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石英在中性和碱性条件下电解质溶液中溶解的分子级机理
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石英溶解过程受��值和电解质种类的影响机理非常

复杂
。

以前绝大多数研究都集中于单一条件对石英溶解

机理的影响 �如温度
，
��

，

饱和度或电介质种类 �
。

本文

对电解质和��藕合条件下石英溶解的分子级机理进行了

研究
，

其过程更加复杂但更接近实际条件
。

在中性和碱

性��条件下
，

由于����
，

���� 或 ���等水合离子的存在
，

石英表面�
，
��� �和�

�
��� �位置的溶解代表了石英溶

解的主要形式
，

本文采用第一原理的量子化学计算方法

对其进行了研究
。

计算结果表明
，

中性条件下
，

由于电解质离子的存

在明显提高了石英溶解速率
。

但是
，

碱性条件下
，

由于

不同水合离子在石英表面连接的位置和方式不同而在表

面形成不同的络合物
。
���电解质在中性条件下与桥氧连

接
，

但在碱性条件下连接在石英表面末端氧负离子上
。

尽管中性和碱性条件下金属与表面都是以�����
一���

���的

形式连接 �即�
之�一�、 ���

‘ �一�
一

�
，

但对其相邻的��一代�一

��键水解产生的影响却有不同
。

中性条件下电解质离子

�
’ ‘

����
�，‘

或��
，‘

�与桥氧连接会削弱��一。一��键
，

从而使得水解反应更容易发生
。

然而
，

碱性条件下�”
一

�
一
�����

�����二�
�，‘

或�扩
�

�的形成使电子转移向�
’ ‘ ，

相

邻��一心一��键变短
，

从而减缓了石英表面水解反应的发

生
。

碱性条件下
，

由于��电解质 �即��
’

�电负性较低
，

不能直接与末端�
一

离子连接
，

而水分子与末端�
一

离子形

成较强的氢键
。

氢键的形成使水分子更易于解离而加快

石英溶解
。

因此
，

碱性条件下
，

��
�十

和����降低石英的

溶解速率
，

而���则提高溶解速率
。

比较各水解反应路径的势能变化可以发现
，

石英在

纯水和电解质溶液中的溶解机理差异很大
。

这些差异

不仅表现在活化能大小的不同上
，

过渡态的数量也不

相同
。

碱性条件下
，

石英在纯水中的溶解路径过程具

有两个过渡态 ����
，

��� �和一个稳定的�配位中间态

���
，

但在电解质溶液中溶解时只有一个过渡态
。
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中国东部的华北和江南的克拉通
，

几乎在同时发生

中生代的岩石圈减薄
，

伴随大规模的岩浆活动和大规模

成矿作用的爆发
。

认识岩浆的起源和伴随的流体
，

是认

识大规模成矿作用的爆发的前提
。

安山岩石是下地壳沉

没的证明
，

发生于侏罗
一白要时代

。

岩石圈的软流圈的

移动
，

上升流动一包括了岩石圈地慢及下地壳的部分熔

融
， “
脱水

”
形成了流体

。

花岗岩和含矿流体应提供了

克拉通根部消失的证据
。

在江南
，

岩石圈减薄
，

伴随大

规模的岩浆活动和大规模成矿作用的爆发
。
在火山凹陷

区的碱性玄武岩
一
粗安岩岩浆

，

或玄武岩一安山岩浆活

动
，

随后流体产生
，

发生大规模的铁铜
一
金

一
铅锌成矿作

用
。

为认识我国长江中下游和华北地区的玄武安山岩的

地慢起源和金属来源
，

探索与安山岩石有关的金属来源

与性质
，

通过高温高压实验研究了安山岩石在不同溶液

和温度压力范围内与水的反应
。

考查了溶液性质和溶解

反应延续时间对于反应速率
、

反应矿物表面积
、

表面空

隙体积
、

空隙大小和表面成分变化造成的影响
，

研究了

反应后流体内金属含量
，

提出新的实验数据
。

实验工作

有利于我国资源聚集规律的研究
，

特别是有利于深部成

矿作用的理论发展
，

对于找寻深部矿产资源
一
第二找矿

带也有重大意义
。


