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摘要:系统梳理了吸附机理、制备工艺、影响吸附因素及活性炭再生等研究成果ꎬ剖析活性炭微观结构、表面性质、吸附环境

等对吸附行为的影响ꎬ探究制备原料及工艺对吸附性能的调控作用ꎮ 研究认为ꎬ通过优化制备工艺、改进再生回收技术并加强

模型应用ꎬ可提升活性炭的选择吸附能力ꎬ推动其在复杂 ＶＯＣｓ 治理中的高效应用ꎮ
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　 　 挥发性有机化合物(ＶＯＣｓ)是一类参与大气光

化学反应的关键污染物ꎬ其过量排放可引发光化学

烟雾、臭氧层破坏等环境问题ꎬ并直接威胁人体呼吸

与免疫系统ꎮ 大气中 ＶＯＣｓ 来源分散、种类多样、组
成复杂ꎬ目前已检测出的 ＶＯＣｓ 共有 ３００ 多种类

型[１]ꎮ 为应对 ＶＯＣｓ 污染ꎬ催化氧化、生物降解、吸
附等技术被广泛研究ꎮ 其中ꎬ吸附法具有能耗低、吸
附再生过程操作简便、运行成本低、不产生有害二次

产品等优点ꎬ被认为是去除 ＶＯＣｓ 的主流技术之一ꎮ
目前广泛应用的吸附剂包括碳基材料、沸石基

材料、有机聚合物和复合材料等ꎬ活性炭因高比表面

积、可调控的孔隙结构与表面化学性质ꎬ且经济易

得ꎬ被视为 ＶＯＣｓ 吸附材料的研究核心ꎮ 近年来ꎬ关
于活性炭的研究集中于制备与活化工艺优化、孔隙

结构定向调控及功能化改性等方面ꎮ 然而ꎬ针对活

性炭再生技术和分子模型应用的系统性综述相对不

足ꎬ特别是在多技术综合比较及复杂体系分子模型

适用性分析方面ꎬ尚需进一步深入探讨ꎮ 本文中聚

焦活性炭吸附 ＶＯＣｓ 领域的前沿动态ꎬ系统梳理研

究进展ꎬ开篇阐释活性炭的微观结构特征、吸附作用

机理及制备工艺ꎻ继而深入剖析影响活性炭吸附性

能的关键要素ꎬ同时探讨活性炭再生技术与有机溶

剂回收的研究现状ꎻ最后阐述模型在活性炭吸附研

究中的实践价值ꎮ
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１　 活性炭概述

１􀆰 １　 活性炭 ＶＯＣｓ 的吸附机理

活性炭对 ＶＯＣｓ 的吸附机理是一个多步骤的复

杂过程ꎬ涉及物理和化学作用的协同效应ꎮ 首先ꎬ
ＶＯＣｓ 分子通过浓度梯度驱动从气相主体向活性炭

表面扩散ꎬ随后进一步向内部孔隙结构迁移ꎬ其速率

受活性炭的孔隙特性如微孔直径、曲折度影响ꎮ 当

分子到达活性炭表面或孔隙内部时ꎬ主要通过物理

吸附和化学吸附 ２ 种机制被固定[２]ꎮ 物理吸附以范

德华力为主导ꎬ表现为可逆的弱相互作用ꎬ其效率取

决于活性炭的高比表面积和优化的孔径分布ꎮ 活性

炭对 ＶＯＣｓ 的吸附作用如图 １ 所示ꎬ微孔通过毛细

管凝聚效应优先捕获小分子 ＶＯＣｓꎬ而中孔则作为扩

散通道并辅助吸附较大分子ꎬ低温条件和高比表面

积可显著提升物理吸附容量[２]ꎮ 化学吸附则依赖

于活性炭表面官能团(如羟基、羧基、含氮基团)与

极性 ＶＯＣｓ(如甲醛、硫化物)的化学键合ꎬ例如羧基

通过氢键或酸碱相互作用选择性吸附特定污染物ꎮ
在多组分 ＶＯＣｓ 共存时ꎬ竞争吸附现象显著ꎬ分子极

性、尺寸和蒸气压差异导致吸附优先级不同ꎬ通常低

蒸气压或强极性的组分占据优势ꎮ 综上所述ꎬ活性

炭的吸附性能是其物理结构特性与表面化学性质共

同作用的结果ꎮ

图 １　 活性炭吸附 ＶＯＣｓ 示意图

１􀆰 ２　 活性炭的制备

活性炭作为一种高效吸附材料ꎬ制备工艺的核

心在于碳化与活化 ２ 阶段ꎮ 随着原料开发与活化技

术的创新ꎬ活性炭的孔结构调控能力显著提升ꎬ吸附

性能持续优化ꎮ 以下从炭化、活化工艺及技术发展

进行系统阐述ꎮ
１􀆰 ２􀆰 １　 炭化阶段

炭化是活性炭制备的预处理过程ꎬ核心是通过

高温热解将有机原料中的非碳成分以挥发性气体形

式脱除ꎬ形成富含碳的初始骨架结构ꎮ 炭化过程中ꎬ
炭化温度、升温速率以及保温时间是关键参数ꎬ直接

影响炭化产物的孔隙率与比表面积ꎮ 温度的影响很

大ꎬ炭化温度需严格控制ꎮ 温度过低时ꎬ碳骨架结构

松散ꎬ孔隙率不足ꎻ温度过高则会导致“剥壳效应”ꎬ
即微孔结构因过度反应而坍塌ꎬ比表面积和总孔容

急剧下降ꎮ 唐凯等[３]研究表明ꎬ随着炭化温度的增

加ꎬ制备的氮杂化活性炭催化性能越好ꎬ在 ７００℃炭

化得到的氮杂化活性炭催化性能最佳ꎮ
１􀆰 ２􀆰 ２　 活化阶段

活化是活性炭孔隙结构优化的核心步骤ꎬ通过

物理或化学手段进一步扩孔、造孔ꎬ显著提升比表面

积与吸附性能ꎮ 根据国际纯理论和应用化学联合会

分类ꎬ活性炭的孔隙可分为微孔(<２ ｎｍ)、中孔(２ ~
５０ ｎｍ)和大孔(>５０ ｎｍ)ꎬ不同孔径在吸附动力学与

容量中发挥协同作用:微孔主导高比表面积吸附ꎬ
中 /大孔加速物质传输并吸附大分子ꎮ

物理活化采用氧化性气体与碳化料在高温下反

应ꎬ通过选择性刻蚀碳原子生成孔隙[４]ꎬ优势在于

工艺简单、环境友好ꎬ但需较高温度和较长活化时

间ꎮ 在气体选择与孔隙调控方面ꎬＣＯ２ 倾向于生成

微孔结构ꎬ而水蒸气因反应活性较高ꎬ可形成中孔与

大孔ꎮ 目前ꎬ新型活化气体的开发成为研究热点ꎮ
例如ꎬＲｕａｎ 等[５]以松木屑为原料ꎬ采用一步活化法

制备富氮活性炭ꎬ研究表明ꎬ８００℃的 ＮＨ３ /空气活化

是制备高性能活性炭的合适条件ꎮ 化学活化通过酸

性或碱性试剂浸渍原料ꎬ通常温度低于物理活化所

需的温度ꎬ具有产率高、孔结构可控的特点ꎬ但需后

续清洗以去除残留化学物质ꎮ 例如 ＫＯＨ 的高效造

孔ꎬＫＯＨ 通过刻蚀碳骨架并促进缩聚反应ꎬ可制备

超高比表面积活性炭ꎮ 彭超等[６] 以豆渣为原料ꎬ
ＫＯＨ 活化后获得比表面积 ３ ５２８􀆰 ５ ｍ２ / ｇ 的活性炭ꎬ
兼具优异 ＣＯ２ 吸附能力与电容性能ꎮ

结合物理与化学活化优势ꎬ实现多级孔结构设

计ꎮ 然而ꎬ目前还没有将这些方法结合起来的标准

化程序ꎬ因此活化剂和工艺参数的选择还有待优化ꎮ
Ｔｅｔｔｅｈ 等[４]指出双活化的主要挑战在于确定理想的

活化剂组合和微调参数以实现预期结果ꎬ其工艺复

杂性与设备成本仍是规模化应用的挑战ꎮ
１􀆰 ３　 活性炭的改性

活性炭改性主要分为物理改性和化学改性ꎬ通
过调控孔结构与表面化学性质ꎬ可显著提升对 ＶＯＣｓ
的吸附性能ꎮ 物理改性通过优化孔道结构增强吸附

能力ꎻ微波法利用热效应重构孔隙与比表面积ꎬ碱性

耦合微波改性对污染物去除率可达 ９７􀆰 ５４％ 以

上[７]ꎻ热解法经高温调控孔径分布ꎬ９００℃椰壳－污泥
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共热解炭对二甲基二硫醚吸附量达 １３６􀆰 ３ ｍｇ / ｇ[８]ꎮ
物理改性多以优化孔径与表面疏水性实现高效选择

性吸附ꎮ 化学改性主要包括氧化还原、酸碱液相及

负载物改性 ３ 类[９]ꎬ通过调控表面官能团与活性位

点提升吸附性能ꎮ 氧化还原改性可引入含氧官能

团ꎻＨｏｕ 等[１０]采用甘氨酸与氨水改性活性炭ꎬ前者

提升甲苯穿透吸附容量ꎬ后者更利于增大比表面积

与饱和吸附量ꎻ负载金属 /金属氧化物可通过络合作

用强化吸附亲和力ꎮ 未来研究应侧重多方法复合改

性与孔结构－官能团精准调控ꎬ开发高选择性、可循

环再生的功能化活性炭ꎮ

２　 影响活性炭吸附的关键因素

ＶＯＣｓ 吸附过程的效能调控是一个多维度协同

作用的复杂体系ꎮ 影响活性炭吸附性能的关键因素

如图 ２ 所示ꎮ 吸附效果主要由吸附剂的孔结构与表

面特性ꎬ以及 ＶＯＣｓ 自身的分子结构、浓度等条件共

同决定ꎮ

图 ２　 影响活性炭吸附的关键因素

２􀆰 １　 吸附剂

２􀆰 １􀆰 １　 孔径和比表面积

孔隙结构决定着吸附电位ꎬ从而导致吸附容量

的变化ꎮ 活性炭的孔结构主要为微孔和介孔ꎬ且以

微孔为主[１１]ꎮ 在分子大小相匹配的情况下ꎬ活性炭

孔径的分布越均匀、孔的形状越规则ꎬ则活性炭吸附

效果越好ꎮ 当活性炭孔径略大于 ＶＯＣｓ 分子直径

时ꎬ孔道内表面与吸附质分子间的作用力处于最佳

范围ꎬ此时可形成稳定的物理吸附态ꎮ 然而ꎬ当孔径

远大于吸附质粒径时ꎬ吸附质分子在孔道内的吸附

势能将显著降低ꎬ此时孔道仅作为通道承担传质功

能ꎮ 在进行外表面吸附时ꎬ吸附速率与比表面积呈

正相关[１１]ꎮ 活性炭的比表面积直接决定吸附能力

的上限ꎬ典型活性炭的比表面积范围为 ５００ ~ ３ ０００
ｍ２ / ｇꎬ其中微孔贡献约 ９０％以上的表面积ꎮ
２􀆰 １􀆰 ２　 化学官能团

活性炭的表面化学结构同样也会对吸附效果产

生影响ꎮ 活性炭表面存在不同类型和数量的含氧官

能团ꎬ对表面极性和亲疏水性产生不同的效果ꎮ 对

于非极性或弱极性的 ＶＯＣｓꎬ与表面极性弱的活性炭

结合能力更强ꎮ 反之ꎬ增加活性炭表面的酸性含氧

官能团数量是提升极性 ＶＯＣｓ 吸附效率的有效途径

之一ꎮ Ａｎ 等[１２]的研究表明ꎬ对于丙酮和甲醇ꎬ官能

团如羧基和氨基的加入可以降低阈值压力ꎬ使吸附

更容易释放ꎬ而羟基和氢则具有相反的作用ꎮ ＶＯＣｓ
的饱和吸附量与表面化学官能团的密度呈现显著的

线性正相关ꎬ其吸附性能随官能团数量的增多而明

显提高ꎮ
２􀆰 １􀆰 ３　 吸附床质量

活性炭吸附床质量代表着活性炭的用量ꎮ 吸附

床质量的增加能够提供更大的比表面积和更多的吸

附活性位点ꎬ让活性炭与吸附质充分接触ꎬ从而提高

吸附效率ꎮ 在一定的吸附质浓度和吸附温度条件

下ꎬ根据吸附等温线原理ꎬ吸附床质量增加ꎬ吸附剂

能够吸附的吸附质总量增加ꎬ即吸附容量增加ꎮ
Ｃｈｅｎ 等[１３]实验表明ꎬ在 ５％的小剂量下ꎬＶＯＣｓ 的吸

附效果较低ꎬ为 ８􀆰 ７２％ꎬ而在 ５０％的大剂量下ꎬＶＯＣｓ
的吸附效果超过 ４５％ꎮ 此外ꎬ吸附床质量还会影响

吸附动力学过程ꎮ 在质量较大的吸附床中ꎬ活性炭

颗粒之间的孔隙结构和扩散路径更为复杂ꎬ吸附质

分子在吸附床中的扩散阻力相对增加ꎬ从而使吸附

达到平衡所需时间延长ꎮ
２􀆰 ２　 吸附质

２􀆰 ２􀆰 １　 ＶＯＣｓ 的分子结构

吸附质粒径尺寸与吸附剂孔径间存在有效匹配

关系ꎬ尺寸较大的 ＶＯＣｓ 分子表现出较低的体积吸

附容量ꎮ 活性炭微孔结构对大分子的筛分效应更显

著ꎬ在分子尺寸接近孔隙直径时ꎬ会产生“分子捕

获”现象ꎬ反而提升吸附效率ꎮ 除 ＶＯＣｓ 的粒径大小

外ꎬＶＯＣｓ 的形状对吸附也有很大影响ꎮ 例如邻二

甲苯、间二甲苯和对二甲苯虽然在横截面积上近乎

相等ꎬ但是由于二甲苯分子中甲基侧链的位置不同

导致吸附质分子产生了不同的分子形状[１]ꎮ ＶＯＣｓ
的极性也是影响活性炭吸附的另一个关键因素ꎮ 通

过比较甲苯和氯苯的吸附实验发现ꎬ吸附剂对氯
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苯的吸附量高于甲苯ꎬ这主要是因为氯苯属于极

性分子ꎬ吸附剂首先通过孔隙吸附作用优先吸附

氯苯[１４] ꎮ
２􀆰 ２􀆰 ２　 沸点

根据吸附理论ꎬ物质挥发性与沸点呈负相关关

系:沸点越低的物质挥发性越强ꎬ越易从液态转为气

态ꎮ 常温下ꎬ高沸点 ＶＯＣｓ 倾向于保持液态存在ꎬ其
蒸气压较低导致气相浓度有限ꎬ但活性炭对这类物

质的吸附能力反而更强ꎬ原因在于高沸点分子间作

用力更显著ꎬ更易被吸附剂表面捕获ꎮ 反之ꎬ低沸点

ＶＯＣｓ 分子具有更高的动能ꎬ在吸附剂表面的脱附

行为更活跃ꎬ导致其在活性炭上的吸附容量较低ꎮ
有研究表明ꎬ在空间结构类似的情况下ꎬ沸点略高

的吸附质也会具有较高的吸附量[１５] ꎮ 然而ꎬ高沸

点的吸附质对于活性炭的解吸能力则要弱于低沸

点吸附质ꎮ
２􀆰 ３　 吸附环境

２􀆰 ３􀆰 １　 温度

活性炭吸附设备通常要求废气温度低于 ４０℃ꎬ
２５℃左右的吸附条件较好ꎮ 在达到饱和吸附容量之

前ꎬ温度越高ꎬＶＯＣｓ 分子的运动能力越强ꎬ活性炭

吸附 ＶＯＣｓ 分子所需的范德华力越大ꎬ吸附容量越

低ꎬ从而使吸附效率降低ꎮ 除此之外ꎬ温度的升高可

能会导致活性炭表面化学官能团数量减少ꎬ使活性

炭吸附能力降低ꎮ 加热活性炭可以去除表面化学官

能团ꎬ消除表面化学官能团对吸附的影响ꎮ 但当活

性炭吸附了一定量的 ＶＯＣｓ 时ꎬ可能会因温度的升

高使 ＶＯＣｓ 发生脱附[１６]ꎮ
２􀆰 ３􀆰 ２　 湿度

水蒸气在吸附过程中的存在使得其无法被忽

视ꎬ由于水分子与 ＶＯＣｓ 竞争碳材料孔隙中的吸附

位点ꎬ吸附过程受到抑制ꎮ Ｌｉｕ 等[１７] 的研究利用

Ｔｈｏｍａｓ 模型来比较丙酮和正癸烷的吸附能力ꎬ发现

水蒸气和 ＶＯＣｓ 分子之间存在竞争性吸附ꎬ湿度越

高则吸附能力下降得越多ꎮ 王艳等[１８] 开展了不同

湿度条件下活性炭对碘甲烷吸附能力的研究ꎮ 发现

活性炭疏水改性可降低吸水率ꎬ削弱水分子的竞争

吸附作用ꎬ同时增加碘甲烷结合的活性位点、增强化

学吸附性能ꎬ这一结果证实ꎬ疏水改性有利于提升活

性炭的吸附效能ꎮ
２􀆰 ３􀆰 ３　 ＶＯＣｓ 浓度

ＶＯＣｓ 浓度在活性炭对 ＶＯＣｓ 的吸附中也有着

重要影响ꎮ 在其他条件一定时ꎬ随着 ＶＯＣｓ 浓度的

增加ꎬ活性炭吸附容量也随之增加ꎮ 这是因为在较

高 ＶＯＣｓ 浓度下ꎬＶＯＣｓ 分子与活性炭表面的接触机

会增多ꎬ从而增加了吸附的可能性ꎮ 高浓度的 ＶＯＣｓ
可能会使活性炭的吸附位点更快被占据ꎬ从而导致

更快达到饱和状态ꎮ 而低浓度的 ＶＯＣｓ 则需要更长

的时间才能使吸附剂达到饱和ꎮ 在低 ＶＯＣｓ 浓度

下ꎬ活性炭吸附容量会受到初始水蒸气含量的影响ꎮ
Ｊｉａ 等[１４] 研究结果表明ꎬ初始水蒸气会降低 １２ 种

ＶＯＣｓ 的吸附能力和分配系数ꎬ尤其是在低 ＶＯＣ 浓

度下ꎮ 值得注意的是ꎬ当 ＶＯＣｓ 浓度较低时ꎬ吸附穿

透时间可能会延长ꎬ即吸附效率降低ꎮ

３　 活性炭吸附剂的资源回收技术

３􀆰 １　 活性炭再生技术

根据吸附物的类型ꎬ废弃活性炭被归类为固体

废物甚至危险固体废物ꎬ对其进行填埋或焚烧是常

见的处理处置手段[１９]ꎮ 然而ꎬ填埋和焚烧易造成环

境二次污染ꎬ对废弃活性炭进行再生处理不仅能对

活性炭重复利用ꎬ减少购买新活性炭的成本ꎬ还最大

限度避免了环境污染的转移ꎮ
热再生是应用最广泛的再生方法ꎬ在热空气、惰

性气体或水蒸气压下ꎬ通过热解、解吸、碳化及氧化

脱除吸附物实现活性炭再生ꎬ按加热方式可分为热

空气再生、氮气再生、水蒸气再生及微波加热再生

等[１９]ꎮ 任思达等[２０] 采用热空气物理脱附再生吸

附甲苯废气的商用活性炭ꎬ结果显示多次热再生

虽会造成孔道坍塌与颗粒堆积ꎬ再生完全后吸附

时间仍可达新炭的 ９６􀆰 ６％ꎮ Ｚｈａｎｇ 等[２１]在 ３００℃、
１００ ｍＬ / ｍｉｎ 氮气吹扫 ３０ ｍｉｎ 条件下研究黄铁矿改

性对活性炭热脱附再生的影响ꎬ发现 １０ 次再生后改

性炭初始吸附容量优于未改性炭ꎮ 除热再生外ꎬ高
级氧化、电化学、超声波等非热再生技术仍处于实验

阶段ꎮ Ｚｈａｎｇ 等[２２]采用氯氧化铁负载活性炭复合材

料ꎬ基于高级氧化再生ꎬ中性条件下对莠去津、２ꎬ４－
二氯苯酚、亚甲基蓝及氧氟沙星的再生效率分别为

７１􀆰 ５％、８６􀆰 ４％、９３􀆰 ７％和 １００％ꎬ显著优于传统芬顿

氧化ꎮ Ｑｕ 等[２３]研究表明超声频率越高再生效果越

好ꎬ多次再生后活性炭强度仍保持在新鲜炭的 ９０％
以上ꎮ

当前活性炭再生技术面临能耗高、效率低和性

能衰减等核心挑战ꎮ 热再生需降低能耗ꎬ化学再生

要减少二次污染ꎬ新兴技术亟待提升处理效率ꎮ 分

子层面的再生机理研究将是实现技术突破的关键ꎮ
３􀆰 ２　 有机溶剂回收技术

在 ＶＯＣｓ 治理体系中ꎬＶＯＣｓ 末端若采用焚烧氧
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化处理会造成资源的浪费ꎬ同时焚烧过程中还会有

其他污染物和碳的排放ꎮ 高价值 ＶＯＣｓ 具有较高的

经济效益ꎬ可用于工艺生产ꎬ目前应用最多的是冷凝

回收技术ꎮ 冷凝技术一般与蒸气脱附技术联用ꎬ脱
附气将被吸附的有机物脱附解析出来ꎬ并带入冷凝

器冷凝产生有机溶剂便于回收(图 ３)ꎮ 冷凝法由于

受制冷温度的限制ꎬＶＯＣｓ 的回收效率受到制约ꎮ Ｌｉ
等[２４]为了克服传统冷凝回收系统的缺点而设计的

ＶＯＣ－ＤＣＲ 系统ꎬＶＯＣ 回收率可达到 ９９􀆰 ９７％ꎬ能耗

为 ３５􀆰 ６７ ｋＷꎮ 为了回收高浓度的 ＶＯＣｓ 溶剂ꎬ真空

辅助脱附技术展现出显著增效潜力ꎮ Ｈｕａｎｇ 等[２５]

开发的真空－加热组合系统在压力<１０ ｋＰａ 条件下ꎬ
通过分子自由程扩大效应使溶剂扩散速率提升

８５％ꎬ同时降低脱附温度 ２０~３０℃ꎬ特别适用于高分

子质量溶剂的低温高效回收ꎮ 有机溶剂脱附回收技

术需平衡效率与成本ꎮ 蒸气脱附简单但耗能ꎬ热氮

气成本高ꎬ真空法节能但复杂ꎮ 核心问题在于高沸

点溶剂效率低、混合溶剂分离难ꎮ

图 ３　 活性炭吸附－蒸气脱附－冷凝回收工艺流程

４　 模型在活性炭吸附的应用

为深入剖析吸附热力学与动力学特性ꎬ研究人

员采用多元数学模型及分子模拟技术系统探究吸附

机理、优化工艺参数并预测吸附性能ꎮ 巨正则系综

蒙特卡洛法(ｇｒａｎｄ ｃａｎｏｎｉｃａｌ ｍｏｎｔｅ ｃａｒｌｏꎬＧＣＭＣ)是
吸附模拟常用的蒙特卡洛方法ꎬ已被用于研究小分

子烷烃、水蒸气、Ｈ２、ＣＯ 等气体在活性炭模型中的

吸附等温线、等量吸附热等行为ꎮ 与 ＧＣＭＣ 方法不

同ꎬ分子动力学(ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓꎬＭＤ)以牛顿运

动方程为物理基础ꎬ可计算吸附质在吸附剂孔道内

的扩散系数等动力学数据ꎮ Ｍｏｒａｄｉ 等[２６] 利用 ＭＤ
模拟活性炭吸附硫化氢ꎬ结果表明增加氯分子的量

会导致平衡吸附能力下降ꎮ 量子化学模拟以求解薛

定谔方程为核心ꎬ计算量大ꎬ仅适用于小体系ꎮ 密度

泛函理论( ｄｅｎｓｉｔｙ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ ｔｈｅｏｒｙꎬＤＦＴ)是量子化

学中计算分子性质的常用方法ꎬ对多电子体系处理

具有重要意义ꎮ Ｚｈａｎｇ 等[２７] 利用 ＤＦＴ 模拟研究了

官能团对活性炭吸附 ＶＯＣｓ 的影响ꎬ结果显示 ３ 种

官能团吸附能力顺序为 ＨＤ>ＰＲ>ＰＤꎬ主要作用为氢

键ꎬ吸附强度由活性炭表面最大静电势(ＥＳＰ)决定ꎮ
模型模拟无需依赖实验ꎬ在预测 ＶＯＣｓ 吸附行

为上优势显著ꎬ蒙特卡洛、分子动力学、量子化学模

拟等方法各具特点ꎬ均在吸附研究中发挥重要作用ꎮ
但目前定量描述吸附动力学仍存在较大挑战ꎬ主要

因吸附机制与分子动力学特性关联尚不明确ꎬ严重

制约了对吸附过程的精准调控ꎮ 实现高效经济吸附

系统的设计ꎬ关键在于精确预测吸附容量ꎮ 未来需

深入揭示吸附机制与分子动力学的内在关系ꎬ优化

模拟方法以更准确表征吸附动力学过程ꎮ

５　 结论

本研究构建了活性炭吸附 ＶＯＣｓ 的全链条研究

框架ꎬ系统阐明吸附机理、制备改性、影响因素、资源

回收及模型应用ꎮ 结果表明ꎬ活性炭吸附为物理化

学协同作用ꎬ其性能可通过原料、工艺及改性实现定

向调控ꎻ吸附效果受孔径、官能团、吸附质性质及温

湿度等条件共同影响ꎮ 再生技术中ꎬ热再生应用成

熟但存在结构破损、能耗较高等问题ꎬ非热再生效率

仍需提升ꎬ脉冲蒸气脱附等新工艺可显著提高溶剂

回收率ꎮ 模拟在吸附预测中优势明显ꎬ但吸附动

力学定量描述受机理与分子动力学关联不明的

限制ꎮ
针对活性炭对多组分 ＶＯＣｓ 选择性吸附不足的

问题ꎬ研究指出 ３ 大突破方向:精准调控表面官能团

与孔径以增强匹配性ꎻ开发再生－回收协同工艺降

低能耗、提升纯度ꎻ融合分子模拟与机器学习构建多

组分吸附预测模型ꎮ 上述成果为实现复杂 ＶＯＣｓ 体

系的高效吸附与资源化回收提供理论与技术支撑ꎮ
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