
第  28 卷第  12 期
2025 年  12 月

建 筑 材 料 学 报
JOURNAL OF BUILDING MATERIALS

Vol. 28，No. 12
Dec. ， 2025

多因素下氧化石墨烯/水化硅酸钙界面脱黏
动力学特性

吴璞伟 1，2， 杨 澜 1， 姚 杰 1， 杨 毅 3，*

（1.宁夏大学  土木与水利工程学院，宁夏  银川   750021； 2.宁夏大学  教育部旱区现代农业

水资源高效利用工程研究中心，宁夏  银川   750021； 3.西京学院  陕西省混凝土结构安全与

耐久性重点实验室，陕西  西安   710123）

摘要：采用分子动力学方法，深入探究了氧化石墨烯/水化硅酸钙（GO/C‑S‑H）界面作用机制。结果

表明：GO 表面羧基通过 C=OOH···Hw强氢键与 Ca—O 离子键网络协同，使界面结合能较环氧基/
羟基体系提升 61.1%~65.2%；在温度与含水量的共同影响下，GO/C‑S‑H 界面结合性能呈现显著

变化，温度升高导致界面脱黏拉力和剥离功下降，而界面过度水合会进一步削弱黏结强度；多层 GO
体系的结合性能随 GO 层数增加而提升，但需优化堆叠层数以避免出现缺陷；基于模拟结果，揭示了

GO 官能团调控界面水分子结构主导结合性能的规律，阐明了温度/含水量/GO 层数多因素作用机

制，为高耐久性纳米混凝土的设计提供了量化框架。
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Abstract : Molecular dynamics methods were employed to conduct an in ‑depth investigation into the interfacial 
interaction between graphene oxide and calcium silicate hydrate （GO/C‑S‑H） and the corresponding mechanism 
was analyzed. The results show that the carboxyl group on the GO surface synergizes with the Ca—O ionic bond 
network through strong C=OOH···Hw hydrogen bonds， enhancing the interfacial binding energy by 61.1%-65.2% 
compared to the epoxy group/hydroxyl group system. Under the combined influence of temperature and water 
content， the interfacial bonding performance of the GO/C‑S‑H interface exhibits significant changes. An increase 
in temperature leads to a decline in the interfacial debonding tensile force and peeling work， while excessive hydration 
at the interface further weakens the bonding strength. The bonding performance of the multi‑layer GO system can 
be improved with an increase in the number of GO layers after optimizing the stacking layer number to avoid defects. 
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Based on the simulation results， the rule that GO functional groups regulate the structure of interfacial water molecules 
and dominate the bonding performance is revealed， and the coupling mechanism for the multiple factors， including 
temperature， water content， GO layer number is elucidated， which provides a quantitative framework for the design 
of high durability nano concrete.
Key words : graphene oxide（GO）； calcium silicate hydrate（C‑S‑H）； molecular dynamics simulation； interface effect

水泥基材料作为主要建筑材料，其耐久性提升是

工程领域的重要课题。石墨烯（GN）及其衍生物凭借

优异力学性能，为水泥基复合材料改性提供了新方

向［1‑3］。研究表明，氧化石墨烯（GO）的掺入可显著优

化水泥基材料性能［4‑5］。Lü等［6］发现 GO通过调控水化

动力学行为增强了材料硬度。Tran等［7］通过孔隙分布

分析，证实了 GO 对力学性能的改善机制。罗素蓉

等［8］将 0.01% GO掺入聚乙烯醇（PVA）纤维水泥基材

料，使其 28 d 拉伸强度与应变较对照组分别提升了

26.97% 和 1.28%。与此同时，由于 GO具备单原子层

结构和高比表面积的特性，使得该材料具有优异的阻

隔性能［9‑13］。基于此，将其用作新型防护涂层时，可取

得显著效果。Habibnejad 等［11］研究证实，GO 涂层能

够有效降低吸水率，使氯离子渗透率降低 50% 以上，

且同时保持材料的透气性。Antolín‑Rodríguez 等［14］

研究指出，GO可促进材料微观结构的致密化，进而提

升材料的抗碳化性并增强其电阻率。Chen等［15］提出，

采用 GO 定向涂覆技术能够强化界面过渡区，显著提

升抗渗性和抗冻融性能。

分子动力学模拟作为研究界面机制的有效手

段［16‑18］，已在相关领域得到广泛应用。在针对 GO/水
化硅酸钙（C‑S‑H）及 GN/C‑S‑H 界面研究方面，Hou
等［19］发 现 GO/C‑S‑H 界 面 结 合 强 度 高 于 GN/
C‑S‑H；Dong 等［20］揭示了水分子会通过降低界面结

合能来弱化黏结强度；Yu 等［21］发现水化作用诱发界

面结合强度衰减的耦合机制；Wang 等［22］揭示了界面

Ca—O 离子键与氢键的协同增强机制。然而，现有

研究对于复杂环境耦合作用下 GO/C‑S‑H 的界面行

为探索仍显不足，尤其是在持续荷载、温度和含水量

循环等实际工况条件下，GO/C‑S‑H 界面的劣化机

制亟待开展深入研究。

本文运用分子动力学模拟方法，结合界面结构、

环境温度、含水量以及 GO 层数等因素，并将其与最

大拉力、剥离功和结合能等量化参数相关联，深入揭

示了 GO 在 C‑S‑H 基体上的脱黏机理。

1　模拟方法

1.1　模型和力场

基于“C‑S‑H 是水泥水化的主要产物”这一事

实［23］，采用 C‑S‑H 的原子模型近似表征混凝土基

质［24］。参考 Pellenq 等［25］基于 Hamid［26］提出的模型开

展研究：首先，通过删减 Tobermorite 11 Å 晶体中的

桥接硅氧四面体，将钙硅比（摩尔比）调整为  1.7，平
均硅链长调整为  3.10；随后，采用蒙特卡洛模拟法

（GCMC）进 行 吸 水 操 作 ，建 立 符 合 试 验 数 据 的

C‑S‑H 结构模型（图 1）；之后，将该 C‑S‑H 结构模型

沿 x、y 轴延伸，直至长度达 10 nm。为兼顾计算效率

并减小尺寸效应的影响，本研究将 GO 尺寸设置为

8 nm 左右［27］。水分子模型选用基于  Berendsen 等［28］

开发的简单点电荷（SPC）模型。需要说明的是，虽然

GO 模型是基于 GN 结构进行构建的，但包含不同类

型的官能团（环氧基官能团（GO—Oo）、羟基官能团

（GO—OH）和羧基官能团（GO—COOH））。在模拟

过程中，若未单独针对界面含水量展开讨论，则均以

包含 2层水分子的含水量情况作为研究对象。

鉴 于 ClayFF 力 场［29］和 OPLS‑AA 力 场［30］在

C‑S‑H 和 CN 基材料的分子动力学模拟领域应用极

为广泛［31‑32］，本研究采用这 2 种力场对多因素下 GO
在 C‑S‑H 基体上的脱黏过程展开模拟。

1.2　模拟过程

本研究选择 LAMMPS 软件［33］进行分子动力学

模拟。根据上述参数确定模型后，通过共轭梯度法进

行能量最小化，以确保计算过程中结构的合理性。在

弛豫阶段，于常温（300 K）条件下，将模型置于正则系

综（NVT）中弛豫 100 ps；待弛豫结束后，继续在 NVT
系综下开展研究。在模拟过程中，选取 GO 边缘的 C
原子作为施力点，聚焦于 GO 在 C‑S‑H 界面上的脱黏

行为及力学响应，相关示意图见图 2。由图 2可见： 在
模拟过程中，固定 C‑S‑H 基体，依据胡克定律并借助

虚拟弹簧力来实现外力施加；对 GO 薄片施加垂直拉

力，并控制速率，进而获得 GO薄片在 C‑S‑H基体上的

拉力 F 和剥离功 W；为防止因拉拔速率过快导致 GO
薄片结构变形，将弹簧弹性系数 K 设定为 10 nN/nm，

恒定速率 v设定为 1 m/fs［27， 34］。同时，将模拟温度设置

为 275 ~375 K。为使系统误差最小化，每隔 10 000 
步输出一次平均值，并对模拟轨迹进行采样。在整个

脱黏过程中，时间步长设为 1 fs。此外，在 x、y、z 轴方

向上采用周期边界条件，以消除边界效应。
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2　结果分析

2.1　界面结构

由于模拟体系呈规则长方体形状，在 z 轴方向

上，原子密度 ρ可用原子数量 N 进行评估。体系经弛

豫处理后，GO 与 C‑S‑H 之间的水分子充分运动并达

到动态平衡状态。在此状态下，通过分析水分子的

相对位置关系，对 GO/C‑S‑H 界面结构展开研究。

不同 GO 体系中水分子在 z 轴方向上的分布特

征曲线如图 3 所示。由图 3 可见：（1）水分子中的氧

原子（Ow）在 3.42、3.72 nm 处呈现双峰，水分子中的

氢原子（Hw）在 3.36、3.48、3.72 nm 处出现 3 个峰，表

明界面区的水分子结构存在分层现象。（2）Hw 与 Ow

首峰位置存在差异，且 Hw更加靠近界面。这一现象

产生的原因是，C‑S‑H 表面的非桥接氧原子（Obos）与

水分子之间产生了氢键。（3）在距离界面不同位置

处，Hw峰强呈现显著差异：距离界面 3.48 nm 处的自

由 水 层 中 ，Hw 峰 强 范 围 为 752~760；距 离 界 面

3.72 nm 处的 GO 侧，Hw 峰强范围为 698~757；而距

离界面 3.36 nm 处的 C‑S‑H 侧，Hw峰强范围为 643~
671。这一结果表明，水分子形成了 3层结构，其中自

由水占比最高，同时 GO 对水分子的吸附能力要强于

C‑S‑H。（4）C‑S‑H 侧的 Ow双峰强度高于  GO 侧的 Ow

双峰强度，表明未成键自由水更倾向于聚集在 C‑S‑H
附近，导致 C‑S‑H 表面的氢键结合能力较弱。

图 4 展示了不同 GO 体系中水分子的均方位移

（MSD）曲线。其中，GO—Oo/Ow/C‑S‑H、GO—OH/
Ow/C‑S‑H 和 GO—COOH/Ow/C‑S‑H 分别表示环氧

基、羟基和羧基官能团与 C‑S‑H 之间水分子中的氧

原子。由图 4 可见：在 110 ps 时，GO—COOH/Ow/
C‑S‑H 的 MSD 值高达 8.15 nm2，分别为 GO—Oo/
Ow/C‑S‑H 和 GO—OH/Ow/C‑S‑H 的 5 倍和 8 倍，说

明 GO—COOH 表面 Ow的运动能力强于 GO—Oo和

GO—OH。原因归结于两点：（1）GO—COOH 体系

中的羧基包含羰基和羟基，这些基团能够提供更多

的氢键结合位点，从而与水分子形成更多的氢键，使

得水分子受到来自基体较强的吸附作用；（2）羧基位

于 GO 的边缘位置，在吸附水分子时，水分子运动产

生的位移更大，这一点在图 3（c）也有所体现，即 4 nm
处 Hw的数量曲线更高。由图 4还可见：GO—Oo表面

Ow的运动能力略强于 GO—OH，这是因为与环氧基

相比，羟基能够提供供体和受体氧原子与水分子形

成氢键，进而限制水分子的运动。

表 1 为不同 GO 体系中水分子的扩散系数。由

图  2　GO 在  C‑S‑H 基体上的脱黏示意图

Fig. 2　Schematic diagram of GO debonding on C‑S‑H substrate

图  1　C‑S‑H 模型建立过程

Fig. 1　C‑S‑H model building process
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表 1 可知，GO—COOH 体系中水分子的扩散系数高

达 1.43×10-8 m2/s，分别为 GO—Oo 和 GO—OH 体

系的 6.3 倍和 12.7 倍，是自由水扩散系数［35］的 3 倍之

多。这表明，GO 的各类官能团与水分子形成的氢键

键合强度存在差异，直接导致 GO 吸附水分子能力的

不同。具体来说，GO 对水分子的吸附能力受官能团

类型影响，3种官能团对水分子的吸附能力由强到弱

依次为：GO—COOH>GO—OH>GO—Oo。

GO 对水分子的吸附作用，主要源于其官能团与

水分子间氢键的形成。氢键作用机制为解释 GO 表

面水分子排列行为提供了有效依据。具体而言，GO
表面官能团提供的氢键位点数量，会直接影响其与

水分子形成氢键的数目，进而对 GO 与水分子间的界

面相互作用强度产生显著影响。为深入探究这一相

互作用，本研究统计了不同 GO 体系在弛豫后达到平

衡状态时的氢键数量。统计时，选取最后 10 ps 的分

子动力学模拟轨迹进行平均计算，以减小统计误差。

图 5 展示了不同 GO 体系在平衡状态下的氢键数量。

其 中 ，Ow—Hw···Ow 表 示 水 分 子 间 的 氢 键 ，Ow—

Hw···Of表示水中氧原子作为供体与官能团中受体

氧形成的氢键（接受性氢键），Of—Hf···Ow表示官能

团中的氧原子为供体与水中受体氧形成的氢键（贡

献性氢键）。由图 5 可见：GO—COOH 与水分子形

成的氢键数量最多，其中贡献性氢键和接受性氢键

数量分别为 72 个和 90 个，且羧基氧原子接受氢原子

形成的氢键数量多于羟基；而 GO—Oo表面仅存在接

受性氢键，且氢键数量略少于 GO—OH。

为了进一步揭示 GO/C‑S‑H 的界面特征，对界

面粒子的径向分布函数（RDF）进行分析，结果如图 6
所示。由图 6可见：（1）C‑S‑H 中 Ca²⁺与 Ow的 RDF在

0.248 nm 处呈现显著峰位（图 6（a）），证实 Ca²⁺通过

第 1 层水合壳与 Ow形成了强配位，该溶剂化效应导

致动态水膜的形成，显著制约了界面处离子的迁移

能力。（2）C‑S‑H 非桥接氧原子（Obos）与 Hw的 RDF 在

0.158 nm（主峰）和 0.320 nm（次峰）呈现双峰特征（图

6（b）），主峰处 Obos与 Hw形成强氢键，次峰处 Obos成键

的水分子进一步与第 2层水分子产生氢键。表明 Obos

通过双氢键模式构建了三维氢键网络，实现了界面

图 3　不同 GO 体系中水分子在 z轴方向上的分布特征曲线

Fig. 3　Distribution characteristic curves of water molecules along z‑axis direction in different GO systems

图 4　不同 GO 体系中水分子的均方位移曲线

Fig. 4　Mean squared displacement curves of water 
molecules in different GO systems

图 5　不同 GO 体系在平衡状态下的氢键数量

Fig. 5　Number of hydrogen bonds in different GO 
systems at equilibrium state

表 1　不同 GO体系中水分子的扩散系数

Table 1　Water molecular diffusion coefficient in different GO systems
Unit： m2/s

GO—Oo

2. 28×10-9

GO—OH

1. 13×10-9

GO—COOH

1. 43×10-8

Free water[35]

4. 13×10-9
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结构的动态稳定。（3）Ca²⁺与  Obos的 RDF 在 0.233 nm
处出现峰值（图 6（c）），反映 Ca²⁺与 Obos存在强离子-

偶极相互作用，该配位特征对 C‑S‑H 层状结构的电

荷平衡与空间稳定性具有决定性作用。（4）各官能团

中的氧原子与 Hw在 0.183 nm 处呈现第 1 配位峰，其

中 C=OOH 表现出最高配位密度，证实羧基通过强

供体-受体配位主导了水合作用；次峰（0.328 nm）对应

延伸的氢键网络，源于初始配位水分子与次级水层

通过 O—H···O 共价氢键及 H—O 偶极耦合形成的

协同溶剂化壳层；GO—COOH 体系在 0.530 nm 处出

现第 3 配位峰，反映羧基内羟基与羰基（C=O）的空

间协同效应，二者分别与水分子构建了 O—H···O
及 C=O···H—O 2 种氢键，形成了稳定的羟基-羰

基-水三元拓扑结构，该分子间协同效应导致 CO—

OH···Hw 在 0.328 nm 处 产 生 最 大 配 位 响 应

（图 6（d））。

界面吸附特性的差异性与界面分子构型演化呈

显著耦合关系。图 7 为不同 GO 体系中 GO/C‑S‑H
界面结构云图。由图 7可见：（1）3种 GO 体系在弛豫

过程中，受含氧官能团与界面水分子间氢键影响，

GO 碳基界面发生了面外的扭曲和褶皱，水分子的非

均匀吸附和聚集在其中起到增强作用。（2）与其他 2
种体系相比，GO—Oo体系形貌起伏显著、色度梯度

变化范围大，表明环氧基与水分子构建出三维氢键

网络，界面水分子簇形成了对 C‑S‑H 的动态桥接机

制 ，进 而 诱 发 该 体 系 出 现 最 为 显 著 的 表 面 拓 扑

重构。

2.2　脱黏过程及界面结合性能

图 8 为不同 GO 体系中拉力 F 和剥离功 W 随 C

原子位移的变化曲线。

由图 8（a）可见：（1）3种 GO 体系中拉力随 C 原子

位移呈先增大后减小的单峰分布，最大拉力 Fmax均出

现在 6 nm 附近。其中，GO—Oo与 GO—OH 体系中

的 Fmax大小几乎相等，与界面没有水分侵入时 GO—

OH 体系的 Fmax 明显大于 GO—Oo 体系的情况不

同［36］，这说明界面入侵水对 GO—OH 体系黏结性能

的影响大于 GO—Oo体系。这是由于羟基与水分子

的结构和性质高度相似，水分子能够很容易地取代

羟基与基体之间的氢键，形成羟基-水-基体的间接

连接，表明界面水分子浸润对羟基化 GO 的结合弱化

效应更为显著。（2）3种 GO 体系中载荷归零时的 C 原

子位移为 9.5 nm，此时界面键合完全断裂。

图 6　不同 GO 体系中 GO/C‑S‑H 界面粒子的径向分布函数

Fig. 6　Radial distribution functions of particles at GO/C‑S‑H interface in different GO systems
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由图 8（b）可见：在 C 原子位移为 9.5 nm 处，3 种

GO 体系的剥离功大小依次为 GO—COOH>GO—

Oo≈GO—OH，该结果与前文所述“水分子介入导致

界面剥离功降低”的结论相吻合。值得注意的是，

GO—Oo表现出的载荷滞后现象与其界面结构相关

（图 7（a）），表明其具备更优的弹性形变能力，这为通

过分子动力学手段调控功能化 GO 的界面韧性提供

了理论依据。

界面水膜的润滑效应会显著弱化 GO/C‑S‑H 界

面结合作用，从而导致界面结合能 Eb降低。而 Eb是

界面键合性能的有力保证，计算不同 GO 体系的 Eb有

助于定量分析水分对界面结合性能的影响。图 9 为

不同 GO 体系中 GO/C‑S‑H 界面结合能随时间的变

化及分解图。由图 9 可见：（1）GO—COOH 体系的

图 8　不同 GO 体系中拉力和剥离功随 C 原子位移的变化曲线

Fig. 8　Variation curves of tensile force and peeling work with respect to carbon atom displacement in different GO systems

图  7　不同 GO 体系中 GO/C‑S‑H 界面结构云图

Fig. 7　Contour plots of GO/C‑S‑H interface structures in different GO systems
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Eb 达 1.463 MJ/mol，较 GO—Oo 和 GO—OH 体系提

升 61.1%~65.2%。（2）3 种 GO 体系中非键相互作用

能 Epair 的 贡 献 占 比 为 83.2%~94.6%，其 中 GO—

COOH 体系的 Epair值显著高于 GO—Oo和 GO—OH
体系；键相互作用能 Emol保持稳定。说明 Epair是 Eb的

主要贡献者，GO/C‑S‑H 的界面键合作用主要来源

于两者与水分子形成的氢键网络，该界面键合作用

远小于 GO 官能团与 C‑S‑H 界面的直接连接。

2.3　温度对脱黏性能的影响

温度梯度能够显著调控 GO 在 C‑S‑H 基体的脱

黏动力学行为。图 10 为不同 GO 体系 GO/C‑S‑H 界

面最大拉力 Fmax和最大剥离功 Wmax随温度 T 的变化。

由图 10 可见：（1）在 275~325 K 时，GO—Oo和 GO—

OH 体系的 Fmax均随着 T 的升高而迅速减小，这是由

于晶格振动加剧导致界面氢键网络弱化所致；GO—

COOH 体系中氢键与离子化的竞争行为导致 Fmax先

减小后增大。（2）在 325~375 K 时，GO/C‑S‑H 界面

的氢键网络解离引发水分逃逸，使  GO 与 C‑S‑H 基

体间距缩小，界面吸附能提升，Fmax增大。（2）3 种 GO
体系的 Wmax均随 T 单调递减，表明温度升高会降低

界面脱黏过程所需的能量。综上所述，在低温区

（T <325 K），原子热振动占据主导地位，进入驱动界

面脱黏过程；在高温区（T >325K），氢键重构引发结

构弛豫，增强了局部键合作用，致使后期脱黏拉力曲

线出现抬升。对于 GO—Oo与 GO—OH 体系，其 Fmax

均呈现非单调变化特征，以 325 K 为分界点，先减小

后增大。具体而言，在低温区（T<325 K），热振动

主导 的 驰 豫 过 程 降 低 了 有 效 接 触 面 积 ；在 高 温

区（T>325 K），氢键重构诱导 GO 与 C‑S‑H 基体发

生范德华再耦合，然而氢键寿命随温度升高而缩短，

削弱了再次耦合的结合强度。

2.4　含水量对脱黏性能的影响

鉴于 GO 与 C‑S‑H 基体均具有亲水特性，水分子

容易吸附并聚集于其层间间隙。为此，本研究构建

了 5种水合体系（水分子层数为 0~4），以探究含水量

对 GO/C‑S‑H 界面结合强度的影响。图 11 为不同

GO 体系中 GO/C‑S‑H 界面最大拉力和最大剥离功

随含水量的变化。

由图 11（a）可见：（1）在单层水合状态下，GO—Oo

体系的 Fmax较无水合状态有所提升；当水分子层数大

于等于 2 层时，该体系的 Fmax迅速下降。（2）GO—OH
和 GO—COOH 体系的 Fmax 随着水分子层数的增加

呈整体下降趋势。

由图 11（b）可见：（1）在单层水合状态下，GO—Oo

和 GO—OH 体系的 Wmax较无水合状态略有增加；当

水分子层数大于等于 2层时，这 2种体系的 Wmax迅速

下降。（2）GO—COOH 体系的 Wmax随着水分子层数

图 9　不同 GO 体系中 GO/C‑S‑H 界面结合能随时间

的变化及分解图

Fig. 9　Variation of interface binding energy at GO/
C‑S‑H interface with time and decomposition 
diagrams in different GO systems

图  10　不同 GO 体系中 GO/C‑S‑H 界面最大拉力和最大剥离功随温度的变化

Fig. 10　Variations of maximum pull ‑ off force and maximum debonding work at GO/C‑S‑H interface with temperature in 
different GO systems
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的增加呈下降趋势。

上述现象可归因于水分子的双重作用机制。具

体而言，在单层水合状态时，水分子发挥界面强化效

应：在脱黏过程中，其会促使新生界面诱发水分子重

排，进而形成跨尺度氢键网络，以此补偿化学键断裂

所需的能垒。随着含水量的增加，水分子与 Ca²⁺/GO
官能团之间会形成竞争性取代机制。此时，过量水分

子不仅会重构界面氢键网络，还会因未成键水分子的

存在产生润滑效应。这种效应导致界面结合强度降

低，使脱黏过程更易发生。因此，适度水合（水分子层

数低于 2层）能够通过界面增塑效应增强界面结合；而

过度水合（水分子层数达到或超过 2层）会因氢键主导

的无序作用削弱界面结合。

2.5　GO层数对脱黏性能的影响

图 12 为不同 GO 体系的 GO/C‑S‑H 界面最大拉

力和最大剥离功随 GO 层数的变化。由图 12 可见：

（1）在 3 种 GO 体系中，GO/C‑S‑H 界面的 Fmax 随着

GO 层数的增加呈递增趋势，这表明 GO 的层状结构

能够有效增强其与 C‑S‑H 基体间的整体界面结合强

度。（2）在脱黏过程中，随着 GO 层数的增加，GO/
C‑S‑H 界面的 Wmax 呈现非线性增长趋势，但增速逐

渐减缓，说明在脱黏过程中存在界面渐进式失效所

导致的能垒累积效应。进一步分析发现，具备适当

层状结构的 GO 能够与水分子协同作用，通过调控界

面氢键网络的重构过程，增强 GO/C‑S‑H 界面的结

合强度，并有效延缓其脱黏进程。

3　结论

（1）不同 GO 体系通过调控 GO/C‑S‑H 界面的水

分子结构，对界面结合性能起到主导作用。其中，羧

基体系因形成了 C=OOH···Hw强氢键及 Ca—O 离

子键网络，其界面结合能较环氧基/羟基体系提升

61.1%~65.2%。

（2）在温度与含水量的共同影响下，GO/C‑S‑H
界面结合性能呈现显著变化：温度升高导致界面结

合性能下降，过多水分会因官能团竞争取代机制和

图  11　不同 GO 体系中 GO/C‑S‑H 界面最大拉力和最大剥离功随含水量的变化

Fig. 11　Variations of maximum pull‑off force and maximum debonding work at GO/C‑S‑H interface with water content in 
different GO systems

图  12　不同 GO 体系中 GO/C‑S‑H 界面最大拉力和最大剥离功随 GO 层数的变化

Fig. 12　Variations of maximum pull ‑off force and maximum debonding work at GO/C‑S‑H interface with number of GO 
layer in different GO systems
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无序氢键作用导致界面黏结强度显著降低。

（3）多层 GO 通过层间应力传递与界面水重构产

生协同效应，界面结合性能随 GO 层数递增，但需控

制堆叠层数，以避免结构缺陷导致的性能劣化。
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