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文 　摘 　综述了 C /C复合材料 CV I工艺数值模拟的基本原理 ,软计算在工艺优化与控制的应用 ,以性

能模拟的研究现状 ;分析了现今模拟存在的问题 ;提出了今后 C /C复合材料计算机模拟的发展方向。
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Abstract　The basic theory of the modeling in CV I p rocess is summarized in this paper. App lications of soft

computing in the op tim izing and controlling of this p rocess and the p rediction of mechanical p roperties of C /C com2
posites are reviewed. The existing p roblem s are analyzed and the development of the simulation is p rospected as

well.
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1　引言

C /C复合材料综合了碳的高温性能和复合材料

的优异力学性能 ,是目前唯一直到 2 500℃强度不降

低的材料 ,在航空和航天等领域中有广阔的应用前

景。然而 C /C复合材料的制备周期长、成本高 ,限

制了该材料的应用。计算机模拟技术具有成本低、

速度快、可模拟理想条件的优点 ,已经应用于该材料

的研究 ,其模拟结果可以优化化学气相渗透 ( CV I)

工艺参数 ,控制致密化进程 [ 1 ]。本文概述了 C /C复

合材料 CV I工艺数值模拟的基本原理 ,工艺优化与

控制常用的几种软计算方法 ,以及性能模拟的现状 ,

分析了目前模拟存在的问题 ,提出了该材料计算机

模拟的发展方向。

2　CV I工艺的模拟

CV I工艺是制备 C /C复合材料的主要工艺之

一 [ 2 ] ,各种工艺参数如致密化温度、炉内压力、反应

气的流动情况等对该工艺过程的影响都极为复杂。

要模拟该工艺应深入了解三个方面 :前驱气体向纤

维预制体的传质 ;预制体孔隙结构和表面积的变化 ;

以及固相基体的沉积动力学 [ 3 ]。

2. 1　传质模型的建立

在 CV I工艺中 ,气态前驱体的输送过程实际上

是一个传质过程 ,方式主要是扩散和对流。基于反

应气为理想气体、沉积表面能量均匀等假设 , 侯向

辉 [ 4～5 ]根据传质学理论得到了圆柱状、盘片状 1D

C /C复合材料的传质连续方程。假设沉积时反应气

体在基体内扩散的速率远大于生成物的沉积速率 ,

气体的流动可以忽略不计 ,略去了时间项、对流项 ;

得到式 (1) :
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式中 , r为沿半径方向扩散的位置坐标 , Ci为反应物 i

的体积浓度 , Deff 为有效扩散系数 , ks 为单位表面积

的沉积速率 , Sv 为单位体积内的孔隙表面积。

等温 CV I中必定存在流动传质 ,忽略气体流动

会产生较大误差。顾正彬 [ 6 ] 对 C /C复合材料筒状零

件的等温 CV I建模时 , 保留了轴向的对流项 v

5Ci

5z
(其中 z为沿零件轴向的位置坐标 , v为气体在 z

方向的流速 ) ,所建方程更符合该工艺的特点。姜开

宇 [ 7 ]在 (1) 式中加入了轴向的扩散项 Deff

52
Ci

5z
2 ,建立

了轴对称 2D C /C复合材料的传质连续方程。李爱

军 [ 8 ] 还在 (1) 式中加入了反应项 R i ,准确描述了工

艺中复杂的化学反应。

对于等温 CV I,可认为制件各处温度均相等 ,只

需建立传质方程。而对于热梯度 CV I,预制体内部存

在温度梯度 ,还应建立传热方程。姜开宇 [ 9 ] 忽略了

气体的流动 ,认为热量在预制体内部的传递主要靠

热传导方式进行 ,根据传热学理论建立了 (2) 式 :

1
r
λ +
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+λ 52
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式中 , t为预制体温度 ,λ为预制体热导率。与式 (1)

联立求解 ,对热梯度 CV I工艺进行模拟计算 ,与实验

结果基本吻合。

2. 2　动力学模型的求解

目前求解类似上述动力学模型的方法主要为有

限元法和有限差分法。这两种方法都是将连续的偏

微分方程及初始边值条件离散为线性方程组 ,再求

解。不同的是 ,前者是函数插值方法 ,而后者是数值

微分方法。李克智 [ 10 ]首次提出了 CV I传质单元刚

度矩阵、对流传质单元刚度矩阵和反应动力学单元

刚度矩阵 ,用伽辽金法把传质连续方程转化为有限

元方程 ,最终得到了制件中各单元的浓度值。姜开

宇 [ 7 ]采用五点差分格式对 2D C /C复合材料的动力

学方程离散化 ,由于连续方程中边界条件的轴对称

性 ,取预制体纵截面的 1 /4为研究对象 ,求出了预制

体内部的前驱气体浓度。

2. 3　孔隙模型的建立

建立孔隙模型的目的是求解出随热解碳的填充

预制体孔隙的变化率 ,进而计算出沉积后预制体的

体积变化量 ,即沉积的热解碳的体积。由于 C /C复

合材料预制体的结构十分复杂 ,其内部孔隙的分布

及形状具有较大随机性 ,从数学上描述比较困难 ,目

前国内外的模拟研究多做出了某些假设以简化问

题。Starr等 [ 11 ]提出了“结点—通道模型 ”描述纤维

布叠层预制体的结构 ,但该模型的变量和不确定参

数较多 ,计算量较大 ,容易产生累计误差。McA l2
lister

[ 12 ]认为孔隙结构的种类并不影响模拟结果 ,他

选择了随机孔隙模型以简化计算。姜开宇 [ 13 ]将 2D

C /C复合材料几何抽象成一个孔隙模型 ,假定孔隙

是直径相等的圆柱 ,且均匀分布在各单元上。该模

型既能提高计算效率 ,又能够较好地描述预制体的

致密化过程。

2. 4　气体反应沉积动力学

根据各单元气体浓度值 ,可算出其热解后生成

碳的质量 ,结合前面得到的生成碳的体积 ,可得出制

件的最终密度。为简化计算 ,目前采用的模拟方法

多假定反应气体只发生一级反应直接成碳 ,但不能

很好地符合实际过程。事实上反应气体要发生一系

列复杂的热解反应 ,生成许多中间产物最终成碳 ,因

此 ,需要提炼出主要成碳的物质。B irakayala和 Ev2
ans[ 14 ]根据反应速率和扩散系数之比 ,以反应敏感

性和速率进行校验 ,确定了气相中的主导反应 ,研究

表明热解碳是乙炔、乙烯和苯的直接生成物。但仅

考虑这三种物质容易造成较大误差。Huttinger

等 [ 15 ]认为烯烃、芳香烃和大分子烃是主要成碳的物

质 ,以毛细管作为孔隙简化模型 ,建立了甲烷为前驱

体的等温 CV I工艺模型并进行了实验验证 ,模拟结

果更好地符合实验结果。

3　CV I工艺的优化与控制

CV I工艺受诸多因素影响 ,上述模拟方法建立

在许多简化和假设基础上 ,一定程度上降低了模拟

的可信度。1992年模糊理论创始人 L. A. Zadeh教

授 [ 16 ]提出了软计算的概念 ,该方法与上述的数值模

拟有本质区别 ,它并不完全追求问题的精确解 ,所得

到的是近似解 ,更适用于 CV I工艺过程。软计算主

要包括人工神经网络、模糊系统、遗传算法等 ,在

CV I工艺的优化和控制方面都有一定的应用。

3. 1　基于人工神经网络建模

人工神经网络技术 [ 17 ]是模拟人脑思维过程的

具有人工智能的系统。它是以实验数据为基础 ,经

过有限次迭代计算获得的一个反映实验数据内在规

律的数学模型。本质是建立一种映射关系 ,无需预
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先给定公式的形式 ,适合于研究 CV I工艺的非线性

系统问题。

李爱军 [ 18 ]在对神经网络 BP算法改进的基础

上 ,建立了等温 CV I工艺模型。首先对致密化时

间、温度、炉压和气体组分比进行数据降维处理 ,确

定输入参数为致密化时间、温度和丙烯等效分压 ,输

出参数为宏观密度和孔隙率 ,然后采用如图 1所示

的 Levenberg2Marquardt算法对样本进行学习。李爱

军解决了 BP网络的隐层设计问题 ,通过适当调整

第二隐层神经元数使神经网络较快收敛 ,同时网络

具有很强的泛化能力。结果表明温度较高时平均致

密化速率较大 ,致密化时间明显减少。而随着丙烯

分压增大 ,工艺初期致密化速率增大 ,但有效致密化

时间会明显减少。

图 1　BP网络 Levenberg2Marquardt改进算法示意图 [ 18 ]

Fig. 1　Model of Levenberg2Marquardt algorithm

3. 2　基于模糊系统建模

模糊系统是用模糊规则表示专家知识以实现对

复杂系统建模的方法。

顾正彬 [ 19～20 ]把沉积温度、沉积时间、沉积室压

强、混合气体的体积流量和预制体的纤维体积分数

作为输入变量 ,制件的密度和均匀性作为输出变量 ,

分别建立了 C /C等温 CV I工艺 Mamdani和 T - S模

糊系统模型 ,并分析了沉积温度、沉积时间、预制体

纤维体积分数和气体组分比对制件密度的影响。建

立这两种模型的关键是确定各参数的隶属函数和建

立合适的模糊规则。顾正彬分别对输入和输出变量

选取 3～11个模糊语言值进行描述 ,对应的隶属函

数均采用 Gauss型函数。为减小系统的复杂性 ,每

条模糊规则只选择两个输入变量 ,其它变量取固定

值 ,以准确反映等温 CV I工艺的特征。结果表明 ,

温度较高或预制体纤维体积分数较大 ,都可在较短

的时间内达到较高的密度。

以模糊数学为理论基础 ,根据专家经验、知识和

操作经验 ,通过模糊推理和模糊运算 ,可以实现对高

度非线性、无精确数学模型的被控对象的模糊控制。

孙国岭 [ 21 ]以模糊系统为基础 ,设计了一种自寻优

TCV I工艺温度模糊控制系统 ,选取的控制量具有非

线性 P ID控制规律 ,可消除系统的稳态误差。仿真

实验表明 ,该控制器用于 TCV I工艺温度控制能获

得较好的效果。

3. 3　基于遗传算法建模

遗传算法是通过模拟自然进化过程而搜索最优

解的一种随机全局优化算法 ,它采用染色体编码来

表示生物种群中的个体 ,按“优胜劣汰 ”的原则 ,通

过选择 -交叉 -变异来形成新一代种群并不断演化

以达到优化目的 ,具有黑箱式结构和很强的通用性。

姜开宇 [ 22 ]对圆盘状 C /C复合材料的等温 CV I

工艺的沉积温度和反应气浓度进行了优化 ,采用实

数编码技术对输入参数进行编码以提高优化效率 ,

将密度均匀性达到最大值作为主要优化目标。研究

结果表明通过优化工艺参数 ,预制体的密度均匀性

有明显提高。遗传算法还可用于自动生成模糊系统

的模糊规则。顾正彬 [ 23 ]在建立等温 CV I工艺 T - S

- K模糊系统时 ,利用遗传算法来确定和优化模糊

隶属函数参数及模糊规则 ,将系统输出与期望输出
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间的累积误差达到最小值作为优化目标 ,找到了一

组最佳的模糊规则参数组合。另外 ,遗传算法还可

以用于优化人工神经网络的输入参数以辅助建模。

李爱军 [ 24 ]在成功训练了基于 BP算法的 C /C等温

CV I人工神经网络模型后 ,采用遗传算法优化模型

的输入参数 ,优化目标为压强低、温度高的条件下密

度均匀性达到最大值 ,得到了最优工艺参数的组合。

4　性能模拟

Pierson和 L ieberman
[ 25 ]根据基体热解碳在偏光

显微镜下不同的消光程度 ,将其分为各向同性碳
( ISO )、光滑层 ( SL)和粗糙层 (RL )。而热解碳的组

织类型不同 ,其性能差异也很大。 ISO密度低 ,与碳

纤维结合强度高 ,界面无裂纹 ; SL各向异性度较大 ,

易产生微裂纹 ; RL是综合性能较好的组织 [ 26 ]。因

此建立 C /C复合材料的性能模型 ,对于预测该材料

性能 ,实现工业应用是很有意义的。

目前已经开展了对 C /C复合材料的弹性性能、

热性能和断裂性能的模拟研究。R. Piat[ 27 ]提出对

单向长纤维 C /C复合材料可分纳观、微观、介观和

宏观四个尺度建模 ,如图 2所示。在建立不同尺度

模型的基础上 , R. Piat
[ 28 ]把热解碳的弹性性能作为

织构度的函数 ,用均匀化方法计算 ,把选区电子衍射

和高分辨透射电镜实验得出的碳平面的织构度 OA

值作为输入值 ,对空间分布函数建模 ,衍射实验曲线

很好地服从 Gauss密度函数 ,同时基于这个模型计

算了 C /C复合材料的弹性性能 ,包括泊松比、剪切

模量和弹性模量。R. Piat
[ 29 ]还用均匀化方法分析

了不同织构度热解碳对 C /C复合材料热膨胀系数

的影响。Klett
[ 30 ]采用有限元法对单向 C /C复合材

料建模 ,该模型可预测纤维轴向和径向的热导率 ,还

可研究不同组织结构对热导率的影响。

图 2　多尺度模型 [ 27 ]

Fig. 2　H ierarchical material model

5　结语

本文综述了目前 C /C复合材料 CV I工艺数值

模拟、工艺优化和控制以及材料性能模拟的现状。

因为 CV I工艺的影响因素过于复杂 ,所以目前模拟

结果还不够精确 ,距离实际应用有很大差距。数值

模拟具有很大局限性 :随预制体密度增加 ,传质方式

改变 ,不能用单一的数学方程来描述 ;该过程伴随复

杂化学、物理过程的进行 ,其具体路径目前无法判

断 ,也就无从建模 ;而且建立模型时作的假设也是造

成该模拟结果与实际差距很大的原因。软计算方法

虽然能解决由于不能充分认识 CV I机理难于建立

精确数学模型的困难 ,但这些都是半经验型方法 ,需

要从大量的实验中摸索规律 ,否则会导致模型误差

大 ,不能准确预测工艺结果。今后对 C /C复合材料

的模拟可从两方面着手。
(1)从材料设计的角度 ,对 C /C复合材料进行

跨尺度模拟。材料设计按空间可分为微观 (原子

级 )、细观和宏观三个尺度 ,在对 C /C复合材料的模

拟中 ,可以运用原子级模拟得到碳原子的行为 ,把它

作为细观模拟的输入条件 ,计算出细观尺度上的材

料结构、性质及性能信息 ,再作为宏观模拟的输入条

件 ,得到该材料的宏观性能。
(2)建立 C /C复合材料从工艺、显微结构类型

到力学性能的预测专家系统。可以在数据库的基础

上 ,采用模糊理论和计算机智能 ,对材料的基础物性

进行预测 ,利用已有的材料微观结构与性能的关系 ,
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逐步建立微观结构、物性以及工艺的数据库 ,实现由

成分到微观结构、物性预测的专家系统。通过该数

据库可以对 C /C复合材料的微观结构进行最优设

计 ,并给出相应的工艺参数 ,以达到预期的目标。
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