
极端冲击下激波诱导附加电场加速金属/气体界面的经验模型

张嘉炜 黄生洪 

Acceleration Evaluation Model of Metal/Gas Interface by Extra Electric Field Induced by Shock under Extreme
Impacting Conditions
ZHANG Jiawei, HUANG Shenghong

引用本文:
张嘉炜, 黄生洪. 极端冲击下激波诱导附加电场加速金属/气体界面的经验模型[J]. 高压物理学报, 2019, 33(1):012301. DOI:
10.11858/gywlxb.20180607
ZHANG Jiawei, HUANG Shenghong. Acceleration Evaluation Model of Metal/Gas Interface by Extra Electric Field Induced by Shock
under  Extreme  Impacting  Conditions[J].  Chinese  Journal  of  High  Pressure  Physics,  2019,  33(1):012301.  DOI:
10.11858/gywlxb.20180607

在线阅读 View online: https://doi.org/10.11858/gywlxb.20180607

您可能感兴趣的其他文章

Articles you may be interested in

激波两次冲击下重气柱Richtmyer-Meshkov不稳定性的粒子图像测速研究

A Particle Image Velocimetry Study of Richtmyer-Meshkov Instability in a Twice-Shocked Heavy Gas Cylinder

高压物理学报. 2016, 30(6): 463   https://doi.org/10.11858/gywlxb.2016.06.005

激波冲击V形界面的RM不稳定性实验研究

Experimental Investigation on Richtmyer-Meshkov Instability of a "V" Shaped Interface Subjected to Shock Wave

高压物理学报. 2017, 31(6): 718   https://doi.org/10.11858/gywlxb.2017.06.006

多模态RM不稳定性对初始扰动条件的依赖性分析

Analysis of Dependence of Multi-Mode Richtmyer-Meshkov Instability on Initial Conditions

高压物理学报. 2016, 30(5): 380   https://doi.org/10.11858/gywlxb.2016.05.006

双椭圆界面Richtmyer-Meshkov流动中的相互干扰效应

Interaction Effect of Two Ellipse Richtmyer-Meshkov Flows

高压物理学报. 2015, 29(3): 191   https://doi.org/10.11858/gywlxb.2015.03.005

极端条件下液体结构和物性的实验研究进展

Latest Developments in Experimental Research on Structural andPhysical Properties of Liquids under Extreme Conditions

高压物理学报. 2016, 30(1): 7   https://doi.org/10.11858/gywlxb.2016.01.002

http://www.gywlxb.cn/
http://www.gywlxb.cn/
http://www.aquaticjournal.com/article/doi/10.11858/gywlxb.20180607
http://www.aquaticjournal.com/article/doi/10.11858/gywlxb.2016.06.005
http://www.aquaticjournal.com/article/doi/10.11858/gywlxb.2017.06.006
http://www.aquaticjournal.com/article/doi/10.11858/gywlxb.2016.05.006
http://www.aquaticjournal.com/article/doi/10.11858/gywlxb.2015.03.005
http://www.aquaticjournal.com/article/doi/10.11858/gywlxb.2016.01.002


 

DOI: 10.11858/gywlxb.20180607

极端冲击下激波诱导附加电场加速
金属/气体界面的经验模型

张嘉炜，黄生洪
（中国科学技术大学近代力学系材料力学行为和设计重点实验室，安徽 合肥　230026）

摘要：采用基于电子力场势函数的分子动力学方法，模拟了极端冲击压缩（22.50～78.75 km/s）

下 Li/H2 界面的演化过程。计算结果表明，在极端冲击压缩条件下，激波压缩导致物质电离，由

于电子和离子的扩散差异，激波附近出现电荷分离区，进而诱导出现附加电场。通过沿激波传

播方向进行一维电荷统计和理论分析，发现在激波强度一定的情况下，随着激波的运动，电荷分

离区的强度和宽度在整个过程中基本保持恒定，与激波强度正相关；进一步对电荷分布进行积

分，得到由电荷分离引起的附加电场沿冲击波传播方向的变化。统计分析了附加电场影响下金

属 /气体界面附近金属侧物质产生的加速度随时间的变化，发现附加加速过程呈脉冲形态，满足

Rayleigh 模型。通过计算拟合，得到该模型的关键参数与初始冲击加载速度的关系，最终获得

电离诱导附加电场引起界面金属侧物质附加加速度的经验计算公式。

关键词：极端条件；电荷分离；Richtmyer-Meshkov 不稳定性；加速度；电场；分子动力学
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当冲击波通过两种不同物质的界面时，界面扰动在冲击加载作用下会增长演化，即 Richtmyer-
Meshkov（RM）不稳定性 [1]。RM 不稳定性是目前惯性约束核聚变研究的关键基础问题，其挑战主要来

源于极端热动力学条件（压力远大于 100 GPa，温度远高于 104 K） [2-3]。目前，尚未发现针对极端条件的

新 RM 不稳定性理论模型，进行相关实验需要高昂的费用，并且数据测量极为困难，所获数据十分有限。

数值模拟方面，对于温稠密物质及高密度等离子体，常规的流体动力学模拟缺少有效的模型和输

运参数。不过，从原子尺度，采用分子动力学的建模和模拟方法正成为一种有效的技术手段。这类方

法从描述原子或核子的基本相互作用势出发，不要求预设任何宏观模型、本构关系、宏观输运系数等，

通过计算大量原子或核子的运动，直接模拟各种能量密度范围内的物质运动，可以涉及非平衡态、非连

续效应、多组分/多相效应、电离以及与材料混合相关的随机反应等各种复杂物理机制。目前，在极端

热力学条件下材料混合问题的理论研究中已经普遍采用分子动力学方法进行计算[4-8]，特别是基于量子

力学方程的第一性原理分子动力学方法（First Principles Molecular Dynamics，FPMD）[9-19]，且正有计划地

发展大规模分子动力学程序[4]。然而，利用经典势函数的分子动力学模拟受到势函数的限制，一般只能

模拟常规条件下或非电离状态下的 RM 不稳定性；基于密度泛函理论的 QMD（Quantum Molecular
Dynamics）方法可以计算极端条件下的物性参数和状态方程，但是由于计算量巨大，无法直接模拟

RM 不稳定过程。Su 等[20-21]提出将单电子显式处理成波包（Wave Packet，有位置，大小可变）的模型，从

而发展出一种新的具有第一性原理特质的分子动力学方法—电子力场（Electron Force Field，eFF）分
子动力学。近年来，该方法得到不断发展，已经具备处理 106 量级离子和电子及长时间尺度的能力[22]。

*   收稿日期： 2018-07-31；修回日期：2018-09-04
     基金项目： 国家自然科学基金 (U1530125)；科学挑战专题 (TZ2016001)
     作者简介： 张嘉炜 (1994－)，男，硕士研究生，主要从事界面不稳定性分子动力学研究.

E-mail: jwzhang9@mail.ustc.edu.cn
     通信作者： 黄生洪 (1974－)，男，博士，副教授，主要从事极端冲击动力学研究. E-mail: hshnpu@ustc.edu.cn

第 33 卷    第 1 期 高      压      物      理      学      报 Vol. 33, No. 1
2019 年 2 月 CHINESE  JOURNAL  OF  HIGH  PRESSURE  PHYSICS Feb. , 2019

012301-1

mailto:jwzhang9@mail.ustc.edu.cn
mailto:hshnpu@ustc.edu.cn


近期本研究团队利用该方法[23-24]，从微观角度开展了不同热动力学条件下（3～30 km/s 高速冲击加

载）金属锂和气态氢材料混合的分子动力学数值模拟，结果发现极端加载条件下 RM 不稳定性的演化

呈现新的特征，即振幅增长的线性段加长以及非线性段振幅增长速度高于无电离效应工况，这一结果

得到了 Nova 实验结果 [25-26]的印证。其机理在于：极端条件下激波压缩导致物质电离，由于电子和离子

扩散存在差异，电子将扩散到激波之前，形成电荷分离区，进而诱导产生附加电场，由附加电场引起的

界面物质附加加速度会显著影响界面演化。为深入理解极端条件下 RM 不稳定性的演化特征，特别是

附加电场对界面物质的加速效应，本研究继续采用 eFF MD 方法，模拟强激波作用下电荷分离情况，对

电荷沿激波和界面运动方向的分布进行统计分析，得到电荷分离区强度和宽度随激波强度变化的规

律，并进一步获得附加电场影响下界面附近金属侧物质产生的加速度，通过拟合，获得附加电场引起的

界面附加加速度的计算模型。

1    方法与模型

1.1    MD 方法

MD 方法的本质是通过牛顿第二定律求解每个原子（或分子）位置、速度、受力等基本物理量随时

间的变化，其控制方程为
 

Fi = −∇iU = −
(
∂

∂xi
i+

∂

∂yi
j+

∂

∂zi
k
)
U (1)

U式中：i 代表粒子编号；Fi 为系统中其他粒子施加在粒子 i 上的力的总和，可以由粒子间的势函数 求梯

度得到。势函数的表达形式为
 

U = U (r1, r2, · · ·, ri, · · ·, rn) (2)

式中：ri 为第 i 个原子的坐标。获得施加在粒子 i 上的力之后，它相应的加速度 ai、速度 vi 以及位置都可

以由下列力学式计算得到
 

Fi = miai

vi = v0
i + ait

ri = r0
i + v0

i t+
1
2

ait2

(3)

式中：mi 为粒子质量，t 为时间。物质其他相关的物理量，如体积、温度、压力等，均可以通过数值统计

方法得到。

1.2    电子力场势函数

在目前的研究中，包含电子力场势函数的模型将原子核处理成点电荷 [20-21]，而将电子处理成满足

高斯分布的波包。整个系统的能量是由原子核位置 R、电子位置 r 和相对距离 s 构成的函数，表达形式

如下
 

U (R,r, s) = ENN (R)+ENe (R,r, s)+Eee (r, s)+EKE (r, s)+Epauli (↑↓, s) (4)
 

ENN =
1

4πε0

∑
i< j

ZiZ j

Ri j
(5)

 

ENe = −
1

4πε0

∑
i, j

Zi

Ri j
erf

 √2Ri j

s j

 (6)

 

Eee =
1

4πε0

∑
i< j

1
ri j

erf

 √
2ri j√

si
2+ s j

2

 (7)

 

EKE =
h2

mε

∑
i

3
2si

2
(8)
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Epauli =
∑
σi=σ j

E(↑↓)i j+
∑
σi,σ j

E(↑↓)i j (9)

ε0 σ Z Ri j ri j

式中：ENN 表示原子核之间的库仑作用力，ENe 表示原子核与电子之间的库仑力，Eee 表示电子之间的库

仑力，这 3 项能量与经典分子动力学下的相一致；EKE 表示电子的动能，Epauli 表示 Pauli 排斥能，这两项

能量反映了量子影响； 和 是经典 Lennard-Jones 势函数下的参量； 表示原子核的带电量； 和 表示

相互作用的距离；mε 为电子质量，h 为普朗克常数。单个电子被处理成满足高斯分布的波包，因而波包

的位置 x 和大小 s 会随时间变化。按照运动和静止体系，其波函数形式为
 

ψ (r) ∝ exp
[
−
(

1
s2
− 2Ps

s
i
h

)
(r− x)2

]
exp

( i
h

Px · r
)

(10)

式中：Px 和 Ps 分别表示高斯波包的平动动量和径向伸缩动量。将（10）式代入时间相关的薛定谔方程，

得到简化 Hamiltonian 的运动方程
 

ẋ =
dx
dt
=

Px

me
(11)

 

Ṗx =
dPx

dt
= −∂V

∂x
(12)

 

ṡ =
ds
dt
=

4
3

Ps

me
(13)

 

Ṗs =
dPs

dt
= −∂V

∂s
(14)

式中：me 为电子质量，V 为系统势能。这些方程说明电子的位置和大小遵循经典分子动力学，并且独立

地随时间变化。因此，eFF 方法可以用来模拟长时间、大空间尺度各种极端条件下材料的非绝热动力

学过程。

1.3    计算模型

如图 1 所示，计算模型的大小为 123.760 nm×3.536 nm×1.768 nm (x×y×z)，由金属 Li 和气体 H2 组

成。Li 和 H2 之间的界面为光滑平面，无初始扰动。于是，冲击压缩过程可近似成一维流动。e−表示电

子，±1 代表电子的自旋方向。

界面冲击激波首先由 Li 区域右侧刚性壁模拟活塞向−x 方向以恒速 vp 冲击压缩产生。当它经过界

面位置时，会形成向左的透射激波和向右的反射激波，电荷分离将在此冲击压缩过程中产生。

2    结果与讨论

2.1    电荷分离

为了清晰地看到电荷分离情况，选取初始压缩速度 vp=22.50 km/s 的工况，如图 2（a）所示。可见，强

88.4 nm 35.36 nm

(1.768 nm in z direction)

3
.5

3
6
 n

m

y

x

z

l s e−(±1)

H+

Li3+, l s e−(±1)
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2s e−(−1)

vp

P
is

to
n

图 1    计算模型

Fig. 1    Computational model
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激波冲击运动过程中，激波压缩产生的高温导致

电离，电离出自由电子和离子。由于激波压缩区

的密度高，电子和离子浓度均高于激波未到达

区。根据等离子体动力学，电子和离子将向低浓

度区域扩散。由于电子质量极小，碰撞截面小，

其扩散速度极高，且未电离原子对其扩散阻力

小，因此电子很快跨越激波，扩散到激波未到达

区；而离子与原子的质量基本相同，且碰撞截面

大，扩散速度低，受其他原子碰撞后扩散阻力大，

无法跨越激波。因此，在激波附近必然出现电子-
离子分离区。一旦出现电子-离子分离区，等离子

体的空间局部中性电场将不复存在，而随着空间

电荷的分布出现局部附加电场。附加电场的建

立将阻止电子进一步向低电荷密度区扩散，直至

达到动态平衡为止，最终形成如图 2（a）所示的台

阶状电荷分布状态。

图 2（b）进一步显示了电荷密度随时间的变

化。可见，电荷分离现象伴随整个激波压缩过

程，且随着激波向前运动而移动。这是因为运动

激波不断压缩导致其所经过区域物质电离，电子

和离子不断扩散，建立附加电场，并形成新的扩

散平衡。可以确定，电荷分离区将伴随运动激

波，以相同的速度运动。

2.2    电荷分离区的强度与宽度

根据图 2 所描述的电荷一维分布曲线，构建

了如图 3（ a）所示的一维电荷分布模型。它由

3 部分构成：区域 I1 电荷量为负，表示电子分布区

域；区域 I3 电荷量为正，表示离子区域；中间的区

域 I2 是从负（电子区域）到正（离子区域）的过渡

区，可近似地看成线性分布，它随着激波不断向

激波运动方向（x 负方向）移动。

过渡区宽度定义为电荷分离区的宽度，过渡

区两端的电荷密度差（q3−q1）定义为电荷分离区

−100 −80 −60 −40 −20 0

−10

0

10

20

q
/(

10
8  

C
·m

−3
)

x/nm

2.75 ps
Smooth

Shock(a)

q
/(

10
8  

C
·m

−3
)

−100 −80 −60 −40 −20 0
−8

−4

0

4

8 Shock

x/nm

2.75 ps
3.00 ps
3.25 ps
3.50 ps

(b)

图 2    vp=22.50 km/s 时电荷密度分布一维统计及其随时间的变化

Fig. 2    1D statistic of charge density distribution for vp=22.50 km/s case and its patterns at different moments
 

(b) Timehistory of the width of the electron-ion separation zone

(c) Timehistory of the intensity of the electron-ion separation zone 

(a) 1D model
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图 3    电荷密度分布一维模型以及电荷分离区宽度和

强度的时间历程 (vp=22.50 km/s)

Fig. 3    1D model of charge density distribution and time
histories of the width and intensity of the electron-ion

separation zone for vp =22.50 km/s
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的强度。图 3（b）和图 3（c）分别显示 vp=22.50 km/s 的工况下电荷分离区宽度和强度随时间变化的曲

线。可以看出，这两个新定义的量在激波运动过程中基本保持恒定，宽度维持在 4.65 nm 左右，强度在 4.55×
108 C/m3 附近波动。这是由于：分离区诱导的附加电场抑制了电子和离子的进一步扩散，达到一种局部

平衡状态。而扩散动力来自于电离强度，当压缩激波强度一定时，其波后温度和压力一定，电离强度趋

于恒定，则扩散动力恒定，因而分离区的强度和宽度必然趋于恒定。

表 1 进一步统计了其他加载速度下电荷分

离区的强度和宽度数据。可见，随着冲击速度的

增加，电荷分离区的宽度和强度持续增加。这是

因为随着冲击速度的增加，激波压缩强度增加，

电离强度增加，分离区宽度和强度自然相应增

加。不过从增加的程度来看，宽度增加程度较

小，而强度增加程度较高，且均呈现非线性增加

特征。

2.3    附加电场对界面附近金属物质的附加加速度模型

2.3.1    附加电场和附加加速度

如前所述，在极端加载条件下，电荷分离会

诱导附加电场的产生。本研究根据模拟结果构

建了如图 3（a）所示的一维电荷分布模型。为验

证该模型的合理性，对模型进行电势积分获得一

维分布的电场，如图 4 中红实线所示。

由于电荷分离，激波前后的物质不再呈中性

状态，而是分别带部分负电和正电。在附加电场

中必然产生加速度，其计算表达式如下
 

a =
ρqE
ρm

(15)

式中：E 为附加电场强度，ρq 和 ρm 分别为单位体

积下的物质带电量和物质密度，可通过分子动力

学模拟结果的统计得到。

同时根据积分获得的一维分布的电场，计算

各处带电物质获得的一维加速度分布，如图 4 中蓝色实线所示。图 4 还给出了根据 eFF MD 模拟结果

一维统计获得的电场分布（红色虚线）和物质加速度分布（蓝色虚线），可见二者基本吻合。说明本研究

建立的一维电荷分布模型基本合理。

2.3.2    金属 /气体界面附近金属物质的加速度模型

由于 RM 不稳定性的主要演化特征表现为界面物质扰动的振幅增长及物质混合，因此在极端条件

下，激波诱导电荷分离导致附加电场的产生，进而引起界面物质的附加加速效应，可能显著影响界面演

化。为深入理解极端条件下 RM 不稳定性的演化特征，特别是附加电场对界面物质的加速效应，对金

属/气体界面附近金属侧物质（Li 和 H2 物质的量之比 0.6～0.9，厚度在 0～2.0 nm区间）的加速度进行跟

踪统计（以激波到达界面位置为统计起点），获得了不同冲击加载速度 vp 下界面附近金属物质的附加加

速度随时间变化曲线，如图 5 所示。图 5 中虚线为根据 eFF MD 模拟结果统计分析获得，由于电子和离

子的动态运动效应，统计值有一定涨幅落差，因此虚线呈现一定的振荡特征。对结果采用 Rayleigh 模

型（（16）式）进行拟合，如图 5 中红实线所示。综合来看，可以获得以下几点认识。

（1）界面附近金属物质获得的加速度呈脉冲形式。当激波刚到达界面位置时，电荷分离区跨越气/固
界面，界面附近金属侧物质处于分离区中心区域，净电荷接近零；尽管此时分离区电场强度较高，但目
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图 4    一维附加电场和附加加速度 (t=2.75 ps，vp=22.50 km/s)
的 eFF MD 统计分析结果和基于 1D 电荷

密度模型的计算结果对比

Fig. 4    Comparison of 1D extra electric field and extra acceleration
of materials between results of eFF MD statistics and 1D charge

density model (t=2.75 ps of vp =22.50 km/s case)

表 1    不同冲击加载速度下分离区的宽度和强度统计

Table 1    Statistics of the width and intensity of the electron-ion
separation zone at different impact velocities

vp/(km·s–1) Width/nm Intensity/(108 C·m–3)

22.50 4.65   4.55

45.00 6.40   6.11

67.50 8.65 10.25
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标区受到的电场力较弱，加速度较低。随着激波往前推进，电荷分离区亦往前推进，分离区的电荷扩散

处于动态平衡，目标区的净电荷逐渐偏正，并迅速向峰值增加；此时目标区受到的电场力开始增强，加

速度迅速向峰值挺近，形成脉冲尖峰。随后，由于激波速度大于界面运动速度，随着激波继续向前推

进，电荷分离区逐渐远离界面；此时目标区还带有较强的正电荷，但该区电场强度迅速衰减，对应的加

速度也迅速衰减，形成完整的加速脉冲效应。

（2）随着冲击加载速度的增加（从 22.50 km/s增加至 78.75 km/s），目标区域的峰值加速度迅速提高

（从 1.7×1017 m/s2 增加至 1.2×1018 m/s2），同时脉冲持续时间逐渐减小（从 1.5 ps 降至 1.0 ps）。这是因为随

着冲击加载速度的提高，压缩程度增强，电离强度增加，电荷分离区强度相应提高，导致峰值加速度提

升；但同时激波运动速度加快，激波跨越界面的时间相应缩短，脉冲持续时间自然有所降低。

（3）需要指出的是，曲线后期呈现较大幅度的振荡，这是因为激波到达左侧边界发生了 Re-shock 现

象，Re-shock 导致电荷分离呈现较大幅度的振荡。不过这一过程不是本研究关注内容，在此不作讨论。

本研究拟合所采用的模型公式为
 

a (t) = amaxe1/2 t
τrise

exp
(
− t2

2τrise

)
(16)
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图 5    不同冲击加载速度 vp 下界面金属侧物质附加加速度的变化历程

Fig. 5    Acceleration time histories of material located at the metal side of the interface at different vp
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式中：amax 和 τrise 分别代表加速度峰值和上升时

间，拟合参数如表 2 所示，拟合曲线如图 6 所示。

从图 6 中可以明显看出 amax 和 τrise 分别随初

始加载速度呈指数上升和指数下降趋势。这反

映了拟合模型的合理性，即峰值加速度及脉冲上

升时间与冲击强度的非线性关系。进一步对两

个参数进行拟合，得到如下表达式
 

amax = 6.233 20×1016× e0.037 44vp (17)
 

τrise = 0.773 69× e−0.020 35vp (18)

将（17）式和（18）式代入 (16) 式，可以获得界面附近金属侧物质受到激波压缩电离诱导形成附加电

场的加速度经验公式
 

a
(
t,vp

)
= 6.233 20×1016× e0.037 44vp+0.5× t

0.773 69× e−0.020 35vp
× exp

(
− t2

1.547 38× e−0.020 35vp

)
(19)

这是在本计算模型条件下冲击加载速度在 20～80 km/s 范围内激波压缩电离诱导附加电场引起的

界面金属侧物质附加加速度的经验模型，揭示了极端加载条件下物质电离引起的附加电场对界面物质

运动影响的基本特征。从积分效应来看，虽然其脉冲时间在皮秒量级，但所导致的界面物质的附加速

度增量可达百千米每秒量级，显然不可忽视。当然，这只是界面物质加速的一方面，其他作用力耦合

后，最终效应取决于综合效果。

3    结　论

采用基于电子力场势函数的分子动力学方法，模拟了极端加载条件下金属/气体 (Li/H2) 平滑界面

运动过程，对激波压缩电离过程及电荷扩散在激波附近诱导的电荷分离效应进行了理论分析和结果统

计，发现了电荷分离诱导附加电场及其对界面物质加速作用的现象，进一步开展了理论建模和经验拟

合分析，获得了电离引起界面附近金属侧物质附加加速度的经验模型，主要获得如下结论：

（1）极端冲击加载下，激波诱导附加电场的基本机理是，极端冲击使材料电离出较轻的电子和较重

的离子，电子和离子的扩散差异导致在激波附近形成电荷分离区并达到动态扩散平衡，诱导出附加电场；

（2）统计分析发现，电荷分离区的宽度和强度在激波运动过程中基本保持稳定，它们仅与初始冲击

加载速度相关，即与激波强度相关，呈非线性关系；

（3）由附加电场引起的界面物质的附加加速效应可能显著影响界面演化，统计分析发现，界面处金

属侧的加速度满足 Rayleigh 模型，呈脉冲形态，揭示了极端加载条件下物质电离引起的附加电场对界

面物质运动影响的基本特征，从积分效应来看，虽然其脉冲时间在皮秒量级，但其影响却不可忽视。
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图 6    Rayleigh 模型的 amax 和 τrise 与 vp 的拟合关系

Fig. 6    Fitted correlations of amax and τrise with vp in Rayleigh model
 

表 2    不同加载速度下 Rayleigh 模型的拟合参数

Table 2    The fitted parameters of Rayleigh model at different vp

vp/(km·s–1) amax/(1017 m·s–2) τrise/ps

22.50   1.7 0.50

33.75   1.9 0.38

45.00   3.5 0.30

56.25   5.3 0.24

67.50   7.5 0.20

78.75 12.0 0.17
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需要指出的是，本研究结果基于微观分子动力学模拟，其尺度在百纳米量级，相关结论尽管揭示了

内在机理，但在一定程度上还受尺度效应的限制。后续工作将进一步加大模拟尺度并开展理论建模，

进而推广到宏观尺度范围，使之更贴合工程实际工况。
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Acceleration Evaluation Model of Metal/Gas Interface by Extra Electric Field
Induced by Shock under Extreme Impacting Conditions

ZHANG Jiawei, HUANG Shenghong

（CAS Key Laboratory of Mechanical Behavior and Design of Materials, Department of Modern Mechanics,

University of Science and Technology of China, Hefei 230026, China）

Abstract:   The  evolution  processes  of  metal/gas  (Li/H2)  interface  at  extreme  impacting  conditions
(22.50–78.75  km/s)  were  numerically  studied  by  molecular  dynamics  (MD)  method  incorporated  with  the
electron force field (eFF) model. It was found that the strong shock compression leads to ionization and the
electron/ion separation is  produced due to  different  diffusivities  of  ions  and electrons.  Then a  strong extra
electric field was established adjacent to shock font. Through 1D statistic along shock propagating direction
from MD results and theoretical analysis, it was found that the electron/ion separation is moving with shock
and the intensity and width of electron/ion separation zone are kept to be constant during shock propagating
process and determined by shock strength. Further integrating the extra electric field and extra acceleration
of metal material adjacent to the interface, the time histories of material acceleration were obtained. It  was
found  that  the  extra  material  acceleration  curves  were  in  accordance  with  Rayleigh  model.  The  key
parameters  were  fitted  based  on  computation  results.  Finally,  an  empirical  extra  acceleration  evaluation
model of metal material on Li/H2 interface under impact velocity range of 20–80 km/s was established.
Keywords:  extreme condition；electron/ion separation；Richtmyer-Meshkov instability；acceleration；
electric field；molecular dynamics
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