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NG：地核可能是地球内部最大的氢储库

2020-10-30 | 【大 中 小】【打印】【关闭】

　　地球内部水/氢的含量和分布一直都是备受关注但又富有争议的科学问题。最近的一些研究提

出地球在演化早期就从星云中获得了大量的氢，并且在核幔分异过程中，这些氢可能会进入地核

（Wu et al., 2018），前提是氢在高温高压条件下具有亲铁性。近两年的实验研究表明低温低压

下（～2000 K，5-20 GPa）氢主要呈现亲石性（Clesi et al., 2018; Malavergne et al.,

2019），但是在核幔边界条件下（4000-5000 K，136 GPa）氢在金属核和硅酸盐地幔之间的分配关

系还缺少可靠的约束。 

　　近日，伦敦大学的John P. Brodholt教授团队通过第一性原理分子动力学模拟预测了20-135

GPa和2800-5000 K下氢在铁和硅酸盐熔体之间的分配系数，结果表明在高温高压下氢具有明显的亲

铁性，即在核幔分异过程中氢更倾向于进入地核，因此地核很有可能是一个大型的氢储库。相关成

果发表在Nature Geoscience上(Li Y et al., 2020)。 

　　前人的研究表明氢在铁和硅酸盐熔体中的分配系数受到温度、压力以及氧逸度的影响

（Kuramoto et al, 1996; Okuchi et al, 1997; Clesi et al., 2018; Malavergne et al.,

2019）。因此，作者考虑了两种端元组分：PH2/PH2+H2O = 1 和PH2O/PH2+H2O = 1（相当于实验中

在铁和硅酸盐体系中加入纯H2和H2O），分别代表还原和氧化条件。他们通过第一性原理分子动力

学模拟计算自由能的方法，计算了不同温压条件下H和H2O在铁和硅酸盐熔体之间的分配系数（图

1），结果发现还原条件下（图1a）氢具有明显的亲铁性，而代表氧化条件（图1b）的H2O虽然在20

GPa和2800 K下是亲石的，但随着温度和压力的升高，H2O也会表现出亲铁性。此外，他们还通过模

拟相边界经验计数的方法（图2）在50 GPa和3500 K下直接获得了铁和硅酸盐熔体之间H的分配系数

为3.1±0.3，也表明高温高压条件下氢具有亲铁性。 

图1 不同温压条件下H (a)和H2O (b)在铁和硅酸盐熔体之间的分配系数，横坐标是H (a)和H2O (b)

在铁中的摩尔浓度，阴影区域代表不确定度
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图2 经验计数法估算H的分配系数。（a）第一性原理分析动力学模拟的初始构型，12个H原子分布

在64个铁原子（左）和32个MgSiO3分子（右）的界面处，模拟过程中铁和硅酸盐都是熔体状态；

（b）模拟过程中12个氢原子的运动轨迹

　　综合前人的实验和计算数据分析（图3），该文认为在还原条件下氢在铁和硅酸盐熔体之间的

分配系数受温度和压力的影响不大，始终都具有明显的亲铁性；而代表氧化条件的H2O的分配系数

在20-50 GPa之间受压力的影响很大，前人在氧化条件下的实验数据（Clesi et al., 2018;

Malavergne et al., 2019）主要集中在5-20 GPa之间，同样也显示H的分配系数随着压力的升高而

增大，在20 GPa左右氢会由亲石转变为亲铁。因此，作者推断不管是还原条件还是氧化条件，核幔

分异过程中地球上超过76%的氢都会分配进地核中，也就是说地核至少会含有5个大洋水（一个大洋

水≈1.5×1021 kg）。依据图3，在当前核幔边界条件下，氢表现出明显的亲铁性，由此作者认为

地幔深部的异常区域（例如超低速带和大型低剪切波速省）都应该是相对“干燥”的。 

图3 不同温压条件下H和H2O在铁和硅酸盐熔体之间的分配系数与前人实验和计算结果的对比　　  

　　对于地核是否是氢/水的储库这一问题，其实仍然有争议和变数。除了氢元素，地核中还可能

会有硅、硫、氧和碳等轻元素，这些轻元素之间也会相互影响。其实，该论文本身就报道了铁熔体

中O和H都倾向于与Fe成键，O和H之间存在竞争关系；结合他们分配系数的结果来看，O会减弱H的亲

铁性，也就是说地核中氧的含量会影响氢的分配系数。地核中其它轻元素（Si、S、C等），对H分

配系数的影响和制约，目前的认识几乎还是空白，这将是未来更多高温高压实验与第一性原理模拟

研究关注的重点。 　　  

　　【致谢：感谢地星室张驰副研究员的宝贵修改建议。】 　　  
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　　（撰稿：张志明，张志刚/地星室）
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