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摘要　浮选法通过添加药剂改变矿物表面的亲疏水性来实现不同矿物间的分离，同时在浮选体系中水分子也会吸附在矿物

表面上，从而对表面亲疏性产生影响。因此，研究辉钼矿表面的性质以及辉钼矿表面与水分子的相互作用对于揭示辉钼矿

微观浮选机理和选择合适的浮选药剂有指导性意义。通过基于色散力校正的密度泛函理论（DFT−D）平面波赝势方法研究

了辉钼矿（001）面和（100）面的结构和性质，对比了辉钼矿不同表面的表面能、表面弛豫以及态密度计算结果，并考察了不同

表面的水分子吸附结构，计算了水分子在不同表面不同吸附位点的吸附能。结果表明，（001）面的表面能极低，约为 0.012 J/m2，

而（100）面的表面能是（001）面的 10 倍左右，说明（100）面具有更大的活性；也说明辉钼矿（001）面比（100）面更加稳定，辉钼

矿会更倾向于平行（001）面解离。（100）面上的 Mo 和 S 原子在费米能级处具有较高的电子态密度，表面原子活性强于（001）
面；（100）面第一层的 Mo 和第二层的 S 发生了一定程度的弛豫，而辉钼矿（001）面没有发生表面弛豫。水分子在（001）面上

的吸附非常弱，主要由水分子中的 H 与矿物表面 S 发生弱作用，而在（100）面上的 Mo 位吸附能达到−94.16 kJ/mol。这说明

（001）面疏水性非常好，而（100）面具有一定的亲水性，也说明非极性捕收剂更易作用于辉钼矿（001）面，而极性捕收剂更易作

用于（100）面。
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引言

钼是我国重要的战略性金属，因其在物理和化

学方面具有独特的优良性能，钼金属及其合金被广

泛应用于钢铁冶金、电子、军工等领域[1-2]。辉钼矿

（MoS2）是钼最常见的赋存矿物，绝大多数钼来自辉

钼矿，是钼金属最重要的来源[3]。目前，浮选是回收

辉钼矿的重要方法之一[4]。矿物浮选就是通过药剂

影响矿物表面不饱和键与水分子的相互作用，改变

矿物表面的亲疏水性，来实现不同矿物的分选 [5]。

因此，研究辉钼矿表面的性质以及辉钼矿表面与水

分子的相互作用对于揭示辉钼矿微观浮选机理和

浮选药剂的选择有指导性意义。

密度泛函理论方法[6−7]（Density Functional Theory，

DFT）是一种研究多电子体系电子结构的量子力学

方法，主要用来研究分子和凝聚态的性质。在矿物

研究方面已经有广泛的应用，能够很好地解释矿物

表面微观性质和浮选机理[8]。目前已经有很多针对

辉钼矿的理论研究，如龙贤灏[9] 利用密度泛函理论

方法研究水分子吸附辉钼矿（001）等硫化矿物的表

面前后键角和键长的变化，表明当水分子吸附在辉

钼矿（001）表面时，其结构几乎没有变化，说明辉钼

矿对水分子的作用非常小，辉钼矿应该是完全疏水

的。赵翠华等人[10] 利用密度泛函理论，在真空条件

下研究了水在硫化矿表面的吸附和天然可浮性，发

现在浮选时与黄铁矿和闪锌矿相比，辉钼矿表面的

水分子更倾向于待在水中而不是在矿物表面，证明

了辉钼矿有天然的良好可浮性。魏桢伦[11] 研究证
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实，辉钼矿由于解离过程中不同晶面的断键方式不

同，辉钼矿会沿不同晶面解离，暴露出不同的原子。

不同晶面会呈现不同的亲疏水性质，这种各向异性

影响着辉钼矿的浮选机制。当前利用密度泛函理

论方法对辉钼矿所具有的天然疏水性与表面结构

有了初步的研究，但没有考虑色散校正（DFT−D）的

影响，且对于辉钼矿（001）面、（100）面的表面弛豫、

电子性质和辉钼矿（001）面、（100）面与水分子相互

作用的水吸附构型研究较少。

本文采用密度泛函理论（DFT）方法，考虑色散

校正（DFT−D）的影响，从微观上研究了辉钼矿（100）
面和（001）面的表面性质以及水分子在辉钼矿（001）
面、（100）面的吸附情况，考察辉钼矿（100）面和

（001）面的表面弛豫和电子性质，并探究辉钼矿表面

水分子吸附的稳定构型。研究结果对揭示辉钼矿

的微观浮选机理以及选择合理的药剂具有一定的

理论指导意义。 

1　计算模型和方法

D4
6 h −P63/mmc

辉钼矿（MoS2）常见类型为六方晶系（2H 型），

空间群特征为 ，单位晶胞中每个钼原

子周围的 6 个硫原子位于三角棱晶的顶点上，呈三

方柱排列，图 1 为辉钼矿单胞模型。

本文采用 Materials Studio 软件中的 CASTEP
模块[12-13] 在密度泛函理论（DFT）框架 [14-16] 下对辉钼

矿（100）面和（001）面的表面能、表面性质以及水分

子在辉钼矿两个表面的吸附构型、吸附能、电子转

移等进行第一性原理平面波赝势计算，从微观层

面研究辉钼矿的表面性质及其与水分子相互作用

机制。

首先建立体相模型并对不同的交换关联泛函

进行测试，同时考虑了色散校正（DFT−D）的影响，

色散校正函数分别选取 OBS、Grimme 和 TS。色散

校正通过加入长程相互作用，描述氢键、范德华力

等弱相互作用，不同的体系适用的色散校正函数也

不同。测试结果如表 1 所示。比较分析计算结果

可知，未考虑色散校正的影响时计算出的辉钼矿体

相的晶格常数与实验值相差较大，在加入了色散校

正之后辉钼矿体相的晶格常数得到了改善。基于

GGA−PW91−OBS 泛函计算所得的晶格常数为

a=3.172 Å（1 Å=0.1 nm），b=3.172 Å，c=12.669 Å，较

为接近实验值[17]，误差在 1% 以内，辉钼矿禁带宽度

计算值为 1.03 eV，与实验值[18] 的 1.17 eV 接近。最

终采用 GGA−PW91−OBS 交换关联泛函进行后续

计算。

在确定 GGA−PW91−OBS 交换关联泛函后，在

其他条件不变的情况下进一步确定平面波截断能，

计算结果如图 2 所示。分析平面波截断能与晶胞

体系能量的关系可知，截断能小于 500 eV 时，随着

截断能的增大，能量变化较大且存在波动，当截断

能大于 500 eV 时，能量变化开始趋于平稳，因此选

 

S

Mo

B

C

图1　辉钼矿单胞模型
Fig. 1    Molybdenite unit cell model

 

表 1　不同交换关联泛函测试结果
Table 1    Test results of different exchange correlation functionals

交换关联泛函
晶格常数 /Å 禁带宽度

/eV
相对实验值误差 /%

a b c a b c 禁带宽度

GGA−PW91 3.185 3.185 15.297 1.46 0.38 0.38 20.76 19.86

GGA−PW91−OBS 3.172 172 172 3.172 12.669 1.03 0.03 0.03 0.01 11.97

GGA−PBE−Grimme 3.185 3.185 12.427 0.99 0.38 0.38 3.31 15.38

GGA−PBESOL 3.141 3.141 12.650 1.01 1.00 1.00 0.13 13.68

GGA−PBE−TS 3.154 3.154 12.049 0.77 0.60 0.60 4.82 34.19

实验值 3.173 3.173 12.667 1.17 0 0 0 0
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择 500 eV 的截断能进行计算。

采用超软赝势[19] 来描述价电子和原子核间的

相互作用，其中原子赝势计算选取的价电子层分别

为 Mo 4s14d55p1、S 3s23p4。其他相关的几何优化参

数如下：单胞采用 7×7×2 的 Monkhorst−Pack k 点取

样密度，表面模型采用 3×3×1 的 Monkhorst−Pack k
点取样密度。原子位移的收敛阈值为 0.000 2 nm，

原子间作用力的收敛阈值为 0.005 eV/nm，原子间的

内应力收敛阈值为 0.1 GPa，最大能量改变阈值为 2.0×
10−5 eV/atom；自洽迭代收敛精度为 2×10−6 eV/atom。

辉钼矿（001）和（100）表面模型从优化的体相

切出，进行结构优化后再进行表面性质和吸附的计

算。计算时不固定基底原子，采用全弛豫计算。测

试不同原子层层数的表面能确定最终表面模型。

对性质的计算采用与几何优化相同的参数，计算态

密度时的 Smearing 值为 0.1 eV。表面能和表面吸

附的计算加上 DFT−D，进行色散力校正。所有的计

算都采用自旋极化，并在倒易空间中进行。

文中表面能的计算公式如[20]：

Esurf = [Eslab−
(

Nslab

Nbulk

)
Ebulk] /2A （1）

文中吸附能的计算公式如：

Eads = Eslab + H2O −EH2O −Eslab （2）

Esurf Eslab Ebulk

Nslab

Nbulk

Eads Eslab+H2O

EH2O

式中， 是表面能， 是优化后表面的能量，

是优化后的 MoS2 单胞体相的能量， 是表面模型

中含有的原子数量， 是体相模型中含有的原子

数量，A 是表面面积； 是吸附能， 是 H2O 吸

附于 MoS2 表面的体系总能量， 是优化后的

H2O 分子的能量。

Esurf Eads的值越小，表明该表面越稳定； 的值越

负，表明水分子越容易吸附在该表面，得到的吸附

构型越稳定。 

2　结果与讨论
 

2.1　不同原子层数对表面能的影响

本文分别采用辉钼矿（100）面和（001）面作为

吸附表面模型。表 2 所列分别为辉钼矿两个表面

不同原子层数对表面能和表面原子层移动影响。
 
 

表 2　辉钼矿（100）和（001）面的表面能 /(J·m−2)　
Table 2    Energy of molybdenite（100） and （001） surfaces

原子层数 （100）面 （001）面

4 0.117 9 0.011 2

6 0.118 6 0.012 2

8 0.120 0 0.012 4
10 0.121 2 0.012 5

 

根据表 2 可知，（100）面的表面能约为 0.12 J/m2，

而（001）面的表面能约为 0.012 J/m2，（100）面的表面

能远远大于（001）面，这表明（100）面具有更大的活

性，（001）表面能极低，表面活性也极低。根据图 3
可以发现，（001）表面 Mo 原子和 S 原子的配位数分

别为 6 和 3，主要暴露了 S 原子，与体相中的原子配

位一致，也就是表面解理时没有化学键的断裂；而

（100）表面 Mo 原子的配位数从 6 降低到 3，S 原子

配位数从 3 降到 2，表面解理时 Mo−S 键断裂，造成

配位数降低，因而引起了表面能升高。

考察了不同原子层数对辉钼矿表面能的影响。

从表 2 可以看出，含 6~10 层数的不同表面模型的

表面能变化很小，（100）表面从 0.118 6 J/m2 缓慢增

长到 0.121 2 J/m2，(001) 表面从 0.012 2 J/m2 增长到

了 0.012 49 J/m2。为了保证计算结果的准确性以及

考虑计算成本，确定表面模型原子层数为 6，模型如

图 3 所示。

后续基于以上单胞模型对辉钼矿（100）面扩

（4×1）超胞及（001）面扩（4×4）超胞优化作为最终表

面模型进行表面吸附计算。 

2.2　辉钼矿不同表面的原子弛豫

辉钼矿常呈六方晶体，属于六方密堆积结构，

具有高度的空间对称性。每个单胞包含两个 MoS2

单元，Mo 原子周围的 S 原子分布在三角棱晶的顶

点上，每个 Mo 原子与 6 个相邻的 S 原子配位，形成
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图2　截断能与晶胞体系能量的关系
Fig. 2    The  relationship  between  cut−off  energy  and  unit
cell energy
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三方柱构造，而每个 S 原子与 3 个 Mo 配位，形成四

面体构造。辉钼矿不同表面弛豫后表面几层原子

的位移如表 3 所示。理想辉钼矿（100）表面分布有

2 配位的 S 和 3 配位的 Mo，辉钼矿沿（100）解理造

成表面原子配位数改变，表面原子因缺少周围原子

的束缚而产生不同程度的弛豫。由表 3 可知，在辉

钼矿（100）面上，沿着 x 方向原子没有发生位移，y
方向的位移较小，主要是在 z 方向上发生了位移。

第一层 S 原子向表面外部弛豫，而第一层 Mo 原子

向表面内部弛豫，并且 Mo 原子的弛豫更为明显，弛

豫量为 0.114 Å；第二层 Mo 和 S 原子都向表面外部

弛豫，这一层的 S 原子的弛豫现象更为明显，弛豫

量为 0.172 Å；第三层和第四层的 Mo 和 S 原子弛豫

量较小。

在分析了辉钼矿（001）面的表面弛豫计算结果

之后，发现辉钼矿（001）面弛豫后表面原子并没有发

生位移，x、y 和 z 方向上的位移量都为 0。 辉钼矿

S 原子的配位数为 3，Mo 的配位数为 6，当辉钼矿沿

（001）面解理时不会造成表面原子配位数降低，因此

不会发生表面重构现象。前面的表面计算表明，辉

钼矿（001）面能量较低，且辉钼矿沿（001）面解离时

不发生化学键的断裂，表面原子配位数没有改变，

因而没有发生结构弛豫现象。辉钼矿（100）面能量

比（001）面高，当辉钼矿沿（100）面解离时发生化学

键的断裂，造成表面原子配位数的改变，发生表面

弛豫现象，且在表面两层发生较为明显的弛豫现象。 

2.3　原子态密度分析

辉钼矿的体相分态密度如图 4 所示。在图中

−15~ −12 eV 范围内几乎由 S 原子的 3s 轨道贡献，

另外由少量的 Mo 原子 4d 轨道贡献。价带顶以下

的态密度主要由 Mo 原子的 4d 轨道和 S 原子的 3p
轨道贡献，还有极少量的 Mo 原子 5s 轨道和 Mo 原
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图3　辉钼矿（001）面（a）和（100）面（b）模型
Fig. 3    Molybdenite（001）surface  unite  cell（a）and（100）
surface unite cell（b）

 

表 3　辉钼矿（001）表面原子的位移
Table 3    Displacement  of  atoms  on  the  surface  of
molybdenite( 001 )

原子层 原子类型
原子位移 /Å

Δx Δy Δz

1 Mo1 0 0 −0.114

1 S1 0 0.032 0.025

1 S2 0 −0.028 0.025

2 Mo2 0 0 0.024

2 S3 0 −0.040 0.172

2 S4 0 0.039 0.172

3 Mo3 0 0 0.053

3 S5 0 −0.024 0.005

3 S6 0 −0.024 0.005

4 Mo4 0 0 −0.050

4 S7 0 −0.025 0.008
4 S8 0 −0.026 0.008
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图4　辉钼矿体相和表面的分态密度（费米能级设置在能
量 0 点处）
Fig. 4    PDOS  comparison  of  molybdenite  bulk  and
surface（The Fermi level is set at the energy 0 point）
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子的 4p 轨道以及 S 原子的 3p 轨道贡献，其中 S 原

子的 3p 轨道相较于 Mo 原子的 4d 轨道的贡献更大。

在导带底部分主要由 Mo 原子的 4d 轨道和 S 原子

的 3p 轨道贡献，以及少量的 Mo 原子的 5s 和 4p 轨

道以及 S 原子的 3p 轨道贡献，但 Mo 的 4d 轨道贡

献更显著。在 5~14 eV 范围，主要由 Mo 原子的 4p
轨道贡献，另外还有少量 Mo 原子的 5s 轨道、Mo
原子的 4d 轨道和 S 原子的 3p 轨道贡献。

通过分析（001）面的分态密度，可以发现与体

相的分态密度几乎一样，这主要是因为表面上的

Mo 和 S 原子的配位数与体相是一样的，表面解理

时没有键的断裂。

（100）表面的分态密度则与（001）表面有着较

大的差异。（001）面与体相表面原子的态密度在费

米能级处分布较少，而（100）表面原子的态密度在费

米能级处有较多的分布，这是因为辉钼矿沿（100）面
解理时导致 Mo−S 键的断裂，改变了表面原子的配

位数，原子配位数的减少提高了原子的反应活性，

证明（100）表面由更大的反应活性。（100）表面在费

米能级处有 Mo 的 4d 轨道和 S 的 3p 轨道贡献，

Mo 的 4d 轨道贡献更大。价带顶以下部位主要由

Mo 的 4d 轨道和 S 的 3p 轨道贡献，以及极少量的

Mo 的 5s 轨道、Mo 的 4p 轨道和 S 的 3p 轨道，且 S
的 3p 轨道贡献最大，有多个明显的波峰。在导带

底部分主要由 Mo 的 4d 轨道和 S 的 3p 轨道贡献，

且都有较大的起伏，其中 Mo 的 4d 轨道贡献较大。

在 5~12 eV 部分，主要由 Mo 的 5s 轨道、Mo 的 4p
轨道贡献，以及微量的 Mo 的 4d 轨道和 S 的 3p 轨

道贡献，其中 Mo 的 4p 轨道贡献最多。 

2.4　（001）和（100）面水分子吸附

辉钼矿的（001）面为非极性的“面”，而（100）
面为弱极性的“棱”，因此在浮选的过程中表现出

对水分子不同的吸附性能[21]。刘尚清[22] 的研究表明，

与仅使用传统的烃类油回收辉钼矿相比，粗选辉钼

矿时添加黄药后辉钼矿的浮选指标得到了提高。

吕建业[23] 研究了丁基黄药与烃油联合浮选辉钼矿

的机理，研究结果表明，在碱性介质中浮选时，黄原

酸根离子主要吸附在辉钼矿的“棱”上，当在酸性

介质中浮选时，由于黄原酸根阴离子和双黄药的浓

度升高，这些阴离子吸附在“棱”上的同时也会吸

附在辉钼矿的“面”上，辉钼矿浮选药剂的组合使

用可以增强矿物整体疏水性，比单一用药时浮选回

收率得到提高。本文研究了（001）面和（100）面的水

分子吸附，考察了不同表面的疏水性能，揭示了微

观层次辉钼矿表面与水分子作用的机理，可以为辉

钼矿浮选药剂的合理选择提供一定的理论依据。

测试了表面不同位点的吸附，如图 5 所示。将

H2O 分子水平、竖直放在（001）面上 3 个可能的吸

附位点，得到 3 个吸附构型：（1）H2O 分子放在两个

S 原子中间的位置称为桥位，（2）H2O 分子放在 3
个 S 原子中间的位置称为穴位，（3）H2O 分子放在

S 原子顶上的位置称为顶位。优化后得到吸附构型

和吸附能如图 5 所示。3 种吸附构型中，H2O 分子

都远离表面，其中 O 与 S 的距离都在 3 Å以上，这

说明水分子吸附很弱。根据图 5b 和图 5c 可以发现，

H 原子的朝向都发生了改变，即 H 向 S 靠近，O 远

离表面，图 5c 更为显著，H−S 之间的距离为 2.732 Å
 

图5　水分子在（001）表面的吸附构型（两个位置或化学键之间的距离单位为Å）
Fig. 5    Adsorption configuration of H2O molecule on the surface of molybdenite(001)(number indicates the distance between
two positions or chemical bonds, unit is Å)
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和 2.774 Å。计算了桥位、穴位、顶位三种吸附构型

的 吸 附 能， 分 别 为 −8.40  kJ/mol、 −9.76  kJ/mol、
−13.77 kJ/mol，说明表面顶位的吸附更强些，即以

H 与表面 S 作用的方式更强，但这几种吸附方式的

吸附能都非常小，说明 H2O 分子为弱吸附，进一步

证明辉钼矿（001）面具有很强的疏水性。

（100）表面上考虑了如图 6 所示的两种吸附构

型，分别在 Mo 位（图 6a）和 S 位（图 6b）上。根据

图 6 中可以看出，H2O 吸附在 Mo 位上时，O 靠近

Mo，Mo−O 距离为 2.254 Å，而 H 远离表面；H2O 吸

附在 S 位上时，其中一个 H 靠近 S 位吸附，H−S 之

间的距离分别为 2.326 Å，这个 H−S 距离远小于在

（001）面吸附时的距离（图 5c），说明在（100）面上的

H−S 作用更强。通过对比吸附能可以发现，Mo 位

和 S 位吸附构型吸附能分别为−94.16  kJ/mol 和
−28.08 kJ/mol，这表明在（100）面上，Mo 位吸附构型

的吸附能较大，可以认为 Mo 位吸附构型是 H2O 在

辉钼矿（100）面的稳定吸附构型。 

3　结论

（1）表面能计算和表面弛豫的分析结果表明，

辉钼矿（001）面的表面能极低，约为 0.012 J/m2，而

（100）面的表面能是（001）面的 10 倍左右，说明（100）
面具有更大的活性。也说明辉钼矿（001）面比（100）
面更加稳定，辉钼矿会更倾向于平行（001）面解离，

（001）面是其主要解离面。辉钼矿（001）面表面未产

生化学键的断裂，表面原子配位数未发生改变，与

体相一致，未产生表面弛豫现象。与辉钼矿具有层

状结构的实际一致。辉钼矿（100）表面发生化学键

的断裂导致表面原子配位数改变，产生较小的弛豫

现象，弛豫主要发生在表面两层原子。

（2）表面原子态密度计算表明，（001）表面 Mo
的 4d 轨道容易得到电子，发生还原反应；S 的 3p 轨

道较容易失电子，发生氧化反应。而（100）表面 Mo
的 4d 轨道和 S 的 3p 轨道在费米能级处有较多

（100）面上的 Mo 和 S 原子在费米能级处具有较高

的电子态密度，表面原子活性强于（001）面。

（3）H2O 分子在辉钼矿（001）面和（100）面的吸

附构型表明，辉钼矿的不同表面对 H2O 分子的吸附

效应不同。（001）表面的吸附能较小，H2O 分子在

（001）面上的吸附很弱，（100）表面具有较大的吸附

能，特别是在 Mo 位点上的吸附效应更为突出，吸附

能达到了−94.16 kJ/mol。辉钼矿（001）面具有很强

的疏水性，这与辉钼矿具有天然可浮性的实际相符，

（100）面则表现出一定的亲水性。说明非极性捕收

剂更易作用于辉钼矿（001）面，而极性捕收剂更易作

用于（100）面。
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DFT−D Study on Surface Structure and Water Adsorption of Molybdenite (001)
and (100)
LU Yixin1，LI Zeyu1，CHEN SHI qianshun1，LUO Fangying1，ZHAO Xiaochuan1，LI Yuqiong1,2

1. School of Resources, Environment and Materials, Guangxi University, Nanning 530004, China；
2. Guangxi Higher School Key Laboratory of Minerals Engineering, Guangxi University, Nanning 530004, China

Abstract：The flotation process achieves separation between different minerals by altering the hydrophilic/hydrophobic properties
of mineral surfaces through the addition of chemical reagents. Simultaneously, water molecules in the flotation system adsorb onto
mineral  surfaces,  thereby  influencing  surface  wettability  and  modifying  the  hydrophilic/hydrophobic  characteristics.  Therefore,
studying the surface properties of molybdenite and the interaction between molybdenite surfaces and water molecules is of guiding
significance for revealing the microscopic flotation mechanism of molybdenite and selecting suitable flotation reagents. The surface
structures  and  properties  of  the  (001)  and  (100)  surface  of  molybdenite  were  studied  by  dispersion−correction  density  functional
theory (DFT−D) plane−wave pseudopotential method. Comparative analyses were conducted on surface energy, surface relaxation,
and  density  of  states  (DOS)  between  different  crystal  planes.  The  adsorption  configurations  of  water  molecules  on  surfaces  were
investigated, and the adsorption energies of water molecules at different sites were calculated. The results demonstrate that the (001)
surface exhibits an extremely low surface energy (~0.012 J/m²), while the (100) surface shows approximately 10−fold higher surface
energy,  indicating greater  surface  reactivity.  The results  also  indicates  that  the  (001)  plane of  molybdenite  is  more  stable  than the
(100) plane, leading to a preferential cleavage parallel to the (001) plane. The calculation of the density of states (DOS) of surface
atoms  also  revealed  that  Mo  and  S  atoms  on  the  (100)  surface  have  higher  electron  DOS  at  the  Fermi  level,  suggesting  that  the
surface atoms on the (100) surface are more active than those on the (001) surface. There is a certain degree of relaxation for the Mo
atoms in the first layer and the S atoms in the second layer on the (100) surface, whereas no surface relaxation occurs on the (001)
surface. The adsorption of water molecules on the (001) surface is very weak, mainly due to the weak interaction between H in water
molecules and S on the surface.  In contrast,  the adsorption energy at  molybdenum (Mo) sites on the (100) surface reaches −94.16
kJ/mol. These results demonstrate that the (001) surface exhibits excellent hydrophobicity, while the (100) surface displays moderate
hydrophilicity.  This distinction further implies that  non−polar collectors preferentially interact  with the molybdenite (001) surface,
whereas polar collectors exhibit higher affinity towards the (100) surface.
Keywords：molybdenite；density functional theory；surface structure；water adsorption
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