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T2.18 全氟磺酸类化合物在氧化铁表面的吸附行为机制 
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摘要  目的 了解全氟磺酸类化合物在氧化铁表面吸附行为的分子机制对了解该化合物的环境
过程并进行有效的污染控制十分必要。方法 以真实环境下的水-氧化铁界面结构为基础,构建包
含水、全氟磺酸类化合物和氧化铁表面的界面体系,综合利用分子动力学模拟和量子化学计算的
手段,研究全氟磺酸类化合物在氧化铁表面的吸附机制,确定全氟磺酸类化合物与氧化铁表面的
作用方式和其吸附形态。结果与结论 在模拟条件下,碳链长度分别由四碳到八碳的全氟磺酸类
化合物均在4 ns后吸附到氧化铁表面,在之后1 ns平衡振荡中未观测到明显脱附。与脂肪酸(月
桂酸)的垂直于氧化铁表面的吸附方式不同,全氟磺酸类化合物倾向于以碳链平行于表面的方式
进行吸附。吸附结果显示在较低浓度下,全氟磺酸类化合物吸附未达到氧化铁的单层饱和覆盖度
时,其倾向于以长轴平行于氧化铁表面的吸附方式,且主要依靠全氟磺酸类化合物中的F原子与羟
基化氧化铁表面的H原子之间形成氢键作用而相互结合。分析不同链长全氟磺酸类化合物在垂直
于氧化铁表面的位移大小和氢键作用的强弱,总体上呈现出随着碳链增长,吸附作用增强的趋
势,F-H氢键的数量增加是导致其吸附性能上升的因素之一。而全氟丁基磺酸在动力学模拟中垂
直方向上的位移明显小于全氟戊基磺酸及全氟己基磺酸的位移,究其原因可能源自四碳链全氟磺
酸类化合物体积小,受到与周围水分子形成的F-H氢键影响较小,而碳链长度短,直线构型不易发
生变化,在表面上容易调整为能量较低的平行表面的吸附模式。 
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