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针对冲击加载实验中波前弥散及非稳态效应制约 Hugoniot 弹性极限 (HEL)精确解读的问题, 本文提出

了一种结合理论模拟与实验数据的自洽解读方法. 该方法基于宏观粒子动量守恒定律与微观材料本征纵波

声速响应的物理关联, 构建了以纵波声速和轴向应力为核心变量的自洽方程. 在求解策略上, 以实验测得的

弹性前驱波粒子速度为约束变量, 并利用平均场势 (MFP)耦合准静态近似 (QSA)生成的宽压域热弹性数据

集, 构建了连续的纵波声速-压力响应关系. 本文以金刚石为研究对象验证该方法的有效性, 首先构建了室温

下 0—1000 GPa压区的金刚石热弹性数据集 , 其与 15 GPa压力范围内静加载实验数据的相对偏差不超过

0.4%. 在此基础上, 整合了峰值应力高达 1 TPa的金刚石冲击实验数据, 应用上述方法重新解读了 HEL. 结果

表明, 重新解读的 HEL与标准气炮加载实验值的相对偏差在 2%以内, 并定量表征了其各向异性. 此外, 针对

激光加载实验中因非稳态衰减导致的系统性偏差, 本方法将其 HEL值向上修正了 8%—13%. 本文数据集可

在 https://doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.00274中访问获取.
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 1   引　言

理解材料在爆炸或激光烧蚀等强载荷驱动下

的力学响应, 是先进防护设计、航空航天结构安全、

高能物理及行星科学等领域的关键科学问题 [1–3].

Hugoniot弹性极限 (HEL)作为材料从纯弹性响应

向弹塑性响应转变的临界轴向应力阈值 [4–6], 是描

述材料动态力学行为的核心参数 [7–9]. 通常, HEL的

测定主要基于位移干涉仪系统 (DISAR)或速度干

涉仪系统 (VISAR)所记录的自由面速度剖面特征 [10].

当冲击载荷超过材料的 HEL时, 入射波在材料内

部发生分离, 形成传播较快的弹性前驱波与传播较

慢的塑性波. 理想的自由面速度剖面呈现出典型的

“双波”结构 (见图 1(a)): 弹性前驱波率先到达, 驱

动自由面速度跃升至第一平台, 该平台对应材料发

生宏观屈服 (如原子重排或缺陷成核)前的临界状

态; 随后到达的塑性波则将速度进一步推升至更高

平台. 该双波结构揭示了材料内禀力学响应与波速

间的内在关联 [11], 并为 HEL的计算提供了物理依
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据, 即利用弹性前驱波对应的粒子速度与纵波声速

进行反演 [12,13](如无特殊说明, 本文中粒子速度与

纵波声速均为 HEL临界状态下物理量).

然而, 实际测量中弹性前驱波上升沿的波前弥

散影响了纵波声速的判定精度, 是 HEL测量误差

的来源之一. 与理想的阶跃函数响应不同, 实际的

弹性前驱波表现为具有有限上升时间的连续变化.

这种波前弥散可能存在多种潜在的诱因, 例如材料

内部的残余应力或微观结构 (如成分)的非均匀性

等 [14,15]. 由于物理机制的复杂性, 弹性波抵达自由

面的确切时刻存在定义上的模糊性, 在低冲击载荷

下该问题更加突出. 对于低声速材料, 为避免塑性

过驱, HEL的研究往往受限于较低的冲击载荷区

间, 从而不可避免地放大了上述弥散带来的判读难

题. 以图 1(b)所示的铁的弹-塑性响应为例, 不同

判读标准引入了声速计算偏差. Taylor和 Rice[16]

以自由面起跳时刻为基准, 计算得出纵波声速为

6.18 km/s; Barker[17] 则主张选取上升沿的中点时

刻, 所得结果则为 6.00 km/s. 此类由波形处理方

法引起的纵波声速差异, 将直接影响 HEL测量的

准确性.

除波前弥散外, 加载波形的非稳态特性也会影

响声速判读 [18], 这个问题在短时加载的激光驱动

实验中尤为关键 [19,20]. 除加载源自身扰动可能加剧

波前弥散外, 激光加载产生的冲击波在传播中会

发生衰减 [21], 导致“波在介质中以恒定相速度传

播”的假设失效, 通过走时测量的平均声速随之产

生偏差. 例如, Lang等 [22] 指出, 受冲击波衰减的影

响, McWilliams等 [23] 通过激光加载测得的金刚

石 HEL相较于气炮加载实验数据偏低 7%—11%.
尽管存在上述局限, 激光加载凭借其极高的压力覆

盖范围和效费比优势, 仍是冲击波物理研究的重要

手段. 因此, 建立一套能够修正非稳态效应的声速

解读方法, 对于消除实验误差、准确评估材料动态

响应具有重要意义.

针对此问题, 研究者们发展了多种实验修正技

术. 例如, 通过多步采样方法 [24] 在时间演化维度上

捕捉前驱波随传播距离的衰减规律, 从而消除应力

松弛带来的判读偏差; 利用线成像 VISAR[25] 等技

术在空间横向维度上解读冲击波阵面的平整度与

倾斜度, 剥离了因几何非理想性导致的表观波前弥

散. 但是上述纯光学的修正手段难以完全消除由材

料内禀属性或动力学演化引起的信号失真. 针对非

稳态冲击波引入的复杂性, Fratanduono等 [19] 提

出一种修正策略, 通过在样品旁设置透明窗口实时

监测扰动的传播行为, 建立了可观测的冲击波速度
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图 1    (a)弹塑性响应理想双波结构的速度剖面示意图; (b)铁的实验速度剖面 [17]; 在理想速度剖面 (a)中, 自由面速度依序呈现

弹性波 (橙色)和塑性波 (蓝色)的陡峭波前与平台特征. HEL可由粒子速度   和纵波声速   确定.   近似为弹性波平台处自

由面速度   的一半 . 纵波声速   通常被定义为 d/  , 其中   为靶板厚度 ;   为弹性前驱波穿过样本所需时间 , 即弹性波走时 .

然而, 在铁的实验测量剖面 (b)中, 由于复杂的动态响应, 平台和上升沿均显著呈现弥散现象. 此时, 自由面速度   通常取自平台

起始处. 弹性前驱波上升沿的弥散导致其到达时间的判读存在较大的不确定度   , 这直接导致了纵波声速取值的不确定性
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Fig. 1. (a) Schematic of the ideal double-wave velocity profile for elastic-plastic response and (b) experimental velocity profiles of iron[17].

In the ideal profile (a), the free surface velocity successively exhibits the steep wavefronts and plateau features of the elastic wave

(orange) and plastic wave (blue). The HEL can be determined by the particle velocity    and the longitudinal sound velocity   .

Specifically,     is defined as the ratio of the target thickness     to the transit time of the elastic precursor    .     is approxim-

ately half the free surface velocity     at the elastic plateau. However, in the experimental profiles for iron (b), both the plateaus

and rising fronts exhibit significant smearing due to complex dynamic responses. In such cases, the free surface velocity is typically

sampled at the onset of the plateau. The smearing of the elastic precursor’s rising front leads to considerable uncertainty in determ-

ining its arrival time, which directly translates into uncertainty in the determined longitudinal sound velocity.
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变化与压力扰动之间的定量关联. 然而, 上述方法

普遍依赖于复杂的实验构型或特殊的靶材制备工

艺, 推高了实验成本, 限制了其在常规测试中的广

泛应用.

鉴于此, 本研究提出了一种融合理论模拟与实

验数据的自洽解读方法. 该方法将材料的本征纵波

声速-压力依赖关系与宏观动量守恒定律相结合,

构建了描述轴向应力的自洽方程. 在此基础上, 利

用第一性原理计算, 结合平均场势 (MFP)和准静态

近似 (QSA)理论, 构建了材料的高压热弹性基础

数据集, 并通过插值处理为自洽方程的求解提供了

连续的纵波声速-压力响应曲线. 最后, 选取测量精

度较高的弹性前驱波粒子速度作为关键约束条件,

通过自洽迭代算法反演求解 HEL值及其对应的纵

波声速. 该方法建立了 HEL与弹性前驱波粒子速

度之间的直接映射机制, 有效避免了因非理想波

形 (如弥散)导致的声速判读误差, 为极端条件下

材料动态力学行为的精确表征提供了新途径. 该方

法的独特优势在于仅需后处理即可修正受非理想

效应影响的数据. 这使得我们可以重新分析早期文

献中的数据 (如本文对 McWilliams 数据的修正),

或在受限的实验条件下获得高精度的本构参数.

本文选取金刚石作为模型材料验证了该方法

的有效性. 我们梳理了现有的静态高压弹性数据

(压强至 15 GPa), 以及涵盖宽载荷区间的气炮 (峰

值应力至 1 TPa)和激光加载 (峰值应力至 1 TPa)

实验速度剖面数据. 基于MFP与 QSA方法, 本文

构建了室温下 0—500 GPa压力区间的金刚石热

弹性数据集, 其弹性模量预测值与静态实验数据的

相对偏差在 0.4%以内. 应用该数据集, 重新评估

了金刚石在气炮加载下的 HEL, 定量解读了其各

向异性特征, 结果与实验基准值的偏差小于 2%.

进一步利用该方法修正了激光加载实验中因非稳

态冲击效应引入的系统性偏差, 为高精度解读激光

冲击数据提供了理论依据.

 2   模型与方法

 2.1    应力-声速自洽模型

在单轴应变加载条件下, 波阵面扫过前后的宏

观状态遵循动量守恒定律, 其关系式可表示为 

σ − σ0 = ρ0(u− u0)CL, (1)

σ0 u0

σ u

ρ0 CL

σHEL

uE σHEL = ρ0uECL

其中,   和  分别是波阵面抵达前的轴向应力和

粒子速度,   和  分别是波阵面扫过后的轴向应力

和粒子速度,    是材料的初始密度,    是波阵面

的传播速度, 即纵波声速 [13]. 该守恒定律描述了平

面冲击下轴向应力、粒子速度与波速之间的普适关

系, 因此同样适用于弹性极限状态. 在理想情况下,

弹性前驱波被视为无限薄的间断界面, 波阵面前的

粒子处于静止未扰动状态, 即轴向应力和粒子速度

均为零, 波阵面后的物理量发生瞬时跳变. 由此可

以推导出弹性极限处的轴向应力 (  ) 与纵波声

速和粒子速度 (  )的乘积成正比:   .

这也是传统实验中基于双波结构反演 HEL的理论

基础 [12,14].

然而, 实际实验观测到的弹性前驱波通常表现

为有限厚度的应力扰动, 其内部物理量 (应力、密

度等)经历剧烈但连续的变化. 这个应力扰动持续

向前传播, 其宏观轴向迁移速率就是冲击纵波声

速. 当波前应力扰动扫过材料时, 晶格发生压缩致

使纵向模量硬化 [26]. 这意味着, 位于波阵面后方高

应力区的扰动将以更高的声速向前传播, 并呈现出

一种动态“追赶”效应, 驱动波形向陡峭化方向演

化. 这一非线性硬化机制解释了为何冲击载荷下的

宏观波速通常高于常压声速, 且表现出显著的轴向

应力依赖性 [27]. 受此机制驱动, 波阵面内部的动力

学演化最终将达到一个宏观上波形稳定、速度恒定

的自洽传播状态. 在此状态下, 波后的轴向应力与

维持其高纵向模量及高纵波声速所需的应力水平

相一致. 弹性极限状态下的自洽条件可表述为 

σHEL = ρ0uECL(σHEL). (2)

Cshock
L (σHEL) = Chydro

L (P )

自洽方程 (2)的建立是基于 HEL临界状态下

的纵波声速. 在达到 HEL之前, 纵波声速主要依赖

于冲击加载轴向应力; 在达到 HEL之后, 基于连续

介质假设, 纵波声速主要依赖于冲击波后的热力学

状态. 考虑到冲击波前沿的传播速度远高于热扩散

速度, 弹性前驱波的传播可视为绝热过程, 其热力

学路径近似为从室温常压状态出发的等熵压缩 [11].

因此, 二者的等熵声速是相等的, 可以使用室温压

缩线上的等熵声速作为方程 (2)中的 HEL状态下

的纵波声速, 即:   . 通过从

速度剖面读取粒子速度, 结合纵波声速关于压力的

函数, 求解自洽方程 (2)即可同时获得 HEL及其

对应的纵波声速.
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需要指出的是, 弹性前驱波粒子速度本质上是

材料动态屈服行为的宏观体现, 其幅值与加载应变

率密切相关. 在更高的应变率下, 材料可以维持更

高的粒子速度而不发生原子重排或缺陷成核. 自洽

方程 (2)虽然形式上未显式包含应变率项, 但通过

引入实验测得的弹性波粒子速度可反映应变率效

应. 因此, 通过求解自洽方程解读的 HEL结果已

经包含了对应加载条件下的应变率效应.

值得注意的是, 本研究提出的理论-实验自洽

解读方法仅适用于密实的金属材料和无机非金属

材料, 前提是实验能够获得具有双波结构的速度剖

面. 对于一些声速较低的材料, 即便在较低的冲击

载荷下也会发生塑性过驱动, 速度剖面会跳过 HEL

阶段呈现塑性单波; 对于一些冲击载荷较低的实验

条件, 冲击波不足以达到 HEL临界状态, 速度剖

面会呈现具有弹性波平台的弹性单波. 而上述自洽

方程 (2)仅对双波剖面的 HEL临界状态有效.

 2.2    高压热弹性第一性原理计算

(P, T )

ΔF

V (P, T )

ΔE

纵波声速作为材料的本征物理属性, 可通过第

一性原理模拟获得. 为了在模拟中平衡有限温度下

高压热弹性的计算效率与精度, 本研究采用准静态

近似 (QSA)框架下的能量-应变方法 [28,29]. 其核心

假设在于: 材料在有限温度下的热弹性行为主要由

热膨胀引起的体积变化主导, 而离子振动和电子热

激发等对应变自由能的直接贡献则相对较小, 可以

忽略. 基于此近似, 可以将有限温度和压力  

下由应变引起的亥姆霍兹自由能变化  近似为在

对应体积    下由相同应变引起的零温静态

能量变化  : 

ΔF (P, T, {ϵi}) ≈ ΔE (V (P, T ) , {ϵi}) . (3)

Cij (P, T )

V (P, T )

进而, 有限温下的弹性常数   可近似为在

体积  下的零温弹性常数: 

Cij (P, T ) ≈ Cij (V (P, T ))

=
1

V

[
∂2E(V, ϵk)

∂ϵi∂ϵj

]
ϵ=0, V=V (P,T )

, (4)

ϵ其中  是 Voigt标记法下的应变分量.

CT
ij

CS
ij

根据 2.1节的分析, 自洽方程 (2)求解需要等

熵声速, 为了从等温弹性常数   得到等熵弹性常

数  , 本研究引入热膨胀对弹性常数的绝热修正

项 [30]: 

CS
ij = CT

ij +
TV λiλj

Cη
, (5)

λ Cη其中  和  满足以下关系: 

λi = −
∑

i=1,2,3

CT
ijαj ;Cη = CP − TV

∑
i=1,2,3

CT
ijαj ,

(6)

αj j CP  是沿  方向的线热膨胀系数,   为定压热容.

V (P, T )

在 QSA框架下, 将不同静水压力映射到对应

体积  的函数关系, 需要从精确的状态方程

获得. 准谐近似 (QHA)是基于第一性原理构建状

态方程的广泛应用方法 [31]. 例如Wang等 [32] 利用

QHA方法构建了Al, Cu, Ni, Mo, Ta, NiAl和Ni3Al

等多种金属及合金在近常压下的状态方程, 并通

过 QSA计算得到了与实验高度一致的热弹性常

数. 然而, 完全的 QHA需要在多个离散的体积点

上进行完整的声子谱计算, 这使得 QHA在构建宽

压域状态方程时可能面临巨大的计算开销 [33].

g V r

Ec

为克服这一效率限制, 本研究采用平均场势

(MFP)方法来计算离子的振动自由能贡献 [34,35].

MFP方法的核心思想是, 将离子与周围所有其他

原子的复杂多体相互作用, 近似为一个等效平均场

势  . 离子偏离其平衡位置  达到距离  时所受到

的势能可通过第一性原理计算的基态能量  进行

构建: 

g (r, V ) =
λr

2R
[Ec (r, V )− Ec (−r, V )]

+
1

2
[Ec(r, V ) + Ec(−r, V )− 2Ec(V )] .

(7)

g (r, V )

vf

将平均场势  代入玻尔兹曼因子, 并在空间

中积分, 即可得到离子在该势阱中可活动的自由体

积  : 

vf(V, T ) = 4π
∫

exp
[
−−g(r, V )

kBT

]
r2dr. (8)

Fion

最后根据粒子在势场中的配分函数分布, 离子的振

动自由能  可以表示为 

Fion(V, T ) = −kBT

[
3

2
ln

MkBT

2πℏ
+ ln vf (V, T )

]
, (9)

M其中  为离子热运动的粒子质量. 该方法避免了

声子计算, 提升了宽压域状态方程的构建效率.

 2.3    HEL 解读流程

图 2展示了该 HEL解读方法的完整计算流
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CL(P )

| ΔP |< 10−3 GPa

10−3 GPa

程, 该流程已集成到 ProME极端材料性能集成计

算平台 [36]. 通过三次样条插值离散的第一性原理

热弹性数据, 构建在压力空间内连续且一阶导数光

滑的纵波声速响应函数  , 将其代入方程 (2),

便可以迭代求解对应于特定粒子速度的 HEL和纵

波声速. 该迭代过程以 0 GPa作为轴向应力初始

值, 物理上模拟了后方高应力扰动追赶前方低压波

前的动力学过程. 方程的自洽解在物理意义上对应

了高速纵波的应力条件与波后轴向应力相匹配的

状态. 自洽迭代收敛判据设定为前后两次迭代的轴

向应力差  . 该判据的选择依据在

于  的精度高于目前实验技术对 HEL的

分辨能力 [22].

对于 HEL解读流程涉及的第一性原理计算,

采用 Vienna从头算模拟程序包 (VASP) [37,38], 并

使用针对固体优化的 Perdew-Burke-Ernzerhof

(PBEsol)广义梯度近似 (GGA)[39–41]. 波函数在 G

中心Monkhorst-Pack网格上采样, KSPACING设

为 0.12. 平面波截断能和电子自洽能量收敛判据分

别设为 600 eV和 10–6 eV/atom, 以保证计算精度.

所有结构在固定体积下通过基于力的投影梯度下

降方法进行完全弛豫 [42,43], 而最终总能计算则采用

包含 Blöchl修正的四面体方法 [44].

 3   结果与讨论

金刚石是高压物性研究实验中的基准材料 [45],

屈服阈值高, 是目前公认的具有最高抗塑性流变阻

力的材料之一. 在气炮加载高压实验中, 金刚石弹

性前驱波与后续塑性波分离清晰, 弹性波上升沿弥

散对波速解读的影响较小. 因此, 我们针对金刚石

材料峰值应力达 1 TPa的气炮冲击加载实验, 以

基于速度剖面中弹性波走时计算得到的 HEL作为

参考, 对本文的 HEL解读方法进行验证. 相对于

金刚石声速较低的材料, 波前弥散可能受微观非均

匀性、化学成分起伏等材料内禀属性的影响. 因此,

Taylor和 Rice[16] 以及 Barker[17] 对于铁的 HEL实

验解读存在系统性的分歧, 不能提供直接的验证.

但是理论上本研究提出的方法对这种低声速材料

是适用的.

 3.1    物态方程数据集

本研究中 HEL的解读依赖于精确的状态方程

和热弹性数据集. 本工作首先采用 QHA+MFP的

模拟框架,  构建了金刚石覆盖宽广温区 (298—

3000 K)与压区 (0—1000 GPa)的 P-V-T 数据集,

以充分验证模型在极端条件下的适用性. 针对后续的
 

轴向应力自洽迭代实验解读粒子速度

速度剖面

双波平台

弹性波粒子速度:

弹性波平台
自由面速度: f

是
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室温下压强依赖的纵波声速数据集

状态方程数据集


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准静态近似
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|L
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
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
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

图 2    融合实验与理论模拟的 HEL 混合解读方法计算流程图. (左侧) 实验数据处理模块: 从速度剖面中提取弹性前驱波粒子速

度, 作为自洽方程求解的边界条件. (右侧) 理论模拟模块: 构建有限温度-压力空间下的纵波声速数据集. (中间) 自洽迭代求解流

程: 结合上述实验边界条件与理论声速数据, 通过应力-声速自洽迭代, 确定临界屈服条件下的轴向应力 (即 HEL)

Fig. 2. Computational flowchart of the hybrid experimental-theoretical framework for HEL determination. (Left Panel) Experiment-

al data processing module: Extraction of the elastic precursor particle velocity from velocity profiles to serve as the boundary condi-

tion for the self-consistent interpretation equation. (Right Panel) Theoretical simulation module: Construction of the longitudinal

sound velocity dataset within the finite temperature-pressure domain.  (Middle Panel)  Self-consistent interpretation iterative solu-

tion process: Integration of the aforementioned experimental boundary conditions and theoretical sound velocity data to determine

the axial stress at the critical yield condition (i.e., HEL) via stress-sound velocity self-consistent interpretation iteration.
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HEL分析, 截取了 298—1000 K数据子集. 图 3(a)

描绘了零压下体积随温度的演化 (等压膨胀线). 结

果显示, 与文献 [46,47]的实验测量结果相比, 理论

模拟结果与实验数据最大偏差不超过 0.3%. 对于

冲击加载环境, 极端压缩条件下状态方程的适用性

检验尤为关键. 图 3(b)展示了常温 (298 K)及高

温 (900 K)下的等温压缩曲线, 并对比了 Dewaele

等 [48] 利用电阻加热金刚石压砧 (DAC)获得的 X

射线衍射数据. 在 0—60 GPa的实验压力范围内,

本研究模拟得到的体积与实验基准的相对偏差在

0.75%以内. 综上所述, 该数据集在宽广的热力学

空间内展现了良好的一致性, 足以为后续热弹性模

拟和 HEL解读提供高精度输入.

 3.2    高压热弹性数据集

在精确构建 P-V-T 状态方程数据集的基础上,

本研究进一步在 QSA框架下采用能量-应变法, 计

算了金刚石在宽温压范围内的弹性常数矩阵. 为全

面评估数据集的可靠性, 分别从热软化效应与压致

硬化效应两个维度进行严格的基准测试.

针对弹性常数的温度依赖性, 图 4(a)展示了

零压下弹性常数 C11 和 C44 随温度的演化规律. 模

拟结果表明, 随着温度升高至 1500 K, 金刚石的晶

格刚度呈现出单调的线性衰减趋势. 与 Zouboulis

等 [49] 的布里渊散射实验数据对比可见, QSA 方法

捕捉了这一热软化行为. 在整个测试温区内, 理论

预测值与实验测量值的相对偏差始终控制在 4%

以内. 考虑到高温实验中热辐射与样品非均匀性带

来的测量不确定度, 这一吻合度验证了 QSA方法

在有限温度下的预测精度

材料的宏观热弹性通过 Voigt-Reuss-Hill (VRH)

近似由弹性常数导出. 图 4(b)展示了室温下剪切

模量、体积模量随压力的变化. 与 Hu等 [50] 的高压

超声测量数据对比, 剪切模量与体积模量的模拟

结果与实验的相对偏差小于 0.75%. 此外, 为验证

计算体系的内部自洽性, 本研究还通过状态方程

(EOS)对体积求二阶导数计算了体积模量. 结果显

示, 这两种独立的方法所得体积模量高度一致, 偏

差小于 0.8%, 直接证实了本研究中热力学状态方

程与力学本构关系之间的高度自洽性.

更为关键的是,  纵波声速作为反演 HEL的

直接输入参数, 其精度决定了最终结果的置信度.

图 4(b)同时展示了环境条件下等温压缩与等熵压

缩的纵波声速. 由于金刚石极高的热导率与德拜温

度, 其热膨胀系数极小, 其等温与等熵声速的差异

仅约为 0.5%. 对比 Hu等 [50] 在 50 GPa范围内的

实验结果, 理论模拟预测的等温纵波声速曲线几乎

完全落在实验误差带内, 最大相对偏差仅为 0.4%.

这一精度比气炮加载实验中速度剖面解读的不确

定度低约一个数量级.
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图 3    模拟计算与实验测量的金刚石状态方程对比　(a)零压下体积随温度的变化 (等压膨胀线), 散点数据分别引自文献 [46](红色,

Reeber)和文献 [47](蓝色 , Thewlis); (b) 900 K(红色)与常温 (蓝色)下的体积随压力的变化 (等温压缩线), 散点数据引自文献 [48]利

用电阻加热金刚石压砧 (DAC)技术获得的 X射线衍射测量结果; 图中实线为本研究基于 QHA+MFP方法的模拟结果, 需要说明的

是, 经典MFP模型由于没有考虑量子效应, 在极低温下的模拟会出现非物理的预测, 因此本研究只保留了 298 K以上的数据

Fig. 3. Comparison of the calculated equation of state (EOS) for diamond with experimental measurements: (a) Volume versus tem-

perature at zero pressure (isobaric expansion), where the scatter points correspond to experimental data from Ref. [46] (red, Reeber)

and Ref. [47] (blue, Thewlis). (b) Volume versus pressure at 900 K (red) and ambient temperature 298 K (blue) (isothermal com-

pression). The solid lines represent the simulation results from this study based on the QHA+MFP method, while the scatter points

are X-ray diffraction measurements by Ref. [48] using resistive-heating diamond anvil cell (DAC) techniques.
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 3.3    HEL 解读

自洽方程的求解不仅需要实验测得的粒子速

度作为边界约束, 还需要纵波声速与静水压力 (或

体积)之间的本构映射关系. 本研究利用三次样条

插值高压热弹性数据集, 构建了高精度的纵波声速

响应函数, 从而确保了声速及其对压力的一阶导

数在整个热力学状态空间内的连续性与光滑性.

图 5(a)展示了由此计算的纵波声速随粒子速度的

演化关系. 值得注意的是, 单晶声速的各向异性由

Christoffel方程的解导出 [51]:
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图 4    金刚石热弹性性质的理论计算与实验对比　(a)零压下弹性常数 C11(蓝色)和 C44 (红色) 随温度的变化 (上图)及相对偏

差分析 (下图), 散点为 Zouboulis等 [49] 的布里渊散射数据; (b)室温下弹性模量 (上图)与纵波声速 (下图)随压力的变化, 上图中

实线与虚线分别代表由弹性常数导出和由 EOS 二阶导数导出的体积模量; 实验数据引自文献 [50] (Hu)

Fig. 4. Comparison of theoretical calculations and experimental measurements of the thermoelastic properties of diamond: (a) Tem-

perature dependence of elastic constants C11 (blue) and C44 (red) at zero pressure (upper panel) and the corresponding relative devi-

ation analysis (lower panel). The scatter points represent Brillouin scattering data from Ref. [49]. (b) Pressure dependence of elastic

moduli (upper panel) and longitudinal sound velocity (lower panel) at room temperature. In the upper panel, the solid and dashed

lines represent the bulk modulus derived from elastic constants and from the second derivative of  the EOS, respectively.  Experi-

mental data are taken from Ref. [50] (Hu).
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图 5    金刚石冲击波速与 HEL的理论预测及实验验证　(a)纵波声速随粒子速度的非线性演化关系, 实线代表本研究针对多晶

(黑色)及单晶 [100](蓝色)、[110](绿色)、[111](红色)晶向的理论计算结果, 散点数据分别引自McSkimin和 Andreatch[52] 的准静态

测量、Lang等 [22]、Winey等 [54]、Kondo和 Ahrens[53] 及 Mashimo等 [55] 的气炮冲击实验 , 以及  McWilliams等 [23] 的激光冲击实验 ;

(b)基于本文混合方法重评估的 HEL与实验原始解读 HEL 的对比, 图例符号及颜色定义与图 (a)保持一致

Fig. 5. Theoretical prediction and experimental validation of shock wave velocity and HEL for diamond: (a) The non-linear evolu-

tion of longitudinal sound velocity with particle velocity. Solid lines represent theoretical calculations from this study for polycrys-

talline (black) and single-crystal [100] (blue), [110] (green), and [111] (red) orientations. Scatter points are derived from experiment-

al measurements, including quasi-static measurements by McSkimin and Andreatch[52], gas gun shock experiments by Lang et al.[22],

Winey et al.[54], Kondo and Ahrens[53] and Mashimo et al.[55], and laser shock experiments by McWilliams et al.[23]. (b) Comparison

between HELs re-evaluated by the proposed hybrid method and those originally interpreted from experiments. Symbols and colors

are consistent with panel (a).
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(
3∑

k=1

3∑
k=1

Cikjmlklm − ρv2δij

)
uj = 0, (10)

v uj Cikjm

lk lm

其中,    是声速,    是位移矢量,    是刚度矩

阵,   和  是方向余弦. 对于立方晶体, 存在 3个

独立的声波传播主方向: [100], [110]和 [111]. 其对

应的纵波声速分别为 

C
[100]
L =

√
C11/ρ, (11)

 

C
[110]
L =

√
(C11 + C12 + 2C44) /2ρ, (12)

 

C
[111]
L =

√
(C11 + 2C12 + 4C44) /3ρ. (13)

当粒子速度为 0 km/s时 (即准静态条件), 模拟的

声速与实验值偏差不超过 0.4%[52].

为全面验证理论预测的准确性, 本研究在表 1

中收集了截至目前已发表的金刚石冲击实验数

据 [22,23,53–55], 并绘制在图 5中. 可以看出, 纵波声速

随冲击载荷的增强而非线性地增大. 在相同粒子速

度下, 3个晶向的纵波声速呈现出清晰的各向异性:

[111] > [110] > [100]. 这解释了为何由Winey等 [54]

以及 Kondo和 Ahrens[53] 沿 [100]方向进行的冲击

实验更容易发生塑性过驱, 最终呈现为单波结构.

将模拟结果与气炮实验数据对比, 代表多晶的

计算曲线完全落在实验解读值的不确定度区间

内, 与 Kondo和 Ahrens[53] 的实验结果相比, 最大

偏差不超过 2%. 对比单晶金刚石的冲击实验, 模拟
 

表 1    金刚石冲击实验数据汇总
Table 1.    Summary of diamond impact experiment data.

文
献

加载
方式

发表年
晶向与
组织

粒子速度/
(km·s–1)

纵波声速/
(km·s–1)

文
献

加载
方式

发表年
晶向与
组织

粒子速度/
(km·s–1)

纵波声速/
(km·s–1)

[53]
气炮 1983 多晶 0.9±0.34 20.1±0.8

[55]

气炮 2025 ⟨100⟩ 0.703±0.011 18.1±0.3

气炮 1983 多晶 0.899±0.063 19.61±0.23 气炮 2025 ⟨100⟩ 0.755±0.012 18.2±0.3

[22]

气炮 2018 ⟨100⟩ 0.849±0.011 18.24±0.15 气炮 2025 ⟨100⟩ 0.552±0.009 18.1±0.3

气炮 2018 ⟨100⟩ 0.829±0.011 18.19±0.14 气炮 2025 ⟨100⟩ 0.606±0.009 18±0.3

气炮 2018 ⟨100⟩ 0.941±0.011 18.46±0.11 气炮 2025 ⟨100⟩ 0.833±0.013 18.2±0.3

气炮 2018 ⟨100⟩ 0.917±0.011 18.29±0.11 气炮 2025 ⟨100⟩ 0.554±0.009 18±0.3

气炮 2018 ⟨100⟩ 0.847±0.011 18.41±0.19 气炮 2025 ⟨100⟩ 0.562±0.009 18.1±0.3

气炮 2018 ⟨100⟩ 0.939±0.012 18.49±0.17 气炮 2025 ⟨100⟩ 0.647±0.01 18±0.3

气炮 2018 ⟨100⟩ 0.917±0.012 18.28±0.17 气炮 2025 ⟨100⟩ 0.576±0.009 18±0.3

气炮 2018 ⟨110⟩ 0.867±0.011 20.4±0.19 气炮 2025 ⟨100⟩ 0.572±0.009 18±0.3

气炮 2018 ⟨110⟩ 1.128±0.011 20.54±0.11 气炮 2025 ⟨100⟩ 0.304±0.005 17.8±0.3

气炮 2018 ⟨111⟩ 0.951 ± 0.011 20.67±0.17 气炮 2025 ⟨100⟩ 0.328±0.005 17.8±0.3

[54]

气炮 2020 ⟨100⟩ 1.25858 18.4±0.2 气炮 2025 ⟨100⟩ 0.366±0.006 17.9±0.3

气炮 2020 ⟨100⟩ 0.84563 18.1±0.4 气炮 2025 ⟨111⟩ 0.819±0.012 20±0.3

气炮 2020 ⟨110⟩ 1.28161 20.6±0.2 气炮 2025 ⟨111⟩ 0.44±0.007 19.3±0.3

气炮 2020 ⟨110⟩ 1.78142 21.4±0.4

[23]

激光 2010 多晶 2.6±0.44 21.9±1

气炮 2020 ⟨110⟩ 1.93615 21.6±0.5 激光 2010 ⟨100⟩ 1.33±0.13 19.29±0.8

气炮 2020 ⟨110⟩ 2.0785 21.9±0.3 激光 2010 ⟨100⟩ 1.4±0.05 19.65±0.68

气炮 2020 ⟨110⟩ 2.5806 22.6±0.5 激光 2010 ⟨110⟩ 2.58±0.32 21.5±1.6

气炮 2020 ⟨110⟩ 1.48373 20.9±0.4 激光 2010 ⟨110⟩ 2.75±0.14 21.6±1.7

气炮 2020 ⟨110⟩ 2.37292 22.3±0.3 激光 2010 ⟨110⟩ 1.107±0.071 20.72±0.68

气炮 2020 ⟨111⟩ 0.97336 20.2±0.2 激光 2010 ⟨110⟩ 2.44±0.24 21.5±1.4

气炮 2020 ⟨111⟩ 1.39708 20.8±0.4 激光 2010 ⟨111⟩ 0.88±0.11 20.74±0.3

气炮 2020 ⟨111⟩ 0.91596 20.1±0.2 激光 2010 ⟨111⟩ 0.828±0.043 20.75±0.36

气炮 2020 ⟨111⟩ 2.31926 22.1±0.5 激光 2010 ⟨111⟩ 0.932±0.093 20.81±0.4

气炮 2020 ⟨111⟩ 0.95815 20.1±0.4 激光 2010 ⟨111⟩ 1.83±0.11 22.43±0.62

气炮 2020 ⟨111⟩ 1.27341 20.6±0.2

注: 1) Lang等[22]的单波结构实验数据未被收录, 因其无法明确界定是否达到弹性极限状态;
2) McWilliams等[23]的激光加载实验中的双层堆垛金刚石的数据未被收录, 因为界面处的应力松弛使得两块样品中应力载荷不一致.
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的单晶纵波声速基本落在 Lang等 [22] 的气炮实验

数据置信区间内,  与实验测量值的偏差不超过

0.8%. 值得注意的是, 最近 Mashimo等 [55] 采用大

厚度 (1.52—1.92 mm)高纯型金刚石单晶 (氮含量

<0.1 ppm)进行了系统的冲击压缩实验, 获得了

稳态 HEL值 ((20.5±2.0)  GPa),  显著低于此前

薄样品 (0.08—0.51 mm)报道的高 HEL值 (53—

144 GPa). 本研究理论预测的纵波声速与 [100]和

[111]晶向上的实验数据偏差分别不超过 0.3%和

1.2%. 然而 ,  此前 HEL数据的分散性不仅源于

样品厚度差异导致的非稳态效应, 更本质地反映

了 HEL对冲击载荷 (或应变率)的固有依赖性 .

Mashimo等 [55] 实验结果相对集中, 部分得益于其

冲击载荷范围相对较窄 (44—108 GPa), 使得应变

率效应的影响趋于稳定. 本研究通过建立 HEL与

粒子速度的直接映射, 将Mashimo等 [55] 揭示的厚

度效应与 HEL的本征载荷依赖性统一于同一理论

框架. 二者并非互斥, 厚度效应解释了短传播距离

内的非稳态衰减, 而载荷依赖性则揭示了材料在宽

广动态范围内的本构响应.

与气炮实验相比, McWilliams等 [23] 的激光加

载数据显示出较高的不确定度和离散性 [23]. 针对

沿 [111]和 [100]晶向的低冲击载荷实验, 模拟结

果基本位于实验置信区间内, 与实验点估计值的最

大偏差分别为 0.8%和 4%. 对于沿 [110]晶向且粒

子速度超过 1.3 km/s的冲击, Lang等 [22] 的气炮

加载数据比 McWilliams等 [23] 的激光实验结果高

7%—11%. Lang等 [22] 将此偏差归因于激光加载中

非稳态冲击波. 实验 HEL测定依赖于弹性前驱波

的走时. 在激光加载下, 波的非稳态衰减延长了测

量走时, 从而低估了平均声速. 我们的方法基于动

量守恒, 利用波阵面抵达时刻的局部粒子速度与材

料纵波声速的映射关系, 独立于冲击波的传播路

径, 解耦了波幅衰减效应与材料热力学响应. 经修

正, 激光加载条件下的纵波声速提升了 8%—13%.
随后, 将得到的自洽纵波声速与实验粒子速度

相结合, 我们重估了相应的 HEL 值, 如图 5(b)所

示. 由于重估的 HEL与纵波声速是自洽求解的,

其与实验直接解读值的偏差也表现出一致性. 与气

炮实验相比, 多晶的相对偏差不超过 2%, 单晶不

超过 1.2%. 对于激光加载实验, 本方法将因冲击波

不稳定而被低估的 HEL 值向上修正了 8%—13%.
总体而言, 重解读的纵波声速和 HEL与气炮实验

数据展现出高度的一致性.

 4   结　论

本文提出了一种结合第一性原理计算与实验

数据自洽求解 HEL的方法, 旨在减小传统冲击波

实验解读中波前弥散或非稳态效应带来的数据解

读歧义. 以峰值应力达 1 TPa且具有清晰速度剖

面的金刚石气炮加载实验为参照, 本方法解读的

HEL与基于弹性波走时的解读结果相对偏差在 2%

以内, 并可定量分辨其晶向各向异性特征. 本方法

初步应用于激光加载 HEL实验的数据解读, 将此

前文献中被低估的 HEL向上修正了 8%—13%,
降低因冲击波加载平台差异带来的数据分歧.

另一方面, 本方法的热弹性计算流程已应用于

多种材料体系的宽温压域弹性及声速模拟研究 [30],

预测了金属铍冲击相变前后的声速跃变 [31], 可为通

过 Hugoniot声速实验研究冲击相变提供理论参考.

 数据可用性声明

支撑本研究成果的数据集可在科学数据银行 https://

doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.00274访问获取.
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Abstract

The  Hugoniot  elastic  limit  (HEL)  serves  as  the  critical  stress  threshold  demarcating  the  transition  from
purely elastic to elastoplastic response under dynamic loading. Accurate determination of the HEL is essential
for  understanding  dynamic  mechanical  behavior.  Traditionally,  the  HEL  is  derived  from  the  “double-wave”
structure of free-surface velocity profiles. However, wavefront dispersion of the elastic precursor and non-steady-
state  effects  in  short-pulse  laser-driven  experiments  introduce  systematic  deviations  in  longitudinal  sound
velocity  measurements,  thereby  limiting  precise  HEL  determination.  To  address  these  challenges,  a  self-
consistent  interpretation  method  integrating  macroscopic  conservation  laws  with  microscopic  thermoelastic
simulations is established.
　　Based on momentum conservation, this work establishes a self-consistent equation that relates axial stress
to  longitudinal  sound  velocity  and  particle  velocity.  This  equation  corresponds  to  the  process  in  which  high-
stress  perturbations  catch up with low-stress  wavefronts.  Using the  experimentally  measured elastic-precursor
particle  velocity  as  the  constraint,  the  HEL  and  the  corresponding  longitudinal  sound  velocity  can  be
determined  self-consistently  by  iteratively  solving  this  equation,  without  relying  on  ambiguous  wavefront
arrival-time  measurements.  To  support  this  procedure,  a  continuous  sound  velocity-pressure  constitutive
relationship  is  derived  from  a  high-pressure  thermoelastic  dataset  spanning  0–1000  GPa,  constructed  using
density  functional  theory  combined  with  the  mean-field  potential  (MFP)  method  and  the  quasi-static
approximation (QSA).
　　The  validity  of  this  approach  is  verified  using  diamond  as  a  benchmark  material.  The  predicted  elastic
moduli  agree  with  static  compression  data  within  0.4%  relative  deviation  up  to  15  GPa.  For  gas-gun
experiments  with  peak  stresses  reaching  1  TPa,  the  reinterpreted  HEL  values  show  less  than  2%  relative
deviation  from  standard  experimental  benchmarks.  These  results  quantitatively  characterize  the  crystalline
anisotropy,  where the longitudinal  sound velocity follows the sequence [111]  > [110]  > [100].  For laser-driven
experiments where non-steady-state attenuation previously caused systematic underestimation, the HEL values
are corrected upward by 8%–13%, reconciling discrepancies between different loading platforms.
　　This hybrid approach enables the retrospective correction of non-ideal experimental effects through solely
through  data  reanalysis,  thereby  providing  high-precision  dynamic  constitutive  parameters  under  extreme
conditions without requiring specialized experimental  configurations.  The datasets  presented in this  paper are
openly available at https://doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.00274.
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