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接枝内酯基活性炭增强苯乙烯吸附性能研究 
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摘 要: 活性炭以其丰富的孔道结构和高比表面积而在吸附苯乙烯废气上具有巨大的应用潜力, 然而含氧官能团对

弱极性苯乙烯的吸附作用机理尚未明晰。本研究通过酸浸渍法制备改性活性炭 AC-S 和 AC-N, 探究改性活性炭孔

径结构、比表面积和含氧官能团的演变规律及其对苯乙烯吸附性能的影响。结果表明, 酸改性可以明显提高活性炭

对苯乙烯的吸附量。通过吸附动力学、吸附等温拟合发现, 活性炭改性前后均受物理吸附与化学吸附的复合作用影

响, 改性后活性炭更倾向于单层吸附。HNO3 改性活性炭(AC-N)的孔隙结构在苯乙烯有效吸附孔径范围内没有显著

改变, 表面含氧官能团含量增加提高了 AC-N 对苯乙烯的吸附性能。表面含氧官能团分析表明, 内酯基是提高改性

活性炭对苯乙烯吸附量的关键因素。密度泛函理论(DFT)计算表明, AC-N 上的内酯基官能团与苯乙烯的乙烯基产生

强相互作用, 增强了苯乙烯在改性活性炭上的吸附。 
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Abstract: Activated carbon's porous nature and high specific surface area make it an effective tool for adsobing 

waste gas containing styrene. However, the mechanism by which oxygen-containing functional groups adsorb 

weak-polar styrene remains unclear. This study described the preparation of the modified activated carbon materials 

AC-S and AC-N using the acid leaching method. The pore structure and specific surface area of modified activated 

carbon, the evolution of oxygen-containing functional groups, and their impact on the styrene-adsorbing performance 

were investigated. The results demonstrated that acid modification significantly improved the styrene-adsorbing 

capacity of activated carbon. Physical and chemical adsorption impacted both modified and unmodified activated 

carbon materials, as determined by the adsorption kinetics studies and isotherm fitting analyses. Monolayer adsorption 

was more likely to occur on modified activated carbon. HNO3-modified activated carbon (AC-N) maintained its 

effective styrene adsorption pore size range. The increasing number of oxygen-containing functional groups on the 

surface improved the styrene adsorption performance of AC-N. Study of oxygen-containing functional groups on the 
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surface revealed that lactone group was a key factor in improving the modified activated carbon's ability to adsorb 

styrene. Density functional theory (DFT) calculations showed that lactone group on AC-N strongly interacted with the 

vinyl group in styrene, thereby enhancing the styrene adsorption performance of modified activated carbon. 

Key words: activated carbon; adsorption; styrene; oxygen-containing functional group; density functional theory (DFT) 

工业、制造业和交通运输业的快速发展, 在提

高人们生活质量和带来便利的同时会不可避免地造

成环境污染问题, 如产生挥发性有机物(VOCs), 威

胁人类生命安全, 因此解决 VOCs 类环境污染问题

已迫在眉睫[1-2]。常见的 VOCs 有苯系物、有机氯化

物、氟里昂系列、有机酮、胺、醇、醚、酯、酸和

石油烃化合物等[3-4]。苯乙烯作为一类苯系物, 常用

于合成树脂、橡胶及塑料等[5]。含苯乙烯的废气易

燃烧爆炸, 恶臭味明显, 并易损伤人体机能, 已被

我国纳入恶臭污染物清单并单列了控制指标[6-8]。

2017 年, 世界卫生组织将其列入 2B 类致癌清单。

目前, 研究人员已开发出多种控制及减少苯乙烯污

染的终端治理方法, 其中“吸附法”以其经济有效性

而备受青睐[9-11]。吸附材料作为影响苯乙烯去除的

关键因素, 受到广泛关注。 

近年来, 有研究学者使用表面活性剂改性的蒙

脱石矿物吸附苯乙烯, 并得到了较好的吸附效果, 

但在循环吸附过程中有机蒙脱石发生溶胀现象, 这

不利于苯乙烯的循环吸附[12]。Hou 等[13]开发出的大

容量苯乙烯吸附剂 C–Cl 接枝硅胶, 吸附容量达到

0.85 gg–1, 但该吸附剂不能再生, 会造成二次污染。

活性炭具有丰富的孔道结构、高比表面积以及可循

环使用的特性, 是当前的研究热点[14-15]。刘俊岭等[16]

使用活性炭吸附苯乙烯, 结果表明, 活性炭在一定

条件下对苯乙烯的饱和吸附容量达到0.82 gg–1, 且具有

良好的循环性能。此外, Yu 等[17]指出含氧官能团可

以提高碳材料的表面极性 , 增强对弱极性小分子

(CO2)的吸附, 但对于弱极性有机分子苯乙烯的作

用尚未清楚。该研究为利用活性炭吸附材料吸附苯

乙烯提供了新的研究思路, 探究含氧官能团对活性

炭材料理化性能及苯乙烯吸附作用的影响对高效去

除苯乙烯废气具有重要意义。 

针对上述问题, 本研究利用 H2SO4、HNO3 对蜂

窝状活性炭进行改性, 向活性炭表面接枝含氧官能

团, 并表征活性炭 AC、改性活性炭 AC-S 和 AC-N

的物理结构、孔隙结构、含氧官能团含量以及苯乙

烯吸附性能。对活性炭吸附苯乙烯的吸附动力学和

吸附等温模型进行拟合 , 并利用密度泛函理论

(Density Functional Theory, DFT)模拟计算进一步探

究活性炭对苯乙烯的吸附作用机理以及含氧官能团

对活性炭吸附苯乙烯性能的影响。 

1  实验方法 

1.1  改性活性炭的制备 

研究采用的蜂窝状活性炭 AC 由江西佳霖炭业

科技有限公司生产提供。 

采用酸溶液浸渍法制备改性活性炭, 具体过程

如下: 将 AC 切割为 1 cm3 左右的小块, 洗净烘干后

分别置于 1 molL–1 的 H2SO4 溶液和 HNO3 溶液中, 

80 ℃恒温浸渍 12 h。用蒸馏水将浸渍结束的活性炭

洗至中性, 80 ℃烘干 12 h, 即得到改性活性炭材料

AC-S (H2SO4)和 AC-N (HNO3), 酸改性前后活性炭

材料形态无明显变化。 

1.2  改性活性炭吸附性能的测试 

通过动态吸附和静态吸附来表征改性活性炭对

苯乙烯的吸附能力。苯乙烯动态吸附装置如图 S1

所示, 该实验装置包括配气系统、固定床系统、分

析系统和尾气处理系统。为形成均匀床层, 将活性

炭制成粉末状, 吸附床层厚度为 45 mm, 活性炭质

量约 2.50 g。苯乙烯浓度通过氮气瓶 2 控制, 同时调

节氮气瓶 1 来固定每次实验系统的气流量。当入口

浓度 C0 和出口浓度 Ct 的比值(C0/Ct)为 0.95 时, 吸

附床层达到饱和。活性炭动态吸附的饱和吸附量由

公式(1)得到:  
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其中, qe 是动态饱和吸附量, mgg–1；Q 是进气流量, 

Lmin–1；m 是样品质量, g；C0 是进口苯乙烯浓度, 

mgm–3；Ct 是出口苯乙烯浓度, mgm–3；t 是吸附时

间, min。 

静态吸附法则是将活性炭样品置于盛有苯乙烯

的密闭容器中, 恒温放置 22 h。活性炭的静态饱和

吸附量由公式(2)得到:  
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其中, qs 是静态饱和吸附量, mgg–1；mt 是吸附后样

品质量, g；m0 是未吸附样品质量, g。 
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1.3  改性活性炭物理化学性能的表征 

1.3.1  结构表征 

对样品进行干燥预处理后, 采用 Smartlab9型 X

射线衍射仪对材料的结晶度进行表征(Cu Kα 光源

(40 kV, 40 mA)、靶材铜靶, 步长0.02°, 波长0.15416 nm, 

广角衍射范围 5°~85°, 扫描速率 10 (°)/min)。采用

美国 Quantachrome Autos orb IQ3 型号的三站式全

自动比表面积分析仪, 120 ℃脱气 5 h 后, 在–195.8 ℃

液氮条件下 , 对样品进行氮气吸脱附测试。通过

Brunauer-Emmett-Teller(BET)方程计算材料的总比

表面积、微孔体积、介孔体积、总孔容量。采用扫

描电子显微镜(SEM)和 LabRAM HR 型激光拉曼光

谱仪(Raman)对材料进行表征。 

1.3.2  表面化学官能团的表征 

采用傅里叶变换红外光谱仪(FT-IR)表征材料表

面官能团。采用 X 射线光电子能谱技术(XPS)表征

材料表面官能团种类及含量。采用 Boehm 滴定法定

量测定材料表面含氧官能团的含量 , 包括羟基

(–OH)、内酯基(–COO)和羧基(–COOH)。材料表面

含氧官能团的含量用公式(3)计算得到:  

 HCl 0 1 5( )C V V
C

m

  
  (3) 

其中, C 是表面含氧官能团的含量, mmol/g; CHCl 是

HCl 标准溶液的浓度, molL–1；V0是空白消耗 HCl 体

积, mL；V1是样品消耗HCl体积, mL；m是样品质量, g。 

2  结果与讨论 

2.1  改性活性炭结构表征分析 

2.1.1  XRD、Raman 及 SEM 表征分析 

AC、AC-S 和 AC-N 的广角 XRD 谱图如图 1(a)

所示, 其中 2θ=20°~30°的衍射峰具有芳香层的索引

特征[18], AC-S的(100)和(010)晶面衍射峰比AC-N和

AC 更加明显(PDF#85-1054)。在 2θ=30°~85°范围内, 

与 AC-N 和 AC 相比, AC-S 出现了明显的 SiO2 衍射

峰 (2θ=36.6°, 39.5°, 42.5°, 50.2°, 60.1°, 68.5°, 

PDF#85-1054), 表明 AC-S 比其他两种活性炭材料

结晶度更高。图 1(b)是 AC、AC-S 和 AC-N 的 Raman

谱图, 谱图中 D 峰的高度或峰面积与碳材料的无序

化程度成正比, G 峰的强度则可用于表征材料的石

墨结晶度。ID/IG 越大, 样品的不规则程度越高[19-20]。

AC-S、AC-N 的 ID/IG(1.09、1.08)高于 AC(1.05), 表

明酸改性能雕刻碳材料内部结构, 增加样品的缺陷

程度。此外三种活性炭材料的 SEM 照片如图 S2 所

示, 活性炭表面的细小碎片由碰撞、摩擦等机械作

用造成, AC、AC-S 表面及断面相对光滑, 孔道结构

不明显；而 AC-N 断面出现了均匀密集的孔状结构。

结合 Raman 结果可知，硫酸和硝酸改性都能增加活

性炭的缺陷度, 但二者对活性炭材料内部的雕刻作

用有所区别。 

2.1.2  孔结构表征分析 

活性炭的比表面积和孔隙结构是影响其吸附性

能的关键因素, 且关系着活性炭表面的活性位点。

在大多情况下 , 比表面积越大 , 孔隙结构越丰富 , 

越有助于提高材料的吸附能力。如图 1(c)所示, 在

77.35 K 条件下 AC、AC-S 和 AC-N 的 N2 吸附等温

线都呈现 I 型与 IV 型组合的吸附分支, 且存在标准

的 H4 型回滞环。在相对压力极低(p/p0＜0.01)的阶

段, N2 吸附曲线急速攀升。此后, 曲线趋于平缓, 并

在相对压力中高(p/p0＞0.4)阶段出现了H4型回滞环, 

这可归因于 N2 在介孔中的毛细凝聚作用。上述结果

表明三种样品都是微-介孔碳材料[21]。 

实验进一步表征了三种样品的孔径分布情况, 

如图 1(d)所示, AC-S 的孔径在微孔(＜2 nm)及介孔

(2~10 nm)的分布比 AC 和 AC-N 更集中, 且由表 1

可知 AC-S 的孔径参数最佳, 其中为官能团提供吸附

位点的最大 BET 比表面积(SBET)为 558.10 m2g–1, 微

孔体积 (Vmicro)为 0.14 cm3g–1, 介孔体积 (Vmeso)为

0.24 cm3g–1。究其原因, 适度的酸改性环境有助于

去除活性炭中的一些杂质成分, 打开原本堵塞的微

孔。而硝酸改性溶液除具有酸性外还具有氧化性, 

氧化作用会造成活性炭微-介孔结构坍塌并形成大

孔, 因此 AC-N 的比表面积和孔容量有所下降[22], 

这与 AC-N 的 SEM 分析结果吻合。据报道, 有效吸

附孔径为吸附质分子动力学直径的 1.3~1.8 倍[23]。

苯乙烯的动力学直径在 6 Å 左右[24], 因此孔径大小

在 7.8~10.8 Å 范围内的微孔对苯乙烯起主要吸附作

用。值得注意的是, 在此范围内 AC-N 与 AC 微孔

数量基本相当(如图 1(d)所示), 即 AC 和 AC-N 对苯

乙烯的物理吸附能力基本相同。 

2.1.3  表面化学官能团表征分析 

采用 Boehm 滴定法测定 AC、AC-S 和 AC-N 表

面含氧官能团的含量, 结果如图 2(a)和表 S3 所示。

AC 上原有的含氧官能团含量较少 , 总量仅为 

0.13 mmolg–1。经过改性后的 AC-S 和 AC-N 的含氧

官能团总量远高于 AC, 约为其含量的 10 倍。值得

注意的是, 与 AC 相比, AC-N 的内酯基含量和羧基

含量均有明显增加, 分别为 0.63 和 0.37 mmolg–1, 

推测活性炭表面的内酯基与羧基含量可能是增强苯

乙烯化学吸附的关键因素。 

FT-IR 也是研究碳材料表面官能团种类的有效 
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图 1  AC、AC-S 和 AC-N 的(a)XRD 谱图, (b)Raman 谱图, (c)N2 吸脱附等温线和(d)孔径分布图 

Fig. 1  (a) XRD patterns, (b) Raman spectra, (c) N2 adsorption-desorption isotherms, and  
(d) pore size distributions of AC, AC-S, and AC-N 

Colorful figures are available on website 
 

表 1  AC、AC-S 和 AC-N 的孔径结构特征 

Table 1  Textural characteristics of AC, AC-S, and AC-N 

Sample 
SBET/ 

(m2g–1) 
Vmicro/ 

(cm3g–1)
Vmeso/ 

(cm3g–1) 
Vtotal/ 

(cm3g–1)

AC 485.51 0.12 0.21 0.33 

AC-S 558.10 0.14 0.24 0.38 

AC-N 348.88 0.06 0.21 0.27 

 
手段。如图 2(b)所示, AC、AC-S、AC-N 的 FT-IR 谱

图走势相似, 但峰强度有所区别。活性炭的红外特

征峰主要有位于 1056 cm–1 处的–C–O–C–的弯曲振

动[25], 位于 2813 cm–1 处的脂肪族–C–H 的伸缩振

动[26], 以及位于 784 cm–1 处的芳香结构中–C–H 的

弯曲振动。此外, 在 1570 cm–1 处附近归属于羧基和

内酯基的 C=O 发生了微弱的振动[27-28]。从图中可以

观察到, AC-S、AC-N 在 1056 cm–1 处–C–O–C–的弯

曲振动峰强度明显增加, 表明经过酸改性后的活性

炭表面氧含量有所增加。1300~4000 cm–1 范围内没

有出现其他明显的含氧官能团特征峰, 可归因于高

纯度活性炭对红外线的吸收作用[29]。FT-IR 谱图结

果与 Boehm 滴定测试结果相符, 说明酸改性能够提

高活性炭表面的含氧官能团含量。 

为了进一步探究 AC、AC-S、AC-N 表面附着的

化学基团对苯乙烯的吸附作用, 利用 XPS 对其表面

进行分析。如图 S3(a)所示, 检测 AC、AC-S、AC-N

的 C1s 核心区域发现, C1s 谱图可分为四个子峰, 分 
 

 
 

图 2  AC、AC-S 和 AC-N 的(a)表面官能团含量和(b)FT-IR 谱图 

Fig. 2  (a) Amounts of surface functional groups and (b) FT-IR spectra of AC, AC-S, and AC-N 
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图 3  AC、AC-S 和 AC-N 对苯乙烯的(a)穿透曲线和(b)饱和吸附量 

Fig. 3  (a) Breakthrough curves and (b) saturation adsorption capacity for the adsorption of styrene by AC, AC-S, and AC-N 
Colorful figures are available on website 

 

别位于 284.8、286.6、288.1、290.0 eV, 对应 C–C、

C–O、C=O/COOH、O–C=O 官能团[30-31]。从图 S3(b)

中可以发现, AC-S 与 AC-N 表面分别附着了最大比

例的 O–C=O 基团(13%)和 C=O/COOH 基团(15%)。

值得注意的是, AC-N 相较于 AC, O–C=O 与 C=O/ 

COOH 含量有所增加, 这与 Boehm 滴定结果的趋势

基本一致。各含氧官能团的相对百分含量见表 S4。 

2.2  改性活性炭吸附性能分析 

2.2.1  苯乙烯吸附结果分析 

未改性活性炭和改性后活性炭材料的穿透曲线

如图 3(a)所示, 在 3.15 gm–3 苯乙烯浓度下, AC-S 的

穿透时间和饱和时间最长, 分别达到 357 和 646 min, 

AC-N的吸附时间及饱和时间略短于 AC-S, AC吸附

能力明显弱于AC-S和 AC-N, 穿透时间仅有 119 min, 

不足 AC-N 的 50%。结果表明, 酸改性后的活性炭

材料对苯乙烯的穿透时间和饱和时间显著延长。

图 3(b)为样品对苯乙烯的饱和吸附量 , AC-S 和

AC-N 的动态饱和吸附量和静态饱和吸附量都明显

高于 AC。AC-S 的静态饱和吸附量达到 328 mgg–1, 

约为 AC的 1.5倍, 吸附结果与上述材料表征结果相

吻合, 即酸改性有助于提高活性炭对苯乙烯的吸附量。 

2.2.2  吸附动力学模型 

吸附动力学可用于探究活性炭材料对苯乙烯的

动态吸附机制。采用准一阶(PFO)和准二阶(PSO)模

型对活性炭材料吸附苯乙烯的过程进行动力学分析, 

模型分别如式(4)和式(5)所示:  

 1
e 1 e( )k t

tq q    (4) 

 
2

2 e

2 e1t
k q t

q
k q t




 (5) 

其中, qt 是 t 时刻吸附量, mgg–1；qe 是饱和吸附量, 

mgg–1；k1 是 PFO 模型的速率常数, min–1；k2 是 PSO

模型的速率常数, gmg–1min–1。 

PFO 和 PSO 动力学模型拟合结果如图 4(a~c)和

表 S1 所示。分析比较回归系数 R2 以及 qe 来评估拟

合的准确性, 结果显示 AC、AC-S 和 AC-N 的 PFO

模型与 PSO模型的 R2均达到 0.99, 都很好地描述了

苯乙烯在活性炭上的吸附过程。大量研究指出, 若

PFO 模型拟合效果更好, 则代表发生了物理吸附；若

PSO 模型拟合效果更好, 则代表发生了化学吸附[32]。

上述拟合结果表明, 苯乙烯在活性炭上的吸附过程

同时受物理吸附作用和化学吸附作用的复合影响[33], 

这与本实验的表征结论相吻合。 

2.2.3  吸附等温线模型 

为进一步探究活性炭材料对苯乙烯的吸附机理, 

采用朗格缪尔(Langmuir)模型(式(6))和弗兰德里希

(Freundlich)模型(式(7))对实验数据进行拟合, 两种

模型公式如下:  

 m L
e

L1

q K C
q

K C



 (6) 

 
1

e F
nq K C  (7) 

其中, qe 是 C 浓度下的平衡吸附量, mgg–1；qm 是最

大吸附量, mgg–1；KL 是 Langmuir 吸附等温方程平

衡常数, m3mg–1；KF 是 Freundlich 吸附等温方程平

衡常数, (mgg–1)·(m3mg–1)1/n；n 是 Freundlich 吸附

等温方程平衡常数。 

拟合结果如图 4 (d )和表 S2 所示 ,  AC 的

Freundlich 模型的 R2 为 0.99, 均方根误差(RMSE)分

析结果为 2.73；而其 Langmuir 模型的 R2 为 0.98, 

RMSE 分析结果为 3.53。综上可见, Freundlich 模型

可以更好地描述 AC 对苯乙烯的吸附过程, 苯乙烯

在 AC 上倾向于多层吸附, 模型参数 n=2.06, 证明

这是一个易于发生的吸附过程[34]。而更高的 R2 和更

低的 RMSE 表明, AC-S、AC-N 对苯乙烯的吸附更

符合 Langmuir 模型的规律, 说明经过酸改性的活性

炭对于苯乙烯的吸附行为表现为表面单层吸附, 且吸

附点位相对均匀 [35]。该现象可能与改性活性炭材 
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图 4  (a)AC, (b)AC-S 和(c)AC-N 的吸附动力学及其(d)吸附等温线拟合 

Fig. 4  Adsorption kinetics of (a) AC, (b) AC-S and (c) AC-N, and (d) correspoding adsorption isotherm fitting 
Colorful figures are available on website 

 

料表面含氧官能团的变化有关。相较于 AC, AC-S、

AC-N 材料表面附着的含氧官能团使苯乙烯更倾向于

表面吸附行为。 

2.3  DFT 模拟计算分析 

采用第一性原理计算方法, 基于 DFT 进行模拟

计算分析。通过 Materials Studio 软件构建苯乙烯分

子模型及含不同官能团的石墨烯层以替代活性炭结

构 [36] 。 使 用 Vienna ab-initio Simulation 

Package(VASP)进行模拟计算。通过共轭梯度法(CG)

对构建模型进行结构优化 , 体系的交换关联能由

Perdew-Burke-Ernzerhof(PBE)广义梯度近似描述 , 

使用 3×3×1 的 Monkhorst-Pack 型 K 点网格为布里渊

区的采样[37-38]。设置 20 Å 的真空间距防止相邻层出

现干扰现象[39]。苯乙烯的吸附能由式(8)得到[40]。 

 ads surface styrene surface styreneE E E E    (8) 

其中, Esurface+styrene 是苯乙烯稳定吸附在活性炭表面

后系统的总能量 , Esurface 是基底活性炭的表面能 , 

Estyrene 是苯乙烯分子的表面能。 

通过 DFT 模拟计算从微观角度探究苯乙烯在

不同活性炭表面的吸附行为, 并计算了不同含氧官

能团与不同吸附构型苯乙烯的吸附能。为了全方位

了解含氧官能团与苯乙烯之间的作用方式, 将对苯

乙烯的主要吸附方式分为垂直吸附和平行吸附, 同

时根据苯环与含氧官能团(石墨层)的距离分为 A 构

型与 B 构型。如图 S4 所示, 在不含任何官能团的

情况下, 苯乙烯在 AC 上的吸附能为 9~48 kJmol–1, 

其中, 最大吸附能为 47.33 kJmol–1, 远超其余两种

垂直吸附构型, 表明苯乙烯更倾向于平行吸附在石

墨层表面。有学者提出, 由于 π–π相互作用, 芳香烃

在石墨层上具有很强的吸附作用[41]。因此, 平行吸

附时苯环与石墨层之间会产生面对面 π–π 堆叠作

用 [42], 进而加大了活性炭与苯乙烯之间的相互作

用力, 增强活性炭对苯乙烯的捕捉。而在垂直吸附

时不会产生 π–π 堆叠作用, 仅存在分子之间的范德

瓦尔斯力。 

如图 5(e)所示, 内酯基与平行吸附的 A 构型苯

乙烯之间的吸附能最大, 达到 63.36 kJmol–1, 成为

能量上最有利的构型。此外, 图 5(a~h)显示, 除最有

利的构型外, 其余构型吸附能均小于图 S4(a)所示构

型, 这是因为官能团修饰芳香结构, 从而减弱了 π–π

堆叠作用[43]。苯乙烯在羟基和内酯基上平行吸附的

吸附能普遍大于垂直吸附, 差距达到 2~5 倍。当苯乙

烯垂直吸附在羟基或内酯基上时, A 吸附构型与 B 吸

附构型的吸附能基本相同, 且与苯乙烯在AC上垂直

吸附的吸附能相差不大。当苯乙烯平行吸附在羟基

和内酯基上时, A 构型的吸附能显著高于 B 构型。通

常来说, 苯乙烯的乙烯基比苯环更加活跃, 因此乙

烯基可能是发生平行吸附的主要作用位点, 与羟基和

内酯基发生特定相互作用, 从而完成吸附过程。 
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图 5  苯乙烯(a~d)与羟基作用, (e~h)与内酯基作用以及(j~m)与羧基作用的构型 

Fig. 5  Configurations of (a-d) styrene interacting with hydroxyl group, (e-h) styrene interacting with  
lactone group, and (j-m) styrene interacting with the carboxyl group  

 

羧基与苯乙烯的作用方式与羟基、内酯基有很

大差别。如图 5(j~m)所示, 其 B 构型的吸附能分别

达到 33.02 和 35.04 kJmol–1, 而 A 构型的吸附能仅

为 18.05 和 18.14 kJmol–1, B 构型的吸附能明显高于

A 构型, 且基本不受苯乙烯垂直吸附或平行吸附所

影响。这可能是由于羧基影响了电子云排布情况, 使

面对面 π–π 堆叠作用也能发生, 且羧基对苯环的亲

和性更强。综上, 在构建的模型中, 内酯基平行吸附

苯乙烯的 A 构型吸附能最大, 达到 63.36 kJmol–1, 是

能量上最有利的构型。其吸附能明显超过物理吸附范

围, 表明苯乙烯与内酯基之间发生了化学吸附行为。 

图 6(a)为苯乙烯与含内酯基的活性炭构型通过 
 

 
 

图 6  苯乙烯在内酯基上最佳吸附构型的(a)切面图和(b)ELF 

Fig. 6  (a) Section view and (b) ELF of optimal adsorption configuration of styrene on the lactone group 
 
 



第 4 期 吴光宇, 等: 接枝内酯基活性炭增强苯乙烯吸附性能研究 397 
 
 
 

    

 
 

 
 

图 7  活性炭上内酯基与苯乙烯相互作用的吸附机理 

Fig. 7  Adsorption mechanism of interaction between styrene 
and lactone group on activated carbon 
 

自洽计算得到的 ELFCAR 结果。对该结果进一步分

析, 可以发现苯乙烯分子中乙烯基的 C 原子和 H 原

子之间的电子密度接近 1.0(图 6(b)), 表明此处电子

高度局域。这可能是电子由石墨烯平面通过 O 原子

向乙烯基分子转移形成的。通过这种电荷转移, 内

酯基为苯乙烯提供了强吸附位点, 加强了活性炭对

苯乙烯的吸附, 同时表明苯乙烯中乙烯基是与内酯

基反应的主要部位。 

苯乙烯与内酯基相互作用机理如图 7 所示, 苯

乙烯尽可能以平行方式依靠其乙烯基与活性炭上内

酯基间的相互作用而被吸附。 
 

3  结论 

本研究采用酸浸渍法改性活性炭 AC, 制备得

到 AC-S 和 AC-N, 成功向活性炭表面引入羟基、羧

基以及内酯基等含氧官能团, 进一步探究了酸改性

活性炭的比表面积、孔隙结构及含氧官能团的变化

及其对吸附苯乙烯性能的影响。三种活性炭吸附苯

乙烯都遵循准一阶动力学模型与准二阶动力学模型

拟合, 结果显示吸附过程受物理吸附和化学吸附作

用的复合影响。酸改性显著提高了活性炭对苯乙烯

的吸附能力。N2 吸脱附等温线结果分析表明, 三种

活性炭均具有微-介孔结构。AC-N 的各项孔径参数

较 AC 都有所下降, 但 AC-N 对苯乙烯的吸附能力

仍强于 AC, 该现象表明除比表面积和孔隙结构的

影响外, AC-N表面增加的含氧官能团对苯乙烯的吸

附有积极作用。DFT 计算模拟分析表明苯乙烯最稳

定的吸附构型为平行吸附于含内酯基的石墨层, 其

吸附能为 63.36 kJmol–1。内酯基是影响活性炭对苯

乙烯吸附的主要化学含氧官能团, 它为苯乙烯分子

的乙烯基提供了强吸附位点, 可以显著提高活性炭

对苯乙烯的吸附能力。 

综上所述, 活性炭对苯乙烯的吸附能力受到其

比表面积、孔隙结构以及含氧官能团的综合影响。

酸改性增加了活性炭表面的含氧官能团含量, 并通

过内酯基与苯乙烯分子上乙烯基的相互作用增强了

活性炭对苯乙烯的化学吸附。本研究阐述了含氧官

能团对活性炭吸附苯乙烯的影响, 为进一步开发设

计用于吸附苯乙烯类 VOCs 的活性炭材料提供了研

究方向和理论依据。 

补充材料： 

与本文相关补充材料请登录 https://doi.org/ 

10.15541/jim20230473 查阅。 
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补充材料 

接枝内酯基活性炭增强苯乙烯吸附性能研究 

吴光宇 1,2, 舒 松 1,2, 张洪伟 1,2, 李建军 1,3 
(1. 四川大学 建筑与环境学院, 成都 610000; 2. 国家烟气脱硫工程技术研究中心, 成都 610000; 3. 四川大学 碳

中和未来技术学院, 成都 610000)  

 

表 S1  AC、AC-S、AC-N 吸附苯乙烯的动力学参数 

Table S1  Kinetic parameters of styrene adsorption by AC, AC-S, and AC-N 

Sample 
PFO PSO 

qe/(mgg–1) k1/min–1 R2 qe/(mgg–1) k2/(gmg–1min–1) R2 

AC 123 0.0041 0.99 184 1.59×10–5 0.99 

AC-S 319 0.0015 0.99 548 1.59×10–6 0.99 

AC-N 338 0.0014 0.99 595 1.29×10–6 0.99 

  

表 S2  苯乙烯吸附的 Langmuir 和 Freundlich 模型拟合参数 

Table S2  Fitting parameters of the Langmuir and Freundlich models for styrene adsorption 

Isotherm model Parameter AC AC-S AC-N 

Langmuir 

qe/(mgg–1) 239 317 281 

KL/(m3mg–1) 0.25 0.40 0.42 

R2 0.98 0.99 0.97 

RMSE 3.53 3.86 5.39 

Freundlich 

KF/((mgg–1)·(m3mg–1)1/n) 59.82 122.75 102.76 

n 2.06 2.63 2.69 

R2 0.99 0.95 0.93 

RMSE 2.73 7.74 8.52 

  

表 S3  AC、AC-S 和 AC-N 的表面官能团含量 

Table S3  Amounts of surface functional groups of AC, AC-S, and AC-N 

Sample Hydroxyl group/(mmolg–1) Lactone group/(mmolg–1) Carboxyl group/(mmolg–1) Total/(mmolg–1) 

AC 0.10 0.01 0.02 0.13 

AC-S 0.21 0.82 0.15 1.18 

AC-N 0.14 0.63 0.37 1.14 

  

表 S4  AC、AC-S、AC-N 表面 C1s 的 XPS 分析结果 

Table S4  XPS results of C1s on the surface of AC, AC-S, and AC-N 

Sample 
Relative content/% 

C–C C–O C=O/COOH O–C=O 

AC 70.67 20.99 2.91 5.43 

AC-S 65.14 16.56 4.99 13.32 

AC-N 72.94 6.70 14.57 5.79 
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图 S1  苯乙烯动态吸附装置示意图 

Fig. S1  Schematic illustration of styrene dynamic adsorption device 

 

 
 

图 S2  活性炭的 SEM 形貌 

Fig. S2  SEM morphologies of activated carbon 

(a) AC; (b) AC-S; (c) AC-N 

 

 
 

图 S3  AC、AC-S 和 AC-N 的(a)C1s XPS 谱图和(b)含氧官能团的相对含量 

Fig. S3  (a) C1s XPS spectra and (b) relative contents of oxygen-containing functional groups for AC, AC-S and AC-N 
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图 S4 苯乙烯与石墨层作用 

Fig. S4  Styrene interacting with graphite layer 

 


