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多晶铁冲击相变的离散元方法研究
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摇 摇 摘要: 采用离散元方法,结合基于无扩散相变的两相模型、热力学相容的自由能函数与有限速

率相变动力学方程,模拟了 琢 铁的冲击相变过程。 计算得到了铁的相边界及冲击 Hugoniot 关系,
并对多晶铁的冲击相变过程进行了模拟。 研究结果表明:冲击波的波面不规则程度随传播距离的

增加而增加,大晶粒模型内冲击波前沿的不规则程度更高;多晶金属内的相变为非均匀相变,相变

首先发生在晶粒边界处,以指状向晶粒内部生长;对于多晶冲击相变过程进行了统计,得到了冲击

相变的局部压力-相变质量份额曲线。
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Study of Shock鄄induced Polycrystalline Iron Phase Transition with DEM
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Abstract: Numerical simulations on 琢鄄iron and polycrystalline iron are conducted using discrete element
method (DEM) combined with undiffused two鄄phase transition model, thermodynamic consistent free en鄄
ergy function, and phase transition kinetics of relaxation equation. The phase boundary and Hugoniot re鄄
lation are obtained through numerical simulation. The simulation result of polycrystalline iron shows that
the shock鄄front irregularities rise when the propagation distance of shock wave increases; and the shock鄄
front is more irregular in the coarse grain model than in the fine grain model; the phase transitions in the
polycrystalline are heterogeneous, and the transitions are observed first along grain boundaries. The curve
of local average pressure and transformed mass fraction is obtained.
Key words: explosion mechanics; shock鄄induced phase transition; discrete element method; polycrystal

摇 摇 收稿日期: 2013鄄08鄄29
基金项目: 国家自然科学基金项目(11202034);中国工程物理研究院科学技术发展基金项目(2011B0101028、2013B0302055)
作者简介: 刘超(1976—), 女, 副研究员, 硕士。 E鄄mail:liu_chao@ iapcm. ac. cn

0摇 引言

冲击相变是当前冲击波与爆轰物理研究领域的

热点问题之一,由于其对于高温高压极端条件下材

料物性研究的科学意义及在高新技术领域的应用背

景,冲击相变研究受到广泛关注。 同时,冲击相变还

是一个非线性、非平衡的复杂物理过程,具有时间相

关效应;并且冲击相变研究既是一个涉及物理、力

学、材料科学及冶金学的交叉学科问题,又是一个典

型的多个尺度问题。 因此,冲击相变也是冲击波物

理研究的难点问题之一。 自 1956 年 Bancroft 等采

用炸药加载首次观察到铁的冲击相变[1] 以来,众多

研究者在冲击相变领域积累了丰富的文献资料,同
时也发现了许多有趣的实验现象。

时至今日,冲击相变研究仍集中于实验和唯象

理论模型方面,对于其细观机理研究相对较少,其中
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一个很重要的原因是缺乏细观尺度数值模拟手段。
尽管多尺度算法研究发展十分迅猛,但多集中于宏

观尺度计算方法与分子动力学等微观尺度算法耦合

的搭桥类算法,细观尺度的计算方法很少。 目前,研
究多晶材料冲击响应的细观尺度数值模拟方法,原
则上可分为两类:一类是以离散元为代表的粒子类

方法,另一类是以连续介质力学为基础的传统数值

模拟方法。 与传统数值模拟方法相比,离散元具有

模型构建方法易行、晶粒间各相异性特性表征便捷、
算法实现简单等优点。

离散元法是 20 世纪 70 年代初由美国学者 cun鄄
dall 首先提出的[2],最初主要应用于岩石力学、颗粒

态群体及土壤力学问题分析中。 离散元方法允许单

元间的相对运动,而且不象连续介质模型那样的依

赖于高度简化、规定性的本构关系,并具有算法简

单、易于实现的优点。 20 世纪 90 年代初,Sawamoto
等[3]首先将离散元方法成功地用于混凝土动态冲

击破坏等非线性大变形问题的数值模拟研究。 刘凯

欣等在这一领域做了大量的研究工作[4 - 5]。 1999
年以来,Yano 等[6]、Case 等7] 利用离散元方法研究

了铜、铁等多晶金属的冲击响应。 2000 年以后,王
文强[8]、于继东等[9]将离散元方法应用到非均质材

料炸药在冲击作用下细观损伤的研究。 这些工作展

示了离散元方法模拟细观非均质材料动力学问题的

能力。 由于可以方便地表征晶粒间取向的分布特

征,离散元方法在模拟细观非均质材料的冲击响应

方面具有独特的优势。
本文利用离散元方法结合基于无扩散相变的两

相模型,对于 琢 铁的冲击相变过程进行了数值模拟

研究,给出了铁的相边界及冲击 Hugoniot 关系。 并

在此基础上对于多晶铁的冲击相变过程进行了模

拟,研究了晶粒大小及传播距离对于冲击波前沿不

规则度的影响,并对冲击相变过程中相变特征量随

局部冲击压力的变化规律进行了统计。

1摇 计算方法与相变模型

离散元方法通过求解多体运动的牛顿力学方程

组,跟踪全部单元的运动轨迹,来揭示系统与外界的

相互作用和自身响应、演化规律。 与传统的数值模

拟方法相比,离散元具有处理冲击载荷作用下单元

间常见的大变形、断裂等问题方便,算法实现简单等

优点。
1郾 1摇 单元间相互作用力模型

一般单元间可能包括以下相互作用力[10]:1)中

心势力;2)中心阻尼;3)弹塑性剪切力;4)切向阻

尼;5)干摩擦力。 如图 1 所示,图中 v 为线速度,棕
为角速度。

图 1摇 单元间相互作用力的示意图

Fig. 1摇 Interaction model of an element鄄pair

利用图 1 描述的单元间相互作用力模型,可将

单元 i 与 j 间的作用力合力表示为

F ij = P ij + fijvt + fijvn + fijd + fijs , (1)
式中:P ij为中心势力;fijvt为切向阻尼力;fijvn为中心阻

尼;fijd 为干摩擦力;fijs 为弹塑性剪切力。 单元间相互

作用力的形式、单元间作用状态判定方法及等效应

力与应变的计算等参见文献[10]。
根据所研究的问题选取合适的单元间作用力模

型是离散元方法研究的核心内容,本文采用适合于

描述材料冲击响应的单元间作用力模型,模型中单

元间相互作用力主要包括中心势力与中心阻尼,两
相单元间相互作用力模型参数取值见文献[11]。
1郾 2摇 温度与相变模型

影响单元温度的力学过程可以分为可逆过程与

不可逆过程,可逆的力学过程如中心势力的作用过

程,不可逆的力学过程为耗散力的作用过程[11]:

T = Tr + 移
t > 0

驻Ti . (2)

采取与 Forbes[12] 类似的推导方法,可以得到温

度的可逆部分,即等熵过程中温度可表示为

Tr = T0 {exp 酌 [ (0
p
B0

)+ 1
1
茁 ] }- 1 , (3)

式中:T0 为初始温度;p 为静水压力;B0 与等温体模

量 KT 相关,B0 = KT / 茁, 茁 为状态方程参数;酌0 为

Gruneisen 参数。
不可逆部分仅考虑了由热传导和粘性力带来的

能量耗散过程,不可逆过程带来的温升是上述两类

过程的累计效应:
驻Ti = 驻Tc + 驻Tv . (4)

连接与接触单元间考虑了基于傅里叶定律的热

传导过程:

驻Q = - 资 Ti - T j

dij Aij驻t, (5)

式中:驻Q 为在 驻t 时间内由单元 j 向单元 i 传导的
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热;资 为热传导系数;Ti 和 T j 分别为单元 i 与单元 j
的温度;dij为单元 i 与单元 j 间的距离;Aij为单元 i
与单元 j 间的接触面积。

由热传导导致的单元温度变化,可表示为

驻Tc =
驻Q
Mcv

. (6)

由粘性力带来的温升:

驻Tv =
1
2
(cnvijn)·vijn

mcv
驻t, (7)

式中:m 为单元质量;cv 为等容比热;Cn 为粘性系

数;vijn 为单元 i 与单元 j 间的相对速度在其中心连线

方向的投影。
本文采用基于无扩散相变的两相模型,该模型

基于如下假设:1) 每个单元中的相变均匀产生,并
由局部能量条件控制;2) 单元中的压力和温度满足

局部平衡条件。 相变模型包括 3 个重要的组成部

分:1) 平衡的相边界;2) 局部阈值条件;3) 相变动

力学方程。
首先,平衡的相边界,即相边界处两相的 Gibbs

自由能相等 G琢 ( p,T) = G着 ( p,T)) . 此处 i 相的

Gibbs 自由能的表达式为

G i(p,T) = Hi(p,T) - TSi(p,T), (8)
式中:Hi 和 Si 分别为比焓与熵,下标 i 分别表示 琢
与 着 相。

在压力不太高的情况下,冲击压缩产生的熵增

不大,等熵过程与冲击压缩过程差别不大。 因此,对
于本文所研究的压力范围内,可采用 Murnaghan 状

态方程,并采取与 Forbes[12] 类似的推导方法,得到

以下比焓与熵的表达式:
Hi(p,T) = H0i + cvi(T - T0) -

酌0icviT { (0
p
B0i

)+ 1
1
茁i }- 1 +

茁iV0iB0i

茁i
{ (- 1

p
B0i

)+ 1
1 - 1

茁i }- 1 , (9)

Si(p,T) = S0i + cvi (ln T
T )

0
-

酌0icv { (i
p
B0i

)+ 1
1
茁i }- 1 , (10)

式中:下标 0 为初始状态;V0i为零压下的比体积;具
体温度及相变模型参数取值见表 1.

表 1摇 温度及相变模型参数

Tab. 1摇 Values of temperature and phase transition model parameters

两相 籽 / (g·cm - 3) 酌0 cv / (J·g·K - 1) H0 / (J·g - 1) S0 / (J·g - 1·K - 1) KT / GPa 茁

琢 相 7郾 87[13] 1郾 68[11] 0郾 441 4[11] 79郾 3[12] 0郾 489[14] 166[11] 4郾 25[11]

着 相 8郾 28[13] 2郾 24[11] 0郾 446 0[11] 169a 0郾 539[11] 139郾 6[15] 4郾 4[15]

摇 摇 注:a 为根据 p = 11郾 15 GPa、T = 300 K 条件下,两相自由能相等,即 G琢 = G着 确定的参数。

摇 摇 其次,局部阈值条件,即当自由能差额 驻G = G琢 -
G着 超过某一阈值时相变立即被触发。 计算中相变

和逆相变的激活能分别为 驻G f 和 驻Gb .
再次,相变动力学方程,用于描述相变份额 姿E

的变化率,本文分别采用 1 阶与 2 阶动力学方程,具
体形式如下:

d姿E

dt =
1 - 姿E

子E
或

姿E(1 - 姿E)
子E

, (11)

式中:姿E 为单元中 着 相的质量份额;1 阶相变动力

学方程中 姿E沂[0,1],初始时刻取 姿E = 0;2 阶相变

动力学方程中 姿E 沂[0郾 001,0郾 999],初始取 姿E =
0郾 001;子E 为单元相变松弛时间,由单元直径与马氏

体相变速率之比进行估算,文中相变速率近似取常

数 1 km / s.
琢鄄着 相变伴随着约 5%的体积变化,数值模拟中

通过依据单元中 着 相的质量份额改变单元半径来模

拟这一效应:

r = r (0 1 - 姿E + 姿E
V0琢

V0
)

着

- 1
2
, (12)

式中:r0 为单元初始半径;V0琢、V0着分别为零压状况下

a 和 着 相的比体积。
本文在计算中仅考虑了静水压力而未考虑偏应

力对于相变过程的影响。

2摇 琢铁的数值模拟结果与分析

计算模型飞片与靶板均为 6 400 滋m 伊 27 滋m 的

琢 铁,单元直径为 9 滋m,计算单元总数约 5 000 个。
如图 2 所示,计算模型的上、下边界采用周期性边界

条件,左、右边界采用自由边界条件。 初始温度

300 K,飞片不同的速度从左端撞击靶板。
图 3 给出了准静态加载条件下铁的相图。 从

图 3 可以看出,本文计算结果与文献[16 - 19]实验

结果符合较好,证明本文采用的无扩散两相模型能

够正确反应 琢 铁的相变特性。
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图 2摇 计算模型示意图

Fig. 2摇 Initial model
摇

图 3摇 准静态加载条件下铁的相图

Fig. 3摇 Phase diagram of iron under quasi鄄static loading
摇

数值模拟结果显示室温 300 K 下平衡态相边界

通过 11郾 15 GPa 压力点。 Barker 等[20]通过实验发现

铁的冲击相变压力阈值在(12郾 9 GPa, 13郾 7 GPa)范
围内,逆相变压力阈值在(9郾 4 GPa, 10郾 2 GPa)范围

内。 因此,文中取相变的激活能为 13郾 40 J / g,对应

室温条件下相变的临界压力 13郾 37 GPa;逆相变的激

活能取为 - 8郾 24 J / g,对应室温条件下逆相变的临

界压力为 9郾 80 GPa.
图 4 ( a) 给出了 Fe 的 p鄄V / V0 Hugonoit 曲线;

图 4(b)给出了 Fe 的冲击波波速 D 与波后粒子速

度 up 的关系图。 由图 4 可以看出,本文计算结果与

文献[1,20 - 21]实验结果符合较好,证明计算所用

单元间作用力模型及相变模型能够正确反应铁的冲

击压缩及相变特性。
此外,图 4(a)的模拟结果显示,冲击相变压力

阈值约 12郾 95 GPa,比室温下的结果 13郾 37 GPa 低了

约 0郾 42 GPa,这说明冲击导致靶板内温度升高,从而

致使相变的压力阈值降低。 图 4(b)结果表明:当冲

击压力小于相变压力阈值时,样品内波形为单波结

构;当冲击压力在相变压力阈值至约 36 GPa 之间,
波形为双波结构(冲击波与相变波);当冲击压力继

图 4摇 铁的冲击 Hugoniot 关系

Fig. 4摇 Hugoniot data of Iron
摇

续增大时,相变波与冲击波汇合成稳定的冲击波。
当冲击压力低于相变压力阈值时,冲击波速度随波

后粒子速度近似呈线性增长;当冲击压力高于相变

压力阈值时冲击波近似以定常速度传播,而相变波

波速随波后粒子速度增加较快。

3摇 多晶铁的数值模拟结果与分析

冲击压缩过程中多晶金属,在晶粒尺度上是一

个各向异性、非平衡过程,此时的冲击波结构不能为

传统的连续介质力学描述[22]。 Meyers 和 Carvalho
应用晶粒取向的概然论模型研究了多晶镍的冲击响

应,结果表明传入多晶中的冲击波前沿变得不规则,
其波面不规则度与晶粒尺寸同量级[23]。 本文构建

了两种不同晶粒尺度的多晶铁模型(如图 5),采用

离散元方法研究了晶粒尺度对于冲击波波面不规则

程度的影响。
多晶铁模型中的晶粒取向呈随机分布,以此表

征晶粒间取向的分布差异。 各晶粒的取向为(0毅 ~
60毅)之间的随机数,晶粒内部单元为规则的密排六
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图 5摇 两种不同晶粒尺度多晶铁模型局部放大示意图

Fig. 5摇 Enlarged view of initial model of polycrystalline iron
摇

边形,晶界处的间隙由小尺度单元填满,图 5 中不同

灰度代表不同晶粒取向,两种模型的具体参数参见

表 2 所示。 为避免边界效应的影响,计算模型的上、
下边界为周期型边界条件,左侧为固壁边界,右侧为

自由边界,初始时刻模型以一定的速度撞击固壁。

表 2摇 两种晶粒尺度多晶铁模型参数

Tab. 2摇 Parameters of polycrystalline iron models

参数
模型

1 2

模型尺寸 / 滋m2 3 240 伊 540 3 240 伊 540

晶粒总数 /个 94 384

晶粒平均尺寸 / 滋m2 136郾 0 伊 136郾 0 67郾 5 伊 67郾 5

单元直径 / 滋m 9 9

摇 摇 图 6 为两种不同晶粒大小的多晶铁以 700 m / s
的速度撞击固璧后,某时刻模型中的冲击波前沿位

置图。 此处,定义波后粒子速度等于 0郾 5 倍撞击速

度的位置为冲击波前沿位置,图中深色部分为冲击

压缩区,浅色部分为未受冲击区域。 数值模拟结果

表明,冲击波前沿分布并不均匀,并且大晶粒模型内

冲击波前沿的不规则程度更高。
图 7 为冲击波前沿位置中线定义示意图,图中

的黑色粗实线代表冲击波前沿位置,阴影部分为波

后的冲击压缩区。 如图 7 所示,沿 y 向在冲击波轮

廓线的波峰(y 向最大值)与波谷(y 向最小值)之间

选取一条直线(平行于 x 轴),使得直线上方的阴影

面积之和等于直线下方的空白面积之和,并定义该

直线位置为冲击波前沿位置中线。
统计不同时刻两种不同晶粒大小的多晶铁模型

中,冲击波前沿位置距离中线位置的标准偏差。
图 8 给出了冲击波前沿位置的标准偏差随冲击波传

图 6摇 两种不同晶粒尺度多晶铁中的冲击波前沿位置

Fig. 6摇 The shock wave front in polycrystalline iron
摇

图 7摇 冲击波前沿位置中线的定义

Fig. 7摇 The definition of shock wave front midline
摇

播距离的变化关系。 从统计结果看,冲击波的波面

不规则程度随传播距离的增加而增加;晶粒大小对

于冲击波前沿的不规则程度有一定影响,大晶粒模

型内冲击波前沿的不规则程度更高。

图 8摇 冲击波前沿位置的标准偏差随冲击波

传播距离的变化

Fig. 8摇 Variation of standard deviation in the
shock wave front position

摇

图 9 为模型 1 以 600 m / s 速度撞击固壁后,冲
击波前沿附近的质量份额与压力图,图中 Ve 代表相

变质量份额,p 为压力。 从图可以看到:由于晶粒间

取向分布差异及晶粒边界效应的影响,压力及质量

份额场的分布很不均匀,应力远高于或低于波后平

均应力的区域集中于晶界附近;从冲击波前沿位置
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可见,由于应力集中效应的影响,相变首先发生在晶

界处,然后穿透到晶粒内部;在冲击波前沿处的一些

晶粒中,可观察到指状传播的相边界。

图 9摇 冲击波前沿附近的质量份额与压力

Fig. 9摇 Transformed mass fraction and pressure fields
摇

室温下静压实验的测量结果表明,即使在准静

态条件下,铁的 琢寅着 相变也并非沿平衡面进行[24]。
Boettger 等的理论计算结果表明,冲击相变过程中得

到的 p鄄姿 曲线与静压实验的测量结果非常相近[25]。
本文采用宽度 27 滋m 的采样窗,沿着波的传播方向

统计相变质量份额与局部平均压力。
图 10 为采用以上统计方法得到的局部平均压

力与相变质量份额曲线。 图中的离散点为静压实验

的测量结果[24],两条曲线分别为采用 1 阶与 2 阶动

力学方程得到的统计结果。 从图 10 中可见,冲击相

变的局部压力-相变质量份额曲线均逐渐逼近准静

态压缩实验曲线上的点。 本文的统计结果与 Boett鄄
ger 等[25]的结果可以互相佐证。 采用两种动力学方

程得到结果的重要不同点在于相变临界压力,1 阶

模型的相变临界压力约为 8 GPa,2 阶模型的相变临

界压力为 10 GPa;与 1 阶动力学方程的统计结果相

比,2 阶动力学方程得到的局部平均压力-相变质量

分额曲线在低压段(小于 13 GPa),与实验结果符合

更好。

4摇 结论

本文利用离散元方法,结合基于无扩散相变的

两相模型,模拟了 琢 铁的冲击相变过程,数值模拟

结果表明:
1) 计算得到铁的相边界、冲击 Hugoniot 关系与

实验结果符合较好,证实采用离散元方法结合两相

模型模拟 琢 铁冲击相变过程是可行的。
2) 对多晶铁的冲击响应过程进行了模拟,初步

图 10摇 局部平均压力与相变质量份额

Fig. 10摇 Local average pressure and transformed mass fraction
摇

的数值模拟结果显示冲击波的波面不规则程度随传

播距离的增加而增加,大晶粒模型内冲击波前沿的

不规则程度更高。
3) 对多晶铁冲击相变过程进行了统计,结果表

明冲击相变的局部压力-相变质量份额曲线均逐渐

逼近准静态压缩实验曲线上的点;与 1 阶动力学方

程的相比,2 阶动力学方程得到的局部平均压力-相
变质量分额曲线在低压段与实验结果符合更好。
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