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摘  要：水泥水化是十分复杂的物理与化学反应过程，这一过程直接决定了硬化水泥浆体的微观结构和宏观性能。传统的实

验方法普遍存在耗时费力、成本高等不足。利用计算机模拟来阐明水泥水化和微结构演变机制已成为当前的研究热点。首先

介绍了水泥水化模型的发展演变过程，并对比分析了不同模型的优缺点。然后，结合水泥水化模拟的最新研究进展，着重介

绍了非球形水泥颗粒的水化模型、水化硅酸钙凝胶纳米尺度的研究现状。最后，基于相关模型的应用情况，探讨了矿物掺合

料对水泥浆体水化过程和微观结构的影响，并对水泥基材料的宏观性能(如介质传输、氯离子扩散和微裂纹扩展)进行了预测。 
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Abstract: Cement hydration is a complex chemical and physical reaction process, which directly determines the microstructure and 
macro-property of hardened cement paste. Since conventional experimental methods are in general time-consuming, laborious and 
expensive, computer simulation thus becomes popular in understanding the mechanism of cement hydration and microstructure 
development in recent years. In this review, existing hydration models were introduced, and their advantages and drawbacks were 
described. Recent work on the cement hydration simulation were summarized, in which the emphasis is on the hydration of 
non-spherical cement particles and nano-scale simulation of calcium silicate hydrate. Based on the practical application of relevant 
models, the effect of mineral admixtures on the hydration process and microstructure of cement paste was discussed. The properties of 
cement-based materials (i.e., agent transport, chloride diffusion and microcrack propagation) were represented as well. 
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混凝土是当前使用量最大的建筑材料，被广泛

应用于工程建设之中。在混凝土的各组成材料中，

水泥浆体起着粘结骨料从而形成均匀致密整体的作

用，其微观结构直接决定了混凝土的力学性能、传

输性能及耐久性。然而，水泥水化机理十分复杂，

水化产物的构成取决于材料组成和养护环境[1]，当

前对水泥水化及微观结构演化过程的认识并不透

彻。随着计算机技术的迅速发展，数值模拟因简洁

高效、成本低、精度高等优点，逐渐被应用于混凝

土材料的研究。 
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Maekawa 等[2]认为硬化水泥浆体的组分包括

未完全水化的熟料颗粒、水化产物以及孔洞等，

并据此提出了初始的结构模型。Kondo 等[3]通过对

硅酸三钙(C3S)水化反应进行定量化表征，建立了

水泥水化的数学模型。Jennings 等[4]提出的水化模

型突破了单一水泥颗粒的限制，能够体现真实的

颗粒分布，这为当前广泛应用的连续基模型奠定

了基础[58]。此外，数字图像基模型亦可用于水泥

水化的模拟，其代表是由 Bentz 和 Garboczi 开发的

CEMHYD3D(Three-dimensional Cement Hydration 

and Microstructure Development Model)[9]。该模型以

扫描电镜获得的试样图像作为输入，通过 3D 重构

技术和元胞自动机算法来再现水泥水化进程。然而，

上述模型较少考虑水泥颗粒的真实形状和水化硅酸

钙(C-S-H)凝胶的结构。近年来，针对非球形颗粒建

模与水化模拟、C-S-H 凝胶结构的研究引起了广泛

关注，并取得了显著进展。本文将介绍计算机模拟

在水泥基材料水化及微结构演化研究中的最新进

展，探讨矿物掺合料对水化过程和微观结构的影响，

并阐述水泥水化模型在理解介质传输机制和断裂破

坏机理的应用情况。 

1  水泥水化经典模型 

1.1  单颗粒模型 

在 Kondo 等[3]提出的模型中，水泥水化过程被

简化为 C3S 颗粒与水发生反应，并未考虑其他熟料

矿物相和真实的粒径分布。随着 C3S 颗粒被逐渐消

耗，其粒径减小，水化生成的产物覆盖在颗粒表面

并阻止颗粒的溶解，这被归咎于水化过程诱导期形

成的重要原因。随着产物层厚度的增大，部分产物

出现溶解，从而导致加速期的出现，如图 1a 所示。

基于此模型，Pommersheim 和 Clifton[10‒11]将水化产

物进一步细分为内部产物和外部产物，认为前者的

传输性能较为稳定，而后者的扩散系数则会随水化

进程发生改变，如图 1b 所示。Parrot 和 Killoh[12]研 

 

      (a) Kondo[3]                          (b) Pommersheim and Clifton 

图 1  单颗粒模型示意图[10‒11] 
Fig. 1  Schematic representation of single particle models by[10‒11] 

究了水灰比、颗粒形貌、相对湿度对水泥水化速率

的影响，并对不同矿物相的水化程度、水消耗量和

水化放热量进行了准确预测。 

1.2  连续基模型 

为了克服单颗粒模型无法表现真实粒径分布的

缺点，Jennings 等[4]提出将水泥颗粒视为具有一定粒

径分布的若干球体，通过选取代表性体积单元(边长

为 100 μm 的立方体)，使水泥颗粒随机分布于该容

器之中，以此作为未水化水泥的初始结构。随着水泥

与水发生反应，水化产物 C-S-H 凝胶和氢氧化钙分

别覆盖于水泥表面和在孔洞中进行生长。这为连续基

模型的发展提供了方向，也是水泥水化及微观结构演

化模型 HYMOSTRUC(Hydration，Morphology and 

Structural Development Model)[6–7] 的理论基础。

HYMOSTRUC 可以模拟不同水灰比下水泥熟料的

水化过程，并对任意水化时间下水泥浆体的三维结

构进行可视化观测。然而，HYMOSTRUC 并未能真

实反映 C-S-H 凝胶的形貌特征。基于 Ouzia 与

Scrivener 提出的成核生长机制，利用 µic 模拟得到

了与实验观测结果吻合较好的 C-S-H 凝胶[13–14]，并

且较好地揭示了水泥主要水化峰的来源，如图 2 所

示。与 HYMOSTRUC 和 µic 中水泥颗粒均采用随

机分布不同，XIPKM(Extended Integrated Particle 

Kinetics Model)[5]考虑了颗粒之间的相互作用，依据

离散元方法实现了水泥颗粒的动态堆积，在研究稻

壳灰-水泥体系的水化过程中得到了成功应用。图 3

为利用 XIPKM 得到的掺有稻壳灰的水泥浆体的三

维结构。 

 

图 2  C-S-H 的针状成核生长模型[14] 
Fig. 2  A model of C-S-H nucleates and grows as needles[14] 

 

图 3  水泥-稻壳灰混合体系的三维结构[5] 
Fig. 3  Three-dimensional structure of cement paste blended 

with rice husk ash[5] 
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1.3  数字图像基模型 

与矢量基模型需要较为复杂的计算建模过程相

比，数字图像基模型(如 CEMHYD3D)主要以微观测

试得到的数字图像作为输入，通过识别图像的灰度值

来区分不同物相，利用三维重构技术建立硬化水泥浆

体的微观模型，并依据元胞自动机算法对水泥水化及

微结构演化过程进行模拟 [9,15]。图 4 展示了由

CEMHYD3D 生成水泥浆体的三维结构。由于

CEMHYD3D 以真实的材料结构为基础，不存在将水

泥颗粒视作球体和均相材料的假设，因此能够反映颗

粒形貌和物相组成对水泥浆体微观结构的影响[16]。

此外，水泥浆体被离散成若干物相体元，以方便进行

存储和计算，这使得 CEMHYD3D 生成的试样可以

直接用于水泥基材料传输性能和力学性能的研究之

中。图像分辨率是制约数字图像基模型计算精度的

关键因素，较高的分辨率可以确保得到更加精确的

结果，但也会带来巨大的计算量。Garboczi 等[17]发

现图像分辨率是影响水泥浆体扩散与渗透性能最为

显著的参数。为了简化取样过程，Bentz 等[18]基于

试验结果建立了能够表征不同水泥特性的数据库，

扩展了 CEMHYD3D 的适用范围，在水泥水化和微

观结构演化过程模拟中得到了较好的应用。除了

CEMHYD3D，THAMES (Thermodynamic Hydration 

and Microstructure Evolution)和 HydratiCA(Hydration 

by Cellular Automata)等模型也被用于模拟水泥水化和

微结构演变过程[19–21]。THAMES 突破了 CEMHYD3D

未考虑水化热力学和动力学的局限，成功用于模拟孔

溶液中不同物相的溶解与生成过程，HydratiCA 则同

时考虑了化学反应与热动力反应过程且支持并行计

算，在大规模体系的水化模拟中得到了成功应用。 

 

            (a) 2D                             (b) 3D 

Red: C3S, aqua: C2S, green: C3A, yellow: C4AF, grey: gypsum. 

图 4  基于图像重构水泥熟料相的微观结构[15] 
Fig. 4  Microstructure of clinker phases after segmenting[15] 

2  水泥水化模型的发展 

2.1  非球形水泥颗粒的水化模型 

水泥颗粒的真实形状并不具有规律性和对称

性，这不仅会影响材料的微观结构，而且也会影响

其工作性能、力学性能和耐久性等。因此，构建非

球形颗粒的结构模型具有重要意义，当前普遍采用

的方法包括数值计算法与图像处理法。前者主要借

助几何函数来构造不规则颗粒的轮廓，如椭球体、

多面体等。基于球体和二维椭圆形，Xu 等[22]将椭

球体的概念引入到水泥颗粒的形状表征中，并成功

得到了不规则水泥颗粒的紧密堆积结构[23]，如图 5a

所示。此外，利用延拓方法、线性与非线性规划理

论来构建凸多面体亦得到了一定关注。Xu 等[24]研

究了十二面体的水泥颗粒对水泥基材料微观结构的

影响，如图 5b 所示。基于棘突说构建的五种正多面

体颗粒，Zhu 等[25]采用连续基模型研究了颗粒形状

对水化过程和微观结构演化的影响(见图 6)，发现球

形度是影响水化程度和孔隙率的主要因素。刘志勇

等[26]亦发现非规则水泥颗粒会对水化进程和孔隙

特征参数产生显著影响。Liu 等[27]提出的中心生长

模型也可以用来得到不规则水泥颗粒，其计算过程

如图 7 所示，由此得到的几何模型可以用作

CEMHYD3D 水化模拟的输入参数。一般而言，在

初始水泥颗粒堆积结构生成之后，需要基于合理的 

 

          (a) Spheroid              (b) Convex polyhedron[24] 

图 5  非球形水泥颗粒的堆积模型 
Fig. 5  Packing structure of non-spherical cement particles 

 

图 6  颗粒形状对水泥浆体微观结构的影响[25] 
Fig. 6  Influence of particle shape on the microstructure of 

cement paste[25] 
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动力学模型和热力学模型对水泥水化过程进行准确

模拟。前者主要用于确定水泥熟料中不同矿物相的

水化速率、水化产物的空间分布以及主导反应过程

的推动力，后者则着重考虑温度和 pH 值对水化过

程中离子溶解与扩散、物相生成的影响。为了能够

同时考虑水化过程中的热力学反应和动力学反应，

Holmes 等[28]近期开发了用于模拟水泥水化过程的

HYDCEM 模型，该模型以水泥化学组成、物相密度、

水化放热量等为输入参数，成功地预测了水化进程中

C-S-H 凝胶、氢氧化钙等水化产物的体积变化，并揭

示了水泥种类和养护温度对水化过程的影响。 

 

图 7  不规则形状颗粒的形成示意图[27] 
Fig. 7  Illustration of arbitrary-shaped cement particles[27] 

 

随着无损检测技术的飞速发展，成像与图像处

理方法成为颗粒形状表征的有效途径。Zhang[29]利

用 X 射线 CT 扫描技术得到了水灰比为 0.5 的水泥

浆体(水化龄期分别是 1、7 d 和 28 d)的灰度图像，

并采用图像二值化方法将未水化水泥、水化产物

和孔洞进行了区分，从而重构了硬化水泥浆体的

微观结构，如图 8 所示。目前，该技术已被成功

用于混凝土材料钢筋腐蚀行为的研究[30]。不过，

高昂的成本和设备需求限制了其得到大规模推广

和应用。 

 

图 8  7 d 龄期的水泥浆体微观结构[29] 
Fig. 8  Microstructure of cement pastes hydrated for 7 d [29] 

 

2.2  C-S-H 凝胶的纳米结构和分子动力学模拟 

作为主要水化产物，C-S-H 凝胶包覆于未水化

的水泥表面，通常呈现出纤维状或层片状。在水化

中前期，水泥颗粒表面主要由低密度的 C-S-H 凝胶

所覆盖，随着水化过程进行，靠近未水化水泥颗粒

表面区域的 C-S-H 凝胶结构逐渐变得密实，形成高

密度 C-S-H 凝胶。因此，处于水化中后期的水泥浆

体，会同时存在两种不同的 C-S-H 凝胶，即内/外部

水化产物[31]。其中，前者常被简单认作是补偿水化

消耗的水泥熟料，而后者则被视作均质材料覆盖在

水泥颗粒表面并不断向外生长。 

基于小角度中子散射和纳米压痕测试结果，

Jennings 于 2000 年和 2008 年分别提出了描述

C-S-H 凝胶的结构模型(Colloid Model，CM)，即

CM-[32]和 CM-[33]。图 9 和图 10 分别为 CM-和
CM-的结构示意图。Jennings 认为，C-S-H 凝胶是

由具有一定组成的基本结构单元按一定规则排列而

成，主要存在两种形态：低密度 C-S-H 凝胶(颗粒堆

积密度为 64%)和高密度 C-S-H 凝胶(颗粒堆积密度

为 74%)。在 CM-中，C-S-H 凝胶的基本结构单元

被视作球体。然而，按此假设计算出的 C-S-H 凝胶

特定比表面积为 120 m2/g，这与小角度中子散射测

得的实验值(70 m2/g)并不一致，因此 Jennings 将结

构单元由球体修正为扁平状结构，并提出了 CM-。
Liu 等[34‒35]依据 Jennings 提出的 CM-构建了 C-S-H

凝胶的纳微观模型，并研究了 C-S-H 凝胶在不同相

对湿度下(50%~85%)的干燥收缩行为。基于薄片状

和圆盘状组成单元来构建 C-S-H 凝胶的结构模型，

并以此来研究 C-S-H 凝胶的生长机制和结构特性亦

得到了一定关注[36–37]。与 Jennings 提出的结构模型

相比，该类模型能够更好地反映出 C-S-H 凝胶的形

貌特征。Do 等[38]揭示了 C-S-H 凝胶并非具有光滑

表面的单相材料，并指出如何合理表征真实浆体的

孔结构特性依旧是十分具有挑战性的问题。 

与 Jennings 提出的 CM 模型不同，分子动力学

模拟侧重于从分子尺度构建 C-S-H 凝胶的结构。

Tobermorite 和 Jennite 通常作为类 C-S-H 凝胶的矿

物相[39]，通过合理设置分子间的势能函数，根据分

子动力学方程获得稳定状态下的材料结构，最后计

算出 C-S-H 凝胶的力学性能和传输性能。基于

C-S-H 凝胶分子模型和分子动力学模拟，Pellenq

等[40]计算得到的压痕模量为 65 GPa，非常接近纳

米压痕测得的 56 GPa。李登科等[41]采用分子动力

学方法研究了水分子、钠离子和氯离子在不同尺寸

的 C-S-H 纳米孔道(1、2、3 nm 和 4 nm)中的传输

特性。研究表明：纳米孔道中的钠离子、氯离子和
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水分子的动力学特性异于毛细孔中的水分，界面处

水分排布更加有序且存在显著的离子吸附现象。此

外，分子动力学模拟也被用于研究水分和氯离子在

砂浆中的迁移过程[42]。研究表明：氯离子与 C-S-H

凝胶之间的界面吸附作用使其倾向于留在凝胶表

面，而氯离子因聚集形成 Ca-Cl 离子团簇体会降低

其迁移速率。Zhang 等[43]利用分子动力学模拟研究

了硅酸三钙水化过程中的形貌演变和反应机理，

C-S-H 凝胶呈现出的絮状结构与透射电镜观测到

的结果相符；模拟得到的 C-S-H 凝胶具有近程有

序、远程无序的结构特点，与 C-S-H 凝胶的非晶体

特性相吻合。 

 

图 9  C-S-H 凝胶模型(CM-)[32,35] 
Fig. 9  Schematic diagram of C-S-H gel (CM-)[32,35] 

 

图 10  C-S-H 凝胶模型(CM-)[33] 
Fig. 10  Schematic diagram of C-S-H gel (CM-)[33] 

除了 C-S-H 凝胶，水泥水化产物中钙矾石的组

成和结构亦引起了广泛关注。Liu 等[44]开发出了适

用于钙矾石的反应性力场，并采用反应动力学模拟

的方法研究了其力学失效模式，研究结果为揭示钙

矾石在水泥和混凝土材料失效过程中的作用机制提

供了依据。Honorio 等[45]利用分子模拟方法研究了

钙矾石和单硫型水化硫铝酸钙的水化程度对材料晶

格参数和弹性模量的影响，并提出了能够极大提高

计算效率的经验力场。 

3  计算机模拟在水泥水化、微结构演 

化与性能研究的应用进展 

3.1  矿物掺合料对水泥基材料水化及微结构的影响 

3.1.1  石灰石粉    史才军等[46]较为系统地介绍了

石灰石粉影响水泥水化过程的不同机制。Mohamed

等[47]利用 µic 模型研究了石灰石粉的物理填充、成

核效应等对水泥水化进程的影响，发现大掺量的石

灰石粉能够明显提升水泥的水化程度。Bentz[16]则采

用 CEMHYD3D 模型来研究不同养护条件如何影响

掺有石灰石粉的水泥的水化过程，发现石灰石粉促

进水化的作用只在在密闭条件下才会变得显著。

Wang[48–49]研究了石灰石粉掺量对水泥水化放热量、

碳化深度和抗压强度的影响，发现大掺量的石灰石

粉不仅会增大水化放热量(如图 11 所示)，而且会产

生较大的碳化深度，但并未明显影响试样的抗压强

度。不过，上述研究并未对石灰石粉的作用机理进

行详细解释，仍需要进一步的研究来揭示材料组成、

结构和性能之间的关系。 

 

图 11  石灰石粉含量对水化热的影响[48] 
Fig. 11  Influence of limestone powder content on cement 

hydration heat[48] 

 

3.1.2  稻壳灰    Nguyen[50]采用 HYMOSTRUC 模

型，对稻壳灰粒径、掺量等如何影响水泥水化程度

以及水化产物中氢氧化钙含量进行了研究，相关结

果如图 12 所示。研究表明：稻壳灰的掺入导致会消

耗氢氧化钙，导致其含量出现下降、C-S-H 含量升

高，并改善了水泥浆体的孔结构。此外，稻壳灰的

多孔结构中会存储水分，这些水分会在水化过程中

逐渐释放，从而提升了水化程度和抗压强度[51]。Park
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等[52]研究了稻壳灰掺量、细度以及非晶体 SiO2 含

量对水泥水化程度的影响，发现低水胶比体系的早

期水化程度偏低，但水化后期会高于普通水泥浆

体，水化生成的氢氧化钙则随稻壳灰含量的增加而

减少。Le[53]采用 XIPKM 模型研究了稻壳灰对水泥

浆体孔结构、力学性能和耐久性的影响，发现添加

稻壳灰不仅会降低水泥浆体的孔隙率，而且会使孔

径分布变窄，从而提高了混凝土的耐久性。然而，

稻壳灰的掺入会引起材料杨氏模量和抗拉强度的

降低。 

 
图 12  稻壳灰掺量对氢氧化钙含量的影响[50] 

Fig. 12  Influence of rice husk ash content on the content of 
Ca(OH)2

[50] 

3.1.3  硅灰    通过构建硅灰-水泥体系的量化模

型，Papadakis[54]研究了硅灰掺量对水泥浆体强度的

影响，发现硅灰对水泥熟料的取代量越大，C-S-H 凝

胶的含量越高，硬化浆体的抗压强度愈大。赵雯[55]

探究了硅灰粒径、掺量及玻璃体相对含量对水泥水

化过程的影响，模拟得到的火山灰反应程度、孔隙

率等与文献结果吻合较好[54]。Wang[56]研究了不同养

护条件下硅灰对低水胶比水泥基材料抗压强度的影

响(见图 13)。研究表明，材料的抗压强度在硅灰掺

量为 10%时达到最大值，随着其掺入量继续增大，

试样的抗压强度将出现降低并会低于普通水泥试件

的抗压强度。 

除了石灰石粉、稻壳灰和硅灰，亦有采用计算

机模拟研究粉煤灰和矿渣如何影响水泥水化过程和

微观结构的报道。Liu 等[57]研究了粉煤灰对水泥水

化放热量、氢氧化钙含量、孔隙率、扩散系数等的

影响，发现掺有粉煤灰的水泥浆体的水化进程和孔

结构与粉煤灰掺量、水化龄期和水胶比有关；此外，

粉煤灰能够有效降低水泥浆体的离子扩散系数，这

被归咎于 C-S-H 凝胶中形成了更加迂曲的传输通

道。Wang 等[58]发现掺有粉煤灰和矿渣的混凝土的

放热速率由水泥水化和矿物掺合料的化学反应共同

决定。Chen 等[59]基于 CEMHYD3D 开发了适用于模

拟矿渣水泥水化及微结构发展过程的模型，相关研

究表明矿渣的氧化物组成与孔洞中溶液的碱度是制

约矿渣反应活性的关键因素。 

 
图 13  硅灰掺量对水泥浆体抗压强度的影响[56] 

Fig. 13  Influence of silica fume content on the compressive 
strength of cement paste[56] 

3.2  水泥基材料的性能预测 

3.2.1  介质传输    Zalzale 等[60]以ic 模拟得到的

水泥浆体为初始结构，采用 lattice Boltzmann 方法

模拟了流体在非饱和水泥浆体中的传输过程，并计

算了材料的渗透系数。研究发现，当传输介质为水

时，随着水饱和度的下降，样品的渗透系数显著降

低；当传输介质为气体时，水泥浆体的渗透系数则

随水饱和度的降低而增大。基于 XIPKM 水化模拟

得到的水泥浆体微观结构，Li 等[61]利用管道网络

模型研究了水饱和度对水泥基材料渗透系数的影

响，相关研究结果与 Zalzale 等观察到的结果十分

吻合。随后，Li 等[6263]进一步研究了水灰比、水

化时间、粒径分布等对非饱和水泥浆体水分渗透系

数的影响，发现其主要取决于材料的有效孔隙率。

当水饱和度较高时，材料内部的毛细孔相互连通，

此时有效孔径的大小决定了水分渗透系数的高低；

当水饱和度较低时，材料中毛细孔趋于闭合，此时

孔的连通性则主导了水分传输过程。Zhang[29]采用

CT 扫描获得非饱和水泥浆体的灰度图像，基于

lattice Boltzmann 方法模拟了非饱和水泥浆体内气

相液相固相之间的相互作用。图 14 展示了水饱

和度为 72%时材料内部达到平衡时的水流情况。研

究发现，水分渗透系数与有效孔隙率存在唯一的对

应关系。 
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图 14  水化 7 d 水泥浆体的稳态水流[29] 

Fig. 14  Steady-state water flow in cement paste hydrated for  
7 days[29] 

3.2.2  扩散    Garboczi 等[64]模拟了氯离子在水泥

浆体中的扩散过程，发现水胶比较低且掺有一定量

硅灰时，扩散系数由 C-S-H 含量控制。Liu 等[65]利

用随机行走算法对水泥浆体的扩散系数进行了预

测，并研究了水灰比和水化时间对离子扩散系数的

影响。上述研究均表明：扩散系数随水化时间的增

加而降低，这与所采用的是矢量基模型或数字图像

基模型无关。Liu 等[66]研究了因拉力和冻融循环

产生的微裂纹对水泥浆体扩散系数的影响。研究

表明：随着拉伸荷载的增加，试样的扩散系数也

随之变大，且垂直于荷载方向上的增大幅度比平

行于荷载方向更为明显。当试样处于冻融环境时，

扩散系数会随温度的降低而增大，与荷载方向并

无明显关联。图 15 给出了水灰比为 0.4、水化程

度是 69%、不同扩散时间(2、10、20 min 和 49 min)

时水泥浆体内的氯离子浓度分布。Zhang 等[67]基于

lattice Boltzmann 方法模拟了非饱和水泥基材料的

离子扩散过程，发现水饱和度对离子扩散系数的影

响非常明显，且两者存在一定的函数关系，如图 16

所示。Patel 等[68]对比分析了由 CEMHYD3D 和

HYMOSTRUC3D 生成的水泥浆体微观结构，发现

在孔隙率为 20%时毛细孔均趋于闭合，这对于准

确预测水泥浆体的扩散系数非常重要。Liu 等[69]

探究了不同形状的水泥颗粒对硬化水泥浆体离子

扩散系数的影响，发现球形度较低的水泥颗粒水

化更加充分，因此具有更加致密的结构和更低的

离子扩散系数。Liu 等[70]发现基于球形颗粒预测的

水泥浆体扩散系数比不规则水泥颗粒体系的扩散

系数高出 0~40%，该差异主要由不同的水泥粉末

形状、毛细孔结构和 C-S-H 凝胶形貌所引起。其

中，颗粒形状与其比表面积密切相关，球形颗粒

具有更小的比表面积，这也是基于球形水泥颗粒

得到的扩散系数偏高的主要原因之一。此外，颗

粒形状的改变亦会影响水泥浆体的孔结构和产物

分布，这些都会对模拟得到的扩散系数产生影响。

侵蚀性介质诱发的有害反应会改变水泥基材料的

组成和结构，因此会影响其介质传输行为。Li 等[71]

构建了饱和水泥基材料的反应传输模型，实现了

从水泥水化到腐蚀破坏的全过程追踪。研究表明，

钙矾石析出是硫酸盐侵蚀过程中体积膨胀的主要

来源，这不仅取决于钙矾石的含量，而且与水泥

浆体中孔洞的分布情况密切相关。多离子的交互

作用亦会对水泥基材料中的传输过程产生影响。

Feng 等[72]建立了水泥基材料固液界面处两相离子 

 

图 15  无损伤水泥浆体的氯离子浓度分布[66] 
Fig. 15  Chloride concentration distribution in non-damaged 

cement paste[66] 

 
图 16  水饱和度与相对离子扩散系数的关系[67] 

Fig. 16  Relationship between relative ionic diffusivity and 
water saturation degree[67] 
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传输的二维模型，研究了外加电场作用下不同带

电离子的迁移规律，发现表面电价会显著影响离

子的浓度分布和氯离子流量，但该影响仅局限于

表面区域。此外，由于固相的存在，离子传输通

道变得更加曲折，因此会得到更低的离子迁移速

率。张林松等[73]提出了适用于水泥净浆的氯离子

与钙离子耦合传输模型，发现氯离子扩散速率随

钙溶出而加快。 

3.2.3  微裂纹扩展    Liu 等[35]利用 3D lattice 断

裂模型得到了硬化水泥石内部的微裂纹，研究了

相对湿度较高时水泥石的干燥收缩行为，发现约

束条件下材料内部微裂纹的数量会随相对湿度的

降低而增加，且在垂直于约束面的方向上断裂单

元最多。Zhang 等[74]利用 X 射线断层扫描技术获

得硬化水泥浆体的结构，采用微观力学模型研究了

材料的变形和断裂。图 17 为单轴拉伸下水泥浆体的 

 

 

 

图 17  水泥浆体的应力-应变图及对应的微裂纹发展[74] 
Fig. 17  Stress strain response and microcrack propagation of 

cement paste[74] 

应力-应变图及对应的微裂纹发展过程。微裂纹最初

主要分布在水泥浆体的大孔中(step1)，在互相连通

前(step1 000)对材料应力应变的影响可以忽略不

计；随着荷载的增加，新裂纹逐渐产生(step3 300、  

step4 850)，裂纹开始扩展并相互连通，在材料内

部产生更大的自由表面，较好地解释了实验观测

到的荷载峰值之前的非线性反应。吴彰钰等[75]构

建了珊瑚混凝土的三维细观模型，研究了静/动态

荷载作用下珊瑚混凝土的损伤破坏行为，并揭示

了失效机理。 

4  结束语 

1) 在模拟水泥水化及微观结构演化过程时，矢

量基模型和数字图像基模型各有优缺点，可以基于

研究需要进行合理选择。不同模型的选择不会影响

水泥基材料的性能模拟结果，即同等条件下性能预

测精度与所选模型无关。 

2) 现有的水泥水化模型以球形颗粒为主，构建

出非球形颗粒的结构模型并研究其水化过程仍是当

前的研究热点。数值计算法可用于建立椭球体和凸

多面体等较为规则的形状，图像处理法则能获得不

规则形状的水泥颗粒，但所得结果的准确性取决于

仪器设备的精度。 

3) C-S-H 凝胶的结构和形成机制仍不清楚，分

子动力学模拟为深入研究 C-S-H 凝胶的结构特性和

性能提供了可能。将 C-S-H 凝胶的纳米结构作为水

泥水化模型的输入，以此构建出混凝土材料的多尺

度结构模型，这仍将是研究服役环境下(如冻融循

环、碳化、动态荷载和干湿交替等)混凝土结构与性

能劣化规律所需突破的研究方向。 

4) 计算机模拟在探究矿物掺合料对水泥基材

料微观结构影响以及宏观性能预测等方面具有经济

高效、精度高等优势，但大规模运算对计算机配置

和计算能力提出了更高的要求，与超级计算、并行

计算和大数据技术进行交叉融合将会使水泥水化模

模型的应用前景变得更加广阔。 
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