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摘要 多尺度计算方法近年来受到了广泛关注,如何实现分子模拟方法与连续介质模拟方法的平滑过渡,
以及如何高效、逼真地构建微细观尺度计算模型,是多尺度计算中需重点解决的问题.近二十年来迅速发
展的无网格粒子类方法,特别是物质点法,以其优异的性质,在众多领域内得到了关注与成功应用. 本文综
述了近年来物质点法及其派生方法在多尺度计算领域的发展情况, 包括分子动力学与物质点法的无缝连
接、高频波反射抑制、微细观结构建模等方面的算法理论与应用情况,展示出基于物质点法的多尺度计算
方法的优势.
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1 引言

很多复杂问题,如断裂问题、湍流问题、强冲
击下物质的相变问题等,本质上涉及宏细微观多个
尺度,客观上要求采用多尺度计算方法进行分析.近
年来随着对微纳米科技探索的不断深入,对适用于
多个尺度的高效、准确数值方法的需求也在迅速增

加. 分子动力学(Molecular Dynamics, MD)、分子静
力学等分子模拟方法虽能从底层原子尺度给出复

杂问题的相关机制,适用于连续介质假设失效情况
下的计算分析,但其计算量巨大,可用时空尺度严重
受限.

一种自然的解决方案是将分子模拟方法与基于

连续介质力学的计算方法(以下简称为连续介质计
算方法), 如有限元法、有限体积法、有限差分法、
无网格法等, 结合起来, 以实现对更大时空尺度问
题的模拟. 分子模拟-连续介质结合的多尺度计算方
法通常可以分为两大类: 一类是分子模拟方法和连
续介质计算方法分别负责不同尺度上过程的求解,
小尺度上的分子模拟结果为大尺度上的连续介质

计算提供数值本构,而大尺度上的计算结果为小尺
度上的计算提供约束条件,此类方法通常被称为串
行(Sequential)多尺度方法、层级(Hierarchical)多尺
度方法或层进(Upscaling)多尺度方法; 另一类是对
连续介质假设可能失效的核心区域和远场区域分别

采用分子模拟方法和连续介质计算方法,期望通过
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空间上的耦合构建能够求解更大空间尺度的计算

方法,此类方法通常被称为并发(Concurrent)或者耦
合(Coupling)多尺度方法.

另外, 近年来受到广泛关注的多种新型材料,
如泡沫材料、纳米复合材料等,其突出的宏观力学
性能多依赖于较为复杂的微细观结构. 构建真实
的微细观结构模型,是研究新型材料宏观性能的最
有效途径之一.但传统网格类方法在构建模型时受
困于网格连接关系, 不易贴近真实情况, 所构建的
模型对于预报宏观整体性质尚可,但对于极端载荷
条件下材料的局部破坏过程不易描述. 20世纪90年
代中期兴起的无网格粒子类方法(Meshfree Particle
Methods)在构建复杂模型时便利得多, 且不存在网
格畸变等问题,易于描述极端载荷下的大变形和断
裂过程.

在 众 多 无 网 格 粒 子 类 方 法 中, 物 质 点
法(Material Point Method, MPM) [1, 2]以其独到的优

势,在包括多尺度计算在内的诸多领域中受到关注,
并发展和派生出了新型的多尺度计算方法. 本文将
对基于物质点法的多尺度计算方法加以全面总结和

评述,指出物质点法的独特优势对于多尺度计算的
促进作用.

2 物质点法概述

20世纪90年代中期, Sulsky等人 [3, 4]对计算流体

动力学的质点网格法(PIC)进行改造,使其适用于固
体力学问题的计算, 提出了物质点法. 为文章完整
起见,下面对物质点法的基本理论及其优点加以扼
要介绍,方法细节读者可以参考近年来出版的物质
点法专著 [1, 2].

物质点法采用双重离散, 即同时使用一组质
点(称为物质点)和一套背景网格. 质点携带所有物
理量, 其运动表征了物质的运动与变形(拉格朗日
描述); 背景网格固定在空间上或者以指定方式运
动(欧拉描述), 用于空间导数的计算和动量方程的
求解. 在每一时间步中, 物质点上的变量, 如质量、
动量、应力等,映射到背景网格节点上,形成节点动
量方程. 求解节点动量方程后, 利用节点增量更新
物质点的位置、速度等变量,并计算物质点的应变

增量, 从而通过本构关系更新物质点上的应力. 在
每一时间步内, 物质点与背景网格绑定一起变形.
每一时间步计算完成时,抛弃已变形的背景网格,在
下一时间步重新使用未变形的背景网格.

上述计算流程使物质点法兼具拉格朗日类方法

和欧拉类方法的优点,易于跟踪物质界面和历史变
量,避免了网格畸变.物质点法通常采用显式时间积
分,但其临界时间步长取决于背景网格尺寸,而非质
点间距. 即使物质发生了极大的变形, 也不会由于
质点间距的压缩而使临界时间步长急剧减小,这一
点明显优于显式拉格朗日有限元法和大部分显式无

网格粒子类方法. 物质点法的基本计算流程保证了
单值速度场,即使不采用任何接触算法,也不会出现
物体间的穿透,亦即物质点法流程内禀非滑移、不
可分离的接触算法. 作为一种无网格粒子类方法,
物质点法的前处理非常便利,很适合离散复杂构型
的物体.这些优点使得物质点法非常适合于多尺度
计算,特别是涉及到复杂结构、大变形和断裂破碎
的多尺度问题.

此外,物质点法与其他数值方法具有紧密的联
系,这使其具有与其他方法结合发展新型多尺度计
算方法的良好基础. 物质点法可以视为采用了质点
积分、每步重构规则背景网格的一种特殊有限元

法, 张雄及其合作者 [5–7]基于此构建了多种物质点

有限元法. 物质点法在计算中所采用的背景网格使
其便于与有限差分等方法结合 [8]. 物质点法所基于
的质点、网格双重离散的思想也可以借鉴到多尺度

计算方法中.

3 物质点法和分子动力学方法结合的多尺

度计算方法

3.1 基于物质点法的耦合多尺度方法

将MPM作为连续介质区域的求解方法,
与MD方法耦合, 可以构建具有良好性质的耦合多
尺度计算方法. Guo和Yang [9]、Komanduri及其合作
者 [10, 11]最先发展了MD-MPM耦合方法. 在上述方
法中, MD区域和MPM区域交界面处均使用了过渡
区(或称为握手区), 过渡区里原子和物质点相互重
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合,且背景网格尺寸在过渡区内也减小到晶格常数
量级. 在过渡区内, MD区域一侧的原子为MPM区域
提供边界条件, MPM区域一侧的物质点为MD区域
的原子提供原子力的计算环境.
标准物质点法通常在全场采用同一尺寸背景网

格, 但在MD-MPM耦合方法中, 过渡区和远场的背
景网格尺寸相差很大.为实现不同尺寸背景网格的
连接, Guo和Yang [9]、Komanduri及其合作者 [10, 12]均

采用了多级背景网格,在不同级背景网格连接处建
立悬节点的形函数.
与MD区域相比, 连续介质区域离散尺寸通常

要大得多, 若不能妥善处理原子运动高频分量在
两区域界面处的反射, 将可能严重影响MD区域计
算结果, 甚至导致非物理现象的发生. 连续介质本
构通常不具备原子势函数的非局部性, 若不加特
殊处理, 将在界面处产生虚假力. 高频运动分量的
反射抑制与局部-非局部性质的协调, 是包括MD-
MPM耦合方法在内的各种耦合多尺度方法需要
解决的核心问题. He等人 [13–15]基于光滑分子动力

学(Smoothed Molecular Dynamics, SMD)方法很好地
解决了这两个核心问题. SMD方法是Liu等人 [16]借

鉴物质点法的思想所提出的一种分子模拟方法,下
面先介绍SMD 方法及其改进, 再介绍基于SMD方
法的MD-MPM耦合方法.

SMD方法在MD的基础上, 引入了一套背景网
格, 计算中不再直接求解原子运动方程, 而是将原
子质量、原子力映射到背景网格节点上,建立背景
网格节点方程. 在求解节点方程后, 再由节点增量
插值更新原子位置和速度. 由于自由度数量巨大,
MD计算往往采用显式积分方案, 其临界时间步长
受限于高频振动, 通常只能在飞秒量级, 严重限制
了MD方法的应用时间尺度. SMD方法通过原子与
背景网格节点间的映射/插值过程, 把控制临界时
间步长的因素转化为背景网格尺寸,因此可以采用
比MD方法大得多的时间步长, 甚至可以高一个量
级以上 [16]. 王汉奎等人 [17]发展了SMD方法的并行
计算方案.与MPM类似, SMD方法的背景网格尺寸
是计算精度的重要影响因素, Wang等人 [18]发展了

背景网格尺寸自适应变化的计算方案,保证了计算
精度和效率的良好平衡.

SMD方法的映射/插值过程抑制了高频运动
分量, 但对于背景网格能够表达的低频分量仍能
较好描述, 因此整体精度与MD结果相近 [16]. 对于
高频分量的抑制使得SMD方法不易描述局部原子
乱序, 局部精度受到影响. He等人 [19]提出了交替

光滑分子动力学(AltSMD)方法以改善SMD方法的
精度. AltSMD方法充分利用了SMD结果是MD结果
的良好近似这一性质, 在SMD计算过程中检测其
与MD结果的偏离程度,一旦偏离过大,即以SMD结
果为出发点进行MD弛豫, 直到偏离程度的判据
满足要求. AltSMD方法实质是以SMD计算为预估
步、MD弛豫为校正步的广义预估-校正方法. 纳
米压痕、纳米试件拉伸等算例表明 [19], AltSMD方
法仅用很少量的MD弛豫步就可以获得与MD结
果吻合良好的力-位移曲线和局部原子构型. 由
于SMD和MD计算流程非常相似, 只是SMD每步中
需要原子和节点间的映射/插值过程, 因此SMD计
算和MD弛豫的转换很方便, 几乎不需要消耗计
算量.
另一种改善SMD方法局部精度的方案是将其

与MD方法进行空间耦合 [13, 16]. 两种方法的耦合
也非常便利, 可通过SMD区域和MD区域原子间的
相互作用自动体现, SMD区域的背景网格尺寸不
需要在MD-SMD界面附近降低到晶格常数. Liu等
人 [16]发展了MD-SMD耦合方法的多时间步长积分
方案,以充分发挥SMD区域可以采用很大时间步长
的优势. He等人 [13]实现了MD区域和SMD区域的自
动转化, 在计算开始时背景网格覆盖所有区域, 在
每步中根据自适应准则自动判断每个单元内具体

采用MD计算还是SMD计算. 压痕等问题的计算结
果表明,自适应MD-SMD耦合方法能够很好地捕捉
位错的发射过程,也解决了耦合多尺度方法需事先
判断MD使用区域所带来的问题. He等人 [13]在MD-
SMD界面附近的狭窄过渡区内对原子运动高频分
量施加如下的阻尼力, 成功地抑制了高频分量的
反射

Fd
i = −αmiṙ

high
i /∆t, (1)

式中下标i为原子序号, mi为原子质量, ∆t为MD时间
步长, α为系数. ṙhigh

i 为原子速度的高频分量,可借助
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延展到过渡区内的SMD背景网格近似得到

ṙhigh
i = ṙi − ṙ∗i , (2)

其中ṙi为映射前的原子速度, ṙ∗i为节点速度插值结
果, 式(2)利用了SMD计算流程中的映射/插值过程
对高低频分量的自动分解, 计算简洁高效. He等
人 [13]详细讨论了α的选取, 并给出了推荐值的计算
方式. 图1所示为含有高频分量的一维波从MD区
域传播到SMD区域的计算结果对比 [13], 未采用任
何界面处理方案的结果有大约68%的能量被反射
回MD区域;而当采用上述高频波抑制方案时,即使
过渡区宽度仅为3倍原子间距,反射能量已下降一个
量级;当过渡区宽度为9倍原子间距时,仅有初始能
量的0.66%残留在MD区域内.

SMD方法和MPM都使用了背景网格, 因此可
以通过背景网格实现两者的无缝耦合 [14, 15]. SMD-
MPM耦合方法在SMD区域和MPM区域交界面处插
入过渡区(图2中的ΩE),该区域内同时布置虚原子和
物质点,认为原子描述和连续介质描述在该区域内
均成立. 设置虚原子的目的是, 防止在计算SMD区
域内原子的受力时出现虚假力,因此ΩE的宽度仅需

不小于原子势函数的截断半径. SMD-MPM交界面
附近的背景网格节点力、节点质量、节点动量等包

括SMD区域原子的贡献和MPM区域质点的贡献,但
虚原子仅对节点力有贡献,不参与节点质量和动量
的计算,以防止重复计算.
以SMD方法作为桥梁,可构造无缝耦合的MD-

SMD-MPM多尺度方法 [14, 15],如图2所示,其中ΩT为

前述用于抑制高频波反射的MD-SMD过渡区. MD-
SMD界面处理方案有效防止了原子运动高频分量
在界面处的反射, SMD-MPM耦合方案避免了连续
介质局部性和原子力非局部性差异所导致的虚假

力. SMD和MPM区域的网格尺寸,以及MPM区域的
质点间距, 在MD区域边界附近不需要下降到晶格
常数量级, SMD区域边界附近的MPM质点也不需要
放置在晶格点上.
上述AltSMD方法和MD-SMD自适应耦合方法

都需要判据自动判断SMD计算步骤(或区域)和MD
计算步骤(或区域)之间的相互转化. He等人 [13, 19]发

展了基于原子力、 原子累积位移、 中心对称数 [20]
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图图图 1 (网络版彩图)一维波传播问题在采用不同过渡区尺寸
时的MD区域能量变化 [13]

Figure 1 (Color online) The variation of energy in MD region for one-
dimensional wave propagation problem with various sizes of transition
region [13].
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图图图 2 MD-SMD-MPM耦合多尺度方法示意图 [14]

Figure 2 The MD-SMD-MPM coupling multiscale method [14].

(Centro-Symmetry Parameter, CSP)的多种判据, 其
中CSP判据检测背景网格单元内的原子CSP值, 原
子力和原子位移判据分别检测映射步骤之前的原

子力/位移与节点插值等效力/位移之间的差值, 当
判据值超出阈值时, SMD计算步骤(或区域)需转化
为MD计算步骤(或区域). CSP判据在大部分情况下
精度最高, 但计算量较大; 原子力、原子位移判据
充分利用了SMD计算流程中的映射/插值过程, 计
算量要小得多, 同时也具有较好的计算精度. 为避
免MD和SMD之间的转换过于频繁, 可采用单元平
均值作为判据的计算值.

物质点法的双重离散性质也使其易于和
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介观尺度的数值方法相耦合. Jiang等人 [21]提出

了耗散粒子动力学(Dissipative Particle Dynamics,
DPD)和MPM耦合的多尺度方法. DPD-MPM耦合
方法在全场均布置背景网格, DPD粒子力也集成到
背景网格节点上, DPD粒子的运动也由节点变量
更新; DPD区域和MPM区域之间设置过渡区域, 过
渡区域内的物质点参与DPD粒子力的计算. Ma等
人 [22]将MPM首先与位错动力学耦合,再与MD方法
耦合,分析了压痕问题中位错的传播.

3.2 基于物质点法的层级多尺度方法

Ayton等人 [23]在分析脂双层的性质时, 发展了
非平衡态分子动力学(NEMD)和MPM结合的层级多
尺度方法. 他们通过NEMD计算获得输运系数,然后
用于MPM计算, 再由MPM结果设定NEMD计算所
需的密度,这样反复在宏微观计算间传递信息直到
计算结束. Borodin等人 [24]先通过MD计算获得聚合
物及其界面的粘弹性参数,再通过MPM模拟弛豫过
程,获得整个纳米复合材料的粘弹性性质.

超高速撞击过程通常会产生极高的温度和

压力, 不易确定状态方程参数. Liu等人 [25]通过大

量MD模拟,得到不同温度和压力下的状态点,基于
这些状态点获得状态方程参数,再通过MPM模拟获
得超高速撞击下材料的动态响应和相变过程.

在前述DPD-MPM耦合多尺度方法中, Jiang等
人 [21]通过引入层级多尺度方法以更精确地给

出DPD粒子力的参数, 这些参数是通过遗传算法,
粗粒化拟合MD势函数得到的.

4 微细观尺度的物质点建模与模拟研究

4.1 复合材料微细观结构建模方法及其应用

对于具有复杂内部微细观结构的复合材料,建
立其微细观结构的质点模型通常较为便利,易于通
过变化微细观结构参数,研究各种参数对复合材料
宏观性质的影响. Xue等人 [26]基于物质点模型研究

了纳米颗粒及其与基体的交界面对聚合物基复合材

料薄膜渗透扩散的增强作用,该复合材料的微观结
构由初始随机分布的纳米颗粒在相互作用力的作用

下弛豫平衡得到. 尽管颗粒分布随机, 还要考虑颗
粒-基体交界面的离散,但该微观结构仍然可以方便
地进行物质点离散. Xue等人 [27]还针对PBX9501炸
药, 发展了通过物质点法研究高填充度复合材料
粘弹性性质的方案. 由于炸药的特殊性, 通过细观
结构模拟获得炸药的宏观性质是非常理想的途径,
但PBX炸药中填充粒子的尺寸跨度很大,从微米到
毫米不等, 大大增加了细观结构直接模拟的难度.
Xue等人 [27]提出仅直接离散大颗粒,小颗粒和基体
通过代表体元获得其平均化性质,再由大颗粒和等
效基体所构成的代表体元获得整个材料的宏观性

质,这种方案在保证较好精度的同时,避免了直接离
散小颗粒所带来的巨大计算量.

碳纳米管增强复合材料具有良好的力学、电

学、热学性质,但含有大量碳管的微观模型并不易
构建,旧有方法或者不能达到真实体分比,或者碳管
只能粗略近似为多个折线段构成,或者不能满足碳
管间非穿透条件. Wang等人 [28]提出了基于物质点

法的落管建模方法,克服了上述不足,模型逼近真实
的碳管增强复合材料微观结构. 落管建模方法首先
将各个碳纳米管用物质点离散,并堆叠在一起;然后
令所有碳管在重力作用下下落并压实,从而形成增
强相的微观结构; 再填充基体质点, 形成最终的复
合材料微观结构质点模型. 由于质点布置的便利性,
碳管可以采用更贴近真实构型的曲线形状,在已有
增强相结构基础上添加基体质点也非常方便.物质
点法处理接触过程的优势保证了下落压实过程中大

量碳管相互接触的高效模拟,并有效避免了管之间
的相互穿透. Wang等人 [28]基于落管法所建立的模

型,研究了碳管增强复合材料的力学和电学性质,并
利用质点建模的便利性,深入探讨了管间连接性质
对整体性能的影响规律.

4.2 多胞材料细观结构建模方法及其应用

泡沫材料、蜂窝材料等多胞材料细观结构丰

富,且细观结构决定了材料的整体力学性质,因此构
建符合真实情况的细观模型对于多胞材料意义很

大.泡沫材料内孔洞的尺寸和位置分布具有较强的
随机性,传统网格类方法不易建模. 对于开孔泡沫,
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虽然可以将胞壁用梁单元离散,构建细观结构模型,
但在压缩下的大量胞壁接触过程仍不易模拟. 物质
点法为研究泡沫的力学性能提供了一条新型途径.
Bardenhagen等人 [29]构建了开孔泡沫单胞的物质点

模型, 研究了其在压缩载荷下的响应. 利用CT扫描
可以获得更加真实的细观结构细节,而CT扫描结果
的像素点又可以很方便地转化为物质点模型中的质

点,因此结合CT扫描是建立反映真实细节的物质点
模型的理想方案. 研究者通过微CT扫描, 分别建立
了开孔泡沫碳 [30]、闭孔PMI泡沫 [31]、二氧化硅气

凝胶 [32]、闭孔泡沫铝 [33, 34]的物质点模型,研究了它
们的应力-应变曲线随不同加载速率、不同相对密
度等参数的变化规律 [30, 32, 34],以及泡沫细观结构对
于超高速撞击防护的影响 [33]. 尽管早期的研究对于
体材仅采用超弹性材料模型 [29, 30],但仍然可以得到
含有弹性段、平台段、压实段的典型的应力-应变
曲线,后期研究表明 [32]对于体材采用弹塑性模型可

以获得与实验更加吻合的结果.

蜂窝材料在航天航空领域中被广泛用于承载结

构,若其兼具良好的防护性能(如防护空间轨道碎片
的高速撞击),则可以发展基于蜂窝材料的多功能部
件. 当碎片穿透蜂窝夹芯结构的上面板后, 蜂窝芯
质对于碎片存在拢聚作用(Channeling Effect), 导致
碎片不能散开到更大的范围,对防护效果产生不利
的影响,因此研究蜂窝夹芯结构的防护性能必须构
建芯质细观结构. 虽然蜂窝芯质结构易于进行网格
剖分, 但芯质-面板连接处仍需一定的特殊处理, 且
高速撞击下芯质胞壁的断裂与破碎过程传统网格

类方法不易模拟,基于物质点法的细观结构建模与
模拟可以避免上述困难. Liu等人 [35–38]发展了蜂窝

芯质结构的质点建模方法,基于细观模型的物质点
模拟结果与实验结果和经验公式吻合良好 [35]. 基于
大量的物质点法模拟,刘平等人 [35]获得了芯质结构

参数对撞击结果的影响规律和经验公式,并提出了
非等距双层蜂窝板、芯质交错双层蜂窝板、多层蜂

窝板等改进蜂窝防护结构 [36–38]. 这些改进防护结构
通过面板和芯质位置的优化,使得蜂窝芯质在撞击
过程中尽可能多地吸收能量,在没有使用新材料和
增加质量的情况下,大大提升了蜂窝结构的防护效
果 [36–38]. 如图3所示为改进多层防护结构在速度为

5 km/s的碎片撞击下的不同时刻构型 [38],尽管下面
板在撞击后凸起,但多层芯质吸收了大部分撞击能
量,使得整个防护结构未被穿透.

HMX等多孔含能材料中孔隙的分布和尺寸直
接影响着冲击波的传播以及冲击起爆等过程 [39],
Xu等人 [39–42]采用物质点法, 从显式含有孔隙的材
料细观结构质点模型出发,对多孔材料的冲击响应
进行了大量研究. Xu等人 [40]研究了单个孔洞在冲

击波下的坍塌,以及射流和热点的产生,考察了孔隙
尺寸和材料屈服应力的影响.他们进一步生成了随
机布置孔隙的模型 [39, 41, 42],模拟了应力波在多孔材
料中反射、绕射并叠加形成复杂波形的过程,给出
了密度、压力、温度的分布和演化,研究了加载速
度、孔隙度、平均孔隙尺寸等参数的影响规律.采
用物质点法大大简化了多孔隙模型的建模过程 [41],
只要确定孔隙中心位置和尺寸,再将孔隙所含物质
点挖去即可.

4.3 其他基于物质点法的微细观尺度问题研究

Shen等人 [43]在分析晶界对多晶材料塑性强化

的影响时,构建了含有多个晶粒的二维物质点模型.
该模型在整个区域均匀布点,仅需分辨出晶粒内部
质点和晶界质点即可完成建模,与传统网格类方法

(a) (b) (c)

图图图 3 (网络版彩图)改进多层蜂窝防护结构超高速撞击过
程的物质点法模拟结果 [38]. (a) t = 2 µs; (b) t = 6 µs; (c)
t = 30 µs
Figure 3 (Color online) MPM simulation results of the hyper-velocity
impact process of the improved multi-layered honeycomb shielding
structure [38]. (a) t = 2 µs; (b) t = 6 µs; (c) t = 30 µs.
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相比大大简化了离散过程. 仿真是研究细胞和细
胞群性质的重要手段,但细胞和细胞群形态非常复
杂,即使采用非结构化网格剖分,也不易保证网格性
质良好. Guilkey等人 [44]对体外培养生成的微血管进

行CT扫描, 再将扫描图像转化为物质点模型, 模拟
了微血管及细胞外基质在机械加载下的响应,模型
质点数量达1360万. Li等人 [45]在两接触表面的物质

点之间引入相互作用力,研究了纳米颗粒黏着接触
规律及表面粗糙度对其的影响.

5 结论与展望

物质点法以其良好的性质受到了广泛关注,本
文综述了基于物质点法的多尺度计算工作,初步展
现了物质点法在多尺度分析领域中的可观潜力. 基
于物质点法的多尺度计算方法主要体现出如下优

点: (1)作为一种无网格粒子类方法,物质点法中的
质点布置方便,易于实现与分子动力学方法的连接;
(2)基于物质点法思想的光滑分子动力学方法大大

拓展了分子模拟的临界时间步长,基于光滑分子动
力学方法的耦合多尺度方法高效准确地解决了界面

高频波反射抑制、局部-非局部差异弥合等耦合多
尺度方法的核心问题; (3)构建材料复杂微细观结构
的物质点模型非常便利,易于通过微细观结构模型
的直接模拟获得材料的宏观动力学性质; (4)物质点
法易于描述超大变形、断裂破碎和大量接触过程,
非常适合分析微细观结构对于强冲击载荷作用下材

料响应的影响规律.

基于物质点法的多尺度计算方法尚处于初始发

展阶段,在理论、算法构建、具体应用等方面都远
未成熟,需要全面深入的研究,特别在如下方向值得
重点探讨: (1)构建分子动力学和物质点法的完全自
适应时空耦合算法,实现从原子层次出发的复杂问
题的高效准确多尺度模拟; (2)结合有限元等其他方
法的成果,发展含有薄壁构件、细长纤维的材料细
微观结构的高效建模与分析方法; (3)基于大规模多
尺度模拟,获得高应变率、高压、高温下材料的动
态响应以及多个尺度间的关联机制.
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Multiscale computation based on material point method

LIU Yan* & ZHANG Xiong

School of Aerospace Engineering, Tsinghua University, Beijing 100084, China

The multiscale computational methods have been paid wide attention to in recent years. Key issues in multiscale com-
putation include the method to realize seamless transition between molecular simulation method and continuum-based
simulation method and the method to construct micro- and meso-scopic computational models effectively and realisti-
cally. The meshfree particle methods, which have been developing fast in recent twenty years, especially the material
point method (MPM), are focused on and successfully applied in many fields owing to the outstanding characteristics. The
development of MPM and its derivative methods in the field of multiscale computation in recent years, which includes the
algorithms of seamlessly connecting molecular dynamics and MPM, suppressing the reflection of high-frequency motions
and modeling micro- and meso-structures, and their applications, is summarized in this paper. The advantages of multiscale
computational methods based on MPM are demonstrated.
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