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  摘要:将混合物组元颗粒在三维网格内按组元比例随机分布,采用热动力学有限元数值方

法,对其冲击压缩过程进行数值模拟。研究了混合物在冲击压缩下趋于热动力平衡过程、热平

衡特征时间、压力平衡特征时间和平衡后的热力学状态,得出热平衡特征时间与颗粒度的平方

近似成正比,而力平衡特征时间与颗粒度近似成正比。数值模拟了多种合金的冲击压缩特性,
其结果与混合物物态方程的体积相加模型、一次冲击绝热线的叠加原理和实验等不同方法获

得的结果作了比较,除冲击温度外,各方法得到的结果一致;体积相加模型和叠加原理不能给

出合理的混合物冲击温度,但数值模拟能给出合理的混合物冲击温度。
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1 引 言

  自然界中存在各种各样的物质,混合物是普遍存在的方式。复合材料、合金、炸药等是一些特殊的

混合物。对混合物的物理力学性能的实验和理论研究,已有许多研究报道[1~5]。理论上,广泛采用体积

相加模型计算混合物的物态方程[1]。在混合物冲击压缩数据的计算和实验验证方面,比较常用的是估

算混合物冲击绝热线的叠加原理[2~4]。严格来讲,体积相加模型适用于等温等压过程,即对于加入合金

中的组元不仅仅要求压力相等,而且还要求温度相等。而叠加原理考虑的是在同样压力下,叠加各组元

的一次冲击绝热线上的比容,不考虑在同样的压力下各组元的一次冲击绝热线上的温度差异。
经受冲击压缩过程的混合物,在理论和实验上很难给出组元间经历多次冲击压缩后的平衡状态与

一次冲击绝热线的叠加状态间存在的多大差别,组元间在经历力平衡过程中,热是如何趋于平衡的、热
平衡与力平衡是如何相互作用的。目前已有采用数值模拟方法验证叠加原理的报道[6]。考虑相邻两颗

粒间的热传导,可以估计冲击压缩后的混合物趋于热平衡的时间和混合物的冲击温度[7]。但这些在混

合物冲击压缩特性的数值模拟研究中[6,7],都没有考虑力与热的耦合作用。本研究通过数值模拟方法,
考虑了冲击压缩过程中混合物颗粒间力与热的耦合作用,对混合物冲击压缩后的力和热平衡过程及其

平衡状态进行研究。

2 混合物的数值模拟模型

  混合物的数值模拟模型采用的是其组元材料颗粒在空间随机排列[6]:将混合物模型划分成与颗粒

尺寸相对应的三维网格,网格单元内的材料为随机分布的组元材料颗粒,各组元随机分布概率按组元配

比确定。为了简化数值模拟,认为材料颗粒间在变形过程中不错位,并且相邻颗粒间不滑移,则不同材

料间界面无须设置滑移面。
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3 计算方法

  本研究对混合冲击压缩及冲击压缩后的热力学平衡过程的数值模拟研究,采用了三维热动力有限

元计算方法和计算程序[8~10]:运动方程、质量守恒方程、能量守恒方程采用拉格朗日坐标系描述,引入

人为粘性,热流密度向量按富利叶(Fourier)传热定律计算;运动方程采用变分方法的虚位移原理表示

成等效积分“弱”形式,对六面体八节点固体单元,采用Serendipity线性单元的插值函数;内能守恒方程

采用对时间作中心差分,单元间传热按接触面处热流连续条件计算;材料采用各向同弹塑性流体模型,
考虑了屈服的硬化效应,塑性区按屈服条件判别;采用三项式物态方程
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式中:p、e、T 和ρ分别为压强、相对初始体积的比内能、温度和初始密度,R 为摩尔气体常数,μ为摩尔

质量,ρ0 为常态密度,β0 为常态电子热容系数,pc(ρ)为冷压,ec(ρ)为单位质量的冷能,γ(ρ)为

Grüneisen参数,σ=ρ/ρ0,τ=α[T/Tm(ρ)]η为晶格的热贡献,Tm(ρ)为熔化温度,α和η为常数(可近似取

α=0.0409,η=1.606)。根据冷压pc、冷能ec、Grüneisen参数γ和熔化温度Tm 等与密度ρ的关系,可
用三项式物态方程(1)描述压强和温度变化较宽的固、液状态,材料物态参数的确定可参考有关资料。
冷能、冷压和Grüneisen参数采用以下方程
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式中g为材料参数。
金属的导热系数采用与状态相关的形式[10]

k=k0v-43e-2(γ0-
2
3)(v-1) (3)

式中k0 为初始导热系数,γ0 为初始Grüneisen参数。一些材料参数见表1。

表1 材料参数

Table1 Materialparameters

Materials
ρ0

/(g/cm3)
Q

/(GPa)
q

ρ0K
/(g/cm3)

3
2g

μ
/(g/mol)

β0
/[μJ/(g·K2)]

k0
/[W/(cm·K)]

Al 2.698 37.230 8.388 2.7558 -0.1430 26.97 41.53 2.37

Cd 8.642 17.413 11.928 8.8814 1.2529 112.40 14.93 2.31

Cu 8.932 56.690 9.911 9.0606 1.0962 63.57 17.45 4.01

Mg 1.776 25.311 6.620 1.8183 0.4292 24.31 54.71 1.56

Ni 8.907 80.621 9.403 9.0039 1.0405 58.68 18.03 0.91

Pb 11.341 18.480 10.342 11.6048 -0.6247 207.20 10.45 0.35

W 19.200 188.726 6.987 19.2845 0.0235 184.00 8.39 1.74

Zn 7.134 25.796 10.433 7.3076 1.1864 65.38 19.57 3.89
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4 混合物冲击压缩特性

4.1 冲击压缩下热力学平衡特性

  采用铜和铝两种材料组成的混合物,以方形、尺寸为0.006cm×0.002cm×0.002cm、按60×20×
20形式划分三维网格单元。76.80%Cu-23.20%Al混合物模型中各单元随机分布铜和铝两种材料,体
积配比为1∶1,对应的混合物颗粒度为1μm。本研究对混合物的冲击压缩采用速度加载 M(w)+
M(0)方法和周期性边界条件[7]:加载速度方向后半部(飞层)质点赋速度w,前半部(靶)质点赋速度0;
在与质点运动方向垂直的侧面引入质点运动的周期性边界条件[6],以消除边缘稀疏的影响。对周期性

边界,考虑了界面传热的周期性[10]:界面单元的外界面温度按单元温度和对应周期性边界上单元的温

度,采用热流连续条件计算。
图1给出了w=4km/s时计算的铜-铝混合物靶内沿加载速度方向第10~第19层温度随时间的

变化曲线,其中图1(a)、图1(b)和图1(c)各对应于第10层、第14层和第19层上相邻9个单元的温度,
图1(d)对应各层平均温度。从图1可见:各层单元温度随时间趋向一致,各层平均温度基本一致,说明

对于小颗粒混合物,在冲击压缩过程中颗粒间热传导使混合物各层之间达到比较一致的温度、趋于热平

衡,其平衡温度可以作为混合物的冲击温度;经历初始压缩到热平衡的时间大约3ns。

(w=4km/s;Graindimension1μm;(a)~(c)Temperaturesofnineelementsononelayer;
(d)Averagedtemperaturesontenlayers)

图1 温度随时间的变化

Fig.1 Curvesoftemperaturevs.time
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  同样,从图2中计算的铜-铝混合物靶内沿加载速度方向第10~第19层压强随时间变化曲线可见:
同一层单元压强随时间波动、并趋向一致,各层平均压强基本一致;经历初始压缩到力平衡(本研究用压

强平衡确定)的时间大约3.6ns。

(a)Pressuresofnineelementsonthe14thlayer       (b)Averagedpressuresontenlayers
(w=4km/s;Graindimension:1μm)

图2 压强随时间变化

Fig.2 Curvesofpressurevs.time

4.2 颗粒度对热力学平衡过程的影响

  图3给出了不同颗粒度铜-铝(组元体积配比1∶1)混合物靶内沿加载速度方向第14层上相邻各9
个单元的温度随时间的变化曲线,加载速度w=4km/s。

(w=4km/s;Temperaturesofnineelementsonthe14thlayer)

图3 不同颗粒度对应的温度随时间的变化

Fig.3 Curvesoftemperaturevs.timefordifferentgraindimensions
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从图3可以大致确定混合物冲击压缩下达到热平衡所经历的时间tT(热平衡特征时间),结果见表

2。表2中也给出了热平衡时的冲击温度TH 和对应的冲击压力pH;为了考察热传导和材料弹塑性效

应(材料的弹塑性参数见文献[11])对混合物冲击压缩性能的影响,也给出了不考虑热传导的结果和计

及材料弹塑性效应的结果。从表2可见:材料弹塑性效应对混合物冲击压缩性能的影响在一定情况下

可以忽略;热传导对小颗粒度的混合物影响较大,以经历同一冲击压缩的时间考察,颗粒度越小,则颗粒

间温度的分散性越小,混合物达到热平衡所经历的时间tT 也就越小;颗粒度的大小对混合物冲击压缩

状态(包括冲击压力、冲击温度和比容等)影响不大,如果以单元量取平均法[7]计算冲击温度,则在冲击

压缩时间内,混合物的冲击温度基本保持不变,从图1(d)可以明显看出这种情况。

表2 不同颗粒度数值模拟结果

Table2 Resultsofnumericalsimulationwithdifferentgraindimension
(76.80%Cu-23.20% Almixture;w=4km/s)

d/(μm) pH/(GPa) TH/(K) v tT/(ns) tP/(ns)

0.5 82.59±4.17 1733.1±18.4 1.5 1.8

1 81.71±4.43 1738.6±21.9 0.7210±0.0446 3 3.6

1(a) 81.76±4.70 1718.1±244.1 0.7207±0.0427 3.6

1(b) 81.81±4.54 1743.9±22.0 0.7210±0.0445 3 3.6

2 81.56±2.29 1701.7±26.1 0.7222±0.0413 12 7

3 81.22±2.29 1705.4±48.8 >22 11

10 81.74±4.55 1717.9±146.5 35

    Note:(a)Ignoringtheheatconduction.(b)Consideringtheelasticityandyieldofmaterials.

  对照表2的tT 与d之间的关系,在冲击压缩过程中,混合物整体达到热平衡的时间与颗粒度的平

方成正比的结论成立,即tT∝d2。从给出的不同颗粒度铜-铝(组元体积配比1∶1)混合物单元压强随

时间变化,可以确定混合物冲击压缩下达到力平衡所经历的时间tP(力平衡特征时间),结果见表2。从

表2可见,力平衡特征时间与颗粒度成正比,即tP∝d。
热平衡特征时间、力平衡特征时间与颗粒度间的关系可以从热传导、动力学自模过程得到解释。但

动力学与热传导耦合过程不符合自模过程条件,所以混合物的状态平衡特征时间tT∝d2、tP∝d关系是

近似的。只有在tT 与tP 相差较大,即在颗粒度d很小(小于1μm)、或者在颗粒度d很大(大于10μm)
时,tT∝d2、tP∝d能比较好地成立。

图4 平衡特征时间与颗粒度之间的关系

Fig.4 Relationbetweencharacteristictimeof
equilibriumandgraindimension

图4给出了铜-铝(组元体积配比1∶1)的状态

平衡特征时间与颗粒度的关系。从本文下面对混合

物或合金冲击压缩下的热平衡和力平衡数值模拟结

果可见,图4对一般混合物或合金都可作参考。

4.3 合金的冲击压缩特性

  表 3 给 出 了 不 同 加 载 速 度 下 数 值 模 拟

76.80%Cu-23.20%Al混合物(体积配比1∶1)结
果。从表3可见,混合物在冲击压缩下热平衡特征

时间与加载速度或冲击压缩状态关系不大。
按三项式物态方程(10)及材料参数,可计算

76.80%Cu-23.20%Al混合物的初始比内能e0=915
(J/cm3)。根据表3,在数值模拟误差范围内,可以检验

冲击波关系式[2]eH-e0=(1/2)(pH+p0)(1-v)成立。
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表3 不同加载速度下数值模拟结果

Table3 Resultsofnumericalsimulationwithdifferentloadingvelocities
(76.80%Cu-23.20%Almixture;d=1μm)

w/(km/s) pH/(GPa) TH/(K) v eH/(kJ/cm3) tT/(ns)

0.1 14.12±0.80 395.0±1.7 0.9005±0.0225 1.66±0.09 4

0.4 81.71±4.43 1738.6±21.9 0.7210±0.0446 12.13±0.58 3

0.7 185.89±9.57 5941.8±58.5 0.6244±0.0517 35.24±1.62 3

  图5给出了76.80%Cu-23.20%Al混合物的冲击绝热线,其中实线为按体积相加模型[1]采用热平

衡和力平衡计算的混合物冲击压缩状态,星号为考虑颗粒度为1μm的混合物热动力学数值模拟结果,
虚线为按叠加原理[2]计算的结果,虚线对应的冲击温度按组元的体积百分比叠加其一次冲击绝热线上

的温度得到。从图5可见:体积配比为1∶1的铜-铝混合物在冲击压缩下,热动力学数值模拟结果与体

积相加模型和叠加原理的结果符合得相当好。对于冲击温度,无论是热力学平衡态法,还是按照叠加冲

击绝热线法,数值模拟结果与它们的结果均有差异。因为考虑了混合物组成颗粒间在冲击压缩后的热

传导和接触面间力的相互作用,数值模拟结果的合理性明显。尤其是对混合物在热力学平衡后的冲击

温度,体积相加模型和叠加原理都不能给出合适的结果。

(——— Methodofpressureequilibriumandthermalequilibrium;

----- ByvolumepercentageofsuperpositionHugoniot; * Numericalsimulation)

图5 铜-铝混合物(体积配比1∶1)冲击绝热线

Fig.5 Hugoniotcurvesfor76.8%Cu-23.20%Almixture
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表4给出的是一些合金冲击压缩特性数值模拟结果,其中加载速度为4km/s和7km/s,颗粒度为

1μm。从表4和图6可见,不同组分和配比的合金,其热平衡特征时间在数量级上是一致的。由此特

征时间,结合热平衡特征时间与颗粒度间的平方关系,可以估计不同颗粒度在冲击压缩下达到热平衡的

时间。

(w=4km/s,Graindimension:1μm)

图6 一些合金的数值模拟结果

Fig.6 Resultsofnumericalsimulationforsomealloys
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表4 一些合金的冲击压缩性

Table4 Shockcompressionbehaviorofalloys(d=1μm)

Alloys
ρ0

/(g/cm3)
w

/(km/s)
pH

/(GPa)
TH

/(K)
v

tT
/(ns)

52.46%Cu-47.54%Al 4.400 4 62.71±2.68 1461.5±16.0 0.7328±0.0392 3.0

76.80%Cu-23.20%Al 5.904 4 81.71±4.43 1738.6±21.9 0.7210±0.0446 3.0

90.85%Cu-9.15%Al 7.262 4 99.09±4.36 1961.6±13.9 0.7175±0.0436 3.0

50%Ni-50%Cu 8.920 4 128.77±2.64 2218.4±66.8 0.7220±0.0158 4.0

45%Cu-55%W 12.700 4 168.77±6.40 3396.6±27.3 0.6998±0.0334 3.5

35%Pb-33%Cd-
30%Mg-2%Zn

4.198
4
7

46.67±1.70
111.30±6.94

2205.1±67.4
7732±226.9

0.6593±0.0450
0.5517±0.0570

5.0
5.0

  图7给出了不同配比的铜-铝混合物的冲击绝热线比较,数值模拟中混合物的颗粒度取1μm。从

图7可见:除与冲击温度相关的冲击绝热线外,铜-铝混合物的冲击绝热线数值模拟结果与体积相加模

型和叠加原理等结果符合得相当好。
图8给出了一些合金的冲击绝热线比较,其中点号为实验结果[4],数值模拟中混合物的颗粒度取

1μm。从图8可见:除与冲击温度相关的冲击绝热线外,这些合金在冲击压缩下的热动力学数值模拟

结果与实验结果、体积相加模型和叠加原理等结果符合得相当好。

(——— Methodofpressureequilibriumandthermalequilibrium;

----- ByvolumepercentageofsuperpositionHugoniot; * Numericalsimulation)

图7 铜-铝混合物冲击绝热线

Fig.7 HugoniotcurvesforCu-Almixture
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(——— Methodofpressureequilibriumandthermalequilibrium; ● Experiment[4]

----- ByvolumepercentageofsuperpositionHugoniot; * Numericalsimulation)

图8 铜-铝混合物冲击绝热线

Fig.8 HugoniotcurvesforCu-Almixture
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5 小 结

  对混合物热动力学数值模拟,表明了混合物不同处的热力学状态有差异并随时间波动,在包含较多

单元或质点的区域内,它们的平均值波动幅度随时间逐渐减小。小颗粒混合物在冲击压缩过程中,能在

较短时间内达到热、力平衡,混合物颗粒间达到热平衡的时间与颗粒度的平方近似成正比,达到力平衡

的时间与颗粒度近似成正比。除冲击温度外,数值模拟结果与混合物物态方程的体积相加模型、一次冲

击绝热线的叠加原理和实验等不同方法得到的结果一致。体积相加模型和叠加原理不能给出合理的混

合物冲击温度,但数值模拟给出了合理的混合物热力学平衡过程和冲击温度。有必要开展对混合物或

合金在冲击压缩下的力平衡、热平衡、以及测量其冲击温度的实验研究。
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StudiesontheEquilibriumStateofMixture
FollowingShockCompression
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Abstract:Themixtureisasarandomlydistributedcomponentgrainsinthree-dimensionalmeshes.The
shockcompressionbehaviorofmixturesissimulatednumericallybyusingthe3Dthermodynamicsfi-
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niteelementmethod.Wehavestudiedthecourseoftendencytothethermodynamicequilibrium,the
characteristictimeoftemperatureequilibrium,thecharacteristictimeofpressureequilibriumandthe
equilibriumstateofmixturefollowingtheshockcompressionandfoundtherelationbetweenthechar-
acteristictimeoftemperatureequilibriumandthesquareofthegraindimensionofmixtureandthe
linearrelationbetweenthecharacteristictimeofpressureequilibriumandthegraindimension.The
shockcompressionbehaviorsofsomealloysaresimulatednumerically,andtheresultsarecompared
withthefractionvolumemodelofEOS,thesuperpositionprincipleofthefirstshockHugoniot,and
theexperimentalresults.Exceptfortheshocktemperature,theresultsareingoodagreementwith
eachother.Thefractionvolumemodelandthesuperpositionprinciplecannotyieldreasonableshock
temperatures,butthenumericalsimulationmethoddoes.
Keywords:mixture;numericalsimulation;thermodynamicequilibrium;characteristictime;shocktemp
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第12届全国疲劳与断裂学术会议会讯

由中国腐蚀与防护学会、中国机械工程学会、中国力学学会、中国金属学会、中国航空学会和中国材料研究会联合主

办的“第十二届全国疲劳与断裂学术会议”定于2004年第四季度在福建厦门召开。这将是一次内容丰富、形式多样、人
员广泛的学术盛会。本届会议旨在通过广泛的学术和信息交流,活跃学术思想,明确研究方向,推进我国的疲劳与断裂

研究的发展。

1.会议主要内容

(1)材料的断裂与循环形变的晶体学;(2)断裂与疲劳损伤的微细观方面;(3)金属材料的断裂与疲劳行为;(4)非

金属材料与新型材料(包括工程塑料、生物材料、建筑材料、陶瓷、复合材料、金属间化合物、纳米材料等)的断裂与疲劳行

为;(5)环境对材料与结构的断裂与疲劳的影响;(6)载荷谱和随机载荷下材料与结构的疲劳与断裂;(7)材料和结构的

疲劳寿命估算、可靠性、延寿及老龄化分析;(8)计算断裂力学、实验断裂力学、概率断裂力学及可靠性;(9)线弹性与弹

塑性断裂、界面断裂、动态断裂;(10)断裂与疲劳研究的新方法和新理论;(11)材料疲劳与断裂研究中的实验及测试技

术;(12)抗断裂与疲劳的设计技术;(13)断裂与疲劳的失效分析;(14)断裂与疲劳理论的典型工程应用;(15)断裂与疲

劳分析软件及材料数据库

2.重要日期

提交论文摘要截止日期:2004年3月30日

提交论文全文截止日期:2004年5月1日

论文录用通知:2004年6月1日

汇交版面费截止日期:2004年7月15日

会议召开日期:2004年11月16日

3.会议秘书处

地址:沈阳市文萃路62号中科院金属研究所,邮编:110016
联系人:王俭秋(Tel:024-23893723),吴晓丹(Tel:024-23915869);传真:024-23894149
E-mail:jiqwang@imr.ac.cn;xdwu@imr.ac.cn
会议网址:http://12fatigue.imr.ac.cn
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