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力学所在干酪根结构的机器学习研究中取得进展
作者：黄先富  2021-01-06 08:49

【放大 缩小】

　　干酪根是页岩油气的主要母质, 其分子模型构建及熟化机理是油气勘探开发的理论基础。

力学所赵亚溥研究团队前期针对珍贵的深部页岩样品, 基于大量实验及计算, 构建了目前国际

最大的干酪根分子群, 建立了干酪根的时间–温度–成熟度关系 [Global Challenges 3,

1900006 (2019); Fuel 278, 118264 (2020)]。 由于干酪根具有分子量大、官能团多样等特

点, 导致干酪根结构模型重构中存在 “组合爆炸” 难题, 理论存在的干酪根构型数目是一个

远大于 5  的天文数字 (n 为碳原子数)。 传统构建方法通过大量实验和试错探索合理构

型, 效率极低, 这严重限制了干酪根化学–力学性质的进一步研究进展。  

　　近期, 赵亚溥团队首次采用机器学习结合实验数据的方法预测干酪根组分及其结构特征。

在课题组前期分子结构研究的基础上, 研究人员结合深部页岩干酪根实验数据, 构建了超过 10

万组可靠样本库, 为通过机器学习方法智能化构建干酪根模型提供了数据保障。经训练的机器

学习模型对干酪根骨架结构预测准确度达到 96.1% (图 1), 对干酪根类型特征的预测准确度约

为 90% (图 2)。此外, 采用机器学习方法预测干酪根成熟度也非常准确。 

　　 以上研究表明机器学习方法在干酪根组分预测和特征分析中性能十分优异, 为智能化高通

量建立我国干酪根分子样本库及化–力性质分析平台奠定了坚实基础。 

　　相关成果以 “Predicting the components and types of kerogen in shale by

combining machine learning with NMR spectra” 为题发表在国际能源领域主流学术期刊

Fuel, (Kang DL, Wang XH, Zheng XJ, and Zhao YP*. Fuel, 2021, 290: 120006.
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https://doi.org/10.1016/j.fuel.2020.120006

(https://doi.org/10.1016/j.fuel.2020.120006))。本研究得到国家自然科学基金重点项目

(12032019) 和中国科学院前沿重点研究计划 (QYZDJ-SSW-JSC019) 等项目的支持。  
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图1 机器学习方法预测干酪根组分
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图2 机器学习方法预测干酪根类型
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