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【摘　 要】 　 为解决煤矿粉尘污染治理中传统的喷雾技术治理效果不太理想、喷雾降尘性能较低的

问题，选取十二烷基硫酸钠（ＳＤＳ）、椰子油脂肪酸二乙醇酰胺（ＣＤＥＡ）和椰油酰胺丙基甜菜碱（ＣＡＢ⁃
３５）３ 种表面活性剂，首先通过接触角试验宏观分析表面活性剂的润湿性，再结合分子动力学模拟以

及量子化学分析，从微观角度研究单一 ／ 复配后表面活性剂对烟煤的影响作用机制。 结果表明：单一

表面活性剂中 ＳＤＳ 接触角最小，分子轨道能量差最大，更易与水分子形成较高强度的氢键；复配表

面活性剂均表现出优于单一表面活性剂的烟煤润湿性，非离子与阴离子或两性离子活性剂复配时接

触角更小，接触角降低速率也远大于单溶液，协同增效作用更突出；ＣＤＥＡ＋ＣＡＢ⁃３５（４ ∶ ２）体系中水

与表面活性剂形成更多较高强度的氢键，活性剂分子相互牵引形成紧密的吸附层，吸引水分子浸润

煤尘表面，煤尘润湿性能力最佳。
【关键词】 　 表面活性剂；　 润湿；　 烟煤；　 协同作用；　 分子动力学
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０　 引　 言

　 　 煤尘治理是矿井安全生产中的难题，其危害主

要体现在煤尘自身所具有的自燃性、爆炸性以及煤

尘导致的工人尘肺病等方面［１］，此外矿井扬尘还会

造成空气污染，严重影响生态环境，因此，高效煤尘

防治技术及降尘材料的研发已成为绿色矿山建设的

重要部分。
为降低煤尘质量浓度，煤矿多采用煤层注水、喷

雾等湿式降尘方法［２－３］。 煤的润湿性是煤吸附液体

的一种能力，降尘过程中煤的润湿性直接影响着煤

尘被液滴浸润的效果，加入表面活性剂可以有效改

善煤的润湿性能。 学者们借助分子模拟技术，揭示

了更深理论层次下表面活性剂与煤尘粒子间的相互

作用机制，例如：ＷＡＮＧ Ｙｉｈａｎ 等［４］采用纳米粒径电

位测量等方法，研究表面活性剂的电位变化以及煤

的微观结构变化对其润湿性的影响，得出表面活性

剂可通过增强水煤界面作用能，有效润湿煤尘。 周

群等［５］采用红外光谱、接触角等试验手段，研究磁

化与活性剂的协同机制，结果表明：磁化作用可以通

过改变活性剂在溶液表面的吸附方式来提高溶液湿

润性能。 李树刚等［６］采用分子模拟手段，研究表面

活性剂对煤体润湿性能的影响机制，认为表面活性

剂分子疏水烷基链的空间分布差异是影响煤润湿性

能的主要原因之一。 聂文等［７］ 利用量子化学计算

表面活性剂、水和煤分子的前线轨道能量差与表面

静电势，结合表面张力等试验结果，讨论了不同表面

活性剂的煤尘润湿性，得出表面活性剂的煤尘润湿

能力与其分子轨道能量差的大小有直接关系。
分子模拟技术虽然弥补了试验微观机制揭示上

的不足，但较少有学者同时将试验、分子动力学和量

子化学相结合，探究多组分表面活性剂复配以及复

配体系与烟煤的接触特征和润湿机制。 鉴于此，笔
者将以烟煤为研究对象，考察 ３ 种表面活性剂及复

配溶液的润湿性能，以期揭示表面活性剂复配的协

同增效机制，进而优选出效果最佳的烟煤抑尘剂

配方。

１　 材料制备及试验方法

１􀆰 １　 试验煤样

　 　 文中选用煤样为山西省临汾市豹子沟煤业公司

１０１０５ 工作面 ９ 号煤层的烟煤（ＢＺ 烟煤），现场取样

后封存。 分析煤样工业元素，测定其元素相对含量，
见表 １。

表 １　 ＢＺ 烟煤工业元素分析

Ｔａｂｌｅ １　 Ｉｎｄｕｓｔｒｉａｌ ｅｌｅｍｅｎｔ ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ ＢＺ ｂｉｔｕｍｉｎｏｕｓ ｃｏａｌ
％

工业分析 元素分析

水分 灰分 挥发分 固定碳 Ｃ Ｈ Ｎ Ｓ Ｏ
０􀆰 ８４ ７􀆰 ２１ ２４􀆰 ２６ ６７􀆰 ６９ ８３􀆰 ３ ４􀆰 ０ ７􀆰 ８９ １􀆰 １２ ３􀆰 ６９

　 　 将烟煤煤样破碎研磨，研磨后将粒径小于

１５０ μｍ 的煤粉进行后续试验。 使用压片机在

３０ ＭＰａ 压力下持续加压 ５ ｍｉｎ 制得直径为 ２０ ｍｍ、
厚度为 ４ ｍｍ 的圆柱状煤片。

１􀆰 ２　 表面活性剂制备

　 　 阳离子表面活性剂的极性基团易吸附到煤表

面，亲油基与水接触使煤尘的润湿性变差［８－９］。 因

此选择无毒无害阴离子、非离子和两性离子表面活

性剂各 １ 种： 十二烷基硫酸钠 （ Ｓｏｄｉｕｍ Ｄｏｄｅｃｙｌ

·０６１·
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Ｓｕｌｆａｔｅ，ＳＤＳ）、椰子油脂肪酸二乙醇酰胺（ Ｃｏｃｏｎｕｔ
Ｄｉｅｔｈａｎｏｌ Ａｍｉｄｅ， ＣＤＥＡ） 和椰油酰胺丙基甜菜碱

（Ｃｏｃｏａｍｉｄｏｐｒｏｐｙｌ Ｂｅｔａｉｎｅ，ＣＡＢ⁃３５）。 ３ 种表面活性

剂以 １ ∶ ５、２ ∶ ４、３ ∶ ３、４ ∶ ２、５ ∶ １ 的比例两两混合

复配并进行编号，见表 ２。
表 ２　 复配溶液编号

Ｔａｂｌｅ ２　 Ｓｕｒｆａｃｔａｎｔ ｃｏｍｐｌｅｘ ｓｏｌｕｔｉｏｎ ｎｕｍｂｅｒ
复配比例 １ ∶ ５ ２ ∶ ４ ３ ∶ ３ ４ ∶ ２ ５ ∶ １

ＣＤＥＡ ∶ ＣＡＢ⁃３５ Ａ１ Ａ２ Ａ３ Ａ４ Ａ５
ＳＤＳ ∶ ＣＡＢ⁃３５ Ｂ１ Ｂ２ Ｂ３ Ｂ４ Ｂ５
ＣＤＥＡ ∶ ＳＤＳ Ｃ１ Ｃ２ Ｃ３ Ｃ４ Ｃ５

１􀆰 ３　 接触角试验

　 　 制备质量分数为 ０􀆰 ０５％的单一表面活性剂溶

液及复配溶液。 采用接触角测量仪测量纯水与各溶

液在 ＢＺ 烟煤表面的接触角。 测量过程中，将煤片

放置在测量平台上方，确定基准点后，将溶液缓慢滴

到煤片表面测量出接触角，输出溶液接触煤片后 ６ ｓ
的接触角数据。 每组试验测量 ３ 次，并求出均值以

降低试验误差。

２　 分子模拟方法

２􀆰 １　 分子动力学模型及参数设置

　 　 基于前期对 ＢＺ 烟煤的试验参数测定，选用孟

祥曦［１０］构建的豹子沟烟煤分子模型作为煤样的基

本模型，分子动力学模拟体系如图 １ 所示。
　 　 使用 Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｔｕｄｉｏ 软件中 Ｆｏｒｃｉｔｅ 模块对烟煤

图 １　 分子动力学模拟体系

Ｆｉｇ． １　 Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｓｙｓｔｅｍ

和表面活性剂分子进行几何优化，使用 Ａｍｏｒｐｈｏｕｓ
Ｃｅｌｌ 模块为 ２０ 个烟煤分子、６ 个表面活性剂分子和

２ ０００ 个水分子分别构建底面为 ４ ｎｍ×４ ｎｍ 的盒

子，利用 Ｂｕｉｌｄ Ｌａｙｅｒ 模块构建水 ／煤、水 ／表面活性

剂 ／煤吸附体系，并在水分子上方添加 １００ Å 的真空

层以消除周期性结构的影响，并对其进行几何优化

以达到能量稳定构型。

２􀆰 ２　 量子化学

　 　 使用 Ｇａｕｓｓｉａｎ 几何优化各分子，并开展表面静

电势计算分析，同时利用 Ｍｕｌｔｉｗｆｎ 结合分子可视化

程序获得不同分子结构中的静电势分布、极值点

位置。

３　 表面活性剂润湿烟煤的协同作用

３􀆰 １　 抑尘剂润湿性试验分析

　 　 液体在固态物质表面的接触角是衡量液体对该

物质表面润湿性的重要参数之一，各体系与煤样的

接触角如图 ２ 所示。 由图 ２ 可知：纯水接触角为

８０􀆰 ９°，该样品煤样为较亲水性矿物。 添加表面活性

剂后水煤接触角显著减小，ＳＤＳ、ＣＤＥＡ 和 ＣＡＢ⁃３５
的接触角分别为 １６􀆰 １、１９􀆰 ６ 和 ４４􀆰 ２°。

复配表面活性剂中非离子－阴离子和非离子－
两性离子表面活性剂复配展现了较好的协同增效作

用，其中，Ａ４ 体系协同增效作用最明显，接触角为

１３􀆰 ７°。 ＳＤＳ 与 ＣＡＢ⁃３５ 协同增效作用不佳，因为两

性离子表面活性剂亲水基团所带的正电与阴离子表

面活性剂的负电基团产生静电吸引，减少了表面活

性剂亲水基附近的水分子。
溶液体系接触到煤样后 ６ ｓ 内接触角变化曲线

如图 ３ 所示，得到曲线斜率 ｋ， ｜ ｋ ｜越大表示接触角

变化速率越快。 接触角随溶液与煤样接触时间的增

加呈减小趋势，单一表面活性剂的 ｜ ｋ ｜ 值排序为：

·１６１·
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图 ２　 各体系与煤样的接触角

Ｆｉｇ． ２　 Ｃｏｎｔａｃｔ ａｎｇｌｅ ｂｅｔｗｅｅｎ ｅａｃｈ ｓｙｓｔｅｍ
ａｎｄ ｃｏａｌ ｓａｍｐｌｅ

ＣＤＥＡ＞ＳＤＳ＞ＣＡＢ⁃３５；复配表面活性剂 ｜ ｋ ｜ 排序为：
Ａ４＞Ｃ１＞Ｃ２＞Ａ５＞Ｂ３＞Ｂ４＞Ａ２＞Ｃ３＞Ｃ５＞Ｂ５＞Ｃ４＞Ａ３＞
Ｂ２＞Ａ１＞Ｂ１，接触角越小的溶液体系，其接触角减小

速率也更快。

３􀆰 ２　 分子动力学分析

３􀆰 ２􀆰 １　 水的均方位移（ＭＳＤ）

　 　 不同表面活性剂的加入会对水－表面活性剂－
煤体系中水的迁移行为产生不同的影响，基于水的

均方位移（Ｍｅａｎ Ｓｑｕａｒｅｄ Ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔ，ＭＳＤ）曲线和

自扩散系数 Ｄ，分析水在煤表面的迁移［１１－１２］。 ＭＳＤ
可表示：

ＭＳＤ ＝ Ｎ －１ ∑
ｉ

ｒｉ（ ｔ） － ｒｉ（０） ２( ) （１）

式中： Ｎ 为原子个数； ｒｉ（０） 为初始位置矢量；
ｒｉ（ ｔ）为时间 ｔ 后的位置矢量；ｉ 为第 ｉ 个原子。

图 ３　 ６ ｓ 内接触角变化曲线

Ｆｉｇ． ３　 Ｃｈａｎｇｅ ｃｕｒｖｅ ｏｆ ｃｏｎｔａｃｔ ａｎｇｌｅ ｉｎ ６ ｓ

　 　 自扩散系数可表示为：

Ｄ ＝ｌｉｍ
ｔ→∞

（ＭＳＤ ／ （６ｔ）） ＝ １
６
Ｋ

ＭＳＤ
（２）

式中 ＫＭＳＤ 为 ＭＳＤ 曲线的斜率。
各体系水分子 ＭＳＤ 曲线与 Ｄ 如图 ４ 所示，由

图 ４ 可知：水的自扩散系数越大，水分子运动越剧

烈。 纯水、ＳＤＳ、ＣＤＥＡ、ＣＡＢ⁃３５ 水分子的 Ｄ 值分别

为 ２􀆰 ７０ × １０－５、 ７􀆰 ９４ × １０－５、 ４􀆰 ４５ × １０－５、 ３􀆰 ７０ ×

１０－５ ｃｍ２ ／ ｐｓ，表面活性剂体系中水在煤表面的流动

性均增强，ＳＤＳ 体系中水的 Ｄ 值最高，意味着水分

子更容易扩散和浸润煤表面；而 ＣＡＢ⁃３５ 中水的 Ｄ
值较小，提高水浸润进煤表面的能力较弱。

复配体系中，Ａ 组中随着 ＣＤＥＡ 比例增大 Ｄ 值

先变大后变小， Ａ３ 体系的 Ｄ 值最大为 ８􀆰 ５２ ×
１０－５ ｃｍ２ ／ ｐｓ，说明此时水分子运动最剧烈。 Ｂ 组

Ｄ 值整体偏小，ＳＤＳ 含量越大其水分子的 Ｄ 值越大，

·２６１·
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图 ４　 各体系水分子 ＭＳＤ 曲线与自扩散系数 Ｄ
Ｆｉｇ． ４　 ＭＳＤ ｃｕｒｖｅｓ ｏｆ ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ｆｏｒ ｅａｃｈ

ｓｙｓｔｅｍ ｗｉｔｈ ｓｅｌｆ⁃ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ Ｄ

体系水分子扩散能力增强。 Ｃ 组中 Ｃ４ 体系中水的

Ｄ 值最高，达到 ８􀆰 ９７×１０－５ ｃｍ２ ／ ｐｓ，阴离子表面活性

剂之间的缝隙被非离子表面活性剂填充，彼此之间

相互吸附，以更紧密的排列方式分布在煤层表面，水
向煤尘颗粒内部渗透的趋势增强，从而使水可以更

迅速的浸润煤尘。
３􀆰 ２􀆰 ２　 相对数密度分布

　 　 复配体系各分子相对数密度分布曲线如图 ５ 所

示。 由图 ５ 可知：表面活性剂分子主要分布在水煤

相交的范围内，说明表面活性剂主要作用于水煤界

面。 根据每个体系对水分子的迁移能力和煤与水之

间的重叠面积评估其润湿性能［１３］，对重叠面积中水

分子曲线进行积分，积分结果表示水的浸润深度，各
体系水分子浸润深度和水合层厚度如图 ６ 所示。

图 ５　 复配体系各分子相对数密度分布曲线

Ｆｉｇ． ５　 Ｒｅｌａｔｉｖｅ ｎｕｍｂｅｒ ｄｅｎｓｉｔｙ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｃｕｒｖｅ ｏｆ ｅａｃｈ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｉｎ ｔｈｅ ｃｏｍｐｌｅｘ ｓｙｓｔｅｍ

图 ６　 各体系水分子浸润深度和水合层厚度

Ｆｉｇ． ６　 Ｍａｔｃｈ ｄｉａｇｒａｍ ｏｆ ｈｙｄｒａｔｉｏｎ ｌａｙｅｒ
ｔｈｉｃｋｎｅｓｓ ｆｏｒ ｅａｃｈ ｓｙｓｔｅｍ

　 　 水合层厚度的大小取决于固体表面性质和环境

条件［１４］。 一般来说，当固体表面具有良好的润湿性

时，水分子更容易吸附在固体表面上，形成较厚的水

合层。 相反，当固体表面具有较差的润湿性时，水分

子难以吸附在固体表面上，进而形成较薄的水合层。
较厚的水合层表示水分子更易吸附在固体表

面，可以增加液体与固体表面之间的接触面积，提高

润湿性能，因此，水合层厚度较大的固体表面往往更

容易被液体湿润。 ３ 种表面活性剂中 ＳＤＳ 体系水的

浸润深度和水合层厚度均达到最大值，水分子与煤

表面之间的相互作用增强。 在复配体系中水合层厚

度由大到小依次为 Ａ４＞Ｃ５＞Ｃ４＞Ａ５＞Ｂ３＞Ａ３＞其他，
水分子浸润深度由大到小依次为 Ａ４＞Ｃ５＞Ｃ４＞Ｃ３＞
Ｃ１＞Ｂ２＞其他，活性剂分子通过吸附的方法改变煤体

·３６１·
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表面组成，非极性的碳链亲油基与煤表面结合，另一

端极性亲水基伸入水中，形成水化膜，降低了水的表

面张力，固液界面张力显著减小，使得煤更容易被

润湿。
３􀆰 ２􀆰 ３　 径向分布函数

　 　 径向分布函数是指给定某个粒子的坐标，其他

粒子在空间的分布概率，可以用来研究物质的有序

性，当空间内存在粒子近程有序，径向分布函数曲线

中就会出现峰，峰高且尖说明有序性强，其原子之间

的联系也就越紧密［１３］。 径向分布函数表达式如下：
ｇ（ ｒ） ＝ ｄＮ ／ ４πρｒ２ｄｒ （３）

式中：ｄＮ 为某原子与中心原子的距离为 ｒ 到 ｒ＋ｄｒ 之
间的原子总数目；ρ 为该原子的平均数目密度。

为更好的分析表面活性剂与水分子之间的相互

作用，计算表面活性剂头基与水分子之间的径向分

布函数，如图 ７ 所示。

图 ７　 表面活性剂头基与水的径向分布函数曲线

Ｆｉｇ． ７　 Ｒａｄｉａｌ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｃｕｒｖｅｓ ｏｆ ｓｕｒｆａｃｔａｎｔ ｈｅａｄ ｇｒｏｕｐｓ ｖｅｒｓｕｓ ｗａｔｅｒ

　 　 由图 ７ａ 可知：ＳＤＳ、ＣＤＥＡ 与 ＣＡＢ⁃３５ 的第 １ 波

峰分别位于 ２􀆰 ４２５ Å、２􀆰 ７２５ Å 与 ２􀆰 ７２５ Å，均小于

３ Å，因此，第 １ 水合层受静电作用形成；第 ２ 波峰位

置均大于 ３ Å，第 ２ 水合层受范德华力作用形成。
ＳＤＳ 的极性基头的吸附层距离头基的距离近且峰值

高，其与水分子易形成高强度氢键，吸附结构稳定，
具有更稳定的保水效果。 图 ７ｂ 可知：Ａ４ 体系的

ＲＤＦ 曲线峰值最高，体系前 ２ 个峰的位置均小于

３ Å，第 １、第 ２ 水合层都是由于受到氢键的作用形

成的，说明复配表面活性剂相较于单一表面活性剂

保水能力更强。 由图 ７ｃ、图 ７ｄ 可知：Ｂ、Ｃ 体系中阴

离子表面活性剂 ＳＤＳ 对水合层的形成和峰的强度

起到主导作用。
ＣＤＥＡ＋ＣＡＢ⁃３５（４ ∶ ２）体系中水与表面活性剂

分子之间距离更短，ＲＤＦ 曲线峰值最高，水和表面

活性剂分子近距离接触的概率大幅提升，有益于形

成更多氢键。
各体系氢键分析结果如图 ８ 所示，由图 ８ 可知：

复配表面活性剂与水形成的氢键数目明显多于单一

表面活性剂，Ａ４ 体系的氢键个数最多，比生成氢键

最多的单一活性剂溶液增加了 ５５􀆰 ３％，且键长最

短、键角大，氢键作用力强，与上述径向分布函数分

析相一致。
３􀆰 ２􀆰 ４　 复配表面活性剂协同作用机制

　 　 两性离子表面活性剂 ＣＡＢ⁃３５ 同时含有正负电

荷基团，非离子表面活性剂 ＣＤＥＡ 不含电荷，２ 种表

面活性剂之间电荷相互作用可以改变溶液的物理化

学性质，提高复配体系中水油界面和溶液表面的活

性。 Ａ４ 体系中表面活性剂分子之间的协同作用如

图 ９ 所示，在 Ａ４ 复配体系中反应中期 ＣＤＥＡ 分子

与 ＣＡＢ⁃３５ 分子均以平躺的方式覆盖在煤分子层表

面；反应平衡后，２ 种表面活性剂分子的亲油基与煤

·４６１·
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图 ８　 各体系氢键分析结果

Ｆｉｇ． ８　 Ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄ ａｎａｌｙｓｉｓ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｅａｃｈ ｓｙｓｔｅｍ

分子的疏水点位相互吸引，使分子从平躺状态转变

为亲油基吸附于煤尘表面，亲水基朝向水分子的定

　 　 　 　 　 　

向分布状态。 在复配体系中，ＣＡＢ⁃３５ 的离子基团与

ＣＤＥＡ 分子的极性基团产生相互作用力，相互牵引

形成混合胶束，ＣＤＥＡ 分子的加入减小了 ＣＡＢ⁃３５ 分

子之间的静电斥力，使这种混合胶束具有强于 ２ 种

单体表面活性剂的亲水性。 由于 ２ 种表面活性剂的

亲油基团均为具有相似结构性质的碳链，更容易相

互结合，形成比较稳定的结构，向着煤分子层表面移

动，最终亲油基聚集在一起，吸附到煤分子的疏水点

位上，增加了煤表面的亲水面积，大大提高了煤尘的

亲水性。 同时，活性剂分子的亲水基伸向溶液内部，
非离子表面活性剂 ＣＤＥＡ 可与水产生较强氢键作

用，两性离子表面活性剂 ＣＡＢ⁃３５ 的加入进一步增

强了这种氢键作用，使得更多的水分子被吸引，迁移

到煤尘表面，进而达到促进煤尘润湿的目的。

图 ９　 Ａ４ 体系中表面活性剂分子之间的协同作用

Ｆｉｇ． ９　 Ｓｙｎｅｒｇｉｓｔｉｃ ｅｆｆｅｃｔ ｂｅｔｗｅｅｎ ｓｕｒｆａｃｔａｎｔ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ｉｎ Ａ４ ｓｙｓｔｅｍ

４　 表面活性剂影响烟煤润湿性的协同
作用

４􀆰 １　 分子前线轨道

　 　 水分子以及表面活性剂分子同煤分子接触并相

互作用，其结果受各分子表面静电势所主导，故分析

各相关分子的表面静电势，有助于理解表面活性剂

影响煤润湿性的协同作用机制。
分子中有按能级排列的分子或位元，最高占据

分子 轨 道 （ Ｈｉｇｈｅｓｔ Ｏｃｃｕｐｉｅｄ Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ Ｏｒｂｉｔａｌ，
ＨＯＭＯ）为最高能级的分子已占据的分子轨道，最低

占有分子轨道（Ｌｏｗｅｓｔ Ｕｎｏｃｃｕｐｉｅｄ Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ Ｏｒｂｉｔａｌ，
ＬＵＭＯ）为最低能量的未被电子占据的分子轨道。
二者的能量差 ΔＥ ＝ ＬＵＭＯ－ＨＯＭＯ 可以反映电子从

已占据轨道跃迁到空轨道的能力，ΔＥ 越大，分子的

反应活性越低，分子越稳定，ΔＥ 越小则相反［１５－１６］。
利用 Ｄｍｏｌ３ 模块分析表面活性剂分子轨迹能

量，所得结果如图 １０ 所示。 ＳＤＳ 的轨道能量差最

大，ＣＡＢ⁃３５ 的最小，表明在 ＢＺ 烟煤表面 ＳＤＳ 具有

较高的分子活性，对煤样的润湿效果更优。 表面活

性剂分子的 ＨＯＭＯ、ＬＵＭＯ 均位于其亲水基团处，这
就意味着表面活性剂的高活性、易发生反应的区域

主要集中在极性基头上。 基于轨道能量 ＨＯＭＯ 与

ＬＵＭＯ 的分布可进一步分析分子表面静电势。

４􀆰 ２　 表面静电势分布

　 　 分子表面静电势通过影响固液界面相互作用力

来促进或阻碍润湿现象。 利用 Ｇａｕｓｓｉａｎ 计算分子表

面静电势，结合分子可视化程序得到分子表面静电

势分布图，预测其吸附位点，水与烟煤的表面静电势

分布如图 １１ 所示。
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图 １０　 分子轨道能量

Ｆｉｇ． １０　 Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｏｒｂｉｔａｌ ｅｎｅｒｇｙ

由图 １１ａ 可知：水分子的最高负电势为－１５５􀆰 ７１
ｋＪ ／ ｍｏｌ，最高正电势为 １９２􀆰 ７２ ｋＪ ／ ｍｏｌ，水分子的表

面正负静电势∗促使溶液中水分子相互吸引，正负

电位之间形成氢键，使其紧密连接。 比较物质与水

分子的表面静电势极值，可判断物质与水是否为易

吸附的，若物质表面静电势大于水的表面静电势，则
　 　 　 　 　 　

说明物质可以被水吸附。 由图 １１ｂ 可知：ＢＺ 烟煤分

子表面负电势最大为－２００􀆰 ７５ ｋＪ ／ ｍｏｌ，正电势最大

为 ２１５􀆰 ０７ ｋＪ ／ ｍｏｌ。 ＢＺ 烟煤表面正负电势极值均大

于水分子表面正负电势极值，其负静电势的主要分

布区域为氧原子和含氧官能团附近，故水分子比较

容易被烟煤分子吸引，进而产生润湿现象。

图 １１　 水与烟煤的表面静电势分布

Ｆｉｇ． １１　 Ｓｕｒｆａｃｅ ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｗａｔｅｒ ａｎｄ ｂｉｔｕｍｉｎｏｕｓ ｃｏａｌ

图 １２　 表面活性剂分子的表面静电势分布

Ｆｉｇ． １２　 Ｓｕｒｆａｃｅ ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｓｕｒｆａｃｔａｎｔ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ

　 　 表面活性剂分子的表面静电势分布如图 １２ 所

示，由图 １２ 可知：ＳＤＳ、ＣＡＢ⁃３５ 和 ＣＤＥＡ 的静电势极

值区域与 ＨＯＭＯ、ＬＵＭＯ 分布相一致。 ＳＤＳ 的正负

电势极值分别为 ５７１􀆰 １２ 和－１９５􀆰 ２３ ｋＪ ／ ｍｏｌ，正电势

极值点在 Ｎａ＋处，负电势极值点位于头基的 Ｏ 原子

附近；ＣＡＢ⁃３５ 最高正电势点位于头基的第 １ 个 Ｈ
原子附近，其值为 １９６􀆰 ９０ ｋＪ ／ ｍｏｌ，表面最高负电势

极值点处于分子中部 Ｏ 原子附近， 为 － １８３􀆰 ３０
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ｋＪ ／ ｍｏｌ，头基的 Ｏ 原子附近也存在 ２ 个负电势极值

分别为－８７􀆰 ７４ 和－１４２􀆰 ７０ ｋＪ ／ ｍｏｌ；ＣＤＥＡ 的最高正

电势极值点为 ２２８􀆰 ７１ ｋＪ ／ ｍｏｌ，位于头基中羟基的 Ｈ
原子处，负电势极值点位于头基的 ２ 个 Ｏ 原子附

近，分别为－１８５􀆰 ２２ 和－１８４􀆰 ０１ ｋＪ ／ ｍｏｌ。
３ 种表面活性剂亲水基的负电势极值与水分子

正电势极值的电势差要大于水分子之间的正负电势

极值电势差，才能使水分子能够脱离开彼此的静电

吸引，然后吸附在表面活性剂的亲水基团上。 ＳＤＳ
与水分子的电势差大于 ＣＡＢ⁃３５ 和 ＣＤＥＡ，说明结构

内活性位点更多，活性位点之间的表面电子互相影

响使其分子内部结构更分散，与水发生静电作用形

成氢键的概率更大，提升烟煤润湿的能力更强。

５　 结　 论

　 　 １） 阴离子表面活性剂 ＳＤＳ 接触角最低为

１６􀆰 １°，比纯水降低了 ８０􀆰 １％。 而 ＣＤＥＡ ＋ ＣＡＢ⁃３５
（４ ∶ ２）体系接触角为 １３􀆰 ７°，与 ＳＤＳ 相比降低了

１４􀆰 ９％，并且接触角的降低速率最大，说明复配溶液

的协同效果良好。
２） ＣＤＥＡ＋ＣＡＢ⁃３５（４ ∶ ２）体系的水分子浸润深

度深，水煤界面水合层厚度大，表面活性剂分子与水

分子接触概率增大，形成的氢键数量多，相比单一表

面活性剂体系中生成氢键最多的 ＳＤＳ，氢键数量增

加了 ５５􀆰 ３％。
３） 在吸附构型中，ＣＤＥＡ＋ＣＡＢ⁃３５（４ ∶ ２）体系

协同作用明显，２ 种活性剂分子的亲水基和亲油基

均可产生相互作用力，缔结形成亲水性较强的稳定

混合胶束，吸附在水煤界面上成为连接水煤分子的

桥梁，吸引水分子迁移到煤尘表面，进而达到促进煤

尘润湿的目的。
４） ＢＺ 烟煤的正负电势极值比水大，说明该烟

煤可被水润湿。 ＳＤＳ、ＣＤＥＡ、ＣＡＢ⁃３５ 头基的最大静

电势均比水分子大，可与水形成氢键，增强煤尘界面

对水分子的相互作用能力，提高水对烟煤表面的润

湿性。 阴离子表面活性剂的分子轨道能量差与表面

静电势差最大，说明其分子极性强，对烟煤表面润湿

性的提升作用最佳。

参 考 文 献

［１］ 　 程卫民，周刚，陈连军，等． 我国煤矿粉尘防治理论与技术 ２０ 年研究进展及展望［Ｊ］ ． 煤炭科学技术，２０２０，４８（２）：
１－２０．
ＣＨＥＮＧ Ｗｅｉｍｉｎ，ＺＨＯＵ Ｇａｎｇ，ＣＨＥＮ Ｌｉａｎｊｕｎ，ｅｔ ａｌ． Ｒｅｓｅａｒｃｈ ｐｒｏｇｒｅｓｓ ａｎｄ ｐｒｏｓｐｅｃｔ ｏｆ ｄｕｓｔ ｃｏｎｔｒｏｌ ｔｈｅｏｒｙ ａｎｄ ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ
ｉｎ Ｃｈｉｎａ＇ｓ ｃｏａｌ ｍｉｎｅｓ ｉｎ ｔｈｅ ｐａｓｔ ２０ ｙｅａｒｓ［Ｊ］ ． Ｃｏａｌ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０２０，４８（２）：１－２０．

［２］ 　 王鹏飞，邬高高，田畅，等． 基于正交试验的内混式空气雾化喷嘴结构参数优化［Ｊ］ ． 煤炭科学技术，２０２３，５１（９）：
１２９－１３９．
ＷＡＮＧ Ｐｅｎｇｆｅｉ，ＷＵ Ｇａｏｇａｏ，ＴＩＡＮ Ｃｈａｎｇ，ｅｔ ａｌ． Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ ｏｆ ｉｎｔｅｒｎａｌ ｍｉｘｉｎｇ ａｉｒ ａｔｏｍｉｚｉｎｇ ｎｏｚｚｌｅ
ｂａｓｅｄ ｏｎ ｏｒｔｈｏｇｏｎａｌ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ［Ｊ］ ． Ｃｏａｌ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０２３，５１（９）：１２９－１３９．

［３］ 　 ＣＡＯ Ｙｏｎｇ，ＸＩＡＯ Ｙａｎｇ，ＷＡＮＧ Ｚｈｅｎｐｉｎｇ， ｅｔ ａｌ． Ｒｅｃｅｎｔ ｐｒｏｇｒｅｓｓ ａｎｄ ｐｅｒｓｐｅｃｔｉｖｅｓ ｏｎ ｃｏａｌ ｄｕｓｔ ｓｏｕｒｃｅｓ， ｔｒａｎｓｐｏｒｔ，
ｈａｚａｒｄｓ， ａｎｄ ｃｏｎｔｒｏｌｓ ｉｎ ｕｎｄｅｒｇｒｏｕｎｄ ｍｉｎｅｓ［Ｊ］ ． Ｐｒｏｃｅｓｓ Ｓａｆｅｔｙ ａｎｄ Ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｌ Ｐｒｏｔｅｃｔｉｏｎ，２０２４，１８７：１５９－１９４．

［４］ 　 ＷＡＮＧ Ｙｉｈａｎ，ＹＡＮＧ Ｗｅｉ，ＹＡＮＧ Ｗｅｎｍｉｎｇ，ｅｔ ａｌ． Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ＡＥＳ ａｎｉｏｎｉｃ ｓｕｒｆａｃｔａｎｔ ｏｎ ｔｈｅ ｍｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄ ｗｅｔｔａｂｉｌｉｔｙ
ｏｆ ｃｏａｌ［Ｊ］ ． Ｅｎｅｒｇｙ，２０２４，２８９：１３０－１１８．

［５］ 　 周群，张文豪，查舰，等． 磁化与活性剂协同改善水湿润性能的作用机制［Ｊ］ ． 中国安全科学学报，２０２３，３３（３）：
７５－８２．
ＺＨＯＵ Ｑｕｎ， ＺＨＡＮＧ Ｗｅｎｈａｏ， ＺＨＡ Ｊｉａｎ， ｅｔ ａｌ． Ｓｙｎｅｒｇｉｓｔｉｃ ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｂｅｔｗｅｅｎ ｓｕｒｆａｃｔａｎｔｓ ａｎｄ ｍａｇｎｅｔｉｚａｔｉｏｎ ｏｎ
ｗａｔｅｒｗｅｔｔｉｎｇ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ［Ｊ］ ． Ｃｈｉｎａ Ｓａｆｅｔｙ Ｓｃｉｅｎｃｅ Ｊｏｕｒｎａｌ，２０２３，３３（３）：７５－８２．

［６］ 　 李树刚，郭豆豆，白杨，等． 不同质量分数 ＳＤＢＳ 对煤体润湿性影响的分子模拟［Ｊ］ ． 中国安全科学学报，２０２０，
３０（３）：２１－２７．
ＬＩ Ｓｈｕｇａｎｇ，ＧＵＯ Ｄｏｕｄｏｕ，ＢＡＩ Ｙａｎｇ，ｅｔ ａｌ． Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ＳＤＢＳ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｍａｓｓ ｆｒａｃｔｉｏｎｓ ｏｎ ｃｏａｌ＇ｓ ｗｅｔｔａｂｉｌｉｔｙ ｂｙ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］ ． Ｃｈｉｎａ Ｓａｆｅｔｙ Ｓｃｉｅｎｃｅ Ｊｏｕｒｎａｌ，２０２０，３０（３）：２１－２７．

［７］ 　 聂文，牛文进，鲍秋，等． 基于 Ｄｍｏｌ３ 模块的不同表面活性剂对煤尘润湿性的影响［Ｊ］ ． 煤炭学报，２０２３，４８（３）：
１ ２５５－１ ２６６．
ＮＩＥ Ｗｅｎ，ＮＩＵ Ｗｅｎｊｉｎ，ＢＡＯ Ｑｉｕ，ｅｔ ａｌ． Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｓｕｒｆａｃｔａｎｔｓ ｏｎ ｔｈｅ ｗｅｔｔａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ｃｏａｌ ｄｕｓｔ ｂａｓｅｄ ｏｎ Ｄｍｏｌ３

·７６１·



中 国 安 全 科 学 学 报
Ｃｈｉｎａ Ｓａｆｅｔｙ Ｓｃｉｅｎｃｅ Ｊｏｕｒｎａｌ

第３５卷
２０２５年

ｍｏｄｕｌｅ［Ｊ］ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｃｈｉｎａ Ｃｏａｌ Ｓｏｃｉｅｔｙ，２０２３，４８（３）：１ ２５５－１ ２６６．
［８］ 　 荆德吉，任帅帅，葛少成． 不同磁化抑尘剂对煤粉润湿性影响规律的实验研究［Ｊ］ ． 中国安全生产科学技术，２０１９，

１５（７）：１０７－１１２．
ＪＩＮＧ Ｄｅｊｉ， ＲＥＮ Ｓｈｕａｉｓｈｕａｉ， ＧＥ Ｓｈａｏｃｈｅｎｇ． Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ ｌａｗｓ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｍａｇｎｅｔｉｚｅｄ ｄｕｓｔ
ｓｕｐｐｒｅｓｓａｎｔｓ ｏｎ ｗｅｔｔａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ｐｕｌｖｅｒｉｚｅｄ ｃｏａｌ［Ｊ］ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｓａｆｅｔｙ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０１９，１５（７）：１０７－１１２．

［９］ 　 黄惠香． 煤矿复合降尘剂及其吸附降尘性能研究［Ｄ］ ． 北京：中国矿业大学（北京），２０２３．
ＨＵＡＮＧ Ｈｕｉｘｉａｎｇ． Ｒｅｓｅａｒｃｈ ｏｎ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅ ｄｕｓｔ ｒｅｄｕｃｔｉｏｎ ａｇｅｎｔ ａｎｄ ｉｔｓ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ａｎｄ ｄｕｓｔ ｒｅｄｕｃｔｉｏｎ ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ ｉｎ ｃｏａｌ
ｍｉｎｅ［Ｄ］ ． Ｂｅｉｊｉｎｇ：Ｃｈｉｎａ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ ｏｆ Ｍｉｎｉｎｇ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ（Ｂｅｉｊｉｎｇ），２０２３．

［１０］ 　 孟祥曦． 表面活性剂对煤体的微观湿润机理及复配优选研究［Ｄ］ ． 葫芦岛：辽宁工程技术大学，２０２２．
ＭＥＮＧ Ｘｉａｎｇｘｉ． Ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｍｉｃｒｏ ｗｅｔｔｉｎｇ ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ａｎｄ ｃｏｍｐｏｕｎｄ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ ｏｆ ｓｕｒｆａｃｔａｎｔ ｏｎ ｃｏａｌ ［Ｄ］ ． Ｈｕｌｕｄａｏ：
Ｌｉａｏｎｉｎｇ Ｔｅｃｈｎｉｃａｌ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，２０２２．

［１１］ 　 张政，葛少成，孙丽英，等． ＳＤＳ 对烟煤润湿性能和机理的分子模拟研究［Ｊ］ ． 中国安全生产科学技术，２０２３，１９（４）：
８６－９２．
ＺＨＡＮＧ Ｚｈｅｎｇ，ＧＥ Ｓｈａｏｃｈｅｎｇ，ＳＵＮ Ｌｉｙｉｎｇ，ｅｔ ａｌ． Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｗｅｔｔａｂｉｌｉｔｙ ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ ａｎｄ ｍｅｃｈａｎｉｓｍ
ｏｆ ＳＤＳ ｏｎ ｂｉｔｕｍｉｎｏｕｓ ｃｏａｌ［Ｊ］ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｓａｆｅｔｙ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ， ２０２３，１９（４）：８６－９２．

［１２］ 　 姜丽，袁树杰． 生物型表面活性剂在煤表面润湿吸附规律研究［Ｊ］ ． 中国安全生产科学技术，２０１９，１５（８）：３３－３７．
ＪＩＡＮＧ Ｌｉ，ＹＵＡＮ Ｓｈｕｊｉｅ． Ｒｅｓｅａｒｃｈ ｏｎ ｗｅｔｔｉｎｇ ａｎｄ ａｄｓｏｒｂｉｎｇ ｒｅｇｕｌａｒｉｔｉｅｓ ｏｆ ｂｉｏｓｕｒｆａｃｔａｎｔｓ ｏｎ ｃｏａｌ ｓｕｒｆａｃｅ［ Ｊ］ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ
Ｓａｆｅｔｙ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０１９，１５（８）：３３－３７．

［１３］ 　 刘硕． 矿井喷雾降尘表面活性剂作用机理的分子模拟研究［Ｄ］ ． 太原：太原理工大学，２０２１．
ＬＩＵ Ｓｈｕｏ． Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｒｅｓｅａｒｃｈ ｏｎ ｔｈｅ ｓｐｒａｙ ｄｕｓｔ ｒｅｄｕｃｔｉｏｎ ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｏｆ ｓｕｒｆａｃｔａｎｔ ｉｎ ｔｈｅ ｕｎｄｅｒｇｒｏｕｎｄ ｃｏａｌ
ｍｉｎｅ［Ｄ］ ． Ｔａｉｙｕａｎ：Ｔａｉｙｕａｎ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ ｏｆ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０２１．

［１４］ 　 刘春福． 水分子 ／水合阳离子在微细石英颗粒表面的吸附机理研究［Ｄ］ ． 淮南：安徽理工大学，２０１９．
ＬＩＵ Ｃｈｕｎｆｕ． Ｒｅｓｅａｒｃｈ ｏｎ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｏｆ ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ａｎｄ ｈｙｄｒａｔｅｄ ｃａｔｉｏｎｓ ｏｎ ｔｈｅ ｆｉｎｅ ｑｕａｒｔｚ ｐａｒｔｉｃｌｅ
ｓｕｒｆａｃｅ［Ｄ］ ． Ｈｕａｉｎａｎ：Ａｎｈｕｉ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ ｏｆ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０１９．

［１５］ 　 ＺＨＡＮＧ Ｋａｎｇ， ＺＨＡＮＧ Ｙｉｘｕａｎ， ＺＨＯＵ Ｌｅｉ，ｅｔ ａｌ． Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ａｎｄ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ｉｎｓｉｇｈｔ ｉｎｔｏ ｔｈｅ ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ａ ｎｏｖｅｌ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅ
ｄｉｓｐｅｒｓａｎｔ ｏｎ ｔｈｅ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｃｏａｌ ｐｉｔｃｈ ｗａｔｅｒ ｓｌｕｒｒｙ［Ｊ］ ． Ｆｕｅｌ，２０２４，３６５： ＤＯＩ：１０􀆰 １０１６ ／ ｊ． ｆｕｅｌ． ２０２４􀆰 １３１２８１．

［１６］ 　 ＬＩ Ｗｅｎｆｅｎｇ，ＷＡＮＧ Ｈａｉｎａｎ，ＬＩ Ｘｉｎ，ｅｔ ａｌ． Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｍｉｘｅｄ ｃａｔｉｏｎｉｃ ／ ａｎｉｏｎｉｃ ｓｕｒｆａｃｔａｎｔｓ ｏｎ ｔｈｅ ｌｏｗ⁃ｒａｎｋ ｃｏａｌ ｗｅｔｔａｂｉｌｉｔｙ ｂｙ
ａｎ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ａｎｄ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］ ． Ｆｕｅｌ，２０２１，２８９： ＤＯＩ： １０􀆰 １０１６ ／ ｊ． ｆｕｅｌ． ２０２０􀆰 １１９８８６．

作者简介：　 雷 淼　 （２０００—），女，陕西渭南人，硕士研究生，研究方向为职业安全健康。
Ｅ⁃ｍａｉｌ：１６００３９３７９９＠ ｑｑ． ｃｏｍ。

·８６１·


