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摘  要：为了描述和重构水泥颗粒真实不规则的颗粒形态，更好地理解水泥基材料水化过程、微观结构演变和力学性能变化，

基于离散方法和元胞自动机理论的中心生长模型开发了一种不规则颗粒重构方法，构建了水泥粒子形状库，并将不规则水泥

颗粒引入 CEMHYD3D 模型中，建立了非规则水泥颗粒的水化模型，分析了颗粒形状对水化进程和孔隙特征参数的影响规律。

结合数值模型与实验值或解析模型比对，发现非规则水泥颗粒提高了水化模型的可靠性和精确度；非球形基模型的总孔隙率

和孔径范围均小于球形基模型，而非球形基微结构的各类孔隙比表面积均大于球形基模型。 
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Abstract: In order to describe and reconstruct the true irregular particle morphology of cement particles and clarify the hydration 
process, microstructure evolution and mechanical property development of cement-based materials, an irregular particle reconstruction 
method was proposed by a discrete method and a central growth model based on a cellular automata theory. A cement particle shape 
data-base was established. The irregular cement particles were introduced into the CEMHYD3D model, and an irregular basis hydration 
model was constructed. The effect of particle shape on the hydration process and pore characteristic parameters were analyzed. The 
reliability and accuracy of the hydration model after the introduction of irregular cement particles were verified. The total porosity and 
pore size range of the non-spherical-based model are smaller than those of the spherical-based model, while the specific surface area 
with various pores of the non-spherical-based model is greater than that of the spherical-base model. 
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水泥粉末颗粒和集料的形状对水泥基材料工作

性能和力学性能起着至关重要的作用[1‒4]。因此，准

确描述和重构真实不规则的颗粒形态，是更好理解

水泥基材料水化过程、微观结构演变和力学性能发

展的关键。国内外学者已经建立了众多相对规则的

非球形颗粒的几何重构模型。例如，利用二次曲面方

程(二次曲线方程)重构椭球形(椭圆形)颗粒[5]，利用

线性、非线性规划理论构造凸多面体颗粒[6]，利用

延拓方法构造凸多面体颗粒[7]，利用 Fourier 级数和

球谐函数重构凸形颗粒[8]等。二次曲面方程重构法

是利用二维椭圆形颗粒在笛卡尔坐标系的控制方程

构造椭圆，线性、非线性规划理论是指在三维空间

利用一定数量的平面构造凸多面体，这些平面的交点

构成凸多面体的顶点域，无法控制特定凸多面体 
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的粒径。延拓方法是指在简单正多边形、正多面体基

础上延拓构造复杂的凸多边形、凸多面体[7,9]。该方

法能构造任意形状的凸多面体，但很难控制特定凸

多面体的粒径。Fourier 级数和球谐函数要结合专业

的成像设备与图像分析软件才能获取真实颗粒的关

键参数。 
水泥基材料水化的计算机模型精度决定了水化

模型模拟结果的准确及模型的应用范围。绝大数水

化模型软件在建模过程中为了降低运行成本，并考

虑建模过程的可操作性，都将模拟的颗粒形状近似

为球形，如 Jennings-Johnson 模型[10]、Navi-Pignat
模型 [11‒12]、HymoStruc 模型 [13]、μic 模型 [14]、

CEMHYD3D 模型[15‒16]等。其中 CEMHYD3D 模型

是基于真实水泥颗粒的粒径分布以及矿物相的空间

分布来构造水泥浆体三维结构。利用该模型不仅能

够获取各种水化物相的种类、数量及分布等微结构

信息，而且还可得到水泥基材料的水化程度。但目

前仍然存在一些问题，比如 CEMHYD3D 模型在模

拟过程中将水泥颗粒看作为球形颗粒，影响模拟结

果的精度和准确度。 
本研究基于元胞自动机开发了一种不规则颗粒

重构方法，并将构建的不规则水泥颗粒引入

CEMHYD3D 模型中，进行水化进程演变的数值模

拟，分析不同颗粒形状对水化产物和孔结构的影响，

并通过对比实验数据、解析模型进行模型验证。 

1  重构不规则颗粒 
为了建立基于非规则水泥颗粒的水化模型，首

先需要构建单个不规则水泥颗粒，并将其引入到

CEMHYD3D 水化模型中。 
本研究提出并发展了基于离散方法和元胞自动

机理论的中心生长法则，用于重构不规则颗粒。 
1.1  单个不规则颗粒重构法则 

重构法则的示意图采用二维方式(如图 1)。二维

平面内把位邻定义为共边与共点方式，即对于 1 个

中心元胞有 8 个邻近单元。 

 
Red pixels are activated cells. 

图 1  中心生长法则二维示意图(红色为激活邻近元胞) 
Fig. 1  2D schematic diagram of central growth law 

重构法则： 
(1) 生成 1 个二维离散空间作为生长空间，空

间中离散单元为规则的正方形元胞。把空间中的中

心位置作为中心元胞，并将中心元胞位置信息和其

邻近单元的定义的特征值(特征向量 Feature vector)
写入到链表中。特征值表示该位置处生长为颗粒相

的概率。图 1a 为 1 个 15×15 的离散平面，选取该平

面的核心位置作为中心元胞(蓝色像素)，把特征向

量赋给邻近位置的像素(黄色像素)。对于在三维空

间中，特征向量中的特征值有 18 个，分别赋给不同

的值以控制颗粒生长。 
(2) 采用蒙特卡罗法Monte Carlo法随机生成8个

0～100 的数值，将随机生成的 8 个数字分别与特征

值进行对比，若随机值大于该位置处的特征值，则
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将其转化为颗粒像素，标记为红色；小于该位置处

的特征值则不改变其属性，如图 1b 所示。 
(3) 以红色像素为中心，重复上述步骤(1)和(2)，

如图 1c 所示。随着不断地进行上述过程，越来越多

的像素被标记，形成不规则的水泥颗粒团簇(图 1d 和

图 1e)。该过程一直进行到生成的水泥颗粒达到目标

颗粒的设定参数。图 1f 是通过重构规则生产的一个

像素值为 67 的二维颗粒。在三维空间中，非规则颗

粒的产生规则与上述类似，只是将中心近邻位置由

8 改变为 18。 

1.2  特征向量 
本研究通过特征向量控制不规则颗粒的最终形

状，该向量为预先设定的 8 个/18 个 0 至 100 范围内

的数字，以表示相应位邻处生长为水泥物相的概率。

其数字越大，则转化的概率越小，那么颗粒朝该方向

生长的可能性也就越小。为了验证特征向量在控制颗

粒形状时的稳定性和可行性，以三维不规则形状颗粒

的生长为例，选取特征三维向量生成类椭圆颗粒。分

别使用这 2 个特征向量生成具有不同数量最终像素/
体素的三维生长颗粒进行研究，结果如图 2 所示。 

 

图 2  三维特征向量生成的包含不同体素数量非规则水泥颗粒 
Fig. 2  A circular particle containing different number of voxelses generated by a three-dimensional feature vector 

通过比较生成的图形可以看出，采用不同的

特征向量生长得到的颗粒形状不同。对同一特征

向量生长得到的具有不同面积/体积的颗粒可以看

到，虽然颗粒含有的像素/体素数量差别较大，但

总体形状仍具有良好的相似性，只是局部形状产

生了差异。 

2  构建非规则水泥颗粒水化演变模型 
一旦建立了颗粒形状库后，随机颗粒的有序堆

积过程就可以根据要求的水灰比进行，从而重建水

泥浆体的初始三维微结构。 
随机颗粒有序堆积步骤如下： 
(1) 旋转颗粒 
为了保持颗粒真实取向的随机性，本研究使水

泥颗粒在生长空间中以随机角度 α旋转，从而保持

其随机取向。 
在对水泥颗粒进行旋转时，不仅会造成颗粒边

缘的粗糙度增加，更会造成颗粒像素的丢失，出现

“筛漏现象”[6]。为了解决由于旋转造成的颗粒像

素丢失问题，可以采用 Boolean 运算进行颗粒像素

的判断。该算法的主要思想是将丢失像素点“激活”

为颗粒像素。 
(2) 周期边界与颗粒重叠算法 
当生成的不规则颗粒经过旋转后得到随机取

向，便可以将该颗粒投入到系统空间内进行微结构

的重构。颗粒在引入系统时仍然采用随机分布的算

法，控制颗粒中心生长点随机投入到一个系统空间

体素点，进而使颗粒填充一定的空间。当颗粒较大
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或者中心生长点占据体素比较靠近边界时，其整体

颗粒可能出现超出边界的情况，这时可以采用周期

边界条件以减小有限尺寸效应。 
同时，颗粒在投入系统空间时需要检查是否

与前面投入的颗粒发生重叠。本研究采用最小外

接圆/球进行重叠算法的优化。需要指出的是，水

泥颗粒在随机分布过程中应从最大的粒子开始投

入，然后再由较小的粒子来填充，这样剩余可用

空间就可以被更小的粒子填充，从而达到更高填

充密度。该方法在运行的过程中避开了传统方法

中重复复制扫描过程，节省了大量时间，提高了

执行效率。 

3  水化进程的数值模拟及验证 
3.1  水化热 

基于球形和非规则水泥颗粒，选取时间-周期转

化因子 0.000 17 h/周期 2，采用 CEMHYD3D 模拟了 3
种水灰比(0.23、0.35、0.53)净浆微结构水化过程，

获取水泥水化放热曲线。图 3 为从拌合开始至 60 h
的实验实测[17]和模拟过程获取的水化放热曲线。对

比放热曲线可发现：基于非规则颗粒的模拟放热曲

线和实测曲线吻合良好，说明本研究构建的非规则

水泥颗粒水化模型可以较好地模拟水泥净浆的水化

放热过程。 

        
                                (a) γ=0.23                                                (b) γ=0.35 

 
(c) γ=0.53 

γ is water-to-cement ratio of 0.23, 0.35 and 0.53, respectively. 
图 3  水化热的实验结果与模拟值对比 

Fig. 3  Comparison between experimental and simulated results of hydration heat 

3.2  水化程度 
水化程度可采取如式(1)所示的指数型函数[18‒19]

计算： 

 e u
e

( ) .exp( [ ] )t
t

                      (1) 

式中：(te)为在时间 te 时的水化程度，%； 为水

化时间参数，h； 为水化形状参数；u 是最终的

水化程度，%。Mills[20]指出最终水化程度与水灰比

密切相关，其在大量实验基础上得出与水化温度无

关的最终水化程度计算公式，如式(2)： 

 u
1.031

0.194






                         (2) 

式中：γ为水灰比。 
基于上述计算公式，把水化程度计算值与模拟值

进行对比，结果如图 4 所示。由图 4 可知，模拟结果

与计算结果具有较好一致性，这说明 CEMHYD3D
模型模拟水化进程是可行的。 
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   (a) Spherical model                                      (b) Non-spherical model 

图 4  不同水灰比、龄期水泥浆体水化程度模拟结果与理论模型结果对比 
Fig. 4  Comparison between simulation results and theoretical model results 

3.3  水化产物 
将水化产物中 C–S–H、CH 含量模拟结果与谢

德擎实验测得 C–S–H 和 CH 的含量[21]做对比，分

别如图 5 和图 6。总体来看，模拟值与实验值吻合

良好。需要指出的是，非规则基模型比球形基的水

化产物数量多，这是由于非规则水泥颗粒与水分接

触面积增大，导致水化反应较快。此外，C–S–H
含量的模拟值与实验值在水化初期差距较大，最

大误差达 32%。造成这种差距的原因为：1) 早期

水化反应受外界因素的影响非常显著，而水化模

拟还未达到能够真实反映所有实际影响因素下的

程度；2) Retieved 定量表征 C–S–H 的方法存在缺

陷，其在计算时是将结晶相剔除后，以剩余的非

结晶相作为 C–S–H 的量，因此造成了统计的误差。

对比 CH 含量的模拟值与实验值(图 6)，可以看出

二者较为一致。 

            
(a)                                                        (b) 

 
(c) 

w is mass fraction. 
图 5  C–S–H 含量的模拟值与实验值对比 

Fig. 5  Comparison between simulated and experimental values of C–S–H content 
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(a)                                                           (b) 

 
(c) 

γ is water-cement ratio. CH is Ca(OH)2. 
图 6  氢氧化钙含量的模拟值与实验值对比 

Fig. 6  Comparison between simulated and experimental values of Ca(OH)2 content 

4  水化孔隙结构特征参数 
4.1  孔隙率 

基于 T. C. Powers 提出的胶孔比理论[22]可以得

到孔隙率，如式(3)： 

 c
0.36 100%
0.32

γ αp
γ


 


                (3) 

式中：pc为孔隙率，%；γ为水灰比；α为水化程度。

将式(3)得到的理论值与模拟值进行对比，如图 7
所示。由结果可知，模拟得到的孔隙率与 Powers
理论值表现出较好的一致性；在水化初期模拟值

与理论值更为接近，如水灰比为 0.23 且水化程度

10%时二者误差仅为 1.5%。Powers 理论的提出主

要针对早期水化过程，因此两者在水化后期出现

较大的不同。 
4.2  孔径分布 

通过三维内侵蚀法模拟得到的累积孔容曲线和

孔径分布曲线如图 8 所示。三维内侵蚀法是一种由外

向内标记孔相的方法[1423]。由图 8 可知，随着水化

的进行，总孔体积逐渐减小；较大水灰比具有较大的

孔径范围，但随水化的进行孔径范围逐渐收窄。然而，

在水灰比为 0.35 且水化程度 50%时，孔径的范围却

出现了扩大的现象，这与实际情况不符。这种现象出

现的原因是由CEMHYD3D 模型中水化机理决定的：

在水化后期，受水灰比限制，水化很难进行，但元胞

自动机中元胞扩散机制仍在进行，这有可能导致部分

孔径增大。对比两种不同水泥颗粒水化后的孔结构可

发现，非球形基模型得到的孔径范围小于球形基模

型，这是因为非球形基模型水化过程更为剧烈。 

 
图 7  不同水灰比的孔隙率理论值与模拟值比较 

Fig. 7  Comparison of theoretical and simulated values of 
porosity with different water-cement ratios 
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                                 (a)                                                           (b) 

     

                                (c)                                                             (d) 

     

                                 (e)                                                           (f) 

W23H20 represents the water cement ratio is 0.23 and hydration degree is 20%. 

图 8  采用三维体素内侵蚀法得到的孔径分布 
Fig. 8  Pore size distribution by three-dimensional voxel-erosion method 

4.3  孔的比表面积 
3 种水灰比在不同水化程度下的孔比表面积统

计结果如表 1 所示。由表 1 可知，水灰比和水化程

度对孔比表面积有显著影响：随着水化进行，水灰

比越小，孔比表面积越大，这与水灰比降低而大孔

减少和小孔增加相一致。采用相应回归方程的线性

关系可以更好地描述表 1 所示的孔比表面积与水化

程度的关系，如式(4)： 

 
0.23

0.35

0.53

S
S
S





  
   
    

                    (4) 

式中：S 为孔比表面积，m2/g；为水化程度，%。可

以看出，随着水灰比增大，水化程度的增大对比表面

积增加的影响减小。将球形基与非球形基模型的孔比

表面积对比，发现除水灰比 0.23 且水化程度 50%外其

它条件下球形基模型的孔比表面积均小于非球形基的。 
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表 1  不同水化程度下孔的比表面积 
Table 1  Specific surface area with various hydration degrees 

Hydration degree 
Shperical model Non-shperical model 

γ=0.23 γ=0.35 γ=0.53 γ=0.23 γ=0.35 γ=0.53 

0.20 2.945 2 2.022 1 1.305 7 3.056 2 2.204 4 1.509 7 

0.35 4.028 2 2.806 7 1.828 1 4.101 6 2.980 2 2.068 7 

0.50 5.013 2 3.499 1 2.342 4.765 8 3.676 2 2.558 9 

 
表 2  球型基模型 3 类孔的比表面积 

Table 2  Specific surface area of three types of pores in spherical base model 

Hydration degree 
Continuous pore Dead-end pore Isolated pore 

γ=0.23 γ=0.35 γ=0.53 γ=0.23 γ=0.35 γ=0.53 γ=0.23 γ=0.35 γ=0.53 

0.20 2.72 1.89 1.30 4.75 5.19 5.28 5.23 5.54 5.64 

0.35 0.00 2.57 1.77 3.39 4.77 4.94 4.33 5.16 5.43 

0.50 0.00 2.90 2.17 4.88 3.85 4.65 5.07 4.78 5.22 

 
表 3  非球型基模型 3 类孔的比表面积 

Table 3  Specific surface area of the three types of pores in non-spherical base model 

Hydration degree 
Continuous pore Dead-end pore Isolated pore 

γ=0.23 γ=0.35 γ=0.53 γ=0.23 γ=0.35 γ=0.53 γ=0.23 γ=0.35 γ=0.53 

0.20 2.807 6 2.098 4 1.455 9 4.342 7 5.215 1 5.455 3 5.251 4 5.586 9 5.738 1 

0.35 0 2.726 5 1.963 3 3.640 2 4.679 7 5.239 1 4.156 7 5.229 2 5.506 1 

0.50 0 3.097 7 2.368 2 4.647 3 4.027 3 4.810 7 4.769 6 4.721 5.271 5 

 
基于燃烧算法标记出 3 种孔类型；连通孔、半

连通孔和封闭孔。3 种孔的比表面积如表 2 和表 3
所示。结果表明：水化程度 20%～35%，随着水化

程度增加，封闭孔和半连通孔的比表面积减小，而

连通孔的比表面积增大；水灰比越小，封闭孔和半

连通孔的比表面积降低幅度越大。结合孔径分布和

孔隙率的统计结果可知，造成这种现象的原因是水

化产物填充了孔隙，形成了孔隙尺寸较大的封闭孔

和半连通孔隙；水灰比越小，水化产物的这种填充

作用就越显著。然而，这种趋势在连通孔消失后发

生了变化。当水灰比为 0.23，水化程度为 50%时孔

比表面积大于水化程度为 35%时，因为当连通孔消

失时，封闭孔和半连通孔减少，孔隙直径减小。对

比非球形基与球形基模型可发现，在相同水化程度

下非球形基的各类孔比表面积均大于球形基模型

的，这说明非球形基模型水化后其孔结构复杂程度

大于球形基模型的。 

5  结论 
1) 将建立的非球形颗粒引入 CEMHYD3D 模

型中，构建了非规则颗粒的水化模型。结合非球形

基模型与实验值或解析模型比对，验证了非规则水

泥颗粒引入后 CEMHYD3D 水化模型的可靠性。 

2) 基于CEMHYD3D水化模型建立了 3种不同

水灰比的水泥浆体微结构，并获取了 3 者的孔结构

特征。非球形基水化模型得到的孔隙率小于球形基

的。孔隙率在微结构演变过程中逐渐减小；同一水

化程度下孔隙率随水灰比的降低而减小。 
3) 随着水化的进行，总孔体积逐渐减小。较大

水灰比时具有较大的孔径范围，但随水化的进行而

孔径范围变窄。三维内侵蚀法模拟得到非球形基模

型的孔径范围小于球形基模型。 
4) 非球形基的各类孔比表面积均大于球形基

的。水灰比和水化程度对孔比表面积有显著影响：

随着水化进行，水灰比越小，孔比表面积越大。随

着水化程度的增加，封闭孔和半连通孔的比表面积

减小，而连通孔的比表面积增大。 
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