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摘  要：采用热力学软件 FactSage7.0 研究了某含硫砷金矿焙烧的热力学行为，探索一段焙烧脱除

硫和砷的可行性。模拟结果表明，在较窄的氧含量范围内，可在较宽温度范围内实现硫、砷的一段

焙烧脱除；氧含量过高时，改变焙烧温度不能实现硫和砷的同时脱除；通过添加适量的碳、或通入

一氧化碳，可还原硫酸盐和砷酸盐，提高硫和砷的一段焙烧脱除率。 
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Abstract: The thermodynamic behavior of roasting a sulfur and arsenic-bearing gold ore was simulated by 

the thermodynamic software FactSage7.0, and the feasibility of removing sulfur and arsenic via one-stage 

oxidative roasting was explored. The simulation results demonstrate that under an appropriate content of 

oxygen the simultaneous removal of sulfur and arsenic can be achieved effectively at a relatively wide 

range of roasting temperature. However, when excessive oxygen is present, it is thermodynamically 

impossible to eliminate both elements simultaneously and effectively only by adjusting the roasting 

temperature. Adding carbon or injecting carbon monoxide during roasting will facilitate the removal of 

sulfur and arsenic, because they will reduce sulfates and arsenates. 
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随着金矿资源的日益开发，金的提取已逐步由

易处理矿石转向难处理矿石。含硫砷金矿属于典型

的难浸金矿，而当其中含有碳时，金的浸出更为困

难，主要原因是毒砂、黄铁矿等硫化物对金形成了

包裹，阻碍了金与浸出剂的直接接触，导致金的浸

出率较低，故必须进行预处理以改善浸出效果[1-4]。

相比加压氧化法、化学氧化法以及生物氧化法[5-8]，

焙烧氧化法[9-10]作为传统工艺因其工艺成熟、操作

简单、技术可靠、适应性强等优势，仍然是该类矿

石预处理工艺中最具吸引力的方法。 

已有研究表明，砷、硫的脱除气氛不同。一般

在较低温度(300~500℃)、中性气氛下砷的脱除效果

较好。当氧气浓度较高时，三氧化二砷会被氧化成

五氧化二砷，且该物质不挥发易残留在焙砂中，氰

化时部分砷溶解进入溶液中，五价砷的化合物易在

金的表面形成薄膜，从而影响金的浸出。而硫的脱

除一般在较高温度(650℃左右)和强氧化气氛下进

行。因此，对含硫砷金矿，常采用两段氧化焙烧预
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处理：第 I 段脱砷使砷以 As4O6 形式释放，第 II 段

脱硫，使硫以 SO2 气体形式释放。这样形成的焙砂

是疏松多孔的铁氧化物颗粒，有利于金与氰化物接

触，提高金的浸出率。但两段焙烧预处理工艺温度

很难控制、易产生过焙烧造成二次包裹，且时间长

(一般为 2~3 h)、能耗大、效率低、成本高[11-14]。 

张淑会等[15]使用 HSC Chemistry 5.0 热力学分

析软件研究表明当 CO 含量较高时，O2及 CO2 能削

弱体系的强还原性气氛，促进脱砷；当 CO 含量较

低时，O2 的存在不利于脱砷；不论在何种气氛中，

提高温度均有利于脱砷。Chakraborti 等[16]在 525℃

下研究了不同 CO2/CO 的脱砷，结果表明在纯 CO

气氛下的脱砷率远远大于 CO-CO2 混合气氛，并且

随着 CO2 比例的增加，脱砷率下降；若以固体 C 为

还原剂，脱砷率随着配 C 量的增加先上升后下降。

这是因为在过强的还原性气氛条件下，部分砷能以

单质形式存在，高温下 As 与 Fe 形成固态 FeAs 而

降低脱砷率。杨大锦等[17]对某高砷红土矿焙烧过程

中添加焦粉及在 CO 气氛下焙烧的试验表明，随着

焦粉添加量的增加或 CO 浓度的提高，脱砷率均呈

现为先增大后减小的趋势，在焦粉配入量为 2%~3%

或 pCO=(5~10)×10
3
 Pa 时，砷的脱除率大于 98%。由

此可见，C 及 CO 均利于砷的脱除。 

鉴于两段焙烧存在的不足，是否可通过调节焙

烧过程中的温度和气氛来实现含硫砷金矿中硫和砷

的一段焙烧脱除，是一个值得研究的方向。上述脱

砷研究提供了一些借鉴，然而，有关一段焙烧脱除

含硫砷金矿中硫和砷的研究较少，并且有关 C 和

CO 对硫砷脱除行为影响的研究也不全面。因此，

本文采用热力学计算软件 FactSage7.0 中的 Equilib

模块对云南某难处理金精矿一段焙烧硫、砷的脱除

行为进行了热力学模拟研究。 

 

1 模拟条件 

 

1.1 模拟计算原理 

含硫砷金矿中硫砷分别主要以黄铁矿和砷黄铁

矿形式存在。黄铁矿和砷黄铁矿氧化焙烧过程中所

发生的反应比较复杂，且欲使硫砷均以气体形式脱

除所需的氧浓度和焙烧温度差异较大，因此工业常

采用两段焙烧处理含砷金矿。两段焙烧存在较多不

足，本文采用热力学计算软件 FactSage7.0 中的

Equilib 模块对一段焙烧脱除硫和砷的可行性进行

了模拟计算。 

FactSage 是一种化学热力学计算系统，其应用

范围包括材料科学、火法冶金、湿法冶金、电冶金、

腐蚀、玻璃工业、燃烧、陶瓷、地质等。本文所用

的 Equilib 模块是 FactSage 的 Gibbs 自由能的部分。

其依据 ChemApp 法则[18]，使用 Gibbs 自由能最小

原则计算在一定条件下(温度，压强或给定元素或者

化合物含量)反应达到化学平衡时各物相的含量。 

本文中的模拟计算是在一个大气压下，含砷金

矿含量一定的条件下，改变体系的氧含量(绝对含氧

量，即假设通入的氧气与黄铁矿和砷黄铁矿完全反

应)或焙烧温度，从而得出氧含量及焙烧温度对硫砷

脱除率及焙烧后焙砂中主要物相平衡含量的影响。

此外，还研究了 C 和 CO 含量对含硫砷金矿焙烧硫

砷脱除行为的影响。 

本文中假设金精矿含量为 10 kg。氧含量指焙烧

10 kg 金精矿体系所需的理论氧含量，单位为 mol/10 

kg 金精矿，正文中氧含量单位均简称为 mol。同理，

C 和 CO 含量即为焙烧 10 kg 金精矿体系所需的理

论 C 或 CO 含量，正文中同样简称为 mol。 

1.2 物料 

本文中进行热力学计算的试验样品为我国云南

某浮选金精矿，其化学成分如表 1 所示。 

 

表 1 金精矿主要化学成分 

Tab.1 Main components of the gold concentrate          /% 

Component Au/(g/t) SiO2 CaO MgO Al2O3 

ω/% 18.05 27.68 4.26 2.00 6.19 

Component As Fe S K2O — 

ω/% 1.62 19.6 20.76 2.10 — 

 

由表 1 可知，该金精矿中金含量为 18.05 g/t。

其中硫和砷含量分别为 20.76%和 1.62%。并且该金

精矿中硫和砷分别主要以黄铁矿和砷黄铁矿的形式

存在。根据软件初始条件的设定要求，当金精矿质

量为10 kg时，折算出其中黄铁矿(FeS2)含量为30.66 

mol、砷黄铁矿(FeAsS)含量为 1.49 mol，此条件作

为模拟计算的初始条件。 

 

2 计算结果与讨论 

 

2.1 氧含量对硫和砷脱除行为的影响 

900 K 下，模拟计算了氧含量对 30.66 mol 

FeS2+1.49 mol FeAsS 体系焙烧硫砷脱除率的影响，

结果如图 1 所示。 
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(a). 硫砷脱除率(Removal rate of sulfur and arsenic); (b). 产物含量(Content of products) 

图 1  900 K 焙烧时氧含量对金精矿硫砷脱除行为的影响 

Fig.1 Effect of oxygen contents on behavior of removing arsenic and sulfur from the gold concentrate at 900 K 

 

由图 1(a)可知，硫和砷的脱除与氧含量的相关

性可分为 3 个阶段：1) 较低氧含量下，硫就开始脱

除，并随着氧含量的增加，脱硫率不断增加。2) 脱

砷率在氧含量超过 80 mol 时，才开始显著增加；脱

硫率和脱砷率在氧含量为 86~88 mol 时同时达到最

大值 100%。3) 继续增加氧含量，脱硫率和脱砷率

均快速降低。因此，从热力学分析，当氧浓度适宜

时，含硫砷金矿可以通过一段焙烧实现硫砷的同时

脱除。结合图 1(a)的分段，可将图 1(b)分以下 3 个

部分进行分析： 

1) 氧含量低于 80 mol。随着氧浓度的增加，黄

铁矿的氧化程度不断增加，首先较低氧浓度下主要

以磁黄铁矿(Fe7S8 和 FeS)形式存在，然后随着氧含

量的增加开始生成 Fe3O4。砷黄铁矿则只能生成

As2S3 液相，这是由于黄铁矿氧化生成 Fe7S8、FeS

和 Fe3O4 的反应比砷黄铁矿氧化为 As4O6 的反应更

易发生。因此在氧含量不足时黄铁矿会优先氧化，

同时脱除部分硫；而砷黄铁矿仅能生成 As2S3，导

致砷无法以气体形式脱除。可见，该氧含量下，黄

铁矿和砷黄铁矿均不能得到充分的氧化。 

2) 氧含量为 80~88 mol。当氧含量为 80 mol时，

Fe3O4 含量达到最大值，此时砷黄铁矿开始氧化生

成 As4O6。随着氧含量的增加，As2S3和 Fe3O4 含量

逐渐降低，Fe2O3 开始生成并且含量不断增加。在

氧浓度为 86 mol 时，砷黄铁矿完全氧化生成 As4O6，

此时脱砷和脱硫率均达到最大值。 

3) 氧含量高于 88 mol。当氧含量稍大于 88 mol

时，FeAsO4 就可大量生成，此后继续增加氧含量会

陆续的生成 FeSO4 和 Fe2(SO4)3，这是因为高氧含量

下 FeAsO4比 FeSO4 和 Fe2(SO4)3更容易生成。可见，

氧含量过高，将生成砷酸盐和硫酸盐导致脱砷和脱

硫率的降低。 

综上所述，低氧含量下 As2S3 不易进一步氧化，

而高氧含量下 FeAsO4 又极易生成，从而导致适宜

脱砷的氧含量范围较窄。若能控制氧含量在 86~88 

mol 范围内，仍可实现硫砷的一步脱除。 

2.2 焙烧温度对硫和砷脱除行为的影响 

为了揭示焙烧温度对金精矿硫砷脱除的影响，

分别模拟了氧含量为 88 mol (适宜氧含量)和 100 

mol (过氧含量)时，焙烧温度对 30.66 mol FeS2 +1.49 

mol FeAsS 体系硫砷脱除率和固体产物含量变化的

影响。 

2.2.1 最佳氧含量下焙烧温度的影响 

氧含量为 88 mol 时，硫砷脱除率和固体产物含

量随温度的变化如图 2 所示。 

由图 2(a)可知，669 K 时脱硫率开始增加，并

在 684 K 时达到最大值；而脱砷率在 678 K 时开始

增加，在 735 K 时达到最大值。因此，在氧含量为

88 mol 时，焙烧温度仅需高于 735 K 便可实现硫砷

的一步脱除。 

由图 2(b)可知，焙烧温度低于 669 K 时，FeS2

氧化生成 FeSO4 的反应更易发生，但由于氧含量的

限制，导致仍有部分未氧化的 FeS2 存在，因此脱硫

率较低。当温度升至 669 K 时，FeS2 更易氧化生成

Fe2O3，从而使得硫以 SO2形式释放，导致脱硫率的

增加，并在 684 K 时达到最大值。焙烧温度低于 678 

K 时，FeAsS 仅能氧化生成 As2S3，这是由于 FeS2

氧化生成 FeSO4 需要消耗大量的氧气，因此 FeAsS

氧化氧气不足。但随着温度的增加，由于 FeS2 更易

氧化生成 Fe2O3，该反应耗氧较少，使得 FeAsS 能 
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(a). 硫砷脱除率(Removal rate of sulfur and arsenic) ; (b). 焙砂矿物组成(Mineral constituent of calcine) 

图 2 焙烧温度对金精矿焙烧硫砷脱除行为的影响(适氧，88 mol O2) 

Fig.2 Effect of roasting temperatures on behavior of removing arsenic and sulfur from the gold concentrate (suitable O2 of 88 mol) 

 

够开始氧化生成 As4O6，虽然此后会生成少量的

Fe3(AsO4)2，但在温度高于 735 K 时砷最终均以

As4O6 气体形式释放。 

因此，最佳氧含量(88 mol)下，硫砷脱除所需的

适宜温度范围较宽(>735 K)。 

2.2.2 过氧含量下焙烧温度的影响 

氧含量为 100 mol 时，硫砷脱除率和固体产物

含量随温度的变化如图 3 所示。 
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(a). 硫砷脱除率(Removal rate of sulfur and arsenic); (b). 焙砂矿物组成(Mineral constituent of calcine) 

图 3 焙烧温度对金精矿硫砷脱除行为的影响(过氧，100 mol O2) 

Fig.3 Effect of roasting temperatures on behavior of removing arsenic and sulfur from the gold concentrate (excess O2 of 100 mol) 

 

由图 3(a)可知，在焙烧温度低于 910 K 时，脱

硫率仅有 40%左右；当温度超过 910 K 时脱硫率才

开始显著增加，并在将近 1000 K 时达到最大值。而

在焙烧温度低于 777 K 时，脱砷率为 100%；当温

度超过 777 K 时，脱砷率显著降低为 0%。因此，

过氧含量(100 mol)下，即使通过改变温度也无法实

现硫砷的一步脱除。 

由图 3(b)可知，温度低于 910 K 时，FeS2 氧化

主要生成 FeSO4和 Fe2(SO4)3；并且此时氧气含量仍

有剩余，因此 FeAsS 可以氧化生成 As4O6，使得脱

砷率较大；但是当温度超过 777 K 时，由于体系中

氧含量过剩导致 FeAsS 在高温下更易氧化生成

FeAsO4，使得脱砷率降低至 0%。当温度超过 910 K

时，FeS2 氧化生成 Fe2O3 的反应开始发生；Fe2(SO4)3

的含量在 910 K 时突然增加，但之后随着温度的增

加，含量逐渐降低，因此脱硫率不断增加。 

2.3 C 和 CO 含量对硫和砷脱除行为的影响 

过氧含量(100 mol)下，无法实现硫、砷的一段
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焙烧脱除，而已有研究[14-16]表明 C 和 CO 均对脱砷

有利，因此模拟了 900 K、过氧含量下(100 mol)，

CO 及 C 含量对硫砷脱除行为的影响，结果如图 4、

5 所示。
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(a). 硫砷脱除率(Removal rate of sulfur and arsenic); (b). 焙砂矿物组成(Mineral constituent of calcine) 

图 4  CO 含量对金精矿硫砷脱除行为的影响(100 mol O2，900 K) 

Fig.4 Effect of CO contents on behavior of removing arsenic and sulfur from the gold concentrate (100 mol O2, 900 K) 
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(a). 硫砷脱除率(Removal rate of sulfur and arsenic); (b). 焙砂矿物组成

(Mineral constituent of calcine); (c). CO2含量(CO2 content) 

图 5 碳含量对金精矿硫砷脱除行为 

的影响(100 mol O2，900 K) 

Fig.5 Effect of carbon contents on behavior of removing arsenic 

and sulfur from the gold concentrate (100 mol O2, 900 K) 

 

由图 4(a)和 5(a)可知，添加少量的 C(12~14 mol)

或 CO(24~29 mol)，均可使硫砷的脱除率显著增加，

并且可实现过氧含量下硫、砷的一段焙烧脱除。由

图 4(b)和 5(b)可知，随着 C 和 CO 含量的增加，焙

砂中 FeSO4和 Fe2(SO4)3 逐渐降低，然后 FeAsO4和

Fe3(AsO4)2 也逐渐减少，当焙砂中含量仅为 Fe3O4
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和 Fe2O3 时，硫砷脱除率达到最大。这是由于焙烧

过程中通入 CO 时，会发生以下反应： 

FeSO4+1/2CO(g)=1/2Fe2O3+1/2CO2(g)+SO2(g)  (1) 

Fe2(SO4)3+3CO(g)=Fe2O3+3CO2(g)+3SO2(g)    (2) 

FeAsO4+CO(g)=1/4As4O6(g)+1/2Fe2O3+CO2(g)  (3) 

 Fe3(AsO4)2+1/2CO(g)= 

1/4As4O6(g)+3/2Fe2O3+1/2CO2(g)  (4) 

CO 可有效还原过氧焙烧下产生的硫酸盐和砷

酸盐，从而显著提高硫、砷的脱除率。而由图 5(c)

可知，添加 C 焙烧过程中，单质碳几乎全氧化为

CO2，CO 极其微量，因此 C 对硫、砷脱除的影响

并不是由于其燃烧产生的 CO 的还原作用造成的，

而是C对硫酸盐和砷酸盐的直接还原及C燃烧消耗

部分氧气造成的，相关反应如下： 

FeSO4+1/4C=1/2Fe2O3+1/4CO2(g)+SO2(g)     (5) 

FeSO4+3/2C=Fe2O3+3/2CO2(g)+3SO2(g)       (6) 

FeAsO4+1/2C=1/4As4O6(g)+1/2Fe2O3+1/2CO2(g) (7) 

  Fe3(AsO4)2+1/4C= 

1/2As4O6(g)+3/2Fe2O3+1/4CO2(g)  (8) 

因此，过氧含量下，添加少量的 C 或 CO，均

可显著提高硫、砷的脱除率，从而实现硫、砷一段

焙烧脱除。 

 

3 结论 

 

采用计算软件对一段焙烧脱除某金精矿中的硫

和砷的热力学行为进行了模拟，结果表明： 

1) 在一个狭窄的氧含量范围(86~88 mol /10 kg

金精矿)内，硫、砷可在较大温度范围内(>735 K)一

步脱除。氧含量过高时，即使通过调整焙烧温度，

也不能实现硫和砷的一步脱除。 

2) 氧含量过高时，添加适量碳(12~14 mol/10 

kg 金精矿)或一氧化碳 (24~29 mol/10 kg 金精矿)，

可还原过氧焙烧下产生的硫酸盐和砷酸盐，提高硫、

砷的脱除率，可实现过氧含量下硫、砷的一段焙烧

脱除。 

上述模拟条件可行性有待进一步的实验验证。 
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