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温度和压强对花岗岩中矿物微观物理力学特性的影响*

陈 陶 徐金明
( 上海大学土木工程系 上海 200444)

摘 要 岩石工程性质取决于岩石中不同矿物的微观特征，本次研究将从微观角度计算北山花岗岩中主要矿物( 石英、黑云
母和钠长石) 的物理性质和力学性质。矿物的微观物理性质使用体积和密度来表征，矿物的微观力学性质使用杨氏模量和泊
松比来表征; 矿物的初始晶体结构、初始晶胞参数、单晶胞模型和超晶胞模型使用公开数据库获得; 矿物晶胞的稳定构象由
几何优化方法来实现; 使用分子力学模拟，得到了不同矿物稳定构象的微观物理性质参数和微观力学性质参数; 使用分子动

力学模拟，分析了温度和压强对这些微观物理力学性质参数的影响。结果表明，花岗岩的 3种主要矿物中，晶胞体积大小顺序
是钠长石、黑云母、石英，晶胞密度大小顺序是黑云母、石英、钠长石; 石英的杨氏模量为 161. 70～ 168. 78GPa、泊松比为 0. 25，

黑云母的杨氏模量为 164. 85～579. 93GPa、泊松比为 0. 16～0. 31，钠长石的杨氏模量为 110. 72～112. 49GPa、泊松比为 0. 27; 压
强为 0. 0001GPa、温度从 300K变化到 500K时，石英晶胞体积增大 0. 17%、密度减小 0. 15%、杨氏模量和泊松比没有明显变化，

黑云母晶胞体积增大 0. 24%、密度减小 0. 26%、杨氏模量增大 140. 55%、泊松比减小 26. 92%，钠长石晶胞体积减小 3. 76%、密
度增大 3. 91%、杨氏模量增大 319. 71%、泊松比减小 7. 41%; 温度为 298K、压强从 0. 010GPa变化到 0. 020GPa时，石英晶胞体
积、密度、杨氏模量和泊松比没有明显变化，黑云母晶胞体积和密度没有明显变化、杨氏模量增大 53. 79%、泊松比减小
23. 81%，钠长石晶胞体积和密度没有明显变化、杨氏模量减小 36. 24%、泊松比增大 29. 41%。研究结果对分析岩石宏观物理
力学特性的微观机制具有一定的参考价值。
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EFFECTS OF TEMPEＲATUＲE AND PＲESSUＲE ON MICＲOSCOPIC
PHYSICAL AND MECHANICAL FEATUＲES OF MINEＲALS IN GＲANITE

CHEN Tao XU Jinming
( Department of Civil Engineering，Shanghai University，Shanghai 200444)

Abstract The engineering properties of a rock are much dependent on the microscopic features of the minerals
comprising the rock． The physical and mechanical features of various minerals ( i． e． quartz，biotite and albite) in
Beishan granite are investigated in a micro scale in the current study． The microscopic physical features of the
minerals are characterized by volume and density，while the microscopic mechanical features of the minerals are
characterized by Young modulus and Poisson ratio． The open database is used to obtain the initial crystal structure，
initial cell parameters，and the unit and super cells of the minerals． The stable configurations of the mineral cells



are obtained using the geometry optimization． The microscopic physical and mechanical parameters of the stable
configurations are then computed using the molecular mechanics simulation． The effects of temperature and pressure
on these microscopic physical and mechanical parameters are furthermore examined using the molecular dynamics
simulation． It shows that in the main minerals included in granite，the great-small sequence of the cell volume is
albite，biotite，and quartz，while that of the cell density is biotite，quartz，and albite． The Young modulus values
of quartz，biotite and albite are 161. 70 to 168. 78GPa，164. 85 to 579. 93GPa and 110. 72 to 112. 49GPa，
respectively． The Poisson ratio values of quartz，biotite and albite are 0. 25，0. 16 to 0. 31，and 0. 27，respectively．
When the temperature changes from 300K to 500K under the pressure of 100kPa，the volume increases 0. 17% and
the density decreases 0. 15%with no obvious changes in the Young modulus and Poisson's ratio for the quartz cell;
the volume increases 0. 24% and the density decreases 0. 26%with the Young modulus increased 140. 55% and the
Poisson's ratio decreased 26. 92%for the biotite cell; and the volume decreases 3. 76% and the density increases
3. 91%with the Young modulus increased 319. 71% and the Poisson's ratio decreased 7. 41% for the albite cell．
When the pressure changes from 0. 010 to 0. 020GPa at the temperature of 298 K，the volume，density，Young
modulus and Poisson's ratio have no obvious changes for the quartz cell; the volume and density have no obvious
changes with the Young modulus increased 53. 79% and the Poisson's ratio decreased 23. 81%for the biotite cell;
and the volume and density have no obvious changes with the Young modulus decreased 36. 24% and the Poisson's
ratio increased 29. 41%for the albite cell． These theoretical results can be referable in analyzing the macroscopic
physical and mechanical properties of the rock materials in a micro scale．
Key words Granite，Mineral，Microscopic scale，Physical feature，Mechanical feature，Molecular simulation

0 引 言

岩石的宏观工程性质主要取决于岩石所含矿物

的微观性质( 主要包括微观物理性质和微观力学性

质) ，这些微观性质可以使用分子模拟方法进行研

究。分子模拟是分析分子体系运动状态的一种方
法，主要包括分子力学 ( Molecular Mechanics，简称
MM) 模拟和分子动力学 ( Molecular Dynamics，简称
MD) 模拟。
使用分子模拟方法研究岩土材料的微观物理力

学性质，已经取得一些进展。比如，Chang et al．
( 1995) 运用蒙特卡洛法和分子动力学方法研究了
钠蒙脱石的层间结构问题; Yu et al． ( 2003) 利用分
子动力学法模拟研究了黏土矿物与水溶液界面间的

有机化合物吸附问题; 王进等( 2009) 结合分子力学
法和分子动力学法，解释了蒙脱石吸水膨胀的性质，

分析了蒙脱石中钾离子对水化膨胀的抑制效果; 况

联飞等( 2013) 运用分子动力学法定量阐述了钠蒙
脱土晶层间水分子的结构形态，分析了晶层间水分

子与自由水水分子结构不同的差异; 李彬等( 2014)
运用分子力学法研究了温度对蒙脱石层间结构的影

响; 刘冰等( 2014) 运用分子动力学法，研究了盐水
溶液中 NaCl 浓度对砂岩表面润湿性的影响; 徐加

放等( 2014) 运用分子动力学法模拟研究了无机盐
对蒙脱石水化膨胀特性的影响; 王亮等( 2015) 运用
分子动力学法模拟，得到了水化钠蒙脱石的微观物

理学参数和水化性质; 徐加放等( 2016) 运用分子动
力学法分析了无机盐对蒙脱石力学性质的影响。
本次研究对象是我国核废料处置库预选区域

( 甘肃北山) 附近的花岗岩。经 X 射线衍射( XＲD)
测定，该花岗岩的主要矿物为石英、黑云母和钠长
石。研究使用Materials Studio( MS) 软件对矿物晶胞
进行建模和模拟计算。MS 是一款专门用于研究材
料科学领域的模拟软件，通过模拟环境和建立三维

结构模型，可以对各种晶体、无定型及高分子材料进
行构型优化、性质预测、动力学模拟和量子力学计
算。
本次研究将从微观角度入手，使用公开数据库

获得花岗岩中主要矿物( 石英、黑云母和钠长石) 的
初始晶体结构、初始晶胞参数、单晶胞模型和超晶胞
模型，使用 MS建立不同矿物的晶胞模型，使用几何
优化方法获得矿物晶胞的稳定构象，使用分子力学

模拟计算稳定构象的微观物理性质参数和微观力学

性质参数，使用分子动力学模拟分析温度和压强对

这些参数的影响，研究成果对分析矿物物理力学性

质的本质属性、探讨岩石宏观工程特性的微观机制
都具有一定的参考价值。
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1 晶胞模型的建立

1. 1 晶胞模型的建立

为了计算不同矿物的微观物理力学性质参数，

必须首先建立这些矿物的晶胞模型。
北山花岗岩中的主要矿物包括石英、黑云母和

钠长石。考虑到普适性，矿物单晶胞的原始晶体结
构和 晶 胞 参 数 由 公 开 数 据 库 ( http: ∥ www．
crystallography．net / ) 获得。根据单晶胞模型建立超
晶胞模型时，由于超晶胞胞长大于单晶胞胞长 4 倍
才能较好得到晶胞弹性常数 ( Chung et al．，2008) ，
研究时超晶胞模型取 5A×5B×5C 的形式( 即超晶胞
由 125个单晶胞组成) 。
石英的化学式是 SiO2，属三方晶系，单位晶胞

空间群为 P3121; 基本晶胞参数为 α = β = 90°、γ =
120°; a= b = 4. 9130、c = 5. 4040。石英的单晶胞
模型( 图 1) 。

图 1 石英的单晶胞模型
Fig． 1 Unit cell of quartz

黑云 母 为 云 母 类 矿 物，化 学 式 为 Kmg2
［FeAlSi3O10］( OH) 2，属单斜晶系，单位晶胞空间群
为 C2 /m; 基本晶胞参数为 α = γ = 90°、β = 100. 23°;
a= 5. 3450、b= 9. 2580、c = 10. 222。黑云母的单
晶胞模型( 图 2) 。
钠长石的化学式为 NaAlSi3O8，属三斜晶系，单

位晶胞空间群为 C1; 基本晶胞参数为 α = 93. 37°、
β= 116. 30°、γ= 90. 28°; a = 8. 1490、b = 12. 8800、
c= 7. 1060。钠长石的单晶胞模型( 图 3) 。

1. 2 几何优化

自然情况下分子主要以能量最低的形式( 稳定

构象) 存在，而在建模过程中，无法保证所建立的模

型具有最低的能量。因此，为了得到晶胞的稳定构

图 2 黑云母的单晶胞模型
Fig． 2 Unit cell of biotite

图 3 钠长石的单晶胞模型
Fig． 3 Unit cell of albite

象，需要进行初始晶胞的几何优化。进行几何优化
时，需要预先设置力场。
分子所含的内能为动能与势能之和，分子的势

能可看作关于原子坐标的函数，这个函数即为力场。
根据 Ｒappe et al．( 1992) 的研究成果，普适力场 UFF
( Universal Force Field) 可用于描述晶体结构。研究
时选用 UFF，函数形式是:

E = Eb + Ea + Et + Ei + Ee + Ev ( 1)
式中，E 为分子的势能之和; Eb 为键的伸缩能; Ea

为键角弯曲能; Et 为二面角扭转能; Ei 为反转能;

Ee 为库仑能; Ev 为范德华能。式( 1) 中，前 4 项描
述分子内的成键作用，后两项描述分子间的非键相

互作用。
两个点电荷间的库仑能采用库仑公式，数学表

达式为:

Ee = keq1q2 / ( r
2 ) ( 2)

式中，ke 为库仑常数; q1、q2 为点电荷带电量; r 为
两个点电荷之间的距离。
范德华能采用 Lennard-Jones ( 12 － 6 ) 势 ( 卡普

兰，2013) ，数学表达式为:

U( r) = 4ε
σ
r( )

12

－ σ
r( )

6

[ ] ( 3)
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式中，r为原子间的距离; ε 与 σ 为势能参数。r 值
很大时，两个原子相距很远、彼此间非键相互作用可
以忽略不计。
几何 优 化 方 法 有 最 陡 下 降 法 ( Steepest

Descent) 、共轭梯度法( Conjugate Gradient) 、准牛顿
法 ( Quasi-Newton ) 、ABNＲ 法 ( Adjusted basis set
Newton-Ｒaphson) 、Smart法等。由于 Smart法兼具最
陡下降法、ABNＲ法和准牛顿法的优点，研究时采用
Smart法进行几何优化处理。
几何优化过程中，用 Ewald 求和法( 陈正隆等，

2007) 计算系统中所有点电荷间的静电力 ( 库仑
能) :选定一个计算盒子，盒中粒子除与盒中其他粒

子相互作用外、也与镜像系统所有粒子发生作用。
计算静电力 U的数学表达式为:

U = U1 + U2 + U3 + U4 ( 4)
式中，

U1 = 1
2∑

N

i = 1
∑

N

j = 1
∑
∞

| n| = 0

'
qiqj

4πε0

erfc( α | rij + n | )

| rij + n |

erfc( x) =
2

槡π
∫
∞

x
exp( － t2 ) dt

U2 =∑
k≠0
∑

N

i = 1
∑

N

j = 1

qiqj

2πε0πL
3

π2

k2
exp － k2

4α2( )·cos( k·rij )

U3 = － α
2槡π
∑

N

i = 1
∑

N

j = 1
∑

N

k = 1

q2k
4πε0

U4 = π
3L3∑

N

i = 1
∑

N

j = 1
∑

N

k = 1

qk

4πε0
rk

2

式中，N为系统粒子数; L为系统边长; i、j、k、n表示
镜像系统的位置; rij为 i 与 j 间的最短距离; k为晶
体的反向量; qi、qj、qk 为点电荷带电量; ε0 为真空

介电常数，近似值为 8. 854×10－12 F /m; α 是高斯函
数中的系数，通常取 α = 5 /L。
计算范德华能时，选用基于原子 ( Atom based)

的方法:设置一个截断距离，只考虑截断距离内原子

间的相互作用、忽略截断距离外原子间的相互作用。
本文优化时截断距离取 12. 5。
以石英单晶胞优化过程为例，优化过程中焓值

变化过程( 图 4) ，计算焓值的数学表达式为:
H = Ui + PV ( 5)

式中，H为焓值; Ui 为分子内能( 优化时分子在假想

的无动能的 0K 状态，分子内能只计分子势能) ，P
为系统的压强( 优化时取 0) ，V 为系统的体积。本
文的焓值在数值上等于分子势能。
由图 4可以看出，焓值在前 3 个优化步中减小

迅速、在此后优化步中变化稳定，12 个优化步后接
近最低值。

图 4 优化过程中石英单晶胞的焓值变化过程
Fig． 4 Change in enthalpy of unit cell of quartz

during geometry optimization

在实际优化时，分子势能无法降低至真实的最

小值，只可接近这个最小值，此时分子所受的均方根

力、均方根应力、最大力和最大应力约等于 0。为了
让优化过程在满足精度要求后终止，须预先设置一

个终止条件。这个条件为: 连续两个优化步间的分
子势能差小于 0. 001kcal·mol－1、分子所受的最大力
和均方根力小于 0. 5kcal·mol－1·－1。优化前后，分
子势能的优化参数变化和各项能量变化分别见表 1
和表 2。

表 1 石英单晶胞优化前后优化参数对比表
Table 1 Optimization parameters of unit cell

of quartz before and after optimization

参数类型 优化前 优化后

均方根力 /kcal·mol－1·－1 14．27 0．09058

均方根应力 /GPa 8．748 0．03248

最大力 /kcal·mol－1·－1 22．26 0．14030

最大应力 /GPa 14．53 0．05721

表 2 石英单晶胞优化前后势能对比表
Table 2 Potential energy of unit cell of quartz

before and after optimization

能量类型
势能 /kcal·mol－1

优化前 优化后

伸缩能 4．066 0．071

键角弯曲能 2．557 0．029

二面角扭转能 1．254 1．198

反转能 0．000 0．000

库仑能 0．000 0．000

范德华能 －27．088 －28．446

总能量 －19．211 －27．148
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由表1可以看出，几何优化后，分子所受的最大
力和均方根力都满足优化终止的条件，分子所受的

最大应力和均方根应力也约等于 0，可认为晶胞达
到“稳定构象”。由表 2 可以看出，几何优化后，石
英单晶胞的伸缩能、键角弯曲能大幅减小，二面角扭
转能和范德华能有所减小、但减小幅度不明显。
几何优化后，花岗岩中不同矿物单晶胞的势能

( 表 3) 。由表 3可以看出，几何优化后，石英、黑云母
和钠长石单晶胞的势能分别为－27.148 kcal·mol－1，
16829.766kcal·mol－1和 33134.906kcal·mol－1。

表 3 花岗岩中不同矿物单晶胞的势能
Table 3 Potential energy of unit cell

of various minerals in granite

能量类型
势能 /kcal·mol－1

石英 黑云母 钠长石

伸缩能 0．071 42．460 49．961

键角弯曲能 0．029 16821．014 33474．218

二面角扭转能 1．198 2．767 2．668

反转能 0．000 0．000 0．000

库仑能 0．000 0．000 0．000

范德华能 －28．446 －36．475 －391．942

总能量 －27．148 16829．766 33134．906

2 微观物理性质的计算

矿物的微观物理性质，可以使用矿物晶胞的体

积和密度来表征，在矿物晶胞模型的建立及优化后，

由晶胞稳定构象进行计算: 对于体积为 V 的晶胞，
质量为 M，由式( 6) 计算得到密度。

ρ = M /V ( 6)
花岗岩中不同矿物晶胞稳定构象体积和密度的

计算结果( 表 4) 。由表 4 可知，花岗岩中不同矿物
晶胞体积的大小顺序是钠长石、黑云母、石英，矿物
晶胞的密度大小顺序是黑云母、石英、钠长石，石英
单晶胞密度稍小于对应超晶胞的密度，黑云母和钠

长石单晶胞的密度稍大于对应超晶胞的密度。

3 微观力学性质的计算

矿物的微观力学性质( 用杨氏模量和泊松比表

征) 由矿物晶胞稳定构象进行计算: 在温度 T 时，对
于初始体积为 V0 的初始矿物晶胞，在晶胞外部施加

应力 σij和 σkl( i，j，k，l = 1，2，3，4，5，6) ，使矿物
体系内原子间相对位置发生改变，产生应变 εij 和

表 4 花岗岩中不同矿物晶胞的微观物理性质
Table 4 Microscopic physical features of unit and super cells

for various minerals in granite

成分类型 晶胞类型 体积 /3 密度 / g·cm－3

石英
单晶胞 110．622 2．705

超晶胞 13826．722 2．706

黑云母
单晶胞 492．115 3．029

超晶胞 61519．800 3．028

钠长石
单晶胞 676．830 2．574

超晶胞 84605．308 2．573

εkl，将对应的形变势能作为体系的 Helmholtz 自由
能 A ( Theodorou et al．，1986) 。假定应力-应变关系
满足广义胡克定律，由此得到刚度矩阵 Cijkl和柔度

矩阵 Sijkl :

Cijkl =
σij

εkl
T，εkl

= 1
V0

2A
εijεkl T，εij，εkl

( 7)

Sijkl = C－1
ijkl ( 8)

式中，－1表示求逆。
根据刚度矩阵 Cijkl和柔度矩阵 Sijkl，得到 Voigt

意义下晶胞的体积模量 BV和剪切模量 GV，Ｒeuss意
义下晶胞的体积模量 BＲ和剪切模量 GＲ ( Ponce et
al．，2008) :

9BV = ( C11 + C22 + C33 ) + 2( C12 + C23 + C31 )

15GV = ( C11 + C22 + C33 ) － ( C12 + C23 + C31 ) +
3( C44 + C55 + C66 )

1 /BＲ = ( S11 + S22 + S33 ) + 2( S12 + S23 + S31 )

15 /GＲ = 4( S11+ S22+ S33 ) － 2( S12 + S23 + S31 ) +
3( S44 + S55 + S66 )

由 BV、GV、BＲ和 GＲ，得到矿物晶胞的体积模量 B
和剪切模量 G:

B = ( BV + BＲ ) /2 ( 9)
G = ( GV + GＲ ) /2 ( 10)

从而，使用下述公式算得杨氏模量 E 和泊松比
v( Zhang et al．，2016) :

E = 9BG / ( 3B + G) ( 11)
ν = ( 3B-E) / ( 6B) ( 12)

表 5为花岗岩中不同矿物晶胞微观力学性质参
数的模拟结果。
由 表 5可知，石英的杨氏模量为 161. 70 ～

168. 78GPa、泊松比为 0. 25、且单晶胞杨氏模量稍大
于对应超晶胞杨氏模量，黑云母的杨氏模量为

164. 85～579. 93GPa、泊松比为 0. 16 ～ 0. 31、且单晶
胞杨氏模量显著小于对应超晶胞杨氏模量、单晶胞
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表 5 花岗岩中不同矿物晶胞的微观力学性质
Table 5 Microscopic mechanical features of unit and

super cells for various minerals in granite

成分
类型

晶胞
类型

体积模量
/GPa

剪切模量
/GPa

杨氏模量
/GPa 泊松比

石英
单晶胞 111．75 67．60 168．78 0．25

超晶胞 108．05 64．65 161．70 0．25

黑云母
单晶胞 142．14 63．08 164．85 0．31

超晶胞 286．75 249．34 579．93 0．16

钠长石
单晶胞 81．77 43．44 110．72 0．27

超晶胞 81．66 44．27 112．49 0．27

泊松比显著大于对应超晶胞泊松比，钠长石的杨氏

模量为 110. 72～112. 49GPa、泊松比为 0. 27、且单晶
胞杨氏模量稍小于对应超晶胞杨氏模量。

4 外部因素变化对微观参数的影响

本次研究采用分子动力学( MD) 方法模拟研究
不同温度和压强条件对矿物微观物理和力学参数的

影响。

4. 1 系综选择

分子动力学模拟需要在一定的系综下进行，常

用的系综有 NVE( 微正则系综) 、NVT( 正则系综) 、
NPT( 等温等压系综) 、NPH( 等压等焓系综) 。因为
要模拟矿物晶体在不同环境条件 ( 一定温度和压

强) 下的微观物理力学特性，须维持恒定的温度与

压强，因此，模拟时选择 NPT( 等温等压系综) 。
为研究矿物晶体在环境温度不变而压强变化对

其物理力学性质的影响，必须对系统进行控温。本
文选用 Nose-Hoover 方法( 李小波等，2008) 。这一
方法将系统和恒温“热浴”耦合，通过两者间互相作
用进行温度控制。
为研究矿物晶体在环境压强不变而温度变化对

其物理力学性质的影响，必须对系统进行控压。本
文选用 Berendsen方法( Berendsen et al．，1984) 进行
控压。这一方法把系统和一个“压浴”耦合。体积
变化对各向同性或者各向异性都能适用。
根据周文斌等( 2004) 的结果，甘肃北山核废料

处置库围岩温度可达 200℃ ( 即 473K) 。根据陈亮
等 ( 2015 ) 的钻孔地应力测试结果，距地表 500 ～
600m范围内岩体的最大主应力为 10 ～ 25MPa ( 即
0. 010～0. 025GPa) 。为了使矿物所处环境与真实情

况尽量一致，研究时温度取 300 ～ 500K，压强取
0. 010～0. 020GPa。模拟分两组进行。第 1 组压强
一定、大小为 0. 0001GPa( 常压) ，温度分别为 300K、
400K和 500K; 第 2 组温度一定、大小为 298K ( 常
温 ) ，压 强 分 别 为 0. 010GPa、0. 015GPa 和
0. 020GPa。选用 UFF 力场、NPT 系综，系统初始速
度按照 Maxwell-Boltzmann 分布，以随机方式取得
( 文玉华等，2003) 。时间步设置为 1. 0fs，总模拟时
间设置为 200ps( 200ps足够达到稳定状态) 。

4. 2 结果分析

压强为 0. 0001GPa 时不同温度下矿物晶体微
观物理性质的模拟结果( 表 6) 。由表 6 可知，压强
为 0. 0001GPa、温度从 300K 变化到 500K 时，石英
晶胞体积增大 0. 17%，密度减小 0. 15%，黑云母晶
胞体积增大 0. 24%，密度减小 0. 26%，钠长石晶胞
体积减小 3. 76%，密度增大 3. 91%。

表 6 不同温度下矿物晶体的微观物理性质
Table 6 Microscopic physical features of mineral

crystal under various temperatures

成分类型 温度 /K 体积 /3 密度 / g·cm－3

石英

300 13861．198 2．699

400 13873．066 2．697

500 13885．268 2．695

黑云母

300 61616．855 3．024

400 61699．841 3．020

500 61767．006 3．016

钠长石

300 84398．677 2．580

400 83326．810 2．613

500 81225．026 2．681

温度为298K 时，不同压强下矿物晶体的微观
物理性质结果( 表 7) 。由表 7 可知，温度为 298K、
压强从 0. 010GPa变化到 0. 020GPa 时，3 种矿物晶
胞的体积、密度没有明显变化。
压强0. 0001GPa 时，不同温度下矿物晶体微观

力学性质的模拟结果( 表 8) 。表 8 中，括号内的数
据为 Wang et al．( 2007) 的模拟结果。与 Wang et al．
( 2007) 的结果相比，本文所得杨氏模量结果的相对
差异分别为 41. 1%和 30. 0%; 泊松比的相对差异较
大。之所以泊松比出现较大的差异，可能与矿物的
各向异性程度有关。
由表 8 可知，压强为 0. 0001GPa、温度从 300K

变化到 500K 时，石英晶胞的杨氏模量和泊松比没
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表 7 不同压强下的矿物晶体的微观物理性质
Table 7 Microscopic physical features of mineral

crystal under various pressures

成分类型 压强 /GPa 体积 /3 密度 / g·cm－3

石英

0．010 13860．028 2．699

0．015 13859．386 2．700

0．020 13858．880 2．700

黑云母

0．010 61626．967 3．023

0．015 61622．909 3．023

0．020 61622．296 3．023

钠长石

0．010 84420．593 2．579

0．015 84398．493 2．580

0．020 84437．654 2．578

有明 显 变 化，黑 云 母 晶 胞 的 杨 氏 模 量 增 大

140. 55%、泊松比减小 26. 92%，钠长石晶胞的杨氏
模量增大 319. 71%、泊松比减小 7. 41%。

表 8 不同温度下矿物晶体的微观力学性质
Table 8 Microscopic mechanical features of mineral

crystal under various temperatures

成分
类型
温度
/K
体积模量

/GPa
剪切模量
/GPa

杨氏模量
/GPa 泊松比

石英

300 107．10 63．83 159．76( 113．2) 0．25( 0．06)

400 107．01 63．10 158．20 0．25

500 106．18 63．79 159．44 0．25

黑云母

300 93．71 52．94 133．64 0．26

400 161．25 138．84 323．64 0．17

500 170．92 135．47 321．47 0．19

钠长石

300 79．30 53．13 111．27( 159) 0．27( 0．5)

400 157．44 102．85 221．66 0．27

500 315．68 185．13 467．01 0．25

温度为298K时不同压强下矿物晶体微观力学
性质的模拟结果( 表 9) 。

由表9可知，温度为 298K、压强从 0. 010GPa 变
化到 0. 020GPa时，石英晶胞的杨氏模量和泊松比
没有明显变化，黑云母晶胞的杨氏模量增大

53. 79%、泊松比减小 23. 81%，钠长石晶胞的杨氏模
量减小 36. 24%、泊松比增大 29. 41%。

5 结 论

本次研究在建立矿物晶体单晶胞和超晶胞基础

上，使用分子力学和分子动力学模拟方法得到了花

岗岩中主要矿物的微观物理性质参数和微观力学性

表 9 不同压强下矿物晶体的微观力学性质
Table 9 Microscopic mechanical features of mineral

crystal under various pressures

成分
类型

压强
/GPa
体积模量
/GPa

剪切模量
/GPa

杨氏模量
/GPa 泊松比

石英

0．010 106．56 64．20 160．39 0．25

0．015 106．96 63．34 158．69 0．25

0．020 107．75 63．56 159．35 0．25

黑云母

0．010 122．51 89．67 216．25 0．21

0．015 143．66 115．79 273．80 0．18

0．020 163．67 143．19 332．57 0．16

钠长石

0．010 98．29 65．78 197．23 0．17

0．015 84．78 61．05 151．06 0．20

0．020 75．85 54．04 125．76 0．22

质参数，分析了温度和压强对这些微观性质参数的

影响，得到了如下结论:

( 1) 花岗岩中 3种矿物晶胞体积的大小顺序是
钠长石、黑云母、石英，密度大小顺序是黑云母、石
英、钠长石，石英单晶胞的密度稍小于超晶胞密度，
黑云母和钠长石单晶胞的密度稍大于超晶胞密度。
( 2) 石英的杨氏模量为 161. 70 ～ 168. 78GPa、泊

松比为 0. 25，黑云母的杨氏模量为 164. 85 ～
579. 93GPa、泊松比为 0. 16 ～ 0. 31，钠长石的杨氏模
量为 110. 72～112. 49GPa、泊松比为 0. 27。
( 3) 压强为 0. 0001GPa、温度从 300K 变化到

500K 时，石英晶胞体积增大 0. 17%，密度减小
0. 15%，杨氏模量和泊松比没有明显变化; 黑云母
晶胞体积增大 0. 24%，密度减小 0. 26%，杨氏模量
增大 140. 55%、泊松比减小 26. 92%; 钠长石晶胞体
积减小 3. 76%，密度增大 3. 91%，杨氏模量增大
319. 71%、泊松比减小 7. 41%。
( 4) 温度为 298K、压强从 0. 010GPa 变化到

0. 020GPa时，石英晶胞体积、密度、杨氏模量和泊松
比没有明显变化; 黑云母晶胞体积和密度没有明显

变化，杨氏模量增大 53. 79%、泊松比减小 23. 81%;
钠长石晶胞体积和密度没有明显变化，杨氏模量减

小 36. 24%、泊松比增大 29. 41%。
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