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《力学园地》编辑部： 

　　你们曾介绍过力学研究所非线性力学国家重点实验室的赵亚溥研究团队在页岩油开发利用领域的若干研究成

果，特别是在干酪根分子结构及其熟化过程的探索方面。还能介绍他们在相关领域的最新进展吗？ 

一名在读的研究生

2023年2月9日

　　 

从杂化轨道角度看干酪根熟化过程——兼谈机器学习的应用

马骏 

　　我国原油供应的对外依存度高，是被人卡住的最细的脖子。我国页岩油气潜力巨大，是重要的战略能源，但

限于技术与生产水平，对其开发利用率不高。因此需要在关键技术上全力攻坚，实现页岩油革命。干酪根是页岩

油气的生成母质和主要赋存介质，是一种不溶于有机溶剂的大分子有机质，具有结构复杂、非均质等特点。可以

想象吗？一些固体粉末经过热解之后能够分解成油气混合物，而这些油气就是一种能够改变世界格局的非常规能

源！但是，通常干酪根的分子量达到了几百、上千，结构难以被准确描述与重构，因此重构干酪根分子结构一直
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是科研工作中的重点科学难题。力学所非线性力学国家重点实验室赵亚溥研究团队立足于力学，运用力-化-热-

电-光等耦合物理场的理论以及实验、数值模拟、人工智能等方法，成功地重构了干酪根大分子结构。图1中展示

了他们构建的16种不同的干酪根大分子。 

图1 赵亚溥团队构建的干酪根分子群

　　干酪根是由英文“kerogen”音译而来的，最初的意思是指页岩中能够生成油气的物质。它是动植物残骸经

过亿万年的演化形成的，根据演化程度，科学家定义了一个参数“成熟度”，成熟度越高，干酪根越“成熟”，

演化程度越高，距离最终产物越近。所以，成熟度是评价页岩油气生成潜力的重要指标，是研究干酪根熟化过程

的必要参数。干酪根熟化过程其实就是成熟度不断升高的过程，所经历的地质生成阶段有成岩、深成作用和准变

质作用等三个阶段。成岩阶段很好理解，就是早期动植物残骸在外部环境作用下埋入地层形成岩石的阶段，有机

质（蛋白质、碳水化合物）在此期间被微生物活动破坏，生成的组分逐渐聚合形成干酪根。而深成作用阶段，则

是这些动植物残骸成岩之后，由于埋藏深度的进一步增加，在高温高压的环境中不断“成熟”产生了油气的阶

段。在最后的准变质作用阶段，干酪根的成熟度已经很高了，残余干酪根组分转化为石墨碳。从表面上看，成熟

度与干酪根中的H/C和O/C原子比直接相关，实际上成熟度演化的本质是干酪根分子结构在变化，也就是分子中原

子间的化学键在变化。具体而言，由于温度升高，不稳定的化学键（如单键、双键等）首先断裂，相对稳定的苯

环键被保留。这样，干酪根就从最初的大分子热解成油气小分子，如图2所示。 
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图2 干酪根分子热解过程

　　这里就要更具体地了解一下化学键是怎么回事儿啦！化学键的概念是科学家在总结长期实践经验的基础上建

立和发展起来的，用来概括观察到的大量化学事实，特别是用来说明原子是如何结合成具有确定几何形状的、相

对稳定和独立的、性质与其组成原子完全不同的分子。在分子结构的二维平面图中，化学键由相互结合的两个原

子之间的短线作为化学键的符号，如图3所示：一根线表示单键，两根线表示双键，正六边形的边表示苯环键。

中学的化学课程里给出了如下的定义：化学键是使物质分子内相邻两个或多个原子（或离子）相结合的作用力，

它有离子键、共价键和金属键三种类型。我们研究的干酪根分子的化学键属于共价键类型。20世纪初，美国科学

家G.N.路易斯建立了化学键的电子理论。这个理论认为，原子核外的电子沿着一定的轨道运动（严格地说，它表

示电子云的形状），原子在形成分子时，外层电子发生了重新分布（转移、共用、偏移等），从而产生了正、负

电性间的强烈作用力。这样就揭示了化学键的本质。基于这个理论，共价键是通过原子间共用一对或多对电子

（电子云重叠）所形成的。在化合物分子中，两个原子间以共用一对电子而构成的共价键，就是单键；两个原子

共用两对电子对，就是双键；两个原子间由三对共享电子组成的重键，便是三键。但是，路易斯的理论无法解释

分子的三维构型以及电子轨道形状、分布等等，因此有了轨道杂化理论。 

 

图3 干酪根分子中的单键、双键、苯环键示意

　　20世纪20至30年代，美国的L.C.鲍林等人在量子力学基础上提出了轨道杂化概念，使得化学键的理论解释日

趋完善。量子理论认为，电子具有量化的能级，不同能级的电子占据不同的原子轨道。它是这样分类的：（1）

按照电子与原子核的距离，分为不同的层级（以数字1,2,3，......标记）。第1层级距原子核最近，能级最低；
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距离越远（层级数越大），能级越高；（2）按照原子轨道的形状，分为 s 轨道（圆形）、p 轨道（哑铃形）、

d 轨道（花瓣形）等等，相应的能级逐次提高。轨道杂化理论认为：在成键过程中，由于原子间的相互影响，相

邻原子中几个能量相近的不同轨道（更严格地讲是原子轨道的波函数，但它涉及深奥的量子力学，这里就不展开

说明了）可以进行线性组合，重新分配能量和确定空间方向，组成数目相等的新轨道。这种轨道重新组合的方式

称为“杂化”，杂化后形成的新轨道称为杂化轨道，杂化轨道比原来轨道的成键能力强，所形成的键更加稳定。

轨道杂化一般发生在s轨道与p轨道之间，简称为 sp 型杂化。这类杂化轨道种类很多，最常见的是 sp ，sp  和

sp  杂化，分别对应的是化学键三键、双键/苯环键和单键。因此，运用轨道杂化方式去解释干酪根熟化过程有

助于我们认识干酪根熟化过程的内在原因——分子结构改变。我们下面就来探寻轨道杂化理论在干酪根成熟度问

题里的应用吧！ 

　　力学所非线性力学国家重点实验室赵亚溥研究团队此前提出的干酪根成熟度评价指数：分子成熟度指数

(Molecule-Maturity Index, MMI) 已被证明能够反映干酪根的生烃潜力，并被许多学者引用表示成熟度。大家

知道，烃是碳氢化合物的总称。这里所说的“生烃潜力”便是从理论上给出干酪根最多能够热解产生的碳氢化合

物的产量。因此，干酪根的生烃潜力越大，说明越有开采的价值。在此基础上，为了能从分子结构的角度去解释

干酪根的熟化过程，赵亚溥团队进一步研究以轨道杂化参数来表征干酪根成熟度，这里的轨道杂化参数指的是分

子中具体发生 sp  杂化和 sp  杂化的碳原子数与氧原子数。比如，苯环中的碳原子是 sp  杂化，单键中的碳

原子是 sp  杂化，统计一个有机大分子中有多少个这样的杂化原子，求和得到杂化总数，作为衡量轨道杂化的

参数。当一个原子从 sp 杂化转为 sp 杂化时，化学键通常是由双键转为单键，而且温度越高，结构越不稳

定。按照这个规律，人们也认为干酪根在热解过程随着温度的升高，双键转为单键，sp 杂化转为 sp 杂化。

然而事实真是如此吗？不少学者曾注意到高成熟度的干酪根分子结构会趋于芳香结构的现象，赵亚溥团队则依据

杂化理论给出了科学的解释。其实干酪根中的 sp  杂化的碳原子主要是苯环上的碳原子，由于苯环键是一种十

分稳定的化学键，所以在热解时并不容易断裂，反而导致热演化过程中 sp 杂化比例不降反升。事实上，油气

的生成乃是来源于脂肪族支链也就是非苯环部分的断裂，这部分的化学键通常是单键，也就是 sp 杂化碳，断

裂之后生成了油气小分子。随着温度的升高，芳香结构（也就是苯环结构）被保留了下来，于是干酪根趋于“成

熟”。这里，简单说明一下，什么是脂肪结构？什么是芳香结构？一般而言，一个有机大分子，它的主体结构要

么是长链，要么是环。长链结构的主体单元通常是由碳碳单键组成，这样的结构我们称为脂肪结构，这里的碳被

我们称为脂肪碳。而以正六边形的苯环为主体的结构，通常由多个环相连，这样的结构称为芳香结构，这里的碳

被称为芳香碳，这是因为曾经发现的一种这类化合物具有芳香气味。 

　　那么，这些分子结构信息是如何得到呢？可以采用不同的实验方法获得分子结构信息，如元素分析、X 射

线光电子能谱、核磁共振 (NMR) 等技术，其中 NMR 方法可以获得分子结构中的官能团信息，被广泛用于确定干

酪根分子结构。然而，要想准确地分析 NMR 谱图对应的分子结构信息，需要专业的知识与人员，这对只需获取

个别的干酪根分子结构来说没有什么问题，但若想大量地构建干酪根分子模型，就需要耗费很多的人力物力。机

器学习，因它在处理大数据方面有独特的优势，能够解决许多复杂的问题，近年来常常被研究人员采用。赵亚溥

团队创新性地采用机器学习方法对干酪根分子进行重构，通过大量数据的训练“学习”特征，进而对未知分子进

行重构，平均相似度达到了90%以上。这说明了机器学习智能化构建干酪根分子的优越性，提高了科学研究的效

率。那么，机器到底是如何预测出新的分子结构的呢？具体而言，他们首先将已知的分子结构和相应的NMR谱图

输入机器学习模型，这时要为每个谱图数据标注其表示的分子结构（换言之，做好“标签”）；其次，对机器进

行训练。通过机器自身的学习功能，经过训练的机器就学习到了谱图各个细节和分子结构特征的关联，并把它们
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存为资料数据库；然后，输入新获取的未知分子的谱图，机器便利用其资料库中的数据，预测出所对应的新分子

结构。当然，完成这类任务，功能强大的计算机的效率要比人工甄别与试错的效率高了许许多多，一般只需要几

十分钟到几小时便可给出预测的结构，而且还可以同时对多组数据进行处理。图4给出机器学习预测性能随训练

迭代次数变化情况。可以看到：当迭代次数为136次时，机器预测的分子结构与目标分子便达到了完全的相似。 

图4 基于机器学习的干酪根分子重构 

　　机器学习除了获取干酪根的分子结构以外，还可以用于描述干酪根的成熟度。前面提到，赵亚溥团队曾提出

一个“分子成熟度指数MMI”,它是基于干酪根分子式中的元素氢（H）、氧（O）、氮（N）和硫（S）与碳（C）

之比（H/C，O/C，N/C，S/C）来表示的。随着研究的深入，他们又提出基于轨道杂化的干酪根成熟度指标“轨道

杂化成熟度指标” (Orbital Hybridization Maturity Index, OrbHMI)。指标OrbHMI是以轨道杂化信息为衡量

参数的，这个轨道杂化参数既可以通过分析分子结构得到，也可以利用机器学习而获得。它能够直接反映干酪根

分子结构变化的深层次原因，也就是具体到化学键的断裂与重组。图5给出了基于机器学习和量子力学的干酪根

成熟度表征模型。它利用 NMR 谱图提取原子的轨道杂化方式并统计 sp ，sp  杂化原子数，这里之所以不统计

sp  杂化原子数，是因为三键太不稳定，已知的干酪根分子中三键的比例非常低，缺少统计价值。 

2 3
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图5 基于量子力学和机器学习的干酪根成熟度表征模型

　　赵亚溥团队采用量子力学的轨道杂化概念，阐明了干酪根熟化过程是 sp  杂化碳占比升高、sp  杂化碳占

比降低的过程，因而干酪根分子结构由脂肪结构逐步向芳香结构转变。他们还进一步揭示了机器学习模型的预测

结果平均误差低于5%，超过87%的预测误差在10%以内，从而确认了机器学习对干酪根成熟度预测的高精确度。图

6和7将 OrbHMI 与 MMI 以及机器学习预测结果进行了对比，发现彼此间吻合良好，表明了轨道杂化成熟度指标

的可信性，也进一步说明了机器学习在表征干酪根成熟度方面的杰出优势。图6比较了两个成熟度指标的线性关

系，二者的数值均是根据公式计算得出的，样本点的颜色越深表示 MMI 与 OrbHMI 越相近。类似地，图7中样本

点的颜色越深表示机器预测值与OrbHMI 之间的误差越小。 

2 3
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图6 两种成熟度OrbHMI与MMI的比较

　　  

图7 机器学习模型预测结果

　　赵亚溥研究团队关于机器学习在干酪根模型研究方面的工作引起国内外专家的高度关注。相关成果发表于国

际 权 威 学 术 刊 物 《 Global Challenges 》 、 《 Journal of Petroleum Science and Engineering 》 、

《Energy》、《Fuel》、《Energy & Fuels》等。这里仅涉及轨道杂化成熟度指标的研究部分，有兴趣的读者可
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