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Актуальность исследования обусловлена раскрытием возможности определения связей Si с C, H, N, O в структурах газово-
жирных углей и других углефицированных веществ методом инфракрасной спектроскопии диффузного отражения в диапа-
зоне 7500–350 см–1 с последующей обработкой спектров и определением спектральных характеристик, расчетом значений 
для определения структурно-генетических показателей и выполнения структурно-группового анализа. Использование 
структурно-генетических показателей: Пм, Пв, ПVt+L, ПI, Пг, позволяет определять влияние генетических факторов на об-
разование разных типов связей кремния и их количества в структурах природных органических веществ. 
Цель: на примере инфракрасных спектров углей пластов газово-жирной стадии углефикации показать приѐмы определения 
типов связей Si с элементами C, H, N, O с помощью справочных спектрометрических характеристик простых химических со-
единений кремния и анализа парной корреляции значений интенсивности выбранных полос диффузного отражения с содержа-
нием Si в углях; также на примере веществ фоссилизированных (гербарий, фитолейма) и углефицированных (торф, кероген, 
уголь) показать применение обнаруженных типов связей кремнийорганических соединений в структурах природных органиче-
ских веществах и характер их изменения в зависимости от углепетрографических и структурно-генетических показателей.  
Объекты: угли пластов Жерновского месторождения Кузбасса; образцы гербария хвоща болота Томской области, фито-
лейм хвоща, папоротника и керогена нефтегазовых отложений Западной Сибири юрского возраста, торфа месторождения 
Апача на Камчатке, каменных углей марки Д пласта Двухаршинного Черногорского месторождения Минусинского бассейна и 
марки Ж пласта 39 Жерновского месторождения Кузбасса. 
Методы: инфракрасная спектроскопия диффузного отражения в диапазоне 7500–350 см–1 с Фурье-преобразованием и при-
ставкой DRS-8010ASC, химический анализ золы углей, углепетрографический анализ мацерального состава углей. 
Результаты. Установлено, что с помощью справочных таблиц спектрометрической характеристики кремния и его корре-
ляции с интенсивностью диффузного отражения на частотах с волновыми числами 800, 855, 868, 2070, 3391 см–1 хорошо ди-
агностируются соединения Si–H, SiCH3, Si(CH3)2, Si(C≡CH)4, Si2NH соответственно. В частности, они отражают разные ви-
ды связей Si с функциональными группами и, как показал эксперимент, с образцами гербария хвоща, фитолеймов хвоща и па-
поротника, керогена, торфа, каменных углей марок Д и Ж. Их использование со структурно-генетическими показателями – 
Пм, Пв, ПVt+L, ПI, Пг – позволяет определять влияние генетических факторов на образование разных типов связей кремния и 
их количества в структурах природных органических веществ.  
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Введение 

Изучение твѐрдых горючих ископаемых носит 
преимущественно прикладной характер исследований, 
что вполне оправдано целями и задачами углехими-
ческой науки, созданной для решения текущих про-
блем металлургических и угледобывающих произ-
водств. Тем не менее в последние два десятилетия 
стало уделяться больше внимания изучению неорга-
нических веществ, например, золе в углях и особенно 
кремнию, от содержания которого в значительной 
мере зависит основность золы. 

Содержание кремния в углях определяет качество 
коксохимических продуктов: коксов или полукоксов, 
поэтому на стадии разведки исследование минераль-
ных примесей в углях пластов направлено на уста-
новление химического состава золы. При проектиро-
вании геологоразведочных работ такому аспекту, как 
металлоносность углей, уделяется меньше внимания 
и лишь регламентируется оценка содержания попут-

ных и токсичных микроэлементов в углях в виде ко-
личественного и полуколичественного анализов, что 
связано с отсутствием методик для определения форм 
нахождения металлов и неметаллов в структурах уг-
лефицированных веществ (УФВ). 

В последние годы для оценки металлоносности 
углей на минеральные примеси в углях стали обра-
щать внимание исследователи рудной и угольной 
геологии: отечественные исследователи С.И. Арбузов, 
Я.Э. Юдович, В.И. Вялов, И.Ю. Чекрыжов, В.В. Се-
редин и зарубежные R.B. Finkelman, D.A. Spears, 
S. Dai, J. Hower, Y. Sun, H. Zhuang, J. Liu. Данные ав-
торы освещают новые аспекты изучения углей, в 
частности, особое внимание исследователей нацелено 
на установление биогеохимических условий накопле-
ния элементов-металлов и определение их форм 
нахождения [1–6].  

Например, в месторождениях Сибири хорошо изу-
чены Be, Ge, Se, Au, Sc, U, Co, As, Sb, Mo, Nb, Y, Zr и 
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лантаноиды во многих угольных пластах [7]. Отме-
тим, что в углях отдельных пластов Кузнецкого 
угольного бассейна выявлены промышленные кон-
центрации германия, однако причины его накопления, 
как и формы нахождения, авторами трактуются неод-
нозначно.  

Существует точка зрения, что основная масса гер-
мания содержится в органической части углей, а его 
накопление происходит за счѐт выщелачивания из 
горных пород путѐм перехода германия в коллоид-
ный раствор органического осадка. Авторы [8], воз-
действуя на коксовые угли щѐлочью, пришли к выво-
ду, что Ge не выщелачивается. Они установили, что 
форма нахождения германия в угле – силикогермана-
ты, при этом существует близость атомных радиусов 
германия (0,44 Å) и кремния (0,39 Å), и могут возни-
кать при их участии сложные органические соедине-
ния, например, гексаметилгерманосилоксан – 
(CH3)3GeOSi(CH3)3. 

Близость спектральных характеристик металлоор-
ганических соединений Ge и Si хорошо показана в 
справочных таблицах [9], и автор отмечает, что сход-
ство двух этих элементов хорошо распознаѐтся ин-
фракрасной спектроскопией на молекулярном уровне 
в виде простых химических соединений.  

При изучении изменения форм нахождения Ge [10] 
в угле и продуктах его обогащения использовали 

диффузный метод отражения (DRIFTS), активно при-
меняемый как в России, так и за рубежом [11–15], 
совместно с электронной микроскопией и другими 
физическими методами, и показали, что типы связей 
металлоорганических соединений германия количе-
ственно изменяются после воздействия на угли реа-
гентов экстракции.  

Принимая во внимание изложенные наблюдения, 
для выявления типов связей Si с элементами C, H, N, 
O в качестве эталонных углей были выбраны газово-
жирные угли (ГЖУ) Жерновского месторождения 
Кузбасса (табл. 1), потому что молекулярная структу-
ра углей газовой и жирной стадии углефикации до-
статочно хорошо изучена инфракрасной спектромет-
рией [16, 17]. 

На первом этапе на спектрах углей проведено из-
мерение интенсивности полос 3040, 2920, 2860, 2000, 
1600, 1260 см

–1
, необходимых для расчѐта структур-

но-генетических показателей (СГП) [18], и проведѐн 
пересчѐт оксидов кремния в золах из концентратов 
углей пластов на содержание кремния в их органиче-
ской массе (табл. 1). В угольных концентратах мине-
ральные примеси являются составной частью в виде 
минерально-органического комплекса угольной мас-
сы, которая с точки зрения атомарно-молекулярной и 
надмолекулярной организации представляется как 
система «минерал–полимер». 

Таблица 1. Измеренные показатели углей 

Table 1.  Measured values of coals 

Пласт 

Coal seam 

Углепетрографические показатели 

Coal petrographic indicators 

Структурно-генетические показатели 

Structural and genetic indicators 

Содержание Si  

на органическую массу 

Si content per organic mass 

Ro, n Vt I Sv L М 
Пм 

Pm 

Пв 

Pr 

ПVt+L 

PVt+L 

ПI 

PI 

Пг 

Ph 
SiO2 

Выборка № 1 (В1)/Selection no. 1 (S1) 

60 0,82 73 18 2 1 6 0,74 0,48 1,05 0,36 2,89 4,19 

59 0,82 72 17 2 2 7 0,73 0,51 1,05 0,34 3,10 5,18 

58 0,83 74 17 2 1 6 0,77 0,49 1,09 0,32 3,39 3,91 

57 0,83 82 9 2 1 6 0,76 0,53 1,13 0,27 4,16 4,93 

56 0,84 77 15 1 1 6 0,79 0,53 1,17 0,25 4,64 3,36 

54 0,84 84 8 1 2 5 0,80 0,55 1,10 0,31 3,61 4,28 

52а 0,84 81 10 2 1 6 0,82 0,52 1,11 0,33 3,40 3,72 

52 0,85 79 13 2 1 5 0,86 0,61 1,07 0,37 2,89 3,58 

51 0,85 82 10 2 2 4 0,88 0,51 1,04 0,39 2,65 3,59 

50 0,86 81 11 2 1 5 0,86 0,56 1,20 0,26 4,54 3,06 

Выборка № 2 (В2)/Selection no. 2 (S2) 

48+45 0,87 77 14 2 2 5 0,95 0,55 1,24 0,26 4,83 3,24 

48 0,88 79 10 2 1 8 0,87 0,52 1,27 0,21 6,08 3,82 

45 0,88 80 11 1 1 7 0,92 0,54 1,13 0,33 3,47 4,79 

44 0,89 80 11 3 1 5 0,98 0,54 1,20 0,28 4,26 3,93 

43 0,89 84 8 2 2 4 0,97 0,57 1,28 0,22 5,98 2,69 

40 0,91 86 7 1 1 5 0,90 0,61 1,29 0,20 6,44 4,02 

39 0,93 85 8 2 1 4 0,96 0,59 1,33 0,18 7,49 3,45 

Среднее по В1  

Average S1 
0,84 79 13 2 1 6 0,80 0,53 1,10 0,32 3,53 3,98 

Среднее по В2  

Average S2 
0,90 82 9 2 1 6 0,93 0,56 1,25 0,24 5,62 3,78 

 
Из справочников спектральных характеристик хи-

мических веществ были выбраны волновые числа 
3400, 3390, 2070, 2056, 1592, 1500, 1090, 1030, 868, 
855, 840, 820, 814, 800, 783, 765, 755, 745, 732, 687, 
534, 420 см

–1
, на которых регистрируются связи Si с 

элементами C, H, N, O в виде структурных фрагмен-

тов (табл. 2). На спектрах диффузного отражения ис-
следованных образцов по ним проводилась иденти-
фикация наличия в структурах углей (табл. 1). 

На втором этапе исследований был проведѐн ана-
лиз парной корреляции значений содержания крем-
ния в углях (табл. 1) с величинами интенсивности по-
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лос (табл. 2) и содержания кремния в углях с углепет-
рографическими и СГП, результаты которого приве-
дены в табл. 3, 4. Выявленные типы связей кремния с 
C, N, O, H были идентифицированы на спектрах фос-
силизированных и УФВ: гербария, фитолейм, торфа, 
керогена и угля.  

Таблица 2.  Виды соединений Si с C, N, O, H и их волно-

вые числа из справочных таблиц 

Table 2.  Types of chemical compounds of Si with C, N, O, 

H and their wave numbers from look-up tables  

Волновые числа, см–1 

Wave numbers, cm–1 

Функциональные группы 

Functional groups 

O CH и (and) H N 

1090–1030 Si–O–Si 
  

1030 Si-OH 
  

745; 420 
 

SiH2  
814, 868 

 
Si–H 

 
765 или (or) 800, 855 

 
Si–СH3  

820–800 
 

Si(СH3)2  
840, 755 или (or) 765 

 
Si(СH3)3  

1592, 732 и (and) 583 
 

Si(CH=CH2)4  
2056, 2070, 708  

или (or) 687, 534  
Si(C≡CH)4  

3400; 3391 
  

Si2NH 

1500 
  

Si–NH2 

 
Отметим, что по данным исследования [19] пере-

численные вещества имеют между собой большое 
сходство и представляют собой природные геополи-
меры, по сути, композиты органоминерального или 
минерально-органического растительного происхож-
дения, подвергшиеся процессам седиментации и ме-
таморфизации. Исходя из этого, они рассматривались 
как разные формы композиции, а их структуры – как 
разные системы «полимер–минерал», в которых ор-
ганизация химических связей элементов проходила в 
разных условиях. 

Суть методики идентификации структурных 
фрагментов в углях, выбранных в качестве эталонных 
углей, состояла в следующем. Угленосная толща 
верхней части ленинской свиты сложена пластами 
60–39 и представляет собой две группы пластов 60–50 
и 48–39, различающихся средними значениями: со-
держанием кремния, углепетрографическими и 
структурно-генетическими показателями, указываю-
щими на различие процессов углеобразования 
(табл. 1). В связи с этим корреляционный анализ про-
водился отдельно по группам пластов (выборки 1 и 2) 
и по всей угленосной толще (выборка общая).  

Оценка взаимосвязей содержания кремния на 
микроуровне проведена с количеством мацералов в 
углях: витринита (Vt), инертинита (I), семивитринита 
(Sv) или семифюзинита (Sf) и липтинита (L), мине-
ральных примесей (MM), и их степенью метаморфиз-
ма – показателем отражения витринита (Ro.r); на мо-
лекулярном уровне – со СГП (табл. 1), разработанны-
ми авторами [18]: Пв – степенью восстановленности, 
Пм – степенью метаморфизации, отражающими био-
геохимическую обстановку осадкообразования и ха-
рактер преобразования осадков в процессе углефика-
ции, показателями ПVt+L и ПI, отражающими степень 
преобразования исходного растительного материала в 

мацералы (липтинит, витринит, инертинит), и степе-
нью гелификации Пг, которая определяется отноше-
нием ПVt+L к ПI. 

Таблица 3.  Корреляционные связи генетических показа-

телей с содержанием кремния в углях пластов 

Table 3.  Correlations of genetic indicators with silicon 

content in seam coals 

Показатели 

Indicators 

Общая 

General 

В1 пласты 

60-50 

S1 coal seam 

60-50 

В2 пласты 

48-39 

S2 coal seam 

48-39 

Углепетрографические/Coal petrographic 

Ro –0,37 –0,79 
 

L 
 

0,37 –0,81 

Vt –0,27 –0,27 
 

I   
 

Sv   –0,42 

МM* 0,59 0,58 0,63 

Vt+L –0,28  
 

I+Sv   
 

ΣОК   
 

СК   
 

Спектрометрические/Spectrometric 

Пм (Pm)* –0,53 –0,75 –0,47 

Пв (Pr) –0,32 –0,31 
 

ПVt+L (PVt+L)* –0,46 –0,39 –0,62 

ПI (PI) 0,34  0,52 

Пг (Ph) –0,38  –0,46 

*высокие значения корреляции/high correlation values. 

По средним значениям показателей (табл. 1) видно, 
что угли пластов 48-39 (выборка № 2) более мета-
морфизованные, Ro,r=0,90 %, в них повышенное со-
держание витринита Vt=82 %, они более гелифициро-
ванные Пг=5,62 ед., восстановленные Пв=0,56 ед., и 
содержание кремния в них повышенное в сравнении с 
углями пластов 60-50 (выборка № 1). Из этого следу-
ет, что условия углеобразования в период формиро-
вания пластов 48-39 отличались от таковых при обра-
зовании пластов 60-50. 

Особенность накопления кремния в углях отмеча-
ется в работе [20] в части его аутигенного происхож-
дения и связи с составом растений-углеобразователей 
и их видовой изменчивости, а также с возрастом уг-
леносных отложений, например, в палеозойских уг-
лях содержание кремния значительно меньше, чем в 
неоген-палеогеновых. 

Корреляция содержания кремния в углях с угле-
петрографическими показателями как в группах пла-
стов, так и в целом угленосной толщи пластов 60-39 
весьма низкая и неоднозначная, за исключением по-
казателя MM, с которым она на уровне 0,59–0,63 по 
всем выборкам (табл. 3). Это вполне объяснимо, т. к. 
исследованные пробы представлены обогащѐнными 
углями и минеральные примеси, состоящие из кварца, 
глины, карбонатов и сульфидов, являются сингенети-
ческими с углефицированной органической массой, а 
высокие значения корреляции ММ с кремнием ука-
зывают на его большую распространѐнность в обога-
щѐнных углях пластов, потому что увеличивается до-
ля аутигенного кремния [20].  

В то же время содержание кремния хорошо увязы-
вается с Пм и ПVt+L на уровне парной корреляции, со-
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ответственно, 0,47–0,75 и 0,39–0,62, что также отра-
жает принадлежность кремния к минеральной части 
углей в виде обратной связи. То есть кремний не вхо-
дит в активную (гелифицированную) часть органиче-
ской массы угля (ОМУ), а в процессе метаморфизма 
вероятность каких-либо включений кремния в эту 
часть ОМУ уменьшается, что подтверждается коэф-
фициентом корреляции 0,52 с показателем ПI в вы-
борке № 2. 

Из табл. 4 видно, что связи кремния с C, N, O, H 
неплохо определяются в виде простых соединений 
SiH2, Si–H, Si–СH3, Si(СH3)2, Si(СH3)3, Si(CH=CH2)4, 
Si(C≡CH)4, Si2NH.  

Таблица 4.  Корреляционные связи интенсивности диф-

фузного отражения соединений кремния и 

его содержания в углях пластов 

Table 4.  Correlations of genetic indicators with silicon 

content in seam coals 

Соединения  

ремния 

Silicon  

compounds 

В
о
л
н
о
в
о
е 
ч
и
сл
о
, 

см
–

1
 

W
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e 
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u

m
b
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–
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п
л
ас
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o
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 6
0
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0
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 1
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0
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0
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б
о
р
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а 
2

 

п
л
ас
ты
 4
8

-3
9

 

S
el

ec
ti

o
n

 2
 

C
o

al
 s

ea
m

 4
8

-3
9

 

Si(C≡CH)4 

534 –0,28 
 

–0,72 

687 
 

0,53 –0,68 

2056 
 

–0,44 0,75 

2070 
 

–0,52 0,74 

SiH2 

430, 432, 

434  
 

–0,50 

745 –0,52 –0,75 

Si–H 
814 –0,39 

 
–0,72 

868 –0,43 –0,30 –0,65 

Si-CH3 855 0,51 0,26 0,77 

Si(CH3)3 840 0,51 0,26 0,78 

SiCH3 
800 0,44 

 
0,77 

765 0,38 0,66 

Si(CH=CH2)4 
583 

 
0,33 –0,44 

1592 
 

0,38 –0,76 

Si-NH2 1540 
 

0,32 –0,72 

Si2NH 3391 –0,57 
 

–0,86 

Si-O-Si 1090, 1030 

  

–0,54 

Si-OH 1030 –0,52 

 
Среди них хорошо фиксируются кремнийоргани-

ческие соединения Si–H, Si–СH3, Si(СH3)3 в виде дуп-
лета полос 814 и 868 и на отдельных полосах 855, 
840 см

–1
 (выделены жирным шрифтом в табл. 4), что 

соответственно подтверждается уровнем корреляции 
0,30–0,72; 0,26–0,77; 0,26–0,78. Они характеризуются 
как соединения Si с алканами, алкенами, алкилами в 
виде структурных фрагментов кремния либо как со-
единения Si c метильными группами (например, тет-
раметилсилан – Si(CH3)4), либо как фрагмент Si–H 
силана (SiCH4).  

Методические особенности второго этапа иссле-
дования заключаются в выбранном подходе, опира-
ющемся на общеизвестную парадигму – источником 
образования органических осадков природного проис-
хождения в разных условиях являются низшие и выс-
шие растения [21–23], а сам процесс преобразова-
ния – это переход живой материи в неживое веще-
ство. Поэтому, как уже отмечалось выше, выбранные 

образцы по спектральным характеристикам рассмат-
риваются как УФВ [19].  

Структуры УФВ в авторском понимании – это ли-
бо система организации «полимер–минерал» в виде 
включений в органических веществах (торф, уголь, 
концентрированный кероген в виде слойков, фито-
лейма), либо «минерал с полимерными фрагментами» 
в породах (горючий сланец, рассеянный кероген, 
биоминерализованная порода). Заметим, условия 
преобразования растительных осадков: углефикация 
(гумификация и сапропелизация), битумизация, ми-
нерализация, принимались во внимание как разные 
факторы возникновения УФВ. 

В итоге УФВ представляют собой два вида компо-
зиционной структуры каустобиолитов сингенетиче-
ских веществ угольного ряда, изначально характери-
зующихся как дисперсные системы – коллоидные 
растворы (золи, гели, студни), или как системы мине-
рализации органических веществ, состоящих из вы-
сокомолекулярных соединений. И те и другие пред-
ставляют собой твѐрдые дисперсные среды, в кото-
рых находится дисперсная фаза и растворы высоко-
молекулярных соединений, и обладание теми или 
иными свойствами определяет различие свойств дис-
персных систем. В этом случае мумифицированные 
вещества (гербарии) можно рассматривать как 
начальную стадию гумификации, которая в больших 
масштабах накопления растительной массы пред-
ставляет собой торфяные образования. 

На инфракрасном (ИК) спектре регистрируются 
типы связей химических элементов в виде связей, ко-
торые в структурах УФВ с позиции атомарно-
молекулярной архитектуры идентифицируются либо 
как отдельные группы атомов в молекулах, либо как 
положение полос локальных фрагментов, позволяю-
щих интерпретировать строение остальной части мо-
лекулы, либо как скелетные колебания, характеризу-
ющие всю молекулу. В этом случае для идентифика-
ции вещества исследуемого спектра используется 
сравнение со спектром эталона [24], именно поэтому 
в нашем случае в качестве эталонных спектров углей 
были выбраны ГЖУ, в которых хорошо идентифици-
руются указанные особенности. 

В системе внутренних координат молекулы [25–27] 
выделяются валентные (плоскостные) и деформаци-
онные (межплоскостные) связи. С позиции надмоле-
кулярной организации [28] пространственное строе-
ние представляется как агрегация простых и сложных 
молекул в кристаллиты, глобулы, сфероиды, фибрил-
лы, углеродные пакеты, фуллерены [29] и металлоор-
ганические комплексы [9]. Однако ИК-спектр даѐт 
двумерное (плоское) изображение, поэтому изомет-
рические агрегаты представляются в виде структур-
ных фрагментов, характеризующихся многими авто-
рами [30–34] как структурные единицы. Интерпрета-
ция спектральной характеристики органических ве-
ществ и минералов сводится к идентификации струк-
турных элементов – связей химических элементов в 
виде функциональных групп [25] или простых соеди-
нений [26], а также типов связей [27]: ионных, водо-
родных, неорганических и металлических [9, 35, 36]. 
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В веществах растений и продуктов их преобразования 
интерпретация часто представляется как распознава-
ние функциональных групп, которые увязываются со 
справочными данными, например, белков, полисаха-
ридов [37, 38] или с комплексными соединениями ме-
таллов [9, 10, 39]. 

В своѐ время Л. Беллами [35] предложил система-
тизацию по типам связей в неорганических структу-
рах: (I) углерод–углерод и углерод–водород; (II) уг-
лерод–кислород и кислород–водород; (III) углерод–
азот и азот–водород; (IV) связи между другими эле-
ментами, и справочную таблицу спектральных харак-
теристик химических веществ простого строения. По-
этому для идентификации по спектрам ИК химиче-
ских связей использовались справочные таблицы ав-
торов [9, 25–27, 35, 36, 40].  

Для исследования использовался аппаратно-
программный комплекс (АПК «Спектротест») на базе 
спектрометра фирмы «SHIMADZU» IRAffinity-1 с 
Фурье преобразованием, который позволяет получать 
ИК-спектр диффузного отражения в диапазоне  
7500–350 см

–1
 с максимальным разрешением 0,5 см

–1 

с помощью приставки DRS-8010ASC для порошков 
(DRIFTS). Они получаются измельчением материала 
образца с последующим просевом через сито 0,2 мм, 
и навески объѐмом 0,5 см

3
 крупностью <0,2 мм раз-

мещаются в семи кюветах, находящихся на металли-
ческом держателе. АПК «Спектротест» стандартизо-
ван (ГОСТ 32246–2013), а получаемые спектры сопо-
ставимы со спектрами пропускания в углях [41, 42]. 
Точность получения спектра обеспечивается съемкой 
имитатора со 100 % отражением с постоянным со-
провождением съѐмки пробы вещества, а точность 
результата анализа достигается параллельными изме-
рениями аналитических проб образца, поэтому в ре-
зультате получается 14 спектров, которые усредняют-
ся по параллелям, а параллели – в единый спектр. 

Таблица 5.  Структурно-генетическая характеристика 

образцов углефицированных веществ 

Table 5.  Structural and genetic characteristics of 

samples coalified substance 

№ об-

разца 

Sample 

no. 

Вид углефицированного 

вещества 

Type of coalified substance 

Пм 

Pm 

Пв 

Pr 

ПVt+L 

PVt+L 

ПI 

PI 

Пг 

Ph 

1 
Гербарий хвоща 

Horsetail herbarium 
0 0 0,41 0,74 0,06 

2 
Фитолейма хвоща 

Horsetail phytoleima 
0,37 0,95 0,42 0,16 0,26 

3 
Фитолейма папоротника 

Fern phytoleima 
0,12 0,34 0,42 0,45 0,09 

4 Торф/Peat 0,37 0,53 0,93 0,26 0,06 

5 
Каменный уголь марки Д 

Energy coal 
0,33 0,32 0,72 0,53 0,14 

6 Кероген/Kerogen 0,97 0,72 1,45 0,06 2,26 

7 
Каменный уголь марки Ж 

Coking coal 
0,96 0,59 1,33 0,18 0,74 

 
В табл. 5 представлена характеристика СГП об-

разцов УФВ, из которой видно, что нулевые значения 
Пм и Пв доказывают отсутствие признаков седимен-
тации и литификации, т. к. гербарий – это мумифици-

рованный образец и к УФВ он причисляется условно, 
потому что ОМУ растения претерпело преобразова-
ния в виде фоссилизации. 

В данном случае он характеризует первоначаль-
ную стадию осадконакопления растительной массы 
(опад), предшествующую процессу гумификации. 

На этой основе был установлен минимальный 
уровень значимых значений коэффициентов – 0,34, 
по которому отобраны для дальнейшего наблюдения 
функциональные группы SiCH3, Si(CH3)2, Si–H, 
Si(C≡CH)4, Si2NH. 

В табл. 6 показаны величины корреляций интен-
сивности полос 800, 855, 868, 2070, 3391 см

–1
 со СГП, 

раскрывающие характер и общую направленность 
взаимосвязей СГП с видами соединений кремния: 
SiCH3, Si(CH3)2, Si–H, Si(C≡CH)4, Si2NH.  

Таблица 6.  Характер корреляционных связей структур-

но-генетических показателей и интенсивно-

сти диффузного отражения соединений Si в 

спектрах эталонных газово-жирных углей и 

в спектрах углефицированных веществ 

Table 6.  Nature of the correlations of structural-genetic 

indicators and the intensity of diffuse reflection 

of Si compounds in reference coals and 

coalified substance 

Соединения 

Compounds 

Волновое  

число, см–1 

Wave numbers, 

cm–1 

Пм 

Pm 

Пв 

Pr 

ПVt+L 

PVt+L 

ПI 

PI 

Пг 

Ph 

Газово-жирные угли пластов/Reference coals 

SiCH3 800 
  

–0,56 0,67 –0,62 

Si(CH3)2 855 
  

–0,61 0,70 –0,65 

Si–H 868 
 

0,40 0,62 –0,68 0,61 

Si(C≡CH)4 2070 0,41 
    

Si2NH 3391 0,67 
 

0,70 –0,64 0,68 

Углефицированные вещества/Coalified substance 

SiCH3 800 –0,72 
 

–0,75 
 

–0,40 

Si(CH3)2 855 –0,44 –0,55 
  

–0,51 

Si–H 868 
     

Si(C≡CH)4 2070 –0,55 
 

–0,69 
 

–0,34 

Si2NH 3391 –0,72 –0,47 –0,44 0,38 
 

 
Выяснилась некая взаимосвязь между исследуе-

мыми соединениями кремния и генетическими фак-
торами, которая указывает на их диагностические 
особенности. В частности, кремнийорганическое со-
единение Si(CH3)2 может фиксироваться в УФВ пока-
зателями Пм, ПVt+L, Пв, тогда как в ГЖУ оно реги-
стрируется только показателем Пв (табл. 7).  

Соединение кремния с двойной метильной груп-
пой достаточно распространѐнное в УФВ, и характер 
его связи с показателями Пм, ПVt+L, Пв был проанали-
зирован. Установлено, что интенсивность полосы 
855 см

–1
 (Si(CH3)2) имеет разные значения при неиз-

менности показателя ПVt+L=0,41–0,42 ед. Со значени-
ями показателей Пм и Пв интенсивность полосы 
855 см

–1
 имеет обратную корреляционную связь во 

всех образцах за исключением торфа и угля марки Д, 
в них эта связь прямая (рис. 1).  

Из этого следует, что мумификация и фоссилиза-
ция растений не влияет на количество связей кремния 
в виде Si(CH3)2, оно зависит от вида растения и от 
условий преобразования. Иное обстоятельство с 
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УФВ, характеризующими диагенез (торф), ранний ка-
тагенез (уголь марки Д), морские (кероген) и конти-
нентальные (уголь марки Ж) условия угленакопления. 
При диагенезе и раннем катагенезе количество групп 
Si(CH3)2 увеличивается при условии либо возрастания 
метаморфизации, либо восстановленности, либо от 
проявления гелификации или сапропелизации, спо-
собствующих большому образованию метильных 
групп в виде алифатических соединений. 

Однако обратная зависимость количества Si(CH3)2 
в структуре органических веществ с обозначенными 
выше показателями указывает на характер образова-
ния связей Si и (CH3)2 при сапропелизации и гумифи-
кации. На образование Si(CH3)2 генетические факто-
ры в виде метаморфизма, восстановленности и гели-
фикации будут мало оказывать влияния, наоборот, в 
углях жирной стадии углефикации эти факторы будут 
определяющими, и чем менее будут проявляться фак-
торы, обозначенные показателями Пм, ПVt+L, Пв, тем 
больше вероятность образования связей Si и (CH3)2 
(рисунок). 

Общими признаками для структур УФВ и ГЖУ, 
выступающих в качестве эталонов, являются крем-
нийорганические соединения SiCH3, связанные с по-
казателем ПI, определяющим инертную часть ОМУ.  

При этом есть существенные различия между 
структурами УФВ и ГЖУ. В частности, органическое 
соединение кремния Si(C≡CH)4 характерно только 
для структур УФВ, т. к. связанно оно с показателями 
ПVt+L и Пв. В ГЖУ функциональная группа Si2NH 

фиксируется только показателем Пг, и фрагменты си-
лана Si–H – показателями Пг и Пв (табл. 7). 

Таблица 7.  Генетические факторы и виды образования 

связей кремния в эталонных (ГЖУ) углях и 

УФВ 

Table 7.  Genetic factors and types of silicon bond 

formation in gas-fat coals and carbonized 

substances 

Структурно-генетические  

показатели 

Structural and genetic indicators 

Углефици-

рованные  

вещества 

Coalified 

substance 

Газово-

жирные  

угли пластов 

Reference 

coals 

Показатель инертной части орга-

нического вещества, ПI 

Indicator of the inert part of organic 
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Рисунок. Характер изменения кремнийорганического соединения и структурно-генетических показателей 

Figure.  Nature of changes in organosilicon compounds and structural and genetic parameters 

Из этого следует, что наличие исследованных со-
единений кремния может быть обусловлено разными 
генетическими факторами, поэтому их идентифика-
ция в конкретных образцах каустобиолитов угольно-
го ряда будет отражать какой-то углеобразующий 
фактор. То есть связи Si с C, H, N в виде кремнийор-

ганических соединений SiCH3, Si(CH3)2, Si–H, 
Si(C≡CH)4, Si2NH могут выступать диагностическими 
признаками.  

Таким образом, идентификация структуры углей и 
УФВ по ИК спектрам, полученным методом диффуз-
ного отражения, как веществ со сложными структу-
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рами вполне применима при использовании система-
тизации по типам связей в неорганических структу-
рах (подход Л. Беллами): (I) углерод–углерод и угле-
род–водород; (II) углерод–кислород и кислород–
водород; (III) углерод–азот и азот–водород; (IV) связи 
между другими элементами, и справочных таблиц 
спектральных характеристик химических веществ 
простого строения, а также метода парной корреля-
ции с содержанием химического элемента в веществе 
образца (подход А. Смита).  

Предложенная методология поиска распознавае-
мых связей, в частности кремния с функциональными 
группами CH3, (C≡CH)4, NH и водородом в изучен-
ных структурах углей, позволяет проводить оценку в 
других УФВ. В этом случае структуры углей могут 
выступать эталонными структурами каустобиолитов 
угольного ряда, так как их спектральная характери-
стика сопровождается углепетрографическими дан-
ными, которые не всегда можно получить в фоссили-
зированных веществах, торфах и керогенах. 

Применение СГП, которые в углях хорошо увязы-
ваются с углепетрографическими показателями, поз-
воляет достаточно достоверно определить генетиче-
ские факторы, обусловливающие образование связей 

функциональных групп с неметаллами и металлами, 
выделяемые в области ИК-спектра металлоорганиче-
скими соединениями.  

Заключение 

Применение справочных таблиц спектральной ха-
рактеристики и метода корреляции интенсивности 
диффузного отражения на полосах с волновыми чис-
лами 800, 855, 868, 2070, 3391 см

–1
 с содержанием 

кремния в эталонных углях газово-жирной стадии уг-
лефикации позволило идентифицировать на инфра-
красных спектрах углей соединения Si–H, SiCH3, 
Si(CH3)2, Si(C≡CH)4, Si2NH.  

Результаты эксперимента с образцами гербария 
хвоща, фитолеймов хвоща и папоротника, керогена, 
торфа, каменных углей марок Д и Ж показали воз-
можность диагностирования вышеуказанных типов 
связей Si в углефицированных веществах, а характер 
изменения кремнийорганических соединений и 
структурно-генетических показателей (Пм, Пв, ПVt+L, 
ПI, Пг) позволил выявить особенности их накопления 
в структурах в зависимости от условий углеобразова-
ния и угленакопления и косвенно подтвердить аути-
генность кремния с растениями-углеобразователями.  
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THE DIFFUSE REFLECTION METHOD OF INFRARED SPECTROSCOPY 
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The relevance of the study is caused by the disclosure of the possibility of determining Si bonds with C, H, N, O in the structures of coal 
and other carbonified substances by diffuse infrared spectroscopy in the range of 7500–350 cm–1. Then, the spectra are processed and 
spectral characteristics are determined by calculating values to define structural and genetic indicators and perform structural and group 
analysis. The use of structural and genetic indicators: Pm, Pv, PVt+L, P I, Pg, allows us to determine the influence of genetic factors on the 
formation of different types of silicon bonds and their amount in the structures of natural organic substances. 
The main aim: on the example of IR spectra of hard coals to show techniques for determining the types of Si bonds with elements C, H, N, 
O using reference spectrometric characteristics of simple chemical compounds of silicon and analyzing the pair correlation of the intensity 
values of the selected diffuse reflection bands with the Si content in coals; on the example of fossilized (herbarium, phytoleima) and car-
bonified (peat, kerogen, coal) substances to show the use of the detected types of bonds of organosilicon compounds in the structures of 
natural organic substances and the nature of their changes depending on carbon-petrographic and structural-genetic indicators.  
Objects: herbarium of horsetail swamps of the Tomsk region, phytoleums of horsetail, fern and kerogen of oil and gas deposits of Western 
Siberia of Jurassic age, peat of the Apache deposit in Kamchatka, coal grade D of the Two-arch Chernogorsky deposit of the Minusinsky 
basin, coal grade Z of the formation 39 of the Zhernovsky field of Kuzbass. 
Methods: infrared Fourier spectroscopy of diffuse reflection. 
Results. It was established that the using of reference tables of the spectrometric characteristics of Si and its correlation with intensity of 
diffuse reflection at frequencies with wave numbers of 800, 855, 868, 2070, 3391 cm–1, one can examine the compounds Si-H, SiCH3, 
Si(CH3)2, Si(C≡CH)4, Si2NH respectively. They reflect different types of Si bonds with functional groups and, as the experiment showed, 
with samples of horsetail herbarium, horsetail and fern phytoleims, kerogen, peat, coal. Their use with structural and genetic indicators al-
lows determining the influence of genetic factors on the formation of different types of silicon bonds and their number in the structures of 
natural organic substances. 

 
Key words:  
Coalified substance, structure, functional groups, Si bond forms, infrared spectroscopy. 
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