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专题8：地球深部物质物理化学属性和深部过程
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超离子态氢被理论和实验证明存在于高温高压下的冰中，当冰处于超离子态时，其质子

有较高的扩散速率，可以在晶格内自由迁移，表现出类似于液体的性质，然而冰中的氧原子

的扩散速率很低，只能在其晶格格点位置进行振动，表现出固体的性质(Cavazzoni et al.，
1999)。超离子态氢极大地改变了冰在高温高压下的电导率，并可能对天王星和海王星内部

的电导率和磁场产生影响，因而冰的超离子态自发现以来引起了广泛的关注和研究。在地球

内部，氢主要是以水和矿物的形式存在，但对于高温高压下水和矿物中氢的存在形式的研究

目前还很少。通过第一性原理计算的方法，我们以三种高密度水和矿物 (py-FeO2H，

py-FeO2H0.5以及δ-AlOOH为例)，在 70~140GPa 以及 1500~3500K的温压范围内，对其中氢

的存在状态进行了研究。

研究发现，上述三种矿物在高温高压下都存在超离子态，但其转变为超离子态的温压范

围有所不同，其中 py-FeO2H和 py-FeO2H0.5可以在下地幔的温压条件下转变为超离子态，而

δ-AlOOH要在更高的温度下(核幔边界)才能转变成超离子态。在超离子态下，上述矿物中的

质子可以在晶格中自由迁移，表现出较高的质子扩散系数和质子电导率，而其他的离子只能

在其晶格位置上振动。进一步计算表明，在下地幔和核幔边界处的温压条件下，超离子态氢

的电导率可以达到 100 S/m。我们的研究表明，在含水矿物中，氢从低压下的羟基形式(-OH)
转变为高压下的对称性的 O-H-O 形式，在高温高压下转变为超离子态。超离子态氢的存在

将对下地幔以及核幔边界处的质子扩散系数、电导率、磁场产生影响。并且，由于这种超离

子态氢拥有类似液体的特性，这将导致下地幔氢同位素的均匀分部。
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