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(2018 年 12 月 26日收到; 2019 年 5 月 14日收到修改稿)

在改进的有效介质理论的基础上采用 C++/Qt混合编程, 设计并开发出一套复合材料物理性能模拟计

算软件—Composite Studio. 该软件通过格林函数对本构方程进行求解, 计算体积分数、颗粒长径比、取向

分布、宏观位向对复合材料有效性能的影响. 目前软件开发了弹性模量和介电常数两个模块, 提供了友好的

人机界面, 能够构建多个显微结构参数的大量组合, 对结果进行作图分析. 该软件可以作为一种通用的计算

软件, 用作高性能复合材料的材料设计.
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1   引　言

近年来, 随着计算机技术的发展以及理论方法

的完善, 科研人员对一些材料的结构形成、结构与

性能之间的定量关系进行了计算模拟 [1−5]. 传统的

逐点实验方法不仅耗费大量的人力物力, 而且实验

周期漫长, 其结果也存在偶然性. 预先对实验进行

理论模拟计算不仅可以更好地指导实验工作的开

展, 也可以对实验结果进行验证, 还可以缩短实验

周期、节约人力物力 [6,7].

复合材料具有从原子尺度到显微结构尺度再

到宏观尺度的多尺度、多层次的结构特征. 广义上

讲所有的非均质材料都可以称为复合材料, 但是不

同尺度上的处理方法不同. 显微结构尺度是指材料

结构为纳米级以上甚至达微米级的尺寸范围, 该尺

度上主要研究材料显微结构的形成与演变及表征、

显微结构与性能之间的定量关系以及进一步的材

料显微结构设计 [2]. 狭义上讲复合材料指的是显微

结构尺度下的多相复合材料, 讨论夹杂物、析出

物、增强相与性能之间的定量关系. 这类材料具有

可调节性和可设计性, 其性能也并非其组成材料性

能的简单加和平均 [8]. 因此, 可以通过改变组成材

料的种类、组合方式来改变复合材料的有关性能,

从而设计出具有某种优异性能的新材料.

对于确定材料结构与物理性能之间定量关系

的理论方法已有诸多的研究, 并且形成和发展了各

自的理论体系, 但每种理论都有其前提条件和适用

范围 [2]. 主要的理论方法有: 1)第一性原理 [9,10] 及

均化方法 [11,12] 是通过先得到局部尺度 (非均匀性
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尺度)水平上的精确解, 然后利用几何周期性得到

宏观尺度上的线性性能. 该方法主要适应于周期结

构. 2)非均质材料的细观力学 [13] 方法是以Eshelby[14]

的等效夹杂原理为基础, 最先应用于解决复合材料

线弹性问题, 后来逐步推广到解决非线弹性问题等

方面. 3)有效介质理论 [15] 是用于确定材料显微结

构与物理性能定量关系的理论方法, 它假设第二相

随机分布于基体相当中. 有效介质理论从有效介质

近似 [16] 起, 经历了多阶段的发展过程, 现已成为一

种较为成熟的理论方法. 近年来, 国内外学者将多

重散射理论 [17,18] 应用于复合材料物理性能计算当

中, 如有效质量密度 [19−22]、有效弹性模量 [2,23,24]、有

效介电常数 [2,25,26] 等, 推动了有效介质理论的进展.

改进的有效介质理论方法 [2] 将有效介质理论与细

观力学等其他方法结合, 构造了一个系统地描述和

预示复合材料显微结构与性能定量关系的理论框

架. 在改进的有效介质理论中, 通过较少的假设,

尽可能多地考虑各项显微结构因素 (包括增强体长

径比、体积含量、取向分布角、宏观取向角、界面性

质与厚度), 涵盖力学、电学、磁学等物理场的单一

场性能, 以及多场之间的交叉耦合性能 (如压电、

磁致伸缩、磁电耦合), 它可以对常见的多种结构的

复合材料进行计算.

目前复合材料物理性能计算理论较多, 但这些

理论大多模型复杂, 计算步骤繁琐, 缺少操作方便

的模拟计算软件. 本文基于改进的有效介质理论,

针对复合材料弹性模量和介电常数两项物理性能,

推导了理论公式, 并设计开发了 Composite Studio

物理性能计算软件. 该软件除了实现基本的内核功

能之外, 采用了求解和分析独立运行的工作方法.

首先构建大数据量的计算组合进行求解, 然后再设

定不同的分析提取方式, 分析显示计算结果. 该工

作方式可以有效地提高计算效率, 降低使用者的使

用门槛, 利于软件的推广使用. 

2   基本原理
 

2.1    复合材料物理性能与平均场理论

材料的物理性能包含了热、力、磁、电场下的

物理性能. 这些物理性能是材料前期设计时需要考

虑的重要数据. 

K =
J

F
, (1)

(1)式为材料物理性能的本构方程. 其中, K 为物

理性能, J 为响应场, F 为内源场. 性能 K 可以理

解为单位源场 F 下产生的响应场 J. 单一场性能指

的是源场 F 和响应场 J 都属于同一类型的物理场,

比如弹性模量、介电常数、磁导率.

通常, 在平衡 (稳态)、无内源场情况下, 材料

对外场的响应 J 是一个无散量, 即 

∇ · J = ∇ ·KF = 0. (2)

复合材料的有效性能是复合材料的整体表现, 通常

用平均场的方式来定义, 即平均场产生的平均响应

的大小, 如 (3)式所示: 

K∗ = ⟨J⟩/⟨F ⟩, (3)

从 (3)式可以看出, 复合材料的有效性能求解, 主

要是平均场和平均响应的求解. 在一些理想结构

中, 场的分布容易求解. 对于一般的显微结构, 精

确地求解场分布, 是一个复杂的物理问题.

采用格林函数 [2,15] 可以有效地对多种显微结

构进行平均场、平均响应的求解, 核心问题是采用

格林函数求解平衡方程, 即 (2)式. 对于非均匀介

质, 可以看作是在一个均匀介质的微区中引入异质

颗粒, 在这个局部位置上, 均匀介质的均匀性遭到

破坏, 根据微扰观点, 局部的 K(x)可以表示为 

K (x) = Ko +K ′ (x) . (4)

Ko(4)式中,   为均匀介质的相应性能参数, 它不依

赖于空间位置; K'(x)是一个微扰项, 它包含了 K(x)

中的所有随机变化. 进一步得到非齐次平衡方程 

Ko∇2 · ψ (x) +∇ [K ′ (x)∇ψ (x)] = 0, (5)

∇2其中,   表示拉普拉斯算子, y 是对应场 F 的势函

数. 该方程的解可直接由对应的格林函数求出 

ψ (x) = ψo−
∫
g (x, x′)∇·[K ′ (x′)∇ · ψ (x′)] dx′, (6)

ψo
K ′其中,    不依赖于变量   , 它是该均匀介质中的

均匀势, 通过分部积分可以得到局部场的解为 

F (x) = F o +

∫
Ĝ (x, x′)K ′ (x′)F (x′) dx′. (7)

Ĝ (x, x′)

x′

在 (7)式中,    是格林函数的二阶微分 (对

x 和  微分), 是一个张量. 具体到单颗粒 (微域)问

题, (7)式通过积分变换, 可以写成确切的算符形式 

F = F o +GK ′F. (8)

引入一个多重散射“t矩阵”张量 

t = (I −K ′G)
−1
K ′. (9)
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其中 I为单位阵, 进一步可把局部场写成 

F = F o +GtF o, (10)

通过对局部场变量取平均, 可最终得到复合材料的

有效性能 

K∗ = Ko + ⟨t⟩ [I +G (t)]
−1
. (11)

Ko

Ko

(11)式是对复合材料的有效性质的普适解, 但

是实际上复合材料的颗粒夹杂多数是多颗粒问题,

难以得到格林函数和 t矩阵的精确解, 因此, 根据

参考均匀介质的不同, 通常采取两种近似来计算有

效性质. 当忽略颗粒间的相互作用时, 可将  近似

为基体相应的物理性能, 该种近似适合于低浓度的

颗粒弥散结构, 对于各向同性球形颗粒的输运问

题, (11)式可变为Maxwell-Garnett[2,15,27] 方程. 若

考虑颗粒的相互作用, 可将  近似为复合材料的

有效性能 K*, 称为耦合势近似, 或自洽近似, 此时

参考介质的性质即为复合材料的性质本身, 颗粒嵌

入参考介质引起的微扰影响最小, 对于各向同性球形

颗粒的输运问题, (11)式可变为 Bruggeman[2,15,28]

方程. 因此, Maxwell-Garnett方程与 Bruggeman

方程均为有效介质理论普适解的两个特例. 

2.2    复合材料几何模型与显微结构因素

复合材料主要由基体、增强体和界面组成, 其

真实显微结构十分复杂, 为了简化, 假设基体为无

穷大的连续介质, 而增强体用简单的旋转椭球体来

模拟 [2]. 在这种几何模型的假设下, 显微结构因素

包括增强体的体积分数、长径比、截止取向分布

角、宏观取向角. 复合材料整体基于增强体随机分

布的假设, 采用统计平均的方式求解等效性能, 适

用于大部分常规意义上的复合材料. 当涉及到某些

性能取决于精密的周期性结构, 如光子晶体的特征

散射行为, 本模型并不适用.

在体积分数和长径比方面, 增强体用旋转椭球

体等效后, 旋转椭球体的体积分数和长径比是结构

的两个重要因素, 这也是复合材料调整性能的两个

重要手段.

x′3

θcutoff

在截止取向分布角方面, 增强体在基体中通常

是无规分布的, 如图 1所示. 为了描述这种分布的

混乱情况, 引入纤维的取向分布角的概念, 即每根

纤维的局部坐标系的   轴和宏观坐标系 X3 轴的

夹角. 而截止取向分布角  , 就是所有纤维的取

向分布角的最大值, 这个值可以衡量取向分布的混

θcutoff

θcutoff

乱程度. 在计算中, 假设纤维取向在截止分布角构

成的分布锥内均匀分布. 在这样的定义下,   

为 180°表示完全无规分布,   为 0°表示完全有

序, 纤维全部平行排列. 在实际材料中, 影响取向

分布的通常是工艺, 例如复合材料的注塑过程的流

体流动经常使增强体产生显著的择优取向.

 
 

x3

X3



cutoff

图 1    qcutoff 规分布纤维的截止取向分布角

Fig. 1. Cut-off  orientation  distribution  angle  of  randomly

distributed fibers.
 

在宏观取向角方面, 当复合材料呈现各向异性

后, 弹性模量和介电常数随测量方向的变化也是一

个需要关注的问题. 宏观取向可以由 3个欧拉角来

严格描述, 由于复合材料通常具有∞ mm的对称

性 [2], 为了简化软件操作, 本文的计算中宏观取向

角只考虑了影响最大的章动角 , 即两个坐标系

x3 坐标轴的夹角. 其中 x3 轴为∞ mm的旋转对称轴. 

3   软件设计与界面
 

3.1    软件设计

Composite Studio物理性能计算软件由 C++

语言/Qt编程完成. 采用 C++语言编写了计算内

核, 采用 Qt设计了友好的人机界面. C++语言可

以方便日后的升级和功能扩展, 以及引入其他计算

模块. Qt是一种图形化程序设计框架, 方便获得可

视化界面.

计算内核包含了格林函数、角度取向平均、弹

性模量计算、介电常数计算、T矩阵计算以及基本

的数学函数集. 功能界面主要包含材料参数库、材

料种类选择、功能参数选择和计算结果做图分析等. 

3.2    软件界面
 

3.2.1    软件主界面—材料库

图 2为材料参数库界面, 在此界面可以添加或

者删除材料, 也可以对材料参数进行编辑. 对于各
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向异性材料, 勾选“anisotropic”可以输入介电常数

张量、弹性常数张量的各个分量. 这些材料可以作

为后续计算中的基体、增强体等.

 
 

图 2    材料库输入界面

Fig. 2. Input interface of the material library.
  

3.2.2    软件计算流程

Ko = K∗

图 3为 Composite Studio物理性能计算软件

计算流程图, 首先设定复合材料的显微结构因素,

然后设定计算模型的类型, 并求解计算, 最后对结

果做图分析. 这些步骤都由软件的可视化界面完

成, 由人机交互完成计算模型信息的输入. 软件预

设了颗粒复合、短切纤维复合、长纤维复合三种复

合材料类型. 其中颗粒复合和长纤维复合分别对应

了长径比为 1、长径比为无穷大的特例. 选择基体

与增强体性质的步骤如图 4(a)所示, 即从材料库

中直接导入基体材料和增强体材料的性质参数.

图 4(b)为关键的复合材料结构参数设置界面, 包

括了体积分数、长径比、截止分布角、宏观取向角

四个结构参数. 设定参数范围和间距, 可以构建相

应数量的组合. 例如, 体积分数设定 10个点、长径

比设定 10个点、截止分布角 10个点、宏观取向角

10个点, 则构建的计算组合数为 10 × 10 × 10 ×

10 = 104 个. 通过减小间距, 可以构建数目非常大

的计算组合数. 这些组合进入求解内核, 选择物理

性质以及自洽/非自洽方式进行复合材料有效性质

的计算. 其中, 自洽模型认为 (4)式中的参考介质

就是复合材料的性能本身 (  ), 通过迭代求

解. 而非自洽模型通常以固定的参考介质进行求

解, 忽略颗粒间的相互作用. 这两种模型是常用的

复合材料近似方式. 计算得到所有组合的有效性质

后, 对计算结果进行作图分析, 得到有效性质随各

个显微结构因素的变化关系曲线.

 
 

选择复合
材料类型

选择基体与
纤维性质

设置结
构参数

选择自洽
模型求解

作图与
分析

图 3    计算流程图

Fig. 3. Flow chart of the calculation.

 
 

(a)

(b)

图 4    显微结构参数输入界面

Fig. 4. Input interface of microstructure parameters.
  

3.2.3    计算结果分析

目前 Composite Studio软件开发了复合材料

有效弹性模量与有效介电常数的计算模块. 图 4的

参数设置界面构建了一个数量很大的参数组合集

合, 如果把每个可变参数当作一个维度, 计算结果

实际上是一个多维数组. 为便于分析, 软件设计了

对每一个参数的单独分析模式, 从结果的多维数组

中提取出二维的性质-参数变化曲线.

图 5和图 6分别为玻璃纤维/环氧树脂复合材

料的有效弹性模量, 以及 CaCu3Ti4O12/聚氨酯复

合材料的有效介电常数的计算结果. 可以看出, 计
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算结果包含了 4个结构参数 (包括体积分数、长径

比、截止分布角、宏观取向角)下的性质-参数变化

曲线, 可以满足分析需要. 为了便于使用, 设计了

参数联动同步变化的功能, 即如果改变 4个显微结

构参数中的某一个参数, 其他 3个图形相应的结构

参数也会进行同步地改变, 省去了对参数的反复设

置. 最后, 软件还设计了单点分析功能, 可以对任

意一个组合的性质进行提取. 如图 6所示, 在“单

点分析”区域, 当选定确定的结构参数后, 其物理

性能计算结果直接呈现在下面的物理性能矩阵列

表中, 可供研究者直接获得计算结果.
 

4   结　论

本文基于改进的有效介质理论, 采用 C++/Qt

混合编程, 开发出了一款可跨平台应用的复合材料

 

图 5    Composite Studio物理性能计算软件计算结果—弹性模量

Fig. 5. Calculation results of physical performance calculation software Composite Studio—elastic modulus. 

 

图 6    Composite Studio物理性能计算软件计算结果—介电常数

Fig. 6. Calculation results of physical performance calculation software Composite Studio—dielectric constant. 
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物理性能模拟计算软件—Composite Studio, 包

含弹性模量和介电常数两个计算模块. 软件采用了

计算和分析独立工作的运行方式, 创建显微结构参

数叠加组合的 104 量级以上的结构组合数进行高

通量计算, 后续分析筛选不再重新计算, 提高了计

算效率, 降低了使用者的门槛. Composite Studio

物理性能计算软件可以作为一种通用的计算工具,

未来将嵌入大型服务器平台, 开放用于复合材料的

材料设计.
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Abstract

In this paper, a composite physical property calculation software—Composite Studio is developed based on

the modified effective medium theory. The computing kernel of the software is written in C++ language and its

GUI is  designed by Qt.  With  the  development  of  the  computation  technique,  the  material  genome project  is

proposed, which tries to shorten the period of the material design by high-throughput computation, data mining

and property database establishment. On a mesoscopic scale, there are several kinds of the models to calculate

the physical properties of the composite materials. However, these models usually have the formula in quite a

lot of kinds of forms. A general commercial software for physical property calculation on a mesoscopic scale is

still leaking. The software uses Green’s function to solve the constitutive equations. It calculates the effects of

microstructural  factors  on physical  properties.  These  factors  include volume fraction,  aspect  ratio  of  reinforce

particles,  orientation distribution,  and macroscopic  orientation.  It  can obtain more  than 10000 composites  by

freely combining four microstructure factors. The operation process of software includes 5 steps. The first step is

to  choose  the  materials  of  matrix  and  reinforcement.  The  second  step  is  to  select  the  shape  type  of

reinforcement.  The  third  step  is  to  set  the  range  of  values  for  the  microstructure  factors  of  the  composite

materials. The fourth step is to choose the calculation model and start calculations. The last step is to plot and

analyze  the results.  In addition,  researchers  can directly  have the calculation results  through the single  point

analysis  module  of  the  software.  We  use  several  two-dimensional  line  plots  to  display  multi-dimensional

calculation results. This is convenient and efficient for researchers to observe and analyze the results. Until now,

two calculation modules were developed in Composite Studio,  i.e.  the elastic modulus calculation module and

the dielectric constant calculation module.  The software can be applied to different computer systems. In the

future,  the  Composite  Studio  can  be  used  as  a  general-purpose  calculation  tool  embedded  into  an  server

platform for popular composite design.
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