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分子动力学方法研究环氧树脂力学性能参数
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摘要：采用分子动力学方法，计算交联度９２％的环氧树脂的力学性能参数，并比较不同温度下，环氧
树脂力学性能参数的改变。研究结果表明，分子动力学模拟结果与试验结果相吻合。模拟结果显示，

随着温度升高，交联环氧树脂的弹性模量、剪切模量和体积模量等性能下降，温度高于玻璃温度之后，

环氧树脂力学性能下降显著。
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　　环氧树脂因质量轻、附着力强、稳定性好、绝
缘性佳等优良性能被大量用作航天材料、粘结剂、

封装材料等，而伴随着环氧树脂应用领域的不断

扩展，高温、高湿等恶劣环境下，其光学、电学、力

学等各方面的性能变化也越来越受到学者们的广

泛关注。

近年来，随着计算机技术的高速发展，分子动

力学模拟这一高效、环保的研究方法逐步成为材

料性能研究的一种重要方式［１－４］。本文采用分子

动力学方法，研究环氧树脂的力学性能，并比较不

同温度下，环氧树脂力学性能的改变，考察高温对

环氧树脂力学性能的影响。

１　分子动力学模拟
分子动力学模拟的基本思路是将单个原子当

做质点，通过定义质点间的作用函数和质点的约

束条件模拟材料及模型使用工况求解所有质点的

多体问题，即得到研究模型的理论热力学状态。

分子动力学方法的前提条件是假设系统中所有质

点的运动都可以用牛顿运动方程描述，即

ｍｉｄ
２ｒｉ／ｄｔ

２ ＝－ｉＶ（ｒ，ｒ２，ｒＮ） （１）
式中，ｉ＝－／ｒｉ；ｍｉ和ｒｉ分别为第ｉ个原子的
质量和位置；Ｖ（ｒ，ｒ２，ｒＮ）为体系所处的势。

分子动力学模拟的基本流程如图１。首先对
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由Ｎ个质点组成的系统给定模拟的初始条件，如
环境温度和压强、运行总时长、时间步长等，并赋

予每个粒子初始速度；然后由以上条件确定体系

中每个质点所受的力及其运动加速度；接着根据

牛顿运动方程解得每个质点在后一个时间步将要

达到的位置；再次计算体系中每个质点的受力和

运动加速度，确定其即将达到的位置，重复该步骤

直至满足预设计算条件；最后应用统计学原理对

模拟体系的结构、能力、热力学参数等做出分析。

图１　分子动力学模拟的基本程序
Ｆｉｇ．１　ＴｈｅｂａｓｉｃｐｒｏｇｒａｍｏｆＭＤｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

２　交联环氧树脂建模
实践中所用环氧树脂包含了环氧、固化剂及

多种填充剂等，而在分子动力学模拟中，考虑到计

算机硬件设备、计算时间等问题，通常仅用环氧和

固化剂２种主要成分的交联体代表环氧树脂［５］。

本文选用电子封装常用环氧树脂双酚 Ａ二
缩水甘油醚（ＤＧＥＢＡ）做研究材料，其主要成分
为：环氧分子间苯二酚二缩水甘油醚（１，３ｂｉｓ（２，
３ｅｐｏｘｙｐｒｏｐｏｘｙ）ｂｅｎｚｅｎｅ）和固化剂乙二胺（１，２
Ｄｉａｍｉｎｏｅｔｈａｎｅ），化学式如图２所示。

（ａ）环氧分子间苯二酚二缩水甘油醚

（ｂ）固化剂乙二胺

图２　环氧与固化剂的化学式
Ｆｉｇ．２　Ｃｈｅｍｉｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆｅｐｏｘｙａｎｄｃｕｒｉｎｇａｇｅｎｔ

按照２∶１的比例混合环氧分子和固化剂，通
过编程使环氧基与氨基发生交联反应，形成交联

环氧树脂，参考实际环氧树脂交联度９０％左右，
本文采用交联度９２％的交联模型。交联结构形
成之后，经过能量最小化和２００～６００Ｋ升、降温
退火等优化处理后，模型处于稳定状态。图３为
优化后的交联环氧树脂模型。

图３　交联度为９２％的环氧树脂模型
Ｆｉｇ．３　Ｔｈｅａｔｏｍｉｃｍｏｄｅｌｏｆｅｐｏｘｙｒｅｓｉｎｗｉｔｈａｃｒｏｓｓ

ｌｉｎｋｉｎｇ（ｃｏｎｖｅｒｓｉｏｎ）ｄｅｇｒｅｅｏｆ９２％

３　环氧树脂力学性能参数
本文采用分子动力学方法，通过对发生微小

变形的三维环氧树脂体系进行内力和应变分析，

进而计算其相关力学性能参数。静态常应变方法

的计算原理是：使三维环氧树脂体系沿ｘ，ｙ，ｚ轴
分别产生单轴拉伸，单轴压缩变形，及在ｘｙ，ｘｚ和
ｙｚ平面分别产生剪切变形，１２组应变均控制在
０．０１内，其应力应变关系满足胡克定律

σｉ＝Ｃｉｊεｊ （２）
　　试验证明误差范围内，交联环氧树脂可采用
各向同性材料模拟计算，因而其刚度矩阵简化为
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其中，μ和λ为弹性常量，因此，环氧树脂的弹性
模量Ｅ、剪切模量Ｇ、体积模量Ｋ及泊松比 ｖ等力
学性能参数可分别表示为

Ｅ＝μ３λ＋２μλ＋μ
（４）

Ｇ＝μ （５）

９２
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Ｋ＝λ＋２３μ （６）

ｖ＝ λ
２（λ＋μ）

（７）

　　图４为本文计算所得交联环氧树脂的弹性模
量、剪切模量和体积模量与 Ｗｕ［６］分子动力学模
拟结果及Ｓｉｄｔ等［７］实验结果比较。由图可知，考

虑到试验和分子动力学模拟过程中，材料组成成

分和交联度等因素不完全相同这一事实，模拟结

果与试验结果之间的差值在合理范围内。分子动

力学模拟方法可以很好地计算交联环氧树脂的力

学性能参数。

图４　本文结果与其他学者结果比较
　Ｆｉｇ．４　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｂｅｔｗｅｅｎｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓａｎｄ

ａｖａｉｌａｂｌｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄａｔａ

同时，本文通过分子动力学方法比较了不同

温度下交联度９２％的环氧树脂力学性能参数的
差异，如表１所示。比较表中每列数据不难发现，

随着温度由３００Ｋ升至５００Ｋ，交联环氧树脂的泊
松比略增大，而弹性模量、剪切模量及体积模量均

减小，模拟结果表明，随着温度升高，交联环氧树

脂力学性能下降。进一步观察发现，５００Ｋ与３００
Ｋ时相比较，交联环氧树脂的弹性模量、剪切模量
和体积模量均下降超过５０％。显然，高温环境下
环氧树脂力学性能下降，同时，玻璃转化温度对交

联环氧树脂性能影响显著。

表１　不同温度下，交联度９２％的环氧树脂力学性能参数
　Ｔａｂ．１　Ｍｅｃｈａｎｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｅｐｏｘｙｒｅｓｉｎｗｉｔｈａ

ｃｒｏｓｓｌｉｎｋｉｎｇｄｅｇｒｅｅｏｆ９２％ ｕｎｄｅｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ

温度／
Ｋ

弹性模量／
ＧＰａ

泊松比
剪切模量／
ＧＰａ

体积模量／
ＧＰａ

３００ ４．１１ ０．３２ １．５４ ３．８３
４００ ３．２４ ０．３３ １．１８ ３．１２
５００ １．２１ ０．４２ ０．５１ ０．７３

４　结论
采用分子动力学方法研究了交联环氧树脂的

力学性能参数，并比较了不同温度下其力学性能

的改变。结果表明，随着温度升高，交联环氧树脂

的弹性模量、剪切模量和体积模量等性能减小，温

度高于玻璃温度之后，力学性能下降尤为显著。

研究结果也显示，分子动力学模拟结果，在误差范

围内与试验结果相吻合，分子动力学方法可以较

好地定性反应环氧树脂的力学性能。
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