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燃煤烟气污染物低温氧化吸附实验研究 

毛奕升，叶华锋 
（广东电力发展股份有限公司，广东  广州  510000） 

［摘 要］【目的】燃煤烟气多污染物在活性炭上的低温（–20~–40 ℃）氧化吸附可实现其一体化脱

除，具有良好的应用前景和环境效益。【方法】在–20 ℃的低温条件下，分别研究了惰性气

氛和模拟烟气中分级孔活性炭、煤基活性炭和 2 种椰壳活性炭对 NO 和 SO2 的吸附过程。

【结果】实验结果表明，惰性气氛下，4 种活性炭对 NO 的吸附性能较弱，饱和氮容低于

0.07 mg/g；吸附 SO2 的饱和硫容为 31.70~57.07 mg/g。在模拟烟气条件下，O2 的氧化作

用使得活性炭的饱和氮容提高了 3 个数量级，饱和硫容提高了 2~5 倍，性能最优的椰壳

活性炭–2 的饱和氮容可达 175.70 mg/g，饱和硫容可达 320.65 mg/g。DFT 计算表明，锯齿

形边缘炭模型上 NO、SO2 及其氧化物的吸附结合能遵循 NO2> SO3> SO2>NO 的顺序，表

明 NO 和 SO2被氧化为 NO2和 SO3后，其在活性炭表面的吸附能力得到显著增强。【结论】

研究结果可为低温条件下燃煤烟气中 NO 和 SO2的一体化吸附脱除提供重要的理论依据。 
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Experimental study on low-temperature oxidation and adsorption of pollutants 

in coal-fired flue gas 

MAO Yisheng, YE Huafeng 

(Guangdong Electric Power Development Co., Ltd., Guangzhou 510000, China) 

Abstract: [Objective] The low-temperature (–20~ –40 ℃) oxidation adsorption of multiple pollutants from coal-

fired flue gas onto activated carbons enables their integrated removal, which has promising application prospect and 

environmental benefits. [Methods] This article studied the adsorption processes of NO and SO2 by four activated 

carbons (graded-pore activated carbon, coal-based activated carbon, and two coconut shell-based activated carbons) 

in inert atmosphere and simulated flue gas under low temperature conditions of –20 ℃. [Results] The experimental 

results showed that in an inert atmosphere, the adsorption performance of the four activated carbons for NO was 

weak, with a saturated nitrogen capacity of less than 0.07 mg/g, and the saturated sulfur capacity for adsorbing SO2 

was 31.70~57.07 mg/g. In simulated flue gas conditions, the presence of O2 increased the saturated nitrogen capacity 

of activated carbons by three orders of magnitude and the saturated sulfur capacity by 2~5 times. The optimal 

coconut shell activated carbon-2 had a saturated nitrogen capacity of 175.70 mg/g and a saturated sulfur capacity of 

320.65 mg/g. Density functional theory (DFT) calculations show that the adsorption binding energies of NO, SO2, 

and their oxides on the zigzag edge carbon model follow the order of NO2> SO3> SO2> NO. After NO and SO2 are 

oxidized by O2 into NO2 and SO3, their adsorption on activated carbon surfaces is significantly enhanced. 

[Conclusion] The research results can provide an important theoretical basis for the integrated adsorption and 

removal of NO and SO2 in coal-fired flue gas under low temperature conditions. 

Key words: activated carbon; low-temperature adsorption; saturated nitrogen capacity; saturated sulfur capacity; 

density functional theory 
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SO2 和 NO 是常见的大气污染物，会引发呼吸

道、心肺等相关疾病，也会对环境造成极大的危害[1]。

为减少 NO 和 SO2的排放，我国已经开展了多种技

术路径探索。相较于常规技术，燃煤污染物低温  

（–20~–40 ℃）深度一体化脱除技术（COAP 技术）

可协同氧化吸附脱除多污染物，其核心工艺流程

为：烟气除尘后经冷却塔冷却至目标低温，进入净

化塔协同氧化吸附去除 SO2、NOx、SO3、卤化物、

Hg 及其他重金属、二噁英、VOCs 等污染物，以近

零排放标准排放；脱除物经回收净化后可资源化利

用。该技术无需石灰石、尿素及脱硝催化剂，无脱

硫废水、氨逃逸等二次污染，还能回收硫与烟气水

分，兼具应用前景与经济环保效益[2]，而高效低温

吸附剂的研发是实现该技术的关键。 

目前，碳基吸附剂[3]、金属基吸附剂[4]等的应用

已获得广泛关注和研究[5]。金属基吸附剂成本较高、

工作温度范围窄以及可回收性差等问题，限制了其

在实际生产中的应用[4]。碳基吸附剂不仅成本低、

可回收性良好，还具有物化特性稳定、表面官能团

丰富、孔隙结构发达等特点，使得气体污染物更容

易在碳表面被吸附[6]。其中活性炭制备工艺简单、

成本低廉，是一种非常有潜力的吸附材料[7-8]，但关

于其在不高于−20 ℃的低温下对 NO 和 SO2的吸附

特性及关键影响机制研究较少。 

本研究以典型的煤基活性炭和椰壳活性炭为

研究对象，通过−20 ℃下的低温吸附实验分别探索

了惰性气氛和模拟烟气中 4 种活性炭对 NO 和 SO2

的吸附性能，进一步结合密度泛函理论（DFT）计

算，阐释了 O2 对 NO 和 SO2 低温吸附特性的影响

机制。 

1 实验方法 

1.1 仪器与设备 

实验采用的主要仪器和设备如表 1 所示。 

表 1 实验仪器与设备 

Tab.1 Experimental instruments and equipment 

仪器名称 生产厂家 型号 

水平管式炉 合肥科晶有限公司 OTF-1200X 

低温反应釜 上海力辰邦西仪器科技有限公司 LC-DFY-30/40 

电子天平 梅特勒托利多集团公司 XS105 

电热鼓风干燥箱 力辰科技有限公司 GZX-9070 MBE 

比表面积及微孔分析仪 贝士德仪器科技有限公司 BSD-660M 

X 射线衍射仪 日本岛津有限公司 Thermo Scientific K-Alpha 

在线质谱分析仪 英国 TILON 公司 LC-D200M 

1.2 活性炭制备 

1）分级孔活性炭  将一定量低阶原煤颗粒放

置到水平管式炉中，在 N2保护下以 10 ℃/min 的升

温速率升至 750 ℃后，将气体切换至水蒸气，通入

流速为 100 mL/min，恒温 2 h 后在 N2 气氛中冷却

至室温。 

2）煤基活性炭  将一定量烟煤大颗粒放置到水

平管式炉中，在 N2保护下以 10 ℃/min 的速率升温

至 500 ℃后恒温 1 h 进行碳化；进一步以 10 ℃/min

的速率升温至 750 ℃，并将部分惰性气体切换至

100 mL/min 的水蒸气，恒温 2 h 后在 N2 气氛中冷

却至室温。 

3）椰壳活性炭  将一定量椰壳颗粒放置到水平

管式炉中，在 400 mL/min 的 N2气氛下以 1.5 ℃/min

的升温速率升至 650 ℃碳化 1 h。再以 1.5 ℃/min 的

升温速率升至 750 ℃后，将气体切换至水蒸气，通

入流速为 100 mL/min，恒温 2 h 后在 N2 气氛中冷

却至室温。根据所用椰壳原料的差异，将获得了椰

壳活性炭-1 和椰壳活性炭-2 2 种材料。 

1.3 活性炭表征 

1）氮气等温吸附/脱附曲线  使用 BSD-660M

高性能比表面积及微孔分析仪分析样品的孔结构

特征。首先将样品经 300 ℃加热真空脱气，去除表

面吸附的水、油等杂质；随后在液氮环境中测量不

同分压下 N2 的吸附和脱附量，获得氮气等温吸附/

脱附数据；最后采用 Brunauer-Emmett-Teller（BET）

方程、t-plot 方法、Horvath-Kawazoe 方法和非局部

密度函数理论，计算碳材料的比表面积、微孔面积、

微孔体积、介孔面积、介孔体积和孔径分布。 

2）X 射线光电子能谱（XPS） 采用 XPS（Thermo 

Scientific K-Alpha 型光谱仪）分析样品的元素组成、

半定量分析样品中 C、O、N、P 等元素的含量以及
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元素的存在形式。 

1.4 活性炭低温吸附 NO 和 SO2 的性能测试 

活性炭对 NO 和 SO2的低温（−20 ℃）吸附脱除

实验是在低温反应釜内进行。将一定量的活性炭放置

在 U 型管（内径为 20 mm）中的穿孔砂芯（≤10 m）

上，待环境温度降至−20 ℃后，将惰性 Ar 气流切换

为携带 NO 和 SO2 的 Ar 气流（500 mL/min），从上

至下流过 2 mm 高的炭层，并采用在线质谱分析仪

（LC-D200M）实时监测出口的污染物气体浓度。在

NO 吸附实验中，NO 体积分数为 250 L/L；在 SO2

吸附实验中，SO2体积分数为 1 000 L/L。 

为探索实际烟气条件下活性炭对 NO 和 SO2的

吸附性能，进一步将 6%CO2（体积分数，下同）和

8%O2 加入反应气，测试了活性炭分别对 250 L/L 

NO 和 1 000 L/L SO2 的低温吸附性能。记录出口

的 NO 和 SO2体积分数随时间的变化，通过式(1)和

式(2)计算 NO 和 SO2的脱除率和低温吸附容量 S。

当出口 SO2 体积分数达到 50 L/L 时，认为此时的

吸附时间与吸附硫容分别为穿透时间与穿透硫容；

而当出口 SO2体积分数达到 1 000 L/L 时，则分别

为饱和时间与饱和硫容。当出口 NO 体积分数达到

50 L/L 时，认为此时的吸附时间与吸附氮容分别

为穿透时间与穿透氮容；而当出口 NO 体积分数达

到 250 L/L 时，则分别为饱和时间与饱和氮容。 

0

0
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c c

c
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
                 (1) 

0

m

( )dqM c c t
S

V m
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               (2) 

式中：为污染物（NO 或 SO2）的瞬时脱除率，%；

c0、c 为污染物（NO 或 SO2）的初始体积分数和出

口体积分数，L/L；S 为活性炭对污染物（NO 或

SO2）的低温吸附容量，mg/g；M 为污染物（NO 或

SO2）的摩尔质量，g/mol；q 为总的气体流量，取

500 mL/min；t 为低温吸附时间，min；Vm 为标准

摩尔体积，取 22.4 L/mol；m 为料层中活性炭的质

量，g。 

1.5 活性炭吸附 NO 和 SO2的密度泛函理论计算 

密度泛函理论（DFT）计算是一种有前景的分

子结构计算方法，可以有效地确定电子性质、几何

形状和反应能。长期以来，锯齿形结构被认为是炭

的主要内在边缘，其合理性得到广泛认可[9]。炭键

合性能的计算数据和实验结果的对比表明，具有锯

齿形边缘的C25H9模型可用于描述石墨/炭的微观结

构[10]。本研究采用含锯齿形边缘的、由 7 个芳香环

组成的 C25H9 模型（简称 Zig）来模拟活性炭边缘的

活性位点（图 1）。 

 

图 1 锯齿形边缘炭模型（Zig）和 NO、NO2、SO2、

SO3模型 

Fig.1 Zigzag edge carbon model (Zig) and NO, NO2, SO2, 

and SO3 models 

合理的泛函和基组可以在节省计算成本的同

时获得更准确的结果。本研究使用 Gaussian 16W 在

M062X/6-311G(d, p)水平上计算了该体系中各平衡

几何形状的优化、振动分析和单点能[11]。此外，还

考虑了色散校正，这在计算气体分子和碳表面之间

的相互作用时至关重要[12]。 

2 样品表征 

2.1 XPS 分析 

4 种活性炭的 XPS 光谱如图 2a)所示，可以观

察到 2 个明显的 C1s 和 O1s 峰。对 XPS 光谱上的

C1s和O1s峰进行拟合（图 2b)—图 2i)），其中 284.6、

286.1、287.6、289.1 eV 处的子峰分别对应于 C1s 峰

上的 C−C、C−O、C=O 和 O−C=O 结构；而 O1s 峰

可以拟合出 C=O （ 531.28~531.86 eV ）、 C−O

（532.8~533.16 eV）和−COOH（534.41~537.69 eV）

3 个特征亚峰[13]，C−O 主要由弱骨架氧和化学吸附

氧组成，包括醚类（C−O−C、C−O−H 等）、醇类和

羟基[14]。拟合结果如表 2 所示。由表 2 可知，椰壳

活性炭-2 的碳含量最高（87.72%），椰壳活性炭-1 的

碳含量最低（76.54%）。 

 



178  2026 年 
 

http://rlfd.cbpt.cnki.net 

         

         

         

         

图 2 4 种活性炭的 XPS 谱图及 C1s 峰和 O1s 峰拟合结果 

Fig.2 XPS spectra and fitting results of C1s and O1s peaks of four activated carbons 
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表 2 基于 XPS 测试结果获得的样品表面成分                       单位：w/% 

Tab.2 Surface composition of the samples based on XPS test results 

样品 
元素含量  含氧官能团含量 

C O N  O/C C−O C=O −COOH 

分级孔活性炭 84.21 14.05 1.74  16.68 7.07 3.62 3.36 

煤基活性炭 85.51 12.59 1.90  14.72 0.79 4.80 7.00 

椰壳活性炭-1 76.54 22.20 1.26  29.00 3.91 7.49 10.80 

椰壳活性炭-2 87.72 10.68 1.60  12.18 3.32 5.12 2.24 

在所有测试样品中，椰壳活性炭-1 的氧碳比

（O/C）最高，含氧官能团含量最高，其中−COOH

和 C=O 含量相较于其他样品明显增多，其原因可

能为原料的差异。分级孔活性炭和煤基活性炭的含

氧量相近，但通过一步活化法制得的分级孔活性炭

拥有更多的 C−O，而煤基活性炭拥有更多的

−COOH。 

2.2 孔隙结构分析 

图 3 给出了 4 种活性炭的 N2 吸附-解吸等温

线，样品的孔隙和表面参数见表 3。根据国际理论

化学和应用化学联合会（IUPAC）的分类[15]，分级

孔活性炭和煤基活性炭表现为 I 型和 IV 型混合的

吸附等温线，还存在一个较小的 H4 回滞环。这表明

2 种活性炭均含有大量微孔和部分中孔，尤其是煤

基活性炭，具有典型的分级孔结构；椰壳活性炭-1

和椰壳活性炭-2 表现为典型的 I 型吸附等温线，表

明其具有较为发达的微孔结构。 

由表 3 可知，在 4 种活性炭中，椰壳活性炭-2

的总比表面积、微孔比表面积、孔容和微孔孔容最

大，微孔占比高达 97.61%。微孔不仅可提供较大的

比表面积，而且还有助于 NO 的吸附脱除[16]：受来

自孔壁相对面重叠力场的影响，NO 可进行自发的

微孔填充过程。相较于一步活化法制得的分级孔活

性炭，先炭化后活化制得的煤基活性炭比表面积更

大，后者比表面积的增加是由于介孔含量升高所

致，而两者微孔含量相差不大。从微孔率来看，分

级孔活性炭拥有更好的分级孔结构。但从孔容来

看，分级孔活性炭是 4 种活性炭中总孔容和微孔孔

容最小的活性炭，这也是限制其氮容和硫容的主要

原因。 

        

图 3 4 种活性炭的 N2吸附-解吸等温线和孔径分布 

Fig.3 N2 adsorption-desorption isotherms and pore size distributions of the four activated carbons 

表 3 样品的孔隙和表面参数 

Tab.3 Porosity and surface parameters of the samples 

样品 比表面积/(m2·g–1) 微孔比表面积/(m2·g–1) 介孔比表面积/(m2·g–1) 孔容/(cm3·g–1) 微孔孔容/(cm3·g–1) 平均孔径/nm 

分级孔活性炭 362.67 302.58 60.08 0.19 0.12 2.12 

煤基活性炭 467.86 328.85 131.55 0.35 0.14 3.30 

椰壳活性炭-1 856.61 787.26 69.34 0.39 0.32 1.84 

椰壳活性炭-2 1 002.54 978.6 23.93 0.41 0.39 1.63 
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3 活性炭的低温吸附性能 

3.1 惰性气氛下 NO 的吸附 

图 4 和表 4 给出了惰性气氛低温下椰壳活性

炭对 NO 的吸附脱除情况。分级孔活性炭和煤基活

性炭的 NO 脱除率几乎为零，表明这 2 种活性炭对

NO 的吸附能力极弱。结合材料的孔隙结构分析可

以推测，这与其微孔结构不够发达有关。微孔的不

足限制了 NO 分子与活性炭表面的有效接触，无法

提供足够的活性位点或表面积来吸附 NO[17]。因

此，这 2 种活性炭在低温下表现出较差的 NO 吸附

性能。 

 

图 4 惰性气氛下椰壳活性炭的 NO 脱除率 

Fig.4 NO removal rate of coconut shell activated carbon 

under inert atmosphere 

表 4 惰性气氛下 4种活性炭的低温吸附氮容 
Tab.4 Low-temperature adsorption nitrogen capacity of four activated carbons in an inert atmosphere 

样品 比表面积/(m2∙g–1) 微孔比表面积/(m2∙g−1) 饱和时间/ min 饱和氮容/(mg∙g−1) 

分级孔活性炭 362.67 302.58  ≈0 

煤基活性炭 467.86 328.85  ≈0 

椰壳活性炭-1 856.61 787.26 1.45 0.02 

椰壳活性炭-2 1 002.54 978.60 5.35 0.07 

对于具有较为发达微孔结构的椰壳活性炭-1

和椰壳活性炭-2，其饱和氮容分别为 0.02 mg/g 和

0.07 mg/g，呈现出比分级孔活性炭和煤基活性炭稍

好的 NO 吸附性能，但吸附能力仍有限。这表明，

即使是微孔结构较为发达的材料，通过纯物理吸附

的方式也只能吸附少量的 NO，饱和氮容依然较低。

因此，微孔结构在 NO 的吸附过程中起着关键作用，

但单纯的物理吸附机制对 NO 的吸附能力仍存在明

显的限制。结合上述结果分析，NO 的吸附能力不

仅依赖于活性炭的微孔结构，还受到其吸附机制的

影响。在低温条件下，NO 分子难以通过纯物理吸

附的方式与活性炭表面发生有效结合。 

3.2 模拟烟气条件下 NO 的吸附 

图 5 和表 5 给出了模拟烟气条件下低温下椰壳

活性炭对 NO 的吸附脱除情况。从图 5 和表 5 可以

看出，相较于惰性气氛，模拟烟气条件下 4 种样品

均呈现出更高的穿透氮容量和饱和氮容量，椰壳活

性炭的饱和氮容提升了 3 个数量级。这主要是因为

NO 可被烟气中的 O2 氧化，NO 被转化为高价态的

NO2 等，显著促进了 NO 在活性炭表面的附着和捕

获[18]，其吸附机制将在后续的密度泛函理论研究中

进一步探索。 

 

图 5 模拟烟气条件下椰壳活性炭的 NO 脱除率 

Fig.5 NO removal rates of coconut shell activated carbons 

under simulated flue gas conditions 

表 5 模拟烟气条件下 4 种活性炭的低温吸附氮容 

Tab.5 Low-temperature adsorption nitrogen capacities of four activated carbons under simulated flue gas conditions 

样品 穿透时间/min 穿透氮容/(mg∙g–1) 饱和时间/min 饱和氮容/(mg∙g–1) 

分级孔活性炭 38 15.58  50 23.27  

煤基活性炭 56 23.07  73 33.91  

椰壳活性炭-1 78 31.74  118 50.05  

椰壳活性炭-2 284 154.12  358 175.70  
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对比 4 种活性炭的氮容量可知，椰壳活性炭-2

的吸附性能最佳，这可能是由于其具有最高的微孔

比表面积和孔容，从而为 NO 和 NO2分子的扩散和

结合提供了更多活性位点，为吸附态含氮物质的储

存提供了容积空间；0.4 nm 的窄孔径分布也有利于

NO 和 NO2的吸附。 

结合含氧官能团的分析可知，4 种活性炭中椰

壳活性炭-2 的含氧官能团最少，但其在惰性气氛和

模拟烟气条件下对 NO 的低温吸附性能均最好，表

明含氧官能团在 NO 的吸附中作用较小，孔隙结构

主导了 NO 的低温吸附过程。 

3.3 惰性气氛下 SO2 的吸附 

SO2的低温吸附过程如图 6 所示。由图 6 可知，

分级孔活性炭在实验过程中未能检测到穿透硫容，

这可能是由于其微孔比表面积和孔容较小，限制了

SO2 分子的有效扩散和吸附。相比之下，其他 3 种

活性炭在吸附初期均表现出较强的 SO2吸附能力，

出口气体中几乎检测不到 SO2；随着吸附实验的进

行，SO2的出口体积分数逐渐上升，最终达到饱和状

态。3 种活性炭中，椰壳活性炭-2 的 SO2吸附性能最

佳，穿透硫容与饱和硫容分别达到了 18.43 mg/g 和

57.07 mg/g（表 6）。这可能是由于其发达的孔隙结

构、较高的孔容以及适合 SO2分子吸附的微孔孔径

（0.4 nm）。 

 

图 6 惰性气氛下 4 种活性炭的 SO2脱除率 

Fig.6 SO2 removal rates of four types of activated carbons 

in inert atmosphere 

表 6 惰性气氛下 4种活性炭的低温吸附硫容 

Tab.6 Low-temperature sulfur adsorption capacities of four types of activated carbons in inert atmosphere 

样品 比表面积/(m2∙g–1) 微孔比表面积/(m2∙g–1) 穿透时间/min 穿透硫容/(mg∙g–1) 饱和时间/min 饱和硫容/(mg∙g–1) 

分级孔活性炭 362.67 302.58   9 31.70 

煤基活性炭 467.86 328.85 2 9.74 11 33.57 

椰壳活性炭-1 856.61 787.26 3 13.06 12 34.12 

椰壳活性炭-2 1 002.54 978.60 3 18.43 15 57.07 

煤基活性炭与分级孔活性炭的微孔比表面积

相近，但其穿透硫容明显更高。这种差异可能源于

煤基活性炭表面存在较多的羧基官能团，这些官能

团与 SO2 分子之间的化学作用提高了吸附初期 SO2

的捕获能力[19]。综合分析表明，活性炭的孔隙结构、

表面化学特性及比表面积对 SO2的吸附性能均具有

显著影响。 

3.4 模拟烟气条件下 SO2 的吸附 

图 7 给出了模拟烟气条件下 SO2 的吸附脱除情

况，与图 6 相比，氧气的引入显著促进了 SO2在 4 种

活性炭上的吸附，饱和硫容（表 7）提高了 2~5 倍。

部分研究认为，O2的存在能够促进 SO2的催化氧化反

应，从而使得 SO2 分子的吸附能力增强[20]。其吸附

机制将在后续的密度泛函理论研究中进一步探索。 

4 种活性炭中，椰壳活性炭-2 表现出最显著的

吸附性能提升效果，尤其是饱和硫容的提升。这可

归因于椰壳活性炭-2 具有最高的比表面积和孔容。 

丰富的孔隙结构和较高的比表面积为 SO2分子的扩

散和吸附提供了扩散通道和吸附位点，合适的孔径

（0.4 nm）则能够增强材料与 SO2分子之间的相互

作用，高的孔容有助于吸附态 SO2的储存，从而共

同提升了椰壳活性炭-2 的吸附性能。 

 

图 7 模拟烟气条件下 4 种活性炭的 SO2脱除率 

Fig.7 SO2 removal rates of four types of activated carbons 

under simulated flue gas conditions 
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表 7 模拟烟气条件下 4种活性炭的低温吸附硫容 

Tab.7 Low-temperature sulfur adsorption capacities of four types of activated carbons under simulated flue gas conditions 

样品 比表面积/(m2∙g–1) 穿透时间/min 穿透硫容/(mg∙g–1) 饱和时间/min 饱和硫容/(mg∙g–1) 

分级孔活性炭 362.67 8 36.35 22 71.62 

煤基活性炭 467.86 14 65.56 25 89.05 

椰壳活性炭-1 856.61 13 60.32 28 97.71 

椰壳活性炭-2 1 002.54 43 204.30 83 320.65 

4 活性炭吸附的 DFT 计算 

氧气存在条件下，NO 和 SO2 可被氧化为 NO2

和 SO3，因此，本节在 Zig 模型上探讨了 NO、NO2、

SO2、SO3 的吸附情况，具体如图 8 所示。吸附能是

分子从自由态转化为固体表面吸附态过程中释放

的热量，反映了气体分子与吸附材料表面间形成化

学键的难易程度与强度，吸附能数值越大则模型对

气体分子吸附的稳定性和选择性越高，模型对该分

子的吸附效果也更显著。 

 

图 8 Zig 模型上 NO、NO2、SO2和 SO3的吸附能和 

吸附构型 

Fig.8 Adsorption energies and configurations of NO, NO2, 

SO2, and SO3 on the Zig model 

4 种气体分子在活性炭吸附位点上的结合能大

小遵从以下顺序：NO2>SO3>SO2>NO。这表明，NO

和 SO2 在含氧气氛中被分别氧化为 NO2和 SO3 后，

在活性炭表面的吸附能力显著增强，尤其是 NO。

计算结果表明，相比于活性炭上 SO2 的吸附，SO3

吸附后生成的 C−S 键强度增加（键长由 1.79 Å 降

至 1.77 Å），C−O 键变化不大；相比于 NO，NO2吸

附后生成的 C−O 键强度大幅增强（键长由 1.36 Å降

至 1.34 Å），而 C−N 键强度小幅降低（键长由 1.32 Å

增至 1.33 Å），整体呈现增加的趋势；其本质在于

NO 或 SO2 氧化后电子密度分布的改变。该结果解

释了氧气提升活性炭吸附 NO 和 SO2能力的内在原

因，即 NO 和 SO2与氧气共存时可被氧化，活性炭

与其氧化产物（NO2或 SO3）之间的结合能力更强，

从而显著提升了活性炭的吸附性能。 

5 结  论 

1）在惰性气氛下，4 种活性炭对 NO 的低温吸

附性能均较弱，即使是性能最优的椰壳活性炭-2，

饱和氮容也只有 0.07 mg/g；在模拟烟气条件下，O2

的存在使得活性炭的氮容提高了 3 个数量级，其中

椰壳活性炭-2 的饱和氮容最大，达到了 175.70 mg/g，

这与其丰富的微孔结构有关。 

2）在惰性气氛下，椰壳活性炭-2 对 SO2 的低

温吸附性能最佳，饱和硫容可达 57.07 mg/g；而在

模拟烟气条件下，4 种活性炭的饱和硫容提高了 2~ 

5 倍，性能最优的椰壳活性炭-2，饱和硫容可达

320.65 mg/g。 

3）DFT 计算结果表明，锯齿形边缘炭模型对

NO、NO2、SO2、SO3的吸附结合能遵循以下顺序：

NO2>SO3>SO2>NO。这表明，在含氧气氛中，NO 和

SO2分别被氧化为 NO2和 SO3后，能够显著增强其

在活性炭表面的吸附能力，尤其是 NO 的低温吸附。 
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