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摘 要：地核，作为地球最深处的关键圈层，分为熔融外核和固态内核。地震学与宇宙化学观测揭示地核主要由铁镍合金和一定量

轻元素组成，比如硫、硅、氧、碳和氢等。这些轻元素的存在有助于解释地核的密度亏损，为地核的对流提供能量。明确地核中轻元素

的种类、含量及铁-轻元素合金的物理性质，对理解地核对流、内核结晶和各向异性等动力学问题至关重要。本文探讨了高温高压条件

下铁-轻元素合金的密度、声速和相图关系，为地核轻元素的成分和含量提出限定。从地核凝固行为、电-热输运性质和内核各向异性

等方面探讨了地核中的轻元素对地核的物理性质和动力学过程的影响，强调了精确限定地核轻元素组成和分布的重要性。
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Abstract:The Earth′s core, as the deepest layer, consists of a liquid outer core and a solid inner core. Seismological and

cosmochemical observations revealed that the core is primarily composed of an iron-nickel alloy and a certain amount of light

elements including S, Si, O, C and H. The presence of these light elements are helpful to explain the density deficit of the core and to

provide energy for the convection in the core. Determining the types and contents of light elements, as well as the physical properties

of iron-light element alloys, is crucial for understanding the core dynamics, such as core convection, crystallization, and the

anisotropy of the inner core. Here, in order to provide constraints on the content of light elements in the core，we have discussed the

density, sound velocity, and phase diagrams of iron-light element alloys under high temperature and high pressure conditions. We

have also explored the effects of light elements on the core's physical properties and dynamic processes, including solidification

behavior, electrical and thermal transport properties, and the anisotropy of the inner core. Furthermore, we have emphasized the

critical importance of accurately determining the composition and distribution of light elements within the core.

Key words: light elements in the core; physical properties under high temperature and high pressure; crystallization of the inner

core; dynamics of the Earth’s core

0 引言

地核占据了地球总质量的32%，由液态外核和固

态内核组成，位于地下约2890 km处（图1）。地核处于

极端压力（135~360 GPa）和温度（4000~7000 K）环

境。探究地核的物质组成和物理特性是一项充满挑战
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的任务。自20世纪50年代以来，地震学观测和陨石学

研究揭示了地核主要由铁（镍）合金构成（Birch，1952，
1960，1964）。如图1所示，结合关于铁在高温高压下

的密度研究（Dziewonski and Anderson，1981；Vočadlo
et al.，2003；Dewaele et al.，2006；Irving et al.，2018；
Kuwayama et al.，2020），外核和内核分别存在5%~8%
和2%~5%的密度亏损（在同等温压条件下地核的密度

相对于纯铁密度的偏差）（Birch，1952；Poirier，1994；
Anderson and Isaak，2002；Komabayashi and Fei，
2010）。因此在富铁的地核中还可能存在一定量轻元

素，这些元素具有较低的原子序数和原子质量。基于

宇宙化学、地球化学和矿物物理学的研究，碳、氢、氧、

硫、硅等元素由于其较强的亲铁性和较高的宇宙丰度，

被认为是最可能存在于地核中的候选轻元素（Poirier，
1994；Li and Fei，2007；Huang et al.，2010；Hirose et
al.，2013）。

长期以来，国内外学者对铁-轻元素合金在高温高

压条件下的物理特性进行了广泛的研究（Zhang and
Yin，2012；Zhang et al.，2016；Hirose et al.，2021）。研

究发现轻元素不仅降低了铁的密度（Morard et al.，
2013；Saitoh et al.，2017；Yang et al.，2019；Komabaya-
shi，2020；Bajgain et al.，2021；Young et al.，2021；Yang
et al.，2023b），还在一定程度上降低了纯铁的熔点，影

响地核的热结构和内核的演化历程（Seagle et al.，
2008；Lord et al.，2009；Morard et al.，2017a；Tagawa
et al.，2022b；Hikosaka et al.，2022）。同时，轻元素也

会影响地核条件下铁的声速和泊松比（Huang et al.，
2011；Badro et al.，2014；Shimoyama et al.，2016；
Nishida et al.，2016），从而揭示内核异常弹性特性的

物理机制（图1）。其中，高温高压实验表明碳元素在解

释内核的超低剪切波速和高泊松比方面可能发挥了重

要作用（Chen et al.，2014；Prescher et al.，2015）。近期

的分子动力学计算进一步指出，内核的异常弹性特性

还可能与碳、氢和氧在内核条件下以超离子态的存在

有关（Wang et al.，2021；He et al.，2022；Yang et al.，
2023a）；同时，超离子态氢元素被认为可能是导致内核

不均匀性和各向异性的原因（Sun et al.，2023）。除此

之外，轻元素还显著降低了地核中纯铁的热导率，这为

解释“新的地核悖论”提供了可能的途径（de Koker
et al.，2012；Seagle et al.，2013；Suehiro et al.，2017；
Williams，2018）。轻元素的含量和赋存形式对地核的

动力学过程至关重要。在内核的结晶过程中，轻元素

的释放为地核发电机提供了必需的能源；早期熔融核

中轻元素的析出还可能对34亿年前古地球发电机的运

行做出了重要贡献（Du et al.，2019；Mittal et al.，
2020）。因此地核中的轻元素组成对于理解内核的物

理特性尤为关键，也为认识地核内部复杂结构提供了

重要线索，为地核动力学的研究提供了重要见解。

然而，目前学界对地核中轻元素的具体组成、含

量及存在形式尚未达成共识。高温高压下的矿物物理

学实验结合地震波观测数据（Dziewonski and Ander-
son，1981；Irving et al.，2018），倾向于认为地核是一个

地震波数据取自初步地球参考模型（PREM，Dziewonski and Anderson，1981）

图1 地核结构示意图以及高温高压下纯铁密度和声速与地震波数据的对比

Fig.1 The structure of Earth’s core and comparison of densities and sound velocities of pure iron under high temperature and high

pressure with seismological observations
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贫氧环境（Huang et al.，2011）。但第一性原理的计算

结果暗示地核中可能含有较高比例的氧，这与实验观

测存在明显差异（Badro et al.，2014）。宇宙化学研究

通过分析地球与富含挥发分的球粒陨石的C / S比

（Dreibus and Palme，1996），提供了地核碳元素含量的

估计值（1.1%，质量分数，下同；Wood et al.，2013），尽管这

些估计与地球化学模型的预测值存在偏差（0.1%~0.7%；

Zhang and Yin，2012；Fischer et al.，2020）。基于地核中铁-
轻元素合金的相图关系（Tateno et al.，2018；Yokoo et al.，
2019；Tao and Fei，2021；Hasegawa et al.，2021），轻元素的

不确定性使得我们对地核组分的结构缺乏明确的认知。

轻元素的赋存形态（固溶体、化学计量化合物或超离子

态），还显著地影响了地核组分的弹性、热力学和电-热输

运性质。这些性质的差异进一步导致了我们对地核温度

梯度、热分层和地核结晶时间等关键特性的认识不足，进

而影响了对地核对流和各向异性物理机制的理解。因

此，深入研究地核中的轻元素，对于揭示地核的物理状态

和动力学过程具有重要的科学意义。

本研究综合分析了高温高压条件下铁-轻元素合金

的物理性质，目的在于对地核中轻元素的潜在含量进行

更为系统的限定性分析。进一步地，文章探讨了轻元素

如何影响地核的结晶过程、对流模式及各向异性等关键

动力学行为。尽管在界定地核组分和理解其动力学行

为方面存在显著挑战，但克服这些挑战对于解决21世纪

地球科学的关键问题具有至关重要的意义。

1 铁-轻元素合金在地核温压下的物性
研究

1.1 密度和波速

金刚石压砧和冲击波高温高压实验技术的进步

极大地推动了对地核条件下铁和铁-轻元素合金的状

态方程和声速的研究（Kuwayama et al.，2020；Miozzi
et al.，2020a；Ikuta et al.，2022；Zhang Y J et al.，
2023）。表1和表2总结了一些典型的研究成果，与地

震学数据相结合，为地核轻元素的存在提供了关键性

约束。

如表1所示，在静高压实验中，激光加热金刚石压

砧技术（LHDAC）结合同步X射线衍射（XRD）被广泛

用于原位测量铁-轻元素合金的结构和晶格参数，进而

构建其等温状态方程（Fischer et al.，2014）。从表2中
可知，静高压实验中测量铁合金在高温高压下的声速，

可以通过皮秒声学测量技术（PA；Edmund et al .，
2019）、超声波脉冲回波重叠技术（Terasaki et al.，
2019）、核非弹性散射（NIS；Prescher et al.，2015）、非
弹性X射线散射（IXS；Nakajima et al.，2015）和高能量

分辨率非弹性X射线散射技术（HERIXS；Mao et al.，
2012）以及核共振非弹性X射线散射（NRIXS；Gao et
al.，2011）等。动高压实验技术结合电探针测试系统可

以直接确定铁合金Hugoniot状态方程（Huang Y Q et
al.，2022）；同时，全光纤激光干涉测速系统（DISAR）

的应用使得在极端条件下可直接测量铁合金的纵波和

体波声速（Zhang et al.，2016）。理论计算主要包括第

一性原理计算和从头算分子动力学模拟。计算和实验

结果对地核条件下铁合金的状态方程和声速性质提供

了深入的理解。结合地震学测量模型，我们能够对轻

元素的含量范围进行限定，从而为理解地核的物理特

性提供了重要的理论基础。

1.1.1 熔融态铁-轻元素体系 在液态外核中，密度

和纵波声速是两个关键的观测参数（图2）。然而，液态

物质的结构无序性为静态高温高压原位XRD技术进

行密度测量带来了挑战，从XRD扩散信号中确定的密

度伴随着高达10%的不确定性（Ikuta et al.，2016）。最

近研究表明从XRD漫散射信号中确定的密度不确定

度可大幅缩小（Kuwayama et al.，2020），从而有望实现

对液态铁合金在地核条件下密度的精确测量。纵波声

速Vp与物质的压缩性和Grüneisen等物理参数密切相

关，同时也是构建液态状态方程的关键参量之一。

Badro等（2014）以及Umemoto和Hirose（2020）分别

利用从头算分子动力学和第一性原理分子动力学方法，

从密度和声速两个关键方面对轻元素含量进行了限定。

研究普遍认为，在较高的ICB边界温度下（6000~6300 K），

氧（O）是外核中不可或缺的轻元素。早期的LHDAC实
验支持了这一结论，表明氧和硅（Si）能够通过液态铁与

熔融地幔的高温高压反应进入外核，并且随着压强的增

加，这种趋势更加显著（Takafuji et al.，2005）。氧元素由

于与固态铁的不相容性，大部分从不断生长的内核中排

出，这解释了内核与外核之间存在的密度差异。如图2a
所示，Fe83.3O16.7合金（含5.4%的氧含量）可同时满足外核

密度和声速要求（Badro et al.，2014）。这一结果与最近第

一性原理分子动力学计算一致，状态方程和热力学性质

表明外核中的氧含量应低于6.1%（Xie et al.，2024）。此

外，当ICB边界温度较低（5400 K）时，理论计算指出氢

（H）可能是外核中的主要轻元素（Umemoto and Hirose，
2020）。高温高压计算研究表明，大约1%的氢可满足外

核的声速和密度要求（图2；Umemoto and Hirose，2015）。
因此在熔融态下，氢元素对铁密度和声速的影响可能比

氧元素更显著，意味着在外核多元组分中，氢元素含量可

能明显低于氧元素。

实验研究在液态Fe-轻元素二元合金的密度和声速

方面也取得了较大进展，表1和表2的研究成果表明，为
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了弥补密度亏损，所需的轻元素含量通常高于声速要

求，这意味着单一轻元素很难同时满足外核的双重限

制。以液态Fe-C体系为例，实验研究显示，尽管外核的

密度亏损需要较高的碳含量（1.7%~1.8% C；Morard et
al.，2017b；Zhu et al.，2021），但实际上仅需要0.45%-0.9%
C就能满足声速的要求（Nakajima et al.，2015；Zhu et al.，
2021）。这一发现与理论计算的结果存在显著差异，后

者预测需要更高的碳含量（5%~7%或1%~4%）来解释地

震波测量数据（Bajgain et al.，2021）。
对液态Fe-Si合金在高压条件下的研究表明，硅元

素显著提高了液态铁的声速（图2b、2c），这对外核中硅

含量的上限提出了限制。为满足液核声速要求，外推

实验结果表明外核中硅含量的上限为1.9%，但这与密

度亏损所需的4%~4.8%硅含量存在明显差距（Nakaji-
ma et al.，2020）。通过使用二级轻气炮动高压技术对

Fe-9Ni-10Si合金进行的研究进一步指出，在高达280
GPa的压强下，密度和声速的测量结果限定了外核中

硅的含量分别约为10%和6%（Zhang et al.，2014，
2016），并提出外核组分可能是Fe-5.4% Ni-6% Si-
2.1% S-0.9% O（图2b）。相比于氢和碳元素而言，硅可

能是地核中的主要轻元素，若考虑其他轻元素对铁密

度和声速的影响，硅元素的含量不应超过10%。

在考虑三元体系时，Fe-0.8% O–5.8% Si和Fe-
3.7% O-1.9% Si合金被认为可能是外核的主要成分

表 1 基于铁-轻元素合金状态方程限定地核轻元素的典型实验和理论研究总结

Table 1 Summary of experimental and theoretical studies on the light elements in the Earth’s core determined by using
equations of state of iron-light element alloy

轻元素 研究方法 研究对象 对地核轻元素的限定 参考文献

C

理论-从头算分子动力学 固态-Fe7C3
必须排除Fe7C3作为地球内核的

主要成分
Li et al.，2016

实验-静高压 固态-Fe7C3 内核碳含量5.1%~7.9% Chen et al.，2012

实验-动高压 固态-Fe3C 内核碳含量2.81% Hu et al.，2019

实验-静高压 固态-Fe、Fe-0.31C和Fe-1.37C 内核碳含量0.43%~1.3% Yang et al.，2019

实验-动高压 固态-Fe-1.5C合金 内核碳含量2.2% Huang Y Q et al.，2022

实验-静高压 液态-Fe-1.5C合金 地核碳含量：1.8%~3.7% Morard et al.，2017b

实验+理论-静高压+第一性原理
分子动力学

液态-Fe90Ni10-3%C和Fe90Ni10-5%C 外核碳含量：1.7%~2.5% Zhu et al.，2021

理论-第一性原理分子动力学 液态-Fe和Fe7C3 Fe7C3可能不存在于地核中 Yokoo et al.，2024

理论-第一性原理分子动力学 液态-Fe-4C，Fe-6C和Fe-9C
外核碳含量0.3%~2.0%

外核可能是最大的陆地碳库
Bajgain et al.，2021

H

实验-静高压 固态-非磁性fcc-FeH 内核氢含量0.8%~0.9% Tagawa et al.，2022a

理论-从头算分子动力学 固态-FeHx 内核氢含量0.26%~0.34% Yang et al.，2023a

理论-密度泛函理论 固态-Fe-H合金 内核氢含量0.21%~0.92% Yang et al.，2022

理论-密度泛函理论 Fe-H二元体系
密度限定外核氢含量0.54%~1.10%

内核氢含量0.10%~0.22%
Yang et al.，2023b

O

实验-动高压 固态-Fe-9O 内核氧含量7.0（1.2） % Young et al.，2021

实验-静高压 固态-Fe0.95O 外核氧含量22.5%~23.9% Sata et al.，2010

理论-第一性原理分子动力学 液态-Fe-x%O（x=0，2.8，6.1，9.9） 外核氧含量不高于6.1% Xie et al.，2024

S

实验-静高压 固态-Fe-S 外核硫含量19.3%~19.5% Sata et al.，2010

实验-静高压 固态-四方Fe3S 外核硫含量16% Thompson et al.，2020

实验-静高压 液态-Fe-5Ni-12S 外核硫含量2.5%~6% Morard et al.，2013

实验-沉浮法 液态-Fe-10S 外核硫含量10% Balog et al.，2003

Si

实验+理论-静高压+从头算
固态-Fe-9Si
固态-FeSi

内核硅含量6%~8%
外核硅含量11%

Fischer et al.，2014

实验-动高压 固态-Fe-8.6Si
内核硅含量8.6±2.0%
外核硅含量3.8±2.9%

Huang et al.，2019

实验+理论-静高压+第一性原理 Fe-16Si 外核硅含量11.3±1.5% Fischer et al.，2012

实验-静高压 液态- Fe-5Ni-15Si 密度限定外核硅含量2%~5% Morard et al.，2013

实验-动高压 液态-Fe-9Ni-10Si 外核硅含量10% Zhang et al.，2014
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（Badro et al.，2014；Komabayashi，2020）。尽管这些

估算是基于对地核条件下可能的化学组成的理论分

析，但对外核组分提供了可能的限定，并缩小了轻元素

的含量范围。同时也表明，硅元素作为主要轻元素存

在于外核时，氧元素含量较低，这可能是由于在高温高

压的地核条件下，硅和氧在液态铁中的溶解度和分配

行为受到限制。

这些研究结果对于理解外核的化学组成至关重要，

但同时也揭示了在地核极端条件下对铁合金物性进行

准确测量的复杂性。特别是，不同实验方法对轻元素含

量的限定结果存在显著差异（表1、表2），这不仅对地核

组分的确定提出了挑战，也对地核模型的构建带来了不

确定性。特别是在硫元素含量的研究上，如图2所示，基

于Fe-Ni-S体系的密度和声速测量，外核中硫的含量被限

定在5.8%~7.5%的范围内（Kawaguchi et al.，2017）。然

而，在更高的压强（211 GPa）和温度（6150 K）下，热力学

模型预测硫含量的上限可能达到10%（Huang et al.，
2018）。第一性原理分子动力学模拟也支持了这一结论

（Fu et al.，2020），进一步强调了在地核温压条件下对轻

元素含量进行准确限定的必要性。

1.1.2 固态铁-轻元素体系 地震波测量数据揭示了

固态内核异常低的剪切波速（VS=3.6 km/s）和异常高

的泊松比（ν=0.44），这些特性指示了内核的独特物理

状态。图3总结了铁和铁合金在内核条件下的状态方

表 2 基于铁-轻元素合金高温高压声速限定地核轻元素的典型实验和理论研究总结

Table 2 Summary of experimental and theoretical studies on the light elements in the Earth’s core determined by using
sound velocities of iron-light element alloys under high temperature and high pressure

轻元素 研究方法 研究对象 对地核轻元素的限定 参考文献

C

理论-从头算分子动力学 固态-Fe7C3 Fe7C3不是地核中碳元素的主要赋存相 Li et al.，2016

实验-NIS 固态-正交相Fe7C3 碳可以解释内核弹性特性 Prescher et al.，2015

实验-NRIXS 固态-Fe7C3 地核整体碳含量0.3%，内核碳含量8.4% Chen et al.，2014

实验-NRIXS 固态-Fe3C 内核成分为富碳铁合金 Chen et al.，2018

实验-IXS 液态-Fe84C16 外核中碳含量最高1.2% Nakajima et al.，2015

实验+理论-静高压+
第一性原理分子动力学

液态-Fe90Ni10-3% C和Fe90Ni10-5% C 外核碳含量：0.45%~0.75% Zhu et al.，2021

H

理论-从头算分子动力学 固态-hcp-Fe64H4，三元Fe60Si4H4，Fe60Si4H8 内核氢含量0.03%~0.23% Wang et al.，2021

理论-第一性原理分子动力学 液态-Fe100H28、Fe88H40和Fe76H52 外核氢含量1.02% Umemoto and Hirose，2015

实验-IXS 固态-dhcp-FeHx（x≈1） 内核氢含量0.23% Shibazaki et al.，2012

实验-PA 固态FeHx 内核中存在氢 Wakamatsu et al.，2022

实验-NRIXS 固态-FeHx 内核组分可能为FeHx Mao et al.，2004

实验-NRIXS 固态-FeHx 外核氢含量0.8%~1.3% Thompson et al.，2018

S

实验- IXS 液态-Fe47Ni28S25和Fe63Ni12S25 外核硫含量5.8%~7.5% Kawaguchi et al.，2017

实验-DISAR 液态-Fe-11.8 % S 外核硫含量6% Huang et al.，2018

理论-第一性原理分子动力学 液态-Fe-S合金 外核硫含量最高3.5% Fu et al.，2020

Si

实验-PA 固态-hcp-Fe-5%Si 硅不是内核中唯一的轻元素 Edmund et al.，2019

实验-HERIXS 固态-hcp-Fe和hcp-Fe0.85Si0.15 内核硅含量8% Mao et al.，2012

实验-IXS 固态-hcp-Fe和hcp-Fe-9Si 内核硅含量最高3±2% Antonangeli et al.，2018

实验-HERIXS+NRIXS 固态-hcp-Fe和hcp-Fe86.8Ni8.6Si4.6 硅是地核中的主要轻元素 Liu J et al.，2016

实验-IXS 固态-hcp-Fe0.89Ni0.04Si0.07 内核硅含量1%~2% Antonangeli et al.，2010

理论-从头算分子动力学 固态-hcp-Fe-3.25Si，hcp-Fe-6.7Si 内核组分可能不是hcp-Fe-Si二元合金 Martorell et al.，2016

实验-IXS 液态-Fe84Si16 硅不是地核主要轻元素 Nakajima et al.，2020

实验-DISAR 液态-Fe-9Ni-10Si 外核组分可能含6% Si，2% S和1%~2.5% O Zhang et al.，2016

多种
二元、三元

合金

理论-从头算分子动力学
固态-hcp-Fe-C、hcp-Fe-S和hcp-Fe-Si；

hcp-Fe–Si–C、hcp-Fe–Si–S和hcp-Fe–S–C
内核组分为hcp-Fe60Si2C2 Li et al.，2018

理论-从头算分子动力学 固态-FeH0.25、FeO0.0625和FeC0.0625 内核中氢、氧和碳元素以超离子态形式赋存 He et al.，2022

理论-从头算分子动力学
液态-Fe1−xNix；Fe1−xCx；
Fe1−xOx；Fe1−xSix；Fe1−xSx

（x=8.3和16.7 mol %）

地核主要成分是硅和氧，挥发性
元素S和C含量<1%

Badro et al.，2014
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程和声速的典型研究结果。早期的理论计算曾提出在

地核条件下，hcp-Fe可能表现出强烈的预熔化剪切软

化现象（图3b；Martorell et al.，2013），这被认为是解释

内核特征的一种可能机制。轻元素的加入可能会影响

hcp-Fe的预熔化效应（Martorell et al.，2016）。
碳元素在解释内核异常弹性性质方面具有显著

作用。在高压和室温条件下，Fe-C化学计量化合物展

现出与内核相似的高泊松比（图3c；Gao et al.，2008；
Chen et al.，2014；Prescher et al.，2015），这一发现为

碳作为地核中主要轻元素成分的假设提供了有力支

持。此外，理论计算也证实，在所有符合内核声速和密

度要求的候选组分中，碳元素扮演着不可或缺的角色，

进一步强化了碳在地核轻元素中的重要地位（Li et
al.，2018）。研究者们提出了不同的机制来阐述Fe7C3

化学计量化合物为何展现出与地球内核相似的低剪切

波速和高泊松比。一方面，这可能是由于熔化前的弹

性软化；另一方面，这与Fe7C3中铁的压制自旋配对转

变有关，这一现象在多个铁-轻元素合金实验中已被观

察到（Chen et al.，2012，2018；Yang et al.，2023b）。尽

管Fe7C3展现出了与内核一致的物理特性，但由于其在

地核条件下的密度较低，它不太可能成为地核的主要

组成成分（Li et al.，2016；Liu J C et al.，2016）。另一方

面，近期高温高压实验提出Fe-C固溶体合金可以满足

内核密度要求（Yang et al.，2019；Huang Y Q et al.，
2022），且理论计算表明“间隙碳”可以显著提高铁的

泊松比（Huang et al.，2024），因此，内核可能是一个含

有碳元素的固溶体合金。

氢被认为是地球内核中的关键轻元素之一（Li et
al.，2018；Wang et al.，2021）。如表2所示，目前固态

Fe-H合金声速测量主要依赖于静态DAC实验，这些实

验尚未达到地核的压强条件，最高仅达100 GPa。在这

些实验的压强范围内，FeH合金的磁性转变被发现对

声速有显著影响。对于hcp-FeH，0.23（6）%的氢含量

能够符合PREM模型预测的内核密度和声速（图3；Shi-
bazaki et al.，2012；Wang et al.，2021）。然而，对于fcc-
FeH，可能需要更高含量的氢（0.8%~1.3%）来解释地

震波观测到的物理特性（Mao et al.，2004；Thompson et
al.，2018；Wakamatsu et al.，2022；Yang et al.，2022；
Tagawa et al.，2022a）。近期的理论研究发现在超过

4000 K的高温条件下，氢原子在铁中表现出高度扩散

性，呈现出类似液体的流动性，形成了所谓的“超离子

态”，兼具固体和液体特性（Umemoto and Hirose，
2015；Wang et al.，2021；He et al.，2022）。这种状态

下的氢原子在固态铁和液态铁中具有相似的局部环

境，能够在Fe的固液相之间自由移动，随着内核的生长

数据来源：Dziewonski 和 Anderson（1981）；Badro 等（2014）；Zhang 等

（2014，2016）；Umemoto 和 Hirose（2015）；Kawaguchi 等（2017）；Huang
等（2018）；Huang 等（2019）；Kuwayama 等（2020）；Nakajima 等（2020）；

Bajgain 等（2021）；Zhu 等（2021）；Xie 等（2024）

图2 熔融态铁与铁合金在外核条件下的密度和声速与

PREM数据对比

Fig.2 Comparisons of densities and sound velocities of the

PREM，liquid iron and iron alloys under the outer core condition
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进入固态铁中。超离子态氢对铁的声速有显著的软化

效果，与晶格氢增加声速的效应截然不同（图3）。基于

密度的估计，内核中可能存在0.26%~0.34%的超离子

态氢（He et al.，2022；Yang et al.，2023a）。此外，氧和

碳元素在内核条件下也可能以超离子态形式存在，这

可能对铁的剪切波声速产生显著降低的影响（He et
al.，2022）。这样少量的超离子态碳、氢和氧元素可能

满足地震波观测模型对内核波速的要求。这些研究为

轻元素在内核条件下的赋存形式提供了新的视角，在

内核中可能同时存在多种形态的轻元素，且其含量可

能远低于我们以往基于单一物质形态下的研究结果。

因此，未来还亟须开展相应的高温高压实验研究内核

条件下Fe-H/O/C合金的相图关系和弹性性质以验证

我们上述的猜测。

多元铁合金的研究也为理解内核的物理性质提

供了新的视角。实验研究揭示，在地核压力和室温条

件下，hcp-Fe-Ni-Si合金的泊松比与Fe7C3相近（图3c），

这一现象归因于硅和镍元素的协同效应：硅元素的加

入提高了Vp（Mao et al.，2012），而镍元素则降低了Vs，
共同作用导致Vp/Vs值和泊松比显著增加（Antonangeli
et al.，2010；Liu J et al.，2016）。此外，理论模型也提

出，含有氢元素的hcp-Fe-Si合金可能为解释内核地震

波观测数据提供了另一种途径（Wang et al.，2021）。
进一步的从头算分子动力学计算显示，在Fe-Si-C-S体
系中，含有碳元素的三元和四元合金成分能够同时满

足内核的密度和声速特性要求（Li et al.，2018）。
实验和理论研究对固态和液态铁-轻元素体系在

高温高压下的密度和声速进行了深入探讨，这些结果

为地核中轻元素的种类和含量提供了初步的参考框

架。然而，铁与轻元素的不同结合方式及其晶体结构

的多样性，增加了对地核轻元素含量限定的复杂性。

例如，实验上发现若硫以FeS形式存在，内核中的硫含

量可能为3.9%；若以Fe2S形式存在，则含量可能高达

9.7%（Badro et al.，2007）。Fe-C体系的高温高压实验

数据来源：Dziewonski 和 Anderson（1981）；Mao 等（2001）；Lin 等（2003）；Gao 等（2008）；Antonangeli 等（2010）；Shibazaki 等（2012）；Martorell 等（2013）；
Chen 等（2014）；Prescher 等（2015）；Liu J 等（2016）；Liu J C 等（2016）；Fei 等（2016）；Hu 等（2019）；Yang 等（2019）；Wang 等（2021）；Huang Y Q 等

（2022）；Huang H J 等（2022）；He 等（2022）；Ikuta 等（2022）；Wakamatsu 等（2022）

图3 固态铁和铁合金在内核条件下的密度和声速与PREM数据对比

Fig.3 Comparisons of densities and sound velocities of the PREM，solid iron and iron alloys under the inner core condition
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也多次报告了类似的分歧（Chen et al.，2014；Hu et al.，
2019；Huang Y Q et al.，2022）。因此，为了更准确地

限定外核和内核中的轻元素含量，我们必须综合考虑

轻元素在内外核之间的分配行为及其共晶成分。

1.2 相图关系

地核的长期冷却过程伴随着液态外核的结晶和

固态内核的生长，这一过程受到铁-轻元素体系在内

核-外核边界（ICB）条件下共晶行为的严格制约。轻元

素在固态和液态铁之间的分配是确定地核成分的关

键。在ICB观测到的显著密度跳跃（0.55~0.82 g/cm³）
表明，在内核结晶过程中，大量轻元素可能被留在液态

外核中。这一现象排除了富轻元素相（例如Fe2S、
FeSi、FeO、Fe7C3或FeH）成为内核主要组分的可能性，

为地核组分的研究提供了重要的限制条件。

1 .2 .1 地核条件下铁 -轻元素合金的相稳定结

构 330 GPa压强下铁合金的固-液相关系是限定内核

的物质组成和温度梯度的关键因素之一。结合

LHDAC和同步辐射XRD技术，二元铁合金在高压下

的相图关系得到了深入研究，并发现压强条件和轻元

素含量的变化显著影响着共晶结构的稳定性（Mashi-
no et al.，2019；Yokoo et al.，2024）。在Fe-C体系高温

高压熔化实验中，观察到211 GPa时Fe3C稳定存在，直

到255 GPa分解成Fe和Fe7C3（Mashino et al.，2019）。
高温高压冲击实验认为Fe3C在245 GPa时仍保持稳

定，在此压强条件范围内没有观察到明显的相变或分

解现象（Hu et al.，2019）。静高压实验提出Fe7C3形式

的共晶结构在205 GPa和3700 K的条件下显示出正交

晶系结构，这表明其在极端条件下的稳定性（Prescher
et al.，2015）。最近的理论计算结果预测了Fe-C体系

在330 GPa条件下的相图，从图4a可知，内外核边界处

的第一结晶相可能是Fe7C3（Yokoo et al.，2024）。然

而，这对应着较低的内外核边界温度（3760 K）和核幔

边界温度（2760 K）， 远低于136 GPa条件下Fe-C体系

的共晶温度（图4a）。看似矛盾的结果可能意味着地核

中的碳元素含量较低，无法以Fe-C化学计量化合物的

形式结晶。

对于Fe-Si体系，随着压强的增加，其相关系趋于

简化。在较低压力下，该体系包含多种固态相。然而，

在高压条件下，仅观察到两种固态相。通过激光加热

金刚石压砧技术进行的实验研究显示，Fe-Si合金在高

温高压环境下以hcp结构稳定存在（Tateno et al.，
2015；Komabayashi et al.，2019）。值得注意的是，

Ozawa等（2016）提出，在高温条件下hcp-Fe-Si合金可

能转变为B2结构。此外，当地核中硅含量较高时，Fe-
Si合金在内外核边界凝固时，更倾向于形成密度较低

的B2相。这些发现表明，在密度较高的内核中，硅不

可能是唯一的轻元素。

相较之下，Fe-S体系在高压下表现出更为复杂的

相关系。在低压条件下，Fe-S体系呈现出简单的Fe-
FeS二元共晶体系。随着压力的增加，Fe3S2中间相被

观察到与Fe或FeS共存 （Fei et al.，1997）。随着压力的

进一步升高，Fe3S2在约21 GPa时转变为具有四方晶体

结构的Fe3S，这一相在高达250 GPa的压力下保持稳定

（Fei et al.，2000；Ozawa et al.，2013；Mori et al.，

Fe、Fe3C和Fe7C3分别表示Fe-C二元体系在不同条件下的结晶相

图4 Fe-C体系在地核条件下的相图以及不同取代机制下碳原子的焓值随压强的变化

（修改自 Yokoo et al.，2024；Pamato et al.，2020）

Fig.4 The phase diagram of Fe-C binary system under the Earth’s core condition and the variation of the enthalpies of carbon atoms

in the form of different incorporation mechanisms with the pressure (modified from Yokoo et al.，2024；Pamato et al.，2020)
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2017）。在更高的压力下，Fe3S被正交结构Fe2S相取

代，Tateno等（2019）报道该相在306 GPa和3000 K条件

下仍保持稳定。近期的研究进一步揭示 ，在超过

120 GPa的压力下，Fe3S可能在高温条件下分解，形成

具有六角结构的新相Fe5S2（Zurkowski et al.，2022）。
这些连续发现的新相表明，在极端的地核条件下，可能

存在比目前所知更为复杂的硫铁化合物。这些发现不

仅丰富了我们对Fe-S体系高压相图的认识，还对内外

核中硫元素含量的约束提出了挑战。

有研究认为在地核的高压环境下，对于C、H和O
等较小原子半径的轻元素，更倾向于在hcp-Fe的间隙

位置形成固溶体（Williamson and Smallman，1953；
Huang et al.，2005）。特别是对于碳，最新研究指出，

在压力低于350 GPa时，间隙碳的稳定性高于置换碳。

然而，当压力超过350 GPa时，置换碳结构变得稳定，这

意味着在内核压力条件下，间隙碳和置换碳可能共存

（图4b；Li et al.，2019；Pamato et al.，2020）。对于S和
Si等元素而言，其原子半径与铁原子相当，则更倾向于

占据hcp-Fe的晶格位置，在很大的温度-压强和轻元素

含量范围内以置换型固溶体形式稳定存在。

最新研究揭示，在ICB的压力和温度条件下，固态

和液态铁合金中的氢（H）、氧（O）和碳（C）具有相近的

扩散系数（图5）。这一发现表明，这些元素可能以超离

子态的形式稳定存在于地球以及类似海王星和天王星

这样的冰巨星内部（Hou et al.，2021；He et al.，2022），

为理解这些天体内部的物理状态提供了新的视角。地

球的内核可以看作是类固体铁和类液体轻元素的混合

物，并且轻元素的对流在其中持续进行。

1.2.2 轻元素在固/液相铁中的分配系数 在330
GPa内外核边界压力下，不同轻元素与铁组成的二元

合金体系的共晶液体中，轻元素的含量呈现出较大的

差异。具体来说，Fe-C体系的共晶液体含碳量约为3%
（Mashino et al.，2019），Fe-Si体系含硅量约为1.5%
（Ozawa et al.，2016），Fe-S体系含硫量约为5%（Mori
et al.，2017），而Fe-O体系含氧量则超过10%（Morard
et al.，2017a；Oka et al.，2019）。这些数据为我们提供

了外核中轻元素含量可能的上限。

硅和硫由于其在固态 /液态铁中的高分配系数

（D>0.7），被认为是内核中的关键轻元素。最近的理

论计算（Alfè et al.，2002；Zhang Z G et al.，2020）和实

验结果（Sakai et al.，2023）一致表明，随着压力的增

加，硫在固态铁中的分配系数D（S）显著提高（Yokoo
et al.，2019），暗示硫在地核中扮演着重要角色。同

样，硅元素也显示出接近1的分配系数（Morard et al.，
2014；Hikosaka et al.，2022），进一步证实其在内核中

的重要性，突显了Si可能是地核中的主要轻元素。

另一方面，关于氧是否存在于固态铁中这一问

题，目前现有的研究结论不太一致。先前的实验观察

几乎未能在固态铁中检测到氧（Yokoo et al.，2019），与
外核富氧的假设形成鲜明对比，一个富氧的外核有望

黄色和红色区域分别为固态-超离子态和超离子态-液态的相边界，实心原点、五角星和方形分别表示260、330和360 GPa条件下的轻元素（H、C和O）扩散

系数的对数结果

图5 FeH0.25，FeO0.0625和FeC0.0625的高温高压相图及轻元素（H、C和O）的扩散系数（修改自He et al.，2022）

Fig.5 The phase diagrams of FeH0.2，FeO0.0625 and FeC0.0625 and diffusion coefficients of light elements （H，O and C） under high

temperature and high pressure (modified from He et al.，2022)
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解释ICB处的密度跳跃（Ozawa et al.，2010）。然而，最

新的研究却对这一观点提出了挑战，认为在地核高压

条件下可能存在富铁的固态FeO层（Liu et al.，2023）。
这一发现不仅为氧在内核中的存在提供了一种新的可

能，也表明氧在内外核之间的分布可能远比我们先前

认识的要复杂。也许氧在内外核的分配并不是我们以

往认为的那么强烈。此外，碳元素在固态铁中的低溶

解度为富氧外核的必要性提供了另一种替代机制（Li
et al.，2019；Mashino et al.，2019）。尽管在固态铁中溶

解度较低，但其分配系数D（C）为0.2。
氢在固态/液态铁中的分配行为一直是地球科学

研究中的一个热点问题。当前，关于Fe-H共晶液体中

氢浓度的争议主要集中在两个方面：一是在静高压实

验卸压过程中，氢容易从铁晶格中逸出（Iizuka-Oku et
al.，2017；Tagawa et al.，2021），这增加了实验的复杂

性；二是含氢体系的高压实验对测量技术提出了巨大

的挑战（Machida et al.，2014；Ikuta et al.，2019）。早期

关于Fe-Ni-H的熔化实验提出，镍的存在可能阻碍了氢

在铁中的溶解并导致共晶液体中氢的浓度可能低至

1%（Shibazaki et al.，2014）。然而，Pépin等（2014）后
续研究提供了高压下氢在铁中含量增加的实验证据，

报道了在67 GPa和86 GPa的压力下FeH2和FeH3两种

化学计量化合物的稳定存在。这表明Fe-H合金的共

晶点可能向富氢一侧移动，从而超过1%（Hikosaka et
al.，2022）。近期研究通过结合静高压实验与密度泛

函理论计算，进一步证实了液态Fe-Ni合金在高压条件

下具有显著的氢储存能力，储氢含量至少比固态铁多

80%（Piet et al.，2023）。因此氢元素在固态/液态铁中

的分配系数D（H）可能为0.50（3）~0.70（3）（Hikosaka
et al.，2022；Yuan and Steinle-Neumann，2023）。

尽管目前关于地核轻元素的许多结论是基于铁-
轻元素二元体系的研究，但多元铁合金体系的研究揭

示了轻元素间相互作用的复杂性，这对理解地核成分

具有重要意义。在Fe-C-H体系中，实验观察到随着氢

浓度的增加，碳在液态铁中的溶解度显著降低（Hirose
et al.，2019）。这种溶解度的降低可能与固态铁中的

情况相似，氢原子由于其较小的尺寸，倾向于占据铁晶

格的间隙位置，从而取代碳原子。这一过程可能促成

了深部金刚石的形成，Fe-C-H熔体为地球深处大型金

刚石的生长提供了必要的流体环境 （L a i e t a l . ，
2022）。与此相反，碳在B2-FeSi中具有较高的溶解度，

因此在Fe-Si-C三元体系中，首先结晶的是含有Si和C
的hcp-Fe（Miozzi et al.，2020b，2022）。此外，液相中S
或C元素的存在被发现能够显著增加Si的分配系数

（Sakai et al.，2023）。然而，只有在ICB的压力达到

6500 K时，Fe-Si-C-S共晶液体才可能位于铁的液相区

内，这一条件对应于远高于下地幔固相线的核-幔边界

（CMB）温度。这表明内核不太可能是由Fe-Si-C-S合
金组成，而更可能以氢作为主要的轻元素（Hasegawa
et al.，2021）。对于Fe-Si-O三元体系，实验结果显示

SiO2结晶相的存在，这意味着液态外核无法同时包含

超出SiO2饱和度的硅和氧（Hirose et al.，2017）。这些

发现进一步强调了在地核条件下，轻元素相互作用对

合金相图和元素分配的深刻影响。

1.2.3 轻元素合金对铁熔化温度的作用 近年来，

关于铁高压熔化温度进行了大量的研究，高温高压实验

和理论研究结果揭示铁在330GPa下的熔化温度为

5900~6300 K（甘波等，2021）。最近的X射线吸收光谱实

验揭示了轻元素在高压条件下对铁熔化温度的显著影

响（Boccato et al.，2020）。如图6所示，在90 GPa的压力环

境中，硫对铁熔化温度的降低作用极为显著，这一发现

对于理解地核的热力学状态具有重要意义。此外，氢和

碳也被发现能显著降低hcp-Fe的熔化温度，在地核条件

下，这一作用对于维持CMB温度低于地幔硅酸盐的固相

线至关重要，从而支持了一个相对较低的CMB温度（Hir-
ose et al.，2019；Miozzi et al.，2020b；Lai et al.，2022；
Yokoo et al.，2024）。此外，一些研究甚至提出地核可能

是一个潜在的氢储库，整体地核中的氢含量高达0.30%~
0.60%（Hikosaka et al.，2022；He et al.，2023；Piet et al.，
2023）。如果这一假设成立，考虑到氢元素对铁熔化温

度的显著影响，即使在相对较低的地核温度下，外核也

可能完全熔化，这将支持目前对地核温度相对较低的估

计（Hirose et al.，2019）。

数据来源：Lord 等（2010）；Anzellini 等（2013）；Morard 等（2017a）；Mori
等（2017）；Hirose 等（2019）；Mashino 等（2019）；Li 等（2020）；Miozzi 等

（2020b）；Dobrosavljevic 等（2022）；Lai 等（2022）

图6 铁与铁合金的高压熔化线

Fig.6 Melting curves of iron and iron alloys under high pressure
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然而，对于Si的影响，研究结果并不一致（图6）。
一些研究表明，在90 GPa的压力下，Fe-Si系统的熔化

温度与纯铁相比较没有显著差异（Boccato et al.，
2020），甚至在Fe-C合金中，Si对熔化温度的影响也微

乎其微（Miozzi et al.，2020b）。然而，基于穆斯堡尔谱

和液态弥散X射线散射实验，Dobrosavljevic等（2022）
提出在80 GPa的压力下硅显著降低铁合金的熔化温

度。对比Lord等（2010）开展的LHDAC熔化实验，前者

观察到的铁熔化温度降低现象似乎归因于Ni元素的存

在。因此，迫切需要在地球内核的特定条件下，对铁-
轻元素多元体系进行深入研究。这将有助于阐明轻元

素之间的相互影响，从而为揭示内核轻元素的组成提

供至关重要的实验证据。

2 地核中的轻元素组分与含量

基于铁-轻元素合金在地核温压条件下的物性研

究，通过密度、声速和相图关系对地核中轻元素的多重

限定，我们初步总结了地核轻元素的具体组分与含

量。地核的液态外核占据了其总质量的95%，并且地

震波测量揭示了ICB处的显著密度跳跃。这一现象指

向了一个关键的推断：外核中的轻元素含量显著高于

内核。进一步的分析表明，在固态内核的形成过程中，

轻元素更倾向于保留在液态外核中。这种分配行为为

我们提供了一种方法，即通过外核中轻元素的丰度和

它们的固/液分配系数来估算固态内核中轻元素的含

量上限。

通过对外核条件下铁-轻元素体系的热力学和弹

性性质的分析，利用线性叠加方法，结合地震波测量数

据模型（图7），同时结合轻元素对铁熔化温度的影响和

相图关系的限制，我们得出了一组外核组分中轻元素

质量百分比含量的估计值：0.20% C、0.75% O、0.14%
S、6.15% Si以及0.10% H。进一步的研究指出，轻元素

在固/液相中的分配系数可能为0.20（C）、0.80（S）、0.9
（Si）、0.55（H），而氧在固态铁中的溶解度极低。这些

数据帮助我们推算出内核中轻元素的可能上限值，分

别为0.04%（C）、0.11%（S）、5.54%（Si）和0.06%（H）。

取铁在ICB处的熔化温度为6000 K（Li et al.，2020），则基

于此处提出的地核组分，ICB和CMB处对应的温度分别

为（5600±100）K（Gan et al.，2022）和4200±100 K，与前人

研究结果吻合一致（Hirose et al.，2013）。然而，需要注意

的是轻元素之间的相互作用可能导致实际含量与估计

值存在偏差。

目前已有的研究中也提出了多种可能的地核组分，

典型结果总结在表3中。例如基于矿物物理、宇宙化学

和地球化学研究结果，Hirose等（2021）曾报道一个关于

地核组成的模型，该模型认为外核为Fe+5% Ni+1.7% S+
0～4.0% Si+0.8％～5.3% O+0.2% C+0～0.26% H，内核

为Fe+5% Ni+0～1.1% S+0～2.3% Si+0～0.1% O+0～
1.3% C+0～0.23% H。近期Sakai等（2023）进一步深入探

讨了轻元素在固/液铁中的分配行为，为Fe-Si-S-H-O体

系构成的地核组分提供了新的见解，通过对比地震波观

测的密度和声速数据，他们指出当ICB处温度为5400 K，

内、外核可能分别由Fe+Ni+2.5％～2.8% Si+0.69％～

0.70% S+0.23％～0.43% H和Fe+Ni+2.7％～3.0% Si+
1.7% S+0.32％～0.59% H+0.05％～2.5% O组成。

关于地核组分的研究结果为理解地核的物理性

质和动力学行为提供了重要的理论基础。轻元素在地

核中的含量和分布不仅影响地核的热力学状态和结晶

演化，还可能对地球磁场的维持和演化产生深远影

响。未来的研究应当进一步探索轻元素在地核中的确

切作用机制，以及它们如何与地核的动力学过程相互

作用，从而为揭示地球内部结构和动力学提供更加坚

实的科学依据。

3 地核轻元素对其演化和动力学的影响

地核作为地球内部最深处的圈层，其内部的动力

学过程对整个地球系统具有深远的影响（Shahar et
al.，2019）。地核中的铁-轻元素合金决定着地核的物

理性质，是理解地核动力学的关键。其中，轻元素对铁

热力学、电-热输运和流变等特性的影响在揭示地核的

状态和演化以及地球发动机运行等关键科学问题上具

考虑到外核条件下铁-轻元素体系的热力学和弹性性质研究存在的不确定

性，本文提出的外核组分的状态方程和声速数据取2%的误差大小，在误差

范围内，与PREM模型较吻合（数据来源：Dziewonski and Anderson，1981）

图7 本文提出的外核组分的状态方程和声速与PREM模型

的对比

Fig.7 Comparisons between the equation of state and sound

velocity of the outer core composition by this study and those

of the PREM model
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有重要启示。例如，地核中轻元素在内外核边界的结

晶和释放，并在地球重力场作用下由地球内核表面上

浮至地球外核顶部，为驱动地磁场提供了重要的能量

来源（Fearn and Loper，1981）。基于前文对地核中轻

元素的种类和含量有了初步了解后，本节将讨论轻元

素如何通过其在地核中的分布和相互作用，影响地核

凝固行为、电-热输运性质和各向异性特征。

3.1 轻元素对地核凝固行为的影响

行星核心的结晶过程是一个复杂的物理现象，其结

晶方式和路径受到多种因素的影响。核心中的轻元素

种类和含量，以及核心组分的熔化曲线与绝热温度剖面

之间的相对斜率，是决定结晶特性的关键因素（图8）。
轻元素的存在显著降低了铁合金的液相线温度，而具体

种类则决定了熔化温度的降低幅度。

地核中的轻元素具有不同的固/液分配系数，这导

致在结晶过程中共晶相与液相之间存在密度差异，从而

影响内核在不同深度的结晶行为。Miozzi等（2022）通过

高温高压下的熔化实验，提出了两种核心结晶模型：一

种是类似地球的“自下而上（富铁型）”模型，另一种是

类似铁雪花的“自上而下（富轻元素型）”模型。这些

模型有助于我们理解轻元素含量的微小变化如何深刻

影响地核的结晶类型。地核主要由铁和少量轻元素组

成，随着熔融地核的长期冷却，大量轻元素在结晶时保

留在液相铁中，导致液相成分的密度远低于固相成分，

这种密度差异导致结晶相下沉并聚集在地核深部，形成

固态内核（图8）。此外，地核组分的熔化曲线斜率必须

比地核绝热剖面的斜率更陡，以确保结晶过程的顺利进

行（Zhang and Lin，2022）。
地核组分在330 GPa条件下的液相线温度（开始

结晶的温度）对应于TICB的大小，一旦确定外核组分，

通过矿物物理的方法即可确定熔化温度曲线和地核绝

表 3 地核可能的轻元素组分结果总结

Table 3 Summary of compositions of proposed light elements in the core

限定方法 S/% Si/% O/% C/% H/% 参考文献

外核 矿物物理学

0.14 6.15 0.75 0.2 0.1 本文

1.7 0~4 0.8~5.3 0.2 0~0.26 Hirose et al.，2021

0.6 0.3 2.4 0.64 Umemoto and Hirose，2020

1.7 2.7~3.0 0.05~2.5 0.32~0.59 Sakai et al.，2023

2.1 6 0.9 Zhang et al.，2016

3.5 0.15 0.61 Hikosaka et al.，2022

1.9 3.7 Badro et al.，2014

5.8 0.8 Komabayashi，2020

内核

矿物物理学

0.11 5.54 0.04 0.06 本文

0~1.1 0~2.3 0~0.1 0~1.3 0~0.23 Hirose et al.，2021

0.69~0.70 2.5~2.8 0.23~0.43 Sakai et al.，2023

1~2 6 3 Hirose et al.，2013

1.63 0.70 Li et al.，2018

3.22 0.12 Wang et al.，2021

地球化学

1.9 4~5 <1 0.2 0.1 Wood et al.，2006

1.9 6 3 0.2 0.06 McDonough，2003

1.21 7 5 Allègre et al.，2001

8 0.5 Rubie et al.，2011

（a）液核中的结晶体在重力作用下下沉并在地核底部积累，结晶面逐渐向

上移动，从而形成由液态外核包围的固态内核（运用CorelDraw软件绘制）；

（b）“自下而上”的结晶过程要求地核组分熔化曲线比地核绝热线更陡

图8 富铁地核“自下而上”结晶模型示意图

（修改自Miozzi et al.，2022）

Fig. 8 The “bottom to up” crystallization scenario of the

iron-rich core in the Earth (modified from Miozzi et al.，2022)
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热剖面，这些信息对于推测地核的演化过程和内核的

结晶路径至关重要。事实上，从图6可知，轻元素对纯

铁熔化温度的影响表现出巨大的差异，在以H和Si作
为主要轻元素的外核中尤为明显，这两种轻元素导致

的TICB差异可能高达1000 K（Hirose et al.，2019；Mioz-
zi et al.，2020b）。这种差异性表明，轻元素的种类和

含量对外核的物理状态和动力学特性有着深远的影

响。然而，当前地核中轻元素的不确定性给确定地核

的温度剖面带来了显著的挑战。准确的地核温度剖面

对于理解地核的热力学状态、对流模式以及地磁场的

生成和维持等关键地球物理过程至关重要。因此，对

轻元素在地核中的确切作用及其对地核物理性质的影

响进行深入研究，是提高我们对地球内部结构和动力

学理解的关键。

地核的双层结构模型已被广泛接受，并认为地球

的内部由固体矿物组成。普遍认为内核中的矿物是不

动的并且达到化学平衡；或者部分由流体组成，这些流

体是可移动的，在较大区域内促进平衡。然而，超离子

态的发现为地核的内部状态提供了一种新的视角，轻

元素H、O和C在固态Fe中具有类似在液态环境中的高

扩散系数（图5；Wang et al.，2021；He et al.，2022），这
使得它们能够在固态内核中保持迁移和循环。在这种

情况下，内核不再是传统意义上的普通固体，而是固态

铁和轻元素流体的混合物。超离子态的轻元素在地核

中的高度扩散和对流可能在地球发电机的产生和维持

方面发挥着显著的作用。

3.2 轻元素对地核电-热输运的影响

地球上至少从3.5 Ga开始，甚至可能从4.2 Ga开
始就已经存在强磁场，这是地核对流引起的发电机作

用的结果（Tarduno et al.，2020）。目前普遍认为地球

发电机的驱动机制为内核边界上的潜热和轻元素释放

引起的热对流和成分对流；同时，地核的长期冷却或内

部加热也促进了热对流的产生。地核的热导率限定了

地核向外传导热量的速度，是决定地核中热对流是否

稳定存在的重要地球物理学参量，同时也反映了成分

对流的强弱，从而影响地球内核的年龄以及地核和地

幔的热演化。

热导率可以通过电阻率和Wiedemann-Franz 定律得

到，近二十年以来，国内外诸多学者通过高温高压实验

和理论计算模拟，对铁合金在高温高压条件下的电阻率

开展了的广泛研究，包括Si（Gomi et al.，2016；Inoue et
al.，2020；Berrada et al.，2021；Zhang et al.，2021，2022），S
（Pommier，2018；Manthilake et al.，2019；Littleton et al.，
2021a，2021b），C（Zhang et al.，2018）和H（Ohta et al.，
2018）。近期Zhang Y J 等（2020）结合高温高压实验和

第一性原理分子动力学理论计算，确定了hcp-Fe在CMB
处的热导率为100 Wm–1 K–1，后续通过对Fe-Ni-Si和Fe-
Si体系的进一步研究发现Si杂质散射在总散射强度中占

主导作用，因此2％～4% Si元素大大增加了铁的电阻

率，从而对地核条件下铁的热导率产生了显著影响

（Zhang et al.，2021，2022）。早期第一性原理计算结果曾

指出地核电阻率的大小强烈依赖于具体的轻元素种类

和浓度（de Koker et al.，2012），这意味着在铁-轻元素合

金中，不同轻元素具有不同的杂质散射强度，可以引起

不同的合金效应，如图9所示。

但目前不同轻元素降低铁合金热导率的程度尚

未得出定论。铁-轻元素二元合金在高温高压下的电

阻率研究提出H和Si分别具有最小和最大的杂质电阻

率效应（Gomi et al.，2016；Ohta et al.，2018；Inoue et
al.，2020）。然而在轻元素含量较低的铁合金体系中，

C、O和S的杂质电阻率与Si的相当，只有当轻元素原子

比例高达30%时，Si展示出最高的杂质电阻率，C元素

次之（图9；Gomi and Yoshino，2018）。由此说明，在确

定地核电阻率和热导率时，轻元素的含量是不可忽略

的重要因素。另一方面，轻元素对铁电阻率的影响似

乎与其在铁晶格中的赋存形式紧密相关（Gomi and
Yoshino，2018；Ohta et al.，2018；Zidane et al.，
2020）。基于hcp-、dhcp-和fcc-FeHx合金电阻率的研

究，发现H对铁电阻率的影响是轻元素中最小的，然而

当H原子以置换型方式取代hcp-Fe晶格格点时，H具有

最大的杂质电阻率。在Fe-Si合金中，也发现即使含有

相同Si含量，无序固溶体结构比有序合金结构具有更

高的电阻率（Secco，2017）。除此之外，电阻率饱和效

数据点的颜色深浅代表温度大小，温度范围为2000~4500 K（数据来源：

de Koker et al.，2012；Gomi and Yoshino，2018；Zhang et al.，2018；Hsieh et
al.，2020；Zhang et al.，2021；Zhang Y J et al.，2020）

图9 铁和铁合金在地核条件下的热导率

Fig. 9 Thermal transport properties of iron and iron alloys

under the Earth’s core condition
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应和马蒂森法则在高温高压条件下的适用性也造成了

不同铁-轻元素合金电阻率研究结果之间的较大差异

和偏差。

诸多理论计算和高温高压电阻率实验研究证据表

明，基于电阻率得到的地核热导率在数值上具有显著差

异，Wiedemann-Franz定律在高温下的有效性和洛伦兹数

的大小是导致目前地核热导率不明确的因素之一（Xu et
al.，2018），迫切需要在相关温-压条件下对地核组分铁合

金的热导率进行直接测量，以确定地核的热导率并正确

描述地核的演化和动力学。常温高压和高温高压下对

Fe-Si合金热导率的直接测量实验，证实了轻元素Si对铁

热导率的降低作用，显著改变了hcp-Fe热导率关于压强

的相关性；同时，由于Si增强了能量传输过程中载流子的

散射强度，因此相对于纯铁，Fe-Si合金具有更小的温度

相关性（Hsieh et al.，2020）。地核的极端条件对铁合金

组分热导率的精确测量提出了巨大挑战，导致实验数据

出现较大的分散性。

即使目前对于地核热导率的确切数值还存在争

议，但能确定的是地核中轻元素的存在一方面有助于

促进成分对流推动地球发电机运行，另一方面可以降

低纯铁的热导率，有利于地核中热对流的进行，从而完

美解决“新的地核悖论”。

3.3 轻元素对内核各向异性特征的影响

地震波观测数据显示，与液态外核的均一性和各

向同性相比，固态内核表现出复杂的不均一性和各向

异性特征（Vocadlo and Dobson，1999）。Poupinet等
（1983）和Morelli等（1986）首先提出地震波速度沿地

球自转轴方向比沿赤道方向更快，呈现以自转轴为轴

的柱对称各向异性。近年来的研究甚至发现内核可以

细分为浅部的各向同性区域（外内核）和深部的各向异

性区域（内内核）（图10a；Waszek and Deuss，2011；
Wang et al.，2015；Stephenson et al.，2021；Phạm and

Tkalčić，2023）。在这些研究中，特别指出地震波的慢

速传播轴相对于地球自转轴的倾斜角度大约为50°，且
该方向的波速较自转轴方向降低了近4%。内核的不

均一性和各向异性特征在东西半球也存在明显的差

异，表现为东西半球的各向异性层厚度不同，且西半球

的各向异性更强 （ ~ 4 % ） ，东半球各向异性较弱

（~0.7%）（Irving and Deuss，2011；Lythgoe et al.，2014；
Brett and Deuss，2020）。学者们普遍认为，内核的各

向异性特征可能源于具有各向异性的hcp-Fe晶体的定

向排列（图10b；Stixrude and Cohen，1995；Gannarelli
et al.，2005；Tateno et al.，2010），或非球状液体颗粒的

定向排列（Singh et al.，2000）。
此外，有观点认为bcc-Fe解释地核各向异性的一

个关键因素。尽管其在地核条件下的稳定性尚存争

议，但研究指出S、Si和Ni等轻元素的存在可能增强了

bcc-Fe在这些极端条件下的稳定性（Vočadlo et al.，
2003）。有证据表明，地核可能由hcp-bcc共存相组成

（Mattesini et al.，2013；Zhang B et al.，2023；Ozawa et
al.，2013），同时基于两步成核模型，bcc-Fe可能以亚稳

态形式存在于内核中（Sun et al.，2022）。 早期的研

究，基于地震波数据分析和理论模型计算，发现bcc-Fe
的[111]轴与地球自转轴平行，这种晶格择优取向可能

解释了地震波在不同方向上传播时间的差异（Mattesi-
ni et al.，2010），并且与对内内核的地震波观测结果相

吻合（Wang et al.，2015）。静高压实验研究也表明，

bcc-Fe在高温下表现出显著的纵波速度各向异性和横

波速度分裂各向异性（Liu et al.，2014）。最近的理论

计算进一步支持了这一观点，即bcc-Fe与hcp-Fe以适

当的比例共存，可能同时解释地核的异常软化和各向

异性（Cuong and Phan，2024）。如果将轻元素的影响

纳入考虑，我们对地核异常特性的理解将更加深入。

矿物物理学研究表明，轻元素的加入显著改变了

（a）内核各向异性结构示意图；（b）Fe和Fe3C在高温高压下的各向异性大小（数据来源：Tateno et al.，2010）；（c）超离子态FeH0.25的地震波各向异性

图10 内核各向异性及其可能的物理机制（修改自Sun et al.，2023）

Fig.10 The anisotropic characteristics of the Earth’s inner core and their prossible physical mechanisms (modified from Sun et al.，2023)
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铁合金在地核条件下的各向异性（图10b）。特别地，第

一性原理计算指出，hcp-Fe中掺杂碳原子可以增强铁

合金的地震波各向异性，并有助于解释内核的地震波

观测现象（Caracas，2017）。近期从头算分子动力学模

拟进一步认为，碳、氢、氧元素在内核中可能以超离子

态相与固态铁共存，表现出高度扩散性（He et al.，
2022）。基于Yoshida等（1996）提出的内核弛豫模型，

超离子态轻元素极可能在地核中不均匀分布，在赤道

面方向的富集程度大于其他方向，并可能形成向两极

的流动，从而产生内核各向异性特征。此外，超离子态

轻元素的富集还可能增强地震波的衰减（Tkalčić and
Pham，2018）。Sun等（2023）进一步研究提出hcp-Fe-H
合金波速具有显著各向异性（图10c），氢离子表现出各

向异性的扩散行为，沿c轴的能垒最低；氢元素含量的

增加甚至可能导致波速快轴的逆转。这些发现为地磁

场驱动下的氢离子扩散导致晶体定向排布提供了理论

基础，这可以解释内核中赤道面和自转轴方向的地震

波各向异性以及随深度的变化，但这需要内核中含有

较高比例的氢元素（约0.44%）（Sun et al.，2023）。
尽管过去三十年来多种动力学模型被提出，以解释

内核复杂的各向异性特征，但地核组分的高度不确定性

限制了我们对于地核的状态、对流和热学驱动作用的深

入理解，导致目前的模型均无法完全解释内核的结构特

征。因此对地核轻元素的研究和限定可以进一步提高人

们对内核各向异性特征动力学驱动机制的认识能力。

4 结语

地核动力学揭示了地球内部演化过程，是地核对

流和地球磁场的内在驱动力。轻元素的种类和含量决

定着地核的物理性质和热力学状态，是理解地核动力

学的关键，也是认识内核复杂结构的基础。地核中轻

元素在内、外核中的迁移和分布，为驱动地磁场提供了

最为重要的能量来源。尽管我们通过地震波观测数据

与高温高压实验和第一性原理计算方法对铁合金在地

核条件下的密度、声速和电-热导率等物理性质开展了

大量的研究并取得了一定的进展，但目前轻元素在地

核中的含量与赋存形式的初步限定仍不足以让我们深

刻理解地核动力学过程和地震波观测现象。因此未来

需要继续提升已有的实验测量技术精度和分辨率，减

小实验数据的误差；同时，进一步提高理论计算模拟的

性能，促进理论和实验的结合，为确定地核组分提供更

具有一致性的矿物学证据。对于铁合金组分在地核极

端条件下的电热输运性质和粘度等的精确测量技术亟

须进一步发展，在考虑温度影响的基础上，需要进一步

考虑多种轻元素存在时的共同作用。

值得注意的是，在地球早期吸积和核幔分离的过

程中，还有些挥发性元素会在高压条件下从亲石性转

变为亲铁性，同样被保留在地核内部。近期第一性原

理计算发现，这些挥发性元素中如硒（Se）和溴（Br）重
元素可通过与铁形成置换型合金被稳定储存在地核

中，并对地核的弹性性质产生影响，如引起横波声速的

降低（Tian et al.，2024）。这些发现提醒我们，地核中

的挥发分可能比以往认为的更丰富，也说明地核的化

学组成可能远比我们目前理解的更复杂。因此，未来

的研究中我们应该综合考虑这些含挥发分铁-轻元素

合金体系在极端条件下，重元素与轻元素之间的相互

作用以及对地核内部元素分布与循环过程的影响，以

更全面地理解地核的组成、结构和动力学。
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