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摘要　采用密度泛函理论，研究了单个、一层、多层（两层、三层）水分子与 Ａｕ（１００）表面的相互作用，从原子层面上分析 Ａｕ
（１００）表面的亲／疏水性质。同时结合分子动力学模拟，分析水滴在金表面的润湿过程，进而从介观层面上揭示金表面的亲／
疏水性质。结果表明，单个水分子在Ａｕ（１００）表面是物理吸附。与单个水分子吸附构型相比，一层水分子吸附构型中存在层
内氢键作用，多层水分子吸附构型中存在层内氢键和层间氢键作用。随着水分子层数的增多，多层水分子吸附构型的内层水

分子与Ａｕ（１００）表面原子的平均作用距离呈现逐渐减小的趋势。水滴在金表面的分子动力学模拟结果表明，有机污染会对
金表面的润湿性产生较大影响，导致金表面呈现一定的疏水性，而清洁金表面则为亲水性。

关键词　Ａｕ（１００）；亲／疏水性；表面；密度泛函理论；润湿性

前言

金是人类最早开发和利用的贵金属之一，因其特

有的商品价值和金融价值而备受人们青睐，在经济社

会发展中发挥着不可替代的作用［１］。此外，随着科学

技术的发展，金的用途不断扩大，需求量日益增多。除

用于商品和货币流通，金也被广泛应用于电子、通讯、

航空航天、化工、医疗等领域。而金的获取，则是以金

矿资源的开发和利用为基础。金矿常用处理方法可分

为浮选、重选、氰化浸出以及联合处理工艺等。其中，

浮选是金矿石分离富集的重要方法之一［２－４］。金在矿

石中主要以自然金的形式存在，经破碎磨矿后，大部分

自然金会解离暴露出新鲜表面，捕收剂吸附使自然金

表面的疏水性和可浮性进一步增强，通过泡沫浮选将

其与脉石矿物分离，从而获得含金精矿。由此可见，水

与金表面的相互作用强度，即金表面的亲／疏水性与金
的浮选过程密切相关，很大程度上影响金的浮选效果。

关于金表面是亲水性还是疏水性，历来存在较大

争议。一部分人认为金表面是疏水性。另一部分人则

认为清洁的金表面是亲水性，有机污染（或碳污染）才

导致金表面呈现疏水性。即问题在于金表面的亲水疏

水性差异是否是由表面清洁程度不同引起的。许多研

究人员曾采取试验仪器测量或理论计算模拟的方式，

对金表面的亲水疏水性进行测量或预测。固体表面的

亲疏水性的评价标准有很多，一般采用接触角衡量。

对于金表面的亲水疏水性，研究人员认为零接触角或

接近于零的接触角为亲水性，而较大的接触角为疏水

性［５］。早期的研究人员发现金的接触角在３０～８０°范
围内，即金表面呈现一定疏水性。林斯等人［６］在只添

加起泡剂、不添加捕收剂的条件下对０．１６ｍｍ（８０～
１００目）的自然金进行浮选试验研究，金的浮选回收率
近９０％，从实际浮选试验角度证明了金的疏水性。
Ｗｈｉｔｅ［７］和Ｅｒｂ［８］在封闭回流系统中，纯蒸汽长时间连
续冷凝的条件下测量的金表面接触角在５５～８５°之间，
也证实金表面存在较强的疏水性。江文峰等［９］采用

ＯＣＡ接触角测量仪在空气中测得改性前金表面的水
接触角为７３°。Ｆｏｗｋｅｓ［１０－１１］基于表面上色散能对界面
张力贡献的计算，也获得了金表面疏水的结论。另一

方面，也有研究人员认为清洁金表面是亲水的。Ｂａｒｔｅｌｌ
等［１２］在研究中发现金的接触角只有７°。Ｚｉｓｍａｎ等［１３］

在研究中得出结论，如果不受有机污染物的污染，水会

在金等贵金属表面上自发扩散，可观察到金表面的零



接触角。随后，为尽可能降低金表面有机污染对接触

角测量的影响，Ｂｅｒｎｅｔｔ［１４］通过清洗金表面残留的抛光
介质，净化用于测量接触角的气体，采取这些措施后，

测量得金表面接触角为零。Ｓｃｈｒａｄｅｒ［１５］采用气相转移
技术，分别在超高真空和常规真空系统中进行测量，从

而将测量过程的有机污染降至最低，确保金表面的清

洁性，测定结果表明金表面与水的接触角也为零。但

前人的研究都缺乏金表面清洁的直接证据。为了探究

清洁金表面真实的亲疏水性，Ｓｍｉｔｈ［１６］在试验中采用了
俄歇电子能谱法，直接测定水滴接触角测量前后金表

面清洁程度。研究结果表明，金表面在测量前后，总会

或多或少存在碳质污染，而在此条件下所测的清洁金

表面是亲水的，接触角近乎为零。同时他也发现了金

暴露于空气中，接触角会随暴露时间的增加而增大。

而造成这一现象的原因，主要是来自空气中的含碳物

质的污染。Ｇａｒｄｎｅｒ［１７］采用电化学的方法清洗金表面
后，也证实金表面是亲水的，接触角为零。

但前人的研究中所定义的“清洁”表面是相对的，

因为在试验条件下不可能确保金表面完全没有杂质原

子或分子，保持金表面完全清洁不受任何污染。若采

用计算模拟的方式，则可以很好地解决这一问题。如

Ｎｅｖｅｓ［１８］采用密度泛函理论，对单个水分子与１６个原
子组成的金团簇的相互作用进行研究，计算了水在 Ａｕ
（２１０）晶体表面吸附的力场。Ｌｉｕ［１９］和Ｊｉａｎｇ等人［２０］采

用密度泛函理论分别研究了 Ｈ２Ｏ分子在清洁的 Ａｕ
（１１１）和Ａｕ（１００）表面的吸附作用。但这些研究仅局
限于单个水分子，而忽略了多个水分子之间相互作用

的影响，未深入开展多个水分子与金表面相互作用的

研究，更未对金表面的接触角进行模拟测量。因此，为

了从介观层面揭示水与清洁金表面的相互作用，进一

步探究清洁金表面是亲水性还是疏水性，本文采用密

度泛函理论对单个、一层、多层（两层、三层）水分子及

水滴模型在Ａｕ（１００）表面的相互作用进行模拟研究。
研究结果对于进一步揭示金矿浮选机理和金矿浮选高

效捕收剂的设计和开发具有理论指导价值。

１　计算模型与方法

Ａｕ属于面心立方晶系，空间群为 Ｆｍ３ｍ［２１］，Ａｕ原
子占据单胞的六个面的面心和八个顶角。金的晶格常

数试验值为ａ＝ｂ＝ｃ＝４．０７２?（１?＝０．１ｎｍ），α＝β＝
γ＝９０°［２２］。本文选取了金的常见解理面 Ａｕ（１００）表
面作为研究对象，构建了３×３×１的超胞模型。原子
层数选择５层，固定底部三层原子，上面两层原子松
弛，真空层厚度设为１５?，从而避免周期性结构带来的
影响。

计算模拟采用基于密度泛函理论的 ＭａｔｅｒｉａｌｓＳｔｕ
ｄｉｏ软件的ＣＡＳＴＥＰ模块进行［２３］。其中，交换关联函数

选择ＧＧＡ－ＰＢＥ，采用ＯＴＦＧｕｌｔｒｏｓｏｆｔ超软赝势来描述

离子和价电子间的相互作用，对体系总能量在Ｂｒｉｌｌｏｕｉｎ
区的积分计算采用Ｍｏｎｋｈｏｒｓｔ－Ｐａｃｋ方案。经测试后，
截断能选择４００ｅＶ，Ｋ点选择３×３×１。晶胞优化采用
ＢＦＧＳ算法，表面模型采用 ＴＰＳＤ算法。优化参数如
下：价电子构型为 Ａｕ５ｄ１０６Ｓ１；自洽迭代收敛精度为
２．０×１０－６ｅＶ／ａｔｏｍ；几何优化的最大收敛位移是０．００２
?；最大收敛原子间作用力为０．０５ｅＶ／?；最大能量变
化为２×１０－５ｅＶ／ａｔｏｍ；最大应力为０．１ＧＰａ。后续计
算都采用与几何优化相同的参数。

另外，分子动力学模拟已经被证实在研究液体和

固体表面的润湿性（即亲水疏水性）方面具有很好的

优势［２４－２７］。故本文采用基于分子动力学的 Ｆｏｒｃｉｔｅ模
块对水滴在金表面的润湿过程进行模拟。选取 ＣＯＭ
ＰＡＳＳ力场，首先对系统的几何结构进行优化，使系统
稳定。在此基础上，选择 ＮＶＴ正则系综在２９８Ｋ条件
下进行模拟，设置计算时间为５０ｐｓ。在模拟过程中，
采用Ａｎｄｅｒｓｅｎ方法对 Ｈ２Ｏ／Ａｕ（１００）界面系统进行温
度控制。

吸附能计算公式如式（１）所示：
Ｅａｄｓ＝Ｅａｄｓｏｒｂａｔｅ／ｓｌａｂ－（Ｅａｄｓｏｒｂａｔｅ＋Ｅｓｌａｂ） （１）

其中：Ｅａｄｓ为吸附能；Ｅａｄｓｏｒｂａｔｅ为水分子的能量；Ｅｓｌａｂ为表
面模型的能量；Ｅａｄｓｏｒｂａｔｅ／ｓｌａｂ为吸附后水分子和表面模型
的总能量。Ｅａｄｓ的值越负，说明水分子在表面的吸附作
用越强。

２　结果与讨论

２．１　单个水分子与Ａｕ（１００）表面的相互作用

Ａｕ（１００）表面存在顶位、桥位、穴位三个不同的吸
附位点，如图１所示。三个不同吸附位点的初始吸附
构型中，单个水分子均放置于距离 Ａｕ（１００）表面２．２０
?处。进行几何优化后，单个水分子在对应吸附位点
的吸附能及作用距离如表１所示。三个不同吸附位点
的吸附能相互之间相差不大，数值在 －１１．２８～
－６．４０ｋＪ／ｍｏｌ，吸附能较小，属于物理吸附。其中吸附
构型稳定性由高到低为：顶位 ＞桥位 ＞穴位。从作用
距离看，Ｈ２Ｏ分子的 Ｏ原子与表面 Ａｕ原子之间的距
离从２．５６４～３．２５１?不等，Ｈ原子与表面最近的Ａｕ

图１　Ａｕ（１００）面的吸附位点
Ｆｉｇ．１　ＡｄｓｏｒｐｔｉｏｎｓｉｔｅｏｎＡｕ（１００）ｓｕｒｆａｃｅ

·２· 矿产保护与利用　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　２０２２年



原子之间的距离从２．６８１～２．８０９?不等，两者明显大
于Ｏ原子与 Ａｕ原子的共价半径之和（２．１０?），以及
Ｈ原子与Ａｕ原子的共价半径之和（１．７４?）。

图２　单个水分子在Ａｕ（１００）面顶位的吸附构型
Ｆｉｇ．２　Ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｏｆａｓｉｎｇｌｅｗａｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌｅａｔｔｈｅ
ｔｏｐｏｆＡｕ（１００）ｓｕｒｆａｃｅ

表１　单个水分子在Ａｕ（１００）面的吸附能及作用距离
Ｔａｂｌｅ１　Ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙａｎｄａｃｔｉｏｎｄｉｓｔａｎｃｅｏｆａｓｉｎｇｌｅｗａｔｅｒ
ｍｏｌｅｃｕｌｅｏｎＡｕ（１００）ｓｕｒｆａｃｅ

吸附构型 吸附位点 Ｅａｄｓ／（ｋＪ·ｍｏｌ
－１） ｄＯ－Ａｕ／? ｄＨ－Ａｕ／?

单个水分子 顶位 －１１．２８ ２．５６４ ２．７９６

单个水分子 桥位 －７．１４ ３．０８６ ２．８０９

单个水分子 穴位 －６．４０ ３．２５１ ２．６８１

　　为了进一步研究单个 Ｈ２Ｏ分子与 Ａｕ（１００）表面
吸附的作用，选择了单个水分子吸附的最稳定吸附构

型———顶位吸附进行探究，如图２所示。对吸附前后
水分子和作用距离最近的Ａｕ１原子，进行态密度、Ｍｕｌ
ｌｉｋｅｎ布居及电子密度的计算和分析。

图３　单个水分子在Ａｕ（１００）表面顶位吸附前后的态密度
Ｆｉｇ．３　Ｄｅｎｓｉｔｙｓｔａｔｅｏｆａｓｉｎｇｌｅｗａｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌｅｂｅｆｏｒｅａｎｄａｆｔｅｒ
ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎｏｎｔｈｅｔｏｐｏｆＡｕ（１００）ｓｕｒｆａｃｅ

图３是水分子顶位吸附前后的态密度，从图中可
以看出吸附后 Ｈ２Ｏ分子的氧原子的态密度产生了变
化，说明 Ｈ２Ｏ分子吸附过程中 Ｏ原子与表面 Ａｕ原子
存在一定的相互作用。Ｏ的２ｓ和２ｐ轨道整体向低能

级方向移动，变得更稳定。且其中－２．８～０．８ｅＶ的Ｏ
原子的２ｐ轨道局域性减弱，分布范围变宽。Ａｕ的５ｄ
轨道整体的态密度峰值跨度变大，离域性增强，在

－４．２ｅＶ处有形成新态密度峰的趋势。同时Ａｕ的５ｄ
轨道最高峰值由３．４ｅＶ降至３．０ｅＶ左右，此外，Ａｕ的
５ｄ轨道与Ｏ的２ｓ、２ｐ轨道在－６．１～－１ｅＶ处重叠程
度较大，存在一定的“共振”现象，说明 Ｈ２Ｏ分子与 Ａｕ
（１００）表面存在一定的相互作用。

水分子以及 Ａｕ（１００）表面 Ａｕ１原子吸附前后的
Ｍｕｌｌｉｋｅｎ电荷布居列于表２。由表２可知，吸附后水分
子中的两个Ｈ原子的ｓ轨道均获得电子，两个 Ｈ原子
带正电。而Ｏ原子的 ｓ轨道和 ｐ轨道均失去电子，吸
附后Ｏ原子带负电。Ａｕ１原子的ｓ轨道和 ｄ轨道失去
电子，ｆ轨道得到电子，吸附后Ａｕ１原子带正电。

表２　水分子的Ｈ、Ｏ原子和 Ａｕ（１００）表面的 Ａｕ１原子吸附
前后的Ｍｕｌｌｉｋｅｎ布居
Ｔａｂｌｅ２　ＭｕｌｌｉｋｅｎｐｏｐｕｌａｔｉｏｎｓｏｆＨａｎｄＯａｔｏｍｓｏｆｗａｔｅｒｍｏｌｅ
ｃｕｌｅｓａｎｄＡｕ１ａｔｏｍｓｂｅｆｏｒｅａｎｄａｆｔｅｒａｄｓｏｒｐｔｉｏｎｏｎＡｕ（１００）ｓｕｒ
ｆａｃｅ

元素 吸附状态 ｓ ｐ ｄ ｆ ｔｏｔａｌ Ｃｈａｒｇｅ／ｅ

Ｈ１
吸附前 ０．４８ ０．００ ０．００ ０．００ ０．４８ ０．５２

吸附后 ０．５６ ０．００ ０．００ ０．００ ０．５６ ０．４４

Ｈ２
吸附前 ０．４８ ０．００ ０．００ ０．００ ０．４８ ０．５２

吸附后 ０．５６ ０．００ ０．００ ０．００ ０．５６ ０．４４

Ｏ
吸附前 １．９０ ５．１４ ０．００ ０．００ ７．０４ －１．０４

吸附后 １．８７ ４．９６ ０．００ ０．００ ６．８３ －０．８３

Ａｕ１
吸附前 ２．９１ ６．４１ ９．６８ １４．００ ３３．００ －０．００

吸附后 ２．８２ ６．４８ ９．６６ １４．００ ３２．９６ ０．０４

　　为了进一步研究单个 Ｈ２Ｏ分子和表面 Ａｕ１原子
的相互作用，绘制了如图４所示的电子密度图。从图
中可以看出吸附后Ｈ２Ｏ的Ｏ原子与Ｈ１原子的电子云
重叠程度很大，即成键作用很强，未发生断键脱氢现

象。而Ｏ原子与 Ａｕ１原子周围的电子云只有轻微的
重叠，即只分布有少量电荷，作用较弱。Ｏ－Ａｕ１的键

图４　单个水分子在Ａｕ（１００）表面顶位吸附的电子密度
Ｆｉｇ．４　Ｅｌｅｃｔｒｏｎｄｅｎｓｉｔｙｄｉａｇｒａｍｏｆａｓｉｎｇｌｅｗａｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌｅａｄ
ｓｏｒｐｔｉｏｎｏｎｔｈｅｔｏｐｏｆＡｕ（１００）ｓｕｒｆａｃｅ
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居值仅为０．０４，也证实了Ｏ和Ａｕ１之间只存在弱相互
作用。综合来看，Ｍｕｌｌｉｋｅｎ布居分析结果与前面的吸
附能结果相符，即Ｈ２Ｏ分子与 Ａｕ（１００）表面存在物理
吸附作用，而不存在较强的化学吸附作用。

２．２　一层及多层水分子与 Ａｕ（１００）表面的相互
作用

　　为进一步研究水分子在金表面的状态，将六个水
分子放置于 Ａｕ（１００）表面，模拟一层水分子与 Ａｕ
（１００）表面的相互作用。优化后的几何构型如图 ５
（ａ）所示。一层、两层、三层水分子在 Ａｕ（１００）面吸附
的内层水分子与金表面原子作用距离如表３所示。一
层水分子吸附构型中，Ｈ２Ｏ中 Ｏ和表面 Ａｕ原子之间
的作用距离范围在３．２６５～３．６９２?，平均作用距离为
３．４７２?，整体保持着相对平坦的平铺结构。与单个水
分子吸附相比，一层水分子在 Ａｕ（１００）表面的吸附构
型多了同一层水分子的层内氢键作用，此时同层水分

子间的氢键作用距离为１．７０４～２．５３９?。另外，一层
水分子的吸附中，并非所有水分子的两个氢原子都能

与其他水分子形成氢键，只有其中一部分水分子的两

个Ｈ原子与邻近水分子的 Ｏ原子通过氢键结合。这
与 Ｍｉｃｈａｅｌｉｄｅｓ［２８］和 Ｓｃｈｎｕｒ［２９］等人的研究结论相符。
因此，在考虑水分子的吸附时，只分析孤立的单个水分

子还不足以反映近真实状态下水与金表面的相互作

用，还需要考虑水分子间的相互作用。

为深入研究多层水分子与金表面的相互作用，并

尽可能模拟实际环境，分别将十二个水分子和十八个

水分子放置于Ａｕ（１００）表面，模拟两层和三层水分子
与Ａｕ（１００）表面的吸附。多层水结构可分为内层和外
层。内层水分子与金表面直接相互作用，同时也与外

层水分子发生水－水相互作用。而外层水分子主要为
水－水相互作用，其次为较弱的外层水分子与金表面
作用。随着水分子层数的增加，外层水分子与金表面

的距离也不断增加，故外层水分子对金表面的影响越

来越小，可以忽略不计。

优化后的多层水分子吸附构型分别如图 ５（ｂ）、
（ｃ）所示。从图中可以看出，多层吸附构型中，同一水
层中相邻水分子之间形成层内氢键，不同水分子层之

间形成层间氢键。两层水分子吸附构型已经初步形成

了空间网状结构。两层水分子吸附构型的内层水分子

与表面Ａｕ原子作用距离范围在２．５３４～３．６６８?，平均
作用距离为３．２０３?，即在一层水分子吸附构型的平均
作用距离的基础上进一步减小。而外层水分子通过Ｏ
原子与内层水分子的 Ｈ原子相互作用形成氢键，其氢
键作用距离为１．６２０～２．２４６?。三层水分子吸附构型
中，水分子已经形成明显的空间网状结构。三层水分

子吸附构型的内层水分子与 Ａｕ表面作用距离范围在
２．６４９～３．６７５?，平均作用距离为３．０８３?，相比两层

水分子吸附构型的平均作用距离进一步减小。内层水

分子与外层水分子的氢键作用距离为１．７３２～２．３７３
?，外层水分子间的上下层氢键作用距离为 １．６３０～
２．４８１?。

综合来看，一层及多层水分子在 Ａｕ（１００）表面的
吸附结构较为稳定，会通过氢键形成空间网状结构。

与一层水分子吸附构型相比，多层水分子吸附构型随

着水分子层数的增多，其内层水分子与 Ａｕ（１００）表面
原子的平均作用距离仍大于 Ａｕ原子与 Ｏ原子的共价
半径和（２．１０?），但呈现逐渐减小的趋势。

图５　一层（ａ）、两层（ｂ）、三层（ｃ）水分子在Ａｕ（１００）面的吸
附构型（紫色虚线表示氢键）

Ｆｉｇ．５　Ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓｏｆｏｎｅ（ａ），ｔｗｏ（ｂ）ａｎｄｔｈｒｅｅ
（ｃ）ｌａｙｅｒｓｏｆｗａｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌｅｓｏｎＡｕ（１００）ｓｕｒｆａｃｅ（Ｔｈｅｐｕｒｐｌｅ
ｄｏｔｔｅｄｌｉｎｅｉｎｄｉｃａｔｅｓｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄ）
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表３　一层、两层、三层水分子在Ａｕ（１００）面的作用距离范围
及平均作用距离

Ｔａｂｌｅ３　Ａｃｔｉｏｎｄｉｓｔａｎｃｅｒａｎｇｅａｎｄａｖｅｒａｇｅａｃｔｉｏｎｄｉｓｔａｎｃｅｏｆｗａ
ｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌｅｓｉｎｔｈｅｆｉｒｓｔ，ｓｅｃｏｎｄａｎｄｔｈｉｒｄｌａｙｅｒｓｏｎＡｕ（１００）
ｓｕｒｆａｃｅ

吸附构型 分层

内层水分子的氧

与金原子作用距离

范围ｄＯ－Ａｕ／?

内层水分子的

氧与金原子平均作用

距离ｄＯ－Ａｕ／?

一层水分子 一层 ３．２６５～３．６９２ ３．４７２
两层水分子 内层 ２．５３４～３．６６８ ３．２０３
三层水分子 内层 ２．６４９～３．６７５ ３．０８３

２．３　水滴在Ａｕ（１００）表面微观润湿过程的模拟

接触角是衡量润湿性的一个重要标准，但在实际

测量金的接触角的试验中，要制备一个完全清洁的金

表面，并在接近大气压力的条件下长时间保持清洁以

进行测量，这是极其困难的。而采用理论模拟的方式，

则可以很好地解决这一问题。由 Ｓｍｉｔｈ［１６］的研究结果
可知，来自空气中的有机污染（含碳物质的污染）会导

致金表面接触角变大。因此，为研究金表面的润湿性，

并考虑有机污染是否会对金表面的接触角产生影响，

本文选择空气中常见的挥发性有机污染物—甲醛进行

研究。将少量甲醛吸附于 Ａｕ（１００）表面，从而模拟金
表面的有机污染，并与清洁金表面形成对照。

图６　水滴在Ａｕ（１００）表面清洁及吸附少量甲醛状态下的润
湿过程
Ｆｉｇ．６　ＴｈｅｗｅｔｔｉｎｇｐｒｏｃｅｓｓｏｆｗａｔｅｒｄｒｏｐｌｅｔｓｏｎＡｕ（１００）ｓｕｒｆａｃｅ
ｃｌｅａｎｉｎｇａｎｄａｄｓｏｒｂｉｎｇａｓｍａｌｌａｍｏｕｎｔｏｆｆｏｒｍａｌｄｅｈｙｄｅ

采用分子动力学模拟水滴在清洁金表面和吸附少

量甲醛的金表面润湿过程如图６所示。初始０ｐｓ时，
水滴位于金表面的中心，均保持球状形态。随着模拟

时间延长，水滴开始逐渐向四周铺展润湿。当模拟时

间为２５ｐｓ时，水滴在清洁金表面已几乎无法保持形
态。而水滴在预先吸附甲醛的金表面仍保持明显的团

聚状态，呈现半球形。说明清洁金表面对水滴有较强

的亲和能力，而有机污染则导致水滴在金表面的润湿

过程受阻。当模拟时间达５０ｐｓ时，水滴在清洁金表面
已完全变平铺展，模拟接触角 θ近乎为零，呈现亲水
性。而水滴在吸附少量有机污染物（甲醛）的金表面

仍保持近３５°的模拟接触角，呈现一定的疏水性。由此
可知，有机污染会对金表面的润湿性产生较大影响，导

致金表面呈现一定的疏水性，而清洁金表面则为亲水

性。这与Ｚｉｓｍａｎ［１３］和Ｓｍｉｔｈ［１６］的研究结论相符。

３　结论

采用密度泛函理论研究了金表面的亲／疏水性质，
并从介观角度对水滴在金表面的润湿过程进行了分

析。主要结论如下：

（１）单个水分子在Ａｕ（１００）表面不同吸附位点的
吸附稳定性由高到低依次为：顶位 ＞桥位 ＞穴位。结
合分态密度、Ｍｕｌｌｉｋｅｎ电荷可以看出，水分子与表面金
原子只存在物理吸附作用，不存在较强的化学吸附。

（２）水分子数量增加到一层和多层（两层、三层）
会显著改变吸附构型。与单个水分子吸附构型相比，

一层水分子吸附构型中存在层内氢键作用，多层水分

子吸附构型中存在层内氢键和层间氢键作用。随着水

分子层数的增多，多层水分子吸附构型的内层水分子

与Ａｕ（１００）表面原子的平均作用距离呈现逐渐减小的
趋势。

（３）水滴在金表面的模拟润湿过程表明，有机污
染会对金表面的润湿性产生较大影响，导致金表面呈

现一定的疏水性，而清洁金表面则为亲水性。
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