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摘要:基于密度泛函理论的第一性原理,利用软件 MaterialsStudio(MS)的 CASTEP模块进行量子化学计算,模拟优化了菱镁

矿和角闪石的晶体结构、解理面和与药剂发生作用的吸附模型,在此基础上分析了菱镁矿和角闪石的能带结构、态密度,并求

得十二胺、新型捕收剂 KDLX分别与菱镁矿(１０４)面和角闪石(１１０)面的吸附能.结果表明:菱镁矿和角闪石的禁带宽度分别

为４．９２０eV和３．９６２eV,优化后的晶体结构具有更好的稳定性;十二胺、KDLX中的铵根氢原子与矿物的氧原子发生氢键作

用和物理吸附作用,相比于十二胺,KDLX对角闪石具有更强的吸附能力,预测该捕收剂可用于浮选脱除菱镁矿石中的含硅

脉石矿物.研究揭示了矿物的表面特性和药剂的吸附机理,对菱镁矿与角闪石的浮选分离和浮选药剂选择具有指导意义.
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Abstract:BasedonthefirstＧprinciplesofdensityfunctionaltheory,quantumchemicalcalculationswereperformedusingthe
CASTEPmoduleofMaterialsStudio (MS)softwaretosimulateandoptimizethecrystalstructure,cleavagesurface,and
adsorptionmodelsofmagnesiteandhornblendeinadsorptionwithreagents．Onthisbasis,thebandstructureanddensityof
statesofmagnesiteandhornblendewereanalyzed．TheadsorptionenergiesofdodecylamineandthenovelcollectorKDLXon
themagnesite(１０４)andamphibole(１１０)surfaceswereobtained,respectively．Theresultsshowthatthebandgapwidthsof
magnesiteandhornblendeare４．９２０eVand３．９６２eV．Theoptimizedcrystalstructurehasabetterstability．Theammonium
hydrogenatomsindodecylamineandKDLXundergohydrogenbondingandphysicaladsorptionwiththeoxygenatomsof
minerals．Comparedwithdodecylamine,KDLXhasastrongeradsorptioncapacityforhornblendeanditispredictedthatthe
collectorcanbeusedforflotationremovalofsilicaＧcontainingganguemineralsinmagnesiteore．Thisstudyhasrevealedthe
surfacecharacteristicsofmineralsandtheadsorptionmechanismofreagents,whichhasaguidingsignificancefortheflotation
separationofmagnesiteandhornblendeandtheselectionofflotationreagents．
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０　引言

菱镁矿属于碳酸盐矿物,根据其结晶状态可分

为晶质和非晶质两类,其中以晶质菱镁矿为主.菱

镁矿是优质耐火材料的主要原料,应用的范围极为

广泛[１].随着高品质菱镁矿资源的紧缺,通过选矿

技术实现菱镁矿的提质除杂已成为我国菱镁矿行业

发展的重点[２].菱镁矿浮选主要处理堆存的低品位
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菱镁矿粉矿,其目的是除去其中的含硅脉石矿物,镁
硅分离一直是菱镁矿浮选的研究重点之一.角闪石

是复杂的硅酸盐矿物,天然可浮性较菱镁矿差,是菱

镁矿石中常见的含硅脉石矿物之一[３Ｇ４].
近年来,借助日益发展的计算机技术,通过计算

模拟方法深入探究矿石的表面特性和结构特征,可
以精准、高效地选择合适的浮选药剂.Materials
Studio(MS)是基于量子化学、分子动力学等理论的

模拟软件,可以在原子尺度上对矿物晶体表面化学

特性、浮选药剂分子结构和浮选药剂与矿物表面作

用机理进行深入研究[５Ｇ７].其CASTEP模块采用基

于 密 度 泛 函 理 论 (Density Functional Theory,

DFT)的平面波赝势法,可以对矿物浮选分离进行

第一性原理计算[８].目前,已被广泛应用于研究浮

选药剂在矿物表面作用机理上.张多阳等[９]通过

MS软件对菱镁矿、方解石和白云石的晶胞参数和

不同的解理面进行了模拟,计算分析了矿物的重要

性质和药剂与矿物的吸附机理.韩聪等[１０]通过第

一性原理进行了菱镁矿与白云石表面性质的计算并

分析了其对二者浮游性的影响.此外,李鹏程[１１]和

孙文翰等[１２]对菱镁矿与白云石的溶解特性和可浮

性进行了模拟计算与分析.同时,部分学者进行了

菱 镁 矿 与 石 英 的 表 面 性 质 计 算 和 浮 选 药 剂 研

究[１３Ｇ１４].LIU Wenbao等[１５]研究了异丙醇胺作为

新型捕收剂在菱镁矿与石英浮选中的应用,通过计

算模拟在分子尺度上揭示了引入异丙醇基团的作用

机理,为 浮 选 药 剂 分 子 选 择 提 供 了 重 要 依 据.

TANGYuan等[１６]采用分子动力学模拟与实际检

测相结合,研究了十六烷基磷酸钾(PCP)作为菱镁

矿新型捕收剂的作用机理.YANGBin等[１７]通过

模拟计算研究了十乙氧基硬脂酰胺(DSA)在角闪

石和菱铁矿浮选分离中的应用,发现DSA的氨基能

与角闪石表面产生强烈的氢键和静电吸附作用.目

前,关于菱镁矿与角闪石浮选分离的分子动力学模

拟研究尚未见报道.
本文基于密度泛函理论的第一性原理,采用

MS软件的CASTEP模块,对菱镁矿和角闪石的晶

体结构和解理面进行优化并选取最佳的计算参数.
通过计算不同原子层厚度和真空层厚度条件下的表

面能,分析菱镁矿和角闪石的能带结构、电子态密度

等性质,在此基础上,对弛豫后的菱镁矿(１０４)面和

角闪石(１１０)面分别与十二胺及新型组合捕收剂

KDLX构建吸附模型,并计算相应的吸附能.研究

结果在微观尺度上为菱镁矿与角闪石的浮选分离和

浮选药剂的选择提供了理论依据.

１　计算模型与方法

１．１　计算模型

菱镁矿是三方晶系,其空间群符号为R３c;当晶

胞为菱面体时,晶胞棱长为０．５６６nm,晶胞的面间

夹角为４８°１０′,每个菱面体晶胞中包含的化学式单

元数为２;晶胞为六方体时,底面棱长为０．４６２nm,
六方体晶胞的高为１．４９９nm,每个六方晶胞中包含

的化学式单元数为６.角闪石属于单斜晶系,空间

群符号为C２/m,单科晶胞沿a 轴的棱长为０．９７９
nm,单斜晶胞沿b轴的棱长为１．７９０nm,单斜晶胞

沿c轴的棱长为０．５２８nm,a 轴与c 轴的夹角为

１０５°３１′,每个单斜晶胞中包含的化学式单元数为

２[１８].菱镁矿、角闪石的原胞模型如图１所示.

图１　菱镁矿、角闪石的原胞模型

Fig．１　Primitiveunitcellmodelsofmagnesiteandhornblende

１．２　计算方法

分别对菱镁矿、角闪石晶胞模型进行几何优化,
并对其态密度、能带结构进行计算分析.计算所用

的初始模型由软件自带的数据库引入,基本参数为:
基于第一性原理的超软赝势平面波法,结构优化计

算使用的算法为 BFGS,晶体内应力不大于 ０．１
GPa.所有计算都在倒易空间中进行,以选取最佳

的计算参数[１９].

２　模型优化与表面模型的建立与优化

２．１　模型结构优化

采用CASTEP模块中的 GeometryOptimization
功能对菱镁矿、角闪石进行结构优化计算,主要对交

３４２　董丽鑫,等．菱镁矿和角闪石浮选分离的第一性原理计算[J]．矿业研究与开发,２０２５,４５(１０)．



换相关泛函、k点取样密度和截断能三个参数进行

计算.通过对矿物晶胞的结构优化,选取最佳的

计算参 数,从 而 获 得 最 稳 定 和 精 确 的 矿 物 晶 体

结构.

２．１．１　菱镁矿结构优化

首先,考察交换相关泛函对菱镁矿晶体结构参

数计算结果的影响,晶胞优化结果见表１.

表１　交换相关泛函计算菱镁矿晶格参数与误差

Table１　Latticeparametersanderrorsofmagnesiteobtained
byexchangeＧcorrelationfunctionalcalculations

泛函 a/nm b/nm c/nm 误差/％

试验值 ０．４６３６ ０．４６３６ １．５０２６ —

GGAＧPBE ０．４７３７ ０．４７３７ １．５４３５ ２．７２０

GGAＧRPBE ０．４７７５ ０．４７７５ １．５７６１ ４．８９１

GGAＧPW９１ ０．４７３７ ０．４７３７ １．５３９２ ２．４３５

GGAＧWC ０．４７０９ ０．４７０９ １．５１４４ １．５８５

GGAＧPBESOL ０．４７０７ ０．４７０７ １．５１５７ １．５２４

LDAＧCAＧPZ ０．４６４８ ０．４６４８ １．４７７１ １．６９７

由表 １ 可知,采用广义梯度近似泛函 GGAＧ
PBESOL计算得到的晶格参数与试验值误差最小,
此时体系的总能量为－１４６１５．９８eV.因此,后续

计算采用 GGAＧPBESOL泛函.
考察k点选取对菱镁矿晶胞总能和晶格常数

误差的影响,结果如图２所示.

图２　k点的选取对菱镁矿晶胞总能和晶格常数误差的影响

Fig．２　TheinfluenceofkＧpointselectiononthetotalenergy
andlatticeconstanterrorsofmagnesitecrystalcells

由图２可知,k点取４×４×２时,晶格常数误差

最小,为１．５３３％,此时体系能量为－１４６１５．９８eV,
能量最稳定,故后续计算取k点为４×４×２.

考察截断能的选取对菱镁矿晶胞总能和晶格常

数误差的影响,如图３所示.

图３　截断能的选取对菱镁矿晶胞总能和

　　 晶格常数误差的影响

Fig．３　TheinfluenceofcutＧoffenergyonthetotalenergy

andlatticeconstanterrorsofmagnesitecrystalcells

由图３可知,随着截断能的增大,体系的总能量

先迅速降低后逐渐趋于平缓,当截断能取５６０eV
时,体系总能量为－１４６１７．５５eV,晶格常数误差最

小为１．１７９％.
综上,最终选取 GGAＧPBESOL泛函、４×４×２

的k 点网格及５６０eV 截断能为后续计算的最优参

数.在此设置下,菱镁矿晶胞结构趋于稳定.

２．１．２　角闪石结构优化

首先,考察交换相关泛函对角闪石晶体结构参

数计算结果的影响,晶胞优化结果见表２.

表２　交换相关泛函计算角闪石晶格参数与误差

Table２　Latticeparametersanderrorsofhornblende

obtainedbyexchangeＧcorrelationfunctionalcalculations

泛函 a/nm b/nm c/nm 误差/％

试验值 ０．９９０８ １．７９８８ ０．５２７１ —

GGAＧPBE １．０５４０ １．８６５４ ０．５２８２ ６．３８１

GGAＧRPBE １．０６８５ １．８８６１ ０．５３２６ ７．８４３

GGAＧPW９１ １．０５２７ １．８６４７ ０．５２７８ ６．２５４

GGAＧWC １．０２２２ １．８６０１ ０．５２６１ ３．４１０

GGAＧPBESOL １．０４３１ １．８４９６ ０．５２４３ ５．２８３

LDAＧCAＧPZ １．０２０１ １．８１８１ ０．５１４９ ２．９６１

由表２可知,不同方法计算得到的角闪石晶体

结构参数不同,在选取局部密度近似泛函LDAＧCAＧ
PZ时,可以获得与试验值误差最小的结果,此时体

系的总能量为－４１９５２．２７eV.因此,后续计算采

用LDAＧCAＧPZ泛函.

４４２ 矿 业 研 究 与 开 发　　　　　　　　　　　　　　　　２０２５,４５(１０)　



考察k点选取对角闪石晶胞总能和晶胞常数

误差的影响,结果如图４所示.

图４　k点的选取对角闪石晶胞总能和晶胞常数误差的影响

Fig．４　TheinfluenceofkＧpointselectiononthetotalenergy

andlatticeconstanterrorsofhornblendecrystalcells

由图４所示,k点取３×１×５时,晶格常数误差

最小,为２．９１０％,晶胞总能量趋于稳定,因此后续计

算取k点为３×１×５.

考察截断能的选取对角闪石晶胞总能和晶胞常

数误差的影响,如图５所示.

图５　截断能的选取对角闪石晶胞总能和

　　 晶胞常数误差的影响

Fig．５　TheinfluenceofcutＧenergyselectiononthetotal

energyandlatticeconstanterrorsofhornblendecrystalcells

从图５可知,随着截断能逐渐增加,体系的总能

量呈逐渐降低的趋势,当截断能取４００eV 时,晶格

常数的误差最小,为２．６７％,此时体系的总能量为

－４２０１１．８８eV.

综上,最终选取LDAＧCAＧPZ泛函,３×１×５的

k点网格及４００eV截断能为后续计算的最优参数.

在此设置下,角闪石晶胞趋于稳定.

优化后的菱镁矿与角闪石晶体结构如图６所

示,用于后续对能带结构和态密度计算分析.

图６　优化后的菱镁矿、角闪石晶胞模型

Fig．６　Optimizedcrystalcellmodelsof

magnesiteandhornblende

２．２　表面模型建立与表面能计算

表面能是衡量表面稳定性的重要定量参数.矿

物破碎过程的化学本质是破坏原子(或离子)与相邻

原子(或离子)之间的化学键,在该过程中,外力所做

功的一半(因形成两个新生表面)被称为表面能.由

于新生表面上的原子(或离子)失去了朝外的配位原

子(或离子),因此,表面层上的原子(或离子)获得了

不稳定的额外的化学反应活性,使得表面质点具有

比体相质点更高的能量,这种能量差异即为表面能.

表面能以式(１)所示公式计算.

Esurf＝[Eslab－(Nslab/Nbulk)×Ebulk]/２A (１)

式中:Esurf为表面能,J/m２;Eslab为表面模型总能量,

eV;Ebulk为原胞模型总能量,eV;Nslab为表面模型包

含的总原子数,个;Nbulk为原胞模型包含的总原子

数,个;A 为表面模型沿轴向的面积,m２[２０].

菱镁矿(１０４)面[２１]、角闪石(１１０)面[１７]分别为

菱镁矿和角闪石的完全解理面.本文以此为基础,

对结构优化后的矿物晶体进行表面建模:首先采用

Cleavesurface 工 具 进 行 切 表 面,再 通 过 Build
vacuumslab添加真空层,构建表面结构并进行结

构优化,最终计算其表面能.在固定真空层厚度

为４．０nm的条件下,分别计算不同原子层厚度的

菱镁矿(１０４)面、角闪石(１１０)面的表面能,结果见

表３.

５４２　董丽鑫,等．菱镁矿和角闪石浮选分离的第一性原理计算[J]．矿业研究与开发,２０２５,４５(１０)．



表３　不同原子层厚度的菱镁矿(１０４)面、
角闪石(１１０)面的表面能

Table３　Surfaceenergyofmagnesite(１０４)surfaceand
hornblende(１１０)surfacewithdifferentatomiclayerthicknesses

矿物晶面 原子层厚度/nm 表面能/(J/m２)
菱镁矿(１０４)面 ０．２７６３ ０．３０２

０．５５２６ ０．２９６
０．８２８９ ０．２９５
１．１０５２ ０．２９４
１．３８１５ ０．２９４

角闪石(１１０)面 ０．８５９４ １．４９３􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋
１．２８９２ １．４９２
１．７１８９ １．４９０
２．１４８６ １．４９１
２．５７８３ １．４９０

当连续的原子层厚度计算得到的表面能之差小

于０．０５J/m２ 时,可以判断此时矿物的表面能趋于

稳定.由表３可以看出,当菱镁矿(１０４)面原子层厚

度为１．１０５２nm 时,表面能为０．２９４J/m２;当角闪

石(１１０)面原子层厚度为１．７１８９nm 时,表面能为

１．４９０J/m２.此时,两种矿物的表面能均趋于稳定.
固定菱镁矿(１０４)面原子层厚度为１．１０５２nm,

角闪石(１１０)面原子层厚度为１．７１８９nm,分别计算

不同真空层厚度的菱镁矿(１０４)面、角闪石(１１０)面
的表面能,结果见表４.

表４　不同真空层厚度的菱镁矿(１０４)面、
角闪石(１１０)面的表面能

Table４　Surfaceenergyofmagnesite(１０４)surfaceand
hornblende(１１０)surfacewithdifferentvacuumlayerthicknesses

矿物晶面 真空层厚度/nm 表面能/(J/m２)
菱镁矿(１０４)面 ４．０ ０．２９４

４．５ ０．２９３
５．０ ０．２９３
５．５ ０．２９３
６．０ ０．２９５

角闪石(１１０)面 ４．０ １．４８９􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋
４．５ １．４８３
５．０ １．４８３
５．５ １．４８３
６．０ １．４８４

真空层的选取判定标准与原子层一致.由表４
可以看出,菱镁矿(１０４)面的真空层厚度取５．０nm
时,表面能为０．２９３J/m２;角闪石(１１０)面的真空层

厚度取５．０nm 时,表面能为１．４８３J/m２.此时两种

矿物的表面能均趋于稳定.
综上,菱镁矿(１０４)面原子层厚度为１．１０５２

nm,真空层厚度为５．０nm时,表面能为０．２９３J/m２;
角闪石(１１０)面的原子层厚度为１．７１８９nm,真空层

厚度为５．０nm 时,表面能为１．４８３J/m２.此时,两
种矿物表面模型的精度较高,表面能趋于稳定.优

化后的表面模型将用于后续弛豫计算.

３　计算结果与讨论

３．１　菱镁矿与角闪石晶胞的能带结构分析

能带结构通常可分为导带、价带和禁带三部分,
其横坐标为各个k点[２２].通过分析能带结构,可以

揭示矿物的电子学与光学性质.本研究对优化后的

菱镁矿和角闪石的能带结构进行计算分析,结果如

图７所示.

图７　菱镁矿、角闪石的能带结构

Fig．７　Bandstructureofmagnesiteandhornblende

取费米能级(Ef)为能量零点.禁带宽度是指

价带顶和导带底间的能量差,可用于判断固体材料

属于半导体还是绝缘体.通常禁带宽度小于２．００
eV为半导体,大于３．００eV 为绝缘体.由图７可

知,菱镁矿的禁带宽度为４．９２０eV,角闪石的禁带宽

度为３．９６２eV,两者禁带宽度均大于３．００eV,可见

菱镁矿和角闪石都属于绝缘体.

３．２　菱镁矿与角闪石晶胞的态密度分析

电子态密度是描述材料电子态的基本物理

量[１９].分别对优化后的菱镁矿和角闪石晶胞的态

密度进行计算分析,结果如图８所示.
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图８　菱镁矿、角闪石晶胞的态密度

Fig．８　Densityofstateofmagnesiteandhornblende

　　从图８(a)可以看出,菱镁矿的能带结构主要分

为４部分:－４０~－２５eV 之间的价带主要由 Mg
的p轨道贡献;－２５~－１５eV 之间的价带由为 O
的s轨道和C的p轨道贡献;－１０~２．５eV 之间的

价带主要由为O和C的p轨道贡献,并以O的p轨

道贡献为主;导带能级部分主要由 Mg的s、p轨道

及C的p轨道贡献.在费米能级处,贡献最大的为

O的２p轨道,由于费米能级附近的电子最为活跃,
表明 O 可能是与药剂发生物理化学作用的活性

位点.
由图８(b)可以看出,角闪石的能带结构主要分

为５部分:－５２~－４５eV之间的价带主要由 Na的

s轨道贡献;－４３~－２５eV 之间的价带主要由 Mg
的p轨道贡献,其次是Ca的s轨道;－２５~－１４eV
之间的价带主要由 Ca、Na和Si的p轨道贡献,同
时存在Ca、Si、O、Mg的s轨道参与,以Ca的p轨道

贡献为主;－１２~１eV之间的价带主要由O的p轨

道,Si的p轨道,Ca的s、p和d轨道贡献,其中O的

p轨道贡献最大;２~２０eV之间的价带以Si的p轨

道为主要贡献,其次为Si的s轨道、Ca的s、p、d轨

道,Na、Mg和 O 的p、s轨道也有轻微贡献.在费

米能级处,同样以 O 的２p轨道贡献最大,因此,O
可能是与药剂发生物理化学作用的活性位点.

３．３　弛豫

表面附近原子层的间距通常与体相内部存在差

异,这一现象称为表面弛豫现象.弛豫后的表面能

量低于初始表面能量,通过对系统能量最小化,可以

得到弛豫后的表面几何构型.分别对菱镁矿(１０４)
面和角闪石(１１０)面进行弛豫,弛豫前后的结果如图

９所示.

图９　菱镁矿(１０４)面、角闪石(１１０)面表面弛豫前后单胞模型

Fig．９　Unitcellmodelsofmagnesite(１０４)surfaceand

hornblende(１１０)surfacebeforeandafterrelaxation

由图９可知,菱镁矿(１０４)面和角闪石(１１０)面
经过弛豫后,表面结构均发生了明显变化,主要表现

为沿Z 轴方向的调整.两种矿物弛豫后的表面能

量均低于初始状态,表面结构更加的稳定.因此,将
弛豫后的菱镁矿(１０４)面、角闪石(１１０)面用作后续

药剂吸附模型构建.

７４２　董丽鑫,等．菱镁矿和角闪石浮选分离的第一性原理计算[J]．矿业研究与开发,２０２５,４５(１０)．



３．４　捕收剂在矿物表面的相互作用模型

吸附能又称作相互作用能,是指吸附后的总体

系能量与吸附前矿物的能量和药剂能量之和的差

值.在吸附过程中,吸附能为负值表示在矿药吸附

时体系对外释放能量,此时吸附过程可以自发进行.
释放的能量越多,矿药相互作用效果越明显,吸附状

态也越稳定,更容易发生吸附作用.吸附能计算见

式(２).

ΔEads＝Ecomplex－(Eadsorbate＋Emineral) (２)

式中:ΔEads为吸附能;Ecomplex为药剂与矿物吸附后

的总体系能量;Eadsorbate为吸附前药剂的总能量;

Emineral为弛豫后矿物表面的总能量[２０].
将弛豫后的菱镁矿(１０４)面和角闪石(１１０)面作

为吸附体,十二胺、新型捕收剂 KDLX作为吸附物,
分别计算矿物的能量、矿物与药剂发生吸附后的总相

互作用能和优化后的药剂的能量.十二胺、新型捕收

剂KDLX分别与菱镁矿(１０４)面和角闪石(１１０)面作

用的吸附模型如图１０所示,吸附能计算结果见表５.

图１０　药剂与菱镁矿(１０４)面、角闪石(１１０)面作用的吸附模型

Fig．１０　Adsorptionmodelsofinteractionbetweenreagentswithmagnesite(１０４)surfaceandhornblende(１１０)surface

表５　药剂在菱镁矿(１０４)面、角闪石(１１０)面的吸附能

Table５　Adsorptionenergiesofreagentsonmagnesite(１０４)surfaceandhornblende(１１０)surface

矿物晶面 药剂 Ecomplex/eV Emineral/eV Eadsorbate/eV ΔEads/(kJ􀅰mol－１)

菱镁矿(１０４)面 十二胺 －８０５０１．４４ －７７９３２．５０ －２５６７．３５ －１５２．７８

KDLX －９０２５３．６５ －７７９３２．５０ －１２２８８．６９ －３１３１．７８
角闪石(１１０)面 十二胺 －１７０５７４．５７ －１６８００３．１２ －２５６７．３５ －３９５．１３􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋􀪋

KDLX －１８０３５４．９０ －１６８００３．１２ －１２２８８．６９ －６０８７．２３

　　由表５可知,十二胺在菱镁矿(１０４)面和角闪石

(１１０)面的吸附能分别为－１５２．７８kJ/mol、－３９５．１３
kJ/mol,新型捕收剂 KDLX在菱镁矿(１０４)面和角

闪石(１１０)面的吸附能分别为－３１３１．７８kJ/mol、

－６０８７．２３kJ/mol.吸附能越低,发生反应作用越

强烈,因此,相比于十二胺,新型捕收剂 KDLX与角

闪石(１１０)面发生了更强烈的吸附作用.
由图１０可知,十二胺与菱镁矿(１０４)面和角闪

石(１１０)面发生吸附时,N—H􀆺O 的距离分别为

０．２６６７nm和０．３３６５nm;新型捕收剂KDLX与菱镁

矿(１０４)面和角闪石(１１０)面发生吸附时,N—H􀆺O
的距离分别为０．３７８５nm 和０．０９８７nm.十二胺

和新型捕收剂 KDLX均属于阳离子胺类捕收剂,其
吸附均以铵根中的氢原子为“触点”,菱镁矿(１０４)面
和角闪石(１１０)面均以氧原子为反应的活性位点与

之发生吸附行为.新型捕收剂 KDLX 在菱镁矿

(１０４)面的作用效果较弱,在角闪石(１１０)面的表现

出更强的吸附效果.两种胺类捕收剂在矿物表面的

吸附行为均以 N—H􀆺O氢键作用和物理吸附作用

为主.
结合吸附模型与吸附能数据分析可知,新型捕

收剂 KDLX与角闪石(１１０)面发生了强烈的吸附作

用,体系的相互作用能更低,吸附作用效果尤为显

著,而对菱镁矿(１０４)面的吸附作用相对较弱.这表

明 KDLX对硅酸盐类矿物角闪石具有良好的选择

性,有望实现菱镁矿与角闪石的有效浮选分离,有利

于脱除菱镁矿石中的含硅脉石矿物.

４　结论

(１)对菱镁矿和角闪石晶胞的结构进行优化,确
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定了菱镁矿(１０４)面和角闪石(１１０)面原子层厚度分

别为１．１０５２nm 和１．７１８９nm,真空层厚度均为５．０
nm,表面能分别为０．２９３J/m２和１．４８３J/m２.对构

建好的两种矿物的表面结构进行弛豫,弛豫后的两

种矿物表面能量均低于初始状态,矿物的晶胞结构

稳定性好.
(２)菱镁矿和角闪石的能带结构和态密度分析

结果表明,菱镁矿和角闪石的禁带宽度分别为４．９２０
eV和３．９６２eV,二者均为绝缘体.两种矿物在费米

能级处的价带均以 O 的２p轨道贡献为主,因此,O
可能是与药剂发生物理化学作用的活性位点.

(３)结合捕收剂在矿物表面的吸附模型和吸附

能数据分析可知,十二胺、KDLX 中的铵根氢原子

与矿物的氧原子发生 N—H􀆺O氢键作用和物理吸

附作用.其中,KDLX 能与角闪石(１１０)表面发生

强烈的吸附作用,预测该捕收剂可对硅酸盐类矿物

尤其是角闪石具有良好的选择性,有利于脱除菱镁

矿石中的含硅脉石矿物.
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