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超高速冲击下石墨烯增强环氧树脂的分子动力学模拟
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摘要： 为了研究超高速冲击作用下防护材料的动态损伤与破坏机理，首先构建了以刚性球形金刚石为弹丸、上层

为单层石墨烯、下层为环氧树脂的分子模型(防护模型)，其中环氧树脂分子模型由双酚A型环氧树脂和胺类固化剂4，

4-二氨基二苯砜通过Perl脚本在Materials Studio软件中构建完成。然后采用分子动力学模拟方法从微观角度研究了

刚性球形金刚石弹丸以不同的超高速(10，20，30，40，50 km/s和60 km/s)冲击防护模型的过程，分析了冲击过程中防护

模型结构、能量、动态损伤与破坏行为的变化情况。研究结果表明，弹丸侵入防护模型后，受到防护模型的阻碍，速度

急速下降，初始速度越大，受到的阻力越大，速度下降的越快；在弹丸的高速冲击作用下，防护模型会形成空洞，侵入

速度越大，空洞面积越大，势能变化量越大，同时石墨烯和环氧树脂中的部分化学键会发生断裂。当弹丸速度较小

时，弹丸滞留在防护模型中，动能损耗接近100%，当弹丸速度为40，50，60 km/s时，动能损耗率分别为98.32%，92.51%

和61.65%。
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Abstract ： In order to study the dynamic damage and failure mechanism of protective materials under hypervelocity impact，a 

molecular model (protection model) was first constructed，with a rigid spherical diamond as the projectile，a single graphene layer as 

the upper layer，and epoxy resin as the lower layer. The epoxy resin model was constructed in Materials Studio software using a Perl 

script with bisphenol a diglycidyl ether and the amine curing agent 4，4-diaminodiphenyl sulfone. Then，from the microscopic point 

of view，the process of rigid spherical diamond projectile impacting rock protection model at different ultra-high speeds (10，20，30，

40，50 km/s and 60 km/s) was studied by molecular dynamics simulation method. The changes of structure，energy，dynamic 

damage and failure behavior of the protection model during the impact process were analyzed. The results indicate that once the 

projectile penetrates the protection model，it is slowed down rapidly due to resistance from the model. A higher initial speed leads to 

greater resistance and a faster decrease in velocity. The high-speed impact of the projectile causes the protection model to form a 

cavity. As the penetration speed increases，the cavity size and potential energy change grow，and some chemical bonds in graphene 

and epoxy resin break. At low projectile speeds，the projectile remains in the protection model，with kinetic energy loss approaching 

100%. At projectile speeds of 40，50，60 km/s，the kinetic energy loss rates are 98.32%，92.51%，and 61.65%，respectively.
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超高速冲击的研究一直是天体碰撞、深空探测

以及航天器防护等领域的研究热点，研究超高速碰

撞下防护材料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[1-3]。石墨烯增强热固性
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高分子复合材料因其优异的力学性能成为冲击防

护领域的理想材料[4-6]。超高速冲击过程中材料的

动态响应过程时间短、速度快、空间和时间尺度都

非常小，这给超高速冲击下材料内部结构变化和机

理研究带来极大的困难。

研究人员发展了一系列测量技术用于研究超

高速冲击过程中材料内部损伤破坏行为，如X射线

照相[7]、质子照相[8]、同步辐射三维成像[9]等。虽然测

试和实验的方法取得了较大进步，但仍然存在很多

无法直接观测的实验现象以及难以解决的问题。

分子动力学(MD)模拟作为一种能在微观尺度揭示

原子、分子相互作用机制的模拟工具，在材料冲击

相变、冲击塑性、动态破碎等过程的研究中得到了

大量的应用，通过MD模拟，可以解释实验现象，剖

析实验机理，为理论研究提供坚实的基础，目前已

经在金属材料防护领域得到了大量的应用[10-14]。

但对于石墨烯增强高分子复合材料，其分子结

构远比具有固定晶体结构的金属材料复杂得多，目

前较少见到高速冲击作用下石墨烯增强热固性复

合材料的文献报道[15-19]。为此笔者首先利用Materi‐

als studio (MS)软件结合Perl脚本，构建了石墨烯增

强交联环氧树脂模型，随后采用 LAMMPS 模拟软

件，模拟了球形金刚石弹丸超高速冲击石墨烯增强

交联环氧树脂的过程，从原子尺度研究了不同弹丸

冲击速度下，石墨烯增强交联环氧树脂结构、能量、

动态损伤与破坏行为的变化情况，以期为冲击防护

材料领域的研究提供理论指导。

1 模型构建与模拟细节

1. 1　预聚物与固化剂混合模型构建

选择双酚A二缩水甘油醚(DGEBA)为预聚物，

4，4-二氨基二苯砜(DDS)为胺类固化剂，构建未交

联环氧树脂模型，二者化学结构如图 1所示。首先

采用 MS 分子模拟软件构建了包含 330 个 DGEBA

和DDS 的分子模型(官能团比为 1∶1)，模型尺寸为

47 Å×47 Å×68 Å，共计 12 870 个原子，模型初始密

度为 0.9 g/cm3，共构建 10个无定型模型，对 10个模

型进行能量最小化处理，从中选出能量最低的构象

进行弛豫，以获得密度合理、由DGEBA和DDS混合

的未交联环氧树脂分子模型。

1. 2　交联环氧树脂模型的构建

双酚 A 型环氧树脂与胺类固化剂的反应机理

如图 2所示，笔者利用Perl脚本(交联流程如图 3所

示)最终得到了一个高度交联(交联度超过 92%)的

环氧树脂模型，主要交联过程如下：标定DGEBA和

DDS 能够发生交联反应的 C 和 N 原子；对 1.1 的模

型进行MD平衡后，测量C与N原子的距离，当距离

小于设定的截断半径时，将C与N原子连接，生成交

联结构；统计交联度并判断其是否满足设定要求，

如果满足停止交联，否则按 0.5 Å 间隔增大截断半

径，重复这一过程直到达到设定的交联度(100%)或

最大截断半径(12.5 Å)[20]。

1. 3　石墨烯/环氧树脂模型构建

采用Build Layers工具构建了一个顶层和底层

为锯齿型的石墨烯，中间层为交联环氧树脂的三层

模型，每层石墨烯模型包含 836个原子。由于交联

后的环氧树脂模型表面会有一些突出的分子链，导

致将其与石墨烯复合后会在石墨烯与环氧树脂之

间产生大量的空隙(图4a)，为此利用LAMMPS软件

对顶层和底层石墨烯同时施加60 MPa的压力(与制

备防护材料时所受压力一致)对模型进行压缩(图

4b)，直到模型的厚度不再变化为止，最后将底层石

墨烯删掉，最终得到密实的石墨烯质量分数为

9.37%的石墨烯/环氧树脂模型(图 4c)，为了简便以

后统称为防护模型。

1. 4　超高速冲击模型构建

为使边界效应最小，弹丸模型的尺寸要足够

小，不得大于防护模型的 1/4。笔者利用LAMMPS

软件在防护模型正上方一定距离处(50 Å)建立一个

由91个碳原子组成的直径为10 Å的球形金刚石弹

丸模型，最终得到的超高速冲击模型如图5所示，其
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图1　DGEBA和DDS的化学式

Fig. 1　Chemical formula of DGEBA and DDS
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图2　DGEBA与DDS的反应机理

Fig. 2　Reaction mechanism of DGEBA and DDS
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中红色为金刚石弹丸，紫色为石墨烯，其余颜色为

交联环氧树脂。

1. 5　冲击过程模拟参数

冲击模型建立后，为了进一步消除不合理结

构，在反应力场条件下，对模型进行能量最小化和

MD平衡弛豫，为防止弛豫过程中交联结构发生分

解，采用Bond Style Harmonic方式对模型进行额外

键约束，通过不断减小Bond Coeff大小消除约束强

度，直到其为0。

冲击过程中将防护模型划分为边界区、恒温区和

牛顿区，将弹丸设为刚体，以 10，20，30，40，50 km/s

和60 km/s的速度超高速冲击防护模型。为减少边界

效应，边界区原子保持固定；恒温区采用Nose-Hoover

方法控温，通过调整原子速度，从牛顿区吸热，进行正

则系综 (NVT) MD 模拟；牛顿区采用微正则系综

(NVE)。采用周期性边界条件，时间步长0.1 fs，温度

300 K，冲击时间根据初始速度的不同而略有差别。

2 结果与讨论

2. 1　超高速冲击过程中弹丸速度和位移变化情况

金刚石弹丸接触防护模型前，速度不会发生任

何变化，所以为了方便统计，将金刚石弹丸接触防

护模型的那一刻作为 0时刻进行后续的分析。图 6

给出了超高速冲击过程中弹丸速度和位移随模拟

时间的变化情况。由图6a可见，弹丸侵入防护模型

后，受到防护模型的阻碍，速度急速下降，初始速度

越大，所受阻力越大，速度下降得越快(速度斜率

的绝对值越大)。侵入速度较小的弹丸(如 10，20，

30 km/s)，由于携带能量小，不足以破坏防护模型，最

终停留在防护模型中(图 7a~图 7c)，速度接近 0 km/

s，最终弹丸侵入的距离分别为 6.85 Å，35.88 Å 和

54.31 Å(如图6b所示)。当侵入速度增大后，能量增

(a) Orthometric view (b) Main view (c) Top view

图5　超高速冲击模型

Fig. 5　Ultra-high-speed impact model

(a) Initial model (b) Compressing models (c) Final model
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大，可以贯穿整个防护模型，侵入速度为40，50 km/s

和 60 km/s 的弹丸最终分别以 7.18，13.48 km/s 和

36.97 km/s 的速度穿过防护模型，如图 7d~图 7f 所

示，同时可以看到在弹丸冲击过程中，石墨烯和环

氧树脂中的部分化学键会发生断裂，但具体生成什

么产物，还需要进一步分析研究。

2. 2　石墨烯的势能变化分析

在超高速冲击过程中，石墨烯首先受到弹丸的

冲击，受压力作用，原子间距离发生了变化，石墨烯

原子间化学键发生畸变，由于该化学键具有非常高

的离解能，断裂需要消耗大量能量。因此石墨烯势

能会因原子挤压和形变发生变化，为此笔者统计了

弹丸超高速冲击石墨烯时，其势能变化的最大值，

如图 8所示。弹丸速度越大，对防护模型的破坏越

大，冲击时产生的空洞面积越大，石墨烯的势能变

化最大值也越大，与文献[21]结论一致。

2. 3　弹丸所受阻力分析

图 9为初始速度为 10 km/s的弹丸在冲击过程

中所受阻力随时间的变化图(其余速度的情况与之

类似，在此不再赘述)，由图 9可见，在高速冲击时，

球形弹丸先以一个点撞击防护模型，弹丸被压缩，

与防护模型的接触面积增大[22]，所受阻力随之增大，

在很短的时间内达到最大值。随后随弹丸速度下

降，动能减少，所受阻力也随之下降。图 10为不同

冲击速度下，弹丸所受的最大阻力，可见冲击速度

越大，弹丸受到的最大阻力越大，与图 6a的分析结

果一致。

2. 4　冲击过程中能量变化情况

对弹丸而言，如果将其设置为非刚性，在高速

撞击时弹丸结构会发生崩解，产生不可恢复的变

形，消散能量。因此为了准确评估防护模型的吸能

效果，将弹丸设置为刚体球体，根据能量守恒定律，

弹丸冲击过程中损耗的动能会转化为防护模型的
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(b) Displacement
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图6　超高速冲击过程中弹丸随时间的变化曲线

Fig. 6　Change curves of projectile with time in the process of ultra-

high speed impact

(a) Projectile impact speed is 10 km/s (b) Projectile impact speed is 20 km/s (c) Projectile impact speed is 30 km/s

(d) Projectile impact speed is 40 km/s (e) Projectile impact speed is 50 km/s (f) Projectile impact speed is 60 km/s
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图7　保护模型中不同时刻结构变化的快照

Fig. 7　Snapshots of structural changes in the protection model at different moments in time

143



工程塑料应用 2025 年，第 53 卷，第 1 期

势能、动能和少量热能。图11给出了不同速度下的

弹丸动能随时间的变化情况，由图 11可知，弹丸的

初速越高，动能越大，侵入目标防护模型后，受防护

模型的阻碍，速度下降，动能降低。笔者进一步

统计了高速冲击前后，不同速度弹丸动能的大小和

损耗情况，如图 12 所示。当弹丸速度分别为 10，

20 km/s和30 km/s时，由于弹丸未能穿透防护模型，

滞留在防护模型中，动能几乎被消耗完；而弹丸速

度为40，50 km/s和60 km/s时，弹丸完全贯穿防护模

型，动能损耗率分别为98.32%，92.51%和61.65%。

3 结论

基于 MD 模拟方法，首先采用 Materials Studio

软件基于Perl脚本建立了交联环氧树脂模型，随后

将石墨烯加入到树脂模型上，构建了刚性金刚石弹

丸高速冲击石墨烯/环氧树脂的模型，最后通过

LAMMPS软件，在反应力场条件下研究了不同冲击

速度下石墨烯增强高分子复合材料的动态损伤与

破坏力学行为，得出以下结论。

(1)弹丸侵入防护模型后，受到防护模型的阻

碍，速度急速下降，速度越大，所受阻力越大，速度

下降越快；侵入速度较小的弹丸，最终停留在防护

模型中，侵入速度较大的弹丸，会贯穿整个防护模

型。高速冲击过程中石墨烯和环氧树脂中的部分

化学键会发生断裂。

(2)通过 MD 模拟可以得到不同时刻超高速冲

击过程中防护模型的结构破坏情况，在弹丸的高速

冲击作用下，防护模型会形成空洞，侵入速度越大，

空洞面积越大，石墨烯的势能变化量越大。当弹丸

速度较低，空洞面积较小，不足以穿过空洞时，弹丸

会滞留在防护模型中。

(3)受防护模型的阻碍，弹丸侵入防护模型后，
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图11　弹丸在撞击过程中动能的变化

Fig. 11　Change of kinetic energy of projectile during impact process
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图9　弹丸阻力与时间的关系

Fig. 9　Relationship between projectile resistance and time
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图12　弹丸撞击前后动能的大小和损失

Fig. 12　Magnitude and loss of kinetic energy of projectile before 

and after impact
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图8　石墨烯势能随弹丸速度的最大变化

Fig. 8　Maximum change in potential energy of graphene versus

 projectile velocity
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图10　弹丸的最大阻力与速度的关系

Fig. 10　Relationship between maximum resistance and velocity of 

projectile
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动能迅速下降，损耗的动能会转化为防护模型势

能、动能和少量热量。当弹丸速度较小时，弹丸滞

留在防护模型中，动能损耗接近100%。速度为40，

50 km/s 和 60 km/s 时，动能损耗率分别为 98.32%，

92.51%和61.65%。
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