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硅铝比对 ＣａＯ－ＳｉＯ２ －Ａｌ２ Ｏ３ 熔体微观结构的影响分析
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摘　 要：煤灰的酸碱比和硅铝比是影响煤灰特性的关键因素。 在煤中加入添加剂或采用混煤等方法，
改变煤灰硅铝比来调节煤灰的熔融特性，是改善煤高温转化过程中带来灰渣问题的重要手段。 为了

分析硅铝比变化对煤灰体系微观结构产生的影响，得出宏观性质改变的理论机理，基于第一性原理在

１ ６００ ℃下模拟计算了 ＣａＯ－ＳｉＯ２－Ａｌ２Ｏ３体系中 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３从 ０．５ 升至 ３．１ 时，径向分布函数（ＲＤＦ）、
平均配位数（ＣＮ）、聚合度、氧的分布等微观结构的变化规律。 结果表明：ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３从 ０．５ 增至 ３．１
时，Ｓｉ—Ｏ 有稳定的四配位结构且平均键长为 １．６１×１０－１０ ｍ；Ａｌ—Ｏ 的平均键长为 １．７５×１０－１０ ｍ，Ａｌ—Ｏ
配位较为稳定，且配位数随着硅铝比的增加而降低，合成煤灰硅酸盐体系中 Ｓｉ、Ａｌ 为网络形成体。 随

着 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３从 ０．５ 增至 ３．１ 时，Ｑ４、Ｑ５逐渐减少，生成聚合度低的 Ｑ２、Ｑ３，其中 Ｑ４、Ｑ５分别降低 ２３％、
１０％左右，Ｑ３、Ｑ２分别升高 １４％、１１％左右。 大量［ＳｉＯ４］ ４－和［ＡｌＯ４］ ５－被破坏，煤灰体系的聚合度降低，
无序性升高，网络结构被破坏，导致煤灰熔融性降低。 随着体系硅铝比的增加，Ｏｔ 和 Ｏｂ含量逐渐降

低，Ｏｎｂ含量增加显著，其中，Ｏｂ、Ｏｔ含量分别降低 ７％、１３％左右，Ｏｎｂ含量升高 １８％左右。 体系网络结

构遭到破坏变得松散，疏松的网络结构导致体系硅酸盐网络在高温下更易塌陷和瓦解，宏观表现为煤

灰的熔融温度降低，更易产生低温共熔体。
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０　 引　 　 言

煤炭作为我国不可替代的基础能源，发展和改

善洁净煤技术已经成为我国研究学者的重要课

题［１］。 煤气化技术是现代煤化工发展的龙头技术

之一，为降低污染、实现能源可持续发展提供了重要

支持［２－３］。 煤灰成分复杂、元素多变， 一般分为

ＳｉＯ２、Ａｌ２ Ｏ３、ＴｉＯ２ 等酸性成分和 ＣａＯ、ＭｇＯ、Ｎａ２ Ｏ、
Ｋ２Ｏ等碱性成分，各成分含量直接决定了煤灰的熔

融特性和黏温特性［４］。 煤灰的酸碱比和硅铝比是

影响煤灰特性的关键因素［５－６］。 我国典型煤种的硅

铝比在 ０．６３ ～ ３．５０［７］，通过在煤中加入添加剂或采

用混煤等方法，改变煤灰硅铝比来调节煤灰的熔融

特性，是改善煤高温转化过程中带来灰渣问题的重

要手段［８］。 刘峰等［９］ 对比分析了不同硅铝比下的

新疆气化煤、山东枣庄煤、陕蒙气化煤 ３ 种典型煤

种，认为硅铝比在 ２．５ 左右的煤渣流动特性和黏温

特性较好，在一定程度上保护气化炉耐火砖。 孟莹

等［１０］研究了硅铝比对煤灰热膨胀性的影响，研究表

明硅铝比高的煤灰有较明显的膨胀性，灰渣表面气

孔大。 臧卓异［７］ 从熔融矿物质角度研究不同硅铝

比下的碱性氧化物对煤灰熔融特的影响，发现随着

硅铝比增大，碱性氧化物对煤灰熔融特征温度的改

善效果更加明显。 Ｌｉｕ 等［１１］ 采用 Ｘ 射线衍射

（ＸＲＤ）和扫描电子显微镜（ＳＥＭ）研究了合成的煤

灰体系并分析煤灰中熔融颗粒微观结构、矿物组成、
形貌等变化，证明煤灰的灰熔融温度随硅铝比的增

加而降低。 但上述研究多从宏观角度分析硅铝比的

影响，从体系聚合度、氧的分布等方向的理论研究报

道较少，缺乏微观结构对宏观性质改变的理论机理。
第一性原理（Ｆｉｒｓｔ Ｐｒｉｎｃｉｐｌｅ）是从量子力学理论

出发的计算方法，根据原子核和电子相互作用的原

理及其基本运动规律求解薛定谔方程，进而得到计

算物质的基态性质［１２］。 分子动力学（Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙ⁃
ｎａｍｉｃｓ）是模拟体系的动力学演化过程，给出微观量

与宏观可观测量之间的关系［１３］。 模拟成功的关键

是体系势函数，可通过第一性原理计算［１４］。 “第一

性原理分子动力学”在煤灰等硅酸盐体系已有应

用，得出体系微观结构和宏观量之间关系的准确性

已被验证［１５－１６］。
为了能够具体分析硅铝比的变化对煤灰体系微

观结构的影响，得出宏观性质改变的理论机理，本文

基于第一性原理，采用分子动力学模拟方法，在
１ ６００ ℃ 下研究由 Ｓｉ、Ａｌ、Ｃａ 所组成的 ＣａＯ－ＳｉＯ２ －
Ａｌ２Ｏ３三元体系［１７］，详细分析了硅铝比从 ０．５ 升至

３．１ 时体系径向分布函数 （ ＲＤＦ）、 平均配位数

（ＣＮ）、平均键长、聚合度、氧的分布等微观结构的变

化规律，从微观结构解释宏观性质的变化，以期为通

过改变煤灰硅铝比调节煤灰熔融特性提供理论

参考。

１　 计算方法

１􀆰 １　 势函数确定

模拟体系为 ＣａＯ、 ＳｉＯ２、 Ａｌ２ Ｏ３，在 １ ６００ ℃、
０．１ ＭＰａ 下研究 ３ 种氧化物制备的合成煤灰在熔融

状态下的微观结构。 保证体系 ＣａＯ、ＳｉＯ２与 Ａｌ２Ｏ３总

和不变，将硅铝比（ＳｉＯ２与 Ａｌ２Ｏ３的摩尔比）由 ０．５ 升

至 ３．１，模拟体系离子数保持在 ４ ０００ 左右，初始构

象为随机构象，体系密度采用经验公式计算［１８］，具
体体系粒子数及密度见表 １。

表 １　 体系粒子数分布

Ｔａｂｌｅ １　 Ｐａｒｔｉｃｌｅ ｎｕｍｂｅｒ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｓｙｓｔｅｍ

Ｓｉ ／ Ａｌ
粒子数

Ｃａ Ｓｉ Ａｌ Ｏ

密度 ／

（ｇ·ｃｍ－３）
边长 ／ ｎｍ

０．５ ４７１ ２３５ ９４１ ２ ３５３ ２．７６４ ３．７６０

０．８ ４９０ ３２７ ８１６ ２ ３６７ ２．７６９ ３．７６２

１．１ ５０５ ３９６ ７２１ ２ ３７８ ２．７６８ ３．７６３

１．５ ５１９ ４６８ ６２３ ２ ３９０ ２．７６０ ３．７７１

１．９ ５３１ ５２２ ５４９ ２ ３９８ ２．７５１ ３．７７５

２．３ ５４０ ５６４ ４９１ ２ ４０５ ２．７３９ ３．７８１

２．７ ５４７ ５９９ ４４４ ２ ４１０ ２．７２８ ３．７８８

３．１ ５５３ ６２７ ４０５ ２ ４１５ ２．７１７ ３．７９３

　 　 势函数的选取直接影响体系模拟结果的正确

性，对于硅酸盐体系，较常见的是 Ｂｏｒｎ － Ｍａｙｅｒ －
０９１
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Ｈｕｇｇｉｎｓ （ ＢＭＨ） 双 体 势 函 数， 其 正 确 性 已 被 验

证［１９－２０］。 由于 ＢＭＨ 势参数是离子型两体间势，模
拟过程中体系应为熔融态，使体系被视为完全离子

溶液，因此模拟体系温度和组分通过 Ｆａｃｔｓａｇｅ 相图

选取。 ＢＭＨ 势函数的形式［２０］为

Ｕ ｒｉｊ( ) ＝
ｑｉｑ ｊ

ｒｉｊ
＋ Ａｉｊｅｘｐ － Ｂ ｉｊ ｒｉｊ( ) －

Ｃ ｉｊ

ｒ６
， （１）

其中，Ｕ（ ｒｉｊ）为粒子 ｉ、ｊ 的原子间势；ｒｉｊ为粒子 ｉ、ｊ 之
间的距离，ｍ；ｑｉ和 ｑ ｊ为粒子 ｉ、ｊ 的有效电荷，Ｃ；Ａｉｊ和

Ｂ ｉｊ为粒子 ｉ、ｊ 之间的排斥常量；Ｃ ｉｊ为范德华力常量；ｒ
为模拟盒子边长，ｎｍ。 不同粒子与氧离子间势能参

数见表 ２［２１］。
表 ２　 ＢＭＨ 势函数离子间势能

Ｔａｂｌｅ ２　 ＢＭＨ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ｍｅｌｔ ｉｏｎ ｐａｉｒｓ

Ａｔｏｍ １ Ａｔｏｍ ２ Ａｉｊ ／ ｅＶ Ｂｉｊ ／ １０１０ ｍ Ｃｉｊ ／ （ｅＶ·１０－６０）

Ｃａ Ｏ ７１７ ８２７．００ ６．０６ ８．６７

Ｓｉ Ｏ ６２ ７９４．３７ ６．０６ ０

Ａｌ Ｏ ８６ ０５７．５８ ６．０６ ０

Ｏ Ｏ １ ４９７ ０４９．００ ５．８８ １７．３４

　 　 模拟过程中采用 ＮＶＴ 系综，使用 Ｐａｒｒｉｎｃｌｌｏ －
Ｒａｈｍａｎ 方法［２２］进行温度控制、Ｎｏｓé 方法［２３］ 进行压

力控制，对于长程库仑力的计算采用 Ｅｗａｌｄ 求和方

法。 在 ４ ０００ Ｋ 下运行 ４０ ０００ 步，使体系中原子充

分混合以消除初始分布状态所带来的应力，随后运

行 ６４ ０００ 步使温度降至 １ ８７３ Ｋ，最后在 １ ８７３ Ｋ 下

驰豫 ５２ ０００ 步使体系达到平衡状态。 在平衡状态

下得到体系各粒子空间坐标，通过对坐标的分析得

出体系的微观结构特征。
１􀆰 ２　 径向分布函数和平均配位数

径向分布函数 （ Ｒａｄｉｃａｌ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｆｕｎｃｔｉｏｎ，
ＲＤＦ）的物理意义为在某一个粒子距离为 ｒ ～ Δｒ 的

另一种粒子的平均数量，第 １ 峰位横坐标反映 ２ 个

粒子之间的平均键长，从而得出粒子间成键的变化

趋势，计算公式［２４］如下：

ｇｉｊ（ ｒ） ＝ Ｖ
Ｎｉ Ｎ ｊ

∑ 〈ｎｉｊ（ ｒ）〉
４π ｒ２Δｒ

， （２）

其中， ｇｉｊ ｒ( ) 为粒子 ｉ、ｊ 之间的 ＲＤＦ； ｎｉｊ（ ｒ） 为以任

意一个 ｉ 粒子为中心，在与其距离为 ｒ～ Δｒ 的 ｊ 粒子

数量；Ｎｉ、Ｎ ｊ为粒子 ｉ、ｊ 的个数；Ｖ 为体系总体积，ｍ３。
平均配位数（Ｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎ ｎｕｍｂｅｒ ｆｕｎｃｔｉｏｎ，ＣＮ）直接

反映体系的结构变化，是衡量熔体结构的重要指标。
ＣＮ 通过对 ＲＤＦ 的第 １ 峰谷位进行积分计算得出，
公式［２５］如下：

Ｎｉｊ（ ｒ） ＝ ４π ｘ ｊ∫ｒ
０
ｇｉｊ（ ｒ） ｒ２ｄｒ， （３）

式中， Ｎｉｊ（ ｒ） 为粒子 ｉ、ｊ 间的平均配位数；ｘ ｊ为粒子 ｊ
的平均数密度。

２　 结果与分析

２􀆰 １　 径向分布函数和平均配位数

为了验证模拟结果的准确性， 以文献中常

见 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３ ＝ １．５ 时的计算结果为例，在 １ ６００ ℃
下得出各粒子之间的 ＲＤＦ 如图 １（ａ）所示，第 １ 峰

位对应的横坐标即为各粒子间的平均键长，Ｓｉ—Ｏ、
Ａｌ—Ｏ、Ｃａ—Ｏ 和 Ｏ—Ｏ 的平均键长分别为 １． ６１ ×
１０－１０、１．７５×１０－１０、２．３２×１０－１０、２．６２×１０－１０ ｍ，与文献

［２６－２７］基本一致。 图 １（ｂ）为各粒子间的 ＣＮ，其
中曲线斜率趋于 ０ 时的平滑状态，表示该粒子间存

在较稳定的配位结构，对应的纵坐标即为粒子间的

平均配位数［１７］，可以看出，Ｓｉ—Ｏ、Ａｌ—Ｏ 存在稳定

的配位结构，其他各粒子间配位数不稳定，说明在煤

灰体系中 Ｓｉ、Ａｌ 为网络形成体，Ｓｉ—Ｏ、Ａｌ—Ｏ 构成

了煤灰的基本网络结构［１８］。 Ｓｉ—Ｏ、Ａｌ—Ｏ 配位数分

别为 ４．０８ 和 ４．３２，与文献［２８］基本一致，验证了模

拟结果的准确性。

图 １　 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３ ＝ １．５ 时各粒子间 ＲＤＦ 和 ＣＮ

Ｆｉｇ．１　 ＲＤＦ ａｎｄ ＣＮ ｂｅｔｗｅｅｎ ｐａｒｔｉｃｌｅｓ ｗｈｅｎ ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３ ｉｓ １．５

２􀆰 １􀆰 １　 径向分布函数

１ ６００ ℃下 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３由 ０．５ 升至 ３．１ 时，Ｓｉ—Ｏ
和 Ａｌ—Ｏ 的 ＲＤＦ 如图 ２ 所示。 由图 ２（ ａ）可以看

出，Ｓｉ—Ｏ 间 ＲＤＦ 第 １ 峰位不随 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３的增大

而变化，均保持在 １．６１×１０－１０ ｍ，证明体系中 Ｓｉ—Ｏ
较稳定，且平均键长为 １．６１×１０－１０ ｍ。 但峰尖逐渐

降低，第 １ 峰位越尖锐，表明 Ｓｉ 和 Ｏ 的相对距离在

１９１
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该位置存在数量多且较为集中，随着 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３增

大，更多 Ｓｉ—Ｏ 受到 Ａｌ 的影响，增加了体系的无序

性。 由图 ２ （ ｂ） 可知， Ａｌ—Ｏ 平均键长为 １． ７５ ×
１０－１０ ｍ，随着 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３增大，Ａｌ—Ｏ 存在从 １．７５×
１０－１０ ｍ 到 １．７６×１０－１０ ｍ 的迹象，分布并不像 Ｓｉ—Ｏ
规律，表明 Ａｌ—Ｏ 没有 Ｓｉ—Ｏ 稳定，Ａｌ—Ｏ 在煤灰中

的结构比 Ｓｉ—Ｏ 复杂。 同时，Ａｌ—Ｏ 第 １ 峰位也随

着硅铝比的升高而降低，体系的有序度降低，变化趋

势与 Ｓｉ—Ｏ 一致。

图 ２　 不同 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３下 Ｓｉ—Ｏ、Ａｌ—Ｏ 的 ＲＤＦ

Ｆｉｇ．２　 ＲＤＦ ｂｅｔｗｅｅｎ Ｓｉ—Ｏ ａｎｄ Ａｌ—Ｏ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３

２􀆰 １􀆰 ２　 平均配位数

０．１ ＭＰａ、１ ６００ ℃下 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３由 ０．５ 增至 ３．１
时，Ｓｉ—Ｏ 和 Ａｌ—Ｏ 的平均配位数如图 ３ 所示。 在

合成的煤灰体系中，仅有网络形成体 Ｓｉ、Ａｌ 出现似

平台状的配位情况，故在此仅分析 Ｓｉ—Ｏ、Ａｌ—Ｏ 的

配位分布。 由图 ３ （ ａ） 可知，随着 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２ Ｏ３ 增

大，Ｓｉ—Ｏ 平均配位数由 ４．１２ 降至 ４．０３，Ｓｉ—Ｏ 键断

裂，Ｓｉ４＋对 Ｏ２－ 的吸引力降低。 同时，图中出现稳定
的平台，说明 Ｓｉ—Ｏ 以［ＳｉＯ４］ ４－ 四配位结构存在且

数量较多、较为稳定［１８］。 由图 ３（ ｂ）可以看出，随
着 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３从 ０．５ 增至 ３．１ 时，Ａｌ—Ｏ 平均配位数

由 ４．４ 降至 ４．３２，平均配位数略大于 Ｓｉ—Ｏ，且Ａｌ—Ｏ
配位以［ＡｌＯ４］ ５－四配位结构为主，有少量 Ａｌ—Ｏ 键

断裂，［ＡｌＯ４］ ５－ 网络结构被破坏。 Ａｌ—Ｏ 的配位平

台倾斜程度高于 Ｓｉ—Ｏ，说明［ＳｉＯ４］ ４－四配位结构比

［ＡｌＯ４］ ５－更稳定。
２􀆰 ２　 聚合度

硅酸盐体系中常用 Ｑｎ表示体系的聚合度，其中

图 ３　 不同 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３下 Ｓｉ—Ｏ 和 Ａｌ—Ｏ 的 ＣＮ

Ｆｉｇ．３　 ＣＮ ｂｅｔｗｅｅｎ Ｓｉ—Ｏ ａｎｄ Ａｌ—Ｏ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３

ｎ 为桥氧键的个数［１６］，Ｑｎ可分为 Ｑ０、Ｑ１、Ｑ２、Ｑ３、Ｑ４、
Ｑ５。 图 ４ 为 １ ６００ ℃下不同 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３时 Ｑｎ的分布

情况。 随着 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３增加，聚合度高的 Ｑ４、Ｑ５逐

渐降低，生成聚合度较低的 Ｑ１、Ｑ２、Ｑ３，体系逐渐解

聚，由于体系中 Ｑ０含量低于 ０．１％，不予讨论。 合成

煤灰体系中，Ｓｉ、Ａｌ 作为煤灰体系的网络形成体，主
要由［ＳｉＯ４］ ４－和［ＡｌＯ４］ ５－构成煤灰的网络结构。 体

系聚合度高的 Ｑ４从 ６０％降至 ３７％，Ｑ５由 １７％左右降

到 ７％左右，大量［ＳｉＯ４］ ４－ 和［ＡｌＯ４］ ５－ 被破坏，聚合

度低的 Ｑ３升高 １４％左右、Ｑ２升高 １１％左右。 煤灰体

系的聚合度降低，无序性升高，网络结构被破坏。 随

着硅铝比增加，煤的硅酸盐网络结构更易解聚，聚合

度的降低使煤渣易产生低温共熔体，表现为煤灰熔

融性降低。 臧卓异［７］研究表明，硅铝比的增加导致

煤灰聚合度降低，高聚集的复杂网络结构变为简单

结构，使加入的其他碱性金属氧化物更易代替煤灰

图 ４　 不同 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３下 Ｑｎ分布

Ｆｉｇ．４　 Ｑｎ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｕｎｄｅｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３
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硅酸盐中的网络形成体，因此硅铝比的增加更易改

变煤灰熔融温度。
２􀆰 ３　 氧的分布

硅酸盐体系中，氧离子可分为三配位氧（Ｏｔ）、
桥氧（Ｏｂ ）、非桥氧 （Ｏｎｂ ）、自由氧 （ Ｏｆ ） 等 ４ 种情

况［２９］，桥氧以 Ａｌ—Ｏ—Ａｌ、Ａｌ—Ｏ—Ｓｉ、Ｓｉ—Ｏ—Ｓｉ 三
种形式存在，三配位氧以 Ｏ （ Ａｌ， Ａｌ， Ａｌ）、 Ｏ （ Ａｌ，
Ａｌ，Ｓｉ） 两种形式存在［３０］。 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３ 从 ０．５ 增至

３．１ 时氧的分布如图 ５ 所示。 随着 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３增加，
Ｏｔ和 Ｏｂ含量降低，Ｏｎｂ含量增加显著。 体系中 Ａｌ３＋的
减少导致 Ｏｔ结构中的 Ｏ（Ａｌ，Ａｌ，Ａｌ）、Ｏ（Ａｌ，Ａｌ，Ｓｉ）
结构开始分解成结构较为简单的 Ｏｂ 和 Ｏｎｂ。 随

着 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３增加，Ｏｂ含量从 ７２％左右降至 ６５％，
Ｏｔ含量从 １５％左右降至 ２％，体系网络结构被破坏，
解聚生成的 Ｏｎｂ含量由 １３％升至 ３１％左右。 随着硅

铝比增加，合成煤灰体系网络结构变得松散，疏松的

网络结构导致体系在高温下更易塌陷和瓦解，宏观

表现为煤灰的熔融温度降低。 这与 Ｌｉｕ 等［１２］ 研究

得到的煤灰灰熔融温度随硅铝比增加而降低的结论

一致。

图 ５　 不同 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３下氧的分布

Ｆｉｇ．５　 Ｏｘｙｇｅｎ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｕｎｄｅｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３

３　 结　 　 论

１）随着 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３增加，Ｓｉ—Ｏ 键较稳定，平均

键长为 １．６１×１０－１０ ｍ 且以四配位为主；Ａｌ—Ｏ 的平

均键长为 １．７５×１０－１０ ｍ，随着 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３增加可变化

至 １．７６ ×１０－１０ ｍ；Ｓｉ—Ｏ、Ａｌ—Ｏ 均有较稳定的配位

结构，配位数随着 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３增加而略降，煤灰体系

中 Ｓｉ、Ａｌ 为网络形成体，构成了基本的网络结构。
２）ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３从 ０．５ 增至 ３．１ 时，合成煤灰体系

中，聚合度高的 Ｑ４、Ｑ５逐渐降低，生成聚合度较低的

Ｑ１、Ｑ２、Ｑ３，其中 Ｑ４、Ｑ５分别降低 ２３％、１０％左右，Ｑ３、
Ｑ２ 分别升高 １４％、 １１％ 左右。 大量 ［ ＳｉＯ４ ］ ４－ 和

［ＡｌＯ４］ ５－被破坏，体系逐渐解聚，有序性降低，表现

为煤灰熔融性降低，更易产生低温共熔体。

３）１ ６００ ℃下 ＳｉＯ２ ／ Ａｌ２Ｏ３从 ０．５ 增至 ３．１ 时，Ｏｔ

和 Ｏｂ含量逐渐降低，Ｏｎｂ含量增加显著，其中，Ｏｂ含

量降低 ７％左右，Ｏｔ含量降低 １３％左右，Ｏｎｂ含量升高

１８％左右。 体系网络结构遭到破坏，疏松的网络结

构导致体系在高温下塌陷和瓦解，使煤灰的熔融温

度降低。

参考文献（Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ）：

［１］　 孙旭东，张博，彭苏萍．我国洁净煤技术 ２０３５ 发展趋势与战略

对策研究［Ｊ］ ．中国工程科学，２０２０，２２（３）：１３２－１４０．
ＳＵＮ Ｘｕｄｏｎｇ，ＺＨＡＮＧ Ｂｏ，ＰＥＮＧ Ｓｕｐｉｎｇ．Ｒｅｓｅａｒｃｈ ｏｎ ｔｈｅ ｄｅｖｅｌｏｐ⁃
ｍｅｎｔ ｔｒｅｎｄ ａｎｄ ｓｔｒａｔｅｇｉｃ ｃｏｕｎｔｅｒｍｅａｓｕｒｅｓ ｏｆ Ｃｈｉｎａ ＇ ｓ ｃｌｅａｎ ｃｏａｌ
ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ ２０３５ ［ Ｊ ］ ． Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ Ｓｃｉｅｎｃｅｓ， ２０２０， ２２ （ ３ ）：
１３２－１４０．

［２］ 　 ＩＳＯＢＡＥＶ Ｍ Ｄ，ＭＩＮＧＢＯＥＶ Ｓ Ａ ，ＲＵＳＴＡＭＺＯＤＡ Ｓ Ｉ ，ｅｔ ａｌ． Ｐｒｏ⁃
ｄｕｃｔｉｏｎ ｏｆ ｃｏａｌ ｐｉｔｃｈ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｌｉｑｕｉｄ ｗａｓｔｅ ｏｆ ｃｏａｌ ｇａｓｉｆｉｃａｔｉｏｎ
［Ｊ］ ． Ｓｏｌｉｄ Ｆｕｅｌ Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，２０２１，５５（１）：３７－４０．

［３］ 　 ＳＯＮＧ Ｇ，ＳＯＮＧ Ｗ，ＱＩ Ｘ，ｅｔ ａｌ． Ｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ ｏｆ
ｓｏｄｉｕｍ ｏｆ Ｚｈｕｎｄｏｎｇ ｃｏａｌ ｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ ／ ｇａｓｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｉｎ ｃｉｒｃｕｌａｔｉｎｇ ｆｌｕ⁃
ｉｄｉｚｅｄ ｂｅｄ［Ｊ］ ． Ｅｎｅｒｇｙ ＆ Ｆｕｅｌｓ，２０１６，３０（４）：３４７３－３４７８．

［４］ 　 尹洪清，王艳，王振华，等．新疆地区气化煤种调配实验及工业

应用［Ｊ］ ．煤化工，２０１９，４７ （３）：５１－５４．
ＹＩＮ Ｈｏｎｇｑｉｎｇ，ＷＡＮＧ Ｙａｎ，ＷＡＮＧ Ｚｈｅｎｈｕａ，ｅｔ ａｌ． Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ
ａｎｄ ｉｎｄｕｓｔｒｉａｌ ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ ｏｆ ｇａｓｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｃｏａｌ ｍｉｘｔｕｒｅ ｉｎ Ｘｉｎｊｉａｎｇ
［Ｊ］ ．Ｃｏａｌ Ｃｈｅｍｉｃａｌ Ｉｎｄｕｓｔｒｙ，２０１９，４７ （３）：５１－５４．

［５］ 　 武占强．助熔剂对煤灰熔融特性及其成分的影响［Ｊ］ ．氮肥与合

成气，２０１９ ，４７（７）：２７－３１．
ＷＵ Ｚｈａｎｑｉａｎｇ． Ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ ｏｆ ｆｌｕｘｉｎｇ ａｇｅｎｔ ｏｎ ｃｏａｌ ａｓｈ ｆｕｓｉｏｎ ｃｈａｒ⁃
ａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ ａｎｄ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ［ Ｊ］ ． Ｎｉｔｒｏｇｅｎ Ｆｅｒｔｉｌｉｚｅｒ ａｎｄ Ｓｙｎｇａｓ，
２０１９，４７（７）：２７－３１．

［６］ 　 李寒旭，段锦，陶然，等．硅铝比对钙镁耦合作用降低煤灰熔融

性的影响研究［Ｊ］ ．硅酸盐通报，２０１８，３７ （３）：９９０－９９５．
ＬＩ Ｈａｎｘｕ，ＤＵＡＮ Ｊｉｎ，ＴＡＯ Ｒａｎ，ｅｔ ａｌ． Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ Ｓｉ－Ａｌ ｒａｔｉｏ ｏｎ ｔｈｅ
ｒｅｄｕｃｔｉｏｎ ｏｆ ｃｏａｌ ａｓｈ ｆｕｓｉｂｉｌｉｔｙ ｂｙ ｃｏｕｐｌｉｎｇ ｏｆ ｃａｌｃｉｕｍ ａｎｄ ｍａｇｎｅｓｉ⁃
ｕｍ ［Ｊ］ ．Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｃｅｒａｍｉｃｓ，２０１８，３７（３）：９９０－９９５．

［７］ 　 臧卓异．不同硅铝比下碱性氧化物对煤灰熔融性改善研究

［Ｄ］．徐州：中国矿业大学，２０１７．
ＺＡＮＧ Ｚｈｕｏｙｉ． Ｉｍｐｒｏｖｅｍｅｎｔ ｏｆ ｃｏａｌ ａｓｈ ｆｕｓｉｂｉｌｉｔｙ ｂｙ ａｌｋａｌｉｎｅ
ｏｘｉｄｅｓ ｗｉｔｈ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ Ｓｉ－Ａｌ ｒａｔｉｏｓ ［Ｄ］．Ｘｕｚｈｏｕ：Ｃｈｉｎａ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ
ｏｆ Ｍｉｎｉｎｇ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０１７．

［８］ 　 杨国辉，李磊，尹洪清，等．煤种调配对煤灰熔融特性的影响研

究［Ｊ］ ．煤炭加工与综合利用，２０１７（８）：６７－７１．
ＹＡＮＧ Ｇｕｏｈｕｉ，ＬＩ Ｌｅｉ，ＹＩＮ Ｈｏｎｇｑｉｎｇ，ｅｔ ａｌ． Ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｔｈｅ ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ
ｏｆ ｃｏａｌ ｔｙｐｅ ｂｌｅｎｄｉｎｇ ｏｎ ｃｏａｌ ａｓｈ ｆｕｓｉｏｎ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ ［ Ｊ］ ． Ｃｏａｌ
Ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ ａｎｄ Ｃｏｍｐｒｅｈｅｎｓｉｖｅ Ｕｔｉｌｉｚａｔｉｏｎ，２０１７（８）：６７－７１．

［９］ 　 刘峰，乔波，尹洪清，等．新疆气化煤灰渣特征及其对气化炉的

适应性研究［Ｊ］ ．煤化工，２０２０，４８ （６）：６６－６９．
ＬＩＵ Ｆｅｎｇ，ＱＩＡＯ Ｂｏ，ＹＩＮ Ｈｏｎｇｑｉａｎｇ，ｅｔ ａｌ． Ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ ｏｆ ｃｏａｌ
ａｓｈ ａｎｄ ｓｌａｇ ｉｎ Ｘｉｎｊｉａｎｇ ｇａｓｉｆｉｃａｔｉｏｎ ａｎｄ ｉｔｓ ａｄａｐｔａｂｉｌｉｔｙ ｔｏ ｇａｓｉｆｉｅｒ
［Ｊ］ ．Ｃｏａｌ Ｃｈｅｍｉｃａｌ Ｉｎｄｕｓｔｒｙ，２０２０，４８ （６）：６６－６９．

［１０］ 　 李寒旭，孟莹，董众兵，等．硅铝比对煤灰热膨胀性的影响［ Ｊ］ ．
煤炭科学技术，２０１１，３９（３）：１１２－１１５．

３９１

中国煤炭行业知识服务平台 www.chinacaj.net



２０２１ 年第 ４ 期 洁 净 煤 技 术 第 ２７ 卷

ＬＩ Ｈａｎｘｕ，ＭＥＮＧ Ｙｉｎｇ，ＤＯＮＧ Ｚｈｏｎｇｂｉｎｇ，ｅｔ ａｌ． Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ Ｓｉ－Ａｌ
ｒａｔｉｏ ｏｎ ｔｈｅｒｍａｌ ｅｘｐａｎｓｉｏｎ ｏｆ ｃｏａｌ ａｓｈ ［ Ｊ］ ． Ｃｏａｌ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ
Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０１１，３９（３）：１１２－１１５．

［１１］ 　 ＬＩＵ Ｂｏ，ＨＥ Ｑｉｈｕｉ，ＪＩＡＮＧ Ｚｉｈａｏ，ｅｔ ａｌ．Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｂｅｔｗｅｅｎ ｃｏａｌ
ａｓｈ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ａｎｄ ａｓｈ ｆｕｓｉｏｎ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ ［ Ｊ］． Ｆｕｅｌ， ２０１３， ４６
（６）：２９３－３００．

［１２］ 　 张跃． 计算材料学基础［Ｍ］．北京：北京航空航天大学出版

社，２００７．
ＺＨＡＮＧ Ｙｕｅ． Ｆｕｎｄａｍｅｎｔａｌｓ ｏｆ ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｓｃｉｅｎｃｅ
［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：Ｂｅｉｈａｎｇ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ Ｐｒｅｓｓ，２００７．

［１３］ 　 文玉华，朱如曾，周富信，等．分子动力学模拟的主要技术［ Ｊ］ ．
力学进展，２００３，３３ （１）：６５－７３．
ＷＥＮ Ｙｕｈｕａ，ＺＨＵ Ｒｕｚｅｎｇ，ＺＨＯＵ Ｆｕｘｉｎ，ｅｔ ａｌ． Ｔｈｅ ｍａｉｎ ｔｅｃｈ⁃
ｎｉｑｕｅｓ ｏｆ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ［ Ｊ］ ． Ａｄｖａｎｃｅｓ ｉｎ Ｍｅ⁃
ｃｈａｎｉｃｓ，２００３，３３ （１）：６５－７３．

［１４］ 　 李震宇，贺伟，杨金龙．密度泛函理论及其数值方法新进展

［Ｊ］ ．化学进展，２００５，１７ （２）：１９２－２０２．
ＬＩ Ｚｈｅｎｙｕ， ＨＥ Ｗｅｉ， ＹＡＮＧ Ｊｉｎｌｏｎｇ． Ａｄｖａｎｃｅｓ ｉｎ ｄｅｎｓｉｔｙ
ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ ｔｈｅｏｒｙ ａｎｄ ｎｕｍｅｒｉｃａｌ ｍｅｔｈｏｄｓ［Ｊ］ ． Ｐｒｏｇｒｅｓｓ ｉｎ Ｃｈｅｍｉｓ⁃
ｔｒｙ，２００５，１７ （２）：１９２－２０２．

［１５］ 　 ＷＵ Ｔｉｎｇ，ＷＡＮＧ Ｑｉａｎ，ＹＵ Ｃｈｅｎｇｆｅｎｇ，ｅｔ ａｌ． Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ａｎｄ ｖｉｓ⁃
ｃｏｓｉｔｙ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ＣａＯ－ＳｉＯ２ －Ａｌ２Ｏ３ －ＦｅＯ ｓｌａｇｓ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｍｏ⁃
ｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ［ Ｊ ］ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｎｏｎ － Ｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅ
Ｓｏｌｉｄｓ，２０１６，２４（７）：２３－３１．

［１６］ 　 吴永全，尤静林，蒋国昌．氯酸钙溶体结构的分子动力学模拟

研究［Ｊ］ ．无机材料学报，２００３，１８ （３）：６１９－６２６．
ＷＵ Ｙｏｎｇｑｕａｎ，ＹＯＵ Ｊｉｎｇｌｉｎ，ＪＩＡＮＧ Ｇｕｏｃｈａｎｇ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ
ｓｔｕｄｙ ｏｆ ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｃａｌｃｉｕｍ ａｌｕｍｉｎａｔｅ ｍｅｌｔｓ ［ Ｊ］ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ
Ｉｎｏｒｇａｎｉｃ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ，２００３，１８ （３）：６１９－６２６．

［１７］ 　 玄伟伟．非牛顿煤灰熔渣结晶过程及动力学实验研究［Ｄ］．北
京：清华大学，２０１５．
ＸＵＡＮ Ｗｅｉｗｅｉ． Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｃｒｙｓｔａｌｌｉｚａｔｉｏｎ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ
ｎｏｎ－ｎｅｗｔｏｎｉａｎ ｃｏａｌ ａｓｈ ｓｌａｇ ［Ｄ］． Ｂｅｉｊｉｎｇ：Ｔｓｉｎｇｈｕａ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，
２０１５．　

［１８］ 　 吴婷． 低反应性连铸保护渣熔体的微结构特征及宏观性能研

究［Ｄ］．重庆：重庆大学，２０１７．

ＷＵ Ｔｉｎｇ． Ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｍｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ ａｎｄ ｍａｃｒｏ ｐｒｏｐ⁃
ｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｌｏｗ ｒｅａｃｔｉｖｉｔｙ ｃｏｎｔｉｎｕｏｕｓ ｃａｓｔｉｎｇ ｐｒｏｔｅｃｔｉｖｅ ｓｌａｇ ｍｅｌｔ
［Ｄ］．Ｃｈｏｎｇｑｉｎｇ：Ｃｈｏｎｇｑｉｎｇ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，２０１７．

［１９］ 　 ＦＥＵＳＴＯＮ Ｂ Ｐ，ＧＡＲＯＦＡＬＩＮＩ Ｓ．Ｅｍｐｉｒｉｃａｌ ｔｈｒｅｅ ‐ ｂｏｄｙ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ
ｆｏｒ ｖｉｔｒｅｏｕｓ ｓｉｌｉｃａ［Ｊ］．Ｊ．ｃｈｅｍ．ｐｈｙｓ，１９８８，８９ （９）：５８１８－５８２４．

［２０］ 　 ＡＬ－ＨＡＳＮＩ Ｂ Ｍ，ＭＯＵＮＴＪＯＹ Ｇａｖｉｎ． Ａ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｔｕｄｙ ｏｆ
ｔｈｅ ａｔｏｍｉｃ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｘ （ＭｇＯ） １００ － ｘ （ ＳｉＯ２ ） ［ Ｊ］ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ
Ｎｏｎ－Ｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅ Ｓｏｌｉｄｓ，２０１４，４００：３３－４４．

［２１］ 　 ＤＩＣＫＳ Ｌ ，ＭＣＣＯＲＤ Ｔ Ｇ ，ＷＥＳＴＢＹ Ｔ Ｓ． Ｃｏａｌ ｂｌｅｎｄｓ ｈａｖｉｎｇ ｉｍ⁃
ｐｒｏｖｅｄ ａｓｈ ｖｉｓｃｏｓｉｔｙ：ＵＳ５３６４４２１ Ａ［Ｐ］． １９９４－０５－２１．

［２２］ 　 ＰＡＲＲＩＮＥＬＬＯ Ｍ，ＲＡＨＭＡＮ Ａ． Ｐｏｌｙｍｏｒｐｈｉｃ ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓ ｉｎ ｓｉｎ⁃
ｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌｓ：Ａ ｎｅｗ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｍｅｔｈｏｄ ［ Ｊ］ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ
Ａｐｐｌｉｅｄ Ｐｈｙｓｉｃｓ，１９９８，５２ （１２）：７１８２－７１９０．

［２３］ 　 ＮＯＳＥ Ｓ．Ａ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｍｅｔｈｏｄ ｆｏｒ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ ｉｎ ｔｈｅ ｃａ⁃
ｎｏｎｉｃａｌ ｅｎｓｅｍｂｌｅ ［ Ｊ ］ ． Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ Ｐｈｙｓｉｃｓ， ２００２， １００ （ １ ）：
１９１－１９８．

［２４］ 　 ＧＵＩＤＥ Ａ Ｍ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｍｏｄｅｌｉｎｇ ａｎｄ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］ ．Ｉｎｔｅｒｄｉｓｃｉｐｌｉ⁃
ｎａｒｙ Ａｐｐｌｉｅｄ Ｍａｔｈｅｍａｔｉｃｓ，２００２，２６ （１）：１－３１．

［２５］ 　 ＳＣＨＬＩＣＫ Ｔ． Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｍｏｄｅｌｉｎｇ ａｎｄ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｍ］．Ｎｅｗ Ｙｏｒｋ：
Ｓｐｒｉｎｇｅｒ－Ｖｅｒｌａｇ，２００２：６５６．

［２６］ 　 ＬＡＵＲＥＮＴ Ｃ，ＤＡＮＩＥＬ Ｒ Ｎ，ＧＥＯＲＧＥＳ Ｃ．Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ
ｌｏｗ－ｓｉｌｉｃａ ｃａｌｃｉｕｍ ａｌｕｍｉｎｏｓｉｌｉｃａｔｅ ｇｌａｓｓｅｓ［Ｊ］ ．Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｎｏｎ Ｃｒｙｓ⁃
ｔａｌｌｉｎｅ Ｓｏｌｉｄｓ，２０００，２７４（３）：１１０－１１４．

［２７］ 　 ＧＡＮＳＴＥＲ Ｐ，ＢＥＮＯＩＴ Ｍ，ＫＯＢ Ｗ，ｅｔ ａｌ． Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ
ａ ｃａｌｃｉｕｍ ａｌｕｍｉｎｏｓｉｌｉｃａｔｅ ｇｌａｓｓ ｆｒｏｍ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ－ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａ⁃
ｔｉｏｎｓ：Ａ ｆｉｎｉｔｅ ｓｉｚｅ ｅｆｆｅｃｔｓ ｓｔｕｄｙ ［ Ｊ］ ． Ｔｈｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｃｈｅｍｉｃａｌ
Ｐｈｙｓｉｃｓ，２００４，１２０ （２１）：１０１７２－１０１８１．

［２８］ 　 ＣＨＥＮ Ｙ，ＰＡＮ Ｗ，ＪＩＡ Ｂ，ｅｔ ａｌ．Ｅｆｆｅｃｔｓ ｏｆ ｔｈｅ ａｍｐｈｏｔｅｒｉｃ ｂｅｈａｖｉｏｒ
ｏｆ Ａｌ２ Ｏ３ ｏｎ ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ＣａＯ － ＳｉＯ２ －

Ａｌ２Ｏ３ ｍｅｌｔｓ ｂｙ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ［ Ｊ］ ．Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｎｏｎ－Ｃｒｙｓｔａｌ⁃
ｌｉｎｅ Ｓｏｌｉｄｓ，２０２１，５５２：１２０４３５．

［２９］ 　 ＭＩＬＬＳ Ｋ Ｃ，ＨＡＹＡＳＨＩ Ｍ，ＷＡＮＧ Ｌ．Ｔｈｅ Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ
ｓｉｌｉｃａｔｅ ｓｌａｇｓ［Ｊ］ ． Ｐｒｏｃｅｓｓ Ｆｕｎｄａｍｅｎｔａｌｓ，２０１４，１：１４９－２８６．

［３０］ 　 ＸＵ Ｌ，ＷＡＮＧ Ｘ，ＷＵ Ｙ， ｅｔ ａｌ． Ｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎ ａｎｄ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｏｆ
ｏｘｙｇｅｎ ｉｎ ｃａｌｃｉｕｍ ａｌｕｍｉｎｏｓｉｌｉｃａｔｅ ｍｅｌｔｓ ［ Ｊ ］ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ ｔｈｅ
Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｃｅｒａｍｉｃ Ｓｏｃｉｅｔｙ，２００６，３４（９）：１１１７－１１２３．

４９１

中国煤炭行业知识服务平台 www.chinacaj.net




