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内容概要

围绕将多尺度分析分为两大类以形成大范围分析框架的思路，本书阐述了分子动力学要义及其与量子
力学的能量联结，评介了跨原子/连续介质的多尺度分析方法，阐述了提出的嵌套与耦合串行式跨微/
细/宏观分析的原理与方法，并以复相弹塑性与损伤复合材料为例，介绍了相关的概念、步骤、结果及
其与实验的比较。
　　本书适合从事固体及计算力学、材料、生物、机械与航空等工程研究与应用的科技工作者阅读使
用，也可作为高等院校相关专业研究生和高年级本科生的教材与参考书。
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主持过多项与上述领域相关的国家自然科学基金项目，发表论文140余篇，出版了《非线性连续介质力
学基础》，主持了国际非均质材料力学会议。

Page 3



第一图书网, tushu007.com
<<材料变形与破坏的多尺度分析>>

书籍目录

序Preface前言第1章　导论　1.1　材料的特性源自材料的原子结构与微观结构　1.2　多尺度分析的研
究目标、内容及串行式与并行式的研究方法　1.3　材料设计中多尺度分析方法的选择　1.4　两类空间
多尺度问题及时间多尺度　1.5　不同应用背景下多尺度问题的示例　1.6　国际上多尺度分析的发展概
况　1.7　兼顾前瞻性的内容设置　思考与探索　参考文献第2章　分子动力学要义及其与量子力学的
能量连接　2.1　分子动力学的发展概况及其重要性　2.2　分子动力学的运动方程、势能函数、力与应
力　2.3　分子动力学的算法及其精度　2.4　力的计算与边界条件的处理　2.5　多体交互作用与嵌入
原子法　2.6　陶瓷材料分子动力学模拟　2.7　如何确定经验势中的参数　2.8　如何确定分子动力学
模型的原子结构坐标及进行图形显示　2.9　如何采用软件进行分子动力学的计算　2.10　量子力学与
分子动力学的能量连接　2.11　实例：纳米涂层及植入物与液体界面分析中的分子动力学计算　参考
文献第3章　跨原子/连续介质多尺度分析　3.1　引言　3.2　跨第一原理/原子/宏观多尺度变形与破坏
分析　3.3　一维模型　3.4　Cauchy-Born法则及跨原子-连续介质尺度的解析方法　3.5 变形与破坏的
拟连续介质多尺度分析　3.6　QC与离散位错动力学耦合的多尺度分析　3.7　用于动力学模拟的搭接
区多尺度分析　3.8 用于动力学模拟的桥接区多尺度分析　3.9　几种模型界面不协调性的比较　参考
文献第4章　广义质点动力学多尺度模拟方法　4.1　引言　4.2　广义质点动力学方法的多尺度几何模
型　4.3　逆映射法求解广义质点系动力学方程　4.4　多尺度区的自然边界条件　4.5　广义质点动力
学方法的验证　4.6　广义质点动力学方法的初步应用　参考文献第5章　串行嵌套式多尺度方法及复
相材料循环弹塑性多尺度分析　5.1　引言　5.2　跨微/细/宏观三尺度分析的基本框架及尺度间的信息
传递　5.3　基于改进的自洽模型的细-宏观定量关系　5.4　非均质材料组成相的弹塑性本构关系　5.5
　基于微观分析的微-细观定量关系　5.6　基于原子位错分析的微观尺度塑性参数及其尺度效应　5.7
　由细观塑性应变决定宏观参量的数值方法　5.8　复相材料循环弹塑性尺度效应的试验研究　5.9　多
尺度分析数值结果及其与试验结果的比较　参考文献　附注5A　附注5B第6章　串行耦合式多尺度方
法及损伤层合复合材料的多尺度分析　6.1　引言　6.2　通过中间单元体联系大小尺度的串行嵌套式多
尺度模型　6.3　损伤层合复合材料串行耦合式多尺度分析　6.4　细/宏观耦合模型及在位损伤函数的
确定　6.5　基于损伤准则的串行耦合式多尺度破坏分析　6.6　计及基体开裂演化的多尺度分析的计算
结果及讨论　参考文献　附注6A　附注6B附录A　原子与生物大分子的结构、排列及其运动　A.1　原
子的基本结构与电子结构　A.2　原子的键连接　A.3　原子的排列布置与单元晶胞　A.4　晶体结构的
点、方向与平面　A.5　原子的稳定性与扩散　A.6　蛋白质材料的结构　A.7　脱氧核糖核酸（DNA）
的结构附录B　对比与评鉴：RCMM多尺度分析工作学术评论汇集卷后语

Page 4



第一图书网, tushu007.com
<<材料变形与破坏的多尺度分析>>

章节摘录

第1章　导论1.1 材料的特性源自材料的原子结构与微观结构人们早就从大量材料与结构的破坏事件中
认识到材料的变形与破坏现象源自材料的微观尺度及原子尺度。
总结这些长期在实践中观察到的事实，形成了材料科学的一个基本概念，即材料的特性取决于材料的
原子结构与微观结构。
不仅由于不同的原子的电子结构不同，其性能可产生极大差别，而且有很多例子可以说明材料性能与
原子尺度上的排列结构有着密切的关系。
例如，镁合金要比铝合金脆，这是由于镁原子的结构排列与铝不同。
前者是密排六方，只有3个滑移系，而后者是面心立方排列有12个滑移系。
由于铝合金原子滑移系数目为镁合金的4倍之多，铝合金较镁合金容易产生塑性变形。
图1—1表示了碳原子的几种结构形式。
由于原子排列的不同，这些结构组成的材料的性能差别很大。
图中的石墨结构连接键所具有的特点使其在面内的强度高，而在面外的强度低，由它制成碳纤维后，
其沿纤维方向的强度可高达2700MPa。
让人吃惊的是由碳原子排成的单层纳米管的强度更可比碳纤维强度高约一个量级。
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