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摘 要：红外光谱测量是地球物理研究矿物中含水的主要实验方法之一，目前已经有大量实验对其进行过相应报道，

但是在理论计算方面，还没有关于温度效应的直接计算。本文尝试使用晶格动力学理论计算方法计算了 0.1～20 

GPa和 300～2000 K温压条件下的含水林伍德石的红外吸收谱，并分别计算模拟了含水量为 0.2%、1.6%和 3.3%的

3种不同含水量体系。通过设计 Mg 空位含水机制[VMg
'' +2H∙ሿ、Mg-Si 反位含水机制[MgSi

'' +2H·ሿ和 Si 空位含水机制

[VSi
'''' +4H∙ሿ3 种含水机制，我们发现，[VMg

'' +2H∙ሿ含水机制在实验考虑的温压条件下的红外吸收谱均形成主峰，相比

另外 2 种机制，反位机制[MgSi
'' +2H·ሿ最不稳定，并且在 0.2%下红外光谱十分微弱。随着压力增加，[VMg

'' +2H∙ሿ和

[VSi
'''' +4H∙ሿ含水机制的红外吸收谱频率的温度效应逐渐减弱，这一点与高温高压实验中发现的 18.4 GPa下温度变化

对含水林伍德石红外光谱的影响不明显的结论基本一致。 
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Abstract: Infrared spectroscopy (IR) is one of the main experimental methods for geophysical researching on the hydrous 

property of minerals. Till now, a large number of the relevant experimental researches have been reported. However, there 

are no direct theoretical calculations of the temperature effect on infrared spectra of hydrous minerals. In this paper, the 

theoretical calculation method of lattice dynamics was employed to have respectively calculated the infrared absorption 

spectra of hydrous Ringwoodite under conditions of temperatures varying from 300 k to 2000 k and pressures varying 

from 0.1 GPa to 20 GPa for three simulated different hydrothermal systems with water contents of 0.2 wt.%, 1.6 wt.%, and 

3.3 wt.%, respectively. Based on calculated results by using three modeled mechanisms including the Mg vacancy hydrous 

mechanism [VMg
'' +2H∙ሿ, the Mg-Si disorder hydrous mechanism [MgSi

'' +2H·ሿ, and the Si vacancy hydrous mechanism 

[VSi
'''' +4H∙ሿ,we have found that the Mg vacancy hydrous mechanism [VMg

'' +2H∙ሿ can be used to explain the formation of 

main peaks in the infrared absorption spectra of hydrous Ringwoodite under all of our simulated temperature and pressure 

conditions. We also have found that the Mg-Si disorder hydrous mechanism [MgSi
'' +2H·ሿ is much more unsuitable than 
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为了保持晶格体系的电中性，1 个 Mg 空位可在其周围的 2 个 O 上分别复合 H，形成 Mg 空位机制

[VMg
'' +2H∙ሿ；第 2种是反位机制[MgSi

'' +2H·ሿ，当 1个 Mg原子替代 1个 Si原子后，H可以与 Mg周围的 2

个 O成键；第 3种是 Si空位机制[VSi
'''' +4H∙ሿ，即 1个 Si空位周围的 4个 O上分别可结合 1个 H。我们采

用了 VINK [10]标注法来对这些缺陷机制进行描述，其中（⦁）代表 1个正电荷，（）表示 1个负电荷。

Kudoh 等[11]通过高温高压实验观察人工合成的林伍德石，发现林伍德石具有很小比例的反位机制。Ye

等[12]通过实验测量林伍德石体积和含水量的变化关系，得出在含水量小于 2%的林伍德石中Mg空位机

制是起着绝对的主导作用，在含水量高于 2%时会更倾向于 Si空位机制。Panero等 [13]通过第一性原理

计算发现林伍德石含水量在 2.4%附近时，[VMg
'' +2H∙ሿ、[MgSi

'' +2H·ሿ、[VSi
'''' +4H∙ሿ的机制占比为 64:10:25。 

红外光谱测量是研究名义上无水矿物中结构水的有效手段。Pérez等[14]通过高压实验测量了 0～30 

GPa下人工合成的含水量为 1.7%的林伍德石的红外吸收谱，发现林伍德石在 2200～4000 cm-1范围内具

有 1个非常宽的吸收峰，其中最主要的位置是在 3150 cm-1，其次在 2450 cm-1处具有 1个小型的双峰，

在 3800 cm-1处也呈现出 1个吸收峰。随着压力升高，由于林伍德石的相变导致红外吸收峰逐渐消失。

他们从O-O的距离推断 3150 cm-1吸收峰源于 Si空位机制，而 3679cm-1收峰源于Mg空位机制。Purevjav

等[15]用氢同位素实验测量了 1300°C 和 18GPa 下的林伍德石粉末，发现在此温压条件下氚主要是通过

Mg/Fe空位机制进入林伍德石晶格，而 Si位置却没有明显的氢同位素痕迹。Panero等[16]通过红外光谱

分析研究认为，Mg空位机制中 OH的红外吸收峰可能位于 3100 cm-1、3270 cm-1以及 2654 cm-1，Si空

位机制处于 3640 cm-1，反位机制处于 2800 cm-1。Yang等[17]通过高温高压实验研究认为在 25 ℃时，随

着压力升高林伍德石中 OH的吸收峰会朝向低频方向移动，在 18.4 GPa下发现温度的变化对含水林伍

德石红外光谱影响比较微弱。 

另外 Li 等[18]通过第一性原理方法计算了含水林伍德石中不同含水机制对应的红外吸收峰，发现

[VMg
'' +2H∙ሿ机制的红外频率在 2440 cm-1附近，[VSi

'''' +4H∙ሿ机制在 3900 cm-1附近，此外还计算了两个Mg处

于不同位置时的几种双 Mg 空位机制[2VMg
'' +4H∙ሿ的红外频率，分别在 2000 cm-1以及 2800 cm-1附近。

Blanchard团队[19]也通过第一性原理计算了含水林伍德石在 0 GPa和 20 GPa压力条件下的红外频率，

他们发现在 0GPa下，[VMg
'' +2H∙ሿ机制处于 2750 cm-1附近，[VSi

'''' +4H∙ሿ机制在 3500～3750 cm-1。而反位机制

[MgSi
'' +2H·ሿ的位置在 3165 cm-1和 3323 cm-1附近。Blanchard等[20]在早期还使用经典原子模拟技术计算出

[VMg
'' +2H∙ሿ、[VSi

'''' +4H∙ሿ、[MgSi
'' +2H·ሿ的红外吸收频率分别在 3370 cm-1、3796 cm-1、3739 cm-1附近。 

理论计算模拟[VSi
'''' +4H∙ሿ机制下的红外吸收峰位置与实验结果比较接近，但是关于 3150 cm-1主峰处

的位置目前还没有得到理想的计算模拟结果。关于含水林伍德石红外吸收峰的研究还没有较为统一的

认识，特别是对不同温压条件下的红外吸收谱可能表现出一定的变化趋势的认识也不足。本文采用经

验势模拟技术通过对含水林伍德石的矿物晶格开展基于原子水平的晶格动力学计算研究，模拟其在不

同温压下各种含水机制的红外吸收光谱，并探索温度和压力对红外吸收谱的影响。 

1  计算方法 

经典原子经验势模拟技术软件包 GULP（General Utility Lattice Program）是基于波恩固体模型通过

原子坐标来描述整个系统的能量体系[21]，并通过原子间的势参数来描述各种不同种类的力场。本文中

所用的势参数是通过 shell方法来描述 O原子（势参数列于表 1）[22-24]。这些参数最初是为研究氧化物

开发的，但目前已经广泛且成功地运用于模拟各种阳离子配位环境下的一系列材料[25]。所采用的势参

数在橄榄石和瓦兹力石的模拟研究中都取得了与实验吻合较好的计算结果[26]。 

氧离子的最外层电子云易受到周围离子影响从而产生变形，由 Dick 和 Overhauser 提出的壳模型

（shell方法）可定量描述 O离子极化。壳模型使用 core（原子核及内层电子包括全部质量）以及容易

极化的电子云外层壳 shell (带负电荷)，core 和 shell 之间是库伦相互作用以及近程排斥作用其形式如

K(r-r0)/2，其中 r和 r0代表的是氧原子核和电子云外壳的中心位置。 
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我们主要采取 3 种势来描述整

个晶格的力场，分别是 Morse、

Buckingham和 Threebody势。Morse

势形式为公式(1)，其中 D 代表 OH

的键能其值为 7.0525 eV，ݎ代表键

长，ܽ是实验拟合而成的伸缩振动模

式。Morse 势的作用范围为 0～0.13 

nm，描述的是羟基 OH 中短程相互

作用[26]。Buckingham 势形式为公式

(2)，其主要是用来描述长程相互作

用，其作用范围为 0～1 nm。最后我

们需要 Threebody 势来描述 O-Si-O

三体之间的相互作用，其形式为

Uijk=
1

2(θ-θ0)
这里θ0表示的是 Si 原子在

三角形平面所张的角度。在 GULP中

计算声子的OH伸缩模式是通过计算

1个二阶偏导数来实现，其形式为公

式(3)，其中 U是晶格的能量，mimj是

不同离子的质量，α和 β是格矢之间

的夹角。D是力学常数的动态矩阵。

每一种频率可由公式(4)来表示，ω2

是力学矩阵的特征值。ߝ为介电常数。
GULP通过Dαβ、向量 q和电荷ߜαβ，

由公式(5)可以计算静态三阶对角介电常数矩阵。高频介电常数ߝαβሺ∞ሻ和静态介电常数表达式相似，除

二阶导数矩阵外，还包括模型中所有 shell的迪卡尔坐标。这样其他光波频率下的介电函数也可以直接

计算。通过公式(6)，可对每一个共振模式的共振强度 Ω晶系计算进而可以得到吸收光谱[27]。 

Uij
More=Dexp[1-exp(-a(r-ݎ))]

ଶ
-1   (1) 

ϕij
ሺrሻ=Aexp ቀ-

rij

ρ
ቁ -c/rij

6       (2) 

Diαjβ=
1

ඥmimj
(
∂2Ω

∂α∂β
)       (3) 

Dε=ω2ε         (4) 

εαβ
0 =δαβ+

4π

ν
(qUαβ

-1 q)      (5) 

εαβ൫ωf൯=εαβሺ∞ሻ+
4

ν
∑

Ωαβ
m

(ωm
2 -ωf

2)m=1     (6) 

我们分别计算了 1个原胞和 2×2×2超胞下不同含水量的含水林伍德石，其中 1个原胞中[VMg
'' +2H∙ሿ、

[MgSi
'' +2H·ሿ和[VSi

'''' +4H∙ሿ的含水量分别为 1.6%、1.6%和 3.3%；2×2×2超胞中，3种机制的含水量均为 0.2%。

在低含水量的超胞晶格动力学自由能及声子谱计算中，我们仅选取了 Gamma点计算，而在高含水量的

原胞计算中，经测试 3×3×3的布里渊区 k点取样，可以达到很好的能量收敛。 

2  计算结果及讨论 

 由于Mg空位在林伍德石正八面体的中心，因此针对Mg空位机制，我们设计了 4种 H与 O结合

的方式（图 3）。图 3a表示的是Mg空位所在的正八面体中 2个相邻的 O分别与 H成键，OH指向Mg

表 1  林伍德石的 shell模型势参数 

Table 1. Parameters of the potential models used in this study 

Ions Core Shell Core-shell spring/(eV·nm-2) 

Mg 2   

Si 4   

O2- 0.84819 –2.84819 0.7492038 

O1.4− –1.4260   

H 0.4260   

势模型Buckingham  

键型 A/eV ρ /nm C/(eV·nm-6) 

Si−O2− 1283.907 0.032052 10.66158×10-6 

Si−O1.4− 983.556 0.032052 10.66158×10-6 

O2−−O2− 22764 0.0149 27.88×10-6 

O2−−O1.4− 22764 0.0149 27.88×10-6 

O1.4−−O1.4− 22764 0.0149 27.88×10-6 

H−O2− 311.97 0.025 0 

H−O1.4− 311.97 0.025 0 

Mg−O2− 1428.5 0.029453 0 

Mg−O1.4− 1060.5 0.029453 0 

势模型Morse  

键型 D/eV a /nm-1 r0 /nm 

H−O1.4− 7.0525 0.203 0.09485 

势模型Threebody  

键型 k/(eV·rad−2) θ /°  

O2− − Si−O2− 2.09724 109.47  

O1.4− − Si−O2− 2.09724 109.47  

O1.4− − Si−O1.4− 2.09724 109.47  
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空位中心，与图 3a 不同的是图

3b 表示 2 个相对位置的 O 与 H

成键并指向 Mg 空位。图 3c 中

Mg 空位正八面体中其中 1 个 O

与 H成键并指向Mg空位，另外

1个 OH指向邻近的 1个空的正

八面体。图 3d 表示 2 个 OH 都

指向附近的空的正八面体。我们

发现这 4种 H的赋存机制中，图

3b所示对位指向Mg空位的赋存

机制具有最小的缺陷性形成能，

最为稳定。图 3所示为优化后的

4种赋存机制，而对于 Si空位机

制和反位机制，由于 Si所在的正

四面体具有高对称性，因此这两

种机制都只有 1种H的赋存方式

（图 2）。 

我们在 0.1～ 20 GPa 和

300～2000 K温压条件下，计算

得到了含水林伍德石中不同含

水机制对应的红外频率，计算结

果列于表 2和表 3。其中表 2为

低含水量 0.2%的红外频率，表 3

为较高含水量 1.6%～3.3%的红

外频率。从两表对比中能够发

现：1） [ VMg
'' +2H∙ሿ、 [ VSi

'''' +4H∙ሿ和

[MgSi
'' +2H·ሿ3 种机制在不同温压条

件下的红外频率大致在 3300～

3800 cm-1 范围内，分别分布在

3400 cm-1、3700 cm-1和 3650 cm-1

附近，其它位置没有发现明显峰

值；2）Si 空位机制的红外谱频

率相对含水量变化比较稳定，也

就是说含水林伍德石含水量的

变化对Si空位附近的OH红外振

动频率没有显著影响；3）反位

机制比较复杂，不能从含水林伍德石含水量的变化中发现明显变化规律；4）当温度在 300 K和 900 K

下含水量从 0.2%到 1.6%，含水林伍德石从 0.2%到 1.6%，OH红外振动频率大约升高 30 cm-1，而温度

在 2000 K时 OH红外振动频率会升高 70 cm-1左右。 

我们计算了含水林伍德石在不同温压条件下的吸收谱，发现在各种含水机制下红外吸收峰主要位

于 3300～4000 cm-1范围内。考虑到含水林伍德石的含水量的实验值是在 2.6%附近，因此我们着重分析

含水量在 1.6%、3.3%含水林伍德石红外吸收谱（图 4）。图 4纵坐标采用介电常数虚部的相对强度值来

 

图 3  (a) 2个邻位 OH指向Mg空位；(b) 2个对位 OH指向Mg

空位；(c) 1个 OH指向Mg空位，另 1个 OH不指向Mg空位；

(d) 2个 OH都不指向Mg空位 

Fig. 3. (a) Two adjacent OH anions pointing to the Mg vacancy; (b) Two 

opposite OH anions pointing to the Mg vacancy; (c) One OH anion pointing to 

the Mg vacancy, another OH anion away from the Mg vancancy; (d) Both two 

OH anions away from the Mg vacancy (d). 

表 2  不同温压条件下低含水量（0.2%）的含水林伍德石中各种含水

机制对应的红外振动频率（cm-1） 

Table 2. The infrared vibration frequencies (cm-1) of hydrous Ringwoodite 

with low water content (0.2%) at different temperatures and pressures 

 [VMg
'' +2H∙ሿ  [VSi

'''' +4H∙ሿ [Mg
Si
'' +2H·ሿ 

p/GPa 300 K 

0.1 3419 3433  3696 3713 3764 3681 3602 3637 

10 3400 3416  3690 3690 3719 3684 3621 3652 

20 3388 3407  3673 3717 3775 3661 3637 3659 

 900 K 

0.1 3425 3439  3699 3700 3744 3697 3597 3634 

10 3403 3419  3690 3690 3722 3685 3616 3650 

20 3390 3409  3703 3714 3739 3703 3491 3533 

   2000 K  

0.1 3442 3454   3708 3718 3781 3708 3586 3626 

10 3412 3427  3693 3693 3730 3689 3608 3643 

20 3395 3413  3688 3688 3712 3682 3603 3641 
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表示光吸收强度。从图 4 中能够分

析得出以下结论：1)[VMg
'' +2H∙ሿ的吸

收峰相对于其余含水机制有最高的

峰值；2 )[VMg
'' +2H∙ሿ和[VSi

'''' +4H∙ሿ2种机

制的吸收峰都会各自形成 1 个峰，

这是由于 Mg 空位机制下 OH 的 2

个红外频率和 Si空位机制下 OH的

4 个红外频率都十分接近，使得峰

值都大致在同一位置，但与此有些

不同的是[MgSi
'' +2H·]在特定温压条件

（300 K，10 GPa；900 K，0.1 GPa；

900 K，10 GPa；900 K，20 GPa；

2000 K，20 GPa）下表现出峰值分

裂的现象；3)[VMg
'' +2H∙ሿ机制下的 OH

红外频率对于温压变化的敏感程度

明显要高于另外 2 种机制：在相同

压力条件下峰值位置会随着温度的

升高而朝向高频方向移动，并且在

低压下这种变化趋势会愈发明显；

在相同温度条件下峰值位置随压力

升高会朝向低频方向移动，并且在

高温下这种变化越加明显。在高压

（20 GPa）下峰值的变化程度要明

显小于其余两个压力(10 GPa、0.1 

GPa)的情况，这点与 Yang 等[17]的

高温高压实验在 18.4 GPa下所得的

含水林伍德石红外光谱图的趋势相

同；4)不同于[VMg
'' +2H∙ሿ，[VSi

'''' +4H∙ሿ表

现出独特的稳定性，即峰值所处的

频率位置随温压变化均不太明显，

原因可能是由于Si所在的正四面体

比 Mg 所在的正八面体要稳定。换

句话说Si正四面体的体积随温压变

化效应没有Mg正八面体强；5) 对

于反位机制[MgSi
'' +2H·ሿ，由于此机制

是由Mg占据了 Si形成的缺陷，因

而处于 1 个正四面体环境下，其峰

值频率位置随温压的变化的敏感程

度[VSi
'''' +4H∙ሿ要略大一些，但又没有

[VMg
'' +2H∙ሿ那样明显。随着温压条件

的变化该机制所呈现出的峰值分裂

现象表明反位机制下含水林伍德石的红外吸收谱对温压变化比较敏感。 

表 3  不同温压条件下高含水量林伍德石的中各种含水机

制对应的红外振动频率（ିܕ܋），其中硅空位（3.3%）、

镁空位(1.6%)和反位机制(1.6%) 

Table 3. The infrared vibration frequencies (cmିଵሻ	of hydrous Ringwoodite 

with high water contents at different temperatures and pressures, using the Si 

vacancy mechanism (3.3%), the Mg vacancy mechanism (1.6%), and the 

Mg-Si disorder mechanism (1.6%), respectively 

p/GPa [VMg
'' +2H∙ሿ  [VSi

'''' +4H∙ሿ [Mg
Si
'' +2H·ሿ 

 300 K 

0.1 3441 3453  36913694 3696 3735 3615 3636 

10 3421 3435  3679 3684 3687 3714 3621 3643 

20 3409 3424  3677 3683 3686 3700 3625 3648 

 900 K 

0.1 3455 3468  3695 3697 3700 3742 3612 3632 

10 3428 3442  3682 3684 3686 3718 3618 3640 

20 3414 3429  3677 3683 3683 3702 3521 3723 

   2000 K  

0.1 3525 3537  37063707 3709 3758 3606 3625 

10 3484 3498  3687 3690 3692 3728 3615 3637 

20 3427 3441  3678 3683 3685 3708 3596 3623 

 

图 4  不同温压条件下含水林伍德石的红外光谱图，纵坐标是的

介电常数虚部的相对大小 

Fig. 4. The infrared spectra for hydrous Ringwoodite at the different 

temperatures and pressures (The y-axis refers relative values of the 

imaginary parts of dielectric constant).  
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Si 空位机制的 OH 红外振动频率比较稳定，随温度和压力变化的情况都不是特别明显。Mg-Si 反

位机制下的 OH 红外振动频率分别随温度以及压力的变化未呈现出明显的正负相关性。而与这两者不

同的是 Mg 空位机制下含水林伍德石的 OH 红外振动频率随温度表现出正相关性，随压力表现出负相

关性。表 4 和表 5 中我们分别估算了高含水量(1.6%)和低含水量(0.2%)下 Mg 空位机制含水林伍德石

OH红外振动频率随温度和压力的变化率。从表中可以看出 300 K及 2000 K下含水量为 1.6%含水林伍

德石的 OH 红外振动频率随压力变化

率(∂σ/ ∂P)分别为-1.5 cm-1/GPa和-4.9 

cm-1/GPa。比较表 4和表 5我们还发现

随着含水量增加，该变化率明显增加。

与 Pérez 等 [14]的实验结果 (-12.1 

cm-1/GPa)和杨等[17]的实验结果(-12.3 

cm-1/GPa)相比，我们的理论模拟结果

与实验值具有相同的变化趋势但变化

率偏小，这可能一方面与我们所选取

的势参数有关，另一方面可能是由于

含水量不同而造成的。从我们计算得

出的红外光谱随温度变化率(∂σ/ ∂T)

可以看出，含水林伍德石的 OH 红外

振动频率随温度表现出正相关性且随

着压力的增加或者含水量的减少，温

度对红外光谱的影响逐渐减弱。Mg空

位机制所对应的吸收峰位置随温压变

化所表现出的变化规律与实验中测得

的含水林伍德石的红外吸收主峰

（3150 cm-1）变化规律一致，因此我

们推断该主峰（3150 cm-1）对应于Mg

空位含水机制。而实验测量的随温压

变化相对比较稳定的 3600 ⁓ 3700 

cm-1的峰值对应于 Si空位含水机制。 

在地幔过渡带中的林伍德石富含 Fe2+、Fe3+、Al3+等其他 2价、3价离子，这些离子的存在会影响

矿物晶格环境进而改变含水林伍德石红外吸收峰的位置。另外，关于含水林伍德石红外谱的宽吸收峰

的原因还可能是由于多种含水机制的共同所造成，例如Mg-Si双反位机制ሾV
ᇱᇱ  Mgୗ୧

⦁⦁  Si
ᇱᇱ  2H⦁ሿ也

可能是导致红外光谱变宽的原因之一[29]。从前人的实验和理论计算结果来看，3 种含水机制对应的吸

收峰很复杂，如 Pérez[14]认为 Si 空位机制处于主峰处，而 Panero[16]认为 Mg 空位机制处于主峰处，他

们的结论相反。Li[18]和 Blanchard[19]的理论计算发现的红外吸收峰位置比较接近，Mg 空位机制对应的

吸收峰在 3000 cm-1以下(2750 cm-1附近)，Si空位机制对应的吸收峰在 3500 cm-1以上(3500～3750 cm-1)，

而反位机制所对应的吸收峰处于 3100～3400 cm-1 (3165 cm-1和 3323 cm-1附近)。Li和 Blanchard都采用

的是第一性原理的方法来计算模拟 0K下含水林伍德石不同含水机制吸收峰的位置，其结果相对于实验

报道的红外吸收峰位置偏低。本文和 Blanchard[20]采用了基于经验势参数晶格振动的理论方法，对地幔

过渡带条件下含水林伍德石的红外光谱进行的模拟计算一致，3种机制在不同温压条件下的红外频率大

致在 3300～3800 cm-1范围内，分别分布在 3400 cm-1、3700 cm-1和 3650 cm-1附近，3种含水机制在红

外吸收谱的分布规律与第一性原理结果一致，但相对于实验结果偏高。本文尝试探索了高温高压下含

表 4  不同温压条件下高含水量(1.6%)Mg空位机制含水林伍

德石的红外光谱频率平均值（cm-1），及其随压力（GPa）和

随温度（100 K）的变化率 

Table 4. The averaged infrared spectral frequencies of the 1.6% 

hydrous Ringwoodite calculated under the assumed Mg vacancy 

mechanism and their variation rates with respective variations of 

pressures and temperatures 

T/K 
p/GPa 

/ߪ∂  ∂
0.1 10 20 

300 3447 3428 3416.5 -1.5 

900 3461 3435 3421.5 -2.0 

2000 3531 3491 3434 -4.9 

/ߪ∂ ∂ܶ 0.051 0.039 0.01 

表 5  不同温压条件下低含水量下（0.2%）Mg空位机制含

水林伍德石的红外光谱频率平均值（cm-1），及其随压力（GPa）

和随温度（100 K）的变化率 

Table 5. The averaged infrared spectral frequencies of the 0.2% 

hydrous Ringwoodite calculated under the assumed Mg vacancy 

mechanism and their variation rates with respective variations of 

pressures and temperatures 

T/K 
p/GPa 

/ߪ∂  ∂
0.1 10 20 

300 3426 3408 3397 -1.43 

900 3432 3411 3399 -1.63 

2000 3448 3419.5 3404 -2.02 

/ߪ∂ ∂ܶ 0.013 0.0069 0.0039 
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水林伍德石红外吸收谱及其随温压条件的变化规律，这对高温高压实验研究及地球物理探测等具有一

定的理论意义。 
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