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抗高温高浓盐酸席夫碱基吡啶季铵盐 

缓蚀剂的研究 
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2.陕西省石油精细化学品重点试验室，西安 710054） 

摘  要：目的 开发环境友好、抗高温耐浓酸的长效缓蚀剂复配体系。方法 采用红外光谱仪对席夫碱基吡

啶季铵盐的分子结构进行表征，采用高温高压腐蚀测定仪、吸附等温模型、动力学参数、扫描电镜和量子

化学计算，研究了缓蚀剂对 N80 的缓蚀性能及其吸附机理。结果 在 120、140、160 ℃温度下，随着席夫

碱基吡啶季铵盐缓蚀剂（以下简称 Shif-PyQA）质量分数的增大，腐蚀速率在低浓度时大幅减小，缓蚀率在

低浓度时大幅增加，两者在高浓度时均逐渐趋于平稳。在所测温度范围内，N80 在空白溶液中的腐蚀速率远

大于在加有 Shif-PyQA 溶液中的腐蚀速率。随着温度的升高或反应时间的增加，N80 的腐蚀速率持续增大，

缓蚀率逐渐减小，但减小幅度不大。当温度为 120 ℃、Shif-PyQA 质量分数为 2%时，N80 在 20%盐酸中的

腐蚀速率为 28.77 g/(m2·h)，缓蚀率为 97.97%；当温度为 140 ℃、Shif-PyQA 质量分数为 3%时，N80 在 20%

盐酸中的腐蚀速率为 37.12 g/(m2·h)，缓蚀率为 97.71%；当温度为 160 ℃、Shif-PyQA 质量分数为 4%时，

N80 在 20%盐酸中的腐蚀速率为 63.91 g/(m2·h)，缓蚀率为 96.41%。Shif-PyQA 在 N80 表面的吸附遵循

Langmuir 等温吸附模型，属于单分子层化学吸附，且 N80 表面的吸附为自发过程。动力学参数结果表明，

添加不同质量分数的 Shif-PyQA 后，活化能大大增加为 74.16 ~88.43 kJ/mol，属化学吸附。量子化学研究表

明，席夫碱基吡啶季铵盐（以下简称 PyQ-S）分子可与金属形成多中心的稳定吸附，同时 PyQ-S 分子接受

电子的趋势大于供出电子的趋势。结论 Shif-PyQA 在温度为 120、140、160 ℃时，均可达到 SY/T 5405—

2019 中相关指标要求，对 N80 具有较好的缓蚀作用。 
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ABSTRACT: A long-term compound system of environment-friendly, high temperature and concentrated acid resistance was 

developed. The molecular structure of Schiff base pyridine quaternary ammonium salt was characterized by infrared 

spectrometer, corrosion and adsorption mechanism of corrosion inhibitor on N80 were studied by high temperature and high 

pressure corrosion determinator, adsorption isothermal model, kinetic parameters, scanning electron microscope and quantum 

chemical calculation. The results showed the corrosion rate of N80 decreased sharply and inhibition efficiency increased largely 

at low mass concentration, and both gradually became stable at high mass concentrations with the increase of Schiff base 

pyridine quaternary ammonium salt corrosion inhibitor (the following abbreviation was Shif-PyQA) at three temperatures of 

120 ℃, 140 ℃ and 160 ℃; the corrosion rate of blank solution was much higher than that of Shif-PyQA solution during the 

temperature range; the corrosion rate of N80 increased continuously and inhibition efficiency decreased slowly with the increase 

of temperature and the extension of reaction time, but the decrease was small. When the temperature was 120 ℃ and the mass 

concentration of Shif-PyQA was 2%, the corrosion rate of N80 was 28.77 g/(m2·h) and the inhibition efficiency was 97.97% in 

20% HCl; when the temperature was 140 ℃ and the mass concentration of Shif-PyQA was 3%, the corrosion rate of N80 was 

37.12 g/(m2·h) and the inhibition efficiency was 97.71% in 20% HCl; when the temperature was 160 ℃ and the mass 

concentration of Shif-PyQA was 4%, the corrosion rate of N80 was 63.91 g/(m2·h) and the inhibition efficiency was 96.41% in 

20% HCl, the adsorption of Shif-PyQA on N80 surface followed the Langmuir isotherm adsorption model, which belonged to 

single molecular layer chemical adsorption, and the adsorption on N80 surface was a spontaneous process; the results of kinetic 

parameters showed that the activation energy was increased to 74.16~88.43 kJ/mol after adding different concentrations of 

Shif-PyQA, which belonged to chemical adsorption. Quantum chemical researches showed that Schiff base pyridine quaternary 

ammonium salt (the following abbreviation was PyQ-S) molecules could form a multicenter stable adsorption with metals, and 

the trend to accept electrons of PyQ-S molecules was greater than that to provide electrons. Shif-PyQA can meet the 

requirements of the relevant indicators of SY/T 5405—2019, and has a good corrosion inhibition effect on the N80 when the 

temperature is 120 ℃, 140 ℃, 160 ℃. 

KEY WORDS: corrosion inhibitor; schiff base; pyridine quaternary ammonium salt; isothermal adsorption; quantum chemical 

酸化和酸压是油田常用的增产增注措施[1-3]。随

着一大批深井、超深井的相继开发，大量高温高浓酸

液的使用对酸化缓蚀剂提出了更加严苛的要求。目

前，酸化缓蚀剂在低温低浓酸液中的研究较多，在高

温高浓酸液中的研究报道很少，因此研究和开发环境

友好、抗高温耐浓酸的长效缓蚀剂复配体系成为目前

亟待解决的问题。 

有机含氮化合物缓蚀剂成为近年来高温酸化缓

蚀剂研究的热点[4-5]。与常用的咪唑啉、曼尼希碱和

季铵盐类缓蚀剂相比，芳香族型席夫碱结构中因含有

不饱和的 C==N 键、N 杂原子和大共轭，可与多种金

属形成牢固的配位键，从而紧密地吸附于金属表面，

缓蚀性能优良[6-7]，而且具有合成简单、性价比高、

绿色环保等优点，在酸洗和油井酸化领域中也受到了

广泛的关注。吡啶类缓蚀剂同样具有芳香族型席夫碱

的优点[8]，且文献[9-10]研究的吡啶席夫碱在 30 ℃、

1 mol/L HCl 盐酸中对 Q235 钢具有良好的缓蚀性能。

因此，本研究以肉桂醛、2-氨基吡啶和 2-溴乙基磺酸

钠为原料，合成了富含电子的席夫碱基吡啶季铵盐，

并利用高温高压腐蚀测定仪、扫描电镜等方法，研究

其在 20%HCl 溶液中对 N80 钢的缓蚀性能和缓蚀机

理，以期得到具有良好缓蚀性能的耐高温高浓盐酸缓

蚀剂。 

1  试验 

1.1  试剂与仪器 

所有试剂包括 2-氨基吡啶、肉桂醛、2-溴乙基磺

酸钠、醇、平平加等，均为工业品。所有仪器和设备

包括：电子分析天平，BSA2248 型，赛多利斯科学仪

器有限公司；傅里叶变换红外光谱仪，VERTEX80

型，德国 Bruker 公司；高温高压腐蚀测定仪，TFCZ 

5-22.5/250，大连科贸；扫描电子显微镜，JSM-6390A，

JEOL 日本电子；电热恒温水浴锅，HWS-26 型，北

京中仪汇丰科技有限公司。 

1.2  席夫碱型吡啶季铵盐缓蚀剂的制备  

以无水乙醇为溶剂，将 2-氨基吡啶和肉桂醛以物

质的量比 1 : (1.05~1.15)加入到四口烧瓶中，加热搅

拌，待原料完全溶解后，再缓慢滴加冰醋酸，调节体

系的 pH 至 4~6 后，在 80~90 ℃下反应 4~6 h，冷却

至室温，过滤后，重结晶，得到席夫碱基吡啶。 

以无水乙醇为溶剂，将席夫碱基吡啶和 2-溴乙基

磺酸钠以物质的量比 1 : (1.20~1.40)加入到四口烧瓶

中，加热搅拌，在 60~80 ℃下反应 2~4 h，使用旋转

蒸发仪将无水乙醇旋干，得到席夫碱基吡啶季铵盐
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（以下简称 PyQ-S）。取一定量的合成产物涂片后，

用红外光谱仪进行表征。结合席夫碱及季铵化反应原

理和红外表征结果，确定合成路线（见图 1），将

PyQ-S、1227、平平加和异丙醇以一定比例混合，搅

拌均匀后，即得席夫碱基吡啶季铵盐缓蚀剂（以下简

称 Shif-PyQA）。 
 

 
 

图 1  合成路线 
Fig.1 Synthetic route 

 

1.3  表征及测试 

使用傅里叶变换红外光谱仪对提纯后的 PyQ-S

进行分子结构表征。 

参照 SY/T 5405—2019 中 6 小节的方法，使用高

温高压腐蚀测定仪进行腐蚀速率测定，其中酸液选用

20%盐酸，温度选择 120、140、160 ℃。 

将试验后的 N80 取出，直接干燥后，使用扫描

电镜观察其表面腐蚀形貌。 

采用 Chem3D Ultra 程序，运用 Huckel 分子轨道

理论，对 PyQ-S 分子进行结构优化和量子化学计算。 

2  结果与讨论 

2.1  分子结构表征 

PyQ-S 的红外光谱图见图 2。3028 cm–1 为吡啶上

—C—H 的伸缩振动峰，1631 cm–1 为吡啶上—C==C

或—C==N 的伸缩振动峰，说明存在吡啶结构。1598、

1581、1500 cm–1 为苯环上—C==C 双键的伸缩振动峰，

700 cm–1 和 740 cm–1 为单取代苯环上—C—H 的面外 
 

 
 

图 2  PyQ-S 的红外光谱图 
Fig.2 FTIR spectrum of PyQ-S 

变形振动吸收峰，说明存在苯环结构[11]。2929 cm–1

和 2852 cm–1 为亚甲基的两个特征伸缩振动峰，说明

分子结构中存在—CH2。在 1725 cm–1 附近没有出现

—C==O 的强特征吸收峰[5]，在 3500~3300 cm–1 附近

没有出现—NH2 的伸缩振动双峰，说明醛和胺已反应

完全。由此证实，官能团即为席夫碱基吡啶季铵盐预

期的官能团，说明合成产物为 PyQ-S。 

2.2  Shif-PyQA 的缓蚀性能 

2.2.1  Shif-PyQA 质量分数对缓蚀性能的影响 

参照 1.3 中的方法，在 20%盐酸中，分别测定 120、

140、160 ℃下不同质量分数的 Shif-PyQA 对 N80 腐

蚀速率和缓蚀率的影响，结果见图 3。由图 3 可知，

在 120、140、160 ℃温度下，随着 Shif-PyQA 质量

分数的增大，腐蚀速率在低浓度时大幅减小，缓蚀率

在低浓度时大幅增加，两者在高浓度时均逐渐趋于平

稳。当温度为 120 ℃、Shif-PyQA 质量分数为 2%时，

N80 在 20%盐酸中的腐蚀速率为 28.77 g/(m2·h)，缓

蚀率为 97.97%；当温度为 140 ℃、Shif-PyQA 质量

分数为 3%时，N80 在 20%盐酸中的腐蚀速率为

37.12 g/(m2·h)，缓蚀率为 97.71%；当温度为 160 ℃、

Shif-PyQA 质量分数为 4%时，N80 在 20%盐酸中的

腐蚀速率为 63.91 g/(m2·h)，缓蚀率为 96.41%。以上

3 种条件下的腐蚀速率均达到 SY/T 5405—2019 中相

关指标要求，缓蚀率均达到 95%以上，说明 Shif-PyQA

对 N80 具有较好的缓蚀作用。 
 

 
 

图 3  Shif-PyQA 质量分数与腐蚀速率和缓蚀率的关系曲线 
Fig.3 Relationship between mass concentration of Shif-PyQA 
and corrosion rate and inhibition efficiency 

 

2.2.2  温度对缓蚀性能的影响 

对于一定盐酸浓度的酸化缓蚀剂而言，缓蚀剂对

温度极其敏感，且每种缓蚀剂只有在特定条件下才能

发挥最大作用[12]。SY/T 5405—2019 中，缓蚀剂评价

指标与试验温度和缓蚀剂质量分数相对应。本试验参

照 1.3 的方法和 SY/T 5405—2019 中试验温度与缓蚀

剂质量分数的对应关系，测定了空白、100 ℃-1.5% 

Shif-PyQA、120 ℃-2%Shif-PyQA、140 ℃-3%Shif-PyQA
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和 160 ℃-4%Shif-PyQA 条件下的腐蚀速率和缓蚀率，

其结果见图 4。 
 

 
 

图 4  温度与腐蚀速率和缓蚀率关系 
Fig.4 Relationship between temperature and corrosion rate 
and inhibition efficiency 

 

由图 4 可知，在所测温度范围内，空白溶液中的

腐蚀速率远大于加有 Shif-PyQA 溶液中的腐蚀速率。

随着温度的升高，N80 的腐蚀速率持续增大，缓蚀率

逐渐减小。与 SY/T 5405—2019 中酸化用缓蚀剂评价

指标相比，100 ℃下的腐蚀速率达不到评价指标≤

10 g/(m2·h)的要求，120、140、160 ℃温度下的腐蚀

速率分别满足评价指标≤35 g/(m2·h)、≤45 g/(m2·h)、

≤65 g/(m2·h)的要求。 

2.2.3  反应时间对缓蚀性能的影响 

参照 1.3 中的方法，在 20%盐酸中，分别测定了

120 ℃-2%Shif-PyQA、140 ℃-3%Shif-PyQA 和 160 ℃- 

4%Shif-PyQA 条件下，不同反应时间对 N80 腐蚀速率

和缓蚀率的影响，结果见图 5。 
 

 
 

图 5  反应时间与腐蚀速率和缓蚀率的关系 
Fig.5 Relationship between reaction time and corrosion rate 
and inhibition efficiency 

 

由图 5 可知，随着反应时间的增加，3 种试验条

件下，N80 的腐蚀速率均增大，在反应时间小于 4 h

时，腐蚀速率增加较快，反应时间大于 4 h 时，腐蚀

速率的增加减缓。在所测反应时间内，3 种试验条件

下，N80 的缓蚀率均逐渐减小，但减小幅度不大。在

120 ℃、2%Shif-PyQA 和 140 ℃、3%Shif-PyQA 的测

定条件下，反应时间内的腐蚀速率分别满足 SY/T 

5405—2019 中≤35 g/(m2·h)和≤45 g/(m2·h)的要求；

在 160 ℃、4%Shif-PyQA 的测定条件下，反应时间  

4 h 内的腐蚀速率满足标准 SY/T 5405—2019 中     

≤65 g/(m2·h)的要求，反应时间大于 4 h 的腐蚀速率

超出 SY/T 5405—2019 中≤65 g/(m2·h)的要求。 

2.3  吸附等温模型 

Langmuir 吸附等温模型可用来考察缓蚀剂对金

属的吸附性能。将图 3 中同一温度下的腐蚀速率与空

白溶液的腐蚀速率按式（1）计算缓蚀率，将 Shif-PyQA

的质量分数换算为物质的量浓度。 

0 1

0

= 100%
v v

v



  (1) 

式中：ƞ 为缓蚀率，%；v0 为空白试验中 N80 的

腐蚀速率，g/(m2·h)；v1 为加缓蚀剂试验中 N80 的腐

蚀速率，g/(m2·h)。 

以换算的缓蚀率表示 Shif-PyQA 在 N80 表面的

覆盖度 θ，物质的量浓度表示 Shif-PyQA 的浓度 c，

按式（2）的 Langmuir 吸附等温式对 c/θ 与 c 进行拟

合，结果见图 6。 

ads

1c
c

K
   (2) 

式中：c 为缓蚀剂的浓度，mmol/L；θ 为表面覆

盖度，无量钢；Kads 为吸附平衡常数，L/mmol。 
 

 
 

图 6  Shif-PyQA 在 N80 表面的等温拟合线 
Fig.6 The isothermal fitting line on N80 surface of Shif-PyQA 

 

由图 6 可知，在测定温度下，c/θ 与 c 具有良好

的线性关系，且直线的相关系数均达到 0.996 以上，

说明 Shif-PyQA 在 N80 表面的吸附遵循 Langmuir 等

温吸附模型，属于单分子层吸附[13-14]。由拟合直线截

距换算得到 Kads
[15]，由吉布斯自由能关系式 ads =G   

adsln(55.5 )RT K  算得 adsG  ，结果见表 1。 

由表 1 可知，随着温度的升高，Shif-PyQA 的 Kads

大幅下降，表明升高温度会使缓蚀剂分子的脱附速率

加快，减小了 Shif-PyQA 分子在 N80 表面的吸附， 
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表 1  等温拟合参数 
Tab.1 The isotherm fitting parametres 

T/K 
Intercept 

/(mmol·L–1) 
Kads 

/(L·mmol–1) 
adsG  

 
/(kJ·mol–1) 

393 0.002 18 458.72 –52.72 

413 0.005 09 196.46 –52.64 

433 0.023 56 42.44 –52.82 

 
从而降低了其对 N80 的保护[16]。试验温度下， adsG 

值均为负值，说明在等温等压的 20%盐酸溶液中，

Shif-PyQA 在 N80 表面的吸附均是自发过程，且 adsG 

绝对值大于 40 kJ/mol，说明 Shif-PyQA 分子中的杂

原子、π-电子共轭体系与 N80 表面的空 d 轨道，通过

电荷共享或转移形成共价键，属于化学吸附[17-18]。 

2.4  动力学参数 

活化能 Ea 是指分子从常态转变为容易发生化学

反应的活跃状态所需要的能量，其大小可以反映化学

反应发生的难易程度。Ea 越大，反应越难进行，腐

蚀速率就越小，而且通过计算活化能，可进一步了解

缓蚀剂在碳钢表面的吸附行为。Arrhenius 公式反映

了化学反应速率与温度的变化关系，将其取对数并整

理后得式（3）。使用图 3 中的数据，作 lnk 与
1

T
的关

系图，结果见图 7，对其进行拟合并换算得到不同质

量分数下的动力学参数，见表 2。 

ln ln
Ea

k A
RT

   (3) 

式中：k 为腐蚀速率，g/(m2·h)；A 为指前因子，

g/(m2·h)；Ea 为表观活化能，kJ/mol；R 为气体常数，

J/(mol·K)；T 为反应热力学温度，K。 
 

 
 

图 7  不同 Shif-PyQA 浓度下 lnk 与 T–1 的关系图 
Fig.7 Relationship between lnk and T–1 at different mass 
concentrations of Shif-PyQA 

 
表 2  动力学参数 

Tab.2 The activation parameters 

Mass concentration/% Slope/(g·m–2·h–1) Intercept/K A/(g·m–2·h–1) Ea/(kJ·mol–1) 

Blank 9.73 –0.969 98 1.68×104 8.06 

2 29.53 –10.308 90 6.68×1012 85.71 

3 29.45 –10.636 04 6.17×1012 88.43 

4 24.78 –8.919 33 5.78×1010 74.16 
 

由图 7 可知，在不同浓度下，4 条直线的相关系数

均接近 1，说明 lnk 与
1

T
均具有良好的线性关系。由表

2 可知，空白溶液中 A 为 1.68×104 g/(m2·h)、Ea 为

8.06 kJ/mol，添加不同浓度的 Shif-PyQA，A 为 5.78×1010~ 

6.68×1010 g/(m2·h)，Ea 为 74.16~88.43 kJ/mol，大大超

过了空白溶液。这说明添加 Shif-PyQA 后，活化能增

加，腐蚀反应需要克服较高的能量壁垒，因此 N80 在

盐酸介质的腐蚀被抑制，从而表现出良好的缓蚀作用。

通常情况下，物理吸附的 Ea 为 5~40 kJ/mol，化学吸

附的 Ea 为 40~80 kJ/mol，故 Shif-PyQA 在 N80 表面的

吸附属化学吸附[19]，这与吸附等温模型的结果一致。 

2.5  N80 腐蚀后的表面形貌 

参照 1.3 的方法，分别观察空白和 120 ℃- 2%Shif- 

PyQA、140 ℃-3%Shif-PyQA 和 160 ℃-4%Shif- PyQA

条件下腐蚀产物膜的表面形貌，结果见图 8。 

由图 8 可知，空白腐蚀试验后，N80 表面可见明

显的腐蚀孔洞，看不到金属基体的形貌，N80 试片腐

蚀严重；相反，在相同温度下，添加缓蚀剂的腐蚀试

验后，N80 表面光滑平整，未见明显的点蚀、坑蚀等

腐蚀现象，120 ℃-2% Shif-PyQA 下的腐蚀试片表面

可见均匀的机械打磨痕迹。这说明在高温高浓度盐酸

中，Shif-PyQA 分子可与 Fe 表面的空轨道很好地相

互作用，形成稳定的吸附层，有效地抑制盐酸介质对

N80 钢片的腐蚀。 

2.6  量子化学研究 

前线轨道理论认为：分子在反应过程中，分子轨

道发生相互作用，优先起作用的是前线轨道，一般认

为，最高占有轨道能量（EHOMO）和最低空轨道能量

（ELUMO）等量子化参数与缓蚀剂分子和表面金属原

子的相互作用有关[20]。为了探究 PyQ-S 的缓蚀作用

机理，采用 Chem3D Ultra 程序，运用 Huckel 分子轨

道理论，对 PyQ-S 分子进行结构优化和量子化学计

算。图 9 给出了优化后的平衡结构及前线轨道分布。

表 3 为对应的量子化学参数，其中 Fe 的前线轨道能

量取自文献[21]。 
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图 8  不同腐蚀条件下 N80 的 SEM 形貌 
Fig.8 SEM morphology of N80 at different corrosive medium of Shif-PyQA 

 

 
 

图 9  PyQ-S 优化后的平衡结构及前线轨道分布 
Fig.9 Optimized equilibrium structure and the frontier orbital distributions of PyQ-S: (a) optimized equilibrium structure; (b) 
HOMO; (c) LUMO 

 
表 3  PyQ-S 与 Fe 的量子化学参数 

Tab.3 Quantum chemical parameters of PyQ-S and Fe 

Molecule EHOMO/eV ELUMO/eV (ELUMO,PyQ-S–EHOMO,Fe)/eV (ELUMO,Fe–EHOMO,PyQ-S)/eV 

PyQ-S –10.129 –6.360 1.45 9.879 

Fe –7.81 –0.25   

 

由图 9 可看出，PyQ-S 的 HOMO 主要分布在亚

胺基和左侧的吡啶环上，LUMO 主要分布在从右侧的

苯环至左侧吡啶环相连的大共轭键（包含亚胺基、吡

啶 N）上，说明 PyQ-S 与金属表面发生吸附时主要是

包含亚胺基、吡啶 N 的大共轭键起作用。这种分布

既有利于 PyQ-S 的 HOMO 向 Fe 原子的外层空 3d 轨

道提供电子形成配位键，又有利于 PyQ-S 的 LUMO

与被电子占满的 4s 或 3d 轨道相互作用形成反馈键，

从而形成多中心的稳定吸附。由表 3 知，ELUMO,PyQ-S– 

EHOMO,Fe 的值小于 ELUMO,Fe–EHOMO,PyQ-S 的值，且差值

大于 3 eV，说明缓蚀剂 PyQ-S 分子接受电子与 Fe 作

用的趋势大于供出电子与 Fe 作用的趋势[22]。综上所

述，PyQ-S 分子可通过包含亚胺基、吡啶 N 的大共轭

键与金属形成配位键和反馈键，进而形成多中心的稳
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定吸附，同时 PyQ-S 分子接受电子的趋势大于供出电

子的趋势。 

3  结论 

1）以 2-氨基吡啶、肉桂醛和 2-溴乙基磺酸钠为

原料，制备了席夫碱基吡啶季铵盐，并以其为主剂，

复配得到席夫碱基吡啶季铵盐缓蚀剂 Shif-PyQA。 

2）高温高压腐蚀挂片试验结果表明，在 120、

140、160 ℃温度下，随着 Shif-PyQA 质量分数的增

大，腐蚀速率在低浓度时大幅减小，在高浓度时逐渐

趋于平稳。随着温度的升高，N80 的腐蚀速率持续增

大。随着反应时间的增加，N80 的腐蚀速率增大，在

反应时间小于 4 h 时，腐蚀速率增加较快，反应时间

大于 4 h 时，腐蚀速率的增加减缓。对于 N80 在 20%

盐酸中，120 ℃、2%Shif-PyQA 下的腐蚀速率为

28.77 g/(m2·h)，140 ℃、3%Shif-PyQA 下的腐蚀速率

为 37.12 g/(m2·h)，160 ℃、4%Shif-PyQA 下的腐蚀

速率为 63.91 g/(m2·h)，均达到 SY/T 5405—2019 中相

关指标要求，说明 Shif-PyQA 对 N80 具有较好的缓

蚀作用。 

3）吸附等温模型拟合结果表明，Shif-PyQA 在

N80 表面的吸附遵循 Langmuir 等温吸附模型，属于

单分子层化学吸附，且 N80 表面的吸附为自发过程。

动力学参数结果表明，添加不同浓度的 Shif-PyQA

后，活化能大大增加，达到 74.16~88.43 kJ/mol，属

化学吸附。两种分析结果一致。 

4）量子化学研究表明，PyQ-S 分子可通过包含

亚胺基、吡啶 N 的大共轭键与金属形成配位键和反

馈键，进而形成多中心的稳定吸附。同时，PyQ-S 分

子接受电子的趋势大于供出电子的趋势。 
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