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Аннотация

Представлены результаты исследования методом инфракрасной (ИК) спектроскопии бурых углей раз-
личных месторождений России и Монголии. Полученные данные свидетельствуют о наличии в бурых углях 
сложных структур, содержащих алифатические и ароматические углеводородные фрагменты, а также кис-
лородсодержащие функциональные группы (карбонильные, гидроксильные, эфирные). Установлено, что рас-
считанный по результатам ИК-спектроскопии показатель ароматичности fa имеет линейную корреляционную 
связь с показателями качества бурых углей – выходом летучих веществ (Vdaf), связанным углеродом (Cfix) и 
атомным отношением Н/С.
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ВВЕДЕНИЕ

Современная тенденция в исследовании струк-
туры углей и угольных продуктов – это при-
менение инструментальных физико-химических 
методов исследования, одним из которых явля-
ется инфракрасная (ИК) спектроскопия. Данный 
метод позволяет установить характер атомных 
группировок, их содержание в веществе, сте-
пень и характер замещения ароматического во-
дорода; получать данные по содержанию тех 
функциональных групп (СН3, СН2 (алифатиче-
ские), СН (ароматические)), которые невозмож-
но или затруднительно охарактеризовать хими-
ческими методами; выяснять природу водород-
ных связей и др. [1–4].

В данной работе приведены результаты ис-
следования методом ИК-спектроскопии бурых 
углей, более низкометаморфизованных по срав-
нению с каменными углями. Согласно ГОСТ 
25543–2013, данный вид угольного сырья реко-
мендуется использовать в качестве энергети-

ческого топлива и как химическое сырье для 
получения жидких углеводородов и различных 
синтетических веществ, а также газа и удобре-
ний. При специальной обработке из бурого угля 
можно получать кокс, пригодный для метал-
лургического производства [5, 6]. При этом 
следует отметить, что для прогноза технологи-
ческих свойств [7, 8] и выбора основных на-
правлений использования углей конкретного 
месторождения необходимы данные об их со-
ставе и свойствах. 

Цель работы – изучение основных струк-
турных фрагментов органического вещества 
бурых углей.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ

В качестве объектов исследования использо-
вались угли следующих месторождений: Итат-
ское (1), Мунайское (2), Багануурское (Монго-
лия) (3), Архаро-Богучанское (4), Кангаласское (5). 
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Угольные образцы взяты из коллекции углей, 
формируемой в Институте углехимии и хими-
ческого материаловедения ФИЦ УУХ СО РАН.

Итатское буроугольное месторождение раз-
мещается в западной части Канско-Ачинского 
бассейна на территории Итатского и Тисуль-
ского районов Кемеровской области. Мунайское 
угольное месторождение – единственное уголь-
ное месторождение, расположенное в Солтон-
ском районе Алтайского края в 100 км от г. Бий-
ска. Архаро-Богучанское месторождение бурого 
угля (Нижне-Зейский бассейн) расположено в 
Архаринском административном районе в 15 км 
от станции Архара Амурской области. Кангалас-
ское буроугольное месторождение приурочено к 
юго-восточному крылу Вилюйской синеклизы 
и составляет южную часть Якутско-Кангалас-
ского угленосного района Ленского бассейна. Ба-
гануурское месторождение бурого угля располо-
жено в центральном аймаке в 110 км на восток от 
г. Улан-Батор и относится к крупным наиболее 
промышленно значимым месторождениям Мон-
голии [9–11]. 

Технический анализ углей проводили стан-
дартными методами. Связанный углерод вычис-
ляли по следующей формуле [12, 13]:
Cfix = 100 – Wa – Ad – Vd 
где Wa – влага аналитическая; Ad – зольность; 
Vd – выход летучих веществ на сухое состоя-
ние. Элементный состав органической массы бу-
рых углей определяли с помощью элементного 
анализатора Thermo Flash 2000 (Thermo Fisher 
Scientific, Великобритания); результаты опре-
делений пересчитывали на сухое беззольное со-
стояние образца (daf). 

Петрографический анализ выполняли с ис-
пользованием автоматизированного комплек-
са оценки марочного состава углей системы 
SIAMS-620 (Россия) в среде масляной иммер-
сии по ГОСТ 9414.1–94, ГОСТ Р 55662–2013, 
ГОСТ Р 55663–2013 и ГОСТ Р 55659–2013. Под-
счет микрокомпонентов производился вручную 
при увеличении в отраженном свете в 300 раз. 
Результаты петрографического исследования 
приведены на “чистый уголь”, без учета мине-
ральных веществ.

ИК-спектры регистрировали с помощью ИК-
Фурье спектрометра “Инфралюм ФТ-08” (Рос-
сия). Смесь образца массой 10 мг с KBr массой 
250 мг обрабатывалась в вибрационной мельни-
це в течение 3 мин, далее готовились таблетки 
прессованием при давлении 20 МПа. Спектры 
регистрировались в диапазоне 500–4000 см–1, с 
256 сканами и разрешением 4 см–1. Коррекция 

базовой линии проводилась с использованием 
программы “СпектраЛюм”.

Анализ ИК-спектров включал оценку интен-
сивности следующих полос поглощения (п. п.): 
валентные колебания гидроксильных групп, в 
том числе в составе воды, – 3400 см–1, валент-
ные колебания связей С–Н алкильных групп в 
области 2930–2860 см–1, валентные колебания 
связи С=О при 1710 см–1, валентные колебания 
С=С олефинов, ароматических и полиароматиче-
ских соединений в области 1630–1600 см–1, асим-
метричные деформационные колебания групп 
–СН2– и –СН3 с сигналом при 1455 см–1, дефор-
мационные колебания связей С–Н ароматическо-
го кольца при 870, 820 и 750 см–1 [1, 2, 14]. 

Посредством разложения ИК-спектров для 
исследованных образцов определен показатель 
ароматичности fa по формулам, предложен-
ным в [3, 4, 15]:
Hal

=
Hal

=
S3000–2800

H Hal + Har S3000–2800 + S900–700

fa = 1 –
Cal

C
где Hal/H – отношение содержания водорода в 
алифатических структурах (Hal) к содержанию 
водорода (H) в органической массе угля, опре-
деленное по интегральной интенсивности п. п. 
для Hal при 2800–3000 см–1 (S3000–2800) и 900–
700 см–1 (S900–700) для ароматического водорода 
(Har); Cal/C – доля углерода в алифатических 
фрагментах; H/C – параметр, вычисляемый на 
основании элементного анализа; Hal/Cal – коэф-
фициент, равный 1.8 (принятое значение для 
углей) [16].

Соотношение ароматических и алифатиче-
ских групп также рассчитывали по формуле
Sar/Sal = S900–700/S3000–2815

где S900–700 – интегральная интенсивность п. п. 
ароматических групп в интервале 900–700 см–1; 
S3000–2815 – интегральная интенсивность п. п. али-
фатических групп в интервале 3000–2815 см–1 [16].

Соотношение групп СН2/СН3 определяли по 
отношению интенсивностей п. п. в ИК-спектрах 
при 2920 и 2958 см–1: чем выше данный пара-
метр, тем длиннее алифатические цепи и мень-
ше их степень разветвления.

Структурный параметр (R/C)u, отражающий 
степень конденсации ароматических колец в 
угольной структуре, рассчитывали по формуле 
Ван Кревелена [16–18].
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РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

Данные технического анализа и элементного 
состава приведены в табл. 1. Видно, что золь-
ность исследованных образцов практически не 
превышает порядка 10 %. Выход летучих ве-
ществ (Vdaf) в исследованных образцах коле-
блется от 40 до 50 % (см. табл. 1). Наибольшее 
значение Vdaf определено для образца угля 
Итатского месторождения (48.5 %), наимень-
шее – для Кангаласского бурого угля (41.4 %). 
Между выходом летучих веществ Vdaf и атом-
ным отношением H/C наблюдается четко выра-
женная корреляционная линейная связь (рис. 1).

Характеристика петрографического состава 
бурых углей приведена в табл. 2. Видно, что по-
казатель отражения витринита (Ro,r) изменяет-
ся от 0.388 % (образец 1, Итатское месторожде-
ние) до 0.490 % (образец 5, Кангаласское место-
рождение).

В ИК-спектрах исследованных образцов (рис. 2) 
присутствует п. п. в области 3420 см–1, которая 
относится к валентным колебаниям OH-групп, 
связанных водородной связью. Наблюдается п. п. 
слабой интенсивности в области 3040 см–1, ха-
рактерная для валентных колебаний аромати-
ческих CH-групп. В области 2920–2850 см–1 

присутствуют интенсивные п. п. симметричных 
валентных колебаний метильных и метилено-
вых групп С–Нх, п. п. при 1445 см–1 характерна 
для деформационных колебаний алифатических 
групп CH2 и CH3. Плечо в области 2960 см–1 от-
носится к ассиметричным валентным колеба-
ниям алифатических СН3-групп и свидетель-
ствует о малой степени разветвленности боко-
вых цепей. Полоса при 1710 см–1 принадлежит 
валентному колебанию C=O карбоксильных и 
карбонильных групп. В ИК-спектрах присут-
ствует интенсивная п. п. при 1610 см–1, которую 

ТАБЛИЦА 1

Характеристика исследованных образцов

Месторождение Технический анализ, % Элементный  
состав, % на daf

Атомное 
отношение

Wa Ad Vdaf Vd Cfix C H (O + N + S) H/C O/C

Итатское 7.0 7.5 48.5 44.9 40.6 68.7 4.6 27.0 0.79 0.29

Мунайское 8.5 7.2 46.4 43.1 41.2 71.5 4.5 24.0 0.80 0.25

Багануур 11.3 7.4 45.2 41.9 39.4 70.9 4.9 24.2 0.83 0.26

Архаро-Богучанское 4.5 10.8 44.1 39.3 42.4 71.0 4.9 24.1 0.83 0.25

Кангаласское 2.8 2.8 41.4 40.2 54.2 77.5 5.5 17.0 0.85 0.16

Примечание. Wa – влага аналитическая, Ad – зольность, Vdaf – выход летучих веществ на сухое 
беззольное состояние, Vd – выход летучих веществ на сухое состояние, Cfix – связанный углерод, daf – 
сухое беззольное состояние образца.

Рис. 1. Взаимосвязь между выходом летучих веществ 
(Vdaf) бурых углей и атомным отношением Н/С в их орга-
нической массе.

ТАБЛИЦА 2

Характеристика петрографического состава  
исследованных образцов

Код 
образца 
угля

Петрографический  
параметр, %

Показатель 
отражения 
витринита

Vt Sv I L ∑ОК Ro,r, % σR

1 54 42 4 1 32 0.39 0.05

2 62 4 31 3 34 0.41 0.05

3 27 8 63 2 68 0.40 0.03

4 41 43 12 4 41 0.40 0.05

5 86 2 6 6 7 0.49 0.03

Примечание. Vt – витринит, Sv – семивитринит, I – 
инертинит, L – липтинит, ∑ОК – сумма отощающих компо-
нентов, Ro,r – показатель отражения витринита, σR – стан-
дартное отклонение.
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можно отнести к колебаниям С=С-связей арома-
тических структур или C=O-связи в карбокси-
лах, усиленных кислородсодержащими группа-
ми. Полоса поглощения в области 1166–1280 см–1 
обусловлена колебаниями кислородсодержащих 
групп, преимущественно эфирных С–О-связей. 
Полоса поглощения в области 817 см–1 относится 
к внеплоскостным деформационным колебани-
ям ароматической CH-связи [19, 20]. Получен-
ные данные свидетельствуют о наличии в орга-
нической массе исследованных углей сложных 
структур, содержащих алифатические и арома-
тические углеводородные фрагменты, а также 

Рис. 2. ИК-спектры исследованных образцов бурых углей Итатского (а), Кангаласского 
месторождений (б).

ТАБЛИЦА 3

Структурные параметры, вычисленные  
по данным ИК-спектров бурых углей

Код 
образца 
угля

fa Sar/Sal (R/C)u Hal/H CH2/CH3

1 0.54 0.004 0.32 1.00 3.42

2 0.57 0.006 0.32 0.99 7.00

3 0.58 0.104 0.29 0.91 7.58

4 0.59 0.113 0.29 0.90 6.75

5 0.63 0.289 0.26 0.78 5.15
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кислородсодержащие функциональные группы 
(карбонильную, гидроксильную, эфирную).

Для выявления особенностей молекулярной 
структуры органической массы исследованных 
углей использованы параметры, рассчитанные 
по ИК-спектрам (табл. 3). Анализ полученных 
данных показал, что образцы бурых углей ха-
рактеризуются различной степенью ароматич-
ности их органического вещества (параметры fa 
и Sar/Sal). Показатель ароматичности fa изменя-
ется от 0.54 (образец 1) до 0.63 (образец 5). 

Наибольшее значение параметра CH2/CH3 
наблюдается для бурых углей Багануурского и 
Мунайского месторождений (7.00 и 7.58 соответ-
ственно), что указывает на преобладание в их 
органической массе более длинных алифатиче-
ских цепей с меньшей степенью разветвления. 
При этом степень конденсации ароматических 
колец в структурных единицах органического 
вещества бурых углей изменяется в достаточ-
но узком диапазоне (см. табл. 3, параметр 
(R/C)u) [16, 21]. 

Проведен графический анализ между вычис-
ленными структурными параметрами и стан-
дартными показателями качества бурых углей. 
Результаты представлены в табл. 4. Видно, что 
между структурными параметрами fa, Hal/H, 
Sar/Sal и (R/C)u существует достаточно тесная 
корреляционная связь с количеством связанно-
го углерода Cfix, выходом летучих веществ Vdaf и 
атомным отношением Н/С. Следовательно, рас-
четные параметры, вычисленные по данным 
ИК-спектров, позволяют выявить особенности 
строения органического вещества образцов угля.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Проведено исследование методом ИК-спект
роскопии пяти образцов бурых углей различных 
месторождений. Анализ спектров показывает, 
что образцы бурых углей содержат алифатиче-
ские функциональные (CH2 и CH3), ароматичес

кие функциональные (C=C), ароматические 
кольцевые (–CH) и кислородсодержащие функ-
циональные (–ОН, С=О и С–О) группы. 

Структурные параметры, рассчитанные по 
ИК-спектрам, позволили выявить особенности 
молекулярной структуры органической массы 
исследованных бурых углей. Показано, что с 
ростом генетической зрелости образцов (увели-
чение показателя отражения витринита) воз-
растает степень ароматичности их органичес
кой массы.

Установлены корреляционные соотношения 
между изученными структурными параметра-
ми и стандартными показателями качества бу-
рых углей – выходом летучих веществ, связан-
ным углеродом и атомным отношением Н/С.

Работа выполнена с использованием оборудова-
ния Кемеровского центра коллективного пользования 
ФИЦ УУХ СО РАН. 
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ТАБЛИЦА 4

Корреляции между структурными и технологическими параметрами бурых углей
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параметр

Cfix (R) Vdaf (R) H/C (R)
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