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氧化硅气凝胶粉体材料力学性能的多尺度模拟
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文　 摘　 基于氧化硅气凝胶粉体材料内部的微结构特征,建立了能反映其特征结构的多尺度力学模型,利
用分子动力学方法模拟了氧化硅气凝胶的纳米多孔结构和拉伸性能,进一步利用离散元方法模拟了粉体材料

的模压成形和多轴压缩应力-应变曲线。 分子动力学模拟表明,气凝胶密度越低,其分形维数越小。 此外,离
散元模拟表明,氧化硅气凝胶粉体材料的弹性模量比对应的氧化硅气凝胶弹性模量低,压缩强度比对应气凝胶

的拉伸强度高;随着围压的增加,氧化硅气凝胶粉体材料的压缩强度增加。
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Multi-Scale Simulation on Mechanical Properties of Silica Aerogel Powder
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Abstract　 Based on the microstructure of silica aerogel powder, a multi-scale model revealing the internal fea-
ture of real material is constructed. The nanoporous structure and tensile properties of silica aerogel is simulated using
molecular dynamic (MD) model. The compression molding of silica aerogel powder is modeled using discrete element
method (DEM), and then the multiaxial compressive curve of real material is simulated. The MD simulation indicates
the fractal dimension of silica aerogel decreases as the density increases. Moreover, the DEM simulation reveals the e-
lastic modulus of silica aerogel powder is larger than that of silica aerogel while the compressive strength of silica aero-
gel powder is lower than that of silica aerogel. The compressive strength of silica aerogel powder increases as the confi-
ning stress increases.
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0　 引言

热防护是高超声速飞行器服役过程中的关键科

学问题,因而高效隔热材料的研制也就变得越来越重

要。 氧化硅气凝胶因具有多级纳米孔结构,被公认为

是热导率最低的固体材料之一[1-2],然而,氧化硅气

凝胶脆性大、强度低,极大地限制了其在工程上的应

用,特别是在航空、航天领域,往往要求隔热材料需具

备一定的力学性能。 所以,氧化硅气凝胶力学性能的

研究对其实际应用也起着关键的作用。 本文拟针对

氧化硅气凝胶粉体材料,通过利用多尺度分析方法,

结合利用分子动力学 ( MD) 模拟和离散元方法

(DEM)模拟技术,实现对该类材料宏观力学性能的

多尺度模拟。 通过与实验结果的对比,验证模拟方法

的有效性。
1　 数值模型

制备氧化硅气凝胶粉体材料,其一般工艺流程是

首先将制备的气凝胶研磨成细粉或超细粉,然后利用

模压成型的方法制备出最终材料。 显然,氧化硅气凝

胶粉体材料包含了两级尺度的特征结构,即:对于研

磨得到的细粉或超细粉,其内部结构与氧化硅气凝胶
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类似;而最终的粉体材料可以看作是微米或亚微米级

粉粒的团聚体。 所以,为了揭示材料的多尺度结构,
本文的数值模型主要包括纳米多孔结构的 MD 模型

和微米或亚微米颗粒团聚的 DEM 模型。
1. 1　 MD 模型

已有的研究表明,氧化硅气凝胶具有多级的纳米

多孔结构,其多孔骨架和孔洞的特征尺寸均为纳米量

级。 为了反映该种典型结构特征,本文借助 MD 模拟

软件 LAMMPS,采用一些文献中的“膨胀-冷却”技

术[3-4],生成氧化硅气凝胶的多孔结构模型。 这里采

用 Tersoff 势来描述氧化硅各原子间的相互作用,其
能量形式的表达式为

E = ∑
i
E i =

1
2 ∑i≠j

V(2)
ij + 1

2 ∑i≠j
∑
k≠i,j

V(3)
ijk

\∗MERGEFORMAT (1)
可见,式(1)的势能包括了对势和三体势的贡献,该
势函数的具体形式和其中参数的取值参见文献[5]。

本文所使用的模拟盒子的“膨胀-冷却”技术的

具体流程如下:
(1)在室温(300 K)下将 β-方石英晶体放入模

拟盒子中,根据所需要的孔隙率将模拟盒子膨胀至所

需要的体积;
(2)将模拟盒子升温至 5 000 K,并保温 100 ps,

使晶体充分熔化;
(3)将熔融态材料冷却至室温,冷却过程中,每

隔 500 K 对系统进行松弛,使其中原子可以充分地扩

散。
上述的 β-方石英晶体的密度为 2. 2 g / cm3。 在计

算中,模拟盒子选用周期性边界条件。 MD 模拟时选用

Velocity-Verlet 算法进行原子的运动计算,系统使用

NVE 系综,时间步长为 10-3 ps。 最后,可以得到能反映

氧化硅气凝胶微观特征的纳米多孔结构,如图 1 所示。
图 1 是孔隙率为 80%的氧化硅气凝胶的模型示意图,直
径较大的颗粒为硅原子,较小的颗粒为氧原子。 可见,
其微结构包含了不规则的纳米级孔洞和团簇骨架,其中

较细的骨架对应于气凝胶团聚颗粒的颈部。

图 1　 氧化硅气凝胶的 MD 模型

Fig. 1　 MD model of silica aerogel

1. 2　 DEM 模型

由于研磨得到的细粉或超细粉的尺度分别为微

米或亚微米级,所以粉体颗粒之间的相互作用可以利

用 DEM 的接触模型来描述。 本文中所使用的 DEM
软件为 PFC3D,选用其中的“Contact-Bond”模型表征

粉体间的接触机制,对应的本构模型如图 2 所示。

(a)　 法向接触关系 (b)　 切向接触关系

图 2　 PFC3D 中的 Contact-Model 接触本构模型

Fig. 2　 Contact constitutive model of‘Contact-Model’ in PFC3D

由图 2 可见,与线性接触模型相比,Contact-Bond
模型做了以下改进:(1)两个颗粒可以承受拉力,当
拉力超过法向最大结合力 FC

n 后,法向接触力变为 0;
(2)考虑了颗粒之间的切向剥离力 FC

s ,当切向力超过

该值后,将颗粒间的最大静摩擦力作为切向力。 因

此,Contact-Bond 本构模型可表示为

fn =
knδn, fn ≤ Fmax

n

0,　 fn > Fmax
n

{
　 　 　 \∗MERGEFORMAT (2)

fs =
ksδs, fs ≤ Fmax

s

μfn, fs > Fmax
s

{
　 　 　 \∗MERGEFORMAT (3)

式中,μ 为颗粒间摩擦因数。 这里,接触刚度、颗粒间

结合力与氧化硅气凝胶材料参数的关系取为[6]

kn = ks = 4EsR
\∗MERGEFORMAT (4)
Fmax

n = Fmax
s = 4R2σs

\∗MERGEFORMAT (5)

图 3　 气凝胶粉体的 DEM 模型

Fig. 3　 DEM model for aerogel powder
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为了模拟模压成型工艺,采用下面流程生成

DEM 模型:
(1)根据所需的微米级孔隙率要求,在模型区域

中随机生成一定数量的氧化硅气凝胶粉粒;
(2)利用线弹性接触理论,对模型进行三向等应

力压缩,使其中颗粒的位置进行充分微调,达到各向

同性状态;
(3)利用 Contact-Bond 接触理论,去除等压应力,

使模型回弹。
最终得到的反映氧化硅气凝胶粉体团聚特征的

DEM 模型,如图 3 所示。
2　 结果与讨论

2. 1　 MD 模拟

为了分析数值模拟生成的氧化硅气凝胶的结构

特征,本文得到了 MD 模型的径向分布函数(PDF),
其计算公式为

gαβ( r1,r2) = V2

NαNβ
< ∑

Nα

i∈{α}
∑
Nβ

j∈{β}
δ( r1 - ri)δ( r2 - r j) >

　 　 　 \∗MERGEFORMAT (6)
该参量代表了氧化硅气凝胶局部密度与整体密度之

比。 代表性结果如图 4 所示。

图 4　 80%孔隙率氧化硅气凝胶径向分布函数

Fig. 4　 Pair distribution function for aerogel with 80% porosity
利用该参量可进一步计算结构的分形维数,即:

Df = 3 + d(lg[g( r)])
d(lgr)

　 　 　 \∗MERGEFORMAT (7)
　 　 公式(7)对应的结果如图 5 所示,可见,MD 模拟

计算的分形维数随氧化硅气凝胶密度的变化规律与

Kieffer 等[7] 和 Nakano 等[8] 的实验结果一致。 并且,
当密度越小时,氧化硅气凝胶的分形维数越小,这表

明其纳米多孔结构越复杂,其多级特征就越明显。 当

密度达到 1. 5 g / cm3 后,其分形维数接近于 3,表明此

时的氧化硅气凝胶接近于均匀材料。 最后,本文利用

MD 模拟计算了 80% 孔隙率氧化硅气凝胶的弹性模

量和拉伸强度,其数值分别为 369. 02 和 2. 18 MPa,
与 Woignier 等[9]在酸性和中性溶液条件下制备的气

凝胶力学性能基本一致。

图 5　 不同密度氧化硅气凝胶的分形维数

Fig. 5　 Variation of fractal dimension with
density of silica aerogel

2. 2　 DEM 模拟

在本文的 DEM 模型中,气凝胶的孔隙率(纳米

级孔隙率)设定为 80% ,粉体之间的孔隙率(微米级

孔隙率)设定为 30% ,粉体颗粒直径为 1 ~ 2 μm。 粉

体的弹性模量和拉伸强度分别取为 369. 02 和 2. 18
MPa,摩擦因数取为 0. 5。 模型的总体尺寸为 30 μm×
40 μm×30 μm,共含有 3 520 个粒子。 图 6 给出了不

同围压下氧化硅气凝胶粉体材料的压缩应力-应变

曲线。 其中,由单轴压缩曲线计算得到的弹性模量为

266. 28 MPa,压缩强度为 2. 74 MPa。 这是由于粉体

之间存在微米级孔隙,所以粉体材料的弹性模量比对

应的气凝胶弹性模量低。 另外,由于压缩时存在颗粒

填充孔隙的密实化现象,所以粉体材料的压缩强度比

对应气凝胶的拉伸强度高。 当存在围压的时候,粉体

材料的横向变形受到抑制,因而应力-应变曲线的初

始斜率增加;并且,增大围压也抑制了粉体颗粒间的

剪切破坏,相应地使压缩强度也得到提高。

图 6　 氧化硅气凝胶粉体材料的多轴压缩曲线

Fig. 6　 Multiaxial compressive curves of silica aerogel powder
3　 结论

(1)氧化硅气凝胶具有多级的纳米多孔结构,密
度越低,分形维数越小;

(2)由于微米级孔隙的存在,氧化硅气凝胶粉体

材料的弹性模量比对应的氧化硅气凝胶弹性模量低。
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由于压缩时存在密实化,氧化硅气凝胶粉体材料的压

缩强度比对应气凝胶的拉伸强度高;
(3)围压限制了材料的横向变形以及粉体颗粒

间的剪切破坏。 随着围压的增加,氧化硅气凝胶粉体

材料的压缩应力-应变曲线整体被抬高。
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