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冲击熔化区材料强度的重整化解析
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  摘要:采用重整化理论对材料在冲击熔化区的强度进行了分析,结果表明,在冲击熔化区

内,材料的强度在熔化质量分数达到0.300798时开始减小,与材料中纵波声速向体波声速的

转变点相对应。
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1 引 言

  材料强度是描述材料抗剪切能力的物理参量,它是固体与液体的主要区别之一。固体由于其内部

原子间具有较强的相互作用,使原子能够紧密地结合在一起,形成具有一定形状的块体,能够承受剪切,
不会发生流动;而液体其内部原子间的相互作用相对较弱,且长程无序,难以使结合在一起的原子团保

持固定的形状,当剪切力作用于液体时则会使液体发生流动。这也是原本描述晶格稳定性的Born判

据[1]可以用作材料熔化判据的原因[2]。
在冲击压缩下,材料内部的原子会吸收冲击波能量,振动频率加快,振幅变大,使材料的温度升高;

当碰撞速度较高,所产生的冲击波能量足以破坏材料的晶格结构时,其内部原子间的相互作用变弱呈现

流体特征,使材料发生冲击熔化。由于在真实材料内部随机分布着各式各样的缺陷,这些缺陷的存在会

大量的吸收冲击波的能量,使缺陷附近的原子具有比其它原子更高的动能,从而在材料内部形成一个个

孤立的热点;当冲击熔化发生时,这些热点附近区域首先呈现出流体特征。若形成的热点较少,而且区

域不大,则材料内部的固相区域仍然可以连通成一个整体,这时的材料仍然可以承受剪切作用;若形成

的热点较多,而且区域较大,则会使材料内部的固相区域被一个个孤立地分割开来,难以连通在一起,显
然此时材料失去了承受剪切作用的能力。

当发生冲击熔化时,物质处于固液混合相区,若不考虑固液相边界区域,可以将此时的物质简单地

分为液相区域和固相区域两个部分。由于物质内部液相区域的大小和分布有很大的随机性,若有一个

人站在物质内部观察周围环境的固液相分布情况,则用肉眼所观察的结果与采用放大镜观察到的结果

是一样的。也就是说,处于固液混合相区内的物质,不同尺度上固相和液相的分布情况具有相似性,或
称之为尺度关联性。重整化群方法(RenormalizationGroupTheory,RGT)是处理这种尺度关联性的最

佳理论之一,有关重整化方法的具体细节可见文献[3-6]。在本工作中,我们采用重整化群方法对处于

固液混合相区的物质的临界性进行研究,并将之与材料强度变化相联系。

2 理论基础

  设重整化前格子的基元座占有率用p来表示,重整化后的格子座占有率用p′来表示。重整化后的
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格子称为超格子,它们之间的关系可写为

p′=∑wstatef(p)=R(p) (1)

式中:R(p)为重整化变换函数,f(p)为元胞中座的各种组态的概率;wstate为权重函数,其值为

wstate={
1
0
 
Occupied
Unoccupied

(2)

式中求和是对元胞内各种可能的组态进行的。
一般地,在参数空间下,p在R 变换下将变到p′。如果在某一点p*在R 变换下不变,即

p* =R(p*) (3)
则p*称为R 变换下的不动点,除去0和1两个稳定的吸引子以及大于1和小于0的奇异解和复数解,
剩下的就是相变的临界点pc,(3)式称之为不动点方程。以简立方格子为例,通过R 变换就可以将材料

的微观组态与宏观性质有机地结合在一起,如图1所示。

图1 简立方格子R变换示意图

Fig.1 SchematicsofRtransformforsimplecubiclattice

3 简立方格子强度的计算

  根据相变动力学理论,当材料发生熔化时,其内部首先出现液相胚芽,若所形成的胚芽尺寸很小,小
于临界成核尺寸时,则胚芽将可能湮没在材料内部的热涨落中而消失。当胚芽的尺寸达到临界成核尺

寸时,该胚芽将转变为液相点并且不再消失。若将临界液核的形状取为立方体,并将之作为最小单元将

材料进行分割,则材料将变成由无数个这样的单元以简立方结构排列所组成的系统。在本文中,将最小

单元大小的固相区域称为固相粒子,最小单元大小的液相区域称为液相粒子;它们不同于一般意义上的

粒子,事实上它们实际上由许多个原子或分子组成,具有“宏观小微观大”的特征。材料发生熔化时,液
体状态代表着晶格结构的瓦解,故我们假定当晶格中出现的液相粒子若同时出现在晶格两条棱上的两

边时(姑且称两边都为液态粒子的棱为液态棱),表示晶格已经瓦解,以这一假定为选择稳定晶格的原

则,显然当晶格中液相粒子大于等于5时,晶格都失去了稳定性;当液相粒子小于5时得到如下8种稳

定晶格结构(如图2所示),其中白色球代表固相粒子,黑色球代表液相粒子,其中图2(a)~图2(f)的晶

格结构没有出现液态棱,图2(g)和图2(h)两种晶格结构中出现一条液态棱。设固相粒子的质量分数为

p,即在系统中随便拿出一个粒子,它为固相粒子的概率为p,图2(a)所示为不包含液相粒子的简立方

晶格,该晶格为固相晶格的概率为p8,而这样的晶格情况只存在图2(a)一种可能,因此某一简立方晶格

8个粒子均为固相粒子的概率为p8。依此类推,根据图2中所示的几种稳定晶格的情况,可以得到如下

描述稳定晶格的不动点方程

p* =p*8=8(1-p*)p*7+28(1-p*)2p*6+32(1-p*)3p*5+2(1-p*)4p*4 (4)
求解该不动点方程,得到临界的固相粒子质量分数为pc=0.699202,对应的熔化质量分数为0.300798。
根据重整化群理论,这一结果给出当材料发生熔化时,材料中的液相粒子所占的熔化质量分数小于

0.300798时,材料呈现固态特征;当熔化质量分数大于0.300798时,材料呈现液态特征。
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图2 简立方晶格的稳定晶格结构

Fig.2 Stablelatticestructureforsimplecubiclattice

4 讨 论

  重整化群方法对于计算临界问题是比较有效的,它能够将微观状态与宏观性质统一到一个不动点

方程中来,它说明系统的宏观性质由变换的不动点决定,与微观状态的具体细节无关,这是由其内部的

不同尺度上的相似性所决定的。但是它所预测系统的变化是一种突变行为,除临界点外没有任何中间

过程,与实际的渐变过程还有一定差距。从这方面来说重整化群方法的实际意义不大,虽然它可以预测

临界点,但是对临界点附近的行为不能给出有价值的结果,但是可以以所预测的临界点为指导,在实验

中对临界点附近的行为加以研究,当然也需要理论的进一步深化。根据前面的计算结果,当材料的熔化

质量分数小于0.300798时,材料主要呈现固态特征;当材料的熔化质量分数大于0.300798时,材料开

始表现出液态,熔化质量分数0.300798为材料熔化过程中呈现固液态特征的临界点。这样根据“固体

材料可以承受一定的剪切作用,而液体材料不能够承受剪切作用”这一物理常识特征,可以认为材料的

抗剪强度在熔化质量分数达到0.300798时开始减小,并与冲击压缩下材料发生熔化的纵波声速开始

向体波声速转变的拐点相对应。
另外,本文的分析结果实际上仅对那些各向同性熔化的材料才适用。而对于非各向同性熔化的材

料,如石英,由于熔化的方向性,在分析得到这种材料熔化的不动点方程时还要考虑加入能够反应熔化

方向性的约束,这在目前来说还是十分困难的。本研究是以简立方结构晶格为对象进行重整化群分析

的,但我们认为该结果也适用于其它晶格结构的材料,如bcc和fcc晶格结构的材料。这是因为虽然在

原子层次上bcc、fcc和sc晶格结构的原子排列方式存在差异,但在元胞层次的排列上,这3种晶格结构

的元胞排列方式是相同的,即简立方结构排列。并且相变动力学中的液核临界尺寸(或最小单元)实质

上远大于这3种晶格结构的元胞尺寸。因此,我们认为这3种晶格结构的材料在材料强度随熔化质量

分数变化的临界表现上一致。
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