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复合固体推进剂界面多尺度数值模拟研究进展

余天昊，闫亚宾，王晓媛
（华东理工大学机械与动力工程学院， 上海 200237）

摘 要： 固体推进剂界面作为固体发动机结构中力学性质相对薄弱的部分之一，明确其物化性质、损伤演化模式以及脱湿对推进

剂结构完整性的影响是极其重要的研究内容。与实验相比，利用数值模拟能够快速、高效地研究各种界面体系下的不同物化性质，

具有较好的应用前景。从微观尺度分子动力学、细观尺度有限元数值仿真与宏观数值模拟角度出发，综述了复合固体推进剂多种界

面力学性质的研究进展，探讨了多尺度下复合固体推进剂界面数值模拟对固体推进剂工程设计的推动作用与目前存在的不足，并展

望了未来的发展方向。
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0 引 言

在航天领域，固体推进剂一直是推动航天器、导弹

和火箭的主要动力源之一。与液体推进剂相比，固体

推进剂具有许多独特的优势，如较高的能量密度、简化

的发射系统和更低的维护成本等，因此受到了普遍的

关注和广泛的应用［1-4］。固体推进剂是内部存在各种

复杂相态的典型颗粒增强粘弹性材料，其细观结构主

要 包 括 端 羟 基 聚 丁 二 烯 、聚 醚 黏 合 剂 等 基 体 ，高 氯 酸

铵 、铝 粉 与 黑 索 今/奥 托 克 今 等 固 体 颗 粒 填 料 以 及 基

体‑颗粒界面，同时，固体推进剂与发动机壳体之间也

存在推进剂‑衬层界面。为了更好地理解和优化复合

固体推进剂的性能，研究人员需要深入研究其内部界

面的力学性质、物化特性与损伤演化形式，尤其是界面

脱粘（即颗粒“脱湿”）现象。在储运、发射与飞行等阶

段，固体推进剂会承受不同条件下的复杂载荷，这对界

面的剪切、拉伸等力学性能提出了要求；而界面的结合

能、扩散系数与触发键长度等物化特性则不仅直接决

定了推进剂界面的力学性能，也对推进剂整体的稳定

性与燃烧效率有重要的影响；另外，固体推进剂界面的

损伤，尤其是由于颗粒‑基体界面的拉伸、剪切与疲劳

作用导致界面处产生微小孔洞逐渐成核聚集而造成的

脱湿现象，是破坏固体推进剂整体力学性能的重要因

素，也是近年来对固体推进剂细观层面数值模拟的重

点。作为复合固体推进剂结构中最薄弱也是最有必要

研究的部分［5-7］，通过研究体系界面，对复合固体推进

剂界面的力学性质、物化特性、损伤演化模式特别是及

颗粒脱湿对整体材料的影响进行深入的研究和分析，

可以实现推进剂配方的优化，进而实现对固体推进剂

材料的性能评估预测，并延长固体推进剂贮存寿命。

由 于 复 合 固 体 推 进 剂 中 包 含 易 燃 易 爆 的 填 充 颗

粒，进行服役阶段的实验研究一直存在潜在危险，而进

行类似实验研究也需要满足严格的实验室设备和资质

要求；此外，现有的实验手段也难以测量研究界面力学

性 质 ，例 如 界 面 黏 结 力 等 部 分 关 键 参 数 。 因 此 ，更 高

效 、便 捷 的 数 值 模 拟 方 法 受 到 了 研 究 人 员 的 广 泛 关

注。目前人们利用多个尺度的模拟方法对固体推进剂

的界面性质进行了数值模拟研究［8-12］，微观尺度的分

子动力学模拟能够从原子、分子排列与金属键/化学键
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数 量 与 分 布 等 角 度 来 定 量 解 释 界 面 的 成 键 性 能 与 损

伤，细观尺度的有限元模拟可以清晰地观察到颗粒和

黏结剂基体的形态、各组分的相对位置和体积比以及

脱湿过程，而宏观的模拟方法则通过建立含有界面相

的宏观力学模型，推导出考虑界面脱粘损伤的唯象力

学本构模型。然而，单一的模拟方法往往无法系统深

入描述固体推进剂界面的失效、破坏与脱湿等行为，因

而需要综合考虑其复杂性、研究目的、计算资源和模拟

方法的精度与计算效率，结合多种模拟方法，对界面模

型进行跨尺度的模拟并通过实验验证，以更全面地揭

示复合固体推进剂的界面性质，缩短研究周期，并为推

进剂的配方设计优化提供理论指导。

近年来，国内外对固体推进剂的界面作用进行了

深入的研究并取得了诸多成果 ，孟胜皓［13］、李悦［14］与

Zou［15］等系统总结了近年来对固体推进剂界面的实验

表征、力学性能测试方法、界面黏结机理与颗粒‑基体

界面的脱湿等方面的研究，并基于当前的研究进展与

成果提出了诸多有价值的见解与展望。然而近年虽然

涌现出很多有关于固体推进剂界面在不同尺度下进行

模拟的文章，该方向得到长足发展的同时却也暴露出

诸 如 模 型 体 系 不 完 善 、参 数 条 件 不 合 理 等 问 题［1］，因

此，本综述将概述复合固体推进剂界面在多尺度模拟

下的原理、应用与新的研究进展，同时，也将对固体推

进 剂 工 程 设 计 的 推 动 作 用 与 目 前 存 在 的 不 足 作 出 阐

述，并展望未来可能的发展方向。

1 微尺度模拟进展

微 观 尺 度 是 指 研 究 范 围 小 于 微 米（10-6 m）的 尺

度，在该尺度下，可以通过扫描隧道显微镜、透射电镜

等方式直观地观测到界面处的微观形貌特征，因此微

观尺度的模拟主要通过研究键合界面分子、原子和化

学键的类型、键能和排列来分析界面的物化性质。目

前，对于复合固体推进剂界面的微观模拟主要采用分

子 动 力 学 方 法 。 分 子 动 力 学（Molecular Dynamics， 
MD）方 法 是 将 力 场 与 经 典 力 学 相 结 合 而 发 展 起 来 的

一种模拟计算方法，通过模拟系统中微观粒子的运动，

通过数值积分求解其运动方程，得到系统中各个粒子

的运动状态，从而得到系统温度、压力、能量等宏观特

性，还可以从分子尺度上直接计算推进剂的界面结合

能等特性。有关于对固体推进剂界面的分子动力学模

拟 研 究 最 早 可 追 溯 至 1997 年 ，Kendrick 等［16］提 出 了

基于分子力学（Molecular Mechanics， MM）和 MD 的

HMX 与 PN 相互作用力场，为后来固体推进剂界面的

MD 研究提供了理论基础与方法上的指导。在填料颗

粒组分、配方相似的情况下，不同种类的复合固体推进

剂仍存在力学、燃烧等性能上的差异，而造成这种差异

的本质上主要源于推进剂基体与基体‑颗粒界面层物

化性质的不同，因而本节将分别阐述不同种类复合固

体推进剂在微观分子动力学模拟中所表现出的界面性

质与存在的区别。除了研究最为重要的颗粒‑基体界面

层性质，理解颗粒‑颗粒共混、共晶界面的化学性质则有

助于预测和评估氧化剂颗粒对炸药颗粒热分解的作用，

并改善推进剂的燃烧过程；另外，对于将推进剂与壳体

可靠而紧密地黏结的衬层，其与固体推进剂界面黏结性

能的研究也是发动机结构完整可靠性的重要保障［17］。

1.1 HTPB 推进剂界面

端羟基聚丁二烯（Hydroxy‑Terminated Polybuta‑
diene， HTPB）是一种被广泛使用的黏合剂基体，目前

对于该黏合剂已经有较为成熟且简单、安全的研制工

艺，在低黏度的同时具有较高的能量与优良的力学性

能，因而大量的学者对该黏结剂与对应的界面体系进

行了研究。兰艳花等［18］与付一政等［19］先后对 HTPB 与

不同温度下各晶面的 Al 和 Al2O3 体系进行了模拟 ，而

焦东明等［20］则研究了键合剂对丁羟推进剂中 HTPB 与

Al/Al2O3 之 间 界 面 的 吸 附 能 与 力 学 性 能 ，得 到 了 该 体

系下的结合性能较好的温度条件、晶面与适宜选用的

键合剂。Ma 等［21］研究了聚叠氮缩水甘油醚（Glycid‑
yl Azide Polymer， GAP）/HTPB 聚合物混合物在癸二

酸 二 辛 酯（Dioctyl Sebacate， DOS）和 DOS 与 双

（2，2‑二硝基丙基）甲醛/乙缩醛（A3）混合物中的相行

为，以及 A3/DOS 增塑 GAP/HTPB 推进剂浆料的流变

性 ，最 终 得 到 了 以 A3/DOS 为 增 塑 剂 的 完 整 的 GAP/
HTPB 基 推 进 剂 。 董 戈 等［22］研 究 了 不 同 应 变 速 率 下

AP/HTPB 界 面 的 力 学 性 能 ，结 果 表 明 ，界 面 强 度 随 应

变速率的增大而增大，与推进剂宏观力学性能的变化

趋 势 一 致 。 Wang 等［23］研 究 了 一 种 具 有 HTPB 的

ε‑CL‑20/HMX 共 晶 聚 合 物 ，得 到 了 该 体 系 下 的 结 合

能 、对 相 关 函 数 和 力 学 性 能 ，发 现 共 晶/HTPB PBX 的

刚度较弱，而其延展性优于共晶。温彦威等［24］研究了

IPDI 型 HTPB 推进剂与玻璃钢（FRP）绝热层界面黏接

性能及增强技术，发现在黏接层界面处增加含有异氰

酸 根 活 性 基 团 的 胶 黏 剂 BN‑01 能 够 显 著 增 强 界 面 推

进剂的力学性能强度，并有效改善界面黏接性能。以

上研究涵盖了 HTPB 推进剂黏合剂基体与多种组分间

界面的物化性质 ，对于了解 HTPB 推进剂的界面作用
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机理、指导 HTPB 推进剂配方具有一定的意义。根据

文献［22］，图 1 展示了 AP/HTPB 界面的 Materials Stu‑
dio 软 件 建 模 ，正 确 合 理 地 在 软 件 中 建 立 界 面 层 体 系

模型是计算界面层物化性质的基础与关键。

1.2 NEPE 推进剂界面

除 HTPB 推 进 剂 外 ，硝 酸 酯 增 塑 的 聚 醚 聚 氨 酯

（Nitrate Ester Plasticized Polyether， NEPE）推 进 剂 也

具备优良的力学性能、较大的密度以及高比冲等优点，

同 样 是 具 有 发 展 潜 力 的 一 类 固 体 推 进 剂 。 Zhang
等［25‑26］先 后 研 究 了 中 性 高 分 子 键 合 剂（Neutral Poly‑
meric Bonding Agen， NPBA）在 NEPE 推 进 剂 中 的 吸

附行为及其机理，以及 NPBA 对 NEPE 推进剂界面相互

作用和力学性能的影响，对 NPBA 的分子结构和 NEPE
的配方设计有一定的指导意义。虞振飞［27］进行了 3 种

NPBA 在 各 种 混 合 含 能 增 塑 剂/黏 合 剂 预 聚 物 中 相 分

离的模拟计算，发现提高 NPBA 的相对分子质量、增大

NPBA 的用量均可加剧 NPBA 在含能增塑剂/预聚物中

的相分离程度。Lei 等［28］设计了三唑固化含能体系的

含 炔 基 共 聚 物 ，并 模 拟 了 其 与 ε‑CL‑20 的 相 互 作 用 行

为。与不含炔基的 NPBAs 聚氨酯固化体系相比，在聚

合 物 链 中 加 入 炔 基 ，可 直 接 提 高 界 面 强 度 12.43%。

朱 伟 等［29-30］使 用 扩 展 MPCFF 力 场 对 设 计 的 3 种 简 化

NEPE/衬 层 模 型 进 行 了 MD 模 拟 ，观 察 到 界 面 由 于 交

叉固化反应形成的氨基甲酸酯键，并发现成键后界面

的刚性与强度均得到了提升；展示了组分分子的浓度

分布与迁移情况，观察到 HMX 与 NPBA 分子均呈现向

界面层迁移的趋势，AP 分子则保持平均分布。庞爱民

等［31］对 NEPE 推进剂/衬层界面的 MD 研究做出了综合

评述，并通过反应分子动力学明确了影响界面黏接的

主副反应与维持界面良好黏结性能的关键。以上研究

系 统 地 对 于 NEPE 基 推 进 剂 包 括 界 面 结 合 能 、界 面 物

化性质作出了定量的分析与研究 ，相比于 HTPB 推进

剂，NEPE 推进剂界面的组分更丰富、物化反应过程更

复杂，对于键合剂的研究也显得尤为重要，因此上述的

研究也从分子角度说明了键合剂的加入使推进剂界面

力学性能显著增强的原因，对键合剂的选用具有高度

的指导意义。

1.3 其他推进剂界面

此外，对于其他以聚醚、叠氮或系列含氟聚合物为

基体的推进剂体系的研究也得到了广泛关注。肖继军

等［32-37］自 2004 年开始对系列含氟聚合物基推进剂颗

粒共晶、共混界面体系进行了大量的分子动力学模拟

研 究 ，得 到 了 界 面 层 的 诸 多 基 本 参 数 ，如 体 系 力 学 性

能、结合能与径向分布函数等。Wang M 等［38］研究了

RDX 与 铝 界 面 以 及 氧 化 层 对 热 分 解 的 影 响 。 通 过 三

氟甲基或氨基功能悬垂剂对含氟聚合物键合基质的键

合增强，可以有效抑制高能含氟聚合物/硝胺复合界面

颗 粒 的 脱 湿 现 象 。 朱 伟 等［39］研 究 了 AP/HMX 复 合 材

料 在 不 同 温 度 下 的 特 性 ，得 到 了 HMX 在 AP/HMX 复

合 材 料 中 的 结 合 能 、热 膨 胀 系 数 和 触 发 键 长 度 。

Wang N 等［40］探 究 了 RDX 与 不 同 氧 化 层 的 Al 之 间 的

界面物化性质，发现预测的 RDX 在 Al（111）表面的吸

附 能 、RDX 和 RDX/Al 的 表 观 活 化 能 与 从 头 算 的 结 果

一 致 。 Lan 等［41］研 究 了 温 度 和 BDNPA/BDNPF（A3）

含 量 对 六 硝 基 己 氮 杂 异 伍 兹 烷（Hexanitrohexaazai‑
sowurtzitane， HNIW）与 醋 酸 丁 酸 纤 维 素（Cellulose 
Acetate Butyrate， CAB）/A3 的力学性能和结合能的影

响，结果表明，A3 的加入量比温度对力学性能的影响

更 大 。 Zhang 等［42］研 究 了 CL‑20/DNB 材 料 的 界 面 相

互作用、机械性质和扩散系数，并利用计算确定的界面

分子扩散系数，分析了 CL‑20 和 DNB 分子在界面层中

的扩散能力。李苗苗等［43］研究了 RDX 与 3，3'‑双‑（叠

氮甲基）‑氧杂环丁烷（BAMO）的界面层相互作用。结

果表明，BAMO 与 RDX（010）面之间分子相互作用最

强，其次是（100）和（001）面，并以对相关函数描述了

RDX 和 BAMO 之间的相互作用。Hang 等［44］建立了一

种 由 不 同 摩 尔 比 的 CL‑20 和 NTO 组 成 的 新 型 高 能 共

晶化合物，并对其性能进行了预测，发现其具有良好的

性能，可以看作是一种新型的含能化合物。Song 等［45］

研 究 了 二 羟 铵 5，5'‑双 四 唑‑1，1'‑二 酸 酯（TKX‑50）和

TKX‑50 基高能混合材料（HE）与含氟聚合物体系的结

图 1　基体‑颗粒界面体系的分子动力学软件建模［22］

Fig.1　 Molecular dynamics modeling of matrix‑particle inter‑
face system［22］
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合 能 、径 向 分 布 函 数 、力 学 性 能 等 。 结 果 表 明 ，在

TKX‑50（100）表 面 添 加 含 氟 聚 合 物 形 成 的 TKX‑50 基

HE 聚合物具有优异的热力学稳定性。张丽娜［46］计算

了 GAP 与 PDMH 的 反 应 产 物（GAP_PDMH）分 别 与

RDX，HMX，AP 构成的模型体系的相互作用能和径向

分布函数，证实了某些原子之间存在着较强的氢键作

用，而另一些原子之间有较强的范德华作用。崔瑞禧

等［9， 47］计 算 了 多 类 硼 酸 酯 键 合 剂 与 RDX 晶 面 的 结 合

能，发现由于硼酸酯键合剂与 RDX 不同晶面的结合模

式不同导致其界面的结合能不同，兰艳花等［48］对二甲

基海因对 GAP/RDX 推进剂、N100 交联环氧乙烷‑四氢

呋喃共聚醚结合剂等多种体系进行了结合能与力学性

能的模拟，得到了该体系下的结合性能较好的温度条

件 、晶 面 与 键 合 剂 的 选 用 。Meng 等［49］研 究 了 不 同 添

加剂对 DNAN/HMX 熔铸材料的机械性能的影响 ，发

现界面结合能与 DNAN/HMX 熔铸材料的抗拉强度、

断 裂 方 式 存 在 相 关 性 ，结 合 能 越 大 ，HMX 颗 粒 与

DNAN 基 体 的 黏 结 性 越 好 ，装 药 的 抗 拉 强 度 越 高 ，晶

粒的断裂方式由穿晶/沿晶混合断裂转变为纯穿晶断

裂。王晓倩等［50］研究了双（2，2‑二硝基丙基）缩甲醛/
缩乙醛（BDNPF/A）增塑的端羟基四氢呋喃‑环氧乙烷

共聚醚（PET）推进剂/衬层黏接体系中关键组分在界面

层的迁移规律及其对黏接性能的影响，发现 2 种不同

类型的增塑剂对固化温度的敏感程度不同，且提高固

化剂的用量有助于衬层界面层的扩展。纵观目前对于

推进剂‑衬层界面的模拟研究，研究人员主要的关注点

在于通过观察微观界面的分子迁移演化得到推进剂关

键组分在界面处的浓度分布与迁移规律，这对实际工

程应用中固体发动机黏结层界面胶黏剂、固化剂的选

用与配比具有一定的指导作用。上述文献不仅研究了

各类固体推进剂界面的结合能、径向分布函数、力学性

能等界面性质，也从分子、化学键与晶粒破坏机制等角

度解释了由于体系不同而造成界面物化性质不同的原

因，加深了人们对固体推进剂界面体系的综合认知，为

固体推进剂基体与填料的选用与搭配提供了理论依据

与理论指导。

2 细观尺度模拟研究进展

细观尺度是指研究范围处于微米（10-6 m）与毫米

（10-3 m）之间的尺度。在该尺度下，需要关注的是颗

粒和黏结剂基体的形态、各组分的相对位置和体积比

等信息。在细观尺度的模拟下，基体‑颗粒界面建模主

要分为颗粒填充细观模型构建与界面模型构建。与微

观尺度不同的是，细观尺度更关注的是微观尺度难以

观察到的颗粒“脱湿”现象，模型构建的精度将直接决

定数值模拟的精度，因此如何构建更接近于实际条件

的模型是该尺度下模拟的重点。利用有限元模型进行

细观尺度模拟的方法是一种宏‑微观耦合的建模方法，

可以有效地描述复合固体推进剂内部界面的行为，这

种方法在分析复合固体推进剂的界面断裂和损伤行为

方面应用广泛，有助于改进推进剂的性能。

2.1 含颗粒⁃基体界面的颗粒填充细观模型构建

为了研究载荷作用下由于颗粒的存在而产生应力

重新分布及应力集中诱致微裂纹损伤，特别是颗粒的

“脱湿”损伤，早在 2002 年，彭威等［51-52］便建立了一个

无限大并具有周期变化的线性粘弹体模型，用轴对称

粘弹性有限元模型计算了复合固体推进剂颗粒界面处

和基体内的应力分布，然而，这样的模型无论是从建模

还是结果，都与实际存在较大的差距，随着计算机软件

技术的发展，为了生成更接近于实际工况且具有代表

性的颗粒填充模型结构，目前主流的方法大多使用代

表 性 体 积 元（Representative Volume Element， RVE）

建立固体推进剂的基体‑颗粒模型。封涛、伍鹏、韩龙

与王广等［2， 11-12， 53-55］采用了较为主流的分子动力学颗

粒填充算法建立复合固体推进剂基体‑颗粒的细观结

构模型，用于表征单轴拉伸加载下经历的损伤演化过

程。主流的颗粒填充算法能够用于大部分颗粒‑基体

模型的工况条件，然而精确性却有所欠缺，并且在计算

具有大量复杂或不规则填充颗粒的三维模型时效率较

低，因此董戈等［56］与 Shen 等［57］分别通过遗传算法、基

于时域自适应算法的 Voronoi 单元法对颗粒填料进行

填 充 ，得 到 的 模 型 显 著 提 高 了 仿 真 结 果 的 精 度 ；张 志

成 ，Wang 等［58］则通过对实验图像进行处理的方法直

接获取更真实且具有可信说服力的数值仿真模型；武

鑫［59］ 则 通 过 数 值 流 形 方 法（Numerical Manifold 
Method， NMM）而 非 代 表 性 体 积 元 法 对 高 聚 物 黏 结

炸药 PBX 进行细观力学建模，简化了建模过程并提高

了效率。整体而言，构建颗粒填充的细观模型目前普

遍以代表性体积元法为基础，根据填充颗粒的比例、形

状与复杂程度采用不同的颗粒填充算法以获得更准确

并接近实际的模型。一些研究者也会通过处理拍摄得

到的固体推进剂细观结构图像来获得用于细观尺度模

拟的模型，或将其与代表性体积元法结合，来提高构建

模型的可信度。根据文献［12］，复合固体推进剂细观

颗粒‑基体二维模型及目前普遍认可与使用的有限元
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边界条件与网格设置如图 2 所示。

在建立合理的颗粒填充模型结构后，还需要使所

建立的模型能够准确模拟出材料体系在失效、断裂时

的动态过程并通过该过程分析数值。为此，目前的研

究人员普遍使用由 Barenblatt［60］和 Dugdale［61］提出的

内 聚 力 模 型（Cohesive Zone Model， CZM）来 模 拟 固

体推进剂基体‑颗粒处的界面力学本构响应。CZM 是

一种基于牵引分离定律作为本构来定义界面力与界面

位移之间关系的模型，常用的内聚力模型有双线性内

聚 力 模 型 ，指 数 型 内 聚 力 模 型 ，多 项 式 型 内 聚 力 模 型

等［62］，由 于 双 线 性 内 聚 力 模 型 具 有 形 式 简 单 ，易 于 实

现 等 优 点 ，前 文 所 提 到 的 封 涛 、武 鹏 、张 志 成

等［12， 53-54， 63］均 使 用 了 该 模 型 研 究 各 自 体 系 的 界 面 失

效情况。然而，相较于其他的内聚力模型，双线性内聚

力模型不仅在界面单元失效过程中存在难以收敛的问

题 ，也 有 研 究 证 明 其 更 多 适 用 于 材 料 脆 性 断 裂 的 过

程［64］；指 数 型 内 聚 力 模 型 最 早 由 Xu 与 Needleman［65］

提出，是一种法向、切向耦合的内聚力模型，其断裂能

方程是一个连续的函数，后来经众多学者推广、改进与

完 善 ，目 前 已 成 为 较 为 成 熟 且 认 可 度 高 的 内 聚 力 模

型。由于指数型内聚力模型函数的连续性，使用该模

型时收敛性明显优于双线性内聚单元，然而目前主流

有限元软件例如 ABAQUS 中并没有内置指数型内聚

单元，研究者需自行编写 UMAT 子程序将所需的指数

型内聚单元参数嵌入有限元软件中。另外，由于一些

固体推进剂体系在加载过程中，应力‑应变曲线呈现出

的材料损伤特性不符合双线性或指数型内聚单元的损

伤形式，或是黏合剂呈现对应变率较为敏感的粘弹特

性，此时则需要建立相应的改进型内聚力模型来阐明

界 面 间 的 本 构 关 系 。 Han 等［66］提 出 了 一 个 速 率 相 关

的 CZM，以分析 HTPB 推进剂的裂纹扩展过程中的速

率效应，使模拟得到的载荷位移曲线与实验数据吻合

较 好 ，Cui 等［67］通 过 使 用 多 个 Maxwell 盒 子 并 联 来 增

强模型的适应性，开发了考虑了时间和温度对材料性

质 的 粘 弹 性 CZM，实 现 了 模 型 的 实 验 验 证 ， 丁 伍

等［68-69］为了研究推进剂/衬层界面 I 型破坏的温度相关

特性，提出损伤变量 D 作为一个因子代入到双线性内

聚模型中，新模型的结果准确预测了温度影响的界面

载荷‑位移特性。随后，研究了固体火箭发动机界面的

混 合 模 式 剥 离 过 程 ，引 入 了 Park‑Paulino‑Roesler
（PPR）模 型 并 开 发 了 用 户 子 程 序 ，以 更 好 地 模 拟 界 面

行 为 。 Li 等［70］基 于 样 品 组 成 和 形 貌 对 代 表 性 体 积 元

模型应用周期边界条件，编制了具有初始损伤的超弹

性 基 体 损 伤 和 双 线 性/指 数 颗 粒‑基 体 界 面 内 聚 模 型 。

Lei 等［71］建立了一个具有明确的物理意义的连续统理

论来模拟固体推进剂的脱湿和力学响应，引入了归一

化裂纹长度参数来描述界面分离，并建立了考虑了界

面强度、空隙的体积松弛和聚合物黏结剂的粘弹性的

本构模型，相较于 CZM 模型，使用该方法的优点在于

可在冲击载荷下预测固体推进剂在结构层面的热‑力
学 响 应 ，评 估 固 体 火 箭 发 动 机 在 役 状 态 。 根 据 文 献

［62］，双线性与指数型内聚力模型如图 3 所示，展示了

2 种基本内聚力模型在切向、法向的本构响应方式。

目前研究人员大多使用二维平面模型模拟复合固

体推进剂细观界面的力学响应，然而复合固体推进剂

在 实 际 情 况 下 是 1 个 药 柱 在 3 个 方 向 均 有 一 定 的 厚

度，因此二维模型并不能很好地描述实际的情况。在

三 维 颗 粒‑基 体 RVE 模 型 的 细 观 界 面 模 拟 方 面 ，Man‑
tous 等［72-73］采用基于微扰 Petrov‑Galerkin 方法的三维

拉格朗日有限元模型，采用考虑模态混合的内聚规律

来模拟颗粒‑基体界面的损伤成核和演化过程，所提出

的 有 限 元 模 型 能 够 预 测 非 均 匀 细 观 场 的 损 伤 沿 颗

粒‑基 体 界 面 的 形 核 和 扩 展 。 Francqueville 等［74-75］则

结合了分子动力学算法与解析状态方程算法，并开发

了一种新的生成方式，以获得不规则多面体随机分散

的 周 期 细 胞 ，研 究 了 填 料 形 状 对 高 填 充 复 合 材 料

（>50%）有限应变行为的影响。该方法可靠地减少了

计 算 三 维 模 型 的 工 作 量 ，并 与 实 验 数 据 良 好 地 吻 合 。

由于三维细观模型界面的复杂性，模型的求解过程中

计算量较二维条件要大得多，且易产生不收敛的情况，

是一个需要长期探索并克服的问题。

2.2 内聚力模型参数获取

要 利 用 内 聚 力 模 型 模 拟 仿 真 细 观 尺 度 下 的 颗

图 2　 推 进 剂 颗 粒‑基 体 模 型 及 其 有 限 元 边 界 条 件 与 网 格 设

置［12］

Fig.2  Propellant particle‑substrate model and its finite element 
boundary conditions and mesh settings ［12］
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粒‑基体模型，其核心与难点是需要确定界面模型参数

的取值。目前，研究人员大多采用参数反演法来获得

界面模型的参数，即通过不断调整内聚模型的参数来

反向拟合实验得到的结果，最终得到准确的界面本构

模 型 。 反 演 算 法 以 Hooke‑Jeeves 算 法 为 基 础 ，Gu［76］

与 Cui［77］等便通过 Hooke‑Jeeves 优化算法对内聚力模

型参数进行反演分析，得到了优化后的界面参数数值，

并通过反演后的参数计算了推进剂的理论断裂强度，

并与实验结果进行了比较。其结果虽与实验结果相对

接近，但由于并未考虑初始损伤，与实际仍存在较为明

显的差距，需要进行特定的优化，因此，封涛等［12］针对

不同粒径的颗粒/基体界面的力学性能不同的特点，提

出了一种考虑颗粒‑基体界面力学性能随颗粒粒径变

化的分步优化反演的方法，该方法相较传统方法具有

更高的精确度，更适合用于对复合固体推进剂脱湿过

程的研究；Li 等［70］从细观角度模拟了推进剂损伤断裂

的全过程，通过结合多种算法的优势，利用改进的粒子

群 优 化 算 法 与 Hooke‑Jeeves 优 化 算 法 共 同 对 多 参 数

进行了反演，显著提高了参数的精确程度；计算了推进

剂的断裂强度，并发现颗粒脱湿后不再承受载荷，颗粒

之间的基体出现高应力区，RVE 整体刚度降低，力学性

能减弱；随着局部基体的拉伸断裂，颗粒除湿引起的孔

隙的不断叠加将导致裂纹的萌生和扩展，整体应力由

缓慢增长转变为快速下降。因此，推进剂力学性能的

弱化从颗粒脱湿开始，加速基体损伤，两者具有共生作

用 。 在 针 对 不 同 的 具 体 工 况 方 面 ，Toulemonde 等［78］

研究了高填充率弹性体的非线性行为和破裂，考察了

填料的体积分数、大小和性质以及基体刚度对其的影

响 。 Li 等［79］研 究 了 推 进 剂 的 微 观 力 学 性 能 和 初 始 界

面缺陷对宏观力学性能的影响。结果表明，颗粒填充

体积分数主要影响推进剂初始模量，体积分数越大，初

始 模 量 越 大 。 根 据 文 献［12］，HTPB 推 进 剂 单 轴 拉 伸

条 件 下 颗 粒‑基 体 界 面 应 力 分 布 与 断 裂 形 式 如 图 4 所

示，当应变较小时，固体推进剂中的应力分布不均匀，

这是由于颗粒‑基体界面之间的变形不一致造成的，作

为弹性体，颗粒的模量比基体大得多，因此基体的变形

比颗粒大得多，这使得颗粒/基体界面处成为失效的起

点；当应变逐渐增大后，大颗粒区域附近的局部应变非

常大，导致应力集中非常明显，较大颗粒/基体界面的

应力首先达到内聚破坏强度，从而导致界面开始脱粘；

当应变达到 50% 后，越来越多的界面发生脱粘，微观

孔洞发育、聚集，宏观断裂形成，最终导致复合固体推

进剂断裂。

内 聚 力 模 型 的 关 键 参 数 通 常 通 过 参 数 反 演 法 得

到，然而反演法本质上仍是一种经验论的试错法，通过

实 验 数 据 间 接 地 得 到 无 限 接 近 于 实 际 的 本 构 模 型 参

数，同时因为参数反演只能针对特定的、具体的仿真实

验，因而缺乏普适性。并且目前使用的内聚力模型大

都基于非真实的界面力学性能状态，黏结力与界面位

移之间的真实关系有待进一步阐明。然而，目前对于

图 3　双线性与指数型内聚力模型［62］

Fig.3　Bilinear and exponential cohesive model［62］
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能够直接测量内聚力和位移的设备报道较少，尚未形

成公认的理论体系。因此，能否通过实验或数值模拟

又或者理论推导的方式来得到临界脱湿位移并给出内聚

力模型参数具体的物理表达式，是目前需要研究的重点。

3 宏观尺度数值模拟进展

宏观尺度是指研究范围大于毫米量级（10-3 m）的

尺度，在该尺度下，由于很难直接观测到固体推进剂中

的颗粒分布与界面形貌，因此大多通过提取力学性能

实验得到的特征曲线参数来间接表征推进剂界面处的

颗 粒 脱 湿 损 伤 ，并 通 过 建 立 宏 观 的 基 体 相‑过 渡 相‑颗
粒相力学模型研究过渡相（即界面相）对推进剂力学性

能产生的影响，最终建立考虑界面脱粘的复合固体推

进剂本构模型。

3.1 固体推进剂三相模型

在对固体推进剂研究的早期，由于实验设备与技

术的限制，研究人员对固体推进剂细观组分的具体形

貌与性质认知有限，因此为了定性表征键合剂对固体

推进剂黏合剂相与填料颗粒相的作用效果，庞爱民［80］

在吸收键合作用模型的优点、结合网格与形态结构理

论的基础上，提出了固体推进剂过渡相的力学模型，建

立 了 推 进 剂 结 构 因 素 与 力 学 性 能 表 征 参 数 的 定 性 关

系 ，提 出 了 过 渡 相 模 量 与 基 体 模 量 匹 配 的 调 节 方 法 。

这种方法经推广后，田德余等［81］提出了考虑键合剂作

为界面相的丁羟固体推进剂三相模型，建立了推进剂

整体力学性能与基体、颗粒力学性质及界面相的数学

关系，计算得到的结果与实验吻合良好，并预测了多级

配的固体推进剂配方；贵大勇等［82］则将考虑界面相的

NEPE 高能推进剂三相模型与粘弹模型相结合，同样地

建立了推进剂整体力学性能与基体、颗粒力学性质及

界面相的定性关系，得到的结果与实验测试结果的误

差小于 20%；张鑫［83］则建立了 GAP/CL‑20 高能固体推

进 剂 基 体 相‑过 渡 相‑颗 粒 相 的 物 理 与 数 学 模 型 ，并 从

分子层面解释了影响该固体推进剂力学性能的原因，

通过提出的力学模型对固体推进剂的力学性质进行了

有效的调节。早期的宏观三相模型在一定程度上定性

解释了键合剂作为界面连续相对固体推进剂整体力学

性能的影响，然而宏观模型不仅与固体推进剂细观组

分实际形貌相距甚远，也无法定量解释界面对推进剂

力学性能的影响与作用机制，因此近年来宏观模型往

往需要与细观、微观模拟所得到的参数相结合，形成跨

尺度多层级模拟方法，以获得更准确的力学模型。

3.2 基于唯象学的含界面损伤本构模型

基于唯象学的固体推进剂界面损伤本构模型是一

种通过引入宏观损伤变量来描述复合固体推进剂宏观

力学性能的模型，模型的修正依赖于大量实验数据的

拟合，以接近推进剂的实际宏观力学响应。1997 年，

Park 和 Schapery［84］提 出 了 2 个 分 别 代 表 孔 洞 扩 展 及

剪切损伤的损伤变量 S1 与 S2，基于热力学理论提出了

具有时间依赖性损伤的粘弹性本构模型，该模型后来

被 Ha 和 Schapery 推 广 至 三 维 应 力 状 态［85］，并 实 现 为

有限元模型［86］。与此同时，Ozüpek 等［87］与 Jung 等［88］

分别提出了 3 种考虑非线性、界面脱粘以及材料软化

等因素的各向同性本构模型与考虑 mullins 效应的具

有粘弹性脱粘准则的本构模型，随后推广至三维应力

情 况 并 应 用 于 有 限 元 软 件 ABAQUS［89］，Kantor［90］与

Yun［91］分别基于上述本构模型引入了新的损伤参数，

将原有的本构模型推广至复杂载荷条件下。1998 年，

Duncan［92］提出了一种适用于低速恒应变拉伸的包含

图 4　单轴拉伸条件下 HTPB 固体推进剂颗粒‑基体界面应力分布与断裂形式［12］

Fig. 4　 Stress distribution and fracture forms at the particle‑matrix interface of HTPB propellants under uniaxial tensile condi‑
tions［12］
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累积损伤的单轴非线性粘弹性本构方程，并成功模拟

了 3 种高填充复合固体推进剂的单轴拉伸力学响应。

Sullivan［93］则使用伪应变来表示具有损伤的粘弹性本

构 方 程 ，在 形 式 上 与 Schapery 模 型 相 似 。 此 后 ，许 进

升［94］、Wang［95］与 Xu［96］等 都 基 于 Park 和 Schapery 的

理论，分别建立了 HTPB 复合推进剂基于不同温度、应

变 范 围 的 热 损 伤‑粘 弹 性 模 型 ，结 果 表 明 模 型 在 描 述

HTPB 在 各 种 温 度 、应 变 与 载 荷 条 件 下 的 力 学 性 能 方

面均具有较高的精度 ，但在描述 HTPB 非线性粘弹性

段内部的松弛性能方面存在一些不足。基于唯象学的

推进剂界面损伤非线性粘弹本构模型虽然可以在不涉

及复杂的微观细节的情况下，有效地模拟材料的宏观

力学响应，然而前文所提出的模型大多适用于单一的

加载情况，而固体推进剂服役过程中往往存在复杂的

动静载荷，此时基于唯象学的本构模型也因无法描述

细 观 组 分 的 演 化 ，适 用 性 有 待 商 榷 。 根 据 文 献［71］，

考 虑 界 面 脱 粘 的 非 线 性 粘 弹 本 构 如 图 5 所 示 ，其 中

Void 部分表示引入的界面脱粘参数，而 Hybrid 部分则

代表传统的混合非线性粘弹本构部分，将两部分串联

后的本构模型能够较好地通过界面脱粘的影响描述推

进剂整体的力学响应。

4 微⁃细⁃宏观多尺度数值模拟进展

为了更全面地理解并研究复合固体推进剂的界面

性质对推进剂整体宏观力学性能的影响，往往需要结

合微观、细观与宏观尺度下多种基础理论与方法，建立

跨尺度的固体推进剂界面模型，将微尺度模拟得到的

参数与结论应用于细观与宏观界面模型，使固体推进

剂的微观、细观尺度的界面演化能够定量解释其宏观

力学响应。根据各尺度联合应用方法的不同，多尺度

模拟方法可以分为多层级分析方法与并发多尺度分析

方法［97］，多层级方法一般指先将固体推进剂界面分为

微观、细观与宏观层面，随后从微观尺度出发，选取关

键的界面参数后逐级等效传递至宏观层面，得到推进

剂的宏观力学响应；而并发多尺度分析方法则指在连

续介质的界面模型的数值模拟中同时引入多个尺度的

模拟并进行并行计算，最终得出具有能够描述固体推

进剂在复杂载荷下定量描述微观界面演化对宏观力学

响应的强普适性结论。

4.1 多层级分析方法

4.1.1 基 于 细 观 力 学 分 析 的 含 界 面 损 伤 宏 观 本 构

响应

基 于 细 观 力 学 中 经 典 的 Eshelby 等 效 夹 杂 理 论 ，

Mori 与 Tanaka［98］于 1973 年 提 出 了 一 种 利 用 平 均 场

理论的思想并通过平均含混相和基体的物理性质建立

宏 观 性 质 与 细 观 结 构 之 间 关 系 的 方 法 。 由 于 M‑T 方

法能够有效用于求解预测含球形颗粒夹杂的复合材料

宏观性能响应，目前已被研究人员广泛用于研究固体

推进剂界面损伤的跨尺度模拟中。Chen 等［99］结合 Es‑
helby 等 效 夹 杂 理 论 与 M‑T 方 法 ，推 导 了 颗 粒 增 强 粘

弹性复合材料与脱粘微孔隙的本构关系，发现宏观应

变速率、粒径分散性、基体弛豫时间和界面黏结强度均

对 颗 粒 增 强 复 合 材 料 的 整 体 力 学 性 能 起 关 键 作 用 。

Tan 等［100-102］采用并推广了 M‑T 方法，研究了非线性界

面脱粘对高颗粒体积分数复合材料本构行为的影响，

发现应变速率和温度对复合材料行为有很大影响，高

应变率和低温度使复合材料具有高强度，而温度效应

则随着颗粒体积分数的增加而降低。 Inglis 等［103］比较

了 基 于 包 含 M‑T 方 法 在 内 的 经 典 细 观 力 学 理 论 与 基

于均匀化数学理论（Homogenization Method， MTH）

的有限元实现这两方案关于界面脱粘问题对高填充复

合材料本构响应的影响，运用了平面应变线性运动学

进对 2 种均质方案进行了讨论，得到了体积分数、粒径

和粒子间相互作用的影响。Geubelle 等［104］则采用了

MTH 理论，给出了高填充颗粒复合材料在单轴宏观应

变作用下的损伤响应结果，揭示了复合材料中发生的

复 杂 损 伤 过 程 与 非 线 性 宏 观 本 构 响 应 之 间 的 直 接 关

图 5　考虑界面脱黏的非线性粘弹本构模型［71］

Fig. 5　 Nonlinear viscoelastic constitutive model considering 
interface debonding［71］
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系。根据文献［103］，基于 MTH 的固体推进剂颗粒‑基
体多尺度模型如图 6 所示，展示了通过均匀化理论从

微观结构等效获得固体推进剂宏观响应的方法。

此外，Xiao 等［105］建立了基于真实晶体形态的有限

元模型，并采用 CZM 来描述损伤，获取了各细观构件

的裂纹参数和损伤单元分布，阐明了不同应变速率下

裂 纹 扩 展 和 损 伤 模 式 转 换 的 机 理 。 Wubuliansian
等［106］建立了考虑了粘弹性、应变率和软化效应的高伸

长率硝酸酯增塑型聚醚推进剂的多尺度非线性粘弹性

本 构 模 型 ，通 过 改 变 RVE 的 微 观 尺 寸 ，研 究 了 由 于 界

面 剥 离 或 基 体 本 身 破 坏 而 引 起 的 宏 观 损 伤 。 伍 鹏

等［107］利用对子模型边界在宏观模型中进行插值的方

法建立了推进剂三点弯曲的多尺度模型，实现了三点

弯曲试件宏观变形和裂纹尖端细观损伤的有效计算，

得到的模型能够有效模拟推进剂三点弯曲试验宏观变

形以及裂纹尖端细观损伤过程。Tan 等［100-102］推广的

M‑T 方法虽然能够定量确定微尺度内聚定律中的关键

参数，但并不能解释粒子之间复杂的相互作用与颗粒

脱 粘 现 象 的 关 联 ，并 且 无 法 模 拟 颗 粒 体 积 分 数 大 于

50% 的细观模型界面失效，因此距离实际工程应用有

一定的距离。

4.1.2 基于“形态学方法”的多尺度模拟

Nadot 与 Nadot‑Martin 等［108-109］开 发 出 一 种 名 为

形 态 学 方 法（Morphological Approach， MA）的 多 尺

度模拟理论，该理论基于整个细观结构（颗粒、粒间带、

空间分布）的明确几何表征，其中每个粒间带都通过形

态学参数进行标记和表征。MA 方法将起始点与简化

的运动学框架相结合，除了均质响应之外，还允许根据

局部形态访问局部场。MA 方法源于 Christoffersen 提

出的弹性高填充复合材料的多尺度框架，后来 Nadot
等［110］将小应变粘弹性、有限应变、界面非线性损伤逐

步纳入框架，引入了矩阵的粘弹性行为并考虑了有限

变换 ，最终将全局和局部估计与不同微观结构的 F.E.
参考模拟进行了比较，以此证明了 MA 简化运动学基

础的相关性。最后，考虑到不同阶段的非线性弹性行

为，将颗粒/基体脱粘而产生的非演化界面损伤引入多

尺 度 方 法 。 之 后 ，Dartois 等［111］考 虑 了 损 伤 的 演 变 和

相关现象（刚度退化、诱导的各向异性和单侧效应等），

对 MA 方 法 进 行 了 改 进 ，Trombini［112］则 对 Dartois 提

出的改进 MA 方法进行了评估，以说明颗粒大小与颗

粒 之 间 的 相 互 作 用 影 响 对 界 面 脱 粘 的 影 响 。 经 过

Nadot 团 队 多 年 对 MA 方 法 的 完 善 与 改 进 ，相 较 于 其

他 跨 尺 度 模 拟 方 法 ，MA 方 法 能 够 明 确 地 表 示 微 观 结

构和连续捕捉形态学的显著特征，并且不需要等效的

线性材料和相关的线性化方案，局部问题求解过程也

相对简单。然而，在对于实际微观结构中缺陷位置和

特 征 估 计 时 ，MA 方 法 的 准 确 性 高 度 取 决 于 微 观 结 构

对象转换为多面体过程的转换质量，作为一个相对于

其他理论独立且模拟难度相对较高的特殊方法，该方

法在推广的过程中存在一定困难。

4.2 并发多尺度分析方法

MesoDyn 与 耗 散 粒 子 动 力 学（Dissipative Parti‑
cle Dynamics， DPD）是基于介观尺度的、以分子动力

学为基础，但不考虑分子内部结构以及原子性质，而是

将模拟系统中的原子/分子团簇进行粗粒化后，赋予粒

子间以保守力与耗散力 2 种相互作用力的模拟方法；

作 为 一 种 并 发 多 尺 度 分 析 方 法 ，MesoDyn 与 DPD 方

法都在介观尺度上赋予了材料的微观粒子性质，从而

实现了跨尺度的并行运算。而 MesoDyn 与 DPD 方法

的不同之处则在于 MesoDyn 是基于时间相关的金兹

堡‑朗道（Ginzburg‑Landau）模型的平均场密度泛函理

论方法，而 DPD 则是基于牛顿运动方程的模拟方法。

Lan 等［43］采 用 MD 与 DPD 模 拟 研 究 了 二 甲 基 海 因

（DMH）对 GAP/RDX 推进剂力学性能的影响，结果表

明 ，GAP‑DMH 能 够 抑 制 RDX 的 团 聚 并 提 高 分 散 性 ，

扩 大 与 RDX 的 接 触 面 ，从 而 提 高 GAP/RDX 推 进 剂 的

力 学 性 能 。 齐 晓 飞 等［113-115］利 用 MesoDyn 研 究 了

NG/NC 与 NC/DIANP 等共混体系相结构及其演变过

程的影响因素，结果表明显微下的形貌特征与 Meso‑
Dyn 模拟得到的结果具有良好的一致性，在质量配比

相 同 的 NC/NG 体 系 中 ，较 高 的 温 度 能 够 改 善 体 系 的

图 6  基于均匀化数学理论的多尺度模型［103］

Fig.6  Multi‑scale model based on homogenization method［103］
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混 溶 性 ，但 温 度 达 到 40 ℃ 后 相 分 离 现 象 消 失 。 高 杰

等［116］利用同样的方法研究了 Bu‑NEPA/GAP 共混体系

的 影 响 ，得 到 了 Bu‑NEPA 质 量 分 数 对 共 混 体 系 的 影

响。郭昕等［117］对比研究了 DOA/HTPE 与 DPO/HTPE
共混体系的混溶性，其实验结果与 MesoDyn 模拟结果

一致性较好。

根据文献［43］，图 7 展示了 DPD 方法相较于其他

尺度模拟方法的优点，即通过 DPD 方法能够直观地得

到 GAP‑DMH 显 著 提 高 了 RDX 的 分 散 性 、增 加 了 与

RDX 的有效接触面积的结论，从而从微观粒子性质角

度阐述了二甲基海因接枝的 GAP 提高了 GAP/RDX 推

进剂力学性能的原因。相比于 MD 模拟，MesoDyn 与

DPD 模 拟 的 能 够 模 拟 的 体 系 尺 度 更 大 、时 间 步 长 更

长，因此能够从微观的角度体现出材料界面处的形貌

演化，可以作为 MD 模拟的有效补充与辅助，然而这 2
种 模 拟 方 法 虽 然 在 高 分 子 复 合 材 料 领 域 已 被 广 泛 运

用，但目前应用于研究固体推进剂界面结构演化方面

却 较 少 ，在 未 来 需 要 基 于 这 类 模 拟 方 法 进 行 更 多 的

研究。

5 总结与展望

复合固体推进剂界面的力学性质、物化特性、损伤

演化模式尤其是颗粒脱湿对推进剂的结构完整性有重

要的影响，对界面的研究是预测推进剂宏观力学性能

的重要手段，对固体发动机结构完整性分析和延长贮

存寿命研究具有重要意义。通过不断深入的研究，国

内外学者对固体推进剂界面进行了多尺度模拟分析，

得 到 了 丰 硕 的 成 果 。 对 上 述 研 究 成 果 的 总 结 与 展 望

如下：

（1）在微观层面，对推进剂界面层各种基本特性，

如力学性能、界面结合能、对相关函数等都进行了深入

研究与分析，大多数常用推进剂界面体系的参数都能

通过查阅已有的文献得到；从这些基本参数出发，从化

学键的角度在分子层级上揭示了这些参数的成因与影

响，从晶体的角度出发阐述了界面失效的原因，最终能

够在理论上指导推进剂组分的选择与配比。然而，目

前对推进剂/衬层的界面层各种性质的研究相对较少，

需要进一步完善；另外，分子动力学方法目前只能从纯

理 论 的 角 度 一 定 程 度 上 指 导 宏 观 上 推 进 剂 的 材 料 选

择、配方设计、界面性能预测等问题，并且仍与宏、细观

尺度的模拟与实验存在一定差距，例如同样需要关注

的推进剂颗粒“脱湿”问题、界面的老化问题以及湿度

对界面的影响，目前分子动力学模拟则很难涉及，其难

点不仅在于目前的算力不足以支持对于分子动力学模

拟更大体系的计算，也在于脱湿、老化等因素对界面的

作用机理尚不明晰，理论体系尚未系统构建。由于复

合固体推进剂体系是一个包含了固化剂、增塑剂、黏结

剂等多种成分的复杂体系，这导致了基体‑颗粒体系中

的基体部分由于有多种组分不同相态的存在，其相互

之间复杂的化学反应目前很难从微观分子角度相对完

整地呈现出来，这不仅要求研究人员对于固体推进剂

体系十分熟悉，更需要跨学科的知识储备，因而目前的

研究很少考虑各种成分的综合影响，如基体间各成分

的交联、固化反应以及实际得到的产物对界面层与颗

粒产生的影响，导致模拟的结果常常会与事实产生较

大的差距；

（2）在 细 观 尺 度 下 ，对 于 细 观 填 充 的 构 建 目 前 已

经发展了一套相对成熟的方案，即使用代表性体积元

作为固体推进剂细观数值仿真研究的对象，区别在于

填充颗粒的算法与颗粒形状的不同；而对于界面层模

型的构建，即在如何定义界面层性质的问题上，则需要

考虑基体材料的性质区别，选用合适或特定的内聚力

模型以贴合实验数据，但目前获取内聚力参数的方法

大都选用了参数反演法，而未直接从实验获取或是从

材 料 本 身 的 性 质 出 发 获 得 参 数 ，故 而 有 待 进 一 步 研

究。同时，该套方案的特点也在于细观有限元模拟方

法实质上是对填充材料参数的几何结构建模进行数值

模拟，导致不同种类的复合固体推进剂在模拟方法上

大同小异，区别仅在于材料参数的不同，因此在该尺度

下难以把不同种类的复合固体推进剂区分开来；而从

另一个角度来看，这样的方案也提供了一个对复合固

体推进剂进行细观数值模拟相对标准化的通用流程，

对 不 同 种 类 复 合 固 体 推 进 剂 的 研 究 具 有 一 定 的 普 适

图 7   基 于 DPD 的 GAP/RDX 和 GAP‑DMH/RDX 中 RDX 的 形

态［43］

Fig.7   Morphologies of RDX in GAP/RDX and GAP‑DMH/RDX 
based on DPD［43］
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性，提升了模拟研究的效率；

（3）在 宏 观 尺 度 下 ，早 期 的 宏 观 三 相 模 型 实 质 上

是目前细观有限元模型的几何简化形式，因而也具有

与细观有限元方案相似的特点；而由于目前微细观模

拟与实验表征的普及，研究者已经对复合固体推进剂

各项的微观细观形貌有了一定的认识，单纯的宏观三

相模型已经难以受到认可并使用；基于唯象学的考虑

界面损伤本构模型能通过引入损伤因子较好地描述材

料的宏观力学响应，然而大多模型不适用于复杂载荷

的条件，同时也存在无法联系材料细观界面演化与宏

观力学响应的问题；

（4）在 不 同 尺 度 模 型 的 适 用 性 方 面 ，分 子 动 力 学

模拟能够根据不同种类固体推进剂的界面模型计算得

到针对该种体系的理论界面性质，并从微观粒子性质

角度解释其原因；而细观与宏观模型则更多从材料的

几何结构、数学关系出发，结合部分实验得到的参数，

力 求 模 拟 得 到 的 结 果 接 近 其 真 实 宏 观 本 构 响 应 。 因

此，模拟原理与模拟目的的根本区别决定了微观尺度

模型具有更强的针对性，而细、宏观尺度的模型则具有

更强的普适与通用性；

（5）目 前 已 有 微 观‑细 观 与 细 观‑宏 观 的 跨 尺 度 模

拟方法，但却缺乏能够连接不同尺度间的关键参数进

行材料性能的传递进行多层级的尺度分析，同时也缺

乏并发多尺度分析的方法，因此，未来需要进一步将宏

观、微观、细观 3 个尺度进行结合，例如直接从实验中

测量内聚力和位移的关系，或是使用分子动力学填充

有限元本构参数，最终得到宏观的力学本构响应。但

目前分子动力学方法难以考虑各种宏观事实，如基体

间各组分复杂化学反应的影响，因而仍需要一个系统

并有效的方法来通过从材料本身的本征物理性质出发

获得界面层的力学参数。

本文重点关注了复合固体推进剂界面的模拟研究

进展，这对于理解和改进复合固体推进剂的材料选择、

配方设计与界面力学性能具有较为重要的意义，也为

未来的推进剂设计和应用提供了有力支持。
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Advancements in Multiscale Numerical Simulation of Composite Solid Propellant Interfaces

YU Tian⁃hao， YAN Ya⁃bin， WANG Xiao⁃yuan
（School of Mechanical and Power Engineering， East China University of Science and Technology， Shanghai 200237， China）

Abstract： As one of the mechanically vulnerable components in the structure of solid rocket motors， it is extremely important to 
clarify the physical and chemical properties of the interface for solid propellants， damage evolution patterns， and the effect of 
dewetting on the integrity of the propellant grain structure. Compared with experiments， numerical simulation can quickly and ef‑
ficiently study the different physicochemical properties of various interface systems， and has good application prospects. From 
the microscale molecular dynamics that can reveal the mechanism of experimental phenomena from a molecular perspective， 
the mesoscale finite element numerical simulation considering the microstructure of complex filler particles and other materials 
in solid propellants， and the macroscopic numerical simulation closely related to the macroscopic mechanical response， the re‑
search progress of various interface mechanical properties for composite solid propellants was reviewed， the driving effect of nu‑
merical simulation for composite solid propellant interfaces at multiple scales on solid propellant engineering design at multiple 
scales and the current shortcomings were discussed， and the future development directions were also put forward.
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