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高压实膨润土多尺度膨胀力特性研究进展 
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（1. 同济大学土木工程学院地下建筑与工程系，上海 200092；2. 上海师范大学建筑工程学院，上海 201418） 

摘  要：作为高放废物处置库的工程屏障，高压实膨润土在服役过程中的膨胀力特性不仅受其多尺度结构影响，还将

长期受到近场环境中热-水-化多场耦合的作用。在阐述高压实膨润土多尺度结构的基础上，系统总结了高压实膨润土

多尺度结构单元膨胀力特性的最新研究进展。研究表明，高压实膨润土在微观、细观、宏观尺度上分别存在蒙脱石层

叠体、集合体以及单元体试样的结构单元。微观尺度上，主要采用分子动力学模拟的方法，探讨了蒙脱石层叠体层间

水化膨胀特性，揭示了蒙脱石膨胀力发展的微观机制；细观尺度上，采用颗粒粗化的方式对蒙脱石集合体的弹性模量

进行计算，构建了不同干密度下蒙脱石集合体的结构模型；宏观尺度上，对近场环境作用下的高压实膨润土开展恒体

积膨胀力试验，揭示了侧限条件下高压实膨润土膨胀力的演化规律。目前，在各个尺度上对高压实膨润土膨胀力的研

究工作相对独立，各尺度之间的力学特性存在显著的尺度效应，且膨胀力的多尺度传递机制尚不明晰。因此，对蒙脱

石层叠体、集合体以及高压实膨润土在不同尺度上的膨胀力特性开展系统研究并建立膨胀力的多尺度模型，将是今后

研究的重点。 
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Abstract: The swelling pressure of highly compacted bentonite, as the engineering barrier in the deep geological repository, is 

affected by its multi-scale microstructure as well as the near-field coupled thermo-hydro-chemical environment during its 

service period. Based on the analyses of multi-scale structure of the highly compacted bentonite, a thorough review of the 

multi-scale swelling pressure of compacted bentonite is introduced. It is indicated that the highly compacted bentonite consists 

of montmorillonite tactoid, aggregate and the unit specimen at different scales. At the microscale level, the molecular dynamics 

simulation methods are used to simulate the hydration expansion of montmorillonite interlayers and to elucidate the 

micro-mechanism of the development of swelling pressure of montmorillonite. At the mesoscale level, the elastic modulus of 

the montmorillonite aggregates is calculated by particle coarsening, and the structural model for montmorillonite aggregates at 

different dry densities is established. At the macroscale level, the constant volume swelling pressure tests are conducted to 

reveal the development of the swelling pressure of the high-density compacted bentonite under confined conditions in the 

near-field environment. Currently, the researches on the swelling pressure of the highly compacted bentonite at different scales 

are relatively independent, and there is significant size effect on the swelling pressure among different scales. The multi-scale 

coevolution mechanism of swelling pressure is not yet clear. Therefore, the systematic studies of the swelling pressure 

characteristics of montmorillonite tactoid, aggregate and highly 

compacted bentonite and the establishment of a multi-scale 

swelling pressure model will be the focus of future researches. 
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0  引    言 
作为中国“十三五”规划的百项重点工程之一，

北山处置库地下实验室的开工建设标志着中国高放废

物处置工作迈入了新阶段[1]。目前中国已预选定内蒙

古高庙子（GMZ）膨润土为缓冲材料，甘肃北山为处

置库建设场地[2-3]。以蒙脱石为主要成分的高压实膨润

土由于具有高膨胀性、强吸附性、低渗透性以及自愈

合性，被中外学者视为高放废物处置库的理想工程屏

障[4-5]。随着围岩地下水的入渗，高压实膨润土水化膨

胀，起到封闭施工接缝、抵抗原位围岩应力、防止废

物罐的倾斜和损坏以及保证工程屏障的完整性等作

用[6-8]。然而，在处置库运营期间，高压实膨润土的膨

胀特性不但受到自身多尺度微观结构的影响，而且势

必长期处于核素衰变热、围岩地下水入渗以及地下水

化学成份所形成的热-水-化耦合作用的复杂环境中，

其膨胀力性能也随之变化甚至退化，最终威胁处置库

的安全运营[7, 9-13]。 
作为膨润土的主要矿物成分，蒙脱石的物理化学

特性直接决定了高压实膨润土的膨胀力特性。然而，

在高压实膨润土中，蒙脱石还形成了层叠体和集合体

等多尺度结构单元[14-16]，膨胀力呈现显著的尺度效

应。研究表明，膨润土水化膨胀主要可以分为蒙脱石

晶层膨胀、层叠体裂解以及扩散双电层膨胀3个阶段。

在膨润土水化初始阶段，晶层膨胀占主导地位，体现

在膨胀力的上升阶段；随着吸力降低，蒙脱石层叠体

将发生裂解、集合体间孔隙坍塌，体现在膨胀力的回

落；最后，当蒙脱石的双电层不断扩张，膨胀力也随

之上升最后达到稳定状态[17-19]。因此，高压实膨润土

的膨胀力时程曲线呈现典型的“双峰”特征。针对近

场环境作用下高压实膨润土的多尺度膨胀力特性，学

者们开展了大量的研究工作，主要集中在两个方面：

①利用分子动力学模拟对蒙脱石层叠体和集合体进行

微观力学性能研究[20-27]；②利用恒体积膨胀力测试仪

对高压实膨润土在侧限条件下的膨胀力特性进行测

试[28-34]。大量的前期工作阐明了蒙脱石层叠体和高压

实膨润土在不同尺度上的膨胀力特性，取得了丰富的

研究成果。然而，当前的研究工作局限于独立探究单

一尺度的性能，并且微观膨胀力模拟和宏观力学性能

之间往往存在着巨大的差距，膨胀力的传递机制尚不

清晰，缺乏有效的模型联系高压实膨润土不同尺度间

的膨胀力特性。 
本文在阐述高压实膨润土多尺度微观结构的基础

上，系统总结了其多尺度膨胀力特性的研究工作，揭

示多场作用下膨润土膨胀力变化的影响机制，分析现

有研究工作的不足以及今后研究的主要方向，以期为

中国高放废物处置库工程屏障的设计、建设和长期运

营提供理论基础和科学依据。 

1  高压实膨润土的多尺度结构 
如图1所示，目前普遍认为高压实膨润土的多尺度

结构主要包括微观尺度上由多个蒙脱石片层（platelet）
形成的蒙脱石层叠体（tactoid），细观尺度上多个蒙脱

石层叠体形成的蒙脱石集合体（aggregate）以及宏观

尺度上多个蒙脱石集合体和伴生矿物（如石英和长石

等）组成的高压实膨润土[14-16]。 

 
图 1 高压实膨润土多尺度微观结构概念图 

Fig. 1 Schematic illustration of multi-scale structure of highly  

compacted bentonite 

通过对Champlain黏土开展压汞试验分析孔隙结

构，Delage等[15]指出黏土内部的孔隙分为：集合体内

孔隙与集合体间孔隙两种（图2）。其中，集合体内部

孔隙又包括层叠体间孔隙和晶层间孔隙。层叠体间孔

隙和集合体间孔隙结构可由压汞试验测得，但是受晶

层间孔隙大小的限制，常规的微观结构表征手段（如

扫描电镜和压汞实验）无法对晶层间的孔隙进行定量分

析[35]。膨润土的压实度并不会引起集合体内的孔隙结

构改变，只会对集合体间的孔隙结构造成影响，孔隙

界限在120～150 nm[15]。因此，在压汞试验结果中高

压实膨润土的孔隙结构也呈“双峰”特征。 

 
图 2 高压实膨润土双孔结构特征[35] 

Fig. 2 Dual-pore structure of highly compacted bentonite[35] 

2  高压实膨润土的多尺度膨胀力特性  
2.1  蒙脱石层叠体的膨胀力特性 

如图 3 所示，蒙脱石晶体由两个硅氧四面体

（tetrahedron）和一个铝氧八面体（octahedron）组成

其最基本的单元晶层，其中硅氧四面体中的 Si4+可被
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Al3+置换，铝氧八面体中的 Al3+可被 Mg2+，Fe3+，Fe2+，

Li+等置换，导致晶层表面带负电，需要吸附 Na+，Ca2+

等层间阳离子来平衡晶层中的负电荷[36]。蒙脱石晶层

之间通过范德华力和静电力连接，这种结合较弱且容

易被阳离子水化能分开，因此水分子易于进入其层间

域中，并根据层间域中不同数量的水分子以及不同的

层间阳离子种类，在 Z方向上形成不同大小的层间域。

由于单个蒙脱石片层大小的限制（9.6 Å），目前的试

验技术手段很难对蒙脱石层叠体的膨胀力特性直接开

展相关研究。因此，学者们通常利用分子动力学模拟

对蒙脱石层叠体的膨胀力特性开展研究工作。 

 

图 3 蒙脱石片层结构示意图 

Fig. 3 Schematic illustration of montmorillonite platelet 

（1）温度的影响 
温度是影响蒙脱石层叠体水化膨胀力的因素之

一，温度的变化将引起蒙脱石层间距的增加，改变水

分子在蒙脱石层间的运移特性。在 300～600 K，

Akinwunmi 等 [37]指出水分子的运移速度和蒙脱石层

叠体的膨胀力随着温度的升高而增加，并且该现象在

蒙脱石干密度较高时更为明显。然而，也有学者持相

反观点，Yang 等[38]指出蒙脱石层叠体的膨胀力随着温

度的升高而降低，然而在不同的晶层间距时由不同的

机理所主导。当晶层间距小于 1.8 nm 时，膨胀力的减

小主要是由于水分子密度的降低；当晶层间距大于 2.2 
nm 时，则是由于双电层斥力的减弱所致。 

（2）化学条件的影响 
地下水的化学成分对蒙脱石层叠体膨胀力的影响

机理在于层间阳离子的交换以及双电层的抑制。其中，

层间阳离子对蒙脱石层叠体膨胀力的影响主要与其化

合价和离子直径有关。 
在分子动力学模拟中，蒙脱石单元晶胞内所有原

子的重量（包括层间阳离子）与它们所占体积之间的

比值被定义为蒙脱石层叠体的干密度。对于常见的钠

基和钙基蒙脱石，Akinwunmi 等[39]指出在干密度较低

时，钠基蒙脱石层叠体的水化膨胀力大于钙基蒙脱石

层叠体；当干密度较高时，则趋势相反（图 4）。通过

进一步对 Li+，Na+，K+，Rb+，Cs+5 种不同层间阳离

子的蒙脱石层叠体开展分子动力学模拟，Fayoyiwa等[40]

发现蒙脱石的膨胀力随着层间阳离子半径的增加而减

小。其中比较特殊的是 K+离子，因其离子半径与硅氧

四面体中六元环孔隙一致，形成表面络合物，抑制了

蒙脱石的膨胀。 
盐溶液对蒙脱石层叠体的影响在于蒙脱石层间阳

离子的交换和对扩散双电层的抑制。通过研究不同干

密度和不同浓度的NaCl和CaCl2溶液中钠基和钙基蒙

脱石层叠体的膨胀力变化规律，Akinwunmi 等[39]发现

蒙脱石层叠体的膨胀力随着离子浓度的升高而降低，

但在干密度较高时，钙基蒙脱石层叠体膨胀力受离子

浓度的影响较小。Sun 等[41]发现当钠基蒙脱石存在于

CaCl2溶液中时，层间的钠离子会被钙离子逐渐交换，

形成钙基蒙脱石，因此膨胀力也随之下降。 

 

图 4 不同干密度下钠基和钙基蒙脱石的膨胀力[39] 
Fig. 4 Swelling pressures of Na- and Ca-montmorillonite at  

different dry densities[39] 
综上所述，分子动力学模拟在研究蒙脱石层叠体

膨胀力特性以及晶层结构方面取得了显著的成效，但

由于所使用的蒙脱石模型和力场（force field）等不同

的参数，蒙脱石层叠体的膨胀力离散性较大，只能得

到定性的机理分析而无法得到定量的实验结果。另外，

目前尚无描述蒙脱石晶体发生破坏的力场以及模型，

因此关于碱性环境对蒙脱石层叠体膨胀力特性的影响
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机制尚处于空白阶段，是今后重要的研究方向。 
2.2  蒙脱石集合体的细观力学特性 

如图 1 所示，在天然土体或高压实膨润土当中，

蒙脱石层叠体通常聚集在一起形成高压实膨润土的细

观结构—蒙脱石集合体。作为高压实膨润土多尺度结

构中连接微观与宏观结构的桥梁，蒙脱石集合体的水

化膨胀特征对理解高压实膨润土水化膨胀时膨胀力的

回落起着重要作用。然而，目前尚无学者对蒙脱石集

合体的膨胀力特性开展研究工作，仅有少数关于蒙脱

石集合体弹性刚度系数的研究工作。 
利用分子动力学模拟蒙脱石层叠体的膨胀力特性

目前取得了丰富的成果，然而对于蒙脱石集合体来说，

分子动力学模拟的尺度显然不能满足对蒙脱石集合体

力学性质探索的要求。因此，有学者提出通过利用“假

原子”（pseudo-atoms）代表原子团，保持其本身性质

不变的同时，将蒙脱石片层颗粒粗化（coarse-grained），
对蒙脱石集合体的力学特性进行研究[25-27, 42]。 

如图 5 所示，每一个圆片代表着粗化之后的蒙脱

石晶层，不同的颜色代表蒙脱石晶层在三维空间中不

同的倾角。当不同大小的蒙脱石片层被随机的填充到

正方体中并达到热力学稳定状态时，对其施加外力，

并根据应力-应变关系变计算出蒙脱石集合体在不同

压力下的弹性刚度系数。 

 
图 5 不同模拟条件下的平衡状态[25] 

Fig. 5 Equilibrated systems from different types of simulations[25] 

表 1 总结了蒙脱石集合体在不同压力状态下弹性

刚度的变化规律。除 C11 方向外，蒙脱石层叠体的弹

性刚度与层叠体的直径关系较小，但随着外界压力的

增加（即孔隙率的减小和干密度的增加），蒙脱石层叠

体的弹性刚度显著增加。 
综上所述，由于蒙脱石集合体微观结构的异质性

以及晶层膨胀和渗透膨胀之间缺乏严格的界限，目前

对于蒙脱石集合体膨胀力特性的研究工作局限于其弹

性刚度系数的研究，尚无相关模拟或试验对蒙脱石集

合体的水化、裂解以及膨胀等过程进行研究。因此，

对蒙脱石集合体细观膨胀力特性的研究工作是今后研

究的重点方向。 
表 1 蒙脱石集合体的弹性刚度系数[25] 

Table 1 Elastic constants of montmorillonite aggregates[25] 
直径/Å 500 1000 1000 1000 1000 1000 
压力/atm 1 1 10 50 300 800 

C11 0.51 0.98 4.07 6.42 14.17 29.16 
C12 0.13 0.14 0.53 1.24 4.12 8.80 
C44 0.10 0.08 0.44 0.66 1.91 4.68 

2.3  高压实膨润土的膨胀力特性 

在宏观试验中，高压实膨润土的膨胀力测试已经

是一项比较成熟的技术手段，通常将膨润土粉末压制

成不同干密度状态下的单元体试样，并借助恒体积膨

胀力试验对其在侧限条件下的膨胀力特性开展研究。 
（1）温度场的影响 
由于高放废物被封存后仍将持续衰变并放热，在

工程屏障中形成温度场，引起高压实膨润土膨胀力的

变化。温度升高将引起蒙脱石晶层间阳离子的脱水以

及导致的晶层膨胀的收缩，但是促进了蒙脱石的渗透

膨胀。这两种机制所叠加的净效应将体现在膨润土膨

胀力的变化当中[43]。 
表 2 总结了不同种类膨润土膨胀力的温度效应。

通过对高庙子膨润土开展膨胀力试验，Zhang 等[44]发

现高庙子膨润土的膨胀力随着温度的升高而降低。不

同温度下，FEBEX[43]、MX-80[34]、Gyeongju[45]膨润土

的膨胀力亦随着温度的升高而降低。然而也有学者持

相反观点，项国圣等[46-47]，Xiang 等[47]发现 GMZ 膨

润土的膨胀力随着温度的升高而增加，且针对日本

Kunigel-V1[48]和印度 Bikaner 膨润土[49]的膨胀力试验

也得到了相似的结论。 
表 2 高压实膨润土膨胀力的温度效应 

Table 2 Temperature effects on swelling pressure of compacted  

bentonite 
膨润土种类 膨胀力的温度效应 文献 

GMZ 升高/降低 [44, 46, 47] 
FEBEX 降低 [43] 
MX-80 降低 [34] 

Gyeongju 降低 [45] 
Kunigel-V1 升高 [48] 

Bikaner 升高 [49] 

目前，温度对膨润土膨胀力的影响尚无定论，两

种观点都有相关的理论作为支撑。因此，膨润土膨胀

力的温度效应需要进一步开展系统性的研究工作。 
（2）化学场的影响 
a）地下水化学成分 
研究表明，盐溶液将影响蒙脱石的层间阳离子和

抑制双电层的扩张，但抑制程度与膨润土的干密度、

层间阳离子以及化学溶液浓度有关。 
图 6 总结了 4 种膨润土在不同浓度盐溶液作用下
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膨胀力的变化规律。一般来说，膨润土的膨胀力随着

盐溶液浓度的升高而降低。但是当膨润土的干密度较

高时，盐溶液的浓度对膨胀力的影响较小，尤其是钙

基膨润土[50]。盐溶液中阳离子的种类对膨胀力也有一

定的影响。研究表明，钠基蒙脱石在 NaCl 溶液中是

稳定的，而在 KCl 溶液中出现了蒙脱石的溶解和伊利

石的沉淀，且膨胀力损失较大[51]。 

 
图 6 不同盐溶液作用下压实膨润土膨胀力特性[29, 50-52] 

Fig. 6 Influences of saline solutions on swelling pressure of  

      compacted bentonite at different dry densities[29, 50-52] 
b）碱性溶液及 pH 影响 
实际上，处置库建设中中还会使用大量的混凝土

及水泥基材料。因此，高压实膨润土还会受到混凝土

衰解产生高碱性溶液的侵蚀，造成蒙脱石晶体结构的

破坏和高压实膨润土微观结构的改变，引起干密度的

减小和膨胀力的衰减[17, 31, 53-55]。如图 7 所示，在不同

阶段，混凝土衰解液的成分有所不同。在衰解早期将

形成 pH 高达 13.5 的碱性环境，随着衰解的持续，最

终其 pH 值趋于中性[54]。 

 
图 7 不同时期混凝土衰解液的化学成分[54] 

Fig. 7 Chemical compositions of concrete pore solution in  

different periods[54] 
Ye 等[32]研究了不同浓度 NaOH 溶液对 GMZ膨润

土膨胀力的影响，发现膨胀力随着 pH 升高而降低。

不同碱溶液对膨润土膨胀力的影响机制也有所不同，

Fernández 等[56]指出即使当 Ca(OH)2的 pH 值达到 14.4
时，除了离子交换外，膨润土并不会与其发生化学反

应；在 pH 值较高的 NaOH 溶液中，蒙脱石将溶解产

生新的次生矿物（如伊利石等）。通过配置不同时期的

混凝土孔隙析出液，Liu 等[31, 53]发现在高碱性溶液入

渗的情况下，膨润土的水化膨胀还将出现第 4 个阶段：

即膨润土膨胀力到达第二个峰值之后，随着高碱性溶

液的入渗，膨胀力呈现显著的弱化趋势。该现象的主

要原因是由于蒙脱石在 OH-
的作用下，晶体结构发生

破坏，引起高压实膨润土微观结构的重新排列。 
2.4  微观水化膨胀模型 

目前关于膨润土的膨胀模型主要有晶层膨胀模型

和扩散双电层模型。其中，晶层膨胀模型主要考虑当

水分子进入蒙脱石层间时，会形成不同的水分子层状

结构，而扩散双电层模型主要考虑了带电表面与反离

子的相互作用所形成的双电子层结构。 
（1）晶层膨胀模型 
目前普遍认为膨润土水化膨胀初期，晶层膨胀占

主导机制，水分子进入到蒙脱石晶层间将形成 1，2，
3，4 层水分子层，分别对应着 12.5，15.0，17.5，20.0 
Å 的层间距。Laird[57]从能量角度出发，对晶层膨胀进

行定量分析，指出膨胀力 sG 为排斥能和吸引能之间的

差值： 
 s hi hs b ai vG G G G G G       。    (1) 

式中：Ghi 为阳离子水化能；Ghs 为晶层表面水化能；

Gb为 Born 斥能；Gai为库伦吸引能；Gv为范德华吸引

能。通常认为静电吸引力、范德华吸引力和水化斥力

之间的动态平衡过程控制着晶层膨胀的过程。 
（2）扩散双电层模型 
由于蒙脱石表面带负电，当在溶液中时，表面将

吸引正电荷形成吸附层（stern layer），且正电荷的浓

度随着与黏土表面距离的增加而减少，并与阴离子一

起形成扩散电子层（diffuse layer）。假设反离子浓度

服从 Boltzmann 分布，则双电层厚度可由下式计算： 

 1 0
2 2

R
2F

Th
cz

 
   。           (2) 

式中：h 为 Debye 长度， 1 为相对介电常数；F 为

Faraday 常数；R 为通用气体常数；T 为绝对温度；c
为离子体积浓度；z为溶液中离子的化合价。 

根据 DLVO 理论，当两个蒙脱石片层靠近时，由

于扩散双电层的重叠将产生斥力： 
 DDL 2 (cosh 1)P nhT     。      (3) 

式中：n为溶液中离子浓度；h为双电层厚度。 
蒙脱石片层在范德华力的作用下又会相互吸引： 

V 2 2 2

H 1 1 2
24 2 (2 2 ) ( 2 )

P
d d d 

 
      

 。 (4) 

式中：H 为 Hamaker 常数；为晶层厚度；d 为晶层

间距的一半。当力场平衡时，膨润土膨胀力为 
 T DDL V=P P P-   。              (5) 
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 以上两种模型都较好的描述了蒙脱石的水化膨胀

机理，然而晶层膨胀和扩散双电层膨胀之间的界限尚

不清晰，无法对层叠体的裂解和集合体间孔隙的坍塌

等现象进行定量表述，尚不能考虑温度和蒙脱石相变

等影响因素。 

3  结论及建议 
（1）在微观尺度上，学者通过分子动力学模拟对

蒙脱石层叠体在热-水-化作用下，微观结构和膨胀力

特性的变化规律开展研究，揭示了多场作用下蒙脱石

层叠体膨胀力的演化机理。然而，分子动力学模拟的

结果很大程度上取决于所使用的力场，模拟结果存在

较大的离散型，且无相关试验可以对分子动力学的模

拟结果进行验证。 
（2）在细观尺度上，颗粒粗化有效的解决了分子

动力学模拟在尺度上的局限性，然而仅有少数学者对

不同干密度下蒙脱石集合体的弹性刚度系数开展了研

究工作，且由于模拟方法和试验手段上的局限性，目前

尚无针对蒙脱石集合体膨胀力特性的相关研究工作。 
（3）在宏观尺度上，针对高压实膨润土膨胀力特

性的研究取得了丰富的成果，系统的阐明了多场环境

作用下，高压实膨润土的膨胀力演化规律。然而目前

的膨胀模型无法对高压实膨润土的膨胀力进行准确的

预测，尚不能从微/细观尺度对蒙脱石集合体的裂解和

孔隙的坍塌等微观结构的演化进行模拟。 
综上所述，高压实膨润土多尺度结构单元的膨胀

力特性存在着显著的尺寸效应，且现存研究相对独立，

多尺度单元之间的膨胀力传递机制尚不清晰。因此，

在多场耦合作用下，探究高压实膨润土多尺度膨胀力

的演化机理、阐明膨胀力的传递机制、建立高压实膨

润土的多尺度膨胀力模型是今后值得探索的方向。 
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