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不同老化方式下新旧沥青的扩散融合
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摘要：分别制备了热氧老化沥青和热氧-紫外老化沥青，构建了新、旧沥青双层扩散模型，并且通过相

对浓度与扩散系数的模拟计算、拉拔试验与荧光显微镜试验研究了新、旧沥青扩散融合程度与温度、

沥青四组分的关系 . 结果表明：热氧-紫外老化沥青更不易与基质沥青扩散融合，与基质沥青的黏附

性较差；在 10~40 ℃内，新、旧沥青能够快速扩散融合，超过 40 ℃后，升高温度对扩散融合的促进作

用逐渐减小，且对热氧-紫外老化沥青与基质沥青的扩散融合促进作用的减小速率更大；沥青四组

分扩散系数的大小顺序依次为：饱和分>芳香分≥胶质>沥青质，经紫外老化后，四组分的扩散系数

均有所下降，沥青质的降幅最大 .
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LI Xiujun1，*，　DONG Liming2，　SUN Yue1，　ZHANG Heng1，　ZHAO Linhao3

（1. School of Environment and Architecture， University of Shanghai for Science and Technology， Shanghai  200093， 
China； 2. Netfortune （Shanghai） Aluminum Works Co.，Ltd.， Shanghai  200030， China； 3. Zhejiang Zhixin Testing 

Technology Co.， Ltd.， Jiaxing  314000， China）

Abstract : Thermo‑oxygen aging asphalt and thermal oxygen‑ultraviolet aging asphalt were prepared. The 
double‑layers diffusion model of virgin and aging asphalt was constructed. Through the simulation calculation of 
relative concentration and diffusion coefficient， verification of pull‑off tensile test and fluorescence microscope test， 
the relationship of diffusion degree with temperature and four components was analyzed. The results show that the 
thermal oxygen‑ultraviolet aging asphalt is more difficult to diffusion with the virgin asphalt， and the adhesion with 
the virgin asphalt is poor. In the range of 10 ℃ to 40 ℃， the virgin and aging asphalt can diffuse rapidly. When the 
temperature is over 40 ℃， the promoting effect of increasing temperature on diffusion gradually decreases. The 
decreasing rate of promoting effect is greater for the diffusion of thermal oxygen‑ultraviolet asphalt and virgin asphalt. 
The diffusion coefficients of four components of asphalt from large to small are in the order： saturate>aromatic≥
resin>asphaltene. After ultraviolet aging， the diffusion coefficients of the four components decrease. Among them， 
asphaltene declines most significantly.
Key words : road engineering； double‑layers diffusion model of virgin and aging asphalt； molecular dynamic； 
aging asphalt； relative concentration； diffusion coefficient； pull‑off tensile test

由于利用废旧沥青混合料（RAP）所产生的巨大

经济效益和社会效益，沥青再生技术被广泛运用于

路面维修、养护和建设工程之中［1‑2］.再生过程中裹覆

在 RAP 表面的老化沥青与新沥青的扩散融合程度，

将直接影响再生沥青混合料的路用性能［3‑4］. 20 世纪
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项目开始对新、旧沥青的扩散融合进行相关研究［5］.
随着研究的深入，针对新、旧沥青扩散融合的假设也

不断的发展［6‑7］，并提出了诸多的评价指标［8‑10］. 郝培

文等［11］指出，当 RAP 掺量大于 30% 时，应考虑新、旧

沥青扩散融合程度的影响 . 虽然拌和温度、拌和时间

和剪切速率等相关参数会影响新、旧沥青的扩散融

合程度［12‑13］，但目前针对不同老化方式下新、旧沥青

扩散融合过程的研究仍较为匮乏 . 沥青虽然在热氧

（TO）老化和紫外（UV）老化方式下均会生成亚砜、

酮和氢键，但两者化学键断裂的机制不同，且紫外老

化生成的氢键数量更多，并有醇类物质的生成［14‑15］. 
因此，研究不同老化方式下新、旧沥青的扩散融合过

程对提高再生沥青的性能具有重要意义 .
近年来，基于分子动力学（MD）方法的模拟技术

逐步应用于沥青分析领域，为沥青的物理、化学性质

研究提供了理论依据［16‑17］. 本文以中石化 70#沥青为研

究对象，对其进行热氧老化和热氧-紫外（TO‑UV）老

化处理，利用 MD 方法进行新、旧沥青的扩散融合模

拟，并结合拉拔试验和荧光显微镜试验结果，研究不

同老化方式下新、旧沥青的扩散融合机理 .

1　模型建立与验证

Xu 等［18］提出并验证的沥青四组分 20 类分子和

沥青老化产物四组分 25 类分子体系，对于沥青老化

前后的物理、化学性质有更高的区分度，因此本文选

取此体系进行 MD 模拟 .
1.1　沥青模型建立

根据 Huang 等［19］的研究成果，在 185 ℃条件下

通过旋转薄膜加热试验制备热氧老化沥青 . 通过

UVA TL‑D 18W 双支紫外灯管照射热氧老化沥青

膜（表面 UV 强度为 14 MW/cm2）制备热氧-紫外老

化沥青，模拟紫外老化时间为 10 d. 基质沥青、热氧

老化沥青和热氧-紫外老化沥青的技术指标如表 1
所示 .

采用规划求解法对所选取沥青体系中的分子数

量进行计算，结果如表 2所示 .同时，将计算结果与试

验结果进行对比验证，如表 3所示 .
本文使用 Materials Studio 2019软件进行沥青模

型的构建和分子动力学计算，所构建沥青模型与选

取分子结构如图 1所示，计算过程中采用 COMPASS
Ⅱ力场和 1个标准大气压，温度和压力控制方法选择

Nose‑Hoover 法和 Andersen 法，静电库仑力和范德

华力的计算选取 Ewald法和 Atom based法 .
1.2　沥青模型的合理性验证

图 2为 3种沥青模型能量、径向分布函数（g（r））和

密度的变化曲线 .由图 2可见：优化后 3种模型的体系

总能量均趋于平稳；在半径（r）为 0~0.3 nm 范围内存

在尖锐的振荡峰，在 r=0.3~0.5 nm 范围内震荡的幅

度减小，在 r>0.5 nm 之后逐渐平滑趋向于 1，表明体

系分子的分布不规则，符合沥青类无定形物质的变化

规律；初始阶段模型的密度迅速增加，40 ps后趋于稳

定地缓慢、振荡增长状态；基质沥青、热氧老化沥青、

热氧-紫外老化沥青密度的计算值分别为 0.995、
1.033、0.969 g/cm3，与实测值接近 . 通过上述分析，判

断本文构建的 3种沥青模型具有一定的合理性 .

2　分子动力学计算

利用 3种沥青模型构建新、旧沥青双层扩散融合的

初始模型并进行结构优化 . 首先，在 283~333 K 范围

内、正则（NVT）系综下进行 30 ps的计算，使模型达到

设定温度且保持稳定；然后，在等温等压（NPT）系综下

进行 200 ps 的计算，使模型内新、旧沥青相互扩散融

合；最后，在NVT系综下进行 200 ps的计算，以实现充

分混溶 . 新、旧沥青的双层扩散融合模型如图 3所示，模

型最终尺寸在 5.192 nm×5.192 nm×13.818 nm 至

5.206 nm×5.206 nm×13.855 nm范围内 .
2.1　扩散融合过程中的沥青分子分布特征

相对浓度表征模型体系中的物质密度分布，若

物质在体系内已充分扩散，则其在各个空间位置的

相对浓度均趋近 1. 图 4为在不同模拟温度下，扩散融

合前后的基质-热氧老化沥青双层扩散融合模型

（VI‑TO）相对浓度和扩散融合层厚度的变化 .由图 4
可知：扩散融合前 6~8 nm 范围内存在零浓度区间，

随着扩散融合的发生，零浓度区间内的相对浓度开

始增长，模型长度逐渐缩小，由于 2种新、旧沥青双层

扩散融合模型的尺寸相近，将模型减小的长度视为

扩散融合层的厚度，这也能反映新、旧沥青的扩散融

合 程 度 ；在 303 K 扩 散 融 合 结 束 时 ，6~8 nm 内

VI‑TO 的相对浓度由 0 增加到 1.173 9，然后在温度

提高至 333 K 时缓慢降低至 1.142 5；扩散融合层的厚

度随着温度的提高而增长，增长速度逐渐降低 .

表 1　沥青的技术指标

Table 1　Technique indexes of asphalts

Index

Penetration(25 ℃)/
(0. 1 mm)

Softening point/℃
Ductility(15 ℃)/

mm
Density/(g·cm-3)

Virgin asphalt

69. 5

46. 3

134. 4

1. 020

TO aging 
asphalt

29. 2

58. 1

5. 1

1. 209

TO‑UV 
aging asphalt

25. 8

60. 0

4. 5

1. 253
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表 2　沥青模型的分子数量

Table 2　Model molecule number of asphalt

Number

1
2
3
4
5
6
7
8
9

10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45

Component

Saturate

Aromatic

Resin

Asphaltene

Molecule

Saturate A
Saturate B

Aromatic A
P‑Aromatic A1
P‑Aromatic A2
P‑Aromatic A3

Aromatic B
Aromatic C

P‑Aromatic C
Aromatic D
Aromatic E
Aromatic F

Resin A
Resin B

P‑Resin B
Resin C

P‑Resin C
Resin D
Resin E
Resin F

P‑Resin F1
P‑Resin F2
P‑Resin F3

Resin G
P‑Resin G

Asphaltene A
P‑Asphaltene A1
P‑Asphaltene A2
P‑Asphaltene A3

Asphaltene B
P‑Asphaltene B1
P‑Asphaltene B2
P‑Asphaltene B3

Asphaltene C
P‑Asphaltene C1
P‑Asphaltene C2
P‑Asphaltene C3

Asphaltene D
P‑Asphaltene D1
P‑Asphaltene D2
P‑Asphaltene D2

Asphaltene E
P‑Asphaltene E1
P‑Asphaltene E2
P‑Asphaltene E3

Molecular 
formaula

C30H62

C35H62

C35H44

C35H44O
C35H44O2

C35H44O2

C30H46

C24H30S
C24H30OS

C24H38

C12H12

C13H9N
C40H59N
C40H60S

C40H60OS
C18H10S2

C18H10O2S2

C36H57N
C29H50O
C49H78S

C49H78O2S
C49H78O3S
C49H78O3S

C22H18

C22H16

C42H54O
C42H54O2

C40H48O2

C42H54O3

C66H81N
C63H73NO
C65H76NO
C66H81NO

C51H62S
C51H62O2S
C49H56O2S
C51H62O3S

C36H39NOS
C36H39NO3S
C36H39NO4S
C36H39NO4S
C63H65NOS2

C63H65NO4S2

C63H65NO5S2

C63H65NO5S2

Relative molecular 
mass

422. 8
482. 9
464. 7
480. 7
496. 7
496. 7
406. 7
350. 6
366. 6
326. 6
156. 2
179. 2
553. 9
573. 0
589. 0
290. 4
322. 4
503. 9
414. 7
699. 2
731. 2
747. 2
747. 2
282. 4
280. 4
574. 9
590. 9
560. 8
606. 9
888. 4
860. 3
887. 3
904. 4
707. 1
739. 1
709. 0
755. 1
533. 8
565. 8
581. 8
581. 8
916. 3
964. 3
980. 3
980. 3

Number of atom
Virgin

7
6

11
0
0
0

35
8
0

57
11
12

1
1
0
1
0
1
2

17
0
0
0

30
0
2
0
0
0
1
0
0
0

18
0
0
0

31
0
0
0
1
0
0
0

TO aging
7
8
0
2
1
1
7
4

10
18

6
15

8
5
7
1
3
8
6
7
2
9
6
4

11
0
1
1
1
0
1
1
1
0
1
6
1
6

11
10

1
16
13

3
1

TO‑UV aging
2

10
2
2
1
1
4
2

16
2
1

94
1
0
1
2
1
1
1
0
1
1
2
4

86
0
1
1
1
0
2
1
1
0
1
5
1
0
1
1

21
0
8

27
2

表 3　规划求解法计算结果与试验结果

Table 3　Calculation results of programming solution method and test results

Asphalt type

Virgin
TO aging

TO‑UV aging

w(saturate)/%
Calculated 

value
5. 534
5. 490
4. 524

Test 
value
5. 534
5. 501
4. 517

w(aromatic)/%
Calculated 

value
42. 176
15. 589
22. 911

Test 
value

42. 176
15. 607
22. 858

w(resin)/%
Calculated 

value
21. 836
32. 971
24. 864

Test 
value

21. 836
32. 943
24. 937

w(asphaltene)/%
Calculated 

value
30. 454
45. 949
47. 699

Test value

30. 454
45. 949
47. 688

Number of atom

Calculated value

18 074
19 983
18 185
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图 2　3 种沥青模型能量、径向分布函数和密度的变化曲线

Fig. 2　Curves of energy， radial distribution function and density of three kinds of asphalt model

图 1　3 种沥青分子模型的示意图

Fig. 1　Schematic diagram of three kinds of asphalt molecule model
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图 5为 303 K VI‑TO与 VI‑TOUV的相对浓度和

扩散融合层厚度，其中 VI‑TOUV 为基质-热氧紫外

老化沥青双层扩散模型 . 由图 5 可知，6~8 nm 内

VI‑TOUV 的相对浓度增加到 0.773 9，扩散融合层的

厚度增加到 1.038 19 nm，表明 VI‑TOUV 中新、旧沥

青的扩散融合程度较 VI‑TO更小，扩散融合行为更不

易发生 . 分析原因在于，温度升高会使分子的热运动

加剧，体系内的动能增加，促进了体系分子间的相互

扩散融合 . 但相对浓度和扩散融合层厚度的变化表

明，当温度由 303 K升高至 333 K时，温度的促进作用

不再明显 . 紫外老化后沥青中老化产物分子的含量增

多，体系内的极性分子增加，这不利于新、旧沥青间的

扩散融合，导致相对浓度和扩散融合层的厚度变小 .

2.2　扩散融合过程中沥青分子的运动特征

在 MD 模拟过程中，分子会在力场的作用下发

生移动，均方位移（M）可以表征分子的运动特征，并

由式（1）计算扩散系数（D）.

D = 1
6N

lim
t → ∞

d∑
i = 1

N

M ( t )

dt
（1）

式中：N 为体系内的分子总数；t为时间 .
由于计算条件为时间趋于无限大，而模拟时间

有限，故当 M 与 t 线性关系良好时，可将式（1）简化

为式（2）.

D = a
6 （2）

式中：a为 M（t）的斜率 .

图 3　新旧沥青双层扩散融合模型

Fig. 3　Double‑layer diffusion model of virgin and aging asphalt

图 4　不同温度下 VI‑TO 相对浓度和扩散融合层厚度的变化

Fig. 4　Variation of relative concentration and diffusion layer thickness of VI‑TO at different temperatures

125



建 筑 材 料 学 报 第 27 卷

为避免计算目标分子的异常扩散导致其受其他

分子的约束，或体系外能量的输入使目标分子的运

动被加强，从而影响计算结果的准确性，所以计算前

先对 M 与 t取对数以确认一次方区间的范围后，再进

行线性拟合来计算扩散系数［20］.
图 6 为不同温度下 VI‑TO 和 VI‑TOUV 中老化

沥青的扩散系数 .由图 6可知：随着温度的升高，2种老

化沥青的扩散系数都逐渐增大，在 283~303 K内，2种

老化沥青的扩散系数迅速增加；当温度由 303 K 升至

333 K时，扩散系数的增加速率明显变小，也说明升高

温度对新、旧沥青扩散融合的促进能力逐渐变小；扩

散系数的差值随着温度的提高逐渐增大，表明升高温

度对 VI‑TOUV扩散融合的促进作用小于对VI‑TO.

3　沥青胶浆验证试验

3.1　拉拔试验

由于拉拔试件需的最高养护温度为 60 ℃，为阻

止沥青胶浆的软化外溢现象［21‑22］，使用自制拉拔模具

对沥青进行水平方向的约束 .试件制备过程如图 7所

示 . 新、旧沥青扩散融合养护温度为 10、20、30、40、
50、60 ℃，养护时间为 24、48、72 h.

选取拉拔强度（F）、最大拉应变和界面能作为

新、旧沥青黏附性能的评价指标，其中 F根据式（3）计

算 . 图 8 为 VI‑TO 和 VI‑TOUV 的 F、最大拉应变和

界面能与时间的关系曲线 .

F = Pmax

A
（3）

式中：Pmax为最大拉应力，N；A 为受拉作用面的横截

面积，mm2.
由图 8可知：

（1）在 10~20 ℃内，F 和界面能无明显变化；在

20~40 ℃内，F 和界面能迅速增加，增幅在试验温度

范围内最大；由 40 ℃升至 60 ℃时，F 和界面能仍持续

增加，但增幅变小且持续放缓 . 说明当温度低于 20 ℃
时，新、旧沥青的扩散融合行为不易发生 . 在 20~

图 5　303 K VI‑TO 与 VI‑TOUV 的相对浓度和扩散融合层厚度

Fig. 5　Relative concentration and diffusion layer thickness of VI‑TO and VI‑TOUV at 303 K

图 6　不同温度下VI‑TO和VI‑TOUV中老化沥青的扩散系数

Fig. 6　Diffusion coefficients of aging asphalts in VI‑TO and 
VI‑TOUV at different temperatures

图 7　拉拔试验试件制备过程示意图

Fig. 7　Schematic diagram of pull‑off tensile test specimen preparation process
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40 ℃内，新、旧沥青的扩散融合快速进行，但温度的

促进作用在 40 ℃后逐渐减小，且对 VI‑TOUV 的促

进作用要明显低于对 VI‑TO.
（2）在任何养护时间下，最大拉应变与温度无明

显关系，在 4~5 mm 范围内呈现不规则变化 . 总体

上，VI‑TOUV 最大拉应变的变化较 VI‑TO 更平缓，

整体偏低 . VI‑TO 的 F 和界面能在养护 48、72 h时无

明显差异，但较养护 24 h 有一定的增幅 . VI‑TOUV
的 F和界面能在 3个养护时间内，均无明显差异 .
3.2　荧光显微镜试验

在拉拔试验结果分析的基础上，利用环氧树脂

作为示踪剂，选取 10、30、60 ℃，30% 环氧树脂掺量的

基质沥青与老化沥青扩散融合 48 h，对扩散融合层进

行荧光显微镜试验 . 借助 Image‑Pro Plus软件分析图

像的平均光密度（DM）和累积光密度（DI），量化表征

新旧沥青的扩散融合程度，DI和 DM的计算如式（4）、

（5）所示 . 荧光显微镜试验结果如图 9所示，其图像光

学特征参数如图 10所示 .

D I = A × lg G 0

Gi
（4）

DM = 1
N

× ∑
i = 1

lg G 0

Gi
（5）

式中：A 为图像面积；G0为空白区域平均灰度值；Gi为

被测像素点平均灰度值；N 为被测像素点总数 .

图 8　VI‑TO 和 VI‑TOUV 的 F、最大拉应变和界面能与时间的关系曲线

Fig. 8　Curves of F， maximum tensile strain and interface energy of VI‑TO and VI‑TOUV with time
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由图 10 可知：在 10~30 ℃内，DM 和 DI值迅速增

加；在 30~60 ℃内，DM和 DI的增速明显变缓；在任何

试 验 温 度 条 件 下 ，VI‑TO 的 DM 和 DI 值 均 大 于

VI‑TOUV，表 明 VI‑TO 的 扩 散 融 合 程 度 较

VI‑TOUV 更好 .
对比 MD 计算结果、拉拔试验结果与荧光显微

镜图像光学特征参数，三者在养护温度与新、旧沥青

扩散融合程度的变化规律上呈现出一致性 .图 11 为

分子动力学计算结果及拉拔试验结果和荧光图谱光

学特征参数的相关性分析结果 .由图 11可见，扩散系

数、相对浓度、界面能、F、DM、DI与养护温度的相关性

较强 . 所以 MD 建立的沥青模型和计算结果通过试

验充分证明，其具有合理性和可行性 .

4　沥青不同组分分子动力学计算

本文将扩散融合过程分为扩散过程与融合过程

两个阶段讨论，分别定义为：

（1）扩散过程    此过程从新、旧沥青接触开始至

扩散融合层的厚度达到相对稳定最大值、相对浓度

稳定并接近 1.000 时结束 . 此过程持续时间短，发

生原因主要在于新、旧沥青的相对浓度在扩散融合

层内过低，彼此分子迅速靠近并将分子间隙填满，

以达到相对浓度较为稳定的状态，特征参数为相对

浓度 .
（2）融合过程    此过程从新、旧沥青接触开始持

续进行，发生原因主要在于沥青分子在范德华力和

图 9　30% 环氧树脂基质沥青与老化沥青扩散融合后的荧光显微镜图像

Fig. 9　Fluorescence images after diffusion fusion of epoxy resin（30%） virgin asphalt and aging asphalt

图 10　VI‑TO 和 VI‑TOUV 的光学特征参数

Fig. 10　Optical characteristic parameters of VI‑TO and VI‑TOUV
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电场力的作用下，使新、旧沥青不断向充分混溶状态

变化，特征参数为扩散系数［23］.
通过上文 MD 计算结果分析，在 303 K 温度下扩

散过程基本结束，故计算 VI‑TO 与 VI‑TOUV 的四

组分在 303 K 温度条件下的相对浓度与扩散系数，以

排除扩散过程中的分子运动对融合过程扩散系数的

影响，研究扩散和融合过程中沥青不同组分的变化

情况，计算结果如图 12、13所示 .

图 11　分子动力学计算结果、拉拔试验结果和荧光显微镜图像光学特征参数的相关性分析结果

Fig. 11　Correlation analysis of molecular dynamics， pull‑off tensile test results and optical characteristic parameters of 
fluorescence images

图 12　303 K VI‑TO 四组分的相对浓度

Fig. 12　Relative concentration of four components in VI‑TO at 303 K
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由图 12可知：

（1）在扩散过程中，除沥青质外，饱和分、芳香分

和胶质在 6~8 nm 内的相对浓度均有所提高，分别增

加 0.477、0.106 和 0.248.4 种组分在热氧老化沥青与

基质沥青间均发生了相互扩散行为，且更易从基质

沥青向热氧老化沥青中扩散 . 其中饱和分没有构建

老化产物，老化前后的含量变化较小，但仍表现出很

强的由基质沥青向热氧老化沥青中扩散的行为（图

11（a）），分析原因在于其相对分子质量较小，多为长

链状分子和环烷烃类，受范德华力的影响更强 .
（2）相比于基质沥青，老化沥青具有更强的范德

华力，所以饱和分更易向老化沥青中扩散 . 同时又被

其它组分“裹挟”，使其拥有与其它组分相同的扩散

行为，导致表现出饱和分更易从基质沥青向热氧老

化沥青中扩散 . 由于沥青质分子包含连续苯环连接

形成的大面积网状结构，相对分子质量大，相比于其

它组分的分子结构，此类结构最难以发生扩散 .
由图 13可见：

（1）在扩散基本结束的融合过程中，四组分融合

速率的大小顺序依次为：饱和分>芳香分≥胶质>
沥青质，2种老化方式下四组分扩散系数差值最小的

为饱和分，最大的为沥青质 . 分析是由于饱和分结构

有利于融合的发生，所以扩散系数最大，且很难发生

老化反应，导致 2 种老化方式下的扩散系数差值

最小 .
（2）芳香分和胶质均存在带有苯环的链状分子，

此类分子中苯环尚未形成大面积的网状结构，同样

也较易发生融合行为 . 相较于芳香分，胶质的相对分

子质量普遍更大，极性更强，生成的老化分子种类更

多，所以扩散系数下降的程度更大 . 而沥青质为复杂

芳香环物质，扩散系数最小，经紫外老化后，老化产

物的含量大幅增加，融合速率的下降程度最大 .

4　结论

（1）相较于热氧老化沥青，热氧-紫外老化沥青

老化产物分子的含量多、相对分子质量大、体系分子

极性强，更不易与基质沥青扩散融合，与基质沥青的

黏附性能较差 .
（2）升高温度对新、旧沥青的扩散融合有促进作

用 .在 10~40 ℃内，随着温度的增加，新、旧沥青可以

更快地扩散融合 . 由 40 ℃升至 60 ℃时，升高温度对

新、旧沥青扩散融合的促进作用逐渐减小，且对热

氧-紫外老化沥青与基质沥青的扩散融合促进作用

的减小速率更大 . 因此，在实际工况中，针对热氧-紫

外老化沥青更宜采用添加再生剂的方式提高其与基

质沥青的扩散融合程度 .
（3）扩散过程由于分子热运动导致新、旧沥青分

子快速靠近，新、旧沥青扩散融合程度的提升速度

快，由 10 ℃升至 30 ℃时就能够以基本稳定的状态结

束 . 融合阶段由于新、旧沥青分子在范德华力和电场

力的作用下充分混溶，持续时间长，在 30~60 ℃内，

提高温度对新、旧沥青扩散融合的影响能力逐渐减

小 . 建议新、旧沥青的扩散融合温度不低于 40 ℃.
（4）沥青四组分融合速率的大小顺序依次为：饱

和分>芳香分≥胶质>沥青质 .经紫外老化后，四组

分的融合速率均有所下降，下降程度最小的为饱和

分，最大的为沥青质 .
（5）本文通过构建新、旧沥青的双层扩散融合模

型进行分子动力学（MD）计算并且对模拟结果进行

了验证，证明了模拟的合理性和准确性 . 但由于 MD
模拟技术仍具有一定的局限性，模拟计算的最佳扩

散融合温度较试验温度略低 .
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