
 

黏土矿物类型对煤力学非均质性影响的分子机制

张　彬1, 2, 3 ， 孙蓓蕾2, 4 ， 王德璋3 ， 康天合1 ， 冯智杰5 ， 李立功6 ， 李昊洋1 ， 梁晓敏1 ， 朱文庆1 ， 张俊爽2

(1. 太原理工大学 原位改性采矿教育部重点实验室, 山西 太原　030024；2. 太原理工大学 矿业工程学院, 山西 太原　030024；3. 晋能控股装备制造集

团有限公司, 山西 晋城　048006；4. 太原理工大学 煤与煤系气地质山西省重点实验室, 山西 太原　030024；5. 山西世德孙家沟煤矿有限公司,

山西 忻州　036600；6. 太原理工大学 经济管理学院, 山西 太原　030024)

摘　要：煤层气是我国重要的非常规天然气资源，但无机矿物影响下的煤储层具有强烈的力学非均

质性，存在已成功使用的工程技术在其他煤层气井不适用的情况，深入研究煤中无机矿物与有机

质的相互作用及其对煤力学非均质性的影响机制具有重要的意义。利用分子模拟对比分析了高岭

石、伊利石和蒙脱石 3 种典型黏土矿物与无烟煤有机质的相互作用范围、位置和强度及差异性，

阐明了不同黏土矿物对煤孔隙率的影响规律，揭示了煤力学非均质对黏土矿物类型的响应特征。

结果表明：高岭石或伊利石与煤有机质的径向分布函数呈双峰特性，同时存在氢键作用和范德华

力，而蒙脱石的径向分布函数呈单峰分布，相互作用以范德华力为主，占总能量变化的 89.36%，

不存在氢键作用；矿物分子进入到煤有机质后会相互堆叠填充，形成具有一定的非均质性且形状

不规则的纳米孔隙结构，相同矿物含量下，含不同矿物类型煤的孔隙率大小顺序为：蒙脱石>伊利

石>高岭石；黏土矿物与煤有机质的相互作用强度主要取决于黏土矿物分子的尺寸，呈反比例关系；

不同高岭石含量下，无烟煤的体积模量、弹性模量和剪切模量非均质性可分为 5 个部分，存在变

异性极高的区域，而含伊利石和含蒙脱石无烟煤除了剪切模量存在高变异区域，其他力学参数均

处于低变异范围以下，高岭石对无烟煤力学非均质的影响程度要大于伊利石和蒙脱石的影响。研

究成果将为预测煤储层力学性质的变化规律且根据煤中不同黏土矿物特征有针对性的制定储层改

造措施和开发方案提供力学依据。
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Abstract: Coalbed methane is an important unconventional natural gas resource in China, but coal reservoirs under the in-
fluence of inorganic minerals have strong mechanical heterogeneity, and there are situations where successfully used en-
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gineering technologies are not applicable to other coalbed methane wells. In depth research on the interaction between in-
organic minerals and organic matter in coal and their impact on coal mechanical heterogeneity is of great significance. Mo-
lecular simulation was used to compare and analyze the interaction range, location, strength, and differences between three
typical clay minerals, kaolinite, illite, and montmorillonite, and anthracite organic matter. The influence of different clay
minerals on coal porosity was elucidated, and the response characteristics of coal mechanical heterogeneity to clay miner-
al types were revealed. The results showed that the radial distribution function of kaolinite or illite with coal organic mat-
ter exhibited a bimodal characteristic, with both hydrogen bonding and van der Waals forces present. In contrast, the radi-
al distribution function of montmorillonite showed a unimodal distribution, with van der Waals forces being the main in-
teraction, accounting for 89.36% of the total energy change, and no hydrogen bonding was observed; After entering the or-
ganic matter of coal, mineral molecules will stack and fill each other, forming a nano pore structure with certain heterogen-
eity and irregular shape. Under the same mineral content, the pore size order of coal containing different mineral types is:
montmorillonite > illite > kaolinite; The strength of the interaction between clay minerals and coal organic matter mainly
depends on the size of clay mineral molecules, which is inversely proportional; Under different kaolin contents, the hetero-
geneity of  the bulk modulus,  elastic  modulus,  and shear  modulus of  smokeless  coal  can be divided into five parts,  with
areas  of  extremely  high  variability.  However,  smokeless  coal  containing  illite  and  montmorillonite,  except  for  areas  of
high variability in shear modulus, all other mechanical parameters are below the low variability range. The influence of ka-
olin on the mechanical heterogeneity of smokeless coal is greater than that of illite and montmorillonite. The research res-
ults will provide a mechanical basis for predicting the changes in the mechanical properties of coal reservoirs and develop-
ing targeted reservoir modification measures and development plans based on the characteristics of different clay minerals
in coal.
Key words: anthracite coal；clay mineral type；mechanical properties；heterogeneity；molecular simulation
  

0　引　　言

作为一种非常规天然气资源，煤层气的开发利用

是满足我国清洁能源需求的重要途径之一[1]。随着

 “十四五”期间煤层气资源勘探开发理论技术的持续

突破使得山西、陕西、四川、新疆等多个地区取得了

良好的产气效果[2]。然而，我国煤储层具有明显的非

均质性[3]，导致地质条件复杂、变化大，严重制约了已

成功使用的工程技术在其他煤层气井的推广应用，如

郑庄区块采用与已成熟的樊庄区块相同的技术，但平

均单井产气量仅为樊庄区块的  50%[4]；保德区块的

875 口排采井中，日产气量大于 5 000 m3 的仅占 4%、

日产气量在 2 600～5 000 m3 的占 16%、日产气量小

于 2 600 m3 的占 80%[5]。因此，研究煤的非均质性对

于揭示煤储层的变化规律，针对不同地质条件提出合

理的煤层气开发方案具有重要的意义。

煤的力学性质是决定煤储层的压裂效果、渗透性、

稳定性和煤层气产能的重要参数之一[6]。现有的研究

表明矿物成分能够显著影响煤的力学非均质性质，如

邓博知等[7]基于压入实验得出了矿物填充量越多，煤

有机质和矿物组成混合物的力学性质越强，导致煤体

微纳尺度的物理力学性质具有非均质性；LIU等[8]在

研究硬煤与变形软煤大分子结构差异的过程中，发现

无机矿物对煤结构具有明显的影响，且硬无烟煤比软

无烟煤含有更大的芳香环以及更少的羰基 (C=O)和
羟基 (OH)；韩雅婷和孙蓓蕾[9]对不同煤级煤镜质组的

力学和结构参数进行测试，得出镜质组的弹性模量在

0.66～7.58 GPa ，且弹性模量随镜质组最大反射率和

结构有序度的增加而增加，认为成熟度增加促使大

分子结构排列紧密且分子间作用力增大，导致弹性模

量也随之增大。可见，前人通过实验手段定性揭示了

矿物对煤力学非均质的影响及其与煤大分子结构的

关系。

由于在微观尺度具有直观分析和定量研究的优

点[10-11]，分子模拟已成为了一种探究煤中有机质和矿

物相互作用的有效手段。CHEN 等[12]基于激光粒度

分析仪、XRD、XPS 和扫描电子显微镜对煤有机质和

黏土矿物的元素类型、含量和粒径的测试结果，分别

建立了高岭石的超晶胞模型和淮南矿区的烟煤大分

子模型，解释了煤中含氧官能团和苯环结构与高岭石

表面的相互作用方式。ZHANG等[13]通过分子模拟研

究了方解石和高岭石对焦煤力学性质的影响，发现矿

物能够增强焦煤的脆性，且脆性指数随着矿物含量的

增加而增大。

沁水盆地是我国煤层气开发的重要区域之一，其

煤层主要的矿物成分为硅酸盐黏土矿物[14]。因此，笔
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者以蒙脱石、伊利石和高岭石 3种典型的黏土矿物和

无烟煤有机质为研究对象，运用分子模拟方法对比不

同黏土矿物对煤纳米力学性质的影响规律，通过分析

不同矿物分子与煤有机质相互作用过程中分布特征、

孔隙率和能量演化规律，揭示黏土矿物类型对煤力学

强度的影响机理。研究成果将为预测沁水盆地煤储

层在不同黏土矿物类型下的力学非均质性，增强煤层

气开发方案与地质条件的适应性提供科学依据。 

1　模拟模型与模拟方法
 

1.1　模拟模型及其建模 

1.1.1　无烟煤混合物建模的基本思路

考虑沁水盆地 15号无烟煤主要是由有机质和硅

酸盐黏土矿物组成的混合物，且黏土矿物含量均值为

12.81%[15]，属于内在矿物[16]。因此包含不同黏土矿物

类型无烟煤三维大分子结构模型的建模思路具体为：

① 分别建立无烟煤有机质的平面模型以及蒙脱石、

伊利石和高岭石 3种黏土矿物的分子模型；② 将固定

数量的有机质平面结构和不同数量的黏土矿物分子

沿三维周期性组合，得到不同黏土矿物含量的无烟煤

大分子结构模型；③ 将包含有机质以及不同类型和含

量黏土矿物的煤大分子模型进行退火和结构优化处

理，得到稳定构型，为后续模拟计算奠定模型基础。 

1.1.2　有机质平面和矿物分子模型的选取

无烟煤有机质的平面模型采用之前课题组通过

脱灰和多种手段综合表征处理得到的结构[17]，其分子

式为 C228H77N3O13S3，如图 1所示。

蒙脱石和伊利石均是由两个硅氧四面体层中间

夹一个铝氧八面体层而组成 2∶1型层状硅酸盐黏土

矿物，其中蒙脱石的性质最为活跃，常在铝氧八面体

发生晶格取代显电负性，通过静电吸附阳离子保持电

中性，本文以常见的钠离子作为层间补偿阳离子形成

钠蒙脱石，其理论化学式为 Na0.75·nH2O{Si7.75Al0.25}

[Al3.5Mg0.5]O20(OH)4，根据文献[18]中钠蒙脱石的基础

参数建立分子模型，如图 2a所示；伊利石常在硅氧四

面体发生晶格取代显电负性，以钾离子中和，其理论

化学式为 KAl4(Si7Al)O20(OH)，参考文献[19]建立伊利

石的分子模型，如图 2b所示；高岭石是由铝氧八面体

层和硅氧四面体层构成的 1:1 型二八面体层状硅酸盐

结构，由桥氧连接，其理论化学式为 Al4Si4O10(OH)8，
原子坐标取自 BISH等[20]通过低温 (1.5K)中子衍射

实验得到的数据，高岭石分子模型如图 2c所示。3种

黏土矿物的晶胞参数见表 1。
 

1.1.3　煤大分子模型构建及其正确性验证

考虑沁水盆地 15号煤的黏土矿物含量均值为

12.81%[14]，基于前人对无烟煤的三维建模经验[15]，通

 

C H O N S

图 1    沁水盆地 15号无烟煤的结构平面模型

Fig.1    Structural Plane Model of No. 15 Anthracite in

Qinshui Basin
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图 2    3种典型黏土矿物的晶体结构模型

Fig.2    Crystal structure models of three typical clay mineral
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过 Materials  Studio分子模拟软件中的 Amorphous
Cell Calculation模块，将 5个有机质平面结构模型分

别与不同数量的蒙脱石、伊利石和高岭石分子按照比

例随机混合建立煤大分子结构模型，具体方案见表 2。
最后，利用 Forcite模块进行 Anneal(退火 )和 (Geo-
metry optimization)结构优化[21]，得到包含不同黏土矿

物类型和含量煤大分子结构的最稳定构型。
  

表 2    不同黏土矿物分子数量的煤大分子结构模型

Table 2    Structural models of coal macromolecules with
different numbers of clay mineral molecules

黏土矿物
矿物分子

数量/个

煤大分子结构模型的

矿物含量/%

密度/

(g·cm−3)

蒙脱石

0 0 1.526

1 15.5 1.593

2 26.8 1.698

伊利石

0 0 1.526

1 6.9 1.612

2 12.8 1.651

3 18.1 1.690

4 22.8 1.694

高岭石

0 0 1.526

1 3.5 1.551

2 6.7 1.583

3 9.7 1.632

4 12.5 1.645

5 15.2 1.666

6 17.7 1.684

7 20.0 1.697
 

由于构建的模拟模型是分子模拟结果可靠性的

基础，因此需要将模拟数据与前人的研究成果进行对

比验证[22]，确保模型的正确性。通过 Forcite模块的

Dynamics程序进行总时长 200 ps的 NPT系综动力学

模拟[23]，得到了不同黏土矿物类型及含量下煤大分子

结构的密度，见表 2。可见，在本模拟方案下，所构建

的无烟煤模型密度为 1.526～1.698 g/cm3，符合前人通

过自然伽马测井测定的密度 (1.39～1.76 g/cm3)[24]和
理论计算得到的无烟煤密度  (1.3～ 1.7  g/cm3)[25]。

ZHANG等 [13]按照无烟煤平面模型∶高岭石分子=
1∶2的比例，构建了含 24.18% 高岭石的无烟煤大分

子模型，这与笔者通过将无烟煤平面模型∶高岭石分

子=1∶1.4得到的含 20% 高岭石的无烟煤大分子模型

相差不大。此外，基于桥键相连的煤芳香结构体系组

成了“煤大分子结构的基本单元”的认识，雷蕾等[26]利

用高分辨率透射电镜得出了 C原子数量与六边形芳

香片层长度参数的关系，拟合曲线如图 3所示。可见，

六边形芳香片层长度参数随 C原子数量的增加呈对

数 L=0.586 1ln n −1.092规律增大，将所构建无烟煤平

面模型的 C原子数 (228)带入到拟合公式中得到六边

形芳香片层长度为 2.090 nm，而所建立无烟煤大分子

结构模型的长度为 2.74 nm，略高于试验结果。这是

由于试验中仅考虑了碳原子构成的芳香结构，而分子

模拟还考虑了氢、氮、氧和硫等原子且煤大分子结构

模型中还具有一定的孔隙，模拟与试验结果处于同一

数量级，认为该模型是合理的，这在其他分子模拟的

研究中具有相似的现象[27]。
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图 3    C原子数量与六边形芳香片层长度参数的拟合曲线[26]

Fig.3    Fitting curve between the number of C atoms and the

length parameter of hexagonal aromatic layers[26]
  

1.2　分子动力学模拟

煤等各向异性材料的纳米尺度力学性质可以通

过分子动力学方法模拟研究[28]，其基本方程为拉梅方

程 (Lame equation)，如式 (1)所示。

δ11 = (λ+2μ)ε11+ λε22+ λε33
δ22 = λε11+ (λ+2μ)ε22+ λε33
δ33 = λε11+ λε22+ (λ+2μ)ε33
δ23 = 2με23
δ13 = 2με13
δ12 = 2με12

(1)

δ11 δ22 δ33 δ23 δ13 δ12其中， 、 、 、 、 和 分别为不同方向

 

表 1    三种典型黏土矿物的晶胞参数

Table 1    Cell parameters of three typical Clay mineral

黏土矿物 a/nm b/nm c/nm α/(°) β /(°) γ /(°)

蒙脱石 0.523 0.906 1 250 90.00 99.00 90.00

伊利石 0.520 0.898 1.023 90.00 101.57 90.00

高岭石 0.515 0.894 0.739 91.93 105.05 89.80
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ε11 ε22 ε33 ε23 ε13 ε12的应力，GPa； 、 、 、 、 和 分别为不同方

向的应变；λ 和 μ 分别为 Lame常数，GPa。根据公式

1可知所有方向上应力与应变的对应关系，通过

Voigt和等价处理表示法将拉梅方程转换为矩阵，得

到杨氏模量、体积模量、 剪切模量和泊松比等力学参

数与 Lame常数间的数值关系[29]，如式 (2)所示。

Y = μ
(
3λ+2μ
λ+μ

)
K = λ+

2
3
μ

G = μ

v =
λ

2 (λ+μ)

(2)

式中：Y 为弹性模量, GPa；λ 和 μ 分别为 Lame 常数,
GPa；K 为体积模量, GPa；G 为剪切模量, GPa；ν 为泊

松比。

通 过 Materials  Studio软 件 的 Forcite模 块 中

Mechanical Properties程序，基于静态方法 (Static)对
X 和 Y 方向施加固定约束，Z 方向自由模拟煤大分子

构型的单轴拉伸和纯剪切状态，得到不同黏土矿物类

型和含量下煤大分子模型的 Lame常数带入公式 3中，

可求出无烟煤的力学参数。模拟力场选择已成功应

在煤和矿物等相关领域的 COMPASS力场[30, 31]。电

子势和范德华势分别采用 Ewald和 Atom base方法，

Quality为 Customized，截断半径取 1.85 nm 。 

2　模拟结果及其分析
 

2.1　不同黏土矿物与煤有机质的相互作用

矿物对煤力学性质影响的主要原因是由于矿物

分子进入煤有机质大分子后，二者会发生相互作用，

改变煤的大分子结构和孔隙特征，进而影响煤的力学

性质。 

2.1.1　相互作用范围

图 4示出不同含量的蒙脱石分子、伊利石分子和

高岭石分子与煤有机质的相互作用模型。可以看出，

不同类型的黏土矿物分子与煤有机质的相互作用范

围存在一定的差异。在相同矿物含量下，蒙脱石分子

的尺寸最大 (见表 1)，导致其进入煤有机质的分子数

量最少，相互作用的范围也越小；而高岭石分子的尺

寸最小，与煤有机质相互作用的数量最多，作用位置

和范围也最广；伊利石与煤有机质的作用范围处于上

述二者之间。相同矿物含量下 3种黏土矿物分子与

煤有机质相互作用的范围顺序为：高岭石>伊利石>蒙
脱石。 综上所述，相同矿物含量下不同类型黏土矿物

分子与煤有机质的相互作用范围主要取决于黏土矿

物的分子尺寸，即黏土矿物分子尺寸越小，填充进入

煤有机质发生相互作用的分子数量越多，与有机质的

作用范围也越广。这在其他实验研究中具有相似的

现象，如王艳芝等[32]研究了 CaCO3 添加量及粒径对复

合材料力学性能的影响，发现填充量相同时，较细粒

径 CaCO3 比粗粒径 CaCO3 具有更大比表面积，更容

易被聚丙烯复合材料吸附发生相互作用，使得较细粒

径 CaCO3 有利于提高复合材料的力学强度，且较细粒

径 CaCO3 的填充量越大，复合材料的强度和韧性增大

越明显。 

2.1.2　相互作用位置

为进一步定量分析不同矿物分子与煤有机质相

互作用过程中位置范围、作用力强弱和成键情况，通

过描述粒子密度与距离之间关系的通过径向分布函

数 (RDFs)研判相互作用力的类型，其中范德华力的

峰值范围为 0.26～0.31 nm，氢键作用力的峰值范围

为 0.31～0.50 nm[33]，峰值越大相互作用力和有序性越

强[34]，其数学表达式为

gi j (r) =
dN

4πρ jr2dr
(3)

其中，dN 为从 r 到 r+dr 的分子 j 的数量；ρj 为分

子 j 的密度。图 5a为笔者模拟方案中矿物含量最大

情况下，不同矿物分子与煤有机质的径向分布函数。

可以看出，高岭石或伊利石与煤有机质的径向分布函

数整体呈双峰特性，说明相互作用过中同时存在范德

华力 (第一峰值)和氢键作用 (第二峰值)，其中氢键作

用要强于范德华力，且有机质与高岭石的作用强度大

于其与伊利石的作用强度；而蒙脱石与煤有机质的径

向分布函数则与前 2种黏土矿物不同，整体上呈单峰

分布，说明蒙脱石与煤有机质相互作用过程中以范德

华力为主，不存在氢键作用。可见，径向分布函数的

结果定量说明了煤有机质分子周围出现黏土矿物分

子的概率、相互作用强度和有序性的排列顺序为：高

岭石>伊利石>蒙脱石，这与图 4中直观观测的结果相

一致。

图 5b—图 5e示出 3种黏土矿物分子与有机质中

不同原子的径向分布函数曲线。可以看出，3种黏土

矿物分子与有机质的碳原子均存在明显的相互作用

且相差不大，与图 4中观测到不同类型的黏土矿物分

子进入煤有机质中均首先会与有机质的芳香碳骨架

发生相互作用的发现具有较好的一致性；其次，高岭

石或伊利石与氧原子的径向分布函数存在峰值，且高

岭石大于伊利石，而蒙脱石与氧原子的径向分布函数

不存在峰值，说明高岭石或伊利石中的氢原子可能与
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有机质的氧原子相互作用形成氢键，而蒙脱石则未能

形成氢键，进一步解释了图 5a中峰值分布特征；最后，

黏土矿物分子与氢原子和硫原子的峰值较低。这说

明矿物分子与煤有机质中的含氧官能团、芳香环骨架

和含氮官能团具有较强的相互作用。 

2.1.3　相互作用强度

为进一步定量分析不同黏土矿物分子与煤有机

质间的相互作用强度，通过式 (4)对相互作用能进行

计算[35]：

Einteraction = EAB− (EA+EB) (4)

Eintrataction

EAB

EA EB

式中： 为煤有机质大分子和矿物分子的相互

作用能，kJ/mol； 为煤有机质大分子和矿物混合物

的总能量，kJ/mol； 和 分别为煤有机质大分子和

矿物分子的单点能，kJ/mol。
图 6示出煤有机质与不同黏土矿物分子的相互

作用能随矿物含量的变化曲线。3种黏土矿物与煤有

机质的相互作用能均随矿物含量的增加呈线性规律

增大，从能量角度说明进入有机质中的黏土矿物分子

越多，相互作用强度越大。另一方面，相同矿物含量

下，3种黏土矿物与煤有机质的相互作用能顺序为：高

 

15.5%
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(c) 高岭石[30]
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图 4    不同黏土矿物分子与煤有机质大分子相互作用模型

Fig.4    Interaction models between different clay mineral molecules and coal organic matter macromolecules
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岭石>伊利石>蒙脱石，这与图 4中的径向分布函数规

律相一致。

表 3示出纯有机质及含不同黏土矿物无烟煤混

合物模型的能量。可见，不同类型黏土矿物分子与煤

有机质混合后的的系统总能量均大于纯有机质的，说

明不同类型的黏土矿物均能够增大煤的强度和抗变

形能力。但不同类型黏土矿物对煤混合物模型能量

的影响却不尽相同，其中含 20% 高岭石的煤大分子结

构和含 22.8% 伊利石的煤大分子结构与纯有机质相

比，其成键能和非成键能均发生了较为明显的变化，

进一步说明高岭石和伊利石在与煤有机质相互作用

过程中同时存在范德华力和氢键作用；而含 26.8% 蒙

脱石的煤大分子结构与纯有机质相比，其能量变化主

要是以范德华能为主，占总能量变化的 89.36%，是蒙
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Fig.5    Radial distribution functions between different clay mineral molecules and coal organic matter and their atoms
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脱石与煤有机质不存在氢键作用且径向分布函数呈

单峰分布的主要原因。
 
 

表 3    不同黏土矿物与煤有机质混合物模型的能量

Table 3    Energy of models for mixtures of different clay
minerals and coal organic matter

无烟煤混合物类型及

黏土矿物含量

纯有机质

(0%)

含高岭石

(20%)

含伊利石

(22.8%)

含蒙脱石

(26.8%)

总能量/(kJ·mol−1) 649.08 993.20 852.35 737.40

键能/(kJ·mol−1) 111.83 183.24 145.68 112.31

键角能/(kJ·mol−1) 209.42 306.09 275.32 211.07

扭转能/(kJ·mol−1) 194.59 203.92 199.36 194.86

反转能/(kJ·mol−1) 5.64 7.38 6.44 5.69

范德华能/(kJ·mol−1) 306.58 453.93 396.79 385.50

静电能/(kJ·mol−1) −178.98 −161.36 −171.24 −172.03
  

2.2　孔隙率

孔隙率能够直观反映煤的密实程度，其与煤的力

学强度密切相关，即孔隙率越大，煤的力学强度越

低 [36]。通过 Material  Studio中的 Atom  Volumes＆
Surfaces功能，将氦气作为吸附探针[37, 38]测得煤大分

子结构模型的总体积和自由体积，进而求得孔隙率，

其计算式为

φ =
V0

V
×100% (5)

φ V0 V式中： 为孔隙率； 和 分别为煤大分子结构模型

的总体积和自由体积。图 7示出含不同类型矿物无

烟煤的孔隙率随矿物含量的变化规律。可以看出，无

烟煤孔隙率随不同矿物含量的增大均呈线性规律降

低，说明自身具有一定体积的矿物分子进入到煤有机

质后会相互堆叠充填，形成具有一定的非均质性[39]且

形状不规则的纳米孔隙结构 (图 4)。另一方面，相同

矿物含量下，含不同矿物类型煤的孔隙率大小为：蒙

脱石>伊利石>高岭石，说明含高岭石煤的密实程度最

高，含伊利石煤的密实程度次之，而含蒙脱石煤的密

实程度最低。该排序规律的主要原因是相同矿物含

量条件下，高岭石的分子尺寸最小，其进入有机质的

数量最多且充填程度最大，形成混合物后的孔隙空间

最小，密实程度也最高。同理，就密实程度而言，伊利

石−煤有机质的密实程度次之，蒙脱石−煤有机质的密

实程度最低。
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图 7    煤大分子结构的孔隙率随黏土矿物含量的变化规律

Fig.7    Variation of porosity of coal macromolecules with

kaolinite content
  

2.3　力学性质及其非均质程度

图 8示出不同含量下 3种黏土矿物对无烟煤力

学性质的影响曲线。可见，黏土矿物含量与煤的体积

模量、弹性模量和剪切模量等力学参数呈

正比例线性关系，即黏土矿物含量越高，煤的力

学强度越大，这与图 6所得的规律认识相一致。相同

黏土矿物含量下，含高岭石的无烟煤力学强度最大，

含伊利石的次之，含蒙脱石的最小。其他介质也具有

类似的规律，唐琼琼[40]开展黏土矿物对泥质粉砂水合

物沉积物力学特性影响研究发现含伊利石试样的强

度和刚度总体上大于含蒙脱石试样；赵阳等[41]通过实

验发现砂岩的弹性模量与黏土类型有关，含伊利石岩

样的弹性模量略大于含蒙脱石的岩样。图 8d为出煤

的泊松比与黏土矿物含量的关系曲线，发现煤的泊松

比随蒙脱石/伊利石含量的增大呈线性规律降低，说明

蒙脱石/伊利石含量越高，煤体抵抗变形的能力越强；

而煤的泊松比以高岭石含量 15.2% 为界呈 2段线性

规律降低且第二段曲线比第一段曲线具有更大的斜
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Fig.6    Variation curve of interaction energy between coal organic

matter and different clay mineral molecules
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率，表明高岭石含量大于 15.2% 后，煤体抵抗变形的

能力更强。这可能是随着高岭石含量的增大，煤的孔

隙率呈线性规律降低，当高岭石含量大于 15.2% 时，

高岭石分子能够聚集形成团簇[42]，导致团簇附近的孔

隙体积分数相对较高、孔隙扩展贯通，使得泊松比曲

线的斜率变大。这与刘畅等[43]和李建忠等[36]发现孔

隙被填充的过程能够引起岩石有效直径发生非线性

变化，使得泊松比变化趋势不统一且煤样泊松比与孔

隙率的关系接近 2段线性关系的认识相一致。

为定量分析不同类型及含量黏土矿物对无烟煤

力学非均质性的影响，通过计算变异系数 Cv 来反映

非均质程度，其数学表达式[44]和评价标准[45]分别如公

式 (6)和表 4所示。

CV =
Ed

Em
(6)

Ed Em式中： 为标准差； 为期望值。考虑黏土矿物对煤

的非均质性具有显著影响，因此将纯有机质作为均质

体，定义其力学参数为期望值，变异系数为 0。
由于课题组之前的研究已给出了高岭石及其含

量对无烟煤力学性质变异系数的曲线，因此本文仅示

出无烟煤力学性质的变异系数随伊利石和蒙脱石含

量的变化曲线，分别如图 9和图 10所示。

可见，无烟煤力学参数的非均质性整体上随着黏

土矿物含量的增加而增大，其中伊利石的体积模量和

剪切模量变异性可分为 3个部分：① 含量分别小于

9.1% 和 4.7% 时，变异性很低；② 含量分别为 9.1%～

14.2% 和 4.7%～10.1% 时，变异性低；③ 含量分别大

于 14.2% 和 10.1% 时，变异性中等。伊利石的弹性模

量变异性可分为 2个部分，即含量小于 12.9% 变异性
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图 8    无烟煤力学参数随黏土矿物质量分数的变化曲线

Fig.8    Variation curve of anthracite mechanical parameters with clay mineral mass fraction
 

表 4    变异参数评价标准

Table 4    Evaluation criteria for variation parameters

变异系数Cv 变异性

Cv < 0.1 很低

0.1≤Cv < 0.2 低

0.2≤Cv < 0.3 中等

0.3≤Cv < 0.4 高

Cv > 0.4 极高
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Fig.9    Variation curve of the coefficient of variation of mechanical parameters of anthracite coal with illite content
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很低，含量大于 12.9% 变异性低。不同伊利石含量下

无烟煤的泊松比均小于 0.1，变异性很低。

蒙脱石的体积模量变异性可分为 3个部分：① 质
量分数小于 11.3% 时，变异性很低；② 质量分数为

11.3～25.8% 时，变异性低；③ 质量分数大于 25.8% 时，

变异性中等。蒙脱石的弹性模量变异性可分为 2个

部分，即质量分数小于 13.4% 变异性很低，质量分数

大于 13.4% 变异性低。蒙脱石的剪切模量变异性可

分为 4个部分：① 质量分数小于 10% 时，变异性很低；

② 质量分数为 10%～18.2% 时，变异性低；③ 质量分

数为 18.2%～24.3% 时，变异性中等；④ 质量分数大

于 24.3% 时，变异性高。不同蒙脱石含量下无烟煤的

泊松比也小于 0.1，变异性很低。

不同高岭石含量下，无烟煤的体积模量 、弹性模

量和剪切模量非均质性可分为五个部分，存在变异性

极高的区域[30]，而含伊利石和含蒙脱石无烟煤除了剪

切模量存在高变异区域，其他力学参数均处于低变异

范围以下。因此，高岭石对无烟煤力学非均质的影响

程度要大于伊利石和蒙脱石的影响。 

3　结果讨论

1)计算得到纯有机质的弹性模量为 5.45 GPa，这
与前人 [46]通过纳米压痕测得煤镜质组弹性模量

2.9～5.3 GPa，惰质组弹性模量 2.8～8.3 GPa，处于同

一数量级，表明该结果是合理的。对于无机矿物组分，

基于 3种典型黏土矿物的晶体结构模型 (图 2)，采用

和纯有机质或有机质与黏土矿物混合物相同的模拟

方法和模拟参数，模拟得到高岭石、伊利石和钠蒙脱

石的弹性模量分别为 20.8 GPa、55.7 GPa和 59.6 GPa，
符合试验测定的 23.76 GPa、62 GPa和 39.94～83.67
GPa[47-49]，并且强度顺序为：蒙脱石>伊利石>高岭石，

但有趣的是该排序与相同矿物含量下煤有机质和不

同类型黏土矿物分子混合物的强度顺序 (含高岭石

煤>含伊利石煤>含蒙脱石煤)相反，这说明有机质和

无机矿物各自的力学强度并不能决定煤混合物的力

学强度。

实际上，黏土矿物分子进入煤有机质中发生相互

作用形成了新的煤大分子混合物结构，其是由有机质

大分子、黏土矿物分子和纳米孔隙共同构成的，其在

一定程度上决定了煤的纳米力学性质。通过模拟发

现相同含量下，3种黏土矿物分子与煤有机质的相互

作用范围和作用强度主要取决于黏土矿物分子的尺

寸，呈反比例关系，即黏土矿物分子的尺寸越小，其与

煤有机质的相互作用越强，导致煤大分子结构越密实，

力学强度越大。

2)笔者探究了干燥条件下黏土矿物类型对煤的

纳米孔隙及其力学非均质性的影响机质，实际煤层气

勘探开发和煤炭开采过程中不可避免的受到水的影

响。大量的研究表明黏土矿物具有明显的水理性

质[50]，遇水后极易发生膨胀软化、破碎崩解，改变煤的

力学性质。因此，揭示含水条件下煤有机质、黏土矿

物分子及水分子三者之间的相互作用，对于阐明水对

煤微观孔隙结构与力学性质的影响，预测煤储层的力

学非均质性具有重要的意义，值得进一步研究。 

4　结　　论

1)不同类型黏土矿物分子与煤有机质的相互作

用范围和强度与黏土矿物的分子尺寸呈反比例关系，

即黏土矿物分子尺寸越小，填充进入煤有机质发生相

互作用的分子数量越多，与有机质的作用范围也越广，

强度也越大。

2)自身具有一定体积的矿物分子进入到煤有机

质后会相互堆叠充填是导致煤纳米孔隙结构具有一

定的非均质性且形状不规则的主要原因。相同矿物

含量下，含不同矿物类型煤的孔隙率大小为：含蒙脱

石煤>含伊利石煤>含高岭石煤。

3)煤的泊松比随蒙脱石/伊利石含量的增大呈线

性规律降低，而煤的泊松比以高岭石含量 15.2% 为界

呈两段线性规律降低且第二段曲线比第一段曲线具

有更大的斜率，表明高岭石含量大于 15.2% 后，煤体

具有更强的抵抗变形能力。

4)无烟煤的体积模量 、弹性模量和剪切模量非

均质性随高岭石含量增大可分为五个部分，存在变异

性极高的区域，而含伊利石和含蒙脱石无烟煤除了剪

切模量存在高变异区域外，其他力学参数均处于低变

异范围以下，高岭石对无烟煤力学非均质的影响程度

要大于伊利石和蒙脱石的影响。
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