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摘   要   利用多孔沸石分子筛实时收集空间分子污染物, 是解决在轨航天器空间分子污染的新方法. 除高真空环

境外, 飞行任务阶段的火星探测器还面临特殊的富 CO2 大气环境. 为了克服空间分子污染物对火星探测器的高灵

敏分析仪及其他光学敏感部件造成的污染, 同时降低分子污染物掩盖潜在生命迹象或导致假阳性结果的可能性,

需要验证沸石分子筛是否可以应用于火星探测器. 针对火星探测器面临的特殊火星大气环境, 本文重点开展富

CO2 大气环境下, NaY沸石分子筛对空间分子污染物的吸附作用机制研究. 选用甲苯 (C7H8)作为目标分子污染

物, 模拟证实 CO2 分子主要吸附于 NaY沸石 β 笼位点, 甲苯分子则优先吸附于超笼位点, CO2 分子的存在并不影

响甲苯分子的吸附. 因此, 在火星富 CO2 大气条件下, NaY沸石分子筛可以应用于火星探测器, 用于控制空间分

子污染物水平.
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Abstract    Zeolite can effectively collect space contaminants in real time, which is a new approach to
control the space molecular contamination. During the long-duration flight, the Mars probe faces not on-

ly a high-vacuum environment, but also a special CO2-rich environment in the Martian atmosphere. In

order to overcome the molecular contamination of the highly sensitive analyzers and other optical sensi-
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tive parts of the Mars probe, and as well as to reduce the possibility of false-positive signs of life caused

by the molecular contaminant,  there is  an urgent need to verify whether the zeolite molecular adsorp-

tion coating can be applied to Mars probe mission. In order to simulate the special Martian atmospheric

environment, this work focuses on the adsorption behavior of NaY zeolite on toluene under CO2 atmo-

sphere. It is confirmed that CO2 molecules are mainly adsorbed at the β-cage site of NaY zeolite, while
toluene molecules are prefer-entially adsorbed at the “super-cage” site. So the NaY zeolite is fully appli-

cable  under  the  real  CO2-rich  conditions  in  Martian  atmosphere,  and  the  adsorption  properties  of  the

coating on the low concentration molecular pollutants are not affected.

Key  words    Mars probe, CO2-rich Martian atmosphere, NaY zeolite, Space contamination,

Adsorption mechanism

 

0　引言

火星是中国深空探测的重要目标之一, 火星探测

器通常需要配置高灵敏分析仪, 用于检测痕量有机分

子, 进行生命体痕迹的探测. 在火星探测器飞行任务

阶段, 主要面临两种极端空间环境[1]. 一种是地球到

火星之间 6个月飞行期间面临的高真空环境 (10–5

Pa), 另一种是火星大气层环境, 含约 96%的 CO2 以

及少量的氩、氮和氧等, 气压在 102～103 Pa. 在上述

长期飞行任务过程中, 火星探测器所用非金属材料释

放的碳氢类、硅氧烷等不同空间分子污染物容易沉积

到高灵敏分析仪及其他光学系统敏感部件表面, 严重

影响探测器性能. 此外, 沉积到高灵敏分析仪部件上

的分子污染物还会掩盖潜在的生命迹象或导致假阳

性结果[2,3]. 因此, 在“飞－绕－落”长时间飞行任务阶

段, 需要进行空间分子污染物的控制研究, 严格保证

火星探测器的高清洁度.

利用沸石分子筛在高真空情况下吸附空间分子

污染物, 是控制航天器空间分子污染的有效新方法.

与多孔炭、多孔硅、MOFs等相比, 沸石分子筛材料

除了拥有大的比表面积、丰富孔道结构外, 还具有独

特的优异热稳定性和超低真空挥发性等特点, 十分适

合用作空间吸附剂材料[4,5]. 目前, 美国 NASA已经将

沸石分子筛以分子吸附涂层的方式应用于不同航天

器. 2016年沸石分子筛被应用于 ICON卫星的远紫

外成像摄谱仪[6]. 2017年前后, NASA多次利用约翰

逊航天中心的大型真空室对詹姆斯⋅韦伯望远镜 (JW-

ST)进行地面真空测试, 真空室内放置了大量涂敷沸

石分子吸附涂层的面板, 用于望远镜敏感部件的分子

污染防护[7]. 沸石分子筛也被用于 ICESat-2卫星的激

光测高计系统[8]. 法国太空研究中心 (CNES)、上阿尔

萨斯大学等则在铝合金基体上直接生长了不同类型

微孔沸石薄膜[9], 证实 BEA, MFI 和 FAU 三类沸石

薄膜对不同污染物具有一定吸附性能. 北京卫星环境

工程研究所在国内最先开展了不同沸石圆片对某电

缆放气挥发物的真空吸附性能研究[10]. 哈尔滨工业大

学利用以氧化锌和沸石粉为核、原子层沉积技术制备

的超薄氧化物膜层为壳的核壳结构粉体作为原料, 与

低挥发树脂黏结剂混合制备出沸石分子吸附涂层, 研

究了涂层对 703 硅橡胶污染物的吸附性能, 证实涂层

吸附量为 12.9～16.6 mg⋅g–1[11].

综上所述, 沸石分子筛材料已被广泛应用于高真

空环境下在轨航天器的分子污染物控制, 但在其他深

空探测任务中的应用较少. 目前, NASA 已计划将沸

石分子筛应用于火星探测器的敏感部件 [1]. 考虑到

NaY沸石分子筛具有独特超笼结构, 表现出优异分子

吸附特性[12,13], 这里重点针对火星探测器面临的特殊

极端火星大气环境 , 率先开展富 CO2 大气环境下

NaY沸石分子筛对空间污染物的吸附作用机制研究.

相关研究成果可为中国火星探测任务中空间分子污

染物的吸附控制提供理论指导与技术支持. 

1　计算模拟与测试表征方法
 

1.1　NaY沸石模型建立

为保证计算模拟结果的可验证性 , 构建的

NaY沸石模型的硅铝比值需与实测 NaY保持一致

(NaY沸石购买于天津南化催化剂有限公司, 硅铝比

为 2.6). 如图 1所示, 利用 Materials Studio软件自

带数据库构建 FAU结构沸石母体模型, 其硅铝原子
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比例为 1∶1, 化学式为 Si96Al96O384. 将 FAU模型中

42个铝原子调整为硅原子 , 整个取代过程需满足

Löwenstein规则, 同时引入 54个钠原子作为平衡电

荷, 得到硅铝比为 2.6的 NaY沸石分子筛模型. 图

2(a)～(c)分别为不同方向的沸石模型. 从图 2(b)(c)

中可以清楚看到中间的较大笼结构为超笼, 其周围较

小的笼结构为 β笼. 

1.2　污染物分子模型建立

由于甲苯 (C7H8)为航天器所使用的灰皮电缆等

非金属材料释放的主要污染物之一, 因此研究选用甲

苯作为目标空间分子污染物 . 利用 Materials  Stu-

dio软件构建 C7H8 和 CO2 分子模型 , 然后利用

Forcite模块对污染物分子进行能量优化和结构优化,

得到目标分子结构模型, C7H8 和 CO2 分子模型分别

如图 3(a)(b)所示. 

1.3　计算分析 NaY沸石对污染物分子的吸附

NaY沸石对不同污染物分子的吸附过程均通过

Materials Studio软件进行模拟. 基于巨正则系综蒙

特卡罗方法 (Monte Carlo)的基本原理 , 模拟计算

C7H8 和 CO2 及其二者混合物在 NaY沸石内部的吸
 

FAU zeolite model

(MS database Si/Al = 1)

Y zeolite model

(Si/Al = 2.6)

NaY zeolite model

(Si/Al = 2.6)

Adjust Si/Al Compensate Na+

图 1    NaY沸石分子筛模型建立流程

Fig. 1    Model building process of NaY zeolite
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O
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Si

Al

(a)                                                                                 (b)

图 2    NaY沸石分子筛模型

Fig. 2    Model diagram of NaY zeolite
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附过程. 模拟过程使用蒙特卡罗平衡步骤、生产步骤

进行运行, 使用 COMPASS力场进行吸附模拟, 蒙特

卡罗步长总数设为 107, 其中前 5×106 步使得体系达

到平衡, 后 5×106 步用于吸附计算.
 

1.4　测试表征 NaY沸石对 CO2分子的吸附

利用贝士德仪器科技 (北京)有限公司研制的全

自动物理吸附仪, 测试表征 NaY沸石对 CO2 分子的

实际吸附量, 吸附压力设为 0.3281～129364.8 Pa. 通

过验证沸石对 CO2 分子的模拟吸附量与实测吸附量

之间的对应关系, 验证计算模型和计算方法的有效性.
 

2　结果与讨论
 

2.1　NaY沸石吸附 CO2分子模拟

利用 Sorption模块计算分析 NaY沸石对 CO2

分子的吸附过程. 吸附温度为 298 K时, NaY沸石对

CO2 分子的模拟吸附数据和实测数据如图 4所示. 从

图 4可以看出, 在模拟和实测情况下, NaY沸石对

CO2 分子的等温吸附曲线具有高度一致的增长趋势,

均表现出 I型微孔特性. 在低压阶段, CO2 分子吸附

量会快速增加, 然后随着吸附压力的增加缓慢达到吸

附平衡状态.

进一步模拟分析吸附温度对 NaY沸石吸附

CO2 分子的影响. 如图 5(a)所示, 随着温度的增加,

NaY沸石对 CO2 分子的饱和吸附量显著下降. 温度

为 195 K时, 单位晶胞 NaY沸石对 CO2 分子吸附量

约为 150分子, 而当温度为 373 K时, 其吸附量下降

到 50分子. 这是由于 CO2 分子在 NaY沸石内部的

吸附和脱附过程是动态的, 随着温度升高, 分子的自

由能增加, CO2 分子更容易逃逸出来, 导致 NaY沸石

表现出更低的饱和吸附量特性. 同时, 从图 5(b)可以

看出, 不同温度情况下, CO2 分子的吸附热数值均较

 

(a) (b)

图 3    C7H8 (a)和 CO2 (b)分子结构模型

Fig. 3    Structure diagram of C7H8 (a) and CO2 (b)

molecules
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图 4    NaY沸石对 CO2 分子的模拟吸附量

与实测吸附量对比

Fig. 4    Comparisons of simulated and measured

adsorption capacity of NaY zeolite on CO2 molecules
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图 5    不同温度情况下 NaY沸石对 CO2 分子的模拟吸附量 (a)及吸附热 (b)

Fig. 5    Simulated adsorption capacity (a) and adsorption heat (b) of NaY zeolite on CO2

molecules under different temperatures
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低, 仅约为 45 kJ⋅mol–1, 说明 CO2 分子在 NaY沸石

内部的吸附和脱附比较容易.

火星大气压在  102～ 103  Pa 之间变化 , 对应

CO2 分子的吸附压力约为 500 Pa. 计算结果表明, 在

该压力条件下, 单位晶胞 NaY沸石对 CO2 分子的饱

和吸附量低于 5个分子. 图 6为压力 500 Pa时 CO2

分子在 NaY沸石内部的分布密度, 可以看出 CO2 分

子吸附量较低, 且吸附位点主要位于由六元环组成的

β笼位置 , 而非直径更大的超笼内部 . 这是由于

CO2 分子动力学直径较小, 因此优先吸附于吸附力更

大的 β笼位点. 

2.2　NaY沸石吸附 CO2/ C7H8分子模拟

在火星大气环境中, NaY沸石分子筛需要同时吸

附 CO2 分子和污染物分子 , 因此进一步研究了

NaY沸石对 CO2 及 C7H8 分子的竞争吸附过程. 密

闭空间内设置一定含量的 CO2 分子, 然后逐渐加入

C7H8 分子, 模拟分析 C7H8 分子在 NaY沸石内部的

扩散过程. 如图 7(a)所示, 当 C7H8 分子浓度较高时

(Ptoluene>10 kPa), 密闭空间内含有的 CO2 分子会影

响 NaY沸石对 C7H8 分子的吸附 . 当 CO2 分压为

500 Pa时 ,  CO2 分子的存在会降低 NaY沸石对

C7H8 分子的吸附量. 这是由于 C7H8 分子浓度较高

时 ,  C7H8 分子不能被超笼位点全部吸附 , 部分

C7H8 分子需要吸附于 β笼位点, 然而 CO2 分子会占

据部分 β笼位置, 因此 C7H8 分子可以占据的 β笼位

点减少, 最终引起 NaY沸石对 C7H8 分子的饱和吸附

量下降.

然而 , 当空间内含有一定量 CO2 分子 , 而

C7H8 分子浓度较低时 (Ptoluene≤1 Pa), NaY沸石对

C7H8 分子的饱和吸附量变化不明显. 从 NaY沸石内

部 CO2 及 C7H8 分子的分布密度 (见图 8)可以看出,

CO2 分子主要吸附在 β笼位点, 而分子结构更复杂

的 C7H8 分子优先吸附在超笼附近 . 此时 , 由于

NaY沸石内部超笼尚未达到饱和吸附状态 , 因此

CO2 分子的存在并不显著影响 C7H8 分子的吸附.

为了更好地评估火星大气层环境中 CO2 气体对

NaY沸石吸附污染物性能的影响, 需要评估火星探测

器在长期工作时, NaY沸石在已经饱和吸附 CO2 分

子的情况下, 是否还能有效吸附 C7H8 分子等污染物.

首先让 NaY沸石饱和吸附 CO2 分子 (CO2 压强设为

500 Pa), 获得 NaY-CO2 沸石结构模型, 然后模拟分

析 NaY-CO2 沸石对 C7H8 分子的吸附行为 . 如图

9所示, NaY-CO2 沸石对 C7H8 分子的吸附曲线与初

始 NaY沸石保持一致 , 其饱和吸附量均为 36个

C7H8 分子.

 

图 6    压力为 500 Pa时 CO2 分子在 NaY

沸石内部的分布密度

Fig. 6    Distribution density of CO2 molecules in

NaY zeolite at P = 500 Pa
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图 7    CO2 及 C7H8 分子在 NaY沸石内部的竞争吸附曲线

Fig. 7    Competitive adsorption characteristics of CO2 and C7H8 molecules in NaY zeolite
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图 10给出了 NaY-CO2 沸石内部 C7H8 分子的分

布密度, 可以看出 CO2 分子主要吸附于 β笼位置, 而

C7H8 分子则吸附于超笼位置, 饱和吸附 CO2 分子后,

并不影响 NaY沸石对低浓度 C7H8 分子的吸附. 

3　结论

针对火星探测器面临的特殊火星大气环境, 研究

了富 CO2 大气环境下 NaY沸石对甲苯分子的吸附行

为. 结果表明 CO2 分子主要吸附于 NaY沸石 β笼位

点, 甲苯分子优先吸附于超笼位点. 当甲苯分子浓度

较低时, CO2 分子的存在并不影响甲苯分子的吸附量

; 当 C7H8 分子浓度较高时, 占据 β笼位点的 CO2 对

甲苯分子的吸附会产生一定影响. 因此, 在火星大气

真实富 CO2 环境下, NaY沸石分子筛可以应用.
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