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磷酸氢二钾提高硅酸镁水泥早期强度的机理 
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摘  要：硅酸镁水泥(MSHC)较慢的早期水化速率是限制该种水泥应用规模的主要因素。通过 X 射线衍射(XRD)精修，29Si 核
磁共振谱(NMR)，扫描电子显微镜(SEM)与密度泛函理论计算探讨了磷酸氢二钾(DKP)加速 MSHC 水化的机理，证实 DKP 的

引入能够诱导胶凝性更强的水化硅酸镁(M–S–H)结构更快的生成，从而显著提高 MSHC 的早期强度以及后续强度，其 1、3、
7、14 d 和 28 d 分别提高 3.25、13.78、22.23、34.58 MPa 和 37.96 MPa。硅酸镁水泥水化产物的 XRD 精修，29Si NMR，SEM
与密度泛函理论计算证实，DKP 诱导生成了高杨氏模量和低泊松比的 M–S–H，即 Superhydrous Phase B。强调这样一种思路，

即合适的外加剂能够诱导胶凝性更强的 M–S–H 结构更快的生成，从而提高水合硅酸镁水泥的水化速度和早期强度，进一步

拓展水合硅酸镁水泥的应用范围。 
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波特兰水泥(PC)是产量最大的工业品，其生产

活动中直接和间接排放的 CO2 约占人为温室气体

(GHG)总排放量的 8%[1]，是最重要的人为碳排放来

源之一。目前人们正积极寻找 PC 的低碳替代品[2]。

硅酸镁水泥(MSHC)被认为是 PC 的绿色替代品，因

为其生产温度更低，并且具有潜在的 CO2吸收能力。

此外，具有低 pH 值特性使得 MSHC 可以应用在一

些特别场合[3–4]。近年来，研究人员提出了一种多屏

障概念的放射性废物储存库，MSHC 的低 pH 值特

性使其避免了对粘土的部分降解，使得其具有潜力

成为该类建筑材料[5–6]。同时，MSHC 被认为是一种

很有潜力的核废料固定水泥，其对有害金属离子固

化的能力也被研究证实[7–9]。 
当前，大规模应用 MSHC 仍然存在挑战，最主

要的限制因素在于其过慢的水化速率，尤其是在水

化早期阶段。目前，加速 MSHC 水化速率，提升早

期强度的方式较为有限，主要包括在 MSHC 内部掺

入吸水树脂(SAP)进行内养护[10]，或是使用未经二

次煅烧的轻烧氧化镁作为原材料的同时，在 MSHC

体系中引入磷酸氢二钾(DKP)以提升 MSHC 的早期

强度[11]，这被认为是小部分生成了磷酸钾镁水泥

——快凝性镁基水泥。目前，研究这种提高早期强

度的机理的工作很少，因为 MSHC 的胶凝相，水化

硅酸镁(M–S–H)，其组成十分复杂，至少包含了蛇

纹石，叶蛇纹石，温石棉等矿物种类[12–17]。目前的

研究仅限于以 M–S–H 的 29Si 核磁共振谱(NMR)来
表征硅酸镁水泥中的 Si—O 结构[10, 18–19]，这显然不

足以描述复杂的M–S–H体系。本工作使用包含DKP
在内的多种外加剂，制备得到早期强度更高的

MSHC，分析其微观形貌和矿物组成，以此研究 DKP
提高硅酸镁水泥早期强度的机理。为深入理解其机

理，使用第一性原理计算来模拟 M–S–H 的各个矿

物的杨氏模量和泊松比。 
合适的外加剂能够诱导胶凝性更强的 M–S–H

晶体结构更快的生成，从而提高水合硅酸镁水泥的

水化速度和早期强度，进一步拓展水合硅酸镁水泥

的应用范围。这为改善硅酸镁水泥的性能和拓展其

应用提供了新思路。 
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1  实验 
1.1  原材料 

轻烧氧化镁(L-MgO)，是低温(650 ℃)煅烧菱

镁矿的产物，来源于辽宁营口大石桥，平均粒径

为 11.28 μm。比表面积为 2.3 m2/g。L-MgO 的活

度(CAA 值根据 YB/T 5206-2004 行业标准[20])记录

为 423 s。X 射线荧光光谱法测试得到的化学成分

见表 1。 
硅灰(SF)，来源于自河南郑州，非晶相，SiO2

含量为 96.89%。平均粒径为 8.04 μm。比表面积为

21.4 m2/g。X 射线荧光光谱法测试得到的化学成分

见表 1。 
K2HPO4·3H2O (DKP)，氢氧化钾，六偏磷酸钠

(SHMP，Na6P6O18)，磷酸二氢钾(KDP，KH2PO4·3H2O)
均为分析纯，来源于上海阿拉丁生化科技股份有限

公司。 
分析纯 MgO，用于化学合成 K 型鸟粪石，来

源于上海阿拉丁生化科技股份有限公司。 
K 型鸟粪石(K-struvite，KMgPO4·6H2O)，通

过分析纯氧化镁和 KDP 进行合成，磨细并过 200
目筛。 

 
表 1  轻烧氧化镁(L-MgO)和硅灰(SF)的化学组成 

Table 1  Chemical composition and physical properties of light 
calcined magnesia (L-MgO) and silica fume (SF)  

                                                    w / % 
Material MgO SiO2 CaO Al2O3 LOI 

L-MgO 88.75 4.8 1.35 0.56 3.6 

SF  96.89 0.05 0.12 0.79 

w is mass fraction. 
 
1.2  样品制备 

制备 MSHC 样品的 MgO : SF 质量比为 40 : 60 
(即物质的量之比为 1 : 1)，水胶质量比(W/C)保持恒

定在 0.45，SHMP 的含量为总固体质量的 1%(质量

分数，下同)，表 2 显示了本研究中硅酸镁水泥样品

设计组成信息，所有样品都加入了 1%的 SHMP，第

1、2、3 和 4 组被记为 SHMP、DKP、KOH和 K-struvite
组，后 3 组的外加剂中保持各组 K 元素的物质的量

一致。样品均在 25 ℃，相对湿度 95%的条件下养护

至 28 d。当试样养护至 1、3、7、14 d 和 28 d 龄期

时，将其破碎成为粒径为 1~3 cm 的小块，并浸泡在

异丙醇中以终止其继续水化，在测试前将破碎后的

样品在真空干燥箱中 40 ℃烘干至不再有质量损失

为止。 

表 2  硅酸镁水泥(MSHC)样品的设计组成 
Table 2  Composition of the magnesium silicate cement 

(MSHC) samples 
Samples 

No. 
w(MgO): 

w(SF) 
W/C 
ratio w(SHMP)/% m(DKP)/g m(KOH)/g m(K-struvite)/g 

1 40:60 0.45 1    

2 40:60 0.45 1 0.61   

3 40:60 0.45 1  0.15  

4 40:60 0.45 1   0.7 

Note: W/C is water-binder ratio; SHMP is sodium hexametaphosphate; DKP 
is dipotassium hydrogenphosphate; m is in mass. 

 

1.3  分析和测试 
试样的抗压强度由万能力学试验机在每个养护

龄期(1、3、7、14 d 和 28 d)以 0.5 kN/s 的恒定加载

速率测定，每个抗压强度数据点是 3 个试样的平均

值。水泥流动度按照 GB/T 2419—2005 测定。X 射

线衍射(XRD)测试于 Empyrean 仪器上使用 Cu-Kα

辐射(40 kV，40 mA)进行，扫描步长为 0.02°，扫描

速率为 0.005 (°)/s 以便于进行 XRD 精修分析，扫描

角度 2θ从 10°到 80°。在 XRD 制样过程中，ZnO 被

用作人为外加的参比物质以便于后续分析。扫描电

子显微镜(SEM)使用 JSM-IT300 设备进行，以研究

制备样品中水合产物的形态。29Si NMR 使用 Bruker 
Advance III 400 光谱仪获得样品的 29Si NMR 谱，

光谱在7 mm 氧化锆转子中以79.5 MHz的频率采集

数据，转速设置为 5 kHz，延迟时间为 10 s。 
1.4  第一性原理计算方法 

这项工作基于密度泛函理论计算。所有模型都使

用 Vienna Ab-initio Simulation Package (VASP)模拟软

件包进行了几何优化并进行后续计算[21–22]。计算中采

用投影仪增强平面波法(PAW)，截断能设为 500 eV，

这是收敛试验后得到的，更高的截断能不会影响计算

结果。交换相关势由 Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE)
在广义梯度近似(GGA)下近似[23–24]。使用 15×15×9
的 K 点网格对第一布里渊区进行采样用于应力–应
变的计算。使用 vaspkit 计算各个 M–S–H 晶相的杨

氏模量和泊松比[25]。 

2  结果与讨论 
2.1  抗压强度和流动度分析 

空白组和添加了 DKP 或相同当量 KOH 和

K-struvite 的 M–S–H 样品的抗压强度，如图 1 所示。

添加 DKP 对于 1、3、7、14 d 和 28 d 强度均有显著

提升，这大致分为 2 个方面：1) DKP 诱导生成了更

合适的、机械强度更高的 M–S–H 晶相；2) DKP 加

速了 M–S–H 的水化速度，尤其是加速了早期水化。 
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图1  不同外加剂制备的MSHC的流动度和各龄期的抗压强

度，折线图表示流动度 
Fig. 1  Fluidity and compressive strength at different ages of 

MSHC prepared with different additives, line chart 
means the fluidity 

 
添加与 DKP 相同当量 KOH 和 K-struvite 后，

M–S–H 的 3、7、14、28 d 抗压强度也有较为明显

的提升，抗压强度提升幅度小于 DKP。KOH 的增

强作用可能归结于适当的碱效应。适当的碱性环境

可以加速 SF 的解离从而提升其早期水化速率，但

过于碱性的环境不利于 MgO 溶解于水的过程，因

此适当的碱性可能是最有利的。K-struvite 的增强作

用可能归因于 K-struvite 晶须成为了晶种。DKP 对

M–S–H 体系的增强作用可能是碱效应和晶须效应

的协同作用。 
需要指出的是，DKP、KOH 和 K-struvite 的加

入会小幅降低 M–S–H 水泥的流动度。DKP/SHMP
复掺样品流动度依然有 238 mm。因此，外加剂DKP、
KOH 和 K-struvite 不会造成流动度方面的问题。影

响 M–S–H 流动度的关键在于体系中存在的大量硅

灰，硅灰越难以参与水化反应，体系流动度则越高，

而硅灰的反应活性直接却决于溶液的碱性，碱性越

高的溶液越有利于硅灰转化为硅酸根阴离子进入溶

液中参与胶凝反应。DKP 降低了体系中溶液的碱性

因而 DKP 组中的样品流动度相比于 SHMP 组有所

下降。表 3 给出了各组样品的凝结时间。 
 

表 3  MSHC 样品的凝结时间 
Table 3  Setting time of MSHC sample 

Samples No. Initial setting time/min Final setting time/min 

1 182 346 

2 67 184 

3 114 197 

4 123 225 

2.2  29Si NMR和XRD精修和第一性原理模拟计算 
本节主要讨论 DKP 外加剂对 MSHC 抗压强度

的增强机理。使用 29Si NMR 测试方法来表征 MSHC
试样的聚合度。使用 XRD 精修方法以确定 M–S–H
晶相的种类和生成量。对 4 种 M–S–H 晶体进行了

第一性原理计算以得到它们的理论力学性能。为更

清晰的展示测试结果与模拟计算结果，硅酸镁水泥

28 d净浆的 29Si NMR谱直接给出其硅氧四面体(Qn，

n 为共用氧原子数)结构的占比 I、聚合度(CD)和相

对反应程度(RD)的相对含量。试样的 XRD 精修结

果直接给出 M–S–H 晶相的种类及其相对含量(以外

加 ZnO 作为参比物质)。 
M–S–H 凝胶是 MSHC 的主要水化产物，其具

有复杂的结构。水化产物中的 M–S–H 结构特性和

生成数量直接决定了其胶凝特性。随着龄期的增长，

不断的水化作用将 Q4 转化为 Q1、Q2和 Q3 位点，即

二氧化硅消耗的同时，M–S–H 信号增加。29Si NMR
测试结果经分峰拟合和去卷积处理后，计算各

MSHC试样 28 d的Qn结构的相对含量 I、CD和RD，

结果列于表 4： 
CD=100%×[3I(Q3)+2I(Q2)+I(Q1)]/[3I(Q3)+I(Q2)+I(Q1)] 

(1) 

RD=100%×[I(Q3)+2I(Q2)+I(Q1)]/[[I(Q3)+2I(Q2)+I(Q1)
+I(Q3

silica)+I(Q4
silica)]                     (2) 

无论是 MSHC 还是传统的 PC，29Si NMR 测试

是少数比较方便研究水泥体系的方法[26–28]。然而，

对于 MSHC 而言，其过于复杂的 M–S–H 胶凝相使

得 NMR 测试不能很好的表征硅酸镁水泥的水化情

况。表 4 的 29Si NMR 测试结果指出，DKP 等外加

剂对 M–S–H 的 CD 和 RD 的影响并不明显。因此，

DKP 并不是通过影响 M–S–H 的聚合程度从而提高

其抗压强度。同时也表明，29Si NMR 测试表征对于

MSHC 体系而言并不完全配适。 

为更进一步研究DKP提高MSHC早期强度的机

理，本工作对 M–S–H 样品进行 XRD 精修分析，定

量的给出了 M–S–H 凝胶相的种类和数量，如表 5 所

示。4 种外加剂会诱导硅酸镁水泥体系水化为 4 种不

同的 M–S–H 晶相，分别是 Phase-D (Mg3Si2H6O6)[29]、

Superhydrous Phase B (Mg20Si6O36H8)[30] 、 Talc 
(Mg12Si16O48H4)[31]和 Anthophyllite (Mg7Si8O24H2)[32]，

如图 2 所示。S、Rwp和 R 都是评价 Rietveld XRD 精

修结果是否可信的参数，其中：S 表示实际测量得到

的衍射图样与理论计算的衍射图样之间的比值的标
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准偏差，即精修结果的可信度，例如图 2a 中的 S 值

为 1.4313，表示精修结果有约 98.57%的可信度；Rwp

表示加权残差平方和；R 是拟合优度参数之一，表示

原始数据点的残差平方和除以所有数据点的平方和。 
 

表 4  不同外加剂制备的 28 d MSHC 样品的 Qn结构 I、聚合度(CD)和相对反应程度(RD)的相对含量 
Table 4  Relative content of the Qn structure I, degree of polymerization (CD) and relative response (RD) of MSHC samples 

aged 28 d 

Samples No. 
Unreactive silica M–S–H 

CD/% RD/% 
I(Q3

silica)/% I(Q4
silica)/% I(Q1A)/% I(Q1B)/% I(Q2)/% I(Q3A)/% I(Q3B)/% 

1 4.71 53.10 0.74 9.43 12.66 17.87 1.49 0.74 42.19 

2 6.04 46.53 0.91 12.99 11.78 20.24 1.51 0.72 47.43 

3 7.09 39.22 0.90 14.48 13.88 23.83 0.60 0.72 53.69 

4 6.16 40.00 1.23 11.69 15.69 23.69 1.54 0.74 53.84 
 

表 5  不同外加剂制备的 28 d MSHC 样品的 XRD 精修结果 
Table 5  Results of XRD refinement of 28 d MSHC samples prepared with different additives 

M–S–H phase x( M–S–H phase)/% x(ZnO)/% Relative amount 

Phase-D (Mg3Si2H6O6) 4.7 38.8 1 

Superhydrous Phase B (Mg20Si6O36H8) 22.0 36.5 4.98 

Talc (Mg12Si16O48H4) 21.8 36.7 4.90 

Anthophyllite (Mg7Si8O24H2) 23.1 37.0 5.15 

x is mole fraction. 
 

  
(a) SHMP (b) DKP 

  
(c) KOH (d) K-struvite 

S is goodness of fit; Rwp is weighted profile function residual; R is residual factor. 

图 2  不同外加剂制备的 MSHC 样品的 XRD 精修衍射谱 
Fig. 2  XRD refinement of MSHC samples prepared with different additives 

基于 XRD 精修的结果，DKP 等不同的外加剂

会诱导生成不同结构偏好的 M–S–H 晶相，显然这

会对 M–S–H 水泥的抗压强度具有显著的影响。目

前，固体材料的抗压强度的精确公式尚未有定论，
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不过几个典型的公式已经被得到广泛的应用，尤其

是Griffith公式[式(3)]和改良的Orowan公式[式(4)]： 

f
0

1 2 fE
Y c

γσ =                          (3) 

th
E sγσ
α

=                            (4) 

式中：σf 为产生裂缝的临界外加应力；E 为弹性体

的杨氏模量；c0 为平板内贯穿性椭圆孔“裂纹”的半

长；γf 为自由表面能；Y 是一个数值常数，与裂纹

的几何形状及位置、外力作用方式以及所采用的断

裂样品的几何形状及尺寸有关；σth为理论临界断裂

强度；γS为自由表面能和晶格常数等材料性能有关；

a 为晶胞中原子平均间距。 
上述的所有分析都是对应于平面应力状态。而对

于平面应变状态，只需将式(3)和式(4)中的 E 用因子

E/(1–v2) (v 为材料的泊松比)进行简单的替换即可。 
虽然完全适用各种情况的水泥抗压强度公式还

没有被提出，不过在已被提到的经验公式中，较高

的 E，较低的 v 可以被认为是提高水泥抗压强度的

正相关因素。 
本工作使用先进的密度泛函理论方法计算了 4

种主要 M–S–H 晶体的力学性质，如表 6 所示。可

以看到，空白组的主要 M–S–H 晶相 Phase-D 具有最

低的杨氏模量和较高的泊松比，同时它的 M–S–H
晶相生成相比于其他组非常少，因此其理论抗压强

度为最低。添加 DKP 后的 M–S–H 主晶相为

Superhydrous Phase B，其具有最高的杨氏模量和较

低的泊松比，因此其理论抗压强度为最高。这说明

DKP 诱导了抗压强度更高的 M–S–H 晶相生成。添

加 KOH 和 K-struvite 的 M–S–H 主晶相分别为 Talc
和 Anthophyllite，它们具有较高的杨氏模量和较低

的泊松比，因此也有抗压强度的提升。可以认为，

DKP 对 M–S–H 的诱导是适当的碱效应与 K-struvite
晶种效应的协同作用。 

 
表 6  第一性原理计算模拟 M-S-H 晶相的力学量 

Table 6  Mechanical properties of M-S-H crystal phases 
calculated by DFT  

M–S–H Phase Young’s modulus/GPa Poisson’s ratio 

Phase-D 106.6 0.265 

Superhydrous phase B 221.3 0.234 

Talc 132.1 0.255 

Anthophyllite 113.6 0.262 
 

2.3  微观形貌分析 
提高 M–S–H 的早期水化速率是拓展 MSHC 应

用的核心问题之一。对 MSHC 试样采用背散射 SEM
以分析在不同外加剂条件下 M–S–H 水泥样品的微

观形貌，如图 3 所示。对比图 3a 和图 3c，DKP 组

的样品含球形硅灰更少，表面整体的平滑程度更高，

说明 DKP 组的 M–S–H 水泥 7 d 水化程度明显高于

空白组，即 DKP 对 M–S–H 水泥的早期水化有非常

明显的加速作用。图 3a 的水化程度远不如图 3c、
图 3e 和图 3g，这与 XRD 精修结果中 Phase-D 含量

最低(仅 4.7%)，而其他 3 个含镁晶相含量较高

(21.8%~23.1%)这一结果自洽，说明 DKP、KOH 和

K-struvite 对 M–S–H 水泥体系的早期水化均有加速

作用。对比图 3b 和图 3d，DKP 组的样品含球形硅

灰更少，表面整体的平滑程度更高，更高的平滑程度

可能表面该断裂面是生成的各类M–S–H矿物晶体的 
 

 
(a) SHMP, 7 d                   (b) SHMP, 28 d                    (c) DKP, 7 d                     (d) DKP, 28 d 

 
(e) KOH, 7 d                    (f) KOH, 28 d                   (g) K-struvite, 7 d                 (h) K-struvite, 28 d 

图 3  MSHC 样品的 SEM 照片 
Fig. 3  SEM images of MSHC samples 
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解理面而非粗糙的氧化镁粉末和硅灰，说明 DKP
组的 M–S–H 水泥 28 d 水化程度依然高于空白组，

这是由于 M–S–H 的水化是一个相对缓慢的过程，

DKP 加速水化的作用会体现的非常充分。图 3b 的

水化程度依旧远不如图3d、图3f和图3h，说明DKP、
KOH 和 K-struvite 对 M–S–H 水泥体系的加速水化

作用都比较显著。总之，DKP 明显加速了 M–S–H
水泥早期水化，这有助于提升 M–S–H 水泥的全期

抗压强度。 

3  结论 
1) 外加剂 DKP 可以提高 MSHC 的抗压强度，

其机理是诱导 MSHC 体系生成更合适的和机械强

度更高的 M–S–H 晶相，加速 MSHC 的水化进程，

MSHC 样品的 1、3、7、14 d 和 28 d 分别提高 3.25、
13.78、22.23、34.58 MPa 和 37.96 MPa。XRD 精修

结果显示，不同的外加剂会诱导 MSHC 水化生成不

同的 M–S–H 晶相，这会对水泥强度造成显著影响。

XRD 精修结果和 SEM 照片显示，DKP、KOH 和

K-struvite 均可在加速 MSHC 的早期水化过程，生

成更多数量的 M–S–H 晶相，从而提高水泥的抗压

强度，以 DKP 的增强效果为最佳。29Si NMR 结果

显示，无论添加外加剂与否，硅原子的 CD 相对 RD
差别不大，CD 和 RD 不是影响增强机理的关键因素。 

2) DKP会诱导M–S–H生成 Superhydrous Phase 
B，第一性原理计算结果说明这是一种高的杨氏模

量和低的泊松比的 M–S–H 晶相，理论强度高，这

是 DKP 增强 MSHC 的机理之一。 
3) 合适的外加剂能够诱导胶凝性更强的

M–S–H 晶体结构更快的生成，从而提高 MSHC 的

水化速度和早期强度，进一步拓展水合硅酸镁水泥

的应用范围。  
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Extended Abstract 
Introduction  Magnesium silicate hydrate (M–S–H) cement is a low-carbon cementitious material. This paper discusses the 
mechanism of dipotassium phosphate (DKP) accelerating the hydration of hydrated magnesium silicate cement, and confirms that the 
introduction of DKP accelerated the formation of M–S–H gel due to the alkali induction effect and K-struvite seed crystal induction 
effect. This improves the compressive strength and subsequent strength of hydrated magnesium silicate cement, which can increase 
3.25, 13.78, 22.23, 34.58 MPa and 37.96 MPa at the age of 1, 3, 7, 14 d and 28 d, respectively. Meanwhile, different additives can 
induce the formation of different M–S–H crystal phases. The acceleration of the hydration process by these additives is confirmed 
through X-ray diffraction (XRD), 29Si nuclear magnetic resonance spectroscopy (NMR), scanning electron microscopy (SEM) and 
density functional theory calculations. M–S–H is the main source of strength for hydrated magnesium silicate cement, and this paper 
also emphasizes that suitable additives can induce a faster formation of M–S–H structures with stronger cementitious properties, 
thereby improving the hydration rate and early compressive strength of magnesium silicate hydrate cements, and further expanding 
the application range of magnesium silicate hydrate cements. 

Methods  MgO: SF mass ratio for preparing MSHC samples was 40 : 60 (i.e., the amount of substance was 1:1), the water/cement 
(w/c) ratio was 0.45, the SHMP content was 1% (mass fraction) of the total solid mass, and the samples were all cured at 25 ℃ and 
95% RH for 28 d. When the samples were cured at different ages (i.e., 1, 3, 7, 14 d and 28 d), they were broken into small pieces with 
the particle sizes of 1–3 cm and soaked in isopropyl alcohol to stop their further hydration. The broken samples were dried in a 
vacuum drying oven at 40 ℃ until there was no more mass loss. 

The crystal phases of the samples were determined by a model Empyrean Rietveld X-ray diffractometer (XRD, Malvern 
Panalytical Co., The Netherlands). The morphology of the samples was analyzed by a model JSM-IT300 scanning electron 
microscope (SEM, JEOL Ltd., Japan). The nuclear magnetic resonance map of the samples was analyzed by a model Advance III 400 
nuclear magnetic resonance spectroscope (NMR, Bruker Co., Germany). 

This work was also analyzed based on density functional theory calculations (DFT). All the models were geometrically 
optimized and subsequent calculations were performed by a software named Vienna Ab-initio Simulation Package (VASP). The 
projection enhanced plane wave method (PAW) was used in the calculation, and the cutoff energy was set to 500 eV, which was 
obtained after the convergence test. The exchange-correlation potential was approximated by Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) under 
generalized gradient approximation (GGA). A 15×15×9 K-point grid was used to sample the first Brillouin region for the stress-strain 
calculation. Young’s modulus and Poisson’s ratio of each M-S-H crystal phase were calculated via vaspkit. 

Results and discussion  The DKP increases the compressive strength of MSHC by 3.25, 13.78, 22.23, 34.58 MPa and 37.96 MPa at 
1, 3, 7, 14 d and 28 d, respectively. This mechanism is since the DKP induces the formation of more suitable M–S–H crystal phase 
with a higher mechanical strength, and the DKP accelerates the hydration rate of M–S–H, especially the early hydration rate. The 
SEM images confirm the acceleration effect of the DKP on the hydration. The results of Rietveld XRD and DFT calculation indicate 
that the DKP can induce the formation of M–S–H crystal structure with a greater gellability. The M–S–H crystal phase-D induced by 
SHMP is of the lowest Young’s modulus and the highest Poisson's ratio. Also, its M–S–H crystal phase generation is rather small, 
compared with other groups, resulting in its lowest theoretical compressive strength. The M–S–H principal crystal phase induced by 
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DKP is a superhydrous phase B, which is of the highest Young’s modulus and the lower Poisson’s ratio, leading to the highest 
theoretical compressive strength. This indicates that the DKP induces the formation of M–S–H crystalline phase with a greater 
compressive strength. The main crystal phase of M–S–H induced by KOH and K-struvite are talc and anthophyllite, respectively, 
which are of higher Young’s modulus and lower Poisson’s ratio, thus improving the compressive strength. 

Conclusions  The admixture DKP could improve the compressive strength of MSHC via inducing the MSHC system to generate 
more suitable and higher mechanical strength M–S–H crystal phase, accelerating the hydration process of MSHC, and increasing the 
compressive strength of MSHC samples (i.e., 3.25, 13.78, 22.23, 34.58 MPa and 37.96 MPa) at different ages (i.e., 1, 3, 7, 14 d and  
28 d). The results by Rietveld X-ray diffraction refinement showed that different admixtures induced the hydration of MSHC to form 
different M–S–H crystal phases, which could affect the cement strength. The DKP induced M–S–H to form a superhydrous phase B, 
which was a M–S–H crystal phase with a high Young’s modulus and a low Poisson’s ratio. This was one of the mechanisms due to the 
DKP enhancing MSHC. This wor`k indicated that suitable admixtures could induce the formation of M–S–H crystal structure with a 
greater cementitious property, thereby improving the hydration rate and early strength of MSHC. 

 
Keywords  magnesium silicate cement; nuclear magnetic resonance spectrum; XRD refinement; accelerate hydration; density functional 

theory; dipotassium hydrogen phosphate 
 


