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摘　要：随着矿物浮选研究的深入发展以及计算机性能的不断提升，分子动力学模拟已逐渐成为研究矿物浮
选的重要手段。经典分子动力学模拟可以从分子或原子层面展示矿物界面的相互作用，从微观角度研究浮

选现象，深入分析矿物表面及界面相互作用，并为浮选药剂筛选和药剂分子设计提供理论依据。其在矿物浮

选研究中的应用，主要包括在矿物表面结构、矿物与药剂相互作用，以及药剂筛选和药剂分子设计研究中的

应用。
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引 言
“材料计算与设计”的思想产生于 ２０世纪 ５０

年代，随着计算科学与技术的飞速发展，理论和计算

在科学研究过程中的作用越来越大。一方面是模拟

计算，即根据材料学和相关学科基本原理，从实际数

据出发，通过建立数学模型及数值计算，模拟实际过

程；另一方面是材料理论计算与设计，即直接通过理

论的物理模型和数值计算，预测或设计材料结构与

性能。电子、原子和分子水平上的物质结构及其物
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性研究是科技发展的重大基础研究问题之一，不同

尺度、不同层次、不同范畴内所使用的理论方法不

同，图１所示为不同时间、空间尺度与理论研究方法
的对应关系。

图１　理论方法与时间、空间尺度对应图［９］

Ｆｉｇ．１　Ｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｉｍｅａｎｄｓｐａｃｅｓｃａｌｅｓｏｆｔｈｅ
ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｍｅｔｈｏｄ［９］

由图１可见，不同的时间和空间尺度范畴内所
用的理论方法不同，从基于量子力学和密度泛函理

论的第一性原理计算到分子动力学和蒙特卡罗模

拟，然后是缺陷动力学、相变动力学，再向连续介质

力学方法过渡［１］。

分子动力学模拟，一般指的是经典分子动力学

模拟，是在原子层面通过对体系的结构和动力学参

数进行计算和统计分析，研究体系以及体系中分子

或者原子相关性质的方法［２］。自１９５７年 Ａｌｄｅｒ和
Ｗａｉｎｗｒｉｇｈｔ［３］首次采用分子动力学研究物质的宏观
性质，分子动力学模拟已广泛应用于物理、化学、材

料和生物等学科的研究［４－８］。经典分子动力学方法

的物理思想是用差分近似法求解牛顿运动方程，并

追踪系统的时间变化，可以通过模拟分子的结构和

分子间相互作用力来研究分子的物化性质，直观展

示分子间相互作用以及模拟的动态过程；并结合现

代先进的实验、检测分析手段，实现物质结构以及分

子间相互作用的宏观与微观展示［１，９］。

经典分子动力学模拟以原子为最小研究单元，

忽略电子运动，采用经典力学原理分析原子或者分

子之间的相互作用，计算速度较快，可用来预测体系

的平衡构型和能量，或具有大分子的平衡体系的动

力学和热力学性质，是联结体系微观状态、演变以及

宏观性质的桥梁［１０，１１］。１９８５年，ＣａｒＲ和 Ｐａｒｒｉｎｅｌｌｏ

Ｍ成功将经典分子动力学模拟和密度泛函理论有
机结合起来，首次提出了第一性原理分子动力学计

算方法［１，１２］。将经典的牛顿力学扩展到薛定谔方

程，使用量子力学描述电子状态，并将经典分子动力

学和密度泛函理论有机结合来描述体系中化学键的

形成和断裂，扩展了分子模拟应用的深度和广

度［１３，１４］。

作为凝聚态物理学常用的计算机模拟技术，经

典分子动力学模拟可以在传统选矿方法和检测手段

的基础上，直观展示并量化矿物晶体结构、药剂分子

结构和矿物与药剂分子之间的相互作用等相关参

数，为浮选研究提供理论依据，其在矿物浮选研究中

的应用，主要包括对矿物晶体化学、浮选溶液化学、

浮选电化学、表面化学等性质的研究，以及浮选药剂

分子的设计等［１５］。

本文整理了近年来基于经典分子动力学模拟进

行的矿物浮选研究成果，综述了矿物浮选研究过程

中分子动力学模拟的应用方向。

１　经典分子动力学模拟简介

１．１　经典分子动力学基本原理
经典分子动力学模拟的基本思想如图２所示，

即通过数值积分求解牛顿运动方程，记录模拟体系

中粒子位置和速度随时间变化的轨迹，并依据轨迹

采用统计力学方法获得体系的宏观性质［１６］。

图２　分子动力学的基本思想［９］

Ｆｉｇ．２　Ｔｈｅｍｅｔｈｏｄｏｌｏｇｉｅｓｏｆｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓ［９］

分子动力学模拟假定每一个分子都遵从经典力

学运动定律，并且分子之间的相互作用满足叠加定

理［１７］。分子力学忽略体系的电子结构，将不同原子

坐标位置的体系作用能用一系列解析函数表示，从

典型的结构参数和作用力角度研究体系性质，即用

位能函数表示在模拟体系中键长、键角、二面角等结

·０１· 矿产保护与利用　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　２０１８年



构参数和非键相互作用能，体系总能量则为体系内

所有分子或原子的势能和动能的总和［１８］。经典力

学中，势能的梯度即为体系中分子或原子所受的力。

因此，经典分子动力学模拟以牛顿运动定律为理论

基础，通过统计计算各个分子或原子的位置来计算

总势能，计算出各个分子或原子所受的范德华力，求

得加速度，进而得到一定时间后各个分子或原子的

速度和位置，最终得到不同时刻分子或者原子的位

置、加速度和速度，即运动轨迹，进而得到分子体系

的宏观物理量［１９］。

基于分子体系的经典力学模型，分子动力学模

拟可以优化分子总能量得到稳定构型，反复采集分

子体系位形空间样本，计算得到体系的总能量，然后

在体系最优构型基础上分析平衡性质［２０］。

１．２　力 场
经典分子动力学模拟基于分子力学，用经典力

学方程求解核运动，采用力场方法模拟计算原子或

分子之间的相互作用［２１］。分子力学将势能进行经

验拟合成力场，因此可将表达原子间相互作用的势

能函数统称为分子力场［２２］。力场是以数学形式表

示的分子势能函数，是分子动力学模拟的基础，主要

由原子类型列表、势函数和力场参数三部分组

成［２３］。力场从原子类型、杂化方式以及电荷等方面

区分不同体系中的原子，不同的力场包含不同的原

子类型列表和势能函数，势能函数以解析式的形式

描述粒子间的相互作用，包含：

键伸缩能Ｅｃ：构成分子的各个化学键在键轴向
上的伸缩运动所引起的能量变化；

键角弯曲能Ｅｂ：键角变化引起的分子能量变化；
二面角扭转能Ｅｔ：单键旋转引起分子骨架扭曲

所产生的能量变化；

非键能 Ｅｎｂ：包括范德华力、静电相互作用等与
能量有关的非键相互作用；

交叉能量相：上述作用之间耦合引起的能量变化。

力场参数包括平衡键长、键角、二面角等，可通

过试验测得或量子化学计算得出，分子的总势能可

表示为［１８，２４］：

Ｅ＝Ｅｎｂ＋Ｅｂ＋Ｅｃ＋Ｅｔ＋．．． （１）

在分子动力学模拟过程中，合适力场的选择决

定了模拟结果的可靠性［２５］。分子动力学模拟中力

场的发展和分类如图 ３所示。其中传统力场主要

有：ＡＭＢＥＲ力场、ＣＨＡＲＭＭ 力场、ＭＭＸ力场和
ＣＶＦＦ力场等［２６－２９］。第二代力场势能函数比传统

力场复杂，主要包括：ＣＦＦ力场、ＣＯＭＰＡＳＳ力场、
ＵＦＦ力场和Ｄｒｅｉｄｉｎｇ力场等［３０－３２］。除上述力场外，

还有一些基于常用力场为特定体系构建的特殊力

场［３３］。

图３　分子力场的发展和分类［９］

Ｆｉｇ．３　Ｔｈｅｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔａｎｄｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆｍｏｌｅｃｕｌａｒｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄ［９］

１．３　系综
经典分子动力学模拟是通过求解牛顿运动方程

对体系进行模拟，不同的体系要求产生了系综。系

综是具有相同条件系统的集合，可分为正则系综

（ＮＶＴ）、微正则系综（ＮＶＥ）、等温等压系综（ＮＴＰ）
等［３３，３４］。正则系综，为具有相同分子数 Ｎ、相同体
积Ｖ与相同温度Ｔ的系统的集合，以符号（ＮＶＴ）表
示；微正则系综（ＮＶＥ），Ｅ为系统的能量；等温等压
系综（ＮＴＰ），Ｐ为系统的压力；巨正则系综（μＶＴ），μ
为系统的化学势能。不同系综条件下，根据系综的

原子数、压强、温度、体积、能量等性质，可以计算体

系的结构、能量以及动力学性质［３６］。实际应用中，

不同的体系需选取适当的系综，系综越大，所含的分

子数目越多，误差越小［３５］。

２　经典分子动力学模拟在矿物浮选中
的应用

　　影响矿物浮选效果的主要因素包括矿物性质、
浮选药剂性能及溶液条件和浮选界面组成等。矿物

本身的晶体结构、解理面决定了矿物在浮选溶液中

的表面性质，浮选药剂及溶液的物理化学性质决定

了药剂或溶液离子在矿物表面的吸附。溶液中药剂

或者离子作用在矿物表面，即形成了浮选界面，浮选

界面主要涉及浮选界面电荷转移、矿物表面药剂分

子的取向和矿物表面分子间或分子内的作用等。浮

选中的经典分子动力学模拟可以在分子层面直观展
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示矿物晶体和表面结构、浮选药剂吸附构型、矿物与

浮选药剂之间的相互作用等，通过药剂吸附形态解

释浮选药剂作用机理［３７，３８］。

２．１　矿物表面性质
基于矿物表面性质的经典分子动力学模拟，可

以研究矿物表面原子及其对表面性质的影响，也可

以研究矿物表面及其原子的水化和表面润湿性，为

矿物表面性质分析及药剂筛选提供理论依据，并解

释矿物在特定浮选体系中的浮选行为。

矿物晶体结构的经典分子动力学模拟与实验结

果具有较高的一致性，故可用分子动力学模拟突破

实验条件的局限，定向探索晶体结构及其缺陷等，探

究宏观表面化学理论无法解释的矿物表面及原子的

水化和矿物晶体表面各向异性等。闵凡飞等［３９］基

于分子动力学模拟研究了煤泥水中高岭石和蒙脱石

表面的水化，通过对界面原子浓度等的研究，探究水

分子在高岭石和蒙脱石表面的扩散，研究水分子层

厚度，并对二者水化程度和矿物表面原子的水化进

行了对比，从原子层面探究了煤泥水难沉降脱水的

原因。利用分子动力学模拟还可以精确确定矿物表

面活性位点，实现药剂的定向吸附。徐龙华等［４０］采

用分子动力学等方法研究了油酸钠浮选体系锂辉石

的表面晶体化学及各向异性。结果表明，铝原子是

锂辉石表面与药剂作用的活性位点，锂辉石晶面单

位面积断裂键的差异是导致锂辉石不同浮选行为的

原因之一。

矿物在破碎过程中裸露的表面不同，不同的解

理面具有不同的表面能。矿物表面结构和电荷的差

异，以及表面离子的解离，使得矿物呈现不同的表面

性质。经典分子动力学模拟可以量化表面能和解理

能数值，并得到与试验相近的结果。ＨｅｎｄｒｉｋＨｅｉｎｚ
等［４１］采用经典分子动力学模拟手段，以ｐｃｆｆ力场为
基础，提出了含有层状硅酸盐原子势能参数的 ｐｃｆｆ
－ｐｈｙｌｌｏｓｉｌｉｃａｔｅｓ力场，用此力场模拟计算了叶腊石、
蒙脱石和云母的表面能和解理能，直观展示了三种

层状硅酸盐的晶体结构、表面能等，计算得到的晶体

参数和表面能数值与试验测量值相比具有较小的误

差。矿物表面原子空位是矿物晶体结构中常见的现

象，也是造成实际表面与理论解理面存在不同浮选

行为的原因之一。ＺｅｉｎａｂＮａｄｅｒｉＫｈｏｒｓｈｉｄｉ等［４２］采

用分子动力学模拟研究了碱性条件下Ａｌ和Ｓｉ空位

对高岭石表面离子溶解的影响，并通过分析缺陷晶

体表面，解释溶液中碱金属离子 Ｎａ＋和 Ｋ＋在高岭
石表面的离子交换，从而得出了晶格缺陷影响高岭

土物化性质的机理。

矿物表面的润湿性决定了浮选过程中矿物的浮

选行为，是水分子在矿物表面吸附的直接表征，水分

子在表面的作用位点和方式不同，矿物表面水化程

度不同。ＫａｕｓｔｕｂｈＳｈｒｉｍａｌｉ［４３］采用分子动力学模拟
和原子力显微镜，研究了不同 ｐＨ条件下赤铁矿表
面润湿性。结果表明，在碱性条件下，羟基化赤铁矿

表面的形成增加了赤铁矿表面的亲水性，羟基化表

面与水化表面和疏水表面不同，且疏水表面的水解

作用可以使赤铁矿表面亲水，计算结果与原子力显

微镜研究结构一致。ＤｉｍｉｔｒｉｏｓＡｒｇｙｒｉｓ等［４４］运用经

典分子动力学模拟研究了表面羟基化程度不同的石

英表面，通过模拟计算水分子在石英表面的作用概

率以及均方位移来研究不同表面水的动力学特征。

研究表明，表面水的结构和动力学特征的影响因素

有固体表面粗糙度、化学组成不均匀性和表面电荷

不均匀性；羟基化程度越高，吸附的水层越厚，水分

子优先吸附在表面的氧活性位点。

经典分子动力学模拟在矿物晶体结构和表面结

构研究中的应用，克服了传统检测的局限，直观展现

了矿物解理面的特性，通过量化表面能、表面原子键

长和键角等参数，研究表面润湿性。对矿物表面离

子溶解和空位、缺陷等的分子动力学研究使得模拟

更接近于实际矿物特征，且丰富了矿物晶体化学和

矿物表面化学等相关理论。

２．２　矿物与药剂的相互作用
矿物浮选的关键是浮选药剂在矿物表面的作

用，红外光谱和动电位等常规分析检测手段宏观展

示了浮选药剂的作用方式，经典分子动力学模拟从

原子或分子相互作用角度诠释了浮选药剂分子在矿

物表面活性位点的吸附行为，利用不同药剂在矿物

表面的吸附差异和浮选药剂在不同矿物表面的吸附

差异，提高浮选的选择性，并深入解释浮选药剂选择

性浮选矿物的机理。

药剂在矿物表面的吸附差异是药剂选择性浮选

矿物的直接原因，对药剂与矿物相互作用进行分子

动力学模拟，可以从吸附能和吸附构型等角度探索

药剂的选择性。刘安和樊民强［４５］采用经典分子动
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力学模拟研究了不同溶液条件下十二胺在石英和磁

铁矿表面的吸附，通过构建吸附模型和计算相互作

用能并结合吸附热力学，从分子力学和热力学层面

揭示了浮选过程中十二胺在石英和磁铁矿表面选择

性吸附的原因。陈智杰等［４６］研究了柠檬酸对油酸

钠浮选蓝晶石的调整作用，基于分子动力学分别计

算了水与柠檬酸在蓝晶石表面的吸附能，模拟结果

表明，柠檬酸与蓝晶石的相互作用强于水在蓝晶石

表面的相互作用，因此柠檬酸会排开蓝晶石表面的

水分子，吸附在蓝晶石表面的活性位点，并影响油酸

钠在表面的吸附。刘建东等［４７］利用分子动力学模

拟研究了捕收剂 ＣＳＵ－Ｙ在钼酸钙、氟磷灰石以及
黄铁矿表面的吸附差异，揭示了浮选过程中 ＣＳＵ－
Ｙ对钼酸钙和脉石矿物的浮选差异，解释了捕收剂
ＣＳＵ－Ｙ浮选分离钼酸钙和脉石矿物的机理。李丽
匣等［４８，４９］采用经典分子动力学模拟研究了油酸钠

浮选体系中含碳酸盐铁矿石的浮选差异，从药剂与

矿物表面相互作用能、药剂吸附构型等角度解释了

含碳酸盐铁矿石中菱铁矿对捕收剂浮选赤铁矿的影

响。

浮选药剂在矿物表面常见的作用方式有物理吸

附、化学吸附和氢键等，不同的作用方式使得浮选药

剂在矿物表面的吸附强度不同，同时，浮选药剂基团

在矿物表面的取向决定了矿物在药剂体系的可浮

性，经典分子动力学模拟可以通过分析原子间作用

距离、原子间电荷转移以及相互作用能等，确定浮选

药剂在矿物表面的吸附方式。ＢｅｅｎａＲａｉ等［５０］研究

了油酸和十二胺在锂辉石（００１）和（１１０）面的吸附，
油酸和十二胺的作用方式分别为物理吸附和化学吸

附，采用经典分子动力学模拟计算矿物 －药剂相互
作用能，理论计算得到的吸附能变化趋势与试验值

相一致。Ｄｕ等［５１］针对糊精和十二烷基三甲基溴化

铵（ＤＴＡＢ）在滑石表面的作用进行了分子动力学模
拟。研究表明，滑石基面疏水，与水分子作用后不会

紧密接触，二者之间存在３?的空隙，ＤＴＡＢ和糊精
的疏水基团通过疏水作用力优先吸附在基面上；滑

石端面Ｓｉ－Ｏ键和Ｍｇ－Ｏ键断裂，氢键作用的存在
使得端面亲水，ＤＴＡＢ通过静电作用吸附在端面，糊
精分子在端面的作用比水弱，不能吸附在端面上。

浮选药剂性质不同，在矿物表面作用方式不同，通过

分析药剂在矿物表面的吸附构型可以得到药剂在矿

物表面的作用方式以及作用强弱。ＫａｕｓｔｕｂｈＳｈｒｉ

ｍａｌｉ［５２］利用分子动力学模拟直观展示了醚胺和淀
粉在石英反浮选体系的作用，分析得出在石英表面

形成了类络合物，与试验结果和前期预测结果相一

致。

经典分子动力学模拟在矿物与药剂相互作用研

究中的应用，加深了对浮选药剂作用的探索，能更好

地解释捕收剂、抑制剂和活化剂等在矿物表面作用

的选择性。浮选药剂在矿物表面吸附构型直观展示

了浮选药剂作用的选择性差异，结合表面能和原子

参数变化等量化指标的分析，经典分子动力学模拟

在研究矿物与浮选药剂的相互作用机理方面获得了

广泛应用。

２．３　药剂筛选和药剂分子设计
为了满足矿产资源开发与综合利用的要求，针

对浮选药剂的研究已经不仅仅满足于对浮选药剂的

筛选，新型高效药剂分子的设计和利用逐渐成为研

究热点。通过浮选和分析筛选有效基团，探究基团

在矿物表面的作用，并依据基团性质设计新型药剂，

实现浮选药剂的靶向作用，最终实现有用矿物的高

选择性分选，并降低浮选成本［５３］。

经典分子动力学模拟可以通过定向吸附预测浮

选药剂分子结构，并通过吸附构型研究不同药剂在

矿物表面的吸附差异，有效筛选浮选性能好的单一

浮选药剂和具有协同作用的组合浮选药剂。吴桂叶

等［５４］基于黄铜矿和辉钼矿等硫化矿的晶体结构，通

过靶点药物分子设计，预测了黄铜矿抑制剂的分子

结构，并构建了巯基乙酸钠在硫化矿物表面的吸附

模型，利用ＵＦＦ力场模拟计算了药剂与矿物表面的
相互作用能，在原子层面研究了巯基乙酸钠的选择

性抑制，采用经典分子动力学模拟，验证所预测的抑

制剂分子结构，并揭示了抑制剂的抑制机理。郭丽

娜等［５５］基于单矿物浮选试验、动电位和红外光谱分

析，结合经典分子动力学模拟，研究了十二胺盐酸盐

和十二胺聚氧乙烯醚对煤系高岭石的浮选和作用机

理。分子动力学吸附模型表明，十二胺聚氧乙烯醚

与高岭石的作用距离小于十二胺盐酸盐与高岭石的

作用距离，并且十二胺聚氧乙烯醚具有较大的作用

面积和较低的吸附能，理论计算结果与浮选结果相

一致。刘臻等［５６］采用 ＣＬＡＹＦＦ力场和 ＯＰＬＳ力场
研究了十二胺、十二醇和胺醇混合药剂在石英表面

的吸附，基于稳定吸附模型分析药剂在石英表面的
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团簇形貌以及水分子分布，十二胺可以形成稳定的

柱状半胶束，单独的十二醇并不与石英表面作用，但

胺醇混合药剂中的十二醇可以通过疏水作用吸附在

十二胺的半胶束上，从而起到调节矿物表面电位的

作用，进而提高浮选效率。

浮选药剂的官能团和疏水基团等的性质决定了

药剂的捕收、抑制、活化等性能，采用有效的官能团

和不同长度的碳链，设计新型浮选药剂，并进行经典

分子动力学模拟，针对效果好的浮选药剂进行浮选

试验验证，实现浮选药剂的筛选和分子设计。Ｈｅｎ
ｄｒｉｋＨｅｉｎｚ等［５７］研究了官能团种类、碳链长度不同

的烷基链在层状硅酸盐表面的作用，并对十二种烷

基伯胺类表面活性剂进行了经典分子动力学模拟计

算，最终得到官能团种类和碳链长度对层状硅酸盐

构型、层间密度和层间距离的影响，得到的结果与试

验值相吻合。除了可实现对不同碳链长度的药剂进

行筛选外，分子动力学还可对新的官能团进行筛选。

ＨｒｕｓｈｉｋｅｓｈＳａｈｏｏ等［５８］采用 ＣＯＭＰＡＳＳ力场研究了
新型捕收剂———含醚键烷基季铵阳离子的聚合物离

子液体对石英的浮选，考察了碳链长度对浮选性能

的影响。研究表明，聚合物离子液体通过静电力和

范德华力吸附在石英表面，捕收剂在石英表面的覆

盖和吸附能决定了其对石英的捕收性能。Ｉｖａｎ
Ｍｏｎｃａｙｏ－Ｒｉａｓｃｏｓ等［５９］基于分子动力学模拟构建

的分子模型，研究不同捕收剂对金矿表面润湿性的

影响并筛选效果较好的捕收剂。结果表明，碳链与

水之间的作用能高于矿物与水之间的作用力是捕收

剂提高金矿表面疏水性的主要原因。

基于药剂筛选和药剂分子设计的经典分子动力

学模拟，可以大大提高筛选和设计效率，降低成本。

可以对具有不同作用基团和不同疏水基的药剂在浮

选中的作用进行研究，丰富药剂在矿物表面选择性

作用的机理，为浮选药剂的合成提供理论依据。

３　结 论
综合利用矿物晶体化学、浮选电化学、浮选表面

化学和分子模拟等理论，可以有效研究矿物晶体结

构和表面结构性质、研究浮选药剂在矿物表面的作

用机制，并辅助药剂筛选和药剂分子设计，完善矿物

浮选理论。经典分子动力学模拟可以直观展现矿物

晶体和表面结构、浮选药剂分子以及药剂在矿物表

面的作用方式，通过计算动力学相关性质并统计微

观原子性质来解释宏观现象，从原子层面分析分子

间相互作用，并保持与实验结果较高的一致性。基

于经典分子动力学模拟的浮选研究可以深入分析矿

物晶体化学和表面化学，合理解释浮选机理。因此，

随着计算机模拟技术的飞速发展，经典分子动力学

模拟将成为有效预测和解释浮选现象的重要手段，

并促进和加深矿物浮选界面相关性质和反应的研

究，通过研究浮选过程中矿物界面反应的动态变化

来填补常规检测手段的空白，实现高效和深入的浮

选试验研究。

然而，经典分子动力学模拟忽略了电子极化效

应，无法用来研究原子之间电荷转移以及成断键相

关信息。与此同时，经典分子动力学模拟过分依赖

力场，且分子力场的局限性使得力场参数无法直接

应用于不同浮选体系。因此，基于经典力场，开发更

精确和更具适应性的分子间相互作用势能函数是确

保分子动力学模拟在浮选研究中广泛应用的前提。

分子动力学模拟在浮选领域的发展有两条途径：其

一是优化力场参数，发展具有更高迁移性和更精确

的力场；其二是建立新的量子力学力场，将量子力学

与经典分子动力学相结合，更好的研究矿物晶体结

构和揭示矿物与药剂相互作用。
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