
第 54 卷，第 1 期

2026 年 1 月
工 程 塑 料 应 用 Vol.54， No.1

Jan. 2026ENGINEERING PLASTICS APPLICATION

基于深度学习势的凯夫拉纤维/环氧树脂冲击损伤分子动力学模拟
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摘要：凯夫拉(Kevlar)纤维增强环氧树脂复合材料因为具有良好的抗冲击性能，常应用于抗冲击吸能防护结构。

本文结合机器学习，第一性原理与分子动力学方法研究高速冲击载荷下防护材料的动态损伤与破坏机理。首先通过

第一性原理分子动力学计算获取数据集，其次通过深度神经网络开发三组分(弹丸/Kevlar纤维/环氧树脂)冲击模型的

深度学习势，其兼具第一性原理计算的高精度与经典分子动力学的高效率。最后，构建了大规模金刚石球形弹丸冲

击Kevlar纤维/环氧树脂(防护模型)的分子模型，基于深度学习势采用分子动力学模拟方法研究了刚性球形金刚石弹

丸以10，20，30，40，50 km/s超高速冲击防护模型的行为，从微观层面分析了冲击过程中防护模型在结构、能量以及损伤

演化与破坏行为方面的响应特性。结果表明，弹丸在侵入防护模型后，其运动受到显著阻碍，速度急剧衰减，弹丸初始速

度越高，速率衰减越快。当弹丸初速度为10、20 km/s时，弹丸最终滞留在模型内部；而初速度为30、40、50 km/s时弹丸会

贯穿整个防护模型，其动能损耗率分别为99.61%、99.54%、99.25%。Kevlar纤维在弹丸冲击下，其内部形成明显空洞：当

弹丸滞留在纤维层时，纤维层的损伤面积较小；弹丸穿过纤维层时对纤维造成了较大的损伤，空洞面积较大。
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Abstract : Kevlar fiber-reinforced epoxy composites are widely used in impact-resistant and energy-absorbing protective struc‐

tures due to their excellent impact resistance. Integrating machine learning, first-principles calculations and molecular dynamics,   

the dynamic damage and failure mechanisms of protective materials under high-speed impact loading were investigated. First, a 

dataset was obtained through Ab initio molecular dynamics calculations. Subsequently, a deep neural network was employed to 

develop a deep potential for a three-component (projectile, Kevlar fiber, epoxy) impact model, which combines the high accuracy of 

first-principles calculations with the high efficiency of classical molecular dynamics. Finally, a large-scale molecular model was 

constructed to simulate the impact of a spherical diamond projectile on a Kevlar fiber/epoxy composite (protective model). Based on 

the deep potential, molecular dynamics simulations were performed to study the hypervelocity impact of a rigid spherical diamond 

projectile on the protective model at speeds of 10, 20, 30, 40 and 50 km/s. The response characteristics of protective models in terms 

of structure, energy, damage evolution and failure behavior during impact were analyzed at microscopic level. The results show that 

after the projectile penetrates the protective model, its motion is significantly hindered and its velocity decreases sharply. The higher 

the initial velocity of the projectile, the faster its velocity decays. When the initial projectile velocities are 10 km/s and 20 km/s, the 
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projectile ultimately remains embedded within the model. In contrast, at initial velocities of 30, 40, 50 km/s, the projectile fully 

penetrates the protective model, with kinetic energy dissipation rates of 99.61%, 99.54% and 99.25%, respectively. Under projectile 

impact, noticeable voids form within the Kevlar fiber layer. When the projectile is embedded within the fiber layer, the damage area 

is relatively small. However, when the projectile penetrates the fiber layer, it causes extensive damage, resulting in a larger void area.

Keywords : high-speed impact ; molecular dynamics ; deep learning potential ; Kevlar fiber ; epoxy resin

芳纶纤维，又称作芳香族聚酰胺纤维。该材料

不仅具备优异的热稳定性与耐腐蚀性，同时还具有

高抗冲以及高弹性模量等性能，是“世界三大高性

能纤维”之一[1-2]。芳纶复合材料具有高比强度、比

刚度以及良好的抗冲击性能，能够制备出较为轻

薄、灵活的防护装备[3]。聚对苯二甲酰对苯二胺

(PPTA，商品名Kevlar)纤维是防弹复合材料常用到

的芳纶纤维，能应对高速弹道冲击，被用于制备安

全头盔、军用头盔、防弹衣和防弹板等[4-6]。因此，研

究 Kevlar 纤维增强环氧树脂防弹复合材料在高速

碰撞下的动态损伤与破坏机理具有极其重要的科

学意义与应用价值。

实验研究受限于冲击过程的高速瞬态特性，在

观测和分析方面存在诸多瓶颈。因此，分子动力学

(MD)模拟作为一种能揭示原子/分子微观相互作用

机理的工具，已成为探究材料微观结构演化行为与

机制的重要手段。Yang等[7] 通过MD模拟研究了冲

击载荷下单晶铝(Al)不同晶体取向的散裂行为，揭

示了冲击加载过程冲击波传播和微观结构演化过

程。Li等[8]通过MD模拟研究了冲击载荷条件下纳

米晶 SiC 的塑性、相变和动态损伤/断裂过程，揭示

了纳米晶SiC陶瓷在高应变速率下力学性能的晶粒

尺寸依赖性。袁海杰等[9]通过MD模拟研究了超高

速冲击下石墨烯增强环氧树脂的结构、能量、动态

损伤与破坏行为的变化情况。He 等[10]通过 MD 模

拟研究了石墨烯(氧化石墨烯)/水合硅酸钙复合材料

在冲击压缩载荷下的力学响应，揭示了不同冲击速

度下的微观变形机理。

目前常用的MD模拟方法有第一性原理分子动

力学(AIMD)方法和传统分子动力学(CMD)方法。

其中，AIMD方法通过近似求解薛定谔方程保证了

较高的计算精度，但却带来了巨大的计算需求，其

应用限制在小体系范围内。相比之下，CMD模拟通

过“半经验”或“经验”的简单物理函数描述原子间

相互作用，通过数值积分牛顿运动方程，求解体系

在特定初始状态下的运动轨迹，可以实现高效率的

大尺度模拟计算，但其计算精度逊色于AIMD。

将机器学习融入第一性原理与分子动力学为

克服传统计算方法固有的挑战提供了新的途径，即

利用AIMD的计算结果数据作为训练集，通过机器

学习方法训练开发机器学习势。目前，常见的机器

学习势函数主要包括高斯近似势[11]、高维神经网络

势[12]、矩张量势[13]以及深度学习势(DP)[14]等。DP的

成功开发，极大地推动了计算模拟在材料科学领域

的深入应用，它已被成功应用于解决一系列关键科

学问题，例如材料的失效机理[15]、材料特性[16-17]、含

能材料燃烧爆炸[18-20]机理等，成为连接第一性原理

精度与经典分子动力学效率的重要桥梁。

基于此，笔者开发了具有第一性原理计算精度

的DP模型，并应用深度学习分子动力学(DPMD)方

法研究了不同冲击速度下 Kevlar 纤维增强环氧树

脂复合材料的损伤与能量吸收特性，揭示其抗冲击

机理，为高性能防护材料的发展提供指导。

1 模拟方法

1. 1　势函数开发

1.1.1　数据集构建　

利用深度神经网络构建势函数需要从AIMD计

算中提取原子坐标、作用力(F)和能量(E)来构建初

始训练数据集，构建数据集的结构包括金刚石弹

丸、交联环氧树脂[由双酚A二缩水甘油醚(DGEBA)

预聚物与4，4-二氨基二苯砜(DDS)固化剂组成[9]，其

分子模型如图 1a、图 1b所示]、Kevlar纤维(如图 1c)

两两组合而成的弹丸/Kevlar纤维、弹丸/交联环氧树

脂、Kevlar纤维/交联环氧树脂三种复合体系模型。

弹丸/Kevlar纤维、弹丸/环氧树脂复合体系中，分别

赋予弹丸 5、10、20、30、40、50 km/s 的初速度，在

NVE系综下进行AIMD冲击模拟，模拟时间根据弹

丸速度的不同而略有差别；Kevlar纤维/环氧树脂模

型分别在NVE、NVT系综下进行 5 000步AIMD模

拟。得到包含15 000个结构的数据集，其中80%作

为训练集，20%作为测试集。所有计算均在CP2K[21]

中进行，在AIMD计算中采用GTH赝势处理体系的

核心电子，结合PBE泛函广义梯度近似方法来描述

交换关联泛函，并通过Grimme DFT-D3方法处理色
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散相互作用。

1.1.2　训练参数　

采用Deep MD-kit[22]软件包训练深度学习势，嵌

入网络和拟合网络的规模分别为{25，50，100}和

{240，240，240}。径向截止设置为 6.0 Å，平滑截止

设置为 0.5 Å。采用 Adam 随机梯度下降法对模型

进行训练，训练过程的损失函数定义见式(1)。

L ( pe，p f，pξ ) = pe|∆e|2 + p f3n∑i
|∆Fi|2 + pξ9 ||Δξ ||2     (1)

式中：n为原子数目；e为单个原子能量；Fi是第

i个原子的受力信息；ξ为维里应力张量；Δ代表训练

集数据与DP模型预测值间的偏差；pe、p f和pξ 分别

代表能量项、受力项及维里项的可调前置因子[17]，在

训练过程中 pe 从 0.02增加到 1，p f 从 1 000减小到 1，

pξ 从 0.2 增加到 1。DP 训练共经过 1.0×106次迭代，

学习率从1.0×10-3到3.5×10-8呈指数衰减，衰减步长

为5 000。

1. 2　冲击模型构建

通过 PPTA 晶胞扩胞得到 Kevlar 纤维层模型，

如图 2a所示。通过Perl脚本在Material studio分子

模拟软件中进行了 DGEBA 与 DDS 的交联反应模

拟，反应的初始截断半径为 3.5 Å，最大截断半径设

置为 12.5 Å，步长为 0.5 Å，选用 COMPASS 作为力

场采用 Atom-based 方法计算范德华作用力，Ewald

方法计算静电作用力，得到的交联环氧树脂模型如

图 2b 所示，其他详细模拟过程参考本课题组

DGEBA与DDS交联反应的相关工作[9]。随后，构建

上、下层为 Kevlar 纤维层、中间层为交联环氧树脂

的层状复合初始模型。因交联环氧树脂模型表面

存在突出分子链末端，与纤维复合时，易在界面处

引入较多空隙。为减少此类缺陷，对顶层与底层纤

维同时施加垂直压力将模型进行压缩，直至模型厚

度趋于稳定[9]。随后移除底层纤维，最终获得结构

致密且包含 18 470个原子的Kevlar纤维/环氧树脂

复合层模型，其中 Kevlar纤维质量分数为 32.91%。

对层模型进行能量最小化和DPMD平衡弛豫处理，

即分别在NVE、NVT (使用Langevin方法控制温度

维持在 300 K)系综下进行 500 ps的热力学弛豫，最

终的层模型如图 2c 所示，称为防护模型，其中

Kevlar 纤 维 层 厚 度 为 20.32 Å，树 脂 层 厚 度 为

45.34 Å。

防护模型构建及冲击模拟均在由美国能源部

下属的Sandia国家实验室开发的大规模原子/分子

并行模拟器(LAMMPS)[23]分子模拟软件上进行。在

防护模型正上方构建一个直径为 10 Å的金刚石球

形弹丸模型，两者共同组成冲击模拟体系，如图3所

示。模拟过程中将防护模型划分为边界层、恒温层

和牛顿层[9]，边界层中的原子被固定在其平衡位置，

用于模拟边界条件，这有助于减小边界效应。恒温

层采用 Nose-Hoover 热浴方法(NVT 系综)，通过体

系与热浴环境之间的能量交换来实现温度控制。

牛顿层(亦称自由变形层)中的原子服从牛顿运动定

律，该层用于建立和求解相应的微分方程，采用

NVE 系综。弹丸视为刚体，分别以 10、20、30、40、

50 km/s 的速度进行超高速冲击。MD 模拟在周期

性边界条件下进行，积分时间步长为 0.1 fs，系统温

度为300 K。

(a) Molecular model of DGEBA

(b) Molecular model of DDS (c) Kevlar unit cell model

R1

R2 R2

R1

图1　DGEBA、DDS、Kevlar分子模型

Fig. 1　Molecular models of DGEBA, DDS and Kevlar

(a) Kevlar fiber model

(b) Cross-linked 
epoxy resin model

(c) Protective model

图2　Kevlar纤维、交联环氧树脂模型与防护模型

Fig. 2　Model of Kevlar fiber, cross-linked epoxy resin and

protective model

101



工程塑料应用 2026 年，第 54 卷，第 1 期

2 结果与讨论

2. 1　势函数验证

表1为深度学习势预测结果与AIMD计算结果

之间的均方根误差(RMSE)。在本工作中，使用第一

性原理计算数据库对势函数进行准确性测试，如图

4所示，通过对比三个体系中深度学习势函数对能

量、原子受力以及维里的预测值与第一性原理计算

的参考值，可见所有数据点均紧密分布于参考线 y=

x两侧，表明深度学习势函数在能量、力和维里方面

均与第一性原理结果高度一致。此外，表 1列出了

不同体系能量、原子受力和维里的RMSE，所有体系

能量的 RMSE 均小于 0.04 eV/atom，受力的 RMSE

均小于0.8 eV/Å，维里应力的RMSE均小于0.06 eV/

atom，进一步证实了深度学习势函数的可靠性。
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图4　深度学习势函数的能量、受力和维里应力精度测试

Fig. 4　Accuracy test of DP on energy，atomic forces and virial stress

表1　深度学习势预测结果与AIMD计算结果之间的RMSE

Tab. 1　RMSE between DP prediction results and AIMD

calculation results

Model

Projectile/Kevlar fiber

Projectile/Cross-linked 
epoxy resin

Kevlar fiber/Cross-
linked epoxy resin

Energy RMSE/
(eV·atom-1)

0.023 1

0.038 0

0.002 5

Force 
RMSE/

(eV·Å-1)

0.761 5

0.742 6

0.197 2

Virial RMSE/
(eV·atom-1)

0.051 1

0.051 2

0.007 5

Boundary layer
Themostatic layer

Newton layer

(a) Main view (c) Top view
 (projectile model 
colored in purple)

(b) Orthometric 
view

图3　冲击模拟体系模型

Fig. 3　Impact simulation system model
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2. 2　弹丸速度和位移在冲击过程中的变化情况

采用新开发的深度学习势开展了金刚石弹丸

冲击 Kevlar 纤维增强环氧树脂防护材料的分子动

力学模拟。刚性弹丸在接触防护模型前速度维持

不变，因此，将其与防护模型接触的瞬间定义为模

拟的初始时刻(t=0)并以此作为后续分析的起点。

图5和图6分别给出了弹丸速度和侵入防护模型的

距离随模拟时间的变化情况。图7为高速冲击下防

护模型不同时刻的结构状态。由图 5可见，弹丸撞

击防护模型后，受到来自 Kevlar 纤维的阻碍，速度

急速下降，初始速度越大，速度的下降也越快，表明

弹丸受到的阻力也越大。当弹丸以10 km/s的速度

侵入防护模型时，由于能量太小不足以冲穿防护模型

的Kevlar纤维层，由图6可见在0.914 ps时弹丸侵入
纤维的深度为19.99 Å，之后出现反弹现象，侵入距

离值开始下降，速度方向也发生改变，直到模拟结

束弹丸滞留在纤维层(如图7a所示)；弹丸以20 km/s

的速度侵入时，速度增大能量增加，经0.294 ps穿透

Kevlar纤维层，但不足以冲出环氧树脂层，最终停

留在树脂中(如图7b所示)，其侵入防护模型的最大

距离为42.05 Å；进一步增大弹丸的侵入速度到30、

40、50 km/s，弹丸的能量增加，经 0.17、0.134、0.116 

ps 以 10.69、12.34、13.98 km/s 的速度穿透 Kevlar 纤

维层进入环氧树脂层，最终分别在 1.785、1.281、

0.822 ps 时以 1.49、2.58、3.86 km/s 的速度完全冲穿

防护模型(如图7c~图7e所示)。

2. 3　弹丸的动能损耗

基于刚性球体的弹丸假设，其冲击过程中的能

量损耗仅来源于与防护模型的相互作用。由能量守

恒定律可知，弹丸动能的所有损失将转化为防护模

型的能量吸收。因此，通过监测弹丸动能的衰减过

程，即可直接针对防护模型进行吸能效能评估。图8
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图5　不同初始速度下弹丸速度随时间的变化曲线

Fig. 5　Variation curves of projectile velocity with time at different

 initial speeds

D
isp

la
ce

m
en

t/Å

10 km/s
20 km/s
30 km/s

40 km/s
50 km/s

Time/ps
0

20

40

60

80

0.3 0.6 0.9 1.2 1.5 1.8

图6　不同初始速度下弹丸侵入距离随时间的变化曲线

Fig. 6　Variation curves of projectile penetration distance with time at 

different initial speeds
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图7　高速冲击下防护模型不同时刻的结构状态

Fig. 7　Structural configurations of protective model at different times during high-speed impact
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展示了不同初始速度下弹丸动能(Ke)随时间演化的

曲线，展示了动能通过使模型发生损伤、变形而被吸

收和耗散的过程。可以观察到，弹丸的初始速度越

高，其携带的动能也越大，在侵入防护模型后，弹丸

需要克服模型的阻力做功，其动能随之显著降低。

图9统计了不同速度下弹丸的初始动能、剩余动能：

当弹丸滞留在防护模型内部时，其动能几乎全部损

耗；当弹丸侵入速度为30、40、50 km/s时贯穿防护模

型，动能损耗率分别为99.61%、99.54%、99.25%。

2. 4　Kevlar纤维层损伤及能量变化

在弹丸的冲击作用下，Kevlar纤维层结构会遭

到损伤破坏，如图 10所示，主要为弹丸正下方的局

部剪切破坏，相貌为与弹丸形状相似的空洞，与文

献[24]中观察到的实验现象一致。Kevlar纤维结构

变化时势能(Pe)和动能Ke的变化是消耗弹丸动能的

主要途径，图11展示了Pe和Ke的变化过程。冲击速

度为 10 km/s时，弹丸未能冲穿Kevlar纤维层，其损

伤较小，空洞面积小，能量的变化幅度较小。当冲

击速度为 20、30、40、50 km/s时，弹丸穿过Kevlar纤

维层，对其造成了较大损伤，空洞面积较大，能量变

化幅度较大，其能量变化大致分为三个阶段：第一

阶段受到弹丸撞击之后原子运动加剧，其化学键发

生形变，动能和势能增加，弹丸的速度越高携带的

能量越大，纤维层的动能和势能增加越快，增量越

高；第二阶段，Kevlar纤维内部结构形变达到一定程

度化学键开始发生断裂，动能下降，势能继续增大；

第三阶段，弹丸离开 Kevlar 纤维层，其势能和动能

(a) Initial velocities 
of 10 km/s

(b) Initial velocities 
of 20 km/s

(c) Initial velocities 
of 30 km/s

(d) Initial velocities 
of 40 km/s

(e) Initial velocities 
of 50 km/s

图10　Kevlar纤维层损伤快照

Fig. 10　Snapshot of damage in Kevlar fiber layer
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图8　不同初始速度下弹丸动能随时间的变化曲线

Fig. 8　Variation curves of projectile kinetic energy with time at

different initial speeds
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图11　不同初始速度时Kevlar纤维层能量随时间变化曲线

Fig. 11　Variation curves of total energy in Kevlar fiber layer with time 

at different  initial speeds
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Fig. 9　Kinetic energy loss of projectile

104



李雅琴，等：基于深度学习势的凯夫拉纤维/环氧树脂冲击损伤分子动力学模拟

趋于不变。

3 结论

(1)基于第一性原理计算构建的数据集，通过深

度神经网络开发了三组分冲击体系的深度学习势；

相比于 AIMD 计算，该势函数所计算体系能量的

RMSE 均小于 0.04 eV/atom，受力的 RMSE 均小于

0.8 eV/Å，维里的 RMSE 均小于 0.06 eV/atom，能够

准确描述不同组分间的相互作用。

(2)建立了Kevlar纤维/交联环氧树脂复合材料

防护模型，基于深度学习势进行了金刚石弹丸以不

同速度冲击防护模型的DPMD模拟。

(3)弹丸撞击防护模型后，运动受到显著阻碍并

伴随速度的急剧衰减，弹丸初速度越高，冲击过程

中速度衰减速率越快。低速(10、20 km/s)冲击条件

下，弹丸最终滞留在模型内部；而在高速(30、40、50 

km/s)冲击下则出现贯穿现象。

(4)弹丸动能受防护模型作用迅速耗散，在低速

冲击条件下，弹丸滞留在防护模型内部动能几乎全

部损耗。弹丸以 30、40、50 km/s的速度贯穿防护模

型 后 ，其 动 能 损 耗 率 分 别 为 99.61%、99.54%、

99.25%。

(5)模拟捕捉到Kevlar纤维的损伤情况，在弹丸

冲击下，其内部形成明显空洞：当弹丸滞留在纤维

层时，纤维层的损伤面积较小；弹丸穿过纤维层时

对纤维造成了较大的损伤，空洞面积较大。
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