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要!为更准确地预测不同固体颗粒体积分数的复合固体推进剂的松弛模量#采用了分子动力学方

法对不同体积分数的复合固体推进剂细观模型进行建模
)

根据有限元理论及细观力学均匀化方法#计算在定

应变工况下复合固体推进剂细观模型的平均应力随时间的变化#从而有效地预测复合固体推进剂的松弛模

量
)

该方法有效地体现了随填充颗粒体积分数的增大#复合固体推进剂瞬时模量逐渐增大的变化规律及颗粒

随机分布对复合固体推进剂瞬时模量的影响
)

将其应用到复合固体推进剂的设计过程中#可有效降低设计成

本#缩短设计周期
)

关
"

键
"

词!复合固体推进剂$细观力学$松弛模量$有限元方法$均匀化方法$黏弹性材料

中图分类号!

&A%/

"""""

文献标志码!

B

收稿日期!

!$#!.$0.!A

网络出版地址!

基金项目!航天科技创新基金!

FB6F!$##$%

"

作者简介!张建伟!

#021C

"#男#河南浚县人#讲师#博士#主要研究方向为固体火箭发动机
)

L+96E&96"%"($*'&:&96"%E"<#'#+"(-"E

,

"+69*+"'6<

,

$"

,

*''&%9

=&+*<"%

,

&$96-'*

,

&-J6%

7

E"<*'

bDB*EN9=7.R@9

#

bDI6G9.

S

87

#

63*597

M

!

#)6,G''(':B>-;'7=8-9,>

#

5@9

S

97

M

379T@;>9-

O

':B@;'7=8-9,>=7PB>-;'7=8-9,>

#

5@9

S

97

M

#$$#0#

#

FG97=

$

!)A-GI7>-9-8-@

#

FG97=B9;X';7@U9>>9(@B,=P@<

O

#

W8'

O

=7

M

D@7=7A2#$$0

#

FG97=

"

)=+9$&-9

%

['@>-9<=-@<';@=,,8;=-@(

O

-G@;@(=Z=-9'7<'P8(8>':,'<

?

'>9-@>'(9P

?

;'

?

@(.

(=7-R9-GP9::@;@7-

?

=;-9,(@>T'(8<@:;=,-9'7

#

-G@<'(@,8(=;P

O

7=<9,><@-G'PR=>=P'

?

-@P-'

,'7>-;8,->'(9P

?

;'

?

@((=7-<@>'.>,=(@<'P@(>R9-GP9::@;@7-

?

=;-9,(@T'(8<@:;=,-9'7)[G@

<@=7>-;@>>':,'<

?

'>9-@>'(9P

?

;'

?

@((=7-<@>'.>,=(@<'P@(T=;

O

97

M

R9-G;@(=Z=-9'7-9<@R=>

,'<

?

8-@PX

O

:979-@@(@<@7--G@';

O

=7P <@>'<@,G=79,>G'<'

M

@79L=-9'7 <@-G'PRG@7-G@

<'P@(R=>87P@;=:9Z@P>-;=97('=P)6'-G@@::@,-9T@;@(=Z=-9'7<'P8(8>':,'<

?

'>9-@>'(9P

?

;'

?

@((=7-,=7X@@>-9<=-@P)I-,=7X@>@@7,(@=;(

O

-G=--G@97>-=7-=7@'8><'P8(8>':,'<

?

'>.

9-@>'(9P

?

;'

?

@((=7-97,;@=>@>RG@7

?

=;-9,(@T'(8<@:;=,-9'7X@,'<@>(=;

M

@;=7P-G@97:(8@7,@

':

?

=;-9,(@>;=7P'<P9>-;9X8-9'7-'-G@97>-=7-=7@'8><'P8(8>':,'<

?

'>9-@>'(9P

?

;'

?

@((=7-

X

O

-G@

?

;'

?

'>@P<@-G'P)KG@7-G9><@-G'P9>=

??

(9@P-'-G@P@>9

M

7

?

;',@>>':,'<

?

'>9-@

>'(9P

?

;'

?

@((=7-

#

9-,=7;@P8,@-G@P@>9

M

7,'>-=7P>G';-@7-G@P@>9

M

7,

O

,(@@::@,-9T@(

O

)

>*

?

/"$<+

%

,'<

?

'>9-@>'(9P

?

;'

?

@((=7-

$

<@>'<@,G=79,>

$

;@(=Z=-9'7<'P8(8>

$

:979-@@(@<@7-<@-G'P

$

G'<'

M

@79L=-9'7<@-G'P

$

T9>,'8>.@(=>-9,<=-@;9=(



"

第
#$

期 张建伟等%基于细观颗粒夹杂模型的复合固体推进剂松弛模量预测

""

在固体火箭发动机的设计过程中#为满足固

体火箭总体部门对发动机提出的要求#发动机设

计者必须选择一种能量性能与力学性能符合要求

的固体推进剂及合理的装药药型
)

再根据使用条

件和受载情况对所设计的装药进行结构完整性分

析#以鉴定固体推进剂力学性能是否符合要求
)

如

果设计的固体推进剂力学性能不能满足设计要

求#则需要对固体推进剂的配方进行调整或研究

新的配方
)

在整个设计阶段#发动机的设计与推进

剂配方的调整或研制是平行进行的#需要进行多

次的协调#最后才能够设计出满足要求+性能良好

的固体火箭发动机
)

每一次固体推进剂配方的调

整#都需要重新进行大量的试验研究来确定固体

推进剂的力学性能#耗资较大且研究周期较长
)

复

合固体推进剂是一种多相!基体+增强相+界面相

等"复合材料
)

松弛模量是计算复合固体推进剂药

柱结构完整性的一个重要参数#受固体颗粒体积

分数及其组分材料性质的影响较大#但同时也取

决于其细观结构特征#这些特征包括增强相的分

布规律+形状及界面相的性质等
)

因此#从细观尺

度出发研究复合固体推进剂的力学性能已成为一

种极其有效的途径
)

在固体火箭发动机的设计过

程中#采用细观尺度的数值仿真试验可以有效预

测不同配方的复合固体推进剂的力学性能#从而

有效地降低试验耗资和缩短设计周期
)

!$

世纪
1$

年代以来#随着复合材料的发展

及广泛应用#人们迫切需要有一个理论来确定由

两种或多种材料构成的复合材料如何确定各相所

占比例才能达到最好的刚度+热物理特性等宏观

性能
)

比较成熟的理论有%

J>G@(X

O

&

#

'提出的等效夹

杂理论#通过等效方程和
J>G@(X

O

张量计算了含夹

杂复合材料的等效模量
)D9((

与
58P9=7>Y

O

&

!.%

'采用

自洽方法研究了夹杂体积含量较高的复合材料的

等效模量#成功地预测了多晶体的宏观力学性能
)

U';9

与
[=7=Y=

&

A

'在等效夹杂方法的基础上提出

以背应力考虑不同夹杂之间的相互作用#得到了

等效模量的显式表达#即
U';9.[=7=Y=

方法
)

除

此之外#广义自洽理论和微分法也对研究复合材

料宏观力学性能提供了有力的工具
)

这几种方法

为便于理论推导#对复合材料做了多种简化假设#

不能够考虑复合材料的实际情况#如材料夹杂的

非均匀性分布+材料夹杂之间的互相影响等
)

随着计算机的发展#有限元计算细观力学逐

渐成为计算细观力学的一种主要方法#该方法能

够通过夹杂直径尺度下的完整应力+应变场来反

映复合材料的宏观应力+应变特征#可以分析宏观

有效性能对复合材料细观结构的依赖关系
)

这种

计算方法可以定量地描述夹杂的形状+尺寸+分布

和体积分数等细观结构参量对宏观力学性能的影

响#有助于复合材料细观结构的设计
)U=-'8>

等&

/

'利用他们自主开发的软件
4',

?

=,Y

生成了固

体推进剂代表性体积单元模型#并介绍了关于细

观模型二维和三维问题的网格划分方法#以及均

匀化理论
)

他们在固体颗粒和基体之间设置了黏

结单元!

,'G@>9T@@(@<@7-

"来模拟固体颗粒和基

体之间损伤的产生及发展
)

随后#

U=-'8>

等&

1

'建

立了
#

个或
A

个超弹性颗粒嵌入超弹性基体的简

单细观模型#颗粒与基体界面仍采用黏结单元模

型#结合
U';9.[=7=Y=

方法研究了该模型所表现

的宏观力学性能
)[=7

等&

2."

'根据试验研究的得到

的颗粒与基体之间的非线性黏结模型#对含不同

尺寸颗粒的细观模型进行了数值计算
)

由于复合

固体推进剂一般颗粒体积分数较高#数值仿真时

往往遇到建模困难+网格不易划分+计算不易收敛

等问题
)

国内一些学者采用了数值仿真与
U';9.

[=7=Y=

结合的方法+多步法等方法简化了计算模

型或者直接对体积分数较低的模型进行了有限元

计算&

0.#!

'来研究复合固体推进剂的力学性能
)

本文根据分子动力学方法对不同颗粒体积分

数的复合固体推进剂细观模型进行了建模#结合

有限元方法及细观力学均匀化方法#预测了不同

颗粒体积分数的复合固体推进剂的松弛模量
)

@

"

物理模型和均匀化方法

采用完全计算细观力方法预测复合固体推进

剂的宏观松弛模量#首先要建立该推进剂的代表

性体积单元
)

根据
D=>G97

&

#%

'提出代表性体积单

元是一个可以完全描述材料宏观性能的模型#一

方面#相对于材料的细观结构#其尺寸足够大#包

含足够的材料结构信息$另一方面#从宏观上讲其

尺寸足够小#可以看作一个材料质点#即众所周知

的微观(细观(宏观准则
)

因此#在本文中针对复

合固体推进剂建立适当的细观模型#利用有限元

法计算细观模型在一定的轴向应变作用的力学响

应
)

再通过均匀化方法计算细观模型的平均应力+

应变随时间的变化#从宏观上将其考虑为一个质

点#根据线性黏弹性材料本构方程#最后得到复合

固体推进剂的宏观松弛模量
)

@M@

"

细观模型

根据文献&

#A

'中所提出的分子动力学方法编

#2%!
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取大颗粒粒径与小颗粒粒径之比为

%\AAAA

#计算大颗粒和小颗粒所占比例不同时所

能达到的最大体积分数#并将计算结果与文献

&

#A

'进行对比#如图
#

所示
)

从图中可以看出#本

文计算结果与文献&

#A

'的计算结果及试验结果吻

合良好#说明了本文所编写的程序合理可行
)

图
#

"

颗粒最大体积分数试验及仿真结果

9̀

M

)#

"

4@>8(->':

?

=;-9,(@>V<=Z9<8<T'(8<@

:;=,-9'7:;'<@Z

?

@;9<@7-=7P>9<8(=-9'7>

所研究的复合固体推进剂由高氯酸铵!

BQ

"

和基体组成#其中
BQ

的体积分数为
20g

#

BQ

颗

粒等效粒径为
#/$

'

<

#具体粒径分布参考文献

&

#/

'

)

为考虑颗粒随机分布的影响#采用分子动力

学方法对该推进剂进行
%

次建模#如图
!

所示
)

图
!

"

BQ

体积分数为
20g

复合固体推进剂细观模型

9̀

M

)!

"

U@>'.>,=(@<'P@(':,'<

?

'>9-@>'(9P

?

;'

?

@((=7-

<'P@(>R9-G20g BQT'(8<@:;=,-9'7

为研究颗粒体积分数对复合固体推进剂松弛

模量的影响#采用于图
!

中相同的粒径分布#分别

对
BQ

体积分数为
/$g

#

//g

#

1$g

#

1/g

#

2$g

#

2/g

的复合固体推进剂细观模型进行建模#每一

种推进剂建立
%

个细观模型#如图
%

所示
)

@MB

"

各组份材料属性

固体推进剂基体具备黏弹性材料的基本性

质#属于橡胶材料范围#是导致固体推进剂具有黏

弹性的根本原因
)

因此#在计算过程中要充分考虑

固体推进剂基体的材料特性
)

根据某推进剂基体

的应力松弛试验#假设基体满足线黏弹性本构方

图
%

"

不同
BQ

体积分数的复合固体推进剂细观模型

9̀

M

)%

"

U@>'.>,=(@':,'<

?

'>9-@>'(9P

?

;'

?

@((=7-<'P@(>

R9-GP9::@;@7-BQT'(8<@:;=,-9'7

程#其松弛模量表达式为

N

!

+

"

&

N

$

"

$

5"

#

@

0

+

5"

!

@

0

+

#$

5"

%

@

0

+

#$$

5"

A

@

0

+

! "

#$$$

!

#

"

式中
N

$

为瞬时模量#

+

为松弛时间
)

根据式!

#

"拟

合其松弛模量曲线&

#1

'

#如图
A

所示
)

根据文献&

/

'#假设
BQ

颗粒为弹性体#取其

弹性模量和泊松比分别为%

N^%!A/$UQ=

#

&

$̂\#A%%)

!2%!
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图
A

"

复合固体推进剂基体松弛模量曲线 !单位%

<<

"

9̀

M

)A

"

JZ

?

@;9<@7-=(P=-==7P:9--@P,8;T@':X97P@;

':,'<

?

'>9-@>'(9P

?

;'

?

@((=7-

!

879-

%

<<

"

@MH

"

均匀化方法

在进行有限元计算时#采用
%

节点单高斯积

分点的三角形单元和
A

节点
A

高斯积分点的四边

形单元对复合固体推进剂细观模型进行网格划

分#如图
/

所示
)

复合固体推进剂细观模型的平均

应力和平均应变可根据每个单元的平均应力和平

均应变来计算
)

图
/

"

三角形和四边形单元示意图
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M
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5

$

)

f

8=P

'

&

#

$

0

f

8=P

'

A

f

8=P

'

A

;T@

!

!

"

'

0

(

B

&

$

)

-;9

D

&

#

'

0

-;9

D

A

-;9

D

A

;T@

5

$

)

f

8=P

'

&

#

'

0

f

8=P

'

A

f

8=P

'

A

;T@

!

%

"

其中
)

-;9

和
)

f

8=P

分别是三角形单元及四边形单元

的数目#

$

0

-;9

D

!

'

0

-;9

D

"和
$

0

f

8=P

'

!

'

0

f

8=P

'

"分别是单个三角形

单元及四边形单元的平均应力!平均应变"#

A

-;9

D

和
A

f

8=P

'

分别是第
D

个三角形单元和第
'

个四边

形单元的面积#

A

;T@

是整个细观模型的面积
)

根据有限元计算理论#单个三角形单元的平

均应力为

$

0

-;9

D

&$

9

(

B

!

A

"

'

0

-;9

D

&'

9

(

B

!

/

"

其中
$

9

(

B

#

'

9

(

B

为三角形单元高斯积分点的应力和应变
)

单个四边形单元的平均应力和平均应变分别为

$

0

f

8=P

'

&

*

A

$

0

(

B

PA

&

$

O

$

0

9

(

B

%

!" !"

O > O

!

1

"

'

0

f

8=P

'

&

*

A

'

0

(

B

PA

&

$

O

'

0

9

(

B

%

!" !"
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计算结果与讨论

对所研究的复合固体推进剂细观模型施加

!g

轴向的定应变载荷#利用有限元法计算模型的

应力松弛
)

计算图
!

中所示的含
BQ

体积分数为

20g

的细观模型在应力松弛
/$$>

时的应力+应变

分布#其中
>=<

?

(@#

的轴向应力+应变分布如图
1

所示
)

图
1

"

6=<

?

(@#

的应力+应变分布
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从图
1

中可以看出%在轴向拉伸载荷下#应力

呈条状分布#在颗粒与颗粒之间的应力和应变值

较大#特别是大颗粒周围应力和应变值稍高
)

这说

明在大颗粒周围更容易发生脱湿损伤和基体断裂
)

采用均匀化方法#计算图
!

中
%

个模型的平

均应力和平均应变#可根据

!"

N+

&

$

0

!"

+

'

0

!"

+

!

"

"

求得模型的松弛模量#如图
2

所示
)

图
2

"

图
!

中所示复合固体推进剂细观模型的

松弛模量
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从图
2

中可以看出#

%

个模型所计算的松弛

模量曲线非常接近#并且曲线形状与图
A

中基体

的松弛模量曲线非常相似
)

根据线黏弹性松弛模

量表达式#即式!

#

"#对图
2

中所计算的松弛模量

曲线进行拟合
)

根据拟合结果可以发现#图
2

中所

示曲线与图
A

中所示基体的松弛模量曲线的主要

差别在于瞬时模量
N

$

的不同#其他参数是一致

的#即曲线的形状是一致的
)

说明
BQ

颗粒的填充

起到的增强作用主要体现在
N

$

的变化上
)

分别对图
%

中所示不同
BQ

颗粒体积分数的

复合固体推进剂细观模型进行计算#并进行曲线

拟合
)

复合固体推进剂的
N

$

的分布#如图
"

所示
)

图
"

中实线为不同体积分数的复合固体推进

剂细观模型的平均瞬时模量连线
)

从图中可以看

出#由于颗粒随机分布的影响#同一体积分数的复

合固体推进剂的不同细观模型所计算的瞬时模量

略有差异#但变化很小
)

这说明在预测复合固体推

进剂松弛模量时#本文所选的复合固体推进剂代

表性体积单元大小是合适的#可以体现出复合固

体推进剂的宏观均匀性特征
)

随着颗粒体积分数

的增加#颗粒的增强效应越明显#复合固体推进剂

的瞬时模量增加的速度逐渐变大
)

图
"

"

不同
BQ

颗粒体积分数的复合固体推进剂

瞬时模量
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"

结
"

论

#

"采用分子动力学对复合固体推进剂细观

模型进行建模#结合有限元计算结果及均匀化处

理可以有效地预测不同颗粒体积分数的复合固体

推进剂的松弛模量#可以对复合固体推进剂的设

计提供一定的参考
)

!

"基体材料为线性黏弹性材料时#复合固体

推进剂的松弛模量曲线与基体的松弛模量曲线形

状一致#颗粒的增强作用主要体现在瞬时模量
N

$

上
)

随着颗粒体积分数的增加#固体推进剂的瞬时

模量逐渐增大且增加的速度不断变大#即颗粒体

积分数越大#颗粒的增强效应越明显
)
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