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Ïîêàçàíà âîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ òåõíîëî-
ãèè ïàññèâíîé àäñîðáöèè ïî÷âåííî-ãðóíòîâûõ
ãàçîâûõ óãëåâîäîðîäîâ (áîëåå 85 óãëåâîäîðîä-
íûõ ñîåäèíåíèé îò Ñ2 äî Ñ20) ñ ïðèìåíåíèåì
ïðîåêöèîííûõ ïîäõîäîâ ê ìíîãîìåðíîìó àíàëè-
çó ìàññèâà äàííûõ õðîìàòîãðàôèè-ìàññ-ñïåêò-
ðîìåòðèè äëÿ ïîèñêà ìåñòîðîæäåíèé íåôòè è
ãàçà. Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ïîëåâûõ èññëå-
äîâàíèé â ðåàëüíûõ ãåîõèìè÷åñêèõ óñëîâèÿõ è
ïîêàçàíî, ÷òî äèñêðèìèíàíòíûé ìåòîä ïðîåê-
öèé íà ëàòåíòíûå ñòðóêòóðû (PLS-DA) ïîçâîëÿ-
åò óñòàíîâèòü ñâÿçü ìåæäó õðîìàòîãðàôè÷åñêè-
ìè äàííûìè è ðåãðåññèîííûìè îòêëèêàìè
ìàòðèöû D, êîòîðûå â äàëüíåéøåì ìîãóò èñ-
ïîëüçîâàòüñÿ äëÿ îöåíêè íåôòåñîäåðæàíèÿ òåð-
ðèòîðèàëüíûõ îáúåêòîâ. Ðåçóëüòàò îáðàáîòêè
ìàññèâà ïîëó÷åííûõ äàííûõ PLS-DA áûë ïðå-
îáðàçîâàí â êàðòó âåðîÿòíîñòåé íàõîæäåíèÿ çà-
ëåæåé íåôòè è ãàçà äëÿ ïîñëåäóþùåé ãåîõèìè-
÷åñêîé îöåíêè.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: àäñîðáåíò; ãàçîâàÿ õðîìàòî-
ìàññ-ñïåêòðîìåòðèÿ; ãåîõèìè÷åñêàÿ ñúåìêà; ìî-
äóëü-ñîðáåð; ïàññèâíàÿ àäñîðáöèÿ; ÏËÑ-ÄÀ;
òåðìîäåñîðáöèÿ.

Äàòà ïîñòóïëåíèÿ 14.10.21

It is considered the possibility of using the
technology of passive adsorption of soil-ground
gas hydrocarbons (more than 85 hydrocarbon
compounds from C2 to C20) with the use of
projection approaches to the multidimensional
analysis of the array of chromatography-mass
spectrometry data for the search for oil and gas
fields . Field studies were carried out in real
geochemical conditions, and it was shown that
the discriminant method of projections onto
latent structures (PLS-DA) makes it possible to
establish a relationship between chromatographic
data and matrix D regression responses, which
can later be used to estimate the oil content of
territorial objects. The result of processing the
PLS-DA dataset was converted into a probability
map of finding oil and gas deposits for subsequent
geochemical evaluation.

Key words: carbon adsorbent; gas
chromatography-mass spectrometry; geochemical
survey; module-sorber; passive adsorption; PLS-
DA; thermal desorption.
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Êàê èçâåñòíî, â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïîèñêè
íåôòè è ãàçà ïðîâîäÿò ñ ïîìîùüþ ãåîëîãè÷åñ-
êèõ, ãåîôèçè÷åñêèõ è ãåîõèìè÷åñêèõ ìåòîäîâ.
Ãåîëîãè÷åñêèå ìåòîäû íàïðàâëåíû íà èçó÷å-
íèå ïîâåðõíîñòíûõ äàííûõ, ãåîôèçè÷åñêèå
èññëåäîâàíèÿ ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ìåòîäû èçó-
÷åíèÿ çåìíûõ íåäð ñ ïîìîùüþ ôèçè÷åñêèõ
ÿâëåíèé 1–3. Îäíàêî îêîí÷àòåëüíûé âåðäèêò
ïî íàëè÷èþ çàïàñîâ íåôòè ìîæíî âûíåñòè
òîëüêî ïî ðåçóëüòàòàì ãåîõèìè÷åñêèõ ïîâåðõ-
íîñòíûõ ìåòîäîâ, êîòîðûå íå òîëüêî ïîêàçû-
âàþò íàëè÷èå îïðåäåëåííûõ óãëåâîäîðîäîâ,
íî è ïîçâîëÿþò óñòàíîâèòü ïðèìåðíûé êîíòóð
çàëåæåé 4,5.

Â ïîñëåäíåå âðåìÿ íàèáîëåå àêòóàëüíûì
ãåîõèìè÷åñêèì ìåòîäîì ïîèñêà çàëåæåé ÿâëÿ-
åòñÿ  ïàññèâíàÿ àäñîðáöèÿ óãëåâîäîðîäîâ íà
ñïåöèàëüíûå ìîäóëü-ñîðáåðû â ñî÷åòàíèè ñ
õåìîìåòðè÷åñêèìè ìåòîäàìè àíàëèçà ìíîãî-
ìåðíûõ äàííûõ õðîìàòî-ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè,
êîòîðûå ñóùåñòâåííî ñîêðàùàþò çàòðàòû íà
âûáîð ïåðâîî÷åðåäíûõ îáúåêòîâ ïîä áóðåíèå
ñêâàæèí 6–8.

Ìîäóëü-ñîðáåðû, èñïîëüçóåìûå ïðè ïîëå-
âûõ ãåîõèìè÷åñêèõ ðàçâåäêàõ è äàëüíåéøåì
àíàëèçå â ëàáîðàòîðèè, ñîñòîÿò èç àäñîðáèðó-
þùåãî ìàòåðèàëà (êîìïîçèöèè), óëîæåííîãî â
ñøèòûé ìåòàëëè÷åñêèé ïëàñòûðü, êîòîðûé, â
ñâîþ î÷åðåäü, ïîìåùàåòñÿ â ñïåöèàëüíóþ ãèä-
ðîèçîëÿöèîííóþ ìåìáðàíó 9–11.

Â òåîðèè àíàëèçà ìíîãîìåðíûõ õðîìàòî-
ãðàôè÷åñêèõ äàííûõ ÷àñòî èñïîëüçóþò ïðîöå-
äóðû ïîñòðîåíèÿ ëèíåéíûõ äèñêðèìèíàíòíûõ
ôóíêöèé (ËÄÔ), îáåñïå÷èâàþùèõ ïðè îïðå-
äåëåííûõ óñëîâèÿõ ìèíèìóì êðèòåðèÿ ñðåä-
íåé âåðîÿòíîñòè îøèáî÷íîé êëàññèôèêàöèè. Â
äàííîì ìåòîäå ïðîåêöèÿ ñòðîèòñÿ òîëüêî ïî
äàííûì ìàòðèöû X. Çíà÷åíèÿ îòêëèêîâ Y íå
ó÷èòûâàþòñÿ. Îáîáùåíèåì ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ
ìåòîä ïðîåêöèé íà ëàòåíòíûå ñòðóêòóðû
(PLS), êîòîðûé ñåé÷àñ ÿâëÿåòñÿ ïåðñïåêòèâ-
íûì ìåòîäîì ìíîãîìåðíîé êàëèáðîâêè, â êî-
òîðîì ïðîâîäèòñÿ îäíîâðåìåííàÿ äåêîìïîçè-
öèÿ ìàòðèö X è Y. Ïîýòîìó PLS äåêîìïîçèöèÿ
ãîðàçäî ëó÷øå îïèñûâàåò ñëîæíûå ñâÿçè íåëè-
íåéíîãî õàðàêòåðà 12,13.

Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû áûë àíàëèç ïðè-
ìåíèìîñòè ìåòîäà ïàññèâíîé àäñîðáöèè â ðå-
øåíèè çàäà÷ ðàñïîçíàâàíèÿ íåôòåãàçîíîñíîñ-
òè ãåîëîãè÷åñêèõ îáúåêòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì
õðîìàòî-ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè è ïðîåêöèîííîãî
ìåòîäà îáðàáîòêè ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ –
PLS-DA.

Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ÷àñòü

Äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ êîíòðîëèðóåìîãî îò-
áîðà ïðîá èñïîëüçîâàëàñü ãðóïïà èç 50 ìîäó-
ëåé-ñîðáåðîâ, 25 èç êîòîðûõ áûëè âûñòàâëåíû
â íåïîñðåäñòâåííîé áëèçîñòè îò ñêâàæèíû áåç
ïðèçíàêîâ íåôòåãàçîíîñíîñòè («ñóõàÿ» ñêâà-
æèíà), îñòàëüíûå 25 áûëè âûñòàâëåíû â íå-
ïîñðåäñòâåííîé áëèçîñòè îò ñêâàæèíû ñ ïîä-
òâåðæäåííûìè ïðèçíàêàìè íåôòåãàçîíîñíîñòè
(«íåôòÿíàÿ» ñêâàæèíà).

Êîîðäèíàòû âñåõ ìîäóëåé ôèêñèðîâàëèñü
ñ ïîìîùüþ ñïóòíèêîâîãî íàâèãàöèîííîãî óñò-
ðîéñòâà GPS Garmin è áûëè çàíåñåíû â êîìïü-
þòåðíóþ áàçó äàííûõ.

Îöåíêà àäñîðáöèè ïðîâîäèëàñü ìåòîäîì
ãàçîâîé õðîìàòîãðàôèè-ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè
íà ïðèáîðå Shimadzu GCMS-QP2020 ñ èñïîëü-
çîâàíèåì òåðìîäåñîðáöèîííîé óñòàíîâêè
Markes Unity2 ñ ëîâóøêîé, îõëàæäåííîé
äî –10 îC.

Íà ðèñ.1 ïðåäñòàâëåíà ìàññ-õðîìàòîãðàììà
îïûòíîãî îáðàçöà óãëåðîäíîãî àäñîðáåíòà â ñî-
ñòàâå ìîäóëåé-ñîðáåðîâ â óñëîâèÿõ ðåàëüíîé
ãåîõèìè÷åñêîé ñúåìêè íà êëàñòåðå íåôòÿíûõ
ñêâàæèí (ñ äîêàçàííîé íåôòåñîäåðæèìîñòüþ)
Âåðøèíîâñêîãî ëèöåíçèîííîãî ó÷àñòêà, ðàñïî-
ëîæåííîãî íà òåððèòîðèè Áèæáóëÿêñêîãî ìóíè-
öèïàëüíîãî ðàéîíà Ðåñïóáëèêè Áàøêîðòîñòàí.

Ìàññ-õðîìàòîãðàììà õàðàêòåðèçóåòñÿ íà-
ëè÷èåì ýòàëîííûõ ñîåäèíåíèé: èçîïåíòàíà,
ìåòèëöèêëîïåíòàíà, 2-ìåòèëãåêñàíà, öèêëî-
ãåêñàíà, öèñ-1,2-äèìåòèëöèêëîïåíòàíà, ãåïòà-
íà, 1-îêòåíà, òðàíñ-1,2-äèìåòèëöèêëîãåêñàíà,
öèñ-1,4-äèìåòèëöèêëîãåêñàíà, 2,6-äèìåòèëãåï-
òàíà, òðèäåêàíà, ãåêñàäåêàíà. Âñåãî áûëî
èäåíòèôèöèðîâàíî äî 80 óãëåâîäîðîäíûõ ñî-
åäèíåíèé. Ïî ðåçóëüòàòàì õðîìàòî-ìàññ-ñïåêò-
ðîìåòðè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé ó÷àñòêà Ðåñïóá-
ëèêè Áàøêîðòîñòàí ìåòîäîì ïàññèâíîé àäñîð-
áöèè óãëåâîäîðîäîâ èç ïî÷âû è ïðèçåìíîãî
âîçäóõà ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäóëåé-ñîðáåðîâ
âûÿâëåí øèðîêèé ñïåêòð óãëåâîäîðîäîâ, êîòî-
ðûé ñîñòàâëÿåò äî 80 ñîåäèíåíèé 13,14.

Àíàëèç äàííûõ õðîìàòîãðàôèè ïðîâîäèë-
ñÿ â äâà ýòàïà:

1 Àíàëèç ãëàâíûõ êîìïîíåíò
2 Ïîñòðîåíèå ðåãðåññèîííîé ìîäåëè ðàñ-

ïîçíàâàíèÿ íåôòåäîáûâàþùèõ îáúåêòîâ ìåòî-
äîì ïðîåêöèè íà ëàòåíòíûå ñòðóêòóðû.

Íàìè áûëî èñïîëüçîâàíî ïðîãðàììíîå
îáåñïå÷åíèå The Unscrambler ôèðìû CAMO.

Ìàòðèöà äàííûõ âêëþ÷àëà 4000 çíà÷åíèé
èíòåíñèâíîñòè ñëåäóþùèì îáðàçîì: [80 óãëå-
âîäîðîäíûõ ñîåäèíåíèé × 50 ìîäóëåé-ñîðáå-
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ðîâ]. Ïðåäâàðèòåëüíàÿ îáðàáîòêà äàííûõ
âêëþ÷àëà öåíòðèðîâàíèå è íîðìàëèçàöèþ.
Ìåòîäû íîðìàëèçàöèè èñïîëüçîâàëèñü êàê
íîðìàëèçàöèÿ êàæäîãî çíà÷åíèÿ èíòåíñèâíîñ-
òè íà ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå, ðàññ÷èòàííîå
ïî âñåì èçìåðåííûì äàííûì õðîìàòîãðàôèè.

Öåëü öåíòðèðîâàíèÿ è íîðìèðîâàíèÿ –
ïðèäàòü îäèíàêîâûé ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ ïåðå-
ìåííûì.

Ìåòîä ÏËÑ-ÄÀ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ìíî-
ãîìåðíûé âàðèàíò ðåãðåññèîííîãî àíàëèçà,
êîòîðûé íà îñíîâå âû÷èñëåíèÿ ðåãðåññèîííûõ
îòêëèêîâ ïîçâîëÿåò ðåøàòü èäåíòèôèêàöèîí-
íûå çàäà÷è ðàñïîçíàâàíèÿ îáðàçîâ, êëàññèôè-
êàöèè.

Ïðè ïîñòðîåíèè ìàòðèöû ñòîëáöû îáîçíà-
÷àþò øèôðîì ñîîòâåòñòâóþùåãî êëàññà («íåô-
òåíîñíîãî» èëè «ñóõîãî»), à ñòðîêè – øèôðîì
îáó÷àþùåãî îáðàçöà (íîìåð ìîäóëü-ñîðáåðà).
Äëÿ êàæäîãî îáó÷àþùåãî îáðàçöà åäèíèöû
ïîìåùàëè â òå ÿ÷åéêè ñòîëáöà, ê êëàññó êîòî-
ðîãî ïðèíàäëåæèò íåôòåíîñíàÿ ñêâàæèíà,
íóëü ñòàâÿò â îñòàëüíûå ÿ÷åéêè ñòðîêè îáðàç-
öà «ñóõîé» ñêâàæèíû.

Ðåçóëüòàò îáðàáîòêè ìàññèâà äàííûõ
PLS-DA áûë ïðåîáðàçîâàí â êàðòó âîçìîæíî-
ãî îáíàðóæåíèÿ çàëåæåé íåôòè è ãàçà äëÿ
äàëüíåéøåé ãåîõèìè÷åñêîé îöåíêè ñîäåðæà-
íèÿ íåôòè è ãàçà â íåäðàõ.

Îáñóæäåíèå ðåçóëüòàòîâ

Ðåøåíèå ðåãðåññèîííîé çàäà÷è ïîçâîëÿåò
óñòàíîâèòü çàâèñèìîñòè ìåæäó äàííûìè õðî-
ìàòîãðàôèè è ðåãðåññèîííûìè îòêëèêàìè D-

ìàòðèöû, êîòîðûå â äàëüíåéøåì èñïîëüçóþòñÿ
äëÿ îöåíêè íåôòåñîäåðæàíèÿ òåððèòîðèàëü-
íûõ îáúåêòîâ. Êðîìå òîãî, íà ýòàïå èäåíòèôè-
êàöèè íîâûõ èëè òåñòîâûõ âûáîðîê âû÷èñëÿ-
þòñÿ çíà÷åíèÿ ðåãðåññèîííûõ îòâåòîâ è ïî
íèì îïðåäåëÿåòñÿ ïðèíàäëåæíîñòü âûáîðîê ê
ñîîòâåòñòâóþùèì êëàññàì.

×åì áëèæå çíà÷åíèÿ ðåãðåññèîííûõ îò-
êëèêîâ èññëåäóåìûõ îáðàçöîâ ê åäèíèöå, òåì
áîëüøå âåðîÿòíîñòü èõ ïðèíàäëåæíîñòè ê íåô-
òåäîáûâàþùèì îáúåêòàì.

Ïåðâè÷íàÿ îáðàáîòêà äàííûõ ñ èñïîëüçî-
âàíèåì àíàëèçà ãëàâíûõ êîìïîíåíò ïîêàçàëà
ñëåäóþùèå ðåçóëüòàòû (ðèñ. 2).

Íà ãðàôèêå ðàñ÷åòîâ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ
äàííûõ PCA èìåþòñÿ äâà ñïåöèàëüíûõ êëàñòå-
ðà (ðèñ. 2). Ýòè êëàñòåðû ðàçëè÷àþòñÿ ïî ïëî-
ùàäè ïèêà äëÿ âñåõ óãëåâîäîðîäíûõ êîìïî-
íåíòîâ.

Êëàñòåð À õàðàêòåðèçóåòñÿ íàëè÷èåì óã-
ëåâîäîðîäîâ ïî âñåé èíòåðåñóþùåé îáëàñòè, à
òàêæå íàëè÷èåì ñëåäóþùèõ ýòàëîííûõ ñîåäè-
íåíèé: èçîïåíòàí, ìåòèëöèêëîïåíòàí, 2-ìåòèë-
ãåêñàí, öèêëîãåêñàí, öèñ-1,2-äèìåòèëöèêëî-
ïåíòàí, ãåïòàí, 1-îêòåí, òðàíñ-1,2-äèìåòèë-
öèêëîãåêñàí, öèñ-1,4-äèìåòèëöèêëîãåêñàí,
2,6-äèìåòèëãåïòàí, òðèäåêàí, ãåêñàäåêàí.

Êëàñòåð Á íå õàðàêòåðèçóåòñÿ íàëè÷èåì
ýòàëîííûõ ñîåäèíåíèé â òî÷êàõ äíà ìîäóëåé-
ñîðáåðîâ. Ýòîò êëàñòåð îòíîñèòñÿ ê êëàñòåðó
íåôòÿíîé ñêâàæèíû ñóõîãî êëàññà. Òî÷êà 29
âûïàäàåò èç îáëàñòè êëàñòåðà è õàðàêòåðèçóåò-
ñÿ íàèìåíüøåé ïëîùàäüþ õðîìàòîãðàôè÷åñ-
êèõ ïèêîâ äëÿ âñåõ óãëåâîäîðîäíûõ ñîåäèíå-
íèé. Äàííûå, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ïðîãðàì-
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Ðèñ. 1. Ìàññ-õðîìàòîãðàììà èñïûòàíèÿ ìîäèôèöèðîâàííîãî àäñîðáåíòà â ðåàëüíûõ ãåîõèìè÷åñêèõ èññëå-
äîâàíèÿõ
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ìû The Unscrambler, ïåðåäàþòñÿ â èíñòðóìåíò
The Surfer â îïîðíûå òî÷êè ñ êîîðäèíàòàìè
ìåñòîïîëîæåíèÿ.

Íàèáîëåå ïåðñïåêòèâíûå òî÷êè ðàñïîëî-
æåíèÿ ðàçâåäî÷íûõ ñêâàæèí ïî ðåçóëüòàòàì
ãåîõèìè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé (ðèñ. 3) îòîáðà-
æàþòñÿ íà êàðòå äëÿ âîçìîæíîãî îáíàðóæåíèÿ
çàëåæåé óãëåâîäîðîäîâ.

Ðèñ. 3. Êàðòà íàèáîëåå ïåðñïåêòèâíûõ òî÷åê äëÿ
ðàçìåùåíèÿ ðàçâåäî÷íûõ ñêâàæèí ïî ðåçóëüòàòàì
ãåîõèìè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé

Îïûòíûé îáðàçåö ìîäèôèöèðîâàííîãî óã-
ëåðîäíîãî àäñîðáåíòà ïîçâîëèë àäñîðáèðîâàòü
è äåñîðáèðîâàòü óãëåâîäîðîäû îò Ñ2 äî Ñ20,
ïîêàçàâ ñïîñîáíîñòü ýòîãî îïûòíîãî àäñîðáåí-
òà èäåíòèôèöèðîâàòü øèðîêèé ñïåêòð óãëåâî-
äîðîäîâ.

Òàêèì îáðàçîì, ñôîðìèðîâàííûå â ðå-
çóëüòàòå äèñêðèìèíàòíîãî àíàëèçà ïðàâèëà
ðàçáèåíèÿ ñ âûñîêîé ñòåïåíüþ äîñòîâåðíîñòè
(95%) ïîçâîëèëè îòíåñòè ñîðáåðû, ðàçìåùåí-
íûå íà äàííîì ó÷àñòêå, ê ãðóïïàì «ñóõèå» è
«íåôòÿíûå».

Âûñîêèå çíà÷åíèÿ âåðîÿòíîñòè (çåëåíàÿ
îáëàñòü) óêàçûâàþò íà ìåñòîðîæäåíèÿ â ïðå-
äåëàõ èññëåäóåìîé òåððèòîðèè Âåðøèíîâñêîãî
ëèöåíçèîííîãî ó÷àñòêà, èìåþùèå êà÷åñòâåí-
íóþ õàðàêòåðèñòèêó íàëè÷èÿ íåôòåãàçîíîñíî-
ñòè (çíà÷åíèÿ âûøå 0.5 ïî øêàëå).

Ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ïðî-
ãðàììû The Surfer, ïîçâîëèëè îïðåäåëèòü íà-
ëè÷èå èëè îòñóòñòâèå íåôòåãàçîäîáûâàþùåãî
ïëàñòà â ïðåäåëàõ èññëåäóåìîé òåððèòîðèè.

Ñîãëàñíî ïîëó÷åííûì äàííûì, íàèáîëåå
ïåðñïåêòèâíûå òî÷êè äëÿ ðàçìåùåíèÿ ðàçâå-
äî÷íûõ ñêâàæèí ïî ðåçóëüòàòàì ãåîõèìè÷åñ-
êèõ èññëåäîâàíèé áûëè îáíàðóæåíû â ñåâåð-
íîé è þãî-âîñòî÷íîé ÷àñòÿõ èññëåäóåìîãî Âåð-
øèíîâñêîãî ëèöåíçèîííîãî ó÷àñòêà, à òàêæå â
ïðåäåëàõ íåñêîëüêèõ ñòðóêòóð â çàïàäíîé ÷àñòè.

Ðèñ. 2. Ãðàôèê ñ÷åòîâ îáðàáîòêè äàííûõ õðîìàòî-ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè
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