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油页岩临界热解中间体的结构表征 

 

黄 越 1, 2，洪文鹏 1，丁皓姝 1，高 朔 1，董花花 1，李术元 3 

(1. 东北电力大学能源与动力工程学院，吉林 132012；2. 吉林电子信息职业技术学院建工学院，吉林 132021；

3. 中国石油大学(北京)重质油国家重点实验室，北京 102249) 

摘 要：为探究抚顺油页岩有机质热解机理，以其热解产物抽提率最高时获得有机体——临界热解中间体为研究

对象，采用核磁共振(NMR)、傅里叶红外光谱(FTIR)、X 射线光电子能谱(XPS)、快速裂解气相色谱质谱联用

(Py-GC/MS)技术对临界热解中间体进行了原子结构表征，提出了该热解中间体平均分子结构模型的分子式

C370H570O29N4S．结果表明：临界热解中间体的碳骨架结构主要由脂肪族碳构成，脂碳率与芳碳率分别为 74.7%和

25.3%，脂肪烷烃链的支化度 Bi 为 4.31%，亚甲基长链的平均碳数约为 18 个；芳香碳以单环形式为主，芳香环的

平均取代程度为 0.4 左右；杂原子主要以羰基氧、吡咯氮和噻吩硫的赋存形式存在． 
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Abstract：A critical intermediate with the greatest organic extraction yield during the pyrolysis of Fushun oil shale 

was investigated in this work. The structural characteristics of its atoms were analyzed by means of NMR，FTIR，

XPS，and Py-GC/MS. According to the results，a new structural formula of the critical pyrolysis intermediate 

average model(C370H570O29N4S)was introduced. The results show that the skeleton structure of critical pyrolysis 

intermediate mainly consists of aliphatic carbon atoms. The contents of aliphatic and aromatic carbon are 74.7% and 

25.3%，respectively. The branched degree of aliphatic chain Bi is 4.31%，and the average length of a methylene 

chain is about 18. The aromatic carbon atoms are mainly in the form of monocyclic aromatics，and the substitutive 

degree of aromatic ring is about 0.4. Carbonyl，pyrrole，and thiophene are the main forms of heteroatomic com-

pounds in the critical pyrolysis intermediate. 
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油页岩以其能够提炼燃料油、资源丰富和用途广

泛等优势成为了非常重要的接替能源和补充能源. 

然而，目前油页岩的综合利用效率是较低的，仅单一

地用于燃烧发电，产生了诸如运行成本高、环境污染

严重等问题．油页岩的综合利用效率低，除了与开发

技术和生产工艺等方面存在问题有关，还与对油页岩

中有机质的热解机理认识不足有关 [1-2]．1950 年，

Hubbard 等[3]首先提出油页岩热解中间体的定义，热

解中间体为油页岩干酪根在加热过程中断裂的片段，

被束缚在矿物质构成的骨架结构里没有挥发出

去．热解中间体是干酪根的同系物，但与干酪根不同

的是其可被一般有机溶剂抽提出来．Wen 等[4]发现油

页岩的示差扫描量热曲线在比较宽的范围内存在特

征峰，推测出油页岩热解中间体的生成，据此提出了

干酪根分解可能的过程．Karavayev 等[5]发现热解中

间体的分子量和元素组成依赖于沥青化的过程，温度

越高，停留时间越长，碳含量越高，氢含量越低．近年

来，Tiikma 等[6]使用高压釜对库克油页岩进行了等温

热解实验，探究反应温度和恒温时间对热解中间体收

率的影响；Zaidentsal 等[7]采用费舍热解实验研究库

克油页岩沥青化的过程中有机质抽提的最优条件；

Doan 等[8]模拟油页岩原位热解过程，探究反应压力、

温度和停留时间等条件对不同成熟度油页岩热解中

间体组成的影响．马跃等[9-10]在饱和水介质条件下进

行热压实验，探究油页岩热解过程中中间体的生成及

反应机理；Li等[11]结合傅里叶红外光谱(FTIR)、核磁

共振(NMR)、气相色谱质谱(GC-MS)和 X 射线光电

子能谱(XPS)等方法探究了桦甸油页岩热解中间体

和页岩油的生成过程及结构组成，并与干酪根的结构

进行对比；石剑[12]采用 EPR、GC-MS、NMR、XPS等

表征手段分析了热解温度对龙口油页岩热解中间体

结构性质的影响；侯吉礼等[13]采用快速裂解气相色

谱质谱联用(Py-GC/MS)、EPR、FTIR 等技术手段分

析爱沙尼亚油页岩，通过其热解中间体的生成趋势反

映终产物的生成速率变化． 

目前，对于油页岩中有机质的系统研究主要围绕

干酪根进行，通过实验测试方法描述其宏观热解特

性，采用分子模拟技术探究其微观分子结构并构建了

分子模型[14-18]，然而对于热解中间体的研究却较为分

散．实际上，作为油页岩有机质在热解过程中产生的

中间产物，对其开展系统的研究有利于揭示干酪根的

分解和油、气产物的生成机理．本文以抚顺油页岩在

热解过程中抽提率最高时获得有机抽提物，即临界热

解中间体为研究对象，采用 NMR、FTIR、XPS、Py-

GC/MS 技术对热解中间体进行了结构表征，并确定

了其平均分子式．为构建热解中间体的平均分子结

构模型和进一步描述热解中间体的微观结构，以及揭

示“干酪根—热解中间体—油气产物”的反应机理提

供一定理论支持． 

1 实验部分 

1.1 样品制备 

油页岩取自中国辽宁省抚顺市西露天矿区，经浸

泡、清洗、干燥和筛分处理后，获得实验用粒径为

100 μm 以下的油页岩粉末．将油页岩粉末放入固定

床反应器中进行热解实验，热解终温设置为 400～

500 ℃，升温速率为 2 ℃/min，实验参数的确定已在

相关文献中探讨[19]．待热解温度达到设定的终温后，

立即取出反应器，采用冷却水快速冲刷反应器外壁降

温，防止热解产物进一步分解．从反应器中取出的固

体产物采用 N-甲基吡咯烷酮(上海阿拉丁生化科技

股份有限公司)和氯化 1-丁基-3-甲基咪唑(默孚科技

(上海)有限公司)混合溶剂(NMP/[Bmim]Cl)进行超

声波抽提．向抽提液中加入去离子水进行反萃取处

理[20-21]，从中析出的絮状不溶物即为油页岩的热解中

间体．不同热解终温下热解产物的收率如图 1 所 

示[22]，热解终温为 450 ℃时热解中间体的收率最高

为 5.35%，此状态下的热解中间体介于大量生成和即

将快速分解的临界状态，本文以此临界热解中间体为

研究对象，样品工业分析和元素分析结果如表 1 所示. 

 

图 1 抚顺油页岩热解产物收率 

Fig.1 Pyrolysis product yields of Fushun oil shale 

1.2 实验方法 

采用液体核磁共振波谱仪 (Bruker，德 国

400 MHz)测定热解中间体骨架结构．将样品溶解于

氘代氯仿(CDCl3)中，使用四甲基硅烷(TMS)做内

标．13
C 谱扫描时间为 3 s，扫描次数为 5 000 次，1H

谱扫描时间为 0.2 s，扫描次数为 64 次． 

通过傅里叶红外光谱仪(Thermo Scientific，美国

Nicolet-6700)分析热解中间体官能团信息．取 1 mg

热解中间体样品与 100 mg 溴化钾均匀混合，混合后
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使用压片机在 10 MPa的压力下压片． 

表 1 工业分析和元素分析结果 

Tab.1 Results of proximate and ultimate analysis  

工业分析 1)/% 元素分析 2)/% 
样品 

M V A FC wC wH wO
3) wN wS

4) H/C 

油页岩 2.3 18.9 75.8 3.0 14.7 1.8 4.7 0.5 0.2 1.49 

热解中间体 — — — — 79.8 10.2 8.5 0.9 0.6 1.54 

注：1)空干基；2)干基；3)差减法；4)全硫． 

使用 X 射线光电子能谱分析仪(Thermo Scien-

tific，美国 ESCALAB 250Xi)对热解中间体的杂原子

赋存形态进行表征．采用 Al 靶 Kα X射线；宽扫和窄

扫过程中的通过能分别为 100 eV和 30 eV；工作电压

和电流分别为 40 kV 和 40 mA，功率为 150 W；扫描

速度为 2°/min，扫描范围为 2°～90°；采集速度为

0.3 s/step，采集步长为 0.02°． 

热解中间体的快速热裂解产物分析在热解炉

(Frontier Lab，日本 EGA/PY-3030D)及气相色谱质谱

联用仪(美国 SQ8)中进行实验．热解终温为 600 ℃，

反应时间为 10 s．GC-MS 柱温箱初始温度为 50 ℃停

留 5 min，以 10 ℃/min 升温速率升至 280 ℃停留

20 min；进样口温度为 250 ℃；色谱柱 HP-5MS，

30.0 m×250 µm×0.25 µm；分离比为 50∶1；载气为

氦气；电子轰击源(EI)电离电压 70 eV；溶剂延迟时

间 5 min；质量扫描范围 50～550 Da． 

2 结果与讨论 

2.1 骨架结构分析 

临界热解中间体的 NMR 谱图如图 2 所示，化学

键位移的归属如表 2 所示．核磁碳谱的出峰位置主

要分布在 0～70×10
-6

和 120×10
-6

～165×10
-6

的范

围内，在 165×10
-6

～220×10
-6

出现的峰强度较弱，

以上区域的化学键位移分别归属为脂肪族碳结构、芳

香族碳结构及羧基和羰基碳结构．在 70×10
-6

以内存

在较多谱峰，并且谱峰的强度非常突出，说明脂肪族

碳原子的比重高于其他类型碳原子．在 30×10
-6

左右

出现的核磁峰归属为脂肪族结构中的亚甲基碳结构，

其谱峰最为突出，相对含量达到了所有碳原子的

60%以上，表明脂肪族亚甲基直链构成了热解中间体

的碳骨架主体. 在 40×10
-6

附近的核磁信号代表了

叔碳和季碳的存在，其较低的相对含量表明脂肪族结

构多数以长直链的形式存在，支链较少．120×10
-6

～

129×10
-6

信号带归属于质子芳碳，其相对含量在各

类芳香碳中是最高的；在 129×10
-6

～137×10
-6

内出

现的信号，是由于桥接芳碳的存在而产生的，表明热

解中间体中的芳香结构中还存在少量的双环形式. 

核磁氢谱中出现明显信号的区域集中在 0～3×10
-6

，

其中包含了甲基氢和亚甲基氢，尤其是亚甲基氢的相

对含量约占总氢原子数量的 70%，其次为甲基氢、芳

环中α
 

位脂肪氢、芳氢和酚羟基氢，芳氢含量较低表

明芳香结构碳原子多与取代基相连． 

表 3 为基于 NMR 解析结果计算获得的热解中

间体的主要结构参数．热解中间体的脂碳率和芳碳

率分别为 74.7%和 25.3%，脂肪链的平均支化度 Bi

为 4.31%，即每 100 个碳原子中约包含 75 个脂碳原

子和 25 个芳碳原子，其中约有 3 个脂碳原子与支链

相连，较低的支化度意味着脂肪族碳原子更倾向于以

长直链的形式连接在一起，而不是形成环烃化合

物．亚甲基长链的平均碳数约为 18 个，芳香环的平

均取代程度约为 0.425 5，即一个芳环中平均有 3 个

芳碳原子被取代． 

 

（a）碳谱 

 

（b）氢谱 

图 2 热解中间体的核磁谱图 

Fig.2 Nuclear magnetic spectrum of pyrolysis intermediate 
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表 2 液体核磁 NMR解析 

Tab.2 Liquid NMR analysis 

结构片段 化学键位移 δ/10
-6

 相对含量/%

脂链终端甲基碳
al

Mf  10～16 3.8 

芳环甲基碳
al

Af  16～22 1.6 

与端甲基连接的亚甲基碳
al

Bf  22～25 6.5 

亚甲基碳
al

Hf  25～36 54.3 

叔碳、季碳
al

Df  36～40 3.2 

氧接脂碳 al

Of  68～69 0.6 

质子芳碳
al

Hf  120～129 14.5 

桥接芳碳 al

Bf  129～137 7.0 

侧枝芳碳 ar

Cf  137～148 3.2 

氧接芳碳 ar

Of  148～165 0.5 

羧基碳 a

Cf  165～180 1.6 

羰基碳 a

Of  188～220 3.2 

端甲基氢
r

H  0.5～1.1 19.0 

芳环 β 位及以外的脂肪氢 βH  1.1～2.0 66.4 

芳环α位脂肪氢
a

H  2.0～4.5 7.8 

酚、羟基氢
OH

H  4.5～6.0 0.9 

芳香氢
ar

H  6.0～9.0 5.9 

表 3 热解中间体的结构参数 

Tab.3 Structural parameters of pyrolysis intermediate 

结构参数 计算公式 数值

脂碳率
d
f  

al al al al al al al a a
= + + + + + + +M A B H D O C Of f f f f f f f f 74.7%

烷链支化度 

Bi  

D

al al
/=Bi f f  4.31%

平均亚甲基

链长
n

C  
( ) C

al al ar
/= +B H

n
C f f f  18.87

芳碳率
a
f  O

ar ar ar ar ar
= + + +H B Cf f f f f  25.3%

平均芳环取

代度 δ  
( )O

ar ar ar ar
/δ = + +B Cf f f f  0.4 25 5

 

2.2 官能团信息 

热解中间体的官能团归属结果，如图 3 所示．吸

收峰主要由 OH 的伸缩振动、CH3 的反对称伸缩振

动、CH2 的反对称和对称伸缩振动、芳香 C＝C 的伸

缩振动、CH3 的反对称和对称弯曲振动引起．谱图中

显示了 C＝O 和 C—O 的存在；在 725 cm
-1 处的小吸

收峰表明了碳链长度在 4 以上的脂肪直链的存

在．由以上分析可知，脂肪族直链结构构成了热解中

间体的有机主体结构． 

采用高斯拟合的方法对热解中间体 2 800 ～

3 000 cm
-1 的红外吸收带进行了处理，以获得甲基、亚

甲基和次甲基的定量信息[23-24]，结果如图 4 所示．在

该范围内共存在 5 个脂肪族化合物的拟合峰，归属为

甲基、亚甲基和次甲基的拟合峰面积分别为 25% 、

62% 和 13% ．根据甲基和亚甲基反对称伸缩振动的

峰面积比值，即可确定热解中间体中脂肪烃的支链 

化指数，从而判断脂肪链的平均支化程度和支链长 

度[28]，经计算其脂肪烃支链化指数为 0.432． 

 

图 3 热解中间体的红外光谱 

Fig.3 Infrared spectrum of pyrolysis intermediate 

 

图 4 红外光谱的高斯拟合结果 

Fig.4 Gaussian fitting results of infrared spectrum 

2.3 杂原子赋存形态分析 

对于 C1s、O1s 和 N1s 元素的解析采用单峰进行

拟合，而对 S2p 元素的解析则采用双峰的形式进行

拟合，即采用单峰 2 p3/2 及其劈裂峰 2 p1/2 的形式进行

拟合[25-26]．由于 S 元素 2 p 层的电子在 X 射线的激

发下易产生能级分裂[27-28]，采用双峰拟合能够提高 S

元素拟合结果的准确性．2 p3/2 及其劈裂峰 2 p1/2 的峰

面积比为 2∶1，劈裂距为 1.2 eV，半峰宽均为(1.5±

0.2)eV．采用固定半峰宽、Shirley 模式扣除背底和

70%  Gaussian-30%  Lorentzian 混合线型的方式拟合，

R
2 均在 0.990 以上，拟合度良好，拟合结果如图 5 和

表 4 所示． 

热解中间体中的碳元素主要以烃类碳和氧接碳

两种形式存在，烃类碳原子的数目约占碳原子总数的

80% 以上．氧元素的赋存形态主要有 3 种，即 C＝O

双键、C—O 单键和酯基 O—C＝O 等 3 种形式，其中

与碳原子以双键形式连接的氧原子占据了氧原子总

数的 60% 以上．氮原子的赋存形态包含吡咯氮原子

和吡啶氮原子，其中吡咯氮是氮元素的主要存在形

式，相对含量在 60% 以上．硫元素的拟合结果中包含

了 4 对拟合峰，其中噻吩硫是硫元素的主要赋存形

式，其含量占到了所有硫原子总数的一半以上． 
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（a）碳元素 

 

（b）氧元素 

 

（c）氮元素 

 

（d）硫元素 

图 5 XPS谱图及其拟合结果 

Fig.5 XPS spectrum and its fitting results 

2.4 快速热裂解产物分析 

  Py-GC/MS 技术在一定程度上防止了样品的二

次裂解，依据其产物的结构及分布信息，可为样品中

的大分子结构提供参考信息[29-30]．图 6 为热解中间

体快速热裂解的总离子流色谱图，提取了其中匹配度

高于 900 的产物特征峰，并将这些热解产物分为 6

类，分别是正构烷烃、异构烷烃、烯烃、芳香烃、非烃 

表 4 杂原子赋存形态的半定量分析 

Tab.4 Semi-quantitative analysis of heteroatom forms 

元素 官能团 结合能/eV 半峰宽/eV 峰面积/%

C(al & ar) 284.8 82.4 
C1s 

C—O 286.2 
1.5±0.1 

17.6 

C＝O 532.1 61.1 

C—O 533.4 22.0 O1s 

O—C＝O 530.8 

1.5±0.2 

16.9 

吡啶 399.2 39.7 
N1s 

吡咯 400.9 
1.5±0.2 

60.3 

噻吩 2p3/2 163.9 53.5 

砜 2p3/2 168.4 25.0 

亚砜 2p3/2 166.0 10.2 
S2p 

硫化物 2p3/2 161.5 

1.5±0.2 

11.3 

 

图 6 热解中间体的总离子流谱图 

Fig.6 Total ion chromatogram of pyrolysis intermediate 

类化合物和其他化合物，其详细信息如表 5 所示．其

他化合物为谱图前 5 min 出现的化合物，主要为气体

等轻质组分，其相对含量约为 14.5% ．由于该范围内

的谱峰极易出现重叠，因此着重分析 5 min 后的出现

的特征峰．谱图中的主峰为烷烃类产物，其含量分布

未显示出碳数的奇偶优势，在部分主峰的前后出现了

烯烃、非烃类和芳香族化合物的小峰，其含量明显低

于烷烃类化合物． 

主峰为 C8～C29 的正构烷烃，其中 C25 的相对含

量是最高的；检测到的烯烃化合物从 C8 连续分布至

C25，其中 C8 的相对含量最高；相同碳数的烷、烯烃化

合物在 C8～C25 的范围内是连续分布的，且未显示出

明显的奇偶优势；少量的异构烷烃以支链烷烃的形式

出现．热解中间体的热解产物以脂肪族链状化合物

为主，其中包含长直脂肪链直接断裂生成的烷烃，以

及热解中间体在断裂后生成的对应的烯烃产物与 H

原子自由基结合后重新生成的烷烃化合物[31]．芳香

族产物的相对含量较低，主要包含苯、萘及其衍生

物．快速热裂解的芳香组产物主要来源于其在反应

中与连接的脂肪族结构的分离．非烃类产物的相对

含量极低，包含醇、酮、酚类化合物，其中酚类物质占

据了主体，含硫和氮的化合物未被检测出． 
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表 5 快速热裂解产物分布 

Tab.5 Flash pyrolysis product distributions 

类型 序号 化学式 相对含量/% 序号 化学式 相对含量/% 序号 化学式 相对含量/%

1 C8H18 3.4 9 C16H34 1.4 16 C23H48 3.3 

2 C9H20 1.6 10 C17H36 1.8 17 C24H50 3.1 

3 C10H22 0.9 11 C18H38 2.0 18 C25H52 4.0 

4 C11H24 0.8 12 C19H40 2.6 19 C26H54 3.4 

5 C12H26 0.7 13 C20H42 2.6 20 C27H56 3.5 

6 C13H28 1.4 14 C21H44 3.0 21 C28H58 2.9 

7 C14H30 1.3 15 C22H46 3.0 22 C29H60 2.4 

正构烷烃 

(50.2% ) 

8 C15H32 1.1 — — — — — — 

1 C8H16 2.2 7 C14H28 1.5 13 C20H40 1.5 

2 C9H18 1.2 8 C15H30 1.7 14 C21H42 1.0 

3 C10H20 0.8 9 C16H32 1.7 15 C22H44 1.2 

4 C11H22 0.7 10 C17H34 1.5 16 C23H46 1.2 

5 C12H24 0.8 11 C18H36 1.9 17 C24H48 0.3 

烯烃 

(22.9% ) 

6 C13H26 1.2 12 C19H38 1.9 18 C25H50 0.5 

1 C9H18 0.6 3 C8H18 0.8 5 C19H40 0.8 异构烷烃 

(3.9% ) 2 C12H24 0.7 4 C15H32 1.0 — — — 

1 C6H6 1.0 5 C9H12 0.4 7 C18H30 0.6 

2 C7H8 1.1 6 C10H8 0.4 8 C19H32 0.9 
芳香烃 

(5.0% ) 
3 C8H10 0.4 7 C17H28 0.3 — — — 

1 C8H16O 0.4 3 C14H22O 0.9 5 C7H12O 0.7 非烃类 

(3.5% ) 2 C11H16O 0.4 4 C17H36O 0.4 6 C7H8O 0.7 

其他(14.5% ) — — 14.5 — — — — — — 
 

2.5 平均分子结构模型分子式 

  以上分析表明，热解中间体由大量的长直脂肪链

与少量的苯环和萘环(主要是苯环)连接组成，存在少

量的支链和杂原子．在能源研究领域，已广泛地采用

“平均分子结构”来解释和预测有机大分子的理化性

质和反应机理，并已被证明具备相当的可行性和合理

性[32-33]．热解中间体没有固定的分子式和分子量，为

了兼顾平均分子结构模型的准确性和合理性，确定热

解中间体的分子量级是非常重要的． 

由热解中间体的元素分析结果可知，N/C 和 S/C

的原子个数比较低；由 XPS 的测试结果可知，一半以

上的氮和硫原子分别以吡咯氮和噻吩硫的形式存

在．为避免构建的平均分子结构模型分子量过大，在

设计模型时仅考虑了吡咯氮和噻吩硫原子．具体思

路如下：从一个噻吩硫原子出发，结合元素分析中

S/C 和 N/C 原子个数比确定吡咯氮原子的个数，进而

确定吡咯和噻吩单元及其中其他原子的个数；根据元

素分析结果，判断平均分子结构模型的碳原子的总

数；根据 NMR、FTIR 和 XPS 的实验数据，判定各类

原子的分布情况．经分析，热解中间体平均分子结构

模型的分子式为 C370H570O29N4S，分子量为 5 562 道

尔顿，其中各原子的分布情况如表 6 所示．热解中间

体及设计结构中原子个数比较如表 7 所示，可以看出

设计分子式的 H、O、S 与 C 原子的个数比与热解中

间体的实际各原子个数比匹配度较高；设计模型 N

原子的 N/C 原子比存在一定偏差，这是由于在统计

计算的过程中原子个数必须为整数造成的，但其相对

误差小于 10%
[34]，仍然在设计误差的允许范围之内，

因此该分子式具有一定的准确性． 

表 6 官能团类型及原子分布 

Tab.6 Functional group types and atomic distributions 

结构片段 C H O N S 

链端甲基 13 39 — — — 

芳环甲基 6 18 — — — 

亚甲基 211 422 — — — 

叔、季碳 11 0～11 — — — 

氧接脂碳 3 6 3 — — 

羧基 6 0～6 12 — — 

羰基 11 — 11 — — 

氢接芳碳 51 51 — — — 

桥接芳碳 24 — — — — 

侧支芳碳 11 — — — — 

氧接芳碳 3 — 3 — — 

吡咯 16 20 — 4 — 

噻吩 4 4  — 1 

合计 370 570 29 4 1 

表 7 实验样品与设计模型的原子个数比较 

Tab.7 Comparison of atom number between experiment-

tal sample and design model 
 

原子个数比 
构型 分子式 

H/C O/C N/C S/C 

实际样品 — 1.541 0 0.079 5 0.009 9 0.002 7

初始构型 C370H570O29N4S 1.540 5 0.078 4 0.010 8 0.002 7

相对误差/%  0.03 1.38 9.09 — 
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3 结 论 

本文采用了 NMR、FTIR、XPS 和 Py-GC/MS 技

术对热解中间体的碳骨架结构、官能团、杂原子赋存

形态和大分子组成等结构特性进行了表征，获得了如

下结论： 

(1) 脂肪族碳起到了构建热解中间体骨架结构

的作用，且主要以亚甲基长链的形式存在；芳香族结

构包含单环和双环的形式，以单环为主；氢原子的主

体为芳环中 β 位及以外的脂肪氢原子．脂碳率与芳

碳率分别为 74.7% 和 25.3% ，脂肪烷烃链的支化度 Bi

为 4.31% ，芳香环取代度约为 0.4．C＝O、吡咯氮和

噻吩硫分别占据了氧、氮和硫原子的主体． 

(2) 热解中间体的快速热裂解产物主要以脂肪

族化合物为主，其中 C8～C29 的正构烷烃所占的比重

最大，表明长直脂肪链结构构成了热解中间体的有机

主体；芳香族和非烃类产物的相对含量较低，主要为

苯、萘及其衍生物和酚类物质． 

(3) 热解中间体由大量的长直脂肪链与少量的

芳环结构连接组成，在长脂链的少数位置连接支链结

构 ；热 解 中 间 体 平 均 分 子 结 构 模 型 的 分 子 式 为

C370H570O29N4S，其中每 100 个碳原子中约包含 75 个

脂碳原子和 25 个芳碳原子，约有 3 个脂碳原子与支

链相连，每个亚甲基长链的平均碳原子数约为 18

个，每个芳环中平均约有 3 个芳香碳原子与取代基 

相连． 
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