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黄铁矿、白铁矿和磁黄铁矿的电子结构及可浮性 
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摘 要：采用基于密度泛函理论的第一性原理方法，计算黄铁矿、白铁矿和磁黄铁矿的电子结构，讨论这  3 种硫 

铁矿的电子结构与其可浮性之间的关系。计算结果表明：黄铁矿为直接带隙半导体，白铁矿为间接带隙半导体， 

而磁黄铁矿为导体。态密度分析结果表明，黄铁矿和白铁矿为低自旋态，而磁黄铁矿则为自旋−极化态。前线轨 

道计算表明：这 3种硫铁矿被氧化由易到难的顺序为磁黄铁矿，白铁矿，黄铁矿；用黄药捕收的可浮性由强到弱 

的顺序为白铁矿，黄铁矿，磁黄铁矿。计算结果能够很好地解释这 3种硫铁矿与氧气作用的难易程度以及用黄药 

捕收的可浮性顺序。 
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Abstract: The electronic structures of pyrite, marcasite and pyrrhotite were calculated using the first­principles method 
which  was  based  on  the  density  functional  theory  (DFT),  and  the  relationship  between  the  electronic  structure  and 

floatability  of  the  three  sulfurous  iron  minerals  was  discussed.  The  calculation  results  show  that  pyrite  is  a  direct 
band­gap  semiconductor,  and  marcasite  is  an  indirect  band­gap  semiconductor,  while  pyrrhotite  is  a  conductor.  The 

density of state analysis reveals that pyrite and marcasite are in low spin state, while pyrrhotite is in spin­polarized state. 
In  addition,  the  calculation of  the  frontier orbital  indicates  that  the oxidized order of  the  three  sulfurous  iron minerals 

from  easy  to  difficult  is  as  follows: pyrrhotite, marcasite,  pyrite,  and  the  floatability  order  of  the  three  sulfurous  iron 
minerals  from easy  to difficult using xanthate  as a collector  is  as follows: marcasite, pyrite, pyrrhotite. The interaction 

between the three sulfurous iron minerals and oxygen, and the floatability of  the three sulfurous iron minerals collected 
by xanthate can be well explained by the calculation results. 
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自然界中常见的硫铁矿有 3 种：黄铁矿、白铁矿 

和磁黄铁矿，它们经常与其他有用金属硫化矿物(如 

铜、铅和锌硫化矿)共同存在，也经常存在于煤中，因 

此， 在浮选实践中经常需要将硫铁矿与其他矿物分离。 

虽然这些矿物都由铁原子和硫原子组成，但其晶体结 

构和性质大不相同，从而导致它们在浮选过程中表现 
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出不同的浮选行为。在硫化矿浮选实践中发现，白铁 

矿的可浮性与黄铁矿的相似，但比磁黄铁矿的好，这 
3 种硫铁矿用黄药捕收的可浮性由强到弱的顺序为白 

铁矿，黄铁矿，磁黄铁矿 [1] 。另外，这  3 种硫铁矿被 

氧化的难易程度也存在差异，其中，磁黄铁矿最容易 

被氧化，其次为白铁矿，黄铁矿远不如前两种 [2] 。已 

有的研究结果表明，黄药在黄铁矿、白铁矿和磁黄铁 

矿上的反应过程是一个电化学过程，其产物均为双黄 

药 [3] ，矿物的电化学性质取决于矿物的半导体性质和 

电子结构 [4] 。因此， 研究硫铁矿的电子结构对于揭示 

不同硫铁矿可浮性的差异具有重要的意义。 

基于密度泛函理论的第一性原理是计算电子结构 

的有效方法。目前，国内外学者采用第一性原理对闪 

锌矿 [5−7]  、黄铜矿 [ 8]  、方铅矿 [9] 和黄铁矿 [10] 的电子结 

构进行了计算，获得了比较准确的计算结果。硫铁矿 

实际矿物的浮选试验研究已有不少报道，但未见关于 

硫铁矿的电子结构与其可浮性关系研究的报道。为了 

解硫铁矿的电子结构与其可浮性之间的关系，本文作 

者采用密度泛函理论的第一性原理研究黄铁矿、白铁 

矿和磁黄铁矿的电子结构，采用前线轨道理论讨论这 

3 种硫铁矿与氧气的作用机理及用黄药捕收的可浮性 

顺序。 

1  计算方法及模型 

1.1  计算方法 

采用软件Material Studio 4.2中的 CASTEP模块， 

基于密度泛函的第一性原理方法 [11] 对黄铁矿、白铁矿 

和磁黄铁矿  3  种硫铁矿的能带结构、电子态密度和 
Mulliken 布居进行计算。首先，对此 3 种硫铁矿的原 

胞模型进行优化处理，以选取较佳的交换关联函数和 

平面波截断能，不同交换关联函数和截断能的计算结 

果分别如表 1和 2所列。 

由表  1 可知，对于黄铁矿，用函数  GGA­PW91 
计算出的晶格常数与实验值 a=b=c=0.541 7 nm [12] 非常 

接近；对于白铁矿， 用函数 GGA­PW91和 GGA­PBE 
计算出的晶格常数都分别与实验值  a=0.444  5  nm， 
b=0.542 5 nm，c=0.338 6 nm [14] 比较接近；对于磁黄铁 

矿，用函数  GGA­RPBE 计算出的晶格常数与实验值 

表 1  3种硫铁矿不同交换关联函数的优化结果 

Table 1  Optimized results of different exchange correlation functions of three sulfurous iron minerals 

Mineral  Computational function  Lattice parameter/nm  Band gap/eV  Energy/eV 

GGA­PBE  a=b=c=0.5408  0.56  −5 690.72 

GGA­RPBE  a=b=c=0.5457  0.68  −5 694.74 

GGA­PW91  a=b=c=0.5412  0.58  −5 700.96 

GGA­WC  a=b=c=0.5344  0.41  −5 682.23 

LDA­CA­PZ  a=b=c=0.5283  0.38  −5 678.32 

Pyrite 

Experimental  a=b=c=0.5417 [12]  0.95 [13] 

GGA­PBE  a=0.445 0, b=0.541 3, c=0.339 2  0.99  −2 845.42 

GGA­RPBE  a=0.448 8, b=0.545 3, c=0.341 2  0.94  −2 847.43 

GGA­PW91  a=0.445 6, b=0.541 5, c=0.339 4  0.98  −2 851.11 

GGA­WC  a=0.439 0, b=0.534 9, c=0.335 3  1.06  −2 839.15 

LDA­CA­PZ  a=0.434 0, b=0.529 1, c=0.331 4  1.09  −2 830.56 

Marcasite 

Experimental  a=0.444 5, b=0.542 5, c=0.338 6 [[14]  0.40 [15] 

GGA­PBE  a=b=0.661 4, c=1.569 9  −  −24 856.28 

GGA­RPBE  a=b=0.688 8, c=1.720 9  −  −24 873.95 

GGA­PW91  a=b=0.662 1, c=1.568 4  −  −24 904.98 

GGA­WC  a=b=0.654 0, c=1.507 5  −  −24 814.74 

LDA­CA­PZ  a=b=0.645 8, c=1.486 1  −  −24 774.55 

Pyrrhotite 

Experimental  a=b=0.686 5, c=1.704 6 [16]  − 

Setting value of cutoff energy is 270 eV. Pyrrhotite is conductor.
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表 2  3种硫铁矿的截断能测试结果 

Table 2  Results of cutoff energy tests of three sulfurous iron minerals 

Mineral  Cutoff energy/eV  Lattice parameter/nm  Band gap/eV 

260  a=b=c=0.543 4  0.59 

270  a=b=c=0.541 2  0.58 

280  a=b=c=0.540 0  0.57 
Pyrite 

290  a=b=c=0.539 1  0.57 

260  a=0.446 2, b=0.543 0, c=0.340 0  0.95 

270  a=0.445 6, b=0.541 5, c=0.339 4  0.98 

280  a=0.444 2, b=0.540 3, c=0.338 5  1.00 
Marcasite 

290  a=0.443 5, b= 0.539 8, c=0.338 4  1.01 

260  a=b=0.699 6, c=1.754 5  − 

270  a=b=0.688 8, c=1.720 9  − 

280  a=b=0.658 9, c=1.563 0  − 
Pyrrhotite 

290  a=b=0.660 8, c=1.576 4  − 

a=b=0.686 5 nm，c=1.704 6 nm [16] 较接近。综合考虑晶 

格常数和带隙宽度与实验值的误差以及能量的大小， 

黄铁矿和白铁矿的交换关联函数采用 GGA­PW91，磁 

黄铁矿的交换关联函数采用 GGA­RPBE。平面波截断 

能测试结果见表 2。由表 2可知，截断能取 270 eV较 

为合理。另外，采用超软赝势 [17−18] 来描述离子实和价 

电子间的相互作用，对电荷密度和体系总能量在 
Brillouin 区的积分计算采用  Monkhorst­Pack  (MP)方 

案 [19] 。在选择交换关联函数和进行截断能测试时，3 
种硫铁矿都采用单胞模型，黄铁矿采用 4×4×4 的 K 
点网络，白铁矿采用 4×4×6 的 K 点网络， 磁黄铁 

矿采用 4×4×2的 K点网络。几何优化采用 BFGS算 

法，优化参数如下：原子最大位移的收敛标准设为 
0.000 2 nm； 原子间作用力的收敛标准设为 0.8 eV/nm； 

原子间内应力的收敛标准设为 0.1 GPa； 体系总能量变 

化的收敛标准设为 2.0×10 −5  eV/atom；自洽场收敛精 

度设为 2.0×10 −6 eV/atom；参与计算的原子轨道为 Fe 
原子  3d 6 4s 2 ，S 原子  3s 2 3p 4 。所有性质的计算都采用 

与几何优化相同的参数，计算态密度时采用的 
smearing值为 0.1 eV。另外，采用 Dmol 3 软件 [20] 对已 

优化的晶胞再进行能量优化，K 点选择  Gamma 点， 

计算矿物的前线轨道性质，双黄药和氧气的分子结构 

优化及前线轨道性质的计算也采用  Dmol 3 软件来完 

成。所选取的参数如下：交换关联函数采用 
GGA­PW91，使用有效核势及  DNP 基组，精度设为 
fine；自洽场收敛标准设为  1.0×10 −6  eV/atom。以上 

所有计算都采用自旋极化， 并且都在倒易空间中进行。 

1.2  计算模型 

选择具有代表性的硫铁矿晶体结构为研究对象。 

黄铁矿具有立方晶体结构， 空间对称结构为  ) ( 3  6 
h T Pa  ， 

分子式为 FeS2，属于等轴晶系，铁原子位于单胞的 6 
个面心及 8 个顶角上，每个铁原子与 6个相邻的硫配 

位，而每个硫原子与 3个铁原子和 1个硫原子配位，2 
个硫原子之间形成哑铃状结构，以硫二聚体(S2 2− )形式 

存在，且沿着〈111〉方向排列。白铁矿的空间对称结构 

为  Pnnm，分子式为  FeS2，属于斜方晶系，铁原子位 

于单胞的体心及 8 个顶角，每个铁原子与 6 个相邻的 

硫配位，而每个硫原子与 3个铁原子和 1 个硫原子配 

位，哑铃状对硫离子之轴向与 c 轴相斜交，而它的两 

端位于铁离子 2 个三角形的中点。磁黄铁矿的空间对 

称结构为  P3(1)21，分子式为  Fe21S24，属于高温六方 

晶系，铁原子的配位情况有 3 种：每个铁原子与 6 个 

相邻的硫原子形成六配位；每个铁原子与 6 个相邻的 

硫原子和 1个相邻的铁原子形成七配位；每个铁原子 

与6个相邻的硫原子和2个相邻的铁原子形成八配位。 

硫原子的配位情况有 2 种：每个硫原子与 5 个铁原子 

形成五配位；每个硫原子与 6 个铁原子形成六配位。 

黄铁矿、白铁矿和磁黄铁矿的单胞模型如图 1所示。 

2  计算结果与讨论 

2.1  能带结构及态密度分析 

黄铁矿、白铁矿和磁黄铁矿的能带结构如图 2所
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示，取费米能级(EF)作为能量零点。计算结果表明， 

黄铁矿为直接带隙型半导体，计算所得的带隙值为 
0.58 eV，低于实验值(0.95 eV) [13] ；白铁矿为间接带隙 

半导体，间接带隙理论计算值为 0.98 eV，高于实验值 
(0.40 eV) [15] (带隙值高于或低于实验值主要是GGA近 

似下的  DFT 对电子与电子之间的交换关联作用处理 

不足引起的 [21] )；磁黄铁矿的导带和价带相交，属于导 

体。从能带结构计算结果可知，黄铁矿和白铁矿属于 

窄能隙半导体，而磁黄铁矿属于金属导体，因此，它们 

在浮选过程中与药剂的电化学反应具有很大的差异。 

黄铁矿的态密度如图 3 所示。从图 3 可知：黄铁 

矿的能带在−17~5 eV范围内分为 5部分，在−17~−10 
eV 间的两组价带几乎全部由硫原子的 3s 轨道组成， 

仅有少部分硫原子的  3p  轨道贡献；价带顶以下 
−7.5~−1.5 eV范围内的价带由硫原子的3p轨道和铁原 

子的 3d轨道共同组成，贡献最大的是硫原子的 3p 轨 

道；顶部价带主要由硫原子的 3p 轨道和铁原子的 3d 
轨道组成， 且大部分贡献来自铁原子的 3d轨道来；导 

带能级主要由硫原子的 3p轨道和铁原子的 3d轨道共 

同组成，仅有少量硫原子的 3s 轨道和铁原子的 3p 轨 

道贡献；此外，铁原子的 4s轨道对态密度的贡献非常 

小。费米能级附近的态密度主要由铁原子的  3d 

图 1  黄铁矿、白铁矿和磁黄铁矿的单胞模型 

Fig.1  Unit cell models of pyrite (a), marcasite (b) and pyrrhotite (c) 

图 2  黄铁矿、白铁矿和磁黄铁矿的能带结构 

Fig.2  Band structures of pyrite (a), marcasite (b) and pyrrhotite (c)
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图 3  黄铁矿的态密度 

Fig.3  Density of state (DOS) of pyrite 

轨道构成。 

白铁矿的态密度如图 4 所示。从图 4 可以看出， 

在−17~−11.5 eV之间的两组价带几乎全部由硫原子的 
3s 轨道贡献，还有少量硫原子的  3p 轨道贡献；价带 

顶即费米能级以下的态密度， 主要由硫原子的 3p轨道 

和铁原子的 3d轨道共同组成； 0.5~4 eV范围内的导带 

主要由硫原子的3p轨道和铁原子的3d轨道共同组成； 
5~11 eV之间的导带由铁原子的 4s轨道和铁原子的 3p 

图 4  白铁矿的态密度 

Fig.4  DOS of marcasite 

轨道共同组成，还有少部分来自硫原子  3p 轨道的贡 

献。费米能级附近的态密度主要由铁原子的  3d  轨 

道构成。 

图 5 所示为磁黄铁矿的态密度图。从图 5 可以看 

出，磁黄铁矿的能带由两部分构成，位于−15~−12 eV 
范围内的价带几乎全部由硫原子的  3s 轨道贡献；从 
−7.5~2.5  eV 之间的能带大部分由硫原子的 3p轨道和 

铁原子的 3d轨道贡献，还有极少量来自铁原子 4s轨
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图 5  磁黄铁矿的态密度 

Fig.5  DOS of pyrrhotite 

道和铁原子 3p 轨道的贡献。 费米能级附近的态密度 

主要由铁原子的  3d 轨道构成，还有由少量硫原子的 
3p轨道构成。 

黄铁矿、白铁矿和磁黄铁矿的自旋态密度如图  6 
所示。由图 6可以看出，黄铁矿和白铁矿为低自旋态， 

而磁黄铁矿为自旋−极化态，费米能级附近的自旋态 

密度主要由铁原子的 3d 轨道贡献。 与低自旋态的黄 

铁矿和白铁矿相比，自旋−极化态的磁黄铁矿更容易 

与磁性类物质如氧气发生反应，因此，磁黄铁矿容易 

被氧化， 这与自然界中磁黄铁容易被氧化的实际相符。 

费米能级附近的电子活性最强，因此，通过分析 

费米能级附近的电子态密度组成可以知道原子的反应 

活性。由态密度分析可知，3 种硫铁矿中的铁原子的 
3d轨道主要对费米能级附近的态密度作贡献，但贡献 

的大小不同。其中， 费米能级附近铁原子的 3d轨道电 

子最活跃、贡献最大的是黄铁矿，其次是白铁矿，而 

磁黄铁矿中的铁原子的贡献最小。因此，黄铁矿的铁 

最活跃，磁黄铁矿中的铁活性最低，在浮选过程中， 

黄铁矿最容易与氢氧根和氰离子作用，而磁黄铁矿的 

作用较弱。 

2.2    Mulliken布居分析 
2.2.1 原子的Mulliken布居分析 

黄铁矿、白铁矿和磁黄铁矿的硫原子和铁原子在 

优化前的价电子构型分别为 S 3s 2 3p 4 和 Fe 3d 6 4s 2 ，优 

化后原子的Mulliken 布居值如表 3所列。 从表 3可知， 

黄铁矿优化后的价电子构型为  S  3s 1.80 3p 4.12 、Fe 
3p 0.64 3d 7.17 4s 0.35 ，硫原子为电子供体，主要是硫原子的 
3s轨道失去电子，定域在硫原子的电子数为 5.92，失 

去 0.08个电子，硫原子所带电荷为+0.08 e；铁原子为 

电子受体， 主要是铁原子的 3d轨道得到电子， 定域在 

铁原子的电子数为 8.16， 得到 0.16个电子，Fe原子所 

带电荷为−0.16 e。 

白铁矿优化后的构型为  S  3s 1.81 3p 4.14  和  Fe 
3p 0.60 3d 7.14 4s 0.36 ，定域在硫原子的电子数为 5.95，失去 
0.05个电子，硫原子所带电荷为+0.05 e，为电子供体， 

主要是硫原子的 3s轨道失去电子； 定域在铁原子的电 

子数为  8.10，得到  0.10 个电子，铁原子所带电荷为 
−0.10 e，为电子受体，主要是铁原子的 3d轨道得到电 

子。 

磁黄铁矿优化后的构型为  S  3s 1.82 3p 4.39  和  Fe 
3p 0.65 3d 6.69 4s 0.42 ，硫原子为电子受体，主要是硫原子的 
3p轨道得到电子，定域在硫原子的电子数为 6.21，得 

到 0.21个电子，硫原子所带电荷为−0.21 e；Fe原子为 

电子供体，主要是铁原子的 3s轨道失去电子，定域在 

铁原子的电子数为 7.76，失去 0.24个电子，铁原子所 

带电荷为+0.24  e。黄铁矿和白铁矿中的铁原子带负 

电，硫原子带正电，而磁黄铁矿中铁原子带正电，硫 

原子带负电，说明黄铁矿和白铁矿中铁−硫的共价性 

较强，而由于硫−硫之间成键，导致电子云向铁偏移。 

磁黄铁矿中硫原子之间不成键，导致铁−硫之间离子 

性成分增加，从而使铁带正电。
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图 6  黄铁矿、白铁矿和磁黄铁矿的自旋态密度 

Fig.6  Spin density of state (SDOS) of pyrite (a), marcasite (b) and pyrrhotite (c) 

表 3  黄铁矿、 白铁矿和磁黄铁矿原子的Mulliken布居分析 

Table  3  Mulliken  atomic  population  analysis  of  pyrite, 

marcasite and pyrrhotite 

Population 
Mineral  Atom 

s  p  d 

Total 
number of 
electron 

Charge/e 

S  1.80  4.12  0.00  5.92  +0.08 
Pyrite 

Fe  0.35  0.64  7.17  8.16  −0.16 

S  1.81  4.14  0.00  5.95  +0.05 
Marcasite 

Fe  0.36  0.60  7.14  8.10  −0.10 

S  1.82  4.39  0.00  6.21  −0.21 
Pyrrhotite 

Fe  0.42  0.65  6.69  7.76  +0.24 

2.2.2  3种硫铁矿中键的Mulliken 布居分析 

键的Mulliken布居值体现键的离子性和共价性的 

强弱，布居值大，表明原子间的结合为共价键，反之 

则为离子键。黄铁矿、白铁矿和磁黄铁矿中键的 
Mulliken 布居值列于表 4。由表 4 数据分析可知，黄 

铁矿中 Fe—S的共价性大于 S—S的， Fe—S的键长比 
S—S的稍短。白铁矿 Fe—S的布居值为 0.28和 0.66， 

大于 S—S 的(0.08)，说明 Fe—S 的共价性大于 S—S 
的，  Fe—S 和 S—S 的键长比较接近。而磁黄铁矿中 

键的布居比较复杂，Fe—S键的布居值为 0.11~0.44， 
Fe—Fe的布居值为−0.11~−0.20，Fe—S的共价性大于 
Fe—Fe的，Fe—S的键长为 0.227  1~0.290  5  nm，Fe 
—Fe的键长为 0.281 2~0.297 2 nm。 

由Mulliken 布居分析可以看出，黄铁矿与白铁矿 

晶体内部的 Fe—S之间主要以共价性为主，且共价性 

相近，但白铁矿中 S—S之间的共价性弱于黄铁矿的， 

磁黄铁矿晶体内部键之间由于铁原子之间成键，呈现 

表  4  黄铁矿、白铁矿和磁黄铁矿中各键的  Mulliken 布居 

分析 

Table  4  Mulliken  bond  population  analysis  of  pyrite, 

marcasite and pyrrhotite 

Mineral  Bond  Population  Length/nm 

Fe—S  0.34  0.219 1 
Pyrite 

S—S  0.22  0.225 8 

Fe—S  0.28, 0.66  0.223 1, 0.224 7 
Marcasite 

S—S  0.08  0.227 9 

Fe—Fe  −0.11−−0.20  0.281 2−0.297 2 
Pyrrhotite 

Fe—S  0.11−0.44  0.227 1−0.290 5 

出较大的离子性。因此，在浮选过程中，共价性较强 

的黄铁矿和白铁矿具有较好的疏水性，而离子性较强 

的磁黄铁矿的疏水性较弱。 

2.3  前线轨道分析 

福井谦一提出了前线轨道理论，认为分子的许多 

性质主要由分子中的前线轨道决定，即最高占据分子 

轨道(Highest  occupied  molecular  orbital,  HOMO)和最 

低空轨道(Lowest unoccupied molecular orbital, LUMO) 
决定 [22] 。根据前线轨道理论，一个反应物的  HOMO 
与另一个反应物的  LUMO  的能量值之差的绝对值 
(|ΔE|)越小，两分子之间的相互作用就越强。对于硫铁 

矿，参与反应的是黄药的  HOMO  轨道和硫铁矿的 
LUMO  轨道，以及氧气的  LUMO  轨道和硫铁矿的 
HOMO轨道。 

3 种硫铁矿及药剂的前线轨道能量列于表 5。 由 

表  5  可知，磁黄铁矿与氧分子作用的前线轨道能量 
|ΔE1|最小(0.417  eV)，其次为白铁矿的(1.054  eV)，黄
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铁矿与氧分子作用的|ΔE1|最大(1.685 eV)， 说明磁黄铁 

矿与氧分子的作用最强，白铁矿次之，黄铁矿与氧分 

子的作用最弱。3 种硫铁矿的被氧化由易到难的顺序 

为磁黄铁矿，白铁矿，黄铁矿，这与文献报道和实际 

结果一致 [2] 。从氧气的分子轨道分析可知，氧气分子 

中有 2 个孤对电子分别排布在 2 个反键 π 轨道上，所 

以，氧气分子具有顺磁性；而由自旋态密度分析比较 

可知，黄铁矿和白铁矿为低自旋态，而磁黄铁矿则为 

自旋−极化态，因此，在这  3 种硫铁矿中，氧分子更 

容易与自旋−极化态的磁黄铁矿发生作用。当矿石存 

在磁黄铁矿时，由于氧气会优先与磁黄铁矿反应，消 

耗了矿浆中大量的氧，导致其他硫化矿物不被浮选， 

只有当充分搅拌充气后，矿浆中有剩余氧气时，才能 

浮选其他矿物 [23] 。 

表 5  矿物及药剂的前线轨道能量 

Table 5  Frontier orbital energy of minerals and reagents 

Mineral  EHOMO/eV  ELUMO/eV  |ΔE1|/eV  |ΔE2|/eV 

Pyrite  −6.295  −5.923  1.685  0.708 

Marcasite  −5.664  −4.795  1.054  0.420 

Pyrrhotite  −5.027  −4.987  0.417  0.228 

Oxygen  −6.908  −4.610  −  − 

Xanthate  −5.215  −2.620  −  − 

|ΔE1|=|E(LUMO,  oxygen)−E(HOMO,  mineral)|； |ΔE2|=|E(HOMO,  xanthate)  − 
E(LUMO, mineral)|. 

黄药在白铁矿、黄铁矿和磁黄铁矿这 3种矿物表 

面的产物都是双黄药 [3] ，浮选实验结果表明，黄药捕 

收这 3 种硫铁矿的可浮性由强到弱的顺序如下：白铁 

矿，黄铁矿，磁黄铁矿 [1] 。从表  5 可见，黄铁矿与黄 

药作用的前线轨道能量|ΔE2|最大(0.708 eV)， 其次为白 

铁矿的(0.420  eV)，磁黄铁矿与黄药作用的|ΔE2|最小 
(0.228 eV)，说明黄药与白铁矿的作用大于黄铁矿的， 

因此，白铁矿的可浮性大于黄铁矿的；而对于磁黄铁 

矿，虽然它与黄药的作用最强，但在含有氧气的浮选 

体系中，由于磁黄铁矿极易与氧气发生作用，导致磁 

黄铁矿过度氧化，在其表面生成可溶性薄膜，不利于 

双黄药的吸附，因此，在含氧浮选体系中磁黄铁矿的 

可浮性比白铁矿和黄铁矿的差。 

3  结论 

1) 黄铁矿为直接带隙半导体， 白铁矿为间接带隙 

半导体，而磁黄铁矿为导体。 

2) 黄铁矿和白铁矿为低自旋态， 而磁黄铁矿则为 

自旋−极化态。 
3)  用前线轨道理理论解释了  3 种硫铁矿被氧化 

由易到难的顺序为磁黄铁矿，白铁矿，黄铁矿。 
4)  用前线轨道理理论解释了  3 种硫铁矿用黄药 

捕收可浮性由强到弱的顺序为白铁矿，黄铁矿，磁黄 

铁矿。 
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