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摘　要：分析了沥青混合料分子模拟技术的基本原理、主要实现手段和模拟流程，研究了沥青分子
模型构建的２类主要方法，总结了不同时期的沥青质结构模型与不同应用场合中的集料模型，探讨
了沥青扩散现象、外加剂对沥青性能的影响机理、沥青与再生剂的融合、沥青－集料的界面作用模拟
影响因素以及水、沥青老化等因素对沥青－集料黏附性的影响等问题，展望了沥青路面材料分子模
拟技术的未来研究方向。研究结果表明：分子模拟技术可以从微观角度探究道路工程材料的性能
变化与内在机理，为材料的精确设计和定量分析奠定基础；分子组装法是目前沥青分子模型构建的
重要思路，能够有效表征沥青材料的物化和力学特性；集料模型的构建思路主要是根据集料的化学
成分来选择构建相关晶胞，进而代表集料的宏观特性；分子模拟技术动态展现了沥青的扩散过程，
体现了内部各组分的扩散速率；利用分子模拟技术可以分析沥青自愈行为的过程，并提出不同指标
来表征了各个阶段的愈合速率；借助分子模拟技术，可以从微观角度解释和分析沥青内部组分和外
加剂对沥青性能影响；在沥青－再生剂融合研究中，分子模拟技术可表征再生剂扩散深度、掺入时机
与再生机理等问题；在沥青－集料界面作用研究中，分子模拟技术可表征材料的化学组成、加载模
式、模型参数与界面接触等因素的影响；水、温度与沥青的老化等因素将会对沥青－集料界面作用产
生重要影响，通过构建含水模型可将微观模拟与宏观试验联系起来。
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０　引　言

沥青混合料是由矿质混合料与沥青结合料经搅
拌而形成的混合物，是现代道路路面结构的重要材
料之一。但在实际工程环境下，沥青路面材料服役
使用过程中仍存在着一些问题，剥落、松散、裂缝等
病害严重影响了沥青路面的工作性能和使用寿命，
提高和保持沥青路面材料的路用性能，预防和缓解
道路使用中出现的病害一直都是道路工程领域的重
要研究课题。复合材料理论认为沥青混合料是由沥
青、集料和矿粉组成的多相复合材料，因此，沥青混
合料的性能不仅受到单质材料的影响，也与不同材
料间的界面黏附、剥落等行为有关［１］。分子模拟技
术作为一种计算机虚拟仿真试验，不受检测手段与
试件制备等条件的限制，有效补充了宏观试验的不
足，从微观粒子角度出发，借助数值模拟等技术，得
到关于分子的结构、运动轨迹与热力学参数等方面
的信息，可以揭示众多宏观试验的微观机理，同时与
定量纳米力学、动态热机械分析等微观、热力学测试
手段［２－３］结合，为材料的优化设计提供了技术支持。
材料科学的发展、计算机运算性能的提升和可视化
的推广应用都为分子模拟工作打下了坚实的基础，
为精确分析材料特性提供了有力工具。

近年来，众多学者利用分子模拟技术研究了沥
青类材料。在沥青－外加剂共混体系的稳定性方面，

Ｓｕ等［４］针对纳米ＺｎＯ／ＳＢＳ沥青共混体系，研究了
纳米ＺｎＯ的尺寸对整个共混体系的稳定性及其宏
观物理力学特性（如剪切模量与弹性模量等）的影
响。在再生剂和沥青自愈性方面，Ｙａｏ等［５］运用分
子动力学研究了沥青－集料的黏附作用，并从分子尺
度证实了沥青混合料的自愈合性能随着体系温度的
升高而提高的机理；Ｈｕ等［６］着手于橡胶改性沥青
的研究，基于分子模拟的技术，以热力学参数为指
标，研究了橡胶改性沥青的自愈合性能，结果显示，
其自愈合性能会随着橡胶含量的增加而降低；Ｘｕ
等［７］比较了再生剂在新、旧沥青中扩散速率与温度
的耦合作用，进一步揭示了再生剂降低沥青质团聚
缔合的机理；Ｈｕａｎｇ等［８］通过建立ＳｉＯ２ 和ＣａＯ两
类晶胞，模拟了沥青和集料的吸附过程，分析了沥青
和集料间的极性作用是影响黏附的根本原因，模拟
结果还显示沥青质和胶质在黏附过程中扮演了重要
的作用；Ｌｕ等［９］借助构建的集料－水分－沥青模型，
对比分析了干燥和潮湿模拟环境下沥青在集料中的
黏附行为变化，同时考虑了不同类型集料对水分的
敏感性问题；Ｙａｏ等［１０］运用物理－化学、分子动力学
方法研究了纳米石灰改性沥青混合料中界面的黏附
水作用，分析了混合料的水敏感度。分子动力学模
拟是一种强有力的工具，为人们更好地理解沥青类
材料在实际工况服役过程中所产生问题的微观机理
提供了一种新的研究途径。

２
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为了更好地研究沥青路面材料的工作性能，促
进分子模拟技术在道路工程领域的应用与发展，研
究了分子模拟技术的基本原理和主要实现手段，分
析了分子动力学的模拟计算流程，介绍了沥青分子
模型构建的２类主要方法，展现了不同时期的学者
所采用的沥青质结构模型与不同应用场合中的集料
模型，探讨了扩散现象、外加剂对沥青性能的影响机
理、沥青与再生剂的融合、沥青－集料的界面作用模
拟影响因素以及水、沥青老化等因素对沥青－集料黏
附性的影响等问题，总结和展望了分子模拟技术的
未来研究方向。

１　基本原理

分子模拟（Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ，ＭＳ）技术是
以计算机及相关分析软件为工具，其主要原理是在
原子水平上建立分子模型，用以模拟分子的结构与
行为，进而模拟分子体系中的各种物理与化学性质。

分子模拟技术共有４种实现方法，分别是量子
力学法（Ｑｕａｎｔｕｍ　Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ，ＱＭ）、分子力学法
（Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ，ＭＭ）、分子动力学法（Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ
Ｄｙｎａｍｉｃｓ，ＭＤ）与 蒙 特 卡 罗 法 （Ｍｏｎｔｅ　Ｃａｒｌｏ，

ＭＣ）。其中，分子动力学法在分子模拟技术中应用
极其广泛。

图１　分子动力学模拟流程

Ｆｉｇ．１　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｄｙｎａｍｉｃｓ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｐｒｏｃｅｄｕｒｅｓ

分子动力学法主要是利用经典牛顿力学原理，
通过求解运动方程中微观分子的运动轨迹，来展现
体系宏观特性和运动规律［１１］，图１显示了分子动力
学模拟的流程［１２］。该方法在分子模拟技术中应用
极其广泛，与其他３种方法的不同之处在于，分子力
学法描述的是体系的静态特性，而分子动力学法能
够描述体系的动态规律；蒙特卡罗法仅能展现特定
温度下的分子结构特征，而分子动力学能够展现体

系的热力学演化过程；量子力学法受限于绝对零度
的条件，而分子动力学法能够计算任何温度下分子
体系的结构和性质。图２显示了常用方法在模拟过
程中的交叉联用情况。

图２　分子模拟方法应用

Ｆｉｇ．２　Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｍｅｔｈｏｄｓ

在沥青混合料中应用分子动力学方法需要着眼
于力场的选择与平衡仿真精度－计算效率的关系。
常见的力场类型包括 ＣＯＭＰＡＳＳ力场、ＧＡＦＦ力
场、ＰＣＦＦ力场、ＯＰＬＳ－ＡＡ力场等，合理的力场类型
有助提升计算结果的可靠度。ＣＯＭＰＡＳＳ力场在
沥青类材料中应用广泛，在无机分子体系和有机分
子体系中都具有良好的适用性。此外，该力场还可
以很好地模拟聚合物、金属氧化物等材料。在满足
仿真精度的同时，还需提升计算模拟的效率，目前已
提出了许多行之有效的计算方法，如 Ｖｅｒｌｅｔ法、

Ｌｅａｐ－Ｆｒｏｇ法（蛙跳算法）等。Ｌｅａｐ－Ｆｒｏｇ法是在

Ｖｅｒｌｅｔ法基础上发展而来，首先确定分子体系的总
能量，通过预测粒子的速度来计算体系的动能，结合
牛顿运动方程预测粒子的运动轨迹［１３－１４］。这一方法
在沥青类材料的加速模拟进程和确定最佳分子构型
中得到了普遍应用。目前，分子动力学的模拟过程
已经实现了可视化，比较著名的可视化软件包括美
国Ａｃｃｅｌｒｙｓ公司开发的 Ｍａｔｅｒｉａｌ　Ｓｔｕｄｉｏ系列、美国

Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ公司开发的 Ｃｅｒｉｕｓ２ 与开源

ＬＡＭＭＰＳ软件包等。

２　分子模拟技术在沥青混合料中的应用

分子模拟技术是探究沥青混合料微观机理的重
要手段，能够从原子层面上寻找变化规律，本文主要
围绕模拟技术中的分子动力学方法展开，并结合其
他研究方法和相关软件，对其在沥青混合料中的应
用加以梳理和分析。总体来看，分子模拟技术在沥
青混合料中的应用主要分为２大类，第１类是对沥
青和集料模型的建立，第２类则是对沥青路面材料
服役过程中变化行为和演化机理的模拟。在这些应
用中，常用的分子动力学法计算分析模块包括

Ｖｉｓｕａｌｉｚｅｒ、Ａｍｏｒｐｈｏｕｓ　Ｃｅｌｌ、Ｄｉｓｃｏｖｅｒ、Ｍｅｓｏｃｉｔｅ与

Ｆｏｒｃｉｔｅ等，表１显示了不同模块在道路工程中应用
的适用性。
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表１　分子动力学法主要模块的适用性

Ｔａｂ．１　Ａｐｐｌｉｃａｂｉｌｉｔｙ　ｏｆ　ｍａｉｎ　ｍｏｄｕｌｅｓ　ｉｎ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｄｙｎａｍｉｃｓ

模块 基本原理或属性 适用范畴

Ｖｉｓｕａｌｉｚｅｒ
采用图形界面，从多维度显示材料和分子结构信息

的模块。

主要用于构建和展示沥青、集料与外加剂等分子的虚拟模型，并可

根据研究的需要，修改晶体结构的参数。

Ａｍｏｒｐｈｏｕｓ　Ｃｅｌｌ 采用蒙特卡罗方法搭建材料模型的模块。
主要应用于构建沥青、集料与各种改性剂的分子结构模型，在探究

新旧沥青融会扩散等问题中，发挥了重要作用。

Ｄｉｓｃｏｖｅｒ

采用多种成熟的分子力学和分子动力学方法，准确

计算最低能量分子构型、分子体系的结构与动力学

轨迹的模块。

被广泛运用于研究沥青材料的玻璃化转变温度、杨氏模量与剪切

模量等热力学、物理学特性，也常被应用于计算改性剂在沥青中扩

散速率。

Ｍｅｓｏｃｉｔｅ
采用耗散动力学方法，从介观层面来模拟复杂体系

的动力学特性。

主要应用于研究高分子稀释溶解、油／水界面特性、表面活性剂作

用与表面吸附等场景下。

Ｆｏｒｃｉｔｅ

采用分子力学方法快速计算体系能量，并对于分子

及周期性体系进行几何优化，得到最小能量构型的

模块。

主要用于对新建的大分子复杂虚拟模型，如沥青质、改性剂分子

等，进行快速能量计算，并在保持合理结构的同时进行结构优化，

保证体系能量最小，并运行各类力场下的动力学计算。

２．１　分子模拟技术在沥青与集料中的应用
对于沥青分子模型的构建，从国内外文献调研

情况来看，主要设计方法包括沥青平均分子模型法
和沥青分子组装法。

沥青平均分子模型法主要依据核磁共振、红外
光谱与Ｅ－Ｍ－Ｄ法等技术手段来获得沥青分子的平
均结构，从而建立分子模型。Ｊｅｎｎｉｎｇｓ等［１５］依托美
国ＳＨＲＰ研究计划，借助核磁共振等技术提出了

８种沥青分子平均结构，并针对各种不同构型从物
化性质、整体结构等角度做出了详细分析；丛玉凤
等［１６－１７］利用Ｅ－Ｍ－Ｄ法来研究辽曙沥青的分子结构，

并构建出相应的平均分子模型，用以模拟ＳＢＳ改性
基质沥青的过程；Ｓｕｎ等［１８］建立了４种沥青平均分
子结构模型，并引入三维微裂隙来模拟沥青的愈合
过程。研究结果发现，沥青的愈合过程与温度密切
相关，处于最佳温度区间的沥青愈合速率快，愈合效
果好。这类方法的优势在于虚拟模型与真实分子关
联性较好，元素组成契合度高等，但是分子模型的内
部结构与真实情况存在较大差异，而且无法获得不
同组分（如沥青质、胶质等）之间的相互作用信息，因
此，为了更好地展示沥青各组分间的相互作用和体
现沥青分子结构内部的多样性，沥青分子组装法应
运而生，成为目前最为常用的模拟思路。

组装法依据沥青组分的划分方式分为三组分组
装法和四组分组装法。三组分组装法是将沥青分为
油分、树脂和沥青质，通过构建或选取合适的分子模
型，再按照各组分间的质量比组装成虚拟的沥青分
子模型。四组分组装法在分子模型构建过程与三组
分法类似，只是对沥青分子组分的划分更加细致。

四组分组装法更能准确反映真实的沥青分子特征，
但同时也会增加模拟计算的工作量。

对于沥青来说，沥青质是整个沥青分子中相对
分子量较大、极性较强的组分，易溶于芳香族溶剂
中，如苯等，但不溶于脂肪族溶剂，如戊烷、庚烷等。

现代胶体学说认为，沥青质分子对极性强的胶质具
有很强的吸附力，形成了以沥青质为核心的胶团，而
胶质则吸附在沥青质周围形成中间相。但沥青质内
部分子结构极为复杂，通过沥青质分子结构模型来
完全准确地刻画沥青质的分子结构是不可能的［１９］，

因此，在满足研究所需模拟精度的基础上，合理选用
沥青质分子构型是组装法的关键。

目前，众多学者针对不同来源的沥青，提出了数
十种沥青质分子模型。早在１９６７年，Ｄｉｃｋｉｅ等［２０］

提出了沥青结构模型，即Ｙｅｎ模型，并对沥青质、胶
质等进行了深入研究。使用较多的模型有Ｓｔｏｒｍ
模型［２１］、Ｒｏｇｅｌ模型［１９］、Ａｒｔｏｋ模型［２２］、Ｍｕｒｇｉｃｈ模
型［２３－２４］、Ｇｒｏｅｎｚｉｎ 模型［２５］、Ｔａｋａｎｏｈａｓｈｉ模型［２６］、

Ｍｕｌｌｉｎｓ改进模型［２７］与Ｄｅｒｅｋ模型［２８］等，如图３所示。

大部分构建的沥青质分子主要以多苯环并联为
结构核心，苯环并联数量少则２、３个苯环，多则达到

２０个苯环，并以直链、支链、环状与其他原子（Ｎ、Ｓ
等）作为某些化学点位的取代基。就之前提出的众
多沥青质分子模型，Ｌｉ等［２８－２９］基于量子力学计算和
密度泛函理论，提出部分沥青质模型存在“戊烷效
应”（Ｐｅｎｔａｎｅ　Ｅｆｆｅｃｔ），即沥青质模型虽然在模拟上
具有可行性，但是在实际化学反应中，由于分子体系
能量过高，难以稳定存在，并产生了非平面芳香环的
现象，与真实试验结果不符。并以 Ｍｕｌｌｉｎｓ改进模

４
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图３　沥青质分子模型

Ｆｉｇ．３　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｍｏｄｅｌｓ　ｏｆ　ａｓｐｈａｌｔｅｎｅｓ

型为基础，通过调整侧链点位，在保持原结构基本特
性的基础上，降低分子体系能量，消除了能量畸点，
如图４所示。“戊烷效应”问题的提出和解决使得虚
拟模型的构建更加贴近于真实环境，仿真模拟结果
更加真实可靠，成为日后模型构建和运用的重要原
则，为后续组装沥青分子模型工作做好了铺垫。

张宗涛［３０］按照三组分组装法，以Ｒｏｇｅｌ模型作
为沥青质代表分子，以１、７－二甲基萘作为树脂代表
分子，以二十二烷作为油分代表分子；类似的，丁勇
杰［３１］则以Ａｒｔｏｋ模型、Ｇｒｏｅｎｚｉｎ模型来组装沥青分
子模型。为了更好地表征沥青分子特性，也有不少
学者开始尝试进行四组分组装法。王鹏等［３２］构建
了四组分模型（四组分包括沥青质、胶质、饱和分和
芳香分），其沥青质分子模型参考 Ｄｅｒｅｋ模型等成
果；胶质模型则参考了Ｇｒｅｅｎｆｉｅｌｄ模型［３３］和Ｃｏｅｌｈｏ
模型［３４］；饱和分模型取自 Ｇｒｅｅｎｆｉｅｌｄ模型；芳香分
模型则来自Ｇｒｅｅｎｆｉｅｌｄ模型和Ａｌ－Ｚａｉｄ模型［３５］。类
似的，郭猛［３６］、高飞［３７］也分别参考了其他前人的研

究成果，各自组装了不同的四组分沥青分子模型。
表２介绍了不同学者建立的沥青分子模型和模拟力
场应用情况。

对于集料模型的构建，方法较为集中，主要是根
据集料的化学成分来构建相关晶胞，进而代表集料
的特性。但在应用场合上稍有不同，Ｌｕｏ等［４９］通过
建立Ａｌ２Ｏ３集料模型来研究不同温度下的沥青组分
在其表面的扩散速率，认为饱和分、胶质等组分在其
表面扩散较快；Ｘｕ等［５０］通过建立２种典型的集料
模型（ＳｉＯ２、ＣａＯ模型），来研究不同水分含量下的
界面黏附作用；Ｇｕｏ等［５１］根据集料中的化学成分，
构建Ｆｅ２Ｏ３ 晶胞，分析沥青各组分在其表面的扩散速
率，如图５（ａ）所示；Ｃｈｕ等［５２］通过真空平板来切割晶
胞表面，以实现集料表面的各向异性，研究了对界面
黏附作用的影响，如图５（ｂ）、（ｃ）所示；徐霈［５３］构建了

ＳｉＯ２、Ａｌ２Ｏ３、ＣａＯ与 ＭｇＯ等晶胞，以代表不同性质的
集料，将其应用在探究沥青－集料的接触作用关系
中，如图５（ｄ）～（ｇ）所示；孙凤艳等［５４］为探究轮胎－
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表２　沥青分子模型构建情况

Ｔａｂ．２　Ｓｕｍｍａｒｙ　ｏｆ　ａｓｐｈａｌｔ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｍｏｄｅｌｓ

作者 时间 沥青分子模型 沥青质模型 力场

Ｚｈａｎｇ等［３８］ ２００７年 三组分模型 Ａｒｔｏｋ模型 ＯＰＬＳ－ＡＡ

Ｚｈａｎｇ等［３９］ ２００８年 四组分模型 ＡＡＡ－１模型（ＳＨＲＰ计划［１５］） ＯＰＬＳ－ＡＡ

Ｈａｎｓｅｎ等［４０］ ２０１３年 四组分模型 Ａｒｔｏｋ模型 ＧＡＦＦ

Ｌｉ等［２８］ ２０１４年 四组分模型 Ｄｅｒｅｋ模型与 Ｍｕｌｌｉｎｓ改进模型 ＯＰＬＳ－ＡＡ

Ｐａｎ等［４１］ ２０１６年 四组分模型 Ｄｅｒｅｋ模型 ＤＲＥＩＤＩＮＧ

Ｘｕ等［４２］ ２０１７年 四组分模型 Ｙｅｎ模型与 Ｍｕｌｌｉｎｓ改进模型 ＣＯＭＰＡＳＳＩＩ

Ｚａｄｓｈｉｒ等［４３］ ２０１８年 四组分模型 Ｍａｒｔíｎ－Ｍａｒｔíｎｅｚ模型［４４］ ＰＣＦＦ　Ｐｌｕｓ

Ｄｉｎｇ等［４５］ ２０１８年 三组分模型 Ａｒｔｏｋ模型与Ｇｒｏｅｎｚｉｎ模型 ＳＬＬＯＤ　ＭＥＴＨＯＤ（ＬＡＭＭＰＳ软件包）

Ｓｕｎ等［１８］ ２０１８年 平均分子模型 ＣＯＭＰＡＳＳ　ＵＮＩＶＥＲＳＡＬ

Ｆａｌｌａｈ等［４６］ ２０１９年 四组分模型 Ｄｅｒｅｋ模型与 Ｍａｒｔíｎ－Ｍａｒｔíｎｅｚ模型［４４］ ＧＡＦＦ

Ｋａｎｇ等［４７］ ２０１９年 四组分模型 Ｄｅｒｅｋ模型 ＣＯＭＰＡＳＳ

Ｇｕｏ等［４８］ ２０１９年 三组分模型 Ａｒｔｏｋ模型 ＣＯＭＰＡＳＳ

图４　优化前后的沥青质模型对比

Ｆｉｇ．４　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ　ｏｆ　ｏｒｉｇｉｎａｌ　ａｎｄ　ｍｏｄｉｆｉｅｄ　ａｓｐｈａｌｔｅｎｅ　ｍｏｄｅｌｓ

沥青路面的摩擦特性，通过构建ＳｉＯ２ 晶胞平面来代
表沥青路面。

２．２　分子模拟技术在材料行为模拟中的应用
目前，研究工作主要集中在扩散现象、外加剂对

沥青性能的影响机理、沥青与再生剂的融合、沥青－
集料的界面作用模拟影响因素以及水、老化等因素
对沥青－集料黏附性的影响等问题。

２．２．１　扩散现象
陈俊等［５５］从沥青在水中扩散的问题着手，分别

建立沥青四组分和水的分子结构模型，模拟了不同
水温、水压、ｐＨ值和沥青老化条件下沥青四组分在
水中的扩散过程，并计算了其在水中的扩散系数，结
果表明，胶质在水中的扩散系数最小，而饱和分最
大。在高温、偏碱性的水环境中，四组分的扩散系数
均会显著提高。此外，从环境保护和避免水污染的
角度，提出了降低温度和水压，有助于降低沥青四组
分在水中的扩散影响。对于新旧沥青之间的扩散问
题，Ｄｉｎｇ等［５６］认为沥青中大分子物质是影响其扩散
速率的关键因素，并借助ＧＰＣ技术对模拟结果进行

了验证；高飞［３７，５７］指出新沥青在向旧沥青扩散的过
程中，温度对芳香分扩散系数的影响最大，而对于沥
青质来说，其对温度的敏感性有限；陈龙等［５８］研究
结果表明，新旧沥青界面的融合程度会随着新沥青
针入度的增加而显著增大。

得益于沥青扩散机制理论的不断发展，沥青自
愈行为的研究也得以展开，Ｂｈａｓｉｎ等［５９］认为沥青分
子链越长，支链数量越少，则自愈性能相对越好；

Ｓｕｎ等［６０］借助分子模拟技术，模拟分析了４种基质
沥青和ＳＢＳ改性沥青的愈合过程，在毛细管扩散理
论（Ｃａｐｉｌｌａｒｙ　Ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ　Ｔｈｅｏｒｙ）的基础上，提出沥青
的愈合过程可分为润湿阶段（Ｗｅｔｔｉｎｇ　Ｓｔａｇｅ）和分
子扩散阶段（Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　Ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ　Ｓｔａｇｅ），且沥青的
愈合速率在分子扩散阶段要显著高于润湿阶段；

Ｔａｎ等［６１］以模量损失量（２０％、４０％和６０％）来表征
沥青的损伤程度，研究疲劳加载次数对沥青愈合程度
的影响，发现损伤程度越小的沥青，其模量相对来说
越容易恢复，相应的其愈合指数也越高；Ｓｕｎ等［６２］在
扩散系数的基础上，结合阿伦尼乌斯方程，采用愈合
指数来评价ＳＢＳ改性沥青的自愈合性能，结果表
明，２０℃下，ＳＢＳ改性沥青的自愈合指数为０．３６２，

与试验值０．３５５非常接近。愈合指数为

Ｈ ＝Ａｅ－
Ｅ
ＲＴ （１）

式中：Ｈ 为愈合指数；Ａ为指前系数；Ｅ为阿伦尼乌
斯活化能；Ｒ为玻尔兹曼常数；Ｔ为热力学温度。

２．２．２　外加剂对沥青性能的影响机理
对于改性沥青的研究，沥青和改性剂之间的相

容性是一个关键问题，只有当沥青和改性剂融合良

６
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图５　集料模型

Ｆｉｇ．５　Ａｇｇｒｅｇａｔｅｓ　ｍｏｄｅｌｓ

好且稳定时，才能获得更好的性能。利用分子模拟
技术并结合溶解度参数可以有效评价物质间的相容
性。溶解度参数为

δ＝ ｅ（ ）ｖ
１／２

（２）

式中：δ为溶解度参数；ｅ为分子间内聚能；ｖ为构成
分子各基团的体积累计值。

Ｑｕ等［６３］利用分子模拟技术探究了石蜡对沥青
产生负面影响的微观机理，模拟结果发现，石蜡会
提高沥青的玻璃化转变温度，降低沥青在低温下的
抗裂稳定性，此外，沥青的力学特性，如杨氏模量、
泊松比、体积模量等，也都会受到不同程度的影响；

Ｇｕｏ等［４８］通过建立橡胶分子模型来研究橡胶沥青
力学性能随橡胶含量变化的过程，结果显示，橡胶改
性沥青的模量会随橡胶含量的增加呈现出先增大后
减小，降低至最小值后再次增大的趋势，在特定的橡
胶含量下，改性沥青的力学性能会达到最佳，但当超
过最佳掺量时，其力学性能将会变差，甚至劣于基质
沥青；Ｙａｏ等［６４］通过构建多层石墨烯模型来代表

ｘＧＮＰ材料，探究对沥青的改性效果，着重模拟了

ｘＧＮＰ改性沥青的泊松比、体积模量与杨氏模量等
力学特性参数，模拟结果与试验值接近，趋势一致；

Ｚｈａｏ等［５７］借助分子模拟技术来研究水滑石类插层
材料（ＬＤＨｓ）改性沥青的性能，认为水滑石类插层
材料可以提高沥青的抗老化性能，特别是紫外老化
性能，其根本原因是水滑石具有很强的热吸收能力，
可吸收２８０～４００ｎｍ波段的紫外光；由于２种物质
的极性不同，导致ＬＤＨｓ改性沥青稳定性不良，因
此，Ｚｈｏｕ等［６５］提出采用表面活性剂，如聚乙烯醇
（ＰＶＡ）、十二烷基苯磺酸（ＤＢＳＡ）等，来与水滑石类
插层材料形成胶束，进而改变材料的表面极性，提高

ＬＤＨｓ改性沥青的稳定性，模拟结果显示，表面活性
剂（ＤＢＳＡ、ＰＶＡ）易溶于沥青中，且能够有效促进

ＬＤＨｓ在沥青中溶解，对稳定沥青中的ＬＤＨｓ改性
剂起到了良好的促进效果。

２．２．３　沥青与再生剂的融合
随着绿色交通的理念的不断普及，路面再生技

术得到了普遍关注，再生技术的关键材料即再生剂
能否很好地起到“再生”效果主要取决于再生剂的扩
散影响深度。再生剂在沥青中的扩散过程，范德华
力和电场力是主要驱动作用力，并随着范德华势能
和电场势能的逐渐稳定而停止［６６］。Ｘｕ等［６７］通过模
拟计算老化沥青模型的热力学性质，如密度、表面能
和结合能密度等，指出添加再生剂可以在一定程度

７
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上恢复老化沥青的热力学性能；Ｄｉｎｇ等［５６］建立了

２种组分含量不同的沥青模型，以代表真实环境下
的新、旧沥青，研究了再生剂添加顺序对沥青再生性
能的影响，并以扩散系数作为分子扩散的分析指标，
全过程研究了再生剂添加顺序对层间扩散的影响，
此外还与沥青质大分子物质的扩散系数进行了比
较，结果表明，将再生剂先加入到旧沥青中，然后再
与新沥青混合，可以在最大程度上加快新旧沥青层
间扩散速度，从而提高再生效率，另外在旧沥青中加
入再生剂能显著提高沥青质分子的扩散系数，同时
指出，再生剂对沥青质（大分子）扩散速率的提高能
有效地促进整个分子体系的扩散；Ｘｕ等［６８］通过建
立３种不同老化程度（未老化、短期老化和长期老
化）的沥青模型，研究了不同温度下再生剂的扩散规
律和影响因素，并指出沥青中的微空隙增加了接触
面积，促进了再生剂和沥青的融合，模拟结果显示，
随着温度的升高和老化程度的增加，再生剂的扩散
速度更快，这与Ｄｉｎｇ等［５６］的研究结论是一致的，如
图６所示。

图６　再生剂扩散系数比较

Ｆｉｇ．６　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ　ｏｆ　ｒｅｊｕｖｅｎａｔｏｒ　ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ　ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ

Ｓｕｎ等［６９］则从再生剂分子结构着手，研究了４
种不同结构类型的再生剂在短期老化沥青和长期老

化沥青中的扩散速率，如表３所示。通过比较含有
环烷（Ｃ１５Ｈ２８）和苯环（Ｃ１５Ｈ２２）的再生剂扩散速率，
认为环烷向苯环的结构转变是导致扩散速率在短期
老化和长期老化沥青中扩散速率提升的重要原因。
模拟结果还显示，Ｃ１１Ｈ１３ＮＯ２ 再生剂在短期老化和
长期老化沥青中的扩散速率都要显著小于其他

３种，其他原子（如Ｎ原子等）的存在会导致分子内
聚性提高，降低分散效果。这一现象也从侧面说明，
当再生剂的分子组成相似时，分子结构形式将会对
其性能产生更为显著的影响。

表３　再生剂在老化沥青中扩散速率

Ｔａｂ．３　Ｒｅｊｕｖｅｎａｔｏｒ　ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ　ｒａｔｅｓ　ｉｎ　ａｇｅｄ　ａｓｐｈａｌｔ

再生剂
短期老化沥青扩散

速率／（ｍ２·ｓ－１）

长期老化沥青扩散

速率／（ｍ２·ｓ－１）

正四十烷Ｃ１４Ｈ３０ ５．５９０×１０－１１　 ４．４０１×１０－１１

环状烃Ｃ１５Ｈ２８ ７．５１９×１０－１１　 ３．８１０×１０－１１

环烷芳香族化合物Ｃ１５Ｈ２２ ８．９１１×１０－１１　 ６．８００×１０－１１

极性芳香族化合物Ｃ１１Ｈ１３ＮＯ２ ３．５６０×１０－１１　 ２．８８５×１０－１１

　　Ｐａｈｌａｖａｎ等［７０］通过从藻类和猪粪中提取生物油，
并对其进行杂化处理，基于密度泛函理论（Ｄｅｎｓｉｔｙ
Ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ　Ｔｈｅｏｒｙ，ＤＦＴ），分析了生物油再生剂
（Ｂｉｏ－Ｒｅｊｕｖｅｎａｔｏｒ）恢复旧沥青路用性能的作用机
理。在生物油再生的过程中，生物油再生剂首先与
沥青纳米级聚集体的极性点位进行结合，同时还增
加了聚集体内部间距，称为“锁键”（Ｌｏｃｋ－ａｎｄ－Ｋｅｙ）；
此后再生剂分子嵌入到沥青质堆积体系之间，通过
干扰氧化沥青质的芳香核来增加氧化沥青质之间的
分子间隙，从而诱导分散，实现去团聚化，称为“插
层”（Ｉｎｔｅｒｃａｌａｔｉｏｎ）。Ｚａｄｓｈｉｒ等［４３］利用分子动力学
模拟再生剂与沥青质分子间相互作用，结果表明再
生剂中的酰胺基团（Ａｍｉｄｅ　Ｇｒｏｕｐｓ）与沥青质分子
相互作用，增加了沥青质聚合体间的堆积距离，这一
点与Ｐａｈｌａｖａｎ等［７０］的成果相印证，表４显示了随着
温度的增加，堆叠距离也会随之增加。

表４　酰胺基团对沥青质堆叠距离的影响

Ｔａｂ．４　Ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ　ｏｆ　ａｍｉｄｅ　ｇｒｏｕｐｓ　ｏｎ　ｓｔａｃｋｉｎｇ　ｄｉｓｔａｎｃｅ　ｏｆ　ａｓｐｈａｌｔｅｎｅｓ

温度／Ｋ　 ２５１．１５　 ２６１．１５　 ２７３．１５　 ２９８．１５　 ３３７．１５

不含酰胺

基团

含有酰胺

基团

最佳距离／ｍ　 ６．２１×１０－１０　 ５．９４×１０－１０　 ６．３３×１０－１０　 ５．９７×１０－１０　 ７．８１×１０－１０

垂直距离／ｍ　 ３．８３×１０－１０　 ４．３１×１０－１０　 ５．１９×１０－１０　 ４．７３×１０－１０　 ３．３１×１０－１０

最佳距离／ｍ　 ６．６７×１０－１０　 ６．１３×１０－１０　 ６．１７×１０－１０　 ６．６１×１０－１０　 １０．３８×１０－１０

垂直距离／ｍ　 ３．９２×１０－１０　 ４．３４×１０－１０　 ５．６９×１０－１０　 ４．８９×１０－１０　 ８．６５×１０－１０

２．２．４　沥青－集料界面作用模拟影响因素

Ｌｕ等［１２］提出在外荷载作用下，材料的化学组
成、加载模式、模型参数与界面接触等都会影响沥青

与集料间的黏附作用，因此，对上述各因素分别探讨
剖析，有助于准确理解沥青－集料界面作用的特性。

不同岩性的集料具有不同的结构特征和化学组

８
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成。宏观试验结果显示，ＳｉＯ２、Ａｌ２Ｏ３、ＣａＯ、ＭｇＯ、

Ｆｅ２Ｏ３ 是影响沥青－集料间黏附破坏行为的主要化
学因素［７１］。郭猛［３６］通过构建前述５种氧化物晶体
模型，从微观的角度研究其与沥青四组分之间的界
面作用变化过程，结果表明，ＣａＯ和 ＭｇＯ与沥青四
组分的黏附功较大，ＳｉＯ２ 和Ａｌ２Ｏ３ 与沥青四组分的
黏附功较小，前者大概为后者的１０倍，Ｆｅ２Ｏ３ 和沥
青四组分之间的黏附功最小。

相对于集料而言，沥青的具体化学成分极其复
杂，因此，多以三组分或四组分来简化沥青分子的组
成。在沥青四组分中，芳香分、沥青质与集料的黏附
功较强，而胶质、饱和分较弱，且在一定温度范围内
（６５℃以内），沥青四组分与集料的黏附功随着温度
的升高而增大［３６］。Ｘｕ等［７２］为了量化沥青的化学成
分对沥青－集料黏附性能的影响，提出了沥青质指数
的概念，并认为沥青质指数与最大黏附强度、分离功
之间均存在线性变化趋势，并对所得数据点进行线
性拟合，如图７、８所示。沥青质指数为

Ｉ＝Ｃ１＋Ｃ２Ｃ３＋Ｃ４
（３）

式中：Ｉ为沥青质指数；Ｃ１ 为沥青质含量；Ｃ２ 为胶质
含量；Ｃ３ 为饱和分含量；Ｃ４ 为芳香分含量。

图７　沥青质指数与最大黏附强度的关系

Ｆｉｇ．７　Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ　ｂｅｔｗｅｅｎ　ａｓｐｈａｌｔｅｎｅ　ｉｎｄｅｘ

ａｎｄ　ｍａｘｉｍｕｍ　ａｄｈｅｓｉｖｅ　ｓｔｒｅｓｓ

沥青－集料间的力学特性或破坏特性与加载模
式有关。通过在原子层面对沥青－集料的单轴拉伸
模拟，发现在低应变速率下，界面表现出黏附破坏特
性，而高应变速率下的界面破坏特性为黏聚破
坏［７３］。Ｗａｎｇ等［７４］比较了不同加载速率对界面黏
附强度的影响，如图９（ａ）所示，从结果来看，尽管存
在一定程度的偏离，但最大黏附强度并无显著差异，
并且界面分离过程变化的趋势也是相似的。

虚拟模型本身与参数的设置也会对界面力学变

图８　沥青质指数与分离功的关系

Ｆｉｇ．８　Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ　ｂｅｔｗｅｅｎ　ａｓｐｈａｌｔｅｎｅ　ｉｎｄｅｘ　ａｎｄ

ｓｅｐａｒａｔｉｏｎ　ｗｏｒｋ

化特性造成影响，因此，开展虚拟模型对计算域和原
子数量的敏感性是非常重要的，这会直接影响到对
于模拟结果的解读。Ｗａｎｇ等［７４］通过改变分子模型
的尺寸来研究对于沥青－集料界面的黏附强度的影
响，结果如图９（ｂ）所示，由最小尺寸模型得到的界面
黏附强度达到２５０ＭＰａ左右。但随着模型尺寸的增
加，界面黏附强度会逐渐降低并稳定在１５０ＭＰａ左
右，这表明当模型尺寸达到一定规模时，模拟结果不
再受其影响，具有收敛性。

分子动力学模拟中对于系综的使用，存在适用
性问题，应以不同的研究方向而定。高飞［３７］在研究
新旧沥青混合体系扩散问题时，对不同系综环境下
模拟过程进行了比较，结果显示，在正则系综
（ＮＶＴ）模拟环境下，扩散体系相互靠近填封空隙，

但体系中会出现大空隙，扩散系数异常，与实际情况
不符合；而在等温等压系综（ＮＰＴ）下，晶胞体积随
时间逐渐减少而压力不变，与实际情况更为相符，适
用于沥青扩散问题的研究。此外，Ｘｕ等［７５］基于沥
青的胶体结构，认为沥青表面在纳米尺度上是粗糙
的，进而也会影响到与集料的界面作用。

在实际工程中，水、沥青的老化等因素会对沥
青－集料的界面作用产生重要影响［７６］。Ｊｅｎａ等［７７］

通过建立不同含水量的沥青－集料模型，定量表征
了水分子对沥青质分子间距的影响，对沥青质中
心与ＳｉＯ２ 原子之间的最小距离进行时间推演，结
果显示低含水沥青质模型和高含水沥青质模型的
平均距离分别为３．６４和４．２７；Ｗａｎｇ等［７４］则通过
在沥青－集料模型中设置不同数目的水分子，将微
观原子层面模拟与宏观黏附强度联系起来，模拟
结果表明，界面黏附强度随含水量的增加而降低，

９
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图９　模型参数对黏附强度的影响

Ｆｉｇ．９　Ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ　ｏｆ　ｍｏｄｅｌ　ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ　ｏｎ　ａｄｈｅｓｉｖｅ　ｓｔｒｅｓｓ

表现出与宏观尺度试验相似趋势。此外，温度与
水的共同作用也会对沥青－集料的界面作用产生影
响［７４］，图１０显示了不同含水率模型的界面黏附强
度随温度的变化情况，温度越高含水率越大的模
型，其界面黏附强度则越低，这一趋势与宏观下的
拉伸强度试验结果一致。进一步的研究还发现，
水侵入不同的位置也会对沥青混合料的水稳定性
造成不同影响，侵入界面位置要比侵入沥青分子
内部所产生的影响严重得多［７５］。

图１０　含水率与温度对最大黏附强度的影响

Ｆｉｇ．１０　Ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ　ｏｆ　ｍｏｉｓｔｕｒｅ　ａｎｄ　ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ　ｏｎ

ｍａｘｉｍｕｍ　ａｄｈｅｓｉｖｅ　ｓｔｒｅｓｓ

沥青的老化会对界面间的黏附作用产生重要影
响。从微观层面上看，沥青的老化会改变分子的结
构、活性与分子基团之间的相互作用，并最终导致沥
青材料宏观变化［５０］。Ｘｕ等［７５］从沥青表面微结构的
角度探讨了老化沥青黏附性下降的原因，认为老化
沥青中的沥青质增多、聚集，并形成了坚硬而低弹性
的蜂窝状结构，造成了黏附强度的下降。此外，不同
的老化过程也会对界面黏附强度造成影响，周新

星［７８］模拟了紫外老化沥青在玄武岩集料表面的扩
散过程，发现紫外老化会降低混合料界面能，弱化界
面黏附性；Ｘｕ等［４２，７９］认为，短期老化沥青与集料的
黏附性最强，长期老化沥青黏附性次之，反而未老化
沥青的黏附性最差。

３　结　语

分子模拟技术，特别是分子动力学法，是探究材
料微观作用与变化机理的重要手段，为宏观试验现
象和微观粒子变化提供了联系，给沥青路面材料的
精确设计、性能分析与微观机理探索提供了无限的
可能。

本文介绍了分子模拟技术的基本原理，总结了
沥青、集料虚拟模型构建过程，探讨了分子模拟技术
在扩散现象、外加剂对沥青性能的影响机理、沥青与
再生剂的融合、沥青－集料的界面作用模拟影响因素
以及水、沥青老化等因素对沥青－集料黏附性的影响
等问题上的应用。就目前的文献调研结果来看，后
续的发展主要有以下几点：

（１）就材料模型构建而言，需要对沥青、集料的
分子模型进一步完善，以期更好地表征材料的基本
特性，满足在模拟仿真中的需求，并在计算机虚拟环
境下，充分展现其在混合料中的行为变化规律。

（２）就模拟技术本身而言，需要着眼于调和计算
精度与计算时间之间的矛盾，在满足模拟试验必要
精度的基础上，力求提高计算效率。此外，目前模拟
过程中所施加的力场主要是从高分子材料研究移植
而来，与道路工程材料的特性仍存在一定差异，因
此，需要针对道路工程材料本身开发出合理、适用的
分子力场。

０１
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（３）就模拟技术应用前景而言，完善沥青－集料
界面模型依旧是分子动力学模拟的研究重点，后续
的研究应着眼于在水、温度、荷载等外界因素耦合作
用下，准确表达沥青－集料界面作用，探究沥青混合
料性能衰减的规律。同时，还应建立起微观模拟结
果与宏观真实试验的联系，为宏观试验结果提供微
观层面的解释。
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Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ，２００３，３３（１）：６５－７３．（ｉｎ　Ｃｈｉｎｅｓｅ）

［１２］　ＬＵ　Ｙａｎｇ，ＷＡＮＧ　Ｌｉｎ－ｂｉｎｇ．Ｎａｎｏ－ｍｅｃｈａｎｉｃｓ　ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ　ｏｆ

ｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎ　ａｎｄ　ｆａｉｌｕｒｅ　ｂｅｈａｖｉｏｕｒｓ　ａｔ　ａｓｐｈａｌｔ－ａｇｇｒｅｇａｔｅ

ｉｎｔｅｒｆａｃｅｓ［Ｊ］．Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ　Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ　Ｐａｖｅｍｅｎｔ　Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，

２０１１，１２（４）：３１１－３２３．

［１３］　ＳＲＩＶＡＳＴＡＶＡ　Ｐ，ＣＨＡＰＭＡＮ　Ｗ　Ｇ，ＬＡＩＢＩＮＩＳ　Ｐ　Ｅ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｄｙｎａｍｉｃｓ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｏｘｙｇｅｎ　ｔｒａｎｓｐｏｒｔ　ｔｈｒｏｕｇｈ　ｎ－ａｌｋａｎｅｔｈｉｏｌａｔｅ

ｓｅｌｆ－ａｓｓｅｍｂｌｅｄ　ｍｏｎｏｌａｙｅｒｓ　ｏｎ　ｇｏｌｄ　ａｎｄ　ｃｏｐｐｅｒ［Ｊ］．Ｔｈｅ　Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ

Ｐｈｙｓｉｃａｌ　Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ　Ｂ，２００９，１１３（２）：４５６－４６４．
［１４］　ＬＩＯＶＥＬＬ　Ｆ，Ｐ`ＡＭＩＥＳ　Ｊ　Ｃ，ＶＥＧＡ　Ｌ　Ｆ．Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ

ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ　ｏｆ　Ｌｅｎｎａｒｄ－Ｊｏｎｅｓ　ｃｈａｉｎ　ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ：ｒｅｎｏｒｍａｌｉｚａｔｉｏｎ－

ｇｒｏｕｐ　ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｓ　ｔｏ　ａ　ｍｏｄｉｆｉｅｄ　ｓｔａｔｉｓｔｉｃａｌ　ａｓｓｏｃｉａｔｉｎｇ　ｆｌｕｉｄ

ｔｈｅｏｒｙ［Ｊ］．Ｔｈｅ　Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ　Ｐｈｙｓｉｃａｌ　Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，２００４，１２１（２１）：

１０７１５－１０７２４．
［１５］　ＪＥＮＮＩＮＧＳ　Ｐ　Ｗ，ＰＲＩＢＡＮＩＣ　Ｊ　Ａ　Ｓ，ＤＥＳＡＮＤＯ　Ｍ　Ａ，ｅｔ　ａｌ．

Ｂｉｎｄｅｒ　ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ　ａｎｄ　ｅｖａｌｕａｔｉｏｎ　ｂｙ　ｎｕｃｌｅａｒ　ｍａｇｎｅｔｉｃ

ｒｅｓｏｎａｎｃｅ　ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ［Ｒ］． Ｗａｓｈｉｎｇｔｏｎ　ＤＣ： Ｎａｔｉｏｎａｌ

Ｒｅｓｅａｒｃｈ　Ｃｏｕｎｃｉｌ，１９９３．
［１６］　丛玉凤，廖克俭，翟玉春．分子模拟在ＳＢＳ改性沥青中的应

用［Ｊ］．化工学报，２００５，５６（５）：７６９－７７３．

ＣＯＮＧ　Ｙｕ－ｆｅｎｇ，ＬＩＡＯ　Ｋｅ－ｊｉａｎ，ＺＨＡＩ　Ｙｕ－ｃｈｕｎ．Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ

ｏｆ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｆｏｒ　ｓｔｕｄｙ　ｏｆ　ＳＢＳ　ｍｏｄｉｆｉｅｄ　ａｓｐｈａｌｔ［Ｊ］．

Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ　Ｃｈｅｍｉｃａｌ　Ｉｎｄｕｓｔｒｙ　ａｎｄ　Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ（Ｃｈｉｎａ），２００５，

５６（５）：７６９－７７３．（ｉｎ　Ｃｈｉｎｅｓｅ）

［１７］　ＣＯＮＧ　Ｙｕ－ｆｅｎｇ，ＨＵＡＮＧ　Ｗｅｉ，ＬＩＡＯ　Ｋｅ－ｊｉａｎ，ｅｔ　ａｌ．Ｓｔｕｄｙ　ｏｎ

ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ　ａｎｄ　ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ　ｏｆ　Ｌｉａｏｓｈｕ　ａｓｐｈａｌｔ［Ｊ］．Ｐｅｔｒｏｌｅｕｍ

Ｓｃｉｅｎｃｅ　ａｎｄ　Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２００７，２２（３／４）：４５５－４６２．
［１８］　ＳＵＮ　Ｄａ－ｑｕａｎ，ＳＵＮ　Ｇｕｏ－ｑｉａｎｇ，ＺＨＵ　Ｘｉｎｇ－ｙｉ，ｅｔ　ａｌ．Ｉｎｔｒｉｎｓｉｃ

ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ　ｓｅｎｓｉｔｉｖｅ　ｓｅｌｆ－ｈｅａｌｉｎｇ　ｃｈａｒａｃｔｅｒ　ｏｆ　ａｓｐｈａｌｔ　ｂｉｎｄｅｒｓ

ｂａｓｅｄ　ｏｎ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｄｙｎａｍｉｃｓ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．Ｆｕｅｌ，２０１８，

２１１：６０９－６２０．
［１９］　ＲＯＧＥＬ　Ｅ．Ｓｔｕｄｉｅｓ　ｏｎ　ａｓｐｈａｌｔｅｎｅ　ａｇｇｒｅｇａｔｉｏｎ　ｖｉａ　ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ

ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ［Ｊ］．Ｃｏｌｌｏｉｄｓ　ａｎｄ　Ｓｕｒｆａｃｅｓ　Ａ：Ｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌ　ａｎｄ

Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ　Ａｓｐｅｃｔｓ，１９９５，１０４（１）：８５－９３．
［２０］　ＤＩＣＫＩＥ　Ｊ　Ｐ，ＹＥＮ　Ｔ　Ｆ．Ｍａｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ　ｏｆ　ｔｈｅ　ａｓｐｈａｌｔｉｃ

ｆｒａｃｔｉｏｎｓ　ｂｙ　ｖａｒｉｏｕｓ　ｉｎｓｔｒｕｍｅｎｔａｌ　ｍｅｔｈｏｄｓ［Ｊ］，Ａｎａｌｙｔｉｃａｌ

Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９６７，３９（１４）：１８４７－１８５２．
［２１］　ＳＴＯＲＭ　Ｄ　Ａ，ＥＤＷＡＲＤＳ　Ｊ　Ｃ，ＤＥＣＡＮＩＯ　Ｓ　Ｊ，ｅｔ　ａｌ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎｓ　ｏｆ　Ｒａｔａｗｉ　ａｎｄ　Ａｌａｓｋａ　ｎｏｒｔｈ　ｓｌｏｐｅ　ａｓｐｈａｌｔｅｎｅｓ

ｂａｓｅｄ　ｏｎ　ｌｉｑｕｉｄ－ａｎｄ　ｓｏｌｉｄ－ｓｔａｔｅ　ＮＭＲ［Ｊ］．Ｅｎｅｒｇｙ　ａｎｄ　Ｆｕｅｌｓ，

１９９４，８（３）：５６１－５６６．
［２２］　ＡＲＴＯＫ　Ｌ，ＳＵ　Ｙａｎ，ＨＩＲＯＳＥ　Ｙ，ｅｔ　ａｌ．Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ　ａｎｄ　ｒｅａｃｔｉｖｉｔｙ

ｏｆ　ｐｅｔｒｏｌｅｕｍ－ｄｅｒｉｖｅｄ　ａｓｐｈａｌｔｅｎｅ［Ｊ］．Ｅｎｅｒｇｙ　ａｎｄ　Ｆｕｅｌｓ，１９９９，１３
（２）：２８７－２９６．

［２３］　ＭＵＲＧＩＣＨ　Ｊ，ＡＢＡＮＥＲＯ　Ｊ　Ａ，ＳＴＲＡＵＳＺ　Ｏ　Ｐ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎ　ｉｎ　ａｇｇｒｅｇａｔｅｓ　ｆｏｒｍｅｄ　ｂｙ　ａｓｐｈａｌｔｅｎｅ　ａｎｄ　ｒｅｓｉｎ
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ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ　ｆｒｏｍ　ｔｈｅ　Ａｔｈａｂａｓｃａ　ｏｉｌ　ｓａｎｄ［Ｊ］．Ｅｎｅｒｇｙ　ａｎｄ　Ｆｕｅｌｓ，

１９９９，１３（２）：２７８－２８６．
［２４］　ＭＵＲＧＩＣＨ　Ｊ，ＲＯＤＲ＇ＩＧＵＥＺ　Ｍ　Ｊ，ＡＲＡＹ　Ｙ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎ　ａｎｄ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｍｅｃｈａｎｉｃｓ　ｏｆ　ｍｉｃｅｌｌｅｓ　ｏｆ　ｓｏｍｅ　ｍｏｄｅｌ

ａｓｐｈａｌｔｅｎｅｓ　ａｎｄ　ｒｅｓｉｎｓ［Ｊ］．Ｅｎｅｒｇｙ　ａｎｄ　Ｆｕｅｌｓ，１９９６，１０（１）：

６８－７６．
［２５］　ＧＲＯＥＮＺＩＮ　Ｈ，ＭＵＬＬＩＮＳ　Ｏ　Ｃ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｓｉｚｅ　ａｎｄ　ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ　ｏｆ

ａｓｐｈａｌｔｅｎｅｓ　ｆｒｏｍ　ｖａｒｉｏｕｓ　ｓｏｕｒｃｅｓ［Ｊ］．Ｅｎｅｒｇｙ　ａｎｄ　Ｆｕｅｌｓ，

２０００，１４（３）：６７７－６８４．
［２６］　ＴＡＫＡＮＯＨＡＳＨＩ　Ｔ，ＳＡＴＯ　Ｓ，ＳＡＩＴＯ　Ｉ，ｅｔ　ａｌ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｄｙｎａｍｉｃｓ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｈｅａｔ－ｉｎｄｕｃｅｄ　ｒｅｌａｘａｔｉｏｎ　ｏｆ

ａｓｐｈａｌｔｅｎｅ　ａｇｇｒｅｇａｔｅｓ［Ｊ］．Ｅｎｅｒｇｙ　ａｎｄ　Ｆｕｅｌｓ，２００３，１７（１）：

１３５－１３９．
［２７］　ＭＵＬＬＩＮＳ　Ｏ　Ｃ．Ｔｈｅ　ｍｏｄｉｆｉｅｄ　Ｙｅｎ　ｍｏｄｅｌ［Ｊ］．Ｅｎｅｒｇｙ　ａｎｄ

Ｆｕｅｌｓ，２０１０，２４（４）：２１７９－２２０７．
［２８］　ＬＩ　Ｄ　Ｄ，ＧＲＥＥＮＦＩＥＬＤ　Ｍ　Ｌ．Ｃｈｅｍｉｃａｌ　ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓ　ｏｆ

ｉｍｐｒｏｖｅｄ　ｍｏｄｅｌ　ａｓｐｈａｌｔ　ｓｙｓｔｅｍｓ　ｆｏｒ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．

Ｆｕｅｌ，２０１４，１１５：３４７－３５６．
［２９］　ＬＩ　Ｄ　Ｄ，ＧＲＥＥＮＦＩＥＬＤ　Ｍ　Ｌ．Ｈｉｇｈ　ｉｎｔｅｒｎａｌ　ｅｎｅｒｇｉｅｓ　ｏｆ

ｐｒｏｐｏｓｅｄ　ａｓｐｈａｌｔｅｎｅ　ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ［Ｊ］．Ｅｎｅｒｇｙ　ａｎｄ　Ｆｕｅｌｓ，２０１１，

２５（８）：３６９８－３７０５．

［３０］　张宗涛．持续极端高温条件下的沥青路面抗永久变形研究［Ｄ］．

西安：长安大学，２０１８．

ＺＨＡＮＧ　Ｚｏｎｇ－ｔａｏ．Ｒｅｓｅａｒｃｈ　ｏｎ　ａｓｐｈａｌｔ　ｐａｖｅｍｅｎｔ　ｒｅｓｉｓｔ

ｐｅｒｍａｎｅｎｔ　ｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎ　ｕｎｄｅｒ　ｐｅｒｓｉｓｔｅｎｔ　ａｎｄ　ｅｘｔｒｅｍｅ　ｈｉｇｈ

ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ　ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ［Ｄ］．Ｘｉａｎ：Ｃｈａｎｇａｎ　Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，

２０１８．（ｉｎ　Ｃｈｉｎｅｓｅ）

［３１］　丁勇杰．基于分子模拟技术的沥青化学结构特征研究［Ｄ］．

重庆：重庆交通大学，２０１３．

ＤＩＮＧ　Ｙｏｎｇ－ｊｉｅ．Ｓｔｕｄｙ　ｏｎ　ｃｈｅｍｉｃａｌ　ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ　ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ　ｏｆ

ａｓｐｈａｌｔ　ｕｓｉｎｇ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｄ］．Ｃｈｏｎｇｑｉｎｇ：Ｃｈｏｎｇｑｉｎｇ

Ｊｉａｏｔｏｎｇ　Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，２０１３．（ｉｎ　Ｃｈｉｎｅｓｅ）

［３２］　王　鹏，董泽蛟，谭忆秋，等．基于分子模拟的沥青蜂状结构成

因探究［Ｊ］．中国公路学报，２０１６，２９（３）：９－１６．

ＷＡＮＧ　Ｐｅｎｇ，ＤＯＮＧ　Ｚｅ－ｊｉａｏ，ＴＡＮ　Ｙｉ－ｑｉｕ，ｅｔ　ａｌ．Ｒｅｓｅａｒｃｈ

ｏｎ　ｔｈｅ　ｆｏｒｍａｔｉｏｎ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍ　ｏｆ　ｂｅｅ－ｌｉｋｅ　ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ　ｉｎ　ａｓｐｈａｌｔ

ｂｉｎｄｅｒｓ　ｂａｓｅｄ　ｏｎ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．Ｃｈｉｎａ　Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ

Ｈｉｇｈｗａｙ　ａｎｄ　Ｔｒａｎｓｐｏｒｔ，２０１６，２９（３）：９－１６．（ｉｎ　Ｃｈｉｎｅｓｅ）

［３３］　ＧＲＥＥＮＦＩＥＬＤ　Ｍ　Ｌ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ　ａｎｄ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｏｆ

ａｓｐｈａｌｔｅｎｅｓ　ａｎｄ　ｂｉｔｕｍｉｎｏｕｓ　ｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］． Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ

Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ　Ｐａｖｅｍｅｎｔ　Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，２０１１，１２（４）：３２５－３４１．
［３４］　ＣＯＥＬＨＯ　Ｒ　Ｒ，ＨＯＶＥＬＬ　Ｉ，ＤＥ　ＭＥＬＬＯ　ＭＯＮＴＥ　Ｍ　Ｂ，ｅｔ　ａｌ．

Ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓａｔｉｏｎ　ｏｆ　ａｌｉｐｈａｔｉｃ　ｃｈａｉｎｓ　ｉｎ　ｖａｃｕｕｍ　ｒｅｓｉｄｕｅｓ（ＶＲｓ）

ｏｆ　ａｓｐｈａｌｔｅｎｅｓ　ａｎｄ　ｒｅｓｉｎｓ　ｕｓｉｎｇ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ　ａｎｄ　ＦＴＩＲ

ｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓ［Ｊ］．Ｆｕｅｌ　Ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ　Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２００６，８７（４）：

３２５－３３３．
［３５］　ＡＬ－ＺＡＩＤ　Ｋ，ＫＨＡＮ　Ｚ　Ｈ，ＨＡＵＳＥＲ　Ａ，ｅｔ　ａｌ．Ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ

ｏｆ　ｈｉｇｈ　ｂｏｉｌｉｎｇ　ｐｅｔｒｏｌｅｕｍ　ｄｉｓｔｉｌｌａｔｅｓ　ｏｆ　Ｋｕｗａｉｔ　ｃｒｕｄｅ　ｏｉｌｓ［Ｊ］．

Ｆｕｅｌ，１９９８，７７（５）：４５３－４５８．
［３６］　郭　猛．沥青与矿料界面作用机理及多尺度评价方法研究［Ｄ］．

哈尔滨：哈尔滨工业大学，２０１６．

ＧＵＯ　Ｍｅｎｇ．Ｓｔｕｄｙ　ｏｎ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍ　ａｎｄ　ｍｕｌｔｉｓｃａｌｅ　ｅｖａｌｕａｔｉｏｎ

ｍｅｔｈｏｄ　ｏｆ　ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ　ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ　ｂｅｔｗｅｅｎ　ａｓｐｈａｌｔ　ｂｉｎｄｅｒ　ａｎｄ

ｍｉｎｅｒａｌ　ａｇｇｒｅｇａｔｅ［Ｄ］．Ｈａｒｂｉｎ：Ｈａｒｂｉｎ　Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ　ｏｆ　Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，

２０１６．（ｉｎ　Ｃｈｉｎｅｓｅ）

［３７］　高　飞．新－旧沥青混合体系扩散机制及宏微观特性研究［Ｄ］．

哈尔滨：哈尔滨工业大学，２０１８．

ＧＡＯ　Ｆｅｉ．Ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍ　ａｎｄ　ｍａｃｒｏ－ｍｉｃｒｏ　ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ　ｏｆ

ｆｒｅｓｈ－ＲＡＰ　ｂｉｎｄｅｒｓ［Ｄ］．Ｈａｒｂｉｎ：Ｈａｒｂｉｎ　Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ　ｏｆ　Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，

２０１８．（ｉｎ　Ｃｈｉｎｅｓｅ）

［３８］　ＺＨＡＮＧ　Ｌｉ－ｑｕｎ，ＧＲＥＥＮＦＩＥＬＤ　Ｍ　Ｌ．Ｒｅｌａｘａｔｉｏｎ　ｔｉｍｅ，ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ，

ａｎｄ　ｖｉｓｃｏｓｉｔｙ　ａｎａｌｙｓｉｓ　ｏｆ　ｍｏｄｅｌ　ａｓｐｈａｌｔ　ｓｙｓｔｅｍｓ　ｕｓｉｎｇ

ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｔｈｅ　Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ　Ｐｈｙｓｉｃａｌ　Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，

２００７，１２７（１９），ＤＯＩ：１０．１０６３／１．２７９９１８９．
［３９］　ＺＨＡＮＧ　Ｌｉ－ｑｕｎ，ＧＲＥＥＮＦＩＥＬＤ　Ｍ　Ｌ．Ｅｆｆｅｃｔｓ　ｏｆ　ｐｏｌｙｍｅｒ

ｍｏｄｉｆｉｃａｔｉｏｎ　ｏｎ　ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ　ａｎｄ　ｍｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅ　ｏｆ　ｍｏｄｅｌ　ａｓｐｈａｌｔ

ｓｙｓｔｅｍｓ［Ｊ］．Ｅｎｅｒｇｙ　ａｎｄ　Ｆｕｅｌｓ，２００８，２２（５）：３３６３－３３７５．
［４０］　ＨＡＮＳＥＮ　Ｊ　Ｓ，ＬＥＭＡＲＣＨＡＮＤ　Ｃ　Ａ，ＮＩＥＬＳＥＮ　Ｅ，ｅｔ　ａｌ．

Ｆｏｕｒ－ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ　ｕｎｉｔｅｄ－ａｔｏｍ　ｍｏｄｅｌ　ｏｆ　ｂｉｔｕｍｅｎ［Ｊ］．Ｔｈｅ

Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ　Ｐｈｙｓｉｃａｌ　Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，２０１３，１３８ （９），ＤＯＩ：

１０．１０６３／１．４７９２０４５．
［４１］　ＰＡＮ　Ｊｉｅ－ｌｉｎ，ＴＡＲＥＦＤＥＲ　Ｒ　Ａ，ＨＯＳＳＡＩＮ　Ｍ　Ｉ．Ｓｔｕｄｙ　ｏｆ

ｍｏｉｓｔｕｒｅ　ｉｍｐａｃｔ　ｏｎ　ａｓｐｈａｌｔ　ｂｅｆｏｒｅ　ａｎｄ　ａｆｔｅｒ　ｏｘｉｄａｔｉｏｎ　ｕｓｉｎｇ

ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｄｙｎａｍｉｃｓ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．Ｔｒａｎｓｐｏｒｔａｔｉｏｎ　Ｒｅｓｅａｒｃｈ

Ｒｅｃｏｒｄ，２０１６，２５７４：３８－４７．
［４２］　ＸＵ　Ｇｕａｎｇ－ｊｉ，ＷＡＮＧ　Ｈａｏ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｄｙｎａｍｉｃｓ　ｓｔｕｄｙ　ｏｆ

ｏｘｉｄａｔｉｖｅ　ａｇｉｎｇ　ｅｆｆｅｃｔ　ｏｎ　ａｓｐｈａｌｔ　ｂｉｎｄｅｒ　ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ［Ｊ］．Ｆｕｅｌ，

２０１７，１８８：１－１０．
［４３］　ＺＡＤＳＨＩＲ　Ｍ，ＯＬＤＨＡＭ　Ｄ　Ｊ，ＨＯＳＳＥＩＮＮＥＺＨＡＤ　Ｓ，ｅｔ　ａｌ．

Ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｎｇ　ｂｉｏ－ｒｅｊｕｖｅｎａｔｉｏｎ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍｓ　ｉｎ　ａｓｐｈａｌｔ　ｂｉｎｄｅｒ

ｖｉａ　ｌａｂｏｒａｔｏｒｙ　ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓ　ａｎｄ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｄｙｎａｍｉｃｓ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］．

Ｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎ　ａｎｄ　Ｂｕｉｌｄｉｎｇ　Ｍａｔｅｒｉａｌｓ，２０１８，１９０：３９２－４０２．
［４４］　ＭＡＲＴＩＮ－ＭＡＲＴＩＮＥＺ　Ｆ　Ｊ，ＦＩＮＩ　Ｅ　Ｈ，ＢＵＥＨＬＥＲ　Ｍ　Ｊ．

Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ａｓｐｈａｌｔｅｎｅ　ｍｏｄｅｌｓ　ｂａｓｅｄ　ｏｎ　Ｃｌａｒ　ｓｅｘｔｅｔ　ｔｈｅｏｒｙ［Ｊ］．

Ｒｏｙａｌ　Ｓｏｃｉｅｔｙ　ｏｆ　Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ　Ａｄｖａｎｃｅｓ，２０１５，５（１）：７５３－７５９．
［４５］　ＤＩＮＧ　Ｙｏｎｇ－ｊｉｅ，ＨＵＡＮＧ　Ｂａｏ－ｓｈａｎ，ＳＨＵ　Ｘｉａｎｇ．Ｍｏｄｅｌｉｎｇ

ｓｈｅａｒ　ｖｉｓｃｏｓｉｔｙ　ｏｆ　ａｓｐｈａｌｔ　ｔｈｒｏｕｇｈ　ｎｏｎｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｄｙｎａｍｉｃｓ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｔｒａｎｓｐｏｒｔａｔｉｏｎ　Ｒｅｓｅａｒｃｈ　Ｒｅｃｏｒｄ，

２０１８，ＤＯＩ：１０．１１７７／０３６１１９８１１８７９３３１６．
［４６］　ＦＡＬＬＡＨ　Ｆ，ＫＨＡＢＡＺ　Ｆ，ＫＩＭ　Ｙ　Ｒ，ｅｔ　ａｌ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｄｙｎａｍｉｃｓ　ｍｏｄｅｌｉｎｇ　ａｎｄ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｂｉｔｕｍｉｎｏｕｓ　ｂｉｎｄｅｒ

ｃｈｅｍｉｃａｌ　ａｇｉｎｇ　ｄｕｅ　ｔｏ　ｖａｒｉａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｏｘｉｄａｔｉｏｎ　ｌｅｖｅｌ　ａｎｄ　ｓａｔｕｒａｔｅ－

ａｒｏｍａｔｉｃ－ｒｅｓｉｎ－ａｓｐｈａｌｔｅｎｅ　ｆｒａｃｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｆｕｅｌ，２０１９，２３７：７１－８０．
［４７］　ＫＡＮＧ　Ｙａｎｇ，ＺＨＯＵ　Ｄｕｎ－ｈｏｎｇ，ＷＵ　Ｑｉａｎｇ，ｅｔ　ａｌ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｄｙｎａｍｉｃｓ　ｓｔｕｄｙ　ｏｎ　ｔｈｅ　ｇｌａｓｓ　ｆｏｒｍｉｎｇ　ｐｒｏｃｅｓｓ　ｏｆ　ａｓｐｈａｌｔ［Ｊ］．

Ｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎ　ａｎｄ　Ｂｕｉｌｄｉｎｇ　Ｍａｔｅｒｉａｌｓ，２０１９，２１４：４３０－４４０．
［４８］　ＧＵＯ　Ｆｕ－ｃｈｅｎｇ，ＺＨＡＮＧ　Ｊｉｕ－ｐｅｎｇ，ＰＥＩ　Ｊｉａｎ－ｚｈｏｎｇ，ｅｔ　ａｌ．

Ｓｔｕｄｙ　ｏｎ　ｔｈｅ　ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ　ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ　ｏｆ　ｒｕｂｂｅｒ　ａｓｐｈａｌｔ　ｂｙ

ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｄｙｎａｍｉｃｓ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

Ｍｏｄｅｌｉｎｇ，２０１９，２５（１２），ＤＯＩ：１０．１００７／ｓ００８９４－０１９－４２５０－ｘ．
［４９］　ＬＵＯ　Ｄａｉ－ｓｏｎｇ，ＧＵＯ　Ｍｅｎｇ，ＴＡＮ　Ｙｉ－ｑｉｕ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

ｏｆ　ｍｉｎｅｒａｌｓ－ａｓｐｈａｌｔ　ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ　ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ［Ｊ］． Ｍｉｎｅｒａｌｓ，

２０１８，８（５），ＤＯＩ：１０．３３９０／ｍｉｎ８０５０１７６．
［５０］　ＸＵ　Ｇｕａｎｇ－ｊｉ，ＷＡＮＧ　Ｈａｏ．Ｓｔｕｄｙ　ｏｆ　ｃｏｈｅｓｉｏｎ　ａｎｄ　ａｄｈｅｓｉｏｎ

２１



第２期 汪海年，等：沥青混合料分子模拟技术综述

ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ　ｏｆ　ａｓｐｈａｌｔ　ｃｏｎｃｒｅｔｅ　ｗｉｔｈ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｄｙｎａｍｉｃｓ

ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ　Ｍａｔｅｒｉａｌｓ　Ｓｃｉｅｎｃｅ，２０１６，１１２：

１６１－１６９．
［５１］　ＧＵＯ　Ｍｅｎｇ，ＴＡＮ　Ｙｉ－ｑｉｕ，ＷＡＮＧ　Ｌｉｎ－ｂｉｎｇ，ｅｔ　ａｌ．Ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ

ｏｆ　ａｓｐｈａｌｔｅｎｅ，ｒｅｓｉｎ，ａｒｏｍａｔｉｃ　ａｎｄ　ｓａｔｕｒａｔｅ　ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ　ｏｆ

ａｓｐｈａｌｔ　ｏｎ　ｍｉｎｅｒａｌ　ａｇｇｒｅｇａｔｅｓ　ｓｕｒｆａｃｅ：ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｄｙｎａｍｉｃｓ

ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｒｏａｄ　Ｍａｔｅｒｉａｌｓ　ａｎｄ　Ｐａｖｅｍｅｎｔ　Ｄｅｓｉｇｎ，２０１７，

１８（Ｓ３）：１４９－１５８．
［５２］　ＣＨＵ　Ｌ，ＬＵＯ　Ｌ，ＦＷＡ　Ｔ　Ｆ．Ｅｆｆｅｃｔｓ　ｏｆ　ａｇｇｒｅｇａｔｅ　ｍｉｎｅｒａｌ

ｓｕｒｆａｃｅ　ａｎｉｓｏｔｒｏｐｙ　ｏｎ　ａｓｐｈａｌｔ－ａｇｇｒｅｇａｔｅ　ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ　ｂｏｎｄｉｎｇ

ｕｓｉｎｇ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｄｙｎａｍｉｃｓ（ＭＤ）ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎ

ａｎｄ　Ｂｕｉｌｄｉｎｇ　Ｍａｔｅｒｉａｌｓ，２０１９，２２５：１－１２．
［５３］　徐　霈．基于分子动力学的沥青与集料界面行为虚拟实验研

究［Ｄ］．西安：长安大学，２０１３．

ＸＵ　Ｐｅｉ．Ｍｏｄｅｌｉｎｇ　ａｎｄ　ａｎａｌｙｓｉｓ　ｏｆ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｄｙｎａｍｉｃｓ　ｆｏｒ

ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｉｎｇ　ａｓｐｈａｌｔ－ａｇｇｒｅｇａｔｅ　ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ［Ｄ］． Ｘｉａｎ：

Ｃｈａｎｇａｎ　Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，２０１３．（ｉｎ　Ｃｈｉｎｅｓｅ）

［５４］　孙凤艳，黄　璐，汪林兵．轮胎与沥青路面微观摩擦接触特性

的分子动力学模拟［Ｊ］．工程科学学报，２０１６，３８（６）：８４７－８５２．

ＳＵＮ　Ｆｅｎｇ－ｙａｎ，ＨＵＡＮＧ　Ｌｕ，ＷＡＮＧ　Ｌｉｎ－ｂｉｎｇ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｄｙｎａｍｉｃｓ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｍｉｃｒｏ　ｆｒｉｃｔｉｏｎａｌ　ｃｏｎｔａｃｔ　ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ

ｂｅｔｗｅｅｎ　ｔｉｒｅｓ　ａｎｄ　ａｓｐｈａｌｔ　ｐａｖｅｍｅｎｔ［Ｊ］．Ｃｈｉｎｅｓｅ　Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ

Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，２０１６，３８（６）：８４７－８５２．（ｉｎ　Ｃｈｉｎｅｓｅ）

［５５］　陈　俊，殷小晶，张倩倩，等．沥青内金属离子的水污特征及组

分扩散的分子动力学模拟［Ｊ］．东南大学学报（自然科学版），

２０１７，４７（４）：７９９－８０５．

ＣＨＥＮ　Ｊｕｎ，ＹＩＮ　Ｘｉａｏ－ｊｉｎｇ，ＺＨＡＮＧ　Ｑｉａｎ－ｑｉａｎ，ｅｔ　ａｌ．Ｗａｔｅｒ

ｑｕａｌｉｔｙ　ｄｅｇｒａｄａｔｉｏｎ　ｄｕｅ　ｔｏ　ｍｅｔａｌ　ｉｎ　ａｓｐｈａｌｔ　ａｎｄ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｄｙｎａｍｉｃｓ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｏｎ　ＳＡＲＡ　ｆｒａｃｔｉｏｎ　ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ

Ｓｏｕｔｈｅａｓｔ　Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ（Ｎａｔｕｒａｌ　Ｓｃｉｅｎｃｅ　Ｅｄｉｔｉｏｎ），２０１７，４７（４）：

７９９－８０５．（ｉｎ　Ｃｈｉｎｅｓｅ）

［５６］　ＤＩＮＧ　Ｙｏｎｇ－ｊｉｅ，ＨＵＡＮＧ　Ｂａｏ－ｓｈａｎ，ＳＨＵ　Ｘｉａｎｇ，ｅｔ　ａｌ．Ｕｓｅ

ｏｆ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｄｙｎａｍｉｃｓ　ｔｏ　ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅ　ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ　ｂｅｔｗｅｅｎ　ｖｉｒｇｉｎ
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