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摘　 要:掌握煤泥水中多组分微细颗粒间复杂的相互作用机制是解决煤泥聚团沉降、选择性分选及

脱水困难的重要基础。 为了探寻煤泥水中微细颗粒界面间微观作用机制,以煤泥水中主要微细颗

粒煤和高岭石为研究对象,采用分子动力学(MD,Molecular Dynamics)方法对水溶液中微细煤与高

岭石颗粒间相互作用进行了模拟研究,模拟计算了高岭石颗粒界面处煤大分子空间平衡构型、原子

浓度分布曲线及水分子自扩散系数、原子间径向分布函数的影响。 MD 模拟结果表明:煤大分子在

高岭石(001)面及(001)面吸附动力学平衡后,能够排开周围水分子与高岭石表面发生了稳定吸附

作用,同时煤大分子中的部分苯环结构近似平行于高岭石表面,即苯环结构与高岭石不同表面间都

存在较强的静电引力作用;煤大分子中的含氧官能团能够与高岭石不同表面形成氢键,但氢键在煤

大分子与高岭石表面间相互作用中所提供的贡献非常小;存在水分子竞争吸附的情况下,煤大分子

更容易与高岭石(001)面发生稳定吸附。 为验证分子动力学模拟结果的正确性,采用扫描电子显

微镜(SEM)对不同粒度级的煤与高岭石颗粒间微观作用进行观测分析,结果表明:在水溶液环境

中,微细煤与高岭石颗粒间能够发生相互吸引作用,使得两者吸附在一起难以分开。 水溶液中微细

煤与高岭石颗粒间的微观作用机理主要是煤中含氧官能团与高岭石表面形成的氢键作用及煤中苯

环与高岭石表面间的静电引力作用,其中以苯环与高岭石表面间的静电引力作用为主导。
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Molecular dynamics simulation on interactions between fine particles of
coal and kaolinite
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Abstract:A good understanding of the complex interaction mechanism between multi-component fine particles in coal
slurry is an important foundation for solving the problem on the agglomeration settlement,selective sorting and dewate-
ring of coal slurry. In order to explore the microscopic interaction mechanism between fine particles in coal slurry,the
main fine particles of coal and kaolinite in coal slurry were taken as the research objects,and the interactions between
fine particles of coal and kaolinite in aqueous were investigated using molecular dynamics (MD) simulations. The
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effects of spatial equilibrium configuration of coal macromolecule,atomic concentration profiles,self-diffusion coeffi-
cient of water molecules,and atomic radial distribution function on kaolinite / water interface were simulated and ana-
lyzed. The results of MD simulation show that the coal macromolecule can push out the water molecules surrounding
and stably adsorb on kaolinite surface,at the same time,some of the benzene ring structures in coal macromolecule are
approximately parallel to kaolinite surfaces,namely that there is a strong electrostatic attraction between the benzene
ring structures and different kaolinite surfaces. The oxygen-containing functional groups in coal macromolecule can
form hydrogen bonds with different kaolinite surfaces,but the hydrogen bonds provide little contribution in the interac-
tion between coal macromolecule and kaolinite surface. In the presence of competing adsorption with water molecules,

coal macromolecule is more susceptible to stable adsorption on kaolinite (001) surface. In order to verify the accuracy
of the molecular dynamic simulation results,the microscopic interactions between fine particles of coal and kaolinite
with different sizes were observed by the scanning electron microscopy (SEM). The results indicate that the attraction
interaction between fine kaolinite and coal particles can occur in the aqueous,which makes them adsorption together
and difficult to be separated. The microscopic mechanism between the fine particles of coal and kaolinite in aqueous is
mainly the hydrogen-bond interaction between oxygen-containing functional groups in coal and kaolinite surface and
the electrostatic attraction between the benzene rings in coal and kaolinite surface,wherein the electrostatic attraction
between the benzene rings and kaolinite surface is dominant.
Key words:coal;kaolinite;interactions between fine particles;molecular dynamics simulation

　 　 煤泥水是湿法选煤产生的一种多组分复杂体系

工业废水,具有粒度细、黏土矿物含量高、颗粒表面电

负性强及易形成水化膜等特点[1],导致煤泥水体系

中多组分微细颗粒间存在复杂的颗粒间微观作用,如
水化颗粒间的水化斥力、负电颗粒间的静电斥力等,
都使煤泥水分散体系保持较强的稳定性[2-3],难以聚

集沉降,严重影响煤泥水沉降澄清。 同时,颗粒表面

水化膜的存在能够增加颗粒流体的黏度[4],进一步

加大后续煤泥脱水的难度。 煤和黏土矿物是煤泥水

中主要微细颗粒,其中黏土矿物如高岭石在有些煤泥

水中的含量甚至达到 60%以上[5]。 但由于煤泥水溶

液环境中异类矿粒间存在复杂微观作用,如矿浆中微

细煤和高岭石颗粒间存在的强吸引作用[6],极大程

度增加了煤泥中单一煤或黏土矿物的分离分选难度。
因此,深入研究并掌握煤泥水溶液化学环境下微细煤

泥颗粒间微观作用机理十分必要。
当前学者们研究矿浆体系中微细矿物颗粒间相

互作用的途径主要有 DLVO / EDLVO 理论计算[7]、
FBRM 颗粒 /聚团尺寸分析[8]、光学显微镜观测[9] 及

AFM 分析[10] 等,从原子 /分子层面研究不同矿物界

面间微观作用机理的研究还较为缺乏。 分子动力

学(MD,Molecular Dynamics)方法可以模拟矿物-水
及矿物-药剂界面的实际吸附情况,也能够反应矿

物-矿物颗粒间相互作用的真实情况。 闵凡飞等[11]

采用分子动力学方法对煤泥水中主要黏土高岭石及

蒙脱石颗粒界面水化的分子动力学特性进行了模拟

研究,结果指出,水分子主要通过氢键在高岭石及蒙

脱石颗粒表面发生水化作用,且高岭石(001)面水化

程度强于蒙脱石(001)面。 PENG 等[12]对不同 pH 条

件下十二烷基胺阳离子在蒙脱石 /水界面的吸附进行

了分子动力学模拟计算,研究发现十二烷基胺阳离子

主要是通过静电引力和氢键作用吸附在蒙脱石表面,
对颗粒表面进行疏水改性,并指出在 pH = 8 左右时

阳离子的疏水改性效果最佳。
目前,采用分子动力学方法对水溶液中矿物颗粒

间微观作用的模拟研究还较少,部分学者采用密度泛

函理论方法,如 LI 等[13]通过构建低阶煤结构单元在

高岭石表面的吸附模型,对低阶煤与高岭石颗粒间的

相互作用进行了密度泛函理论计算,指出低阶煤模型

分子与高岭石间的相互作用是模型分子中的苯环和

含氧官能团与高岭石表面共同作用的结果。 煤和高

岭石是淮南矿区煤泥水中的主要微细颗粒,对煤泥水

沉降及煤泥脱水都有着显著的影响。 笔者通过采用

分子动力学方法,对水溶液中微细煤与高岭石颗粒间

微观作用机理进行了模拟研究,为研究溶液中颗粒间

相互作用提供了新的途径,同时对实现煤泥水的高效

聚团沉降、脱水以及煤泥中单一组分颗粒的高效分离

分选有着重要的意义。

1　 试验部分

1． 1　 试验样品

试验用精煤原样取自安徽省淮南矿区选煤

厂-13 mm 的重介精煤(煤种为烟煤),初始灰分为

9． 87% 。 先后采用-1． 25 g / cm3 密度级对重介精煤
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进行浮沉降灰、9． 8 mol / L 双氧水对重介精煤进行

表面氧化[14] ,再过 200 目筛子,最终得到-75 μm 粒

级、灰分为 4． 56% 试验用煤样。 试验用高岭石原

矿( -0． 5 mm)采自安徽省淮北市金岩煤系高岭土

有限公司,与原煤入洗中所夹带的高岭石具有很好

的一致性。 采用双氧水氧化对高岭石原矿进行提

纯去除碳杂质[15] ,然后通过筛分及 Stocks 沉降法分

级,分别得到-75+45 μm 及-2 μm 两个粒级试验用

高岭石样品。
采用日本岛津 SALD-7101 激光粒度分析仪对试

样品进行粒度分析,结果如图 1 所示。 由图 1 可知,
煤的 平 均 粒 径 d50 为 13． 215 μm, - 75 + 45 μm
及-2 μm 两个粒级高岭石的平均粒径 d50 分别为

62． 972 和 0． 396 μm,符合试验样品的粒度要求。 采

用日本岛津 Labx XRD-6000X 射线衍射仪对试样进

行 XRD 分析,结果如图 2 所示。 由 XRD 结果分析可

知,煤中非晶质成分含量很高,即煤组分含量高,同时

含有极少量的黏土矿物如高岭石、绿泥石及方解石

等,即煤样纯度较高,满足试验用低灰精煤的要求;高
岭石样品中主要含有 3 种高岭石族矿物 kaolinite -
1MD、kaolinite-1A 及 Dickite-2M1,符合试验用样品

的纯度要求。

图 1　 试样的激光粒度分析

Fig． 1　 Laser particle size analysis of samples

图 2　 试样 X-射线衍射图谱

Fig． 2　 X-ray diffraction pattern of samples

1． 2　 试验仪器

试验采用的主要仪器有日本岛津 SALD-7101
激光粒度分析仪、日本岛津 LabX XRD-6000 X 射

线衍射仪、日立高新技术 S3000 -N 扫描电子显微

镜、美国 XPS ESCALAB 250Xi X-射线光电子能谱

分析仪等。
1． 3　 研究方法

1． 3． 1　 样品性质测试

(1)XRD 分析

采用日本岛津 Labx XRD-6000X 射线衍射仪进

行样品的 XRD 分析,测试样品研磨至-325 目。 X 射

线衍射测试条件为:Cu 靶 K 辐射 X 射线管电压设为

35 kV,X 射线管电流设为 30 mA;扫描角度 5° ~ 80°,
连续扫描速度 2° / min;采样间隔 0． 02°。

(2)XPS 分析

采用美国 XPS ESCALAB 250Xi 进行煤样的 XPS
分析。 取干燥样品压片,在超真空环境中使用带单色

器的铝靶 X-射线源进行测试,分析室真空度优于 1×
10-7 Pa,通过能为 20 eV,能量步长为 0． 05 eV,光斑

尺寸为 900 μm。
1． 3． 2　 煤与高岭石颗粒间微观作用 SEM 分析

为了验证模拟计算结果的正确性,采用日立高新

技术 S3000-N 扫描电子显微镜对煤泥水溶液环境中

不同粒度条件下高岭石颗粒与煤颗粒间的相互作用

进行了 SEM 观测分析。 主要方法:分别将质量为

0． 25 g 的-75+45 μm 粒级和-2 μm 粒级高岭石颗粒

与 0． 75 g 原粒级的煤颗粒混合,用选煤厂循环清水

定容 200 mL,再放置在超声波清洗器中震荡 2 h,待
溶液中颗粒间充分作用后,用滴管分别取悬浮液滴于

玻璃载片上,自然晾干,最后将玻璃载片用 SEM 进行

观测。
1． 3． 3　 MD 模拟方法

高岭石最易按(001)面方向发生解理[16-17],得到

高岭石(001)面及(001)面,因此本文仅考虑煤大分

子在高岭石(001)面及(001)面的吸附。 根据试验用

煤样的 XPS 分析结果,并结合经典烟煤模型[18-19],构
建了符合淮南矿区的烟煤模型大分子(下文简称煤

分子,分子结构式如图 3 ( a) 所示)。 采用 Materi-
al Studio 8． 0 软件的 Forcite 模块进行煤及高岭石间

相互作用的 MD 模拟。 MD 模拟采用 PCFF_interface
力场[20],采用柔性的 SPC 水分子模型[21]。 采用

Dmol3 模块对煤分子进行结构优化,k 点选择 Gamma
点,优化后的稳定构型如图 3(b)所示。 对优化后的
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煤模型进行能量优化计算其电荷布局,并赋予煤分子

中各原子 Mulliken 电荷。 采用 PCFF_interface 力场

提供的高岭石体相晶胞构建(10×6×2)周期性重复超

晶胞表面模型,再分别切(001)及(001)表面。 在高

岭石(001)及(001)表面手动放置一个煤分子,随后

用 AC(Amorphous Cell)模块向表面添加 5 nm 厚度的

水分子层,以保证煤分子有足够空间向固液界面聚集

及防止其自动向气液界面迁移,最后在水分子层上方

添加 8 nm 真空层防止镜像层面间相互作用对界面吸

附产生干扰影响(煤分子在高岭石 /水界面处初始构

型的构建方法如图 4 所示)。

图 3　 煤分子模型(C203H183N3O18S)

Fig． 3　 Molecular model of coal (C203H183N3O18S)

　 　 在三维周期性边界条件下运用 NVT 系综;选择

Nose 函数进行温度控制,长程静电作用和范德华作

用的加和计算分别采用 Ewald 和 Atom based 方

法[12],截断半径采用 1． 55 nm。 具体模拟分 3 步进

行:① 采用共轭梯度法对吸附体系进行几何优化,以
减少分子间不合理的接触;② 对体系进行平衡 6 ×
10-10 s,时间步长为 1×10-15 s,监测体系中能量和温

度随时间的收敛曲线,以确保体系达到平衡状态;③

对平衡后的吸附体系继续 2 ×10-10 s 的结果输出计

算,时间步长为 5 ×10-16 s,每 1 ×10-13 s 采集 1 次数

据,用于性质的计算。

2　 结果及分析

2． 1　 煤样 XPS 分析

为深入了解煤泥水中煤颗粒表面的元素含量及

官能团类型,便于构建准确的煤泥水中煤大分子模
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图 4　 煤分子在高岭石 /水界面处初始构型的构建方法

Fig． 4　 Initial configuration for coal molecule on kaolinite /
water interface

型,对试验制备所得煤样进行 XPS 分析,结果见表 1。
并根据学者对煤中 O1s[22-23] 及 C1s[24-25] 的结合能位

置及峰的归属,采用 XPS 分峰拟合软件 XPS PEAK
4． 1 对煤的 O1s 及 C1s 进行了分峰拟合分析,结果如

图 5 所示。

表 1　 煤表面 XPS 分析

Table 1　 XPS analysis of the coal surface

元素 C1s N1s O1s Si2p Al2p

原子浓度 / % 83． 08 2． 42 12． 05 1． 13 1． 32

图 5　 煤表面 XPS 拟合图谱

Fig． 5　 XPS Fitting Spectrum for coal surface

　 　 图 5(a)为煤表面 O1s 的 XPS 拟合图谱,煤表面

氧的存在形态主要有 C O,C—O 及 COO—。 图中

主要有 3 个氧结构特征峰,按电子结合能位置从低到

高分别归属于羰基(C O)、羟基和醚氧键(C—O)、
羧基(COO—)。 图 5(b)为煤表面 C1s 的 XPS 拟合

图谱,煤表面碳的存在形态主要有 C—C,C—H,C—
O,C O 及 COO—。 图中含有 5 个碳结构特征峰,
按电子结合能位置从低到高分别归属于芳香碳(C—
C)、脂碳(C—H)、酚碳 /醚基(C—O)、羰基(C O)
及羧基(COO—)。
　 　 煤样表面官能团的分峰结果见表 2,从表中可获

得煤表面 10 nm 层深度内的表面官能团组成及相对

含量。 由表可知,煤表面的含氧官能团按相对含量大

小顺序排列为:羟基和醚键(C—O)>羧基(COO—)>
羰基( C O);煤表面的含碳官能团主要以芳香

碳(C—C)和脂碳(C—H)为主。

表 2　 煤中氧及碳结构及相对含量

Table 2　 Oxygen,carbon and nitrogen structure and relative
content of coal

元素类型
峰位置结

合能 / eV
官能团

类型
峰面积

相对含

量 / %

531． 70 C O 1 543． 43 5． 09
O1s 532． 80 C—O 23 059． 00 76． 02

533． 40 COO— 5 728． 30 18． 89
284． 45 C—C 22 554． 34 30． 58
284． 95 C—H 45 530． 94 61． 72

C1s 286． 10 C—O 5 613． 01 7． 61
287． 30 C O 62． 86 0． 09
288． 60 COO— 0． 10 0

2． 2　 MD 计算结果分析

2． 2． 1　 空间平衡构型

为深入了解水溶液中微细煤与高岭石颗粒间相

互作用机制,对煤分子在高岭石(001)面及(001)面
吸附的微观结构进行了分子动力学模拟计算,其空间

平衡构型如图 6 所示。

由图 6 可知,煤分子在高岭石(001)面及(001)
面吸附动力学平衡后,煤分子的空间结构较吸附前有

较大程度扭转和变形,其中煤分子中的部分苯环结构

近似平行于高岭石表面(蓝色矩形框标注区域),这
说明煤分子在高岭石表面发生了吸附作用,且其苯环

结构与高岭石不同表面间都存在较强的相互引力作

用。 已有文献[13-14]通过密度泛函计算得到类似

结果,并指出这种相互作用为静电引力作用。 同时,
从图中未发现煤分子与高岭石表面形成明显的氢键

作用,这说明受煤分子空间结构位阻的限制,使得煤

分子边缘的含氧官能团中仅能有少部分能够靠近高

岭石,并与表面形成氢键。 即煤分子中含氧官能团与
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图 6　 煤大分子吸附的空间平衡结构

Fig． 6　 Spatial equilibrium structures of bituminous coal
macromolecular adsorption

高岭石表面的氢键吸附在煤与高岭石颗粒间相互作

用中贡献较小,主导作用为煤分子中苯环结构与高岭

石表面间的静电引力作用。 结合图 6 相对于煤分子

在高岭石(001)面的吸附平衡构型,煤分子在高岭

石(001)面吸附平衡后,整个煤分子都伸展开来更趋

于平行高岭石(001)面,这说明存在水分子竞争吸附

的情况下,煤分子更容易与高岭石(001)面发生稳定

吸附。
2． 2． 2　 原子浓度分布曲线及水自扩散系数

图 7 为煤分子在高岭石表面吸附动力学平衡后

高岭石表面法线方向 Ow(Ow,Hw 分别为水中氧、氢原

子;Os,Hs 分别为高岭石表面氧、氢原子)及 Cc(Cc 为

煤分子中碳原子)原子浓度分布曲线。 Ow 原子浓度

分布曲线能够反映动力学平衡后体系中水分子的位

置分布情况,由图 7( a)可知,Ow 原子浓度分布曲线

中第 1 个浓度峰为界面处第 1 层水分子中与高岭石

表面形成氢键的 Ow 原子浓度,即高岭石(001)面形

成的氢键 Ow…Hs 的平均键长约为 0． 205 nm,高岭

石(001) 面形成的氢键 Os …Hw 的平均键长约为

0． 207 nm(文献[14]指出水分子在(001)面吸附时水

中键 Hw-Ow 近似垂直与表面,所以这里氢键 Os…Hw

的平均键长为:0． 307-(Hw-Ow)的键长,(Hw-Ow)的

键长取 0． 1 nm);高岭石(001)面及(001)面 Ow 原子

浓度分布曲线在 z=0． 4 ~ 0． 6 nm 处都出现了下凹趋

势,说明煤分子在高岭石表面吸附后将一部分水分子

排开而远离高岭石表面;当 z ≥ 1 nm 时,高岭石界面

水结构开始接近体相水。 图 7(b)中高岭石(001)面

及(001)面 Cc 原子浓度分布曲线中出现的第 1 个浓

度峰为煤大分子中近似平行于高岭石表面的苯环中

碳原 子 浓 度, 分 别 出 现 在 高 岭 石 ( 001 ) 面 z =

0． 256 nm 处和高岭石(001)面 z = 0． 358 nm 处,即动

力学平衡后煤大分子中近似平行于高岭石表面的苯

环中碳到高岭石(001)面及(001)面的平均距离分别

为 0． 256 和 0． 358 nm, 但 高 岭 石 ( 001 ) 面 z =
0． 358 nm 处峰的相对浓度显著强于 z = 0． 256 nm 处

峰的相对浓度,这说明高岭石(001)面与煤大分子中

苯环结构间的作用强, 即煤分子更容易与高岭

石(001)面发生稳定吸附,这与图 6 分析结果相一

致。

图 7　 高岭石表面法线方向原子浓度分布曲线

Fig． 7　 Atomic concentration profiles in the normal direction
of kaolinite surface

图 8 为高岭石表面不同条件下 H2O 的均方根位

移及其线性拟合。 均方根位移(MSD,Mean Squared
Displacement,)是一个时间相关的统计性质,用于描

述体系中目标粒子在某一时刻的空间位置相对于初

始位置的偏离程度。 其表达式为

MSD = 1
N∑

N

i = 1
〈 ri( t) - ri(0) 2〉

式中,N 为体系中目标粒子总数; ri( t) 为第 i 个粒子

在 t 时刻的质心位置; ri(0) 为第 i 个粒子初始时刻

的质心位置。 自扩散系数 D 遵循爱因斯坦关系,可
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通过对 MSD 曲线进行线性拟合,并按公式

D = 1
6

lim
t→∝

d
dt

(MSD)

计算得到,结果见表 3。

图 8　 高岭石表面不同条件下 H2O 的均方根位移及

其线性拟合

Fig． 8　 Mean squared displacement and linear fitting of H2O

on kaolinite surface

表 3　 高岭石表面 H2O 的自扩散系数

Table 3　 Self-diffusion coefficient of H2O on kaolinite
surface under different conditions m2 / s

煤+水(001)面 煤+水(001)面 水(001)面 水(001)面

3． 94×10-9 9． 56×10-9 2． 09×10-9 3． 25×10-9

　 　 由图 8 和表 3 结果可知,相比较于单独水分子在

高岭石(001)面及(001)面的吸附,煤分子在高岭

石(001)面及(001)面吸附后,高岭石不同表面的水

自扩散系数都出现了显著增大,这说明煤分子的吸附

使得高岭石表面对水分子的作用显著减小、水分子间

的相互作用显著增大,即煤分子在高岭石表面的吸附

一定程度上排开了周围的水分子,这一结果与图

7(a)高岭石表面法线方向 Ow 原子浓度分布曲线分

析结果相一致;同时,从表 3 结果可以看出,煤分子在

高岭石 ( 001 ) 面吸附后的水自扩散系数 9． 56 ×
10-9 m2 / s 明显大于煤分子在高岭石(001)面吸附后

的水自扩散系数 3． 94×10-9 m2 / s,这说明煤分子在高

岭石(001)面吸附后排开了更多的水分子,更容易吸

附在高岭石(001)面,这与图 7(b)及图 6 分析结果相

一致。
2． 2． 3　 原子间径向分布函数

高岭石(001)面与煤分子间能够形成 Os…Hc 与

Hs…Oc 氢键(Hc,Oc 分别为煤分子中氢原子和氧原

子),高岭石(001)面与煤大分子间仅能形成 Os…Hc

氢键,为考察吸附动力学平衡后煤分子与高岭石表面

间的氢键作用强弱,对高岭石-煤分子间的原子间径

向分布函数进行了分析,结果如图 9 所示。 图 9(a)
为高岭石(001)面 Os-Hc 与 Hs-Oc 原子间径向分布

函数,9(b)为高岭石(001)面 Os-Hc 原子间径向分布

函数。 由图可知,在高岭石(001)面 Os-Hc 与 Hs-Oc

及高岭石(001)面 Os-Hc 原子间径向分布函数曲线

中都没有明显的表示氢键 Os…Hc 与 Hs…Oc 及氢键

Os…Hc 的浓度峰,说明氢键在煤大分子与高岭石表

面间相互作用中所提供的贡献非常小,这与图 6 中没

有形成明显氢键的结果相一致。

图 9　 高岭石表面原子间径向分布函数

Fig． 9　 Atomic radial distribution functions of kaolinite surface

综合空间平衡构型、原子浓度分布曲线、水自扩

散系数和原子间径向分布函数的分析结果可知,微细

煤与高岭石颗粒间的微观作用机理主要是煤中含氧

官能团与高岭石表面形成的氢键作用及煤中苯环与

高岭石表面间的静电引力作用,其中以苯环与高岭石

表面间的静电引力作用为主导。
2． 3　 煤与高岭石颗粒间相互作用 SEM 分析

为验证分子动力学模拟结果的正确性,对煤泥水

溶液环境下不同粒度高岭石颗粒与煤颗粒间相互作

用进行了 SEM 观测分析,结果如图 10 所示。
由图 10(a)可以看出,当-75+45 μm 粒级高岭石

颗粒与精煤样品在煤泥水溶液环境下混合震荡后,煤
颗粒中微细颗粒与高岭石颗粒发生吸附,微细煤颗粒

包覆在高岭石颗粒表面(大颗粒为高岭石,微细颗粒
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为煤);同理,当-2 μm 粒级高岭石颗粒与精煤样品

在煤泥水溶液环境下混合震荡后,在较大的精煤颗粒

表面同样包覆着大量微细的片状高岭石颗粒(微细

片状颗粒为高岭石,大颗粒为煤,图 10( b))。 这说

明:在水溶液环境中,煤泥中的高岭石颗粒与煤泥中

的煤颗粒间能够发生相互吸引作用,使得两者吸附在

一起难以分开。 同时,SEM 分析结果进一步证明了

分子动力学模拟计算的正确性。

图 10　 不同粒度煤与高岭石混合后 SEM 图像

Fig． 10　 SEM images of mixed minerals of coal and kaolinite with different particle size

3　 结　 　 论

(1)MD 模拟结果表明:水溶液中微细煤颗粒能

够排开周围水分子,通过其颗粒表面的含氧官能团和

苯环结构与高岭石(001)面及(001)面发生稳定吸

附,且煤分子更容易吸附在高岭石(001)面;煤分子

表面的含氧官能团能与高岭石表面能够形成氢键作

用,但径向分布函数结果显示氢键作用在煤与高岭石

表面间相互作用中所提供的贡献非常小;苯环结构与

高岭石表面间存在静电引力作用,吸附平衡时煤分子

中的部分苯环与表面保持平行吸附。
(2)SEM 分析表明:在水溶液环境中,煤泥中的

高岭石颗粒与煤泥中的煤颗粒间能够发生相互吸引

作用,使得两者吸附在一起难以分开。
(3)微细煤与高岭石颗粒间的微观作用机理主

要是煤中含氧官能团与高岭石表面形成的氢键作用

和煤中苯环与高岭石表面间的静电引力作用,其中以

苯环与高岭石表面间的静电引力作用为主导。
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