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摘要: 依据水泥种类、水灰比、配合比和骨料级配等信息,在微观尺度上引入 CEMHYD3D 水化模型

重构了水泥浆模型、在细观尺度上发展硬核 / 软壳模型构建了混凝土模型;研究基于 Rankine 准则

和损伤模型的适用于混凝土微 细观模型的数值均匀化方法,从而提出混凝土力学性能递进分析和

预测方法。 算例分析表明,提出的方法能够较好地分析和预测混凝土的宏观力学性能;通过老化病

害过程微观尺度的模拟,可实现混凝土老化病害机理分析。
关键词: 混凝土力学性能;微观尺度;细观尺度;硬核 / 软壳模型;数值均匀化方法

中图分类号:TU528郾 1摇 摇 摇 文献标志码:A摇 摇 摇 文章编号:1000 1980(2014)04 0321 06

Mechanical properties of concrete based on
3D micro鄄meso scale numerical models
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Abstract: According to the special cement type, water鄄to鄄cement ratio, mix proportion, and particle size
distribution of aggregates, the CEMHYD3D hydration model was used to rebuild the representative volume element
(RVE) model of a microstructure ( cement) based on the micro scale, and the hard core / soft shell model was
developed to build the RVE model of the mesostructure based on the meso scale. Then, numerical homogenization
methods based on the Rankine criterion and the damage model, which are respectively suitable for mico and meso
scales, were studied. Hierarchical analysis and prediction methods for concrete mechanical properties are
proposed. The results of an example show that the proposed method can satisfactorily analyze and predict the macro
mechanical properties of concrete. The developed reconstruction microstructure method can also be used to explore
the aging and degradation mechanisms for concrete with simulations of physical and chemical processes at a micro
scale.

Key words: concrete mechanical properties; micro scale; meso scale; hard core / soft shell model; numerical
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基于各尺度信息数字成像的多尺度数值仿真分析是研究混凝土宏观力学性质的重要途径[1鄄2]。 各尺度

多物相的拓扑构型与水泥种类、水灰比(w / c)、配合比和骨料级配(PSD)等因素密切相关[3鄄4]。 因此,各尺度

复合材料系统的表征重构和等效力学性能参数获取(即均匀化)是借助多尺度递进分析方法实现混凝土力

学性能需要解决的 2 个核心技术问题[5鄄6]。
显式重构的现实结构,可用于变形机理和有效力学性能分析、老化机理探索等多个方面[7]。 孙立国
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等[8]采用随机延凸方法改进三角形基骨料模型,建立了混凝土细观数值模型。 马怀发等[9鄄10] 通过数值分析

证明圆形和多边形 2 种骨料模型的湿筛混凝土力学性能基本相同。 李友云等[11] 综合运用随机模拟和有限

元方法实现了混凝土力学参数的多尺度分析和预测。 杜修力等[12]借助随机骨料模型,采用等效化方法分析

了单轴拉伸情况下的变形及宏观应力 应变关系。 依据典型老化病害特性分析,国外学者认为混凝土宏观性

质的改变取决于微观尺度结构的物理和化学破坏,多尺度表征元模型重构是深入了解混凝土本构关系的基

础[2, 13鄄14]。 国内研究仍停留在不考虑边界过渡区(interfacial transition zone, ITZ)的细观尺度模型,未能更好

地刻画混凝土结构最易发生损伤区域(ITZ)和最易引起老化的微观尺度(水泥浆体),亟待提出更精细的混

凝土微观和细观尺度模型重构方法。
传统的力学性能等效均匀化方法有 Mori鄄Tanaka 方法和自洽方法[4]。 近年来提出的数值均匀化方法弥

补了传统解析方法无法预测具有复杂拓扑结构材料行为的不足[5鄄7,15]。 通过数值方法求解均匀边界条件下

(边界问题)表征元模型的静力平衡,获取其各向同性响应,可获得更接近实际的材料力学性能[15]。 然而,混
凝土微观、细观尺度中各相性质差异较大,欲更准确地分析混凝土的力学性能,需要寻找更加合理的非线性

数值方法。
为此,笔者从微观尺度出发,通过微观、细观 2 个尺度模型的现实重构,借助非线性数值分析方法研究混

凝土的力学性能。 依据实际水泥信息、水灰比和养护条件等信息,通过引入水化模型 CEMHYD3D( three鄄
dimensional cement hydration and microstructure development model)重构混凝土微观尺度(水泥浆)模型,考虑

骨料和水泥浆间的 ITZ 和骨料级配,发展硬核 /软壳模型(hard core / soft shell model, HCSS)重构混凝土细观

尺度模型;提出基于 Rankine 准则和损伤模型的微 细观混凝土数值均匀化方法;实现基于三维微 细观尺度

模型的混凝土力学性能分析和预测。

1摇 混凝土微观和细观尺度模型构建

1郾 1摇 混凝土的尺度分离

采用单一尺度模型很难同时表征所有的物相演变和物相拓扑结构特征,尺度分离条件是多尺度递进建

立模型的依据,尺度分离应满足:
d0 垲 d1 垲 l 垲 L摇 摇 摇 l 垲 姿 (1)

式中:d0———连续介质力学方法适用的最小尺寸;d1———非均质特征长度;l———表征元尺寸;L———材料整体

尺寸;姿———波动长度。
认为每一尺度是由 n 种均质物相组成,且第 r 相的体积分数为

f r =
Vr

V 摇 摇 摇 移
n

r = 1
f r = 1 (2)

式中:Vr———第 r 相的体积;V———该尺度表征元总体积。
混凝土尺度分离条件:微观尺度为 10-6 ~ 10-4m,细观尺度为 10-3 ~ 10-1m。 微观尺度主要由 C鄄S鄄H(水

化硅酸钙)基体、未水化的水泥熟料、CH(氢氧化钙)晶体和铝酸盐组成,其中 C鄄S鄄H 又可分高密(HD鄄C鄄S鄄
H)和低密(LD鄄C鄄S鄄H)两类。 水灰比较大时(w / c>0郾 4)还可能包含宏观孔。 影响硬化水泥浆性能的主要因

素有 w / c、水泥各相成分、水泥颗粒级配和养护条件等。 体元大小决定了模型的分辨率,1 滋m伊1 滋m伊1 滋m 是

水泥浆表征元的合理体元尺寸[16],一般水灰比下合理微观尺度表征元的大小为 20 ~ 50 滋m。
细观尺度由水泥浆体、骨料(分为粒径 D>5 mm 的粗骨料(石块)和 D<5 mm 的细骨料(砂粒))和 ITZ 三

种物相组成,即视为包含骨料颗粒的连续介质。 其中,ITZ 强度较低,是混凝土内部的薄弱环节,受载时 ITZ
出现损伤并进一步发展,致使宏观应力 应变关系呈非线性。 骨料的空间形态和骨料含量的客观模拟极为重

要,基于配合比、PSD 和养护条件等,采用随机骨料模型构建细观尺度模型。
1郾 2摇 微观尺度模型构建

采用 CEMHYD3D 模型重构微观尺度表征元,模型包含初始微结构 3D 重建、分相和水化等主要模块。
根据水泥信息(水泥颗粒级配和各相的表面积、体积分数)、w / c、养护条件,重构初始 3D 微观结构,并借助结

合随机理论的元胞自动机规则实现水泥颗粒的溶解、扩散和反应等。 控制水化循环可获取一定水化度下的

水泥浆微观结构、各相的体积分数和毛细孔孔隙度,可用于定量分析预测水泥基材料物理力学特性[7]。
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1郾 3摇 细观尺度模型构建

假定粗骨料、细骨料都为球形,采用 C 语言程序改进 HCSS 模型得到考虑 ITZ 的混凝土细观 3D 表征元

重构程序。 根据实际级配,按半径 ri 大小将骨料(质心为(xi,yi,zi))从大到小依次随机放置在水泥浆体中,
任一骨料被同心软壳(即 ITZ,厚度为 di)包围。 硬核(骨料)间不允许重叠,而软壳间允许部分或完全重叠;
为减少边界效应,采用周期性边界条件。 根据实际的级配选择表征元的实际尺寸大小。

为提高模型生成效率,将表征元划分为多个小仓,使用链表结构获取每个仓库颗粒列表及每个颗粒所涉

及的仓库列表。 重构程序包括颗粒放置和系统点抽样 2 个子程序,前者实现颗粒投放,后者评价不同物相的

逾渗(连通性)并通过嵌套循环输出表征元体元的像素。 颗粒半径等于实际骨料级配中半径加上设置的 ITZ
厚度,颗粒投放程序的主要特点和步骤:(a)采用随机半径生成程序设置欲放置的颗粒半径;(b)生成欲放置

颗粒球心随机坐标;(c)识别与颗粒交叉的小仓库已放置的颗粒;(d)检查放置颗粒后各仓库已放置颗粒是

否与其重叠;(e)若未重叠,考虑周期性边界条件放置颗粒;(f)识别与新放置颗粒交叉的所有小仓库;(g)更
新小仓库颗粒列表和颗粒小仓库列表的链表;(h)重复上述步骤放置新颗粒直至结束。

通过定义实际尺寸大小、仓库数及仓库中每一方向的抽样点数确定细观模型分辨率。 例如,模拟的真实

尺寸为 30郾 0 mm,每一方向上的仓库数为 30,每一仓库每一方向上抽样点数为 3,则输出体元像素的物相分

辨率为 30 / (30伊3)= 1 / 3 mm。
1郾 4摇 各尺度物相力学性质

除需要重构的各尺度表征元外,欲确定宏观物理力学性质还需各尺度各相物质的材料性质。 混凝土宏

观力学性质的分析取决于微观结构各物质的材料性质。 纳米压痕技术可在 300 ~ 500 nm 范围测量材料的各

种力学性质,如荷载 位移曲线、弹性模量和断裂韧性等。 C鄄S鄄H 的特征长度尺寸为 10-8 ~ 10-6m,与纳米压

痕试验的尺度处于相同的水平上。 通过纳米压痕试验测得微观尺度物相的固有弹性性质见文献[4]。

2摇 基于损伤模型的边界问题数值均匀化方法

若表征元模型尺寸合理,则不同周期性边界条件下得到的材料有效性质相差不大。 假定动力均匀边界

(预定边界位移)条件,求解得到应力 应变关系曲线,同时由受载垂直向的位移得到泊松比。
微观尺度的数值均匀化采用文献[4]中的弹性参数,并假定各固体物相抗拉强度滓t与弹性模量E关系为

滓t =
E
104 (3)

摇 摇 采用 Rankine 准则判断体元是否失效,当最大主应力超过 滓t 时,体元失效。 通过应力、应变平均,得到

应力 应变关系曲线(本构模型)及力学参数。 考虑到骨料是弹性的,细观尺度的破坏失效由微观尺度的水泥

浆体变形受限导致局部拉裂引起的。 细观尺度的数值均匀化以微观尺度数值均匀化得到的弹性力学参数、
本构模型(峰后应力 应变关系)为基本信息,采用各向同性损伤模型模拟微观尺度的受力演变过程。

各向同性损伤本构关系为

滓 = (1 - d)K着 (4)

其中 d = g(軌着)摇 摇 軌着 =
max(滓砖)max(滓砖)

E
式中:滓———应力;着———应变;d———损伤参数;K———无损伤时的刚度矩阵; 軌着———等效应变,有多种定义形

式,本文采用 Rankine 范数形式;max(滓砖)———主应力的最大正值。
数值算法(N 为迭代步):计算应变和等效应变 着N+1 = 着N+驻着N、軌着N+1 =軌着(着N+1);与附加参数 酌(极限应变)

比较,若 軌着N+1>酌N,则 酌N+1 =軌着N+1,否则 酌N+1 =酌N;计算损伤参数和应力 dN+1 =g(酌N+1)、滓N+1 =(1-dN+1)K着N+1。
标量各向同性损伤模型参数主要包括损伤参数初始值、抗拉强度 滓t 和软化参数 uf,其中 uf 为对应拉应

力消失时的损伤参数,由微观尺度应力 应变关系曲线确定,损伤与应力之间的关系为

滓 = f(u) = 滓texp - d
u( )

f
(5)

摇 摇 损伤本构具有网格尺寸敏感性,对损伤模型进行适当修改,使其满足附加条件:

着e =
滓t

E <
uf

h (6)
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式中:着e———弹性应变;h———有限元网格的广义尺寸,一维、二维和三维的广义尺寸分别可以表示为 h = l1、h

= A和 h= 3 V1 ,l1、A 和 V1 分别为一维单元长度、二维单元面积和三维单元体积。
假定 軌着-着e抑u / h,由 着e =滓 / E,可以得到

(1 - d)E軌着 - f(hd軌着) = 0 (7)
摇 摇 采用 Newton 法求解非线性式(7)得到未知量 d。 获取混凝土应力 应变关系曲线的具体步骤为:(a)根
据均匀化得到的微观尺度弹性力学参数和峰后应力 应变关系,确定水泥浆体的抗拉强度和软化参数,并施

加动力均匀边界。 (b)采用 Newton 法求解有限元。 (c)“杀死冶损伤超过软化参数的单元,即将相应单元应

力设为 0。 (d)选取典型计算步以积分点和单元为单位输出结果掖滓(x):着(x)业 =撞:抓,其中 滓(x)和 撞 分别

为微观和宏观应力张量,符号“:冶表示双点积;以此绘制应力 应变关系曲线。 (e)施加正交方向上动力均匀

边界,重复步骤(a) ~ (d),计算得到泊松比。
开源有限元程序 SIFEL(simple finite elements)中包含了多种本构模型、求解算法和单元类型,本文提出

的数值均匀化方法在开源有限元程序 SIFEL 中改进实现。

图 1摇 重构的混凝土微观、细观 3D 表征元模型

Fig. 1摇 3D RVE models of concrete at micro and meso scales

3摇 基于微 细观表征元模型的混凝土宏观力学性能的递进分析方法

3郾 1摇 方法的基本框架

依据重构的微观和细观三维多尺度模型,采用第 2 节所述的数值均匀化方法,依据文献[4]中水化产物

和未水化水泥熟料的性质通过数值均匀化方法获取水泥浆的等效力学性质;进而借助建立的细观尺度表征

元模型,采用数值均匀化方法获取混凝土的宏观力学性能。
微观尺度上,基于水泥组分、w / c 和养护条件,通过 CEMHYD3D 水化模型重构分辨率为 1 滋m伊1 滋m伊

1 滋m的立方体体元、边长为 50 体元的三维微观尺度表征元模型。 细观尺度上,基于骨料 PSD 和质量控制信

息,考虑硬件条件限制,采用 HCSS 模型重构得到分辨率为 1 / 3 mm伊1 / 3 mm伊1 / 3 mm 的立方体体元、边长为

90 体元的三维细观结构表征元模型。 之后,将微观和细观表征元模型映射得到相应的有限元网格,其中孔

隙采用刚度较小的体元显式表示。
3郾 2摇 算例分析和验证

以文献[17鄄18]的试验信息为依据,采用本文方法递进分析相同条件下的混凝土宏观力学性能,以验证

方法的有效性。 算例在配置为内存 2G 和 Intel(R) Core(TM) 2CUP 主频 2郾 4GHz 的 PC 机上进行。
试验选用硅质骨料和波特兰水泥 CEM I 52郾 5;单位体积(1 m3 )混凝土中水、水泥、硅砂和硅质砾岩

(4郾 00 ~ 12郾 50 mm)分别为 225 kg、375 kg、684 kg 和 1 050 kg,其中硅砂 S28 (0郾 20 ~ 0郾 50 mm)、硅砂 S30
(0郾 40 ~ 1郾 00 mm)和硅砂 S36(1郾 00 ~ 3郾 15 mm)分别为 281 kg、193 kg 和 210 kg;采用标准养护条件。

分别采用微观和细观尺度重构程序,建立相应表征元模型;对于细观尺度模型,根据实际骨料级配输入

每一筛分的最大、最小直径及颗粒总数,假设 ITZ 厚度为 0郾 3 体元,重构得到的模型如图 1 所示。 图中

ABSGYP、EMPTYP、FH3、AFM、ETTR、C3AH6 分别表示石膏、空孔隙、氢氧化铁、单硫型水化硫酸钙、钙矾石、
水石榴石。
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对于微观尺度,由于 w / c 较高,微观尺度孔隙率达到 29郾 54% 。 采用第 2 节方法,施加动力均匀边界条

件,计算过程中微观尺度表征元应变分布如图 2(a)。 试算弹性模量与所施加的边界条件无关,表明模型尺

寸合理,对表征元的应力、应变取体积平均,得到受拉时的应力 应变关系曲线如图 3,弹性模量为 14郾 32 GPa,
泊松比为 0郾 273。

图 2摇 微鄄细观尺度表征元的应变分布

Fig. 2摇 Strain distributions of RVE models at micro and meso scales

对于细观尺度模型,砂和石块呈弹性,且弹性模量和泊松比均取为 80 GPa 和 0郾 167。 如第 2 节所述,细
观尺度因微观尺度的水泥浆体变形受限引起的局部拉应力导致失效,为此将微观尺度计算得到力学参数和

图 3 所表示的应力 应变关系作为其输入信息;参考文献[19],ITZ 弹性模量取微观尺度的 1 / 2,泊松比取

0郾 3。 对表征元的材料域施加动力均匀边界条件,采用第 2 节的损伤模型模拟受载演变过程,计算过程中的

应变分布如图 2(b),对表征元的应力、应变取体积平均,得到的应力 应变关系如图 4 中的骨料级配 B 曲线,
计算得到弹性模量为 35郾 39 GPa,泊松比为 0郾 212。 文献中计算得到的混凝土宏观有效性质为弹性模量为

38郾 4 GPa,泊松比为 0郾 2[18],可见,采用基于微 细观表征元模型的混凝土宏观力学性能的递进分析方法计算

得到的值与试验结果吻合较好。

图 3摇 微观尺度表征元受拉时的平均应力 应变关系

Fig. 3摇 Mean tensile stress vs. strain curves of
micro鄄scale RVE

图 4摇 细观尺度表征元受压时的平均应力 应变关系

Fig. 4摇 Mean compression stress vs. strain curves of
meso鄄scale RVE

依据水泥种类、w / c、配合比和 PSD 等信息,采用上述步骤和方法可实现各种配合比下混凝土的力学性

能分析。 举例说明,假定其他条件不变,仅改变骨料的级配,单位体积(m3)硅砂和硅质砾岩分别为 550 kg 和

1 200 kg,其中硅砂 S28、S30 和 S36 分别为 150 kg、200 kg 和 200 kg。 计算得到的细观尺度表征元的平均应力

应变关系如图 4 中的骨料级配 A 曲线。

4摇 结摇 摇 论

a. CEMHYD3D 水化模型可实现重构微观尺度模型;通过级配换算,发展的 HCSS 模型可较真实地构建

各种配合比下的细观模型。 因此,依据水泥信息、配合比、PSD 及养护条件等重构的混凝土微观和细观模型,
从而能较客观地刻画混凝土的多尺度特征、较真实地描述混凝土微观和细观尺度的真实拓扑构造。

b. 基于 Rankine 准则和损伤模型的混凝土微 细观数值均匀化方法,能模拟混凝土结构微观、细观尺度
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上各物相的力学特性,可更准确地分析混凝土的宏观力学性能。
c. 在本文的基础上,通过控制微观尺度物相物理和化学变化过程,有望实现微观尺度上老化病害物理

破坏或化学损伤的模拟,以及老化病害混凝土表征元模型重构,从而为深层次探索各种病害机理的形成和演

化规律研究提供了可能。
致谢:感谢 NIST 的 BENTZ D P 和 CVUT 的 KRUIS J 在微观、细观尺度模型构建和有限元程序实现上提
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