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摘要:天然气是一种环保型能源并且可被广泛用做化工原料ꎬ但是其中的 ＣＯ２会严重影响天然气的热值与输送性能ꎬ因此

对天然气中的 ＣＯ２进行有效脱除尤为重要ꎮ 选用 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 作为吸附剂ꎬ采用分子动力学模拟计算方法分析 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４
对 ＣＯ２ / ＣＨ４吸附分离性能的影响ꎮ 模拟计算结果显示ꎬ在一定的温度、压强条件下ꎬＣＯ２比 ＣＨ４更容易与 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的金

属位点相结合ꎬＭｇ￣ＭＯＦ￣７４ 对 ＣＯ２气体的相互作用力更强ꎬ从而证明 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 对 ＣＯ２的吸附能力也更好ꎮ 为验证模拟

结果的准确性ꎬ制备了 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 并测试了其 ＣＯ２ / ＣＨ４吸附性能ꎬ实验结果与模拟结果一致ꎬ证明 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 对 ＣＯ２有

很高的选择性ꎮ
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ａｄｓｏｒｂｅｎｔ ａｎｄ ｉｔｓ ｅｆｆｅｃｔ ｏｎ ＣＯ２ / ＣＨ４ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ａｎｄ ｓｅｐａｒａｔｉｏｎ ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ ｗａｓ ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄ ｕｓｉｎｇ ａ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ
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ｂｉｎｄ ｔｏ ｔｈｅ ｍｅｔａｌ ｓｉｔｅｓ ｏｆ Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ ｔｈａｎ ＣＨ４ . Ｍｏｒｅｏｖｅｒꎬ Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ ｅｘｈｉｂｉｔｓ ａ ｓｔｒｏｎｇｅｒ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｆｏｒｃｅ ｗｉｔｈ ＣＯ２ ｇａｓꎬ
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ａｎｄ ｉｔｓ ＣＯ２ / ＣＨ４ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ ｗａｓ ｔｅｓｔｅｄ.Ｔｈｅ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ ｒｅｓｕｌｔｓ ｉｓ ｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎꎬｔｈａｔ ｐｒｏｖｅｄ
Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ ｉｓ ｍｏｒｅ ａｔｔｒａｃｔｉｖｅ ｔｏ ＣＯ２ .
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　 　 低碳已成为能源发展的主流趋势ꎬ我国已将清洁能源作为可持续发展的重点[１]ꎮ 与其他各种传统化石

燃料相比较ꎬ天然气是一种相对安全、清洁并且可以有效利用的燃料能源ꎬ其最主要成分为 ＣＨ４ꎬ在燃烧过程

中只排放出少量的 ＣＯ２气体和其他污染物[２]ꎮ 然而在天然气中存在着大量的气藏ꎬ这些气藏会严重威胁到

天然气管道储存运输的安全性和加工的效率ꎬ特别是其中含有的 ＣＯ２ꎬ会严重影响到天然气的热值和输送性

能ꎬ堵塞和腐蚀天然气存储设备及运输管道ꎬ而且 ＣＯ２的腐蚀程度会受压力、温度等诸多因素影响ꎬ所以必须

对 ＣＯ２进行良好的脱除[３]ꎮ
常规脱除天然气中 ＣＯ２气体的方法主要包括吸收法、吸附法以及膜分离法ꎬ吸附剂的选取是吸附脱碳技

术的关键所在ꎮ 目前ꎬ用于吸附分离 ＣＯ２ / ＣＨ４混合气体的吸附剂主要有活性炭、沸石分子筛、金属氧化物和

金属有机骨架材料(ＭＯＦｓ)等[４]ꎮ 与沸石分子筛、金属氧化物、活性炭等传统多孔材料相比ꎬＭＯＦｓ 材料具有

可调结构和可修改功能等独特优势ꎬ具有巨大的气体存储和分离应用潜力[５]ꎮ ＭＯＦｓ 的发展始于 ２０ 世纪 ９０
年代ꎬ科学家 Ｂｅｒｎａｒｄ 等[６]对金属有机骨架材料的发展起了重要的推动作用ꎮ Ｋａｍｏｎｔｈｉｐ 等[７]报道了Ｃｕ￣ＢＴＣ
(又称 ＭＯＦ￣１９９ 或 ＨＫＵＳＴ￣ｌ)ＭＯＦ 材料ꎬ为金属有机骨架材料的进一步发展奠定了基础ꎮ ＭＯＦｓ 是一种高度

结晶的三维纳米多孔晶体材料ꎬ其中有机连接体连接了 ＭＯＦｓ 中的无机金属节点ꎮ 因此 ＭＯＦｓ 材料被广泛

应用于气体吸附等研究ꎮ 例如 Ｇａｏ 等[８]应用一锅法成功合成了双金属Ｚｎ / Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ꎬ合成的 ＭＯＦｓ 具有较

大的表面积(６６７.６ ｃｍ３ / ｇ)以及优异的 ＣＯ２吸附容量(－２５ ℃ꎬ０.１ ＭＰａ 时为 １２８.３ ｃｍ３ / ｇ)ꎬ为 ＣＯ２吸附提供了

一种新的思路ꎮ Ｒｏｗｓｅｌｌ 等[９]和 Ｗｏｎｇ￣Ｆｏｙ 等[１０] 通过实验证明了原型为 Ｚｎ４Ｏ(ｂｔｂ)的 ＭＯＦ￣１７７ 在－１９６ ℃ꎬ
７ ＭＰａ的条件下具有 ７.５％的氢气最高吸附量ꎬ而在－１９６ ℃ꎬ０. １ ＭＰａ 的条件下氢气的吸附量为 １. ４％ꎮ
Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４具有蜂窝状网状拓扑结构ꎬ具有金属六配位ꎬ其中一个是溶剂或水分子与金属中心离子形成的配

位ꎬ经甲醇置换暴露出金属活性位点ꎬ所以孔道内布满了高密度的 Ｍｇ２＋吸附位点ꎮ 因此ꎬＭｇ￣ＭＯＦ￣７４ 是极好

的气体吸附剂材料ꎮ
常规的实验方法需要大量的筛选工作ꎬ占用大量的人力物力ꎬ成本昂贵ꎬ采用实验和模拟相结合的方法

可以使得到的实验结果更加准确ꎬ例如汤洋[１１] 采用基于密度泛函理论(ＤＦＴ) 第一性原理计算方法对

Ｃｏ￣ＭＯＦ￣７４及其改性材料的结构进行了模拟计算ꎬ研究发现ꎬＣＯ２气体主要被吸附在 Ｃｏ￣ＭＯＦ￣７４ 结构中的 Ｃｏ
原子附近ꎮ 所得出的模拟结果与实验数据呈现良好吻合ꎬ说明可用计算方法来探究一些材料性能ꎬ王毅

等[１２]通过实验和计算模拟研究锆基系列的金属有机骨架 ＵｉＯ￣６６、ＮＵ￣１０００、ＭＯＦ￣８０１ 和 ＭＯＦ￣８０８ 的结构特

征、稳定性和 ＮＨ３吸附性能ꎬ结果表明ꎬＵｉＯ￣６６、ＮＵ￣１０００ 和 ＭＯＦ￣８０８ 在纯 ＮＨ３环境下的稳定性较好ꎬ并且显

示出高吸附量且可循环的氨吸附性能(１３.０４、６.３８、９.６５ ｍｍｏｌ / ｇ)ꎬ而 ＵｉＯ￣６６ 和 ＭＯＦ￣８０８ 的结构非常稳定ꎬ无
论在干燥 ＮＨ３环境及含水 ＮＨ３环境下均能胜任而应用于 ＮＨ３吸附和储存ꎮ 相比于实验室的重复劳动ꎬ分子

模拟技术不但能节省时间、节约成本ꎬ更能模拟一些实验室条件下所达不到的极端条件ꎬ为实验取得进一步

突破提供一定理论依据ꎮ
本文选用 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 作为吸附剂ꎬ利用分子模拟方法探究 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 在一定条件下对 ＣＯ２ / ＣＨ４吸附

性能的研究ꎬ并通过气体吸附实验来验证模拟得到的结果ꎮ
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１　 仪器与材料

实验试剂及仪器设备如表 １ 与表 ２ 所示ꎬ所有的实验原料均未进一步的加工处理ꎮ
表 １　 实验试剂

Ｔａｂｌｅ １　 Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｒｅａｇｅｎｔｓ

药品名称 化学式 级别 生产厂家

六水合硝酸镁 Ｍｇ(ＮＯ３) ２􀅰６Ｈ２Ｏ ＡＲ 阿拉丁试剂有限公司

２ꎬ５￣二羟基对苯二甲酸 ＤＨＴＡ ＡＲ 阿拉丁试剂有限公司

Ｎꎬ Ｎ￣二甲基甲酰胺 ＤＭＦ ＡＲ 国药集团化学试剂有限公司

无水乙醇 Ｃ２Ｈ５ＯＨ ≥９９.７％ 国药集团化学试剂有限公司

蒸馏水 Ｈ２Ｏ 实验室自制

表 ２　 主要实验仪器型号

Ｔａｂｌｅ ２　 Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｍｏｄｅｌｓ ａｎｄ ｔｅｓｔｉｎｇ ｅｑｕｉｐｍｅｎｔｓ

仪器名称 型号 生产厂家

电子天平 ＡＲ１０４０ / Ｃ 北京赛多利斯仪器股份有限公司

电热恒温鼓风干燥箱 ＤＨＧ￣９０７６Ａ 上海精宏实验设备有限公司

真空干燥箱 ＤＺ￣２ＢＣ ＩＩ 天津市泰斯特仪器有限公司

高速离心机 ＨＣ￣３０１８ 安徽中科中佳科学仪器有限公司

多功能超纯水机 Ｕｎｉｑｕｅ￣Ｒ１０ 厦门锐思捷科学仪器有限公司

磁力搅拌器 ＨＪ￣６Ａ 巩义市瑞力仪器设备有限公司

２　 实验方法

２.１　 分子动力学模拟

２.１.１　 模拟软件

本文采用了开源软件 ＬＡＭＭＰＳ 对 ＣＯ２ / ＣＨ４混合气体在 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 材料中的吸附过程进行分子动力学

(ＭＤ)模拟ꎮ 在模拟运行过程中ꎬ首先将整个系统的能量最小化ꎬ以获得更好的分子构型ꎮ 模拟采用等温等

压(ＮＶＴ)系综ꎮ 在这个集合中ꎬ整个模拟过程中分子总数、系统体积和温度保持恒定ꎬ系统温度和压力通过

Ｎｏｓｅ￣Ｈｏｏｖｅｒ 恒温器和恒压器来控制ꎮ 运动方程的计算采用速度 Ｖｅｒｌｅｔ 算法ꎬ计算过程中保持恒压 ０.５ ＭＰａ、

温度 ２５ ℃ꎬＣＯ２ / ＣＨ４混合气体总分子数为 ５００ 个ꎬ其中 ＣＯ２与 ＣＨ４气体分子组成个数之比为 １:４ꎬ模拟运行

时长为 ３ ｎｓꎮ 前一部分时长用来使系统达到平衡状态ꎬ后一部分时长模拟进行数据采集和统计分析ꎮ 通过

对温度、压力、能量等参数的校核ꎬ可以保证系统的平衡状态ꎮ
２.１.２　 模型的建立和优化

首先从剑桥晶体结构数据库中下载 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４.ｃｉｆ 文件ꎬ使用 Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｔｕｄｉｏ (ＭＳ)软件将其打开ꎬ并对

其进行修改调整得到 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 模型ꎬ如图 １(ａ)所示ꎮ 之后使用 ＶＡＳＰ 软件对其进行结构优化ꎬ使其结构

能够更加稳定ꎬ选用的力场类型为 Ｄｒｅｉｄｉｎｇꎬ采用电荷平衡算法ꎬ静电相互作用选择 Ｅｗａｌｄ 加和方法进行计

算ꎬ范德瓦耳斯力选用 Ａｔｏｍ ｂａｓｅｄ 方法进行计算ꎬ达到每个离子上的力小于 ０.０１ ｅＶ / Åꎬ能量收敛阈值达到

１０－６ ｅＶ 时停止ꎮ 优化之后模型如图 １(ｂ)所示ꎬＭｇ￣ＭＯＦ￣７４ 模型的空间结构呈现出一维六方孔道ꎮ 晶胞参

数为 ａ＝ ６.７７ Åꎬｂ＝ ｃ＝ ２５.７８ Åꎬα＝ １２０°ꎬβ ＝γ ＝ ９０°ꎮ 使用 ＶＡＳＰ(Ｖｉｅｎｎａ Ａｂ￣ｉｎｉｔｉｏ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｐａｃｋａｇｅ)软件对

模型结构进行优化后ꎬ也得到了各原子的电荷参数ꎮ 选取可以代表整个晶胞结构的簇模型ꎬ如图 １(ｃ)所示ꎬ
簇模型中包含了 ６ 个无机单元和１ 个有机配体ꎬ原子和无机配体相互连接ꎬ可以有效地表示 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ꎬ模
型的结构特征ꎮ 各原子电荷计算结果列于表 ３ꎮ
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图 １　 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的优化前后晶胞模型及各晶胞结构的簇模型

Ｆｉｇ.１　 Ｃｅｌｌ ｍｏｄｅｌ ｏｆ Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ ｂｅｆｏｒｅ ａｎｄ ａｆｔｅｒ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ ａｎｄ ｃｌｕｓｔｅｒ ｍｏｄｅｌ ｏｆ ｅａｃｈ ｃｅｌｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

表 ３　 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 各个原子计算后所带电荷

Ｔａｂｌｅ ３　 Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｃｈａｒｇｅ ｏｆ ｅａｃｈ Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ ａｔｏｍ

原子名称 Ｍｇ１ Ｃ２ Ｃ３ Ｃ４ Ｃ１０

材料电荷(ｅ) １.１３５ ６５１ －０.０３３ ２６４ ０.１６９ １３１ －０.２２３ ６４０ ０.３３２ ６４０

原子名称 Ｏ１１ Ｏ１２ Ｏ１６ Ｏ１８ Ｈ８

材料电荷(ｅ) －０.６１８ １７１ －０.４９７ ５６９ －０.５５４ ８１１ －０.７６８ ４４４ ０.２５６ ０００

　 　 使用 ＭＳ 软件中的 Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｖｉｓｕａｌｉｚｅｒ 模块构建 ＣＯ２和 ＣＨ４气体分子模型ꎬ并使用该软件中的 Ｆｏｒｃｉｔｅ 模

块对其模型进行结构优化ꎬ将计算任务设为几何优化ꎬ其中算法采用精确计算法ꎬ精度控制为 Ｍｅｄｉｕｍꎬ采用

Ｄｒｅｉｄｉｎｇ 力场ꎬ电荷采用电荷平衡算法ꎬ精度为 Ｍｅｄｉｕｍꎬ静电相互作用和范德瓦耳斯力均采用 Ａｔｏｍ ｂａｓｅｄ 方

法ꎬ采用 Ｃｕｂｉｃ ｓｐｌｉｎｅ 截断ꎬ截断距离为 １２.５ Åꎮ ＣＯ２和 ＣＨ４气体优化后的分子模型参数见表 ４~５ꎮ
表 ４　 ＣＯ２分子模型参数

Ｔａｂｌｅ ４　 Ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＣＯ２ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｍｏｄｅｌ

Ｃ 电荷(ｅ) Ｏ 电荷(ｅ) Ｃ 􀪅Ｏ 键长 / Å Ｏ 􀪅Ｃ 􀪅Ｏ 键角 / ( °)

０.７５０ ６６８ －０.３７５ ３２６ １.１５２ ００ １７９.９６１

表 ５　 ＣＨ４分子模型参数

Ｔａｂｌｅ ５　 Ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＣＨ４ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｍｏｄｅｌ

Ｃ 电荷(ｅ) Ｈ 电荷(ｅ) Ｃ—Ｈ 键长 / Å Ｈ—Ｃ—Ｈ 键角 / ( °)

－０.１０７ ０６１ ０.０２６ ７６５ １.０９０ ００ １０９.４７１

２.１.３　 力场及模拟过程

力场的合理选择对 ＭＤ 模拟结果的可靠性将产生很大的影响ꎮ 本文利用 ＣＶＦＦ 力场模拟 ＭＯＦ￣７４ 材料

有机孔壁和 ＣＯ２ / ＣＨ４混合气体ꎬ更可靠地模拟分子的热力学性质ꎮ 总势能可以表示为:
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Ｅ ｔｏｔａｌ ＝ Ｅｂｏｎｄｓ ＋ Ｅａｎｇｌｅｓ ＋ Ｅｄｉｈｅｄｒａｌｓ ＋ Ｅｎｏｎｂｏｎｄｅｄ ꎬ (１)
式中ꎬ Ｅ ｔｏｔａｌ 为总势能ꎬ单位为 ｋｃａｌ / ｍｏｌ(１ ｃａｌ ＝ ４.１８４ Ｊ)ꎬ包括键能 Ｅｂｏｎｄｓ 、键角能 Ｅａｎｇｌｅｓ 和二面角能 Ｅｄｉｈｅｄｒａｌｓ ꎬ以
及范德瓦耳斯力和静电相互作用的非键能 Ｅｎｏｎｂｏｎｄｅｄ ꎮ 本文采用 Ｌｅｎｎａｒｄ￣Ｊｏｎｅｓ 势能函数模型来描述高于三个

键距的分子间相互作用和原子间相互作用ꎮ 因此ꎬ式(１)右边项中的每个势能ꎬ可表示为:

Ｅｂｏｎｄｓ ＝ ∑ ｂｏｎｄｓ
Ｋｒ ｒ － ｒ０( ) ２ ꎬ (２)

Ｅａｎｇｌｅｓ ＝ ∑ ａｎｇｌｅｓ
Ｋθ θ － θ０( ) ２ ꎬ (３)

　 Ｅｄｉｈｅｄｒａｌｓ ＝
ｃ１
２

１ ＋ ｃｏｓ φ( )[ ] ＋
ｃ２
２

１ ＋ ｃｏｓ ２φ( )[ ] ＋
ｃ３
２

１ ＋ ｃｏｓ ３φ( )[ ] ＋
ｃ４
２

１ ＋ ｃｏｓ ４φ( )[ ] Ｅｎｏｎｂｏｎｄｅｄ

＝ ∑ ｉ > ｊ
４ εｉｊ ｆｉｊ

σｉｊ

ｒｉｊ
æ

è
ç

ö

ø
÷

１２

－
σｉｊ

ｒｉｊ
æ

è
ç

ö

ø
÷

６
é

ë
ê
ê

ù

û
ú
ú
＋
ｑｉ ｑ ｊ ｅ２

ｒｉｊ{ } ꎬｒ < ｒｃｕｔ ꎬ (４)

式中ꎬ Ｋｒ 为键的伸缩常数ꎬ ｒ０ 为平衡键长ꎬ ｒ 是两个键合原子之间的距离ꎬ Ｋθ 为角弯曲系数ꎬ θ０ 为平衡角ꎬ θ
为键角ꎬ ｃｉ ( ｉ ＝ １ꎬ２ꎬ３ꎬ４)为二面体系数ꎬ φ为二面角ꎬ ｒｉｊ 为粒子 ｉ和 ｊ之间的距离ꎬ εｉｊ 为势阱的深度ꎬ σｉｊ 为粒

子与粒子之间势能为 ０ 时的距离ꎬ ｆｉｊ 为计算键合原子相互作用的权重系数ꎬ ｑｉ 和 ｑ ｊ 分别为 ｉ 原子和 ｊ 原子的

电荷ꎬ ｒｃｕｔ 为截止半径[１３]ꎮ

图 ２　 模拟过程模型及 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 吸附气体分子模型

Ｆｉｇ.２　 Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ａｎｄ Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｇａｓ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｍｏｄｅｌ

图 ２(ａ)表示 ０ ｐｓ 时模型最初的状态ꎬＣＯ２ / ＣＨ４混合气体位于左侧 Ｈｅ 板与 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 之间ꎻ图 ２(ｂ)表

示 ２００ ｐｓ 时吸附过程ꎬ在压力作用下左侧 Ｈｅ 板缓慢推动 ＣＯ２ / ＣＨ４混合气体ꎬ通过中间 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 向右侧

运动ꎬ在移动过程中部分 ＣＯ２ / ＣＨ４混合气体被 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 所吸附ꎻ图 ２(ｃ)表示 ３ ０００ ｐｓ 时吸附过程ꎬ此时

混合气体完全运动至 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 与右侧 Ｈｅ 板之间ꎮ
图 ２(ａ)中间部分为 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ꎬ是由无数个 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 晶胞构成ꎬ如图 ２(ｄ)所示ꎬＭｇ￣ＭＯＦ￣７４ 呈六边

形蜂窝状规则排列ꎮ 图 ２(ｄ)中蓝色球状粒子为 ＣＯ２气体分子ꎬ红色球状粒子为 ＣＨ４气体分子ꎮ 在模拟过程

中ꎬ通量 Ｊ 与渗透率 Ｓ 存在以下关系:

Ｊ ＝ １
ＮＡ

􀅰ｄＮ
ｄτ

＝ Ａｇ􀅰ΔＰ􀅰Ｓ ꎬ (５)

ΔＰ ＝
Ｎ总 － Ｎａ － ２Ｎ

Ｎ总

× Ｐ０ ꎬ (６)

ＰＶ ＝ ｎＲＴ ꎬ (７)
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Ｎ ＝
Ｎ总 － ＮＡ

２
æ

è
ç

ö

ø
÷ １ － ｅ －

２ＮＡ􀅰Ａｇ􀅰Ｐ０
Ｎ总

􀅰Ｓ􀅰τ( ) ꎬ (８)

ｙ ＝ ａ １ － ｅ －ｂｘ( ) ꎬ (９)

Ｓ ＝ ｂ
ａｋ

ꎬ (１０)

式(５)中ꎬ ＮＡ 为阿伏伽德罗常数ꎬ Ｎ 为穿过 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的气体分子数ꎬ τ 为时间ꎬ Ａｇ 为 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的面积ꎬ
ΔＰ 为压强差ꎮ 式(６)中ꎬＮ总 为盒子内气体分子总个数ꎬＮａ 为吸附在Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 表面上的气体分子个数ꎬ其
值取自平衡时间内的平均值ꎬＰ０ 为气体的初始压强ꎮ 由于理想气体状态方程如式(７)所示ꎬ由式(５)、(６)联
立可得式(８)ꎬ可以看出式(８)拟合公式为式(９)ꎬ渗透率为式(１０)ꎮ
２.２　 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的合成及表征

２.２.１　 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的合成

按摩尔比 ３.３４:１ 称取 ２.７７８ ６ ｇ 的 Ｍｇ(ＮＯ３) ２􀅰６Ｈ２Ｏ 和 ０.３３４ ｇ 的 ２ꎬ５￣二羟基￣对苯二甲酸(ＤＨＴＡ)粉

末ꎬ倒入 ６７.５ ｍＬ 的 ＮꎬＮ￣二甲基甲酰胺(ＤＭＦ)、４.５ ｍＬ 的乙醇以及 ４.５ ｍＬ 水组成的混合溶液中ꎬ超声条件

下至完全溶解ꎬ达到均相ꎮ 随后转移到以聚四氟乙烯为内衬的不锈钢反应釜中ꎬ将反应釜放置在 １００ ℃的恒

温的烘箱中ꎬ持续加热 ２４ ｈꎮ 达到所需水热反应时间后ꎬ待反应釜冷却到室温后将其取出ꎻ使用无水乙醇替

换反应溶剂ꎬ约每 １２ ｈ /次ꎬ两天内共计替换 ４ 次ꎬ以除去材料孔道内溶剂客体分子 ＮꎬＮ￣二甲基甲酰胺、乙醇

和水ꎬ然后取出样品ꎬ将样品在 ８５ ℃下进行真空干燥ꎬ最后ꎬ将收集到的样品密封保存ꎮ
２.２.２　 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的结构表征

通过扫描电子显微镜(Ｚｅｉｓｓ Ｓｕｐｒａ ５５ꎬ德国)检查表面形态特征ꎮ 通过 Ｘ 射线衍射技术(Ｂｒｕｋｅｒ Ｄ８
ＡｄｖａｎｃｅꎬＧｅｒｍａｎｙ)和 ＣｕＫα辐射( λ ＝ １.５４１ ８ Å)在 ４° ~８５°的 ２θ 范围内阐明了晶体结构ꎮ 通过傅里叶变换

红外(Ｎｉｃｏｌｅｔ ｉＳ５ꎬ美国)光谱在 ４ ０００ ~ ４００ ｃｍ－１的频率范围内进行ꎮ 通过 ＢＥＴ 表面分析仪(Ｍｉｃｒｏｍｅｒｉｔｉｃｓ
ＡＳＡＰ ２０２０ 仪器ꎬ美国)收集 Ｎ２吸附－脱附等温线ꎬ以获得比表面积和孔径分布ꎬ分别通过 Ｂｒｕｎａｕｅｒ￣Ｅｍｍｅｔｔ￣
Ｔｅｌｌｅｒ(ＢＥＴ)方法和 Ｂａｒｒｅｔｔ￣Ｊｏｙｎｅｒ￣Ｈａｌｅｎｄａ(ＢＪＨ)模型计算ꎮ 热重分析(ＴＧＡ ＮＥＴＺＳＣＨ ＴＧ ２０９Ｆ３ 设备ꎬ德
国)在 Ｎ２流下从 ２５ ~８７５ ℃进行ꎮ
２.２.３　 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的气体吸附实验

ＣＯ２吸附测量是在 Ｍｉｃｒｏｍｅｒｉｔｉｃｓ ＡＳＡＰ ２０２０ 分析仪上进行的ꎮ 采用自动高压气体吸附仪(ＢＳＤ￣ＰＨꎬ中

国)进行了 ＣＨ４吸附量的测定ꎮ 所有吸附物(ＣＯ２和 ＣＨ４气体)均为 ９９.９９９％的超高纯度ꎮ 在 ０ ~ ０.１ ＭＰａ 的

压力范围内ꎬ在 ２５ ℃时测量了 ＣＯ２吸附等温线ꎮ 在 ２５ ℃、０ ~ ０.１ ＭＰａ 的压力范围内测量 ＣＨ４的吸附等温

线ꎮ 在测量之前ꎬ样品在 １００ ℃的真空下预处理 １２ ｈꎬ以去除吸附的水分和有害气体ꎮ

３　 结果与分析

３.１　 模拟结果分析

图 ３ 为在温度为 ２５ ℃ꎬ压强为 ０.５ ＭＰａ 下 ＣＯ２ / ＣＨ４混合气体与 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 之间相互作用随时间变化

示意图ꎬ其中纵坐标的绝对值表示它们之间相互作用力的大小ꎮ 由图 ３ 可以看出ꎬ在 ０.５ ＭＰａ 下ꎬ随着时间

增加ꎬ气体与 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 之间相互作用力先逐渐增大ꎬ后逐渐减小ꎬ呈起伏波动状态ꎬ直至趋于稳定ꎮ 在同

一时间、同一压强下ꎬＣＯ２与 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 孔内壁之间的相互作用力明显大于 ＣＨ４与 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 孔内壁之间

的相互作用力ꎬ这是由于 ＣＯ２气体分子的极性比 ＣＨ４气体分子的极性强ꎬ与 ＣＨ４分子相比较ꎬＣＯ２分子具有更

大的极化率和四极矩[１４]ꎬ导致 ＣＯ２分子与 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 骨架产生更强的范德瓦耳斯力、静电相互作用力以及

Ｏ—Ｈ􀆺Ｏ 键相互作用力ꎬ此时 ＣＯ２更易在 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 表面孔壁上极化并吸附在骨架内部ꎬＭｇ￣ＭＯＦ￣７４ 材料

内部存在的不饱和金属位点对 ＣＯ２分子产生更强的相互作用力ꎮ 说明 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 孔道内暴露的活性位点
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将优先吸附 ＣＯ２气体分子ꎮ

图 ３　 ＣＯ２ / ＣＨ４混合气体与 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 相互作用程度

Ｆｉｇ.３　 Ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ＣＯ２ / ＣＨ４ ｇａｓ ｍｉｘｔｕｒｅ ａｎｄ Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ ｔｈｉｎ ｆｉｌｍｓ

图 ４ 显示了在温度为 ２５ ℃ꎬ压强为 ０.５ ＭＰａ 下模拟过程完成后的相对浓度分布ꎬ由图可知ꎬ图中灰色部

分为 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ꎬ两侧蓝色虚线为 Ｈｅ 板ꎮ 在恒定温度压强的条件下ꎬ由于 Ｈｅ 板缓慢推动气体分子向右边

移动ꎬ在 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 中ꎬＣＯ２的浓度远远高于 ＣＨ４的浓度ꎬ说明 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 对 ＣＯ２ 有着更强的吸附能力ꎬ
Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４对 ＣＯ２的作用力要强于对 ＣＨ４的作用力ꎮ

气体分子的自扩散系数是表征气体运动传输的重要参数ꎬ可以用 ＭＳＤ 和 Ｅｉｎｓｔｅｉｎ 的关系来评估ꎮ

Ｄ ＝ １
２ｄ Ｎａ

ｌｉｍ
ｔ→∞

ｒｉ ｔ( ) － ｒｉ ０( )[ ] ２ ꎬ (１１)

式(１１)中ꎬ Ｎａ 为体系中分子的个数ꎬ ｒｉ( ｔ) 为分子 ｉ 在 ｔ 时刻的位移ꎬ ｒｉ ｔ( ) － ｒｉ ０( )[ ] ２ 为模拟分子的均方根

位移ꎬ ｄ 为维数[１５]ꎮ 本节计算三维扩散系数ꎬ即取 ｄ 的值为 ３ꎮ 因此ꎬ可以通过模拟得到气体分子的 ＭＳＤ 图ꎬ
并计算出相应的自扩散系数ꎮ

图 ５ 为温度 ２５ ℃时ꎬ０.５ ＭＰａ 下 ＣＯ２ / ＣＨ４混合气体的均方根位移随时间变化示意图ꎬ其中曲线斜率为

自扩散系数ꎬ代表扩散速率ꎮ

图 ４　 模拟过程完成后相对浓度分布

Ｆｉｇ.４　 Ｒｅｌａｔｉｖｅ ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ａｆｔｅｒ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

图 ５　 均方根位移曲线

Ｆｉｇ.５　 Ｍｅａｎ ｓｑｕａｒｅ ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔ ｃｕｒｖｅ

　 　 从图 ５ 中可以看出ꎬ同一压强下ꎬ随着时间增加ꎬ气体均方根位移先迅速增大ꎬ扩散速率较大ꎬ说明此时气

体分子在 ＭＯＦ￣７４ 中的扩散运动较剧烈ꎬ动能较大ꎻ之后气体均方根位移逐渐趋于稳定ꎬ扩散速率几乎为 ０ꎬ说

９２１



山　 东　 科　 学 ２０２３ 年

明此时气体分子的扩散减弱ꎬ动能减小ꎮ 这是由于早期气体分子之间的碰撞频率较低ꎬ分子扩散自由度较

大ꎬ后期由于部分气体分子被吸附到 ＭＯＦ￣７４ 中ꎬ导致真空中气体分子之间碰撞频率增加ꎬ分子的扩散自由

度降低ꎬ从而抑制了气体分子的扩散ꎮ
３.２　 材料表征

图 ６ 是 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 在 １０ ０００ 倍下观察到的形貌ꎬ由扫描电子显微镜(ＳＥＭ)观察到的图像可知ꎬ实验得

到的 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的晶体尺寸为 ４~１０ μｍꎬ通过观察可知ꎬＭｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的形貌有两种ꎬ一种为两头尖ꎬ中间为

棒状ꎬ类似于六棱柱的结构ꎻ另一种结构更为纤小ꎬ如针状细小而尖ꎮ 形貌上出现没有完全统一的原因可能

为在制备的过程中在反应釜中结晶的初始时间不同ꎬ一些晶核在反应釜内壁上提前结晶ꎬ相比于后结晶的晶

核ꎬ有更长的生长时间ꎬ形成更大的晶体ꎬ导致最终得到的 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 形貌没有完全统一ꎮ
图 ７ 为 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 材料的 Ｘ 射线衍射(ＸＲＤ)图谱ꎮ 由图明显看出ꎬ制备出晶体结构完整ꎬ纯相的

Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４晶体ꎬ且几乎没有杂峰ꎮ Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 晶体的特征峰强度明显( ２θ ＝ ６.７８７°、１１.７９９°和 １８.０６６°)ꎬ
而高角度的峰强度几乎无变化ꎮ 合成的 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 晶体在 ２θ ＝ ６.９°和 １１.９°处出现明显的衍射峰ꎬ说明晶

体结晶度高ꎬ此衍射峰分别对应(１１０)和(３００)晶面ꎬ与文献[１６]中的 ＸＲＤ 图谱一致ꎮ 说明合成样品是

Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ꎮ

图 ６　 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的 ＳＥＭ 图像(×１０ ０００)

Ｆｉｇ.６　 ＳＥＭ ｉｍａｇｅ ｏｆ Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４

图 ７　 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的 Ｘ 射线衍射图

Ｆｉｇ.７　 Ｘ￣ｒａｙ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｏｆ Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４

　 　 图 ８ 是制备的 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 晶体的红外谱图ꎮ 谱图上有几个明显的吸收峰ꎬ其中 ３ ３８４ ｃｍ－１为不饱和

Ｃ—Ｈ 伸缩振动峰ꎬ即有机桥 ２ꎬ５￣二羟基对苯二甲酸(ＤＨＴＡ)中苯环上 Ｃ—Ｈ 键ꎻ１ ５８５ ｃｍ－１为有机桥 ２ꎬ５￣二
羟基对苯二甲酸(ＤＨＴＡ)内羧基 Ｃ 􀪅Ｏ 峰ꎬ由于共轭效应影响向高波数区域移动ꎻ１ ４２０ ｃｍ－１为芳环内 Ｃ 􀪅Ｃ
双键峰ꎻ１ ２１０ ｃｍ－１处峰为 Ｃ—Ｎ 键ꎬ但键强度相对低一些ꎻ６００ ~ ８００ ｃｍ－１峰为芳环 Ｃ—Ｈ 键面外弯曲振动吸

收峰ꎮ 红外光谱图中并未发现饱和 Ｃ—Ｈ 键(２ ８００~３ ０００ ｃｍ－１)和水的Ｏ—Ｈ 伸缩振动键(３ ２００~３ ４００ ｃｍ－１)ꎬ
说明实验制备的产物状况良好ꎬ而且后处理后只残留较少部分的客体分子ꎬ后处理情况较好ꎮ
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图 ８　 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 晶体的红外谱图

Ｆｉｇ.８　 Ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｏｆ Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ ｃｒｙｓｔａｌ

　 　 图 ９ 为 １００ ℃真空干燥条件下所制备 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 晶体的差示扫描量热法(ＤＳＣ)和热重分析(ＴＧＡ)曲
线ꎮ 测试速度为 １０ ℃ / ｍｉｎꎬ温度范围为 ２５ ~ ８７５ ℃ꎬ氮气保护ꎮ 由 ＴＧＡ 曲线可知ꎬＭｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的热失重过

程主要分两个阶段ꎮ 热失重第一阶段ꎬ即 ３２３~９９８ ℃ꎬ样品缓慢失重ꎬ从 ４.９３ ｍｇ 降至 ４.２１ ｍｇꎬ失重率约为

１４.４５％ꎬ此阶段为溶剂客体分子挥发ꎮ 从 ４００ ℃开始ꎬ样品出现明显失重现象ꎬ从 ４.２１ ｍｇ 降至最后的 １.９４ ｍｇꎬ
失重率约为 ６０.５０２％ꎬ此阶段为孔道坍塌ꎬ样品裂解阶段ꎮ 从图像及数据可知ꎬＭｇ￣ＭＯＦ￣７４ 具有良好的热稳

定性ꎮ

(ａ)Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 差示扫描量热法曲线　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 (ｂ)Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 热重分析曲线

图 ９　 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 晶体的热失重曲线

Ｆｉｇ.９　 Ｔｈｅｒｍｏｇｒａｖｉｍｅｔｒｉｃ ｃｕｒｖｅｓ ｏｆ Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ ｃｒｙｓｔａｌ

图 １０(ａ)是 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 材料的 Ｎ２吸 /脱附曲线及孔径分布图ꎮ 由图 １０(ａ)可知ꎬ在相对压力 Ｐ / Ｐ０≤０.０５
处ꎬ吸附量迅速增加ꎬＰ / Ｐ０≥０.０５ 吸附量呈缓慢增加的趋势ꎬ为典型的Ⅰ型等温线ꎮ Ｎ２吸附等温线和脱附等

温完全可逆ꎬ证实其结构具有稳定的孔隙ꎮ 由图 １０(ｂ)的孔径分布图并结合结构参数表可知ꎬ该材料孔径在

主要分布在 ２ ｎｍ 以下ꎬ说明 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 是微孔材料ꎮ 将 ＢＥＴ 模型应用于 ０.０３≤Ｐ / Ｐ０≤０.０５ꎬ得到的 ＢＥＴ

比表面积 １ ３３８ ｍ２ / ｇꎮ
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(ａ) Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的 Ｎ２吸附－脱附等温线　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 (ｂ) Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的孔径分布图

图 １０　 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的 Ｎ２吸附－脱附等温线及孔径分布图

Ｆｉｇ.１０　 Ｎ２ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ￣ｄｅｓｏｒｐｔｉｏｎ ｉｓｏｔｈｅｒｍ ａｎｄ ｐｏｒｅ ｓｉｚｅ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４

　 　 表 ６ 为实验制备的 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 晶体的孔结构参数ꎬ实验测试所得 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 材料的 ＢＥＴ 吸附比表面

积约为 ８８２ ｍ２ / ｇ 左右ꎬ朗格谬尔(Ｌａｎｇｍｕｉｒ)比表面积约为 １ ３３８ ｍ２ / ｇꎮ
表 ６　 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的孔结构参数

Ｔａｂｌｅ ６　 Ｐｏｒｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４

样品名称
ＢＥＴ 吸附比表面积 /

(ｍ２􀅰ｇ－１)

Ｌａｎｇｍｕｉｒ 吸附比表面积 /

(ｍ２􀅰ｇ－１)

总孔容 /

(ｍ３􀅰ｇ－１)

介孔孔容 /

(ｍ３􀅰ｇ－１)

微孔孔容 /

(ｍ３􀅰ｇ－１)

Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ ８８２.０４８ ４ １ ３３８ ０.４８２ ７８３ ０.０８５ ９９６ ０.０８５ ９９６

３.３　 材料的气体吸附性能

图 １１ 是 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 对 ＣＨ４和 ＣＯ２的吸脱附曲线ꎬ吸附初期 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 快速吸附气体ꎬ是因为吸附开始

时ꎬＭｇ￣ＭＯＦ￣７４ 中存在大量活性位点能够快速吸附 ＣＯ２分子ꎬ随着吸附位点减少ꎬ吸附减慢ꎬ后期基本达到饱

和ꎮ Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 吸附 ＣＯ２是物理吸附ꎬ材料与吸附质分子依靠范德瓦耳斯力和静电相互作用结合ꎬ吸附剂与

分子间作用力较弱ꎬ温度升高吸附质发生脱附ꎮ 这可能是由于压力越大气体动能越大ꎬ越不易被 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 中

的孔道所束缚ꎬ更有利于气体吸附ꎮ ＣＯ２吸附是常温下的物理吸附过程ꎬ主要依靠两种方式进行吸附ꎮ 一种

是开放金属位点通过静电力吸附 ＣＯ２分子ꎬ而另一种是微孔结构通过范德瓦耳斯力吸附 ＣＯ２分子ꎮ 吸附过

程如下:Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 由于存在中孔 /大孔通道ꎬ可以充当高速通道ꎬ将 ＣＯ２组分快速输送到 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 进行

吸附ꎬ同时 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 微孔和 ＣＯ２分子之间产生了良好的相互作用ꎬ从而提高了 ＣＯ２吸附能力ꎮ 相比于 ＣＨ４

气体ꎬ在相同条件下ꎬＭｇ￣ＭＯＦ￣７４ 对 ＣＯ２的亲和力更大ꎬ除此之外ꎬＣＯ２的高极化率和四极矩也使其与吸附剂

的相互作用强于 ＣＨ４ꎬ因此 ＣＯ２的吸附优于 ＣＨ４ꎮ 此外ꎬ与 ＣＯ２分子(０.３３ ｎｍ)相比ꎬＣＨ４的动力学直径较大(分
别为 ０.３６５ 和 ０.３８０ ｎｍ)ꎬ这可能会进一步阻碍 ＣＨ４向 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 的扩散ꎮ 所有这些因素导致 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４
对 ＣＯ２的选择性高于 ＣＨ４ꎬ这对实际应用非常有利ꎮ 总的来说ꎬＭｇ￣ＭＯＦ￣７４ 是一种很有前途的 ＣＯ２吸附材

料ꎮ
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图 １１　 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 对 ＣＨ４和 ＣＯ２的吸脱附曲线

Ｆｉｇ.１１　 Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ￣ｄｅｓｏｒｐｔｉｏｎ ｃｕｒｖｅｓ ｏｆ Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ ｆｏｒ ＣＨ４ ａｎｄ ＣＯ２

通过模拟得到的结论为ꎬ在 ０.５ ＭＰａ、２５ ℃的条件时混合气体相对浓度主要集中分布在 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 内部ꎬ
其中 ＣＨ４气体的峰值浓度约达 ２２ ｃｍ３ / ｇꎬＣＯ２气体的峰值浓度约达 ３８ ｃｍ３ / ｇꎬ约为 ＣＨ４气体峰值浓度的 １.５ 倍ꎮ
而实验证明 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 在 ２５ ℃、０~０.１ ＭＰａ 的压强下ꎬ其对 ＣＯ２的吸附选择性要远远高于对 ＣＨ４ꎮ 实验的

结果比模拟得到的结果要更好ꎬ其原因是模拟只考虑到了分子间作用力即范德瓦耳斯力ꎬ而且模拟中为 ＣＯ２

和 ＣＨ４的混合气体ꎬ同样也能表明 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 有较好的 ＣＯ２和 ＣＨ４的吸附分离能力ꎮ

４　 结论

利用分子动力学模拟ꎬ我们得出了在 ０.５ ＭＰａ、２５ ℃的条件下ꎬＭｇ￣ＭＯＦ￣７４ 对 ＣＯ２有很好的吸附能力ꎬ而且

对 ＣＯ２的吸附能力约是 ＣＨ４的 １.５ 倍ꎮ 通过水热法制备 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 具有很高的比表面积及良好的 ＣＯ２ / ＣＨ４分

离性能ꎮ 实验结果进一步验证了分子动力学的模拟结果ꎮ 综上所述ꎬ利用 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 作为 ＣＯ２的吸附剂具

有很大的应用潜力ꎬ这为 Ｍｇ￣ＭＯＦ￣７４ 吸附剂在 ＣＯ２气体分离及 ＣＯ２吸附的应用领域提供了一种新的研究思

路ꎬ该材料也可用于其他领域ꎬ如储能材料、光催化、医学等领域ꎬ有较大的发展空间ꎮ
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