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摘 要  

 

当前研究发现喷涂水性阻尼涂层的航空管道阻尼性能、力学性能和降噪性能等方面均

有所提高，然而在实际应用中，水性阻尼涂层会出现水分扩散引起的涂层结构劣化问题，

因此解决水性阻尼涂层材料的防水问题迫在眉睫，为了能够揭示涂层防水性能的失效机理，

本文从微观角度利用分子动力学方法对涂层进行了研究，并从宏观角度通过试验对分子动

力学计算结果进行了有效验证，本文的研究内容和创新工作为： 

（1）首先本文简单介绍了涂层材料制备关键原料及制备流程，制备了一种绿色环保

的防水涂层材料。 

（2）本文通过 MS（Materials Studio）软件利用聚氨酯（PU）、聚甲基丙烯酸乙酯

（PEMA）、白云母（Muscovite）和航空用铝（Al）所制备完成了无涂层模型以及有涂层

模型的构建，并基于分子动力学模拟方法对模型进行仿真计算。然后结合水分扩散系数以

及材料结合能两种微观指标，结合软件 Origin 进对计算结果进行定量分析，以进行涂层材

料防水性能的研究以及涂层—基底之间稳定性的研究，从而达到了从微观角度模拟水性阻

尼涂层在水分子入侵后出现涂层结构劣化的现象。 

（3）进行了涂层耐盐水试验，从宏观角度定性的验证了涂层遇水会出现结构劣化，证

明了分子动力学仿真的有效性及工程实用性。 

关键词：航空管道，涂层材料，防水性能机理，分子动力学模拟  



 

 

ABSTRACT  

Current research has demonstrated significant improvements in damping performance, 

mechanical properties, and noise reduction capabilities of aviation pipelines coated with water-

based damping coatings. However, in practical applications, structural degradation of such 

coatings induced by moisture diffusion remains a critical challenge. Addressing the waterproofing 

limitations of water-based damping coatings is therefore an urgent priority. To elucidate the failure 

mechanisms underlying the waterproof performance of the coatings, this study employs molecular 

dynamics simulations at the microscopic scale, while macroscopic experimental validation 

provides rigorous verification of the computational results. The research constitutes innovative 

contributions through: 

(1) This study delineates the core raw materials and synthesis protocol for coating fabrication, 

developing an environmentally sustainable waterproof coating system through optimized material 

selection and process engineering. 

(2) Utilizing Materials Studio (MS) simulation software, this research establishes atomic-

scale models of both uncoated and coated systems, incorporating polyurethane (PU), poly(ethyl 

methacrylate) (PEMA), muscovite, and aeronautical-grade aluminum (Al). Molecular dynamics 

simulations were subsequently performed to investigate moisture diffusion dynamics and 

interfacial binding energies. Quantitative analysis of the computational results was conducted via 

Origin software, focusing on two key microscopic indicators: moisture diffusion coefficients and 

material binding energies. This integrated approach successfully simulates the structural 

degradation mechanisms of water-based damping coatings under water molecule intrusion, 

particularly elucidating coating-substrate delamination phenomena at the nanoscale. 

(3) Conducted saltwater resistance tests on the coating, qualitatively verifying from a 

macroscopic perspective that the coating shows structural degradation upon exposure to water, 

proving the effectiveness and practical applicability of molecular dynamics simulations. 

KEY WORDS: Aviation Pipeline, Coating Materials, Waterproof Performance 

Mechanism ,Molecular Dynamics Simulation 
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第一章 绪论 

1.1. 课题研究背景及意义 

航空管道是飞机动力系统、燃油系统和液压系统的最重要的结构，其稳定性直接决定

了飞机的安全性和可靠性。然而飞机会在飞行过程中受到复杂的外部影响（如气流扰动、

发动机振动、起降冲击等），易导致管道系统长期处于高频振动状态。这种振动不仅会导

致管道疲劳损伤，裂纹扩展甚至有破裂的风险，还可能因共振效应加剧振动幅值，造成灾

难性事故[1]。 

传统情况下管道减振技术主要依赖机械卡箍、阻尼器或结构优化设计。但是这些方法

存在重量增加，安装复杂，维护成本高等局限性。近年来水性阻尼涂层因其轻量化、易施

工和优异的减振性能成为研究热点。通过在管道表面喷涂水性阻尼涂层，可以显著降低振

动能量传递，提升管道的阻尼性能、力学性能和降噪性能。目前，课题组内已成功利用水

性阻尼涂层对航空管道振动进行了明显抑制，研究发现喷涂水性阻尼涂层的航空管道阻尼

性能、力学性能和降噪性能等方面均有所提高。 

然而水性阻尼涂层在实际应用中面临关键问题：水分扩散从而导致的结构劣化。但由

于涂层材料的多孔性和亲水性，水分子易渗入涂层内部，导致聚合物链水解、填料界面劣

化，最终引起涂层机械性能下降甚至剥落。这一问题在航空环境中尤为突出。研究表明，

涂层防水性能的不足会直接缩短其使用寿命，甚至引起飞机结构的破坏。 

由于水性涂层防水性能的关键性来源于内部的微观结构和分子作用力，在分子水平研

究下具有一定优势： 

(1) 揭示涂层内部结构和防水机制，理解微观-宏观关系； 

(2) 可以通过调整材料组成、结构设计优化防水性能； 

(3) 密切结合分子动力学、表面化学理论，提高预测能力； 

(4) 减少对环境因素（如湿度、温度）的依赖实验设计相对简单，减少对外部条件

的干预； 

此外在宏观实验角度下，实验只能够提供整体的信息，因此无法深入了解微观原因；

同样也不能调整关键的性能参数（如空隙大小，分子排列），易受到外界环境的影响，无

法验证理论模型的合理性，而且宏观实验也需要结合微观分析才能够准确理解结果。 



第一章  绪论 

 -

2- 

因此，从分子尺度揭示涂层防水性能的失效机理，并通过材料改性提升其疏水性，已

成为航空管道减振技术亟待解决的关键课题。 

1.2. 涂层材料及其防水性能研究现状 

随着技术的快速发展，加快了机械的高速、高效的运转，在航空管道系统运行过程中

面临着声噪污染、能耗增加以及设备老化等一系列问题，其中最为突出的便是管道内部环

境的复杂性导致涂层材料性能下降、漏水现象频发等问题，该研究以航空管道减振涂层材

料及其防水性能为核心，分析了减振涂层材料在防水性能方面的特性及应用现状。聚氨酯

通常由两个或者多个活泼氢化物通过逐渐的聚合反应从而形成聚合物，由于其氨基甲酸酯

（-NHCOO-）结构的存在，使其能在高分子链间形成氢键，并通过微相分离作用，使得聚

氨酯具有良好的耐磨性和柔韧性，随着聚氨酯及其涂层的加工技术不断提升，使得聚氨酯

材料逐渐成为涂层材料的应用材料之一[2]，同时聚丙烯酸酯具有良好的机械性能、耐光性、

耐候性、耐腐蚀等，而且其原料的丰富、价格低廉、合成工艺的便利，且其聚合物的涂膜

任性好被广泛应用于涂料、建筑、化学等领域。但是单一聚氨酯性能不佳，因此目前将其

应用于丙烯酸酯，将二者结合制备成复合乳液，使得这种复合结构的性能得到改善[3]，因

此涂层材料目前多数采用聚氨酯及聚丙烯酸酯相结合的复合材料。 

1.2.1. 聚氨酯/聚丙烯酸酯阻尼材料研究现状 

现在振动与噪声严重危害到人们的生活和工作，从房屋建筑、装修和汽车等生活方面，

到高速列车、地铁、船舶和航空航天等领域，处处都受到振动噪声的影响，因此合理使用

阻尼材料来抑制和减弱振动和噪声的影响是非常有必要的[4]。阻尼材料是通过将吸收到的

声能和机械能，并将其转化为热能耗散掉，以此来减弱振动和噪声。目前，聚合物阻尼材

料是最广泛使用的粘弹性阻尼材料。粘弹性是聚合物在变形过程中一个至关重要的特性，

当聚合物在交变应力下表现出应变滞后时，粘弹性显现，从而导致滞后现象的出现。因此，

聚合物的阻尼机制与其动态机械松弛特性直接相关。当聚合物与振动物体相互作用时，它

们不可避免地吸收振动能量并将其转化为热能，从而对振动产生阻尼效果。阻尼性能的大

小取决于变形过程中的滞后程度。这种滞后使得聚合物在拉伸-恢复周期中必须克服大分

子链之间的内部摩擦阻力，从而产生能源耗散。正是这种在循环变形-恢复过程中的内部能

量消耗将机械能转化为热能，从而实现了阻尼效果[5]。朱正国[6]开发了一种以水性聚氨酯为

基体的阻尼涂料，通过添加纳米二氧化硅填料显著提升了涂层的力学性能。张晓君[7]也研

究出通过乳液共混法将不同 Tg 的丙烯酸酯乳液进行共混并加入填料和助剂配制成涂料。
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通过动态力学谱结果，可以发现在乳液按照丙烯酸乳液与苯乙烯－丙烯酸酯乳液配比为 40∶

10 共同进行混合时，因此可以拓宽阻尼温域，所得到的使用温度域值能够满足 Tg 和室温

相同。王颖等[8]采用分子动力学模拟研究聚氨酯（PU）以及聚丙烯酸酯（PEMA）材料，经过

模拟计算后发现 PU/PEMA 中存在两者氢键：第一种为氨基甲酸酯的氢原子与另一个氨基甲

酸酯中羰基所构建的分子内部的氢键；第二种为聚氨酯中氨基的 H原子与聚甲基丙烯酸乙

酯中的羰基所形成的分子内氢键。结果表明 PU/PEMA 两者混合物，在 PEMA 比例的增加时，

混合物中氢键总数呈上升趋势，而且氢键类型由上述第一种氢键类型逐渐过渡到第二种氢

键类型，慢慢的第二种氢键成为关键的结构，氢键的产生与裂变的整个过程能够将整个体

系的能量大幅提升，从而能够加强整个混合物体系阻尼性能。Zhang 等[9]研究基于实验和

分子动力学（MD）模拟研究了聚氨酯（PU）对沥青高温和低温性能的改性机理。使用原

位聚合法制备 PU 改性沥青。通过一系列实验室测试研究了含有各种 PU 含量的沥青的

高低温特性。沥青分子模型、PU 分子模型和 PU-沥青混合料系统使用软件进行建模。基

于合理的模型，使用 MD 模拟研究了 PU 含量对高温下沥青物理模量和分子运动的影响。

利用软件获得不同掺量 PU 改性沥青的玻璃化转变温度，并利用自由体积理论和分子扩散

运动解释 PU 掺量对沥青低温性能的改善机制。结果表明，PU 可以有效改善沥青的高低

温性能。PU 对沥青的物理模量有显著的积极影响，随着 PU 含量的增加，这种影响变得

更加显著。此外，PU 可以与沥青形成紧密结构，增加沥青系统的稳定性。自由体积确保 

PU 分子在沥青中的自由移动，使 PU 能够均匀地分散在沥青中。马驰等[10]改性炭黑掺杂

聚氨酯/聚乙基甲基丙烯酸酯（M-CB@PU/PEMA）复合材料通过两步法合成。研究了 M-

CB 含量和分散对复合材料阻尼性能、热稳定性和介电性能的影响。利用分子动力学模拟

分析了 M-CB 掺入后复合材料中径向分布函数和相对自由体积等参数的变化。结果表明，

添加 M-CB 提高了复合材料的阻尼性能、热稳定性和介电性能。当 M-CB 的质量分数达到

5.0%时，M-CB 在 PU基体中的分散效果最佳，损耗因子为 0.44，与纯聚合物相比，初始分

解温度提高了 20.51°C。在 5.0% M-CB 含量下，复合材料的结合能增加了 235.48 kJ/mol，

而相对自由体积达到了最小值。改性炭黑的加入使聚合物链更紧密地堆积，并增强了分子

间的结合力，从而改善了复合材料的阻尼性能。 

1.2.2. 涂层材料防水性能试验研究现状 

防水性能研究目前一方面是基于试验对涂层材料防水性能的测试研究，另一方面是通

过改进材料来提升防水性能。满海双和廖国胜[11]采用扫描电镜（SEM）观察了不同细度的

重质碳酸钙（GCC）和粒化高炉矿渣粉（GS）以不同比例双掺时制备的涂层表面，发现
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GCC/GS 的细度及双掺比例会对改性沥青防水涂料的性能产生显著影响。陈克琴
[12]
采用半

连续滴加工艺合成了系列苯丙乳液，通过研究了乳液玻璃化温度和乳化剂用量对防水涂料

的影响，发现乳化剂的类型会对吸水率产生明显影响，相较于阴离子乳化剂 DB 45，能够

提升漆膜的吸水率。石丹丹[13]通过硅烷/氧化石墨烯进行改性的复合乳液研究以及改性后

的复合乳液对泡沫混凝土防水性能的影响，发现模型中氧化石墨烯与 C-S-H 以及 Os-Ca-

O 这俩化学键能够形成稳定的离子键，同时硅烷与 C-S-H 有氢键，因此这三个离子键紧

紧相互连接，从而形成很强的空间关联性，，进一步导致水冲刷硅烷的数量大幅减少，所

以疏水烷基最多，水侵入速度最慢，疏水效果最好。YUHUA YIN 等[14]通过自乳化法成功

制成了一种新型且绿色环保的水性聚氨酯-聚丙烯酸酯在十八胺-氧化石墨烯改性后所得

的（ODA-GO/WPUA）乳液，水性聚氨酯-聚丙烯酸酯（WPUA）是一种柔韧、高弹性的多

功能聚合物，但是所得的 WPUA 薄膜存在机械缺陷以及防水性的稳定性问题，YUHUA YIN

等团队研究了另一种材料-石墨烯，通过引入石墨烯可以改变改性 WPUA 的物理和化学性

质，提高原始 WPUA 薄膜的防水性能和机械性能。 

1.3. 分子动力学在材料研究中的应用研究现状 

分子动力学模拟（MD）是一种通过计算机模拟体系中分子随着时间变化而改变运动状

态的一种理论研究方法，分子动力学模拟随着不断地改变，可以让我从微观角度发现宏观

角度难以察觉的状态和信息，能够更加清楚地了解微观变化及分子运动的状态和轨迹，也

可以根据计算数据，通过分析软件可以得到体系变化的具体结果，同时可以解决宏观试验

上遇到的困难[15]。 

1.3.1. 分子动力学在水性涂层材料中的研究现状 

水性涂层材料因其以水作为分散介质，能够显著降低有机溶剂的使用，具有安全环保、

节约资源的优点。此外，水性涂料对材质表面的适应性好，拥有良好的涂层附着力，施工

方便，工具可以直接用水清洗，无需消耗清洗溶剂，逐渐在市场中占据主导地位。 

Zhou 等[16]通过分子动力学模拟研究低浓度水在聚氨酯涂层中的扩散，发现孔隙的不

同，水分子的扩散系数不同，空隙＞10%时，水分子扩散系数上升。张海涛[17]从分子动力

学模拟角度出发，结合材料结合能计算聚合物和水分子以及基底界面的相互作用力，经分

析软件完成了能量饱和吸水率之间关系的拟合计算；研究了水分子扩散系数的变化是否与

聚合物内部氢键作用有关，能够为后续研究做准备。Wu 等[18]基于一种水性聚氨酯（WPU）

与商用水性聚丙烯酸酯（SETAQUA 6754）混合制备的水性聚氨酯/聚丙烯酸酯（WPUA）
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乳液，同时乳液与吸声聚酯纤维（PFs）开发了一种 PF/WPUA 阻尼涂层，团队利用分子动

力学模拟计算后，表明商用水性聚丙烯酸酯的添加，在组分比例、交联度和分子侧链长度

的变化调节了玻璃化转变温度、氢键和自由体积，从而改善了 WPUA 乳液的 Tan δ 值和阻

尼温度范围。Cui 等[19]合成了一种可交联的氧化石墨烯（GO）并用作水性聚氨基甲酸酯 

（WPU） 复合涂料的增强材料，以改善防腐蚀性能。聚碳二亚胺（PCD）被选为水性聚氨

酯（WPU）的交联剂，以改性氧化石墨烯（GO），从而产生三种不同的功能化石墨烯构象：

葡萄簇、网络和尾状构象，这些构象主要随着 PCD/GO 比的变化而变化。通过实验和分子

动力学模拟研究了 PCD/GO 比、功能化石墨烯构象和石墨烯层的分散状态之间的关系。功

能化石墨烯具有尾状构型，可以与 WPU分子在界面上交联。电化学阻抗谱数据显示，在浸

泡 120天后，含有 0.2 wt%可交联石墨烯的 WPU 涂层保持了最大阻抗模量为 109 Ω cm 2，没

有任何减少。这种卓越的抗腐蚀性能归因于分散良好的石墨烯层的屏障效应、功能化石墨

烯/WPU 界面上的交联结构以及涂层增强的防水性。Chen 等[20]将氧化石墨烯（GO）引入

环氧树脂（EP）中，制备 GO/PVB/EP 复合涂层。通过接触角和电化学实验研究了复合涂

层的疏水性和抗腐蚀性能。实验数据表明，接触角为 60.43°，PVB/EP 涂层的耐腐蚀性达

到 84.03%。添加 0.89 wt% GO 后，复合涂层的耐腐蚀率达到 92.57%，比 PVB/EP 涂层高 

8.54%，接触角达到 114.66°。此外，提出了构建的 GO/PVB/EP 涂层分子动力学模型，并

分析了 GO 的排水和防腐性能。由 GO 单层的堵塞，GO/PVB/EP 层中的有效水分子穿透

表面积小于  PVB/EP 层中的水分子渗透表面积。由于  GO/PVB-EP 层的接触角与 

PVB/EP 涂层的小接触角相遇，因此 GO/PLB/EP 涂层由于 PVB/EP 涂层具有很高的耐

腐蚀性。 

1.3.2. 分子动力学在氧化石墨烯中的研究现状 

氧化石墨烯（Graphene Oxide,GO）是石墨烯经过氧化反应后生成的一种复杂化合物，

经过氧化后，氧化石墨烯上含氧官能团的引入使得性质比较于石墨烯更加稳定，能够改善

石墨烯与其他材料的相容性以及反应活性。因此氧化石墨烯在能源、生物医学和复合材料

等各个领域具有巨大潜力的应用前景[21]。 

黄立新等[22]通过分子动力学模拟来研究 氧化石墨烯改性沥青界面力学性能，利用 MS

软件建立氧化石墨烯沥青复合材料模型，进行模拟计算发现含氧官能团中羧基占比越高，

GO-沥青界面应力最大值就越小，相对于羟基来说，羧基的亲水性比较弱，所以 GO-沥青

界面的粘结性能随着羧基的比例增加而降低。段玉莹[23]选用异丁基三乙氧基硅烷（IBTS），

通过氧化石墨烯（GO）对其进行改性，制备得到 IBTS/GO 复合乳液，利用分子动力学模

https://www.sciencedirect.com/topics/materials-science/corrosion-resistance
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拟的方法将宏观性能和微观本质连接起来，宏观方面进行实验提供建模依据，然后通过分

子动力学探索分子的行为，结果发现氧化石墨烯（GO）的引入可有效降低水泥基材料的表

面能，从而增强其疏水性。Fan 等[24]为了研究氧化石墨烯在水泥-多壁碳纳米管重要的水化

加速期的水化产物和层间应力传递的作用，通过分子动力学模拟探讨其微观结构，水化机

制和层间应力传递，结果发现 GO 层的存在显著增加了层间应力传递和键角（与键能成正

比），同时减少了键长（与键能成反比）。另外分子动力学模拟进一步验证了纤维与水泥

基体界面之间的 GO 显著增强了应力传递，缩短了键合长度，并增加了界面能。Deshpande 

等[25]主要为了研究环氧树脂复合材料的应用，发现脆性环氧树脂基体通常是主要的失效点，

但是可以通过优化聚合物组合以最大限度地提高分子间相互作用或引入填料来实现基质

增强。虽然粘土、橡胶、碳纳米管和纳米片等纳米填料可增强机械性能，但它们会导致团

聚、空隙和载荷传递不良等问题。量子点是最小的纳米填料，具有更高的分散性和促进分

子间相互作用的潜力，同时增强刚度、强度和韧性。本研究采用分子动力学模拟设计石墨

烯量子点 （GQD） 增强环氧树脂纳米复合材料。通过用氧基羟基、环氧化物、羧基和混

合化学功能化 GQDs，系统评价了它们对纳米复合材料机械性能的影响。结果表明，羟基

官能化 GQD 提供最佳性能，刚度和屈服强度分别提高了 18.4% 和 56.1%。结构分析显示，

这些 GQD 提供了紧密堆积的分子构型，导致自由体积减少。Miriam 等[26]研究探讨了小型

铜氧化物（CuO）簇如何与不同的石墨烯基材料相互作用，采用分子动力学（MD）模拟。

研究的主要目的是了解石墨烯氧化以及聚乙二醇（PEG）链修改石墨烯表面如何影响这些

相互作用的强度和动态性。所使用的分子模型包括原始石墨烯（PG）、低氧化石墨烯氧化

物（GOL）、高氧化石墨烯氧化物（GOH）和（PEG）修饰石墨烯氧化物（GOH-PEG）。

模拟结果显示，簇的扩散行为随每种石墨烯材料的表面特性而变化。具体而言，PG 表面的

簇表现出较高的移动性，而功能化表面，特别是 PEG 修饰的 GO，因更强的相互作用显著

限制了簇的移动性。这些发现与计算的相互作用能量相关联，显示出簇的动态性增加与相

互作用能量降低有关。对时间均方位移（MSD）的分析巩固了这些结论，揭示出簇表现出

亚扩散行为，这是一种在限制粒子位移的环境中运动的特征。本研究提供了影响金属纳米

簇在石墨烯基材料上相互作用和动态行为的分子机制的重要见解，这对于推动生物医学应

用中新型高效材料的应用至关重要。 

1.4. 课题研究目的与内容 

针对目前水性阻尼涂层会出现水分扩散引起的涂层结构劣化的问题，为了能够揭示涂
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层防水性能的失效机理，本文从微观角度利用分子动力学模拟方法对涂层进行研究，并从

宏观角度通过试验对分子动力学计算结果进行有效验证。 

课题主要研究流程图如图 1.1 所示，课题主要内容如下： 

第一章，主要概述此论文的研究背景及意义，分析目前航空管道减振涂层发展和涂层

的防水性能研究，以及分子动力学在涂层防水性能研究中的作用。 

第二章，第一部分介绍试验材料及研究方法；第二部分介绍了分子动力学模拟方法以

及课题所用软件的介绍和数据分析方法的介绍。 

第三章，本章节对减震涂层材料防水性能机理进行了研究，解释了防水性能机理和水

分传输之间的必然联系，并从结合能定量计算突涂层稳定性和水分子扩散速率定量计算防

水性能两个方面进行对比分析，揭示了涂层的防水机理。最后进行了减振涂层的防水性能

试验，验证了分子动力学仿真方法的有效性。 

第四章，对论文工作的总结以及对后续工作进行了展望。 

 

图 1.1 研究流程图 

分子模型构建

分子动力学计算

 水分子扩散系数           结合能

微
观
角
度

测试前涂层样品

漆膜耐化学试剂性测定法

测试后涂层样品

宏
观
角
度

对比



第二章  减振涂层材料制备及分子动力学模拟方法 

 -

8- 

第二章 减振涂层材料制备及分子动力学模拟方法 

2.1. 涂层材料的制备 

航空液压管道减振涂层是由乳液、填料以及多功能助剂等制备而成，其中填料的选择

非常关键，其成分、含量以及尺寸对于涂层材料的阻尼性能影响非常大。涂层制备工艺是

制备涂层的另一个关键，较好的工艺能够保证涂层一次成型且能够优化其外观形貌等参数。

此外，恰当的性能表征方法能够反映出涂层材料的各种性质，是优化涂层材料配方及制备

工艺的必要选择。 

2.1.1. 试验原料 

基于课题组早期研究成果[27]，本试验所需材料如表 2.1 所示，材料的性质指标如表 2.2

所示。本实验首选的乳液材料为丙烯酸聚氨酯复合乳液，其作为高分子材料具有优良的耐

化学性能、耐候性能已经高附着力等优点。同时在振动产生时，高分子链段和高分子链段

间会产生相互摩擦，将吸收的部分机械能以热能的形式释放出去，起到一定减振作用。溶

液采用去离子水，保证实验结构不受离子影响。填料采用云母粉，能够大幅提高材料整体

的阻尼性能。水性消泡剂采用硅聚醚，其具有较好的消泡和抑制起泡的作用。多功能助剂

采用聚氨酯流变改性剂，能够让材料具有不错的流平、流动和增稠的效果。分散剂采用聚

羧酸钠盐，成膜助剂采用醇酯十二。材料自身 VOC（挥发性有机化合物）含量为 0，材料

不含有苯和二甲苯等挥发性有机物，符合环保安全绿色的需求。 

表 2.1 减振涂层试验原料 

类别 乳液 溶液 填料 水性消泡剂 多功能助剂 分散剂 成膜助剂 

材料 丙烯酸聚氨酯 去离子水 云母粉 硅聚醚 聚氨酯流变改性剂 聚羧酸钠盐 醇酯十二 

表 2.2 减振涂层试验原材料性质指标 

材料 外观 性质 

丙烯酸聚氨酯 乳白色液体 水性；pH 7.0-8.5；成膜温度为 10℃ 

去离子水 无色透明液体 纯水 

云母粉 白色片状固体 尺寸分别为 10 目、40 目、400 目 

硅聚醚 乳白色粘稠液体 固体含量为(24.0±1.0)%；pH6.5-8.5 

聚氨酯流变改性剂 浑浊液体 固体含量为（19.0-21.0)%；良好的流平性 

聚羧酸钠盐 淡黄色透明液体 固体含量:(24.0~26.0)%；pH:10.0-10.5 

醇酯十二 无色透明液体 沸点:255℃；冰点:-50℃ 
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2.1.2. 试验设备 

试验研究将采用高速搅拌的方法制备绿色减振涂层材料，该方法在本试验中的有点在

于第一点是能够对样品进行快速并且均匀的分散，能够有利于多种添加材料以及涂料的均

匀混合；第二点是能够对流程进行简化，同时试验的设备也能够较易获取。本试验采用的

是高速搅拌机，其转速能够达到 8000r/min，配备转轴升降控制器以及调速装置，可以根据

实际需求通过电机调节升降转轴以及转动速度，另外，还配备了专用的制备桶以及底部防

溢出盘等。 

此外,本试验还需具备干燥箱、电子天平、烧杯、玻璃棒、胶头滴管等实验仪器，如图

2.1 所示。干燥箱是用于减振涂料的固化，干燥箱可以在一定范围内调节温度，能够减少涂

层固化的时间。电子天平用于各种材料以及填料的称量，保证试验材料的配比。烧杯和胶

头滴管以及玻璃棒等用于涂层材料过程制备。 

  
（a） 高速搅拌机 （b）电子天平 

  

（c） 干燥箱 （d） 玻璃棒 

  
（e） 胶头滴管 （f）烧杯 
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图 2.1 试验设备 

2.1.3. 制备流程 

2.1.3.1. 试验样品制备 

片状样片采用统一规格的铝片，该铝片尺寸为 150mm×60mm×1mm，质量为 25.2 克； 

2.1.3.2. 试验涂料制备 

原材料称量配比：按照试验设计配比，通过烧杯、电子天平等仪器精准称量去离子水、

丙烯酸聚氨脂、多功能助剂以及填料等。此外，各种助剂的添加比例要准确，才能最大程

度的优化减振涂料的各项基本性能。 

水性乳液配制：室温下，将称量好的去离子水以及丙烯酸聚氨脂乳液依次加入专用的

制备桶中，开启高速搅拌机，将搅拌速度设置为 800r/min，搅拌时间设置为 15min，使得

去离子水和丙烯酸聚氨脂乳液充分混合均匀。 

填料分散混合：等待去离子水和丙烯酸聚氨脂乳液充分混合均匀后，依次将称量好的

填料、消泡剂以及分散剂添加入制备桶，将搅拌速度加快至 8000r/min，搅拌时间设置为

40min。 

多功能助剂与成膜：在填料分散混合完成后，通过观察涂料状态，加入一定量的多功

能助剂以及成膜助剂，降低搅拌速度为 800r/min，搅拌时间设置为 15min，最终可得到减

振涂料。 

制备流程如图 2.2 所示 

 

图 2.2 绿色减振涂料制备工艺流程 

2.2. 分子动力学模拟方法 

随着科学技术的飞速发展，材料科学在各个领域的应用越来越广泛，从电子信息、生

物医学到能源储备方面，都对高性能材料提出了更高的要求。在这种过程中，传统的实验

方法虽然能够提供宏观性质的数据，但是对于分子或晶体的微观行为及其相互作用机制，
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却往往难以获得深入的理解和控制。目前分子动力学模拟（MD）作为一种高效的计算工

具，在材料研究中发挥了越来越重要的作用[28]。 

2.2.1. 分子动力学模拟简介 

分子动力学模拟（MD）作为计算化学领域的核心工具，其核心思想是通过计算分子的

位置、速度和力，以描述分子之间的相互作用和系统内的能量状态变化[29]，以及通过数值

方法追踪粒子体系的动态演化过程，现已成为揭示微观机理的重要研究手段。该方法基于

经典力学框架，通过牛顿运动方程，以 PS 级时间步长记录每个原子的轨迹信息，为实验

观测提供理论补充。核心算法体系包括分子力学（MM）、蒙特卡罗（MC）、分子动力学

（MD）等，这些方法均以分子或分子体系的经典力学模型为基础。实际应用中，该方法展

现出跨学科研究价值。这一技术最初应用于液态分子的研究，但随着计算机性能的提升以

及算法的优化，其应用范围逐渐扩展到材料、化工、生物分子等复杂系统的研究。 

2.2.2. 模拟软件简介 

本文所使用的模拟软件为 MS（Materials Studio)，MS 是用由 Accelrys 开发的具有多尺

度跨平台技术，专为材料科学、化学研究的一款分子动力学模拟计算软件。目前软件被广

泛应用于石化、化工、制药、航空航天等工业领域。MS 软件的核心功能包括量子化学计

算、分子动力学模拟、聚合物研究等，该软件能够让我们更加方便的建立三维结构模型，

并对各种晶体、无定型以及高分子材料的性质以及相关过程进行深入研究带来帮助，同时

多种先进算法的总是应用也使得 MS 成为一种强有力的模拟工具，无论是结构的优化，性

质的预测以及复杂的动力学模拟和量子力学计算，都能够通过软件来获得切实可靠的数据

以及运动轨迹的模拟结果。 

（1）软件模拟过程： 

明确所需建立的模型：选择模拟方法（分子动力学），然后根据所需要求以及材料结

构建立模型，选择正确的分子结构，长度，数量等。 

设定初始条件：对初始模型进行参数设置，通过选择力场和参数，设置模拟条件（如

温度、压力等）生成模拟。 

结构优化：模型优化需要多次进行修改已达到所需要求，如调整原子的位置、键角、

键长等几何参数，确保模型结构符合已知数据或实验结果。 

动力学模拟运行：根据优化后的模型设置系综（NVT/NPT）、温度、时间步长、总模

拟时间（ps-ns 级），运行模拟。 
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数据分析：观察分子运动情况，进行动力学行为分析以及通过可视化工具观察动态轨

迹，然后通过模拟分析所得数据，可以得到模型的各种性质，如温度、密度、能量、体积

等。得到的数据可以通过分析软件进行汇总可以更加详细，如分析工具 Origin 等。 

2.2.3. 数据分析方法 

本文主要采用水分子扩散系数以及材料结合能来进行描述。具体方法如下： 

2.2.3.1. 扩散系数 

水分子扩散系数是描述水分子基于单位时间内，通过单位面积的膜的扩散通量与是分

子浓度的比值，这个系数是描述水分子在材料中扩散能力的重要参数，系数值越大，表示

水分子在这些材料中的扩散速度越快，防水性能越差；系数值越小，表示水分子在这些材

料中的扩散速度越慢，防水性能越好。本文主要通过对水分子进行 MSD 分析，计算出水

分子的扩散系数，从而定量比较疏水性能，其水分子扩散系数计算公式为： 


=

→
−=

N

i

ii ot
dt

d

N
D

1

2

t
)()(lim

6

1


      

（2-1） 

2.2.3.2. 结合能 

结合能是物质内部的相互作用能，是用于描述分子、原子、离子等为微观粒子之间的

结合能。在化学中，结合能是表示化合物中原子之间的相互作用力，是保证化合物结构稳

定的重要因素。本文主要通过计算各个阶段（ps）中涂层材料和铝金属基底之间的吸附能

大小，定量确定涂层材料和铝金属基底之间的稳定性，结合能数值负值表示界面稳定，正

值表示界面容易剥离，其计算公式为： 

int ( )A B A BE E E E−= − +        

（2-2） 

其中，EA-B为 A 与 B 组合体的总能量，EA为组合体中单独 A 的能量，EB为组合体中

单独 B 的能量。 

2.3. 本章小结 

针对航空管道减振涂层制备技术及性能表征进行了讨论与分析，从试验材料、试验仪

器、减振涂层及测试样品的制备以及减振涂层性能表征方法设计四个方面开展了详细的论

述，为后续制备减振涂层以及机理研究提供了理论基础以及具体操作方法。然后对分子动

力学模拟方法和软件使用进行介绍，以及对本文所使用的数据分析方法进行介绍。 
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第三章 基于分子动力学研究的减振涂层材料防水性能研究及试验验证 

3.1. 引言 

减振涂层的动态防水性能衰减主要源于水分子扩散-界面结合能减小的协同失效机制。

在稳定环境即稳态环境中，涂层防水性主要依赖于疏水表面对水的物理阻隔和致密结构对

扩散速率的抑制作用。然而，涂层材料由于消泡烘干后的制备流程而存在大量纳米级的微

孔，外界环境中的水分和离子会在内部开放性孔道产生非饱和性传输，在正常使用环境或

实际工况情况下，水分传输呈现显著动态特性，外部作用力下导致涂层内部孔隙不断地形

变，从而促使微裂纹动态扩展，进而迫使水分子扩散速率增长引起涂层结构劣化，同时水

分子在涂层-基底界面处的吸附也会削弱化学键间的作用力，引发界面结合能强度随着水分

子扩散通量增加而衰退。 

3.2. 减振涂层材料水分传输性能的研究 

本节主要通过建立纳米孔道模型的方式，采用分子动力学方法，研究了无涂层及有减

振涂层的情况下在水分运输作用下的多界面相互作用，分析聚氨酯（PU）、聚甲基丙烯酸

乙酯（PEMA）、白云母（Muscovite）和航空用铝（Al）界面的粘合机理以及涂层的疏水

机理，为水分作用下涂层内部孔隙不断地形变而导致微裂纹扩展，从而引起涂层结构劣化

提供理论基础。 

3.2.1. 模拟方法 

3.2.1.1. 模型的建立 

（1）铝质基底的构建 

在 MS 软件中导入铝晶胞（Al,，元素名称为 Aluminium 为金属中的铝，其中铝的电荷

数为 0）（如图 3.1（a）），然后通过寻找最小的对称晶胞结构，构建出铝晶胞的对称模型

（如图 3.1（b））通过 Build-Surfaces-Cleave Surface 功能对晶胞的对称模型进行（1 1 0）

方式的表面切割，因铝晶体经（1 1 0）切割得到的晶面原子排列与特性为晶格常数为2.86Ǻ，

原子沿对角线方向排列，密度较低，具有高可塑性且易于微调和加工，应用领域适用于航

空航天零部件（如飞机蒙皮等）和汽车部件（如轻量化结构）,所以选用（1 1 0）方式进行

切割，然后得到铝晶体表面（切割厚度为 8Ǻ，如图 3.1（c）），最后进行扩胞构建，X 方

向增大 36 倍，Z 方向增大 8 倍（如图 3.1（d）），将构建好的超胞模型分别固定在上下底，

完成纳米孔的构建（如图 3.1（e））。 
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（a） 铝晶胞 (b) 铝晶胞对称模型 （c） 切割表面 

 

（d） 扩胞构建 

 
（e） 纳米孔 

图 3.1 铝质基底构建分步图 

（2）水分子聚团的构建 

在 MS 中导入水分子模型（如图 3.2（a）），水分子中的 O 原子力场类型为 o2*，电

荷数为-0.82；H原子的力场类型为 h1o,电荷数为 0.41.基于ACC（Amorphous Cell Calculation）

模块，进行水分子聚团设计，设置的参数为：密度设置是 0.997g/cm3，水分子数目为 10000

个，同时模型的 ABC 三边长度各为 37.1×119.0×68.0（Ǻ），完成水分子聚团模型的构建。

（如图 3.2（b）） 
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(a) 水分子模型 （b） 水分子聚团模型 

图 3.2 水分子聚团模型分步图 

（3）PU 高聚物的构建 

PU（聚氨酯）分子式为 C13H16N2O5（如图 3.3（a）），根据王颖[8]等在聚氨酯/聚丙烯

酸酯阻尼材料的分子动力学模拟与实验研究中，可得 PU 和 PEMA 质量比为 1:1 配比时涂

层阻尼性能较高。 

表 3.1 PU和 PEMA 分子量比 

 分子式 分子量 聚合数 计算分子量 聚合分子式 聚合实际分子量 质量比 

EMA C6H12O2 116.16 5 580.8 C30H52O10 572.736 
1.0835739 

PU C13H16N2O5 282.296 2 564.592 C26H32N4O8 528.562 

EMA C6H12O2 116.16 11 1277.76 C66H112O22 1257.6 
0.9875845 

PU C13H16N2O5 282.296 5 1411.48 C65H80N10O17 1273.41 

根据表中数据，发现第二种及 11 个 EMA 和 5U 配比时，两者质量比更加接近于 1。

因此 PU 聚合物的构建为 5 个 PU 单体组合而成（如图 3.3（b））。对 PU 聚合物进行结构

优化，通过定义分子为 COMPASS Ⅱ力场，并对每个原子定义电荷，设置最大优化步骤为

5000 步,同时进行 100 万步的能量优化，并对每次模型结果均进行结构优化操作，可从（图

3.4）中明显看出优化后的能量逐渐稳定，其中图 3.4（a）为初始结构优化能量收敛曲线，

（b）为退火优化输入载荷谱，（c）退火优化能量收敛曲线。最终得到优化后的聚合物（如

图 3.5）。 

 

 

 



第三章  基于分子动力学研究的减振涂层材料防水性能研究及试验验证 

 -

16

- 

  
（a）PU单体分子模型 （b）PU聚合物模型 

图 3.3 PU高聚物建模 

   

（a）初始结构优化能量收敛曲线 （b）退火优化输入载荷谱 （c）退火优化能量收敛曲线 

图 3.4 PU聚合体模型结构优化 

 

图 3.5 优化后的 PU聚合物模型 

（4）PEMA 高聚物的构建 

PEMA（聚甲基丙烯酸乙酯）分子式为 C6H12O2（如图 3.6（a）），根据（表 3.1）结

果可见，高聚物的构建是选用 11 个 EMA 单体构成（如图 3.6（b））。同样对 PEMA 聚合

物结构进行优化，通过定义分子为 COMPASS Ⅱ力场，并对每个原子定义电荷，设置最大

优化步骤为 5000 步,同时进行 100 万步的能量优化，并对每次模型结果均进行结构优化操

作，根据图 3.7 可见，优化后的模型能量也是趋向于稳定能量达到最小化，其中图 3.7（a）
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为初始结构优化能量收敛曲线，（b）为退火优化输入载荷谱，（c）退火优化能量收敛曲

线。最终得到优化后的高聚物模型。（如图 3.8） 

  

（a） PEMA单体分子模型 （b） PEMA聚合物模型 

图 3.6 PEMA高聚物建模 

 
图 3.8 优化后的 PU聚合物模型 

（5）白云母填料模型的构建 

从 MS 中导入白云母晶胞结构（如图 3.9（a））（化学式为 KAl2（AlSi3O10）（OH）

2），其属于单斜晶系，空间群为 C2/c，典型晶胞参数为：a≈5.19Ǻ,b≈8.99Ǻ,c≈20.09Ǻ;角度

为：α=90°，β≈95.18°，γ=90°。然后需构建铝氧八面体结构，铝氧八面体是由（AlO6）

   

（a）初始结构优化能量收敛曲线 （b）退火优化输入载荷谱 （c）退火优化能量收敛曲线 

图 3.7 PEMA聚合体模型结构优化 
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八面体构成，铝作为中心，其化学形式电荷为 3 及 Al3+，通过 Build—Atoms 添加 Al 和 O

原子，调整位置形成八面体，然后还需构建硅氧四面体及一个 Si 原子链接着 4 个 O 原子

（化学式为 SiO4），然后通过 O-O 相连将铝氧八面体和硅氧四面体结合，最后在单独 O 原

子上链接一个 H 原子及形成羟基（OH -），然后进行层状结构构建（PACKING），使用

Build—Layers—Stack Layers 工具设置层间距，同时在层间插入 K+离子，最后进行对称性

检查，确保符合 C2/c 空间群，然后通过 Forcite Calculation 进行能量最小化，优化模型，得

到最终模型。（如图 3.9（b）） 

  
（a） 白云母晶胞结构 （b）白云母层状结构 

图 3.9 白云母填料模型建模 

（6）涂层模型的构建 

最终涂层模型构建如下，将 PU 聚合物和 PEMA 聚合物填充到白云母填料周围，使其

成为一个整体涂层模型（如图 3.10），然后对模型进行弛豫化处理，进行涂层优化计算，

采用 1000ps，100 万步的退火计算（如图 3.11（a）、（b）、（c）、（d））。 

 

图 3.10 涂层模型 
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（a）输入量载荷谱 （b）晶胞长度时间历程图 

  
（c）密度时间历程图 （d）能量收敛曲线图 

图 3.11 优化计算结果 

观察 Hamiltonian 函数计算（Hamiltonian 函数描述了物体的动能和位能之和，也就是

物体的总能量。它的符号通常表示为 H。在经典力学中，哈密尔顿函数可以用来描述一个

系统的能量，包括运动能量和势能。而在量子力学中，描述了量子系统的总能量，包括了

电子在原子中的能量、电子间的相互作用能量以及电子与原子核之间的相互作用能量）结

果（如图 3.12），发现能量最低的为第 731069 步，第 732 个模型结构其能量为 H=-30877.6 

Kcal/mol，该晶胞结构为 37.76×41.35×32.16Ǻ。 

 

图 3.12 Hamiltonian 函数计算 
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继续将模型逐渐添加在铝质基底表面，同时设置上下涂层间距离设置为 30Ǻ，同时发

现可对初步模型的构建进行平整化优化，能够有效提升模型结构稳定和美观，在保证两个

模型中间孔道的宽度均为 30 埃，基底铝制的厚度也均相同。平整前的晶格大小为 37.0995

×154.275×121.077Ǻ，平整后的大小为 37.0995×118.960×121.077Ǻ，而且能够将体积减

少 30%，从而使水分子聚团减少 30%，在原有模型基础上，经过模型平整化，能够有效的

精简模型，增加模型模拟计算速度，加快工作的有效性，且平整后的模型，更加贴近水分

子经过流平的表面,如图（3.13（a）、（b））。在最初模型优化模拟计算时，发现水分子

传输会发生反流现象，因此最终模型构建时为了使水分子单项传输，只能采用左侧约束方

式通过在水分子聚团左侧添加一层铝晶体表面进行约束，完成涂层模型构建（如图 3.14）。 

  

（a） 平整化前 （b） 平整化后 

图 3.13 模型平整化 

 

图 3.14 最终有涂层模型 
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3.2.1.2. 力场和模拟细节 

在无涂层模型和有涂层模型中均使用是 COMPASS Ⅱ 力场，COMPASS 也是第一个 ab 

initio（从头计算法）力场，能够准确地同时预测各种分子和聚合物的性质，不仅包括了单

分子的量子力学计算结果，还充分结合了其凝聚态性能。COMPASS Ⅱ 也是对 COMPASS

的重大拓展，其参数基于更多的实验数据和计算结果，而且 COMPASS Ⅱ 元素的覆盖更加

全面，很适用于聚合物链的分析，力学性能的模拟和预测。本节主要通过 COMPASS Ⅱ 用

于描述 涂层材料与水分子直接的相互作用。MD 模拟计算使用 Forcite Calculation 进行，

对于温度和时间步长设置为 287.0K 和 0.1fs，使用 NVT（微正则系踪）此系踪保证系统中

原子数量、体系总体积和体系总温度能够保持不变。同时在所有方向上都采用周期性边界

条件来消除尺寸效应。 

3.2.2. 水分在孔道中传输行为的分子动力学计算 

本节通过观察无涂层试验组孔道和有涂层试验组孔道中水分的传输行为，然后提取两

个体系在各个相同 ps 下的传输行为快照，通过分子动力学模拟得到结果，然后将数据通过

分析软件 origin 进行分析，最后采用水分子扩散系数公式和材料结合能公式，进行计算总

结得出结果。 

3.2.2.1. 无涂层的水分运输的分子动力学计算 

（1）无涂层的水分子扩散系数计算 

通过 MS 软件进行无涂层试验组的扩散系数计算，经过 Forcite Analysis 模块中进行

MSD（Mean square displacement）计算得出 Forcite MSD 结果（如图 3.15），然后直接复制

数据，导入到分析软件 Origin 中，在数据处理中需要截去整体数据后面一小段，因为后面

数据通常会出现不稳定和异常。根据图 3.15 中显示，在 0ps 到 70ps 时处于较为稳定的状

态，所以在数据处理中截取 0ps-70ps 这段时间的数据导入分析软件 Origin 中进行数据处

理，制成散点图，然后进行分析—线性拟合，完成图表（如图 3.16）得出拟合后方程的斜

率，根据扩散系数方程（2-1）,在 Origin 导入数据后，对线性方程部分进行拟合结构所得

斜率 k=41.28906 及经过
6

k
D = 可得结果 D≈6.88151。 
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图 3.15 MS软件计算所得 MSD图 

 

图 3.16 Origin软件拟合结果 

（2）无涂层的材料结合能计算 

经 MS 软件进行无涂层模型的结合能计算，通过提取无涂层模型在 0ps、10ps、20ps、

30ps、40ps、50ps、60ps、70ps、80ps、90ps、100ps 时的传输快照（如图 3.17），然后分

别计算这十一个不同 ps 传输行为快照的下的结合能，根据结合能公式（2-2），分别计算

水分子和铝质基底各自的能量以及两者共同的能量，最后算出各个 PS 下的结合能（表 3.2），

通过分析软件 Origin 进行结合能分析和制成图表（如图 3.18）。 
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（a） 0ps （b） 10ps 

  

（c）20ps （d） 30ps 

  

（e）40ps （f）50ps 

  

（g）60ps （h）70ps 

  

（i）80ps （j）90ps 

 

(k)100ps 

图 3.17  11个体系的水分子运输行为快照 

表 3.2无涂层模型结合能 

时间/Ps 总能量/mol 铝质基底能量/mol 水分子能量/mol 结合能/mol 

0 -62504.640012 -84448.483311 22155.535551 -211.692252 

10 -128811.384443 -85648.290156 -41247.750265 -1915.344022 

20 -128931.319777 -85279.148804 -41160.258574 -2491.912399 

30 -129029.487485 -85230.057553 -41197.477824 -2601.952108 
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40 -128556.134137 -85306.451081 -40610.484714 -2639.198342 

50 -128512.644371 -85331.101153 -40532.872704 -2648.670514 

60 -128493.792149 -85355.279225 -40457.958421 -2680.554503 

70 -128496.959959 -85392.503222 -40429.038297 -2675.418440 

80 -128523.699392 -85530.502831 -40254.475826 -2738.720735 

90 -128446.411174 -85525.424124 -40176.10338 -2744.88367 

100 -128679.747424 -85669.425804 -40269.02755 -2741.29407 

 

 

图 3.18 结合能随时间变化图 

因此根据图 3.18 图像同时结合结合能结果为负值表示界面稳定，可见在模拟时间逐渐

增长时，结果变化越来越小，随着时间的推长可见物质间相互作用能越来越稳定。 

3.2.2.2. 有涂层的水分运输的分子动力学计算 

（1）有涂层的水分子扩散系数计算 

通过 MS 软件进行无涂层试验组的扩散系数计算，经过 Forcite Analysis 模块中进行

MSD（Mean square displacement）计算得出 Forcite MSD 结果（如图 3.19），然后复制数

据，导入到分析软件 Origin 中，在数据处理中需要截去整体数据后面一小段，因为后面数

据通常会出现不稳定和异常，根据图 3.19 中显示，在 0ps 到 80ps 时处于较为稳定的状态，

所以在数据处理中截取 0ps-80ps 这段时间的数据导入分析软件 Origin 中进行数据处理制成

散点图，然后进行分析—线性拟合，完成图表（如图 3.120）得出拟合后方程的斜率，根据

扩散系数方程（2-1）,在 Origin 导入数据后，对线性方程部分进行拟合结构所得斜率

k=11.78906 及经过
6

k
D = 可得结果 D≈1.96484。 
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图 3.19 MS软件计算所得 MSD图 

 

图 3.20 Origin软件拟合结果 

（2）有涂层的材料结合能计算 

经 MS 软件进行无涂层模型的结合能计算，通过提取无涂层模型在 0ps、10ps、20ps、

30ps、40ps、50ps、60ps、70ps、80ps、90ps、100ps 时的传输快照（如图 3.21），然后分

别计算这个十一个不同 ps 传输行为快照的下的结合能，根据结合能公式（2-2），分别计

算水分子和铝质基底各自的能量以及两者共同的能量，最后算出各个 PS 下的结合能（表

3.3），通过分析软件 Origin 进行结合能分析和制成图表（如图 3.22）。 
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（a） 0ps （b） 10ps 

  

（c） 20ps （d） 30ps 

  

（e）40ps （f）50ps 

  

（g）60ps （h）70ps 

  

（i）80ps （j）90ps 
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（k）100ps 

图 3.21 11个体系的水分子运输行为快照 

表 3.3有涂层模型结合能 

时间/Ps 总能量/mol 铝质基底/mol 涂层能量/mol 结合能/mol 

0 -168790.620812 -84158.285895 -79675.177335 -4957.157582 

10 -202330.948813 -85598.337489 -110935.270798 -5215.029438 

20 -202330.948813 -87683.824392 -110712.947845 -6019.663479 

30 -203017.044019 -85669.745377 -111246.093951 -6101.204691 

40 -202570.37843 -85618.5456 -110719.204781 -6232.628049 

50 -188137.940322 -86246.073025 -95859.045689 -6032.821608 

60 -180529.898459 -85844.211391 -88456.260971 -6229.426097 

70 -178768.934534 -85864.947424 -86842.117048 -6061.870062 

80 -181561.198968 -85904.275562 -89574.394199 -6082.529207 

90 -178655.178762 -85659.532661 -86718.484243 -6277.161858 

100 -178460.257866 -85795.507543 -86543.809326 -6120.940997 

 

图 3.22结合能图表 

根据图 3.22 图像同时结合结合能结果为负值表示界面稳定，可见在模拟时间逐渐增

长，结果变化越来越小，随着时间的推长可见涂层与基底间越来越稳定。 



第三章  基于分子动力学研究的减振涂层材料防水性能研究及试验验证 

 -

28

- 

3.2.3. 涂层的防水机理对比分析 

（1）从扩散系数角度分析 

根据，上文扩散系数的结果，无涂层模型的扩散系数 D≈6.88151 而有涂层模型的扩散

系数 D≈1.96484，因此可见水分子传输在有涂层模型中受到阻碍，表明阻尼涂层可以起到

部分疏水作用，同时根据上图 3.16 和图 3.20 的扩散系数分析拟合结果，可见在有涂层模

型中，直线上升相较于无涂层模型结果中更加平缓，上升趋势更加缓慢，也体现了有涂层

模型中涂层的疏水性能更加优异。 

（2）从结合能角度分析 

首先利用两个体系中在相同 PS 下的传输行为快照（图 3.17 和图 3.21）进行对比，能

够从轨迹方面观察出，在有涂层模型中，水分子在涂层中渗透深度变化小，同时相较于相

同时间下水分子传输速率明显的下降，同时观察图 3.21 有涂层模型的时间快照，可见涂层

因为水分子的侵入而大量遭到破坏。再根据图 3.22 和表 3.3 中结合能计算结果，有涂层模

型，在水分子扩散的情况下，随着时间增加，涂层与基底之间的相互作用力趋向于稳定性。 

（3）结果讨论 

从上述两种角度分析结果中，可以表明在聚氨酯（PU）、聚甲基丙烯酸乙酯（PEMA）、

白云母（Muscovite）和航空用铝（Al）所制备的涂层模型中，涂层与基底之间能够保持很

好的稳定连接，也表明了此制备的涂层材料能够有效的抑制水分子的传输速率，涂层的表

面涂覆处理具有较好的疏水性能，然而也从微观角度观察到了水分子在侵入水性涂层一段

时间后，出现涂层结构的劣化现象。但由于计算时间有限，还有大量水分子未能够完全侵

入涂层，未能观察在完全达到稳定状态后的涂层结构。 

3.3. 减振涂层材料防水性能试验 

3.3.1. 测试方法 

主要测试方法参考 GB/T 1763《漆膜耐化学试剂性测定法》，采用常温耐盐水法对减

振涂层材料进行研究。通过使用分析纯氯化钠以及蒸馏水配置成 3%（重量）的氯化钠水溶

液，在室温为 25±1℃的环境下，将具有减振涂层的试验样片放入溶液中，水位保证浸没

过样片的三分之二，保持 24 小时之后将试验样品从容器中取出，用蒸馏水将盐迹洗除，再

使用滤纸吸干试验样片表面的水分，随后观察试验样片的表面是否出现剥落、起泡、生锈

和变色等现象。具体实验过程如下图 3.23-3.25 所示，图 3.23 表示试验前的样片表面，图

3.24 表示为试验样片在耐盐水试验过程中，图 3.25 表示为试验后样片。 
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图 3.23试验前样片 图 3.24样片耐盐水试验过程中 图 3.25试验后样片 

对比上图中试验前后样片的表面可看出，经过 24 小时的浸泡后，减振涂层没有出现剥

落的情况，也没有出现任何生锈的部位，但是，可以发现试样经浸泡后的位置发生了明显

的变色现象，由最开始接近无色的状态转变为了白色。此外，在涂层起泡方面，对比试验

前后，浸泡后的位置有少数地方出现了鼓起起泡，产生起泡的原因可能是涂层在长时间盐

水浸泡状态下，水可以由涂层外部渗透到涂层内部，当聚集的水达到一定程度后便形成了

水泡，出现了涂层劣化的现象。 

3.3.2. 结果与讨论 

试验结果证明，本研究中制备的减振涂层在耐盐水性能方面具备不剥落、不生锈的优

良性能，但是会出现变色以及少量起泡的现象，因此后续在实际工程等应用中以及研究过

程中，可以考虑通过搭配氧化石墨烯共同使用，防止水的渗透。变色及少量气泡的试验结

果也验证了微观角度方法中涂层结构出现劣化，白云母分子从核壳结构互穿网络中脱落现

象的有效性，通过宏观实验对微观实验达到一个定性角度的验证。 

3.4. 本章小结 

本章节主要进行涂层材料水分传输性能的研究以及进行材料防水性能试验。首先从微

观角度进行无涂层和有涂层模型的构建，然后通过 MS（Materials Studio）进行分子动力学

模拟，然后导出数据，通过数据分析法从结合能和水分子扩散系数角度进行计算分析。 

（1）从扩散系数角度分析 

无涂层模型的扩散系数 D≈6.88151 而有涂层模型的扩散系数 D≈1.96484，此可见水

分子传输在有涂层模型中受到阻碍，表明阻尼涂层可以起到部分疏水作用，同时根据扩散

系数分析拟合结果，可见在有涂层模型中，直线上升相较于无涂层模型结果中更加平缓，

上升趋势更加缓慢，也体现了有涂层模型中涂层的疏水性能更加优异。 



第三章  基于分子动力学研究的减振涂层材料防水性能研究及试验验证 

 -

30

- 

 

（2）从结合能角度分析 

首先利用两个体系中在相同 PS下的传输行为快照进行对比，能够从轨迹方面观察出，

在有涂层模型中，水分子在涂层中渗透深度变化小，同时相较于相同时间下水分子传输速

率明显的下降，同时观察有涂层模型的时间快照，可见涂层因为水分子的侵入而大量遭到

破坏。再根据结合能计算结果，有涂层模型，在水分子扩散的情况下，随着时间增加，涂

层与基底之间的相互作用力趋向于稳定性。 

（3）防水性能试验结果讨论 

试验结果证明，制备的减振涂层在耐盐水性能方面具备不剥落、不生锈的优良性能，

但是会出现变色以及少量起泡的现象，变色及少量气泡的试验结果也验证了微观角度方法

中涂层结构出现劣化，白云母分子从核壳结构互穿网络中脱落现象的有效性，通过宏观实

验对微观实验达到一个定性角度的验证。 
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第四章 总结与展望 

4.1. 总结 

本文对减振涂层材料进行制备，同时完成无涂层模型和有涂层模型的构建，通过 MS

（Material Studio）对无涂层模型和有涂层模型进行防水性能的仿真模拟以及涂层材料稳定

性的研究，且完成了宏观角度下涂层耐盐水的测试实验，本文具体完成工作如下： 

（1）对航空管道涂层材料的制备方法进行讨论与分析，同时对试验材料、试验仪器、

对涂层材料样品进行试验制备过程结果进行论述。 

（2）采用聚氨酯（PU）、聚甲基丙烯酸乙酯（PEMA）、白云母（Muscovite）和航空

用铝（Al）进行无涂层和有涂层模型的构建过程和模型优化。 

（3）进行了涂层材料耐盐水试验测试，以及实验结果进行讨论分析，为后续工作提供

有效的参考。 

（4）通过 MS（Materials Studio）软件利用聚氨酯（PU）、聚甲基丙烯酸乙酯（PEMA）、

白云母（Muscovite）和航空用铝（Al）所制备完成了无涂层模型以及有涂层模型的构建，

并基于分子动力学模拟方法对模型进行仿真计算。然后结合水分扩散系数以及材料结合能

两种微观指标，结合软件 Origin 进对计算结果进行定量分析，进行了涂层材料防水性能的

研究以及涂层—基底之间稳定性的研究，达到了从微观角度模拟水性阻尼涂层在水分子入

侵后出现涂层结构劣化的现象。 

4.2. 展望 

本文工作主要利用 MS 软件进行仿真计算，但由于工作计算机的局限性，计算数据的

庞大以及时间长等问题，本文主要对涂层模拟进行了 100PS 计算得出了初步结果，因此希

望后续能够对模型进行更大数据的计算，进行研究。同时在本文讨论初期，还有一个理想

模型为在现有涂层模型的结构上增加一层氧化石墨烯的防水膜，来进行更进一步通过材料

优化的方式提升涂层的疏水性。 
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