
 

Cs+在叶蜡石（001）、（100）和（010）表面
吸附的第一性原理研究
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摘要：采用第一性原理计算，系统研究了 Cs+在叶蜡石各表面的吸附机理。研究结果表明，Cs+在叶蜡石硅氧烷

（001）面的吸附能为−0.540～−0.348 eV，其中硅氧六元环中心位点对 Cs+的固化效果最为显著。差分电荷密度

和 Bader电荷分析显示，部分电子从 Cs+转移到了表面氧原子。在叶蜡石（100）和（010）端面，Cs+吸附稳定性受

周边氧、氢原子配位环境控制。与叶蜡石（001）基面相比，Cs+在叶蜡石（010）和（100）端面的吸附构型表现出

更高的稳定性。本研究为阐明叶蜡石对放射性 Cs+的固定机制及其在放射性污染治理中的应用提供了理论依据。
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Abstract:  Due to the long half-life, high fission yield and elevated radiotoxicity, 137Cs is considered as one
of  the  most  critical  radionuclides  in  deep  geological  waste  disposal  and  remediation  of  radioactive
contamination. In this paper, the adsorption behavior of Cs+ on pyrophyllite surfaces has been investigated
using  the  first-principles  method.  First,  Cs+  adsorption  at  distinct  sites  on  the  pyrophyllite  (001)  basal
surface was compared to elucidate the interaction mechanism. Next, Bader charge analysis was employed
to  identify  the  origin  of  different  adsorption  behaviors  on  pyrophyllite  and  kaolinite  siloxane  surfaces.
Finally,  the  adsorption of  Cs+ on  the  (100)  and (010)  edge surfaces  of  pyrophyllite  was  examined.  First-
principles calculations indicate that Cs+ can be adsorbed on the (001) basal surface in the form of mono-,
bi-, and tri-dentate complexes, with adsorption energies from −0.540 eV to −0.348 eV. The hollow site at
the center of six-membered ring is the most favorable for immobilizing Cs+. The charge density difference
and  Bader  charge  analysis  reveal  a  small  charge  polarization  of  Cs+  and  surface  oxygen  atoms.  On  the
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(100)  edge  surface,  the  strongest  binding  (−1.002  eV)  occurs  adjacent  to ≡Al(OH2)  groups,  whereas
attachment  near  ≡Si(OH)  groups  is  relatively  weaker  (−0.527  eV).  For  the  (010)  edge  surface,
multidentate complexes are formed at the H1 and H2 cavities with energies of −1.049 eV and −0.679 eV,
respectively. Compared with (001) basal surface, the adsorption configurations of Cs+ on (010) and (100)
edge  surfaces  are  more  stable.  The  adsorption  stability  of  Cs+  on  edge  surfaces  is  closely  related  to  the
distribution of oxygen and hydrogen atoms surrounding the adsorption sites. Specifically, the more oxygen
atoms and the fewer hydrogen atoms near the adsorption sites, the more stable the adsorption configuration.
These  findings  provide  a  quantitative  basis  for  exploiting  pyrophyllite  edge  sites  in  Cs+  immobilization
strategy.
Key words:  pyrophyllite； Cs+； adsorption； basal surface； edge surface

由于化学性质稳定、比表面积大且吸附性能

良好，TOT 型黏土矿物在高放废物深地质处置和

放射性土壤污染治理中发挥着关键的固化作用[1-2]。

这类黏土矿物属于硅铝酸盐，例如叶蜡石（化学

结构式：Al4[Si8O20]（OH）4）由中间的铝氧八面体片

层与两侧的硅氧四面体片层通过共价键连接构

成。叶蜡石在页岩气开发、碳捕集与封存等领域

具有重要应用价值 [3-4]，同时也可用于去除水溶液

中的有机污染物和金属离子 [5-8]。由于叶蜡石层

间不存在类质同象置换，因此是研究 TOT 型黏土

结构特性的理想简化模型。
137Cs 具有半衰期长（约为 30.1 a）、裂变产额

高、在水中溶解性强且迁移性高的特点，因此在

土壤放射性污染治理和深地质处置中备受关注[9-14]。

尽管吸附实验可获得吸附容量等信息，但难以揭

示 Cs+在黏土矿物结构中的局部构型，从而限制了

实验结果的机理解释 [15-16]。此外，实验手段在原

子尺度上直接研究黏土矿物特定晶面与 Cs+的相

互作用仍面临较大挑战。随着计算化学与高性

能计算的发展，第一性原理与分子动力学等方法

已广泛应用于叶蜡石吸附机制研究 [17-21]。例如，

Ulian 等 [20] 采用从头算分子动力学模拟发现，叶

蜡石（001）表面因疏水性，对水分子的吸附能力较

弱，但随着水分子数量增加，表面仍可形成二聚

体或三角簇结构。Li 等 [4] 采用分子动力学研究

了 CO2 在叶蜡石孔隙的吸附与扩散行为，结果表

明 CO2 在叶蜡石表面的吸附具有明显方向性，且

孔隙中水分子的存在既促进其吸附，又抑制其扩

散。除了 （ 001）基面外 ，叶蜡石还存在 （ 110）、

（100）、（010）与（130）四种端面 [21-22]，其 0 K 表面

能依次为 1.6、1.9、5.4、5.7 meV/Å2（1 Å=0.1 nm），且

已被证实具有较高的反应活性 [23-25]。Kremleva

UO2+
2

等 [21] 基于第一性原理研究发现，叶蜡石（110）与

（010）端面对铀酰离子（    ）具有显著的吸附能

力。迄今为止，Cs+与叶蜡石端面相互作用的模拟

研究仍鲜有报道。

本 工 作 拟 采 用 第 一 性 原 理 方 法 系 统 研 究

Cs+在叶蜡石（001）基面、（100）端面与（010）端面

的吸附行为。首先，针对 Cs+在叶蜡石（001）基面

不同位点的吸附行为进行对比，阐明 Cs+的择优吸

附机制。其次，基于局部电荷解释 Cs+在叶蜡石和

高岭石硅氧烷表面的吸附差异。最后，选择表面

能差异显著的（100）和（010）端面进行对比，以阐

明不同端面对 Cs+吸附行为的影响机制。本研究

结果拟为预测层状硅铝酸盐矿物表面 Cs+的择优

吸附位点提供理论依据。 

1　计算方法

本 工 作 的 第 一 性 原 理 计 算 采 用 VASP 软

件 [26-27]，价电子与离子实相互作用采用 PAW 势 [28]，

电子间交换关联作用采用 GGA-PBE 方法 [29]，力与

能量的收敛条件分别为 0.02 eV/Å和 1×10−5 eV。在

计算过程中，将 Cs 的 5s25p66s1、Cl 的 3s23p5、Al 的

3s23p1、Si 的 3s23p2、O 的 2s22p4 和 H 的 1s1 电子视

为价电子，其余电子视为芯电子。布里渊区的积

分采用 M-P 方法 [30]，结构优化采用的 k 点网格为

2×2×1，采用高斯展宽方法（展宽取 0.15）。

基于 XRD 实验结果 [31] 构建叶蜡石的晶体结

构。采用不同平面波截断能对叶蜡石单胞进行

结构优化，计算得到了总能、体积及晶格常数等

结果列于表 1。由表 1 可知，截断能高于 500 eV

时总能趋于收敛，晶格常数计算值与实验值的偏

差低于 0.5%，故选取 500 eV 作为平面波截断能。

对于叶蜡石（001）基面，采用了 2×2×1 超胞结构；
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（100）和（010）端面的计算则采用 2×1×1结构。

为了减小周期性边界条件引入的镜像相互作

用，slab 模型中设置了厚度为 25 Å的真空层。由

于 VASP 软件在处理带电体系时存在能量计算误

差，模拟体系需保持电中性 [32]。为此，在距离表

面 12.5 Å的真空层中部引入一个 Cl−作为反离子，

并在模拟过程中将其位置固定。该设置不仅满

足体系电中性要求，同时由于 Cl−与表面相距较

远 ，可忽略其对吸附体系的影响 [ 33 -34 ]。为评估

Cs+在表面不同位点的吸附稳定性，本工作采用式

（1）计算各体系的吸附能（Eads）：

Eads = Etotal−Eslab−Eadsorbate （1）

式中：Etotal 是体系弛豫后的总能，eV；Eslab 是平板

模型的能量，eV；Eadsorbate 代表吸附质的能量，eV。

吸附能为负值代表该过程是放热的，且其绝对值

越大，说明吸附构型越稳定。 

2　结果与分析
 

2.1　Cs+在叶蜡石（001）基面的吸附

叶蜡石是 TOT 型黏土矿物，两侧的（001）基

面由硅氧四面体组成，结构示于图 1（a）。如图 1（a）

所示，叶蜡石硅氧烷表面仅暴露 Si 和 O 两种原

子，其中与 Cs+存在直接作用的为表面氧。按照氧

原子的局部结构，表面吸附位点可分成顶位（top）、

桥位（bridge）与洞位（hollow）三类。本工作结合

局部氧环境及配位数，共筛选 6 个代表性初始吸

附位点：1 个 top 位（T1）、2 个 bridge 位（B1、B2）和

3 个 hollow 位（H1、H2、H3），具体分布如图 1（b）所

示。高岭石的硅氧烷面与叶蜡石的结构相似，在

文献 [35-36] 中也采用相同位点研究了金属离子

在高岭石硅氧烷面的吸附，进一步说明了本工作

吸附位点选取的合理性。

图 2 展示了 Cs+在叶蜡石（001）基面的稳定吸

附构型，表 2 总结了吸附前后 Cs+的位置、吸附能

及几何结构参数。数据分析表明：Cs+在 T1、B1、H1

和 H3 位点均可形成稳定吸附构型；而在 H2 和 B2 位

点未能稳定吸附，最终迁移至 H3 位点。在 T1 位点，

Cs+与表面一个氧原子配位，Cs—O键长为 3.403 Å，

表现为单齿表面配位模式；在 B1 位点，Cs+与两个

氧原子配位，Cs—O 键长分别为 3.478 Å和 3.446 Å，

形成双齿配位构型；在 H1 和 H3 位点，Cs+与三个

氧原子配位，形成了三齿表面配合物。其中，H3位点

 

表 1   叶蜡石晶格常数计算值与实验值的对比

Table 1    Comparison of calculated lattice constants of pyrophyllite with experimental data

截断能Ecut/eV 总能Etotal/eV 体积V/Å3
晶格常数

a/Å b/Å c/Å α/（°） β/（°） γ/（°）

400 −300.80 409.54 5.113 8.883 9.183 90.85 100.85 89.81

420 −300.15 417.34 5.139 8.926 9.263 90.88 100.77 89.81

440 −299.52 416.72 5.146 8.941 9.219 90.88 100.73 89.84

460 −299.55 426.60 5.167 8.973 9.364 90.90 100.66 89.81

480 −299.43 428.39 5.173 8.985 9.379 90.90 100.61 89.80

500 −299.41 429.40 5.175 8.988 9.393 90.88 100.59 89.81

520 −299.40 428.59 5.175 8.987 9.376 90.86 100.58 89.81

540 −299.41 423.44 5.164 8.972 9.301 90.90 100.67 89.83

实验值[31] 425.16 5.160 8.966 9.347 91.18 100.46 89.64

 

（a） （b）

图 1    叶蜡石结构（a）及其硅氧烷表面的吸附位点（b）

Fig. 1    Pyrophyllite structure(a) and adsorption sites on its siloxane surface(b)
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的 Cs—O 键长（3.281、3.303 Å和 3.260 Å）均短于

H1 位点（3.537、3.541 Å和 3.751 Å），显示出更强的

相互作用。Cs+在 T1、B1 和 H1 位点的吸附能分别

为−0.348、−0.361 eV 和−0.350 eV，而 H3 位点的吸

附能介于−0.540～−0.527 eV 之间，表明其吸附稳

定性更高。综合几何结构参数与吸附能可知 ，

（ 001）基面吸附位点周围的氧原子配位数及

Cs—O 键长共同决定了吸附构型的稳定性：配位

氧原子数量越多，Cs—O 键长越短，Cs+的吸附越

稳定。分子动力学模拟 [19] 表明，Cs+能够以外层

表面配合物的形式吸附在叶蜡石硅氧烷表面，与

本工作计算结果相吻合。

 
 

（a）T1位点 （b）B1位点

（c）H1位点 （d）H3位点

3.537
3.751

3.541

3.403

3.478

3.446

3.281

3.303

3.260

紫色：Cs；黄色：Si；红色：O

图 2    Cs+在叶蜡石 (001)基面的稳定吸附构型

Fig. 2    Adsorption configurations of Cs+ on pyrophyllite (001) basal surface
 

 
 

表 2    Cs+在叶蜡石 (001)基面不同位点的吸附能、键长和 Bader电荷

Table 2    Adsorption energies, structural parameters, and Bader charges of Cs+ at various sites on pyrophyllite (001) basal surface

初始位置 最终位置 吸附能Eads/eV 键长dCs—O/Å Bader电荷QCs/|e| 电荷转移量∆QCs/|e|

T1 T1 −0.348 3.403 0.792 0.278

B1 B1 −0.361 3.478，3.446 0.795 0.281

B2 H3 −0.527 3.298，3.283，3.246 0.888 0.374

H1 H1 −0.350 3.537，3.541，3.751 0.787 0.273

H2 H3 −0.540 3.293，3.266，3.319 0.888 0.374

H3 H3 −0.531 3.281，3.303，3.260 0.884 0.370

 

为进一步揭示 Cs+在叶蜡石基面的吸附机理，

以基面的 H3 位点为例，计算了 Cs+在叶蜡石硅氧

烷面的差分电荷密度。图 3 给出了 Cs+在 H3 位点

吸 附 前 后 的 差 分 电 荷 密 度 ， 等 值 面 为 0 . 0 0 1

e/Bohr3，图中浅蓝色和黄色区域分别代表电子的

损耗和聚集。从图 3 可知，与 Cs+相邻的表面氧原

子周围出现显著电子聚集，而 Cs+所在区域则表现

出电子损耗，表明吸附过程伴随 Cs 和 O 的微弱电

荷重排与电荷极化，静电作用为主导稳定因素。

此外，采用 Bader 方法 [37] 计算了 Cs+在叶蜡石硅氧
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烷表面各吸附位点的电荷转移量，结果列于表 2。

吸附前，孤立的 Cs+局部电荷值为 0.514 |e|；吸附

后，T1、B1 和 H2 位点的 Cs+电荷分别升至 0.792 |e|、

0.795 |e|和 0.787 |e|，而 H3 位点 Cs+电荷增至 0.884～

0.888 |e|。电荷增量与吸附能呈正相关，Cs+向表面

转移的电子越多，吸附越稳定，与 H3 位点具有最

大吸附能的结论一致。

第一性原理计算结果 [36] 表明，Cs+在高岭石硅

氧烷面的吸附能介于−1.67～−1.41 eV 之间，其局

部电荷为 0.900～0.942 |e|。尽管叶蜡石与高岭石

的硅氧烷面结构相似，但上述计算结果 [36] 显示，

Cs+在叶蜡石硅氧烷面的吸附强度弱于高岭石，表

现为吸附能绝对值更低、局部电荷更小。为揭示

这一差异，本工作分别计算了 Cs+吸附前叶蜡石与

高岭石硅氧烷面的表面氧局部电荷（图 4）。由图 4

可知，叶蜡石硅氧烷表面氧原子的电荷平均值为

−1.592 |e|，而高岭石硅氧烷表面氧原子的电荷平

均值为−1.595 |e|，表明后者具有更强的表面电负

性。该差异源于二者基面结构的本质不同：高岭

石为 TO 型层状结构，一侧为羟基化的铝氧面，另

一侧是不含氢的硅氧烷面，导致两侧电荷分布不

对称；而叶蜡石为 TOT 结构，两侧为结构对称的

硅氧烷面，电荷分布较均匀。因此，叶蜡石硅氧

烷面负电性较弱，对 Cs+的静电吸引力降低，吸附

能力相应减弱。 

2.2　Cs+在叶蜡石（100）端面的吸附

已有研究 [23] 表明，在高羟基化条件下，叶蜡

石 （ 100）端面可形成≡Al（OH）、≡Al（OH2）和

≡Si（OH）等表面羟基基团。表 3 总结了 Cs+在叶

蜡石（100）端面不同位点的吸附能、关键几何参

数及局部电荷 ，其稳定吸附构型示于图 5。如

图 5所示，当 Cs+吸附于≡Al（OH2）位点时，与两个

Al—OH2 基团中的氧原子形成 Cs—O 键，键长分

别为 3.188 Å和 3.089 Å。同时，—OH2 基团上的两

 

（a）侧视图 （b）主视图

紫色：Cs；蓝色：Si；粉色：Al；红色：O；白色：H

图 3    Cs+在叶蜡石基面 H3 位点吸附前后的差分电荷密度

Fig. 3    Charge density difference of Cs+ adsorbed at H3 site on pyrophyllite basal surface before and after adsorption
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图 4    叶蜡石（a）和高岭石（b）硅氧烷面氧原子的 Bader电荷

Fig. 4    Bader charges of oxygen atoms on siloxane surfaces of pyrophyllite(a) and kaolinite(b)
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个氢原子均朝向远离 Cs+的方向移动。在≡Si（OH）

位点 ，Cs+除与两个 Si—OH 基团的氧原子形成

Cs—O 键（键长分别为 3.111 Å和 3.164 Å），还与

两个≡Al（OH2）基团的桥氧形成 Cs—O 键（键长

为 3.203 Å） ，从而构建更为稳定的配位环境。

此外，Cs+在≡Al（OH）位点附近亦可形成稳定吸

附构型，其局部配位环境与在≡Si（OH）位点相

似 ，但吸附强度略低 ，进一步说明表面羟基类

型对吸附行为具有显著调控作用。对比 Cs+在

≡Si（OH）位点的吸附能（−1.002 eV）与≡Al（OH2）

位点的吸附能 （−0.527 eV） ，可知前者更有利于

Cs +的吸附。同时 ，吸附后 Cs +的局部电荷在

≡Al（OH2）和≡Si（OH）位点分别为 0.728 |e|和

0.866 |e|，其大小顺序与吸附能一致，进一步佐证

了≡Si（OH）位点更强的电荷转移能力与吸附稳

定性。
 
 

表 3    Cs+在叶蜡石 (100)端面不同位点的吸附能、键长和 Bader电荷

Table 3    Adsorption energies, structural parameters, and Bader charges of Cs+ at various sites on pyrophyllite (100) edge surface

吸附位点 吸附能Eads/eV 键长dCs—O/Å 局部电荷QCs/|e| 电荷转移量∆QCs/|e|

≡Al(OH2) −0.527 3.188，3.089 0.728 0.214

≡Si(OH) −1.002 3.111，3.164，3.203 0.866 0.352
 

 
 

侧视图

主视图

（a）    Al（OH2）位点 （b）    Si（OH）位点
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图 5    Cs+在叶蜡石 (100)端面的稳定吸附构型

Fig. 5    Adsorption configurations of Cs+ on pyrophyllite (100) edge surface
 
 

2.3　Cs+在叶蜡石（010）端面的吸附

图 6 展示了 Cs+在叶蜡石（010）端面的稳定吸

附构型，其吸附能、几何结构参数和局部电荷等

数据列于表 4。由图 6 可知，Cs+倾向于吸附在叶

蜡石表面 Al 原子附近的空位区域，主要存在两种

稳定吸附位点 （分别标记为 H1 和 H2）。在 H1 位

点，Cs+吸附在叶蜡石表面两个 Al 原子的中间位

置附近，与两个≡Al（OH）及一个≡Al（OH2）基团

形成相互作用 ，还与相邻 Si 原子的—OH 形成

Cs—O 键（键长为 3.274 Å）。在 H2 位点，Cs+分别

与≡Al（OH）及≡Al（OH2）基团形成 Cs—O 键（键

长为 3.035 Å和 3.088 Å），同时与相邻 Si 原子的

—OH 基团产生相互作用（键长为 3.313 Å），形成

三齿配合物。由表 4数据可知，Cs+在 H1 位点和

H2 位点的吸附能分别为−1.049 eV 和−0.679 eV，表

明其在 H1 位点的吸附更为稳定。这一差异可归
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因于 H1 位点提供了更多的含氧配位基团，从而增

强了 Cs+与叶蜡石表面之间相互作用。此外，吸附

后 Cs+在两个位点的局部电荷分别为 0.897 |e|和

0.815 |e|，说明在 H1 位点 Cs+与叶蜡石表面之间发

生了更显著的电荷转移。这种现象与吸附能的

分析结果一致，进一步支持了 H1 位点具有更高吸

附稳定性的结论。Kremleva 等 [21] 研究了铀酰离

子在叶蜡石（010）端面的吸附，其计算结果指出

AlO–SiO 附近最有利于铀酰的吸附，对应配合物

中 铀 酰 的 配 位 数 为 4。 该 吸 附 模 式 与 本 工 作

Cs+在 H1 位点的吸附一致，二者配位数相同。

比较 Cs+在叶蜡石 （ 010）与 （ 100）端面的吸

附构型可以发现 ，其吸附稳定性主要取决于吸

附位点邻近的氧原子和氢原子的空间分布及其

配位能力。具体而言 ，叶蜡石 （ 100）端面上的

≡Al（OH2）位点由于周围可参与配位的氧原子数

量最少，导致其与 Cs+之间的相互作用较弱，因此

吸附能最低，稳定性最差。相反，叶蜡石（010）端

面 H1 位点周围的氧原子数量最多，提供了多个

—OH 和—OH2 基团作为配位位点，使得能够形成

更强的静电与配位作用，从而表现出最大的吸附

能，成为最稳定的吸附构型。

进一步分析两种端面的三齿配位结构可知：

Cs+在叶蜡石（010）端面的 H2 位点与一个—OH2 基

团及两个—OH 基团形成三齿配位，而在（100）端

面的≡Si（OH）位点，则与两个—OH 基团及一个

桥氧基团发生相互作用。尽管两者均为三齿配

位，但由于桥氧基团不含氢原子，其电子密度更

高，与 Cs+之间的静电吸引力更强，因此该位点吸

附能的绝对值略高于叶蜡石 （010）端面的 H2 位

点。然而，由于（010）端面整体提供了更多富含电

子的氧原子配位环境，尤其是 H1 位点的多基团协

同作用，使其在吸附能上显著优于（100）端面的各

位点。综上，叶蜡石（010）端面相较于（100）端面

具有更丰富的表面含氧基团和更有利的空间结

构，能够为 Cs+提供更稳定的吸附环境。 

 

侧视图

主视图

（a）H1位点 （b）H2位点
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图 6    Cs+在叶蜡石 (010)端面的稳定吸附构型

Fig. 6    Adsorption configurations of Cs+ on pyrophyllite (010) edge surface

 

表 4   Cs+在叶蜡石 (010)端面不同位点的吸附能、键长和 Bader电荷

Table 4    Adsorption energies, structural parameters, and Bader charges of Cs+ at various sites on pyrophyllite (010) edge surface

吸附位点 吸附能Eads/eV 键长dCs—O/Å 局部电荷QCs/|e| 电荷转移量∆QCs/|e|

H1 −1.049 2.947，3.135，3.274，3.533 0.897 0.383

H2 −0.679 3.035，3.088，3.313 0.815 0.301

692 核化学与放射化学　　第47卷



3　结　论

采用第一性原理方法系统研究了 Cs+在叶蜡

石（001）基面、（100）端面和（010）端面的吸附行

为 ，结合吸附构型、吸附能、差分电荷密度及

Bader电荷等分析结果，获得如下主要结论。

1）  Cs+在叶蜡石（001）基面能够以单齿、双齿

及三齿三种表面配合物的形式存在，吸附能介于

−0.540～−0.348 eV。其中，位于硅氧六元环中心的

H3 位点最有利于 Cs+的固定。差分电荷密度和

Bader 电荷分析共同表明，吸附过程中 Cs+的部分

电子会向表面氧原子转移，Cs+的局部电荷保持在

0.787~ 0.888 |e|。

2）  在叶蜡石 （ 100）端面 ， Cs +优先吸附于

≡Si（OH）和≡Al（OH2）基团附近，对应吸附能分

别为−1.002 eV 和−0.527 eV；在叶蜡石（010）端面，

Cs+倾向于形成多齿表面配合物，H1 和 H2 位点的

吸附能分别为−1.049 eV 和−0.679 eV。整体而言，

叶蜡石（010）及（100）端面由于存在大量的—OH、

—OH2 及桥氧等配位基团，其吸附能绝对值普遍

高于（001）基面，表明端面更有利于吸附 Cs+。

3）  综合比较两种端面的稳定吸附构型可知，

Cs+的吸附稳定性与位点邻近的氧、氢原子分布

密切相关：吸附位点周围的氧原子数量越多、氢

原子数量越少，配位电子密度更高，Cs—O 静电与

共价作用越强 ，吸附能绝对值越大 ，构型越稳

定。该规律为预测层状硅铝酸盐矿物表面 Cs+

的择优吸附位点提供了可靠的微观依据，对放射

性铯在深地质处置中的迁移阻滞设计具有指导

意义。
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