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摘　要：利用采空区煤岩的吸附特性封存 CO2，不仅可以降低碳捕集与分离成本，还能实现防治采空

区遗煤自燃的目的。采用常温常压吸附试验、ASAP 比表面积和孔径分析试验，探究了孔隙结构、矿

物质含量和含水率对煤吸附 CO2 特性的影响，拟合了影响煤吸附 CO2 因素的定量关系方程，并通过

随机森林算法计算了各影响因素的重要性权重。结果表明：大南湖（DNH）矿、鹤岗（HG）矿、同忻

 （TX）矿区 3 种煤的孔径分布规律基本一致，孔径范围在 0.5～0.7 nm 和 0.8～0.9 nm 内的孔数量较多，

在 0.7～0.8 nm 的孔数量较少；微孔数量是导致 3 种煤对 CO2 吸附能力差异的根本原因。常温常压条

件下，煤对 CO2 的饱和吸附量随比表面积的增加而增大，随矿物质含量和含水率的增加而减小，且

煤的微孔数量越多，矿物质含量和含水率对吸附量的影响越显著。煤在达到临界含水率后，由于水

分子阻碍了 CO2 分子的流通通道，导致 CO2 分子无法进入煤内部的孔隙中，CO2 饱和吸附量逐渐趋

于稳定。比表面积对吸附量的影响程度最大，含水率与孔体积次之，矿物质含量最弱，且比表面积

与含水率的重要性权重之和可达 75.1%，远高于其他两个因素。依据拟合方程，可通过测定煤的比

表面积、矿物质含量和含水率，推测煤对 CO2 的饱和吸附量，为采空区遗煤吸附封存 CO2 提供理论依据。
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Study on the factors affecting the adsorption of CO2 from power plant
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Abstract: Utilizing the adsorption characteristics of coal rock in the goaf to storage CO2 not only reduces the cost of carbon capture and
separation, but also prevents spontaneous combustion of coal left in goaf area. The effects of pore structure, mineral content and moisture
content on the CO2 adsorption characteristics of coal were investigated using adsorption experiments at ambient temperature and pressure,
ASAP specific surface area and pore size analysis experiments. Then the quantitative relationship equations of factors affecting CO2 ad-
sorption in coal were fitted, and the importance weights of each influence was calculated by Random Forest algorithm. The results shown
that, the pore size distribution of three coals from the mining area of Dananhu (DNH), Hegang (HG) and Tongxin (TX) were basically the
same. The number of pores in the range of 0.5-0.7 nm and 0.8-0.9 nm was more, and that in the range of 0.7-0.8 nm was less. The number
of micropores was the fundamental reason for the difference in CO2 adsorption capacity of three coals. At ambient temperature and pres-
sure, the saturated adsorption amount of CO2 in coal increased with the increasing specific surface area, and decreased with the increasing
mineral content and moisture content. The more the number of micropores of coal, the more significant the influence of mineral content
and moisture content on the adsorption amount. After the coal reached the critical moisture content, the saturated CO2 adsorption amount
gradually tended to be stable because the water molecules hindered the flow channels of CO2 molecules, resulting in the CO2 molecules not
being able to enter into the pores inside the coal. The specific surface area had the greatest influence on the adsorption amount, followed by
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the moisture content and pore volume, and the mineral  content was the weakest.  Specific surface area and moisture content had a com-
bined importance weight of 75.1%, which was much higher than the other two factors. According to the fitting equation, the saturated ad-
sorption  amount  of  CO2  in  coal  can  be  inferred  by  determining  the  specific  surface  area,  mineral  content  and  moisture  content  of  coal,
which provide a theoretical basis for CO2 adsorption and storage by coal left in goaf area.
Key words: goaf； remaining coal； carbon sequestration； carbon dioxide storage, CCUS； pore structure

  

0　引　　言

我国明确提出了 2030 年“碳达峰”与 2060 年

 “碳中和”的目标，碳捕集与封存技术 (Carbon Cap-
ture and Storage, CCS) 是一种将 CO2 收集起来并封

存，从而减少碳排放的一种技术[1]。一些学者[2-4] 提

出，中国在 CCS 技术发展上面存在较大的局限，原因

是 CO2 捕获的费用昂贵、能耗高，CO2 封存的泄漏风

险也较大。近年来，高飞等[5] 提出将以 CO2 为主要

成分的电厂烟气注入采空区，利用采空区煤岩对 CO2

的吸附特性实现对 CO2 气体的封存，不仅能避免

CO2 的捕集与分离、降低技术成本，还能防治采空区

煤自燃，对国家“双碳”战略的有效实施具有重要意义。

研究发现，煤层吸附 CO2 受多种因素的影响。

QU 等[6] 对比了 6 种脱矿物煤的 CO2 吸附等温线，发

现 剥 离 矿 物 后 ， 煤 对 CO2 的 吸 附 能 力 显 著 提 高 。

WANG 等 [7] 在常温常压条件下研究了水分、pH 值

对煤吸附 CO2 的影响，发现水分的存在抑制了煤对

CO2 的吸附，pH 值的升高或降低促进了煤对 CO2 的

吸附。GUAN 等 [8] 通过测量 283.15～323.15 K 温度

下的吸附能力，发现 CO2 的吸附量随温度的升高呈

线性下降趋势。ZHU 等[9] 研究了烟煤在不同配比混

合气体中的吸附行为，结果表明随着 CO2 分压的升

高，煤吸附 CO2 量逐渐增加。孟召平等[10] 发现随着

煤体破坏程度的增大，孔容和比表面积也相应增大，

导致煤对 CO2 的饱和吸附量增大。此外，煤层对

CO2 的吸附能力是诸多因素耦合作用的结果，各因素

对煤的吸附能力的重要程度不同，谢卫东等[11] 采用

Matlab 软件对页岩吸附 CO2 能力的影响因素进行研

究，发现总有机碳质量分数占主导地位，起明显积极

作用；石英质量分数同样产生积极影响。周西华

等[12] 采用响应面模型分析了温度、粒径、含水率对

CO2 吸附的复合影响，发现粒径、含水率共同作用时

影响最为显著；温度、粒径共同作用时次之，温度、含

水率共同作用时影响最小。

前人对深部煤层条件下影响煤吸附 CO2 的因素

展开了广泛的研究，但深煤层的储存条件与采空区

物理化学环境不同，对于采空区煤层封存 CO2 影响

因素的研究较少，且对各影响因素的重要性分析还

鲜有报道。因此，笔者从影响煤吸附 CO2 的采空区

物理化学环境出发，分别选取了比表面积、矿物质质

量分数和含水率 3 个影响因素，采用自制试验装置

开展常温常压吸附试验，分析各影响因素对 CO2 封

存的影响及作用机理；推导比表面积、矿物质质量分

数和含水率与 CO2 饱和吸附量关系方程；并采用随

机森林算法计算得出各影响因素的重要性权重，获

取采空区影响煤吸附 CO2 的各因素重要性排序，为

常温常压下采空区遗煤吸附封存 CO2 提供良好的理

论支撑。 

1　试　　验
 

1.1　煤样的采集与制备

试验煤样分别采自大南湖（DNH）矿、鹤岗（HG）

矿、同忻（TX）矿区。将原煤破碎、筛分，选用 60 目

 （0.18  mm） 以 下 的 煤 粉 为 试 验 用 样 。 根 据 GB/T
7560−2001《煤中矿物质的测定方法》，依次使用

5 mol /L 的盐酸（HCl）溶液和 40% 的氢氟酸（HF）溶

液浸泡煤样，过滤、洗涤、真空干燥 4 h 后得到脱矿

样品，3 种脱矿后的干燥煤样分别记为 DNH-daf、HG-
daf、TX-daf。为防止煤样受潮和氧化，将处理后的煤

样真空保存。3 种煤样在脱矿前后的工业分析和元

素分析见表 1。
  

表 1    3 种煤样脱矿前后的工业分析和元素分析
 

Table 1    Industrial and elemental analysis of
three coal samples before and after demineralization %

 

煤样
工业分析 元素分析

Mad Aad Vdaf C H O N S

DNH 1.02 15.08 38.28 72.54 3.03 6.58 1.02 0.73

HG 1.16 13.60 35.18 71.34 4.06 8.39 1.09 0.36

TX 1.80 20.85 32.53 68.25 4.67 3.14 0.82 0.48

DNH-daf 0.95 0.36 40.13 80.54 2.98 3.41 1.01 0.70

HG-daf 1.14 0.64 36.24 78.34 3.51 6.28 1.04 0.32

TX-daf 1.68 1.12 38.08 79.25 4.15 3.04 0.79 0.43
 

由表 1 可知，3 种煤样脱矿后各指标都有所变化，

均呈降低状态。其中，DNH 煤样灰分产率降低幅度

最大，达到 97.61%，脱矿后灰分产率仅 0.95%，表明

脱矿处理比较彻底；HG 和 TX 煤样降低幅度分别为
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95.29% 和 94.62%，基本脱除了煤中大部分矿物。而

其他指标降低的不明显，脱矿处理去除了残余在煤

样孔隙中的灰分等杂质, 增大了煤样的比表面积、微

孔含量。

配制不同矿物质质量分数煤样时，分别称取 6
份质量为 200 g 的 DNH-daf、HG-daf、TX-daf 煤样，

随后各添加一定质量的 200 目（0.074 mm）以下的干

燥矿物质，依次制得矿物质质量分数为 0、3%、6%、

9%、12%、15% 的煤样。为模拟煤中实际的矿物质

组成[13]，矿物质中各成分质量比为伊利石∶高岭石∶

碳酸钙∶赤铁矿∶硅粉=2.5∶22.5∶1.7∶0.7∶2.6，

不同矿物含量煤的矿物组成见表 2，分别标记为

DNH-M%、HG-M%、TX-M%，其中 M% 为矿物质质

量分数百分比。
  

表 2    不同矿物质含量煤的各矿物组成

Table 2    Proportion of mineral substances in different dosage

矿物质总质量分数/%
各矿物质质量分数/%

伊利石（K1.5Al4(Si6.5Al.5)O20(OH)4 高岭石Al2Si2O5(OH)4 碳酸钙CaCO3 赤铁矿Fe2O3 硅粉SiO2

3 0.25 2.25 0.17 0.07 0.26

6 0.50 4.50 0.34 0.14 0.52

9 0.75 6.75 0.51 0.21 0.78

12 1.00 9.00 0.68 0.28 1.04

15 1.25 11.25 0.85 0.35 1.30
 

配制不同含水率煤样时，分别称取 7 份质量为

200 g 的 DNH-daf、HG-daf、TX-daf 煤样，采用喷雾

装置分别向煤样中喷洒 0、4.082、10.526、15.054、

19.780、27.272、35.294 g 的蒸馏水后密封静置 12 h，

水分质量与喷水后煤样质量的百分比即为试验煤样

含水率。依次制得含水率为 0、2%、5%、7%、9%、

12%、15% 的煤样，分别标记为 DNH-W%、HG-W%、

TX-W%，其中 W% 为含水率。 

1.2　煤样孔隙结构的测定

煤的孔隙结构参数采用美国 Micromeritics 公司

生产的 ASAP2020 比表面积和孔径分析仪进行表征，

吸附剂为 CO2 气体，温度为 293 K。以 CO2 气体为

探针分别对 DNH-daf、HG-daf、TX-daf 煤样进行等

温吸附试验，并利用 BET 理论模型计算煤样微孔的

孔径分布、比表面积和孔体积。 

1.3　常温常压吸附试验

煤吸附试验装置系统示意如图 1 所示。整套试

验装置由真空抽气系统、吸附系统、数据采集及检测

系统和高压气体钢瓶组成。吸附反应釜半径 r 为

6 cm，高 h 为 25 cm，则吸附反应釜的体积 V 为 2.826 L。

为模拟电厂烟气中 CO2 气体的浓度，所用吸附

气中 CO2 浓度约为 16%，为排除烟气中其他气体干

扰，以 CO2 和 Ar 的混合气作为吸附气。

试验过程为将煤样置于吸附反应釜内并密封，

气密性检查无误后进行抽真空脱气处理，使其压力

约为 0，脱气时间为 12 h。向吸附缸内注入吸附气体，

使其压力略高于 0.1 MPa，注气时间约为1 min。每

0.5 h 用气相色谱仪测定缸内 CO2 的体积分数，并同

时记录吸附缸压力以及环境温度，持续记录 6 h。
  

2

3 4 6
7

8 9

10

5

1

1—真空泵; 2—高压气瓶; 3—压力调节器; 4—管路; 5—吸附反应釜;

6—压力表; 7—气相色谱仪; 8—全自动空气源; 9—载气 (氩气);

10—工作站

图 1    常温常压条件下 CO2 吸附试验系统

Fig.1    CO2 adsorption experimental system at room temperat-

ure and pressure
 

依据理想气体状态方程计算得出任一吸附时间

吸附缸气相空间 CO2 的物质的量：

ni =
PiV
RTi
=

PzφBi
V

RTi
（1）

φBi

式中：Pi 为第 i 次记录时吸附缸内 CO2 气体的分压

力，Pa；V 为吸附缸的体积，0.002 826 m3；ni 为第 i 次

记录时吸附缸内 CO2 气体的物质的量，mol；Pz 为吸

附过程中吸附缸内气体总压力，Pa； 为第 i 次记录

时吸附缸内 CO2 气体的体积分数，%；Ti 为第 i 次记

录时吸附过程中环境温度，K；R 为理想气体的气体

常数，取 8.31 J/（mol·K）。

通过吸附前后反应釜内 CO2 物质的量差值求

得煤样对 CO2 气体的吸附量：
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Vi =

(
n0−n j

)
Vm

m
×103 （2）

式中：Vi 为某个时间点每克煤对气体的吸附体积，

cm3/g；Vm 为常温 (25 ℃) 常压下气体摩尔体积，24.5
L/mol；n0 为吸附前注入吸附缸的 CO2 的物质的量，

mol；m 为煤的质量，g。 

2　试验结果与分析
 

2.1　孔隙结构对 CO2 吸附量的影响

Qdaf

3 种脱矿干燥煤样的 CO2 吸附曲线如图 2 所示，

可以看出，3 种煤样的 CO2 吸附量随时间变化规律一

致，均在吸附开始 1 h 内速率最快；吸附进行 1～4 h，

煤样对 CO2 的吸附速率减缓；吸附进行 4～6 h，煤样

对 CO2 的吸附量基本保持不变，表明吸附基本达到

平衡，将这段时间内吸附量的平均值作为煤样对

CO2 的饱和吸附量 。可以看出三者的饱和吸附

量差距明显，DNH-daf 煤样的饱和吸附量最大，HG-
daf 煤样次之，TX-daf 煤样最小。由于 3 种煤样均进

行了脱矿和干燥处理，因此排除了矿物质、水对煤吸

附 CO2 的影响，分析造成饱和吸附量差异的原因是

3 种煤的孔隙结构不同导致的。
  

0 1 2 3 4 5 6
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)

时间/h

DNH-daf
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图 2    脱矿干燥煤样的吸附量曲线

Fig.2    Adsorption capacity curve of demineralized dry coal
samples

 

前期研究成果表明，微孔是煤的主要吸附孔[14]，

因此以 CO2 气体为探针对 DNH-daf、HG-daf、TX-
daf 煤样的微孔结构进行表征，煤样的累积比表面积

与孔体积随孔径分布曲线如图 3 所示。由图 3 可以

看出，3 种煤样的累积比表面积、孔体积曲线走势一

致，随着孔径增大，累积比表面积与孔体积逐渐增大，

说明 3 种煤中均存在着大小不等的<1 nm 的微孔。

DNH 煤的比表面积和孔体积最大，HG 煤次之、TX
煤最小，这与 3 种煤样对 CO2 饱和吸附量的大小顺

序一致。 
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图 3    脱矿干燥煤样的累积比表面积、孔体积曲线

Fig.3    Specific surface area and pore volume curves of demin-
eralized dry coal samples

 

3 种煤样的比表面积和孔体积增量曲线如图 4
所示，由图 4 可以看出，孔径 0.5～0.7 nm 和 0.8～0.9 nm
范围内，比表面积、孔体积增量曲线分别达到极大值，

说明这两个孔径范围内的孔数量较多；在 0.7～0.8 nm
范围内，比表面积、孔体积增量曲线具有极小值，说

明这个孔径范围内的孔数量较少。3 种煤样的孔径

分布规律基本一致，但 DNH 煤样在相同孔径范围内

的比表面积与孔体积增量曲线明显高于其他两个煤

样，说明 DNH 煤比表面积和孔体积高于其它煤的原

因是在相同孔径范围内，DNH 煤具有更多的微孔数

量，从而为 CO2 吸附提供了更多的吸附位点，导致其

饱和吸附量明显高于其他两种煤。

以往研究表明，微孔材料吸附时，比表面积起决

定作用；介孔材料吸附时，孔体积起决定作用[15]。由

于微孔是煤的主要吸附孔，因此将 3 种煤样的总比

表面积与饱和吸附量关系拟合曲线，如图 5 所示，煤

对 CO2 的饱和吸附量随比表面积增加而增大，表明

比表面积与 CO2 饱和吸附量有一定的正相关关系，

干燥无矿条件下 CO2 饱和吸附量与比表面积的关系

方程如式（3）所示：

Qdaf = −8.477 47e(−s/35.404 84)+2.552 69 （3）
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式中：Qdaf 为干燥无矿煤样的 CO2 饱和吸附量，cm3/g；

S 为比表面积，m2/g。
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图 4    脱矿干燥煤样的比表面积、孔体积增量曲线

Fig.4    Specific surface area and pore volume increment curves
of demineralized dry coal samples
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图 5    CO2 饱和吸附量与比表面积的关系

Fig.5    Relationship between CO2 saturated adsorption capacity
and specific surface area

  

2.2　矿物质质量分数对 CO2 吸附量的影响

Qd

不同矿物质质量分数煤的 CO2 吸附曲线如图 6
所示，可以看出，吸附量随时间变化规律与脱矿干燥

煤样一致，吸附进行 4～6 h，煤样对 CO2 的吸附基本

达到平衡，将这段时间内吸附量的平均值作为不同

矿物含量干燥煤样对 CO2 的饱和吸附量 。随着矿

物质质量分数的增加，3 种煤对 CO2 的吸附量均呈现

一定的降低趋势，分析原因是由于矿物质占据了煤

的孔隙空间[16]，导致煤的吸附位点减少，进而降低煤

对 CO2 的吸附能力。
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图 6    不同矿物质含量干燥煤的 CO2 吸附曲线

Fig.6    CO2 adsorption curves of dry coal with different mineral
contents

 

3 种煤样的 CO2 饱和吸附量与矿物质质量分数

的关系如图 7 所示。由图 7 可知，煤对 CO2 的吸附

能力随矿物含量增加线性降低。

由于不同矿物含量煤的吸附试验中排除了水的

影响，因此干燥条件下矿物质质量分数与 CO2 饱和

吸附量的关系方程如下：

Qd = a1+blM （4）
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式中：Qd 为干燥条件下不同矿物质质量分数煤样的

CO2 饱和吸附量，cm3/g；a1、b1 为常数，见表 3；M 为

矿物质质量分数，%。
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图 7    CO2 饱和吸附量与矿物质含量的关系

Fig.7    Relationship between CO2 saturated adsorption capacity
and mineral content

 
  
表 3    不同矿物质含量干燥煤的 CO2 饱和吸附量的拟合参数

Table 3    Fitting parameters of CO2 saturated adsorption ca-
pacity of dry coal with different mineral contents

煤种 a1 b1

DNH 2.344 4 −0.029 26

HG 1.958 −0.010 3

TX 1.556 2 −0.004 9
 

比较 3 种煤在干燥含矿条件下的拟合结果可以

发现，3 条曲线的斜率不等，说明矿物含量对 3 种煤

吸附能力的影响程度不同，其中 DNH 煤样的饱和吸

附量随着矿物质质量分数增加下降幅度最大，TX 煤

样最小。其原因可能是相同矿物质质量分数的 3 种

煤样中 DNH 煤的微孔数量最多，从而导致更多的矿

物质能以带状和团块状等形式填充在煤的微孔孔隙

内[17]，所以矿物质质量分数对 DNH 煤样吸附量的影

响更为显著。 

2.3　含水率对 CO2 吸附量的影响

Qaf

不同含水率煤的 CO2 吸附曲线如图 8 所示，可

以看出，在一定含水率范围内，含水率越大的煤样，

其对 CO2 的吸附量越小。随着含水率的逐渐增大，

其对吸附量的影响逐渐减小，含水率>9 % 以后，不同

含水率煤的吸附曲线趋于重合。将 4～6 h 内吸附量

的平均值作为不同含水率脱矿煤样对 CO2 的饱和吸

附量 。

3 种煤的 CO2 饱和吸附量与含水率的关系如图 9
所示。可以看出煤样的吸附能力随含水率呈指数变

化趋势，随着含水率的增加，CO2 饱和吸附量急剧下

降，在某个拐点后逐渐趋于平稳，将该点所对应的含

水率作为煤样的临界含水率。由于不同含水率煤的

吸附试验中排除了矿物质的影响，因此脱矿条件下

含水率与 CO2 饱和吸附量的关系方程如下：

Qaf = a2+b2e−Wc2 （5）

式中：Qaf 为脱矿条件下不同含水率煤样的 CO2 饱和

吸附量，cm3/g；a2、b2、c2 为常数，见表 4；W 为含水

率，%。
  

0 1 2 3 4 5 6

0

0.4

0.8

1.2

1.6

2.0

2.4

DNH-0
DNH-2%
DNH-5%
DNH-7%
DNH-9%
DNH-12%
DNH-15%

时间/h

(a) DNH 煤样

吸
附
量

/(
cm

3
·g

−1
)

0 1 2 3 4 5 6

0

0.5

1.0

1.5

2.0

HG-0
HG-2%
HG-5%
HG-7%
HG-9%
HG-12%
HG-15%

时间/h

(b) HG 煤样

吸
附

量
/(

cm
3
·g

−1
)

0 1 2 3 4 5 6

0

0.4

0.8

1.2

1.6

TX-0
TX-2%
TX-5%
TX-7%
TX-9%
TX-12%
TX-15%

时间/h

(c) TX 煤样

吸
附
量

/(
cm

3
·g

−1
)

图 8    不同含水率脱矿煤的 CO2 吸附曲线

Fig.8    CO2 adsorption curve of demineralized coal with differ-
ent moisture content

 

由图 9 可知，3 种煤样分别达到其临界含水率之

前，CO2 饱和吸附量与含水率几乎呈线性相关关系，

这与 CO2 饱和吸附量随矿物质质量分数呈线性变化
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趋势一致。但 3 种煤样的饱和吸附量在此阶段内降

低的程度不同，DNH 煤样最为显著，HG 煤样次之，

TX 煤样最不显著。分析原因是水分子进入煤体，占

据了孔隙[18]，而 DNH 煤样的微孔的数量最多，导致

有效吸附位点减少的比例更高，从而 DNH 煤样的吸

附量降低的更加明显。当含水率超过煤样的临界含

水率后，CO2 饱和吸附量几乎保持不变。分析原因是

因为随着水分含量的增加，水分子逐渐充满煤的裂

隙，阻碍了 CO2 分子的流通通道，导致 CO2 分子无法

进入煤内部的孔隙中。
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图 9    CO2 饱和吸附量与含水率的关系

Fig.9    Relationship between CO2 saturated adsorption capacity
and moisture content

 

  
表 4    不同含水率脱矿煤的 CO2 饱和吸附量的拟合参数

Table 4    Fitting parameters of CO2 saturated adsorption ca-
pacity of demineralized coal with different water content

煤种 a2 b2 c2

DNH 1.588 0 0.756 4 1/2.098 8

HG 1.371 0 0.587 0 1/2.780 7

TX 1.149 8 0.406 4 1/2.536 1
 

3　定量关系方程

由孔隙结构、矿物质及水影响煤吸附 CO2 的定

量关系方程可知，当矿物质质量分数 M=0、含水率

W=0 时，不同矿物含量干燥煤的吸附量 Qd 与不同含

水率脱矿煤的吸附量 Qaf 相等，并且都等于干燥无矿

煤的吸附量 Qdaf，即 Qd=Qaf=Qdaf，因此将矿物质质量

分数 M=0、含水率 W=0 代入式（4）、式（5），可得：

a1 = a2+b2 = Qdaf （6）

此时，式（4）、式（5）等价于

Qd = Qdaf +b1M （7）

Qaf = Qdaf +b2e−Wc2 −b2 （8）

b1M b2e−Wc2−
b2

由式（7）和式（8）可知，多项式 和

作为两个方程的修饰项，分别代表了矿物质质量分

数和含水率对干燥无矿煤样吸附量 Qdaf 的影响。因

此，为得到不同含水率、不同矿物含量煤对 CO2 饱和

吸附量 Q 的定量关系方程，将式（3），式（7）、式（8）联

立可得：

Q = −8.477 47e(−855.404 84)+b1M+b2e−Wc2+

2.552 69−b2
（9）

式中：Q 为含水、含矿煤的 CO2 饱和吸附量，cm3/g。

由式（9），可通过测定煤的比表面积、矿物质质

量分数和含水率等参数，推测煤对 CO2 的饱和吸附

量。为验证该方程的准确性，试验测试了 3 种煤在

一定矿物质质量分数和含水率下的 CO2 饱和吸附量。

与采用该方程计算得到的吸附量进行对比见表 5。

由表 5 可知，通过式（9）得出的 3 种煤样的 CO2

饱和吸附量与实测值的差距不大，其误差均在±5 %
范围内。通过测定煤的比表面积、矿物质质量分数

和含水率等参数，可以一定程度上预测煤对 CO2 的

吸附量，为采空区遗煤吸附封存 CO2 提供理论依据。
  

表 5    3 种煤样 CO2 饱和吸附量的实际值与预测值

Table 5    Actual and predicted values of CO2 saturated adsorption capacity of three coal samples

煤种 比表面积/ (m2·g−1） 矿物质质量分数/% 含水率/%
CO2饱和吸附量/(cm3·g−1)

误差/%
实际值 预测值

DNH 108.14 8 6 1.234 7 1.205 8 −2.34

HG 75.36 12 2 1.191 2 1.169 1 −1.85

TX 68.5 5 9 0.867 5 0.908 8 4.76

 
 

4　基于随机森林的因素显著性分析

随机森林是一种以决策树为基分类器的集成算

法，通过组合多棵独立的决策树后根据投票或取均

值的方式得到最终预测结果的机器学习方法。随机

森林算法最大的优点是其通过随机选取样本与特征

进行建模，该方法对噪声和异常值敏感度较低，不易
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出现过拟合。且能很容易地测量出每个特征对预测

的相对重要性。

本文使用 Python 调取 Scikit-Learn 计算每个特

征的重要性[19]，其过程可以看作是一个加权平均的

过程，核心思想是当某一特征在所有树中离树根的

平均距离越近，那么这个特征越重要。每个节点的

权重等于与之相关的训练样本的数量。随机森林根

据森林中所有决策树计算平均不纯度的减少来衡量

特征的重要性。基尼指数的计算公式为

Gt = 1−
k∑

i=1

[p( j/t)]2 （10）

式中：Gt 为 t 节点处的基尼指数；t 为节点序数；p(j/t)
为风险等级在 t 节点处的概率；k 为风险指标序数。

计算最小基尼减小值即节点分支前后基尼指数

的变化量：

DG =Gt −Gtl−Gtr （11）

式中：DG 为 t 节点的最小基尼减小值；Gtl、Gtr 分别为

根据 t 节点分类的左右节点的基尼指数。

以指标的平均基尼减小值占所有指标平均基尼

减小值总和的百分比来评估每个风险指标对总风险

的贡献程度，由此得到指标重要性的公式如下：

Pk =

n∑
i=1

t∑
j=1

Dki j

m∑
k=1

n∑
i=1

t∑
j=1

Dn
ki j

×100% （12）

式中：Pk 为第 k 个因子的重要性，m，n，t 分别为总的

特征数、决策树棵树以及单棵决策树的节点数，Dkij

为第 k 个特征在第 i 棵树的第 j 个节点的平均基尼

指数减少率。

Scikit Learn 在训练后会自动计算每个特征的分

数，然后对结果标准化，使所有特征的重要度之和等

于 1。调用 feature_importances 变量可以直接访问所

有特征的重要度。含水率、矿物质质量分数、比表面

积、孔体积 4 个因素的重要性计算结果如图 10 所示。

图 10 显示了 4 个输入特征对目标变量的总体

影响，可以看出比表面积是所有 4 个因素中影响程

度最大的，含水率次之；且比表面积和含水率的重要

性权重之和可达 75.1%，远高于其他 2 个因素。表明

比表面积和含水率与 CO2 吸附量紧密相关，比表面

积大的煤可以为 CO2 分子提供更多的吸附位点[20]，

水含量的增加降低了煤孔隙内部的比表面积，导致

吸附位点的减少，对 CO2 吸附具有负面影响；孔体积

对 CO2 吸附量的贡献在微孔范围内较低；矿物质质

量分数对 CO2 吸附量的影响程度最小，其重要性权

重小于 1%，矿物质与其他只占据孔隙的影响因素不

同，矿物质占据孔隙的同时，自身也会吸附微量的

CO2，因此导致其综合影响程度最低。
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图 10    各因素重要性权重

Fig.10    Importance weight of each factor
  

5　结　　论

1）DNH、HG、TX 煤的孔径分布规律基本一致，

在 0.5 ～0.7 nm 和 0.8～0.9 nm 孔径范围内的孔数量

较多，0.7～0.8 nm 范围内的孔数量较少；微孔数量是

导致 3 种煤对 CO2 吸附能力差异的根本原因。

2）常温常压条件下，煤对 CO2 的饱和吸附量随

比表面积的增加而增大，随矿物质质量分数和含水

率的增加而减小，且煤的微孔数量越多，矿物质质量

分数和含水率对吸附量的影响越显著。煤在达到其

临界含水率后，由于水分子阻碍了 CO2 分子的流通

通道，导致 CO2 分子无法进入煤内部的孔隙中，CO2

饱和吸附量逐渐趋于稳定。

3）比表面积对吸附量的影响程度最大，含水率

与孔体积次之，矿物质质量分数最弱，且比表面积与

含水率的重要性权重之和可达 75.1%，远高于其他两

个因素。

Q = −8.477 47e(−5/35.404 84)+b1M+

b2e−Wc2 +2.552 69−b2

4）依据拟合方程

，可通过测定煤的比表面积、矿

物质质量分数和含水率，推测煤对 CO2 的饱和吸附

量，为采空区遗煤吸附封存 CO2 提供理论依据。
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