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摘  要：采用电子态密度研究了黄药、黑药和硫氨酯等硫化矿浮选捕收剂的电子结构与性能的关系。结果表明：

电子态密度的离域性和轨道杂化作用较好地反映浮选药剂捕收性和选择性的强弱；黄药分子中双键硫原子的态密

度最活跃，而黄药离子中单键硫原子的态密度最活跃；直链黄药(C2~C5)的态密度随烃基碳链的增长逐渐增强；丙

基黄药和丁基黄药异构体的态密度强于相应的正构体的态密度，而正戊基黄药的态密度稍强于异戊基黄药的态密

度；黑药中 3418A 的电子态密度相对最大，表现出更强的电子活性；不同结构的硫氨酯其氮原子的态密度变化比

硫原子的大，这有利于改善硫氨酯捕收剂的螯合能力。 
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随着矿产资源的日渐贫、细、复杂化，难选矿产

资源增多，同时国家对环境保护日益重视，矿物浮选

需要更加高效的药剂来实现清洁生产，从而提高资源

综合利用率。浮选药剂的性能与其分子结构有关，研

究浮选药剂结构与性能的关系一直受到国内外学者的

高度重视, 王淀佐[1−5]采用等张比容法、CMC 法、HLB
法、基团电负性等方法对浮选药剂分子和结构进行参

数化，提出了浮选药剂亲水疏水性指数，从理论上建

立了浮选药剂分子结构模型。见百熙[6]采用蒋明谦《高

等药物化学》中的 6 个原理分析了浮选药剂分子结构

及其规律。王淀佐等[7]采用分子碎片法和分子连接性

指数研究了浮选分子结构与性能的关系。印万忠等[8]

采用酸碱软硬度的势标度来表示药剂的结构和性能。

周国华等[9]提出用化学反应电子转移数来表示捕收剂

的分子结构和性能。NATARAJAN 等[10]研究了 17 种

羟肟酸浮选某铜锌矿的浮选分离系数和土壤有机碳吸

附常数的关系，发现二者具有正相关。冯其明等[11]采

用油水分配系数研究了几种脂肪酸浮选钛铁矿的性

能。在量化参数研究方面，王淀佐[5]采用分子轨道理

论研究了捕收剂分子结构与浮选性能的关系，孙传尧

等[12]采用前线轨道理论和软硬酸碱理论等研究了捕

收剂非极性基结构与性能的关系。孙伟等[13]采用前线

轨道理论对不同结构的黄铜矿捕收剂分子进行计算，

建立了黄铜矿捕收剂分子结构与选择性的关系[13]。刘

广义等[14]采用密度泛函理论研究了氮原子对硫氨酯

捕收剂选择性的影响。SARVARAMINI 等[15−16]采用密

度泛函理论研究了硫代磷酸浮选捕收剂结构和性能的

关系。这些研究试图将捕收剂分子结构参数化，建立捕

收剂分子物性指数与结构性能的关系，为浮选药剂开发

提供依据；然而这些研究忽略了电子的精细结构和轨道

杂化作用的影响，无法深入细致的分析捕收剂分子空间

结构对其电子性质和吸附活性的影响。 
捕收剂分子与硫化矿物表面的作用以化学作用为

主，具有电子作用特征。捕收剂分子中电子和轨道的

精细结构决定了捕收剂分子与矿物表面的作用构型和

作用强度，另外硫化矿物一般含有过渡金属或重金属

原子，这些金属原子容易与捕收剂分子形成配位作用,
而捕收剂的配位作用与其分子轨道杂化有关。态密度

(Density of states，DOS)描述了能量为 E附近每单位能

量间隔内的量子态数称为状态密度，是描述固体中电

子运动状态最重要的一个参数，在固体物理、表面科

学和界面吸附中获得广泛的应用[17−18]。态密度能够获

得详细的电子结构，如轨道组成、轨道杂化、电子的

局域性和离域性、轨道成键和反键作用等[19]，这些性

质对于分析浮选药剂的化学性质和吸附活性非常重

要。陈晔等[20]采用态密度研究了空间结构对硫化矿物 
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表面性质的影响，LONG 等[21]采用态密度研究了水分

子对方铅矿、闪锌矿表面吸附硫醇捕收剂的影响，但

采用态密度来研究浮选药剂分子性质与性能的关系还

未见报道。本文作者采用态密度理论研究了常见硫化

矿捕收剂分子的分态密度结构，解释了捕收剂分子结

构对键合原子轨道杂化作用的影响，揭示了捕收剂分

子结构与电子性质的内在关系，对于新型高效捕收剂

的开发具有重要意义。 
 

1  实验 
 

采用 DMol3 软件在密度泛函理论框架下[22−23]，对

硫化矿浮选捕收剂分子进行几何结构优化后计算电子

态密度。本研究中对分子进行优化计算采用自旋极化，

正式自旋为初始。在几何优化的收敛精度标准中，能

量改变的收敛阈值为 2.7×10−4 eV/atom，原子间作用

力的收敛阈值为 0.54 eV·nm，原子位移的收敛阈值为

0.005 nm；自洽迭代收敛精度为 1.0×10−6 eV/atom；

原子自旋状态中多极展开为八极，密度混合电荷为

0.2，密度混合自旋值为 0.5，DIIS 大小为 6，拖尾效

应值为 0.1 eV。所有原子计算选取全电子。几何构型

优化中泛函和基组的选择，通过采用不同的泛函和基

组分别对乙基黄药分子构型进行优化，得到不同泛函

和基组下乙基黄药分子(见图1)中碳硫双键C=S(S2)、
碳硫单键 C—S(S1)和碳氧键 C—O 的键长以及 S=C
—S 键角，将表 1 中各个计算结果与文献值(1.70 Å、 
 

 
图 1  乙黄药分子结构 

Fig. 1  Molecular structure of ethyl xanthate 

 
表 1  乙黄药在不同泛函和基组下几何结构优化后的性质参数 

Tabel 1  Properties of ethyl xanthate in different functionals and basis sets under the geometric optimization 

Basis set Functional 
Bond length/Å Bond angle 

(∠S1-C-S2)/(°) R(C—O) R(C=S2) R(C—S1) 

DNP 3.5 

LDA VWN 1.329 1.636 1.754 126.259 

LDA PWC 1.329 1.636 1.754 126.259 

GGA PW91 1.344 1.648 1.781 126.147 

GGA PBE 1.345 1.648 1.78 126.241 

GGA BLYP 1.353 1.657 1.8 126.428 

GGA RPBE 1.352 1.655 1.792 126.165 

B3LYP 1.355 1.665 1.762 126.485 

DND 3.5 

LDA VWN 1.329 1.636 1.754 126.351 

LDA PWC 1.329 1.636 1.754 126.351 

GGA PW91 1.344 1.648 1.78 126.233 

GGA PBE 1.346 1.648 1.78 126.322 

GGA BLYP 1.353 1.656 1.799 126.484 

GGA RPBE 1.352 1.655 1.792 126.205 

B3LYP 1.329 1.643 1.771 127.027 

DNP+ 

LDA VWN 1.328 1.63 1.747 126.01 

LDA PWC 1.328 1.63 1.747 126.011 

GGA PW91 1.345 1.641 1.772 126.108 

GGA PBE 1.345 1.642 1.773 126.127 

GGA BLYP 1.353 1.649 1.792 126.281 

GGA RPBE 1.352 1.648 1.785 126.042 

Experimental data[24] 1.35 1.67 1.70 124  
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1.67 Å 和 1.35 Å，124°)进行[24]对比，得到 GGA-RPBE
泛函和 DNP3.5 基组下的值与文献值最为接近，从而

确定几何构型优化中的泛函和基组为 GGA-RPBE 
DNP3.5。对态密度的计算采用与几何优化相同的   
参数。 
 

2  结果与讨论 
 

2.1  黄药类捕收剂 
黄药是应用最广泛也是最重要的一类硫化矿捕收

剂，其结构式为 ROCSSM，在酸性溶液中极不稳定，

在碱性条件下，黄药性质相对稳定。目前，我国选矿

药剂厂生产的黄药产品以乙基黄药、丁基黄药和异丁

基黄药为主，同时也生产(异)丙基黄药、(异)戊基黄药

等。黄药几乎应用于金属硫化矿浮选的各个领域，是

一种广谱性特征十分明显的硫化矿捕收剂[25]。 
2.1.1  黄药类捕收剂中键合原子的确定 

黄药分子的极性基团中含有氧、碳和硫原子，为

了确定黄药分子中的键合原子，对乙黄药分子和离子

分别进行电子态密度的计算，计算参数与几何结构优

化参数一致。计算结果如图 2 所示。 
态密度反映了电子在特定能级处的分布，一般而

言，低能级的态密度表示电子相对稳定，高能级的态

密度表示电子不稳定，活性较强。从图 2 可见，乙黄

药分子和离子中的氧原子和碳原子的态密度都比硫原

子更负，并且在费米能级(EF)附近，氧原子和碳原子

的态密度都非常小，甚至接近于零，而硫原子在费米

能级附近的态密度较大，费米能级附近的态密度代表

了电子的活性大小，因此，黄药分子和离子中硫原子

的反应活性最强，硫原子是黄药与硫化矿物表面作用

的键合原子。这与前线轨道研究结果一致。 
对于黄药分子而言，在费米能级附近的−2~0.5 

eV，单键硫(S1)和双键硫(S2)的态密度不同(见图2(a))，
这是由于单键硫原子与氢原子相连的缘故；双键硫在

费米能级处的态密度大于单键硫，表明双键硫原子的

电子活性比单键硫原子更强。在−8~−2 eV 之间黄药分

子的单键硫(S1)和双键硫(S2)的态密度也不相同，其

中，双键硫原子在−6 eV 附近发生了较强的 s、p 轨道

杂化作用，而单键硫原子的轨道杂化作用较弱；根据

研究结果[21]，硫原子与过渡金属的成键作用主要发生

在−8~−2 eV 之间，因此双键硫原子的杂化作用能够促

进黄药分子与硫化矿物表面作用。文献[11]结果表明，

黄药分子的键合原子是双键硫原子，与态密度的理论 

 

 
图 2  乙黄药分子和乙黄药离子极性基团的电子态密度 

Fig. 2  Electronic states density of polar groups of ethyl 

xanthate molecules and ethyl xanthate ion: (a) Ethyl xanthate 

molecules; (b) Ethyl xanthate ion 

 
分析结果一致。 

对于黄药离子，其电子态密度与黄药分子有较大

区别。首先，黄药离子在−2.5~0.5 eV 之间的单键硫(S1)
和双键硫(S2)的态密度几乎相同(见图 2(b))，这是由于

C—S 单键和 C=S 双键产生了共振态，表明黄药离子

的两个硫原子具有相近的电化学活性，研究结果表明

黄药离子的两个硫原子都具有吸附活性[21]。另外，在

−6~−3 eV 之间单键硫原子的离域性比双键硫原子的

强，有利于单键硫原子与硫化矿物表面的成键作用，

模拟计算结果也表明单键硫原子与矿物表面成键的作

用距离更小[21]。 
比较图 2(a)和(b)可知，从费米能级处硫原子的态

密度来看，黄药离子的活性明显强于黄药分子的，黄

药离子态密度离域性增强，因此黄药离子的反应活性

大于相应的黄药分子的，这与文献[12]研究结果一致。 
2.1.2  碳链长度对黄药捕收剂活性的影响 

黄药的烃基碳链长度对黄药捕收性能具有显著影

响，为了考察碳链长度与捕收性能之间的关系，分别

计算了不同碳链长度的正构体黄药离子的态密度，结

果如图 3 所示。 
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图 3  不同碳链长度黄药中的硫原子态密度 

Fig. 3  Electronic states densities of sulfur atoms in xanthates 

of different alkyl chain: (a) Electronic states density of 

single-bonded sulfur atom; (b) Electronic states density of 

double-bonded sulfur atom 

 
从分态密度(见图 3(b))可见，不同碳链长度下黄

药中双键硫原子的态密度变化很小，说明碳链长度对

双键硫原子的影响很小。从图 3(a)可见，虽然在费米

能级附近(−2.5~0.5 eV)，碳链长度不影响黄药中单键

硫原子的态密度，但在成键区−7.5~−2.5 eV 之间，不

同碳链长度黄药的单键硫原子态密度有明显区别，随

烃基碳链的增长，黄药单键硫原子 s、p 轨道杂化作用

逐渐增强，这也许就是长碳链黄药更容易与金属离子

发生作用的原因。从以上分析可见，烃基长度对黄药

捕收性能的影响主要是通过单键硫原子来实现的，碳

链越长，单键硫原子的轨道杂化作用越强，越有利于

黄药与金属离子的螯合作用。 
2.1.3  同分异构体对黄药捕收剂活性的影响 

丙基黄药、丁基黄药、戊基黄药的正异构体态密

度计算结果表明，烃基的空间结构对黄药的影响类似

于烃基长度的影响，即正异构体黄药的双键硫原子态

密度相近，而单键硫原子的态密度不同。图 4(a)~(c)
显示了不同碳链长度的黄药正异构体中单键硫原子的 

 

 

图 4  黄药正异构体中单键硫原子态密度 

Fig. 4  Electronic states densities of single-bonded sulfur atom 

in xanthate isomers: (a) Propyl xanthates; (b) Butyl xanthates; 

(c) Pentyl xanthates 

 
态密度。 

由图 4 可见，在费米能级附近(−2.5~0.5 eV)，不

同烃基结构的黄药中单键硫原子态密度是相同的，烃

基结构对黄药单键硫原子的影响主要在−7~−3 eV 能

级区域。由图 4(a)可见，异丙基黄药中单键硫原子的

s、p 轨道重叠较正丙基黄药大，杂化作用更强，且异

丙基黄药在−5.5 eV 附近出现了很强的杂化峰，在−4 
eV 处，异丙基黄药的态密度明显大于正丙基黄药的，
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由此说明异丙基黄药的单键硫原子活性比正丙基黄药

的强。由图 4(b)可知，异丁基黄药的单键硫原子的 s、
p 轨道出现了 3 个明显的杂化峰，尤其在−6~−5 eV 之

间杂化作用强烈，与正丁基黄药相比，在−8~−2 eV 区

间杂化作用更强，说明异丁基黄药的单键硫原子活性

比正丁基黄药的强。因此，异构体的丙基黄药和丁基

黄药都比相应的正构体黄药捕收性更强。 
然而烃基结构对戊基黄药的影响比对丙基黄药和

丁基黄药要弱，在图 4(c)中，正戊基黄药和异戊基黄

药中单键硫原子态密度差异很小，但仍然可以发现，

在−5.5 eV 处正构体单键硫原子的杂化比异构体的强，

出现了明显的杂化峰，说明正戊基黄药中的单键硫原

子活性比异戊基黄药的强。浮选试验结果[26]也表明正

戊基黄药的捕收性比异戊基的强。 
一般而言，键合原子的轨道杂化作用越强，就越

容易与金属离子发生作用。从以上态密度讨论表明，

异丙基和异丁基黄药的单键硫原子 s、p 轨道杂化作用

强于相应正构体黄药，而异戊基黄药的单键硫原子 s、
p 轨道杂化作用却弱于正戊基黄药。从表 2 不同黄药

与锌和银的活度积数据可见，异丙基黄药和异丁基黄

药与金属离子的活度积都比相应的正构体小，说明异

丙基黄药和异丁基黄药与金属原子的作用强于相应正

构体的；而异戊基黄药与金属离子的活度积却比正戊

基黄药的大，说明异戊基黄药与金属离子的作用弱于

正戊基黄药的。刘凤霞等[26]研究氧化铅的浮选结果表

明异丙基黄药和异丁基黄药的捕收性能强于相应正构

体，而异戊基黄药的捕收效果弱于正戊基黄药的。 
 
表 2  黄原酸锌和银的活度积 L0

[27] 

Table 2  Relationship between activity product L0 of zinc and 

silver xanthate and alkyl structure and length[27] 

Xanthate 
L0 

Zn Ag 

n-propyl 3.4×10−10 2.1×10−19 

Isopropyl 2.1×10−10 1.2×10−19 

n-butyl 3.7×10−11 4.2×10−20 

Isobutyl 2.75×10−9 1.6×10−9 

n-pentyl 1.55×10−12 1.8×10−20 

Isopentyl 3.1×10−12 6×10−21 

 
2.1.4  3 种烷基硫代碳酸浮选活性的比较 

在乙黄药的基础上得到 3 种烷基硫代碳酸，即一

硫代碳酸、二硫代碳酸和三硫代碳酸，分别计算单键

硫原子的态密度，所得对比图如图 5 所示。 
从图 5 可见，在成键区−8~−2 eV 能级之间，一硫 

 

 
图 5  不同硫代碳酸盐中键合硫原子的态密度 

Fig. 5  Electronic states density of bonding sulfur atoms in 

different thiocarbonates 

 
代碳酸、二硫代碳酸和三硫代碳酸中单键硫原子的 s、
p 轨道的重叠逐渐增大，表明 s、p 轨道杂化作用逐渐

增强，而且他们的态密度峰跨度也逐渐增大，表明离

域性逐渐增强，即原子活性逐渐增强，同时，在此能

级区间内，3 种硫代碳酸单键硫原子的 s、p 轨道杂化

峰逐渐增多，进一步说明原子活性逐渐增强，表现在

浮选中对硫化矿的捕收能力逐渐增强，即三硫代碳酸

对硫化矿的捕收性大于二硫代碳酸的，二硫代碳酸的

捕收性大于一硫代碳酸的。 
 
2.2  黑药类捕收剂 

黑药类捕收剂的捕收能力比黄药稍弱，但选择性

和稳定性强于黄药，具有较好的起泡性能[25]。甲酚黑

药曾是各种黑药中应用最多的一种，对黄铜矿、方铅

矿、闪锌矿具有较强的捕收能力，但甲酚黑药腐蚀性

及毒性较大，有一定的污染，一般情况下应尽量少用。

丁铵黑药是我国目前应用最为广泛的黑药类捕收剂，

其选择性好，使用方便。苯胺黑药具有选择性好、捕

收能力强等特点，对细粒方铅矿的捕收比甲酚黑药和

乙基黄药更有效，可以在相对较低的 pH 值下实现铅

锌硫和铜硫的分选。苯胺黑药和环己胺黑药对于氧化

铅矿具有较好的捕收性能，用于混合铅锌矿和氧化铅

锌矿的浮选时，其浮选指标优于用 25 号黑药和丁黄药

作捕收剂的[25]。由美国氰特公司(Cytec)开发出来的二

异丁基二硫代次磷酸钠(3418A)是一种新型的黑药类

捕收剂，主要用于从高含量黄铁矿的矿石中浮选铅、

铜和贵金属[28]。 
对不同结构黑药中单键硫原子和双键硫原子的态

密度研究结果表明，黑药类捕收剂的极性基团中具有

较强的共轭效应，单键硫原子和双键硫原子的态密度
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几乎没有差异。图 6 所示为丁黑药((C4H9O)2PSS−)、甲

酚 黑 药 ((CH3-C6H4-O)2PSS−) 、 环 己 胺 黑 药

((C6H11-NH)2PSS−) 、苯胺黑药 ((C6H5-NH)2PSS−) 、
3418A(((CH3)2C2H3)2PSS−) 5 种黑药中单键硫原子的

态密度。 
 

 
图 6  黑药类捕收剂分子中单键硫原子态密度 

Fig. 6  Electronic states density of single-bonded sulfur atom 

in aerofloat collectors 

 
由图 6 可见，在费米能级附近(−2~0.5 eV)，甲酚

黑药的态密度峰分裂程度不如丁黑药的，在−2 eV 附

近，甲酚黑药的态密度也比丁黑药的大，另外，在

−7~−5 eV 区间，苯胺黑药的 s、p 轨道的杂化作用也

强于丁黑药的，说明甲酚黑药单键硫原子的活性比丁

黑药的强，甲酚黑药表现出更好的捕收性和选择性。

从环己胺黑药和苯胺黑药的单键硫原子态密度对比中

也可以看出，苯胺黑药的离域性比环己胺黑药的强，

尤其在费米能级附近(−2~0.5 eV)和−6~−4 eV 区间，说

明苯胺黑药的捕收性和选择性相对于环己胺黑药的更

好。对于 3418A 而言，在费米能级附近，3418A 的电

子态密度和其他 4 种黑药的有明显不同，其态密度平

缓，表现较强的离域性，且在−4~−2 eV 区间，3418A
的态密度相对最大，表现出更强的电子活性，说明

3418A 的捕收性和选择性比其他 4 种黑药的都强。 
 
2.3  硫氨酯捕收剂 

硫氨酯类捕收剂是硫化矿物浮选的优良捕收剂，

属于非离子型极性捕收剂，其特点是选择性强、用量

少，在酸性介质中比较稳定，有较强的起泡性，在弱

碱性条件下表现出比黄药类捕收剂和黑药类捕收剂更

好的选择性[25]。 
乙硫氨酯(Z-200)是一种最有代表性的硫氨酯捕

收剂，其学名为 O-异丙基-N-乙基硫代氨基甲酸酯，

鉴于氮原子上的取代烃基对硫氨酯捕收剂性能有显著

影响，国内外研究开发出一些特殊结构的硫氨酯，即

O-丁基-N-乙氧丙基硫代氨基甲酸酯(硫氨酯 1)、O-烷
基-N-烯丙基硫代氨基甲酸酯(硫氨酯 2)和 O-烷基-N-
烷氧基羰基硫代氨基甲酸酯(硫氨酯 3)[25]。 

硫氨酯捕收剂分子中硫原子和氮原子都具有活

性，分别计算乙硫氨酯及 3 种特殊结构的硫氨酯中硫

原子和氮原子的态密度，如图 7 所示。 
 

 
图 7  硫氨酯捕收剂分子中硫原子和氮原子态密度 

Fig. 7  Electronic states density of sulfur and nitrogen atoms 

in thocarbamate collectors: (a) Electronic states density of 

sulfur atoms; (b) Electronic states density of nitrogen atoms 

 
比较图 7(a)和(b)可知，硫氨酯捕收剂中硫原子在

费米能级处的态密度明显大于氮原子，同时在−7~−2 
eV 能级区间，硫原子的 s、p 轨道杂化作用也比氮原

子的强，说明硫氨酯捕收剂中硫原子的活性比氮原子

强。从图 7(a)中可以看到，O-烷基-N-烷氧基羰基硫代

氨基甲酸酯的硫原子态密度和其他 3 种硫氨酯有显著

差异，其态密度离域性变弱，这是由于与氮原子相连

接的烷基变成了羰基的缘故。同时从图 7(b)中也能发

现，O-烷基-N-烷氧基羰基硫代氨基甲酸酯的氮原子态

密度也和其他三种硫氨酯不同，其态密度在费米能级

附近变小，并发生负移，说明羰基的存在降低了硫氨

酯捕收剂的活性。 
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对于乙硫氨酯和 O-丁基-N-乙氧丙基硫代氨基甲

酸酯(硫氨酯 1)、O-烷基-N-烯丙基硫代氨基甲酸酯(硫
氨酯 2) 3 种捕收剂而言，他们的氮原子和硫原子的态

密度在费米能级附近几乎相同，而他们的差异主要表

现在−8~−2 eV 能级区间，这主要是由于硫氨酯结构中

脂肪胺的烃基不同引起的，其中，氮原子的态密度变

化比硫原子的大，这有利于改善硫氨酯捕收剂的螯合

能力，因为氮原子比硫原子具有更强的配位能力。 
 

3  结论 
 

1) 利用电子态密度研究浮选药剂的结构与性能

可以获得原子的电子分布和轨道杂化情况，有助于更

好地判断浮选药剂的电子活性和键合能力，为研究浮

选药剂的捕收性和选择性提供了有效可行的方法。 
2) 黄药极性基团中硫原子的态密度最活跃，其

中，黄药分子中双键硫原子的轨道杂化比单键硫原子

的强，表现出更好的活性，而黄药离子中两个硫原子

态密度相近，但单键硫原子的离域性更强；不同碳链

长度下黄药双键硫原子的态密度变化很小，但单键硫

原子态密度随烃基碳链的增长其硫原子 s、p 轨道杂化

作用逐渐增强；在不同烃基结构的黄药中，异构体的

丙基黄药和丁基黄药的态密度明显强于相应的正构体

的，而正戊基黄药和异戊基黄药的态密度差异很小，

且正戊基黄药的态密度强于异戊基黄药的；一硫代碳

酸、二硫代碳酸和三硫代碳酸中键合硫原子的态密度

逐渐增强。 
3) 黑药中单键硫原子和双键硫原子的态密度几

乎没有差异，甲酚黑药的态密度比丁黑药的大，苯胺

黑药的态密度比环己胺黑药的大，而 3418A 的电子态

密度和其他 4 种黑药的明显不同，表现出更强的离域

性，说明 3418A 的态密度相对最大，表现出更强的电

子活性。 
4) 硫氨酯捕收剂中硫原子的态密度比氮原子的

大，不同硫氨酯捕的态密度不同，这主要是由其结构

中脂肪胺的烃基不同所引起的。 
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Electronic states density study of molecular structures and 
activity of sulfide floatation collectors 
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Abstract: The density of electronic states method was used to study the relationship between structures and activity of 

sulfide floatation collectors such as xanthate, aerofloat and thocarbamate. The results show that delocalization and orbital 

hybridization could better reflect the collecting and selectivity of flotation reagents. The states density of double-bonded 

sulfur atom in xanthate is the most active, while that of single-bonded sulfur atom in xanthate ion. Moreover, the states 

density of straight chain xanthates (C2−C5) increases with the alkyl chain growth. The order of the states density of 

xanthate isomers is as follows: isopropyl xanthate＞n-propyl xanthate, isobutyl xanthate＞n-butyl xanthate and n-pentyl 

xanthate＞isopentyl xanthate; The electronic states density of 3418A in aerofloat is relatively maximum, showing the 

stronger electron activity. Thocarbamate with different structures changes its states density of nitrogen atom more than 

that of sulfur atom, which is beneficial to improve the chelating ability of thocarbamate collectors. 

Key words: flotation reagent; density of states; delocalization; orbital hybridization 
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