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摘要：利用量子化学理论，采用广义梯度近似（犌犌犃）及犘犲狉犱犲狑犅狌狉犽犲犈狉狀狕犲狉犺狅犳（犘犅犈）算法，分别

对犖犪犆犾（１１０）在犉犲２犗３（１１０），犃犾２犗３（１１０），犖犻犗（１１０）的吸附作用进行计算．结果表明犉犲２犗３（１１０）与

犖犪犆犾（１１０）的吸附能为－１５９２．５７６９犲犞，犃犾２犗３（１１０）与犖犪犆犾（１１０）的吸附能为－３４８．８５６犲犞，

犖犻犗（１１０）与犖犪犆犾（１１０）的吸附能为－１６．０２２９犲犞．由吸附能越大，吸附结构越稳定，结渣、沾污情

况越严重可知，吸附能的大小与煤结渣量的多少呈正相关，说明可以通过量子化学的理论计算，对

煤的熔融结渣性能进行有效预测．

关键词：量子化学；吸附能；灰熔融性；结渣

中图分类号：犜犓２２７　　　文献标志码：犃

犙狌犪狀狋狌犿犆犺犲犿犻狊狋狉狔犆犪犾犮狌犾犪狋犻狅狀犳狅狉狋犺犲犃犱狊狅狉狆狋犻狅狀狅犳犖犪犆犾

狅狀犠犪狋犲狉狑犪犾犾犻狀犎犻犵犺犃犾犽犪犾犻犆狅犪犾

犢犃犖犌犎狌犪狀犾犻狀犵
１，犣犎犃犖犌犣犺狅狀犵狓犻犪狅

１，犠犝犡犻犪狅犼犻犪狀犵
２

（１．犛犮犺狅狅犾狅犳犈狀犲狉犵狔犪狀犱犘狅狑犲狉犈狀犵犻狀犲犲狉犻狀犵，犝狀犻狏犲狉狊犻狋狔狅犳犛犺犪狀犵犺犪犻犳狅狉犛犮犻犲狀犮犲犪狀犱犜犲犮犺狀狅犾狅犵狔，犛犺犪狀犵犺犪犻２０００９３，犆犺犻狀犪；

２．犇犲狆犪狉狋犿犲狀狋狅犳犜犲犮犺狀犻犮犪犾犚牔犇，犛犺犪狀犵犺犪犻犅狅犻犾犲狉犠狅狉犽狊犆狅．犔狋犱，犛犺犪狀犵犺犪犻２００２４５，犆犺犻狀犪）

犃犫狊狋狉犪犮狋：犃犮犮狅狉犱犻狀犵狋狅狋犺犲狋犺犲狅狉狔狅犳狇狌犪狀狋狌犿 犮犺犲犿犻狊狋狉狔，狌狊犻狀犵狋犺犲犵犲狀犲狉犪犾犻狕犲犱犵狉犪犱犻犲狀狋

犪狆狆狉狅狓犻犿犪狋犻狅狀（犌犌犃）犪狀犱犘犲狉犱犲狑犅狌狉犽犲犈狉狀狕犲狉犺狅犳（犘犅犈）犪犾犵狅狉犻狋犺犿，狋犺犲犪犱狊狅狉狆狋犻狅狀犲狀犲狉犵狔狅犳

犖犪犆犾（１１０）狅狀犉犲２犗３（１１０），犃犾２犗３（１１０）犪狀犱犖犻犗（１１０）狊狌狉犳犪犮犲狑犪狊犮犪犾犮狌犾犪狋犲犱狉犲狊狆犲犮狋犻狏犲犾狔．犜犺犲

狉犲狊狌犾狋狊狊犺狅狑狋犺犪狋狋犺犲犪犱狊狅狉狆狋犻狅狀犲狀犲狉犵狔狅犳犉犲２犗３（１１０）犪狀犱犖犪犆犾（１１０）犻狊－１５９２．５７６９犲犞，狋犺犲

犪犱狊狅狉狆狋犻狅狀犲狀犲狉犵狔狅犳犃犾２犗３（１１０）犪狀犱犖犪犆犾（１１０）犻狊－３４８．８５６犲犞犪狀犱狋犺犲犪犱狊狅狉狆狋犻狅狀犲狀犲狉犵狔狅犳

犖犻犗（１１０）犪狀犱犖犪犆犾（１１０）犻狊－１６．０２２９犲犞．犃犮犮狅狉犱犻狀犵狋狅狋犺犲犪犱狊狅狉狆狋犻狅狀狋犺犲狅狉狔狋犺犪狋狋犺犲犫犻犵犵犲狉狋犺犲

犪犱狊狅狉狆狋犻狅狀犲狀犲狉犵狔犻狊，狋犺犲狊狋犪犫犾犲狉狋犺犲犪犱狊狅狉狆狋犻狅狀狊狋狉狌犮狋狌狉犲犻狊犪狀犱狋犺犲犿狅狉犲狊犲狉犻狅狌狊狋犺犲狊犻狋狌犪狋犻狅狀狅犳

狊犾犪犵犵犻狀犵犪狀犱犳狅狌犾犻狀犵犻狊，狋犺犲犿犪犵狀犻狋狌犱犲狅犳狋犺犲犪犱狊狅狉狆狋犻狅狀犲狀犲狉犵狔犻狊狆狅狊犻狋犻狏犲犾狔犮狅狉狉犲犾犪狋犲犱狑犻狋犺狋犺犲

狊犾犪犵犵犻狀犵，狊狅狋犺犲犳狌狊犻狅狀犮犺犪狉犪犮狋犲狉犻狊狋犻犮狊狅犳犮狅犪犾犮犪狀犫犲狆狉犲犱犻犮狋犲犱犲犳犳犲犮狋犻狏犲犾狔犫狔狋犺犲狋犺犲狅狉犲狋犻犮犪犾

犮犪犾犮狌犾犪狋犻狅狀狅犳狇狌犪狀狋狌犿犮犺犲犿犻狊狋狉狔．

犓犲狔狑狅狉犱狊：狇狌犪狀狋狌犿犮犺犲犿犻狊狋狉狔；犪犱狊狅狉狆狋犻狅狀犲狀犲狉犵狔；犪狊犺犳狌狊犻狅狀犮犺犪狉犪犮狋犲狉犻狊狋犻犮狊；狊犾犪犵犵犻狀犵



　　　　　　　 上 海 理 工 大 学 学 报 ２０１３年 第３５卷　

　　新疆准东煤是我国近年已探明的最大煤田，煤

炭资源预测储量３９００亿吨，它将成为我国又一重

要的能源与电力建设基地［１］．由于准东煤中的原生

矿物富含大量碱金属和碱土金属，特别是煤中的犖犪

含量远高于现有已知动力用煤中犖犪含量（煤灰中

犖犪２犗含量一般在４％～１０％之间，而常规动力用煤

则在２％以下），致使目前现役燃煤锅炉在燃用准东

煤时均出现严重的炉膛结渣和高温受热面（高过、高

再）沾污、堵塞等问题．煤燃烧过程中，煤中矿物质不

仅发生复杂的物理－化学变化，而且高温下煤中

犖犪，犓等碱金属还会发生升华、冷凝现象，在烟气中

形成气态碱金属或气态碱金属氧化物，在冷凝、团聚

的作用下亚微米级飞灰颗粒通过热泳沉积或化学反

应等途径粘结到受热面表面，形成沾污初始层［２］．前

人研究表明：受热面表面初始层对灰的沾污起着至

关重要的作用［３］，这不仅与颗粒的物理化学性质有

关，还与受热面表面物质化学成份、表面光洁度等有

关，受热面表面亚米级颗粒熔融过程中表面张力的

大小直接反映其沾污强度的大小，而物质相变过程

中表面张力的变化特性取决于物质本身的物理化学

特性［４］．

随着量子理论和量子化学计算方法的发展与进

步，应用量子化学理论从物质分子结构的物理－化

学特性角度深入揭示物质的宏观物理－化学特性，

从而为分析物质在相变过程中的物理－化学特性提

供理论依据．张忠孝对煤灰中的钙长石、钠长石、铁

橄榄石、莫来石等耐熔矿物和低熔融矿物进行量子

化学计算研究，探索高温条件下煤灰熔融过程中矿

物质 间 的 复 杂 物 理 化 学 反 应 机 理［５－７］；狏狅狀

犗犲狉狋狕犲狀
［８］利用量子化学犕狌犾犾犻犽犲狀布居分析黄铁矿

（１００）面和黄铁矿电子结构之间的差异；犢狌
［９］研究

了犖犪在犆狌（１１１）面的吸附；犜狉狌犫犻狋狊狔狀
［１０］通过对氯

化镁和一氧化碳的吸附研究，发现活化的氯化镁的

吸附位点与实验数据吻合得很好；谭晓朝［１１］利用第

一性原理研究氧吸附在铁（１１０）面；郭欣等
［１２］利用

密度泛函理论研究分子在簇模型犆犪犗（００１）面上吸

附；张蓉等［１３］利用密度泛函理论研究犆犾－ 在犃犾

（１００）表面的吸附；肖海燕等
［１４］利用密度泛函理论

研究犖犪，犓在犚犺（１１１）面的吸附；任华
［１５］利用双层

界面模型模拟大分子之间的吸附．这些研究是量子

理论在晶体表面性质、分子在晶体表面的吸附、离子

在晶体表面的吸附等模拟计算上的应用，而从晶体

表面与晶体表面之间的吸附作用的研究目前还没有

具体的文献支持，因此本文应用量子理论模拟晶体

表面与表面之间的吸附作用，从微观角度解释锅炉

结渣机理，这属于一个探索性计算．

本文通过对犖犪犆犾颗粒与犉犲２犗３，犃犾２犗３，犖犻犗颗

粒之间的相互作用力的计算，应用量子化学理论进

一步从微观角度研究和探索煤／矿物质的性质，为探

讨不同材质受热面对降低高碱煤积灰结渣提供系统

可信的指导．

１　计算方法和模型

１．１　计算方法

本文采用了基于第一性原理（犪犫犻狀犻狋犻狅）的超软

赝势（狌犾狋狉犪狊狅犳狋狆狊犲狌犱狅狆狅狋犲狀狋犻犪犾）
［１６］平面波法，结构

优化采用犅犉犌犛算法
［１７］，利用犕犪狋犲狉犻犪犾狊犛狋狌犱犻狅软件

工具栏中的犅狌犻犾犱菜单对晶体进行切割和界面建

模，采用了广义梯度近似（犌犌犃）中的犘犅犈算法描述

电子交换相关作用，结构优化及能量计算采用

犕犪狋犲狉犻犪犾狊犛狋狌犱犻狅软件包中的犆犪狊狋犲狆模块．为了保证

计算精度，总能量精度为１．０×１０－５犲犞·犪狋狅犿－１，

能量截断值为３００．０犲犞，每个结构单元应力小于

０．０５犌犘犪，每个原子所受的晶体内作用力小于

０．０３犲犞·狀犿－１，布里渊区犓点取样为２×３×１．结

构模型采用犅犉犌犛算法进行优化与弛豫．周期性边

界条件选取这些物质的晶体原胞．

１．２　计算模型

犆犪狊狋犲狆几何优化是基于减小计算力和应力的

数量级，得到最优化晶格常数．锅炉炉内受热面材质

一般为钢，改变受热面材质常做犃犾和犖犻涂层．因

此，本文选取的３种计算材料分别为犉犲，犃犾，犖犻．但

是由于锅炉受热面在工作中一般会被氧化，所以本

文选用犉犲２犗３，犃犾２犗３，犖犻犗为研究对象，对应的晶体

参数如表１所示，犪，犫，犮分别指晶胞的边长．图１

为经过几何优化后得到的４种物质三维结构示意图．

表１　犖犪犆犾，犉犲２犗３，犃犾２犗３，犖犻犗晶体参数

犜犪犫．１　犔犪狋狋犻犮犲犮狅狀狊狋犪狀狋狊狅犳犖犪犆犾，犉犲２犗３，犃犾２犗３，犖犻犗

名称 空间群组
晶格常数

犪／? 犫／? 犮／?

犖犪犆犾 犉犕－３犕 ５．６２００ ５．６２００ ５．６２００

犉犲２犗３ 犚－３犆 ５．０３５０ ５．０３５０ ５．０３５０

犃犾２犗３ 犚－３犆 ４．７５９０ ４．７５９０ １２．９９１０

犖犻犗 犉犕－３犕 ４．１６８４ ４．１６８４ ４．１６８４

１．２．１　单层晶面的建立

　　要研究两种物质之间的吸附，一般从面与面之

０１４
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图１　晶体的３犇结构

犉犻犵．１　３犇狊狋狉狌犮狋狌狉犲狅犳狋犺犲犮狉狔狊狋犪犾

间作用力着手．犖犪犆犾及犉犲２犗３，犃犾２犗３，犖犻犗物质在常温

下无解理面（矿物晶体在外力作用下严格沿着一定结

晶方向破裂，并且能裂出光滑平面的性质称为解理，

这些平面称为解理面），所以在晶体建模前利用

犕犪狋犲狉犻犪犾狊犛狋狌犱犻狅工具栏中的犅狌犻犾犱对优化后的３犇结

构模型进行处理．一般金属氧化物的（１１０）面比较稳

定，易于进行界面建模，因此对犖犪犆犾，犉犲２犗３，犃犾２犗３及

犖犻犗优化后的３犇结构模型进行（１１０）面切割．表面的

深度越厚，计算的准确性越高．但是考虑到计算时间

的长短以及计算机的性能，一般切割５～８层便认为

计算有效．在此基础上分别构建出犖犪犆犾（１１０），犉犲２犗３

（１１０），犃犾２犗３（１１０），犖犻犗（１１０）清洁表面，如图２所示．

图２　晶体的（１１０）网面

犉犻犵．２　犖犲狋狊狌狉犳犪犮犲狅犳狋犺犲犮狉狔狊狋犪犾（１１０）

１．２．２　双层界面模型的建立

将犖犪犆犾（１１０）分别与犉犲２犗３（１１０），犃犾２犗３（１１０），

犖犻犗（１１０）晶体表面利用犕犪狋犲狉犻犪犾狊犛狋狌犱犻狅分层建模

工具进行建模，所建模型如下页图３所示．若要狕方

向（晶体切割表面的径向）原子层不相互作用，则必

须建立足够厚度的真空层，通常厚度达到１０?以上

即能满足要求．同时考虑到建模后整个模型实际上

是两个层交替出现的周期排列（…犃犅犃犅犃犅犃犅犃犅

…），为消除在模拟过程中出现干扰，在上层的上方

也加入１０?的真空层．经过界面建模后得到的几何

参数如表２所示．

表面在一般条件下只有弛豫，不会发生表面重

构，即表面层及其附近的原子只在垂直于表面的方

向上下移动．

表２　吸附模型建立后的几何参数

犜犪犫．２　犌犲狅犿犲狋狉犻犮犪犾狆犪狉犪犿犲狋犲狉狊狅犳狋犺犲犪犱狊狅狉狆狋犻狅狀犿狅犱犲犾

名称 犪／? 犫／? 犖狌犿

犉犲２犗３（１１０）－犖犪犆犾（１１０） ６．５０８６ ４．６９６５ ４４

犃犾２犗３（１１０）－犖犪犆犾（１１０） ６．３０８２ ４．５５１２ ４７

犖犻犗（１１０）－犖犪犆犾（１１０） ４．８９４２ ３．４６０７ ２４

表２列出了犖犪犆犾（１１０）面分别与犉犲２犗３，犃犾２犗３

及犖犻犗的（１１０）面建立界面模型后的几何结构参

数．对比表１，界面建模后晶格参数均发生变化，计

算结果会出现偏差．这里需要指出，界面建模的过程
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图３　晶体相互作用模型

犉犻犵．３　犕狅犱犲犾狅犳犮狉狔狊狋犪犾犻狀狋犲狉犪犮狋犻狅狀

中，可以通过建立超晶结构的方法使上、下层尺寸达

到相近，但由于上述物质为大分子体系，受限于计算

时间和计算机内存等方面的影响，同时为了便于数

据的采集，上、下层物质均采取适当的近似，这些近

似都在误差允许的范围内．因此，本文计算中的误差

可以忽略不计．

２　计算结果与讨论

２．１　反应活性的计算

在界面模型几何优化后得到稳定结构的基础

上，进行其化学活性的有关计算，吸附模型见图３，

模型的上层均为犖犪犆犾（１１０）面，下层分别为犉犲２犗３

（１１０），犃犾２犗３（１１０），犖犻犗（１１０）面．计算得到了原子的

静电荷数，如表３所示．
表３　吸附模型的部分原子电荷数

犜犪犫．３　犃狋狅犿犻犮犮犺犪狉犵犲狊狅犳狋犺犲犪犱狊狅狉狆狋犻狅狀犿狅犱犲犾

名称 原子 电荷 原子 电荷 原子 电荷 原子 电荷

犖犪犆犾与

犉犲２犗３
界面模型

犗１ －０．５５ 犗８ －０．５７ 犖犪３ ０．６９ 犉犲５ ０．５３

犗３ －０．５３犗１０ －０．５８ 犖犪５ ０．５８ 犉犲７ ０．７２

犗５ －０．５４犗１２ －０．５８ 犉犲２ ０．６２ 犆犾２－０．６４

犗７ －０．５４犖犪２ ０．６５ 犉犲４ ０．５１ 犆犾４－０．６３

犖犪犆犾与

犃犾２犗３
界面模型

犗１ －１．０１ 犗８ －１．１０ 犖犪３ ０．６８ 犃犾５ １．６７

犗３ －１．０８犗１０ －１．１２ 犖犪５ ０．５８ 犃犾７ １．６４

犗５ －１．０８犗１２ －１．１１ 犃犾２ １．６３ 犆犾２－０．６１

犗７ －１．１４犖犪２ ０．６２ 犃犾４ ０．９７ 犆犾４－０．６２

犖犪犆犾与

犖犻犗
界面模型

犗１ －０．６９ 犗６ －０．６８ 犖犪５ ０．４８ 犖犻５ ０．７４

犗３ －０．６８犖犪２ ０．５３ 犖犻２ ０．５５ 犆犾２－０．５２

犗５ －０．６８犖犪４ ０．４６ 犖犻４ ０．７０ 犆犾４－０．５５

表３分别列出犖犪犆犾与犉犲２犗３，犃犾２犗３ 及犖犻犗构

成界面模型的部分原子静电荷数，比较原子静电荷

数，发现其中犗及犆犾原子均带负电荷，而犖犪及犉犲，

犃犾，犖犻均带正电荷．这是由于吸附导致金属表面电

子向被吸附犗原子转移使犗原子带负电，金属表面

带正电，电荷数发生微弱变化．这一现象说明燃煤过

程中，挥发性犖犪犆犾与锅炉受热面接触发生吸附作

用．这与结渣是由于含钠物质与受热面吸附形成初

始层的预测相符合．

对比表４中物质洁净的（１１０）表面与建立界面

模型后键长，表面吸附使相应的键长发生微量的变

化．犖犪犆犾与犉犲２犗３的吸附模型中，键长普遍被拉长，

可见灰粒与受热面接触时，挥发性犖犪犆犾与受热面产

生稳定的吸附作用，从而使灰粒牢牢地粘结在受热

面上，造成锅炉受热面的严重结渣．而犖犪犆犾与犖犻犗

的吸附模型中，键长既有拉长也有压缩变化，说明吸

附过程中部分原子之间产生排斥作用而不能形成稳

定的吸附作用，表现为涂犖犻受热面上结渣并不

明显．

２．２　吸附模型吸附能的计算

当体系能量收敛后，表明体系达到平衡状态，接

下来进行吸附能的计算．首先将结构稳定的模型恢

复下层固定的分子，然后分别对犈狋，犈狊１，犈狊２进行计

算，其吸附能的计算公式［１５］为

犈犻＝犈狋－（犈狊１＋犈狊２） （１）

其中，犈狋定义为吸附后吸附体系的总能量；犈狊１定义

为除去犖犪犆犾（１１０）后表面的能量；犈狊２定义为除去金

属氧化物表面后犖犪犆犾（１１０）表面的能量．吸附能为

正，代表吸附为放热反应，且数值越大说明相互作用

越强，吸附过程越容易发生，吸附结构越稳定．通过

计算得出以下数据，如表５所示．

利用式（１）得出
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表４　优化后洁净面及界面模型部分键长数据

犜犪犫．４　犘犪狉狋狅犳狋犺犲犫狅狀犱犾犲狀犵狋犺犱犪狋犪狅犳狋犺犲狅狆狋犻犿犻狕犲犱犮犾犲犪狀狊狌狉犳犪犮犲犪狀犱犻狀狋犲狉犳犪犮犲犿狅犱犲犾

键 键长 键 键长 键 键长 键 键长 键 键长

犖犪２－犆犾２
２．５８５９９

２．５９０３５
犖犪３－犆犾３

２．６２４６２

２．６２５５０
犗１２－犉犲１２

１．７８６０６

１．７８６２０
犗８－犉犲１３

１．７９５０３

１．７９５６５
犉犲２－犉犲１０

２．４８９８９

２．４９２１６

犖犪２－犆犾２
２．５８５９９

２．６６４９１
犖犪３－犆犾３

２．６２４６２

２．６３５７９
犗１３－犃犾４

１．７９８０２

１．８１２１６
犗６－犃犾１４

１．８３４２６

１．８０１６７
犃犾４－犃犾８

２．６０２３６

２．６７５４２

犖犪２－犆犾２
２．５８５９９

２．５１５２０
犖犪３－犆犾３

２．６２４６２

２．５２８９０
犗４－犖犻２

１．８５７４３

１．８６１５８
犗５－犖犻４

１．８９３５１

１．８９５７６
犖犻５－犖犻６

２．８１２１１

２．８０７８７

表５　界面模型表面的能量

犜犪犫．５　犈狀犲狉犵狔狅狀狋犺犲狊狌狉犳犪犮犲狅犳犻狀狋犲狉犳犪犮犲犿狅犱犲犾

名称 犈狋／犲犞 犈狊１／犲犞 犈狊２／犲犞

犉犲２犗３（１１０）－
犖犪犆犾（１１０）

－３０１８７．７２７６ －２１７２６．８０２ －６８６８．３４８７

犃犾２犗３（１１０）－
犖犪犆犾（１１０）

－１８６８５，５５００－１１４６８．３４８７ －６８６８．３４８７

犖犻犗（１１０）－
犖犪犆犾（１１０）

－１７６０７．８４１２－１０７５５．５１５４ －６８６８．３４８７

犈犻１＝－１５９２．５７６９犲犞犈犻２＝

－３４８．８５６犲犞犈犻３＝－１６．０２２９犲犞

考虑到构建的模型中所包含的原子数不同，吸附能

力可能与单原子的吸附能相关，因此在表面吸附能

的基础上计算原子平均能犈犫，原子平均能量定

义为［１８］

犈犫＝犈犻θ／犖 （２）

其中，犖 为表面吸附模型的原子个数，结合表２数

据利用式（２）得出

犈犫１＝－３６．１９４９犲犞

犈犫２＝－７．４２２４犲犞

犈犫３＝－０．６６７６犲犞

　　以上计算吸附模型为图３，经过模拟计算得出

结果：犖犪犆犾与犉犲２犗３的吸附能为－１５９２．５７６９犲犞，

数值最大；犖犪犆犾与犃犾２犗３ 吸附能为－３４８．８５６犲犞；

犖犪犆犾与犖犻犗之间的吸附能为－１６．０２２９犲犞，几乎

可以忽略，而转换为原子平均能后这一大小关系不

变．计算结果表明：钢制材料的锅炉燃煤过程中灰粒

与受热面的相互作用强；作涂犃犾处理的锅炉燃煤过

程中灰粒与受热面次之；作涂犖犻处理的锅炉燃煤过

程中灰粒与受热面最弱．这说明，与灰粒相互作用强

的钢制受热面产生了较强的吸附作用，能快速且大

量形成初始沉积层；而与灰粒相互作用弱的涂犖犻受

热面吸附作用极小，受热面表面没有明显的积灰结

渣现象．这个结果为利用吸附能讨论结渣特性提供

数据支持．

２．３　结渣机理的探索

固体表面上的原子或分子的力场和液体表面一

样也是不均衡的，因此，也有自发降低表面能的倾

向．由于固体表面不像液体表面而难于收缩，所以只

能靠降低界面张力的办法来降低表面能，因此在固

体表面也会产生吸附作用［１９］．

燃煤锅炉炉内结渣是一个复杂的物理化学过

程，如图４所示，燃煤锅炉中飞灰颗粒以及灰渣中的

某些成分选择性沉积或熔融性沉积形成初始

层［２０－２１］．沾污层热阻很大，灰层表面的温度不断提

高，会使积灰结渣过程迅速增长，碱金属犖犪在初始

沉积层形成过程中起着助熔剂和增加对管壁的附着

能力的作用［２２］．通过对犖犪犆犾与犉犲２犗３，犃犾２犗３及犖犻犗

之间的活性剂吸附能的模拟计算，可以看出犖犪犆犾与

犉犲２犗３之间的吸附能力高，使之容易粘结在受热面

形成严重的结渣；作涂犃犾２犗３处理的受热面吸附能

力较低，它们之间没有形成稳固的吸附模型；涂犖犻

处理的受热面吸附能力最弱，几乎不吸附．通过实验

室试烧新疆准东煤实验，实验结果表明作涂犃犾处理

的水冷壁结渣情况有所好转，而作涂犖犻处理的水冷

壁几乎不结渣，这些计算结果与实验结果相吻合．

图４　灰渣沉积过程示意图

犉犻犵．４　犇犻犪犵狉犪犿狅犳犪狊犺犱犲狆狅狊犻狋犻狅狀狆狉狅犮犲狊狊

３　结　论

犪．高碱煤燃烧造成锅炉结渣沾污是一个十分

复杂的物理化学问题，通过计算挥发性物质犖犪与
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受热面之间的吸附作用能，为寻找解决锅炉结渣提

供了有效途径．

犫．高碱煤中富含犖犪和犓等物质及其化合物，

高温下易于挥发、升华，与受热面接触产生稳定吸

附，形成初始沉积层．由于沾污层热阻很大，会使灰

层表面的温度不断提高，造成局部温度过高，加剧炉

内沾污结渣现象．

犮．利用犕犪狋犲狉犻犪犾狊犛狋狌犱犻狅软件包中分层建模工

具建立双层界面模型，利用犆犪狊狋犲狆模块并结合犌犌犃

进行优化及计算，得出犉犲２犗３（１１０）与犖犪犆犾（１１０）的吸

附能为－１５９２．５７６９犲犞，犃犾２犗３（１１０）与犖犪犆犾（１１０）的

吸附能为－３４８．８５６犲犞，犖犻犗（１１０）与犖犪犆犾（１１０）的吸

附能为－１６．０２２９犲犞．根据相互作用能的大小，对

比来自电厂方面结渣数据，吸附能越大，结渣情况越

严重，吸附能越小，结渣情况越轻，说明吸附能的大

小与结渣的强弱相关．

犱．通过量子化学计算结渣初始层中主要矿物

质犖犪犆犾与不同表面材质（犉犲，犃犾，犖犻）的受热面吸附

能，可以预测结渣趋势，从而可以通过管壁涂层等方

法改善炉内结渣状况．
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