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地核温压下铁合金的超离子态转变及其对地震波速的影响 
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地球内核是地球中最神秘的区域，地震学观测显示，地球内核密度比纯铁密度低，表示存在部分

比铁轻的元素，其中 C, H, O, Si, S 被认为是最有可能存在于地球内核的轻元素 [1,2]. 这些轻元素

的存在将对地球内核物质的熔点、弹性、热导率等性质产生显著影响，因此研究地球内核轻元素的组

成是内核研究的重要课题[3-5]。然而，前人很少关注这些轻元素的状态，因此，我们利用第一性原理

分子动力学对六方密堆积铁（hcp-Fe）中轻元素在地核温压下的状态进行了计算研究 [6]。我们研究

的轻元素包括 C、H、O、Si、S，分别考虑其在间隙位和替代位的效应，我们模拟的压力为 250 至 400 

GPa，模拟温度为 2000 至 7000 K。我们模拟的时长达到 100 ps。并且我们还研究了这些 Fe 合金的熔

点，已避免过热态对我们计算结果的影响。我们研究发现，H、O、C 可以在 hcp-Fe 的间隙位稳定存在，

并且在温度超过 3000 K 时，H、O、C 离子可以在 hcp-Fe 晶格中发生显著的扩散现象，而 Fe 原子仍然

在其格点位置上振动。这种现象也被称为超离子态转变，自由扩散的离子表现出流体的性质，可以对

超离子态物质的电导率和弹性的性质产生显著影响 [7-9]。因此，我们进一步对超离子态 Fe-H、Fe-C

和 Fe-O 的弹性性质进行第一性原理分子动力学研究，并计算了其在地核温压下的地震波速。我们计算

研究显示，超离子态转变导致了明显的弹性软化和波速降低，特别是明显的横波波速降低，使其与地

球内核的观测结果非常接近，从而为地球内核特殊的波速特征（低横波波速高泊松比）提供了解释

[10,11]。因此，地球内核很有可能处于超离子态而非我们通常认为的固态。 
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