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Аннотация. В статье представлены методы определения строения органических соединений, яв-

ляющихся компонентами структуры угля. Представлена сравнительная характеристика моделей Сей-

лера, Мука, Фукса, Жиле. Приведены параметры, на основании которых можно сделать выводы о 

структуре угля: строение углеродного скелета; расположение гетероатомов вокруг атомов углерода; 

природа функциональных групп, содержащих гетероатомы; пространственное расположение молекул. 

Произведён анализ классификации различных видов углей (витриниты, ксилиты, теллиниты, фюзены, 

экзиниты, альгиниты) в зависимости от их происхождения и физико-химических свойств. Рассмотрен 

состав углей различных месторождений. Предложены модели молекулярной структуры органических 

веществ угля. Показаны различия ароматической, молекулярной и псевдомолекулярной структур угля. 

Главной особенностью высокомолекулярных органических соединений углей является наличие в них ги-

бридной структуры. Основными структурными элементами таких молекул являются полициклические 

системы, в состав которых входят ароматические, циклопарафиновые и гетероциклические соедине-

ния, причем наряду с шестичленными могут встречаться и пятичленные гетероциклы, в основном, про-

изводные гидрофурана. Конденсированные циклические системы окружены и соединены между собой 

сравнительно короткими алифатическими мостиками; причем в боковых цепях имеются алицикличе-

ские заместители. Азот и сера входят преимущественно в гетероциклы, и в меньшей мере в состав бо-

ковых цепей в виде функциональных групп NH2, NHCH3, SH и др. Кислород входит как в состав боковых 

цепей, так и в гетероциклы. 

Abstract. The methods for determination of the organic compounds structure being the components of the 

coal structure are considered. The comparative characteristic of models by Seyler, Moock, Fuchs, Jile is pre-

sented. The study presents the parameters that allow making a conclusion on coal structure, including the struc-

ture of the carbon skeleton; the location of heteroatoms around the atoms of carbon; the nature of the functional 

groups containing heteroatoms; the spatial arrangement of molecules. The analysis of classification of various 

types of coals (vitrinites, xylitols, tellinites, fusains, exinites, alginites) depending on their origin and physical 

and chemical properties is presented. The composition of various coals is reviewed. Models of coal molecular 

structures are proposed. The differences of aromatic, molecular and pseudo-molecular structures of coal are 

shown. The key feature of high molecular weight organic compounds of coals is their hybrid structure. The basic 

structural elements of such molecules are polycyclic systems which include aromatic, cycloparaffin and hetero-

geneous ring compounds. The condensed cyclic systems are surrounded and connected among themselves by 

rather short aliphatic bridges; and in lateral chains there are alicyclic substituents. Nitrogen and sulphur are 

included mainly into heterocycles, and to a lesser extent, into the lateral chains in the form of functional groups 

NH2, NHCH3, SH, etc. Oxygen is included both into the lateral chains, and in heterocycles. 

Ключевые слова: структура угля, продукты деструкции, элементный анализ. 

Keywords: coal structure, destruction products, element analysis. 

 
С целью установления структуры угля приме-

няются методы количественного определения 

строения органических соединений, основанные 

на деструкции вещества, проводимой до образо-

вания соединений, которые можно идентифици-

ровать известными методами. Структура исходно-

го продукта определяется методом исследования 

путей образования побочных и основного продук-

тов. Продукты деструкции угля не могут быть 

выделены независимо от других соединений, по-
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скольку образуют сложные смеси из сходных по 

строению веществ. При деструкции они превра-

щаются в простые соединения, не дающие пред-

ставления о механизме реакции. Например, при 

окислении кислородом образуются диоксид угле-

рода, уксусная кислота, низшие ароматические 

кислоты и вода. При исследовании структуры 

других природных веществ возникают подобные 

проблемы [1, 2]. 

Низкая реакционная способность угля являет-

ся серьезным препятствием при его исследовании. 

Предложен статистический анализ состава, кото-

рый ранее был применен для исследования слож-

ных смесей продуктов с низкой мольной массой. 

Разработан метод рентгеноструктурного анализа 

для исследования нефти. Физико-химическими 

методами анализа можно получить большое коли-

чество сведений о структуре вещества: например, 

усредненное количество парафиновых, нафтено-

вых и ароматических атомов углерода, усреднен-

ное количество колец и боковых алкановых цепей 

на молекулу. Статистическая картина структуры 

является не такой полной, как структурная фор-

мула простого вещества, однако она даёт возмож-

ность объяснить, или даже предсказать многие 

свойства смесей в процессе исследования. 

Проблемы, связанные с исследованием угля, 

являются более сложными. Нефть, несмотря на 

сложный состав, представляет собой смесь про-

дуктов с низкой мольной массой, тогда как уголь 

обладает типичными свойствами высокомолеку-

лярных веществ. Никакое разделение угля на 

фракции нельзя осуществить без изменения его 

структуры, и поэтому изучать уголь необходимо в 

исходном состоянии. Такие исследования прово-

дятся на петрографически гомогенных угольных 

мацералах. Одним из методов является структур-

но-групповой анализ, основанный на применении 

таких физических величин, как коэффициент пре-

ломления и плотность. 

В результате получается не точная структур-

ная формула, а большое число параметров, опи-

сывающих структуру в среднем. Целесообразно 

введение понятия «средняя структурная единица», 

поскольку оно способствует пониманию структу-

ры соединений атомов и является усреднённой 

величиной для большинства ароматических групп. 

Такую среднюю структурную единицу следует 

рассматривать как модель, посредством которой 

могут быть определены свойства системы. 

Уголь состоит из атомов, образующих нерегу-

лярную структуру, подобную лигнину – «цемен-

ту», связывающему волокна целлюлозы в крепкую 

структуру, аналогичную портландцементу в желе-

зобетонных арматурах [3]. 

Как правило, установление структуры углей и 

содержащихся в них фрагментов осуществляется 

посредством элементного анализа и реакционной 

химии. 

Для определения структуры угля необходимо 

установить: 

– структуру углеродного скелета (поскольку 

углерод – доминирующий элемент в угле); 

– расположение гетероатомов вокруг атомов 

углерода; 

– природу функциональных групп содержа-

щих гетероатомы, особенно кислородсодержащих; 

– пространственное расположение молекул; 

– корреляцию структуры и физических 

свойств; 

– корреляцию структуры и реакционной спо-

собности. 

Соответственно, определяется элементный со-

став. 

Состав различных углей меняется в широком 

диапазоне, (мас. %): 

C  65–95 

O  2–25 

H  2–6 

N  1–2 

SОРГ  1–3 

Существует несколько способов определения 

структуры угля. Одним из самых распространён-

ных является классификация, введённая Сейлером 

(S. A. Seyler). Уголь разделён на четыре основные 

группы, каждая из которых подразделяется на ря-

ды или классы в зависимости от содержания угле-

рода и водорода. Также приведена зависимость 

технологических свойств угля от элементного со-

става [4]. 

Для углей – типичных представителей своих 

видов применяется приставка орто- (от др.-греч. ο

ρθός– прямой, правильный), для углей, содержа-

щих углерода больше, чем угли этого типа, – при-

ставку мета- (от др.-греч. μετα- – между), а для 

углей с меньшим процентным содержанием угле-

рода – приставку пара- (παρα- – против). Угли, 

содержащие больше водорода, чем стандартные 

(в %) являются пергидроуглями, угли с меньшим 

содержанием водорода, чем стандартные – 

субгидроуглями. 

Атомные соотношения элементного состава 

полнее выражают процессы превращения вымер-

ших растительных остатков в генетический ряд 

углей [5]. Образование гумусовых углей сопро-

вождается отщеплением воды, а сапропелитов – 

выделением воды и диоксида углерода приблизи-

тельно в одинаковых количествах. Растительные 

вещества могут превращаться в торф при потере 

воды и CO2, однако возможно их непосредствен-

ное превращение в бурые угли при потере не-

скольких молекул H2O. Выделение CO2 без от-

щепления воды способствует превращению расти-

тельного вещества в сапропелиты. Торф превра-

щается в бурые угли при выделении воды, а при 

отщеплении воды и диоксида углерода образует 

каменный уголь. Бурые угли при потере воды пе-

реходят в антрацит, а при отщеплении CO2 – в 

каменный уголь. 

Предположительно, на основании данных 
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элементного состава (Д. В. Ван-Кревелен), кисло-

род в природных соединениях находится преиму-

щественно в составе гидроксидных и эфирных 

групп, а также циклических кислородсодержащих 

соединений. Именно этим объясняются близкие 

величины соотношений H/C в продуктах, содер-

жащих кислород, и в углеводородах с таким же 

углеродным скелетом. [3]. 

Превращение древесной ткани в витринит 

происходило двумя различными путями: 1) гидро-

литическое расщепление с последующим превра-

щением в коллоидный раствор гуминовых ве-

ществ; 2) фоссилизация древесины, в процессе 

которой образуются ксилит или волокнистый дре-

весный лигнит. 

Ксилит при взаимодействии с коллинитом 

превращается на последующих стадиях углефика-

ции в теллинит, процессы коллинизации и телли-

низации протекают одновременно. Первичной 

реакцией является процесс дегидратации, за кото-

рым следуют реакции декарбоксилирования и де-

метанирования. 

При образовании фюзенов (высокая скорость 

углефикации) преобладают процессы дегидрата-

ции, в результате чего образуются продукты с 

очень низким содержанием водорода. Экзинит, 

образующийся из кутикул поверхностных слоев 

спор и корковой ткани, является промежуточным 

продуктом между растительными восками и лиг-

нинами. Генезис альгинита связан с протеинами, 

жирами и фитостеринами. Стадия образования 

богхедов связана в большей степени с удалением 

метана и воды. 

Основным недостатком химико-

технологических классификаций является тот 

факт, что они не учитывают вклад всех элементов, 

составляющих органическую массу углей. Поэто-

му используемые в них процентные соотношения 

трех элементов несут только косвенную информа-

цию о внутреннем строении ТГИ и не позволяют 

достоверно судить о некоторых важных химиче-

ских и физико-химических показателях. 

Экспериментально для углей с высоким со-

держанием витринита получены следующие зави-

симости (рис. 1.1, 1.2). 

О молекулярной структуре органических ве-

ществ углей было высказано много различных 

мнений и даже предложены формулы или модели 

элементарных структурных единиц, не получив-

шие общего признания [4]. 

Еще в прошлом столетии Ф. Муком (F. Muck) 

по данным элементного анализа углей предложена 

 
Рис. 1.1. Соотношение между содержанием 

водорода и углерода в углях 

 

 
Рис. 1.2. Соотношение углерода и 

кислорода в углях 

 

 
Рис. 1.3. Гипотетическая формула молекулярной 

структуры каменного угля по Ф. Муку 

 

 

 

 

 
 

 

Рис. 1.4. Модель элементарной структурной 

единицы каменного угля по Г. Сторчу 
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эмпирическая формула «молекулы» угля состава 

C21H12O и построена ее модель в виде конденси-

рованной кольцевой системы с периферическими 

группами (рис. 1.3). В этой модели отражено 

представление об ароматическом строении орга-

нических веществ углей и о наличии в структур-

ных единицах боковых цепей и кислородсодер-

жащих групп. Такой принцип построения моделей 

молекулярной структуры органических веществ 

углей сохранился во многих формулах, предло-

женных позже, и принимается некоторыми иссле-

дователями в настоящее время. 

На основании обработки многочисленных 

данных по элементному составу различных углей 

и исследования их методом рентгеноструктурного 

анализа, а также изучения продуктов термических 

превращений углей при разных температурах 

предложены модели (В. Фукс), в которых отраже-

но сочетание сплошной конденсированной арома-

тической решетки с периферийными гидроарома-

тическими и алифатическими группами – радика-

лами. Модели В. Фукса, отражают некоторые 

свойства углей, однако не объясняют процессы 

термического растворения углей, и окисление та-

ких веществ должно приводить к получению 

большого количества меллитовой кислоты и гра-

фита, что не подтверждено экспериментально. 

Основываясь на результатах исследования 

термического растворения углей и получаемых 

при этом продуктов, А. Жиле предложена модель 

молекулярной структуры угля, в которой арома-

тическая структура молекул выражается не 

сплошной конденсированной системой, а в соста-

ве цепочки с чередованием двойных связей между 

атомами углерода. При термическом растворении 

такая «молекула» распадается, образуя реакцион-

носпособные осколки. 

Совершенно иное толкование молекулярного 

строения угля предложено Г. Сторчем с сотрудни-

ками исходя из предположения, что макромолеку-

лы органических веществ угля представляют ряд 

повторяющихся звеньев (рис. 1.4). Основу каждо-

го звена составляют тримеры индена, связанные 

эфирными мостиками, причем такая модель вклю-

чает в себя как шестичленные, так и пятичленные 

кольца, при этом в ней отсутствуют сплошные 

сетки конденсированных колец. 

Модель Г. Гука и Дж. Карвейла [5] представ-

ляет собой ароматическое ядро, состоящее, неза-

висимо от степени метаморфизма угля, из 10 ко-

лец (дибензокоронен) с боковыми цепями много-

кратно повторяющихся алифатических СН2 групп 

(рис. 1.5). Замена Г. Гуком и Дж. Карвейлем три-

мера индена в модели Г. Сторча на дибензокоро-

нен не освободила ее от недостатков, свойствен-

ных предыдущим моделям. 

Предложена модель молекулярной структуры 

органических веществ угля, представленная на 

рис. 1.6, при разработке которой использованы 

данные элементного состава и действительной 

плотности витринитов углей [6]. С ростом степени 

метаморфизма углей число ароматических колец и 

молекулярный вес значительно увеличиваются. 

Данная модель не отражает присутствия в углях 

кислорода и азота, как в ароматических кольцах, 

так и в боковых цепях, что является одним из ее 

существенных недостатков. 

 

 
 

Рис. 1.5. Модель элементарной структурной 

единицы каменного угля по Г. Гуку и 

Дж. Карвейлу 

 

 
Рис. 1.6. Модель молекулярной структуры 

каменного угля по И. Драйдену и М. Гриффитсу 

 

На основании рентгенографических исследо-

ваний углей и твёрдых остатков их термического 

разложения предложена схема структуры макро-

молекулы витринита каменных углей, изображён-

ная на рис. 1.7 (В. И. Касаточкин). Эта схема вы-

полнена в виде совокупности ароматических 

атомных сеток углерода, которые пространствен-

но связаны между собой боковыми радикалами 

неароматической структуры, содержащими, по-

мимо углерода, водорода и кислорода, другие 

элементы. Структурной единицей такого полиме-

ра является ароматическая углеродная сетка с бо-

ковыми радикалами. Размеры углеродных сеток и 

боковых радикалов зависят от степени метамор-

физма углей. Схема В. И. Касаточкина не дает 

представления о характере и составе линейных 

радикалов, в значительной мере определяющих 

свойства углей [7]. 

На основании данных, полученных при изуче-

нии свойств углей, Д. В. Ван-Кревеленом уточне-

на модель В. Фукса и предложена эмпирическая 

формула макромолекулы витрена (малометамор-

физованного каменного угля), соответствующая 

составу C135H96O9NS (рис. 1.8). 
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Рис. 1.7. Структурная схема строения 

макромолекулы витринита по В. И. Касаточкину 
 

Макромолекула состоит из неодинаковых 

элементарных структурных единиц и способна 

расщепляться на составляющие ее элементарные 

единицы (возможные места расщепления показа-

ны на рис. 1.7 пунктирными линиями). С увеличе-

нием степени метаморфизма углей число арома-

тических и неароматических колец в молекуле 

витрена увеличивается с 10 (при 81,5 % углерода) 

до 40 (при 96 % углерода), а молекулярный вес 

при этом увеличивается с 500 до 1 250. Такая мо-

дель более совершенна по сравнению с другими, 

однако и она не является общепризнанной. 

Очевидно, что несмотря на множество моде-

лей молекулярного строения органических ве-

ществ углей, пока еще нет достоверной формулы, 

подтвержденной структурным анализом и соот-

ветствующей всем известным свойствам компо-

нентов углей. 

Недостаточная разработка вопросов о молеку-

лярной структуре органических веществ углей 

свидетельствует не только о недостатке исследо-

ваний в этой области, но и о сложности постав-

ленной задачи. Следует учесть, что свойства углей 

определяются не только их петрографическим 

составом, но также и другими генетическими фак-

торами, не всегда учитываемыми при изучении 

тонкой структуры углей. 

Органические вещества углей представляют 

собой сочетание значительного количества раз-

личных молекул, соответственно, нет необходи-

мости в установлении структуры универсальной 

молекулы, общей для всех компонентов угля. Об-

щепризнано, что все угли неоднородны как по 

составу, так и по молекулярной структуре органи-

ческих веществ, причем в составе этих веществ 

преобладают высокомолекулярные соединения. 

Что касается ароматической части молекулярных 

структурных единиц, то наряду с конденсирован-

ной ароматической решеткой в их состав входят 

звенья с небольшим количеством бензольных ко-

лец. Поэтому органические вещества углей, осо-

бенно на низких и средних стадиях метаморфизма, 

нельзя отнести исключительно конденсированным 

ароматическим системам. Главной особенностью 

высокомолекулярных органических соединений 

углей является наличие в них смешанной (гибрид-

ной) структуры. Основными структурными эле-

ментами таких молекул являются полицикличе-

ские системы, в состав которых входят аромати-

ческие, циклопарафиновые и гетероциклические 

соединения, причем наряду с шестичленными мо-

гут встречаться и пятичленные гетероциклы, в 

основном, производные гидрофурана. Конденси-

рованные циклические системы окружены и со-

единены между собой сравнительно короткими 

алифатическими мостиками; причем в боковых 

цепях имеются алициклические заместители. Азот 

и сера входят преимущественно в гетероциклы, и 

в меньшей мере в состав боковых цепей в виде 

функциональных групп NH2, NHCH3, SH и др. 

Кислород входит как в состав боковых цепей, так 

и в гетероциклы. 

На рис. 1.9 и 1.10 представлены еще две моде-

ли молекулярной ячейки: многоядерные цепи и 

связи между ними для молекулы угля [8, 9]. 
 

 
C135H98O9NSH/C=0,72 

Рис. 1.8. Модель макромолекулы витрена (малометаморфизованного каменного угля) 

по В. Фуксу и Д. В. Ван-Кревелену 
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2. Способы выражения состава углей 

Состав углей принято выражать в атомных 

процентах. Бензол содержит 92,3 % углерода и 

7,7 % водорода, соотношение H/C = 1,0. 

Ниже приведен пример определения структу-

ры некоторых органических соединений: 

 

CH4 H/C = 4,0;  C8H18 H/C = 2,25;  

                            

 
H/C = 2,0; 

 

 

H/C = 1,0; 

 

циклогексан         бензол           

                            

 

H/C = 0,80; 

   

нафталин           

 

 

 

 

H/C = 0,82; 

динафталинэтан        

                                

H/C = 0,71; 

             CH2 CH2

 
Рис. 1. 9. Модель строения угля 

 

 

 
 

Рис. 1.10. Гипотетическая модель угольной макромолекулы, модифицированной [10] 

 

CH2CH2

OHCH3

CH2

CH2

CH3

CH2

O

CH2

CH3

CH2

C2H5

CH3

O

C2H5

OH

CH2

CH2

S

CH2

CH3

CH3

CH5

A B

C

Петлевая структура

O

H2

H2

C H2H2

H2 OH

C HH

C

H H

R

H H

N

O

O
CH3

H

H2

H2
OH

C H2
HO

O

S
C

H2

C H

R

H

CH2

R

HO

CH2

N

O

H2

H2

H

C OH

O

H2
H

OC

H2

H

H

H

Подвижная межфазная группа

Ароматический кластер

Боковая
   цепь

   Азот
пиррола

Мостиковые структуры

Бициклический
        мостик

Азот пиридина



Вестник Кузбасского государственного технического университета. 2017. № 4, с.147-154 

Бунеева Е.И., Трясунов Б.Г. Методы определения структуры угля… 

 

153 

фенантрен                     

                               

 

 

 

 

 

 

Доказательством преобладания ароматических 

соединений в составе угля является корреляция 

между значениями H/C в конденсированных аро-

матических соединениях и в самом угле [11, 12]. 

Наибольшее значение H/C наблюдается для 

циклогексана и составляет около 2,0. При перехо-

де от циклогексана к декалину соотношение H/C 

снижается, вероятнее всего, за счет «мостиковых» 

атомов углерода. Самой простой «мостиковой» 

системой является норборан(норкамфан, бицик-

ло[2.2.1]гептан): 

  

H/C = 1,7. 

норборан        

 

В случае алициклических систем с мостико-

выми углеродными связями наблюдается меньшее 

значение H/C [13, 14]. Также имеются различия в 

зависимости от типа заместителей в норборане: 

алифатические они или ароматические [15]. 

 

 

 

 
2-фенилнорборан  дициклопентилнорборан 

H/C = 1,2;  H/C = 1,6. 

 

Особенный интерес представляет адамантан 

(трицикло[3.3.1.13,7]декан) 

 

 

H/C = 1,6. 

адамантан,C10H16        

 

При полимеризации адамантана число мости-

ковых атомов углерода увеличивается 

 

 

 
триамантан,С18Н24 дифенилтриамантан 

H/C = 1,33 H/C = 1,1. 

 

Появление ароматических заместителей при-

водит к снижению соотношения H/C. Две молеку-

лы триамантана с двумя фенильными заместите-

лями имеют H/C = 0,98, в то время как введение в 

полимерный триамантан ароматических колец или 

ароматизация некоторых колец в составе молеку-

лы приводит к значениям H/C, характерным для 

угля. 
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