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摘  要 

本文从煤矿安全生产角度，系统综述了表面活性剂对煤润影响的多尺度研究方法进展。首先，介绍了煤

尘润湿性能的研究背景和表面活性剂的关键作用；其次，归纳了不同类型表面活性剂的宏观实验研究成

果及其头基与尾链结构的调控机制；再次，详细总结了分子动力学模拟和量子化学计算在揭示表面活性

剂与煤相互作用微观机理中的应用；最后，探讨了未来在表面活性剂分子设计和煤尘治理技术中的发展

趋势。本研究旨在为表面活性剂的优化设计提供理论支持，并为煤矿降尘技术的高效应用提供科学依据。 
 
关键词 

煤尘，表面活性剂，润湿性，分子模拟 
 

 

Progress in Multi Scale Research Methods on 
the Influence of Surfactants on Coal  
Wettability 

Yuan Lin, Yongjie Shi, Zhixiong Kang 
School of Safety Science and Engineering, Chongqing University of Science and Technology, Chongqing 
 
Received: Apr. 22nd, 2025; accepted: May 22nd, 2025; published: May 30th, 2025 

 
 

 
Abstract 
From the perspective of coal mine safety production, this paper systematically reviews progress in 
multi scale research methods on the influence of surfactants on coal wettability. Firstly, the re-
search background of coal dust wettability and the key role of surfactants are introduced. Secondly, 
the macroscopic experimental research results of different types of surfactants and the regulation 
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mechanism of head group and tail chain structure are summarized. Thirdly, the application of mo-
lecular dynamics simulation and quantum chemical calculation in revealing the microscopic mech-
anism of the interaction between surfactant and coal is summarized in detail. Finally, the future 
development trends in surfactant molecular design and coal dust control technology are discussed. 
The purpose of this study is to provide theoretical support for the optimal design of surfactants and 
provide scientific basis for the efficient application of coal mine dust reduction technology. 
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1. 引言 

煤炭是全球储量最为丰富的化石能源之一，在中国能源结构中长期占据主导地位，对国民经济的高

质量发展具有不可替代的作用[1]。然而，在煤矿生产过程中，煤尘作为一种不可避免的副产品，不仅对

矿工健康构成威胁，还严重影响矿井的安全生产。煤尘的存在会加速井下机械设备的磨损，引发矿工的

呼吸系统疾病，甚至在煤尘浓度达到爆炸极限时，由于其自燃性和爆炸性，可能引发严重的燃烧和爆炸

事故[2] [3]。这不仅威胁到矿工的生命安全，也造成巨大的经济损失。因此，煤尘治理问题始终是煤矿安

全生产中的重要课题之一。目前煤尘治理的方法主要包括通风降尘、喷雾降尘和煤层注水等。其中，喷

雾降尘因其操作简便、适用范围广而被广泛应用。喷雾降尘过程通常涉及三个关键环节：雾化、捕尘和

保水[4]。在捕尘过程中，液滴能否有效润湿并捕获煤尘颗粒至关重要，而这一能力受到煤尘表面润湿性

的显著影响。煤尘润湿性指液滴在煤尘表面展开的难易程度。由于煤表面疏水，水滴接触角常>90˚，严重

阻碍喷雾捕尘效率[5]，亟需通过表面活性剂降低接触角提升润湿效果[6]。因此，如何改善煤尘的润湿性

能，成为提升喷雾降尘效率的重要研究方向。 
表面活性剂因其独特的“两亲”分子结构，能够显著降低液体表面张力，从而改善煤尘的润湿性能，

被广泛应用于矿井喷雾降尘技术中以提升捕尘效果[7]。然而，已有研究多集中于表面活性剂的类型对煤

尘润湿性能的影响，例如比较阴离子型、非离子型和阳离子型表面活性剂的性能差异，但关于哪种类型

的表面活性剂润湿性能更优的研究结论尚存争议。不同表面活性剂对煤润湿性的影响显著依赖于煤的变

质程度与表面化学特性。例如，Crawford 等[7]发现阴离子型 SDS 在烟煤上的平均接触角为 68.4˚，明显

低于非离子型 AEO-9 的 75.2˚；而 Singh 等[8]在长焰煤(低阶煤)上发现 AEO-9 处理接触角(62.1˚)优于 SDS 
(66.8˚)，这种差异可能与煤表面电荷分布及含氧基团密度相关。更重要的是，这些研究多停留在宏观的类

型比较上，缺乏从分子结构层面对润湿机制的深入探讨。表面活性剂种类繁多、分子结构多样，通过单

纯实验筛选最优表面活性剂的过程既费时费力，又难以系统揭示分子结构与润湿性能之间的内在关系。

近年来，随着现代科学技术的快速发展，分子模拟技术的兴起为研究表面活性剂与煤尘的相互作用提供

了新的工具。例如，通过分子动力学模拟，可以清晰地观察表面活性剂分子在煤尘表面上的吸附行为及

其构型；通过量子化学计算，可进一步解析表面活性剂与煤尘间电子相互作用及能量变化[9]。然而，单

纯依赖分子模拟研究受体系规模和方法模型的限制，与实际捕尘性能可能存在一定偏差。因此，需结合

实验研究，通过实验验证模拟结果，建立更加可靠的理论模型与框架，为实际应用提供科学依据。基于
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此，本文针对表面活性剂对煤表面润湿性的影响进行综合考量，可为矿井喷雾降尘技术中表面活性剂分

子设计与筛选提供理论依据和技术支持，同时有助于提升煤矿降尘效率和安全生产水平。 

2. 国外内研究进展 

2.1. 表面活性剂对煤润湿性影响的研究现状 

早期研究可追溯至 20 世纪 20 年代，英国学者率先探讨了表面活性剂的化学特性及其工业应用潜力。

近四十年来，国内外研究人员对表面活性剂在煤尘中的应用做了大量的研究工作，具体观点代表如下： 
Crawford 等[7]用对三种不同变质程度的澳大利亚煤使用阴离子、阳离子和非离子表面活性剂改性发

现，表面活性剂吸附对低阶煤的亲疏水性影响很小，但可以增加高阶煤的疏水性，非离子表面活性剂吸

附在煤表面可以屏蔽煤表面的负电荷。Singh 等[8]研究了表面活性剂对煤的等温线是否有影响和对吸附

是否发生作用，结果表明：表面活性剂分子与煤表面的吸附包括两个方面，分别是疏水性和静电吸引作

用。Tessum 等[10]通过研究表明，添加表面活性剂有可能提高喷雾除尘效率。含有非离子表面活性剂的

喷雾比测试的其他喷雾在捕获煤尘方面表现更好。Singh 等[11]将十二烷基苯磺酸钠应用到细粒煤脱水过

程中，发现滤饼水分有明显降低。Das 等[12]等人发现表面活性剂的加入有助于褐煤成浆率的增大以及水

煤浆稳定性的增强。Kilau 等[13]早期就已经发现将钠离子盐和钾离子盐加到表面活性剂溶液中可以大幅

度提高水溶液的润湿性，对表面活性剂改善煤的润湿性有直接的关系。 
我国学者对表面活性剂的研究是从 80 年代以后才逐渐开始的，起步时间相对来说比较晚但研究发展

的很快。近年来，针对表面活性剂协同效应的研究成为热点。例如，Li 等[14]发现阴离子 SDBS 与非离子

APG 复配时，可通过头基互补(磺酸基与羟基)增强在褐煤表面的吸附密度，使接触角降低至 52.3˚，显著

优于单一组分(SDBS: 66.8˚, APG: 70.1˚)。此外，Nie 等[15]针对高阶煤(如无烟煤)的最新研究表明，两性

离子表面活性剂(如 CAB)因其 pH 响应特性，可在酸性矿井水中自发调整分子构型，实现动态润湿。Liao
等[16]通过测量不同表面活性剂处理后煤样的接触角，认为 APG 和 SDBS 能有效降低接触角，提高煤的

润湿性，而 PAM 则会削弱煤的润湿性。Xu 等[17]研究了三种不同头基阴离子表面活性剂对煤尘的润湿

效果，认为吸附密度和亲水亲脂平衡值(HLB)是影响润湿时间的主要因素。Ma 等[18]通过 FT-IR 和
13CNMR 实验获得了烟煤和表面活性剂的化学微观结构，最终建立了烟煤润湿性影响因素的评价模型。 

2.2. 分子结构对表面活性剂性能影响的研究现状 

表面活性剂的分子结构会对表面活性剂的起泡性、表面张力以及在两相界面处的吸附行为等产生影

响[19]。由于表面活性剂为两亲型分子，其分子结构又可以分为头基结构和尾链结构。根据头基基团类型

来看，常见的表面活性剂头基主要有硫酸酯盐型、磺酸盐型、聚氧乙烯型、铵盐型、季铵盐型等。不同的

头基结构通常会影响表面活性剂的带电性，因此，根据其带电性表面活性剂一般又分为阴离子型、阳离

子型、两性型和非离子型。根据尾链类型来看，常见的表面活性剂尾链主要有烷基苯基链、直链烷基链、

支链烷基链以及多烷基链等[20]-[22]。不管是头基还是尾链结构，都与表面活性剂的性能密切相关，具体

观点代表如下： 

2.2.1. 头基结构的影响 
Delgado 等[23]通过实验证实，羧基甜菜碱头基中亚甲基数量从 1 增至 3 时，气–水界面吸附能由

−25.6 kJ/mol 降至−38.2 kJ/mol，吸附层厚度由 1.2 nm 增加至 1.8 nm。这表明头基疏水性的增强可提升界

面稳定性，为设计高效润湿剂提供了理论依据。Xu 等[24]研究了四种不同头基结构表面活性剂对油–水

界面张力的降低能力，发现氧、苯环、乙氧基的加入会使表面活性剂的极性增强，头基与水分子的相互

作用也会随之增强，从而导致油–水界面张力降低。Li 等[25]结合毛细力上升系数计算和毛细吸收实验，
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确定了 0.10 wt% SDS + 0.05 wt% NaAc 复合溶液对煤尘的润湿效果最好。表面活性剂分子由极性亲水性

基团和非极性疏水性基团组成的。不同类型的表面活性剂对煤尘润湿性的影响不同，这可归因于不同极

性亲水基团和非极性疏水基团对煤表面的吸附作用不同，从而产生不同的润湿性调节效果。Hu 等[26]通
过红外光谱实验和接触角实验探讨了煤和表面活性剂的微观结构对润湿性的影响，认为表面活性剂中的

烃基、羧基、羰基、醚基和芳香胺是影响煤润湿性的主要因素。 

2.2.2. 尾链结构的影响 
盖志远等[27]研究了两种具有相同亲水基不同疏水尾链的表面活性剂月桂酸聚氧乙烯醚(LAE-9)和辛

基酚聚氧乙烯醚(OP-9)对低阶煤表面润湿性的影响，结果表明 LAE-9 对低阶煤润湿性的改善效果更好，

原因是其尾链中含有的酯基相比 OP-9 尾链中的苯环能够覆盖低阶煤表面更多的亲水位点。Liu 等[28]研
究了不同链长烷基季铵表面活性剂在褐煤表面的吸附性能。结果表明，三种表面活性剂在褐煤表面的平

衡吸附随链长增加而增加。通过模拟非离子表面活性剂带苯环和不带苯环在不同煤表面的吸附状态，Li
等[29]认为苯环可以通过 π键增强非离子表面活性剂在亚烟煤表面的吸附，但对褐煤表面的吸附影响不大。 

2.3. 分子模拟在表面活性剂对煤润湿性影响中的研究现状 

分子模拟方法目前在表面活性剂润湿煤尘方面的研究和应用盛广，已经有很多分子动力学模拟和量

子力学模拟的相关研究。 

2.3.1. 分子动力学模拟研究 
通过分子动力学模拟对比具有不同分子结构的表面活性剂在界面或表面处的作用过程，可以判断表

面活性剂分子结构对体系宏观性质的影响效果。张建国等[30]采用分子动力学构建了煤/表面活性剂/水三

元吸附模型，研究了非离子表面活性剂(APG 与 Triton X-100)水溶液体系在煤表面的聚集和吸附行为。

Yuan 等[31]通过分子动力学(MD)模拟方法与实验测量相结合，研究了脂肪醇聚氧乙烯醚-9 (AEO-9)和褐

煤。此外，还研究了表面活性剂分子在煤尘分子上的润湿和吸附的微动力过程。Meng 等[32]以褐煤、烟

煤、无烟煤以及阴离子 SDBS、SDS、非离子表面活性剂 AEO3、AEO7、AEO9 配制成质量浓度为 0.05%
的溶液为研究对象，用 Materials Studio 8.0 分子模拟软件模拟不同煤表面活性剂–水模型体系的吸附，结

合接触角分析实验，找出了三种煤样润湿性最大的表面活性剂，然后通过分析模拟平衡状态下的吸附构

型，深入探讨了不同表面活性剂在三种煤表面的微观吸附机理。Meng 等[33]通过分子动力学模拟研究煤

–水界面在不同浓度表面活性剂作用下的变化，并与实验结果进行了比较，发现当表面活性剂的浓度不

断增加时，界面张力先剧烈下降后缓慢上升，说明表面活性剂能够有效降低界面张力。Zhang 等[34]模拟

了乙氧基化水平各异的几种十二烷基聚乙氧基型表面活性剂对褐煤表面疏水性的影响，发现乙氧基化水

平越高的表面活性剂，其在褐煤上的吸附程度越强，褐煤的疏水程度也越强，且范德华力在吸附中起主

导作用。Guo 等[35]利用 GCMC 和 MD 方法分析了非离子表面活性剂丙酸甲酯(MA)在褐煤表面的吸附。

结合红外光谱(FTIR)和接触角实验，阐述了 MA 对褐煤疏水性的有效改善。Li 等[36]建立了不同

CTAB/SDBS 配比的水/表面活性剂/煤分子动力学模拟系统。当摩尔比为 1:9 时，表面活性剂分子更容易

吸附在低阶煤表面，水分子的运动相对更强。Bao 等[37]等使用分子动力学模拟方法，从分子微观层面研

究了三种阴离子表面活性剂：α-烯基磺酸钠(AOS)、脂肪酸甲酯磺酸钠盐(MES)和二次烷基磺酸钠(H95)在
水煤界面的润湿机理。模拟结果表明，三种表面活性剂分子中的 S 原子与水分子中的 O 原子在 3.1~5.0 Å
范围内发生范德华作用，在表面活性剂亲水性基团附近形成第一层水化层，该水化层中水分子数的顺序

为 AOS > MES > H95，说明 AOS 的亲水性最强，当其疏水基团吸附在煤分子表面后，能吸引大量水分子

向煤分子迁移，实现润湿煤尘的目的。 
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2.3.2. 量子化学模拟研究 
量子力学模拟则更多地用于反映分子结构对表面活性剂本身电子性质以及表面活性剂与其他物质之

间电子转移等情况的影响。Gattinoni 等[38]利用量子力学模拟研究了三种表面活性剂在褐煤表面的吸附

强度和吸附机理，结果表明在三种表面活性剂中甘油单酯吸附最稳定，其头基与褐煤表面存在大量电子

转移，并且形成了新的化学键。Liu 等[39]结合渗透高度实验和量子化学计算，从表面静电势角度分析了

表面活性剂对不同变质程度煤的微润湿作用及其机理。聂文等[40]通过量子化学模拟方法，研究了快速渗

透剂 T、十二烷基苯磺酸钠(SDBS)和椰油酰胺丙基甜菜碱(CAB)对煤尘润湿性的影响。模拟结果表明，随

着轨道能量差的减小，表面活性剂溶液对煤尘的润湿效果也逐步下降，表面活性剂前线轨道能量差与其

润湿性有直接联系，表面活性剂轨道能量差越大，与水分子形成的氢键数量越多，则表面活性剂溶液的

润湿性越好。刘硕等[41]使用量子化学模拟方法，研究四种表面活性剂(阳离子：十二烷基三甲基溴化铵

(DTAB)；阴离子：十二烷基硫酸钠(SDS)；两性离子：十二烷基三甲基甜菜碱(BS-12)；非离子：脂肪醇

聚氧乙烯醚(AEO-7))对煤样润湿性的影响效果及机理。模拟结果表明，所选取的 4 种表面活性剂的加入

会降低褐煤的亲水性，而对长焰煤、焦煤和无烟煤亲水性有提升作用。并且阴离子表面活性剂十二烷基

硫酸钠对于这 3 种煤样亲水性的提升作用最为明显。表面活性剂分子、水分子及煤分子的表面静电势分

布共同决定了表面活性剂对煤润湿性的影响。 

2.3.3. 分子动力学模拟和量子化学模拟相结合研究 
分子动力学模拟和量子化学模拟相结合通常可以更好地对表面活性剂在固–液界面处的吸附行为和

微观吸附机理进行探究。Hu 等[42]研究了 SDBS、BS-12、DTAB 三种离子表面活性剂对褐煤润湿性的影

响。利用 Wender 煤化学结构模型和 Materials Studio 分子模拟软件构建了褐煤–表面活性剂–水体系，

通过量子化学计算确定了单个分子的静态电位。详细分析了体系的初始构型和平衡构型、相对浓度分布

以及水分子的均方位移(MSD)。夏阳超等[43]首先通过量子力学模拟计算了褐煤表面以及表面活性剂的结

构特征和反应活性，然后利用分子动力学模拟确定了水–煤界面处表面活性剂的吸附构型和体系中水的

扩散系数，最终得出表面活性剂对褐煤表面润湿性的影响及微观机理，即表面活性剂通过静电作用吸附

于褐煤表面并阻碍其表面含氧基团与水形成氢键，从而降低褐煤的亲水性。 

3. 发展趋势 

随着煤矿降尘技术进入精细化和智能化时代，未来研究需要更加聚焦于如何将实验、模拟与绿色设

计有机结合，以解决表面活性剂筛选耗时耗力、模拟尺度受限、环境兼容性不足等瓶颈。具体而言，首

先，可以依托第 2.1 节中积累的宏观接触角与扩散系数数据，构建“实验→分子动力学(MD)参数化→实

验反馈”闭环高通量筛选流程，以快速评估不同头基与尾链组合对煤尘润湿性的贡献；其次，在第 2.2 节

常规模拟的基础上，针对 MD 平衡构型中关键吸附位点，可以选取代表性分子团簇引入 QM/MM 混合量

子化学计算，精确刻画电子相互作用与氢键网络能量，弥补 MD 忽略电子运动的不足，从而实现从原子

层面到电子层面的连续描述；最后，结合绿色可持续发展理念，以天然两亲骨架和可降解聚合策略为设

计基础，开发低毒性、可生物降解的表面活性剂，并在性能评估中同步纳入生物降解性及生态毒理学测

试，确保新剂型在高效润湿的同时具备环境友好属性。通过这三大研究方法的有机融合，不仅能够深化

对表面活性剂润湿机制的多尺度理解，也将显著加速新型环保降尘剂的开发与产业化应用，为提升煤矿

安全生产和实现可持续发展提供坚实的技术支撑。 

4. 结语 

通过对表面活性剂分子结构与煤润湿性能关系的研究，本文总结了现有研究中宏观实验、分子模拟
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和量子化学分析的主要成果与不足。表面活性剂的头基类型、尾链长度及极性对煤润湿性的提升作用显

著，但具体机制有待进一步深入探索。结合实验与分子模拟手段，未来研究可以实现从宏观实验到微观

机理的多尺度理解，为新型表面活性剂的设计提供更加精确的理论支持。同时，表面活性剂研发应以环

保与高效为导向，推动煤矿安全生产和绿色发展。 
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