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摘要　煤的化学成分从根本上决定了其转化和利用途径。煤分子模型的建立与模拟可以降低实验成本和时间，提高研究效

率。复杂的成煤植物和沉积环境导致煤化学成分的复杂性，因此准确构建能够真实反映煤物理化学性质的分子模型对开展

煤炭清洁高效利用的研究至关重要。以山西平朔矿区煤泥为样本，通过13C 核磁共振波谱、傅里叶变换红外光谱、X 射线光

电子能谱研究了煤中 C、O、N 元素的赋存形式，确定了各元素相对含量。结果表明，平朔煤泥中煤不存在芳香甲基，碳元素

主要以单环、多环芳香碳形式存在，氧元素主要以酯基、羟基等形式存在，氮元素主要以吡啶型氮形式存在。根据煤质分析

结果，构建了分子式为 C136H150O18N2 的平朔煤分子模型。13C 核磁共振波谱预测验证与密度验证结果表明，模型谱线与实测

谱线吻合度较高，模型密度与煤实际密度仅相差 0.019 g/cm3，说明模型具有较好的代表性。这项研究为深入理解煤的化学结

构提供了重要依据，也为煤的高效清洁转化奠定了理论基础。
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引言

2024 年我国煤炭产量达 47.6 亿 t，在我国能源

生产和消费结构中占据重要地位。低阶煤广泛分

布于内蒙古、山西、新疆等地，占我国煤炭资源储量

的 40% 以上，其清洁高效利用对推进现代化煤炭产

业体系建设，实现煤炭行业绿色低碳转型和高质量

发展有着重要的作用。

山西省平朔矿区是中国重要的煤炭生产基地

之一，中煤平朔集团现有年生产能力 2 000 万 t 以上

的特大型露天矿 5 座，配套选煤厂 6 座，其煤种以

弱黏煤、长焰煤等低变质程度煤为主，具有低硫、低

灰、高发热量的显著优势，是优质的化工煤、动力煤

原料。平朔各选煤厂入洗煤中煤泥产量约 10%~
20%，以往实践中，煤泥往往因为灰分过高而作为洗

选副产品，与动力煤掺烧使用，但随着“双碳”目

标的提出与煤炭洗选技术的进步，平朔煤泥的高值

化利用越来越受到重视。

在原子和分子尺度上，对原煤及煤泥中煤的结

构与性质进行研究是实现其清洁高效利用的重要

前提条件。夏炎等人[1] 分析了宁夏不同矿区煤的碳

结构差异，结果表明随着煤化程度的增高，宁夏煤

脂肪结构含量降低，芳香度参数迅速增大，脂肪烃

侧链快速脱落，生烃潜力参数 A 变小。王雷雷等人[2]

研究了 4 种不同等级炼焦煤的碳结构，并讨论了碳

结构对成焦过程及焦炭质量的影响，为焦化厂进行

同类煤替代炼焦提供了理论指导。于佳晨[3] 使用气

相色谱分析了煤的液化产品组成，对中低阶煤的结

构进行研究，揭示了其热解挥发物反应产物形成机

制，为解决煤热解过程中挥发物的结焦反应调控问

题奠定了基础。

随着分子动力学模拟方法的普及，通过研究模

型化合物分析特定条件下的煤的反应机制成为一

种常用的研究方法。郭伟[4] 根据煤的元素赋存形式
  

收稿日期：2025 − 03 − 02
基金项目：国家自然科学基金企业创新发展联合基金重点支持项目（U24B20198）
作者简介：刘强（1981—），男，河北成安人，工学学士，高级工程师，主要从事煤炭清洁高效利用方面研究工作，E-mail：1739944072@qq.com。

通信作者：平安（1995—），男，辽宁抚顺人，博士，工程师，主要从事煤炭清洁高效利用方面研究工作，E-mail：padyx@qq.com。

　第 3 期 矿产保护与利用 No. 3　
2025 年 6 月 Conservation and Utilization of Mineral Resources Jun.  2025

https://doi.org/10.13779/j.cnki.issn1001-0076.2025.03.009
https://doi.org/10.13779/j.cnki.issn1001-0076.2025.03.009
https://doi.org/10.13779/j.cnki.issn1001-0076.2025.03.009
mailto:1739944072@qq.com
mailto:padyx@qq.com


分析结果，基于 LAMMPS 软件中 ReaxFF 力场构建

了陕北富油煤的分子模型，并借助分子模拟手段研

究了其热解性质，分析了富油煤热解反应机理，阐

明了富油煤中富氢结构与热解提油产物分布关联

机制。赵佳佳[5] 使用分子模拟方法研究了 SiO2−H2O
纳米流体对煤润湿性的影响机理，为深部矿井煤层

注水和粉尘防治技术提供了理论支撑。

煤主要由 C、H、O 等元素组成。早期煤分子

结构研究通过化学手段分析上述元素的含量及赋

存形式[6]，从而获取煤分子结构中含氧官能团的结

构和数量等信息。这些方法可以较为精确地反映

煤中各官能团的含量，从而构建煤的分子结构，但

也存在操作复杂、反应时间长等问题。随着理论物

理学与高精度分析设备的发展，现代物理仪器的分

析范围及精度都得到了大幅提升。13C 核磁共振（13C
NMR）、傅里叶变换红外光谱（FTIR）等物理仪器可

以快速精确地对煤的分子结构进行定性/定量分析[7]，

通过各仪器分析结果间的互相比对可以更精准地

构建煤的分子结构[8]。因此，仪器分析法逐渐取代

了化学分析法，成为煤分子结构研究领域首选的研

究方法。

现有研究中，未见与平朔煤泥性质研究与模型

构建的报道。为了更好地利用平朔煤泥，本文使用
13C NMR、FTIR 等手段从原子/分子尺度上揭示了

平朔煤泥的碳结构与主要元素赋存形式。在此基

础上，构建了平朔煤泥的分子模型，采用分子模拟

方法对模型进行优化，并采用13C NMR 谱线预测验

证、密度验证的方式对模型的正确性进行了验证。

这项研究从微观尺度上阐明了平朔煤泥的基本性

质，为深入研究平朔煤泥在反应过程中微观结构演

变规律及机理提供了理论模型，对于指导平朔煤泥

转化利用具有重要理论及实际意义。 

1　煤泥基础性质及测试方法
 

1.1　煤的工业分析与元素分析

煤泥样品来自中煤平朔集团，采取的煤泥经缩

分干燥后放入塑封袋待用。对样品进行了工业分

析与元素分析，结果如表 1~表 3 所示。

从表 1~表 3 可知，该煤泥灰分较高，达到了

26.74%；煤中氧含量较高，达到了 13.36%，并存在一

定量的硫、氮元素。硫元素主要以硫铁矿形式的无

机硫存在，有机硫含量仅为 0.11%。为避免矸石对

后续检测分析的影响，使用浮沉实验方法从煤泥中

分离了−1.3 g/cm3 的轻产物用于后续表征。经化验，

这部分煤泥的灰分（Aad）为 5.31%。 

1.2　13C 核磁共振波谱分析

13C 核磁共振波谱仪（13C NMR）是分析煤中碳

元素结果最有效的方法之一。分析测试在高分辨

率的 Bruker advance Ⅲ 400 WB 光谱仪上进行。测

试中使用了标准的 CPMAS 三共振探头。使用魔角

旋转（MAS）的线性缩小方法和交叉极化（CP）的信

号/噪声增强技术增强仪器的定量测量准确性。测

试频率为 100.63 MHz，CP 接触时间为 2 ms，弛豫时

间为 3 s，测试过程中旋转频率保持在 8 kHz。 

1.3　傅里叶变换红外光谱仪分析

傅里叶变换红外光谱（FTIR）通过对干涉后的

红外光进行傅里叶变换实现对样品表面性质的检

测，广泛用于地矿、石油、能源行业的定性与定量分

析。傅里叶变换红外光谱（FTIR）可以分析煤泥表

面的含氧官能团种类及相对含量。测试在 Nicolet
is5 红外光谱仪上进行。测试前首先进行样品制备，

将样品（约 1 mg）在研钵中与 KBr（100 mg）充分研

磨，并在灯下烘烤以减少水分的影响，然后在 20 MPa
的压样机中进一步压制 1 min，以获得样品薄片。

分析时将样品薄片置于分析室中，在 4 000~400 cm−1

范围内扫描 16 次，扫描分辨率为 4 cm−1。 

1.4　X 射线光电子能谱分析

X 射线光电子能谱（XPS）基于光电效应，通过

 

表 1　平朔煤泥工业分析结果 /%　

Table 1    Industrial analysis of Pingshuo coal slime

成分 Mad Ad Vad FCad

含量 1.54 26.74 29.00 43.13
注：Mad空气干燥基水分；Ad空气干燥基水分；Vad空气干燥基挥
发分；FCad空气干燥基固定碳。

 

表 2　煤泥元素分析结果 /%　

Table 2    Element analysis of Pingshuo coal slime

Cdaf Hdaf Odaf Ndaf St,d

78.55 5.03 13.36 1.33 1.26
注：Cdaf干燥无灰基碳元素含量；Hdaf干燥无灰基氢元素含量；
Odaf干燥无灰基氧元素含量；Ndaf干燥无灰基氮元素含量；St,d煤
中全硫含量。

 

表 3　煤泥硫元素分析结果 /%　

Table 3    Sulfur elements forms in Pingshuo coal slime

St,ad Sp,ad Ss,ad So,ad

1.26 1.01 0.15 0.11
注：St,ad煤中全硫含量；Sp,ad硫铁矿硫含量；Ss,ad硫酸盐硫含量；
So,ad有机硫含量。
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使用特定能量的 X 射线激活样品光电子，从而得到

光电子能谱图用于分析样品表面性质。本文使用

XPS（ESCALAB 250Xi.USA）对煤表面含氧官能团

与氮元素赋存形式进行分析，确定煤泥表面碳氧官

能团的相对含量及各种含氮官能团相对含量。辐

射源采单色化铝阳极靶，束斑尺寸为 900 μm。测试

中的通过能量为 20.00 eV，能量步长为 0.05 eV，采

用 C 1s 主峰（284.8 eV）来校准结合能位置。 

2　主要元素赋存形式与相对含量分析
 

2.1　碳元素分析

使用13C NMR 对煤泥的碳结构进行分析，结果

如图 1 所示。13C NMR 图谱的 0~50 ×10−6 处可反映

煤中脂肪族碳的结构、（50~100）×10−6 处可反映煤

中氧−脂肪族碳的结构，（100~160）×10−6 处可反映煤

中芳香族碳的结构，（160~200）×10−6 处可反映煤中

羧基的结构[9−11]。第一个峰的分布范围在 0~70 ×10−6

之间，这说明煤泥中存在一定量的氧−脂肪族碳结

构。在（160~200）×10−6 之间没有显著的峰出现，这

说明煤泥中所含的 C=O 双键的羧基较少[12]。
  

0 50 100 150 200

1000

2000

3000

4000

/10-6

70 100 160

图1　13C NMR 测试结果
Fig. 1    13C NMR spectrum of Pingshuo coal slime
 

对 0~70×10−6 处和（100~160）×10−6 处两个峰分

别进行了分峰拟合，确定了煤泥中各碳结构的相对

含量，结果如图 2、表 4、表 5 所示。结果表明，芳香

碳是平朔煤泥的主要结构，芳香碳中的质子化芳香

碳的含量为 66.27%，这表明质子化芳香碳构成了煤

的基本骨架结构[13]。14.20% 的芳香碳以桥碳的形

式存在，这说明芳香碳中存在萘和蒽等多环的形式[14]。

烷基化芳香碳含量为 7.66%。这表明除桥碳外，煤

中的芳香结构也通过烷烃链相互交联。煤泥中脂

肪甲基含量显著小于亚甲基与次甲基的含量，这说

明煤泥的碳结构中存在一定的脂肪链结构。煤中

芳香甲基含量会随变质程度增加逐渐降低，由于本

次使用的煤泥样品具有一定的变质程度，因此煤中

不存在芳香甲基[15]。然而，煤中含有一定的氧元素

以氧−脂肪碳或氧−芳香碳的形式存在，这与平朔煤

泥属于中低阶变质煤的事实相符。
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图2　13C NMR 分峰拟合结果
Fig. 2    Peak fitting results of 13C NMR spectrum
 
 
 

表 4　0~70 ×10−6 峰的分峰拟合结果
Table 4    Peak  fitting  results  of  0~70×10−6 13C  NMR
spectrum

化学位移
/10−6 峰归属 峰数量 峰面积 峰面积

占比 /%

0~22 脂肪甲基 4 13 558 22.54

22~26 芳香甲基 / / /

26~37 亚甲基 2 35 184 46.64

37~50 次甲基 1 2 333 19.00

50~100 氧−脂肪碳 5 9 068 11.82
合计 12 60 143 100.00

  

2.2　含氧官能团分析

平朔 FTIR 测试结果如图 3 所示。在煤的

FTIR 图谱中，3 450~3 000 cm−1 反映煤表面羟基赋

存形式；波数在 2 980~2 800 cm−1 区间的峰主要为煤

表面的脂肪烷烃结构；波数在 1 800~950 cm−1 区间
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的峰主要为煤表面的含氧官能团；950~400 cm−1 的

峰主要为煤的芳香结构[16-17]。由于芳香结构已通过
13C NMR 进行了表征，因此不再使用 FTIR 数据进

行重复分析。另外，FTIR 测试结果中水分将会对羟

基峰造成一定影响，因此只使用 1 800~950  cm−1

区间的分析结果表征煤表面的含氧官能团赋存情况。
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图3　平朔煤泥 FTIR 测试结果
Fig. 3    FTIR spectrum of Pingshuo coal slime
 

图 4、表 6 给出了 2 980~2 800 cm−1 区间的分

峰拟合结果。可以看出，该区间主要存在 CH3 反对

称伸缩峰、CH2 反对称伸缩峰、CH3 对称伸缩峰、

CH2 对称伸缩峰。CH3 峰的峰面积为 21.79%，CH2

的峰面积为 78.21%，这与13C NMR 测试结果相互验

证，表明煤泥表面存在长链脂肪烷烃结构，这些

结构可能作为侧链存在，也可能起到连接芳香环的

作用。

图 5、表 7 给出了 1 800~950 cm−1 处的分峰拟

合结果，可以看出煤泥表面存在多种醇类、酚类等

含氧官能团，芳香酯类含氧官能团的相对含量最高，

其相对含量达到了 17.14%，同时煤泥表面还含有较

为丰富的酚类与醇类，其相对含量分别达到了

15.02% 和 12.00%。煤泥表面的脂肪醚含量较少，

其相对含量仅有 5.61%。此外由于煤泥中不可避免

地含有矸石，因此在该区间也存在一定的无机盐峰。

为了进一步确定各种碳氧官能团的相对含量，

为平朔煤泥分子模型的构建提供可靠支撑，使用

XPS 分析了平朔煤泥表面碳氧官能团的相对含量，

结果如图 6、表 8 所示。

从分峰拟合的结果来看，煤泥样品表面含有较

多的含氧官能团，其相对含量达到了 36.01%，这些

官能团将对药剂在煤泥表面的吸附行为及煤泥的

浮选行为产生显著影响。在这些官能团中，C−O 形

式的碳的相对含量为 23.44%，结合 FTIR 结果可知，

这些碳主要以酚、醇的形式存在，少部分以醚的形
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图4　2 980~2 800 cm−1 分峰拟合结果
Fig. 4    Peak  fitting  results  of 2 980~2 800 cm−1 FTIR
spectrum

 

表 5　（100~160）×10−6 峰的分峰拟合结果
Table 5    Peak  fitting  results  of  (100~160)×10−6 13C  NMR
spectrum

化学位移
/10−6 峰归属 峰数量 峰面积 峰面积

占比 /%

100~130 质子化的芳香碳 8 66 557 66.27

130~140 桥碳 2 14 264 14.20

140~148 烷基化芳香碳 1 7 690 7.66

148~163 氧−芳香碳 2 11 921 11.87
合计 13 100 433 100.00

 

表 6　2 980~2 800 cm−1 分峰拟合结果
Table 6    Peak  fitting  results  of 2 980~2 800 cm−1 FTIR
spectrum

波数 /cm−1 峰归属 峰宽 峰面积占比 /%

2 955 CH3反对称伸缩 23.92 11.02

2 921 CH2反对称伸缩 34.93 44.61

2 892 CH3对称伸缩 24.99 10.77

2 855 CH2对称伸缩 44.13 33.60
合计 100.00
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图5　1 800~950 cm−1 分峰拟合结果
Fig. 5    Peak  fitting  results  of 1 800~950  cm−1 FTIR
spectrum
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式存在。C=O 的相对含量为 12.57%，结合 FTIR 分

析结果可知，这些官能团主要以芳香酯的形式存在。
 

2.3　氮元素分析

元素分析结果表明，煤泥中存在氮、硫元素，由

于有机硫含量仅为 0.11%，XPS 未获得有效数据，因

此仅使用 XPS 对煤泥中氮元素的存在形式进行分

析。校准后的测试及分峰拟合结果如图 7、表 9
所示。
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图7　N1s 峰的分峰拟合
Fig. 7    Peak fitting results of N1s
 
 
 

表 9　N1s 峰的分峰拟合结果
Table 9    Peak fitting results of N1s

峰归属 峰位置 /eV 半峰宽 峰面积 峰面积占比 /%

吡啶 398.8 1.9 3 255.69 20.82
吡咯 400.2 1.5 9 052.73 57.88
季氮 401.6 1.6 2 516.31 16.09

氮氧化合物 402.9 1.8 815.01 5.21
合计 15 639.74 100.00

 

分析可得，煤泥中氮元素以吡啶型氮、吡咯型

氮、季氮型氮、氮氧化合物型氮存在[18]。其中吡咯

型氮是煤泥中氮元素的主要存在形式，其相对含量

达到了 57.88%。煤泥中同样含有一定量的吡啶型

氮和季氮型氮，二者相对含量分别为 20.82% 和

16.09%。煤泥中氮氧化合物型氮最少，仅为 5.21%。 

3　平朔低阶煤分子模型构建与验证
 

3.1　煤分子模型构建与优化

Gao 等[19] 的研究结果表明，煤分子模型的相对

分子质量在 2 000 左右时，模型的代表性较好。因

此假设煤分子模型的相对分子质量为 2 000。根据

C、H、O、N 元素的质量比约为 80∶5∶14∶1，可以

 

表 7　1 800~950 cm−1 分峰拟合结果
Table 7    Peak  fitting  results  of 1 800~950  cm−1 FTIR
spectrum

波数 /cm−1 峰归属 半峰宽 峰面积占比 /%

1 713 羧酸羰基C=O伸缩 49.17 1.75

1 608 芳香族C−C伸缩 95.80 21.88

1 462 甲基、亚甲基 126.83 11.01

1 439 甲基、亚甲基 52.63 3.87

1 376 醇C−OH面内弯曲 71.10 6.34

1 325 醇C−OH面内弯曲 53.12 2.54

1 286 酚类C−OH伸缩 75.46 3.19

1 256 酚类C−OH伸缩 77.96 5.89

1 213 酚类C−OH伸缩 53.39 2.43

1 183 酚类C−OH伸缩 57.03 3.51

1 158 脂肪醚C−O 38.65 2.59

1 133 脂肪醚C−O 25.40 1.90

1 117 脂肪醚C−O 13.52 1.12

1 106 醇类C−OH伸缩 14.36 0.38

1 097 醇类C−OH伸缩 39.36 2.01

1 086 醇类C−OH伸缩 48.38 8.08

1 063 醇类C−OH伸缩 23.97 1.53

1 034 芳香酯类C−O伸缩 36.11 14.08

1 018 芳香酯类C−O伸缩 6.22 0.11

1 010 芳香酯类C−O伸缩 13.76 2.95

998 无机盐类 13.76 1.64

985 无机盐类 18.00 1.20
合计 100.00

 

表 8　C1s 峰的分峰拟合结果
Table 8    Peak fitting results of C1s

峰归属 峰位置 /eV 半峰宽 峰面积 峰面积占比 /%
C−C 284.8 1.02 245 623.31 63.99

C−O 285.5 1.25 89 976.52 23.44

C=O 286.5 1.45 48 208.40 12.57

合计 383 801.23 100.00
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图6　C 1s 峰的分峰拟合结果
Fig. 6    Peak fitting results of C 1s
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推测模型分子式为 C136H150O18N2。根据13C NMR 分

析结果与 FTIR 结果，计算平朔煤泥结构参数 [10, 20]，

如表 10 所示。

根据煤结构参数计算结构，在 136 个碳原子中，

84 个碳原子为芳香碳，其余为脂肪碳。根据芳香碳

的拟合结果，可以确定煤分子中苯环数量为 5 个、

萘环数量为 4 个、蒽环数量为 1 个。根据 FTIR 与

XPS 结果，将 18 个氧原子分为芳香酯、酚类、醇类、

醚类官能团，各官能团数量依次为 3、6、4、2、2。
模型中氮原子仅有两个，因此用含量最高的吡咯型

氮代表。得到的平朔煤二维分子模型如图 8a 所示。
 
 

图8　平朔煤分子模型
Fig. 8    Molecular model of Pingshuo coal
 

由于煤具有三维结构，因此对模型的几何形状

进行了优化，优化使用 COMPASS Ⅲ力场，加和方

式为 Atom based，原子电荷由力场自动指定，计算

精度选择为中等。几何优化完成后，进行退火，以

获得势能最低的模型。退火循环 80 次，初始温度

为 300 K，升温至 600 K 开始降温，每次循环后执行

一次几何优化[21]。得到的最终模型如图 8b 所示

（图中 1 Å=0.1 nm）。可见煤分子中的脂肪族碳链

和醚经过几何优化和退火后，具有不同程度的弯曲

和折叠，以满足最低能量的要求。 

3.2　煤分子模型的验证
 

3.2.1　13C NMR 谱线验证

对平朔煤分子模型的13C NMR 谱线进行了预

测，并将其与实际测试获得的谱线进行对比[22]。如

图 9 所示，可以看出，模型预测谱线与测试谱线较

为接近，这表明模型较好地反映了平朔煤的结构性

质特点。 

3.2.2　模型密度验证

参考 GB/T 217—2008《煤的真相对密度测定

方法》对平朔煤测试煤样的密度进行了测定，结果

表明，平朔煤泥的密度为 1.25 g/cm3。

使用分子模拟方法将 6 个煤分子模型构建为

一个边长为 25.67 Å的立方体晶胞。对构建的晶胞，

采用 COMPASS Ⅲ力场进一步进行能量最小化和

退火模拟优化。退火循环 80 次，初始温度为 300 K，

升温至 600 K 开始降温，选择其中能量最低的晶胞

模型进行几何优化。利用 Forcite 中的 Dynamic 模

块，在 Compass  Ⅲ力场下对构建的晶胞模型在

NPT 系综中进行分子动力学计算以平衡模型密度。

密度随时间变化曲线如图 10 所示，可以看出，经过

500 ps 的模拟后，模型密度已趋于稳定，得到最终的

 

表 10　平朔煤结构参数
Table 10    Structural parameters of Pingshuo coal slime

质子化芳香碳参数
(fHa)

芳香碳−氧参数
(fPa)

烷基取代芳香碳参数
(fSa)

芳香桥碳参数
(fBa)

芳香环聚合度参数
(Xb)

脂肪侧链长度参
数 (I)

66.27 11.87 7.66 14.20 0.166 0.279
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图9　平朔煤分子模型的13C NMR 验证
Fig. 9    13C  NMR  spectrum  verification  of  Pingshuo  coal
slime molecular model

 

图10　模型密度−时间曲线
Fig. 10    Density−time curve of the model

· 122 · 矿产保护与利用 2025 年



平衡密度为 1.231 g/cm3。这一数值与实测得到的

1.25 g/cm3 非常接近，表明所构建的分子模型合理，

具有较高的代表性。 

4　结论

（1）平朔煤泥中氧元素含量较高，并存在一定

量的硫、氮元素。煤中硫元素主要以硫铁矿形式的

无机硫存在，有机硫含量仅为 0.11%。

（2）碳元素分析结果表明，煤泥中不存在芳香

甲基，少量氧−脂肪碳或氧−芳香碳表明平朔煤泥符

合中低变质煤一般特征。芳香碳含量高于脂肪碳

含量，是碳元素的主要存在形式。芳香碳主要以萘

环和蒽环的形式存在，其与碳元素起到了连接芳香

环的作用。

（3）平朔煤泥含有羟基、酯基、醚基等多种含

氧官能团，其中酯类官能团含量最高，其次是酚类

和醇类，醚类官能团最少。根据碳−氧元素的成键

形式，C−O 与 C=O 键的比例约为 2∶1。平朔煤中

氮元素主要以吡啶型氮的形式存在，占总氮元素的

57.88%，也存在少量吡咯型氮、季氮型氮、氮氧化合

物型氮。

（4）根据煤质分析结果构建了平朔煤分子模型，

模型分子式为 C136H150O18N2。模型具有典型芳香环

结构，含有 5 个苯环、4 个萘环及 1 个蒽环。模型经

优化后呈现层片状结构。经13C NMR 谱线预测验证

与密度验证，模型有较好代表性。
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Properties Analysis and Molecular Modelling of Pingshuo Coal Slime
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Abstract：The conversion and utilization are fundamentally determined by the chemical composition of coal. The establishment and
simulation of  coal  molecular  model  can reduce the  experimental  cost  and experimental  time,  and improve the  research efficiency.
However,  the  chemical  composition  of  coal  exhibited  significant  complexity  due  to  the  complex  coal−forming  plants  and
depositional environments.  Therefore,  the accurate construction of coal molecular models,  which can truly reflect the physical and
chemical properties of coal, is essential for the research of clean and efficient utilization of coal. In this study, the coal slime from
Pingshuo  mining  area  in  Shanxi  Province  was  used  as  the  research  object.  The  relative  contents  and  specific  chemical  states  of
carbon (C), oxygen (O), and nitrogen (N) were analyzed by 13C nuclear magnetic resonance (NMR) spectroscopy, Fourier transform
infrared (FTIR) spectroscopy, and X−ray photoelectron spectroscopy (XPS). The results showed that Pingshuo coal slime does not
contain  any  aromatic  methyl  groups.  The  carbon  element  mainly  exists  in  the  chemical  form  of  mono− and  polycyclic  aromatic
carbons. The oxygen element mainly exists in chemical forms such as ester group and hydroxyl group. The nitrogen element mainly
exists in the chemical form of pyridine compounds. Based on the chemical analysis structure, the molecular model of Pingshuo coal
slime was constructed. The molecular model of C136H150O18N2 was optimized by molecular simulation method, and the correctness of
the model was verified by 13C NMR spectral line prediction verification and density verification. The 13C NMR spectrum prediction
and density  verification  results  showed that  the  model  spectral  line  is  in  good agreement  with  the  measured  spectral  line,  and  the
difference  between  the  model  density  and  the  actual  density  of  coal  is  only  0.019  g/cm3,  indicating  that  the  model  is  well
representative. This research provides a crucial molecular−level understanding of the coal's chemical architecture and establishes a
robust theoretical foundation for developing efficient and clean coal conversion technologies.
Keywords：Pingshuo；coal slime；13C NMR；FTIR；XPS；molecular model
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