
第３期
２０１８年６月

矿 产 保 护 与 利 用
ＣＯＮＳＥＲＶＡＴＩＯＮＡＮＤＵＴＩＬＩＺＡＴＩＯＮＯＦＭＩＮＥＲＡＬＲＥＳＯＵＲＣＥＳ

№．３
Ａｐｒ．２０１８

辉钼矿晶面各向异性及其对浮选的影响机制


魏桢伦，李育彪

（武汉理工大学 资源与环境工程学院，湖北 武汉４３００７０）

摘　要：辉钼矿的晶面各向异性导致其“表面”和“棱面”具有截然不同的性质，进而影响到辉钼矿的浮选效
果。通过密度泛函理论，从原子级别直观地阐释了辉钼矿“表面”和“棱面”性质差异的原因，并分别讨论了

水、煤油和黄药在辉钼矿表面的作用。结果表明辉钼矿的“表面”为强疏水面，“棱面”为强亲水面。此外，煤

油主要是通过静电作用吸附在辉钼矿的含 Ｓ原子面，而黄药则是通过其 Ｃ－Ｓ单键中 Ｓ原子与辉钼矿“棱
面”Ｍｏ原子的成键作用吸附于辉钼矿的“棱面”。
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　　辉钼矿（ＭｏＳ２）是钼最重要的赋存矿物，全世界
钼金属产量的 ９９％ 都是来自辉钼矿［１－３］。辉钼矿

具有典型的层状结构，属于六方晶系，层与层之间通

过较弱的范德华力相连接，层间距大约为 ０．６５

ｎｍ［４］。单层辉钼矿内则由较强的 Ｓ—Ｍｏ共价键结
合，构成Ｓ—Ｍｏ—Ｓ三层原子层，从而形成了“三明
治夹心”结构。由于辉钼矿这种独特的晶体结构，

在其单体解离过程中会形成两类晶面———沿层间范
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德华力断裂的“表面”和沿层内共价键断裂的“棱

面”［５］。

研究表明辉钼矿的“表面”为非极性表面，具有

疏水性，其“棱面”为极性表面，具有亲水性［６］，而且

还有研究者分析了辉钼矿“表面”和“棱面”表面电

荷和润湿性的差异［７］，但并没有对其“表面”和“棱

面”性质差异的本质原因进行深入探讨，而这些晶

面性质的差异会影响浮选效果。因此，有必要深入

研究辉钼矿各晶面与水和浮选药剂的作用，进而加

深辉钼矿浮选机理的理解。

本文通过基于密度泛函理论的模拟计算对辉钼

矿的“表面”—（０００１）面和最具代表性的“棱面”—

（１０１０）［７，８］面的性质进行分析，揭示其晶面各向异
性的原因，然后分别计算水和浮选药剂在（０００１）面

和（１０１０）面的吸附，揭示不同晶面与水和浮选药剂
的作用机理。

１　计算方法

１．１　计算参数设置
本次计算采用ＭａｔｅｒｉａｌｓＳｔｕｄｉｏ（ＭＳ）软件中基于

密度泛函理论和平面波赝势方法的 Ｃａｓｔｅｐ模块进
行计算［９］，对交换关联泛函选用广义梯度近似

（ＧＧＡ）下的ＰＷ９１梯度修正近似［１０］，对价电子和离

子的相互作用势的描述采用超软赝势（ＵＳＰ）［１１］，计
算中所选用的截断能为４３０ｅＶ，Ｂｒｉｌｌｏｕｉｎ区的积分
计算则采用８×８×２的 Ｍｏｎｋｈｏｒｓｔ—Ｐａｃｋ（ＭＰ）ｋ点
网络［１１］。进行几何优化（ＧｅｏｍｅｔｒｙＯｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ）计
算时采用 ＢＦＧＳ算法，对辉钼矿进行优化的收敛标
准按照 ｆｉｎｅ标准下的相关参数进行。

１．２　表面能计算方法
表面能的计算方法如式（１）［１２］：

Ｅｓｕｒｆ＝ Ｅｓｌａｂ－
Ｎｓｌａｂ
Ｎ( )
ｂｕｌｋ
Ｅ[ ]ｂｕｌｋ ２Ａ （１）

其中Ｅｓｕｒｆ为表面能（Ｊ·ｍ
－２），Ｅｓｌａｂ和 Ｅｂｕｌｋ分别表示

晶面和原始单胞的总能量（ｅＶ），Ｎｓｌａｂ和 Ｎｂｕｌｋ分别表
示晶面和原始单胞原子数目，Ａ表示该晶面的表面
积（ｍ２）。表面能越小，说明该晶面越稳定。

１．３　吸附能计算方法
在进行吸附计算时，可以通过吸附能来界定该

吸附反应是否能够自发进行。吸附能的计算方法如

式（２）［１３］：
ΔＥａｄｓ＝Ｅｓｌａｂ／ａｄｓｏｒｂａｔｅ－Ｅｓｌａｂ－Ｅａｄｓｏｒｂａｔｅ （２）

其中 ΔＥａｄｓ表示最 终 吸 附 能 （ｋｃａｌ· ｍｏｌ
－１），

Ｅｓｌａｂ／ａｄｓｏｒｂａｔｅ表示反应完成后整个体系总能量（ｋｃａｌ·
ｍｏｌ－１），Ｅｓｌａｂ表示反应前该晶面总能量（ｋｃａｌ·
ｍｏｌ－１），Ｅａｄｓｏｒｂａｔｅ表示反应前的吸附质能量（ｋｃａｌ·
ｍｏｌ－１）。当计算所得的吸附能 ΔＥａｄｓ大于零时，说明
该反应无法自发进行；当计算吸附能 ΔＥａｄｓ小于零
时，该反应可以自发的进行，且吸附能 ΔＥａｄｓ越负，说
明此反应越容易进行。

２　结果与讨论

２．１　辉钼矿单胞性质分析
辉钼矿为六方晶系（空间群Ｐ６３／ｍｍｃ），晶胞参

数为ａ＝ｂ＝３．１６?，ｃ＝１２．２９４?，α＝β＝９０°，γ＝
１２０°，Ｍｏ—Ｓ键的键长为２．４１５?［１４］。通过Ｍａｔｅｒｉ
ａｌｓＳｔｕｄｉｏ（ＭＳ）软件中的 ＣｒｙｓｔａｌｓＢｕｉｌｄｅｒ模块按上
述参数建立相应的晶胞模型后，在上述参数下进行

ＧｅｏｍｅｔｒｙＯｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ计算。图 １显示了优化后的
辉钼矿（２×２×１）超胞，可以很明显的看出辉钼矿
的层状结构，具体的晶胞参数如表 １所示。

（ａ）侧视图；（ｂ）俯视图 （?）
图１　优化后的辉钼矿（２×２×１）超胞

Ｆｉｇ．１　Ｏｐｔｉｍｉｚｅｄｍｏｌｙｂｄｅｎｉｔｅ（２×２×１）ｓｕｐｅｒｃｅｌｌ

表１　辉钼矿单胞的晶胞参数 ／?
Ｔａｂｌｅ１　Ｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｍｏｌｙｂｄｅｎｉｔｅｃｅｌｌ
参数 实验值［１４］ Ｋａｄａｎｔｓｅｖｅｔａｌ［１５］ 本研究计算值
ａ ３．１６ ３．１２２ ３．１８５
ｃ １２．２９４ １１．９８６ １２．７０３

Ｍｏ－Ｓ ２．４１５ ２．３８３ ２．４１１
Ｓ－Ｓ（０００１） ３．１６０ ３．１２２ ３．１８５
Ｓ－Ｓ（１０１０） ３．１６４ ３．１１６ ３．１１９

　　通过本研究中设置的相关参数进行计算后得到
的辉钼矿晶胞参数为 ａ＝３．１８５?，ｃ＝１２．７０３?，Ｍｏ
－Ｓ键的键长为２．４１１?，这不仅与实验所得值［１４］

十分接近，与其他研究者［１５］计算所得的晶格参数很

接近，其中的差值可能是由于采取了不同的计算参
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数和计算软件造成的。因此通过对晶胞参数的对

比，可以认为本研究中所选取的计算参数合理，可以

用于进一步计算。

２．２　辉钼矿（０００１）面和（１０１０）面的弛豫
从辉钼矿的单胞中切割出（０００１）面和（１０１０）

面，然后通过ＣｒｙｓｔａｌＢｕｉｌｄｅｒ构造一个在ｃ方向为１５
?的真空层，从而避免层与层之间的交互作用，再使
用Ｃａｓｔａｐ模块在所选参数下进行 ＧｅｏｍｅｔｒｙＯｐｔｉｍｉ

ｚａｔｉｏｎ计算，所得弛豫前后辉钼矿（０００１）和（１０１０）
面相关参数如表 ２所示。

表２　辉钼矿（０００１）面和（１０１０）面弛豫前后的参数 ／?
Ｔａｂｌｅ２　Ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｍｏｌｙｂｄｅｎｉｔｅ（０００１）ａｎｄ（１０１０）ｓｕｒｆａｃｅｓｂｅｆｏｒｅａｎｄａｆｔｅｒｒｅｌａｘａｔｉｏｎ

参数
０００１

弛豫前 弛豫后

（１０１０）
弛豫前 弛豫后Ｓ面 弛豫后Ｍｏ面

Ｍｏ－Ｓ ２．４１１ ２．４１１ ２．４１１ ２．３７０２．５４８ ２．２９１
Ｓ－Ｓ（１０１０） ３．１１９ ３．１１９ ３．１１９ １．９７５ －
Ｓ－Ｓ（（０１１０）） ３．１８５ ３．１８５ ３．１８５ ３．１８４ －
Ｍｏ－Ｍｏ（表面） ３．１８５ ３．１８５ ３．１８５ － ２．２６４
Ｍｏ－Ｍｏ（层间） ３．１８５ ３．１８５ ３．１８５ － ３．０６８
表面能／（Ｊ·ｍ－２） － ０．００４ － ３．５７７ ３．５７７

　　通过表２可以发现，弛豫后辉钼矿（１０１０）面的表
面能为３．５７７Ｊ·ｍ－２，而（０００１）面的表面能为０．００４Ｊ
·ｍ－２，这与王晖等［１６］通过理论计算所得的辉钼矿

“表面”［即（０００１）面］属于低能表面的结论一致。
进一步说明辉钼矿（０００１）面是低能量、非极性的疏

水性表面，而（１０１０）面是高能量、极性、亲水性表
面［６］。此外还可以发现弛豫前后辉钼矿（０００１）面
的相应晶格参数并未发生改变，这是因为（０００１）面
是沿层间的范德华力解离，没有发生键的断裂，因而

没有结构重组。通过表３中的Ｍｕｌｌｉｋｅｎ电荷布居值
的变化也可以看出，弛豫后（０００１）面与体相中各原
子的Ｍｕｌｌｉｋｅｎ电荷布居值没有发生改变，进一步说
明辉钼矿（０００１）面没有发生明显变化。

表３　体相与弛豫后辉钼矿（０００１）面和（１０１０）面
的Ｍｕｌｌｉｋｅｎ电荷布居值

Ｔａｂｌｅ３　Ｍｕｌｌｉｋｅｎｃｈａｒｇｅｐｏｐｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｍｏｌｙｂｄｅｎｉｔｅｂｕｌｋ
ａｎｄｒｅｌａｘｅｄｍｏｌｙｂｄｅｎｉｔｅ（０００１）ａｎｄ（１０１０）ｓｕｒｆａｃｅｓ

表面 原子
电荷布居／ｅ

ｓ ｐ ｄ
电荷／ｅ

体相 Ｓ １．８６ ４．１６ ０．００ －０．０２
Ｍｏ ２．４８ ６．４５ ５．０３ ０．０４

（０００１）面 Ｓ １．８６ ４．１６ ０．００ －０．０２
Ｍｏ ２．４８ ６．４５ ５．０３ ０．０４

（１０１０）面 Ｓ１ １．９１ ４．２０ ０．００ －０．１１
Ｓ２ １．９０ ４．１０ ０．００ ０．００
Ｍｏ４ ２．４４ ６．３２ ５．０８ ０．１６
Ｍｏ１／２ ２．５９ ６．１６ ５．１６ ０．０９
Ｍｏ３ ２．４６ ６．４２ ５．０１ ０．１１

Ｓ３／４／５／６ １．８６ ４．２０ ０．００ －０．０６

　　但（１０１０）弛豫前后的结构发生了显著改变，如
图 ２所示。

图２　弛豫前［（ａ）侧视图；（ｄ）俯视图］和弛豫后［（ｂ）侧视图；
（ｅ）俯视图；（ｃ）Ｓ面；（ｆ）Ｍｏ面电荷密度图］的辉钼矿（１０１０）面（?）
Ｆｉｇ．２　Ｍｏｌｙｂｄｅｎｉｔｅ（１０１０）ｓｕｒｆａｃｅｂｅｆｏｒｅｒｅｌａｘａｔｉｏｎ［（ａ）ｓｉｄｅ
ｖｉｅｗ；（ｄ）ｔｏｐｖｉｅｗ）ａｎｄａｆｔｅｒｒｅｌａｘａｔｉｏｎ（（ｂ）ｓｉｄｅｖｉｅｗ；

（ｅ）ｔｏｐｖｉｅｗ；ｅｌｅｃｔｒｏｎｄｅｎｓｉｔｙｏｆＳｓｕｒｆａｃｅ（ｃ）ａｎｄＭｏｓｕｒｆａｃｅ（ｆ）］

　　由于辉钼矿中每个Ｓ原子与周围３个 Ｍｏ原子
成键，每个Ｍｏ原子与周围６个 Ｓ原子成键，当辉钼

矿沿（１０１０）面解离时，Ｍｏ—Ｓ键断裂，且断裂后 Ｓ
面上的Ｓ原子有两个不饱和半键，而 Ｍｏ面上的 Ｍｏ
原子有四个不饱和半键。弛豫后，不饱和半键趋于

稳定，因而发生了结构重组［１７，１８］。Ｓ面弛豫后两个
不饱和半键的Ｓ原子之间相互靠近，根据图２（ｃ）可
以发现生成了 Ｓ－Ｓ键，其距离由３．１１９?减小至
１．９７５?，比通过 ＰＢＥ／６－３１１Ｇ（ｄ，ｐ）理论计算［１８］

的理想情况下 Ｓ—Ｓ键 ２．２７６?的键长小，其中
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０．３０１?的差值可以认为是 Ｓ原子与下一层中的Ｍｏ
原子之间成键作用的影响。受此影响，相邻的Ｍｏ—
Ｓ键由２．４１１?改变至２．３７０?和２．５４８?。通过
Ｍｕｌｌｉｋｅｎ电荷布居分析（表 ３），弛豫过程主要是
Ｍｏ４原子和Ｓ２原子的 ｐ轨道失去电子，Ｓ１原子和
Ｓ２的ｓ轨道以及 Ｓ１原子的 ｐ轨道得到电子，从而

生成Ｓ—Ｓ键。此外，可以明显看到弛豫后（１０１０）
面的Ｓ面上的 Ｓ原子携带的负电荷大于（０００１）面
上的Ｓ原子。

Ｍｏ面弛豫后有四个不饱和半键的 Ｍｏ原子相
互靠近，根据图２（ｆ）所示的电子密度图，可以发现
生成了Ｍｏ—Ｍｏ键，其距离由３．１８５?减小至２．２６４
?。同时，表面的Ｍｏ原子向下一层中的 Ｍｏ原子移
动，使两层Ｍｏ原子之间的距离由３．１８５?减小至
２．８４５?，也形成了Ｍｏ—Ｍｏ键（图２（ｆ）），并将相邻
的Ｍｏ—Ｓ键由２．４１１?压缩至２．２２９?。通过Ｍｕｌ
ｌｉｋｅｎ电荷布居分析（表３），弛豫过程主要是 Ｍｏ１／２
原子的ｐ轨道失去大量电子，Ｍｏ３原子的 ｓ、ｐ、ｄ轨
道失去少量的电子，Ｍｏ１／２原子的 ｓ轨道和 ｄ轨道
得到大量的电子，从而生成Ｍｏ—Ｍｏ键。同时，为了
电荷平衡，Ｓ３／４／５／６原子的ｐ轨道得到电子。

２．３　水和浮选药剂在辉钼矿（０００１）面和

（１０１０）面的吸附
　　众多研究表明，虽然辉钼矿具有良好的天然可
浮性［６，１９］，但是由于工业应用的需求及矿物性质的

差异，往往会使用烃油类捕收剂甚至是含硫捕收剂

进行浮选［８，２０，２１］。因此，为了考察浮选药剂在辉钼矿

（０００１）面和（１０１０）面的吸附，分别选取煤油［２２，２３］和

黄药类捕收剂［２１］来考察烃油类捕收剂和含硫捕收剂

与辉钼矿（０００１）面和（１０１０）面的相互作用。此外，由
于浮选是在水溶液环境中进行，还需要考虑到水在辉

钼矿（０００１）面和（１０１０）面的作用。由于煤油主要是
由碳原子数８～１６的烃类物质组成［２４］，且红外测试

结果表明煤油中的有效成分主要为直链脂肪烃和芳

香烃［２５］，因而选取直链烷烃（Ｃ１２Ｈ２６）和直链芳香烃
（Ｃ１２Ｈ１８）来计算煤油和辉钼矿的吸附。黄药则选取
甲基黄原酸钠和丁基黄原酸钠。对四种药剂分别进

行结构优化，所得的Ｍｕｌｌｉｋｅｎ电荷如图３所示。

水和浮选药剂与辉钼矿（０００１）面和（１０１０）面的
吸附能如表４所示。结果表明，水在辉钼矿（０００１）

图３　（ａ）直链芳香烃，（ｂ）直链烷烃，（ｃ）甲基黄原酸根和
（ｄ）丁基黄原酸根的Ｍｕｌｌｉｋｅｎ电荷布居图

Ｆｉｇ．３　Ｍｕｌｌｉｋｅｎｃｈａｒｇｅｐｏｐｕｌａｔｉｏｎｓｏｆ（ａ）ａｒｏｍａｔｉｃｈｙｄｒｏｃａｒｂｏｎ，
（ｂ）ａｌｋａｎｅ，（ｃ）ｍｅｔｈｙｌｘａｎｔｈａｔｅｉｏｎａｎｄ（ｄ）ｂｕｔｙｌｘａｎｔｈａｔｅｉｏｎ

面和（１０１０）面的吸附能分别为 １０６．９６、－１６５．５８
ｋｃａｌ·ｍｏｌ－１，从能量的角度进一步验证了辉钼矿

（０００１）面为强疏水面，（１０１０）面为强亲水面［６］。

表４　水和浮选药剂在辉钼矿（０００１）面和（１０１０）面
的吸附能 ／（ｋｃａｌ·ｍｏｌ－１）

Ｔａｂｌｅ４　Ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓｏｆｗａｔｅｒａｎｄｆｌｏｔａｔｉｏｎｒｅａｇｅｎｔｓ
ｏｎｍｏｌｙｂｄｅｎｉｔｅ（０００１）ａｎｄ（１０１０）
种类 （０００１）面 （１０１０）面
水 １０６．９６ －１６５．５８

直链烷烃（Ｃ１２Ｈ２６） －２４．０５ －４４．０６
直链芳香烃（Ｃ１２Ｈ１８） －７６．５１ －１０４．８０
甲基黄原酸钠 ８７．６２ －２２７．０２
丁基黄原酸钠 ４９．４２ －２９９．６９

　　直链烷烃在辉钼矿（０００１）面和（１０１０）面的吸
附能分别为－２４．０５、－４４．０６ｋｃａｌ·ｍｏｌ－１，直链芳

香烃在辉钼矿（０００１）面和（１０１０）面的吸附能分别
为－７６．５１、－１０４．８０ｋｃａｌ·ｍｏｌ－１。结合图４所示
的电荷密度图，发现直链烷烃和芳香烃均没有和辉

钼矿成键，因此认为其主要是以静电作用的形式吸

附在辉钼矿各晶面的 Ｓ原子上，与文献相符［８，２６］。

由于辉钼矿（１０１０）面 Ｓ原子所带负电荷更多（表
３），直链烷烃和芳香烃均更倾向于吸附在辉钼矿

（１０１０）面的Ｓ面上。此外，还可以发现直链芳香烃
的吸附能更负，结合图３所示的 Ｍｕｌｌｉｋｅｎ电荷布局
图，可以发现芳香烃基团上的 Ｈ原子携带的正电荷
更多，从而与辉钼矿表面的 Ｓ原子之间的静电作用
更强，说明煤油中起主要吸附作用的是芳香烃基团。
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图４　（ａ）直链烷烃和（ｂ）直链芳香烃吸附在辉钼矿（０００１）
面的电荷密度图；（ｃ）直链烷烃和（ｄ）直链芳香烃吸附在辉

钼矿（１０１０）面的电荷密度图
Ｆｉｇ．４　Ｅｌｅｃｔｒｏｎｄｅｎｓｉｔｙｏｆ（ａ）ａｌｋａｎｅａｎｄ（ｂ）ａｒｏｍａｔｉｃｈｙｄｒｏｃａ－
ｒｂｏｎｏｎｍｏｌｙｂｄｅｎｉｔｅ（０００１）ｓｕｒｆａｃｅ；ｅｌｅｃｔｒｏｎｄｅｎｓｉｔｙｏｆ（ｃ）ａｌｋａ－

ｎｅａｎｄ（ｄ）ａｒｏｍａｔｉｃｈｙｄｒｏｃａｒｂｏｎｏｎｍｏｌｙｂｄｅｎｉｔｅ（１０１０）ｓｕｒｆａｃｅ

　　甲基黄原酸钠与丁基黄原酸钠在辉钼矿

（０００１）面的吸附能均为正值，在辉钼矿（１０１０）面的
吸附能分别为 －２２７．０２、－２９９．６９ｋｃａｌ·ｍｏｌ－１，说

明黄药可以与辉钼矿（１０１０）面发生很强的吸附，但
无法与辉钼矿（０００１）面发生吸附，与文献中报道的
黄药等极性捕收剂只能吸附在辉钼矿“棱面”的结

论相符［２，２７］。结合图５所示电荷密度图，黄药与辉
钼矿的吸附作用主要是 Ｃ—Ｓ单键中 Ｓ原子与辉钼

矿（１０１０）面Ｍｏ原子的成键作用。

图５　（ａ）甲基黄原酸钠和（ｂ）丁基黄原酸钠吸附在辉钼矿
（０００１）面的电荷密度图；（ｃ）甲基黄原酸钠和（ｄ）丁基黄

原酸钠吸附在辉钼矿（１０１０）面的电荷密度图
Ｆｉｇ．５　Ｅｌｅｃｔｒｏｎｄｅｎｓｉｔｙｏｆ（ａ）ｓｏｄｉｕｍｍｅｔｈｙｌｘａｎｔｈａｔｅａｎｄ
（ｂ）ｓｏｄｉｕｍｂｕｔｙｌｘａｎｔｈａｔｅｏｎｍｏｌｙｂｄｅｎｉｔｅ（０００１）ｓｕｒｆａｃｅ；
ｅｌｅｃｔｒｏｎｄｅｎｓｉｔｙｏｆ（ｃ）ｓｏｄｉｕｍｍｅｔｈｙｌｘａｎｔｈａｔｅａｎｄ（ｄ）

ｓｏｄｉｕｍｂｕｔｙｌｘａｎｔｈａｔｅｏｎｍｏｌｙｂｄｅｎｉｔｅ（１０１０）ｓｕｒｆａｃｅ

此外，丁基黄原酸钠比甲基黄原酸钠的吸附能

大，结合图３所示的Ｍｕｌｌｉｋｅｎ电荷布局图，可以发现

丁基黄原酸根离子上的单键Ｓ原子携带的负电荷更

多，更易与辉钼矿（１０１０）面的Ｍｏ原子发生作用，说
明黄药类捕收剂的碳链越长，其与矿物表面的吸附

效果越好［２８，２９］。

３　结 论
（１）辉钼矿具有晶面各向异性，其原因是解离

过程中不同晶面的断键方式不同。辉钼矿（０００１）
面沿层间范德华力解离，因而结构稳定，表面能低。

辉钼矿（１０１０）面沿层内 Ｍｏ—Ｓ键解离，暴露出的 Ｓ
原子和Ｍｏ原子分别生成 Ｓ—Ｓ键和 Ｍｏ—Ｍｏ键，发
生了明显的结构重组，导致其结构不稳定，表面能

高。

（２）分别计算了水、煤油和黄药类捕收剂在辉

钼矿（０００１）面和（１０１０）面的吸附。结果表明，辉钼

矿的（０００１）面为强疏水面，（１０１０）面为强亲水面。
煤油主要是通过静电作用吸附在辉钼矿的含Ｓ原子
晶面，且更倾向于吸附在携带负电荷更多的 Ｓ原子
上。黄药则是通过其 Ｃ—Ｓ单键中 Ｓ原子与辉钼矿

（１０１０）面上 Ｍｏ原子的成键作用吸附于辉钼矿的

（１０１０）面上，无法作用于辉钼矿的（０００１）面上，说
明黄药等极性捕收剂主要由化学成键作用吸附于辉

钼矿的“棱面”，进而提高浮选回收率。
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