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摘　要：为了分析十二烷基苯磺酸钠（ＳｏｄｉｕｍＤｏｄｅｃｙｌＢｅｎｚｅｎｅＳｕｌｆｏｎａｔｅ，ＳＤＢＳ）对焦煤的润湿性能及其作用机理，以淮
南焦煤为研究对象，首先，通过接触角、反渗透试验测定清水和质量分数分别为０．００５％，０．０５０％，０．５００％的ＳＤＢＳ溶液的润
湿特性；然后，利用ＭａｔｅｒｉａｌｓＳｔｕｄｉｏ分子模拟软件建立水－煤和水－表面活性剂－煤模型，对 ＳＤＢＳ在煤表面的润湿过程进行
研究．结果表明：ＳＤＢＳ溶液能明显改善清水的润湿性能，０．５００％的 ＳＤＢＳ溶液的接触角最小，为 １６．５２°，吸湿量最大，为
２６１ｍｇ，润湿效果最明显；ＳＤＢＳ分子的疏水尾链吸附煤表面、亲水头基朝向水中的吸附构型能降低水和煤的界面张力；加
入表面活性剂ＳＤＢＳ后，分子间非键作用能降低，且 ＳＤＢＳ质量分数越大，分子间吸附作用越强；随着 ＳＤＢＳ质量分数的增
加，ＳＤＢＳ与煤接触面更大，烷基链空间分布范围更广，水分子的均方位移（ＭｅａｎＳｑｕａｒｅｄＤｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔ，ＭＳＤ）与扩散系数增
大，使煤的润湿效果更强．
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煤炭是世界上最重要的基础能源之一，根据２０２２年统计数据显示，中国作为全球范围内煤炭开采量

居首位的国家，其年度原煤开采总量已攀升至４５．６亿ｔ，占全球煤炭产量的５１．８％［１］．与高产能、高产量相

伴的还有严重的煤尘问题．煤尘是引起煤矿工人尘肺病的重要危害因素，尘肺病是我国法定职业病之一，

作为一种慢性职业病，煤矿工人一旦罹患就难以康复．自２０１０年起的流行病学监测数据显示，我国职业健

康领域呈现显著特征：年度新发尘肺病例报告数量持续高于２万例阈值．该病种在职业性疾病谱系中持续

占据主导地位，其病例构成比连续１３年维持在８８％～９２％，始终占据同期职业性疾病新发病例总数的首

要位置，给国家和患者造成了巨大的经济负担和健康损失［２－３］．煤尘爆炸是矿井下重大灾害之一，会造成

巨大的财产损失和人员伤害．因此，必须采取有效的粉尘治理技术来保护煤矿工人的健康，降低矿井下事

故发生概率，提高煤矿工程安全性．

在各种抑尘技术中，喷雾降尘技术因其成本低、实施简单的特性而被广泛应用．但由于煤的疏水性以

及水的高表面张力使得煤尘不易被水润湿，因此，当使用清水做喷雾时，其润湿能力和抑尘效率相对较低，

而表面活性剂的添加可有效降低水的表面张力，提高润湿效果［４］．ＸＵ等［５］通过计算亲水－亲脂平衡（ＨＬＢ

值）评估了不同阴离子表面活性剂对无烟煤的润湿能力，发现表面活性剂分子与煤尘之间的疏水相互作

用和静电斥力影响着表面活性剂在煤尘表面的吸附密度，从而决定其润湿能力；ＷＡＮＧ等［６］采用泡沫扫

描仪和煤尘润湿法测试了烷基聚葡萄糖苷和脂肪醇醚硫酸盐对十二烷基苯磺酸钠矿用防尘剂发泡和润湿

性能的影响；ＬＩＵ等［７］通过反自吸、表面张力和接触角试验，研究了不同离子液体和表面活性剂复合溶液

的润湿性；ＺＨＯＵ等［８］研究了４种不同的表面活性剂与煤的接触角，结果表明阴离子表面活性剂的接触角

最小，润湿能力最好．

以上研究都基于试验方法从宏观现象上分析试验结果，而无法在分子的微观层面上进行深入分析和

解释．分子动力学（ＭｏｌｅｃｕｌａｒＤｙｎａｍｉｃｓ，ＭＤ）模拟基于经典力学原理，通过数值求解粒子运动方程，结合统

计力学建立微观运动与宏观热力学性质的关联，依靠牛顿力学来模拟分子系统的运动［９］．张政等［１０］研究

了十二烷基苯磺酸钠（ＳｏｄｉｕｍＤｏｄｅｃｙｌＢｅｎｚｅｎｅＳｕｌｆｏｎａｔｅ，ＳＤＢＳ）对煤基材料表面润湿特性的调控机制，研

究表明，当表面活性剂吸附层在煤表面形成后，其亲水基团显著增强了固－液界面的相互作用，可实现煤

基材料表面润湿性与渗透性的协同提升；李树刚等［１１］通过计算机模拟分析表面活性剂ＳＤＢＳ对煤表面润

湿特性的作用机制，研究发现，当ＳＤＢＳ分子吸附在煤表面后，其亲水性增强．通过追踪水分子运动轨迹发

现，大量水分子在活性剂头部区域聚集形成稳定结构，这种定向吸附现象有效促进了水膜在煤表面的扩展

与渗透，从而显著改善润湿效果；ＺＨＡＮＧ等［１２］通过低场核磁共振实验和 ＭＤ模拟，探讨了煤尘的润湿机

理和微润湿动态行为特征；ＢＡＩ等［１３］通过实验和分子动力学模拟探讨了表面活性剂十二烷基苯磺酸钠

（ＳＤＢＳ）和十八烷基三甲基氯化铵在无烟煤表面的吸附特性．

不同煤种选择浓度适当的表面活性剂，可以增强煤的润湿性、提高除尘效率．上述研究表明，表面活性剂

在煤表面的吸附特性对煤的润湿性有很大影响，然而关于其在焦煤表面的微观吸附特性研究却较少．因此，本

文通过接触角试验、反渗透试验研究阴离子表面活性剂十二烷基苯磺酸钠（ＳＤＢＳ）对焦煤润湿性的影响，并

利用分子动力学方法研究其在焦煤表面的吸附特性，为表面活性剂提高焦煤润湿性提供进一步的理论依据．

１　试验研究

１．１　试验材料
焦煤作为烟煤类资源中变质程度较高的典型代表，其固定碳含量为８０％～８５％，同时挥发组分释放量

处于中等区间，在热加工过程中展现出优异的胶结特性．试验选取煤为淮南焦煤，将煤样置于颚式破碎机

１２
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中进行粉碎处理，持续时间为２ｍｉｎ，随后将煤粉过０．１ｍｍ筛网对破碎产物实施粒度分级，得到试验所需
煤尘样品，并将其放入密封袋中保存［１４］．综合国内外研究，选取十二烷基苯磺酸钠阴离子表面活性剂，用清
水配制质量分数分别为０．５００％，０．０５０％，０．００５％的３组溶液，编号依次为１～３，清水作为对照组，编号为０．
１．２　试验方案
１．２．１　接触角试验

用电子天平称取０．３ｇ煤样，在１０ＭＰａ恒定压力条件下保持２ｍｉｎ完成压缩过程，最终制备获得直径
１２ｍｍ、厚度２ｍｍ的圆柱形标准试样．使用ＣＡ１００Ｂ接触角测量仪（图１（ａ））分别测量每组溶液与煤片的
接触角．为保证试验准确性，减少其他因素干扰，每组测３次，取３组数据的平均值．
１．２．２　反渗透试验

选择４支相同规格的玻璃管，用滤纸与皮筋扎紧玻璃管一端，使煤粉不泄露．试验时每支玻璃管称取
３ｇ煤粉加入其中并称重，将配制好的３组ＳＤＢＳ溶液和清水分别倒入烧杯中，将玻璃管固定在反渗透试验
装置（图１（ｂ））上，封有滤纸的一端放入烧杯中，至溶液刚好没过纸面．静置 １０ｍｉｎ后，将玻璃管取下称
重，计算出吸收溶液的质量．

图１　试验设备

１．３　试验结果及分析
１．３．１　接触角

通过接触角试验测量得到焦煤试样与清水及不同质量分数的 ＳＤＢＳ溶液的接触角，如图２所示．表１
为４种溶液与煤片接触角的测试结果．由图２及表１可知：清水与煤的接触角最大，明显大于添加了ＳＤＢＳ
的溶液，接触角随ＳＤＢＳ质量分数的增加而减小，质量分数为 ０．５００％的 ＳＤＢＳ溶液接触角最小，润湿性
最好．

图２　４种溶液与煤片接触角

表１　４种溶液的接触角测试结果

溶液
接触角／（°）

ＮＯ．１ ＮＯ．２ ＮＯ．３
平均接触角／（°）

水 ７２．７７ ６９．６１ ７４．７７ ７２．３８

０．００５％ＳＤＢＳ ５７．３２ ５３．２９ ５５．５８ ５５．４０

０．０５０％ＳＤＢＳ ４０．９７ ３８．１０ ３３．５２ ３７．５３

０．５００％ＳＤＢＳ １４．９０ １４．０４ ２０．６３ １６．５２

２２
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　　接触角测量仪在点击“开始测试”后会连续测量５ｓ内１０个不同时刻的接触角大小，通过数据比较不
同溶液接触角的动态变化．表２为不同溶液接触煤片５ｓ后的初始接触角与最终接触角数据，并根据初始
接触角与最终接触角计算溶液扩散速率及接触角减小率．由表 ２可知，４种溶液扩散速率排序为０．０５０％
ＳＤＢＳ溶液＞０．００５％ＳＤＢＳ溶液＞０．５００％ＳＤＢＳ溶液＞清水，接触角减小率排序为０．０５０％ＳＤＢＳ溶液＞０．５００％
ＳＤＢＳ溶液＞０．００５％ＳＤＢＳ溶液＞清水．以上分析表明，在不同的评价标准下，４种溶液的润湿性和扩散速率
及其减小率略有差异，０．５００％ＳＤＢＳ溶液瞬间润湿性最好，０．０５０％溶液的扩散速率最快，减小率最高．

表２　不同溶液接触角的动态变化

溶液 初始接触角／（°） 最终接触角／（°） 扩散速率／（°／ｓ） 减小率

清水 ７２．３８ ７１．６２ ０．１５ ０．５％

０．００５％ＳＤＢＳ ５５．４０ ５４．３５ ０．２１ １．９％

０．０５０％ＳＤＢＳ ３７．５３ ３５．４３ ０．４２ ５．６％

０．５００％ＳＤＢＳ １６．５２ １５．６６ ０．１７ ５．２％

１．３．２　反渗透
反渗透试验得到的质量差可以反映煤样的吸湿量，吸湿量越高，溶液的润湿性能越好．对４种溶液进

行反渗透试验，结果如图３所示．

图３　反渗透试验结果

由图３可知：４种溶液中，０．５００％ＳＤＢＳ润湿性最好，清水最差．ＳＤＢＳ的添加增加了煤样的吸湿量，并
且随着ＳＤＢＳ质量分数的增加，煤样的吸湿量也在增加．从吸湿量看，０．５００％ＳＤＢＳ组煤样吸湿量最大，为
２６１ｍｇ，清水组煤样吸湿量最小，仅８０ｍｇ．分析吸湿量增加率可以得出，清水组至０．００５％ＳＤＢＳ溶液组的
吸湿量增加率最高，为１００％，继续增大表面活性剂浓度，其吸湿量增加率反而逐渐减小，０．０５０％ＳＤＢＳ溶
液组至０．５００％ＳＤＢＳ溶液组的吸湿量增加率减小到１５．５％，这是因为表面活性剂分子的吸附在溶液表面
逐渐饱和，使部分表面活性剂分子无法接触到水，无法发挥作用．

２　分子动力学模拟

２．１　建模及参数设置
分子动力学模拟可以从分子层面验证表面活性剂对煤的润湿性能及其机理．本研究选用阴离子表面

活性剂ＳＤＢＳ，其结构模型如图４（ａ）所示．本研究采用Ｗｉｓｅｒ化学结构模型［１５］（图４（ｂ）），该模型经试验验
证可准确表征碳含量为８２％～８３％的煤基材料分子构型特征．其优势在于能够系统阐释煤的液化反应机
理及其他相关化学行为的内在关联性．
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图４　分子结构模型

分子动力学模拟使用的软件是ＭａｔｅｒｉａｌｓＳｔｕｄｉｏ，所有过程皆采用ＣＯＭＰＡＳＳⅡ力场．选择Ｆｏｒｃｉｔｅ模块对
煤分子模型与ＳＤＢＳ分子模型进行几何优化，优化后利用 ＡｍｏｒｐｈｏｕｓＣｅｌｌ模块构建晶胞，每个晶胞输出
１０帧，在轨迹文件中选择能量最低的１帧模型进行ＢｕｉｌｄＬａｙｅｒ操作，构建水－煤系统和ＳＤＢＳ分子数分别
为１，５，２０的水－表面活性剂－煤系统，依次记为系统Ⅰ、系统Ⅱ、系统Ⅲ及系统Ⅳ，各模拟体系顶部均设置
厚度为５０?（１?＝０．１ｎｍ）的真空隔离层以消除周期性边界效应，具体空间排布如图５所示．在 Ｆｏｒｃｉｔｅ计
算模块中选用几何构型优化工具，采用分步优化策略：首先采用最速下降法（ｓｔｅｅｐｅｓｔｄｅｓｃｅｎｔ）实现初步结
构弛豫，随后切换至共轭梯度法（ｃｏｎｊｕｇａｔｅｇｒａｄｉｅｎｔ）进行精细能量最小化．通过退火处理程序对优化后体
系实施温度循环调控，消除局部能量势垒，最终获得热力学稳定的最优构型作为分子动力学模拟的初始

模型．

图５　体系模型

分子动力学模拟使用Ｆｏｒｃｉｔｅ模块中的Ｄｙｎａｍｉｃｓ功能，为了提高模拟效率，对煤分子模型下半部分约
２／３的原子进行约束，ＺＨＡＮＧ等［１６］认为此操作对模拟结果没有影响．在 ＮＶＴ系统中，选择 Ｎｏｓｅ温控器，
温度设置为２９８Ｋ，进行３００ｐｓ的分子动力学计算，时间步长设置为１ｆｓ［１７］．
２．２　分子动力学模拟结果分析
２．２．１　系统吸附构型

图６为水－表面活性剂－煤系统的平衡构象，标记ＳＤＢＳ分子，然后将水分子和煤分子全部隐藏．由图６
可知：表面活性剂分子由最初的无序状态，经过ＭＤ模拟计算后，在静电势和范德瓦耳斯力的作用下疏水
尾链被吸附在煤表面，亲水基团插入固液界面的水相中，以疏水基代替表面上的水分子，疏水基间的相互

作用较弱，所构成的表面张力较低．这样的构型既有利于降低水的表面张力，也有利于降低固液界面的张
力，以此提升表面活性剂溶液的润湿性．
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图６　系统Ⅱ至系统Ⅳ的最终吸附构型

２．２．２　非键作用能
润湿特性调控机制研究表明，表面活性剂ＳＤＢＳ在煤基材料表面形成吸附层能显著改变固－液界面非

键合相互作用能．该能量参数表征分子间范德瓦耳斯力和氢键等非共价作用强度，热力学计算显示负值状
态表明界面存在相互吸引作用．通过对比改性前后的非键作用能变化，可定量解析表面活性剂分子在煤－

水界面的定向排布对润湿性能的增强机制．
对模拟后的模型进行能量分析，结果如表３所示，Ｅｉｎｔ为非键作用能，Ｅｖａｎ为范德瓦耳斯力作用能，Ｅｅｌｅ

为静电作用能．系统Ⅰ至系统Ⅳ的非键作用能绝对值依次变大，当 ＳＤＢＳ分子吸附于煤基材料表面后，其
极性官能团通过氢键网络显著增强煤－水界面亲和力，且 ＳＤＢＳ的浓度越高，润湿性越强．计算系统中 Ｅｅｌｅ
在Ｅｉｎｔ中的占比，系统Ⅰ为８５．３９％，系统Ⅱ为８６．９２％，系统Ⅲ为８６．８７％，系统Ⅳ为８９．０４％，水－表面活性
剂－煤系统的Ｅｅｌｅ占比更大．分子作用机理研究表明，十二烷基苯磺酸钠（ＳＤＢＳ）中磺酸基团与极性水分子
间的离子－偶极相互作用是界面吸附过程的主要驱动力．

表３　系统能量

系统 Ｅｉｎｔ／（ｋｃａｌ·ｍｏｌ
－１） Ｅｖａｎ／（ｋｃａｌ·ｍｏｌ

－１） Ｅｅｌｅ／（ｋｃａｌ·ｍｏｌ
－１）

Ⅰ －１０５９８．２８９ ２１７８．３２２ －１２７３４．２４１

Ⅱ －１１５１３．３９１ ２０３０．５０６ －１３４９６．３０１

Ⅲ －１２１５４．４２３ ２１５４．０４５ －１４２５８．３５１

Ⅳ －１４９３１．２４９ ２０８９．６３７ －１６９６９．０２９

　　注：１ｋｃａｌ≈４．１８ｋＪ．

２．２．３　相对浓度分布
通过对不同体系沿Ｚ轴方向的密度梯度分布进行定量解析发现，特定空间位置出现的浓度极值点对

应分子富集区域．这种空间异质性分布特征为阐释界面分子定向排布规律提供了关键证据．观察各体系在
Ｚ轴上的相对浓度分布，可以说明表面活性剂对水和煤的作用，分析不同质量分数 ＳＤＢＳ对煤润湿性的影
响．系统Ⅰ至系统Ⅳ的相对浓度分布如图７所示．

由图７可知，分子动力学轨迹分析揭示煤基材料的空间分布特征呈现高度稳定性，其位置分布在０～
４２?处．系统Ⅱ至系统Ⅳ中ＳＤＢＳ分布在３０～３７?，２３～４１?，２１～４６?处，随着表面活性剂浓度水平提升，
ＳＤＢＳ分子在固－液界面的定向排列呈现规律性变化，接触面积逐渐增加，分布范围也更广．分子构型分析
显示，两亲分子的磺化芳香基团呈现显著的水相取向，而碳氢链段则通过疏水效应锚定于煤基体表面．这
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种两亲分子结构的空间取向特性直接决定了界面润湿行为的调控机制———极性基团增强水分子捕获能

力，非极性基团优化界面相容性，二者的协同作用构成润湿性能提升的结构基础．从图７中苯环与烷基链
的分布可以看出，苯环的分布更靠近水分子，烷基链的分布更靠近煤分子，与图６中吸附构型一致．系统Ⅱ
至系统Ⅳ中烷基链的分布范围依次为 ３０～３６?，２４～３９?，２３～４２?，苯环的分布范围依次为 ３３～３５?，
３２～３８?，３３～４０?，随着表面活性剂浓度梯度提升，烷基链结构呈现显著的空间扩展趋势，而芳香环系统
则保持稳定的空间分布特征．这种差异化的构型演变规律表明，疏水链段在界面区域的动态排布行为是
ＳＤＢＳ调控煤基材料润湿性能的关键机制．

图７　相对浓度分布

２．２．４　水分子的均方位移
基于分子动力学研究方法，表面活性剂浓度梯度引起的界面吸附构型改变显著调控界面水分子的动

态特性．采用均方位移（ＭＳＤ）分析并结合扩散系数（Ｄ）计算方法，定量表征界面区域水分子的迁移特性．
计算公式如下［１８］：

ＭＳＤ＝
１
Ｎ∑

Ｎ

ｉ＝１
ｒｉｔ( ) －ｒｉ０( )[ ] ２； （１）

Ｄ＝
１
６Ｎ
ｌｉｍ
ｔ→!

ｄ
ｄｔ∑

Ｎ

ｉ＝１
ｒｉｔ( ) －ｒｉ０( )[ ] ２； （２）

Ｄ＝ｌｉｍ
ｔ→!

ＭＳＤ
６ｔ( ) ＝１６ＫＭ． （３）

式中：Ｎ为扩散分子的数量；ｒｉ（ｔ）和ｒｉ（０）分别为分子在时间ｔ和ｔ＝０的位置矢量；ＫＭ为ＭＳＤ的曲线斜率，
即扩散系数为 ＭＳＤ曲线斜率的１／６．

分子动力学轨迹分析表明，表面活性剂ＳＤＢＳ的界面修饰作用显著改变了水分子的迁移特性．ＭＳＤ曲
线呈现的陡化趋势证实，表面活性剂分子通过重构固－液界面相互作用网络，有效增强了水分子的定向迁
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移能力．随着浓度梯度的提升，界面区域表面活性剂分子的空间排布密度与水分子运动活跃度呈显著正相
关，这种动态耦合效应从分子尺度揭示了润湿性能的调控规律．

图８为各系统中水分子的均方位移．其均方位移曲线斜率越大，表明水分子偏移越多．由图８可知：添
加了表面活性剂的系统中，其ＭＳＤ的曲线斜率大于未添加的系统，且随着表面活性剂浓度增高，斜率增
大，这表明表面活性剂的添加增加了煤与水之间的相互作用，使水分子的运动更剧烈．

图８　水分子的ＭＳＤ

根据式（３）计算的不同系统中水分子扩散系数见表４，随着 ＳＤＢＳ质量分数增加，水分子扩散系数由
２．５３×１０－５增大至５．６８×１０－５，与吸附能分析结果一致．

表４　各系统水分子扩散系数

系统 Ⅰ Ⅱ Ⅲ Ⅳ

扩散系数 ２．５３×１０－５ ４．３３×１０－５ ４．７３×１０－５ ５．６８×１０－５

３　结论

１）ＳＤＢＳ溶液的接触角相比清水显著减小，随着 ＳＤＢＳ溶液质量分数的增加，接触角减小．ＳＤＢＳ的添
加可以改善煤的吸湿量，质量分数越大，吸湿量越大．

２）添加表面活性剂ＳＤＢＳ，其疏水尾链被吸附在煤表面，亲水基团插入固液界面的水相中，降低了固
液界面的表面张力，分子间非键作用能降低，煤与水分子的吸附作用更强，更有利于润湿．

３）随着ＳＤＢＳ质量分数的增加，ＳＤＢＳ与煤接触面更大，烷基链空间分布范围更广，使得水分子 ＭＳＤ
与扩散系数增大，煤的润湿效果更强．

４）试验结合模拟的手段揭示了ＳＤＢＳ润湿煤的机理，为检验表面活性剂润湿煤性能及表面活性剂最
适浓度选择提供了依据．
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