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黏土膨胀收缩与离子分配耦合机制获揭示。 中国科学院广州地球化学研究所特任研究员陈锰、
博士研究生周慧君等通过研究，揭示了黏土膨胀/收缩与离子分配的耦合机制。相关研究7月14日
在线发表于《地球化学与宇宙化学学报》。

审稿人指出，30多年前地球化学家基于海底钻探的流体成分记录就对黏土的离子过滤作用非常感
兴趣，然而理论研究工作一直陷于停滞。该研究打开了重要的理论分析窗口，以本模型研究为开
端，系统地解释和预测黏土矿物对多离子体系物质分配影响的研究预期将可顺利开展。

富含黏土的地层与沉积物被视为地质过滤膜。蒙脱石是常见黏土沉积物的主要组成矿物。蒙脱石
的层间域具有水化和脱水的能力，在宏观上反映为黏土的膨胀与收缩。过往研究表明，不同离子
造成蒙脱石层间域水合状态的差异。然而层间域水合状态的差异如何与离子的分配耦合？宏观上
，黏土的膨胀/收缩如何影响地层或沉积物的地质过滤膜功能？

针对以上问题，研究人员通过结合分子动力学模拟和热力学计算，建立了离子活度比、水活度、
蒙脱石水含量与离子分配系数间的定量关系。研究选取常见的离子Na离子和K离子作为研究对象
，力图解释沉积物记录中Na离子和K离子分配差异的原因，并建立模型用于预测黏土对流体离子
分配的作用。

该研究对象为处于热力学平衡的多个体系，其一为含Na离子和K离子的蒙脱石混合物体系，其二
为含Na离子和K离子的流体。以离子活度比和水活度为环境变量，基于分子动力学模型模拟进行
热力学计算，阐明了平衡状态下蒙脱石的水含量与离子分配系数问题。

研究表明，任何环境条件下K离子都较Na离子更富集于蒙脱石中，与此同时环境中K离子显著亏
损；环境水活度的下降显著加强了离子分配，即K离子在环境中的亏损更为明显；离子分配耦合
于蒙脱石的水合结构，K离子在蒙脱石层间形成内圈络合结构，以致在较低水活度条件下蒙脱石
层间形成稳定的单层水合结构，这是K离子更富集于蒙脱石层间的原因。

该计算模拟研究阐释了由于离子在蒙脱石层间域不同的水合结构造成了Na离子和K离子分配的显
著差异，解释了地质记录与过往的实验结果。（来源：中国科学报朱汉斌 邓土连）
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