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摘　 要: 颗粒增强金属基复合材料具有高模量、 高强度及高耐磨等优异性能ꎬ 其材料体系庞杂、 复合结构繁复ꎬ 力学性能指标

众多ꎮ 通过结构建模与力学模拟的系统研究ꎬ 能够有效揭示复合材料的构效关系与组织演变规律ꎬ 进而指导其设计、 制备、 加

工与应用全流程研究ꎮ 开展多尺度建模计算ꎬ 并与宏、 微观实验相融合ꎬ 以及利用以数据库技术、 高通量计算与大数据挖掘为

主要特征的材料信息学研究ꎬ 可实现金属基复合材料的“组分￣工艺￣结构￣性能”内禀关系的科学内涵描述ꎮ 首先回顾了颗粒增强

金属基复合材料建模计算的主要研究方法ꎬ 然后对其结构建模研究现状进行了介绍ꎬ 进而围绕界面特性与力学模拟进行了综合

述评ꎬ 最后对建模拟实结合材料基因工程技术的未来发展进行了展望ꎮ

关键词: 金属基复合材料ꎻ 结构建模ꎻ 界面行为ꎻ 力学模拟ꎻ 材料基因工程

中图分类号: ＴＢ３３１　 　 文献标识码: Ａ　 　 文章编号: １６７４－３９６２(２０２０)０３－０２１４－１２

Ｒｅｃｅｎｔ Ｐｒｏｇｒｅｓｓ ｉｎ Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ Ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ ａｎｄ Ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ
Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ Ｐａｒｔｉｃｌｅ Ｒｅｉｎｆｏｒｃｅｄ Ｍｅｔａｌ Ｍａｔｒｉｘ Ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓ
ＹＵ Ｙａｎｇꎬ ＳＵ Ｙｉｓｈｉꎬ ＢＥＲＴＨＥＬＯＴ Ｙａｎｎꎬ ＯＵＹＡＮＧ Ｑｉｕｂａｏꎬ ＧＵＯ Ｑｉａｎｇꎬ ＺＨＡＮＧ Ｄｉ

(Ｓｔａｔｅ Ｋｅｙ Ｌａｂｏｒａｔｏｒｙ ｏｆ Ｍｅｔａｌ Ｍａｔｒｉｘ Ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓꎬ Ｓｈａｎｇｈａｉ Ｊｉａｏ Ｔｏｎｇ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙꎬ Ｓｈａｎｇｈａｉ ２００２４０ꎬ Ｃｈｉｎａ)

Ａｂｓｔｒａｃｔ: Ｐａｒｔｉｃｌｅ ｒｅｉｎｆｏｒｃｅｄ ｍｅｔａｌ ｍａｔｒｉｘ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓ (ＰＲＭＭＣｓ) ｐｏｓｓｅｓｓ ｅｘｃｅｌｌｅｎｔ ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｓｕｃｈ ａｓ ｈｉｇｈ
ｍｏｄｕｌｕｓꎬ ｈｉｇｈ ｓｔｒｅｎｇｔｈ ａｎｄ ｈｉｇｈ ａｂｒａｓｉｏｎ ｒｅｓｉｓｔａｎｃｅꎬ ｗｈｉｃｈ ｏｗｎ ｔｏ ｔｈｅ ｃｏｍｐｌｉｃａｔｅｄ ｍａｔｅｒｉａｌ ｓｙｓｔｅｍｓꎬ ｃｏｍｐｌｅｘ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ａｎｄ ｎｕｍｅｒｏｕｓ ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｉｎｄｅｘｅｓ. Ｔｈｒｏｕｇｈ ｔｈｅ ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅ ａｎｄ ｓｙｓｔｅｍａｔｉｃａｌ ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｓ ｏｆ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ
ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ ａｓ ｗｅｌｌ ａｓ ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎꎬ ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ￣ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ａｎｄ ｍｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｅｖｏｌｕｔｉｏｎ ｉｎ ＰＲＭＭＣｓ ｃａｎ
ｂｅ ｆｉｇｕｒｅｄ ｏｕｔꎬ ｔｈｕｓ ｐｒｏｖｉｄｉｎｇ ｇｕｉｄａｎｃｅ ｔｏ ｔｈｅ ｏｖｅｒａｌｌ ｒｅｓｅａｒｃｈ ｏｎ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｄｅｓｉｇｎꎬ ｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎꎬ ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ ａｎｄ ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ.
Ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ｍｕｌｔｉ￣ｓｃａｌｅ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎ ａｎｄ ｍａｃｒｏ￣ / ｍｉｃｒｏｓｃｏｐｉｃ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｔｅｓｔｓꎬ ｃｏｍｂｉｎｉｎｇ ｗｉｔｈ ｍａｔｅｒｉａｌ ｉｎｆｏｒｍａ￣
ｔｉｏｎ ｒｅｓｅａｒｃｈ ｃｏｎｔａｉｎｉｎｇ ｄａｔａｂａｓｅ ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙꎬ ｈｉｇｈ￣ｔｈｒｏｕｇｈｐｕｔ ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ ａｎｄ ｂｉｇ ｄａｔａ ｍｉｎｉｎｇꎬ ｉｔ ｃａｎ ｂｅ ｃａｒｒｉｅｄ ｏｕｔ ｔｏ ｉｎｄｉ￣
ｃａｔｅ ｔｈｅ ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃ ｄｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎ ｏｖｅｒ ｔｈｅ ｉｎｔｒｉｎｓｉｃ ｒｅｌｅｖａｎｃｅ ａｍｏｎｇ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎꎬ ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇꎬ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｏｆ
ＰＲＭＭＣｓ. Ｉｎ ｔｈｉｓ ｐａｐｅｒꎬ ｔｈｅ ｃｏｍｍｏｎ ｒｅｓｅａｒｃｈ ａｐｐｒｏａｃｈｅｓ ｒｅｌａｔｅｄ ｔｏ ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ ａｎｄ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ
ＰＲＭＭＣｓ ａｒｅ ｆｉｒｓｔｌｙ ｒｅｖｉｅｗｅｄꎬ ｗｈｉｌｅ ｔｈｅ ｒｅｓｅａｒｃｈ ｐｒｏｇｒｅｓｓ ｏｆ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ ｏｆ ＰＲＭＭＣｓ ｉｓ ｓｕｂｓｅｑｕｅｎｔｌｙ ｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄ.
Ａｆｔｅｒｗａｒｄｓꎬ ｔｈｅ ｃｕｒｒｅｎｔ ａｃｈｉｅｖｅｍｅｎｔｓ ｏｎ ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ ａｎｄ ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ＰＲＭＭＣｓ ａｒｅ ｓｕｍｍａｒｉｚｅｄ.
Ｆｉｎａｌｌｙꎬ ａｎ ｏｕｔｌｏｏｋ ｔｏ ｔｈｅ ｆｕｔｕｒｅ ｏｆ ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ ＆ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ＰＲＭＭＣｓ ｃｏｍｂｉｎｉｎｇ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｇｅｎｏｍｅ Ｉｎｉｔｉａｔｉｖｅ ｉｓ ｐｒｏｐｏｓｅｄ.
Ｋｅｙ ｗｏｒｄｓ: ｍｅｔａｌ ｍａｔｒｉｘ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓꎻ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｍｏｄｅｌｌｉｎｇꎻ ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ ｂｅｈａｖｉｏｒꎻ ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎꎻ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｇｅ￣
ｎｏｍｅ Ｉｎｉｔｉａｔｉｖｅ

1　 前　 言

颗粒增强金属基复合材料 ( ｐａｒｔｉｃｌｅ ｒｅｉｎｆｏｒｃｅｄ ｍｅｔａｌ
ｍａｔｒｉｘ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓꎬ ＰＲＭＭＣｓ)具有高强度、 高模量、 高导

热、 低膨胀及高耐磨等优异的综合力学性能ꎬ 以及传统

金属合金无可比拟的可设计性ꎬ 在航空航天、 交通运输

与能源环境等领域呈现出巨大的应用潜力[１] ꎮ 早期的

ＰＲＭＭＣｓ 研究多集中在铝基复合材料方面[２] ꎬ 后逐渐拓

展到镁基、 钛基、 铜基、 铁基及镍基等体系中ꎻ 以 ＳｉＣ、
Ｂ４Ｃ 和 ＴｉＣ 等为代表的微米颗粒增强金属基复合材料是



　 第 ３ 期 俞　 洋等: 颗粒增强金属基复合材料的结构建模与力学模拟研究进展

持续的重点研究对象[３] ꎻ 以 ＣＮＴ、 石墨烯等为代表的高

性能纳米相增强金属基复合材料近年来发展迅速ꎬ 通过

构型设计、 界面协调、 变形加工与构￣效关系等研究能够

实现新型 ＰＲＭＭＣｓ 的工程设计与应用需求[４－９] ꎮ 与此同

时ꎬ 还可以通过微米尺度与纳米尺度颗粒的跨尺度混杂

增强ꎬ 协同提升金属基复合材料的综合力学性能[１０－１２] ꎮ
ＰＲＭＭＣｓ 复合体系结构庞杂ꎬ 为传统实验、 测试表征与

机制分析等研究带来了极大的困难ꎬ 受限于制备、 表征

与测试等诸多因素ꎬ “试错法”实验研究成本昂贵且效

率低下ꎬ 难以开展针对不同 ＰＲＭＭＣｓ 的复合构型、 界

面特征与力学性能之间耦合关系的深入而系统的研究ꎮ
借助于计算材料学与材料基因工程研究方法的迅猛发展

与技术突破ꎬ 可以有效地通过高通量表征、 高通量计算

与数据库技术相结合ꎬ 弥补传统实验研究的不足ꎬ 高效

地揭示 ＰＲＭＭＣｓ 研究中的复杂问题ꎬ 积极寻求高性能

ＰＲＭＭＣｓ 的设计准则与研发范式[１３] ꎮ 近 ３０ 年来ꎬ 与

ＰＲＭＭＣｓ 结构建模与力学模拟相关的文献数量和引用频

次大幅攀升ꎬ 关注度持续上升(如图 １ 所示)ꎬ 通过建模

模拟及相关手段(如材料基因工程、 机器学习与数据挖掘

等)对 ＰＲＭＭＣｓ 开展研究逐渐兴起ꎮ
本文首先回顾了 ＰＲＭＭＣｓ 建模计算研究方法概况ꎬ

然后对 ＰＲＭＭＣｓ 结构建模、 界面特性与力学模拟研究进

展进行了述评ꎬ 重点介绍了作者所在课题组的相关工作ꎬ
进而详述了基于材料基因工程技术的研究进展ꎬ 最后对

ＰＲＭＭＣｓ 的结构建模与力学模拟研究工作进行了展望ꎮ

2　 模拟计算方法

2􀆰 1　 理论解析方法

金属基复合材料的早期模拟研究多以细观力学解析模

型为基础ꎬ 发展了基于 Ｅｓｈｅｌｂｙ 等效夹杂理论的自洽法、
广义自洽法、 Ｍｏｒｉ￣Ｔａｎａｋａ 方法和微分法等解析方法ꎬ 主

要研究材料的弹性常数并进行强度预测[１４]ꎮ Ｈｉｌｌ 将

Ｅｓｈｅｌｂｙ 等效夹杂理论和自洽模型相结合求解复合材料的

弹性模量ꎬ 当夹杂体积分数过高时ꎬ 自洽模型所预测的有

效弹性模量误差较大[１５]ꎻ 广义自洽模型由基体壳、 夹杂

和有效介质构成ꎬ 夹杂体积和基体壳外边界所围成的体积

之比刚好是复合材料的夹杂体积分数ꎬ 有效介质的弹性常

数与复合材料的实际弹性常数相同[１６]ꎻ Ｍｏｒｉ￣Ｔａｎａｋａ 方法

考虑了复合材料中增强相之间的相互作用ꎬ 认为增强相

上的应变等于复合材料基体的平均应变ꎬ 考虑了外部应

力场的作用效应[１７] ꎻ 微分法通过将等效模量增量和增强

相体积分数增量间的关系转化为确定等效模量的微分方

程ꎬ 求解后可得到复合材料的各种模量值ꎬ 仅适用于增

强相含量较低的复合材料[１８] ꎮ 上述基于等效夹杂理论的

图 １　 基于建模仿真技术的金属基复合材料研究论文数量和引用

频次统计: (ａ) １９８８~２０１８ 年金属基、 铝基复合材料建模仿

真研究相关论文数量年度分布ꎻ ( ｂ)１９８８ ~ ２０１８ 年金属基、

铝基复合材料建模仿真研究相关论文数量和引用频次总计ꎻ

(ｃ) １９８８~２０１８ 年金属基、 铝基复合材料建模仿真相关研

究论文引用频次年度分布
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理论解析方法虽然能够较好地预测金属基复合材料的弹

性模量与强度等基本力学特征ꎬ 却难以有效反映材料中

微观组织(如: 增强相种类、 尺寸、 含量、 形貌、 分布和

界面等)对宏观性能的影响规律ꎬ 进而在揭示微观组织对

复合材料强韧化和使役性能等的影响时也会遇到困难ꎮ
2􀆰 2　 数值计算方法

颗粒增强金属基复合材料的数值计算方法是根据实

际研究对象建立结构模型ꎬ 利用基本的力学理论和公式

推导出相应的数值解或近似解ꎬ 以求解相关力学问题的

方法ꎮ 目前常用的 ＰＲＭＭＣｓ 数值计算模拟方法主要包括

第一性原理方法、 分子动力学、 Ｍｏｎｔｅ￣Ｃａｒｌｏ 方法和有限

元法等ꎮ
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２􀆰 ２􀆰 １　 第一性原理方法模拟

第一性原理方法是在获得构成材料体系各元素的原

子种类基础上ꎬ 通过求解薛定谔方程来预测材料体系的

总能量、 电子结构、 稳定性和其他物理化学性质[１９] ꎬ 可

获得材料基态和激发态的大部分物理化学性质ꎬ 包括应

力场和结构稳定性等ꎮ 例如ꎬ 用第一性原理方法可以模

拟不同取向的双金属层间界面性能ꎬ 获得界面结合能、
电荷分布和电子结构ꎬ 并可筛选出能使界面结合能最大

和电子稳定性最高的界面原子取向组合[２０] ꎻ 此外ꎬ 第一

性原理方法还适用于研究材料的弹性模量、 固体能带、
电子性质、 固体相变、 粒子输运性质和低维材料物性等

基本的材料物性参数[２１] ꎮ 目前ꎬ 第一性原理方法主要适

用于微观结构上具有晶体对称性的材料研究体系ꎬ 通常

运用周期性边界条件可获得较好的预测结果ꎬ 而对于晶

体对称性差、 空间尺度大的材料体系(如金属基复合材

料)ꎬ 该模拟方法的适用性比较差ꎮ 而对金属基复合材料

的结构建模与力学模拟来说ꎬ 应关注和解决好以下问题:
① 所需建立的模型尺度太大ꎬ ② 复合界面状态和性能复

杂ꎬ ③ 复合材料变形行为具有多样性ꎬ 因而目前采用第

一性原理方法的模拟研究大多集中于计算、 预测材料物

理性质ꎬ 而用于力学性能模拟的研究仍有待开拓ꎮ
２􀆰 ２􀆰 ２　 分子动力学模拟

分子动力学模拟通过对原子核与电子所构成的多体

体系中微观粒子间的相互作用与运动进行模拟ꎬ 所取得

计算结果的准确性关键在于原子间相互作用势函数的选

择ꎮ 对于所含颗粒尺寸较大的复合材料而言ꎬ 如 ＳｉＣ / Ａｌ
复合材料ꎬ 采用 Ｔｅｒｓｏｆｆ 和 Ｉｔｏ￣Ｋｏｈｒ￣Ｄａｓ Ｓａｒｍａ 势函数可计

算出具有不同 ＳｉＣ / Ａｌ 位向关系的复合界面原子运动与粘

着功ꎬ 证实界面力学作用规律[２２] ꎻ 而对于含纳米颗粒或

纳米晶增强体的复合材料而言ꎬ 宜采用如多体紧束缚

(ＴＢ)、 经验 Ｔｅｒｓｏｆｆ 和长程 Ｌｅｎｎａｒｄ￣Ｊｏｎｅｓ 等势函数来描述

原子间的相互作用ꎬ 进而计算纳米相增强复合材料的模

量和强度ꎬ 获得微观塑性变形机制[２３] ꎮ 分子动力学模拟

适用于研究金属基复合材料在原子尺度下的承载变形、
界面行为与损伤失效等微观力学特性ꎬ 为微观结构建模

和力学性能模拟提供有力支撑ꎮ 然而ꎬ 分子动力学模拟

的可移植性较差ꎬ 针对不同复合体系与边界条件需要确

定不同经验势函数与较多待定参数ꎬ 所研究的材料对象

通常在较窄的尺度范围内ꎬ 而且在考虑计算成本条件下ꎬ
所计算的材料变形应变速率通常较高ꎮ
２􀆰 ２􀆰 ３　 Ｍｏｎｔｅ￣Ｃａｒｌｏ 方法模拟

Ｍｏｎｔｅ￣Ｃａｒｌｏ 方法模拟是通过对某种随机事件建立概

率模型和随机过程ꎬ 对模型和过程的抽样试验或观察来

计算所求参数的统计特性ꎬ 并生成所求解的近似值ꎮ 研

究人员基于该方法的颗粒迁移程序 ＭＣＮＰ 设计了具有中

子屏蔽功能的轻质高强 Ｂ４Ｃ / ６０６１Ａｌ 复合材料ꎬ 可获得增

强相含量对复合材料断裂、 失效过程中位错等微观组织

的影响规律[２４] ꎮ Ｍｏｎｔｅ￣Ｃａｒｌｏ 方法模拟最大的优点是简单

和快速ꎬ 省却了繁复的推导和演算步骤ꎬ 而其主要缺点

是所得误差是概率误差ꎬ 且对于确定性问题常需要转化

成随机性问题ꎮ 该模拟方法虽然在许多几何形状较为复

杂的材料建模上较为适用ꎬ 但对于维数较少的材料ꎬ 不

如其他数值方法好ꎬ 目前在金属基复合材料建模模拟中

的应用尚待开发ꎮ
２􀆰 ２􀆰 ４　 有限元法模拟

有限元法模拟受偏微分方程形式限制的程度较小ꎬ
同时离散化网格又便于处理复杂的几何形状ꎬ 线性代数

问题的求解方法也非常成熟ꎬ 可作为求解各类场问题的

通用算法ꎮ 目前ꎬ 有限元模拟已成为工程技术领域的结

构力学、 流体力学、 电磁场及热传导分析中运用最成熟

和最广泛的数值方法ꎬ 以 ＡＢＡＱＵＳ、 ＡＮＳＹＳ 等为代表的

商业有限元模拟软件应运而生ꎮ 在金属基复合材料的研

究中ꎬ 有限元模拟尽管存在着不足ꎬ 如计算精确解的获

得往往依赖于宏观材料的假设(基于连续力学、 损伤力学

或者断裂力学等)ꎬ 这些假设在微观上是否成立或者对解

的精确性带来的影响等问题目前尚无法准确评估ꎬ 但它

能够定量地描述颗粒增强相的种类、 尺寸、 含量、 形貌、
分布及界面状况等微观组织参数对复合材料宏观性能的

影响规律ꎬ 可以直接获得颗粒增强相、 复合界面微区与

宏观力学性能间的耦合关系ꎬ 因而已成为 ＰＲＭＭＣｓ 建模

计算中最常用的模拟方法之一[２５] ꎮ

3　 微观组织和界面建模

在实际结构建模过程中ꎬ 往往需要通过基于材料真

实微观结构的多尺度建模方法ꎬ 设计和再现 ＰＲＭＭＣｓ 的

复杂微观结构并赋予各微观变量特定参数ꎬ 以获得较精

确的仿真结果ꎮ 根据研究对象和内容的差异ꎬ 应选取合

适的理论模型和计算方法ꎬ 揭示颗粒增强金属基复合材

料的“组分￣工艺￣结构￣性能”间内禀关系ꎬ 指导和优化其

全流程设计、 制备和加工过程(如图 ２ 所示)ꎮ
3􀆰 1　 微观组织结构建模

对于颗粒增强金属基复合材料而言ꎬ 不规则的颗粒

形貌和非均匀的颗粒尺寸使得材料在承受外部载荷时ꎬ
内部极易发生复杂的变形和接触问题ꎬ 还可能引起损伤、
断裂等大量非线性问题ꎮ 有限元模拟适合求解包括几何

非线性、 边界非线性和材料非线性等多场耦合的复杂非

线性材料计算问题ꎬ 其适用范围最广、 应用最多ꎮ 近些

年ꎬ 有限元结构建模经历着从二维模型到三维模型、 从
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图 ２　 颗粒增强金属基复合材料的结构建模与力学模拟研究流程图

Ｆｉｇ􀆰 ２　 Ｆｌｏｗ ｃｈａｒｔ ｏｆ ｒｅｓｅａｒｃｈ ｏｎ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ ａｎｄ ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｐａｒｔｉｃｌｅ ｒｅｉｎｆｏｒｃｅｄ ｍｅｔａｌ ｍａｔｒｉｘ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓ

单颗粒单胞模型到多颗粒随机模型、 从微观组织切片扫

描模型到基于统计信息重构模型的转变ꎬ 越发准确地还

原了复合材料内部增强相的真实形貌与分布状态ꎮ
３􀆰 １􀆰 １　 单颗粒单胞模型和多颗粒随机分布模型

金属基复合材料的单颗粒单胞模型ꎬ 即假设圆柱体

或正方体单胞中只有一个位于轴对称中心的球体或圆柱

增强相ꎬ 根据周期性排列条件ꎬ 单胞体形状多为四棱柱

或六棱柱等ꎬ 广泛用于研究单轴拉伸、 单轴压缩、 简单

剪切和双轴变形等不同情形的力学变形行为(如图 ３ａ 所

示)ꎬ 能够精确分析颗粒增强复合材料的宏观力学响应

机制[２６] ꎮ 该简化模型由于单元节点数目较少ꎬ 便于在

复合界面微区划分出相对密集的单元网格ꎬ 进而揭示出

基本的界面微区特性及力学变形规律ꎮ 与之相对ꎬ 多颗

粒随机分布模型则较为接近复合材料的实际复合结构ꎬ
多个颗粒增强相在单胞内随机分布ꎬ 通过施加限制条件

使得颗粒之间互不重叠或接触ꎬ 并使得在划分单元网格

时不产生任何额外的单元畸变ꎮ 在立方体 ＲＶＥ 模型中

嵌入多个尺寸相同的随机分布增强颗粒ꎬ 并将其分别抽

象等效为椭球颗粒、 圆柱颗粒和球形颗粒 ３ 种形式ꎬ 如

图 ３ｂ 所示ꎬ 能够获得具有随机取向的颗粒或短纤维增

强金属基复合材料的弹塑性力学响应[２７] ꎮ 单颗粒单胞

模型较为理想化ꎬ 能够定性地研究颗粒￣界面￣基体间的

微观变形机制ꎬ 但是难以有效地描述多颗粒增强相的交

互作用及协调变形机制ꎻ 多颗粒随机分布模型可被拓展

至多种复合材料研究体系中ꎬ 然而简化的颗粒尺寸、 形

貌及分布等使得拟实复合结构模型与实际材料微观组织

仍存在较大差距ꎬ 因而计算模拟精度有待提升ꎮ 上述两

种结构建模方法在计算机硬件和方法尚不发达、 计算内

存和磁盘存储较小、 计算成本昂贵时期曾发挥过巨大

作用ꎮ
３􀆰 １􀆰 ２　 微观组织切片扫描模型

微观组织切片扫描模型是对金属基复合材料进行连

续的金相腐蚀或聚焦离子束加工ꎬ 进而通过电子显微镜

拍照获得大量 ＰＲＭＭＣｓ 的金相照片ꎬ 后期通过软件处理

将金相照片批量导入到高分辨图像处理软件ꎬ 进行分割

转化、 网格划分与三维重构ꎬ 建立基于微观组织特征的

金属基复合材料数字结构模型ꎬ 能够更加真实地反映材

料内部颗粒的种类、 尺寸、 形貌、 含量与分布等(如图

３ｃ 所示) [２８] ꎬ 并可进一步用于探究复合材料中颗粒增强

相的形貌、 团簇的影响与失效、 组织变形等规律[２９] ꎮ 与

三维周期性单胞模型相比ꎬ 采用微观组织切片扫描模型

研究复合材料的失效应变、 断裂韧性和疲劳寿命时ꎬ 计

算结果更为精确[３０] ꎬ 同时在复合材料的弹性模量、 力学

响应和变形机制研究方面优越性显著[３１] ꎮ 微观组织切片

扫描模型能够较逼真地再现复合材料的实际微观结构ꎬ
但是在建模初期常需对复合材料进行大量的样品抛光或

加工ꎬ 需要较高的加工精度与操作连续性ꎬ 同时产生大

量的金相照片、 需要后期图像处理ꎬ 对实验设备、 软件

计算技术与操作水平等要求较高ꎮ 受限于制备成本等因

素ꎬ 所建立的复合材料模型尺寸一般在几十到数百微米

左右ꎬ 难以满足大样本、 代表性和高通量的复合材料结

构建模需求ꎮ
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图 ３　 常用的颗粒增强金属基复合材料结构模型: (ａ) 单颗粒轴对称单胞模型[２６] ꎻ (ｂ) 多颗粒随机分布 ＲＶＥ 模型[２７] ꎻ (ｃ) 基于

真实微观组织的三维连续切片扫描模型[２８] ꎻ (ｄ) 基于 Ｖｏｒｏｎｏｉ 算法复合结构模型[３２]

Ｆｉｇ􀆰 ３　 Ｓｅｖｅｒａｌ ｃｏｍｍｏｎ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｖｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｍｏｄｅｌｓ ｏｆ ｐａｒｔｉｃｌｅ ｒｅｉｎｆｏｒｃｅｄ ｍｅｔａｌ ｍａｔｒｉｘ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓ: (ａ) “Ｏｎｅ ｐａｒｔｉｃｌｅ ｉｎ ｔｈｅ ｃｅｎｔｅｒ” ｕｎｉｔ

ｃｅｌｌ ｍｏｄｅｌ[２６] ꎻ (ｂ) Ｒａｎｄｏｍｌｙ ｐｏｓｉｔｉｏｎｅｄ ｒｅｉｎｆｏｒｃｅｍｅｎｔｓ ｉｎ ＲＶＥ ｍｏｄｅｌ[２７] ꎻ ( ｃ) Ｔｈｒｅｅ￣ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ ｏｆ ａｃｔｕａｌ

ｍｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅ￣ｂａｓｅｄ ｓｅｒｉａｌ ｓｅｃｔｉｏｎｉｎｇ ｐｒｏｃｅｓｓ[２８] ꎻ (ｄ) Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｍｏｄｅｌ ｏｆ ＳｉＣ / Ａｌ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓ ｂｕｉｌｔ ｂｙ Ｖｏｒｏｎｏｉ ｍｅｔｈｏｄ[３２]

３􀆰 １􀆰 ３　 结合机器学习技术的 Ｖｏｒｏｎｏｉ 网络模型

Ｖｏｒｏｎｏｉ 多边形结构网络图已被广泛应用于多个领域

的计算机仿真初始模型ꎮ 首先生成 Ｖｏｒｏｎｏｉ 单胞的基本信

息(如: 点、 线、 面及体坐标等)ꎬ 按照一定顺序保存为

数据文件ꎬ 之后通过 Ｐｙｔｈｏｎ 等脚本语言并结合机器学

习ꎬ 进行复合材料的 Ｖｏｒｏｎｏｉ 模型重构与建模ꎮ 基于周期

性 Ｖｏｒｏｎｏｉ 曲面细分原理的三维 Ｖｏｒｏｎｏｉ 复合结构模型(如
图 ３ｄ)ꎬ 可用于研究任意颗粒含量金属基复合材料的颗粒

形貌、 颗粒尺寸、 位置误差及变形行为等影响规律[３２ꎬ ３３] ꎮ
采用 Ｖｏｒｏｎｏｉ 网络建立复合材料微观结构模型及计算方法

等相对复杂ꎬ 需要较高的程序编译与计算建模能力ꎬ 但

是该方法适用于任意颗粒含量下的结构建模ꎮ 在实际建

模过程中ꎬ 通过结合机器学习与数据分析等技术ꎬ 能够

获得良好的结构设计与模型优化ꎬ 可节约计算成本、 提

高计算效率ꎬ 揭示复合响应规律ꎮ
３􀆰 １􀆰 ４　 基于颗粒统计重构建模

作者所在课题组已建立了基于颗粒统计的金属基复

合材料建模技术: 从颗粒增强复合材料的原材料特征出

发ꎬ 采用大样本表征获得颗粒的统计学特征(如: 粒度分

布、 长短比及球形度等)ꎬ 依据扫描电镜照片、 数字图像

与几何分析等ꎬ 将多面体颗粒抽象为基本平面图形(如:
三角形、 四边形及多边形等)ꎬ 通过第三维拉伸和棱边切

削获得具有复杂几何形貌的颗粒重构模型ꎮ 在单个 ＳｉＣ
颗粒增强相逼真建模基础上ꎬ 结合 Ｍｏｎｔｅ Ｃａｒｌｏ 技术建立

ＳｉＣ / Ａｌ 复合材料的三维重构模型ꎬ 能够实现颗粒增强相

的种类、 尺寸、 形貌、 含量与取向等可控分布[３４] ꎻ 同

时ꎬ 依据 ＣＮＴ、 石墨烯等纳米增强相的特殊形貌及尺寸

特征ꎬ 建立了 ＣＮＴ、 石墨烯等颗粒模型ꎬ 进而建立了

ＣＮＴ / Ａｌ、 石墨烯 / Ａｌ 复合材料以及混杂增强复合材料的

重构结构模型[３５ꎬ ３６] ꎬ 如图 ４ 所示ꎮ 运用基于颗粒统计形

貌信息的多尺度重构建模方法ꎬ 能够灵活地建立颗粒增

强相的种类、 尺寸、 形貌、 含量与取向等可控分布的颗

粒增强金属基复合材料模型ꎮ 将多种颗粒增强复合材料

的统计重构模型与金相组织信息进行交互统计结果比较ꎬ
表明该建模方法可为多种复合材料体系研究提供具有统

计学意义的代表性复合结构模型ꎬ 非常适用于开展机器

学习与大数据分析等材料信息学研究ꎮ
3􀆰 2　 界面行为建模

３􀆰 ２􀆰 １　 内聚力界面模型

内聚力模型(ｃｏｈｅｓｉｖｅ ｚｏｎｅ ｍｏｄｅｌꎬ ＣＺＭ)是研究金属

８１２



　 第 ３ 期 俞　 洋等: 颗粒增强金属基复合材料的结构建模与力学模拟研究进展

图 ４　 颗粒增强金属基复合材料的三维重构结构建模[３４－３６] : (ａ) 重构建模流程ꎻ (ｂ) ＳｉＣ 颗粒增强复合材料建模过程ꎻ (ｃ) ＣＮＴ 增

强复合材料建模过程ꎻ (ｄ) 石墨烯增强复合材料建模过程ꎻ (ｅ) ＳｉＣ / ＣＮＴ、 ＣＮＴ / 石墨烯混杂增强复合材料的结构模型

Ｆｉｇ􀆰 ４　 Ｔｈｒｅｅ￣ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ ｒｅｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎ ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ ｏｆ ｐａｒｔｉｃｌｅ ｒｅｉｎｆｏｒｃｅｄ ｍｅｔａｌ ｍａｔｒｉｘ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓ[３４－３６] : ( ａ) Ｆｌｏｗ ｄｉａｇｒａｍ ｏｆ ｒｅｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎ

ｍｏｄｅｌｌｉｎｇꎻ (ｂ) Ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ＳｉＣ / Ａｌ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓꎻ (ｃ) Ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ＣＮＴ / Ａｌ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓꎻ (ｄ) Ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ｇｒａ￣

ｐｈｅｎｅ / Ａｌ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓꎻ (ｅ) ＳｉＣ / ＣＮＴꎬ ＣＮＴ / Ｇｒａｐｈｅｎｅ ｈｙｂｒｉｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｍｏｄｅｌ

基复合材料界面问题的主要有效手段ꎮ 内聚力界面模型

主要包含界面刚度 Ｋ、 界面强度 σ、 界面分离程度 δ ３ 个

要素ꎬ 其关系如式(１)和图 ５ａ 所示[３７] ꎮ 当 δ ＝ δ０ 时ꎬ 界

面发生屈服ꎬ 此时 σ ＝σｃꎻ 当 δ ＝ δｍａｘ时ꎬ 界面完全脱粘ꎻ
当界面发生损伤时ꎬ 刚度开始衰减ꎬ 即当 δ０<δ<δｍａｘꎬ 有

如式(１)关系:
σｎ

σｓ

σｔ

é

ë

ê
ê
êê

ù

û

ú
ú
úú

＝

(１ － Ｄ)Ｋｎｎ

(１ － Ｄ)Ｋｓｓ

(１ － Ｄ)Ｋｔｔ

æ

è

ç
ç
ç

ö

ø

÷
÷
÷

εｎ

εｓ

εｔ

é

ë

ê
ê
êê

ù

û

ú
ú
úú

(１)

式中ꎬ σｎꎬ σｓꎬ σｔ分别为界面法向正应力和两个正交剪

切应力ꎬ εｎꎬ εｓꎬ εｔ分别为界面法向正应变和两个正交剪

切应变ꎬ Ｋｎｎꎬ Ｋｓｓꎬ Ｋｔｔ分别为对应方向的刚度系数ꎻ Ｄ(０≤
Ｄ≤１)是界面脱粘损伤系数ꎬ 当 Ｄ ＝ ０ 时ꎬ 界面完全粘结

并承受载荷ꎻ 当 Ｄ ＝ １ 时ꎬ 界面完全脱粘并失去承载能

力ꎮ 采用结合内聚力模型的有限元方法模拟 ＳｉＣ / Ａｌ 复合

材料在拉伸过程中的断裂失效行为可发现ꎬ 失效是由颗

粒破坏和界面脱粘共同引起的应力集中所导致ꎬ 微裂纹

的形核和集聚加速了复合材料破坏过程[３８] ꎮ 将内聚力界

面模型嵌入到宏观有限元计算模型中ꎬ 具有两个优点:
一是能统一描述界面脱粘的萌生、 扩展与失效ꎬ 克服了

传统裂纹萌生预测困难ꎻ 二是当表征断裂的尺度参数接

近材料或者结构的特征几何尺度时仍然有效ꎮ 但是ꎬ 在

颗粒增强金属基复合材料建模预测研究过程中ꎬ 该模型往

往需要事先获得界面结合强度与脱粘断裂韧性等初始参

量ꎬ 对相关界面性能参数的精确性依赖程度较高ꎬ 需要结

合大量的微纳米力学实验与原子尺度计算来共同确定ꎮ
３􀆰 ２􀆰 ２　 分子动力学界面模型

基于分子动力学界面模型模拟复合界面行为的主要

步骤为: (１) 建立有限元模型ꎬ 计算出界面微区边界上

的应力(位移场)ꎻ (２) 建立界面微区的初始原子模型ꎻ
(３) 给界面微区内的边界原子施加小的应力(位移)增量ꎬ
该增量依赖于(１)中的有限元弹性应力(位移)场ꎻ (４)
在给定边界条件下向着各个方向弛豫ꎻ (５) 重复步骤(３)
和(４)ꎬ 直到界面破坏ꎮ 由于分子动力学界面模型可获

得系统的动力学统计资料ꎬ 并便于揭示现象背后的微观

机制ꎬ 其在计算 ＣＮＴ、 石墨烯等纳米相增强复合材料界

面处的结合强度、 载荷传递、 滑移变形等方面发挥了重

要作用ꎬ 如图 ５ｂ 所示[３９ꎬ ４０] ꎮ 其中ꎬ 非平衡分子动力学

界面模型尤其适合模拟外加载荷下的界面传质ꎬ 精确获

得复合材料界面、 双金属层间界面甚至多个层间界面之

间的相互作用行为ꎬ 清晰地展现外力作用下界面的塑性

响应规律[４１] ꎮ 目前ꎬ 分子动力学界面模型能够对特定的

复合材料体系ꎬ 尤其是纳米相增强复合材料界面的微区

变形机制进行计算分析ꎮ 然而ꎬ 通常为了提高分子动力

学的计算精度ꎬ 模型中的原子数目较多ꎬ 当采用较高应

变速率弛豫时ꎬ 所获得界面性能与宏观复合材料界面性

能误差较大ꎬ 难于应用到金属基复合材料的宏观有限元

模拟中来ꎮ
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３􀆰 ２􀆰 ３　 微柱压缩界面模型和纳米压痕界面模型

直接测量颗粒增强金属基复合材料的界面结合强度

和承载下微区组织演变较为困难ꎬ 而采用微柱压缩与纳

米压痕方法可剖析出微观复合界面的真实结构ꎮ Ｍａｙｅｒ
等在创建微柱压缩界面模型时ꎬ 首先在模型底部开出扁

平的刚性凹槽ꎬ 在微柱两侧施加 ２°的倾斜角度ꎬ 并将微

柱内部的叠层形貌设定为平坦和正弦波纹状两种情形进

行对比(如图 ５ｃ)ꎬ 详细地模拟和再现了实际试验条件下

微柱取向、 几何形状和内部叠层形貌对界面结合强度测

量结果的影响[４２] ꎮ 在纳米压痕测试中ꎬ 不同压痕深度下

的压头与材料接触面积不断变化且难以测定ꎬ 因而采用

解析方式非常困难ꎮ Ｗａｇｉｈ 等建立了二维的 Ａｌ２Ｏ３ / Ａｌ 复
合材料轴对称有限元压痕模型(如图 ５ｄ)ꎬ 通过引入颗粒

增强相与基体的界面行为ꎬ 构建了等效投影面积和压痕

深度的函数关系ꎬ 得到了界面微区的 Ｖｏｎ￣Ｍｉｓｅｓ 应力场和

界面结合强度[４３] ꎮ 相比于内聚力界面模型和分子动力学

界面模型ꎬ 微柱压缩和纳米压痕界面模型的最大特点是ꎬ
能够在准静态和宏观状态下对块体颗粒增强金属基复合

材料的界面微区形貌、 尺寸及性能等进行研究ꎬ 并能够

与微柱压缩、 纳米压痕等纳米力学实验结果交互验证ꎬ
从而更直接地获得接近真实情况的界面性能ꎮ

图 ５　 代表性复合材料界面建模方法: (ａ) 内聚力界面模型[３７] ꎬ (ｂ) 分子动力学界面模型[３９] ꎬ ( ｃ) 微柱压缩界面模型[４２] ꎬ

(ｄ) 纳米压痕界面模型[４３]

Ｆｉｇ􀆰 ５　 Ｓｅｖｅｒａｌ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｖｅ ｍｏｄｅｌｓ ｆｏｒ ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓ: (ａ) ｃｏｈｅｓｉｖｅ ｚｏｎｅ ｍｏｄｅｌ ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ ｍｏｄｅｌ[３７] ꎬ (ｂ) ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｄｙｎａｍｉｃｓ ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ ｍｏｄｅｌ[３９] ꎬ (ｃ) ｍｉｃｒｏ￣ｐｉｌｌａｒ ｃｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎ ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ ｍｏｄｅｌ[４２] ꎬ (ｄ) ｎａｎｏ￣ｉｎｄｅｎｔａｔｉｏｎ ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ ｍｏｄｅｌ[４３]

4　 力学性能模拟

颗粒增强金属基复合材料的力学性能模拟不仅涵盖

了复合材料在外载荷下(如: 拉伸、 压缩、 剪切、 弯曲

及扭转等)所表现出的模量、 强度、 塑性及韧性等宏观

力学性能ꎬ 还涵盖了复合材料在承受载荷过程中的损

伤、 断裂及失效行为ꎮ 力学模拟通过建立合适的复合结

构模型与界面行为模型ꎬ 引入弹塑性材料力学特性ꎬ 附

以精确的边界条件与基体强化参数ꎬ 着重研究复合材料

中的“增强相￣界面￣基体”在外部载荷作用下承载、 失效

与断裂等变形行为ꎬ 并观察外载荷作用过程中的界面结

合状态演化ꎮ 近年来ꎬ 国内外学者运用前述微观结构和

界面行为建模方法ꎬ 对影响颗粒增强金属基复合材料的

力学性能的多种因素进行了广泛的研究[４４] ꎬ 涵盖颗粒

相的尺寸效应[４５] 、 孔洞的形核与聚集效应[４６] 、 材料的

损伤失效机制[４７] 、 材料的制备加工过程[４８] 等ꎮ 宏观有

限元法是唯一主流的力学性能模拟工具ꎬ 而分子动力学

也常被用来解释纳米相增强复合材料及微区强韧化的力

学机制ꎮ
4􀆰 1　 基体强化机制

在颗粒增强金属基复合材料中ꎬ 强化机制分为直接

和间接两种ꎮ 直接强化机制是指颗粒增强相分担载荷所

形成的强化ꎬ 即外加载荷通过界面结合从基体传递到增

强相中ꎻ 间接强化机制是指由于颗粒增强相加入而改变
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金属基体的组织与变形状态等所带来的强化效果ꎬ 主要

分为基体晶粒细化引起的细晶强化和增强相加入引起的

位错强化ꎬ 而位错强化又由 Ｏｒｏｗａｎ 强化、 热失配强化、
模量失配强化等构成ꎮ

在金属基复合材料的力学性能模拟中ꎬ 可依据不同

强化机制的耦合效率施加基体屈服应力的影响因子ꎬ 将

相关因素累加为基体等效屈服应力增量ꎬ 如式(２):
σＴｏｔａｌ ＝σＭａｔｒｉｘ＋Δσ＝σＭａｔｒｉｘ＋σＨ￣Ｐ＋σＯｒｏｗａｎ＋σΔＣＴＥ＋σΔＥＭ (２)

其中ꎬ σＨ￣Ｐ为细晶强化增量ꎬ σＯｒｏｗａｎ为 Ｏｒｏｗａｎ 强化增量ꎬ
σΔＣＴＥ是热失配强化增量ꎬ σΔＥＭ是模量失配强化增量ꎮ
4􀆰 2　 微米颗粒增强体系力学模拟

针对 ＳｉＣ、 Ｂ４Ｃ 及 Ａｌ２Ｏ３ 等微米颗粒增强金属基复合

材料ꎬ 国内外学者主要通过有限元方法进行了力学模拟

研究ꎬ 揭示了影响金属基复合材料宏、 微观力学性能的

主要因素ꎬ 如颗粒形态(形貌、 尺寸、 含量、 分布等)及
界面行为(界面结构、 界面强度、 界面能)等ꎮ 研究者已

通过力学模拟揭示了颗粒形貌对近界面处基体应力集中

的影响规律[４９] ꎬ 并表明颗粒尺寸、 含量等对复合材料流

变应力的影响显著[５０] ꎻ 引入弹性断裂和动态松弛方法ꎬ
采用裂纹扩展有限元模拟研究了颗粒形态等对裂纹扩展

路径和尖端应力分布的影响[５１] ꎻ 考虑基体晶界结构ꎬ 确

定了复合材料的弹、 塑性变形及屈服应力等本征性

能[５２] ꎻ 通过能量损耗过程的力学模拟揭示了复合材料的

阻尼性能等[５３] ꎮ 目前ꎬ 针对微米颗粒增强金属基复合材

料的力学性能模拟研究ꎬ 主要关注于微米颗粒本征结构

(如颗粒种类、 尺寸、 形貌、 含量及分布等)对复合材料

的基体强化、 界面行为及强韧化的影响ꎮ 多采用有限元

方法、 以复合材料组织表征与力学性能实验数据为基础ꎬ
开展逼真的建模拟实ꎬ 研究材料中的组织演化、 协同变

形与强韧化机理ꎮ 目前ꎬ 多个微米颗粒增强复合体系(如
铝基、 钛基等)的研究正逐渐成熟并走向产业化ꎬ 力学性

能模拟研究也正逐步拓展到大型复杂构件的断裂失效、
环境服役与工艺优化等ꎮ
4􀆰 3　 纳米颗粒和混杂增强体系力学模拟

相比于微米颗粒ꎬ ＣＮＴ、 石墨烯等纳米颗粒综合力

学性能更优ꎮ 对于纳米颗粒增强金属复合材料而言ꎬ 更

多关注的是材料微观构型分布和多相混杂问题ꎮ 由于纳

米相在实际材料制备过程中难以均匀分散ꎬ 且混杂体系

涉及的混杂方式、 复合构型、 取向分布等因素影响较大ꎬ
在含量较高时ꎬ 模拟过程中需考虑纳米颗粒团聚的问题ꎬ
导致所建立的模型和微米颗粒增强金属复合材料的相对

理想的模型存在差异ꎮ 因此ꎬ 须引入小尺度仿真技术(如
分子动力学、 晶体塑性、 相场模拟、 位错动力学)对传统

建模方式进行补充ꎮ 作者所在研究团队基于 ＣＮＴ 和石墨

烯统计特征信息ꎬ 建立了仿生叠层微观构型 ＣＮＴ / Ａｌ、 石

墨烯 / Ａｌ 复合材料的 ３Ｄ 重构结构模型ꎬ 探讨了材料的内

部增强机制ꎬ 发现材料的力学性能改善归功于纳米相的

承载、 基体晶粒细化、 界面驱动裂纹偏转和层状复合构

型[３５ꎬ ３６] ꎻ 而除有限元重构模型外ꎬ 分子动力学结合嵌入

原子方法(ＥＡＭ)、 反应经验键序(ＲＥＢＯ)作用势和 Ｍｏｒｓｅ
势等函数能更加高效和简便地模拟出单轴拉伸载荷下纳

米复合材料的弹性性能和变形行为ꎬ 揭示 ＣＮＴ、 石墨烯

等的缺陷、 表面、 取向及种类等对基体断裂过程的影

响[５４ꎬ ５５] ꎮ 纳米陶瓷颗粒体系ꎬ 相较纳米碳来说ꎬ 由于其

形貌、 尺寸等更容易在实验中精确观测ꎬ 误差范围可控ꎬ
故普遍采用基于图像处理的有限元模型模拟拉伸过程和

变形行为等[５６] ꎮ 混杂增强体系通常较为复杂ꎬ 一般进行

分段梯次建模ꎬ 即先将一种尺寸较小的增强相加入基体

得到初始模型ꎬ 再通过将晶胞细分为若干个有序子胞元

的方式ꎬ 将随机分布的另一增强相引入ꎬ 进而可探讨各

增强相含量、 比例、 形状、 排列方式和残余应力等对复

合材料力学性能的影响[５７] ꎮ 在纳米相增强复合材料理论

模型方面ꎬ 已提出了预测纳米颗粒增强金属基复合材料

屈服应力的统一理论模型ꎬ 考虑了基体晶粒尺寸和孔洞

率等影响ꎬ 能够定量地计算纳米相在晶界附近的位错钉

扎效应[５８] ꎮ 针对该类体系的模拟研究ꎬ 还需要从优化实

验制备工艺入手ꎬ 并在混杂体系多相交互作用的本征特

性方面投入更多的研究力量ꎬ 广泛积累原始的复合材料

体系、 复合结构特征数据ꎬ 形成纳米复合体系构￣效综合

数据库ꎮ
4􀆰 4　 复合制备与加工过程力学模拟

颗粒增强金属基复合材料的制备与加工过程涵盖轧

制、 挤压、 热处理及切削等工艺过程ꎬ 每个工艺环节存

在多场耦合效应ꎬ 对复合制备与加工过程进行复合结构

建模与力学性能模拟ꎬ 需要综合考虑微观应力、 组织结

构与温度、 应变率等之间的耦合作用ꎮ 当前ꎬ 对该类材

料的制备与加工过程的建模拟实主要研究微观应力、 应

变场及组织演化等ꎮ 模拟冷加工过程时ꎬ 通常将复合材

料的二维非线性磨削过程简化为正交切削过程ꎬ 以便于

在有限元软件中建模ꎬ 附以接触和载荷的边界条件ꎬ 得

到复合材料的碎屑形成过程与切削应力的分布规律[５９] ꎻ
模拟固溶、 时效等热处理过程中的残余应力演化规律

时ꎬ 在本征模型中应当考虑材料的温度变化历史和宏微

观尺度下的边界值问题[６０] ꎻ 而在模拟如挤压等宏观塑

性变形加工过程时ꎬ 由于塑性变形阶段的特征变化繁

多ꎬ 可将挤压过程分为填充挤压、 强化挤压和平流挤压

３ 个阶段ꎬ 采用拉格朗日法分别求解复合材料各变形阶

段的载荷￣位移关系和材料流动状态ꎬ 可用于验证实际

１２２
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工艺的可行性和合理性[６１] ꎮ 目前对于颗粒增强金属基

复合材料的制备与加工过程的建模拟实工作公开报道较

少ꎬ 而随着大型构件应用需求的不断增长ꎬ 对其开展模

拟仿真工作显得越发迫切ꎮ 颗粒增强金属基复合材料的

建模拟实研究正逐步从单纯的材料性能仿真阶段走向工

艺应用仿真阶段ꎬ 工艺仿真正迈向数字化、 标准化和智

能化ꎬ 强化制备工艺模拟是从材料研究到材料应用的必

由之路ꎮ

5　 大数据时代下的多尺度材料基因工程

材料基因工程技术将高通量实验与高通量计算和数

据库技术相结合ꎬ 融合理论模型、 计算科学与人工智能

等方法ꎬ 以预测材料的组成、 结构和性质ꎬ 使新材料研

发从完全经验模式向理论预测模式转变ꎬ 缩短材料研制

周期ꎬ 降低材料研制成本ꎮ 近年来ꎬ 力学性能模拟的计

算速度也在持续提升[６２ꎬ ６３] ꎮ 在全流程建模计算方面ꎬ
作者借助大数据分析手段ꎬ 对实验所用的 ＳｉＣ 颗粒进行

大样本颗粒特征统计分析ꎬ 运用多尺度重构建立复合结

构模型ꎬ 分别结合复合界面微柱压缩与纳米压痕实验研

究ꎬ 进行了 ＳｉＣ / Ａｌ 复合材料的力学行为模拟ꎬ 实现了

特征统计￣结构建模￣界面表征￣性能模拟的 ＳｉＣ / Ａｌ 复合

材料的全流程建模仿真(如图 ６)ꎮ 在基于人工神经网络

(ＡＮＮ)技术的研究方面ꎬ 程羽等采用基于 ＡＮＮ 的专家

系统建立了 ＳｉＣ 颗粒增强 Ａｌ￣Ｃｕ￣Ｍｇ 基复合材料的本构

方程ꎬ 过程如图 ７ａ 所示ꎬ 以热模拟实验数据作为训练

样本ꎬ 准确地实现了复合材料热加工本构关系的预

测[６４] ꎻ 还可将 ＡＮＮ 技术引入混杂增强体系中ꎬ 用梯度

下降学习算法预测不同颗粒尺寸下的力学性能[６５] ꎮ 在

计算系统开发方面ꎬ 高通量计算任务管理系统支持计算

任务的全自动化管理ꎬ 实现了计算任务在自动化流程中

的纠错处理ꎬ 有效地提高了计算任务的成功率和计算平

台的可用性[６６] ꎻ 而基于云计算的材料数据库系统能将

生成的计算结果直接存入云端数据库中ꎬ 并可实现基于

数据库系统的材料大数据检索、 共享和分析等功能[６７] ꎮ
值得关注的是ꎬ 北京航空航天大学张瑞丰教授团队创立

了一套适用于第一性原理计算的复合材料力学性能模拟

自动分析软件库ꎬ 能自动预测各向异性复合材料的晶体

结构、 缺陷动态演化过程、 理想强度和弹性行为等ꎬ 形

成了基于材料基因的原子尺度下复合材料综合构￣效分

析系统[６８ꎬ ６９] ꎮ 当前ꎬ 高通量计算多用于数据采集、 图

像处理、 工业 ＣＴ 等方面ꎬ 其在颗粒增强金属基复合材

料的结构建模和力学模拟中同样兼容性好ꎮ 然而ꎬ 针对

颗粒增强金属基复合材料的高通量计算尚不具备多通

道、 网络化、 大规模的仿真计算能力ꎬ 各种相关模拟软

件的分散度较大ꎬ 难以集成ꎬ 这对算法研究和创新提出

了更高要求ꎮ

图 ６　 颗粒增强金属基复合材料的特征统计￣结构建模￣界面表征￣性能模拟的全流程建模仿真(以 ＳｉＣ / Ａｌ 复合材料为例)

Ｆｉｇ􀆰 ６　 Ｔｈｅ ｉｎｔｅｇｒａｔｉｏｎ ｏｆ ｆｅａｔｕｒｅ ｃｏｕｎｔꎬ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｍｏｄｅｌｌｉｎｇꎬ ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ ａｎｄ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ａｐｐｌｉｅｄ ｔｏ ｐａｒｔｉｃｌｅ ｒｅｉｎｆｏｒｃｅｄ

ｍｅｔａｌ ｍａｔｒｉｘ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓ ( ｔａｋｉｎｇ ＳｉＣ / Ａｌ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓ ａｓ ａｎ ｅｘａｍｐｌｅ)

　 　 结合材料基因工程技术的颗粒增强金属基复合材料

研究ꎬ 需要建立复合材料的“组分￣工艺￣结构￣性能”数据

库ꎬ 数据库能够充分积累和提供组分材料、 计算模型、
本征 /界面 /服役性能等ꎮ 依托于高性能计算平台建设与

多尺度建模计算软件开发ꎬ 开展材料的组织分析、 数字

建模、 界面表征与性能预测等全流程研究ꎬ 通过高通量

计算和数据库技术来阐明材料的构￣效关系、 强韧化机制

与服役失效等基础问题ꎬ 进而指导复合材料设计、 制备、
加工和应用ꎬ 大幅缩短研制周期(如图 ７ｂ)ꎮ
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图 ７　 颗粒增强金属基复合材料的数据库系统与集成计算平台: (ａ) 基于人工神经网络技术的专家系统结构示意图[６４] ꎻ (ｂ)高

性能复合材料集成计算平台

Ｆｉｇ􀆰 ７　 Ｄａｔａｂａｓｅ ｓｙｓｔｅｍ ａｎｄ ｉｎｔｅｇｒａｔｅｄ ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ ｐｌａｔｆｏｒｍ ｆｏｒ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｐａｒｔｉｃｌｅ ｒｅｉｎｆｏｒｃｅｄ ｍｅｔａｌ ｍａｔｒｉｘ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓ: (ａ) Ｆｌｏｗ ｃｈａｒｔ ｏｆ

ａｎ ｅｘｐｅｒｔ ｓｙｓｔｅｍ ｂａｓｅｄ ｏｎ Ａｒｔｉｆｉｃｉａｌ Ｎｅｕｒａｌ Ｎｅｔｗｏｒｋ[６４] ꎻ (ｂ) Ｈｉｇｈ￣ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ ｉｎｔｅｇｒａｔｅｄ ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ ｃｅｎｔｅｒ ｆｏｒ ＭＭＣｓ

6　 结　 语

目前ꎬ 国内外针对颗粒增强金属基复合材料的结构

建模与力学模拟研究已从介观水平发展到了原子水平ꎬ
建模理论和研究方法也在不断拓展和改进ꎬ 相关模型的

准确性和普适性亦在不断提高ꎮ 利用多尺度建模计算和

材料基因工程方法ꎬ 在颗粒增强金属基复合材料的结构

建模、 性能模拟、 变形加工与失效模拟等方面取得了诸

多创新成果ꎬ 并呈现出以下发展趋势:
(１)从单一实验或计算向二者融合发展: 过度依赖

实验数据的传统思维模式正被打破ꎬ 高性能计算模拟研

究正在蓬勃发展ꎬ 多尺度建模计算和宏 /微观实验更加有

机地融合ꎬ 成为颗粒增强金属基复合材料设计和研制的

重要手段ꎬ 研究人员积极地寻求材料的“组分￣工艺￣结构￣
性能”的统一定量描述范式ꎮ

(２)从材料性能仿真向全流程工艺仿真发展: 在颗

粒增强金属基复合材料设计 /制备 /加工 /服役全流程过程

中开展模拟仿真研究ꎬ 研究复合材料的残余应力、 塑性

应变、 界面状态等微观组织演化ꎬ 快速优化工艺参数ꎬ
提升材料良率ꎬ 实现生产降本增效ꎬ 为材料的全流程工

艺过程规范化、 标准化和智能化提供理论依据ꎮ
(３)从单任务、 小规模计算向高通量、 集成化发展:

以人工神经网络、 机器学习为代表的高通量计算技术已渗

透到颗粒增强金属基复合材料建模仿真研究的诸多方面ꎬ
今后将加速开发多任务、 多通道、 网络化、 高并发的高通

量计算与大数据管理的一体化研究模式ꎬ 逐渐发展成为颗

粒增强金属基复合材料更新换代的主要研制工具ꎮ
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