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摘　要：煤尘污染是一个亟需解决的工程难题，传统的喷雾技术已难以满足现代工业化要求。为解决

煤尘污染问题，以喷雾技术为基础，提高水喷雾添加剂对煤尘的润湿性能，选取快速渗透剂 T（快 T）、

癸基葡糖苷（APG）、曲拉通 100（TX−100）和椰油酰胺丙基二甲基氧化胺（CAO）4 种表面活性剂，通

过润湿时间对其单一润湿特性和复合润湿特性进行研究；采用 XPS 分析复合表面活性剂作用煤尘前

后元素的变化；利用分子动力学模拟水/煤、水/表面活性剂/煤的相互作用，分析表面活性剂与煤之

间的相对质量浓度、均方位移和相互作用能。结果表明：润湿时间随着表面活性剂质量分数的增大

而降低，4 种表面活性剂溶液中煤尘的润湿时间均在质量分数为 0.2% 后趋于稳定；TX−100 与 APG
复配对煤尘的润湿时间有拮抗作用；快 T 和 APG 或 TX−100 复配均有协同作用，快 T 与 APG 在质

量比为 2︰2 时协同效果最强，相比于同质量分数的快 T 和 APG 单体溶液的润湿时间分别降低了

54.82% 和 50.54%；XPS 谱图中存在明显的 C 峰和 O 峰，C—O 官能团对煤尘润湿性的影响最为显著；

复合表面活性剂的水峰与煤峰的重叠面积较大，表面活性剂促进了水分子在煤尘表面的吸附作用，

使更多的水分子向煤表面移动；水/煤、水/单一表面活性剂和水/复配表面活性剂的相互作用能均为

负，其相互作用能的大小为水/复合表面活性剂/煤<水/单一表面活性/煤<水/煤系统；复配表面活性剂

比单一表面活性剂相比具有更好的润湿性，从宏观上表现为润湿时间的缩短，微观上表现为煤与水

的负相互作用能减少。研究结果可为表面活性剂在煤尘润湿的选择和设计提供一定的参考。

关键词：煤尘；复配表面活性剂；润湿性能；XPS；分子动力学；吸附结构
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Study on effect of compound surfactants on wettability of bituminous coal and its
microscopic mechanism

DU Changbo1, CHENG Chuanwang1, YI Fu1,2, HUANG Huijie1, SUN Weize1, TAO Han1
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Abstract: Coal dust pollution is an urgent engineering problem that needs to be solved, and traditional spray technology has made it diffi-
cult to  meet  modern industrialization requirements.  To solve the problem of  coal  dust  pollution,  based on spray technology used to  im-
prove the wetting performance of water spray additives on coal dust, four surfactants, namely, Fast Penetrant T (Fast T), Decyl Glucoside
(APG), Trillatone 100 (TX−100) and Cocoamidopropyldimethylamine Oxide (CAO), were selected, and the single and composite wetting
characteristics were investigated throughout the wetting time. XPS was used to analyze the changes in elemental content before and after
the action; molecular dynamics were used to simulate the changes in water/coal, water/surfactant and composite surfactant before and after
the action. XPS was used to analyze the changes in elemental composition before and after the action of the composite surfactants; molecu-
lar dynamics was used to simulate the interactions between water/coal and water/surfactant/coal and to analyze the relative concentrations,
mean square displacements,  and interaction energies between the surfactants and coal.  The experimental results showed that the wetting
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time decreased with increasing surfactant concentration, and the wetting time of coal dust in the four surfactant solutions tended to stabil-
ize above a mass concentration of 0.2%. The combination of TX−100 and CAO had an antagonistic effect on the wetting time of coal dust;
the combination of Fast T and APG or TX−100 had a synergistic effect, and the synergistic effect was strongest when the mass ratio of
Fast  T to APG was 2∶2.  Compared with those of  the same concentration of  Fast  T and APG monomer solution,  the wetting time was
54.82% and 50.54% lower, respectively; there were obvious C and O peaks in the XPS spectrum; additionally, the effect of the C—O func-
tional group on the wettability of coal dust was the most significant. Similarly, the overlap area between the water peaks of the composite
surfactant and the coal peaks was greater, and the surfactant promoted the adsorption of water molecules on the surface of the coal dust so
that more water molecules moved toward the coal surface. Similarly, the water/coal surface of the compound had a larger overlap area, and
the water/coal surface of the compound had a larger overlap area. On the coal surface, the interaction energies of water/coal, water/single
surfactant, and water/complex surfactant are all negative, and the magnitude of their interaction energies follows the order water/complex
surfactant coal < water/single surfactant/coal < water/coal system. The compounded surfactant has better wetting properties than the single
surfactant, which is manifested by the shortening of the wetting time at the macroscopic level and the increase in the negative interaction
energy between coal and water at the microscopic level. The results of the study can provide some reference for the selection and design of
surfactants for coal dust wetting.
Key words: coal dust； compound surfactant； wettability； XPS； molecular dynamics； adsorption structure

  

0　引　言

煤炭行业是我国能源产业的支柱，在经济发展

中起着至关重要的作用[1-3]。然而，在煤炭开采的过

程中，煤尘的排放不仅导致周边环境 PM2.5 和 PM10

严重超标，而且煤矿工人过量吸入煤尘还会引发不

可逆的尘肺病[4-5]。此外，悬浮的煤尘积累到一定的

密度极易发生爆炸，存在巨大的安全隐患。因此，煤

尘治理对煤炭行业具有重要的意义[6-7]。

目前普遍采用喷雾洒水与矿井通风等方法来抑

制煤尘的扩散[8-9]，而煤尘为疏水物质，依靠纯水降尘

的效率并不高[10]。表面活性剂大多具有优良的润湿

和增溶性能，在防尘、消防、采油等方面发挥着重要

作用[11-12]。在煤尘抑制领域，表面活性剂由于其具

有降低表面张力、提高润湿能力的作用，常被用作润

湿剂[13]。然而，单一的表面活性剂润湿煤尘所需的

质量分数过高导致使用成本较高，因此近年来许多

学者对不同类型表面活性剂复配对煤尘润湿协同作

用进行了广泛的研究与试验；DING 等[14] 对二元电

解质与表面活性剂在煤尘抑制中的团聚和润湿行为

进行了多尺度研究，发现与单一表面活性剂相比，其

表面张力和沉降时间均有所提高；LI 等[15] 通过表面

张力、接触角和毛细上升试验，比较了 SDS 与 5 种

添加剂的复合对粉尘润湿性能的影响，选择了 0.10%
SDS 和 0.05%NaAc 作为润湿剂；SHI 等[16] 以煤粉的

表面张力、接触角和沉降时间为对象研究了几种非

离子和阴离子表面活性剂对烟煤的复配润湿特性。

分子动力学是研究微观现象的一种有效方法，

利用分子动力学研究界面表面活性剂吸附过程和煤

尘表面润湿性已被广泛应用[17-18]。陈炫来等[19] 选取

阴离子表面活性剂十二烷基硫酸钠（SDS）与十二烷

基苯磺酸钠（SDBS）采用分子动力学模拟方法，探究

阴离子表面活性剂在煤矿除尘中的微观作用机理；

韩方伟等[20] 采用分子动力学模拟探究了非离子表面

活性剂脂肪醇聚氧乙烯醚（AEO3）对褐煤润湿性能及

润湿机理；LIU 等[21] 研究了阴离子表面活性剂脂肪

醇聚氧乙烯醚羧酸钠（AEC）对煤表面润湿性的影响。

GUO 等[22] 采用分子动力学模拟方法，研究了 2 种亲

水性不同的非离子表面活性剂对褐煤表面的润湿改

性机理。在以往的研究中，学者们通常采用分子动

力学方法来探究单一表面活性剂在煤尘表面的吸附

过程及对煤尘润湿性的影响，针对表面活性剂组合

的协同效应对煤尘润湿性的影响，尤其是将宏观和

微观层面相结合的试验研究，目前相对较少。试验

与模拟相结合不仅可以减少试验的盲目性，而且模

拟结果还可以补充试验结果，从分子水平解释内部

规律，从微观层面研究煤尘润湿机理，将更有利于化

学抑尘技术的发展。

笔者采用试验和分子动力学模拟相结合的方法，

从微观与分子的角度探究复配表面活性剂润湿烟煤

的作用机理，根据润湿时间试验选择有效的复配方

案，通过 XPS 分析复合表面活性剂作用前后元素及

官能团的变化，采用分子动力学模拟，分析体系分子

吸附结构、相对质量浓度分布、体系内水分子均方位

移及相互作用能，从分子的角度解释复合表面活性

剂对煤尘的协同润湿机理。 

1　试验与仿真
 

1.1　材　料

煤样为陕西榆林神木烟煤，首先将煤样粉碎，磨
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成小于 0.074 mm 的尺寸供后续使用，然后进行工业

分 析 ， 分 析 如 下 ： Mad=1.51%、 Vdaf=25.87%、 FCad=
56.23%、Aad=16.43%；其中，Mad 为干燥基水分，Vdaf 为

干燥无灰基挥发分，FCad 为空气干燥基固定碳含量，

Aad 为干燥基灰分。

由于煤尘表面一般带负电，阳离子表面活性剂

基团吸附到煤表面后，其疏水尾部与溶液接触导致

润湿性变差，因此，研究的表面活性剂选择阴离子与

非离子表面活性剂进行煤尘润湿试验。研究选择 4
种表面活性较好的非阳离子表面活性剂进行试验，

分别为曲拉通 100（TX−100、非离子）、癸基葡糖苷

 （APG、非离子）、快速渗透剂（快 T、阴离子）和椰油

酰胺丙基二甲基氧化胺（CAO、两性离子）。 

1.2　表面活性剂的润湿特性

煤尘的润湿时间能够最直观地反映溶液对煤尘

的润湿性。将不同质量分数的表面活性剂溶液倒入

直径 18 mm、高度 150 mm 的玻璃试管中，液柱的高

度为 120 mm，待表面泡沫完全消失后，通过漏斗将 0.2 g
的煤粉缓慢倒入溶液表面，记录煤尘从溶液水平面完

全沉入溶液所需时间。每种表面活性剂溶液对煤尘

样品进行 3 次润湿试验以消除试验的误差[23]。另外，

采用 JY−82C 接触角测量仪和 BZY100 表面张力仪对

纯水与表面活性剂溶液进行表面张力和接触角测量。 

1.3　XPS
将试验所需的煤样在复合表面活性剂溶液中浸

泡 12 h 后放入 40 ℃ 真空干燥箱中干燥 24 h。然后

在 ESCALAB 250Xi 仪器上对煤样进行 XPS 分析，

扫描光谱的通过能量为 100 eV，以 1.0 eV 的步长记

录测量扫描的光谱，在 20 eV 的通过能量下以 0.05 eV
的步长记录高分辨光谱，采用 XPS 峰拟合软件进行

数据拟合。 

1.4　分子动力学模拟

分子动力学模拟的基本原理是利用计算机算法

模拟原子或分子在一定时间内的运动和相互作用。

基于牛顿运动定律，模拟其分子结构及其在体系的

行为，来预测分子在力的作用下随时间变化的位置

和速度，通过赋予分子的状态、温度、压力等参数进

而构筑一套模型和算法。这种方法广泛应用于研究

物质的物理、化学性质，如结构、热力学和动力学特

性。通过模拟分子动力学模拟，可以深入理解和预

测复杂分子系统的行为[24]。由牛顿第二定律得到的

原子微分方程为

ai =
d2ri

dt2
=

Fi + fi

mi
（1）

Fi =
∑
j( j,i)

(−∇Ui j) （2）

ai

式中：mi 为第 i 个原子的质量，u；ri 为第 i 个原子的

位置，nm；Fi 为原子间作用力，N；fi 为其他的力，N；

Uij 反映原子 i，j 间相互作用的势函数，J； 描述粒子

在合力作用下的运动加速度，m/s2；dt 表示对事件 t
的微小变化量。

使用 Materials studio 2020 软件进行模拟，由于

煤的组成成分非常复杂，人们对煤的结构进行了广

泛的研究，提出了许多不同的结构，比如 Wise 模型、

Wender 模型和 Hatcher 模型[25]，Hatcher 模型分子结

构以疏水芳香烃为主，虽然不是真正意义上的烟煤

模型，但它含有烟煤中所含羟基、羧基和羰基等官能

团基本上可以代表烟煤。因此，研究选择 Hatcher
作为煤结构进行相应的分子动力学模拟，Hatcher 模

型与各分子模型如图 1 所示。用非晶胞模块构建了

包含 10 个煤分子和包含 4 个 APG 分子、4 个快 T 分

子和 1 000 水分子的 AC 盒子，将 AC 盒子置于具有

三维边界的矩阵单元中。采用 Build Layer 搭建水/
煤系统和水/表面活性剂/煤系统，并在每个系统的上

方添加约 3 nm 的真空层，以防止周期性边界条件的

影响。使用 Forcite 模块进行分子动力学仿真。仿真

过程在 NVT 系综下进行，温度为 298 K，原子均方设为

20.92 J/（mol·nm），能量偏差设为 4.18×104 kJ/mol。
初始速度为 random，基于 Nose 方法的温度控制程序

进行仿真，总模拟时间为 300 ps。
  

(a) Hatcher 煤模型 (b) 快 T 分子模型

(c) APG 分子模型 (d) 水分子模型

H C O S Na

图 1    分子模型

Fig.1    Molecular models
  

2　试验结果与分析
 

2.1　单一表面活性剂润湿分析

以煤尘从表面活性剂溶液表面完全消失的时间
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来表示表面活性剂对煤尘的润湿性，煤尘所需的润

湿时间越短，表明表面活性剂对煤尘的润湿性越强，

不同表面活性剂不同质量分数对煤尘的润湿时间如

图 2 所示。由图 2 可知，随着表面活性剂质量分数

的增加，煤尘的润湿时间逐渐减少，当达到一定的质

量分数时，煤尘的润湿时间不再大幅度降低。这种

现象与表面活性剂的临界胶束浓度（Critical Micelle
Concentration，CMC）有关，即在低质量分数范围内，

随着表面活性剂质量分数的升高，溶液界面处的吸

附层密度增大，煤尘更容易润湿；吸附层饱和后，溶

液对煤尘的润湿性达到平衡状态，不再显著降低。

试验结果显示：4 种表面活性剂溶液中快 T 对煤尘的

润湿性最好，在质量分数为 0.05% 时对煤尘的润湿

时间仅为 21.03 s，APG、CAO，TX−100 在 0.05% 时

润湿时间分别为 42.51、37.61、33.64 s，4 种表面活性

剂溶液对煤尘的润湿时间均在质量分数为 0.2% 时

后趋于稳定，这说明表面活性剂在质量分数为 0.2%
时已经具有良好的润湿性，当质量分数继续增大时，

煤尘的润湿时间变化不明显。因此选择 0.2% 作为

最佳试验质量分数。
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图 2    单一表面活性剂对煤尘的润湿时间

Fig.2    Settling time of single surfactant on coal dust
  

2.2　表面活性剂两两复配分析

将 4 种表面活性剂分别以 4∶0、3︰1、2︰2、1︰3
和 0︰4 的质量比两两复配，溶液质量分数为 0.2%。

不同质量比下，复配表面活性剂对煤尘的润湿时间

的试验结果如图 3 所示，TX−100 与 APG 复配溶液

对煤尘的润湿时间高于单体表面活性剂溶液，说明

TX−100 与 APG 复配有拮抗作用；CAO 与 TX−100、

APG 和快 T 复配溶液对煤尘的润湿时间介于单体表

面活性剂对煤尘的润湿时间之间，这说明 CAO 与

TX−100、APG 和快 T 复配既没有拮抗作用也没有

协同作用；在 TX−100 与快 T 和 APG 与快 T 溶液中，

复配表面活性剂对煤尘的润湿时间均低于单体表面

活性剂溶液，其中 TX−100 与快 T 的质量比为 1︰3
时，煤尘的润湿时间为 7.14 s，相比于同质量分数的

快 T（12.04 s）和 TX−100（16.25 s）单体溶液的润湿时

间分别降低了 40.7% 和 56.06%。快 T 与 APG 的质

量比为 2︰2 时，煤尘的润湿时间仅为 5.44 s，相比于

同质量分数的快 T（12.04 s）和 APG（11.03 s）单体溶

液的润湿时间分别降低了 54.82% 和 50.54%，这说明

了复配后的表面活性剂润湿性能得到了明显改善。

这是由于非离子表面活性剂 APG 和 TX−100 具有一

定的正电荷，与阴离子表面活性剂快 T 的作用相互

增强，由于阴离子表面活性剂可以携带更多的水分

子，所以非离子和阴离子的协同作用能够使煤尘在

最短时间内润湿。
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图 3    表面活性剂复配后对煤尘的润湿时间

Fig.3    Settlement time of coal dust after surfactant
compounding

 

由上述表面活性剂两两复配结果可知，快 T 与

APG 和 TX−100 复配具有较好的协同性，最佳复配比

例为 m（APG）︰m（快 T)=2︰2，m（快 T）︰m（TX−100)=
1︰3。为了得到最佳煤尘润湿时间，按照 m（APG）︰

m（快 T)=2︰2、m（快 T）︰m（TX−100)=1︰3 比例复配，

探究煤尘润湿时间与复配表面活性质量分数的关系。

图 4 为 2 种复配表面活性剂不同质量分数下煤

尘的润湿时间，可以发现煤尘的润湿时间随着复合

表面活性剂质量分数的增加而减少，在质量分数从

0.05%～0.1% 时降低尤为显著。其中以快 T 与 APG
复配体系的润湿时间下降最快，从 13.12 s 下降至

5.44 s，快 T 与 TX−100 复配体系从 15.37 s 下降至

7.14 s，对比 2 种复配表面活性剂，快 T 与 APG 复配

润湿性优于快 T 与 TX−100 复配，且快 T 与 APG 复

配最先达到 CMC，其 CMC 约为 0.1%。考虑使用成

本，选择 m（APG）︰m（快 T)=2︰2，两者混合质量分数

为 0.1% 的复合表面活性剂进行后续试验。
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图 4    快 T 与 APG 和 TX−100 复配后在不同质量分数下对

煤尘的润湿时间

Fig.4    Settling time of coal dust at different mass concentra-
tions after combination of fast T with APG and TX−100

 

煤润湿的前提是液体表面张力低于煤的临界表

面张力。经过测试，纯水的表面张力为 72.1 mN/m，

表面张力过高导致其对煤尘的润湿效果较差，0.1%
快 T 的表面张力为 29.8 mN/m，0.1% 的 TX−100 的

表面张力为 34.32 mN/m，而 0.1% 复合表面活性剂的

表面张力为 27.63 mN/m，可以发现相较于单一表面

活性剂而言，复合表面活性剂溶液的表面张力较单

一表面活性剂有所降低。

各溶液与煤尘的接触角如图 5 所示，煤样与纯

水接触时，接触角为 74.69°，0.1% 快 T 与煤样的接

触角为 23.55°，0.1% 的 APG 的与煤样的接触角为

27.34°， 复 合 表 面 活 性 剂 溶 液 与 煤 样 的 接 触 角 为

21.43°，这一现象表明了快 T 与 APG 复配取得了较

好的协同作用，说明复合表面活性剂能够显著改善

煤尘的润湿性。
  

θ=74.69° θ

θ=23.55° θ θ=20.14° θ

θ=27.34° θ

(a) 纯水 (b) APG

(c) 快 T (d) 复合表面活性剂

图 5    接触角测量

Fig.5    Measurement of contact angle
  
2.3　XPS 分析

为了进一步探究复合表面活性剂对煤尘润湿性

的影响，采用 XPS 分析了原煤和复合表面活性剂处

理煤（简称处理煤）前后元素与官能团的变化，获得

结合能 0～1 400 eV 的宽扫描谱如图 6 所示。利用

XPS 峰拟合软件对复合表面活性剂作用前后煤表面

C1s 峰区进行拟合，得到的曲线如图 7 所示。
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图 6    复合表面活性剂处理前后煤的 XPS 宽能谱

Fig.6    XPS broad energy spectrum of coal before and after composite surfactant treatment
 

如图 6 所示，XPS 谱图中出现了明显的 C 峰和

O 峰，它们是复合表面活性剂作用前后煤表面的主

要成分，采用定量峰分析法测定表面元素的质量分

数，C1s 和 O1s 含量变化见表 1，煤样中 C—C/C—H
的峰面积比例最大，这部分 C 原子归属于煤中的芳

香结构 C 及其取代烷烃，煤样中芳香结构 C 含量达

到 64.93%，说明烟煤中的碳以芳香结构碳为主[26]，这

与研究建立的 Hatcher 模型分子模型相似，保证了分

子动力学模拟结果与实际结果的一致性。

复合表面活性剂作用后的煤表面的 C1s 峰和

O1s 峰发生了明显的变化，表面活性剂作用后的 C1s
含量由 88.51% 降低至 72.66%，O1s 含量由 11.49%
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提高至 27.34%，这主要是由于表面活性剂在煤尘表

面的吸附导致煤的表面含碳官能团被表面活性剂所

覆盖。这也说明表面活性剂对煤尘的润湿改性主要

体现为表面活性剂对煤尘的吸附作用。

由图 7 可以看出，拟合的曲线接近原始曲线，煤

表面主要有 4 种碳形态，分别为 C—C/C—H、C—O、

C=O 和 O=C—O，采用元素灵敏度因子法，将峰面

积换算成含量，得到不同官能团的相对含量，通过对

C1s 峰的分析，计算出 4 种基团的含量（表 1），4 种官

能团中，C—O 官能团的变化最显著，说明其对煤表

面 的 润 湿 性 影 响 最 大 。 未 处 理 煤 的 疏 水 官 能 团

C—C/C—H 含 量 为 64.93%， 处 理 煤 的 C—C/C—H
含量降低至 61.91%，另外，复合表面活性剂处理前后

煤表面的亲水官能团 C—O 从 9.99% 升高至 31.36%，

说明复配表面活性剂的疏水端与煤尘表面结合，亲

水端面对水相，煤的亲水性增强。 

3　分子动力学模拟结果与分析
 

3.1　吸附结构

水/煤系统和水/复合表面活性剂/煤系统微观作

用过程如图 8 所示，由于水分子间的相互作用，2 个

系统的水分子经过分子动力学后铺展，浸润在煤样

表面，分子的平衡位置由初始位置向下移动（图 8a）；

水/煤系统中的水分子横向扩散面积较大，而水/复合

表面活性剂/煤系统中的水分子横向扩散程度较小

 （图 8b）。这是由于表面活性剂分子的亲水基团吸引

水分子，引导体系中的水分子聚集在煤分子周围，吸

引水分子向煤尘移动有效地覆盖了煤分子表面的疏

水位点，使水分子更容易吸附在煤分子表面，有利于

煤尘的润湿。 

3.2　相对质量浓度分析

各组分子在平衡时水和煤在 Z 轴的相对浓度如

图 9 所示，峰值越高，表明分子和原子的密度越高。

在不添加表面活性剂的情况下，水/煤系统中的水分

子沿 Z 轴的分布范围为 4.4～5.6 nm，吸附层厚度约

为 1.2 nm，加入表面活性剂之后，表面活性剂的水分

子的分布范围为 3.7～5.8 nm，吸附层厚度约为 2.1 nm。

即在复合表面活性剂的作用下，水峰与煤峰的吸附

层厚度增加，重叠面积较大，说明煤表面吸附了一些

水分子，这也进一步解释了表面活性剂的作用。 

3.3　均方位移（DMS）分析

通过计算水分子在煤表面的均方位移（DMS）和
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图 7    复合表面活性剂处理前后煤的 C1s 峰

Fig.7    C1s peaks of coal before and after composite surfactant treatment
 

表 1    复配表面活性剂在吸附之前和之后煤表面上 C1s 和 O1s 含量及 C 的相对百分比

Table 1    Content of C1s and O1s and the relative percentage of C on the surface of coal before and after adsorption

类别
未处理煤 处理煤

结合能/eV 原子/% 结合能/eV 原子/%

C1s 284.84 88.51 284.41 72.66

O1s 532.60 11.49 531.83 27.34

C—C/C—H 284.70 64.93 284.80 61.91

C—O 285.09 9.99 286.30 31.36

C=O 285.79 22.17 287.50 2.34

O=C—O 289.87 2.91 289.08 4.39
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扩散系数（D），可以评价表面活性剂分子和水分子在

煤表面的迁移率[27]，DMS 和 D 的计算公式如下：

DMS =
1
N

N∑
1

[ri(t)− ri(0)]2 （3）

D =
1

6N
lim
t→∞

d
dt

N∑
1

[ri(t)− ri(0)]2 （4）

式中：DMS 为均方位移，10−20 m2；N 为扩散分子的数

量；r（t）和 r（0）分别为分子在时间 t 和 t=0 的位置矢

量；t 为模拟时间，s。
水分子的 DMS 如图 10 所示，R 表示相关系数，根

据式（1）和式（2）计算出未添加表面活性剂和添加单

一表面活性剂以及复合表面活性剂的水分子扩散系

数 D，水的 D 值越低，说明水分子的扩散程度越小。

未添加表面活性剂时，水的扩散系数 D 为 1.03，单独

添加 APG 和快 T 时，计算得到扩散系数 D 分别为

0.69 和 0.63，添加复合表面活性剂时扩散系数 D 为

0.61。这主要是由于表面活性剂分子中的羟基等含

氧官能团与 H2O 之间的相互作用更强，分子中含有

的含氧官能团可以与水形成更多的氢键，限制了水

分子的扩散，使其能够有效地结合水分子。同时，更

多的水分子被吸附在煤尘，使煤尘表现出更优异的

润湿性能。同时这也说明快 T 比 APG 对煤尘具有

更好的润湿性，而且复配表面活性剂这种方式比单

一添加表面活性剂的效果要好。 

3.4　相互作用能

为了比较表面活性剂的相互作用强度，计算了

水/煤、水/单一表面活性剂/煤和水/复合表面活性剂/
水体系的相互作用能，相互作用能计算公式如下[28]：

Eint = (Et−Ew−Ec)/2 （5）

Eint = (Et−Es−Ec+w−Ec−Ew+s+Ew+Es+c)/2 （6）

式中：Eint 为体系相互作用能，Et 为体系总能量，Ec、Es、

Ew 分别为煤表面能、表面活性剂能、水能，Ew+c、Es+c、

Es+w 分别代表水和煤、表面活性剂和煤、表面活性剂

和水的总能量，kJ/mol。
根据式（5）和式（6）计算得到各系统的相互作用

能见表 2，水/煤、水/APG/煤、水/快 T/煤与水/复合表

面活性剂/煤的相互作用能均为负值，分别为−259.35、
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(b) 水/复合表面活

分子动力学

初始状态 平衡状态

图 8    微观作用过程

Fig.8    Microscopic action process
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Fig.9    Relative concentration distribution curves
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−317.9l、−328.92、−342.87 kJ/mol，这表明吸附均为

自发过程，相互作用能的值越小，说明其吸附能力越

强，在体系中越稳定。3 种表面活性剂体系的相互作

用能都低于纯水。水/快 T/煤体系相互作用能小于水

/APG/煤，复合表面活性剂相互作用能比单一表面活

性剂体系的相互作用能小，这说明快 T 对煤尘的吸

附能力强于 APG，复合表面活性剂对煤尘的吸附能

力强于单一表面活性剂，在宏观润湿试验中表现为

对煤尘具有更好的润湿性。这也从分子角度解释了

润湿试验中快 T 对煤尘的润湿性结果优于 APG，快

T 与 APG 复合后对煤尘的润湿性结果优于单一表面

活性剂的原因，说明表面活性剂复配对煤尘的润湿

性更好。
 
 

表 2    水、单一表面活性剂与复配表面活性剂处理前后水分子与煤的相互作用能

Table 2    Interaction energy between water molecules and coal before and after treatment with water, single surfactant and
compound surfactant

处理方法
Eint/

 （kJ·mol−1）
Et/

 （kJ·mol−1）
Ec/

 （kJ·mol−1）
Ew/

 （kJ·mol−1）
Es/

 （kJ·mol−1）
Ec+w/

 （kJ·mol−1）
Es+c/

 （kJ·mol−1）
Ew+s/

 （kJ·mol−1）

水/煤 −259.35 −5 937.12 3 944.16 −9 362.58 — — — —

水/APG/煤 −317.90 −5 832.95 3 903.12 −9 253.86 132.08 −4 923.23 4 154.43 −9 408.55

水/快T/煤 −328.92 −5 796.76 3 895.13 −9 104.88 138.33 −4 973.51 3 989.24 −9 314.52

水/复配表面活性剂/煤 −342.87 −5 720.11 3 883.80 −9 055.66 143.65 −5 007.31 3 854.23 −9 255.94
 
 

3.5　复配表面活性剂对煤尘润湿协同机理

如图 11 所示，阴离子表面活性剂快 T 的离子基

团之间带有同种电荷，存在静电排斥作用，使基团之

间的距离相对较大[6]，在复合溶液中，由于非离子表

面活性剂 APG 与水具有很强的氢键亲和性，因此

APG 分子夹杂在快 T 分子之间，填补了快 T 离子基

团吸附层的空隙，减小了快 T 分子之间的静电斥力

使得溶液的表面张力减小[29]。另外，表面活性剂因

其含有大量的亲水基团，亲水基团与水分子接触，使

得与水分子产生的氢键作用增强，可以携带更多的

水分子，水分子被吸引向煤尘移动，表面活性剂疏水

尾吸附在煤的疏水位点可以使煤表面更加亲水，非

离子型表面活性剂的分子基团根据其疏水尾巴的

疏水相互作用聚集在阴离子型表面活性剂的疏水尾

巴上，煤表面亲水层面积成倍增加使煤尘更容易被

润湿[16]。 

4　结　　论

1）TX−100 与 APG 复配溶液对煤尘的润湿时间

有拮抗作用；快 T 和 APG 或 TX−100 复配均有协同

作用，CAO 与 TX−100、APG 和快 T 复配对煤尘的

润湿时间既没有拮抗作用，也没有协同作用；质量分

数为 0.2% 的单一表面活性剂对煤尘的润湿性最佳。

2）煤样中 C—C/C—H 的峰面积比例最大，与

Hatcher 模型分子模型相似；复合表面活性剂作用后

的 C1s 质量分数由 88.51% 降低至 72.66%，O1s 质量

分数由 11.49% 提高至 27.34%；对煤尘的润湿改性作

用主要是降低煤尘的疏水官能团，提高亲水官能团
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图 10    水、单一表面活性剂与复配表面活性剂系统中

水分子的 DMS 曲线

Fig.10    DMS curves of water molecules in water, single surfact-
ant and mixed surfactant systems
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图 11    复合表面活性剂之间的协同作用

Fig.11    Synergistic effect between composite surfactants
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相对含量，从而改善煤尘的润湿性。

3）表面活性剂分子的疏水基团吸附在煤的表面，

而亲水基团则面对水分子，并将水分子聚集在煤分

子周围。煤/水界面处的吸收层厚度由 1.2 nm 增加

到 2.1 nm，3 种表面活性剂体系的相互作用能都低于

水，对煤尘的润湿效果排序为复合表面活性剂>单一

表面活性剂>水。
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