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摘　要: 复合材料是由至少两种不同性质的材料组成. 基于此特点, 高通量计算和多尺度模拟方法和理念, 尤其适合

于复合材料配方的理论设计. 为此, 我们研发了一个基于 Materials Studio 的支持复合材料配方设计的高通量计算

和筛选的接口应用软件. 目前该软件主要支持Materials Studio中的 Amorphous Cell和 Forcite Plus两个计算模块,
通过模块接口的调用实现了高通量生成复合材料各种配方, 以及基于分子动力学的高通量自动流程计算和筛选. 与
直接使用Materials Studio软件相比, 该软件具有“一键式、自动流程、高通量筛选” 等特点. 目前该软件已经实现

了微观尺度的基于分子动力学模块 Forcite Plus的自动流程筛选. 下一步我们将在此基础上, 开发出介观尺度上使

用耗散粒子动力学方法的 Mesocite 模块接口, 实现跨尺度计算模拟和高通量自动流程筛选, 开展环氧树脂基复合

材料的配方设计. 使用该软件的用户必须要有Materials Studio版权.
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Abstract: Composite materials are composed of at least two materials with different properties. Based on this feature,
high-throughput material calculation and multi-scale simulation methods and concepts are particularly suitable for the
theoretical design of composite material formulations. To this end, we have developed a high-throughput calculation and
screening interface application software based on Materials Studio that supports composite material formulation design.
At present, the software mainly supports two calculation modules, Amorphous Cell and Force Plus in Materials Studio.
Through the call of the module interface, various formulas of high-throughput composite materials are realized, and high-
throughput automatic process calculation and screening based on molecular dynamics. Compared with directly using
Materials Studio software, this software has the characteristics of “one-click, automatic process, high-throughput
screening” and so on. At present, the software has realized micro-scale automatic process screening based on the
molecular dynamics module Forceite Plus. In the next step, we will develop a Mesocite module interface using dissipative
particle dynamics method on the mesoscopic scale, realize cross-scale calculation simulation and high-throughput
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automatic process screening, and carry out formula design of epoxy resin matrix composite. Users must have Material
Studio copyright to use this software.
Key words: composite materials; formulation design; high-throughput material calculation; high-throughput computational
screening; material genetic engineering; interface application

 

复合材料是由两种或两种以上不同性质的材料,
通过物理或化学的方法, 在宏观上组成具有新性能的

材料. 高分子基复合材料由基体、增强体和界面 3 部

分组成, 相比于传统材料, 由于其具有独特优异的性能,
例如: 轻质、高强度、高模量, 被广泛用于航空航天等

领域. 研制高分子基复合材料时, 基体扮演着重要角色,
组成基体的不同性质材料的配比如何确定, 及不同配

方的基体对复合材料的宏观性能又有哪些影响, 一直

是一个十分具有挑战性的难题[1–5]. 基于传统实验“试错

法”, 成本高, 周期长, 而计算模拟、大数据和人工智能

的方法, 可以帮助更快地进行材料的配方设计并预测

材料的性质.
材料计算的主流软件如Material Studio[6,7] 虽然提

供了不同尺度的计算模块 (CASTEP、Forcite Plus、
Mesocite 等), 并且该软件也支持同一尺度下多种计算

任务 (如 Forcite Plus 模块支持结构优化、模拟退火、

动力学平衡等). 然而使用起来非常不方便, 不同尺度

及不同任务间的计算需要每步单独开展. 尤其是, 计算

结果数据得不到有效保存和管理, 极易丢失, 非常不便

于人工智能时代的材料设计和材料数据挖掘.
高通量计算和筛选方法可以生成大量参考的配方,

自动计算, 自动保存计算结果, 根据筛选条件选择出符

合要求的配方. 可以快速排除许多不合理的配方, 减少

了材料研发周期和材料开发中的代价. 通过计算模拟

进行复合材料的配方设计和性质预测, 往往涉及多个

尺度的计算 (如微观-介观-宏观)[8]. 即便在同一尺度下,
还涉及不同的计算任务 (如结构优化-模拟退火-动力学

平衡等). 因此, 使用高通量计算和筛选方法进行复合

材料的配方设计, 应该是这样的一种思路: 顺着“结构-
分子运动-物理性质” 研究路线, 如何高通量的产生大

量不同的复合材料配方, 并在这些配方的结构中通过

一系列动力学模拟后, 计算每一种配方下材料的结构

性质和力学性质, 并按照一定的筛选条件选择出合理

的配方. 通过筛选出的结构, 分析其结构性质与物理性

质的联系, 得出哪些结构性质是决定其物理性质的关

键因素. 一般考虑运动单元 (链节运动、链段运动、侧

基运动、支链运动、晶区运动以及整个分子链运动

等) 的变化以及运动方式 (键长、键角的变化, 侧基、

直链、链节的旋转和摇摆运动) 的变化等因素. 采用这

种方法和模式进行材料配方设计和性质预测, 涉及大

规模计算, 大量的数据处理, 以及同一尺度下的不同计

算任务之间的计算结果如何传递, 和不同尺度之间的

计算结果转换和传递方法.
因此, 我们需要开发这样一种基于材料计算软件

Materials Studio的支持高通量自动流程计算和筛选的

材料设计接口应用软件, 它能自动生成大量的复合材

料配方, 根据用户需要添加计算模块、设置计算参数,
计算作业以及参数设置完成之后提交作业; 计算环境

包含计算作业的调度和材料计算软件, 并能根据用户

此次的筛选需求自动存储相应的计算结果, 利用统计

学方法以及机器学习的方法对数据进行二次处理, 从
而得到相应的用于结构筛选所需的筛选因子数据, 并
根据筛选因子筛选出符合条件的配方.

1   需求分析和软件架构设计

1.1   软件需求分析

本着“一键式、自动流程、高通量筛选” 等特点,
该软件使用了客户端/服务器模式的架构. 客户端可以

设置计算作业、设置计算参数、监控作业状态等; 服
务器端负责在用户提交计算作业并开始计算之后, 负
责作业间的调度与计算结果的保存于分析, 并将其存

入数据库中. 提供计算资源的 Materials Studio 及其计

算模块可以是任意计算节点, 小到 PC 机, 大到计算中

心. 该软件的主要特点如下:
(1)自行设计每次计算机作业流程、添加计算模块.
(2)高通量的生成材料配方.
(3)按需设置各个计算模块中的参数.
(4)自动进行作业的调度.
(5) 自动提取计算结果, 使用统计学和机器学习方

法分析数据.
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(6) 可下载所有的计算结果文件或下载经过筛选

的符合条件的配方文件.
1.2   软件架构设计

该软件主要分为流程设计、流程监控、作业调

度、计算结果分析、结构筛选 5 个部分. 流程设计、

作业调度及结构筛选 3 部分是整个系统的核心, 主要

包含了高通量生成计算任务, 高通量自动流程的实现,
以及高通量结构筛选, 如图 1所示.

 

流程设计以及流程监控 (Web)

Workflow

1. Amorphous Cell
2. UploadModel
3. Forcite Plus
4. Mesocite
5. Crosslink
6. PickOut

1. Amorphous Cell
2. UploadModel
3. Forcite Plus
4. Mesocite
5. Crosslink

Calculation status

Data 1. Forcite Plus
2. Mesocite

Pickout

作业调度

计算结果分析

结构筛选

 

图 1    软件架构图
 

流程设计及流程监控部分中, 可自行添加和删除

计算作业、在每个作业中可根据用户需要添加计算

模块、在每个计算模块中也可根据计算需求进行参

数设置、用户添加完计算模块及设置完计算参数后

可以提交作业. 之后, 用户可对计算作业的运行状态

进行监控.
作业调度部分包含作业的自动调度及计算节点.

作业的自动调度中, 软件服务器根据用户设置的计算

参数和计算模块, 将每个计算模块中的计算任务发送

至计算节点, 计算节点计算完成之后, 将计算结果发送

至提交计算任务的服务器.
计算结果分析部分从计算节点计算完成并发送至

提交计算任务服务器的计算结果中, 提取本次计算所

需的数据, 直接存储或者进行处理后存储, 生成筛选因子.
结构筛选部分中, 用户可以根据添加的筛选因子

进行结构筛选, 对满足筛选条件的结构, 用户可以根据

需要选择其中的某些配方, 并下载这个配方下的所有

计算结果文件, 或者直接下载所有配方的计算结果文件.
1.3   流程设计

本节主要介绍使用本软件进行高通量微观建模以

及微观尺度的分子动力学模拟两部分的计算流程, 具

体的流程介绍如图 2所示.
在微观尺度的模拟中, 首先需要产生大量的候选

配方并建立模型, 系统提供两种产生候选模型的方法,
分别是用户上传和高通量生成大量候选配方. 模型上

传或高通量建模完成之后需要对每个配方进行分子动

力学模拟、结构交联、结构分析、力学性质计算和结

构筛选, 用户可以自行选择本次作业中需要添加的计

算模块.
在进行流程设计时, 用户首先需要选择使用高通

量建模或上传已经建立好的模型, 有了微观尺度的计

算模型, 就需要对结构进行初步优化. 优化完成之后可

以选择是否进行交联反应建立交联模型, 如果选择了

交联反应模块, 则在交联模型建立完成之后对结构再

次进行动力学模拟, 最后进行结构分析、力学性质计

算和筛选 .  不选择交联反应模块则直接进行结构分

析、力学性质计算和筛选.

2   接口应用软件设计

软件基于客户端-服务器架构, 主要基于 Materials
Studio 的核心模块进行开发. 不同尺度的材料计算模

块 (如 Amorphous cell、Forcite Plus、Mesocite、CASTEP
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等) 运行于计算节点. 服务器可以高通量生成作业, 进
行参数设置, 以及作业提交等. 将每次计算任务发送至

计算节点, 一旦计算结束, 计算节点会将计算结果返回

至服务器端进行分析、筛选以及可视化呈现.
 

开始

是否建模

是

是

是

是

是

是

是

否 否

否

否

否

否

否

建模

结构是否上传完成

微观模拟方法 Forcite Plue
是否进行微观模拟

是否进行微观模拟

是否进行结构筛选

结构筛选 (PickOut)

是否下载筛选结果

筛选结果 (PickOut)

结束

上传建模

Geometry optimization

Anneal

Dynamics
微观模拟方法 Forcite Plue

Geometry optimization

Anneal

Dynamics

微观模拟方法 Forcite Plue

Geometry optimization

Anneal

Dynamics

是否进行交联反应

交联反应

 

图 2    微观尺度模拟计算流程图
 

目前该软件主要支持 Materials Studio 的 Amor-
phous Cell 模块和 Forcite Plus 模块, 通过 Amorphous
Cell 模块生成微观尺度的复合材料分子模型 ,  使用

Forcite Plus模块中的不同计算任务对模型进行分子动

力学模拟. 自动流程是整个软件的核心, 自动流程的核

心算法实现参照了MatCloud[9–13].
2.1   Materials Studio 核心模块简介

进行性质预测首先需要建立高分子模型, Amorphous
Cell就是一个高分子建模模块, 能够进行塑料、玻璃、

树脂等无定型聚合物的建模. Forcite Plus 是 Materials
Studio 提供的一个分子动力学计算模块, 它包含各种

通用力场和支持 5 种任务, 每个任务可以是一个单独

的模块.
实际应用中, 用户可以根据自己的需求选择不同

的任务组合. 可以选择上传建立好的模型或上传单分

子模型, 根据环境参数进行无定形建模. 在分子动力学

模拟中可以选择多种任务, 比如几何优化-模拟退火-动

力学平衡、几何优化-动力学平衡等多种流程.
在进行上述操作时, 每个计算任务均需要单独地

完成, 并将计算结果存储下来. 当前一个任务 (如几何

优化) 完成后, 需要将其计算结果读取, 再开始下一个

任务的计算 (如模拟退火), 非常不便捷.
2.2   软件核心功能

为了解决 Material Studio 多个计算任务不够便捷

的问题, 我们开发了一个基于Material Studio多个计算

模块的高通量材料计算接口应用软件[14–25], 它能够高

通量生成作业, 能够进行不同任务间的协调和自动流

程, 并将作业发送至计算节点开展计算, 基于计算结果

进行筛选. 我们以环氧树脂基复合材料的配方设计, 进
行该软件的应用验证.

目前该软件的 1.0 版, 主要支持微观尺度的计算,
支持 Material Studio 的 Amorphous Cell 和 Forcite
Plus 模块. 软件主要有以下的核心模块: (1) 无定形建

模模块 (Amorphous Cell); (2) 上传模型模块 (Upload-
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Model); (3) 动力学平衡模块 (Forcite Plus Dynamic);
(4) 几何优化模块 (Forcite Plus Geometry Optimization);
(5) 模拟退火模块 (Forcite Plus Anneal); (6) 结构分析模

块 (Forcite Plus Analysis); (7) 力学性质计算模块

(Forcite Plus Mechanical Properties);(8) 结构交联模块

(XLink); (9) 结构筛选模块 (Pickout).
2.2.1    按不同配比, 高通量方式生成大量的分子结构

无定形建模模块: 支持用户上传单分子模型, 可以

根据用户选择的配比, 通过接口调用服务器端的 Amor-
phous Cell 模块, 生成大量的复合材料分子模型. 这些

输出的高分子模型, 就是 Forcite Plus 各个计算模块的

输入文件.
高分子基复合材料的配方设计, 涉及组成基体的

组分种类及其配比. 例如, 以环氧树脂基复合材料的基

体为例, 包含 3 种组分, 分别是: 环氧树脂、固化剂、

增韧剂. 而环氧树脂组分可以有两种分子结构, 分别是

E54 环氧树脂分子, AG80 环氧树脂分子, 固化剂又可

以有双氰氨, 二氨基二苯酚等. 究竟在哪个配方下, 才
能使这种复合材料有着更优的性能, 就是配方设计问题.

确定基体中不同组分的分子结构数之比, 如表 1.
 

表 1     基体中不同组分的分子结构数比例
 

基体中组分种类 不同组分的分子结构数比例

环氧树脂 2
固化剂 1
增韧剂 1

 
 

确定环氧树脂组分中不同的分子的分子结构数,
如表 2所示 (此例中选择两种环氧树脂分子结构).
 

表 2     环氧树脂组分中不同分子的分子结构数 (单位: 个)
 

环氧树脂分子类别 环氧树脂组分的分子结构数

E54 100 0 50
AG80 0 100 50
总和 100 100 100

 
 

从表 2中任意选取一个组合作为环氧树脂组分的

配方. 比如, 本例中选择 50 个 E54 分子、50 个 AG80
分子, 组成 100个环氧树脂组分配方. 选择双氰胺、二

氨基二苯酚、甲基硫氢苯酐 3 种固化剂分子 ,  选择

PES、PEI、PSF 这 3 种增韧剂分子. 则按表 1 的基体

中不同组分的分子结构比例计算, 则会产生 1326种固

化剂配方, 1326种增韧剂配方, 则本例中共有 1758 276
(1326×1326) 个基体配方. 如表 3和表 4所示为固化剂

和增韧剂组分的配方.

表 3     生成的固化剂组分配方 (单位: 个)
 

固化剂 固化剂配方

双氰胺 0 0 ··· 0 0 1 1 ··· 1 1 ··· 49 49 50
二氨基二苯酚 0 1 ··· 49 50 0 1 ··· 48 49 ··· 0 1 0
甲基硫氢苯酐 50 49 ··· 1 0 49 48 ··· 1 0 ··· 1 0 0

总和 50 50 ··· 50 50 50 50 ··· 50 50 ··· 50 50 50
 
 

表 4     生成的增韧剂组分配方 (单位: 个)
 

增韧剂 增韧剂配方

PES 0 0 ··· 0 0 1 1 ··· 1 1 ··· 49 49 50
PEI 0 1 ··· 49 50 0 1 ··· 48 49 ··· 0 1 0
PSF 50 49 ··· 1 0 49 48 ··· 1 0 ··· 1 0 0
总和 50 50 ··· 50 50 50 50 ··· 50 50 ··· 50 50 50

 
 

无定形建模模块的主要功能, 就是完成搭建具有

多种组分, 如上面的例子中包含两种环氧树脂分子,
3 种固化剂分子, 3 种增韧剂分子, 在不同配方下的高

分子共混模型. 每一个分子模型的构建都是 Materials
Studio的 Amorphous Cell模块采用的蒙特卡洛方法进

行无定形模块搭建, 每个分子模型都是随机产生的, 所
以在本项目中的无定形建模模块对每一个配方只生成

一个分子模型, 每个配方的后续计算都是在这个分子

模型的基础上进行的.
2.2.2    上传搭建好的模型

上传模型模块: 在微观尺度的模拟中本软件支持

用户上传两种类型的文件, 一种是无定形建模模块搭

建好的模型, 一种是单分子模型, 两种结构类型支持的

是两种流程, 本模块支持用户上传无定形建模模块搭

建好的模型, 可以直接作为 Forcite Plus 的各个计算模

块的输入文件, 直接开展分子动力学模拟.
2.2.3    微观尺度的分子动力学模拟

分子动力学模拟的目标是对高分子结构中的每一

个小分子进行优化, 优化之后找出体系在变化过程中

总能量最低的构型, 再对其进行特定条件下的模拟运

动, 并分析其各种性质. 包含以下几种计算任务.
几何优化模块: 优化原子坐标和晶胞参数, 支持原

子笛卡尔坐标和晶胞参数的限定, 可添加外应力. 输入

文件是原子或分子结构, 输出是几何优化后的结构.
模拟退火模块: 基于不同温度点的动力学模拟, 实

现体系的反复升降温过程, 辅助扫描势能面, 寻找最优

的分子构象, 吸附构象等. 该模块的输入文件是分子结

构 ,  输出是从不同温度条件下的分子结构中找出的

5个能量最低的构象.
动力学平衡模块: 基于牛顿运动方程, 研究原子核
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在特定系综 (NVE、NVT、NPT、NPH) 条件下的运

动, 并结合分析模块计算各种性质. 本模块可以对模型

在单一温度条件下进行动力学平衡, 也可以对模型在

一个温度范围内按一定步长进行多次的动力学平衡,
用以计算其在温度变化过程中模型的各种性质变化.
2.2.4    结构交联反应

交联反应是指 2 个或者更多的分子 (一般为线型

分子) 相互键合交联成网络结构的较稳定分子 (体型分

子) 的反应. 反应分为物理交联和化学交联, 分别是由

氢键和共价键结合而成的. 在本系统中我们使用的实

验理论基于化学交联, 如橡胶的硫化、不饱和聚酯通

过链式聚合反应的固化、环氧树脂与固化剂的反应等.
线形聚合物经过适度交联, 在力学强度、弹性、尺寸

稳定性、耐溶剂性或化学稳定性等方面均有改善, 所
以交联反应常被用于聚合物的改性.

结构交联模块: 本软件中的交联模块是在对模型

进行初步的分子动力学模拟之后, 找出每个模型的总

能量较低的构型, 需要对其进行交联, 产生组合键, 该
模块中也可以设置交联度以及其他参数. 初步的分子

动力学模拟之后的优化结构文件作为输入, 输出为多

个分子相互键合交联之后的较稳定分子.
2.2.5    结构分析和力学性质计算

结构分析/力学性质计算模块: 这两个模块主要对

结构进行力学性质计算和结构分析, 并将所需的计算

结果存入数据库.
在结构分析模块中, 用户可以自行上传计算和分

析脚本, 也可以从提供的 16种性质中选择一些作为本

次计算的分析对象. 默认的 16种性质包含与结构相关

的性质 (径向分布函数等), 与动力学相关的性质 (温度

分布曲线等), 与统计学相关的性质 (密度分布曲线

等)等. 在基本性质计算完成之后可以对计算结果进行

分析从而得出其他性质, 以玻璃化转变温度为例, 如果

一个配方在不同的温度条件下的动力学平衡计算次数

不满足条件 (小于 4 次), 则不会计算玻璃化转变温度.
如果不同温度条件下动力学平衡次数满足条件 (大于

等于 4), 则会计算如玻璃化转变温度等性质. 其中玻璃

化转变温度的计算以及计算结果存储如下: 一个配方

在不同温度条件下进行动力学平衡之后, 会继续计算

其密度, 并在温度密度两个维度下分段拟合出两条最

符合温度密度变化趋势的直线, 两直线的交点则为该

配方的玻璃化转变温度. 将计算出的两条直线的斜率、

截距还有交点处所对应的玻璃化转变温度预测值存入

数据库.
力学性质模块和结构分析模块的计算对象相同,

需要对每个动力学平衡计算完成之后的结构进行力学

性质计算, 力学性质计算完成之后需要提取相关的筛

选因子, 在本文中此模块选择的是杨氏模量作为筛选

因子, 提取完成之后将其存入数据库.
这两种模块的输入为分子动力学模拟计算完成之

后的文件, 输出为各种分析结果, 包含表格、文本文档

等. 在设计计算流程时, 可以选择这两个模块的任意一

个或两个都选择.
2.2.6    结构筛选

结构筛选模块: 该模块主要是展示所有的计算结

果, 也可以进行筛选、下载等功能. 在本模块中, 会根

据用户在结构分析和力学性质计算两个模块中选择的

需要计算、提取和存储的性质, 将所有配方的计算结

果以图表的形式展示出来. 页面也有筛选条件设置框

和筛选按钮, 用户可以根据需要设置筛选参数, 筛选出

符合条件配方的计算结果进行展示, 也可以进行下载.
比如, 在一个流程中, 我们添加了两个计算模块, 分别

进行结构分析以及力学性质计算, 结构筛选模块中读

取以上两个模块的计算结果, 先将所有的计算结果展

示出来, 之后用户可以自己设置筛选参数, 筛选出满足

条件的配方.

3   应用案例

下面给出一个例子, 来说明本软件如何产生大量

配方并进行计算和筛选的. 案例描述: 这里假设一种双

酚 A 型环氧树脂分子 (DGEBA), 一种固化剂分子

(DDS) 作为基础组分 (如图 3 所示), 按不同的比例产

生配方. 因此我们需要确定在哪种配方下该种树脂基

复合材料的玻璃化转变温度在指定区间内 (如 1100 K
到 1200 K). 单个模型进行初步优化之后的计算基本

步骤为, 首先建立交联模型, 对模型进行动力学平衡,
之后进行结构分析和力学性质计算, 最后对配方进行筛选.
 

(a) DGEBA (b) DDS 
图 3    环氧树脂基体不同组分的分子模型
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3.1   流程设计

生成不同配方的环氧树脂基复合材料模型, 并计

算不同配方下结构的杨氏模量和玻璃化转变温度. 然
后基于杨氏模量和玻璃化转变温度进行筛选, 从而筛

选出符合条件的配方.
本次计算在首次动力学平衡之后, 对每个模型中

的大量分子进行交联. 因为要计算不同配方的玻璃化

转变温度, 所以需要对每个配方下的模型在不同的温

度条件下进行动力学平衡. 可以通过设置起始温度和

终止温度, 并设置温度变化的步长, 实现每个配方的模

型在不同温度条件下进行动力学平衡计算. 添加力学

性质计算模块主要是为了计算筛选结构所需的杨氏模

量. 具体的计算流程如图 4所示.
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图 4    微观尺度的计算和筛选流程

 

3.2   参数设置

本例中, 采用两种分子混合, 分别是一种环氧树脂

分子和一种固化剂分子 (如图 3), 因为要进行交联反

应, 基于这两种分子的特性, 对其配比为大于 1: 1即可,
本例中固化剂分子采用 5 至 20 个结构分别进行混合,
共 16种配方. 如图 5所示.
 

 
图 5    配方设计

在交联任务前, 需要对每种配方的结构在单个温

度条件下进行动力学平衡, 故将本次计算的起始、终

止温度设置为一样, 温度步长大于 0即可. 如图 6所示.
 

 
图 6    单一温度下进行动力学平衡

在交联计算中, 设置本次计算的交联度为 50. 如图 7
中参数 Conversion所示.
 

 
图 7    交联反应参数设置

 

在第二次动力学平衡中, 将起始温度设置为 298 K,
终止温度设置为 1900 K, 温度的步长为 100 K, 系综为

NPT. 温度设置如图 8所示.
 

 
图 8    同一模型进行多次动力学平衡温度设置

 

在分析模块中, 本次的计算中采用温度密度曲线

来预测玻璃化转变温度, 所以在本任务中选择密度作

为本次分析的性质. 如图 9所示, 选中的性质颜色会变化.
 

 
图 9    选择需要进行分析的性质

 

3.3   计算结果

计算流程设计和参数配置完成之后, 点击“Start”
键, 启动该作业. 整个作业会自动化运行, 不需人工的

干预. 计算结束后, 可进入结构筛选模块的 View界面,
展示所有配方的计算结果, 分别是配方的分子结构数,
摩尔质量比, 该配方的玻璃化转变温度以及最接近这

个温度的两个温度下的杨氏模量.
可见, 共有 16种候选样本空间; 无定形建模, 共生

成 16 种复合材料配方分子的模型; 第一次几何优化,
输出 16种复合材料配方分子模型优化后模型; 第一次

动力学平衡, 对 16 个配方的模型进行动力学平衡; 交
联反应, 输出为 16 个配方交联后的模型; 第二次几何

优化, 对 16 个交联后的模型进行优化; 第二次动力学

平衡, 16 个优化后的模型中每个结构都需要在不同的

温度条件下进行动力学平衡, 共 16×17 次动力学平衡
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计算任务, 同样也有 16×17 次的结构分析和力学性质

计算任务 .  从建模到获取杨氏模量 ,  总共运行了

2560 分钟 (42.7 h), 平均每个配方计算时间是 160 分

钟 (2.7 h).
如图 10 所示, 由于计算结果太多 (16 个配方的计

算结果), 此处只展示一部分 (前两个配方).
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图 10    计算结果
 

3.4   筛选结果

本次的筛选条件为玻璃化转变温度在 1100 K 到

1200 K 之间的所有配方. 筛选结果如图 11 所示, 筛选

出的结果 5_20 的配方 ,  该配方的玻璃化转变温度

为 1152 K.
在所有计算结果和根据条件筛选出的结果展示界

面中, 用户都可以选择下载某一配方或所有配方下的

计算结果文件. 比如本次筛选出的符合条件的配方只

有 5_20, 那么只能下载这一种配方的计算结果文件, 如
果根据筛选条件筛选出的配方有两个, 那么用户可以

选择下载这两个配方的其中一种或者两种都下载.

4   讨论

4.1   创新点

通过试验方法开展复合材料的设计, 往往周期较

长, 效率不高. 不使用本软件, 仅使用 Material Studio,

用户首先需要建立庞大的文件系统, 每次计算任务都

需要单独设置配方和计算参数, 在计算完成之后, 只能

手动提取需要分析的计算结果并保存, 还需要有机器

学习领域知识并会使用相关方法进行数据拟合, 拟合

结果记录、筛选等都需要耗费大量的人力和时间.

使用本软件, 通过高通量筛选的办法, 开展复合材

料设计, 在如下的关键点上进行了创新.
(1) 供筛选样本空间的自动生成. 本软件使用递归

算法生成了大量的配方 (以本文第 2.2.1 节为例, 生成

了超过 106 种配方), 用户可以在预生成的大量配方中

选择保留哪些配方, 删除哪些配方 (以本文第 2.2.1 节

为例, 用户可以在候选配方中选择性删除一部分, 如果

环氧树脂组分对某一种固化剂敏感度较低时, 可以将

复合材料的各个配方种该固化剂分子的数量间隔增大
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一些). 高通量方式快速生成复合材料配方的候选空间,
极大地提高了计算效率, 降低了实验的盲目性, 缩短复

合材料的研发周期.
(2) 多个步骤的自动化、流水式计算 (如无定形建

模-几何优化-模拟退火-动力学平衡-结构交联-力学性

质计算-结构分析-筛选) 通过工作流一键式的完成. 如
果没有该软件, 操作的流程是: 首先需要进行建模, 建
模完毕, 用户需要先打开几何优化模块, 对结构进行优

化得到优化后的输出文件, 然后重新打开模拟退火模

块, 加载上一步几何优化得到的输出文件, 再进行模拟

退火. 以此类推, 模拟退火, 动力学平衡的计算, 也是同

样的操作模式, 非常不便捷. 而计算模块的流程化设计,
实现了数据的自动流动, 避免了上述逐步的操作流程,
提高复合材料计算仿真的灵活性和可操作性.

(3) 材料关键性数据的自动获取并存储, 实现材料

数据的重复利用和可回收. 一旦计算结束, 数据会抽

取和自动归档. 如果没有该软件, 这些物性数据 (计算

参数如温度, 动力学计算中的密度、径向分布函数,
力学性质如杨氏模量等) 是隐藏在各个模块的输入输

出文件中. 而本软件, 通过与结构算法的结合, 为多尺

度计算到组织性能-工艺和设计的相互连接打下良好

的基础.
(4) 集成人工智能方法, 自动进行筛选. 根据关键

性质使用机器学习方法生成配方的筛选因子. 以玻璃

化转变温度为例, 本软件采用二分单变量线性回归的

方法对数据进行了分段拟合, 找出了各个配方的玻璃

化转变温度.
(5) 配方的计算环节中文件归档和管理, 各个配方

下计算结果文件的下载. 根据筛选结果, 用户可以选择

性下载部分满足条件配方的所有计算结果文件. 用户

可以在任何地方访问服务器, 下载计算结果文件并开

展材料研究.
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图 11    筛选结果
 

4.2   下一步的工作及难点

下一步我们会继续开发介观尺度的耗散粒子动力

学模块 Mesocite 的接口应用, 在筛选出微观尺度的配

方结构之后, 需要对其进行介观建模, 而如何对微观复

合材料分子结构中进行粗粒化, 以及建立好粗粒化分

子之后填充介观模型, 有很多种方式, 而从中选择最能

体现材料本质的模型也是一个难题.

5   结束语

航空复合材料作为 21世纪主流材料, 采用高效设

计方法研发新型复合材料, 减少复合材料研发成本依

然是未来急需解决的问题. 高通量材料计算和多尺度

模拟方法和理念, 尤其适合于复合材料配方的理论设

计. 为此, 我们研发了一个基于Materials Studio的支持

高通量计算和筛选的材料设计接口应用软件. 该软件

具有“一键式、自动流程、高通量筛选” 等特点, 目前

该软件仅支持微观尺度的高通量建模和分子动力学模

块的自动流程筛选, 下一步我们将实现基于微观尺度

的分子动力学和介观尺度的耗散粒子动力学的跨尺度

计算模拟和高通量自动流程筛选, 开展环氧树脂基复

合材料的配方设计.

参考文献

Wang  H,  Jin  K,  Wang  C,  et  al.  Effect  of  fiber  surface
functionalization  on  shear  behavior  at  carbon  fiber/epoxy

interface  through  molecular  dynamics  analysis.  Composites

1

计 算 机 系 统 应 用 http://www.c-s-a.org.cn 2020 年 第 29 卷 第 11 期

112 软件技术•算法 Software Technique•Algorithm

http://www.c-s-a.org.cn


Part  A:  Applied  Science  and  Manufacturing,  2019,  126:
105611. [doi: 10.1016/j.compositesa.2019.105611]
Jin  K,  Wang  H,  Tao  J,  et  al.  Interface  strengthening
mechanisms  of  Ti/CFRP  fiber  metal  laminate  after  adding
MWCNTs to  resin  matrix.  Composites  Part  B:  Engineering,
2019,  171:  254 –263.  [doi:  10.1016/j.compositesb.2019.
05.005]

2

Jin  K,  Wang  H,  Tao  J,  et  al.  Mechanical  analysis  and
progressive failure prediction for fibre metal laminates using
a  3D  constitutive  model.  Composites  Part  A:  Applied
Science  and  Manufacturing,  2019,  124:  105490.  [doi:
10.1016/j.compositesa.2019.105490]

3

Jin K, Wang H, Tao J, et al. Effect of the interference fit on
the stress distribution and failure mode of a flat-head riveted
GLARE  joint.  Composite  Structures,  2020,  235:  111788.
[doi: 10.1016/j.compstruct.2019.111788]

4

李是卓, 卓航, 韩恩林, 等. 高强高模聚酰亚胺纤维/改性氰

酸酯树脂复合材料制备及性能. 复合材料学报, 2020, 37(1):
42–49.

5

王宏强. Materials Studio软件在分子力学中的基础应用.
科技资讯, 2019, 17(31): 17–18.

6

贾涛, 张佳媛, 罗柔, 等. Materials Studio在材料模拟中的

应用—以 TiO2 晶体为例. 广东化工, 2019, 46(19): 34–35, 68.
7

杨志强, Fish J, 崔俊芝. 复合材料非线性力学性能预测的

降阶多尺度方法. 2018年全国固体力学学术会议摘要集

(上). 哈尔滨, 中国. 2018. 151.

8

Yang  XY,  Wang  ZG,  Zhao  XS,  et  al.  MatCloud:  A  high-
throughput  computational  infrastructure  for  integrated
management  of  materials  simulation,  data  and  resources.
Computational Materials Science, 2018, 146: 319–333. [doi:
10.1016/j.commatsci.2018.01.039]

9

Yang  XY,  Wang  ZG,  Zhao  XS,  et  al.  MatCloud,  A  high-
throughput  computational  materials  infrastructure:  Present,
future  visions,  and  challenges.  Chinese  Physics  B,  2018,
27(11): 110301. [doi: 10.1088/1674-1056/27/11/110301]

10

杨小渝, 王娟, 任杰, 等. 支撑材料基因工程的高通量材料

集成计算平台. 计算物理, 2017, 34(6): 697–704. [doi: 10.3969/
j.issn.1001-246X.2017.06.009]

11

杨小渝, 任杰, 王娟, 等. 基于材料基因组计划的计算和数12

据方法. 科技导报, 2016, 34(24): 62–67.
Zhang  MM,  Yang  XY.  Approach  and  algorythm  for
generating  appropriate  doped  structures  for  high-throughput
screening.  Computational  Materials  Science,  2018,  150:
381–389. [doi: 10.1016/j.commatsci.2018.04.017]

13

巩晓雨, 陈斌, 吴文平. 分子动力学模拟金属玻璃板拉伸时

剪切带的形成和演化过程. 固体力学学报, 2020, 41(3): 231–
238.

14

王艳, 徐进良, 李文, 等. 超临界流体密度波动机理的分子

动力学模拟. 科学通报, 2020, 65(17): 1694–1704.
15

杨程程. 扁桃酸消旋酶高通量筛选方法的构建及其在定向

进化中的应用 [硕士学位论文 ]. 杭州: 浙江大学, 2017.
16

赵信刚. 高通量材料计算方法的开发及其应用于半导体光

电材料的优化设计研究 [博士学位论文 ]. 长春: 吉林大学,
2017.

17

孟小华, 覃大胜, 郑冬琴, 等. 基于 GPU的碳纳米管分子动

力学并行仿真. 计算机工程, 2015, 41(4): 288–293. [doi: 10.
3969/j.issn.1000-3428.2015.04.055]

18

李友元, 庄英萍, 张嗣良. 生物信息软件的自动化策略及其

实现. 计算机工程, 2011, 37(4): 81–83, 86. [doi: 10.3969/j.issn.
1000-3428.2011.04.000]

19

张合生, 金玉红, 李杰, 等. 基于 FSM和事件驱动的卫星管

理软件设计. 计算机工程, 2009, 35(21): 280–282. [doi: 10.3969/
j.issn.1000-3428.2009.21.094]

20

Cai  Q,  Li  XG.  Moisture  diffusion  and  mechanical  effect  of
plastic packages in hygro-thermo conditions. 第四届国际航

空科学青年学者学术会议论文集. 北京, 中国. 2019. 123.

21

廖燕玲, 李梦, 钟志贤. 基于Materials Studio氮化硅稳定性

分析. 装备制造技术, 2018, (6): 90–92. [doi: 10.3969/j.issn.
1672-545X.2018.06.026]

22

赵冰冰, 方艳, 武康, 等. 蓝藻粉-青霉素菌渣/低密度聚乙烯

复合材料配方的响应面法优化设计和验证. 复合材料学

报 .  2020-02-18.  [doi:  10.13801/j.cnki.fhclxb.20191206.001]

23

国秀花, 林焕然, 宋克兴, 等. 多粒径 TiB2/Cu复合材料材

料耐电弧侵蚀行为. 复合材料学报. 2020-02-18. [doi: 10.
13801/j.cnki.fhclxb.20200217.001]

24

张龙艳. 微尺度下流体的流动换热及核化沸腾的分子动力

学研究 [博士学位论文 ]. 北京: 华北电力大学 (北京), 2019.
25

2020 年 第 29 卷 第 11 期 http://www.c-s-a.org.cn 计 算 机 系 统 应 用

Software Technique•Algorithm 软件技术•算法 113

http://dx.doi.org/10.1016/j.compositesa.2019.105611
http://dx.doi.org/10.1016/j.compositesb.2019.05.005
http://dx.doi.org/10.1016/j.compositesb.2019.05.005
http://dx.doi.org/10.1016/j.compositesa.2019.105490
http://dx.doi.org/10.1016/j.compstruct.2019.111788
http://dx.doi.org/10.1016/j.commatsci.2018.01.039
http://dx.doi.org/10.1088/1674-1056/27/11/110301
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1001-246X.2017.06.009
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1001-246X.2017.06.009
http://dx.doi.org/10.1016/j.commatsci.2018.04.017
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2015.04.055
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2015.04.055
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2011.04.000
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2011.04.000
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2009.21.094
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2009.21.094
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1672-545X.2018.06.026
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1672-545X.2018.06.026
http://dx.doi.org/10.13801/j.cnki.fhclxb.20191206.001
http://dx.doi.org/10.13801/j.cnki.fhclxb.20200217.001
http://dx.doi.org/10.13801/j.cnki.fhclxb.20200217.001
http://dx.doi.org/10.1016/j.compositesa.2019.105611
http://dx.doi.org/10.1016/j.compositesb.2019.05.005
http://dx.doi.org/10.1016/j.compositesb.2019.05.005
http://dx.doi.org/10.1016/j.compositesa.2019.105490
http://dx.doi.org/10.1016/j.compstruct.2019.111788
http://dx.doi.org/10.1016/j.commatsci.2018.01.039
http://dx.doi.org/10.1088/1674-1056/27/11/110301
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1001-246X.2017.06.009
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1001-246X.2017.06.009
http://dx.doi.org/10.1016/j.commatsci.2018.04.017
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2015.04.055
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2015.04.055
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2011.04.000
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2011.04.000
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2009.21.094
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2009.21.094
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1672-545X.2018.06.026
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1672-545X.2018.06.026
http://dx.doi.org/10.13801/j.cnki.fhclxb.20191206.001
http://dx.doi.org/10.13801/j.cnki.fhclxb.20200217.001
http://dx.doi.org/10.13801/j.cnki.fhclxb.20200217.001
http://dx.doi.org/10.1016/j.compositesa.2019.105611
http://dx.doi.org/10.1016/j.compositesb.2019.05.005
http://dx.doi.org/10.1016/j.compositesb.2019.05.005
http://dx.doi.org/10.1016/j.compositesa.2019.105490
http://dx.doi.org/10.1016/j.compstruct.2019.111788
http://dx.doi.org/10.1016/j.commatsci.2018.01.039
http://dx.doi.org/10.1088/1674-1056/27/11/110301
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1001-246X.2017.06.009
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1001-246X.2017.06.009
http://dx.doi.org/10.1016/j.compositesa.2019.105611
http://dx.doi.org/10.1016/j.compositesb.2019.05.005
http://dx.doi.org/10.1016/j.compositesb.2019.05.005
http://dx.doi.org/10.1016/j.compositesa.2019.105490
http://dx.doi.org/10.1016/j.compstruct.2019.111788
http://dx.doi.org/10.1016/j.commatsci.2018.01.039
http://dx.doi.org/10.1088/1674-1056/27/11/110301
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1001-246X.2017.06.009
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1001-246X.2017.06.009
http://dx.doi.org/10.1016/j.commatsci.2018.04.017
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2015.04.055
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2015.04.055
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2011.04.000
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2011.04.000
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2009.21.094
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2009.21.094
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1672-545X.2018.06.026
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1672-545X.2018.06.026
http://dx.doi.org/10.13801/j.cnki.fhclxb.20191206.001
http://dx.doi.org/10.13801/j.cnki.fhclxb.20200217.001
http://dx.doi.org/10.13801/j.cnki.fhclxb.20200217.001
http://dx.doi.org/10.1016/j.commatsci.2018.04.017
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2015.04.055
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2015.04.055
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2011.04.000
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2011.04.000
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2009.21.094
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-3428.2009.21.094
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1672-545X.2018.06.026
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1672-545X.2018.06.026
http://dx.doi.org/10.13801/j.cnki.fhclxb.20191206.001
http://dx.doi.org/10.13801/j.cnki.fhclxb.20200217.001
http://dx.doi.org/10.13801/j.cnki.fhclxb.20200217.001
http://www.c-s-a.org.cn

