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煤氢解反应中催化剂和溶剂对产物的影响综述

杨　 晴，王兴宝，李文英
（太原理工大学 省部共建煤基能源清洁高效利用国家重点实验室，山西 太原　 ０３００２４）

摘　 要：煤直接液化是煤加氢转化、定向生产高品质燃料和高附加值化学品的有效途径之一。 煤直接

液化过程是由煤、氢气、溶剂和催化剂组成的复杂反应体系，涉及气相、液相、固相 ３ 相间的物料传递

和反应。 其中溶剂具有传递氢和提供氢的作用，催化剂可促进煤裂解反应和加氢稳定煤裂解的大分

子碎片反应，如何有效协调并发挥催化剂和溶剂在煤氢解反应中的作用，将决定煤氢解反应液体产物

的结构组成和收率。 为此，首先概括煤中典型模型化合物如芳烃、芳基烷烃、含硫 ／ 氧 ／ 氮 ／ 卤素等杂原

子芳香族化合物热解研究动态，简述含不同官能团的芳香族化合物在常用溶剂、重质油溶剂和有机废

弃物溶剂中发生的物理化学结构变化及其对后续煤加氢反应效果的影响，具体分析了溶剂对煤的溶

胀作用、传递氢和提供氢作用机制；其次，介绍了煤直接液化的自由基反应机理，分析了当前用于煤直

接液化研究较多的金属、金属氧化物、金属硫化物和酸性催化剂（金属卤化物）特点及其催化作用；探
讨了煤直接液化工艺氢传递过程中可能存在的溶剂与催化剂的协同作用，该作用不仅可促进煤氢解

反应，提高煤直接液化油收率，而且可以调变液体产物结构组成。 最后，为进一步提高煤液化收率，在
强化溶剂和催化剂协同作用方面提出了具体研究内容和方法。
关键词：煤直接液化反应；氢传递；芳香族化合物；作用机制
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Ｋｅｙ ｗｏｒｄｓ：ｄｉｒｅｃｔ ｃｏａｌ ｌｉｑｕｅｆａｃｔｉｏｎ；ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｔｒａｎｓｆｅｒ；ａｒｏｍａｔｉｃ ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ；ｍｅｃｈａｎｉｓｍ

０　 引　 　 言

煤直接液化工艺是重要的洁净煤转化技术之

一，可通过化工单元过程完成对化石燃料中元素的

提取。 如通过溶剂溶胀煤颗粒、强化催化剂与煤接

触、传递氢及供氢，铁基催化剂有效促进煤裂解和加

氢等系列反应过程。 在此过程中，溶剂和煤裂解后

的有机物间存在复杂的氢传递关系，试验表明，Ｈ２Ｓ
和 ＦｅＳ２ 存在时，二苯甲烷（ＤＰＭ）在十氢萘（ＤＨＮ）
中易加氢裂解；在 ＤＨＮ 和 ９，１０－二氢蒽（ＤＨＡ）中，
只有当催化剂存在的情况下，才会诱发二（１－萘）甲
烷（ＤＮＭ）的裂解。 同时发现 ＤＨＡ、蒽等芳烃会抢夺

氢自由基，对煤裂解产生抑制作用［１］。 因此，揭示

煤直接液化过程中溶剂与催化剂之间的协同作用、
促进供氢、提高液体收率等研究结果，对提高煤直接

液化工程效益意义重大。 笔者通过煤的模型化合物

热解、煤直接液化所用溶剂和催化剂以及煤直接液

化过程中溶剂和催化剂在氢传递中的协同作用 ３ 方

面展开论述，以期了解影响煤直接液化产物收率的

根本因素。

１　 煤直接液化反应机理

１ １　 自由基机理

在煤炭直接液化工艺中，煤通过热解生成苯、甲
苯、二甲苯等芳香族化合物或大分子碎片 （自由

基），这些自由基非常不稳定［２－３］。 在高压氢气环境

和溶剂分子存在条件下，Ｈ２ 可与 Ｓ 生成 ＳＨ２ 或通过

溶剂的氢穿梭作用将大分子碎片自由基加氢生成稳

定的低分子产物，生成油品；在没有高压氢气环境和

供氢溶剂的条件下，自由基又会相互结合而生成较

大的分子，产生沥青质等不溶物。 如式（１） ～ （５）所
示，煤受热生成自由基 Ｒｉ ·，Ｒｉ ·再夺取供氢溶

剂，ＳＨ２ 或煤中其他自由基，发生一系列反应后终止

反应的进行［４］。
煤 →２Ｒｉ·， （１）

Ｒｉ·＋ＳＨ２ →ＲｉＨ＋ＳＨ·， （２）
Ｒｉ·＋煤 →ＲｉＨ＋ Ｒ ｊ·， （３）
Ｒｉ·＋ＳＨ· →ＲｉＨ＋Ｓ， （４）
Ｒｉ·＋ Ｒ ｊ· →ＲｉＲ ｊ， （５）

式中，Ｒｉ·、Ｒ ｊ·为煤自由基碎片；ＳＨ２ 为溶于液相

中的硫化氢；ＲｉＨ 为加氢稳定后的产物；ＳＨ·为硫

氢自由基；ＲｉＲ ｊ为煤中大分子碎片再次缩合的产物。
自由基机制导致煤部分转化为相对较小的芳香

族化合物团簇，并附着在自由基链上；一些碎片保留

了从原始煤中衍生的官能团。 在一定反应条件下，
这些自由基 ／碎片不稳定且具有反应性。 在供氢溶

剂和 Ｈ２ 存在下，这些碎片段被稳定，得到液化

产物［５－６］。
１ ２　 氢解机理

氢从供体溶剂转移到煤，使煤结构发生破碎称

为溶剂氢解。 氢原子从溶剂衍生的基团直接转移到

芳香 环 的 取 代 位 置 是 发 生 解 聚 的 第 一 步。
ＭＣＭＩＬＬＥＮ 等［７－９］发现四氢萘可以将氢原子转移到

ＤＰＭ（二苯甲烷）的 ｉｐｓｏ（本位）碳原子上。 ＷＡＮＧ
等［１０］计算了氢从四氢萘转移到苯基和苄基的能垒，
结果表明，一个氢原子接近 ｉｐｓｏ 碳可以引发 Ｃａｒｙｌ—Ｃａｌｋｙｌ

键断裂并伴随着苯和苄基的形成。 当氢原子从四氢

萘转移到 ｉｐｓｏ 碳原子时，ＤＰＭ 的本位碳可通过六元

环过渡态与四氢萘的本位碳偶联。 该研究还考虑了

双氢转移机理。 在这种情况下，四氢萘的 ２ 个氢原

子分别同时转移到 ＤＰＭ 本位和间位碳原子上。 与

单一氢转移相比，一个 α－氢原子和一个 β－氢原子

的同时转移在动力学和热力学上都有利。
１ ３　 碳正离子加氢机理

在新型固体酸催化剂（ＮＳＡ）存在下，ＤＮＭ 被用

作模型化合物，以研究 Ｃａｌｋｙｌ—Ｃａｒｏｍａｔｉｃ 键的裂解。
Ｃａｌｋｙｌ—Ｃａｒｏｍａｔｉｃ键的断裂通过碳阳离子形成［１１］。 ＮＳＡ
催化剂将氢电离（分裂）为 Ｈ＋和 Ｈ－。 然后，Ｈ＋通过

质子化在煤的芳环基团生成芳烃离子或苯并环。 苯

鎓离子或芳烃离子极不稳定，产生碳正离子。 同时，
形成的碳正离子转化为相应产物。 因此，通过这一

机理，１－甲基萘可以转化为萘［１２］。 在碳正离子加氢

机理中，催化剂对于氢电离成质子（Ｈ＋）和氢负离子

（Ｈ－）起着至关重要作用。

２　 煤氢解反应中溶剂作用及种类

２ １　 溶胀作用

煤具有丰富的孔道结构。 变质程度越高，煤中

致密微孔越多，增加溶剂进入微孔的难度，进而影响

溶剂溶胀作用。 为提高煤的液化收率，需促进溶剂

与煤之间的接触。 通常通过适度的溶胀使煤以较低

的自由能构象（可能在不同的分子结构中）解离、重
排和重新结合，溶胀作用破坏了较弱的键，在煤结构

中形成大孔，从而增加了溶剂与煤之间的接触面积。
已有学者［１３－１５］研究发现，煤的溶胀速率随温度

升高而加快；煤的溶胀度与煤种和溶剂有关，煤结构
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中交联键少，利于溶剂分子的渗透，溶胀效果好；在
极性溶剂中煤的溶胀度大于在非极性溶剂中。 煤在

极性溶剂中溶胀度的大小取决于煤与溶剂间形成的

新的分子间作用力，以及溶剂对煤分子间作用力的

破坏程度。 而煤在非极性溶剂中的溶胀仅靠煤大分

子之间的非共价作用力的削弱或断裂。 总体来说，
极性溶剂对煤大分子交联结构的破坏程度大于非极

性溶剂，使煤在极性溶剂中溶胀度大。 ＰＩＮＴＯ 等［１６］

研究发现，当使用乙醇时，溶胀率最低，但煤的转化

率最高；使用四丁基氢氧化铵（ＴＢＡＨ）的溶胀率最

大，但煤总转化率较低，而油的产率较高。 使用扫描

电镜观察溶剂浸渍前后煤的变化，使用乙醇溶胀煤

后，结构更疏松，孔变大且量多；当使用溶胀性溶剂

ＴＢＡＨ 时，煤的表面非常平整光滑。 乙醇作用导致

煤结构疏松，液化反应更容易进行，转化率高；而
ＴＢＡＨ 作用使煤表面非常光滑，催化剂倾向于以薄

层形式沉积在煤表面上，有利于发挥催化剂作用，因
此油产率高。 综上可知，不同溶剂使煤结构发生不

同变化，从而影响煤液化反应效果。
２ ２　 供氢与传递氢作用

如果溶剂中的氢能稳定煤热解产生的大分子自

由基碎片，就可以提高油收率。 煤热解时，碳碳键、
碳氢键等断裂生成自由基，由于煤的空间位阻，形成

的自由基不是游离的自由基，溶剂可将溶解于其中

的活化氢传递到自由基上得以稳定。
供氢溶剂如四氢萘和邻环己基苯酚，以及部分

氢化的多环芳烃，如二氢菲、二氢蒽、四氢蒽等具有

很强的供氢能力，提供的氢自由基迅速与煤自由基

碎片结合，生成小分子液体产物，可抑制其缩聚生成

焦炭反应［１７－１９］。 ＨＡＯ 等［２０］ 使用供氢溶剂四氢萘

（ＴＨＮ）和非供氢溶剂 １－甲基萘（１－ＭＮ）或萘（Ｎａｐ）
的二元混合物研究了溶剂 ／煤质量比为 ２ 时，溶剂组

成对产物分布和氢消耗的影响。 结果表明，当 ＴＨＮ
和 １－ＭＮ 或 Ｎａｐ 比例一致时，１－ＭＮ 的存在会降低

煤液化产率。 这可能是因为 １－ＭＮ 在热处理下会转

化为萘和其他产物，１－ＭＮ 转化为萘的脱甲基过程

由活性氢和煤自由基诱导，在煤氢解反应期间可能

会消耗大量氢。 这表明应限制混合溶剂中烷基芳烃

含量，或需足够（过量）的供氢溶剂才能实现高的碳

（煤）转化率，获得高的煤液化收率。
２ ３　 溶剂种类

２ ３ １　 普通溶剂

普通溶剂是指在研究过程中常用、对于煤液化

过程有重要作用、易于获得的溶剂，如 ＴＨＮ、蒽、菲、
１－ＭＮ、ＤＨＡ 等。 图 １ 为 １－ＭＮ 为主与不同溶剂混

合体系中液化的碳转化率，反应条件为： １ － ＭＮ
４０ ｍＬ、添加剂 ２０ ｍＬ、煤 ２０ ｇ、４２５ ℃、３０ ｍｉｎ、５．０５×
１０６ Ｐａ 情况下的 Ａｋａｂｉｒａ 煤液化反应转化率［２１］。

图 １　 １－ＭＮ 为主的混合溶剂体系中的液化 Ａｋａｂｉｒａ
煤的碳转化率［２１］

Ｆｉｇ．１　 Ｃａｒｂｏｎ ｃｏｎｖｅｒｓｉｏｎ ｏｆ ｌｉｑｕｅｆｉｅｄ Ａｋａｂｉｒａ ｃｏａｌ ｉｎ
ｔｈｅ ｍｉｘｅｄ ｓｙｓｔｅｍ ｏｆ １－ＭＮ ａｎｄ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｓｏｌｖｅｎｔｓ［２１］

因供氢能力强，溶剂 ＴＨＮ 和苊参与氢解反应，
碳转化率达 ７０％以上；添加酚类化合物可促使煤中

醚键断裂，ＲＯ－ 自由基会提取 １－萘酚中的氢，导致

１－萘酚有较高的煤液化收率；添加芘和荧蒽因发生

芳基取代反应而表现较高的碳转化率。
２ ３ ２　 煤焦油和石油重质油等

煤焦油、石油催化裂化装置产出的重质油分子

量较大，结构复杂，属于混合溶剂。 这些重质油含有

大量的多环芳烃，氢化处理后的溶剂具有供氢能力，
在反应过程中提供活性氢，成为良好的供氢溶剂。
在煤液化反应温度下，这种溶剂可使煤粒较好分散，
促进 煤 的 热 溶 解 和 加 氢 反 应， 并 提 高 煤 液 化

收率［２２－２４］。
２ ３ ３　 废塑料、废橡胶和废油脂

废塑料、废橡胶、废油脂等有机含碳废弃物可加

热处理成液体，然后与煤混合进行加氢共处理，一方

面使这些有机废弃物降解成低黏度的小分子量的液

体，在煤直接液化反应中发挥“溶剂作用”实现再利

用［２５］，另一方面减少了环境污染［２６］，同时降低煤直

接液化工艺生产成本。

３　 煤氢解反应催化剂

在煤液化反应过程中，自由基碎片的迅速加氢

稳定是获取煤液化高收率的关键。 这一过程主要包

括 Ｈ２ 的吸附和解离、游离的氢自由基向溶剂转移、
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随后从供氢溶剂到自由基碎片转移过程，或氢自由

基在高压氢气下直接向活性碎片转移。 上述过程

中，氢分子接近铁、镍、钼、钴等过渡金属表面时，会
与金属形成化学吸附，使氢分子的电子或几何结构

发生变化从而活化氢分子，解离为氢自由基，稳定煤

大分子自由基碎片［２７］。 通常在选用煤直接液化催

化剂时，除了要求催化剂具有较高的活性和良好的

选择性外，还要求催化剂具有较大的比表面积和较

高的分散性［２８］，表 １ 列出了金属、金属氧化物、金属

硫化物、酸性催化剂（金属卤化物）等 ４ 类催化剂特

点与作用。 催化作用过程分 ３ 步：① 优先裂解煤骨

架中的亚甲基、苄基醚和一些活化的芳基醚从而使

煤解聚；② 通过二芳基醚基、二苯并呋喃基和其他

桥连基团的碱催化水解或醇解将解聚产物进一步降

解；③ 通过催化加氢反应，包括杂原子去除，部分氢

化和 Ｃ—Ｃ 氢解反应，最终生成低分子量碳氢化合

物（油） ［２９］。
表 １　 用于煤直接液化的催化剂

Ｔａｂｌｅ １　 Ｃａｔａｌｙｓｔｓ ｆｏｒ ｄｉｒｅｃｔ ｃｏａｌ ｌｉｑｕｅｆａｃｔｉｏｎ

类型 催化剂 特点与作用

金属 　 Ｎｉ、Ｃｏ、Ｆｅ、
Ｍｏ、Ｐｄ

　 含有未成对的 ｄ 电子或空穴

轨道，适用于加氢反应；载体影

响产物分布

金属氧化物 　 Ｆｅ２Ｏ３、ＺｎＯ、

ＣｏＯ

　 加氢能力强弱影响醚类加氢

裂解程度；酸性位会促进缩合

和重排反应

金属硫化物 　 ＦｅＳ２、ＭｏＳ２、

ＣｏＳ

　 在 Ｈ２Ｓ 和 Ｓ 存在下有助于氢

转移反应，并防止催化剂氧化

失活

酸性催化剂 　 ＺｎＣｌ２、ＡｌＣｌ２、

硫酸盐、ＨＢＦ４

　 促进 Ｃ—Ｃ 断裂；可有效裂解

煤制醚、脂肪链烃和芳香族化

合物；但易腐蚀设备

４　 催化剂和溶剂在氢传递中的作用

煤直接液化主要是自由基反应，催化剂可促进

氢自由基的生成，促进煤加氢和加氢裂解反应；供氢

溶剂可传递氢，同时可溶解氢气和供氢，由于催化剂

和供氢溶剂共处一个反应体系，极有可能在煤氢解

反应中存在协同作用。
在煤直接液化反应初期，煤通过热裂解或溶剂

间接的氢解作用生成大分子自由基碎片，被活性氢

稳定，此时对于不溶的固体煤来说，催化剂的作用有

限。 只有煤自由基碎片充分分散到溶剂中，催化剂

才能发挥作用使其进一步转化为液体［３０］。 庸治北

冈等［３１］试验结果表明，在预热期间，溶剂作用较大，

主要体现在溶剂的溶解能力。 牛犇［３２］ 研究发现在

升温阶段，添加菲、芘或荧蒽到四氢萘中，可提高煤

的液化性能，其主要原因是菲、芘和荧蒽提高了溶剂

的溶煤能力。 因此在升温阶段催化剂的作用并不

明显。
在 ４５０ ℃和约 ２０ ＭＰａ 的反应条件下，催化剂相

比溶剂更利于促进煤液化。 供氢能力强的溶剂能增

加油产率，催化剂能大幅提高反应效果［３１］。 因此，
在煤直接液化工艺研究开发中，溶剂的选择与催化

剂的选择同样重要。 加入催化剂后，分子氢在催化

剂表面吸附解离生成氢原子，催化剂活化氢向溶剂

供氢，继而溶剂向煤转移氢、稳定煤自由基碎片［３３］。
催化剂活化产生的氢将增加煤或煤－溶剂体系中的

活性氢数量，有助于芳烃加氢、稳定因断键反应产生

的自由基［３４］。 在此过程中供氢溶剂“传递或转移

氢”后，失去氢自由基会变为非供氢溶剂，而氢气在

催化剂作用下可以将氢自由基传递给溶剂，从而使

不可供氢的溶剂再次转变为供氢溶剂。 上述过程可

由式（６） ～ （８）表示：
Ｓ＋Ｆｅ（ＯＯＨ） ２ →Ｆｅ１－ｘＳ＋Ｈ２Ｏ， （６）

Ｈ２＋Ｓ →ＳＨ·＋Ｈ·， （７）
ＳＨ·＋Ａ →Ａ·＋Ｓ， （８）

式中，Ａ 为萘、蒽、菲等非供氢溶剂。
ＤＥＲＢＹＳＨＩＲＥ 等［３５］ 先把芘在 ５．８ ＭＰａ，４１８ ℃

下加氢，测定二氢芘的生成速率，再加入煤，温度升

至 ４２９ ℃、加压至 ９．２ ＭＰａ，发现二氢芘突然减少，
随后二氢芘逐渐增加且生成速率大于加煤前的生成

速率，表明芘在煤直接液化条件下可以生成二氢芘，
二氢芘也能供氢， 证明芘具有氢穿梭的能力。
ＰＥＴＲＡＫＩＳ［３６］研究发现多环芳香族化合物的溶剂作

为氢的接受体，可形成环己二烯类自由基，可作为传

递氢的中间体。 此过程有助于充分利用溶剂中氢

气，提高溶剂供氢性能。 催化剂的存在可以使氢气

中的氢补充给溶剂，使没有供氢性能的溶剂拥有供

氢能力。 溶剂的供氢性能会直接影响煤直接液化油

收率。 催化剂在活化气相氢、提高溶剂的供氢性能

方面具有重要作用。 ＬＩ 等［３７］使用洗油、循环溶剂和

四氢萘以及不使用溶剂研究了纳米铁催化剂存在时

的氢传递机理，证明其促进了气相氢到溶剂的传递。
赵鹏等［２３］研究发现添加催化剂后，气相氢中转移至

供氢溶剂中的氢量增加近 １ 倍，催化剂活化了气相

氢。 ＷＥＩ 等［３８－４１］研究发现，认为供氢溶剂会与模型

化物在催化剂表面产生竞争吸附，夺取催化剂表面

解离的氢原子。 综上可知，催化剂在液化过程中促

进气相氢分解，从而使溶剂再加氢，增加溶剂供氢

７３１

中国煤炭行业知识服务平台 www.chinacaj.net



２０２２ 年第 ７ 期 洁 净 煤 技 术 第 ２８ 卷

能力。
硫在催化剂促进氢传递的过程中起重要作用。

研究表明，系统添加硫后催化剂的催化效果显著增

加，使煤的转化率和油收率显著提高［４２］。 一般认

为，硫促进催化剂的催化作用机理是硫在 Ｈ２ 环境

下生成 Ｈ２Ｓ［４３］。 马凤云等［４４］ 将 Ｆｅ２Ｏ３ 和 ＦｅＳＯ４ 硫

化后进行催化加氢反应，发现硫化后催化剂活性明

显提高，其活性排序为 ＦｅＳＯ４＞Ｆｅ２Ｏ３＞ＦｅＳ２。 说明硫

化后催化剂生成有空位的 Ｆｅ１－ｘＳ 活性大于无空位的

ＦｅＳ２。 ＫＯＴＡＮＩＧＡＷＡ 等［４５］ 认为在高压氢的作用

下，铁的硫化物催化剂会发生氧化反应生成硫酸盐，
硫酸盐能活化体系中的氢分子。 冯伟等［４６］ 发现硫

以单质形式添加到催化反应体系中会导致催化性能

下降。 硫以及铁空位会影响催化剂催化氢的传递，
但作用机理尚不明确。

催化剂的组成结构不同对氢传递效果也不同。
ＣＨＡＤＨＡ 等［４７］研究了 ＦｅＳ２（ＰＹ） ／ ＦｅＳｘ（ＰＨ）比值不

同的 ５ 种催化剂，结果发现 ＰＨ ／ ＰＹ 不同的催化剂，
即 Ｆｅ ／ Ｓ 不同对氢传递的能力也不同。 ＰＩＮＴＯ 等［１６］

研究发现，使用乙醇时，ＺｎＣｌ２ 催化剂呈针状小晶

体，而使用四氢呋喃（ＴＨＦ）导致较大的沉积物形成。
由于乙醇可溶解 ＺｎＣｌ２ 形成非常小的针状晶体，这
些晶体将增加表面接触面积，因此催化剂效率高。
当使用 ＴＨＦ 作为溶胀溶剂时形成了较大的催化剂

沉积物，降低其效率。 综上可知，催化剂的组成和结

构会影响氢传递。 ＡＤＥＳ 等［４８］计算表明硫化亚铁催

化剂的 （１０１０） 的硫表面有助于氢分子分解成原

子，氢自由基是由 Ｈ２ 在某些 ＦｅＳ 催化剂表面发生化

学吸附形成的。 但由于研究过程中催化剂位点的选

取，其对吸附造成的影响并不明确，尚需进一步

研究。
不同溶剂传递氢的能力也不同。 ＤＥ ＭＡＲＣＯ

等［４９］研究了在赤泥催化剂（含铁）下几种溶剂的供

氢能力。 结果发现在赤泥催化作用下，苯并蒽作溶

剂的油产率比蒽高，蒽又高于萘。 这说明三环比两

环溶剂的氢穿梭能力强。 ＡＤＥＳ 等［４８］ 研究发现多

环芳烃与单环芳烃相比在硫铁催化剂表面具有更强

的化学吸附能力，更有利于加氢。
也有研究指出，煤直接液化中的氢传递一方面

来自氢供体，分子氢或供氢溶剂；另一方面来自稠环

芳香族化合物从氢供体捕获 Ｈ 后形成的更活泼的

新氢供体，特别是在纳米铁催化剂、Ｎ２ 气氛下，后者

作用更明显。 ＣＲＯＵＮＡＵＥＲ［５０］ 认为，分子氢在催化

剂表面解离生成活性氢，其进攻煤从而促进了键的

断裂及煤加氢。 ＩＳＨＩＨＡＲＡ 等［５１］ 对煤、水混合物和

氢气的交换规律及机理进行研究，发现氢气产生的

氢自由基未经过溶剂的传递，直接与煤热解自由基

碎片发生了反应。 ＮＩＵ 等［５２］ 研究了氢供体溶剂

ＴＨＮ 和萘烷、１－ＭＮ、Ｎａｐ、芴、蒽、菲、芘、荧蒽这 ８ 种

类型溶剂参与的煤液化反应。 结果表明，在纳米铁

催化剂存在的条件下，添加菲、芘或荧蒽可合成

ＴＨＮ，改善 Ｎ２ 气氛下的液化性能，而在 Ｈ２ 气氛中，
对于所有类型的混合溶剂，其转化率和产油率几乎

相同。 这表明在 Ｎ２ 和 Ｈ２ 气氛下，氢的传递机理不

同。 即 Ｈ２ 气氛下主要的氢转移机制可能是直接从

Ｈ２ 到煤，而非通过供氢溶剂。

５　 结语与展望

已有研究对催化剂与溶剂在氢传递、氢转移中

的协同作用有了一定认识，如催化剂先将氢分子活

化，溶剂再将活性氢传递、转移给煤，以促进煤的裂

解反应和加氢反应，但仍缺乏对溶剂和催化剂在

“氢传递”中的协同机制定量化阐释，这包括诸如硫

和铁空位影响催化剂传递氢的方式，催化剂的组成

结构以及催化剂与溶剂之间存在的吸附状态对煤氢

解反应效果的影响途径等。 为进一步提高煤直接液

化反应的油收率，非常有必要注重煤催化氢解反应

机理研究，建议重点开展以下研究：
１）采用量子化学计算方法，评估不同溶剂的供

氢、氢传递过程，提高供氢效率。
２）剖析氢气在催化剂上解离机制，定量溶剂载

氢、供氢能力，发现供氢程度最大的溶剂。
３）分析不同溶剂、Ｈ２ 在硫铁催化剂上的吸附解

离过程；强化溶剂与催化剂的协同作用，提高煤液化

收率。
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