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水泥石导热系数的计算模型 
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摘  要：测试了不同水灰比、不同养护龄期水泥石的导热系数，并对比了并联模型、串联模型、Maxwell 模型、Mori-Tanaka
模型、有效介质理论模型和 Self-consistent 模型对水泥石导热系数的预测效果。利用分子动力学方法计算了水泥石中各相的

导热系数。结果表明：水泥石的导热系数随着养护龄期和水灰比的增大而减小。SC 模型适用于不同水灰比和养护龄期水泥

石导热系数的计算，其计算结果与试验值的相对误差在 0.3%~4.7%之间。Maxwell 模型和 MT 模型可以用于对水灰比较大且

养护龄期较长的水泥石的导热系数进行计算。 
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Modeling of Effective Thermal Conductivity of Cement Paste 
 

DU Yuanbo, GE Yong 
(School of Transportation Science and Engineering, Harbin Institute of Technology, Harbin 150090, China) 

 

Abstract: The thermal conductivity of cement paste with different water-cement ratios and curing ages were measured. Moreover, the 
thermal conductivity of cement paste was predicted by parallel model, series model, Maxwell model, MT model, EMT model and SC 
model, respectively. In addition, the thermal conductivity of each phase in cement paste was calculated by a molecular dynamics 
method. The results show that the thermal conductivity of cement paste decreases with the increase of curing age and water-cement 
ratio. SC model can be used to predict the thermal conductivity of cement paste at different water-cement ratios or curing ages, and 
the relative error between the predicted and the experimental values is 0.3%4.7%. The Maxwell model and MT model can be used to 
calculate the thermal conductivity of cement paste at a large water-cement ratio and a long curing age. 
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水泥基材料的导热性能对其应用有着重要的影

响。低导热系数的水泥基材料有利于降低建筑物的

传热和能耗量，可以达到节能和室内热舒适的目的，

因此可以用于商城、办公楼和住宅的工程中[1–2]。高

导热系数的水泥基材料用于地源热泵系统中可以有

效提高地埋管的换热能力[3–5]。水泥石是水泥基材料

中的重要组成之一。因此，水泥石的导热系数也成

为了国内外的研究热点。 

不少学者研究了不同水灰比水泥石的导热系

数，普遍指出水灰比较高的水泥石表现出较低的导

热系数[6–8]。这主要是由于水灰比的提高可以导致水

泥石中固相成分[导热系数约为 1.0 W/(m·K)]的减小

及气相或液相成分[导热系数分别为 0.026 W/(m·K)

和 0.608 W/(m·K)]的增多。Kim 等[9]认为水泥石导

热系数与水灰比之间呈负向线性关系。Baghban 等[10]

采用瞬态平面热源法研究了水泥石在不同湿度下的

导热系数，结果表明水泥浆体在饱和状态的导热系

数比其在干燥状态的导热系数大 47%~160%。辅助 
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胶凝材料除了对水泥基材料的力学和耐久性产生影

响外，也影响其导热系数。Tang 等[11]的研究表明粉

煤灰和矿渣的活性比较低，因此粉煤灰和矿渣的掺

加可以降低早期(3 d)水泥石的导热系数，而硅灰的

掺加可以提高早期水泥石的导热系数。海然等[12]指

出碳纤维的存在容易导致水泥石在搅拌过程中引入

大量的气泡，因此水泥石的导热系数随着碳纤维掺

量的提高而减小。此外，Jittabut 等[13]、Song 等[14]、

Benazzouk 等[15]和 Jiang 等[16]的研究显示掺加纳米

二氧化硅、石墨、橡胶颗粒和膨胀膨润土也可以降

低水泥石的导热系数。 

除了对水泥石的导热性能进行试验研究外，部

分学者还建立了水泥石导热系数的数学模型。Tang

等[11]将水泥石看成是由空气(或水)和不含任何孔隙

的水泥石构成的两相复合材料，并基于分形模型理

论，建立了水泥石导热系数的计算模型。Mounanga

等[17]将水泥石看成是由水、水化产物、空气、水化

凝胶孔和不含孔隙的水泥石构成的五相复合材料，

并利用 Hashin 和 Shrikman 模型计算了水泥石的导

热系数。Benazzouk 等[15]将含橡胶废颗粒的水泥石

看成是由橡胶颗粒、空气和不含孔隙的水泥石构成

的三相复合材料，并利用自相干均化模型计算了水

泥石的导热系数。此外，Kim 等[9]研究了不同湿度

和不同龄期的水泥石导热系数，并通过回归拟合的

方法建立了水泥石导热系数预测的线性方程。然而

在水泥水化过程中，水泥熟料中的各相水化速度不

同，因此水泥熟料和水化产物的组成都会随着水化

反应的进行而发生变化，其导热系数也会产生一定

的改变。然而现有模型大多认为这些相的导热系数

为定值，与实际情况存在一定的差异。 

鉴于此，借助分子动力学模拟方法研究了水泥石

中各相的导热系数，并利用并联模型、串联模型、

Maxwell 模型、MT 模型、EMT 模型和 SC 模型对水

泥石的导热性能进行了计算。通过这 6 种模型的计算

值与实测值对比分析了这些模型的预测效果。研究结

果可为水泥石导热系数的计算提供一定的理论依据。 

1  实验 

1.1  制备 

采用的水泥采为曲阜中联水泥有限公司生产的

基准水泥，其化学组成(质量分数)为：Al2O3 4.49%，

SiO2 21.88%，Fe2O3 3.45%，CaO 64.65%，MgO 

2.36%，Na2O 0.51%，SO3 2.44%。其物相组成为：

56.54% C3S, 20.87% C2S, 6.22% C3A, 10.31% C4AF, 

6.06% CaSO4·2H2O。水泥的粒度分布见图 1。拌和用

水为自来水。设计 3 组水泥石试样，其水灰比分别为

0.3、0.4 和 0.5。依据 GB/T 1346—2011《水泥标准稠

度用水量、凝结时间、安定性检验方法》将水泥和水

搅拌后的浆体注入 150 mm×150 mm×50 mm 模具内。

成型后的试样在室温下养护 1d 后拆模，再将试样置

于标准养护室[(20±1) ℃，相对湿度≥98%]内养护至

测试龄期(1、2、3、5、7、9、14 d 和 28 d)。 

 
图 1  水泥的粒度分布 

Fig. 1  Particle size distribution of cement 

1.2  测试方法 

采用DRH-III导热系数测试仪(湖南湘潭仪器仪

表有限公司)对水泥石的热导率进行了测试。在进行

试验之前，首先对试样的表面进行抛光，以便减小

由于试样表面不平整造成的测量误差，然后将试样

放置在导热测试仪的冷板(15 ℃)与热板(35 ℃)之间

测量其导热系数。每组以 3 个试样的导热系数算术

平均值作为其测定值。导热系数的计算公式如下： 

 
1 2( )

W d
K

A t t




 
                         (1) 

式中：K 为试样的导热系数(W/m·K)；W 为热量计

的功率(W)；d 为试样的厚度(mm)；A 为试样的面积

(mm2)；t1 为热板的温度(℃)；t2 为冷板的温度(℃)。 

2  结果与讨论 

图 2 为不同水灰比的水泥石在不同龄期的导热

系数。由图 2 可见，随着养护龄期的延长，水泥石的

导热系数降低。养护龄期对导热系数有两方面的影

响。一方面，随着养护龄期的延长，水泥石的孔隙率

减小，而空气和水的导热系数[分别为 0.026 W/(m·K)

和 0.608 W/(m·K)]远远小于固体的导热系数[约为

1.0 W/(m·K)]，因而水泥石的导热系数提高。另一方

面，熟料相的导热系数大于水化产物和孔隙的导热
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系数。随着养护时间的延长，水泥石中熟料的体积

分数减小，因而水泥石的导热系数降低。这两方面

的作用是相反的，但是由试验结果可知，后者的作

用占主导地位。需要注意的是水泥石的导热系数在

前 7 d 降低较快，随后降低速度放慢。这主要归因 

 

图 2  不同水灰比水泥石的导热系数 
Fig. 2  Thermal conductivity of cement pastes with different 

water-cement ratios 

于水泥在前 7 d 的水化速度较快。此外，由图 2 可

以看出，对于给定的养护龄期，水泥石的导热系数

随着水灰比的增大而减小。这主要是由于高水灰比

水泥石的孔隙率较大，因此其导热系数较小。这一

规律与 Abdelalim 等[6]、刘嘉涵等[7]和曹国举等[8]的

研究结果一致。 

3  导热系数的计算模型与应用 

3.1  导热系数的计算模型 

硬化水泥石是一种复合材料，由孔隙、水化产

物(CSH、CH、AFt 和 AFm 等)和水泥熟料(C3S、

C2S、C3A 和 C4AF)组成。利用多相材料的等效导

热系数理论模型和相关参数便可计算水泥石的导

热系数。表 1 介绍了 6 种导热模型的计算公式和

相关描述。其中并联模型和串联模型是由 Wiener

于 1912 年提出，适用于计算层状结构复合材料平

行于或垂直于其分布方向的导热系数[18]。Maxwell

在 1873 年通过求解电场能量的 Laplace 方程得到

了计算基体/粉体复合材料的电导率公式，由于导电 

表 1  模型的表达式及相关描述[18-22] 
Table1  Expression and related description of each model[18-22] 

Model Model description Expressions Structure schematic 

Parallel model 
The components of the composite are aligned in layers 

parallel to the direction of heat flow 
1

N

i i
i

K v k


   

 

Series model 
The components of the composite are aligned in layers 

perpendicular to the direction of heat flow 

1

1

N
i

ii

v
K

k





 
 
 
 
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Maxwell model 
The spheres have no interaction with each other and are 

uniformly dispersed in the matrix 



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EMT model All phases are randomly dispersed with each other 
1

0
2

N
i

i
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K k
v
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
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MT model 
Each inclusion behaves like an isolated inclusion in an 

infinite homogeneous matrix domain subjected to a 
constant far-field heat flux 
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SC model 

Each inclusion behaves like an isolated inclusion in an 
infinite homogeneous matrix domain subjected to a 

constant far-field heat flux, and the thermal conductivity of 
the matrix is the same as that of the composite 

1
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和导热的相似性，将电导率换成热导率得到计算复

合材料的 Maxwell 导热系数模型[19]。EMT(Effective 

media theories，有效介质理论)模型由 Landauer 于

1952 年提出，该模型可以很好地预测非均质多孔

材料的有效导热系数[20]。Mori-Tanaka(MT)模型和

Self-consistent(SC，自洽 )模型分别由 Mori 和

Tanaka 和 Hill 提出，都是基于 Eshelby 等效夹杂

理论[21–22]。 

在表 1 各模型的表达式中：K 为复合材料的导

热系数(W/(m·K))；N 为分散相的个数；vi 和 ki 为第

i 相的体积分数和导热系数；km 为基体的导热系数

(W/(m·K))。由表 1 可知，对于并联模型、串联模型、

Maxwell 模型和 MT 模型，在已知各参数的基础上，

可直接算出复合材料的导热系数。对于 EMT 模型

和 SC 模型，则需要通过求解隐式方程才能算出复

合材料的导热系数。 

3.2  水泥石中各相的导热系数 

为了使用上述章节介绍的模型来计算水泥石的

导热系数，首先需要确定水泥石中各相的导热系数。

Qomi 等[23]利用分子动力学模拟方法计算了 C3S、

C2S、CSH 和 CH 的导热系数分别为：3.35、3.45、

0.98 W/(m·K)和 1.32 W/(m·K)。然而水泥石中的其

它物相(如 C3A 和 C4AF)的导热系数目前仍然不清

楚。由于目前还无法采用试验的方法来精确测量水

泥石中各成分的导热系数[24]。因此，采用分子动力

学模拟方法来计算水泥石中各物相的导热系数。首

先，根据熟料和水化产物的晶体结构 [25–30]，在

Materials Studio 软件中建立其相应的单晶胞，然后

在 X、Y 和 Z 3 个方向扩展成 2×2×2 超晶胞结构。

选用CVFF力场和ClayFF力场来描述分子间的相互

作用力。采用周期边界条件。再将各个体系在 NPT

系综下进行 50 ps 的弛豫(时间步长为 0.001 ps)，温

度为 298 K。当达到热力学平衡后改为 NVE 系综下

进行模拟，收集其热流矢量数据并计算其导热系数。

每个体系以 15 次重复模拟的平均值作为最后的结

果，结果如图 3 所示。由图 3a 可以看出，C3S 和 C2S

的模拟导热系数分别为 (3.35±0.3) W/(m·K) 和

(3.45±0.2) W/(m·K)，这与 Qomi 等[23]的计算结果一

致，表明本研究所采用的模型及相应的参数是合理

的。C3A 的导热系数为(3.74±0.3) W/(m·K)，而 C4AF

的导热系数为(3.17±0.2) W/(m·K)。由图3b可以看出，

AFt 和 AFm 的模拟热导率分别为(2.19±0.2) W/(m·K)

和(2.56±0.2) W/(m·K)，这些值均小于熟料相的导热

系数。 

 
(a) Running thermal conductivities for clinker phases 

 
(b) Running thermal conductivities for AFt and AFm 

图 3  熟料相和水化产物的导热系数随时间的变化曲线 
Fig. 3  Running thermal conductivities as a function of 

correlation time for clinker phases and hydration 
products 

3.3  水泥水化过程的模拟 

为了使用上述模型来计算水泥石的导热系数，还

需要知道水泥石中各相的体积分数。本文利用

VCCTL 模型对水泥的水化过程进行模型并获得水泥

石中各相的体积分数。VCCTL 模型是基于 NIST 开

发的 CEMHYD3D 发展而来。VCCTL 模型基于真实

水泥颗粒的粒径分布以及矿物相的空间分布来构造

水泥石结构，依据严格的化学反应动力学原理来控制

水泥水化，可以很好的模拟水泥水化过程[31–32]。依据

原材料数据和相关参数在VCCTL 中建立水泥的水化

模型。时间-周期转化因子 β选择 2.4×10−4 h/cycle2。

水泥石中各相体积分数(水灰比 r=0.3、0.4 和 0.5)的模

拟结果如图 4 所示。由图 4 可发现，水泥石中气孔和

熟料相的体积分数随龄期的增大而减小，水化产物的

体积分数则随龄期的增大而增大。同时，这些趋势在

前 7 d 更显著，这主要是由于早期的水化速率较高。
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需要注意的是，除了图中提到的各相外，水泥石中还

存在有其它物相，例如，水石榴石，氢氧化铁和水化

铝(铁)酸钙等[33–34]。然而这些相在本研究中被忽略

了，这主要是由于它们在水泥石中的体积分数较小。 

       

                        (a) Water-cement ratio=0.3                                       (b) Water-cement ratio=0.3 

       

                        (c) Water-cement ratio=0.4                                       (d) Water-cement ratio=0.4 

       

                        (e) Water-cement ratio=0.5                                       (f) Water-cement ratio=0.5 

图 4  水泥净浆水化过程中各相体积分数的变化曲线 
Fig. 4  Simulated development of volume fraction of each phase in the cement paste during the hydration period 

3.4  模型预测结果与试验结果的对比 

利用第 3.1节所述模型和 3.2节及 3.3节中水泥石

各相的相关参数，可以计算得到不同水灰比水泥石的

导热系数，其计算结果与试验结果的对比如图 5 所示。 
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(a) Water-cement ratio=0.3 

 
(b) Water-cement ratio=0.4 

 
(c) Water-cement ratio=0.5 

图 5  水泥石的导热系数：计算值与试验测量值的对比 
Fig. 5  Thermal conductivity of cement pastes: estimations 

compared to experimental data 

由图 5 可知，并联模型和串联模型分别作为预

测水泥石导热系数的上限和下限。并联模型、串联

模型和 EMT 模型的计算结果与试验测量值差异较

大，其相对误差在 7.6%~27.8%之间，说明并联模型、

串联模型和 EMT 模型不能很好的预测水泥石的导

热系数。SC 模型的计算值与试验测量值吻合良好，

其计算值与试验值的相对误差在 0.3%~4.7%之间，

表明采用 SC 模型进行水泥石导热系数的理论计算

是比较合理的。从图 5 还可以发现，Maxwell 模型

的计算值与 MT 模型的计算值较为接近，且它们的

计算结果与试验测量值的变化趋势基本一致。对于

水灰比为 0.3 的水泥石，Maxwell 模型和 MT 模型的

计算值与试验测量值差别较大。对于水灰比为 0.4

和 0.5 的水泥石，Maxwell 模型和 MT 模型的计算值

与试验测量值在前 7 d 差别较大，但是在 7 d 后差别

较小。例如，当水泥石的水灰比为 0.5 且养护龄期

为 28 d 时，Maxwell 模型和 MT 模型的计算值与试

验值的相对误差分别为 2.0%和 1.6%。需要注意的

是，SC 模型虽然可以提供可靠的导热系数预测值，

但是在计算过程中需要对隐式方程进行求解，工作

量较大。Maxwell 模型和 MT 模型可以直接通过显

式方程算出结果，因此在对较大水灰比且较长养护

龄期的水泥石的导热系数进行预测时可以选择

Maxwell 模型和 MT 模型，这不仅可以获得可靠的

预测值，还可以减少一定的工作量。 

4  结论 

1) 随着养护龄期的不断延长，水泥石的导热系

数逐渐降低，且导热系数的降低在养护前 7 d 最为

明显。在养护龄期相同的条件下，水灰比越低，水

泥石的导热系数越大。 

2) C3S 和 C2S 的计算导热系数分别为 3.35 和

3.45 W/(m·K)，这与以往的研究结果一致。C3A、

C4AF、AFt 和 AFm 的导热系数分别为 3.74、3.17、

2.19 和 2.56 W/(m·K)。熟料相(C3S、C2S、C3A 和

C4AF)的导热系数大于水化产物相(CSH、CH、AFt

和 AFm)的导热系数，这使得水泥石的导热系数随

着水化程度的增加而减小。 

3) 并联模型、串联模型和 EMT 模型的计算结

果与试验测量值的偏差较大，相对误差在 7.6%~ 

27.8%之间。SC 模型的计算值与试验测量值具有较

好的一致性，相对误差在 0.3%~4.7%之间，因此采

用 SC 模型可以较准确地预测水泥石的导热系数。

Maxwell模型和MT模型可以替代SC模型用于预测

大水灰比且养护龄期较长的水泥石的导热系数。 
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