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摘　 要：化学吸收法吸收 ＣＯ２作为 ＣＣＵＳ 过程的主要技术之一，已经广泛应用于混合气源中 ＣＯ２的捕

集与纯化。 传统的单一 ＭＥＡ 水溶液作为吸收剂吸收 ＣＯ２过程中存在解吸能耗高、腐蚀性强和易降解

等缺点。 因此，开发新一代混合胺吸收液成为当前研究的重点。 以空间位阻胺 ２－氨基－２－甲基－１－
丙醇（ＡＭＰ）为基础，合成了一系列 ＴＥＴＡ ／ ＡＭＰ 复合水基吸收液用于烟气中 ＣＯ２捕集。 通过对不同配

比的吸收液进行吸收－解吸性能对比测试，综合考察吸收量、吸收速率、再生速率等因素，优选出最佳

配比。 结果表明，质量比为 １ ∶ １ 的 ＴＥＴＡ ／ ＡＭＰ 复合吸收液具有最佳的吸收与解吸表现，饱和吸收量

相比纯 ＡＭＰ 提升近 １ 倍，再生速率最高可达 ０．０３ ｇ ／ ｍｉｎ。 在复合吸收液吸收 ＣＯ２过程中，具有较快吸

收速率的空间位阻胺 ＡＭＰ 能快速捕集 ＣＯ２分子，并将其活化，之后传递给具有多反应位点的烯基胺

ＴＥＴＡ 进行储存。 而在解吸过程中，由于 ＡＭＰ 的空间位阻效应，与 ＣＯ２分子间的连接更易断开，从而

提升了再生速率。 同时采用量子化学计算方式对 ＡＭＰ、ＴＥＴＡ 单体以及复配单元进行模拟计算，从而

对复配体系的形成过程进行推导。 发现分子表面静电势分布与形成复配体系的单体间的比例关系，
分析了不同官能团在复配体系形成过程的作用，提出了羟基基团在复配体系形成中的必要性。
关键词：二氧化碳；复合胺；三乙烯四胺；２－氨基－２－甲基－１－丙醇；密度泛函理论
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０　 引　 　 言

近年来，温室效应导致的全球变暖对人类生活

产生了不可忽视的影响［１］，如海平面升高、阶段性

极热天气频发、区域性干旱等。 ２０１８ 年，联合国政

府间气候变化专门委员会发布《全球升温 １．５ ℃》特
别报告，指出人类活动造成的温室气体排放是全球

变暖的根源。 而温室气体中 ＣＯ２占比高达 ６０％，因
此实现 ＣＯ２ 减排是控制温室效应最有效的手段。
ＣＯ２捕集、利用和封存（ＣＣＵＳ）是实现 ＣＯ２减排的主

要途径。 根据《ＢＰ 世界能源统计年鉴》中的数据，
２０１８ 年我国一次能源消费中煤炭占比约为 ５８％，我
国能源结构仍以煤炭为主。 因此燃煤锅炉是国内最

主要的 ＣＯ２ 集中排放源之一，针对燃煤机组开展

ＣＯ２捕集对于国内推进 ＣＯ２减排具有重要意义。 常

规的燃煤电厂 ＣＯ２捕集技术分为燃烧前捕集、富氧

燃烧和燃烧后捕集 ３ 种，其中燃烧后捕集是对煤炭

燃烧后产生的烟道气进行 ＣＯ２捕集，其优点是原理

简单，与电厂现有机组匹配性好，升级改造容易，是
目前多数燃煤电厂采用的捕集方案。

化学吸收法是 ＣＯ２燃烧后捕集最成熟的燃烧后

ＣＯ２捕集工艺之一，已在烟气碳捕集领域得到大规

模应用［２－３］。 其中单乙醇胺（ＭＥＡ）是常用的化学吸

收液，但单一的 ＭＥＡ 作为吸收液有明显的缺点，如
溶剂损失大、再生能耗高、腐蚀容器等［４－５］。 常见的

化学吸收剂还有热碱、离子液体［６］ 等，但其能耗高、
成本昂贵的缺点阻碍了大规模应用推广。 因此，为
了克服单一吸收液固有的性质缺陷，开发新一代混

合吸收剂成为 ＣＯ２吸收领域的研究重点［７－８］。 康顺

吉等［９］认为以甲基二乙醇胺（ＭＤＥＡ）为基础的可循

环复合胺溶液相比于传统 ＭＥＡ 溶液能有效缓解环

境压力。 陆诗建等［１０］ 认为以烯基胺为主吸收剂的

复合胺溶液能有效改善传统 ＭＥＡ 工艺对管道与设

备腐蚀严重等问题，并筛选出 ＭＤＥＡ ／ ＴＥＴＡ（三乙烯

四胺）复合胺溶液的最佳配比为质量比 ５ ∶ ２０ ∶ ７５
（ＭＤＥＡ ／ ＴＥＴＡ ／水），并对其循环吸收－解吸过程进

行了测试。 朱立宾等［１１］对不同配比的二乙烯三胺 ／
哌嗪（ＤＥＴＡ ／ ＰＺ）复配吸收液进行筛选，得到最优配

比为 ５ ∶ １。 程毅［１２］ 探究了苄胺分别与 ＤＥＥＡ、

ＤＭＥＡ 混合后的复配吸收液 ＣＯ２吸收解吸特性，发
现其再生性能相比 ＭＥＡ 溶液有显著提升。

三乙烯四胺（ＴＥＴＡ）的分子结构中具有多个氨

基，能提供更多的 ＣＯ２反应位点［１３］。 而空间位阻胺

具有吸收速率快、腐蚀性低等优点。 本文合成了以

２－氨基－２－甲基－１－丙醇（ＡＭＰ）为基础的 ＴＥＴＡ ／
ＡＭＰ 复合水基吸收液，并用于燃煤电厂烟气中 ＣＯ２

吸收。 采用模拟烟气进行测试，对复合水基吸收液

的吸收－解吸性能进行了研究，优选出最佳比例，为
工业应用提供理论基础。 此外，目前对于新型复合

吸收液的研究主要通过小试试验进行复配方案的筛

选、参数优化等。 然而，由于复配组合的多样性，筛
选工作极其复杂繁重。 本文拟采用量子化学计算的

方式，对复配体系的形成机理与规律进行探究，为复

配体系的设计提供指导。

１　 试　 　 验

１ １　 试验材料

试验药品为：ＡＭＰ（２－氨基－２－甲基－１－丙醇，
分析纯），ＴＥＴＡ（三乙烯四胺，分析纯），去离子水。
ＣＯ２（＞９９．９９％），Ｎ２（＞９９．９９％）。
１ ２　 试验流程

试验装置如图 １ 所示。

图 １　 循环吸收试验装置示意

Ｆｉｇ．１　 Ｅｑｕｉｐｍｅｎｔ ｆｏｒ ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ ／ ｄｅｓｏｒｐｔｉｏｎ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓ

１ ２ １　 吸收试验

吸收试验采用自制装置完成，ＣＯ２与 Ｎ２按比例

配气（１２％ ＣＯ２ ＋８８％ Ｎ２，模拟燃煤机组排放的烟

气）后，经缓冲瓶充分混匀后进入吸收瓶进行鼓泡

吸收，缓冲瓶、吸收瓶及进气管路均置于恒温水浴槽

中以确保吸收温度。 参照某燃煤电厂 ＣＯ２吸收塔进

气的温度，将吸收过程中体系温度控制为 ５０ ℃。 吸
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收量采用时间间隔法测定。 通过测量不同时间吸收

瓶质量变化，对比不同吸收液配方的吸收情况。
１ ２ ２　 再生试验

再生（解吸）试验与吸收试验条件基本相似，采
用纯 Ｎ２吹脱的方式实现。 经过预热后的吹脱气鼓

入吸收瓶内进行解吸。 解吸时体系温度控制在 ８０
℃。 解吸量采用时间间隔法进行测试。
１ ２ ３　 量子化学计算

采用 Ｇａｕｓｓｉａｎ ０９ 软件对单个 ＴＥＴＡ、ＡＭＰ 分子

及复合分子团簇进行结构优化，计算过程中基组选

择 ｂ３ｌｙｐ ／ ６－３１Ｇ∗，并进行振动分析，计算体系总能

量［１４］。 此外，对分子范德华表面静电势分布进行计

算通过绘制填色图的方式实现电势分布可视化，该
过程通过 ＧａｕｓｓＶｉｅｗ 软件实现。 常用的范德华表面

定义为电子密度为 ０．００１ 的等值面，因此首先在分子

表面利用格点数据产生电子密度为 ０．００１ 的等值面，
再填入不同的颜色实现电子密度可视化区分，最终将

颜色格式设置为过度以实现原子位置与电子密度的

同步可视化。 络合能 Ｅｃ的计算公式［１５］为

Ｅｃ ＝ＥＡＢ－（ＥＡ＋ＥＢ）， （１）
式中，ＥＡ、ＥＢ分别为物质 Ａ、Ｂ 的体系总能量；ＥＡＢ为

由物质 Ａ、Ｂ 形成的体系总能量。

２　 结果与讨论

２ １　 吸收能力

参照某热电厂 ＣＯ２吸收液浓度，吸收液均为质

量分数 ２０％的水基吸收液，复配比例以 ＡＭＰ＋ＴＥＴＡ
总质量占吸收液总质量 ２０％为原则，通过改变复配

溶液中 ＡＭＰ 与 ＴＥＴＡ 比例（１ ∶ １、２ ∶ １、３ ∶ １），探究

复配吸收液的最优配比，配比方案见表 １。
表 １　 ＡＭＰ ／ ＴＥＴＡ 复配水基吸收液配比

Ｔａｂｌｅ １　 Ｒａｔｉｏ ｏｆ ＡＭＰ ／ ＴＥＴ ｗａｔｅｒ ｂａｓｅｄ ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ ｓｏｌｕｔｉｏｎ

编号
ＡＭＰ 质量

分数 ／ ％
ＴＥＴＡ 质量

分数 ／ ％
去离子水

质量分数 ／ ％
配比 ／ ％

１ １０．０ １０．０ ８０ １ ∶ １

２ １３．３ ６．７ ８０ ２ ∶ １

３ １５．０ ５．０ ８０ ３ ∶ １

４ ２０．０ ０ ８０ —

５ ０ ２０．０ ８０ —

　 　 根据时间间隔法测定得到的数据，绘制吸收

量－时间曲线，如图 ２ 所示。 随着 ＴＥＴＡ 在吸收液中

占比提高，总吸收量逐渐上升。 吸收液 １０％ＡＭＰ ＋
１０％ ＴＥＴＡ、 １３％ ＡＭＰ ＋ ７％ ＴＥＴＡ、 １５％ ＡＭＰ ＋ ５％
ＴＥＴＡ、２０％ＡＭＰ 的最高吸收量分别为０．０５６、０．０４９、
０．０４７、０． ０３１ ｇ ／ ｇ。 同 ２０％ ＡＭＰ 相比，１０％ ＡＭＰ ＋

１０％ＴＥＴＡ 的总吸收量高出近 １ 倍。 说明 ＴＥＴＡ 的

加入大幅提升了复配溶液的吸收能力，在复配体系

中起增大吸收容量的作用。 这是因为 ＴＥＴＡ 作为一

种多聚胺（具有 ２ 个伯胺基和 ２ 个仲胺基基团），这
些胺基基团在吸收过程中作为反应位点与 ＣＯ２分子

相互作用，进而通过化学反应或氢键作用将 ＣＯ２分

子固定在吸收液中，因此复配吸收液体系表现出较

高的 ＣＯ２吸收负荷。

图 ２　 ＴＥＴＡ ／ ＡＭＰ 复合水基吸收液吸收量－时间对比

Ｆｉｇ．２　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ ｃａｐａｃｉｔｙ ａｎｄ ｔｉｍｅ
ｆｏｒ ＴＥＴＡ ／ ＡＭＰ

不同配比吸收液吸收 ＣＯ２ 速率对比如图 ３ 所

示。 从整体趋势来看，所有吸收液的吸收速率随着

吸收时间延长逐渐降低。 在吸收初始阶段，即吸收

液处于无 ＣＯ２状态时，１３％ ＡＭＰ＋７％ ＴＥＴＡ 的吸收

液吸收速率最低；而随着吸收过程的持续进行，其吸

收速率与配比为 １０％ ＡＭＰ＋１０％ ＴＥＴＡ 的吸收液吸

收速率基本一致。 在整个吸收过程中，１０％ ＡＭＰ＋
１０％ ＴＥＴＡ 吸收液优势明显，说明 ＴＥＴＡ 的加入对

提高吸收速率有促进效果。 原因为 ＴＥＴＡ 含有较多

的亲 ＣＯ２位点，在吸收过程中，ＡＭＰ 分子借助于空

间位阻作用能更快捕获 ＣＯ２分子，然后将其传递给

ＴＥＴＡ 的反应位点进行储存，通过 ＴＥＴＡ 与 ＡＭＰ 分

子间协同快速的捕获－转移过程促进了复配吸收液

整体吸收速率的大幅提升。

图 ３　 不同配比 ＴＥＴＡ ／ ＡＭＰ 复合水基吸收液吸收速率对比

Ｆｉｇ．３　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ ｒａｔｅ ｆｏｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ｐｒｏｐｏｒｔｉｏｎ ｏｆ ＴＥＴＡ ／ ＡＭＰ ｃｏｍｐｌｅｘ ｓｏｌｕｔｉｏｎ

２ ２　 再生能力

为了考察复合吸收液的再生性能，采用氮气吹
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脱的方式对其进行了解吸试验测试，结果如图 ４ 所

示。 可知 １５％ ＡＭＰ＋５％ ＴＥＴＡ 的吸收液能最快完

成解吸，而 １０％ ＡＭＰ ＋１０％ ＴＥＴＡ 的吸收液最慢。
说明从饱和状态到解吸完成所用时间与 ＡＭＰ 在复

配体系中的含量呈反相关，ＡＭＰ 在吸收液中的占比

越高，复配溶液的解吸耗时越短，证明 ＡＭＰ 在氮气

吹脱过程中更易解吸，因此将其引入复合吸收液有

利于降低解吸能耗。 其实质是由于 ＡＭＰ 作为一种

空间位阻胺，与氮原子相连的碳原子是带有支链的

取代基，进而产生明显的空间位阻效应。 因此，
ＡＭＰ 与 ＣＯ２的反应产物稳定性较低，可在较低温度

下再生，从而具有较高的再生效率和重复利用性。

图 ４　 ＴＥＴＡ ／ ＡＭＰ 复合水基吸收液解吸过程负载量对比

Ｆｉｇ．４　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｒｅｇｅｎｅｒａｔｉｏｎ ｃａｐａｃｉｔｙ
ｆｏｒ ＴＥＴＡ ／ ＡＭＰ ｃｏｍｐｌｅｘ ｓｏｌｕｔｉｏｎ

不同配比 ＴＥＴＡ ／ ＡＭＰ 复合水基吸收液解吸速

率对比如图 ５ 所示。 可知 １５％ ＡＭＰ＋５％ ＴＥＴＡ 的

吸收液解吸速率在整个时间尺度上都处于较高水

平。 在吸收液载荷较高的解吸初期，１０％ ＡＭＰ ＋
１０％ ＴＥＴＡ 的解吸速率与 １５％ ＡＭＰ＋１０％ ＴＥＴＡ 基

本相似，而在解吸后期的差距较大，说明 ＡＭＰ 对复

配溶液的解吸有促进作用。

图 ５　 不同配比 ＴＥＴＡ ／ ＡＭＰ 复合水基吸收液解吸速率对比

Ｆｉｇ．５　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｒｅｇｅｎｅｒａｔｉｏｎ ｒａｔｅ ｆｏｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ｐｒｏｐｏｒｔｉｏｎ ｏｆ ＴＥＴＡ ／ ＡＭＰ ｃｏｍｐｌｅｘ ｓｏｌｕｔｉｏｎ

在实际的吸收－解吸工程操作中，为了降低整

体工艺能耗，需要富液的吸收量尽可能高。 而相同

吸收液在 ＣＯ２负荷量不同时其单位解吸能耗差距较

大。 随着解吸过程的进行，吸收液负荷量不断降低，
而解吸出单位质量 ＣＯ２ 所需的能耗持续增高。 因

此，在解吸工段通常会保留一定量的吸收液负荷，以
降低整体工艺能耗。 因此，着重考察吸收－解吸过

程的前、中间段的吸收液表现。 １０％ ＡＭＰ ＋ １０％
ＴＥＴＡ 配比的复配溶液吸收速率与具有最高吸收速

率的复配溶液基本相似，且其在解吸过程中前半段

也有不错的表现，因此该配方为此工艺条件下的最

优比，更适用于工业化应用。
２ ３　 复合吸收液吸收 ＣＯ２机理

ＴＥＴＡ 分子结构中有 ２ 个伯胺基团、２ 个仲胺基

团，大量的胺基基团为高效 ＣＯ２捕集提供了足够的

潜在作用位点；而 ＡＭＰ 分子同时存在 １ 个胺基和 １
个羟基官能团，为 ２ 个分子间通过氢键作用构建氢

键网络体系提供了可能。 为进一步探究 ２ 个分子间

的相互作用及连接机制，阐明复合体系捕集 ＣＯ２的

作用机理，采用量子化学理论计算方式进行分析。
量子化学计算以量子力学理论方法为基础，采

用多种方法探讨分子的内部结构特征。 其主要计算

方法包含分子轨道理论和密度泛函理论。 其中，密
度泛函理论计算速度快、精度高、可计算原子数多，
且能将能量定义为体系粒子密度函数关系，在量子

化学计算领域具有重要地位，本研究采用密度泛函

理论进行模拟计算。
为探究该复配体系的形成机理，对其单体分子

的表面静电势进行分析，探究了 ２ 种物质间的结合

方式以及潜在的 ＣＯ２反应位点。 首先，通过密度泛

函理论计算对 ２ 种分子的单体进行优化，优化后的

构型如图 ６ 所示，优化过程选择的基组为 ｂ３ｌｙｐ ／ ６－

图 ６　 ＴＥＴＡ 和 ＡＭＰ 分子单体优化后的结构

Ｆｉｇ．６　 Ｏｐｔｉｍｉｚｅｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ＴＥＴＡ ａｎｄ ＡＭＰ
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３１Ｇ∗。 优化结果显示，ＴＥＴＡ 分子一侧的链段出现

了一定程度的内曲，而另一侧向外延伸。 优化后的

ＴＥＴＡ 与 ＡＭＰ 分子单体的体系总能量见表 ２，可知

优化后的 ＴＥＴＡ 与 ＡＭＰ 分子单体的体系总能量分

别为－１１．７６×１０５和－７．４２×１０５ ｋＪ ／ ｍｏｌ，未出现虚频。
表 ２　 结构优化后的分子体系总能量

Ｔａｂｌｅ ２　 Ｔｏｔａｌ ｅｎｅｒｇｙ ｏｆ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ａｆｔｅｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ

分子 总能量 ／ （１０５ｋＪ·ｍｏｌ－１）
ＴＥＴＡ －１１．７６
ＡＭＰ －７．４２

ＴＥＴＡ＋ＡＭＰ －１９．１８

　 　 在优化后的结构基础上在分子表面利用格点数

据产生电子密度为 ０．００１ 的等值面，从而绘制分子

表面静电势等值面，再填入不同颜色实现电子密度

可视化区分。 其中，红色代表负值，蓝色代表正值。
ＴＥＴＡ 和 ＡＭＰ 分子表面静电势如图 ７ 所示，可

知 ＴＥＴＡ 分子有 ４ 个胺基基团，但具有较强电负性

的 Ｎ 原子只出现在分子链段中未内曲的一端，其电

负性自内曲的一端向另一端逐渐减弱，内曲一端的

Ｎ 原子电负性最弱。 而 ＡＭＰ 分子中 Ｎ 原子、Ｏ 原子

均表现出较强的电负性，且羟基末端的 Ｈ 原子处出

现较强的正电势，胺基末端的正电势稍弱。 这种电

势分布为分子间形成氢键网络提供了可能，且

ＴＥＴＡ 中表现出强负电势的点位个数与 ＡＭＰ 中表

现出强正电势的点位数量比为 ３ ∶ ２，因此，复配体

系中单体的组成应为 ３ 个 ＡＭＰ 分子与 ２ 个 ＴＥＴＡ
分子互相连接形成可重复的氢键网络重复单元。 值

图 ７　 ＴＥＴＡ 和 ＡＭＰ 分子表面静电势

Ｆｉｇ．７　 Ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ ｄｉａｇｒａｍ ｏｆ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｓｕｒｆａｃｅ ｏｆ ＴＥＴＡ ａｎｄ ＡＭＰ

得注意的是，上述试验测试得到的最优复配比例为

等质量的 ＴＥＴＡ 与 ＡＭＰ 复配，经过换算后的摩尔比

约为２ ∶ ３，与本节的推测结果一致。
为了探究复配体系设计过程中，引入羟基官能

团的必要性，采用密度泛函理论计算方式对复配体

系的微观结构进行研究。 为明确官能团作用，避免

分子之间的相互干扰，在复合体系中只考察一个

ＡＭＰ 分子与 ＴＥＴＡ 分子的电子云密度分布。 优化

后的结构如图 ８ 所示，可知两分子的结构无明显改

变，其体系总能量为－１９．１８×１０５ ｋＪ ／ ｍｏｌ，经计算得到

２ 个分子的络合能约为－６５．６３７ ５ ｋＪ ／ ｍｏｌ。

图 ８　 ＴＥＴＡ＋ＡＭＰ 优化后的结构

Ｆｉｇ．８　 Ｏｐｔｉｍｉｚｅｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ＴＥＴＡ＋ＡＭＰ

由分子团表面的静电势（图 ９）可知，ＡＭＰ 分子

２ 个具有明显正电性的位点中，属于羟基的正电性

位点同 ＴＥＴＡ 的电子云发生了重叠，且电负性趋于

中和。 说明在复配体系氢键网络的构建过程中，
ＡＭＰ 分子中羟基官能团的作用优先于胺基，更容易

与电负性位点形成氢键连接。

图 ９　 ＴＥＴＡ＋ＡＭＰ 的表面静电势

Ｆｉｇ．９　 Ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ ｄｉａｇｒａｍ ｏｆ
ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｕｒｆａｃｅ ｏｆ ＴＥＴＡ＋ ＡＭＰ

３　 结　 　 论

１）合成了一系列 ＡＭＰ ／ ＴＥＴＡ 复合水基吸收剂

用于烟气中 ＣＯ２吸收。 由于 ＴＥＴＡ 含有多个胺基官

能团，因此在复合吸收液中主要起增大吸收液载荷

的作用；而 ＡＭＰ 作为典型的空间位阻胺，其在复合

吸收液中主要起降低解吸难度的作用。 通过 ２ 种物

质的复配，将其优点有机结合起来。

２６
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２）在复配溶液吸收 ＣＯ２过程中，具有较快吸收

速率的空间位阻胺 ＡＭＰ 能快速捕集 ＣＯ２分子，并将

其活化。 之后传递给具有较多反应位点的烯基胺

ＴＥＴＡ，通过快速捕获传递实现整体的大容量吸收过

程。 而在解吸过程中，空间位阻胺由于其特殊的空

间位阻效应，与 ＣＯ２分子间的连接较弱，导致其极易

被从复配溶液中解吸，从而大幅降低解吸难度。
３）通过对不同配比的 ＡＭＰ ／ ＴＥＴＡ 复配水基吸

收液的吸收 －解吸性能测试，优选出最佳配比为

１０％ ＡＭＰ＋１０％ ＴＥＴＡ，为工业化应用奠定了基础。
４）采用密度泛函理论计算方法对复配体系的

形成机理进行研究，发现分子表面静电势分布在复

配体系形成过程中起重要作用。 其静电势表现出较

强正 ／负性的位点即为氢键网络连接点，根据正负位

点数对应得到的复配单元组成与实际吸收测试中具

有最佳表现的吸收液配比一致。
５）在 ＡＭＰ 的 ２ 个具有明显正电性的位点中，属

于羟基官能团的正电位点更易与 ＴＥＴＡ 相互作用，
说明在氢键网络形成过程中，羟基官能团具有优先

性，为复配吸收液设计提供了理论指导。
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