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蒙脱石层电荷密度对其二维纳米片剥离的影响 
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摘  要：以 2 种典型不同层电荷密度的蒙脱石为研究对象，通过烷基铵法测定了 2 种蒙脱石的层电荷密度，分别为 0.342 和

0.439。研究了层电荷密度对蒙脱石二维剥离及其剥离后纳米片表面电性的影响。通过分子动力学模拟解释了层电荷密度对蒙

脱石剥离二维纳米片和水化膨胀能力的影响机理。结果表明：层电荷密度低的蒙脱石具有更好的水化膨胀能力，更易剥离

制备二维纳米片。层电荷密度高的蒙脱石剥离的二维纳米片单位面积的电负性更大。蒙脱石层电荷密度越低，其晶层表面

对水分子吸附作用越弱，层间阳离子水化能力更强，水化膨胀能力大，也解释了层电荷密度低的蒙脱石更易剥离成二维纳

米片的原因。 
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Abstract: Two typical montmorillonite samples, with layer charge densities of 0.342 and 0.439, measured by using alkylammonium 
method, were selected in this study. The effects of layer charge density on the two-dimensional (2D) exfoliation of montmorillonite 
and the surface electrical properties of the nanosheets after exfoliation were studied. The mechanisms of the exfoliation and hydration 
swelling ability of montmorillonite were explained using molecular dynamics simulation. It was found that montmorillonite with 
relatively low layer charge density exhibited stronger hydration and swelling ability and thus was easier to be exfoliated into 2D 
nanosheets. The exfoliated 2D nanosheets from the montmorillonite with higher layer charge density had larger electronegativity per 
unit area. The lower layer charge density of montmorillonite, the weaker adsorption of water molecules on the surface of 
montmorillonite crystal layer, the stronger interlayer cation hydration and greater hydration swelling ability, could be used to explain 
the fact that the montmorillonite with low layer charge density was more easily exfoliated into 2D nanosheets. 
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蒙脱石是膨润土的主要矿物成分。作为一种层

状硅酸盐矿物，其结构由 2 层硅氧四面体中间加夹

着一层铝氧八面体构成[1]。蒙脱石片层八面体中

Al3+常被 Mg2+等低价离子取代，导致其晶层表面荷

负电[2]。不同产地蒙脱石因成矿环境的差异导致其

片层结构中类质同象取代量不同使其具有不同层电

荷密度。层电荷密度是每单位(Si，Al)4O10 的层间电

荷数，能够直接反应蒙脱石的晶体化学特征[3]。 
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层电荷密度会影响蒙脱石的各种物理化学性质，所

以对于蒙脱石层电荷密度的研究具有重要意义。 

蒙脱石在水溶液中具有良好的水化膨胀性能，

在外力(如剪切力、超声)的作用下蒙脱石易被剥离成

二维纳米片。近年来，蒙脱石纳米片制备先进功能矿

物材料得到了广泛的应用。例如，基于蒙脱石纳米片

制备相变储能材料[4–5]、环境催化材料[6]、阻燃材料[7]

以及凝胶吸附剂[8]等。然而，蒙脱石纳米片在这些功

能材料中的应用离不开蒙脱石的剥离。目前，蒙脱石

的各种剥离方法已经得到了广泛的研究[9–13]，但是对

于蒙脱石剥离影响因素的研究并不全面，因此研究相

关因素对蒙脱石剥离的影响很有必要。 

基于蒙脱石层电荷密度的重要性和蒙脱石剥离

影响因素研究的必要性，研究了不同层电荷密度蒙

脱石对其剥离二维蒙脱石纳米片的影响，采用原子

力显微镜(AFM)对不同层电荷密度蒙脱石剥离后二

维纳米片的厚度进行表征，用 Zeta 电位对其表面电

性进行分析，最后通过分子动力学模拟对不同层电

荷密度蒙脱石层间结合能进行计算，对水分子浓度

分布、自扩散系数和径向分布函数进行分析，解释

了层电荷密度对蒙脱石剥离二维纳米片和水化膨胀

能力的影响机理。 

1  实验 

1.1  原料与试剂 

膨润土样品分别取自辽宁和内蒙。研究所用试

剂如下：氯化钠、盐酸 36%、无水乙醇，国药集团

化学试剂有限公司，均为分析纯；六烷基三甲基氯

化铵、八烷基三甲基氯化铵、十烷基三甲基氯化铵、

十二烷基三甲基氯化铵、十四烷基三甲基氯化铵、

十六烷基三甲基氯化铵、十八烷基三甲基氯化铵，

阿拉丁试剂(上海)有限公司，均为分析纯。本工作

所用去离子水来自美国Millipore公司Milli-Q Direct 

16 纯水仪。 

1.2  样品制备 

1) 膨润土的提纯钠化。将配制好的膨润土悬浮

液(50 g/L) 800 r/min 机械搅拌 12 h，经除杂离心脱

水后得到的沉淀物为提纯膨润土，即为蒙脱石样

品。为了避免层间阳离子对后续测试的影响，对提

纯后样品进行钠化处理，确保其层间阳离子都是钠

离子。具体步骤如下：蒙脱石、氯化钠、水的量分

别为25 g、25 g、500 mL，以500 r/min水浴加热70 ℃

搅拌 3 h 后，10 000 r/min 离心 5 分钟脱水，这个交

换过程重复了 3 次。在最终交换处理结束时，收集

蒙脱石沉淀物，用超纯水洗涤 2 次，所得沉淀物烘

干后即为钠化后蒙脱石样品，并用于后续的实验和

表征。取自辽宁的蒙脱石样品编号为 MMT–1，取

自内蒙的蒙脱石样品编号为 MMT–2。XRD 谱如图

1 所示，MMT–1 和 MMT–2 的 d001值均在 1.25 nm

左右，说明二者都已钠化成功[14]。从图 1 中可以看

到，样品中仅含有少量方石英和石英。表 1 是

MMT–1 和 MMT–2 的化学成分，二者的化学成分都

主要以 Al2O3 和 SiO2 为主，其中 Na2O 含量分别为

2.91%(质量分数)和 3.17%，CaO 含量分别为 0.03%

和 0.08%，层间可交换阳离子为 Na+。 

 

图 1  MMT–1 和 MMT–2 的 XRD 谱 
Fig. 1  XRD patterns of MMT–1 and MMT–2 

 
表 1  MMT–1 和 MMT–2 的化学成分分析结果 

Table 1  Chemical composition of MMT–1 and MMT–2 
                                        w/% 

Sample Al2O3 SiO2 Na2O CaO MgO K2O Fe2O3

MMT–1 18.48 68.26 2.91 0.03 2.06 0.09 1.85 

MMT–2 17.35 62.19 3.17 0.08 4.30 0.17 3.89 

w is mass fraction 

2) 剥离。将分散好的蒙脱石悬浮液放入 100 mL

烧杯中，通过美国 Vernon Hills 公司的 CP505 型

超声波细胞破碎仪在不同超声功率(150 W、300 W

和 450 W)下超声剥离 4 min。制备好的样品用于

后续测试。 

3) 系列正烷基铵离子交换。称取 3 g 蒙脱石样

品放入 100 mL 烧杯中，加入一定量烷基氯化铵试

剂[3]，接着加入 60 mL 去离子水，均匀搅拌分散开

后以 65 ℃水浴加热 12 h，这个过程重复 1 次，然后

对其离心脱水，并用无水乙醇清洗 2 次确保有机物

清洗干净。沉淀物烘干后即为正烷基铵插层蒙脱石

样品，用于后续蒙脱石层电荷密度的测量。 
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1.3  测试与表征 

钠基蒙脱石及系列正烷基铵插层蒙脱石样品采

用德国布鲁克(Bruker)公司的D8型X射线粉末衍射

仪进行物相测试。采用荷兰帕纳科(PANalytical.B.V)

公司的 Zetium 型 X 射线荧光光谱仪对钠基蒙脱石

化学成分进行分析。用英国马尔文(Malvern)仪器有

限公司的 Zetasizer Nano ZS90 型 zeta 电位分析仪对

剥离前后蒙脱石 Zeta 电位进行测试。钠基蒙脱石及

不同超声功率下剥离的蒙脱石纳米片采用德国布鲁

克公司的 Multi Mode 8 型原子力显微镜进行对其厚

度进行表征。AFM 样品的制备和测试细节参见 Bai

等[15]的研究工作。用膨胀容和膨胀指数来表征蒙脱

石的水化膨胀能力，膨胀容和膨胀指数测试方法参

见国标 GB/T 20973—2007。 

 

(a) Model of LMMT 

 

(b) Model of HMMT 

图 2  L–MMT 和 H–MMT 吸附水分子后模型 
Fig. 2  Model diagrams of L–MMT and H–MMT after 

adsorbing water molecules 
 

1.4  分子模拟 

使用 Materials Studio 8.0 软件进行相关分子模

拟计算，基于 Skipper 等[16]的蒙脱石模型，通过 Build 

Crystal 模块建立基本单元结构模型。蒙脱石单位晶胞

中各原子的空间坐标如表 2 所示。蒙脱石模型空间群

为 C2/m，基本晶胞参数为 a=0.523 nm，b=0.906 nm。 

为了能够更好模拟不同层电荷密度蒙脱石水化

膨胀状态后的差异性，蒙脱石层间吸附了 3 层水分

子，故 c 值取 1.85 nm。α = γ = 90°，β = 99°。超晶

胞模型按 4a×2b×1c 的方式组成。由于蒙脱石层电

荷密度的差异性主要体现在八面体中 Al3+被 Mg2+

取代量不同，所以超晶胞模型中以八面体中 1 个 Al3+

被 Mg2+取代代表低层电荷密度蒙脱石(L–MMT)，8

个 Al3+被 Mg2+取代代表高层电荷密度蒙脱石

(H–MMT)，其中相邻两原子不能被同时取代。 

通过 Adsorption Locator 模块将水分子添加到

已建立好的超晶胞模型，吸附水分子后蒙脱石模型

如图 2 所示。利用 Geometry Optimization 模块进行

能量优化，然后对通用力场(Universal Force Field，

UFF)能量优化后蒙脱石进行分子动力学模拟。在分

子动力学模拟中，选择 NPT 系综[17](即系统的原子

数 N、压力 P 和温度 T 都保持不变)，温度设置为

298.15 K，压力为 101 kPa，模拟时间步长为 1 ps,

模拟总时间为 500 ps。最后对不同层电荷密度蒙脱石

的层间结合能进行了计算，对水分子浓度分布、自扩

散系数和径向分布函数进行了分析。蒙脱石层间结合

能的计算方法可参见 Bai 等[15]的研究工作。 

 
表 2  蒙脱石单位晶胞原子的空间坐标 

Table 2  Spatial coordinates of atoms in montmorillonite 
unit cell 

Atom x y z 

Al 0.000 3.020 18.500 

Si 0.472 1.510 15.580 

O 0.122 0.000 15.040 

O 0.686 2.615 15.240 

O 0.772 1.510 17.200 

O(OH) 0.808 4.530 17.250 

H(OH) 0.103 4.530 16.812 

M+ 0.000 4.530 12.250 

 

2  结果与讨论 

2.1  蒙脱石层电荷密度的测量 

目前蒙脱石层电荷密度测量方法主要有晶体

结构式推算法、亚甲基蓝法、阳离子交换容量法和

烷基铵法，其中烷基铵法因测量准确率高被广泛适

用[18]。烷基铵法是用适量系列正烷基氯化铵溶液与

蒙脱石层间阳离子进行定量交换，即用不同碳链长

度正烷基铵阳离子与蒙脱石层间阳离子进行等电量

交换，交换后蒙脱石层间正烷基铵离子的装填密度

就等于蒙脱石的层电荷密度[19]。如图 3a 和图 3b 所

示，交换后蒙脱石因层间正烷基铵阳离子碳链长度

的不同而具有不同的层间距。图 3c 是正烷基铵插层
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蒙脱石 d001 值随烷基链碳原子数变化曲线图，根据

图 3c 中蒙脱石层间距变化规律确定其层间烷基铵

离子分布状态，进而计算出蒙脱石层电荷密度。 

    

(a) MMT1 

    

(b) MMT2 

 

(c) The change of d
001

 with different number of C 

图 3  MMT–1 和 MMT–2 经烷基铵离子插层后的 XRD 谱和

d001变化曲线 
Fig. 3  XRD patterns and d001 curves of MMT–1 and MMT–2 

intercalated with alkylammonium ions 

如图 3c 所示，当烷基铵离子碳链长度较短时，

烷基铵离子在层间以单层的形式排列，此时蒙脱石

的层电荷密度可通过式(1)计算得出[20]： 

C

23.3

5.67 4) 1(N
 

Ⅰ
                     (1) 

式中：ξ为蒙脱石层电荷密度；NC(Ⅰ)为单层排列时

烷基链中碳原子个数。 

随着碳链长度的增加，烷基铵离子由单层逐渐

转变为双层排列，此时蒙脱石的层电荷密度可通过

式(2)计算得出[20]： 

C

46.5

5.67 4) 1(N
 

Ⅱ
                     (2) 

式中：ξ为蒙脱石层电荷密度；NC(Ⅱ)为双层排列时

烷基链中碳原子个数。 

蒙脱石层电荷密度的测量采用平均层电荷密度

的计算方法，为了保证最终蒙脱石层电荷密度计算

的准确性，选取了图 3c 中 2 种蒙脱石经烷基铵离子

插层后有效数据点进行计算。图 3c 中，A 和 B 分

别为 MMT–1 和 MMT–2 中烷基铵离子成单层排列

时起点，根据蒙脱石层间烷基铵离子分布规律分别

把 MMT–1 和 MMT–2 中有效数据点代入上述式(1)

和式(2)，计算其平均层电荷密度，得到 MMT–1 层

电荷密度为 0.342，MMT–2 层电荷密度为 0.439。

由相关文献[20]可知，MMT–1 属于低层电荷密度蒙

脱石，MMT–2 属于高层电荷密度蒙脱石，2 种蒙脱

石的层电荷密度差异性较大。 

2.2  层电荷密度对蒙脱石二维剥离的影响 

为了探究不同层电荷密度蒙脱石剥离程度差异

性，分别在 150 W、300 W 和 450 W 超声功率下对

MMT–1 和 MMT–2 进行剥离，然后用原子力显微镜

对 MMT–1 和 MMT–2 及其剥离后蒙脱石纳米片的

厚度进行表征。通过 NanoScope Analysis 1.5 软件

对获得的蒙脱石纳米片厚度进行统计分析，统计数

量为 150 个有效的蒙脱石片，厚度测量如图 4a 和

图 4b 所示。 

MMT–1 和 MMT–2 剥离前片层厚度分布如图

4c 所示，MMT–1 剥离前厚度大于 40 nm 的占 46%，

MMT–2 剥离前厚度大于 40 nm 的占 35%，说明剥

离前 MMT–1 的厚度大于 MMT–2。 

图 4f 是 MMT–1 和 MMT–2 在 450 W 超声功率

下剥离后的统计结果。由图 4f 可见，MMT–1 和

MMT–2 剥离后片层厚度小于 3 nm 的分别占 84%和

56%，这与 Chen 等[21]剥离的蒙脱石纳米片厚度分布

相近，说明在 450 W超声功率的剥离条件下MMT–1
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和 MMT–2 都有了较高的剥离程度，而且 MMT–1

的剥离程度大于 MMT–2。图 4e 是 MMT–1 和

MMT–2 在 300 W 超声功率下剥离后统计结果。从

图 4e 可以看到，MMT–1 剥离后片层厚度小于     

3 nm 的占 55%，而 MMT–2 剥离后片层厚度主要分

布在 3~6 nm，占 49%，说明在 300 W 超声功率的

剥离条件下，MMT–1的剥离程度也是大于MMT–2。

除此之外，可以看到 MMT–1 在 300 W 超声功率下

的剥离程度 

          

           (a) Typical montmorillonite 2D AFM morphology image                  (b) Height of selected montmorillonite nanosheet 

       

                               (c) 0 W                                                     (d) 150 W 

       

                             (e) 300 W                                                      (f) 450 W 

图 4  MMT–1 和 MMT–2 在不同超声功率下剥离后 AFM 厚度统计结果 
Fig. 4  Thickness statistical results of AFM of MMT–1 and MMT–2 after exfoliation in different ultrasonic power 
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与 MMT–2 在 450 W 超声功率下的剥离程度十分接

近，说明 MMT–1 在 300 W 超声功率的条件下就已

经达到了 MMT–2 在 450 W 的剥离程度，所以

MMT–1 比 MMT–2 更易剥离制备二维纳米片。综上

可知，层电荷密度对二维蒙脱石纳米片的剥离具有一

定影响。在相同剥离条件下，低层电荷密度蒙脱石更

易剥离制备二维纳米片。有研究[22]表明，蒙脱石的

水化能力对其剥离具有很大影响，所以层电荷密度对

蒙脱石剥离的影响是由于不同层电荷密度蒙脱石水

化能力不同，进而导致了其剥离程度的差异性。 

因此，对 MMT–1 和 MMT–2 膨胀容和膨胀指

数分别进行了测试，结果如图 5 所示。MMT–1 和

MMT–2 的膨胀容分别为 88 mL/g 和 80 mL/g，膨胀

指数分别为 40 mL/2g 和 30 mL/2g，说明低层电荷

密度蒙脱石水化膨胀能力好于高层电荷密度蒙脱

石。相关研究[23]表明，蒙脱石层间静电引力与其片

层之间的结合能力具有一定相关性，所以低层电荷

密度蒙脱石因在水溶液中水化膨胀能力较好，层间

距较大，层间静电引力小，在相同剥离条件下更易

剥离制备二维纳米片。 

 
图 5  MMT–1 和 MMT–2 的膨胀容和膨胀指数 

Fig. 5  Swelling capacity and swelling index of MMT–1 and 
MMT–2 

 

2.3  层电荷密度对蒙脱石剥离后纳米片表面电性

的影响 

Zeta 电位能够有效表征剥离后蒙脱石纳米片的

表面电性，而不同层电荷密度蒙脱石因类质同象取

代量不同使其晶层表面负电性不同，剥离能够使蒙

脱石晶层表面负电性暴露出来，因此对不同层电荷

密度蒙脱石剥离后纳米片的Zeta电位测试具有重要

意义。图 6 是 MMT–1 和 MMT–2 在 pH=10 时不同

超声功率下剥离后纳米片的 Zeta 电位分布图。如图

所示，随着超声功率的增加，MMT–1 和 MMT–2

各自 Zeta 电位绝对值都呈递增趋势。Chen 等[24]的

研究表明，蒙脱石剥离后表面电性的变化会受到永

久性负电荷的暴露以及溢出效应的影响，其中永久

性负电荷的暴露占主要因素。随着超声功率的增加，

蒙脱石的剥离程度不断变大，其永久性负电荷暴露

越来越多，所以 Zeta 电位绝对值都呈递增趋势。此

外，在同一超声强度下，MMT–2 的 Zeta 电位绝对

值比 MMT–1 大，这是因为 MMT–2 因层电荷密度

大剥离后单位面积暴露出的永久性负电荷更多，从

而导致其整体负电性高于 MMT–1。综上可知，层

电荷密度对剥离后蒙脱石纳米片表面电性有很大影

响，层电荷密度越高，其剥离后蒙脱石纳米片单位

面积的电负性越大。 

 

(a) Zeta potential distributions of MMT1 

 

(b) Zeta potential distributions of MMT2 

图 6  MMT–1 和MMT–2 在不同超声功率下的Zeta 电位分布 
Fig. 6  Zeta potential distributions of MMT–1 and MMT–2 in 

different ultrasonic power 

 

2.4  分子动力学模拟 

2.4.1  结合能    层间结合能能够直观地反映蒙脱

石剥离的难易程度。为了研究不同层电荷密度对蒙
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脱石层间结合能的影响，分别计算了蒙脱石片层八

面体中取代 1~8 个 Mg2+得到的层间结合能。如图

7c 所示，随着 Al3+被 Mg2+取代数量的增加，其层间

结合能也在递增，造成这种差异的主要原因是高层

电荷密度蒙脱石层间静电引力高于低层电荷密度蒙

脱石[25]。 

 

(a) Without water 

 

(b) With water 

 

(c) Interlayer binding energy of MMT1 and MMT2 

图7  层间不存在和存在水分子的蒙脱石模型图及层间结合能 
Fig. 7  Model diagrams and interlayer binding energy of 

montmorillonite without and with water molecules in 
interlayer 

 
另一方面，蒙脱石的剥离是在水环境中进行的，

水分子会进入蒙脱石层间与层间阳离子进行水化作

用导致蒙脱石层间膨胀。因此，有必要考虑层间水

分子的影响。由图 7c 可见，层间结合能随层电荷密

度的增加而增加，当层间只取代 1 个 Mg2+时，层间

结合能是–703.41 kcal/mol，层间取代 8 个 Mg2+时，

层间结合能是–9 168.46 kcal/mol，显然层电荷密度

对蒙脱石层间结合能有极大影响，层电荷密度越高，

层间结合能也越大，说明低层电荷密度蒙脱石比高

层电荷密度蒙脱石具有更大的水化膨胀能力，同一

条件下低层电荷密度蒙脱石更易剥离，与剥离实验

结果相一致。 

2.4.2  水分子浓度分布    蒙脱石层间水分子的浓

度分布可用于研究蒙脱石的层间水化行为。通过分

子动力学模拟得到的最终构型分析蒙脱石层间水分

子分布可以对蒙脱石层间水化有更全面的认识[26]。

蒙脱石层间水分子沿(001)面法线方向的水分子浓

度曲线可以有效反应垂直于蒙脱石表面水分子的

分布状态。 

如图 8 所示，L–MMT 和 H–MMT 层间水分子

浓度分布曲线都有 3 个浓度峰，正好对应蒙脱石层

间 3 个水分子层。二者浓度峰位置也基本相同，分

别在 0.63、0.91 nm 和 1.19 nm 处，且 0.63 nm 和  

1.91 nm 处浓度峰明显大于 0.91 nm 处，说明水分子

主要集中分布在蒙脱石晶层表面附近，造成这种现

象的原因是蒙脱石晶层表面对层间水分子的吸附作

用 [26]。除此之外，H–MMT 水分子浓度峰大于

L–MMT，说明高层电荷密度蒙脱石层间水分子有序

度更大，这是因为高层电荷密度蒙脱石晶层表面对

水分子的吸附作用更强。 

 

图 8  L–MMT 和 H–MMT 层间水分子浓度分布 
Fig. 8  Concentration distribution of water molecules in 

interlayer of L–MMT and H–MMT 
 
2.4.3  自扩散系数    自扩散系数能够说明粒子随

时间的变动幅度，反映了粒子的迁移性，可通过均

方根位移(MSD)求出[27]。自扩散系数计算公式如下： 
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式中：N 为原子数；r 为原子的位置；t 为时间；

<|r(t)-r|2>为均方根位移。 

图 9 中，L–MMT 和 H–MMT 层间水分子自扩

散系数分别为 2.23×109 m2/s 和 1.78×109 m2/s，说

明低层电荷密度蒙脱石层间水分子受约束小，扩散

更快。相关研究[26]表明，蒙脱石层间水分子扩散速

率会受到其晶层表面氢键的束缚作用而减慢。所以，

低层电荷密度蒙脱石层间水分子扩散速率更大是由

于其晶层表面与层间水分子之间形成氢键数量更

少，对其束缚作用更小。 

 

图9  L–MMT和H–MMT水分子均方根位移曲线和线性拟合 
Fig. 9  MSD curves and linear fitting of water molecules in 

L–MMT and H–MMT 
 

2.4.4  径向分布函数     径向分布函数 (Radial 

Distribution Function，RDF)直观反映所选两种原子

之间距离的概率密度，判断是否形成特定结构[28]。

径向分布函数定义如下[29]： 

ab
ab 2

b

d

4π d
( )

ng r
r r

                       (4) 

式中：dnab 为距离 a 原子 r 到 r+dr 壳内 b 原子的平

均数；r 为 a 原子到 b 原子之间的距离；ρb 为 b 原子

的数量密度。 

图 10 中，L–MMT 和 H–MMT 中 Ot(四面体中

的氧原子)―Hw(水分子中的氢原子)径向分布函数

的第一峰位于 r=0.29 nm 处，说明 L–MMT 和

H–MMT 晶层表面 Ot 与水分子中 Hw 形成氢键键长

约为 0.29 nm。Ot―Ow(水分子中氧原子)径向分布函

数的第一峰位于 r=0.33 nm 处，说明蒙脱石晶层表

面 Ot 与水分子中 Ow之间距离为 0.33 nm。因而可以

判断水分子是以 Hw原子一端朝向蒙脱石晶层表面，

这是因为水分子是极性分子，水分子中 Hw 一侧带

正电，Ow一侧带负电。另一方面，蒙脱石晶层表面

带负电，对水分子产生极化作用，使得 Hw 靠近蒙

脱石晶层表面形成氢键。除此之外，H–MMT 中

Ot―Hw径向分布函数的第一峰高于 L–MMT，说明

H–MMT 晶层表面与水分子之间形成氢键数量大于

L–MMT，进而也证明了高层电荷密度蒙脱石晶层表

面对水分子的吸附作用更强。由于低层电荷密度蒙

脱石晶层表面对水分子的吸附作用相对较弱，因而

其层间阳离子与水的作用相对较强，所以低层电荷

密度蒙脱石层间水化能力好于高层电荷密度蒙脱

石，在相同剥离条件下，低层电荷密度蒙脱石更易

剥离制备二维纳米片。 

 
图 10  L–MMT 和 H–MMT Ot–Hw和 Ot–Ow 径向分布函数 

Fig. 10  The RDF of Ot–Hw and Ot–Ow in L–MMT and H–MMT 

 

3  结论 

1) 测定了 2 种蒙脱石样品的层电荷密度，分别

为 0.342 和 0.439。层电荷密度低的蒙脱石具有更好

的水化膨胀能力，更易剥离制备二维纳米片。 

2) 层电荷密度对剥离后蒙脱石纳米片表面电

性有很大影响，层电荷密度越高，其剥离后蒙脱石

纳米片单位面积的电负性越大。 

3) 蒙脱石层电荷密度越低，其晶层表面与水分

子之间形成氢键数量越少，对水分子吸附作用相对

较弱，层间阳离子水化能力更强，水化膨胀性能较

好，也解释了层电荷密度低的蒙脱石更易剥离成二

维纳米片的机理。 
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