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地球内核超离子态铁合金及其效应

何    宇，孙士川，李和平
（中国科学院地球化学研究所,  中国科学院地球内部物质高温高压重点实验室,  贵州 贵阳　550081）

摘要：超离子态介于固态与液态之间，被认为广泛存在于地球和行星内部。计算研究发现，

在地球内核温度压力条件下，铁-氢、铁-碳、铁-氧合金处于超离子态，表现为氢、碳、氧等元素在

固态铁合金中像液体一样快速流动。流动的轻元素导致铁合金软化及地震波速降低，与地球物

理观测到的内核密度亏损和低剪切波速的特征一致。内核超离子态铁-氢合金可以与地磁场发

生相互作用，在偶极地磁场的驱动下形成定向排列组构，从而解释了内核的各向异性结构成

因。内核超离子态铁-轻元素合金的发现更新了人们对内核物态的认知，对掌握地球内核的结

构、组成和演化以及内核结构与地球磁场的关系等具有重要意义。
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1834 年，法拉第首次在 Ag2S 和 PbF2 中观察到了固体中的离子输运电导现象[1]。随后，通过电导率

实验发现了高温下 AgI 的电导率快速增大现象[2]。这类物质的高电导率是由固体中部分离子在晶格中

快速流动所致，因而被称为快离子导体或超离子态物质。超离子态物质介于固态与液态之间，由固态

的晶格骨架与快速流动的离子组成，快速流动的离子表现出无序的亚晶格。鉴于其超高的离子电导率

以及高效率可调控等特征，超离子态物质被广泛地应用于各种能源、传感器和电池材料。

1988年，经典分子动力学首次从理论上预测了高温高压下超离子态冰的存在[3]。30年后，Millot等[4]

通过激光束轰击液态水滴的 X 射线衍射（X-ray diffraction，XRD）谱，确定了具有面心立方结构的超离子

相—冰ⅩⅧ。在超离子态冰中，氧离子在晶格格点上振动，表现出固体的性质；而质子可以在晶格中

快速扩散，表现出液体的性质。超离子态冰被认为广泛存在于冰巨星内部，其特殊的性质被认为影响

了冰巨星的内部结构和磁场[5–6]。除了超离子态冰，高温高压实验和理论计算还验证或预测了一系列富

氢超离子态物质，包括氦-冰化合物[7]、氨[8]、氯化氢[9]、含水硅酸盐[10]、含水石英[11] 和羟基氧化铁[12] 等。

或许，H 在固体材料中的快速扩散是高温高压下的一种普遍特征，这对于认知行星内部的物质组成和

性质具有重要价值。

在地球内部，水以含水矿物及其高压相的形式存在，掌握地球内部水的赋存形式和循环对于认知

地球演化、宜居性形成和环境变化等具有重要意义。Hou等[12] 利用高温高压原位测试技术和计算模拟

方法验证了黄铁矿结构含水相 FeO2H 可以在下地幔的条件下转变成超离子态，拥有接近金属的电导

率，为探索下地幔水的分布提供了全新视野。

地球内核主要由 Fe-Ni 合金组成，并包含多种轻元素，如 Si、C、H、S、O 等。研究发现，轻元素杂

质对合金的物理和化学性质产生显著影响，因此，研究 Fe-轻元素合金的力学性质并与地球物理观测值

比较成为约束地球内核结构和组成的重要手段。已有综述对内核 Fe-轻元素合金研究进行了系统性总

结[13–14]，然而，以往的研究很少考虑轻元素扩散的影响，为此，本研究主要结合超离子态 Fe-轻元素合金
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的最新研究结果，探讨轻元素扩散对铁合金弹性性质的影响及其与地磁场的相互作用机制和各向异性

内核结构成因。 

1    地球内核组成与结构

地球内核位于地球中心，是地球内部最神秘的区域。内核由液态外核固化而成，内核固化所形成

的潜热以及释放的轻质化合物所产生的浮力被认为是驱动外核对流并产生地球磁场的主要动力，因而

研究地球内核组成、结构和动力学过程对于认知地球磁场的运行机制和演化至关重要。内核处于极端

的高温高压环境（温度 5 000～6 000 K，压强 330～364 GPa），这为研究内核的物质性质带来了巨大的挑

战。Birch[15] 首次从矿物学的角度给出了内核是固态的证据，并认为内核主要由 Fe-Ni 合金组成。然

而，对于内核温压下稳定的 Fe-Ni 合金结构目前仍存在争议，在接近内核温度和压力的静高压和动高压

实验中都观测到了六方结构（hexagonal close-packed，hcp）的铁合金相 [16–18]，但是计算结果显示，在接近

熔化温度下，体心立方（body-centered cubic，bcc）结构具有更好的稳定性 [19–21]。Ni 或者其他轻元素的存

在将对 Fe 的稳定结构产生影响。无论是 hcp 结构还是 bcc 结构，其密度依然大于内核密度，表明内核

存在一定量的轻元素，其中 C、H、O、S、Si 被认为是最有可能存在于内核的轻元素。研究 Fe-Ni-轻元

素合金的性质并与地震学观测结果对比成为约束内核中轻元素种类和含量的重要方法。

地震学观测表明，地球内核表现出异常的地震波速特征，主要体现为低的横波波速（3.6 km/s）和高

的泊松比（μ= 0.44） [22]。除此之外，内核还表现出复杂的不均一性和各向异性特征 [23–25]。各向异性特征

表现为地震波沿南北极方向的速度高，沿赤道面方向的速度低 [25]，并且这种各向异性随着深度的变化

而变化，东、西半球之间存在差异，特别在内核最深处还有一个最内核，其慢轴方向与极轴方向呈

45°～55°偏转 [25–27]。内核还表现出显著的时变特征，在数十年的观测中就发现了明显的变化 [28]。随着

观测时间的增加，内核展现出更多难以理解的特征，且各特征之间的联系也不明显，为理解内核复杂的

各向异性成因带来了巨大挑战。

近期，H 被考虑存在于地球内核中。一方面，高压下 H 在 Fe 中有较高的溶解度，可形成一系列

FeH、FeH2、FeH3 和 FeH5 合金 [29–30]；另一方面，无论是早期地球的核幔分异过程，还是现今地球内部的

氢循环过程，H 都倾向于溶入液态 Fe 核中，使得地核成为地球内部的重要氢储库[31–33]。在地球内核中，

H 存在于铁合金的间隙位，并随着温度的升高发生超离子态转变。在超离子态 Fe-H 合金中，H 可以快

速扩散，表现出类似于液体的性质。除了 H 以外，C 和 O 也可以在铁合金的间隙位发生快速扩散。超

离子态铁合金表现出介于固态与液态之间的特殊性质，为认知内核中的物质组成以及地磁场驱动下内

核复杂的不均一性成因带来了全新认知[34–38]。 

2    超离子态铁-轻元素合金
 

2.1    轻元素在铁合金中的扩散

大量实践证明，几乎所有金属材料都有不同程度的吸氢倾向。H 扩散进入金属内部，使材料的机

械性能降低，引起脆性断裂，该现象被称为氢脆。研究发现，H 在大多数金属中可以像液体一样快速扩

散，即使在室温下，H 在 Fe、V 等金属中的扩散系数仍高达 10−4 cm2/s，扩散活化焓仅为 0.04 eV。在高温

下，C在金属中也有较高的扩散系数，相应的扩散活化焓为 0.84 eV（见图 1）[39]。

在高压下，H在金属中的溶解度显著提高。比如，Fe可以与 H反应形成一系列 Fe-H合金，然而，这

些含氢合金中 H的扩散性质及其效应却很少被研究。

基于密度泛函理论的第一性原理分子动力学（ab initio molecular dynamics，AIMD）方法被广泛应用

于固体内部的扩散性质和微观机制研究。AIMD 的计算过程为：通过对超胞施加一定的温度使其中的

离子运动，模拟结束后统计离子在模拟过程中所遍历的空间位置，并由此计算其扩散性质。该方法已

被广泛应用于金属中杂质的扩散性质、锂离子电池材料中离子的输运性能等研究。
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评价离子扩散性质的一个重要指标是均方位

移（mean square displacement，MSD），其定义为 

⟨[r(t)]2⟩ = 1
N

N∑
i=1

⟨[ri(t+ t0)− ri(t0)]2⟩ (1)

ri(t)式中：N 为同类离子的个数， 为 t 时第 i 个离子

的位置，t0 为起始时间。MSD 反映离子在材料中

的扩散动力学。MSD 较大，说明离子扩散速率较

高；反之，则说明离子扩散速率较低；如果 MSD 不

随时间变化，则说明离子在平衡位置附近振动。

扩散系数 D 可表示为 

D = lim
0→∞

{
1

2dt
⟨[r(t)]2⟩

}
(2)

式中：d 为离子在晶格中扩散的维度。因此，扩散

系数可由MSD与时间关系的线性拟合得到。不同温度下计算得到的扩散系数可由 Arrhenius公式拟合 

D = D0exp
(
−∆H

kBT

)
(3)

式中：D0 为指前因子，ΔH 为扩散活化焓，kB 为玻尔兹曼常数，T 为温度。

关于轻元素缺陷的浓度：H 在高压下可溶于固态 Fe，其质量分数超过 1%[40]；在约 211 GPa 压力下，

C 在 hcp-Fe 中的溶解度约为 1%[41]；而内核温压下，Fe 中的 O 浓度较低，但仍有必要考虑间隙位的氧缺

陷对铁合金性质的影响 [42]。为了与地震学观测的内核密度匹配，选取了 FeH0.25 （H 的质量分数为

0.45%）、FeO0.062 5 （O 的质量分数为 1.75%）和 FeC0.062 5（C 的质量分数为 1.33%）合金进行 AIMD 模拟，其

中杂质元素位于 hcp-Fe 的间隙位，根据式 (1)，可以获得相应原子的 MSD，如图 2 所示。在内核温压下，

上述合金均处于超离子态，表现为轻元素（H、O、C）的 MSD 随着时间的增加而线性增大，而 Fe 的

MSD 不随时间变化。在更高温度下，Fe 的 MSD 开始随着温度的升高而增大，表明体系转变为液态。

在液态合金中，轻元素的 MSD 并没有明显的增加，表明轻元素在超离子态和液态合金中的扩散速率

相同。
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图 2    超离子态和液态下 Fe-C、Fe-H、Fe-O合金中 Fe和轻元素（C、H、O）的MSD随模拟时间的变化关系
Fig. 2    MSD-time curves of light elements (C, H, and O) in superionic and liquid Fe-C, Fe-H and Fe-O alloys

 

通过计算不同温度下的扩散系数 D，可以由式 (3) 拟合扩散系数与温度的关系，如图 3 所示，由此

计算得到扩散活化焓（ΔH）。结果表明，H、O、C 在 hcp-Fe 中的扩散活化焓接近 1.5～2.0 eV，远高于常

压下的扩散活化焓（见图 1），因此，高压下的超离子态转变温度（Ts）比常压下高很多。根据表 1 所列的

拟合参数进行外推，可得到低温下的扩散系数，依据扩散系数随温度的变化关系可估算 Ts。基于
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图 1    常压下 H和 C在金属中的扩散系数

随温度的变化关系[39]

Fig. 1    Diffusion coefficients of H and C in different
metals versus temperature at normal pressure[39]
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Li2O 超离子态转变时 Li 离子的扩散系数（约 10−6 cm2/s） [43]，将轻元素扩散系数达到 10−6 cm2/s 时的温度

确定为 Ts。如表 1 所示，FeH0.25、FeO0.062 5 和 FeC0.062 5 的 Ts 在 2 000～2 600 K 之间。在内核温压下，H 在

FeH0.25 中的扩散系数约为 10−3 cm2/s，而 O和 C的扩散系数约为 10−4 cm2/s。
  

表 1    H、O、C 在超离子态铁-轻元素合金中的

扩散活化焓和超离子态转变温度

Table 1    Diffusion enthalpy of H, O, and C
in superionic Fe-light element alloys and
their superionic transition temperatures

Alloy Pressure/GPa D0/(cm2·s−1) ΔH/eV Ts/K

FeH0.25

260 0.148 1.58 2 000

360 0.317 2.14 2 230

FeO0.062 5

260 0.079 1.62 2 350

360 0.067 1.72 2 630

FeC0.062 5

260 0.087 1.83 2 600

360 0.074 1.60 2 360
  

2.2    超离子态铁合金的弹性性质

超离子态转变显著影响物质的力学性质。鉴于超离子态体系中的离子扩散效应，为了研究超离子

态铁合金的弹性性质，需要采用基于第一性原理的 AIMD。通过有限应变方法 [44–45]，将应变控制在

1% 以内，从而计算应力-应变关系，并精确求解晶体的弹性系数。弹性模量是一种从平面角度描述晶

体的可观测量，在弹性体中施加任意方向（平面）的拉伸、压缩或剪切等形变，将产生抵抗形变的应力。

因此，弹性属性可以用一个四阶张量描述 

σi j = Ci jklεkl (4)

σi j εkl Ci jkl Ci jkl式中： 为应力张量， 为应变张量， 为四阶弹性模量。根据 的对称性，式 (4)可简化为 

σi = Ci jklεkl (5)

在晶体中，主要关心 a、b、c 轴的轴向平面拉伸压缩过程以及垂直轴向平面的剪切过程，因而式 (5)
可进一步展开为  

σ1

σ2

σ3

σ4

σ5

σ6


=


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

ε1

ε2

ε3

ε4

ε5

ε6


(6)

对于任意给定平面以及变形方向，其应力-应变关系都满足胡克定律形式 

∆σ = k∆ε (7)

k ∆σ ∆ε

ε

式中： 为弹性系数， 为应力， 为应变。对体系施加形变，然后获取应力，便可求得体系的弹性系

数。本理论计算中，各个方向的应变 分别施加±0.010、±0.005、0（静水压结构），即 

a′ = a (I+ε) (8)

a a′ ε I式中： 为三阶晶胞参数矩阵， 为施加形变后的三阶晶胞参数矩阵， 为施加的形变张量， 为三阶单位

矩阵。将得到的应力-应变数据用式 (8)进行中心差分线性拟合，可以得到体系的独立弹性常数。

为了利用矿物学研究结果进一步分析和约束深部成分和组构，需要计算高温高压下多晶矿物的地
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扩散系数随温度的变化关系

Fig. 3    Diffusion coefficients of C, H, and O in hcp-Fe
versus temperature at 260 and 360 GPa
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震波横波波速、纵波波速等，为此需要确定这些晶体的实际生长和排布方式。Voigt[46]、Reuss[47] 以及

Hill[48] 先后提出了矿物在地下可能的排布模型，进而计算出多晶体系的体积模量（B）和剪切模量（G）。

其中，Hill 模型应用得最广泛，然而，对于深部地球下地幔和地核，通常选用 Voigt 模型。在获得有效的

体积模量（B）、剪切模量（G）和密度（ρ）之后，可以进一步计算多晶模型的地震波速 

vP =

√
1
ρ

(
B+

4G
3

)
(9)

 

vS =
√

G/ρ (10)
 

vϕ =
√

B/ρ (11)

vP vS vϕ式中： 、 、 分别为纵波波速、横波波速和体波波速。这里得到的波速均为近似模型得到的平均波

速，可以与地球观测和反演数据的平均模型作比较。然而，地球内部常常存在各向异性结构，这时需要

求解 Christoffel方程[49] 获取各向异性方位波速  ∣∣∣Ci jkl njnl−ρv2δik

∣∣∣ = 0 (12)

δik δ式中： n为波的传播方向，v 为波速， 为  函数。

通过求解方位地震波速，可以解出地震纵波和横波的各向异性指数 Av 

Av =
200(vmax− vmin)

vmax+ vmin
(13)

式中：vmax 和 vmin 为波速的最大值和最小值。

C11

Hull 等 [50] 通过实验测量发现，Li2O 在温度超

过 1  300 K 时发生超离子态转变，导致弹性常数

发生明显的软化。然而，传统准谐近似方法

（quasi harmonic approximation，QHA）以及经典分

子动力学模拟无法复现 Li2O 的弹性软化特征。

AIMD 方法却可以很好地复现实验测量结果，证

实了 AIMD 方法在计算存在离子扩散或强非谐效

应的体系弹性时的可靠性[51]。

利用上述方法，可以计算内核温压下超离子

态铁合金的地震波速及其各向异性。计算研究发

现，FeH0.25、FeO0.062 5 和 FeC0.062 5 的波速随着温度的

升高而下降，当温度高于 3 000 K 时，超离子态转

变导致波速加速降低。轻元素扩散对波速具有显

著的影响，如图 4 所示。另外，FeH0.25 的泊松比为

0.41，FeC0.062 5 和 FeO0.062 5 的泊松比均为 0.43，都非

常接近 PREM模型的计算结果。

研究发现，铁合金的预熔融效应也可以导致

铁及铁合金波速的快速下降，从而解释了内核低

横波波速特征。Martorell 等[52] 计算了 hcp-Fe 的地

震波速，发现当温度接近熔化温度时，其地震波速

随温度的升高而加速下降，与地震学观测值一

致。然而，其计算的温度达到 7 200 K 以上，高于

实验和理论计算预测的铁的熔点 [ 5 3 –5 6 ]。近期，

Zhang 等 [57] 利用动高压实验和理论计算研究了
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图 4    360 GPa下超离子态 hcp相 FeH0.25、FeO0.062 5 和 FeC0.062 5

的纵波波速（vP）和横波波速（vS）随温度的变化（文献中的计

算结果：hcp-Fe的波速和预熔化效应（蓝色）[52]、6 600 K时

bcc-Fe的波速（橙色）[58]、5 000 K时 bcc-Fe13Si3 的 Voigt模
型波速（青色）以及 Voigt-Ruess-Hill（VRH）波速（紫色）[59] ）

Fig. 4    Compressional (vP) and shear (vS) wave velocities in
hcp-FeH0.25, hcp-FeO0.062 5 and hcp-FeC0.062 5 as a function of

temperature at 360 GPa upon superionic transition (In
comparison with previous calculation results of pure hcp-Fe
with the effect of pre-melting (blue symbols)[52], seismic

velocities in bcc-Fe at 6 600 K (orange symbols)[58], and seismic
velocities in bcc-Fe13Si3 at 5 000 K with Voigt and Voigt-Ruess-
Hill (VRH) model, respectively (cyan and purple symbols)[59].)
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hcp-Fe 的预熔化效应对地震波速的影响，发现当温度接近熔点时，晶格中的 Fe 原子发生协同扩散，导

致地震波速降低，从而解释了内核的地震波速特征。

计算研究发现，bcc-Fe 具有比 hcp-Fe 更显著的协同扩散现象，并且其纵波和横波波速都显著低于

hcp-Fe[58–60]。Wu等[59] 认为，由于内核存在显著的各向异性结构，Voigt模型会高估各向异性排布铁合金

的平均剪切模量，如果选用 Ruess 模型或 Hill 模型，那么计算得到的剪切波速和泊松比都与观测值非常

接近，如图 4所示。

除了超离子态，单质铁的预熔化效应和 bcc 相都可以解释内核的低横波波速和高泊松比特征。因

此，无法仅依靠内核的地震波速和密度对内核的晶体结构、化学组成及低波速机理进行有效约束。有

趣的是，地震学观测还发现内核存在许多难以解释的谜团，包括各向异性、东西半球变化、地震波衰减

及其时变性质等。了解上述特征的成因成为认知内核组成、结构及其动力学过程的关键。 

2.3    超离子态铁合金与地磁场的耦合作用以及内核各向异性结构成因

地震学观测显示，地球内核具有显著的各向异性结构，表现出柱状对称性，快轴方向与地球自转轴

方向一致，慢轴方向平行于赤道面，各向异性指数约为 2%～3%。此外，内核各向异性还具有随深度和

经度变化的复杂特征。前人研究认为，各向异性结构是由内核中晶格定向排布（lattice preferred orientation，
LPO） [61–63] 或内核中存在形状定向排布（shape preferred orientation，SPO）的液态铁合金所致 [64]。LPO 可

能是凝固时枝晶生长所致，也可能是外力作用下形成的各向异性组构。本课题组在近期发表的综述[65]

中对相关机理进行了梳理，在此不再赘述。

通过第一性原理计算发现 [36]，随着温度升高（0～6 000 K），六方相 Fe-H 合金的纵波波速各向异性

也发生变化。当温度从 0 K 升高到 4 000 K 时，沿着 c 轴方向的纵波波速逐渐减小，纵波各向异性指数

（式 (13)）下降，达到最小值 3.9%；当温度从 4 000 K 升到 6 000 K 时，a 轴逐渐成为波速最快的方向，各向

异性指数逐渐增大，6 000 K 时达到 5.3%。除了温度的影响，增加 H 的含量同样导致纵波最快传播方向

的转变。该特性明显不同于内核温压下其他 hcp 结构铁合金的各向异性特征，可能是由于 ab 平面内间

隙位 H离子的排布所引起。

除了地震波速的各向异性，超离子态 Fe-H 合金还表现出 H 离子扩散的各向异性，其中 H 沿 c 轴方

向扩散的活化焓较低。深度势能分子动力学模拟也显示，在外电场的作用下，当 c 轴方向与电场方向

平行时，最有利于 H 扩散，且体系的自由能最低。因此，若 H 离子在电场作用下发生定向扩散，其与晶

格将发生相互作用，并在晶格内部产生内应力，在内核的高温环境下内应力可导致重结晶，使体系自由

能最小化，即 c 轴方向平行于电场方向排布。

基于此全新机理，结合地磁场（电场）在内核的分布特征，如图 5[22, 27, 36, 66–67] 所示（ξ为地震波路径与
 

(a) (b) (c)

BT BP

ξ

PK
IK

P

Rotation axis
FeH0.25AEP
FeH0.25IEP
PKPab-PKIKP
PKPab-PKIKP SSI data

FeH0.25AEP
FeH0.25IEP
PKIKP (920−1 221 km)
PKPab-PKIKP (920−1 221 km)
PREM (1 221 km)

0.04

0.02

0

−0.02

12.0

11.8

11.6

11.4

11.2

11.0

10.8

10.6

δt
/t

v P
/(k

m
·s

−1
)

0 30 60
ξ/(°)

90 0 30 60
ξ/(°)

90

图 5    (a) 内核中地磁场示意图以及随深度变化的各向异性构造变化[36]，(b) 蓝色区域的超离子态波速模型

与观测值的对比[66]，(c) 最内核（绿色区域）模型波速与观测值的对比[22, 27, 67]

Fig. 5    (a) Schematic diagram of poloidal and toroidal geomagnetic field in the inner core (IC) and depth-dependent anisotropic
texture change[36]; (b) the superionic model at the depth of blue area in comparison with geophysical observation data[66];
(c) the superionic model of innermost inner core (green area) in comparison with geophysical observation data[22, 27, 67]
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自转轴的夹角，δt/t 为地震波速的走时残差），可以将超离子态 Fe-H 合金的 c 轴方向沿内核中的电场方

向排布，构建各向异性模型。在内核表面，环形磁场（BT）与极向磁场（BP）的共同作用使晶格无法形成

定向排布。随着深度的增加，仅 BP 可以扩散至内核深部，相应的电场方向应垂直于 BP，导致超离子态

合金的 c 轴垂直于自转轴排布，形成各向异性结构，从而解释了地震学观测的内核各向异性特征。 

3    结　论

第一性原理计算研究表明，在地球内核温压下，六方相 Fe-H、Fe-C、Fe-O 合金以超离子态存在，表

现为 H、C、O 等轻质元素像液体一样在 Fe 晶格中流动。超离子态转变导致弹性软化和地震波速变慢，

并与观测结果相符。在电场的驱动下，超离子态 Fe-H 合金中的 H+离子可以发生定向迁移，产生内应

力，并驱动晶体的各向异性排布。结合内核的地磁场分布，构建了地磁场驱动下的超离子态内核模型，

解释了内核极轴方向与赤道面方向的各向异性以及内核各向异性随深度的变化特征。至此，基于超离

子态模型，可以解释内核的诸多特征，包括密度亏损、低横波波速异常、各向异性和不均一性等。更重

要的是，地磁场与超离子态物质发生了显著的相互作用，导致内核结构的各向异性，为研究地磁场运行

机制提供了全新思路。
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Superionic Iron Alloys in Earth’s Inner Core and Their Effects
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（Key Laboratory of High-Temperature and High-Pressure Study of the Earth’s Interior, Institute of Geochemistry,
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Abstract:  Under the conditions of high temperature and high pressure, a series of materials transform into
superionic states, which fall between the solid and liquid states and are widely believed to exist in the interior
of  Earth  and exoplanets.  Computational  research has  found that  under  the  temperature  and pressure  of  the
Earth’s  inner  core,  iron-hydrogen,  iron-carbon,  and  iron-oxygen  alloys  transform  to  superionic  states,
manifested  as  elements  such  as  hydrogen,  carbon,  and  oxygen  flowing  rapidly  like  liquids  in  solid  iron
alloys.  The flowing light  elements  cause  softening of  Fe  alloys  and a  decrease  in  seismic  wave velocities,
explaining the characteristics of core density deficient and low shear wave velocity observed in geophysics.
The  superionic  iron-hydrogen  alloy  in  the  core  can  interact  with  the  geomagnetic  field,  forming  a  lattice
preferred  orientation  fiber  driven  by  a  dipole  geomagnetic  field,  explaining  the  origin  of  the  anisotropic
structure  in  the  inner  core.  The  discovery  of  superionic  iron-light-element  alloys  in  the  inner  core  has
updated our understanding of  the state  of  the inner  core,  and is  of  great  significance for  understanding the
structure, composition, and evolution of Earth’s inner core, as well as the relationship between the inner core
structure and the Earth’s magnetic field.
Keywords:  superionic state；Earth’s inner core；Fe alloy；anisotropic structure；first-principles calculations
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