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基于材料基因工程的复合固体推进剂力学性能预估方法

1 材料基因工程的内涵

众所周知，材料的组成及结构、制备工艺、材料的本征性质、材料或构件的使用性能是材料的四大要素，

四者之间关系密切，且相互作用。四者之间关系也称为材料的四面体关系，是材料学的主要研究内容。其

中，材料的组成及结构决定着材料的合成或制备工艺，材料的组成及结构、制备工艺又决定了材料的本征性

质和使用性能。

材料中并没有严格与生物基因相对应的“基因”。但材料基因组计划（Materials Genome Initiative，
MGI）与人类基因组计划有（Human Genome Project，HGP）很强的类比性。

与人类基因的遗传功能类似，材料中原子或分子的性质、多尺度的排列特征（包括原子/分子的排列方

式、分子间相互作用、晶体结构或聚集态、粒子的堆砌结构等）和缺陷决定着材料的性能。因此，采用类比的

方法，材料的组成及结构（原子/分子的排列方式及其相互作用、微观⁃介观⁃宏观聚集态的多尺度结构特性）就

可以看作材料的基因。

材料基因工程的核心是寻找材料基因，并建立材料原子/分子排列⁃相⁃显微组织与材料宏观性能之间的

构效关系，即材料基因与性能的关系。将其与高通量数值计算、数据库相结合，设计和预示材料的性能，从而

引领材料领域研发模式的革新，使材料的研发方式从“经验型”向“理论预测型和设计型”转变，旨在显著加快

材料的研发速度，降低材料的研发成本，提高材料设计及应用的成功率（赵继成 . 材料基因组计划简介［J］. 自然杂

志，2014，36（2）：89-104）。

2 基于材料基因工程的复合固体推进剂力学性能预估之探索

目前，国内外材料基因工程的研究和发展仍处于起步阶段，重点关注均质材料，如金属、无机非金属、有

机物、高聚物等的材料基因组技术研究。在含能材料领域，也有所探索（张朝阳 . 含能材料研发的新模式——含能

材料基因组研究计划［J］. 含能材料，2016，24（6）：520-522）。获得材料基因的方法有两种：一种是基于材料基础数

据和材料性能的数据库，采用大数据挖掘技术，发现或筛选出材料性能的关键影响因素，即材料基因。另一种

方法则是依据材料学的研究经验，直接确定材料基因，这是一种相对便捷的方法。本文采用后一种方法。

从相结构角度看，颗粒填充的聚合物基复合材料分为填料分散相和高分子连续相，存在填料⁃基体相界

面，且组份之间存在相互作用，即复合材料的材料基因更多。另一方面，复合固体推进剂中组份包括金属、无

机、有机、高分子等多种材料类型，因此该类推进剂的材料基因及其与性能之间的构效关系也更为复杂。

统筹考虑基于材料基因工程的研究方法及复合固体推进剂力学性能预估需求，从以下七个方面阐述复

合固体推进剂的材料基因选择、材料基因与力学性能之间的构效关系等核心问题。

（（11））复合固体推进剂的多尺度模型复合固体推进剂的多尺度模型。。基于复合固体推进剂填料、基体和填料⁃基体界面的多尺度物理模

型如图 1所示。如图 1所示，在宏观的复合固体推进剂中任取一个微元。在介观层次，该微元是由填料、基
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体和填料⁃基体界面三部分构成，三者之间的空间关系由推进剂的微结构决定。微元中每个部分又由各自的

微观分子聚集而成。因此，复合固体推进剂微观⁃介观⁃宏观跨尺度数学模型的核心是填料、基体、填料⁃基体

界面特性的定量描述。

（（22））复合固体推进剂力学性能材料基因组复合固体推进剂力学性能材料基因组。。显然，复合固体推进剂力学性能的材料基因就是该类推进

剂力学性能的主要影响因素，即填料、基体和填料⁃基体的界面。依据材料学原理和复合固体推进剂的研究

成果，我们认为该类推进剂力学性能的材料基因组由GPM⁃1、GPM⁃2、GPM⁃3和GPM⁃4构成。GPM⁃1表示

推进剂填料的微结构，它与推进剂配方、粒度分布相关，属介观层次；GPM⁃2表示推进剂的组份分子结构及

其平衡构型，该材料基因与推进剂组份相关，属微观层次；GPM⁃3表示聚集态，包括填料的晶体结构和晶面

结构、交联聚合物弹性体的网络结构，该材料基因与推进剂组份、配方相关，属介观层次；GPM⁃4则表示组份

间的相互作用，包括增塑作用和键合作用等，该材料基因也与推进剂组份、配方相关，属微观层次。

因此，复合固体推进剂力学性能预估的思路是：① 依据推进剂配方，获得填料的微结构，作为计算对

象；② 分别获得填料、基体、填料⁃基体界面三个因素中材料基因与各自力学性能之间的构效关系。

（（33））复合固体推进剂微结构的生成技术复合固体推进剂微结构的生成技术。。颗粒填充聚合物基复合材料的微结构就是复合材料中填料的

实际堆砌结构，这是推进剂力学性能预示的对象。复合固体推进剂是一种由高固含量、多种类、多粒径分布

填料堆积而成的颗粒填充聚合物基复合材料，以满足高能、燃烧性能、高密度和良好工艺性能的要求。填料

以近似紧密装填的堆积方式，随机分散在粘合剂基体中。依据复合固体推进剂配方中填料的类型、密度、含

量及粒度分布，采用分子动力学或RSA（随机序列吸附算法）等方法，以配方中每种填料颗粒的体积分数为目

标，计算得到复合固体推进剂的微结构——填料的实际堆砌结构及粘合剂基体的分布结构。基于复合固体

推进剂配方计算得到的微结构如图2所示。

图1 复合固体推进剂的微观⁃介观⁃宏观多尺度物理模型

Fig.1 The multi⁃scale physical model of composite solid propellants

图2 AP/HMX/Al/HTPB推进剂的微结构

Fig.2 The microstructures of AP/HMX/Al/HTPB propellant
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在此基础上，根据宏观力学性能计算需求，提取复合固体推进剂微结构中具有周期性类晶胞的堆砌结

构，作为复合固体推进剂的微结构单胞模型。

在推进剂微结构单胞模型基础上，依据获得的填料、基体、填料⁃基体界面三个本构关系（σ⁃ε关系），用颗粒

填充复合材料的宏观力学性能计算方法，计算得到单轴拉伸载荷作用下推进剂的力学响应关系，即σ⁃ε关系。

（（44））粘合剂交联弹性体粘合剂交联弹性体//增塑剂体系的本构关系增塑剂体系的本构关系。。依据复合固体推进剂中基体的基本组成和材料基因工

程的思路，从粘合剂基体配方出发，聚焦粘合剂网络结构、增塑剂的增塑作用和力学性能测试条件等因素，构

建复合固体推进剂粘合剂基体力学性能与相关材料基因之间的构效关系。该构效关系包含以下三个方面：

① 粘合剂交联弹性体的本构关系。粘合剂交联弹性体基体网络结构参数包括组份的分子特性、固化参

数及交联参数、粘合剂分子的柔顺性等。基于热固性高分子理论，从粘合剂预聚体分子的柔顺性和官能团特

性、固化剂/交联剂含量及官能度等参数出发，构建粘合剂交联弹性体的网络结构参数与其力学性能之间的

构效关系。根据高分子物理的相关理论，基于Gauss链网络统计模型（金日光，华幼卿 . 高分子物理［M］. 第三版 .

北京：化学工业出版社，2006.），得到粘合剂交联弹性体的弹性段应力⁃应变关系为

σ = α ⋅ ( (1 + ε ) - 1
(1 + ε )2 ) （1）

式中，σ、α和ε分别为高分子材料的单轴拉伸应力、模量和应变。其中，模量可表示为

α = 1
3
ρnetR 0T 0 δ2B (1 - 2

f CL ) （2）

式中，ρnet为交联高聚物的网链密度；R 0为普适气体常数；f CL为交联弹性体中交联剂的官能度；δB为粘合剂预

聚物分子的空间位阻参数，可采用Materials Studio中Synthia模块计算。

交联高聚物的网链密度可表示为化学交联密度（ρ0，net - ch）与物理交联密度（ρ0，net - phy）之和

ρnet = ρ0，net - ch + ρ0，net - phy （3）
对于B⁃2OH（二官能度羟基粘合剂，羟值为 E OH）/CU⁃2NCO（二官能度异氰酸酯固化剂）/CL⁃3AZ（三官

能度氮丙啶基交联剂）体系，在给定固化参数（RNCO/OH，异氰酸酯与粘合剂预聚物羟基当量数之比）和交联参

数（R AZ/OH，交联剂氮丙啶与粘合剂预聚物羟基当量数之比）时，根据高分子交联理论，可构建交联弹性体的化

学交联密度与上述参数之间的函数关系

ρ0，net - ch = f (RNCO/OH，R AZ/OH，E OH ) （4）

物理交联密度一般应考虑高分子链之间的物理缠绕和分子间氢键的作用。

② 粘合剂交联弹性体/增塑剂的本构关系。增塑作用参数包括粘合剂与增塑剂分子间相互作用、增塑

作用等。在粘合剂网络结构参数与力学性能之间构效关系的基础上，有增塑剂存在时，交联高聚物/增塑剂

体系的交联密度可写为

ρnet = ρ0，net - ch ⋅ ς1 3net + ρ0，net - phy ⋅ χ B - Pl （5）
式中，ςnet为交联高聚物/增塑剂体系中交联聚合物的体积分数；χ B - Pl为增塑剂与粘合剂相互作用参数。

③ 粘弹性及测试条件对基体本构关系的影响。由高分子物理的Maxwell模型，考虑高聚物的粘弹性形

变时，则有

α = 1
3
ρnet ⋅ R 0 ⋅ T 0 ⋅ δ2B ⋅ τm ⋅ ṘL0 (1 - e-

L0
Ṙ ⋅ τm

ε ) (1 - 2
f CL ) （6）
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式中，τm为高聚物的松弛时间；Ṙ为单轴拉伸过程的拉伸速率；L0为试样的初始长度。式（6）引入了高聚物的

粘弹性对模量的影响，还考虑了拉伸速率和测试温度对模量的影响。

（（55））填料填料⁃⁃基体界面的结合能基体界面的结合能。。在复合固体推进剂中，填料⁃基体界面的粘结性能是力学性能的关键因素

之一，也是推进剂力学性能调节的有效手段。但是，复合固体推进剂中填料⁃基体界面的性能几乎不可测量，

因此填料⁃基体界面本构关系的构建是最困难的。填料⁃基体界面粘结性能的理论计算方法是：首先，依据填

料的XRD图谱，获得填料的主晶面序列；采用分子动力学方法，计算得到填料各主晶面的结构。其次，采用

分子动力学方法，计算得到粘合剂和增塑剂混合体系的无定形模型。最后，可采用分子动力学方法，将混合

体系的无定形模型添加到相关填料的主要晶面上，进行弛豫，得到对填料晶面⁃粘合剂和增塑剂混合体系的

动力学平衡体系，计算体系的单点能，得到填料⁃基体界面之间的相互作用能，以此表示填料⁃基体界面的本

构关系。

（（66））填料的本构关系填料的本构关系。。与复合固体推进剂中粘合剂基体和填料⁃基体界面的模量、承载能力相比，填料

的力学性能具有高模量、低应变和高承载能力等特征。因此，将填料作为刚性颗粒来处理，即给出填料的弹

性模量和泊松比即可。

（（77））复合固体推进剂单轴拉伸力学性能的跨尺度计算方法复合固体推进剂单轴拉伸力学性能的跨尺度计算方法。。依据研究获得的填料、基体和填料⁃基体界

面三个本构关系，以复合固体推进剂微结构的单胞模型为对象，在诸如ANSYS软件平台上，采用非结构网格

技术，合理设置单轴拉伸载荷的边界条件，科学处理填料与基体边界，可预示单轴拉伸载荷作用下复合固体

推进剂的动态力学响应。

3 结 语

基于材料基因工程的复合固体推进剂力学性能预估技术从固体推进剂的配方组成、微结构等材料基因

出发，核心在于构建推进剂配方与力学性能之间的微观⁃介观⁃宏观多尺度内在联系。

研究基于材料基因工程的复合固体推进剂力学性能预估技术，在基础研究层面，有利于揭示复合固体推

进剂的组成、微结构、相界面之间相互作用等关键因素与推进剂力学性能之间的构效关系，加深对推进剂力

学性能作用机制的认识，发现复合推进剂力学性能的短板，为复合固体推进剂力学性能的调节提供理论指

导，最终实现复合固体推进剂研发模式从“经验型”向“准确预示型”转变。在应用研究层面，有利于加快复合

固体推进剂的研发速度，降低研发成本，提高复合固体推进剂设计理论、应用的成熟度和成功率，促进我国固

体导弹装备升级和跨越式发展。
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