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摘 要: 介绍了一种基于玻璃结构性质而建立的玻璃成分(C)–结构(S)–性能(P)的统计模拟方法。分析了常用的成分–

性质(C-P)模拟法的局限性以及结构–性质(S-P)模拟法的特点, 并利用磷酸盐激光钕玻璃化学稳定性改良实验比较

了 C-P 与 S-P 模型的差异, 表明对于组分微调设计, 结构模拟可以给出更好的模拟结果。叙述了 C-S-P 模型的建模

步骤, 通过模拟案例演示了使用 C-S 与 S-P 模型反演玻璃成分的具体过程。除常规性质外, C-S-P 模拟法还可以对

玻璃的光谱激光性质及化学性质等 C-P 模型难以准确模拟的性质进行预测和模拟。目的是探索一种对玻璃设计普

遍适用的, 可以为新型玻璃的研发和玻璃工业生产提供高效、准确设计的便捷模拟方法。 
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Abstract: A statistical modeling approach to modeling glass composition (C) – structure (S) – property (P) is intro-

duced based on glass property response to the glass network structure. This paper first reviewed some of the limita-

tions of the C-P statistical modeling approach, then followed by complementary benefit identified from using S-P sta-

tistical modeling approach. Furthermore, S-P modeling is not limited by a narrower composition space as seen in the 

C-P modeling case, which benefits glass composition fine-tuning and design optimization, such as in the chemical sta-

bility experiment for Nd: phosphate laser glass, the S-P models perform much better than the C-P models. The proce-

dure of C-S-P modeling was illustrated, and how to use C-S and S-P models inverse the composition of glass was also 

detailed. Except for the regular properties, C-S-P modeling methodology can provide more accurate predictions on la-

ser glass emission properties, chemical durability, etc., which are often difficult by using the C-P modeling approach 

alone. Our effort on C-S-P modeling is to explore a general methodology that can provide researchers with an alterna-

tive method to facilitate glass design with higher efficiency, fast turn-around, and high accuracy and precision. 
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准确的材料性质模拟预测是新材料发展的方 
向[1]。玻璃作为一种热力学亚稳态材料, 在玻璃成分

和性质之间建立的数学函数关系, 即 C-P 关系的统

计建模方法已被广泛应用于学术研究和商业玻璃行

业中[2-4], 如玻璃纤维, 核废料固化玻璃等[5-6]。但是

对于大多数玻璃体系而言, 玻璃复杂的组成、层出

不穷的新玻璃探索以及多变的成分设计思路, 如多

种网络形成体共存, 离子型或非氧化物玻璃系统, 
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多变的原料品种等, 使得 C-P 模型的模拟精度达不

到设计要求, 这一定程度上与玻璃的无定型结构特

性有关。商业玻璃数据库 , 例如 SciGlass 和

INTERGLAD, 虽然涵盖了数千个玻璃配方和相应

的基本性能, 但其本质是配方的积累和基于玻璃组

成氧化物特点而进行的玻璃性质的简单估算, 并不

具备准确的 C-P 预测功能。迄今为止, 没有哪一种

数据库可以提供玻璃的结构–性质(S-P)之间, 尤其

是光谱或强度/模量/化学性质–玻璃结构之间的内

在关联信息,  以满足不同性质要求的新型玻璃材

料的设计。因此, 从玻璃的实际应用设计角度来看, 
目前没有新的手段可以用来进行玻璃材料准确的预

测设计与性能改良。长期以来, 实用性复杂玻璃体

系的设计都是在很多先前的经验积累上和在较狭窄

的玻璃组成空间范围内调试, 以取得在玻璃性能上

的渐进式改良。这种方法不仅实验量大、速度缓慢, 
且具有一定的盲目性。那么, 如何对多组分玻璃体

系进行较为精准的模拟设计, 且模拟方法不受玻璃

性质是否呈线性变化的限制, 将是一个很有意义的

研究课题。 
复杂玻璃系统的组分与网络结构及相关性能的

研究工作较少, 存在诸多挑战, 但对用“结构改良”
的方式来设计复杂玻璃系统从而满足更高的应用和

生产性能的需求是至关重要的。因此, 要设计准确

的多组分玻璃的性能和组成, 新方法的探索和建立

是必要的。以目前的检测方法能提供的结构信息为

基础, 精确解析和定量测量玻璃的基本结构变化, 
通过以此为基础建立的数据库, 对玻璃结构进行所

需的改良设计, 从而使设计的新玻璃达到应用和生

产工艺所需的更高标准。这种新的从玻璃结构入手

的设计开发途径类似目前医学和医药界正在快速推

动的基因库开发与基因治疗。 
以激光玻璃为例, 激光玻璃的设计多年来一直

希望摆脱传统的经验设计模式, 能够对激光玻璃的

光谱性质进行较为准确的预测, 缩短玻璃的研发时

间, 并降低研发成本, 同时要求开发超宽带、高频率

激光玻璃应用于未来的高能物理和清洁核聚变发电

等。此外, 由于高强度高模量玻璃纤维的熔制和拉

丝温度极高, 使其产量低、成本高, 导致该类产品开

发停滞已数十年。如何保持或提高其玻璃性能并降

低生产温度急需新的玻璃设计思路。那么, 从结构

设计和改良入手研发新型高强度、高模量玻璃纤维, 
对国防和航空应用也具有重要意义。 

随着近年来研究玻璃“中程”结构技术手段的不

断发展和完善 [7-9], 能否用数理统计模拟的方法将

激光玻璃结构信息和玻璃的性质以及组分设计相结

合, 即将玻璃成分–结构–性能的大量数据用数理统

计方法整合为一体, 进而找出用目前常规方法难以

发现的玻璃成分–结构–性质的关系模型。利用现有

的结构测试分析方法, 获得并精确解析所研究的玻

璃系统从简单到复杂组分的结构变化规律, 归纳并

进行玻璃成分–结构–性质的统计模拟, 建立三者之

间相关性的模拟模型及模拟公式, 进而达到可以根

据结构信息准确模拟新型玻璃性质的目的。这种新

方法可为探索新型玻璃提供新的思路, 为玻璃研究

人员对玻璃的“分子”或“结构单元”设计改良提供可

靠的手段。可以更为准确地通过结构信息预测成分

对目标性质的影响 , 大大缩短新型玻璃的研发周

期。具体方法为: 利用各种结构测试手段, 如核磁共

振 (NMR)、电子顺磁共振波谱 (EPR)、拉曼光谱

(Raman)、红外光谱(IR)和 X 射线光电子能谱分析

(XPS)等, 采用综合测试方法确认相关玻璃中的各

种玻璃结构单元; 研究结构单元对特定性能的影响

规律, 从而确定玻璃成分–结构–性能之间的量化关

系模型; 利用这种模型, 可以迅速设计所需性质的

玻璃组分; 再通过组分验证实验进一步补充数据库, 
不断修正模型, 最后达到准确预测的目的。多种测

试方法综合运用的优势在于可在更好地解析玻璃结

构的基础上建立更为准确的结构模型, 如 P5+、Al3+ 
两种离子进行结构建模时, 根据NMR研究结果, 则
还需考虑 P-O-Al的关联作用和相互影响; 如建立磷

酸盐玻璃中 Yb3+离子的结构模型 , NMR 证实了

Yb3+、P5+之间几乎不存在键合 , 因此不必考虑

P-O-Yb 之间的交联等等。类似于氟磷玻璃这类非氧

化物玻璃系统, 由于原料的多变性(如引入磷的原

料可以根据具体要求使用磷酸盐、偏磷酸盐及磷酸

二氢盐)、玻璃结构的特殊性、高挥发性和易析晶特

点, 导致其成分–性质模拟的精度低, 运用结构模拟

则可得到较好的预测结果。 
将上述这种基于玻璃结构信息而建立的模拟方

法运用到稀土掺杂的磷酸盐玻璃的组分–红外/拉曼

结构–光谱性质的预测中, 其实验结果与预测结果

的高度重叠性证实了这种方法的可靠性与准确性, 
首次展示了复杂的玻璃激光性能可以通过少数特征

结构或特征“基因”来进行线性模拟[10]。 
本研究对结构模拟法的建模原理和步骤进行了

重点阐述, 并介绍了 C-P 和 S-P 模拟方法各自的特

点。通过几组模拟案例比较了 C-P 与 S-P 模拟在预

测精度上的差别。玻璃成分–结构–性能模拟法的 
最终目标是依据玻璃结构信息建立一种可靠的模 
拟方法, 使得实用玻璃设计变得更加高效、迅捷、

准确。 
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1  数理统计模型的建模原理 

文献[11]详细叙述了数理统计模拟建模的基本

方程。众所周知, 在晶体和金属材料基因库研究中

广泛应用的第一性原理不适用于预测具有多组分和

复杂结构特性的玻璃材料。康奈尔建立了一个简单

而实用的组分–性质模型公式[12];  
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该公式可称为一阶模型公式, 其中 bαi是第 α个属性

的第 i 个分量系数, tα是属性 Pα的变换或恒等变换

(即不变换), xi 是第 i 个组分的质量(摩尔)分数。如果

玻璃中的各个组分被限制在足够窄的成分范围内, 
则组成的非线性函数可以近似为具有可接受误差的

线性函数; 若是成分在更宽的范围内变化, 则一阶

模型可能不足以接近真实的非线性关系。在这种情

况下, 需要非线性逼近函数, 也就是建立二阶模型

公式。在多项式模型中, 二阶模型包括二次项和交
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其中 bαii 是第 α 个属性的第 i 个分量的平方的系数, 
bαij 是第 α个属性的第 i 个和第 j 个分量的叉积的系

数。运用公式(2)建立模型的原则是不能使用所有交

叉乘积项[13-15]。 
1.1  成分性质(C-P)模型 

在常用的 C-P 模拟中, 公式(1)的运用最为简单

普遍。根据文献中已有的或者实验中获得的某一系

统玻璃的成分–性质数据, 建立二者之间的线性统

计关系; 根据建立模型设计的玻璃成分进行实验, 
所得测试数据补充进数据库进行模型修正。为获得

较为可靠的 C-P 模型, 需要注意以下几个问题:  
1) 制备较大的玻璃样品 , 注意原料称量准  

确性;  
2) 稳定一致的玻璃制备工艺 , 如熔制过程时

间控制、挥发损耗、通气或除水时间等等;  
3) 玻璃的光学均匀性高(特别针对光学玻璃与

激光玻璃);  
4) 性质测量的准确度高;  
5) 在配方中不宜使用两组分 (比如 P2O5 和

Al2O3)相互取代式玻璃成分设计法。 
组分–性质模型在模拟某些物理性质、热性质和

机械性质时较模拟光谱性质和化学性质更为准确。

发射截面、有效线宽、荧光寿命等性质与稀土离子

的近–中程环境有密切关联, 而化学稳定性的测量

从测试精度上来说误差相对较大。因此, 基于成分

和性质变化而建立的一阶线性模型很难对这类性质

进行准确模拟。 
公式(2)虽然可以得到更“美观”的模型, 但因其

交叉项的选取缺乏判断依据, 所以 C-P 关系二阶模

型的实用性较差。虽可依靠某些结构信息判断某两

种氧化物之间有结构交联或相互影响 , 如根据

P–O–Al 键可选择 P2O5 和 Al2O3 交叉, 然而, 一旦成

分中出现两种引入 Al3+的原料, 如 AlPO4 和 AlF3, 
则模拟系统无法判断 Al3+来自哪种原料, 因此很难

在后续的玻璃设计中对AlPO4和AlF3的具体使用配

比上给出确定而合理的建议, 除非将某种特定的比

例约束条件引进 C-P 模拟数据库。这种确定共含

Al3+原料的合理比例关系必须在建立该 C-P 系统之

前, 采用系统的、各组分单一变化的系列玻璃样品

的制备方法和测试进行确定。对多数玻璃的应用, 
需要同时监测玻璃析晶性能, 以防出现在制备玻璃

小样时性质均符合, 但放大生产中有玻璃析晶的不

良影响。可以利用已有的大量数据建立成分–性质模

型, 但很难保证这些玻璃在熔制和性质测试的时候

是完全一致或者准确的, 即保证成分和性质的准确

性。尤其值得强调的是, 玻璃设计中常用的取代方

法(如磷酸盐玻璃中用部分 SiO2 取代 P2O5), 在建立

C-P 模型时会面临一些问题。因为系统无法判断玻

璃性质的变化是由SiO2还是P2O5的改变引起的, 所
以造成模型的精准度较差。 
1.2  结构–性质(S-P)模型 

结构–性质的建模原理是将公式(1, 2)中的玻璃

组成项换成玻璃网络结构单元的相对“浓度”, 或相

对分布, 从而建立结构和性质关系模型。这意味着

玻璃由一组网络单元组成, 每个网络单元具有统计

意义上独特的结构特征, 并且成比例地影响玻璃性

质。S-P 模型具有如下特点:  
1) 玻璃结构测试的准确度高 , 组分称量误差

的影响小;  
2) 结构信息的综合运用可以更好地建立二阶

S-P 模型(如混合碱效应, NMR 证实的稀土掺杂磷酸

盐玻璃中为 P–O–Al 键合而非 P–O–RE 键合等等), 
故此, S-P 的二阶模型具有较好的实用性;  

3) Raman、IR 等常用结构测试方法快捷方便, 
可以获取较为准确的结构信息;  

4) 复杂玻璃系统的设计目标性质可以通过结
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构特征基团(玻璃基因)来锁定;  
5) 对非线性光谱激光性质、化稳性质等, S-P

模型依然可以做到准确模拟。 
另外 , 若非必要 , 不必将用于模拟的 IR 和

Raman 光谱的各个分峰做具体的振动单元归属。因

为统计模拟只将各个振动峰积分面积的变化作为模

拟要素, 而不需要明确每个峰是由什么键的振动造

成的。 
1.3  成分–结构–性质(C-S-P)模型的建模过程 

结构模拟的最终目的是要得出能很好地符合所

设计性质的玻璃成分, 因此, S-P 模型要和成分之间

建立联系来设计最终的目标玻璃配方, 具体建模步

骤如下:  
1) 建立成分–结构(C-S)模型;  
2) 建立结构–性质(S-P)模型;  
3) 根据所需要设计的玻璃性质, 利用 S-P 模型

反推对应的玻璃结构;  
4) 根据第三步得到的玻璃结构, 利用 C-S 模型

反推该结构对应的玻璃组分, 并由此建立起 C-S-P
模型关系;  

5) 根据设计组分制备玻璃, 将所有结构及性

质信息补充进数据库以完善模型。 
所有玻璃结构分析手段皆可以按照以上方法进

行 C-S-P 建模。如利用文献中搜集的碱土金属磷酸

盐玻璃的NMR数据(Qn基团和化学位移 δISO)建立的

C-S-P 二阶模型可以预测混合碱土金属效应, 转变

温度、弹性模量等性质的实测结果与模拟结果有很

好的契合[16]。 

2  C-S-P 模型模拟案例 

2.1  激光钕玻璃化学稳定性的改良设计—无

规律实验数据的结构建模  
在复杂玻璃系统的实验中经常遇到无规律可寻

的实验结果, 其成因是多方面的, 如计算、称量、熔

制或测试等各个环节。结构模拟可以把实验中无规

律的实验结果进行准确的分析和利用。 
在基础激光钕玻璃 Baseline(BL)中分别引入少

量的 SiO2 (0.5wt%, 1.0wt%, 1.5wt%, 2.0wt%)、
B2O3(0.5wt%, 1.0wt%, 1.5wt%, 2.0wt%)和 La2O3 

(1wt%, 2.0wt%, 3.0wt%, 4.0wt%), 以改善其化学稳

定性, 并保持 BL 玻璃的某些基础性质, 如折射率

nd、非线性折射率 n2、膨胀系数 α及转变温度 Tg 等

不会恶化。表 1 为样品玻璃的编号及性质。每个样

品配置 800 g N41 型钕玻璃粉料外加相应重量百分 

表 1  实验玻璃编号及性质 
Table 1  Number of glass samples and their properties 

Sample WL 
/(mgcm–2) nd 

n
2 

/(10–13, 
esu) 

300 ℃

/(×10
–6, 

K–1) 
Tg/℃ 

BL 1.29 1.50466 1.05 12.51 493.1
S1 0.89 1.50574 0.99 12.75 471.9
S2 1.07 1.50650 0.99 12.56 471.6
S3 1.30 1.50600 0.98 12.62 482.7
S4 1.11 1.50554 0.99 12.27 486.1
B1 0.65 1.50734 1.00 12.53 471.1
B2 1.04 1.50708 0.99 12.58 472.8
B3 0.67 1.50841 0.99 12.48 476.8
B4 1.11 1.50814 1.01 12.04 492.2
L1 0.79 1.50836 0.99 12.80 466.5
L2 0.70 1.51001 1.03 12.48 476.8
L3 0.65 1.51165 1.06 12.60 480.4
L4 0.69 1.51332 1.08 12.32 484.4

*WL=Weight Loss 
 
比的外掺组分, 如 S1 为 800 g N41 粉料+0.5wt% 
SiO2, 即 4 g SiO2, L4 为 800 g N41 粉料+32 g La2O3

等。配合料混合均匀后置于石英坩埚内, 在 1150 ℃
的熔炉中预熔并进行 1 h 的除水, 后倒入铂金坩埚

中搅拌均化 6 h 后, 降温至 900 ℃浇注于预热的铸

铁模具上成型, 于马弗炉中退火后, 进行加工及性

能测试。所有玻璃样品的制备、加工和测试过程相

同, 以保证实验结果的可比性。 
从实验结果可以看出, 三组玻璃十二次实验, 得

出的数据无法指导 BL 玻璃究竟要如何进行组分微调

才可以达到改善化学稳定性的目的。为此进一步进行

了各样品的拉曼和红外光谱测试, 使用文献[10]的解

析方法, 对结构数据进行系统处理及解析。然后根

据C-S-P建模方法, 建立了BL改性实验样品的玻璃

成分预测模型。以引入 SiO2 样品的拉曼光谱为例, 
图 1 为 BL 玻璃与四个玻璃样品的拉曼光谱及分峰

情况, 共有 11 个单峰。图(b)为拟合误差, 图(c)为虚

框处的拟合细节。图 1(c)也显示了看似平坦的谱线, 
实际存在很多细微的结构差异。图 2 为 12 个样品与

BL 玻璃的拉曼光谱分峰拟合后各分峰积分面积的

变化。由图可以看出, 相比于 BL 基础玻璃而言, 虽
然引入的氧化物量很少, 但仍然可从结构光谱曲线

中获得大量的结构变化信息。这些结构信息的变化

是很好的建模数据, 表 2 所示为各样品拉曼光谱分

峰的积分面积。 
使用商业统计模拟软件 JMP 建立 C-P 和 S-P 模 
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图 1  BL与含 SiO2的玻璃拉曼光谱对比(包含测试与拟合谱

图对比)及 BL 拉曼分峰结果细节描述(a~b)为拟合误差, (c)
为虚框处的拟合细节 
Fig. 1  Raman spectra of BL glass and SiO2 modified glasses, 
comparing the measured and the simulated spectra (a) along 
with the corresponding error in detail curve fitting results for 
BL glass (b), and the fitting detail of gridlines (c) in Fig.1(a) 

 

 
 

图 2  SiO2、B2O3 和 La2O3 对 BL 玻璃拉曼光谱强度的影响 
Fig. 2  Effect of SiO2、B2O3 and La2O3 on Raman spectra of 
BL glass 
 
表 2  拉曼光谱分峰拟合后各分峰的积分面积(A=Area) 
Table 2  Integral area of Raman bands derived from the 

Raman curve fitting (A=Area) 

No. A1 A2 A3 A4 A5 A6 A7 A8 A9 A10 A11
BL 3.6 29.0 6.9 8.2 13.5 1.9 15.3 8.7 6.3 4.3 2.5
S1 4.4 27.6 8.1 9.2 13.1 0.0 14.2 9.1 7.7 4.3 2.4
S2 3.3 36.8 6.6 6.3 14.2 0.0 12.5 9.3 5.1 4.2 1.9
S3 4.2 28.1 7.6 7.4 14.9 0.0 13.0 10.5 7.5 4.8 2.0
S4 3.4 19.2 10.4 6.8 13.0 3.1 18.8 8.0 9.3 5.2 2.7
B1 3.7 27.6 7.8 7.4 13.4 2.8 12.7 10.2 5.9 7.2 1.1
B2 3.7 29.0 6.7 8.0 13.6 1.8 15.3 8.6 6.4 4.2 2.6
B3 3.6 29.1 10.7 4.6 16.3 2.8 15.4 10.8 5.1 6.9 0.9
B4 3.5 28.4 8.0 3.5 16.4 2.3 17.8 7.4 5.7 5.0 1.7
L1 3.7 27.1 7.4 8.8 12.3 2.5 13.5 11.1 5.8 5.8 1.9
L2 3.7 27.4 7.4 8.5 12.3 2.4 12.8 11.5 5.7 6.5 1.7
L3 3.8 27.1 7.4 9.3 11.2 2.4 16.2 10.0 6.3 4.2 2.2
L4 5.0 23.5 9.4 9.3 11.0 2.7 13.7 11.4 6.1 6.7 1.4

型, 均方根 RSq 越接近于 1, 则模型精度越高。图 3
以最关键的样品失重百分比(化稳性)为例分别建立

了两种模型。显然, C-P 模型的收敛性差, 模拟精度

非常低, RSq (线性回归系数平方)仅有 0.66, 表 1 的

结果也证实了这一点; 而 S-P 模型的RSq 达到了 0.97, 
模型收敛性好, 后续的模拟过程不再一一描述。 

图 4 给出了 S-P 模型各性质的预测值与实测值

的比较。结果显示, 除了个别明显有疑问的结果外, 
整体模型的模拟精度较好。根据该模型, 可以进行

新玻璃的成分设计。例如设计化稳性≈0.9 mg/cm2, 
CTE≈12.210–6/K, n2≈1.0310–13esu, Tg≈488 ℃, 
nd=1.503 的玻璃, 则其建议玻璃成分及相应性质列

于表 3。模型中明显偏离预测范围的点, 在重测性质

后如果实测性质没有改变, 则有两种方法可以辨识

其误差来源。第一种是直接将其结构信息代入 C-S
模型, 反推该结构应该对应的组分是什么; 第二种

方法是将其实测性质代入 S-P 模型, 反推关键结构

单元后, 再用 C-S 模型刻画成分信息。如果性质测

试结果验证后确实是正确的, 那么这类反常点的异

常来源多为玻璃成分误差。为避免异常点数据影响

模型精度, 较好的做法是将其从建模数据中剔除, 
重新规划模型 , 这样反推得到的玻璃成分会更准

确。这亦是结构模型可以纠正实验误差的一个重要

作用, 也是成分模型无法实现的功能。 
 

 
 

图 3  化学稳定性的(a)C-P 与(b)S-P 拉曼模型 
Fig. 3  (a) C-P and (b) S-P Raman models of chemical stability 
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图 4  基于 S-P 模拟的 BL 化稳性改性玻璃预测值与实验值的比较 
Fig. 4  Predicted and experimental results of the chemical stability for the modified BL glass based on S-P modeling 

 
表 3  C-S-P 模型预测的玻璃成分及相应性质 

Table 3  Compositions and properties of the glass predicted by C-S-P model 
n2/(×

10–13, esu) 
WL/ 

(mgcm–2) Tg/℃ CTE 
/(×10–6, K–1) SiO2/wt% B2O3/wt% La2O3 

/wt% RO*/wt% R2O*/wt% Al2O3 
/wt% P2O5/wt% Obj

1.029 0.90 486.9 12.18 2.16 2.81 0.91 13.59 10.74 11.58 59.17 0.99
1.023 0.92 486.7 12.28 1.93 2.96 1.08 13.61 10.77 11.60 59.27 0.99
1.027 0.88 487.0 12.26 1.89 3.04 1.27 13.59 10.74 11.58 59.15 0.98
1.024 0.94 488.0 12.21 2.05 2.97 0.89 13.60 10.75 11.59 59.21 0.98
1.027 0.90 487.4 12.22 2.19 2.95 1.08 13.57 10.73 11.56 59.09 0.98
1.027 0.93 486.0 12.28 2.03 2.78 1.21 13.62 10.77 11.60 59.30 0.98

*RO and R2O represent specific alkaline earth metals and alkali metal oxides, respectively 
 
2.2  掺镱磷酸盐激光玻璃的光谱性质改性模

拟设计 
文献[10]详细叙述了如何在 GeO2 改性的掺镱

氟磷玻璃中进行光谱性质结构模拟的全部过程, 也
是首次报道的使用结构基因模拟法成功进行复杂玻

璃系统准确预测光谱性质的研究。这里以 C-P 模型

难以模拟的取代型玻璃系统 (70-X)P2O5-10B2O3- 
10BaO-3Al2O3-3Nb2O5-4K2O-XSiO2-1.25 Yb2O3 (X= 
0, 2, 5, 10, 20) (PS 玻璃)为例, 说明 C-S-P 模拟法的

实用性。以红外光谱为例, 对所有样品进行性质和

结构测试和光谱分峰(共分出 15 个子峰), 并计算各

分峰的积分面积 A1-15。为了简化演示过程, 表 4 仅

列出了对 PS 玻璃设计最重要的性质, 分别是发射

截面、转变温度和 Stark 分裂, 并标出了样品根据

ICP 测试结果计算的样品中 Yb3+离子的浓度。 
以 X=0、2、5 和 20 的玻璃进行结构建模, 以 

表 4  PS 玻璃性质 
Table 4  Properties of PS glass 

Sample 
Yb3+ (ICP)/

(×1020, 
ionscm–3)

σemi/pm2 Tg/℃ Stark 
splitting

PS0 2.40 0.50 477 639 

PS2 2.38 0.48 441 651 

PS5 2.46 0.50 462 769 

PS10 2.32 0.53 503 786 

PS20 2.17 0.57 509 814 

 
X=10 的玻璃为验证样品。对 X=0、2、5 和 20 的玻

璃进行红外分峰处理, 得到与表 2 类似的各分峰积

分面积。依据这些结构信息分别建立 C-S 及 S-P 模

型, 然后设计目标性质为 Tg=503 ℃, σemi=0.53 pm2, 
Stark splitting=786 cm–1 的玻璃成分(即 PS10)。如  
图 5 所示, 将所设计性质输入刻画器(玻璃设计基因 
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库), 并赋予所要求的各性质一定允许范围的标准

偏差。结果显示 , 在模拟意愿达到 0.99911(即
99.911%的设计可行性)的时候, 玻璃的性质应为 Tg= 
501.5 ℃, σemi=0.5306 pm2, Stark splitting=786.3 cm–1, 
此时的 SiO2 含量应该为 10.13mol%, 这非常接近

PS10 样品中的 SiO2=10mol%的实际值。 
作为比较, 图 6 给出了该目标性质的 C-P 模型

设计结果。图 6(a)是设计成分 SiO2的含量为 10mol%
时对应的设计性质, 可见模拟意愿仅为 0.7, 所需性

质无法满足要求。图 6(b)是提高模拟意愿到最高值, 
此时SiO2的含量为 13mol%, 模拟意愿为 0.85, 性质

同样无法达到设计要求。C-P 模型的模拟结果甚至

不如从成分–性质线性关系中直接量取的数值, 如
图 7 所示。 

 

 
 

图 5  由模拟器设计的满足设计性质的玻璃特定结构基团组分(Ai) 
Fig. 5  Simulator designed special structural group distributions (Ai) in the glass to meet required properties 

 

 
 

图 6  设计成分为 SiO2=10mol%时对应设计性质(a)和最高模拟意愿对应的 P2O5 值对应性质(b)的 C-P 模型图 
Fig. 6  Designed results of C-P model  

(a) Properties with SiO2=10mol%, (b) Properties with P2O5 mol% under the highest aspiration 
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图 7  Tg、Stark 分裂和发射截面的线性估计值 
Fig. 7  Linear estimated values for Tg, Stark splitting and emission cross section 

 
 
 

3  结论 

本工作提出了一种玻璃的“基因结构”模拟设计

法, 简称 C-S-P 模拟法。该方法利用玻璃的结构信息

构建成分和性质之间的关系, 建立成分–结构–性质

模型, 进而准确设计符合目标性质的玻璃成分, 达
到智能玻璃设计的目的。这种方法不仅可以运用于

系统的玻璃模拟数据库的建设, 而且在常规的玻璃

实验中亦可方便使用。拉曼和红外光谱能够提供很

好的结构模拟要素, 并以磷酸盐激光钕玻璃的化学

稳定性成分微调改进实验的无规律实验结果, 同时

以改进掺镱磷酸盐玻璃光谱性质实验为案例, 演示

了 C-P 与 S-P 模拟的差异以及 C-S-P 方法的模拟过

程。除常规性之外, C-S-P 模型可以对 C-P 模型难以

模拟的、具有非线性变化特点的光谱激光性质和化

学稳定性等进行准确模拟和预测, 并且不受玻璃成

分设计方式的限制。每一种玻璃系统的 C-S-P 模型数

据库皆可逐步采集、补充及完善, 以此推进玻璃材料

的高效、迅捷、准确的设计进程。具体的建模演示除

文献[10, 16]外, 将在后续文章中做进一步介绍。 
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