煤 H CI / H F 脱矿物质前后 F T
~

I R 谱图

( a) 霍林河煤 ; ( b) 义马煤

义 马煤脱矿前

, 义马煤脱矿后

霍林河煤脱矿前 /

霍林河煤脱矿后

5 (
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温度 /℃

图 2 煤 H CI / H F脱矿物质前后的 T C 曲线

加热速度 15 ℃ / m i n ;

共价键作用 过程 中
,

煤分 子之 间存 在分 子识别作

用
,

这已为煤 分子之 间相互 作用 的分子模 拟所证

实
.

通过对煤超分子结构 的基本特征
,

如组分
、

超

结构的空间排列
、

分子间价键 的类型
、

分布
、

取向

等性质的了解以及对不 同分子间作用力在分子识别

中的作用
、

分子识别的点位
、

分子构型
、

构象对分

子识别的影响
、

分子识别 的类型等 的理解能制备 出

特定的催化剂并使催化剂与煤有机大分子形成超分

子结构
,

实现煤的温和
、

高效转化
,

而通过对分子

识别与煤聚集态结构形成的关系及不 同煤化阶段煤

2
.

1
.

2 非共价键作用对煤的反应性的影响 研究

发现通过加热
、

溶剂溶胀等处理后
,

煤的溶剂抽提

率大为提高
,

能明显改善煤的热解等反应山
,

` 3〕 ,

我

们的初步工作也表明在减弱煤 的非共价键作用后
,

其热解反应性明显增强
,

如通过溶剂溶胀后
,

煤的

热解活化能 比原煤下降 30 %左右呻〕
.

进一步 的研

究表明
,

煤与溶剂作用过程中
,

溶剂能有效地减弱

非共价键作用
,

使煤分子具有较大的 自由空间
,

因

此煤分子构型趋向于能量最低化构型
, 5〕

.

我们最近

的结果表明
,

霍林河和义马煤在用 H CI / H F 脱除矿

物质后其热解产率提高 4 %左右 (图 2 )
,

表明脱矿物

之后煤 中存在的类离子交联聚合物发生了解聚
.

而

不同溶剂索氏抽提残煤 的 T G 分析表明热解产率也

有不同程度的增加 (表 1 )
,

可能是溶剂抽提过程中

溶剂破坏 了煤分子之间的非共价键作用
,

导致煤的

热解产率增加
,

尤其是毗陡抽提残煤
,

其增加幅度最

大
,

而毗陡被认为是能有效破坏煤中氢键的溶剂
.

表 1 摄林河煤溶剂抽提残煤 15 0一 , 00 ℃ 的热解产率 《% )

加热速度 / (℃
·

m
l n一 ` )

15 3 0 4 5

原煤 3 1
.

8 9 3 1
.

3 0 3 1
.

7 1

C S : 一

抽提 3 4
.

2 4 3 3
.

2 8 3 3
.

0 3

苯抽提 3 6
.

7 4 3 4
.

0 4 3 4
.

6 3

C H C 1
3一

抽提 3 4
.

2 7 3 1
.

9 8 3 3
.

3 3

T H P抽提 3 5
.

2 2 3 4
.

0 6 3 3
.

7 1

毗吮抽提 4 0
.

22 3 7
.

32 3 7
.

3 6

2
.

1
.

3 不同煤分子之 间及煤与溶剂间的关系 由

于煤的多组成性的特点
,

揭示不 同分子之间的关系

是煤结构理论研究的重要内容
,

近年来通过溶剂抽

提及 X 射线散射
、

计算机模拟等对 A gr on
n e

rP
e m i

-

u m 煤样库中的煤样 的煤分子之间及煤与溶剂 间的

关系研 究 揭 示 了煤 聚 集 态结 构 的一 些 细节
,

如

W e r t z
等 [` 6

, ` 7〕通过对 A r
g o n n e P r e m i u m 煤样库中煤

样毗陡处理前后的 X 射线散射分析研究表明毗吮以

氢键的方式与煤 中芳香单元边缘的氧结合
,

形成芳

香结构单元 /毗陡加合物 ( P C A / P Y R a d d u e t s ) 导致

短程结构的变化
,

使芳香层片间距增大
,

在毗陡被

蒸发 9 9
.

9 %后
,

芳香层片 间距仍然 比原煤大
.

T a -

ka on h a s hi 等 l8[
,

` 9〕通过应用分子力学
一

分子动力学方

nU八IJn6t
岁\水骤咽侧
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法对 A r g o n n e P r e m i u m 煤样库 中煤样 的 C S :

/ N M P

抽提物的毗吮不溶物 ( PI ) 与甲醇
、

苯及环己烷等溶

剂的作用进行计算机模拟研究表明
,

在模拟胞元 中

添加溶剂分子后其体积开始增大
,

达到一定数量后

(与溶剂有关 )
,

胞元的体积不变
,

达到平衡
,

理论

模拟 的 溶剂 溶 胀 率 与 实 验值 较 为 吻 合
.

而 M a -

rz ec 洲在对炭化煤 的结构进行详细表征的基础上
,

认为半焦包含了两个结构组分
,

一是构成非平面三

维网络的单体分子 ( io lgo m e r )
,

另一是脱 氢环化反

应所形成的平面聚集体 ( p l a n a r a g g r e g a t e s )
,

通过

对它们之间关系的分子力学
一

分子动力学模拟发现平

面聚集体 /平面聚集体 间的势能最小化堆积 的层片

间距与实验值吻合
,

而非平面三维网络的单体分子

/非平面三维 网络的单体分子间的作用形成芳香单

元随机定向排列 的聚集体
,

平面聚集体 /非平面三

维网络的单体分子间的作用将形成平面聚集体与非

平面三维网络的单体分子中的芳香单元平行排列的

聚集态
.

我们对煤与不同溶剂抽提物之间关系的分

子力学
一

分子动力学模拟 的研究也得 出了类似的结

论
` ’ ,

两个相同的大芳香分子趋向于形成平行堆跺

结构
,

而两个不同芳香度 的分子则其芳香单元趋 向

于平行堆跺
,

但受分子的构型
、

构象所影响
,

但缺

乏系统的工作和有力的实验证据
.

目前对于煤分子之

间的这种关系的物理化学机制及其影响因素
、

对聚集

态结构形成的影响缺乏深人的研究
.

2
.

2 煤与其洁净转化技术适应性的评价理论与方法

目前
,

一般依据煤 的变质程度确定煤 的利用途

径
,

但对同一转化方式不同的转化技术的煤种适应

性问题涉及较少
,

煤洁净转化技术的开发缺乏理论

依据与基础
.

因此
,

如何正确评价煤与其 洁净转化

技术的适应性是煤分子工程发展的关键之一 煤与

其洁净转化技术适应性评价理论与方法的基础是煤

组成 结 构 与 反 应 性 关 系
,

因此 其 主要 内容 为
:

i( ) 煤组成结构与煤质指标
、

工艺性能之间的关系

及煤质评价系统 ; i( i) 不同组成结构层次上煤转化

特性的预测理论与方法 ;
ii( i) 煤质指标

、

工艺性能

与煤转化技术适应性评价系统
.

第一个方面的内容

在于从结构层次上了解不同煤的煤质指标及工艺性

能变化的原因
,

进而建立煤质评价系统
,

了解不同

时代
、

区域
、

煤田和煤层煤质的基本特征
,

从宏观

上正确确定煤的利用途径和方法
.

第二个方面在于

从煤岩组分
、

分子层次上了解煤的转化特性及在转

化过程中煤组成结构的变化和煤转化反应机制
,

建

立预测煤转化特性 的理论与方法
,

进而预测煤在不

同转化条件下的转化特性及转化过程中的主要反应

过程
,

从而为煤转化技术的开发奠定基础
.

第三个

方面的内容是各种煤转化技术煤种选择的基础
.

近年来
,

围绕煤质评价体 系国内外进行了广泛

的研究
,

如美国地质调查所建立的美 国煤资源数据

库 lz[ 〕 ,

我国在
“

九七三
”

计划的资助下建立 的
“

中

国典型动力煤种能源转化数据库
”

等
.

但是这些数

据库只有数据查询的功能而没有评价的功能
.

煤热转化
,

如燃烧
、

液化
、

气化及炭化等是煤

利用的主要方式
,

因此热转化过程中煤的热转化行

为的预测一直是煤科学与技术的基础工作之一 由

于煤热解过程是热转化过程的基础和前奏
,

预测煤

热解过程 中的挥发分析出规律及其动力学特征是优

化
、

开发煤转化工艺 的基础
,

因此
,

国外从 20 世

纪 80 年代以来
,

对煤热解或脱挥发分过程 的预测

模型进行 了广泛的研究
,

提 出了 3 种煤脱挥发分模

型
,

即 S o l o m o n 等仁2 2〕的 F G
一

D V C
,

F l e t e h e r 等 〔 2 3〕

的 C P D 和 N i s a k a 等巨2`〕的 F l a s h e h a i n 模型
,

这些模

型已被广泛应用在煤 的燃烧
、

氮及挥发分析 出等的

研究中
.

随着对煤组成结构了解的深人
,

现有的煤

热解模型存在 以下两个方面的问题
:

i( ) 由于煤是

由多种煤显微组分组成的不均一物质
,

现有 的模型

是以煤的平均分子结构概念为基础提出的
,

但是各

种煤显微组分 在热解过程 中的行为具有较大 的差

异
,

且不同成因类型 的煤 即使其煤变质程度 和显微

组成类似
,

其热解行为也有较大的区别
,

因此在煤

热解模型中仅仅从煤的化学结构出发
,

将导致较大

的误差 ; ii( ) 对煤的 C S
。
/ N M P 抽提表明

,

煤 中可

抽提物质可达 70 %
,

因此煤的化学结构将可能不象

原来所理解的主要 由三维大分子组成
,

可能各种不

同分子量和结构特征的物质在煤 中以非共价键 的方

式 结合在一起
,

基于这样一种结构特征来理解煤 的

1) 王三跃
.

褐煤结构 的分子动力学模拟及量子化学研究
.

太原理工大学硕士学位论文
,

太原
. 2。。 4

.

5
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热解机理可能更为准确眯
,

川
.

随着量子化学等计算机模拟方法在煤结构研究

中的广泛应用
,

对煤中各种 官能团的分布
、

其反应

性有了更为深人 的了解
,

在煤结构特征 的基础上
,

从理论上了解煤热解过程中各种官能团
、

侧链和化

学键的断裂
,

进而了解各种物质的析出和热解动力

学特征以及它们与煤结构参数的关系应是煤热解模

型研究的发展方 向之一
目前

,

由于对煤组成结构及其反应性关 系认识

缺乏深入的理解
,

煤与其洁净转化技术适应性评价

理论 与 方法 的研究 仍 是薄 弱 环 节
,

因此 W h at e -

le 尸
7〕认为建立分子水平上的煤资源评价体 系

,

定

量评价煤与洁净利用技术 的适应性是 21 世 纪煤科

学的重要方向之一

2
.

3 煤转化过程反应的控制与煤的分级定向转化

煤的分级定 向转化是煤 洁净利用的重要方 向
,

包含两个方面的内容
,

一是以燃料利用为 目的的分

级定向转化
,

另一是以 非燃料利用为 目的的分级定

向转化
.

它们都是以煤转化过程反应机制
、

类型的

认识及煤转化过程反应的控制为基础
.

但是 目前最

大的问题是对煤转化过程反应机制
、

类型等的认识

仍然模糊不清
,

这无疑制约了煤分级定向转化技术

的发展
.

对煤转化过程反应机制
、

类型的认识一方面取

决于对煤组成结构的理解
,

另一方 面取决于对煤转

化过程中反应规律的认识
.

目前
,

煤组成结构研究

的进展有望取得突破
,

因此这将有助于从结构层次

上认识煤的反应机制与类型
.

最近
,

我们采用 T G /

M S 对煤热解产物析出规律的研究表明
” ,

有部分物

质在主热解阶段之前析 出 (图 3 )
,

这部分物质应该

是以非键合的形式存在在煤 中
.

因此
,

对煤转化过

程中反应机制
、

类型的研究应该包含三个方面的内

容
:

i( ) 煤中小分子或溶剂可抽提物在煤转化过程

中的变化与作用 ; ii( ) 煤分子间作用力的变化与作

用 ; ii( i) 煤中大分子或不可抽提物的变化与作用
.

近年来
,

对煤演化过程中产生的类脂或类石油物质

对煤 结构 与反 应 性 的影 响进 行 了一 些 有 益 的探

索
,

2s[ 〕在煤的演化过程中
,

由于受到热力作用 的影

响
,

煤中的官能 团
、

侧链将 脱 落
,

形成类 石油 物

质
,

这部分物质一部分被排驱出煤中
,

而另外一部

分
,

尤其是分子量较大的部分将赋存在煤中
,

如镜质

体的孔隙网络中
,

在煤的演化过程中
,

它将可能形成

煤中的次生显微组分
,

如渗出沥青体等
.

它的存在无

疑对煤的结构与反应性具有较大的影响
.

Igl es ia S ,

卿〕

等的研究表明由于类石油物质存在于煤的镜质体孔隙

网络中
,

在热演化过程中一方面形成分子量较小的物

质
,

另一方面这些物质在温度较高 的条件下仍然存

在
,

对于煤在热转化过程中的热解与缩聚反应起到提

供氢和稳定 自由基的作用
.

而 aS k ur vo
s

.

等卿〕对程

序升温过程中烟煤与芳香烃的作用研究表明
,

在温度

不高的条件下
,

芳香烃物质能破坏煤中非共价键作

用
,

从而改善煤的热解性能
.

因此可以推断
,

煤 中类

石油物质
,

对于煤在热转化过程中的作用存在两个方

面的作用
,

一是破坏煤中的非共价键的作用
,

改善煤

在热转化过程 中的反应性
,

二是参与煤热解过程的化

学反应
,

起到供氢和稳定 自由基的作用
.

1 2
.

0
「

、 10刀

K “ 0 0 }
恻 6 0 0 }
燃 { /

蔓
` 刀。

} 广一
/

2
,

00 卜
~

一了

0 0 0 6
es

i石6 丽石 或j石
es

瓦6石 50() 6 0() 70 0 80 0 9 00 l 0 0()

温度/ ℃

图 3 T H F 抽提残煤热解过程中苯的折 出规律

( T G /M S
,

升温速率 Z o K / m i n )

对煤转化过程反应规律的认识必须采用实验与

理论模拟相结合的方法
,

这是 因为煤组成结构及煤

反应过程的复杂所至
.

理论模拟能从机理上了解煤

反应过程
,

从 而为煤转 化过程 反应 的控 制奠定基

础
.

如 P r o v i n e
等巨3 0〕采用 M o n t e C a r l o 方法对 1111

-

on i s # 6 号煤直接液化机理的模拟表明
,

在初次阶

段 是 由 氢 的 引 发
一

传 递
一

终 止 ( i n i t i a t i o n 一

h y d r o g e n

t r a n s f e r 一 t e r
m i n a t i o n )反应控制

,

氧醚的断裂产生液

态物质
,

而硫醚的断裂产生气体物质
,

在煤转化率

达 30 %时
,

聚合反应变得极其重要
,

因此为了提高

l) 降文萍
.

煤热解动力学及其挥发分析出规 律的研究
.

太原理工大学硕士学位论文
,

太原
,

2 0 04
.
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煤转化率必须控制聚合反应
.

应该指出的是对煤转化过程反应的控制及煤分

级定向转化必须从两个层次上来进行
,

一个是显微

组分层次
,

依据不 同煤显微组分的不同反应特性实

现煤的分级定向转化
,

这是 目前能较易实现的
; 另

一个是分子水平层次
,

依据煤转化过程 的反应机理

来实现煤的分级定 向转化
,

但在 目前还需要进行大

量的基础工作
.

这种工艺的优点
:

i( ) 转化条件温 和
,

不需要

象煤直接液化那样需要较为苛刻的条件
,

只需要将

抽提物象原油那样进行进一步的加工
;

ii( ) 工艺简

单
,

不需要象煤 间接液化那样需 要复杂 的工艺过

程 ; ii( i) 依据煤的结构特征实现煤的定向转化
.

2
.

4 基于煤结构特征的新转化技术与工艺的开发

随着对煤组成结构理解的深入
,

基于煤结构特

征的新转化技术与工艺的开 发引起 了极大的重视
,

如利用煤的三维 网络大分子结构特征制备高聚物
,

从煤中制备芳香烃等的设想
.

S o h o b er t 等即 〕对从煤

获取化学品和材料进行了详细的评述
,

而陈鹏脚
,
3 3〕

则对从煤获取芳香烃等进行了详细的评述
.

问题是在对煤组成结构及煤 中分子间作用系统

理解的基础上
,

我们能否利用煤的结构特征
,

开发

出新的转化技术与工艺
,

使煤的转化向温和
、

定向

方向发展
,

真正实现煤的洁净化利用
.

目前
,

可 以从以下几个方面来讨论这一问题
:

2
.

4
.

1 基于煤的可抽提性的新转化技术与工艺

煤的 C S :

/ N M P 抽提结果表明在低 中煤级阶段煤中

可抽提物的含量要大于不可抽提物
,

在某些煤级煤

中可达 70 %左右
,

因此
,

可以考虑采用首先对煤进

行抽提
,

对抽提物和抽提残煤进行分别利用
,

实现

煤的分级定 向转化
.

这 样一方 面能提高煤 的利用

率
,

同时使煤转化过程温和化
,

使煤转化过程 中污

染物的产生大大减少
.

可以设想如图 4 的工艺路线

来实现这一构想
.

但是
,

要实现这一工艺必须解决

两个问题
:

( i) 煤抽提效率的提高途径与方法
;

ii( )

煤与抽提物高效分离的途径与方法
.

2
.

4
.

2 基于煤超分子结构特征的新转化技术与工

艺 煤分子间作用 的研究表明
,

非共价键作用在结

构中具有重要的作用
,

煤分子间相互作用形成 了超

分子结构
,

对煤结构的这一新认识对于开发新 的煤

转化技术与工艺具有重要的作用和意义
.

首先
,

可以通过破坏煤中非共价键提高煤的转

化率和改善转化条件
.

目前
,

国内外在一方面进行

了大量的探索
,

如通过溶剂溶胀的方法使煤的热解

和液化性能得于改善
.

但是
,

这种改善是有限的
,

对煤转化技术与工艺 的开发可能没有重要 的作用和

意义
.

其次
,

在充分理解特定煤中分子间作用类型

和超分子结构特征的基础上
,

开发新型的能破坏煤

分子间作用
、

且能和煤分子结合形成超分子结构的

催化剂
,

使煤转化效率提 高
,

而转 化条件更 为温

和
.

进而可以利用煤超分子结构的特点
,

以煤超分

子结构作为微反应器
,

实现在煤三维大分子网络结

构内部的煤转化反应过程
.

2
.

4
.

3 基于控制化学 的煤转化新技术与工艺 真

正意义的煤定向转化是对特定的煤结构或煤结构的

某一部分进行转化
,

从而获取需要的 目标产物
.

近

年来
,

随着分子刻饰 和激光化学
、

微波化学等控制

化学的发展
,

有可能采用控制化学的方法对煤 中特

定的结构或官能团和侧链进行化学裁剪
,

实现真正

意义的煤定向转化
.

但是
,

目前必须解决两个基础

问题一个是煤中分子间作用在这一过程中的作用
,

二是特定的煤结构在这一过程中的反应机理
.

抽抽提物物物 液体燃料
,

精细化学品品

煤煤抽提提

气气化
,

燃烧等等

图 4 基于抽提的煤 利用工艺设想

3 结语

煤分子工程 的发展取决于其关键 问题的解 决
,

在这些关键问题中煤组成结构与反应性关系是其基

础和核心
,

其他 问题 的解决有赖 于对它 的理解程

度
,

只有在深刻理解 的基础上才能对煤转化的反应

过程进行控制
,

进行新转化技术与工艺的开发
.

因

此
,

在洁净煤技术的发展战略中
,

必须重视煤组成

结构与反应性关系这一类基础问题的研究
,

从而实
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现洁净煤技术的可持续发展
.
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