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摘要 混凝土作为全球用量最大的材料之一, 是现代基础设施建设的重要支撑. 混凝土的宏观力学与耐久性能本

质上源于其内部的多尺度结构特征, 解析多尺度结构并建立跨尺度关联机制是该领域的重大科学挑战与前沿研

究方向. 本文系统综述了混凝土从纳观、微观到细观尺度的数字化重构方法, 包括水化硅酸钙凝胶的分子构型与

纳观性能、水泥水化过程与微结构动态演变以及细观尺度骨料分布与界面过渡区的重构技术, 总结了现有方法

在不同尺度上的适用性与局限性, 展望了融合人工智能技术的混凝土多尺度数字孪生, 为混凝土材料的设计与性

能优化提供理论基础与方法支撑.
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1 引言

混凝土是全球用量最大的人造材料之一, 在现代

建筑与基础设施系统中扮演着不可替代的角色. 混凝

土的宏观性能, 如力学强度、耐久性与功能性, 本质

上源于其内部高度复杂的多尺度结构体系
[1,2], 涵盖纳

观尺度下的水化硅酸钙(C-S-H)凝胶分子构型
[3]
、微观

尺度下的水化产物分布与孔隙结构
[4,5]

以及细观尺度

下的骨料排列与界面过渡区
[6,7]

等, 这些多尺度结构在

温湿度变化、化学侵蚀与外部荷载等环境作用下的动

态响应与演化行为, 直接控制着混凝土的宏观性能表

现与服役寿命
[8~10]. 因此, 解析混凝土的多尺度结构特

征, 实现其空间上的数字化重构, 对洞悉其动态演变规

律意义重大,是该领域的重大科学挑战与前沿研究方向.
本文围绕混凝土纳-微-细观多尺度结构的数字化

重构, 系统梳理并综述了该领域的主要研究进展与方

法体系, 具体包括: 纳观层面对水化硅酸钙凝胶分子

构型及其性能的模拟与重构方法、微观层面水泥水化

过程、微结构演化与数值重建技术、细观尺度中骨料

分布、界面过渡区建模及多相复合材料的重构策略.
文中总结了各类数字化重构方法在不同尺度上的适用

性与局限性, 并进一步展望了融合人工智能与数字孪

生技术的混凝土多尺度建模新范式, 为推动混凝土材

料设计与性能优化的理论创新与工程应用提供支撑.
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2 水化产物分子尺度构型与性能

2.1 环境电子显微镜原位量化水化生成和结构演变

在水泥基材料复杂体系中, 水化、碳化、高温劣

化等过程涉及从原子级到微米级的多尺度结构演变,
伴随动态化学与物理变化. 传统离线表征方法难以捕

捉瞬态过程 , 而电子显微镜(包括透射电子显微镜

(transmission electron microscope, TEM)和扫描电子显

微镜(scanning electron microscope, SEM))凭借超高空

间分辨率和原位环境控制能力, 成为解析材料动态行

为的关键工具. 电子显微镜的原位观测技术通过在成

像过程中精准调控温度、湿度、应力等外部条件, 实

现对材料实时结构演变的追踪
[11]; 而量化分析则通过

图像识别、衍射解析、元素分析等手段, 将微观现象

转化为可量化的参数(如生长速率、孔隙率、晶体取

向). TEM通过加速电子束穿透超薄样品(厚度通常

< 100 nm), 利用电子与原子的相互作用形成图像, 核

心优势在于亚埃级空间分辨率, 可直接观测原子排列

和纳米相结构, 其量化分析依赖于高角环形暗场扫描

的原子序数衬度、选区电子衍射(selected area electron
diffraction, SAED)、电子能量损失谱(electron energy
loss spectroscopy, EELS)及图像分析算法

[12]; SEM通

过聚焦电子束扫描样品表面, 激发二次电子、背散射

电子等信号生成具有三维立体感的形貌像, 优势在于

大景深和微米级视场, 量化分析包括背散射电子显微

镜(backscattered electrons, BSE) 信号的原子序数敏感

性、能谱仪(energy dispersive spectrometer, EDS)的元

素面分布定量分析及图像三维重构技术. 二者结合具

有多尺度结构表征能力, 可构建“原子-纳米-微米”的
跨尺度结构图谱, 实现原位动态追踪, 突破传统离线

表征的“时间快照”限制, 同时结合统计方法与物理模

型实现定量化分析.
该技术在水泥基材料等多体系中展现了广泛适用

性, 如Zheng等人
[13]

通过原位TEM观测到硅酸三钙

(alite)水化中C-S-H的“针状伸长-织构致密化”两阶段

生长, 量化其针状长度增长率为7 nm/min, 孔隙率从

7.9%降至3.1%, 揭示了位错作为形核活性位点的关键

作用 . 通过SEM原位加热记录了
[ 14 ]C-S-H在20℃

~800℃的动态收缩, 观测到800 nm孔隙的自愈合现象

及CaO析出导致的Ca/Si比下降, 明确了800℃以上向

亚稳钙硅酸盐的相变路径. 同时SEM可分析阿利特水

合物碳化的形貌与成分演变, 通过二次电子成像和

EDS面扫描实现量化. 不止于此, 原位透射电镜能够

捕捉到水化铝酸钙碳化中方解石从纺锤形到菱形十二

面体的形态演变
[15], 量化其生长速率为0.2 μm/天, 并

结合原子力显微镜(atomic force microscope, AFM)表
征方解石的表面形貌与杨氏模量 (43~68 GPa), 并通过

X射线衍射(X-ray diffraction, XRD)分析其结晶度, 建
立结晶度与力学性能的关联. 电子显微镜技术优势显

著, 突破了传统表征技术(如XRD, 热重)的“平均化”局
限, 实现纳米尺度(甚至原子级)的动态追踪, 直接揭示

微观机制, 且可同步关联形貌、结构与成分, 为性能量

化提供多维度依据. 然而, 其局限性亦不容忽视, 如样

品制备复杂、电子束可能导致样品损伤、实验条件与

实际应用存在差异、存在空间与时间分辨率权衡问

题、TEM高分辨率模式下视场小、SEM高帧率成像

易产生运动模糊等, 因此观测区域的局限性可能影响

统计代表性
[13~16]. 原位TEM与SEM已成功解决了多个

核心科学难题, 阐明了纳米尺度动态过程的机制, 如C-
S-H生长的定向性源于表面能最小化

[13], 高温下C-S-H
的相变并非突变而是逐步重构

[14], 并建立了微观结构

参数与宏观性能的关联. 未来可通过开发低剂量成像

技术、结合机器学习算法实现智能化量化、多技术联

用及构建跨尺度模型等方式推动其发展. 电子显微镜

的原位观测与量化方法为材料动态行为的多尺度解析

提供了强有力的工具, 尤其在水泥基材料研究中推动

了对关键过程的机理认知, 尽管存在挑战, 但随着技

术升级与方法创新, 将在跨尺度材料研究中发挥更核心

的作用, 为高性能材料设计与优化提供微观理论支撑.

2.2 基于DFT和MD的C-S-H凝胶分子构型计算

作为硅酸盐水泥基材料的主要水化产物, C-S-H
凝胶的分子构型对于理解胶凝材料的结构特性具有重

要意义. 当前, 对C-S-H分子结构的解析得益于密度泛

函理论(density functional theory, DFT)、分子动力学

(molecular dynamics, MD)等模拟方法的快速发展, 前
者基于量子力学, 通过Kohn-Sham方程将多电子问题

转化为单电子近似, 利用交换-相关泛函描述电子相互

作用,可高效计算基态能量、电子结构及几何优化;后
者依据经典牛顿力学, 数值求解原子运动方程以模拟

体系动态演化, 擅长揭示时间依赖行为与宏观热力学

性质. 其计算模型主要以托贝莫来石(tobermorite)和六
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水硅钙石(jennite)作为C-S-H凝胶的类晶体构建而

成
[ 17 ] . 水泥基材料体系常用的分子动力学力场有

ClayFF, CVFF和ReaxFF力场, 其中ClayFF力场为经典

力场, 常用来研究水泥熟料相(如C3S, C3A)及主要水化

产物(如C-S-H凝胶、钙矾石、氢氧化物等层状/多孔

矿物)的结构、力学性能、溶胀行为及其与水溶液的

界面; CVFF力场适用于多肽、蛋白质等有机体系的结

构、表面性质及界面相互作用, 与键长、键角、扭转

角和面外相互作用有关的势态也可以用CVFF来描述;
ReaxFF力场为反应力场, 适合研究涉及化学键断裂与

形成的过程, 如水化反应初始阶段、腐蚀过程(如硫酸

盐侵蚀)、分解、界面化学反应等. 分子动力学可以实

现分子尺度C-S-H构型的量化, 研究表明当Ca/Si比处

于0.9~1.3范围时, C-S-H分子模型与Tobermorite晶体

结构相似; 当Ca/Si比为1.5~2.3时, 模型结构近似于Jen-
nite[18]. 以11Å Tobermorite晶体为初始结构, 以中子散

射或核磁共振等实验方法表征所得的钙硅比、密度及

聚合度等数据为靶标进行化学约束逆向设计, 以钙氧

层作为刚性骨架, 通过删除硅链中桥接的硅氧四面体

和增加层间钙离子的方法来调整模型的钙硅比, 继而

采用蒙特卡罗方法对干燥的C-S-H结构进行水分子吸

附以使体系总密度满足要求, 随后在反应力场下激发

水解反应, 最终构建出更接近实际体系的C-S-H分子

模型
[19](如图1所示). C-S-H基本结构单元主要由硅酸

盐链和钙离子组成, 呈钙硅层-层间水-钙硅层的三明

治层状结构. 其存在大量晶体缺陷, 如硅酸盐链的不

连续性及层间区域原子排列的无序性. 随着钙硅比的

升高, 硅酸盐链逐渐断裂, 其微观结构从有序态向无

定形态转变
[20]. 此外, 基于11Å Tobermorite构建Ca/Si

比为1.7的C-S-H分子模型中, 分子结构呈现以硅氧单

体、二聚体为主的短硅链构型, 表明C-S-H凝胶具有

低结晶特征的短程空间有序性, 通过硅氧链随机断裂

调控Ca/Si比进而直接关联密度变化, 解决了C-S-H成
分-密度关系长期缺失的难题, 为水泥基材料设计提供

了原子级理论工具
[21].

此外, DFT和MD亦可针对其他胶凝材料开展分子

构型研究, 如水化硅铝酸钙(C-A-S-H)、水化硅铝酸钠

(N-A-S-H)等[22,23],揭示了硅铝四面体网络的结构特征,
碱离子通过电荷补偿维持骨架稳定, 但离子迁移会弱

化硅铝四面体结构导致宏观强度损失, 高温下的水解

反应进一步引发骨架从网络向链状结构转变从而导致

性能劣化. 其中, 采用自下而上的方法识别并建立Al取
代Si的C-A-S-H原子结构模型, 基于DFT计算解析Al–O
键电子结构, 发现[AlO4]

5−
四面体增强界面共价性,

Al–O–Si键的存在表明C-A-S-H具有沸石类结构特征,
且存在可逆结构转变, 可被归类为软多孔晶体, 且其层

间的Al–O–Si交联结构对C-A-S-H性能提升起着关键

作用. 此外, 采用Na原子、H2O分子及Si2AlO10基团作

为基本结构单元构建梯度温度/水分的N-A-S-H分子动

力学模型, 基于ClayFF力场精确描述Na–O、Al–O–Si
键及水分子氢键网络, 结果表明N-A-S-H呈类似玻璃

态的无序三维网络结构, 由硅铝四面体通过Si–O–Al
和Si–O–Si键连接, Na+分布于骨架孔隙中, 有序性低.
因此, 水化硅铝酸钙(钠)(C(N)-A-S-H)的分子结构为地

聚物、碱激活矿渣等低碳胶凝材料的性能调控提供了

分子层面的理论基础.
尽管DFT与MD在C-S-H原子结构解析方面成果

显著, 但DFT计算规模小, 计算成本随原子数呈三次方

增长, 难以处理数千以上原子的C-S-H介观体系; 而

MD力场普适性较差, 难以精确描述体系动态反应过

程. 未来可通过机器学习势函数及增强采样算法等方

法, 实现兼顾DFT精度与MD效率的水泥基材料体系

长时程模拟.

2.3 基于MD的C-S-H凝胶力学和传输性能计算

分子动力学模拟为解析C-S-H力学性能的纳米起

源提供了关键手段. 采用ClayFF/ReaxFF力场, 通过恒

图 1 分子动力学模拟的C-S-H分子结构
[19]

Figure 1 Molecular dynamics simulation of C-S-H molecular struc-
ture [19].
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应变速率拉伸/压缩等静态加载或冲击荷载等动态加

载方式, 计算弹性常数、抗拉强度及弹性-塑性转变阈

值, 分析其失效模式. C-S-H的力学指标(如弹性模量、

强度、韧性)主要受其化学组分及环境因素调控, 而力

场参数作为模拟输入条件, 会影响力学性能计算结果

的准确性
[24]. 随着Ca/Si比的增加, C-S-H的弹性模量

和剪切应力显著减小, 这是因为Ca/Si比的增加引起硅

酸盐链断裂, 从而导致层间骨架坍塌、力学性能降

低
[20,25,26]. 力场选择显著影响弹性参数, ClayFF力场计

算的9Å tobermorite杨氏模量为176.67 GPa, 而ReaxFF
力场结果为112.72 GPa, 差异源于化学键合描述的不

同
[27,28]. 环境因素中, 高温会导致硅氧键伸长和水分

子极化减弱, 引发体积膨胀和强度下降, 而高压下

C-S-H的弹性行为会因(020)面晶胞参数突变而发生相

变
[29,30]. 动态加载模拟显示, C-S-H力学行为表现出各

向异性, 在单轴拉伸载荷作用下, C-S-H在a, b方向的

弹性模量约为40~50 GPa, 在c方向的弹性模量约为

25 GPa[3]. C-S-H的抗压强度显著高于抗拉强度, 且纳

米级断裂呈韧性特征, 与宏观线性弹性断裂力学模型

存在本质差异
[31]. 此外, 大量研究将聚合物或二维纳米

材料引入C-S-H凝胶中构建复合材料体系, 通过分析其

界面结构及相互作用进而揭示力学性能增强机理
[32~36],

从而为超高性能水泥基材料的设计制备提供新思路.
C-S-H纳米通道内水分与离子的传输行为反映了

水泥基材料的耐久性能. 基于分子动力学方法可构建

离子溶液渗透C-S-H纳米通道模型(如图2所示), 通过

均方位移计算水分/离子扩散系数, 可衡量粒子的运动

能力和运动状态; 结合径向分布函数解析氢键网络与

离子键合特性, 可反映体系的微观结构, 如原子堆叠

方式、配位数、键长、相态等, 进而揭示C-S-H水分

与离子扩散传输机制. 从传输特性来看, 水分与离子

的迁移受孔道约束、化学环境及界面作用调控. 温度

升高会增强粒子热运动从而加速水分子扩散, 但可能

破坏离子水合壳结构, 导致钠离子、硫酸根离子等传

输速率下降
[37]. Ca/Si比通过改变硅酸盐链结构影响传

输性能, 高Ca/Si比引发长链断裂, 暴露更多氧位点, 促
进水分子与钙离子的结合, 进而增强氯离子吸附

[38].
此外, 离子传输呈现特异性机制, 硫酸根离子主要通

过与钙离子结合实现吸附, 钠离子则与非桥氧位点相

互作用, 二者均受体系电荷平衡调控
[39]. 表面极性通

过改变水分子排列影响扩散速率, 疏水性表面因氢键

网络弱化使水分子扩散加快, 亲水性表面则因强吸附

作用限制传输
[40]. 因此, C-S-H中水分与离子的传输行

为是多因素耦合作用的结果, 对水泥基材料的耐久性

及优化设计具有重要意义.
MD在C-S-H力学及传输性能研究中具备原子尺

度原位分析优势, 可揭示分子结构演化与性能衰退的

定量关联机制, 然而其受限于力场精度、时间尺度与

体系尺寸瓶颈等, 难以精确描述复杂多阶段化学反应,
且纳秒级模拟无法覆盖水泥基材料体系水化或传输的

小时级过程. 元动力学是一种增强采样的分子动力学

方法, 专门用来解决传统模拟因时间尺度限制而无法

观测到的“稀有事件”(如熟料矿物的溶解、离子迁移

或早期水化反应)的问题. 机器学习分子动力学能通过

人工智能范式从根本上解决传统分子动力学在精度与

效率之间难以兼顾的核心矛盾, 且可实现时空尺度的

复杂相互作用描述及高通量模拟与智能设计. 因此,
未来可结合元动力学、机器学习等方法突破现有局

限, 为水泥基材料的耐久性设计与性能优化提供不可

替代的理论基础.

图 2 硫酸盐溶液渗透C-S-H纳米通道模型
[39]

Figure 2 Sulfate solution permeation C-S-H nanochannel model [39].
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3 水化动态演变与水化微结构

3.1 水化微结构数值模型

水化动态演变与微结构解析是水泥基材料宏观性

能的重要基础, 现有研究已构建了多种水化过程-微结

构动态关联数值模型
[41], 这些模型多以动力学方程为

基础, 能够准确预测纯熟料矿物、混合水泥等不同胶

凝体系的水化反应
[42]

与界面演化过程
[43]. 从建模思路

上看, 现有水化-微结构数值模型并非源于单一研究路

径, 而是分别基于颗粒几何演化、界面能驱动、反应-
传输耦合及热力学约束等不同理论框架发展而来. 具

有代表性的建模方法包括: (1) 基于颗粒动态演化的

HYMOSTRUC3D模型
[44~46]; (2) 通过界面能计算的μic

模型
[47,48]; (3) 集成物质传输方程的DuCOM模型; (4)

采用离散元算法的CEMHYD3D模型
[49~51]; (5) 引入热

力学约束的THAMES模型
[52~54]. 数值模型的微观特征

模拟结果可与介观力学模型、宏观传输模型建立参数

传递机制, 形成跨尺度性能预测的科学框架. 其中,
CEMHYD3D作为一款图像基离散数值模型, 其构建

依托三维数字化重构技术, 建立具有空间分辨能力的

多元物相数据库
[55]. 在该模型中, 离散化微结构的表

征通过三维阵列中体素的拓扑信息实现, 单个体素

(1 μm3)表征材料介观层面的组分属性. 需要指出的是,
建模时默认体素内部为均质状态, 难以反映亚微米尺

度下凝胶相的结构非均匀性, 因此更适用于微结构演

化趋势分析. 该方法的优势在于水化进程中能动态追

踪产物的三维逾渗演化, 特别是在新相成核与界面重

构过程中, 可通过体素状态转移矩阵实时更新界面传

输通道的连通特性
[56].

水泥颗粒的几何形态拓扑特征呈现显著非理想

性, 其表面构型往往偏离经典对称分布模式
[57]. 采用

多级中心扩展算法生成的类分形颗粒能够有效再现真

实水泥的几何特性, 为模型中颗粒重构过程提供更符

合物理实际的拓扑输入参数
[58]. 但相关建模通常仍假

设颗粒内部组成与反应活性均一, 该简化在多相或高

掺量矿物掺合料体系中可能引入偏差. 随着低碳胶凝

材料的研究拓展了水泥体系的物相反应网络, 研究者

由此建立了分析矿物掺合料微结构演化的多尺度框

架. 通过计算模块创新性地将矿渣反应进程与孔隙溶

液离子迁移率相耦合, 能够模拟碱性环境维持对硅铝

酸盐溶蚀速率的调控作用
[59]. 通过考虑孔隙溶液变化

与氢氧化钙分布
[60], 模型进一步引入了粉煤灰、硅灰

等常用辅助性胶凝材料, 并计算其对水化热的贡献,
研究了SCMs对微结构发展与强度的影响

[61]. 结果表

明粉煤灰颗粒在水泥体系中具有双重作用机理: 既作

为纳米级成核位点加速水化产物析晶, 又通过界面拓

扑重构增加凝胶相输运路径迂曲度, 这种双效耦合机

制可定量解析多元胶凝体系的性能优化窗口
[62].

将水化产物空间分布与多孔介质理论相结合, 研

究者建立了从微观结构到宏观传输参数的跨尺度映射

体系. 颗粒形貌学的多层级影响机制被建立以说明非

对称颗粒的三维堆积构型不仅改变接触界面化学反应

活性分布, 更通过优化产物相的结晶取向显著降低渗

透路径连通性
[63]. 研究特别指出, 忽略颗粒真实形貌

将导致传输参数计算产生系统性偏差, 其原因在于理

想几何假设不能完整描述界面过渡区的电荷分布特性

与产物层扩散势垒形成机制
[64]. 此外, 在考虑外部侵

蚀因素时, 需同步耦合化学溶解动力学与孔隙结构拓

扑演变方程, 才能准确预测试样使用寿命. 尽管微结

构数值模型在模拟水化进程和微观结构演化方面取得

了显著进展, 但其应用仍存在显著局限性. 模型的微米

级空间分辨率限制了其对传输性能预测的精度, 早期

水化动力学模拟的保真度较低以及模拟过程受限于算

力成本. 因此, 该类水化-微结构数值模型目前主要用

于机理解析与趋势判断, 其工程尺度应用仍需结合实

验数据进行校准.

3.2 基于深度学习的微结构视觉识别

水化微结构特征在混凝土材料的研究中起着至关

重要的作用, 它不仅反映了材料组分和制备工艺对水

化过程的影响机制, 还直接决定材料水化后的宏观性

能
[65]. 传统水化微结构的分析方法高度依赖专业经验

与大量人工操作, 如物理描述符、统计函数等分析手

段通常需预设孔隙率、密实度、空间排布等特征参

数, 这可能导致部分潜在特征被忽略
[66]. 相比之下, 深

度学习提供了一种数据驱动的视觉识别方法. 它受人

脑视觉感知机制启发, 在反向传播算法优化下自适应

调整神经元权重. 通过多层卷积与池化, 模型能够逐

级提取从局部纹理到宏观语义结构的多尺度特征, 并

形成非线性映射关系. 这一过程无需人工设定特征参

数, 可显著降低主观偏差. 因此, 深度学习能够自动从

BSE等图像中识别微结构特征
[67,68], 为混凝土水化微
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结构的智能化表征开辟了全新路径.
在分析混凝土水化微结构的特定特征时, 需确保

研究对象的结构尺寸足以代表材料整体特性, 这一关

键概念被定义为代表性体积单元(representative vo-
lume element, RVE)[69]. 在深度学习应用框架下, 基于

卷积神经网络(convolutional neural network, CNN)的分

类模型为水泥基复合材料RVE的确定提供了智能化策

略(图3(a))[70], 例如, 将三种类型水泥基复合材料的二

值化BSE图像输入CNN后, 通过调整图像的像素分辨

率, 并保持几何尺寸不变, 可系统观测CNN分类精度

的变化规律 . 研究表明 , 当图像物理尺寸达到约

90.08 μm时, CNN在训练集、验证集与测试集上均达

到接近100%的分类准确率, 意味着该图像尺寸具有足

够的代表性(图3(b)). 该方法为确定深度学习模型表征

水泥基复合材料所需的最小图像尺寸奠定了理论基

础;进一步地,遮挡敏感性分析能够直观识别不同类型

水泥基复合材料微结构差异的最关键区域(图4)[70]. 通

过在BSE图像中随机遮挡局部区域并监测分类精度变

化, 从而量化不同微观结构特征对CNN判别决策的贡

献度. 研究发现, 水泥基复合材料的孔隙空间排列特

征比单一孔隙率参数具有更高的影响权重. 因此, 深

度学习不仅能自动识别混凝土材料水化微结构特征的

多样性以实现最优分类精度, 还可通过模型提取关键

特征的可视化呈现, 揭示人类专家可能忽略的微观结

构模式与潜在作用机制
[71].

水泥浆体微结构是由水泥熟料水化反应形成的复

图 3 (a) 用于水泥类型分类的卷积神经网络(CNN)示意图; (b) 通过CNN计算水泥复合材料代表性体积单元(RVE)的方法示
意图

[70]

Figure 3 (a) Convolutional neural network (CNN) diagram for cement type classification; (b) a schematic diagram of the method for calculating the
representative volume element (RVE) of cement composites by CNN [70].

图 4 (a), (b) OPC和 (c), (d) GOS-30样本的遮挡敏感性分析
[70]

Figure 4 The occlusion sensitivity analysis of OPC (a), (b) and GOS-30 samples (c), (d) [70].
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杂多相体系
[72], 其相邻区域存在显著的跨区域空间相

关性. CNN能够通过整合邻区信息精准预测中心区域

的微观结构, 从而有效揭示这些区域之间的空间相关

性(图5)[73]. 该研究采用创新的同心圆采样策略, 通过

随机裁剪、旋转等数据增强方法, 从16张高分辨率的

BSE图像中构建了超过15000个样本量的数据集, 并按

10:4:1的比例划分为训练集、验证集与测试集.该深度

学习方法包括两个主要步骤:首先,构建包含分类算法

的CNN模型, 用于检测微观结构中的空间相关性; 其

次, 基于捕获的空间相关性, 使用带有回归算法的

CNN模型重建微观结构模式. 为了量化评估重构性能,
引入了“偏差像素”作为评价指标(定义为预测灰度值

与真实值的差异). 量化结果显示, 回归模型在预测中

心区域微观结构时, 其输出与真实图像的偏差像素数

量较低, 表明重建模式与真实结构高度吻合, 验证了

模型在捕捉与重建空间相关性方面的泛化能力. 更重

要的是, 深度学习揭示了水泥浆体微结构中的空间相

关性表现出与尺度和距离相关的分形特征, 且不同组

分之间的空间相关性呈现复杂的多维度相互作用. 这

种自动化、智能化的图像重构方法能够同时保留低阶

和高阶信息, 为其他多孔材料的图像分析提供了可借

鉴的技术范式.
深度学习在混凝土水化微结构图像的特征提取、

分类及重构等领域已展现出巨大应用潜力, 需强调的

是, 上述研究的成功取决于相关数据集的获取与预处

理质量. 高质量的BSE图像采集是有效特征识别的前

提, 图像分辨率与对比度的不足将直接影响特征提取

的可靠性. 在预处理阶段, 精准的二值化等操作是去

除噪声、突显微观结构形貌特征的关键步骤; 而针对

样本量有限可能导致的过拟合问题, 则需通过旋转、

翻转等数据增强技术增加训练样本的多样性, 从而提

升模型对微结构特征的泛化识别能力. 未来, 随着多

源异构数据融合技术的成熟与算法模型的持续优化,
深度学习有望实现微观结构图像数据的自主生成, 大

幅降低传统数据获取与处理方式的高成本限制, 为混

凝土新材料的研发突破与工程应用提供更为坚实的技

术支撑.

4 混凝土骨料堆积与界面过渡区

4.1 骨料动态堆积模拟

在细观尺度上, 混凝土可视为由骨料、界面过渡

区(interfacial transition zones, ITZs)和均匀砂浆组成的

三相复合材料. 混凝土的宏观力学性能主要由这些细

观组分决定. 同时, 混凝土材料的非均质特性会导致

其离子迁移、水分渗透等传输性能呈现显著的空间分

布不均性, 进而影响宏观尺度下混凝土材料在环境作

用下的耐久性劣化规律. 因此, 建立包含真实骨料信

息的细观模型, 对于准确模拟和预测混凝土的力学行

为与传输过程至关重要. 目前, 生成混凝土细观模型

的方法主要有两种: 数字图像分析法和参数化建模方

法
[74]. 其中, 数字图像分析法指通过X射线计算机断层

扫描(X-ray computed tomography, X-CT)技术
[75]

、激

光扫描测试技术
[76]

等专业成像设备扫描混凝土试件,
结合数字图像处理技术(例如, Avzio等软件)重构混凝

土细观结构. 数字图像分析法能够真实地反映出混凝

土内部骨料的分布、ITZs形态等细观结构特征. 然而,
模型的精度和可靠性受制于成像设备的分辨率. 成像

设备扫描精度不足会导致骨料边界难以清晰界定, 甚

至出现颗粒重叠现象. 此外, 测试试件尺寸有限、庞

大的数据处理量和成本较高等限制了其推广应用.
作为替代方案, 参数化建模方法凭借其高效低成

图 5 基于深度学习方法研究水泥浆体微观结构空间相关性的流程示意
[73]

Figure 5 A process diagram for studying the spatial correlation of cement paste microstructure based on deep learning method [73].
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本的优势应运而生, 混凝土细观结构可以被视为骨料

的随机堆积模型
[77]. 参数化建模过程主要依据计算几

何及图形学理论, 构造具有真实几何特征的骨料模型,
开发接触检测及堆积算法, 最终构建出满足预设目标

的混凝土骨料堆积数值模型. 在骨料几何模型构建方

面, 球体因其计算便利成为最早且最常用的几何模

型
[78,79], 但球体只能保留骨料体积信息. 随后, 椭球

体
[80]

和正多面体
[81,82]

被用于模拟包含伸长率与棱角度

的骨料形状, 但这些模型生成的骨料形状具有一定的

对称性且缺乏随机性. 后续研究多采用通过Voronoi镶
嵌法

[83]
和凸多面体延拓法

[84,85]
生成的随机多面体来表

征骨料. 然而, 凸粒子模型无法模拟兼具凸凹形貌的真

实非凸骨料. 为解决这一局限, 学者们基于X-CT技术

扫描获取骨料颗粒的数字图像数据, 利用球谐函数等

数学工具表征骨料的几何形貌特征
[86,87], 成功构建了

具有局部凹陷特征的几何粒子模型. 值得注意的是,
Xu等人

[88]
提出了一种数学可控的参数化建模方法, 通

过引入局部凹陷来重构真实骨料表面的非凸形貌特征,
该方法相对于球谐函数模型具有更明确的几何意义.

在堆积算法方面, 最广泛使用的方法是取放法
[89],

也被称为随机有序添加(random sequential absorption,
RSA)或随机投放(random parking, RP). 在RSA中,骨料

以随机位置和方向连续放置, 直至体积分数满足要求.
尽管RSA操作简便, 但获得较高体积分数骨料的效率

较低. 为此, 研究者们开发了一些优化的RSA算法以

提升骨料体积分数和效率. Leite等人
[90]

提出了一种随

机启发式算法, 通过允许骨料平移和旋转来生成椭球

骨料的随机投放模型, 这与Zhou等人
[91]

提出的平移-
旋转法类似. 此外, Zhang等人

[92]
基于试样单元的Voro-

noi图, 通过收缩算法建立了多面体骨料的随机投放模

型. 尽管这些优化算法在提升RSA效率和骨料体积分

数方面取得了一定进展, 但它们仍难以充分模拟颗粒

在真实堆积过程中的动态相互作用与位置调整机制,
尤其对于非凸形貌骨料的复杂堆积行为, 其模拟精度

和效率仍存在局限. 在此背景下, 离散元法(discrete
element modelling, DEM)作为一种强大的数值工具,
能够模拟非球形颗粒的随机动态堆积, 并生成高体积

分数的颗粒分布, 被广泛应用于混凝土中骨料、水泥

颗粒及外加剂的随机堆积模拟
[93,94]. 然而, 大多数研

究仍聚焦于简单球形、椭球形甚至凸形颗粒的DEM
应用

[95], 而对于具有凸凹形貌特征的真实非凸骨料的

DEM研究则相对匮乏. 为突破传统DEM在处理此类高

体积分数的真实非凸骨料随机紧密堆积的效率与精度

瓶颈, 许文祥课题组
[88]

开发了基于graphics processing
unit (GPU)加速的离散元模型. 该模型创新性地采用水

平集算法实现非凸骨料的高效接触检测, 其中水平集

算法通过定义在颗粒上的水平集函数, 利用“以空间换

时间”的策略大幅提升了计算效率. 该研究成功构建体

积分数高达76%的三维非凸骨料随机紧密堆积模型

(见图6), 为高体积分数复杂形貌骨料的堆积模拟提供

了解决方案. 尽管基于GPU加速和水平集接触检测的

DEM方法在构建高体积分数非凸骨料模型上取得了

显著进展, 尤其是突破了单一形貌的限制, 然而该领域

仍面临严峻挑战, 现有算法在处理真实混凝土中包含

从细骨料(0~4.75 mm)到粗骨料(5~40 mm)的大跨度粒

径分布时, 计算效率急剧下降, 严重限制了模型在实际

工程混凝土级配设计中的适用性. 未来研究需进一步

攻克以下方向: 开发多尺度/混合算法、优化自适应空

间分割与接触检测技术、采用多时间步长积分策略以

及探索级配等效简化方法. 这些方法结合更强大的异

构计算能力, 将有望实现在宽级配甚至连续级配下的

高效高保真堆积模拟.

4.2 界面过渡区量化

ITZs是混凝土中除骨料和砂浆之外的第三种不可

忽视的相, 其形成机制复杂, 依据混凝土材料制备与服

役过程剖析其成因和演化可以划分
[96]

为: (1) 边壁效

图 6 三维非凸骨料随机紧密堆积模型
[88]

Figure 6 Three-dimensional non-convex aggregate random close
packing model [88].
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应, (2) 微区泌水效应, (3) 离子的迁移、沉积及成核作

用, (4) 单边生长效应, (5) 絮凝成团效应和 (6) 脱水收

缩效应. 由于ITZs区域的孔隙率较高, ITZs的体积分数

和厚度等性质对混凝土的传输性能有重要影响
[97]. 然

而, 实验中难以精准界定骨料周围ITZs的边界和体

积
[98], 因此直接测量ITZs的体积分数极具挑战性. 当

前ITZs的表征技术主要包括光学显微镜、X-CT技
术、纳米压痕法、XRD方法、扫描电子显微镜

[99]
和

交流阻抗谱等, 可用于分析其微观结构演化、厚度、

硬度及弹性模量等特征. 但由于ITZs范围仅几十微米,
取样难度大, 这些技术的测试结果往往存在较大离散

性, 需通过大量数据积累以提高定量表征的准确性.
例如, 扫描电子显微镜图像可以显示砂浆和混凝土的

细观结构的二维切片. Lu等人
[99]

已经证实, 即使ITZs
在三维细观结构中是均匀厚度的, 二维切片也会显示

出ITZs厚度的广泛分布.
作为直接实验表征的补充, 过去数十年间, 理论和

数值模拟方法在统计量化ITZs体积分数方面做出了重

要贡献. 最早可追溯至20世纪90年代末, Lu与Torqua-
to[100]开创性地提出了基于最近表面分布函数的分析

框架, 用于计算所谓的球形孔隙“排除”概率. 随后,
Garboczi和Bentz[101]应用该球形孔隙“排除”概率, 结合

硬核软壳(hard-core soft-shell, HCSS)[102]模型(即假设

颗粒由不可重叠的刚性内核与可渗透的软外壳组成),
评估不同几何形状和尺寸骨料周围的ITZs体积分数,
其中每个骨料及其周围的ITZs分别被视为硬核和软

壳, 在每个硬核上涂有一层预定义厚度(如ITZs厚度).
然而, 上述基于球形的理论模型难以直接应用于非球

形骨料. 为突破此限制, Zheng等人
[103]

和Xu和Chen[104]

分别利用蒙特卡罗模拟研究了椭球形骨料周围的ITZ
体积分数, 但两者关于椭球形骨料形状效应的数值结

果差异较大. 此外, Xu等人
[105~107]

进一步给出了对于

不同凸骨料和纤维(包括椭球体、多面体和球柱体)的
ITZs体积分数的近似理论模型. 尽管这些重要的研究

丰富了对混凝土中ITZs体积分数的认识, 但真实非凸

骨料周围的ITZs体积分数仍然是一个未解决的问题,
特别是在非凸骨料高堆积分数的堆积模拟中. 为了解

决这一问题, 许文祥课题组
[88]

基于所构建的三维非凸

骨料随机紧密堆积模型, 结合硬核软壳模型, 建立了

包含非凸骨料、ITZs和均质砂浆的三相混凝土细观结

构. 通过蒙特卡罗随机点采样法, 在细观结构中生成大

量随机点, 利用水平集算法判断点是否位于ITZs区域,
从而精确测定了高堆积分数下真实三维非凸骨料周围

的ITZ体积分数.这一工作首次实现了高体积分数非凸

骨料堆积中ITZs体积分数的精准量化, 为揭示ITZs与
混凝土宏观性能的关联提供了关键支撑. 尽管在ITZs
体积分数量化方面取得了显著进展, 然而该领域仍存

在挑战: 一方面是ITZs内部的非均质性和厚度的非均

匀性. 当前模型普遍将ITZs简化为具有均质属性和均

匀厚度的理想层. 然而, 实际ITZs的厚度在骨料表面

存在显著的空间变化. 更重要的是, 即使在同一厚度

下, ITZs区域内部的孔隙率、水化产物相分布、微观

缺陷以及由此衍生的力学与传输性能也呈现强烈的梯

度变化和空间变异性. 这种复杂的非均质特性难以通

过当前均匀化的ITZ模型准确表征. 此外, 当前模型多为

静态, 难以模拟水泥水化过程、环境作用(干湿循环、冻

融)下ITZs微观结构的动态演化, 仍需进一步深入研究.

4.3 纤维增强水泥基材料的细观数值模拟

在提升水泥基材料的韧性、抗裂性和耐久性方

面, 纤维增强已被证明是一条极其有效的途径. 通过掺

入钢纤维、合成纤维或天然纤维, 可以显著抑制基体

裂缝的萌生与扩展, 赋予材料优异的能量吸收能力和

延性. 然而, 纤维增强水泥基复合材料(fiber reinforced
cement-based composites, FRC)性能的飞跃式提升, 其
核心机制根植于纤维-基体界面在细观尺度下的复杂

相互作用. 因此, 深入探究并精确表征这些细观结构特

征及其演变规律, 是理解FRC增韧机制、预测其服役

性能、并最终实现材料理性设计与优化的关键所在.
依据纤维从水泥基体中拔出的特点, 学者们提出

了一系列的力学模型从不同角度揭示FRC的多缝开裂

和高延性的形成机制
[108~110]. Kabele和Stemberk[111]提

出了一种考虑复合材料微观随机特性的FRC应力-应
变计算模型, Lu和Leung[112]基于裂纹表面附近应力分

布与基体开裂强度的关系, 建立了FRC拉伸行为分析

模型. 当给定细观尺度力学参数时, 上述模型可以量

化FRC在拉伸过程中的开裂行为和拉伸曲线. 基于传

统模型, Jiang等人
[113~115]

引入考虑断裂效应和双向拔

出修正的纤维桥接模型, 通过考虑随机分布的纤维对

基体应力发展的影响, 对并联纤维增强体系的裂纹追

踪算法进行精细化计算, 如图7所示. 其局限性主要在

于模型参数(如纤维黏结强度、滑移硬化/软化规律)高
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度依赖实验标定, 且通常假设纤维分布均匀、取向随

机, 难以准确反映实际材料中纤维团聚、取向偏析等

非均匀分布的影响. 结合先进的微观扫描技术, 可在

保持试件完整性的前提下预测整体的延性性能. 更进

一步, 在此模型的基础上, 将FRC的变形行为转化为

无损基体弹性变形与裂纹表面纤维桥接变形耦合的结

果, 通过引入基体与最近裂纹表面的距离参数, 结合纤

维桥接分布模型(fiber bridging distribution model,
FBDM), 建立了纤维桥接力与基体应力分布之间的关

系. 该模型能够主动捕捉按照构件强度分布顺序出现

的裂纹, 从而避免了预设载荷步长导致的曲线计算精

度不稳定的问题. 其核心理念是通过数值方法(如基于

应力判断或断裂能准则)主动预测并追踪裂缝萌生、

扩展与连通的全过程, 动态更新裂缝网络, 从而更真实

地模拟FRC的多缝开裂行为. 其局限性在于计算成本

高昂, 且对网格尺寸、断裂准则以及裂缝扩展步长敏感,
在模拟复杂三维裂缝网络相互作用时面临收敛性挑战.

当纤维从基体中拔出时, 根据线弹性断裂力学理

论, 可以得到单根纤维与基体之间的荷载-位移关系,
将其划分为三个阶段: 初始阶段(弹性阶段)、纤维脱

黏阶段和纤维滑移阶段, 如图8所示. 基于单丝拔出行

为, Huo等人
[116,117]

提出使用纤维/界面联合本构模型模

拟纤维与基体界面之间的相互作用. 该模型的核心是

将纤维与界面视为一个力学耦合单元, 用统一的荷载-
位移关系来描述从弹性黏结、脱黏到滑移摩擦的完整

拔出过程, 从而避免了分别建模纤维和复杂界面区的

困难, 大幅简化了模型并提高了计算效率. 其局限性

在于该本构关系通常基于简化假设(如界面均匀、力

学行为路径无关), 难以精确描述循环荷载、动力冲击

或化学侵蚀下的界面性能退化, 且模型参数需要大量

精细的单丝拔出实验进行标定. 进一步根据纤维埋置

深度、倾斜角度和断裂状态进行分类计算, 得到相应

类别的联合单元的比例和本构. 利用蒙特卡罗方法随

机投放至设定好尺寸和本构的基体试件中, 实现FRC
拉伸行为的细观有限元模拟分析. 其优势在于将传统

方法中FRC的三相建模简化为两相, 大幅提高计算效

率. 该方法可实现FRC在不同温度下的准静态力学性

能(抗压、四点弯曲和单轴拉伸)和落锤冲击性能的数

值模拟. 其不仅可计算得到应力-应变曲线, 还可通过

塑性应变云图和应力云图观察到多缝开裂状态和内部

纤维的应力水平, 如图9所示.
当前细观数值模型的核心突破在于实现“纤维-界

面-基体”协同演化的动态捕捉. 其可靠性高度依赖于

微观参数的精准输入. 同步辐射显微computed tomo-
graphy (CT)与数字体图像相关(digital image correla-
tion, DIC)技术的发展, 使原位观测纤维拔出过程中的

界面微滑移量和三维应变场成为可能, 为模型参数标

定提供了直接依据. 未来需结合DIC定量分析裂纹张

开位移与模拟塑性应变场的空间匹配度. 同时, 现有

模型多聚焦准静态工况, 而实际工程中的冲击、疲劳

图 7 裂纹追踪算法的示意图
[115]. (a) 拉伸过程裂纹扩展示意; (b) 弹性阶段试件缺陷尺寸概率分布; (c) 初裂阶段试件缺陷尺

寸概率分布; (d) 多缝开裂阶段试件缺陷尺寸概率分布
Figure 7 Schematic diagram of crack tracking algorithm [115]. (a) Schematic illustration of crack propagation during the tensile test; (b) probability
distribution of defect sizes in specimens during the elastic stage; (c) probability distribution of defect sizes in specimens during the initial cracking
stage; (d) probability distribution of defect sizes in specimens during the multi-crack stage.
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荷载会引发界面黏结退化与速率效应. 引入率相关界

面本构及化学-力学耦合框架(如考虑冻融/侵蚀环境下

界面相的劣化)是模拟服役性能演化的必然方向. 此

外, 机器学习辅助的参数反演优化有望解决复杂模型

中多变量耦合导致的标定困难, 推动细观模拟从机理

阐释向工程设计工具转化.

5 试验手段跨尺度信息获取

在混凝土多尺度结构数字化重构的研究中, 三维

图 8 FRC中典型的单丝拔出过程
[116]. (a) PE纤维拔出过程的三个阶段; (b) PE纤维的单丝拔出曲线

Figure 8 Typical monofilament pull-out process in FRC [116]. (a) The three stages of the PE fiber pull-out process; (b) the single fiber pull-out curve
for PE fibers.

图 9 FRC在不同温度下的试验开裂形貌与有限元模拟的塑性应变云图的比较
[117]

Figure 9 The experimental cracking morphology and finiteness of FRC at different temperatures comparison of plastic strain contours of element
simulation [117].
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数值方法常受限于其固有的尺度局限性. 不同尺度下

所采用的方法差异显著, 导致跨尺度关键结构特征之

间难以建立有效的关联机制. 相比之下, 实验表征手

段在尺度适应性方面表现出较强的灵活性 . 例如 ,
AFM, CT及各类电子显微镜技术(如SEM, TEM), 可通

过调整成像精度与样品制备策略, 实现从纳米到毫米

级跨尺度范围内的结构量化与形态表征, 从而为建立

跨尺度关联提供了重要实验依据.
AFM作为一种高分辨率表征工具, 在水泥基材料

微纳结构表征与性能量化中发挥着关键作用, 其核心

通过力-距离曲线(F/D曲线)捕捉探针与材料表面的相

互作用, 实现对表面形貌、黏附力、Hamaker常数等

关键参数的测定
[118,119]. 在纳观形貌表征方面, AFM可

精准获取水泥基材料的表面粗糙度, 为分析界面接触

面积与力的关系提供基础
[120], 例如, 对波特兰水泥

(PC)和粒化高炉矿渣(GGBFS)抛光表面的扫描显示,
其表面粗糙度会显著影响黏附力测量的准确性, 需通

过算法修正以消除干扰. 在C-S-H研究中, AFM还能同

步记录表面高度与力曲线, 揭示不同Ca/Si比下的微观

异质性, 如Ca/Si = 1.1时C-S-H表面呈现更均匀的纳米

结构. 性能量化方面, AFM通过吸附力(snap-in)和拉脱

力(pull-off)的测量, 可量化颗粒间的黏附力与Hamaker
常数 (表征范德华力的关键参数). 研究表明

[121], PC在
空气中的Hamaker常数(24.06 × 10−20 J)高于GGBFS
(5.15 × 10−20 J), 且因多相组成呈现两组特征值, 分别

对应未水化C3S相和其他水化产物. 对于C-S-H, 其Ha-
maker常数随Ca/Si比先增后减, 在Ca/Si = 1.1时达到峰

值(0.21 × 10−18 J), 反映了硅氧四面体与Ca2+桥接对范

德华力的调控作用
[122]. 此外, AFM测得的黏附力受环

境湿度影响显著: 高湿度(90% RH)下, C-S-H表面因水

膜形成产生毛细力, 使拉脱力较干燥环境(30% RH)提
高30%~50%, 且Ca/Si比越高, 亲水性越强, 黏附力增幅

越明显. 此外, AFM还为关联纳观力与宏观性能提供

了桥梁. 例如, 有研究表明
[122]

碳纳米管(carbon nano-
tubes, CNTs)通过提高C-S-H颗粒间的黏附力, 增强浆

体的弹性模量与抗蠕变性能; 而C-S-H的表面能在Ca/
Si = 1.1时达0.28 J/m2, 与分子动力学模拟结果一致,
解释了该配比下水泥强度最优的现象. 尽管AFM存在

局限, 如探针几何形状需校准、实验条件(如真空)与
实际工况存在差异等, 但其在揭示水泥基材料纳观作

用机制(如离子吸附、界面黏结)中的不可替代性已得

到验证. 未来通过结合环境控制舱实现原位湿度/温度

调控, 有望进一步拓展其在动态水化、碳化过程研究

中的应用.
冷冻扫描电镜(Cryo-scanning electron microscopy,

Cryo-SEM)推动了水泥基领域先进表征的进步, 其核心

原理可通俗理解为“冷冻保鲜+精细切割”: 先通过液氮

将样品冷却至−140℃, 固定样品中的结构水以维持其

原生状态;再利用加速电压的准直氩离子束,以掠射角

轰击样品表面,制备出毫米级平整观测面;最后采用超

高分辨率SEM, 结合透镜内探测器的二次电子或BSE
模式完成成像. 其缺陷在于室温氩离子束切割则可能

因产热破坏C-S-H等含水相结构
[123]. 国内外学者依据

Viguier等人
[124]

和Park等人
[125]

的温度计算确定−140℃
冷冻以防C-S-H脱水相变, 通过模拟电子束穿透深度

选择0.3~4.0 kV低加速电压实现0.9 nm/像素分辨率,
采用Phansalkar自适应局部阈值算法处理低对比度图

像, 实现5 nm级孔隙定量分析
[126]. Cryo-SEM在水泥基

材料表征中展现出显著优势: 其一, −140℃冷冻可固

定水泥材料结构水, 避免室温BIB中常见的C-S-H针状

结构弯曲或孔隙变形, 保障微观形貌的原生性; 其二,
离子束制备的观测面无机械抛光缺陷, 能清晰区分不

同组分材料, 突破传统限制. 值得注意的是, AFM与

Cryo-SEM在跨尺度表征中形成了鲜明的互补性 .
AFM聚焦纳观尺度的力学参数与表面能量化, 精准揭

示分子间相互作用与微观异质性; 而Cryo-SEM则擅长

微纳尺度下原生形貌与孔隙结构的高保真表征, 清晰

呈现材料内部的空间分布特征. 二者的联合应用可实

现跨尺度关联, 例如, 通过AFM获取C-S-H的黏附力与

表面能数据, 结合Cryo-SEM观测到的微观孔隙与相分

布, 为解析水泥基材料强度形成机制提供更全面的实

验支撑. 此外, AFM的真空操作局限可通过Cryo-SEM
的原位冷冻策略部分弥补, 而Cryo-SEM在参数量化上

的不足则能借助AFM得以完善, 二者协同提升了跨尺

度信息获取的完整性与准确性.
此外, 同步辐射多尺度成像

[127]
、细观多场耦合加

载测试
[128,129]

以及基于机器学习
[130]

的智能数据分析等

创新手段的运用, 为解析水泥基材料纳-微-细观结构

形成机制、多相界面交互作用及复杂环境劣化过程提

供了全新视角. 同步辐射多尺度成像与细观多场耦合

加载测试用于增强原位等效性与时变追踪能力; 扫描

电化学显微镜(scanning electrochemical microscope,
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SECM)与孔隙网络模型在X-CT/μCT的基础上, 将几何

连通映射为有效扩散、渗透与电导等功能化传输参

数, 实现几何到功能的可验证桥接
[131]; 基于机器学习

的方法可用于区分骨料、裂缝与ITZs各项特征, 并构

建卷积神经网络-长短期记忆等模型以关联结构与性

能, 同时可通过交叉验证与不确定性区间评估提升模

型可靠性. 此外, 数字图像处理技术还可提供粒径分

布、孔隙度、ITZs厚度等标准化几何特征, 为传输与

力学模型提供输入支持
[132,133]; X-CT与纳米压痕技术

联用
[134,135], 将纳米尺度的模量与三维微结构精确配

对, 构建从细观本构到构件响应的多尺度传递链, 并

以构件级力学和耐久指标进行回归与校核. 因此, 在

水泥基材料细观领域逐渐形成以“问题、手段、指

标、验证”的闭环框架, 从而实现研究由结构描绘向可

量化、可验证的性能调控的转变.
相比之下, 数值方法在高精度三维重构以及时空

动态演化方面具有优势, 实验手段在信息获取的全面

性和量化能力上仍显不足, 尤其在动态过程捕获与内

部场定量描述方面存在局限. 因此, 将多尺度试验表

征与数值模拟相结合, 已成为验证计算模型可靠性、

弥补纯数值方法跨尺度建模能力不足的有效途径. 创

新表征技术与数值方法的融合可形成完整闭环: 通过

AFM, Cryo-BIB-SEM, X-CT/μCT等技术采集多尺度

实验数据, 经数字图像处理与机器学习优化提取特征

并转化为量化参数, 据此构建层级化数值模型, 经实

验校准与交叉验证后, 预测材料宏观性能并通过宏观

试验验证. 这种“实验-模拟”融合的研究策略, 不仅有助

于实现从纳观到宏观的结构信息融合,也为混凝土材料

的数字化设计与性能预测提供了更为坚实的理论基础.

6 展望: 基于机器学习的混凝土多尺度数字
孪生

当前, 混凝土多尺度研究尚未充分转化为材料研

发的实际推动力, 也未能有效支撑工程应用, 其核心

瓶颈在于多尺度关联机制的缺失. 纳观、微观与细观

尺度之间存在明显的理论断层, 导致跨尺度结构演变

信息难以有效映射至宏观性能响应. 随着数字技术的

持续革新, 混凝土研究正步入以多尺度数字孪生为代

表的新范式. 数字孪生通过构建与物理实体高度协同

的虚拟模型, 实现从纳观到宏观的全链条数字化映射

与动态推演, 为混凝土材料的智能设计与长效服役性

能预测提供全新路径.
本文作者在该方向开展了初步探索

[136], 在纳观层

面, 结合分子动力学与密度泛函理论模拟手段, 可精准

解析C-S-H凝胶等关键水化产物的分子构型与性能间

关联, 建立诸如钙硅比等纳观特征符, 为数字孪生提供

原子尺度下的结构-性能基础数据库. 在微观尺度, 依

托水化微结构数值模型与基于深度学习的图像识别技

术, 实现了水化过程动态重构与微结构特征的智能提

取, 形成包括孔隙分布、相组成等在内的微观特征符,
初步建立了配比-结构-性能的定量映射关系. 在细观

尺度, 通过离散元方法构建了具有真实几何形态的骨

料模型及界面过渡区非均匀场, 揭示多场耦合环境下

细观结构的演化机制, 并提取骨料形态、界面厚度等

细观特征符. 在此基础上, 进一步构建强度、耐久性

等宏观特征符, 形成“纳-微-细-宏”多尺度特征符体系.
通过建立混凝土多尺度数据库, 并基于机器学习方法

量化各尺度关键特征符之间的关联权重, 系统挖掘跨

尺度关键参数及其传递规律, 如图10所示. 最终构建

图 10 跨尺度性能集成预测示意图
Figure 10 Schematic diagram of cross-scale performance integration
prediction.
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从化学组分、微结构特征到宏观性能的跨尺度预测模

型, 实现从分子层级到工程尺度的性能集成预测, 为混

凝土材料的科学设计与智能研发提供核心方法支撑.

7 结语

本文系统综述了混凝土在纳观、微观与细观尺度

上的数字化重构方法研究进展, 在纳观尺度, 通过原位

TEM, DFT与MD模拟等手段, 揭示了水泥水化产物的

形成机制与分子构型, 实现了对其力学和传输性能的

精准量化; 在微观尺度, 依托水化微结构数值模型与

深度学习方法, 实现了水化过程的动态重构与微结构

特征的智能识别, 建立了结构-性能之间的关联机制;
在细观尺度, 重点探讨了骨料分布、界面过渡区及纤

维掺入等对材料宏观性能的影响规律, 揭示了多相复

合体系中的结构效应. 然而, 当前研究仍存在明显局

限: 多尺度之间的关联机制尚未建立, 导致从纳观、

微观到细观的结构信息难以有效映射至宏观性能, 制

约了混凝土材料研发的工程转化与应用效能. 未来可

引入人工智能与大数据技术, 深度融合多尺度结构数

据, 构建混凝土数字孪生系统, 从而为实现材料设计

与性能预测的全链条数字化提供核心方法支撑.
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Digital multi-scale reconstruction of concrete’s nano-micro-meso
structure
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As one of the most widely used materials in the world, concrete is an important support for modern infrastructure construction. The
macroscopic mechanical and durability properties of concrete are essentially derived from its internal multi-scale structural
characteristics. It is a major scientific challenge and frontier research direction in this field to analyze the multi-scale structure and
establish a cross-scale correlation mechanism. This paper systematically reviews the digital reconstruction methods of concrete from
nano-scale, micro-scale to meso-scale, including the molecular configuration and nano-scale properties of hydrated calcium silicate
gel, cement hydration process and dynamic evolution of microstructure, as well as the reconstruction technology of meso-scale
aggregate distribution and interface transition zone. The applicability and limitations of existing methods at different scales are
summarized, and the multi-scale digital twin of concrete integrated with artificial intelligence technology is prospected, which
provides theoretical basis and method support for the design and performance optimization of concrete materials.

concrete, multi-scale, digital reconstruction, digital twinning, structural evolution
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