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摘要:通过 Ｐｄ 团簇的局域表面等离子体共振(ＬＳＰＲ)效应与 ＭｏＳ２ 复合ꎬ增强 ＭｏＳ２ 在近红外区域的光吸收能力ꎬ实现了全

光谱吸收能力的突破ꎬ探索 Ｐｄ 含量对其在光热蒸发中的性能影响ꎬ并使用密度泛函数(ＤＦＴ)模拟计算对材料的性能进行理论

验证ꎬ为低成本、高效太阳能界面蒸发技术提供了新策略ꎮ
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　 　 太阳能驱动界面蒸发(ＳＤＩＥ)是一种以可再生

能源为动力的可持续清洁水生产过程ꎮ 这种方法利

用阳光蒸发水分并将其冷凝为高纯度的水ꎬ在工业

废水净化和海水淡化方面都显示出其潜力[１－１１]ꎮ 它

还具有降低二氧化碳排放和减少能源消耗的优

点[１２]ꎮ 更高效实用的光热转换材料已成为 ＳＤＩＥ 的

关键[１３－１６]ꎮ
半导体基材料以其光热转换效率高、化学稳定

性好、天然丰度广、适用性广而著称ꎮ 以二维辉钼矿

(ＭｏＳ２)为代表的光热转换材料ꎬ近年来ꎬ在太阳能

脱盐[１７]、光热发电[１８]、光热检测[１９]、癌症治疗[２０]等

方面得到了广泛的研究ꎮ 然而ꎬ由于 ＭｏＳ２ 带隙特

性ꎬ其在近红外区域吸收光的能力受到严重限制ꎮ

根据光吸收阈值波长(λ)与带隙宽度(Ｅｇ)的关系

λ＝ １ ２４０ / Ｅｍꎬ ＭｏＳ２ 的光谱吸收阈值波长约为

６９２ ｎｍꎬ使其能够有效吸收波长在 ２００ ~ ７００ ｎｍ 之

间的光子ꎮ 为了克服这一限制ꎬ一种普遍的方法是

将 ＭｏＳ２ 与能够广泛吸收近红外光的有机物结合起

来ꎮ 然而ꎬ其表面缺乏官能团ꎬ这给 ＭｏＳ２ 与有机材

料的有效结合带来了挑战ꎬ从而限制了其应用ꎮ 相

反ꎬ贵金属在表现出良好的近红外光吸收和光热转

换性能的同时ꎬ也能够有效地与 ＭｏＳ２ 结合并改变

其能带结构ꎮ 因此ꎬ在本工作中ꎬ利用局域表面等

离子体共振(ＬＳＰＲ)效应ꎬ将 ＭｏＳ２ 与 Ｐｄ 团簇进行

复合ꎬ以期提高材料的光吸收和光热转换性能ꎬ并
使用密度泛函数(ＤＦＴ)模拟计算对材料的性能进
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行理论验证ꎮ

１　 实验

１􀆰 １　 实验材料

辉钼矿、无纺布、聚苯乙烯(ＰＳ)泡沫、乙醇、ＮꎬＮ－
二甲基甲酰胺(ＤＭＦ)、异丙醇、ＮａＣｌ、ＨＣｌ、ＰｄＣｌ２、聚
四氟乙烯、聚乙烯吡咯烷酮(ＰＶＰ)、Ｎ－甲基吡络烷

酮(ＮＭＰ)、ＮａＯＨꎮ
１􀆰 ２　 制备过程

ＭｏＳ２ 的制备:将辉钼矿片剪裁成尺寸为 １ ｃｍ×
１ ｃｍ、厚度为 １ ｍｍ 的平面薄片ꎮ 将这块薄片作为

阴极在 ０􀆰 ５ ｍｏｌ / Ｌ ＮａＯＨ 溶液中进行电解膨胀处理ꎬ
施加 ６ Ｖ 电压并保持 １２ ｈꎮ 电解后的物质与 ＮＭＰ
混合后研磨至均匀ꎮ 随后ꎬ将研磨后的混合物转移

到烧杯中ꎬ用细胞破碎仪粉化成细小颗粒ꎮ 超声处

理 ５ ｍｉｎ 后ꎬ上清液经真空过滤并冷冻干燥ꎬ制备得

ＭｏＳ２ 干燥粉末ꎮ
ＭｏＳ２－Ｐｄ 的制备:制备不同浓度的 Ｐｄ(Ⅱ)溶

液ꎬ将 ＰｄＣｌ２、ＨＣｌ 和 ＰＶＰ 按摩尔比 １ ∶２ ∶１配制ꎬ使用

铝箔包裹小瓶ꎮ 将溶液置于室温下搅拌 ２４ ｈꎬ使其

充分溶解ꎮ 此外ꎬ采用文献[２１－２２]的 ＤＭＦ 还原方

法合成 Ｐｄ 簇ꎮ 取 １５０ ｍＬ ＤＭＦ 置于 ２５０ ｍＬ 圆底烧

瓶中ꎬ再加入 １５０ ｍｇ ＭｏＳ２ꎬ将混合物在 ４００ ｒ / ｍｉｎ
油浴下加热至 １４０℃ 并持续搅拌ꎮ 待反应完成后ꎬ
将制备的 Ｐｄ(Ⅱ)溶液 １􀆰 ５ ｍＬ 加入 ＤＭＦꎬ继续反应

６ ｈꎮ 反应结束后ꎬ冷却至室温ꎬ进行真空过滤和冷

冻干燥ꎬ获得材料 ＭｏＳ２－Ｐｄꎬ备用ꎮ
改变 Ｐｄ(Ⅱ)溶液中 ＰｄＣｌ２ 的质量浓度 ０􀆰 ５、１、

１０、４０ ｍｇ / ｍＬꎬ并根据产物 ＭｏＳ２－Ｐｄ 中 Ｐｄ 的质量分

数分别命名为ＭＰＰ－０􀆰 ３、ＭＰＰ－０􀆰 ６、ＭＰＰ－６、ＭＰＰ－２１ꎮ
１􀆰 ３　 测试与分析

透射电子显微镜(ＴＥＭꎬＪＥＭ－Ｆ２００)用于表征材

料的微观结构ꎬ能谱仪(ＥＤＳꎬＪＥＭ－Ｆ２００)用于分析

ＭｏＳ２－Ｐｄ 的成分ꎮ 光谱吸收特性使用紫外－可见近

红外分光光度计(ＵＶ－Ｖｉｓ－ＮＩＲꎬＳｈｉｍａｄｚｕ ＵＶ－３６００ｉ
Ｐｌｕｓ)在 ２００~２ ５００ ｎｍ 波长范围内的进行表征ꎮ 采

用红外热像仪 ( ＩＲꎬ ＦＬＩＲ Ｅ４) 和热电偶温度计

(ＵＴ３２５ＦꎬＵＮＩ－Ｔ)对材料的热响应特性进行检测ꎮ
采用电感耦合等离子体质谱法( ＩＣＰ －ＭＳꎬＮｅｘＩＯＮ
３００Ｘ)测定实验前后水中的离子浓度ꎮ 此外ꎬ通过

Ｘ 射线衍射(ＸＲＤꎬＳｍａｒｔＬａｂ ＳＥ)分析 ＭｏＳ２－Ｐｄ 的相

组成和结晶度ꎻＭｏＳ２－Ｐｄ 中组成元素的价态通过 Ｘ
射线光电子能谱(ＸＰＳꎬＫ－Ａｌｐｈａ)仪分析ꎮ

太阳能蒸发测试:将无纺布剪成 ２ ｃｍ× ６ ｃｍ 的

长方形ꎬ在 ５ ｍＬ 烧杯中加入 ２０ ｍｇ 材料、１ ｍＬ 乙醇

和少量聚四氟乙烯ꎻ将混合物用超声波清洗机超声

处理 ２０ ｍｉｎꎻ将混合物涂在无纺布上后ꎬ将其干燥以

获得太阳能驱动的界面蒸汽发生器(ＳＩＶＧ)ꎻ将 ＰＳ
泡沫剪成半径 ２ ｃｍ、厚度 １ ｃｍ 的圆形ꎬ中间打一个

２ ｃｍ×２ ｃｍ 的孔作为隔热层ꎻ基于 ＭｏＳ２－Ｐｄ 的 ＳＩＶＧ
装置位于玻璃烧杯内的纯水或盐水溶液(用于脱盐

测试)的表面ꎻ该装置暴露在带有标准 ＡＭ１􀆰 ５Ｇ 滤

光片的氙灯(ＰＬＳ－ＳＸＥ３００ꎬ泊菲莱科技有限公司)
的模拟阳光下ꎮ 在蒸发过程中ꎬ使用精度为 １×１０－４ ｇ
(ＢＣＥ２２４Ｉ－１ＣＣＮ)的分析天平测量水质量的变化ꎮ
在光照前ꎬ在黑暗条件下测量 １ ｈ 的蒸发速率ꎮ 直

接测量不同条件下的蒸发速率ꎬ并计算 ＭｏＳ２－Ｐｄ 的

蒸发效率 ηꎬ由公式定义ꎮ
η ＝ ｖ(Ｃｐ × ΔＴ ＋ ΔｖａｐＨｍ) / (Ｃｏｐｔ Ｉ)

其中:ｖ 为水的蒸发速率ꎬｋｇ / (ｍ２􀅰ｈ)ꎻＣｐ 为水的比

热容ꎬｋＪ / ( ｋｇ􀅰℃)ꎻΔＴ 为蒸汽温度与环境温度之

差ꎬ℃ꎻＩ 为标称太阳直接照度ꎬ１ ｋＷ / ｍ２ꎻＣｏｐｔ为光浓

度ꎬ取值为 １ꎻΔｖａｐＨｍ 为水在相应温度下的潜在蒸发

焓ꎬ计算中大多采用 １００℃ 沸腾温度下的数值ꎬ即
２ ２５７ ｋＪ / ｋｇꎮ

２　 结果与讨论

２􀆰 １　 物相分析

２􀆰 １􀆰 １　 ＴＥＭ 分析

图 １(ａ)显示 ＭｏＳ２ 呈现典型层状结构ꎬ其中以

少数层结构为主ꎮ 图 １(ｂ)显示 Ｐｄ 团簇被成功制备

并在 ＭｏＳ２ 表面实现高度均匀且随机的分布ꎮ

(ａ)ＭｏＳ２ (ｂ)ＭｏＳ２

(ｃ)ＭＰＰ－０􀆰 ６ (ｄ)ＭＰＰ－０􀆰 ６

图 １　 样品的 ＴＥＭ 与 ＨＲＴＥＭ 图
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基于 ＨＲＴＥＭ 图像的傅里叶变换与逆变换分

析ꎬ测定结果显示 ＭＰＰ－０􀆰 ６ 和 ＭｏＳ２ 的晶格间距分

别为 ０􀆰 ２６９ １、０􀆰 ２７９ ５ ｎｍꎮ 根据六方晶系面间距计

算公式ꎬＭＰＰ－０􀆰 ６ 中 ＭｏＳ２ 基底晶格间距的显著收

缩(Δｄ＝ ０􀆰 ０１０ ４ ｎｍ)表明其晶格常数发生系统性减

小ꎬ这可能是由于 Ｐｄ 团簇与基底间的界面相互作

用所致[图 １(ｃ)]ꎮ 由六边形晶体体系中特定平面

的面间距 ｄｈｋｌ 计算公式可以推断ꎬＭＰＰ － ０􀆰 ６ 中

ＭｏＳ２ 衬底晶格间距的减小表明其晶格常数的减小

[图 １(ｄ)]ꎮ
２􀆰 １􀆰 ２　 ＸＲＤ 分析

图 ２(ａ)为不同样品的 ＸＲＤ 图ꎮ 根据 ＭｏＳ２ 的

标准衍射数据卡片(ＪＣＰＤＳ＃３７－１４９２)ꎬ剥离的 ＭｏＳ２

样品的 ＸＲＤ 图谱显示ꎬ其衍射峰位置与标准卡片中

的数 据 完 全 吻 合ꎮ 在 １４􀆰 ３９°、 ３􀆰 ８０°、 ３９􀆰 ６５°、
４４􀆰 １４°、４９􀆰 ８７°、５８􀆰 ５６°、６０􀆰 ６４°的衍射峰分别对应

ＭｏＳ２ 的 ( ００２ )、 ( １０１ )、 ( １０３ )、 ( ００６ )、 ( １０５ )、
(００８)、(１１２)晶面ꎮ 剥离的 ＭｏＳ２ 衍射图谱中几乎

没有其他杂峰ꎬ表明该样品纯度高ꎬ未受其他杂质的

干扰ꎮ
对于 ＭＰＰ－０􀆰 ６ 样品ꎬ其 ＸＲＤ 图谱中的衍射峰

与纯 ＭｏＳ２ 的衍射峰有微小差异ꎬ尤其是在 ＭｏＳ２

(１０１) 晶面的衍射峰上ꎮ ＭＰＰ － ０􀆰 ６ 样品中所有

ＭｏＳ２ 的衍射峰相比剥离 ＭｏＳ２ 的衍射峰出现了向高

角度约 ０􀆰 ４°的偏移ꎮ
２􀆰 １􀆰 ３　 ＸＰＳ 分析

ＸＰＳ 谱显示ꎬＰｄ 的三维电子轨道只有两个峰ꎬ
Ｐｄ ３ｄ３ / ２和 Ｐｄ ３ｄ５ / ２ꎬ分别位于 ３４１􀆰 ０８、３３５􀆰 ６８ ｅＶꎬ分
裂为 ５􀆰 ３２ ｅＶꎮ 这进一步证实了样品中 Ｐｄ 的金属

态[图 ２(ｂ)]ꎮ Ｍｏ ３ｄ 和 Ｓ ２ｐ 双峰的最强结合能分

别为 ２２９􀆰 ０ ｅＶ(Ｍｏ ３ｄ５ / ２)和 １６１􀆰 ８ ｅＶ(Ｓ ２ｐ３ / ２)ꎮ 此

外ꎬＭｏ ３ｄ 和 Ｓ ２ｐ 双峰的结合能较低ꎬ分别为 ２２８􀆰 １
ｅＶ(Ｍｏ ３ｄ５ / ２)和 １６１􀆰 ６ ｅＶ(Ｓ ２ｐ３ / ２)ꎬ表明它们处于

中间氧化态ꎬ可能存在非化学计量的 ＭｏＳ１􀆰 ８ [图 ２
(ｃ)、(ｄ)]ꎮ

１—ＭｏＳ２ꎻ２—ＭＰＰ－０􀆰 ６ꎻ

３—ＭＰＰ－２１
(ａ)ＸＲＤ 图

(ｂ)Ｐｄ ３ｄ

(ｃ)Ｍｏ ３ｄ (ｄ)Ｓ ２ｐ

图 ２　 样品的 ＸＲＤ 图和 ＭＰＰ－０􀆰 ６ 的 ＸＰＳ 图

２􀆰 ２　 光热性能分析

２􀆰 ２􀆰 １　 吸光性能分析

图 ３ 显示了不同 Ｐｄ 浓度下 ＭｏＳ２ 在各波长处

的吸光度变化ꎮ 随着 Ｐｄ 团簇比例从 ０􀆰 ３％增至

２１％ꎬ整体吸光率呈现明显上升趋势ꎬ尤其在近红外

区域吸光率具有显著的提升ꎬ提升幅度为 ３０％ ~
６０％ꎬ并且这与 ＭｏＳ２ 自身的吸光率变化规律相符ꎮ
这一结果说明ꎬＰｄ 团簇的加入显著提升了 ＭｏＳ２ 的

光吸收性能ꎮ

１—ＭＰＰ－２１ꎻ２—ＭＰＰ－６ꎻ３—ＭＰＰ－０􀆰 ６ꎻ４—ＭＰＰ－０􀆰 ３ꎻ５—ＭｏＳ２

图 ３　 不同样品的吸光率

然而ꎬ随着 Ｐｄ 含量增加ꎬ吸光度的提升幅度较

之低浓度时有所减弱ꎬ主要原因可能包括:ＬＳＰＲ 效

应趋于饱和及颗粒间耦合作用ꎬ随着纳米颗粒间距

缩小ꎬ颗粒间发生耦合ꎬ导致 ＬＳＰＲ 效应减弱或达到

饱和ꎻＰｄ 团簇尺寸增大ꎬ比表面积减小ꎬ有效比表面

积的降低减少了 Ｐｄ 与光的相互作用区域ꎬ从而削

弱了光吸收能力ꎬ同时ꎬＬＳＰＲ 效应受纳米颗粒尺寸

影响ꎬ尺寸增大会减弱 ＬＳＰＲ 效应ꎻ表面散射效应增

强ꎬ随着 Ｐｄ 浓度上升ꎬＭｏＳ２ 表面逐渐粗糙ꎬ失去光

滑界面ꎬ这导致光散射效应显著增强(具体表现为:
表面散射ꎬ光在粗糙表面发生反射和散射ꎬ部分光无

法进入材料内部被吸收ꎬ降低了有效吸收率ꎻ多次散

射ꎬ在高浓度 Ｐｄ 颗粒分布中ꎬ光经历多次散射ꎬ使
传播路径复杂化ꎬ降低了光吸收效率)ꎻＰｄ 与 ＭｏＳ２

界面相互作用减弱ꎬ颗粒堆积效应减少了 ＭｏＳ２ 与

Ｐｄ 的有效接触面积ꎬ削弱了界面电子转移效应ꎮ
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２􀆰 ２􀆰 ２　 水蒸发性能分析

对 ＭｏＳ２、ＭＰＰ－０􀆰 ６、ＭＰＰ－６ 和 ＭＰＰ－２１ 的光热

转换性能进行了系统研究ꎮ 在模拟太阳光照射下ꎬ
通过监测纯水蒸发过程中的质量变化来评估其性

能ꎮ 如图 ４ 所示ꎬ未使用蒸发器时ꎬ６０ ｍｉｎ 内的质量

损失仅为－０􀆰 １８４ ｋｇ / ｍ２ꎮ 然而ꎬ引入蒸发器后ꎬ质量

损失显著增加ꎬ达到未使用蒸发器时的 ７􀆰 １５ ~ ８􀆰 ４０
倍ꎬ同时蒸发效率也提升了 ５􀆰 ６９ ~ ６􀆰 ９４ 倍ꎮ 在暗环

境下ꎬ蒸发器的蒸发速率为 ０􀆰 ２６３ ｋｇ / ｍ２ꎬ这一数据

为计算不同条件下的蒸发速率和效率提供了基准ꎮ

１—纯水ꎻ２—ＭｏＳ２ꎻ３—ＭＰＰ－０􀆰 ６ꎻ４—ＭＰＰ－６ꎻ５—ＭＰＰ－２１

(ａ)质量损失曲线

(ｂ)水蒸发速率

(ｃ)光热转换效率

图 ４　 不同 ＭｏＳ２－Ｐｄ 样品水蒸发性能

具体来看ꎬＭｏＳ２ 的水蒸发速率为 １􀆰 ０５３ ｋｇ /
(ｍ２􀅰ｈ)ꎬ蒸发效率为 ７４􀆰 ２１％ꎮ ＭＰＰ－０􀆰 ６ 的表现更

为优异ꎬ其蒸发速率达到 １􀆰 ２０６ ｋｇ / (ｍ２􀅰ｈ)ꎬ效率提

升至 ８５􀆰 ０３％ꎮ ＭＰＰ －６ 的蒸发速率进一步增加至

１􀆰 ２８２ ｋｇ / (ｍ２􀅰ｈ)ꎬ效率高达 ９０􀆰 ３７％ꎮ 而 ＭＰＰ－２１
的性能最为突出ꎬ水蒸发速率达到 １􀆰 ３６８ ｋｇ / (ｍ２􀅰ｈ)ꎬ
效率更是达到了 ９６􀆰 ４７％

这种蒸发速率的显著提升主要归因于 ＬＳＰＲ 效

应ꎮ ＬＳＰＲ 效应能够加速光热转换过程ꎬ通过增强

材料的晶格振动和电子迁移能力ꎬ将辐射能高效转

化为热能[２３－２６]ꎮ 研究还表明ꎬ随着材料中 Ｐｄ 团簇

浓度的增加ꎬＬＳＰＲ 效应更加显著ꎬ从而进一步提高

了光热转换效率ꎮ
２􀆰 ２􀆰 ３　 循环稳定性

为了评估蒸发装置的长期稳定性ꎬ在 １ 个太阳

光强度(１ ｋＷ / ｍ２)和质量分数 ３􀆰 ５％盐水条件下进

行了 １０ 次循环实验ꎬ每次实验持续 １ ｈꎬ结果见

图 ５ꎮ 所有太阳能蒸发器在 １０ 次循环后均表现出

高度稳定的蒸发速率ꎬ未出现明显的性能衰减ꎮ 其

中ꎬＭｏＳ２ 蒸发器的稳定性尤为突出ꎬ这主要得益于

其独特的物理和化学特性ꎮ

１—ＭｏＳ２ꎻ２—ＭＰＰ－０􀆰 ６ꎻ３—ＭＰＰ－６

图 ５　 循环稳定性

ＭｏＳ２ 的疏水性在稳定蒸发过程中起到了关键

作用ꎮ 其表面特性能够有效调控水分子向蒸发表面

的传输ꎬ同时排斥盐分ꎬ从而避免了盐结晶的积累ꎬ
确保了蒸汽的持续高效生成ꎮ 此外ꎬＭｏＳ２ 作为一种

半导体材料ꎬ具有优异的化学稳定性ꎬ能够耐受腐蚀

性环境和其他可能影响材料性能的化学反应ꎮ 这种

化学稳定性使其在长时间运行中仍能保持高效的光

热转换性能ꎮ
更重要的是ꎬＭｏＳ２ 蒸发器能够支持高海水通

量ꎬ并实现 ＮａＣｌ 的自清洁功能ꎮ 其疏水表面和化学

稳定性共同作用ꎬ有效防止了盐分在蒸发器表面的

沉积ꎬ从而避免了因盐结晶导致的性能下降ꎮ 这些

特性不仅确保了蒸发器在物理和化学上的稳定性ꎬ
还使其具备良好的可重复使用性ꎬ为长期应用于海

水淡化等领域提供了可靠的技术支持ꎮ
２􀆰 ２􀆰 ４　 水净化性能

为了更全面地评估蒸发器在实际太阳能脱盐环

境中的水净化性能ꎬ采用中国渤海的真实海水样品

进行了实验ꎬ并通过电感耦合等离子体质谱( ＩＣＰ －
ＭＳ)对蒸馏水中的离子成分进行了精确分析ꎬ实验

结果如图 ６ 所示ꎮ 经过 ＭＰＰ－０􀆰 ６ 蒸发器处理后ꎬ海
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水中的 ４ 种主要离子(Ｎａ＋、Ｍｇ２＋、Ｋ＋和 Ｃａ２＋)质量浓

度显著下降ꎬ降幅均超过 ３ 个数量级ꎮ 处理后的离

子质量浓度不仅远低于传统膜海水淡化技术的水

平[２７－２８]ꎬ还完全满足世界卫生组织(ＷＨＯ)的饮用

水标准[２９]ꎮ Ｎａ＋质量浓度降至 ０􀆰 ３１４ ０ ｍｇ / Ｌ、Ｍｇ２＋

质量浓度降至 ０􀆰 ００９ ｍｇ / Ｌ、Ｋ＋质量浓度降至 ０􀆰 ０９６
ｍｇ / Ｌ、Ｃａ２＋质量浓度降至 ０􀆰 ０２４ ｍｇ / Ｌꎮ 这些数据

表明ꎬＭＰＰ－０􀆰 ６ 蒸发器在高效脱盐和水质净化方

面表现出色ꎬ具备在实际应用中提供安全饮用水

的潜力ꎮ

１—蒸发前ꎻ２—蒸发后

图 ６　 蒸发前后水中离子质量浓度

２􀆰 ２􀆰 ５　 热管理

如图 ７ 所示ꎬ通过红外热成像仪对不同太阳辐

照水平下 ＭＰＰ－０􀆰 ６ 的表面温度进行监测ꎬ结果显

示蒸发器表面温度分布均匀且中心区域热量集中ꎮ
这得益于 ＰＳ 泡沫作为高效隔热材料的使用ꎬ显著

减少了热量向水体和周围环境的热传导损失ꎬ从而

大幅提升了热能的利用效率ꎮ 这一现象表明ꎬ太阳

能界面蒸汽发生器在热管理方面表现出色ꎬ能够有

效集中和利用热能ꎮ

图 ７　 不同光强下 ＭＰＰ－０􀆰 ６ 温度分布图

如图 ８ 所示ꎬ通过热电偶实时监测 ＭＰＰ－０􀆰 ６ 在

１ 个太阳光强照射下的温度随时间的变化ꎮ 实验结

果显示ꎬＭＰＰ－０􀆰 ６ 的表面温度在短短 ４ ｍｉｎ 内从初

始的 ２０􀆰 ８℃迅速上升至 ４２􀆰 ６℃ꎬ随后趋于稳定ꎮ 这

一快速升温过程表明ꎬＭＰＰ－０􀆰 ６ 材料在光热转换中

具有优异的响应速度ꎬ能够高效地将太阳能转化为

热能ꎬ并在短时间内达到稳定工作状态ꎮ 这种快速

响应特性进一步证明了 ＭＰＰ－０􀆰 ６ 在实际应用中的

高效性和可靠性ꎮ

图 ８　 ＭＰＰ－０􀆰 ６ 在 １ 个光照强度下的升温曲线

２􀆰 ３　 ＤＦＴ 计算

为了更好地阐明 ＭｏＳ２ 和 ＭｏＳ２－Ｐｄ 的光热性质ꎬ
采用 ＤＦＴ 模拟分析其电子结构和电荷密度分布ꎮ

本研究使用 ＣＡＳＴＥＰ 软件包进行所有计算ꎮ 构

建一个由 ３６ 个 Ｓ 原子和 １８ 个 Ｍｏ 原子组成的 ３×３×
２ ＭｏＳ２ 超胞ꎬ晶格常数为 １２􀆰 ６６４ Å×１２􀆰 ６６４ Å(１ Å＝
０􀆰 １ ｎｍ)ꎮ 随后ꎬ按照 Ｐｄ 与 Ｍｏ 原子的比例 １ ∶９和
４ ∶９加入 Ｐｄ 原子[图 ９(ａ)]ꎬ根据 Ｐｄ 元素的比重分

别记录为 ＭｏＳ２ －Ｐｄ(≈６％)和 ＭｏＳ２ －Ｐｄ(≈２１％)ꎮ
真空厚度设置为 １５ ０００ Åꎬ以防止相邻层之间的相

互作用ꎮ 利用广义梯度近似 ( ＧＧＡ) 和 Ｐｅｒｄｅｗ －
Ｂｕｒｋｅ－Ｅｒｎｚｅｒｈｏｆ(ＰＢＥ)交换相关泛函ꎬ结合 ＤＦＴ－Ｄ
方法ꎬ研究了电子相互作用和相关能ꎮ 由于 ２Ｈ－
ＭｏＳ２ 属于六边形晶格ꎬ因此选择的布里渊区路径为

Γ－Ｍ－Ｋ－Γ－Ａ－Ｌ－Ｈ－Ａ ｜ Ｌ－Ｍ ｜ Ｋ－Ｈꎮ 布里渊区 ｋ 点

采样选择为 ５×５×１ꎮ 为了保证仿真精度ꎬ对所有结

构进行了优化ꎬ建立的参数为能量收敛精度为 １０－５

Ｈａꎬ最大力为 ０􀆰 ００２ Ｈａ / Åꎬ最大位移为 ０􀆰 ００５ Åꎮ
在图 ９( ｂ)中ꎬ比较了 ＭｏＳ２、ＭｏＳ２ －Ｐｄ(≈６％)

和 ＭｏＳ２－Ｐｄ(≈２１％)的总态密度(ＴＤＯＳ)ꎮ ＭｏＳ２ －
Ｐｄ(≈６％)和 ＭｏＳ２ －Ｐｄ(≈２１％)的 ＴＤＯＳ 相对于

ＭｏＳ２ 向左移动ꎬ表明电子向导带的转移增强ꎮ 更具

体地说ꎬ掺杂 Ｐｄ 引入了费米能级附近的新能级ꎬ从
而促进了电子从价带向导带的运动ꎮ

基于图 ９(ｃ)ＵＶ－Ｖｉｓ－ＮＩＲ 漫反射数据ꎬＴａｃ Ｐｌｏｔ
法计算得到的 ＭｏＳ２ 带隙为 １􀆰 ６３ ｅＶꎬ与 ＤＦＴ 分析得

到的 １􀆰 ６５ ｅＶ 带隙[图 ９(ｄ)]非常吻合ꎮ 这证实了

ＤＦＴ 计算与 ＵＶ－Ｖｉｓ－ＮＩＲ 表征结果的一致性ꎮ 在

ＭｏＳ２ 中引入 Ｐｄ 原子带来了额外的电子和新的能

级ꎬ改变了材料的电子结构和电荷分布ꎬ使带结构更

加复杂ꎬ带隙变小ꎮ图９( ｅ)与图９( ｆ)为ＭｏＳ２ －Ｐｄ
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(ａ)ＭｏＳ２、ＭｏＳ２－Ｐｄ(≈６％)和

ＭｏＳ２－Ｐｄ(≈２１％)的

Ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｓｔｕｄｉｏ 模型

１—ＭｏＳ２ꎻ２—ＭｏＳ２－Ｐｄ(≈６％)ꎻ

３—ＭｏＳ２－Ｐｄ(≈２１％)

(ｂ)ＭｏＳ２、ＭｏＳ２－Ｐｄ(≈６％)和

ＭｏＳ２－Ｐｄ(≈２１％)的总态密度图

(ｃ)ＭｏＳ２ 的带隙图

(ｄ)ＭｏＳ２ 的能带结构 (ｅ)ＭｏＳ２－Ｐｄ(≈６％)的能带结构 (ｆ)ＭｏＳ２－Ｐｄ(≈２１％)的能带结构

图 ９　 ＤＦＴ 模拟分析

(≈６％)与 ＭｏＳ２－Ｐｄ(≈２１％)的带隙结构图ꎬＭｏＳ２－
Ｐｄ(≈６％)的带隙为 １􀆰 ０５２ ｅＶꎬＭｏＳ２－Ｐｄ(≈２１％)
的带隙为 ０􀆰 ８０４ ｅＶꎮ Ｐｄ 原子的加入显著降低了

ＭｏＳ２ 的禁带宽度ꎬ使材料能够吸收更宽光谱范围

的光子ꎬ从而进一步提升光热转换效率和光热转

换效率ꎮ

３　 结论

本研究以辉钼矿为原料ꎬ通过剥离制备 ＭｏＳ２ꎬ

通过将 Ｐｄ 团簇与 ＭｏＳ２ 复合ꎬ成功制备了具有优异

光热转换性能的 ＭｏＳ２－Ｐｄ 材料ꎬ并系统研究了其光

吸收能力、光热转换效率和界面蒸发实际应用能力ꎬ
具体结论如下ꎮ

(１)实验结果表明ꎬ随着 Ｐｄ 团簇浓度的增加ꎬ
ＭｏＳ２－Ｐｄ 材料的光吸收能力显著提升ꎬ尤其是在近

红外区域ꎬ吸光率提升了 ３０％ ~ ６０％ꎮ 光热转换效

率方面ꎬＭＰＰ－０􀆰 ６、ＭＰＰ－６ 和 ＭＰＰ－２１ 的蒸发效率

分别达到了 ８５􀆰 ０３％、９０􀆰 ３７％和 ９６􀆰 ４７％ꎬ显著高于

纯 ＭｏＳ２ 的 ７４􀆰 ２１％ꎮ 这一提升主要归因于 ＬＳＰＲ 效

应ꎬＰｄ 团簇的引入增强了材料的光热转换能力ꎬ加
速了光能向热能的转化ꎮ

(２)在经济效益和性能的平衡方面ꎬＭＰＰ －０􀆰 ６
表现出色ꎮ 虽然 ＭＰＰ－２１ 的光热转换效率最高ꎬ但
其 Ｐｄ 含量较高ꎬ制备成本相对较高ꎮ 相比之下ꎬ

ＭＰＰ－０􀆰 ６ 在较低的 Ｐｄ 浓度下实现了较高的光热转

换效率(８５􀆰 ０３％)ꎬ且在循环稳定性和水净化性能方

面表现优异ꎬ能够有效去除海水中的离子ꎬ满足世界

卫生组织的饮用水标准ꎮ 因此ꎬＭＰＰ－０􀆰 ６ 具备在实

际界面蒸发中大规模推广的潜力ꎮ
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