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强度计算：最新进展—多尺度强度分析方法在生物材料中的

应用

1 强度计算：多尺度分析在生物材料中的应用

1.1 引言

1.1.1 1 生物材料强度计算的重要性

生物材料的强度计算是生物医学工程和材料科学中的关键领域，它涉及到

理解生物材料在不同条件下的力学行为，从而设计和开发更安全、更有效的生

物医学设备和植入物。生物材料，如骨骼、软骨、肌肉和血管，具有复杂的微

观和宏观结构，这些结构对材料的力学性能有显著影响。因此，准确预测生物

材料的强度不仅需要考虑材料的宏观特性，还需要深入理解其微观结构和组成。

1.1.2 2 多尺度分析方法的简介

多尺度分析方法是一种综合考虑材料在不同尺度上特性的分析技术。在生

物材料强度计算中，多尺度分析能够从原子、分子、细胞、组织到整体结构的

多个层次上模拟材料的力学行为。这种方法通过将微观尺度的特性与宏观尺度

的性能联系起来，提供了更全面的材料性能理解，有助于优化生物材料的设计

和应用。

1.2 多尺度分析在生物材料强度计算中的应用

1.2.1 1 微观尺度：原子和分子层面

在原子和分子层面，多尺度分析通常使用分子动力学（MD）模拟来预测材

料的力学性能。MD 模拟可以详细地模拟原子间的相互作用，从而预测材料在

微观尺度上的强度和变形行为。

1.2.1.1 示例代码：使用 LAMMPS 进行分子动力学模拟

#导入 LAMMPS 库
import lammps

#创建 LAMMPS 实例

lmp = lammps.lammps()
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#设置模拟参数

lmp.command("units metal")
lmp.command("atom_style atomic")
lmp.command("boundary p p p")

#读取数据文件

lmp.command("read_data data.lammps")

#设置力场

lmp.command("pair_style lj/cut 10.0")
lmp.command("pair_coeff * * lj.data")

#进行能量最小化

lmp.command("minimize 1.0e-6 1.0e-9 1000 10000")

#进行动力学模拟

lmp.command("fix 1 all nve")
lmp.command("run 1000")

#输出结果

lmp.command("dump 1 all custom 1000 dump.lammps id type x y z")
lmp.command("dump_modify 1 sort id")

1.2.2 2 宏观尺度：组织和整体结构层面

在宏观尺度上，多尺度分析通常采用有限元分析（FEA）来模拟生物材料的

力学行为。FEA 可以处理复杂的几何形状和边界条件，是预测生物材料在整体

结构上的强度和变形的重要工具。

1.2.2.1 示例代码：使用 Python 的 FEniCS 库进行有限元分析

from fenics import *

#创建网格

mesh = UnitCubeMesh(10, 10, 10)

#定义函数空间

V = VectorFunctionSpace(mesh, 'Lagrange', 1)

#定义边界条件

def boundary(x, on_boundary):
return on_boundary

bc = DirichletBC(V, Constant((0, 0, 0)), boundary)
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#定义变分问题

u = TrialFunction(V)
v = TestFunction(V)
f = Constant((0, 0, -10))
a = inner(nabla_grad(u), nabla_grad(v))*dx
L = inner(f, v)*dx

#求解变分问题

u = Function(V)
solve(a == L, u, bc)

#输出结果

file = File("displacement.pvd")
file << u

1.2.3 3 多尺度模型的构建

构建多尺度模型的关键在于将微观尺度的模拟结果与宏观尺度的分析相结

合。这通常通过以下步骤实现：

1.微观尺度模拟：使用 MD 或其他微观模拟技术预测材料的微观力

学性能。

2.参数提取：从微观模拟结果中提取宏观模型所需的参数，如弹性

模量和泊松比。

3.宏观尺度分析：使用 FEA 或其他宏观分析技术，结合从微观尺度

提取的参数，预测材料在宏观尺度上的力学行为。

1.2.3.1 示例代码：从微观模拟结果提取宏观参数

#假设从 MD 模拟中获得了原子间力的统计数据

atomic_forces = [1.2, 1.3, 1.4, 1.5, 1.6]

#计算平均力，作为宏观弹性模量的估计

average_force = sum(atomic_forces) / len(atomic_forces)

#将平均力转换为宏观弹性模量

macro_elastic_modulus = average_force * 1e-6 #假设转换因子为 1e-6

#输出宏观弹性模量

print(f"Macro Elastic Modulus: {macro_elastic_modulus}")
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1.3 结论

多尺度分析方法在生物材料强度计算中的应用，为生物医学工程和材料科

学提供了强大的工具。通过结合微观和宏观尺度的分析，可以更准确地预测生

物材料的力学性能，从而指导生物材料的设计和优化，为生物医学设备的开发

提供科学依据。随着计算技术的不断进步，多尺度分析在生物材料领域的应用

将更加广泛和深入。

请注意，上述代码示例是简化的示例，实际应用中可能需要更复杂的模型

和更详细的参数设置。此外，数据样例和转换因子的选择应基于具体的材料特

性和实验数据。

2 多尺度分析的基本原理

2.1 1 微观尺度的力学特性

在生物材料的强度计算中，微观尺度的分析至关重要，因为它揭示了材料

的微观结构如何影响其宏观性能。生物材料，如骨骼、牙齿或软组织，其微观

结构复杂，包含多种不同的组成成分，如矿物质、胶原蛋白纤维和水。这些成

分的排列和相互作用决定了材料的力学特性。

2.1.1 微观力学模型

微观力学模型通常采用有限元分析（FEA）来模拟生物材料的微观结构。例

如，骨骼的微观结构可以通过模拟骨小梁的排列和矿物质的分布来分析。这种

模型可以预测在不同载荷条件下的应力和应变分布，从而评估材料的强度和韧

性。

2.1.1.1 示例代码：使用 Python 和 FEniCS 进行微观结构的有限元分析

#导入必要的库

from dolfin import *

#创建网格和定义函数空间

mesh = UnitCubeMesh(16, 16, 16)
V = VectorFunctionSpace(mesh, 'Lagrange', 1)

#定义边界条件

def boundary(x, on_boundary):
return on_boundary

bc = DirichletBC(V, Constant((0, 0, 0)), boundary)
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#定义应变和应力

def epsilon(u):
return 0.5*(nabla_grad(u) + nabla_grad(u).T)

def sigma(u):
return 2.0*mu*epsilon(u) + lmbda*tr(epsilon(u))*Identity(len(u))

#定义材料参数

mu = Constant(1.0)
lmbda = Constant(1.0)

#定义外力

f = Constant((0, 0, -1.0))

#定义变分问题

u = TrialFunction(V)
v = TestFunction(V)
a = inner(sigma(u), epsilon(v))*dx
L = inner(f, v)*ds

#求解问题

u = Function(V)
solve(a == L, u, bc)

#输出结果

file = File("displacement.pvd")
file << u

这段代码使用了 FEniCS 库，这是一个用于求解偏微分方程的高级数值求解

器。它创建了一个单位立方体网格，定义了边界条件，以及应变和应力的关系，

然后求解了在外力作用下的位移问题。

2.2 2 宏观尺度的力学行为

宏观尺度的分析关注的是生物材料的整体性能，如强度、刚度和韧性。这

些性能通常通过实验测试获得，如压缩、拉伸和弯曲测试。宏观分析还涉及材

料的几何形状和尺寸，以及它们如何影响材料的力学响应。

2.2.1 宏观力学测试

例如，骨骼的宏观强度可以通过进行三点弯曲测试来评估。这种测试可以

测量骨骼在弯曲载荷下的最大应力，从而确定其断裂强度。
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2.2.1.1 数据样例：三点弯曲测试结果

样本编号 最大应力（MPa） 弹性模量（GPa）
1 120 15
2 115 14.5
3 125 15.2
这些数据样例展示了不同骨骼样本在三点弯曲测试中的最大应力和弹性模

量，反映了宏观尺度上的力学行为。

2.3 3 多尺度之间的桥梁：尺度转换

尺度转换是连接微观和宏观分析的关键。它涉及将微观尺度的力学特性

（如材料的微观结构和组成）转换为宏观尺度的力学行为（如整体强度和刚度）。

尺度转换技术包括均质化方法和统计力学方法，它们可以帮助我们理解从微观

到宏观的力学性能演变。

2.3.1 均质化方法

均质化方法是一种将复杂微观结构简化为等效均匀材料的数学技术。通过

这种方法，可以将微观尺度的材料特性转换为宏观尺度的有效弹性模量和强度。

2.3.1.1 示例代码：使用 Python 进行均质化计算

#导入必要的库

import numpy as np

#微观尺度的材料参数

E_micro = np.array([10, 12, 14]) #微观弹性模量（GPa）
v_micro = np.array([0.2, 0.25, 0.3]) #微观泊松比

#计算宏观尺度的等效弹性模量

E_macro = np.mean(E_micro)
v_macro = np.mean(v_micro)

#输出宏观尺度的材料参数

print("宏观弹性模量 (GPa):", E_macro)
print("宏观泊松比:", v_macro)

虽然这个例子非常简化，仅使用了平均值来计算宏观尺度的弹性模量和泊

松比，但在实际应用中，均质化方法会考虑更复杂的材料结构和相互作用，以

更准确地预测宏观性能。

通过上述原理和示例，我们可以看到多尺度分析在生物材料强度计算中的

重要性和应用方法。从微观结构的模拟到宏观性能的测试，再到尺度转换的数

学处理，多尺度分析为全面理解生物材料的力学行为提供了强大的工具。
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3 生物材料的多尺度建模

3.1 1 分子动力学模拟

分子动力学模拟（Molecular Dynamics Simulation, MD）是一种计算方法，

用于模拟生物材料在原子或分子尺度上的动态行为。通过求解牛顿运动方程，

MD 模拟可以预测分子的运动轨迹，从而分析材料的力学性质、结构稳定性以

及分子间的相互作用。

3.1.1 原理

MD 模拟基于牛顿第二定律，即力等于质量乘以加速度。在模拟中，每个

原子或分子被视为一个粒子，其运动由相互作用力决定。这些力包括原子间的

吸引力和排斥力，以及化学键、角和二面角的力。MD 模拟通过迭代计算这些

力，更新粒子的位置和速度，从而模拟出材料的动态过程。

3.1.2 内容

MD 模拟可以用于研究生物材料的微观结构和力学性能，如蛋白质的折叠、

DNA 的双螺旋结构、以及细胞膜的流动性等。通过 MD 模拟，可以探索生物材

料在不同条件下的行为，如温度、压力和 pH 值的变化。

3.1.2.1 示例代码

使用 LAMMPS 软件进行简单的 MD 模拟，以下是一个模拟水分子的示例：

# LAMMPS input script for water molecule simulation

units real
atom_style molecular

# Define the box size
boundary p p p
box 0 10 0 10 0 10

# Define the atom types and masses
atom_modify map array
mass 1 1.00794
mass 2 15.9994

# Define the molecule type
group water type 1
group oxygen type 2
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# Define the interaction potentials
pair_style lj/cut 10.0
pair_coeff 1 1 0.1522 3.156
pair_coeff 1 2 0.622 3.156
pair_coeff 2 2 0.11004 1.1055

# Define the bonds
bond_style harmonic
bond_coeff 1 450.0 0.9572

# Define the angles
angle_style harmonic
angle_coeff 1 109.47 1.0

# Define the dihedrals
dihedral_style opls
dihedral_coeff 1 0.0 0.0 0.0 0.0

# Define the initial positions
read_data water.data

# Define the simulation parameters
timestep 0.001
thermo_style custom step temp press
thermo 100

# Define the simulation steps
run 10000

3.1.3 数据样例

数据文件 water.data可能包含以下内容：

# Water molecule data file

2 atoms
1 bonds
1 angles
0 dihedrals

# Atoms
1 1 1 0.0 0.0 0.0
2 2 1 0.9572 0.0 0.0

# Bonds
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1 1 1 2

# Angles
1 1 1 2 1

3.2 2 有限元分析

有限元分析（Finite Element Analysis, FEA）是一种数值方法，用于解决复杂

的工程和物理问题。在生物材料领域，FEA 可以用于模拟材料在宏观尺度上的

力学行为，如应力、应变和位移。

3.2.1 原理

FEA 将复杂的几何形状分解成许多小的、简单的单元，称为有限元。每个

单元的力学行为可以用简单的数学方程描述。通过组合所有单元的方程，可以

得到整个系统的力学行为。FEA 可以处理线性和非线性问题，以及静态和动态

分析。

3.2.2 内容

在生物材料中，FEA 可以用于研究骨骼、软组织、血管和器官的力学性能。

通过 FEA，可以预测生物材料在不同载荷下的响应，如压缩、拉伸和剪切。

3.2.2.1 示例代码

使用 ABAQUS 进行简单的 FEA 模拟，以下是一个模拟骨骼压缩的示例：

# ABAQUS script for bone compression simulation

from abaqus import *
from abaqusConstants import *
from caeModules import *
from driverUtils import executeOnCaeStartup

# Create a model
model = mdb.Model(name='BoneCompression')

# Create a part
part = model.Part(name='Bone', dimensionality=THREE_D, type=DEFORMABLE_BODY)

# Define the geometry
part.WirePolyLine(points=((0, 0, 0), (10, 0, 0), (10, 10, 0), (0, 10, 0), (0, 0, 0)), mergePoints=True)

# Create a material
material = model.Material(name='BoneMaterial')



10

material.Elastic(table=((17000, 0.3),))

# Assign the material to the part
part.Section(name='BoneSection', material='BoneMaterial', thickness=None)
part.assignSection(region=part.cells[:], sectionName='BoneSection')

# Create an assembly
assembly = model.rootAssembly
assembly.Instance(name='BoneInstance', part=part, dependent=ON)

# Define boundary conditions
assembly.DisplacementBC(name='BottomFix', createStepName='Initial', region=assembly.sets['Bo
ttom'], u1=SET, u2=SET, u3=SET, ur1=SET, ur2=SET, ur3=SET)

# Define a load
assembly.ConcentratedForce(name='TopLoad', createStepName='Step-1', region=assembly.sets['T
op'], cf1=100)

# Create a job
job = mdb.Job(name='BoneCompressionJob', model='BoneCompression', description='', type=AN
ALYSIS, atTime=None, waitMinutes=0, waitHours=0, queue=None, memory=90, memoryUnits=PE
RCENTAGE, getMemoryFromAnalysis=True, explicitPrecision=SINGLE, nodalOutputPrecision=SING
LE, echoPrint=OFF, modelPrint=OFF, contactPrint=OFF, historyPrint=OFF)

# Submit the job
job.submit(consistencyChecking=OFF)

3.2.3 数据样例

ABAQUS 的数据输入通常通过 GUI 进行，但也可以通过文本文件输入。例

如，材料属性可以定义在以下文本文件中：

** Material properties for bone
*Material, name=BoneMaterial
*Elastic
17000, 0.3

3.3 3 多尺度模型的整合

多尺度模型的整合是将不同尺度的模型（如 MD 和 FEA）结合在一起，以

更全面地理解生物材料的力学行为。这种整合可以提供从原子到宏观尺度的连

续性，从而揭示生物材料的多层次力学特性。
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