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摘　 要：随着煤基碳材料的发展，石墨烯及石墨烯氧化物等二维碳纳米材料已成为目前新型材料中重

要研究领域并成为研究热点。 为查明煤基氧化石墨烯的化学成分组成和分子结构特征，以北京西山

矿区侏罗纪门头沟系的 ８ 号煤层无烟煤为碳源，对京西原煤样和脱灰样进行了工业分析和元素分析，
京西煤属于品质较好的低灰、低挥发分和特低硫无烟煤，脱灰后京西无烟煤的灰分产率从初始的

９．２６％下降到 ０．６５％，表明矿物得到了有效去除。 利用改良的 Ｈｕｍｍｅｒｓ 氧化还原法制备煤基氧化石

墨烯，并对制备的氧化石墨烯进行了核磁共振碳谱（ １３Ｃ－ＮＭＲ）、扫描电子显微镜（ＳＥＭ）、能量色散Ｘ－
射线光谱（ＥＤＳ）和 Ｘ 射线光电子能谱（ＸＰＳ）等分析手段测试。 通过 Ｏｒｉｇｉｎ 软件对所得数据进行分析

和图谱拟合，得到了所制备煤基氧化石墨烯产品的元素比和产品结构参数。 研究表明：京西煤基氧化

石墨烯的芳香结构以苯、萘、蒽和菲为主；脂肪碳以次甲基、环烷烃的形式存在，其中含氧官能团以酚

羟基和醚氧基为主，还含有大量的羧基。 在此分析数据的基础上，构建了京西煤基氧化石墨烯的分子

结构模型，并运用１３Ｃ－ＮＭＲ 预测软件 ＡＣＤ ／ ＣＮＭＲ ｐｒｅｄｉｃｔｏｒ 对其进行了结构修正，所得到的 ＧＯ－ＪＸ 分

子结构模型与试验核磁共振图谱较一致。
关键词：京西煤；煤基氧化石墨烯；分子结构；分子模型；结构优化

中图分类号：ＴＱ５３　 　 　 文献标志码：Ａ　 　 　 文章编号：０２５３－２３３６（２０２１）０６－０１２６－０９

Ｍｏｄｅｌ ｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎ ａｎｄ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ ｏｆ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ
ｃｏａｌ－ｂａｓｅｄ ｇｒａｐｈｅｍｅ ｏｘｉｄｅ ｆｒｏｍ Ｊｉｎｇｘｉ ｃｏａｌ

ＴＡＮＧ Ｙｕｅｇａｎｇ１，ＣＨＥＮ Ｐｅｎｇｘｉａｎｇ１，ＬＩ Ｒｕｉｑｉｎｇ１，ＨＵＡＮ Ｘｕａｎ２，ＸＵ Ｊｉｎｇｊｉｅ１，ＦＡＮ Ｊｉａｎｇｔａｏ１，ＣＨＥ Ｑｉｌｉ１

（１．Ｃｏｌｌｅｇｅ ｏｆ Ｇｅｏｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｓｕｒｖｅｙｉｎｇ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，Ｃｈｉｎａ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ ｏｆ Ｍｉｎｉｎｇ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ－Ｂｅｉｊｉｎｇ，Ｂｅｉｊｉｎｇ　 １０００８３；
２．Ｉｎｆｅ Ｉｎｔｅｌｌｉｇｅｎｃｅ ＆ Ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ（Ｂｅｉｊｉｎｇ） Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ Ｃｏ．，Ｌｔｄ．，Ｂｅｉｊｉｎｇ　 １００１０２）

收稿日期：２０２１－０２－２８；责任编辑：郭　 鑫

基金项目：国家自然科学基金资助项目（４１８７２１７５）
作者简介：唐跃刚（１９５８—），男，重庆人，教授，博士生导师，博士。 Ｔｅｌ：０１０－６２３３９３０２，Ｅ－ｍａｉｌ：ｔｙｇ＠ ｖｉｐ．１６３．ｃｏｍ

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔ ｏｆ ｃｏａｌ－ｂａｓｅｄ ｃａｒｂｏｎ ｍａｔｅｒｉａｌｓ，ｇｒａｐｈｅｎｅ，ｇｒａｐｈｅｎｅ ｏｘｉｄｅ ａｎｄ ｏｔｈｅｒ ｔｗｏ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ ｃａｒｂｏｎ ｎａｎｏ ｍａｔｅｒｉ⁃
ａｌｓ ｈａｖｅ ｂｅｃｏｍｅ ａｎ ｉｍｐｏｒｔａｎｔ ｒｅｓｅａｒｃｈ ｆｉｅｌｄ ｉｎ ｎｅｗ ｃａｒｂｏｎ ｍａｔｅｒｉａｌｓ． Ｉｎ ｏｒｄｅｒ ｔｏ ｃｌａｒｉｆｙ ｔｈｅ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ａｎｄ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ ｏｆ ｃｏａｌ ｂａｓｅｄ ｇｒａｐｈｅｎｅ ｏｘｉｄｅ，ｃｏａｌ ｂａｓｅｄ ｇｒａｐｈｅｎｅ ｏｘｉｄｅ ｗａｓ ｐｒｅｐａｒｅｄ ｂｙ ｍｏｄｉｆｉｅｄ Ｈｕｍｍｅｒｓ ｏｘｉｄａｔｉｏｎ－ｒｅｄｕｃｔｉｏｎ ｍｅｔｈｏｄ
ｗｉｔｈ ａｎｔｈｒａｃｉｔｅ ｆｒｏｍ Ｎｏ．８ ｃｏａｌ ｓｅａｍ ｏｆ Ｊｕｒａｓｓｉｃ Ｍｅｎｔｏｕｇｏｕ ｃｏａｌ ｍｅａｓｕｒｅｓ ｉｎ Ｘｉｓｈａｎ ｍｉｎｉｎｇ ａｒｅａ ｏｆ Ｂｅｉｊｉｎｇ ａｓ ｃａｒｂｏｎ ｒａｗ ｍａｔｅｒｉａｌ． Ｔｈｅ ｒｏｘ⁃
ｉｍａｔｅ ａｎｄ ｕｌｔｉｍａｔｅ ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ Ｊｉｎｇｘｉ ｃｏａｌ ｓａｍｐｌｅ ａｎｄ ｄｅｍｉｎｅｒａｌｉｚａｔｉｏｎ ｃｏａｌ ｓａｍｐｌｅ ｗｅｒｅ ｃａｒｒｉｅｄ ｏｕｔ． Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｓｈｏｗｎ ｔｈａｔ Ｊｉｎｇｘｉ ｃｏａｌ ｉｓ
ｌｏｗ ａｓｈ ｙｉｅｌｄ，ｌｏｗ ｖｏｌａｔｉｌｅ ａｎｄ ｕｌｔｒａ－ｌｏｗ ｓｕｌｆｕｒ ａｎｔｈｒａｃｉｔｅ ｗｉｔｈ ｇｏｏｄ ｑｕａｌｉｔｙ． Ａｆｔｅｒ ｄｅｍｉｎｅｒａｌｉｚａｔｉｏｎ，ｔｈｅ ａｓｈ ｙｉｅｌｄ ｏｆ Ｊｉｎｇｘｉ ａｎｔｈｒａｃｉｔｅ ｄｅ⁃
ｃｒｅａｓｅｄ ｆｒｏｍ ９．２６％ ｔｏ ０．６５％，ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｍｉｎｅｒａｌｓ ｈａｖｅ ｂｅｅｎ ｅｆｆｅｃｔｉｖｅｌｙ ｒｅｍｏｖｅｄ． Ｔｈｅ ｐｒｅｐａｒｅｄ ｇｒａｐｈｅｎｅ ｏｘｉｄｅ ｗａｓ ａｎａｌｙｚｅｄ ｂｙ １３

Ｃ－ＮＭＲ，ＳＥＭ，ＥＤＳ ａｎｄ ＸＰＳ． Ｔｈｅ ｄａｔａ ｗｅｒｅ ａｎａｌｙｚｅｄ ａｎｄ ｆｉｔｔｅｄ ｂｙ Ｏｒｉｇｉｎ，ａｎｄ ｔｈｅ ｅｌｅｍｅｎｔ ｒａｔｉｏ ａｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ｔｈｅ ｐｒｏｄｕｃｔ
ｗｅｒｅ ｏｂｔａｉｎｅｄ． Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｓｈｏｗｅｄ ｔｈａｔ ｔｈｅ ａｒｏｍａｔｉｃ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ Ｊｉｎｇｘｉ ｃｏａｌ ｂａｓｅｄ ｇｒａｐｈｅｎｅ ｏｘｉｄｅ ｗａｓ ｍａｉｎｌｙ ｂｅｎｚｅｎｅ，ｎａｐｈｔｈａｌｅｎｅ，ａｎｔｈｒａ⁃

６２１

中国煤炭行业知识服务平台 www.chinacaj.net



唐跃刚等：京西煤制备氧化石墨烯分子结构模型的构建与优化 ２０２１ 年第 ６ 期

ｃｅｎｅ ａｎｄ ｐｈｅｎａｎｔｈｒｅｎｅ； ｔｈｅ ａｌｉｐｈａｔｉｃ ｃａｒｂｏｎ ｗａｓ ｉｎ ｔｈｅ ｆｏｒｍ ｏｆ ｍｅｔｈｙｌｅｎｅ ａｎｄ ｃｙｃｌｏａｌｋａｎｅｓ，ｉｎ ｗｈｉｃｈ ｔｈｅ ｏｘｙｇｅｎ ｃｏｎｔａｉｎｉｎｇ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ
ｇｒｏｕｐｓ ｗｅｒｅ ｍａｉｎｌｙ ｐｈｅｎｏｌｉｃ ｈｙｄｒｏｘｙｌ ａｎｄ ｅｔｈｅｒ ｏｘｙ，ａｎｄ ａｌｓｏ ｃｏｎｔａｉｎｅｄ ａ ｌａｒｇｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ｃａｒｂｏｘｙｌ ｇｒｏｕｐｓ． Ｏｎ ｔｈｅ ｂａｓｉｓ ｏｆ ｔｈｅ ａｎａｌｙｓｉｓ ｄａ⁃
ｔａ，ｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｍｏｄｅｌ ｏｆ Ｊｉｎｇｘｉ ｃｏａｌ ｂａｓｅｄ ｇｒａｐｈｅｎｅ ｏｘｉｄｅ ｗａｓ ｃｏｎｓｔｒｕｃｔｅｄ ａｎｄ ｍｏｄｉｆｉｅｄ ｂｙ ｔｈｅ １３Ｃ－ＮＭＲ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｓｏｆｔｗａｒｅ
ＡＣＤ ／ ＣＮＭＲ ｐｒｅｄｉｃｔｏｒ． Ｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｍｏｄｅｌ ｏｆ ＧＯ－ＪＸ ｗａｓ ｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ＮＭＲ ｓｐｅｃｔｒａ．
Ｋｅｙ ｗｏｒｄｓ：Ｊｉｎｇｘｉ ｃｏａｌ；ｃｏａｌ ｂａｓｅｄ ｇｒａｐｈｅｎｅ ｏｘｉｄｅ；ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ；ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｍｏｄｅｌ；ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ

０　 引　 　 言

近年来，石墨烯及石墨烯氧化物等二维碳纳米

材料在高端仪器［１］、能源、化学［２－３］、生物、医学等多

领域中得到了广泛应用，并已成为研究热点［４－５］。
生产石墨烯及其氧化物的主要来源是石墨、甲烷和

乙炔等［６－８］。 煤炭是储量最大的碳源，低廉而且易

获得，无烟煤富含大稠环有机化合物，含碳量高，也
是先进炭素材料的重要前驱体［９－１０］。 以无烟煤为原

料制备石墨烯及其氧化物具有十分乐观的发展前

景，已经引起了广泛关注，化学氧化还原法是目前制

备煤基石墨烯最为广泛的方法［１１－１３］。 然而煤基石

墨的石墨化度、制备石墨烯过程的氧化程度和氧化

石墨烯的还原程度对产物的物理化学特性影响极

大，这与煤基石墨片层中引入的含氧官能团种类、数
量和位置有极大关系。 因此对无烟煤制备煤基氧化

石墨烯过程中的结构演化还需深入研究。 从分子尺

度探讨煤基氧化石墨烯制备过程中分子结构的构建

对煤基氧化石墨烯的研究和利用具有重要的理论意

义。 近年来随着碳达峰与碳中和等要求的提出，煤
基新材料的研究将成为未来研究热点，煤基氧化石

墨烯的制备与结构探讨，将有助于煤基氧化石墨烯

的量产以及在未来新能源、新材料、军工、生物和医

学上的应用。
采用扫描电子显微镜（ ＳＥＭ）、能量色散 Ｘ－射

线光谱（ＥＤＳ）、Ｘ 射线光电子能谱（ＸＰＳ）和核磁共

振（ １３Ｃ－ＮＭＲ）等现代分析测试技术可有效研究煤

基氧化石墨烯结构的组成和演化［１４－１７］。 利用分析

测试结果构建其分子模型，构建煤基氧化石墨烯的

分子模型也是对其进行分子模拟的基础。 多年来，
精确的化学结构在氧化石墨烯中的应用一直存有争

议。 主要原因是材料结构的复杂性（包括样品之间

的可变性），这是由于其非晶态、贝氏体特征（即物

质的非化学计量原子组成）以及缺乏准确的分析技

术来表征石墨烯氧化物特征。 尽管存在这些困难，
人们对氧化石墨烯结构的研究还是付出了大量的努

力，并取得了很大的成功。 目前最新的氧化石墨烯

分子结构摒弃了基于栅格的模型，专注于非化学计

量的、非晶的替代品。 最广为人知的模型是 Ｌｅｒｆ 和

Ｋｌｉｎｏｗｓｋｉ 模型［１８－１９］。 这些模型在一定程度上可以

解释表面的官能团能形成很强的化学键或可与一些

极性有机物或聚合物相互作用［２０－２１］，有利于与其他

材料的复合，并在电极材料、工程材料与现代存储等

相关领域中得到广泛应用［２２－２４］。
煤结构是煤基氧化石墨烯的物质基础，煤的结

构包括 ２ 个方面的内容：一是煤的化学结构即煤的

分子结构，二是煤的物理结构即分子间的堆垛结构

与孔隙结构［２５－２６］。 目前，煤结构的研究方法与成果

日趋完善和丰富，仅化学结构模型就达到了 １３０ 多

种［２７］，如：１９４２ 年，德国的 ＦＵＣＨＳ［２８］ 基于化学方法

提出了 Ｆｕｃｈｓ 烟煤模型；１９７５ 年，美国 ＷＩＳＴＥＲ［２９］

建立了比较全面、合理的 Ｗｉｓｅｒ 模型，适合高挥发分

烟煤；１９６０ 年，英国 ＧＩＶＥＮ［３０］ 建立了低变质程度的

烟煤 Ｇｉｖｅｎ 模型；１９７６ 年，ＷＥＮＤＥＲ［３１］ 提出了第 １
个褐煤模型，也是现在常用的褐煤模型；１９９０ 年，
ＨＡＴＣＨＥ［３２］基于固态１３Ｃ 核磁共振技术（ＮＭＲ）和闪

存裂解气质联用技术（ＧＣ ／ ＭＳ），构建了次烟煤结构

模型；１９９６ 年，ＳＨＩＮＮ［３３］ 构建了次烟煤的 Ｓｈｉｎｎ 模

型；１９９９ 年，ＰＡＰＰＡＮＯ［３４］建立了无烟煤的三维分子

模型。 在煤的物理结构中，Ｈｉｒｓｃｈ 模型、两相模型和

单相模型最具代表性，Ｈｉｒｓｃｈ 模型是 １９５４ 年 ＨＩＲ⁃
ＳＣＨ［３５］利用双晶衍射技术对煤的小角 Ｘ 射线漫射

研究后提出的；两相模型由 ＧＩＶＥＮ 等［３６］ 在 １９８６ 年

根据 ＮＭＲ 氢谱发现煤中质子的弛豫时间有快和慢

２ 种类型而提出的 １ 种主－客模型；单相模型也叫缔

合模型，是由 ＮＩＳＨＩＯＫ［３７］在 １９９２ 年首先提出来的。
现在煤结构模型朝综合变化方向发展，即物理、化学

作用下的多相的混合物模型，其模型主有 Ｏｂｅｒｌｉｎ 模

型［３８］、Ｓｐｈｅｒｅ（半球）模型［３９］ 以及我国学者秦志宏

等［４０］在 ２０１７ 年用“自然类聚”的全组分分类法构造

了煤的嵌布结构模型。 众多煤结构的研究方法与成

果为煤基氧化石墨烯结构的研究提供了借鉴和理论

支撑。
为查明煤基氧化石墨烯的化学组成和分子结构

特征，研究拟以北京西山矿区侏罗纪门头沟煤系的

８ 号煤层无烟煤为碳源制备的氧化石墨烯为研究对

象，结合工业分析、元素分析以及采用核磁共振碳谱

（ １３Ｃ－ＮＭＲ）、扫描电子显微镜（ＳＥＭ）和 Ｘ 射线光电
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子能谱（ＸＰＳ）等手段对其分子结构进行分析、模拟

并构建结构模型。 采用 ＡＤＦ 软件的 ＵＦＦ 力场对其

进行结构优化，为采用分子动力学模拟从分子尺度

研究煤基氧化石墨烯的微晶结构演化提供了模型

基础。

１　 样品的制备与试验方法

１．１　 矿物脱除

京西无烟煤（ＪＸ）在高温石墨化及表征测试前

需要脱矿预处理，以避免煤样中矿物质对石墨化过

程及结构分析产生的负面影响。 手选光亮煤并粉碎

至 ２００ 目（＜７４ μｍ）过标准筛。 称取 １５ ｇ 粉末样加

入聚四氟乙烯烧杯中与 ８０ ｍＬ 的 ５ ｍｏｌ ／ Ｌ 盐酸溶液

混合，在 ６０ ℃的恒温水浴条件下搅拌 ２４ ｈ 后离心

分离过滤掉盐酸溶液，再向残留煤样中加入 ８０ ｍＬ
氢氟酸溶液（质量分数 ４０％），之后重复上述的水浴

与酸洗处理，用超纯水清洗过滤直至溶液为中性，最
后放６０ ℃真空干燥箱中进行 ２４ ｈ 干燥，即得脱矿

煤样ＪＸ－ｄ。
称取 ５ ｇ 京西无烟煤脱矿样品放入准备好的石

墨坩埚中，并转移至石墨化炉中。 以 ５ ℃ ／ ｍｉｎ 先升

温至约 １ ０００ ℃，在真空条件下进行 １ ｈ 碳化处理，
随后以 ２０ ℃ ／ ｍｉｎ 快速升温至 ２ ８００ ℃并维持此温

度 ３ ｈ，得到煤基石墨样品，记为 Ｇ－ＪＸ。
１．２　 氧化石墨烯的制备

采用改进的 Ｈｕｍｍｅｒｓ 法合成煤基氧化石墨

烯［４１－４３］，过程如下： 冰浴条件下， 将 １ｇ 硝酸钠

（ＮａＮＯ３）溶于 ３５ ｍＬ 硫酸（９８％）中，保持体系温度

＜５ ℃，再加入 １ ｇ 的 Ｇ－ＪＸ 石墨粉搅拌至均匀混合，
后缓慢分多次加入 ５ ｇ 高锰酸钾并充分搅拌（≥２
ｈ），得到混合悬浮液。 将悬浮液转移至 ３５ ℃水浴

中并继续搅拌 ５ ｈ 使充分反应，得到黏稠膏状物质。
将温度升高至 ９８ ℃，用 ５０ ｍＬ 超纯水稀释样品后恒

温反应 １５～２０ ｍｉｎ，取出烧杯并逐滴加入适量体积

分数 ３０％过氧化氢（Ｈ２Ｏ２）直至无气泡产生，确保完

全去除残余高锰酸钾，最后将混合物离心，倾倒上清

液。 剩余黏稠物依次用体积比 １ ∶ １０（盐酸 ∶ 水）的
稀盐酸和超纯水洗涤至中性，且滤液中无 ＳＯ２－

４ （用
ＢａＣｌ２溶液检测），即得氧化石墨。 将氧化石墨分散

在 ２００ ｍＬ 超纯水中，超声处理 ５ ｈ 后静置 ２４ ｈ，得
到棕色悬浮液。 提取悬浮液并离心后取上清液置于

蒸发皿中，采用真空冷冻干燥获得氧化石墨烯固体，
记作ＧＯ－ＪＸ。
１．３　 测试方法

核磁共振碳谱（ １３Ｃ－ＮＭＲ）由 ＢｒｕｋｅｒＡＶ３００ 型

核磁共振仪测得，核磁探头为 ４ ｍｍ，转速为 １２ ｋＨｚ，
共振频率设定为 ７５．４７ ＭＨｚ，循环延迟 ５ ｓ，扫描为

２ ０００～４ ０００ 次。 为获得理想的核磁共振谱图，试验

过程中采用了交叉极化（ＣＰ）、魔角旋转和 ＴＯＳＳ 抑制

边带技术，接触时间为 ３ ｍｓ，谱宽设定在３０ ０００ Ｈｚ。
扫描电子显微镜 （ ＳＥＭ） 测试使用 Ｈｉｔａｃｈｉ －

ＳＵ８０２０ 型扫描电子显微镜，结合能谱仪，观测样品

形貌特征及化学成分的点、面等定性定量分析。 电

镜分辨率为 １．０ ｎｍ（１５ ｋＶ）；放大倍数范围：２０ ～
８００ ０００倍。 通过 Ｐｈｏｔｏｓｈｏｐ、Ｄｉｇｉｔａｌ Ｍｉｃｒｏｇｒａｐｈ 软件

进行分析。
Ｘ 射线光电子能谱（ＸＰＳ）使用 ＲｉｇａｋｕＸ 型射线

衍射仪测试样品，使用粉末压片法制样。 测试条件：
射线频率 λ＝ ０．１５４ ０５６ ｎｍ，测试电压为 ４０ ｋＶ，测试

电流为 １００ ｍＡ，速率为 ４（°） ／ ｍｉｎ，扫描范围设定在

２．５° ～ ８０°。 利用 Ｊａｄｅ６． ５、Ｏｒｉｇｉｎ２０１８ 进行拟合与

分析。

２　 结果与讨论

２．１　 工业分析和元素分析

参照国标 ＧＢ ／ Ｔ ２１２—２００８《煤炭工业分析方

法》、ＧＢ ／ Ｔ ３１３９１—２０１５《煤的元素分析》对煤进行

工业分析与元素分析，并依据 ＧＢ ／ Ｔ １５２２４．１—１９９４
《煤炭质量分级第 １ 部分：灰分》、ＧＢ ／ Ｔ １５２２４．２—
１９９４《煤炭质量分级煤炭硫分分级》和 ＭＴ ／ Ｔ ８４９—
２０００《煤的挥发分产率分级》进行煤的质量分级，结
果见表 １。

表 １　 京西煤样的工业分析和元素分析

Ｔａｂｌｅ １　 Ｐｒｏｘｉｍａｔｅ ａｎｄ ｕｌｔｉｍａｔｅ ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ Ｊｉｎｇｘｉ ｃｏａｌ ｓａｍｐｌｅ

样品 Ｒｏ，ｍａｘ ／ ％
工业分析 ／ ％ 元素分析 ／ ％

Ｍａｄ Ａｄ Ｖｄａｆ ｗ（Ｃ） ｄａｆ ｗ（Ｈ） ｄａｆ ｗ（Ｏ）∗ ｗ（Ｎ） ｄａｆ ｗ（Ｓ） ｔ，ｄ

Ｈ ／ Ｃ Ｏ ／ Ｃ

ＪＸ ７．１２ ４．５１ ９．２６ ３．９５ ９５．１１ １．５７ ２．５９ ０．３８ ０．３４ ０．１９８ ０．０２０

ＪＸ－ｄ — ６．３５ ０．６５ ４．４６ ９７．９０ １．６１ ０．２５ ０．１４ ０．１０ ０．１９７ ０．００１

　 　 注：Ｒｏ，ｍａｘ为样品平均最大反射率；Ｏ∗氧含量由差减法所得；—为未检出。

　 　 由表 １ 可知，京西无烟煤的灰分为 ９．２６％，挥发

分为 ３．９５％，全硫质量分数为０．３４％，属于品质较好

的低灰、低挥发分和特低硫无烟煤。 煤中碳、氢和氧

相对质量分数分别为９５．１１％、１．５７％和 ２．５９％。 脱
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灰后 ＪＸ 无烟煤的灰分产率从初始的 ９．２６％下降到

０．６５％，脱除率为 ９３％，表明矿物得到了有效去除。
脱灰后 ＪＸ 无烟煤碳、氢元素含量有所提高，氧、氮、
硫元素含量有明显下降。 经过脱灰，样品 Ｈ ／ Ｃ 基本

未变，Ｏ ／ Ｃ 大幅下降。
２．２　 核磁共振碳谱分析

煤基氧化石墨烯的碳按形式可分为芳香碳和脂

肪碳。 芳香碳包括质子化芳碳和非质子化芳碳。 非

质子化芳碳包括接氧芳碳、脂取代芳碳、桥接芳碳；脂
肪碳中有脂环碳、烷烃中的碳、芳香环上烷基侧链中的

碳和含氧官能团（如—ＣＯＯＨ、—Ｃ 􀪅􀪅Ｏ、—ＯＣＨ３）中
的碳等。

京西煤基氧化石墨烯的核磁谱图明显地分为 ３
个峰［４４］，分别是位于 ０～１００ 的脂肪部分、位于１００～
１５０ 的芳香部分和 １７５ ～ ２００ 的羧基、羟基部分。 由

于煤基氧化石墨烯的特殊结构，因此，无论脂肪族碳

峰还是芳香族碳峰的强度都比较强烈。 由于结构的

复杂性，并考虑到核磁共振技术的限制，为了测得更

多关于煤阶氧化石墨烯的结构和组成，研究采用

Ｏｒｉｇｉｎ 软件对 ＧＯ－ＪＸ 的核磁共振图谱进行了拟合，
如图 １ 所示。 在拟合过程中，采用以下方法：在最低

常数模式下扣除基线与背景，峰型选择常用的

Ｇａｕｓｓｉａｎ 模式，寻峰后参考样品特征去除多余的峰，
拟合过程中调整相关参数以保证拟合最优化。

图 １　 京西煤基氧化石墨烯１３Ｃ－ＮＭＲ 分峰拟合

Ｆｉｇ．１　 Ｐｅａｋ ｆｉｔｔｉｎｇ ｏｆ １３Ｃ－ＮＭＲ ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｏｆ
Ｊｉｎｇｘｉ ｃｏａｌ－ｂａｓｅｄ ｇｒａｐｈｅｍｅ ｏｘｉｄｅ

ＧＯ－ＪＸ 的核磁共振谱峰位的归属分类见表 ２。
表 ２ 中各峰的相对面积为各峰的面积除以各峰总面

积。 由表 ２ 可知，京西煤基石墨烯的芳香结构和脂肪

碳含量较高，对照归属峰位发现，其中含有大量的羧

基。 根据各官能团的峰位归属和相对含量（相对峰

面积比）计算了 ＧＯ－ＪＸ 的 １２ 个结构参数见表 ３。
表 ２　 京西煤基氧化石墨烯 １３Ｃ－ＮＭＲ 分峰拟合的峰位归属

Ｔａｂｌｅ ２　 Ａｔｔｒｉｂｕｔｅ ｏｆ ｐｅａｋ ｆｉｔｔｉｎｇ ｏｆ １３Ｃ－ＮＭＲ ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｏｆ Ｊｉｎｇｘｉ ｃｏａｌ－ｂａｓｅｄ ｇｒａｐｈｅｍｅ ｏｘｉｄｅ

峰序号 化学位移 峰型 半峰宽 ／ ｃｍ－１ 相对峰面积 ／ ％ 峰位归属

１ ５．８４ Ｇａｕｓｓｉａｎ ３．９６ ０．６４ 脂甲基碳

２ １０．８７ Ｇａｕｓｓｉａｎ ７．３６ ０．８０ 脂甲基碳

３ １６．５５ Ｇａｕｓｓｉａｎ ５．１７ ０．５１ 脂甲基碳

４ ２２．２２ Ｇａｕｓｓｉａｎ ８．９６ ０．４３ 芳甲基碳

５ ３０．５５ Ｇａｕｓｓｉａｎ ９．７０ １．８１ 亚甲基碳

６ ４５．２９ Ｇａｕｓｓｉａｎ １６．４６ ５．４１ 季碳、次甲基碳

７ ５９．２７ Ｇａｕｓｓｉａｎ １３．０３ ２０．０９ 甲氧基及氧接亚甲基碳

８ ７０．０３ Ｇａｕｓｓｉａｎ １３．０３ １３．５３ 氧接次甲基碳

９ ８４．２２ Ｇａｕｓｓｉａｎ ２０．５４ ４．９３ 环内氧接脂碳

１０ １０６．１０ Ｇａｕｓｓｉａｎ １９．００ ５．０４ 质子化芳碳

１１ １１８．７９ Ｇａｕｓｓｉａｎ １３．０３ ５．９６ 质子化芳碳

１２ １３１．０６ Ｇａｕｓｓｉａｎ １６．０６ ２１．３８ 桥接芳碳

１３ １４２．５６ Ｇａｕｓｓｉａｎ １９．２１ ６．５９ 侧支芳碳

１４ １５６．６４ Ｇａｕｓｓｉａｎ ８．０８ １．９７ 氧取代芳碳

１５ １６６．２１ Ｇａｕｓｓｉａｎ １１．６８ ４．００ 羰基羧基碳

１６ １７３．８１ Ｇａｕｓｓｉａｎ ６．１７ ０．９２ 羰基羧基碳

１７ １８０．０２ Ｇａｕｓｓｉａｎ ８．９６ １．２４ 羰基羧基碳

１８ １８７．３７ Ｇａｕｓｓｉａｎ ６．７３ １．６２ 羰基羧基碳

１９ １９３．４５ Ｇａｕｓｓｉａｎ ８．４９ １．９６ 羰基羧基碳

２０ ２０１．２９ Ｇａｕｓｓｉａｎ ６．３４ １．１７ 羰基羧基碳
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表 ３　 京西煤基氧化石墨烯的结构参数

Ｔａｂｌｅ ３　 Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ Ｊｉｎｇｘｉ ｃｏａｌ－ｂａｓｅｄ ｇｒａｐｈｅｍｅ ｏｘｉｄｅ ％
ｆａ ｆａ ｃ ｆ′ａ ｆＮａ ｆＨａ ｆＰａ ｆＳａ ｆＢａ ｆａｌ ｆ∗ａｌ ｆＨａｌ ｆＯａｌ

５１．８５ １０．９１ ４０．９４ ２０．９４ １０．９９ １．９７ ６．５９ ２１．３８ ４８．１５ ７．３６ ７．６５ ３８．５２

　 　 注：ｆａ为总芳香碳； ｆｃａ为羧基羰基碳；ｆ′ａ为芳香环； ｆＮａ 为非质子化芳碳； ｆＨａ 为质子化芳碳； ｆＰａ 为氧接芳碳；ｆＳａ为烷基芳碳； ｆＢａ 为芳香桥碳； ｆａｌ为脂

肪碳； ｆ∗ａｌ 为甲基和季碳； ｆＨａｌ为亚甲基和次甲基； ｆＯａｌ为氧接脂肪碳。

　 　 根据表 ３ 中测得的数据进一步计算出京西煤基

氧化石墨烯分子结构中的重要参数，ＧＯ－ＪＸ 的芳香

桥碳与周碳之比 ＸＢＰ ＝ ｆＢａ ／ （ ｆＨａ ＋ ｆＰａ ＋ ｆＳａ ） ＝ １．０９３，这与

ＧＯ－ＪＸ 样品中的芳香簇的尺寸密切相关［４５］。 桥周

碳比大于 １ 证实了无烟煤制备氧化石墨烯的成功，
也反映了煤基氧化石墨烯结构是由单层碳原子六方

堆积而成的结构特性。 其中 ＧＯ－ＪＸ 中 ｆＨａｌ 略大于

ｆ∗ａｌ ，这表明 ＧＯ－ＪＸ 的脂肪碳中亚甲基和次甲基的含

量略高于甲基。
２．３　 扫描电子显微镜测试分析

为研究制备好的京西煤基氧化石墨烯样品的形

貌特征以及 Ｃ、Ｏ、Ｓ、Ｋ 和 Ｍｎ 元素的相对含量，计算

ＪＸ－ＧＯ 样品中氧碳原子个数比（Ｏ ／ Ｃ），收集构建京

西煤基氧化石墨烯分子结构搭建的必要数据，故对

ＪＸ－ＧＯ 样品进行了 ＳＥＭ 镜下形貌观察并结合 ＥＤＳ
图谱进行化学组分分析。

煤基氧化石墨烯的 ＳＥＭ 二次电子图像以及

ＥＤＳ 谱图如图 ２ 所示，由图 ２ 可知，煤基氧化石墨烯

样品的表面有较多的波纹形褶皱且多呈片状，这是

由于经强酸的插层作用和氧化剂的氧化作用，使其层

间距增大后经超声剥离而形成了薄层状的煤基氧化

石墨烯。 ＧＯ－ＪＸ 的显微形貌层片较大，剥离效果较

好，这是由于煤基石墨经过高温石墨化处理，使其芳

香核重组，微晶尺寸大幅度增加，且缺陷度较小。

图 ２　 京西煤基氧化石墨烯的 ＳＥＭ－ＥＤＳ 图

Ｆｉｇ．２　 ＳＥＭ－ＥＤＳ ｉｍａｇｅ ｏｆ Ｊｉｎｇｘｉ ｃｏａｌ－ｂａｓｅｄ ｇｒａｐｈｅｍｅ ｏｘｉｄｅ

　 　 由 ＥＤＳ 谱图中元素的半定量分析（表 ４）得到，
煤基氧化石墨烯的元素均以碳、氧为主，ＧＯ－ＪＸ 样

品的氧含量很高，氧碳原子个数比（Ｏ ／ Ｃ）为 ０．５２。
在样品中均可见到少量的 Ｍｎ、Ｓ、Ｋ 等元素，这是因

为对样品进行浓硫酸插层、高锰酸钾氧化后带入的

Ｍｎ２＋、ＳＯ２－
４ 和 Ｋ 未完全去除的缘故，但含量太少，无

法在分子构建中形成 １ 个单位的分子结构，故在之

后的分子构建中不再画出。
表 ４　 煤基氧化石墨烯元素的 ＥＤＳ 半定量分析

Ｔａｂｌｅ ４　 Ｓｅｍｉ－ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅ ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ ＥＤＳ ｏｆ
Ｊｉｎｇｘｉ ｃｏａｌ－ｂａｓｅｄ ｇｒａｐｈｅｍｅ ｏｘｉｄｅ

样品 ｗ（Ｃ ／ Ａｔ） ／ ％ ｗ（Ｏ ／ Ａｔ） ／ ％ Ｏ ／ Ｃ
ＧＯ－ＪＸ ６４．７６ ３３．８７ ０．５２

　 　 注：对样品进行面扫描获取元素的原子百分比后，进行半定量

分析。

２．４　 Ｘ 射线光电子能谱分析

依据文献［４６－４７］，通过解析 ＸＰＳ 谱图对京西

煤基氧化石墨烯中 Ｏ 元素形态的表征分析。 采用

Ｏｒｉｇｉｎ ８．５ 软件对京西煤基氧化石墨烯的 ＸＰＳ 数据

谱图进行分峰拟合，发现 ＸＰＳ 谱图中主要存在 ２ 个

主要峰位：①５３１．４２ ｅＶ 峰附近的羰基氧；②５３２．７６
ｅＶ 峰附近的酚羟基和醚基氧，如图 ３ 所示。 通过对

子峰相对面积的计算（表 ５），知 ＧＯ－ＪＸ 氧元素以酚

羟基和醚氧基为主要存在形式，分子数量比为９ ∶ １。

３　 分子模型的基本结构

３．１　 芳香结构

京西煤基氧化石墨烯含碳相对质量分数为

７１．８０％，明显低于原煤的 ９５．１１％相对质量分数，这

０３１
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图 ３　 京西煤基氧化石墨烯 ＸＰＳ Ｏ（１ｓ）谱图

Ｆｉｇ．３　 ＸＰＳ Ｏ（１Ｓ） ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｏｆＪｉｎｇｘｉ ｃｏａｌ－ｂａｓｅｄ ｇｒａｐｈｅｍｅ ｏｘｉｄｅ

表 ５　 京西煤基氧化石墨烯 ＸＰＳ Ｏ（１ｓ）的组成

Ｔａｂｌｅ ５　 Ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ ＸＰＳ Ｏ（１ｓ） ｏｆ Ｊｉｎｇｘｉ
ｃｏａｌ－ｂａｓｅｄ ｇｒａｐｈｅｍｅ ｏｘｉｄｅ

项目 峰位 ／ ｅＶ 归属 相对面积 ／ ％

Ｏ（１ｓ）
５３１．４２ Ｃ 􀪅􀪅Ｏ １０．９６
５３２．７６ Ｃ—Ｏ ８９．０３

和氧化过程中引进插入大量含氧官能团和少量杂原

子有关。 芳香桥碳与周碳比 ＸＢＰ 的平均为 １．０９３。 由

此可知，ＧＯ－ＪＸ 的芳香骨架的构成主要为苯、萘、蒽和

菲，鉴于 ＡＣＤ／ ＣＮＭＲ Ｐｒｅｄｉｃｔｏｒ 软件计算能力仅限于原

子数目少于 ２５５ 个的分子，因此构建的模型中碳原子

个数设计为 １６３ 个，其芳香结构类型及个数见表 ６。
表 ６　 京西煤基氧化石墨烯模型中的芳香结构

Ｔａｂｌｅ ６　 Ａｒｏｍａｔｉｃ ｃａｒｂｏｎ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｉｎ Ｊｉｎｇｘｉ
ｃｏａｌ－ｂａｓｅｄ ｇｒａｐｈｅｍｅ ｏｘｉｄｅ

芳香结构 数目 芳香结构 数目

２ １

１ １

２ — —

３．２　 脂肪碳结构

煤基氧化石墨烯中脂肪结构以次甲基、环烷烃、
氧接脂肪碳等形式存在。 由核磁共振碳谱结果可知

结构中含有大量的次甲基，环烷烃较少。 这是因为

烷基侧链长度随煤化度的增加减小很快，原煤反射

率为 ７．１２％，烷基侧链已极少出现。 在氧化石墨烯

制备过程中会大量造成氧接脂肪碳的形成，可造成

氧接脂肪碳增多，这与表 ２ 与表 ３ 的结果（氧接脂肪

碳占 ３８．５２％）一致。 根据芳香桥碳与周碳之比为

１．０９３，计算得氧化石墨烯结构模型中的芳香碳原子

数量。 由表 ３ 可知，京西煤基氧化石墨烯的芳香度

ｆａ为 ４０．９４％，进而得到可以得到京西煤基氧化石墨

烯结构模型中脂肪碳原子的数量。
３．３　 杂原子结构

根据煤基氧化石墨烯扫描电镜元素的半定量元

素分析的结果可获得主要元素的比例和构建模型中

确定的碳原子个数。 对比表 ４ 和表 １ 可知，由于制

备过程中大量含氧基团的引入，煤基氧化石墨烯的

Ｏ ／ Ｃ 已高达 ０．５２，这与１３Ｃ－ＮＭＲ 结果中含有较多的

含氧官能团一致。 计算出分子模型中氧原子个数为

５８。 由 ＸＰＳ 结果可知煤基氧化石墨烯结构中含氧官能

团以醚氧基和酚羟基为主，还含有大量的羧基。 根据

碳氧个数比以及官能团种类，在构建的煤基氧化石墨

烯分子平均结构模型中放置 ３２ 个醚氧基，１６ 个酚羟基

和 １０ 个羧基。 扫描电镜（ＳＥＭ）结果表明，煤基氧化石

墨烯结构中氮和硫元素含量太少，在模型中无法构成 １
个分子结构单元，便不再绘制 Ｓ 和 Ｎ 的官能团。

４　 模型的构建和结构优化

４．１　 模型的构建

根据１３Ｃ－ＮＭＲ 得到的结构信息并结合扫描电

子显微镜和测试结果，得到京西氧化石墨烯的基本

结构单元类型、元素占比和芳香度等参数。 通过计

算机辅助分子设计，建立了 ＧＯ－ＪＸ 的初始结构模

型。 利用 ＡＣＤ ／ ＣＮＭＲ 软件计算 ＧＯ－ＪＸ 初始结构模

型中各碳原子的化学位移，给出每个碳原子化学位

移的线宽，假设每个峰为高斯峰，得到了 ＧＯ－ＪＸ 初

始结构模型的１３Ｃ－ＮＭＲ 模拟图谱。 将模拟图谱与

实验图谱进行对比，并多次微调优化 ＧＯ－ＪＸ 初始结

构模型，最终得到的结构模型如图 ４ 所示。 京西煤

基氧化石墨烯的结构与 Ｌｅｒｆ 模型［１８］ 相似。 包含 ２
种区域：含未氧化苯环的芳香区域和含脂肪族六元

环的区域。 这 ２ 个区域的相对大小取决于氧化程

度。 每个氧化芳香环中官能团的分布不必相同，氧
化环和芳香实体都是随机分布的。 模拟图谱中的中

酚（或芳族二醇）基团的形成表明环氧化物和羟基

彼此非常接近。 羧基、酯基和羰基等官能团则主要

分布于片层边缘，这也是氧化石墨烯可具有化学稳

定性的必要条件，比如在水和极性溶剂中能稳定存

在。 此外，京西氧化石墨烯的结构中还含有大量的

醚氧基团，这与 ＳＣＨＯＬＺ－ＢＯＥＨＭ［４８］和 ＤÉＣÁＮＹ［４９］

结构模型中的结论一致。 京西氧化石墨烯的结构中

几乎不含杂原子基团，比传统氧化石墨烯有更大的
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芳环体系，这说明高温石墨化处理后的脱灰煤样达

到了理想的石墨化程度，更有利于制备氧化石墨烯。
实验室图谱与模拟图谱对比如图 ５ 所示，在主要因

素上，图谱的走势和 ２ 个主峰的位置及其强度基本

一致，说明京西煤基氧化石墨烯模型构建的还原度

较好。 模型的结构参数见表 ７，京西煤基氧化石墨

烯模拟结构中的 Ｃ、Ｏ 含量与表 ４ 中 ＥＤＳ 半定量分

析的结果基本吻合。

图 ４　 京西煤基氧化石墨烯的结构平面模型

Ｆｉｇ．４　 Ｐｌａｉｎ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｍｏｄｅｌ ｏｆＪｉｎｇｘｉ ｃｏａｌ－ｂａｓｅｄ ｇｒａｐｈｅｍｅ

图 ５　 实验室图谱与模拟图谱对比

Ｆｉｇ．５　 Ｃｏｍｐａｒｓｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｓｐｅｃｔｒａ ｗｉｔｈ ｓｉｍｕｌａｔｅｄ

表 ７　 京西煤基氧化石墨烯模型的结构参数

Ｔａｂｌｅ ７　 Ｓｔｕｒｅｔｕｒｅ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ Ｊｉｎｇｘｉ ｃｏａｌ－ｂａｓｅｄ
ｇｒａｐｈｅｍｅ ｏｘｉｄｅ

分子式
相对分子

质量

元素质量分数 ／ ％

Ｃ Ｈ Ｏ

Ｃ１６３Ｈ５８Ｏ６５ ３ ０５４ ６４．０５ １．９０ ３４．０５

　 　 当然，构建的煤基氧化石墨烯分子结构模型仅

是试验数据解析结果的集合，有必要对其进行试验

验证或者模拟计算的进一步分析验证，根据反馈信

息对其进行修正。 试验验证、模拟计算以及反馈信

息的修正会导致构建的分子模型出现差异，而这也

正是我们积极探索和努力的方向。
４．２　 模型的优化

自然情况下，大部分的分子是以最低能量状态

存在的，并且能量最低构型最具代表性，因此它们的

性质可代表研究系统的性质。 在建模过程中，最低

能量的模型构建是不确定的，所以研究的出发点是

优化配置，将模型优化到最小能量，只有找到了代表

性的系统，才能准确性的进行下一步的研究，从而使

研究结果具有意义。
用 ＡＤＦ 软件对煤基氧化石墨烯模型构建的案

例并不多，采用 ＡＤＦ 软件对得到的京西煤基氧化石

墨烯的模拟模型进行几何优化。 最终模型如图 ６ 所

示，可看到，经过优化后的立体结构模型与模拟结构

图十分吻合，说明此次利用 ＡＤＦ 软件对煤基氧化石

墨烯模型的构建效果是理想的。 而且优化后的立体

结构变的非常紧凑，具有很好的立体结构，这是京西

煤基氧化石墨烯中大芳环体系之间 π—π 相互作用

的结果。

图 ６　 京西煤基氧化石墨烯的能量最优构型

Ｆｉｇ．６　 Ｅｎｅｒｇｙ－ｍｉｎｉｍｕｍ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｆｏｒ
Ｊｉｎｇｘｉ ｃｏａｌ－ｂａｓｅｄ ｇｒａｐｈｅｍｅ ｏｘｉｄｅ

几何优化采用 ＵＦＦ 力场，ＵＦＦ 可对各个元素进

行参数化，即所有力场参数设置都由特定的规则产

生，适用性广泛，可对大部分的结构进行计算。 在没

有被特殊力场覆盖的体系中也可采用 ＵＦＦ 进行预

测，所以在测算煤基氧化石墨烯等结构时可采用

ＵＦＦ 力场。 总能量减小，优化后京西煤基氧化石墨
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烯结构总能量为 ４３．４３９ ｋＪ ／ ｍｏｌ，结构中的脂肪键、
桥键等发生扭转，芳香片层排列规整。

５　 结　 　 论

１）京西煤基氧化石墨烯的芳香结构单元主要

是以缩合程度为 ２ 的萘的结构为主，以苯环、蒽环和

菲环为辅。
２）根据由１３Ｃ－ＮＭＲ 得出的京西煤基氧化石墨

烯结构参数，计算出芳香桥碳与周碳比为 １．０９３，桥
周碳比大于 １ 证实了无烟煤制备氧化石墨烯的成功，
也反映了煤基氧化石墨烯结构是由单层碳原子六方

堆积而成的结构特性。 脂肪碳以次甲基、氧接脂肪

碳、环烷烃的形式存在，其中含氧官能团以酚羟基和

醚氧基为主，还含有大量的羧基，几乎不含杂原子。
３）根据由１３Ｃ－ＮＭＲ、扫描电子显微镜和 ＸＰＳ 分

析得到的元素占比以及结构参数，完成了 ＧＯ－ＪＸ 初

始化学结构模型的构建，利用 ＡＣＤ ／ ＣＮＭＲ ｐｒｅｄｉｃｔｏｒ
对 ＧＯ－ＪＸ 初始化学结构模型的１３Ｃ－ＮＭＲ 谱进行了

模拟，ＧＯ－ＪＸ 模拟模型中羧基、酯基和羰基随机排

布在结构边缘，醚氧基团分布其中。 高温石墨化处

理的脱灰煤样达到理想的石墨化程度后，更有利于

制备氧化石墨烯，使得氧化石墨烯具有更大的芳环

体系。 根据模拟谱和实验谱图的比较，两个主峰的

位置及其强度具有较好的一致性，ＧＯ－ＪＸ 模型得到

了很好的还原。
４）探索性的利用 ＡＤＦ 软件对 ＧＯ－ＪＸ 的化学结

构模型进行了修正，并成功的将 ＧＯ－ＪＸ 的分子结构

模型进行了几何结构优化，获得了稳定的 ＧＯ－ＪＸ 分

子结构模型，优化后总能量为 ４３．４３９ ｋＪ ／ ｍｏｌ，在大

芳环大芳环体系 π—π 的相互作用下，ＧＯ－ＪＸ 有着

非常紧凑的立体结构。
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