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含 S 自由基促进沉积有机质生烃的本质 
——H 转移机制 
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摘  要: 沉积有机质热演化的本质是伴随 H 转移的歧化反应。有机 S 含量较高的干酪根具有更低生烃活化能, 

往往被认为是体系中丰富的含 S 自由基加速了 C–C 键断裂的结果。后生作用阶段, 二苯并噻吩类化合物(DBTs)

是有机 S 热演化的一类关键产物。因此, 研究联苯类化合物(BPs)和单质 S 化合生成 DBTs 的反应过程, 有助

于理解在 S 自由基作用下, 以 H 转移为基础的有机质生烃机理本质。本研究通过 Gaussian 09 程序和 3,3′-二

甲基联苯(3,3′-DMBP)与单质 S 的热模拟实验, 探索 BPs 和单质 S 反应生成 DBTs 的潜在反应路径。结果表明, 

S1 自由基与 BPs 发生化合反应是优势反应路径, 该过程进攻 C–H 键, 形成 DBTs 和高活性的 H 自由基; 除了

部分 H 自由基参与生成 H2S 外, 其余 H 自由基可以促进有机质裂解生烃。该优势反应路径表明, H 转移更可

能是后生作用阶段含 S 自由基促进沉积有机质裂解生烃的关键步骤。 
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Sulfur-bearing free radicals promote the hydrocarbon generation of  
sedimentary organic matter via a hydrogen transfer mechanism 
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Abstract: Thermal maturation of sedimentary organic matter mostly involves disproportionation and hydrogen 

transfer. Typically, a higher content of organic sulfur in kerogen leads to a decreased activation energy of hydrocarbon 

generation. The abundant sulfur-bearing free radicals in the system accelerate the breakdown of C–C bonds. 

Dibenzothiophene compounds (DBTs) are key products generated by organosulfur compounds during the 

catagenesis stage. Therefore, detailed studies of the mechanism responsible for DBTs generation regarding the 

combination of elemental sulfur and biphenyl compounds (BPs) would help geological researchers understand how 

organosulfur facilitates the hydrocarbon generation of sedimentary organic matter. In this study, we investigated 

the reaction pathways of DBT generation from BPs and elemental sulfur using a combination of thermal 

simulation experiments and theoretical calculation. The results demonstrated that a combination reaction occurs 

between S1 free radicals and BPs as the dominant mechanistic pathway. The free radicals attack the C–H bond to 

form DBTs and highly reactive free H radicals, the latter of which participate in H2S formation and promote 
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hydrocarbon generation via decomposition of organic matter. These data indicate that hydrogen transfer is the key 

step in organosulfur-induced stimulation of hydrocarbons generation from the decomposition of sedimentary 

organic matter during the catagenesis stage. 

Key words: sulfur-bearing free radical; hydrogen transfer; dibenzothiophene; quantum chemistry; decomposition 

of organic matter 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

0  引  言 

沉积有机质在热演化过程中会发生一系列复杂

的变化。传统的生烃理论认为, 原始有机质生烃过

程中发生 H 的再分配, 一些较小的碎片被 H 饱和转

变为烃类, 其余有机质经缩合脱 H 成为比原始有机

质更为贫 H 的部分 (刘全有等 , 2019; 刘佳宜等 , 

2019)。Helgeson et al. (2009)将有机质的成熟和生油

过程看作是氧化还原反应不可避免和不可逆的结果, 

未熟干酪根随着温度的升高发生氧化还原反应, 形

成石油、水或 CO2 以及更为成熟的干酪根, 且这三

者之间可能会存在亚稳态平衡。从反应机制看, 有

机质热解过程有 2 种主要机制: 自由基机制和碳正

离子机制(Ungerer, 1990)。自由基机制很早就被用来

解释干酪根热演化的过程(Rice, 1933), 一般认为正

构烷烃的产生依赖于自由基机制, 而离子机制是异

构烷烃产生的途径(Kissin, 1987; Weres et al., 1988)。

在外来自由基的作用下, 沉积有机质形成具有多个

自由基活性位点的过渡态分子, 随着热应力的增加, 

不稳定的过渡态分子一方面加 H 被还原, 断裂成一

些短链化合物; 另一方面过渡态本身被氧化, 发生

成环或交联反应形成更加贫 H 的大分子 (Lewan, 

1997)。最终的结果是 H 元素发生转移, 从原始干酪

根分子中被重新分配到生成的石油和天然气中。 

在沉积有机质后生作用阶段, 随着干酪根的芳

构化和缩聚作用的明显增强, 该阶段有机质内部发

生的 H 转移反应较为局限, 除了有机质裂解和缩聚

反应外, 二苯并噻吩类化合物(DBTs)的形成也是该

阶段的主要反应之一。作为一类在原油和烃源岩中

广泛分布的分子标志物, 已有很多学者对 DBTs 的

形成过程进行了研究。除了在成岩作用阶段, 还原

态 S 与脂类化合物结合后, 经过成环、脱 H 等过程

演化形成 DBTs 外(Casagrande and Ng, 1979; 盛国英

等, 1986; Damsté et al., 1988, 1989; Amrani, 2014), 

在后生作用阶段, 联苯类化合物(BPs)和单质 S 化合

生成 DBTs 这一反应路径也得到了很多相关的地质

实例和热模拟实验结果的验证(White and Lee, 1980; 

夏燕青等, 1998a; Asif et al., 2009; Li et al., 2013; 吴

嘉等, 2019)。 

一般认为, S元素也以自由基形式与有机质发生

反应(Mayer, 1977; Casagrande and Ng, 1979; Lewan, 

1998)。后生作用阶段, 在 S 自由基的作用下, 富 H

的 BPs 生成了贫 H 的 DBTs, 它们之间也发生了 H

转移。因此, 选择 BPs 为模型化合物, 研究其与单质

S 化合形成 DBTs 的化学机理, 有助于理解后生作用

阶段沉积有机质中 H 的地球化学行为, 为揭示高过

成熟阶段制约有机质生烃的主要因素提供理论支

撑。本研究采用量子化学手段, 借助 Gaussian 09 程

序探明 BPs 和含 S 自由基反应生成 DBTs 的 2 种潜

在反应路径; 并结合优势反应路径分析了 DBTs 形

成过程中的 H 转移机理。此外, 利用黄金管高温高

压热模拟实验 , 通过封闭体系中 3,3′-二甲基联苯

(3,3′-DMBP)和单质 S 体系中 H 的质量平衡证据验证

了理论计算的推论, 明确了自由基和 H 中间体在有

机质热演化过程中的重要作用。 

1  实  验 

1.1  样  品 

实验所用样品为分析纯标准样品, 实验中所用

各化合物信息见表 1, 其中 3,3′-DMBP 和单质 S 为实

验反应物, 其余各物质为用于实验产物定性定量的

标准物质。实验中用于溶解和稀释用的 CH2Cl2 均重

蒸过, 用于除 S 的 Cu 片和过滤使用的脱脂棉和滤纸

在使用之前都用 CH2Cl2 进行了抽提处理。 

1.2  方  法 

1.2.1  量化计算方法 

量化计算的理论基础是密度泛函理论 (Kohn 

and Sham, 1965), 在 M06-2X/6-311+G**计算水平上

对反应物、过渡态、中间体及产物的结构进行了几

何优化。在几何优化的同时, 采用相同的计算水平对

各个物质进行振动分析和频率计算, 确保所得到的 
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表 1  实验样品信息 
Table 1 Sample information 

序号 实验样品 分子式 分子量 纯度 供应商 

1 联苯(BP) C12H10 154 99% ACROS Organics 

2 4-甲基联苯(4-MBP) C13H12 168 98% Alfa Aesar 

3 3,3′-二甲基联苯(3,3′-DMBP) C14H14 182 98% TCI 

4 二苯并噻吩(DBT) C12H8S 184 98% Alfa Aesar 

5 4-甲基二苯并噻吩(4-MDBT) C13H10S 198 98% J&K 

6 4,6-二甲基二苯并噻吩(4,6-DMDBT) C14H12S 212 >98% Adams Reagent 

7 单质硫 S 32 99.5% Alfa Aesar 

8 二氯甲烷 CH2Cl2 85 99% JDTZ 

 
分子体系结构是势能面上的极小值点, 即反应过程

中体系最稳定和亚稳定的几何构型。通过对反应过

程中优化所得到的过渡态进行内禀反应坐标(IRC)计

算, 确定过渡态是在势能面上反应物向产物转化的

能量最高点。为准确获得反应体系的热力学数据 , 

在 M06-2X/6-311+G**计算水平上获得热力学校正

量, 在 M06-2X/def2-TZVP 计算水平上计算反应体

系中各物质的单点能 , 并与热力学校正量相加 , 

得到反应中各物质的能量之后以反应物能量为基

准绘制反应体系的反应能级图。本研究的计算均使

用 Gaussian 09 程序完成, 模型的绘制在 GaussView 

6.0 程序中完成。 

1.2.2  热模拟实验方法 

实验制备的黄金管长 30 mm, 内径 5.5 mm, 管

壁厚度 0.25 mm, 金管使用之前用火焰枪(温度约

800 )℃ 灼烧 3 min, 用氩弧焊机焊封一端后称量其

质量。装样结束后, 向金管内通入 Ar 来置换金管中

的空气 , 并将黄金管开口端夹扁成“一”字形 , 用氩

弧焊机密封, 封好的金管检漏后称量其总质量。 

热模拟实验以单质 S 和 3,3′-DMBP 为反应物, 

实验压力设置为 10 MPa, 分别在 200、350、380、

410、440、470 ℃下反应 18 h。 

热模拟实验结束后 , 将金管扎破 , 用润湿的醋

酸铅试纸对释放出来的气体进行定性检测。气体使

试纸变黑, 同时闻到有臭鸡蛋味的刺激性气味, 结

合本次实验的反应物 3,3′-DMBP 和 S 粉, 推测反应

产物中有 H2S 生成。对反应后的金管内气体完成初

步定性分析后, 剪开黄金管, 浸入 CH2Cl2 中, 超声

震荡 30 min, 充分溶解反应产物。加入洁净的 Cu 片

静置 24 h 后过滤, 得到的滤液装入样品瓶中。 

过滤得到的液相可溶产物进行色谱–质谱(GC-MS)

分析 , 在中国石油大学(北京)油气资源与探测国家

重点实验室完成。设备是美国Agilent 6890 GC-5975i MS, 

相关参数如下: 配置 HP-5MS(5%苯基甲基聚硅氧烷)

弹性石英毛细柱(60 m×250 μm×0.25 μm); 色谱分析

使用程序升温, 初始温度为 80 , ℃ 恒温 1 min, 以

3 /min℃ 的速率升温至 260 ; ℃ 载气为 He, 流量为

1 mL/min, 平均柱流速为 26 cm/s; 进样方式采用不

分流进样, 进样口温度保持在 300 ; ℃ 质谱分析中

离子源采用电子轰击(EI)方式, 电离电压 70 eV, 质

谱扫描范围 m/z 50~450, 数据采集方式为全扫描(SCAN)

和选择离子(SIM)同时采集(师生宝等, 2014)。 

实验产物的相对定量方法为外标曲线法。以

BP、4-MBP、DBT、4-MDBT 和 4,6-DMDBT 作为

标准物质, CH2Cl2 为溶剂, 配制一系列不同浓度的

溶液并进行 GC-MS 检测。外标法定量所用的工作曲

线方程见表 2。 

2  结  果 

2.1  DBTs 生成的理论反应路径 

Gilchrist et al. (1978)在研究 N 离子、自由基以

及氮烯等物质时提出通过形成 2-氨基联苯的方式在

联苯中掺入 N 元素是可行的。据此, Asif et al. (2010)

在研究二苯并呋喃时提出其形成的一种潜在机理是: 

在活性炭催化的条件下, 通过中间体 2-羟基联苯将 
 

表 2  外标法定量所用工作曲线方程 
Table 2  Equations of working curve used in quantitative 

analysis by external standard method 

化合物名称 工作曲线 R2 

BP y=2.40×10−7x−0.014 0.9992 

4-MBP y=3.67×10−7x+0.060 0.9996 

DBT y=2.72×10−7x−0.010 0.9996 

4-MDBT y=4.75×10−7x−0.008 0.9998 

4,6-DMDBT y=5.13×10−7x+0.043 0.9986 

注: x. GC-MS 峰面积; y. 浓度(μg/g)。 
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O 元素键合到苯环上。S 元素作为 O 的同族元素, 推

测其在与联苯反应时能生成类似于 2-羟基联苯的中

间体, 以此设计反应路径。 

一般来说, 自然界中的单质 S 晶体为 8 个原子

组成的环状结构, 该结构是单质 S 分子最为稳定的

存在。在 S8 环状结构中, S 原子以 sp3 不等性杂化的

方式与另外 2 个 S 原子之间以单键相连, 当温度升

高至 160 ℃左右时 , S8 发生开环 , 其环状结构被破

坏。因此, 在实际地质条件下, 单质 S 与其他物质反

应时在微观上更可能以 S 自由基(S1)、二聚硫自由基

(S2)等形式进行。 

图 1 展示了 BP 和单质 S 化合的量化计算结果, 

BP 与 S 自由基作用的初始能垒为 49.13 kcal/mol, 与

S2 自由基作用的初始能垒高达 70.03 kcal/mol。BP

与 S1 自由基的反应产物为 DBT 和 2 个高活性 H 自

由基, 而与 S2 自由基反应生成 DBT 和 H2S。S 原子

键入到 3,3′-DMBP 中的反应路径(图 2)与键入到 BP

中类似, 3,3′-DMBP 和 S1 自由基反应具有更低的初始

能垒(46.81 kcal/mol), 反应产物也是 2 个 H 自由基。 

2.2  热模拟实验产物分布 

通过分析 3,3′-DMBP 和单质 S 的热模拟实验产

物, 发现产物以 DMDBTs 为主(图 3)。在 380 ℃以上, 

MBPs、BPs 以及 MDBTs 含量逐渐增多, 总离子流

图中有明显出峰。随着温度增加, MDBTs 异构体含

量具有正常演化趋势, 即 4-MDBT/1-MDBT值增大。

特别是在 200 ℃时, 实验产物中已经有 DBT 产生, 

且观察到 MBPs、MDBTs 等脱甲基产物(图 4)。这些

产物的形成应与高温裂解反应具有不同的机理。 

2.3  热模拟实验 H 元素质量平衡计算 

在封闭体系中, 热模拟实验前后各元素的质量

是守恒的。通过相对定量分析 3,3′-DMBP 和单质 S

体系的热模拟实验产物 , 可以对体系中的 H 元素 

 

RC. 反应物; TS1. 过渡态 1; TS2. 过渡态 2; IM. 中间体; PC. 产物。 

图 1  联苯和单质 S 理论计算反应路径 
Fig.1  Theoretical calculation of reaction pathway between biphenyl and elemental sulfur 

 

图 2  3,3′-DMBP 和单质 S 理论计算反应路径 
Fig.2  Theoretical calculation of reaction pathway between 3,3′-DMBP and elemental sulfur 
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图 3  18h、不同温度下 3,3′-DMBP 和单质 S 反应的产物分布 
Fig.3  Product distribution of the reaction between 3,3′-DMBP and elemental sulfur at different temperatures for 18 h 

 

 

图 4  200 ℃下 3,3′-DMBP 和单质 S 反应的产物分布 
Fig.4  Product distribution of the reaction between 

3,3′-DMBP and elemental sulfur at 200 ℃ 
 

进行质量平衡研究。由于实验产物中未检测到芳基

缩合的产物(多联苯系列、DBT 二聚体等)(夏燕青等, 

1998b; 金霄等, 2019), 因此, 热模拟过程中涉及到

H 平衡的化学反应可以分为脱甲基、需甲基、成环

缩合和甲基迁移 4 类, 用反应式(1)~(6)表示(图 5)。 

发生 1 mol 的脱甲基反应(1)需消耗 1 mol H 原

子, 而 1 mol 需甲基反应(2)或 1 mol 成环缩合反应分

别可以提供 1 mol 或 2 mol H 原子, 甲基迁移反应则

不消耗也不提供 H 原子。因此反应过程 H 的平衡计

算方法如下: 在利用外标法对产物进行半定量的基

础上, 根据公式(1)计算出 H 原子的净产量:  

氢原子净产量=(2)+2×(3)+(4)−(1)     (1) 

式中: (1)~(4)代表反应式(1)~(4)中相应实验产物的

产量。在不考虑产物脱去甲基去向的情况下, 得到

表 3 中 18 h、不同温度下 DBTs 产量和 H 原子净产

量的相对摩尔分数。 

3  讨  论 

3.1  DBTs 生成的优势反应路径 

量化计算结果表明, S 元素以 S1 自由基的形式键

入到 BPs 中形成 DBTs 这一路径具有更低的初始反应

能垒, 因此, BPs 与单个 S 自由基反应是 DBTs 生成

的优势反应路径。同时, 该反应路径生成高活性的 H

自由基, 这些高活性 H 自由基易与其他物质相互反

应, 形成 H2、H2S 以及有机质裂解产物等。据此推

测, 在 3,3′-DMBP 和单质 S 的热模拟实验中, 由于

加入的单质 S 是过量的, 气相产物中 H2 的含量并不

比 H2S 高; 而在反应的可溶液相产物中, 除主产物 
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图 5  热模拟实验涉及的 H 平衡化学反应类型 
Fig.5  Types of H equilibrium chemical reactions involved 

in thermal simulation experiments 
 

表 3  18 h、不同温度下 DBTs 与 H 产量平衡计算结果 
Table 3  Mass balance between DBTs and H yield at 

different temperatures for 18 h 

温度( )℃  DBTs 产量(%) H 原子净产量(%) 预测 H2S 极限产量(%)

350 35.80 37.63 18.82 

380 35.17 54.58 27.29 

410 35.63 56.46 28.23 

440 33.87 63.66 31.83 

470 33.54 65.74 32.87 

注 : GC-MS 检测未考虑稀释倍数 , 计算时将可检测到的液相产物

(BP、MBPs、DMBPs、DBT、MDBTs 和 DMDBTs 系列)的量(mol)与 H

原子的净产量(mol)求和后归一化处理。DBTs 产量是 DBT、MDBT 和

DMDBT产量之和; 预测H2S极限产量是指产生H原子全部转化为H2S。 

 

4,6-DMDBT 以外, 由于中间产物 H 自由基的影响, 

部分 4,6-DMDBT 和 3,3′-DMBP 可能在低温条件下发

生脱甲基作用生成少量的 BP、MBPs、MDBTs 和 DBT, 

与 200 ℃下观察到的热模拟实验结果一致。 

热模拟实验 H 元素质量平衡计算结果(表 3)显示, 

即使各反应所产生的净 H 原子全部转化为 H2S, 预

测的 H2S的极限产量也始终低于 DBTs的产量, 表明

H2S 的产生与 DBTs 的形成是相互独立的, 且 H2S 的

实际产量必然低于发生反应的单质 S 的量, 验证了

优势反应路径与热模拟实验结果的一致性。 

Ellis et al. (2019)在研究石油烃与单质 S 作用的

热模拟实验中发现, 单质 S 的加入量与 H2S 的生成

量之间并不是 1∶1 的关系, 表明在该过程中生成了

有机含 S 化合物(OSCs)。这些 OSCs 以噻吩类为主, 

而气相产物中检测到了 C2-C3 硫醇, 证实了石油烃

与单质 S 作用的过程中会产生一些不稳定的含 S 化

合物, 类似于优势反应路径中的中间体 IM, 这些中

间体会进一步转化为较为稳定的噻吩类化合物。同

时, Ellis et al. (2019)利用不同原油和单质 S 的热模拟

实验计算出 H2S 生成的活化能介于 38~52 kcal/mol

之间, 与本研究计算出 BPs 和单质 S 的优势反应路

径的初始反应能垒基本吻合。 

3.2  含 S 自由基促进有机质裂解的化学实质 

在 200 ℃时, 热模拟实验产物中可以检测到

DBT 和 MBPs, 这些 DBT 和 MBPs 的产生机理不同

于高温下 DMDBTs 和 3,3′-DMBP 的裂解机理, 而是

S 自由基的键入产生了额外的 H 自由基, 促进了低温

下脱甲基反应的发生, 导致 DMDBTs 和 3,3′-DMBP

发生裂解。 

一般认为, 干酪根中的有机 S 含量会影响其生

烃行为, S 含量高的干酪根在热演化过程中会释放出

含 S 自由基, 这些含 S 自由基通过进攻 C–C 键促使

有机质发生裂解, 表现出较低的生烃活化能(Lewan 

and Ruble, 2002)。Lewan (1998)通过对模型化合物

1-苯基十二烷和二乙基二硫化物的热模拟实验表明, 

含 S 自由基的浓度可以决定石油生成的速率。从本

研究的量化计算得知, 含 S 自由基会与有机质作用, 

释放出 H 自由基。因此, 对 Lewan 的实验来说, 含

S 自由基的浓度影响石油的生成速率只是宏观表现, 

而从微观机理上解释, 含 S 自由基进攻有机质中的

C–H 键产生了高活性 H 自由基, 从而加快了石油生

成的速率, 而非直接进攻 C–C 键。因此, 在含 S 自

由基作用下, H 转移的发生是促进有机质裂解的化

学实质, 这在地球化学机制上为 Lewan 的实验结果

提供了理论支撑, 也证实了 H 元素在有机质裂解过

程中的重要作用。这种作用也可以从其他学者的实

验研究中得到体现, 例如, Lewan et al. (1979)对富有

机质的 Woodford 页岩进行了含水热模拟实验, 相较

于无水体系, 含水体系下热解产物的组成和分布与

天然原油类似, 证实水中的 H 元素参与了有机质的

裂解过程; Jin et al. (2004)对泥岩(Ⅱ型干酪根)和煤

进行了封闭体系下加气态 H2 和 H2O 的生烃模拟实

验, 结果表明, 与加 H2O 相比, 加 H2 后无论泥岩还

是煤的生烃率均发生显著增加, 其中泥岩的生烃率

提高 140%以上。种种实验证据表明, H 元素的确参

与了有机质的裂解过程。 

3.3  地层中低含量 H2 的有机来源 

全球范围内 H2 十分丰富, 无论在前寒武纪地层
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还是新生代地层, H2 均广泛存在(Lollar et al., 2014; 

Meng et al., 2015)。H2 具有多种成因类型, 对于深部

地层有机成因的 H2, 本研究的量化计算结果给出了

一种可能, 即 H2 可以来自于有机质的缩合脱 H; 而

在浅部地层, 长链烷烃可以脱 H 形成烯烃, 同时产

生 H2。虽然自然条件下气藏中很少有有机来源的 H2

富集, 但很多生烃热模拟实验的气相产物中都检测

到了一定量的 H2, 结合本研究量化计算的反应路径

推测, 这可能是由于实验室的热模拟实验是短时高

温的过程, 有机质缩合产生的中间体 H 自由基以 H2

的形式被保存下来, 而在自然沉积盆地中, 烃源岩

深埋–成熟–生烃的演化是一个缓慢升温的过程, 并

受到多种外界环境因素的影响, H 自由基形成 H2 的

概率低且 H2 易发生逸散。Saxby and Riley (1984)历

时长达 6 a 的热模拟实验也证实了气体产物中基本

不存在烯烃和 CO, 并且固态产物演化特征与天然

演化特征结果一致。 

在适当的地质条件下, 浅部产生的烯烃和 H2 可

以被保留下来, 例如, Yang et al. (2009)在利用氧化

降解法分离沥青质中的包裹烃中发现了一系列偶碳

数正构 1-链烯; Cheng et al. (2017)在沥青质氧化降

解的产物中检测到了一些正构烷烃酸乙酯和萜烯 , 

认为这些化合物和偶碳数正构 1-链烯均是原生组分, 

沥青质的大分子结构保护了这些化合物不受油藏变

化过程的影响 , 使它们能够在地质年代中保存下

来。肖海燕 (1994)对盆地北部的莺–杏断陷区埋深超

过 1800 m 的天然气分析认为, 其明显变重的 C 同位

素特征显示这类气为煤型气和油型气的混合气, 而

非幔源气和生物气。排除 H2 的无机和生物来源, 这

部分低含量的 H2 很可能是通过有机质缩聚的方式

形成并保存下来的。 

4  结  论 

在后生作用阶段, BPs 与单质 S 化合生成 DBTs

的优势反应路径是 BPs 与单个 S 自由基的反应。

S 元素键入到 BP 结构中形成一些不稳定的中间体 , 

进而转化为稳定的 DBT 结构。该过程会释放出有

机质中的 H, 这种 H 转移过程的发生是含 S 自由基

促进有机质热降解的本质。低温条件下, 3,3′-DMBP

和单质 S 的热模拟实验产物中检测到 MBPs、DBT

以及 DMDBTs 等产物也印证了这一反应路径的可靠

性。这种有机物与自由基相互作用产生游离 H 的生

烃机理表明, 后生作用阶段 H 自由基的存在是沉积

有机质中最终导致裂解反应发生的重要中间物质 , 

也暗示着地层中 H2 的一种可能有机来源。 
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