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摘要:综述了橡胶热氧老化的寿命预测研究进展ꎬ重点分析了 Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ 方程与 ＷＬＦ 方程等经典理论的优化路径及其在寿

命预测中的应用ꎮ 通过回顾分子动力学模拟(ＭＤ)、蒙特卡罗模拟(ＭＣ)和人工神经网络(ＡＮＮ)等计算技术的研究成果ꎬ探讨

了这些方法在揭示橡胶热氧老化机理、预测寿命及优化参数等方面的优势与局限性ꎮ 指出目前模型存在的主要问题包括多

环境因子协同效应建模不足、复合材料界面多尺度效应未有效纳入、计算精度与效率之间的平衡挑战ꎮ 未来的研究应着重

发展光－热－湿－化学介质多场耦合模型ꎬ结合贝叶斯优化与 ＧＰＵ 加速等计算策略ꎬ推动橡胶寿命预测从经验驱动向数据驱

动的转型ꎮ
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研究方向为弹性体与橡胶材料ꎬ通讯联系人ꎬｓｋｈｕ＠ ｍａｉｌ.ｂｕｃｔ.ｅｄｕ.ｃｎꎮ

　 　 橡胶在航空航天、汽车等领域中具有重要应用ꎬ
其密封性和弹性在关键部件中至关重要ꎮ 然而ꎬ热
氧老化引发的性能退化会导致安全隐患和经济损

失ꎬ因此ꎬ对橡胶的寿命预测显得尤为重要ꎮ 热氧老

化是温度与氧气协同作用的结果ꎬ伴随分子链断裂

等化学反应及材料硬化等物理劣化ꎬ进而导致力学

性能下降ꎮ 目前ꎬ研究面临的挑战包括温度、氧气

和机械应力的非线性耦合、加速试验难以模拟真

实环境ꎬ以及填料或复合材料异质性增加模型复

杂性等难点ꎮ

本文中系统综述了橡胶热氧老化寿命预测的最

新进展ꎬ探讨了 Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ 方程和 ＷＬＦ 方程等经典

理论的优化路径ꎬ评析了分子动力学模拟、蒙特卡洛

模拟和人工智能驱动方法等计算机技术在机理揭示

中的作用ꎬ并探讨了理论与工业需求的协同策略ꎬ为
未来材料开发与可靠性评估提供参考ꎮ

１　 基于热动力学的寿命预测理论

橡胶热氧老化是温度驱动的化学与物理过程ꎬ
Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ 方程与 ＷＬＦ 方程通过量化温度对反应速
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率和黏弹行为的影响ꎬ揭示了从分子运动到宏观性

能退化的过程ꎮ
１􀆰 １　 Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ 方程

Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ 方程由 Ｓｖａｎｔｅ Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ 于 １８８９ 年提

出ꎬ用于描述反应速率与温度的关系ꎮ １９４８ 年

Ｄａｋｉｎ 首次将其应用于材料寿命预测ꎬ广泛用于均

相反应中的基元反应和复杂反应[１]ꎬ数学形式为:
指数式(积分式)

ｋ ＝ Ａｅｘｐ( － Ｅ / ＲＴ)

　 　 对数式
ｌｎｋ ＝ ｌｎＡ － Ｅ / ＲＴ (１)

　 　 微分式
ｄｌｎｋ / ｄＴ ＝ Ｅ / ＲＴ２

式中ꎬＫ 为反应速率常数ꎻＡ 为频率因子ꎻＥ 为活化

能ꎻＲ 为摩尔气体常数ꎬ８􀆰 ３１４ Ｊ / (ｍｏｌ􀅰Ｋ)ꎻＴ 为热力

学温度ꎮ
在橡胶老化过程中ꎬｌｎｔ 与热力学温度的倒数

１ / Ｔ 呈线性关系ꎬ斜率为 Ｅ / Ｒꎬ方程表达式为:
ｌｎｔ ＝ Ｂ ＋ Ｅ / ＲＴ (２)

　 　 在固定温度下ꎬ材料性能随时间变化至失效ꎮ
利用 ｌｎｔ 与 １ / Ｔ 的线性关系及恒定活化能ꎬ可以外

推短期数据预测长期寿命ꎮ 例如ꎬＹｉｎ 等[２] 通过氯

丁橡胶的热加速老化实验ꎬ结合 Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ 方程与

蒙特卡洛方法构建区间预测模型ꎬ实现寿命精确

预测ꎮ
Ｋｏｎｇ 等[３]通过热老化实验发现ꎬ石墨烯填充量

为 ３ ｐｈｒ 时ꎬ天然橡胶复合材料活化能为 １１７􀆰 ９ ｋＪ / ｍｏｌꎬ
预测寿命 １４􀆰 ５ ａꎻ而填充量增至 ５ ｐｈｒ 时ꎬ因填料团

聚导致寿命缩短至 ４􀆰 ９２ ａꎮ 这一非线性关系揭示了

填料效应对寿命预测的关键影响ꎬ并表明了传统

Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ 方程忽略填料效应导致预测误差的局限

性ꎮ 橡胶所处介质的约束也可能通过改变氧气扩散

速率ꎬ影响寿命预测精度ꎮ Ｊｉｎ 等[４] 通过砂浆嵌入天

然橡胶ꎬ在 ８０、１００℃下进行老化实验ꎬ利用 Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ
模型外推ꎬ得出 ２５℃下 ４０ ａ 后橡胶硬度稳定ꎬ损耗

因子降至 ６１􀆰 ４％ꎬ揭示了介质约束对活化能偏差的

影响ꎮ
Ｇｕｏ 等[５] 提出了一种改进模型ꎬ解决了传统

Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ 方程假设 Ｅａ 恒定导致的长期预测偏差问

题ꎮ 该模型通过人工蜂群算法计算加速因子ꎬ引入幂

指数因子 ｎꎬ描述 ＥＰＤＭ 橡胶老化中的非 Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ
行为ꎬ形式为:

ｋ(Ｔ) ＝ Ａｅ －(Ｅｂ / ＲＴ)
ｎ (３)

　 　 改进后模型的分散系数从 １􀆰 ６６５ ３ 降至 １􀆰 ０３５ １ꎬ

预测精度提升 ３８％ꎬ更符合实际机制ꎮ 外推至 ２５℃
自然老化条件下ꎬ预测寿命为 ８ ２８９ ｄꎬ与实际偏差

小于 １０％ꎬ为橡胶制品寿命评估提供了可靠理论

依据ꎮ
Ｍｏｏｎ 等[６]提出了氧渗透阻塞模型ꎬ解决橡胶老

化中交联密度增加导致氧气渗透受阻、反应速率下

降的非线性特性ꎮ 该模型将反应速率常数修正为时

间函数:
ｋ∗ ＝ ｋ / ( ｔ ＋ １) (４)

　 　 改进后特征方程为:
Ｐ / Ｐ０ ＝ １ － ｋ∗ ｌｎ( ｔ ＋ １) (５)

　 　 通过关联活化能与交联密度量化老化行为ꎬ实
验表明ꎬ改进模型在 ２３~１００℃范围内将预测误差从

４２％降至 ３％ꎬ在 １７℃下 ３６５ ｄ 老化误差仅 ５􀆰 ３％ꎮ
Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ 方程适用于预测以化学松弛为主导

的橡胶热氧老化过程ꎮ 该方程通过温度与老化速率

的关系ꎬ评估高温下橡胶制品的长期性能与寿命ꎬ为
工程选材与耐久性设计提供理论支持ꎮ
１􀆰 ２　 ＷＬＦ 方程与时温等效原理

ＷＬＦ 方程由 Ｗｉｌｌｉａｍｓ、Ｌａｎｄｅｌ 和 Ｆｅｒｒｙ 于 ２０ 世

纪 ５０ 年代提出ꎬ是表征聚合物黏弹行为的重要模

型ꎬ基于时间－温度叠加原理ꎬ描述橡胶材料的力学

响应如何通过转换因子 αＴ 在时间与温度体系中实

现动态等效ꎬ表达式为:
ｌｏｇαＴ ＝ ｌｏｇτ / τ０ ＝ [ － Ｃ１(Ｔ － Ｔ０)] / [Ｃ２ ＋ (Ｔ － Ｔ０)] (６)

式中ꎬＴ０ 为参考温度ꎬ通常取材料玻璃化转变温度

Ｔｇꎻτ 和 τ０ 分别为温度在 Ｔ、Ｔ０ 时的松弛时间ꎻＣ１、Ｃ２

为材料本征常数ꎮ
ＷＬＦ 方程通过描述温度对活化能的非线性调

节ꎬ突破了传统寿命预测中活化能恒定的假设ꎬ利用

时－温等效原理将高温短时数据映射到低温长时条

件ꎬ提升了预测精度和普适性[７]ꎮ
然而ꎬＷＬＦ 方程的有效应用依赖于精确测定参

考温度 Ｔｒ 和玻璃化转变温度 Ｔｇ 的精确测定ꎮ Ｚａｎｚｉ
等[８]在研究丁腈橡胶垫片热氧老化时ꎬ取 １１０℃为

Ｔｒꎬ拟合数据得到 ＷＬＦ 参数 Ｃ１ ＝ － ６􀆰 ６９３、 Ｃ２ ＝
５９３􀆰 ２ꎬ预测 ６０、１４０℃下寿命分别为 ７３１、８０ ｄꎬ且在

８０~１４０℃范围内符合良好ꎮ Ｌｉ 等[９]则以 Ｔｇ ＝ －４５℃
为基准、Ｔｒ ＝ － １０℃ 为参考ꎬ拟合得到 Ｃ１ ＝ ５９􀆰 ３８、
Ｃ２ ＝ ５７１􀆰 ２７ꎬ成功构建了存储模量与应力的主曲线ꎬ
预测未硫化橡胶的动态黏弹性ꎬ且在 １０℃时预测与

实验的决定系数 Ｒ２ 达 ０􀆰 ９９１ ２ꎮ 这些研究表明ꎬ
ＷＬＦ 方程在特定温度范围内具有较高的预测精

度ꎬ但其适用性取决于关键温度的选取与参数拟
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合的精度ꎮ
在多相橡胶材料的热氧老化研究中ꎬ组分复杂

性(如填料、基体、增塑剂) 及其界面相互作用对

ＷＬＦ 方程的适用性构成挑战ꎮ 填料的分散状态和

界面效应会显著影响材料弛豫行为ꎬ导致动态力学

参数非线性变化ꎮ
Ｌｉ 等[１０] 提出分数阶时间 － 温度叠加模型

(ＦＴＴＳＰＭ)ꎬ将 ＷＬＦ 方程与分数阶导数结合ꎬ描述

位移因子为:
αＴ ＝ α

１ / ｅＢ′ΔＴ (７)

其中ꎬα 为表征材料黏弹性的分数阶阶次ꎬＢ′为反映

界面弛豫异质性的环境参数ꎮ 该模型通过 α 和 Ｂ′
量化材料本构行为与环境异质性ꎬ突破了传统 ＷＬＦ
方程仅依赖 Ｃ１、Ｃ２ 参数的局限ꎮ 实验表明 ＦＴＴＳＰＭ
在扩展频率范围内对存储模量 Ｅ′和损耗模量 Ｅ″的
预测精度显著优于传统 ＷＬＦ 方程ꎬ但与 ＦＳＬＳＭ 模

型相比ꎬ损耗因子 η 存在偏差ꎬ揭示了多相体系界

面弛豫的复杂性ꎮ
Ｙｉｎ 等[１１]从工程应用角度改进了动态 ＷＬＦ 模

型ꎬ发现即使存在 Ｐａｙｎｅ 效应ꎬ位移因子仍保持线性

关系ꎬ因此提出了经验线性模型:
ｌｏｇαＴ ＝ ０􀆰 １１７Ｔ ＋ ２􀆰 ３０４ (８)

　 　 该模型仅需斜率和截距即可高效表征温度依赖

性ꎬ简化了参数标定过程ꎮ 同时ꎬ结合滞后损耗 Ｄ
与损失模量 Ｅ″的对数关系:

ｌｏｇＤ ＝ Ｃ ＋ ｌｏｇＥ″ (９)

其中ꎬＣ 为与动态应变相关的常数ꎬ将线性移位因子

拓展至温度、频率与预应变多变量耦合场景ꎬ实现了

多条件下动态力学性能的协同预测ꎮ 该模型通过高

温短时数据外推长期性能ꎬ为多相橡胶体系在热氧

老化过程中的寿命评估提供了高效、实用的预测工

具ꎮ ２ 项研究共同表明ꎬ针对多相体系需从界面弛

豫异质性和非线性动力学出发ꎬ通过结构－性能关

联建模提升 ＷＬＦ 类模型在复杂老化场景中的预测

可靠性ꎮ
ＷＬＦ 方程是表征橡胶时间－温度等效行为的重

要工具ꎬ尤其适用于物理弛豫主导的老化过程ꎮ 该

模型可通过中低温区(Ｔｇ<Ｔ<Ｔｇ＋１００℃)的动态力

学数据ꎬ预测实际工况下材料的物理性能衰减ꎬ为
橡胶制品在复杂温度环境中的设计与寿命评估提

供依据ꎮ

２　 计算机模拟与寿命评估预测

传统的橡胶热氧老化评估方法依赖高温长周期

实验ꎬ成本高且难以反映实际工况ꎮ 近年来ꎬ分子模

拟技术能动态模拟分子链断裂和交联等微观老化过

程ꎬ人工智能技术则通过数据挖掘构建高精度寿命

预测模型ꎮ 多尺度计算与机器学习正推动该领域向

数字化、智能化转型ꎮ
２􀆰 １　 分子动力学(ＭＤ)模拟

ＭＤ 模拟通过计算原子 /分子在力场下的运动ꎬ
研究橡胶材料的微观结构与动力学行为ꎮ 首先构建

全原子或粗粒化模型ꎬ采用 ＣＯＭＰＡＳＳ、ＲｅａｘＦＦ 等力

场验证其对橡胶弹性和热力学性质的预测能力ꎮ 通

过高温、紫外光能量加载及 ＮＰＴ 系综模拟老化环

境ꎬ分析链断裂、交联退化、氧化机制及力学性能变

化ꎬ最终与实验数据对比揭示性能退化机理[１２]ꎮ
在复合橡胶体系研究中ꎬＭＤ 模拟揭示了多组

分材料界面相互作用和添加剂延缓老化的机制ꎮ
Ｑｉａｎ 等[１３]通过 ＭＤ 模拟研究了 ＭｏＳ２ 对丁腈橡胶复

合材料的影响ꎬ发现 ＭｏＳ２ 降低内聚能密度(ＣＥＤ)
６％~７％ꎬ平均平方位移(ＭＳＤ)降低 ２５％ꎬ显著提高

了抗氧剂 ４０２０ 与 ＮＢＲ 的相容性ꎬ并通过增强界面

结合能抑制高温氧化扩散ꎮ 研究通过模拟与实验验

证ꎬ为耐老化复合材料设计提供了理论依据ꎮ Ｙａｎｇ
等[１４]通过 ＭＤ 模拟研究氧化老化对丁腈橡胶的影

响ꎮ 引入羟基和羰基构建老化模型ꎬ利用 ＣＯＭＰＡＳＳ
力场分析发现ꎬ氧化官能团增强了分子极性与氢键

作用ꎬ使 ＯＨ－ＣＯ－ＮＢＲ 的自扩散系数下降约 ５０％ꎬ
分子链迁移率显著降低ꎬ压缩应变加剧了分子链堆

积与扩散抑制ꎬ该研究揭示了热氧老化下的性能退

化机制ꎬ为寿命预测提供了理论支持ꎮ
２􀆰 ２　 蒙特卡罗(ＭＣ)模拟

ＷＬＦ 方程与 Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ 方程为基于统计经验的

确定性模型ꎬ存在计算误差ꎮ ＭＣ 模拟通过随机采

样量化参数不确定性ꎬ为橡胶老化提供概率化寿命

预测[１５]ꎮ 流程包括:建立老化模型(如幂律模型、多
因素耦合模型等)ꎻ为温度、活化能等参数设定概率

分布(如正态分布、对数正态分布)ꎻ通过随机采样

计算性能退化轨迹ꎻ最终生成性能的概率分布ꎬ进行

多因素耦合的风险评估ꎮ
橡胶在热氧老化过程中的寿命预测常因初始性

能分散性而存在不确定性ꎮ 为此ꎬＬｉｕ 等[１６] 结合

Ｐｅｃｋ 动力学模型与 ＭＣ 模拟ꎬ生成 １０ ０００ 组初始硬

度样本ꎬ模拟不同硬度橡胶的压缩永久变形退化轨

迹ꎮ 结果表明ꎬ４５ 硬度橡胶平均寿命为 １３􀆰 ５２ ａꎬ而
６５ 硬度橡胶为 ２􀆰 ６５ ａꎬ揭示了硬度差异对寿命的显

著影响ꎮ Ｌｅｅ 等[１７] 针对橡胶密封件组装过程ꎬ利用
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ＭＣ 模拟分析 Ｙｅｏｈ 模型参数随机性对结构变形的

影响ꎮ 通过有限元分析与 １ ０００ 次随机采样ꎬ优化后外

钢部件位移标准差从 ０􀆰 ００３ ６ ｍｍ 降至 ０􀆰 ０００ ３ ｍｍꎬ分
布由正态转为偏态ꎬ体现了 ＭＣ 模拟在提升结构抗

分散性中的有效性ꎮ Ｂｅｌｋｈｉｒｉａ 等[１８] 则基于 Ｗöｈｌｅｒ
曲线构建概率化疲劳寿命模型ꎬ利用 ＭＣ 模拟生成

１０ ０００ 条概率曲线ꎬ计算天然橡胶与丁苯橡胶的失

效概率ꎮ 结果表明ꎬ在特定载荷下ꎬ天然橡胶可靠性

为 ６６􀆰 ４４％ꎬ远高于丁苯橡胶的 ２􀆰 ５％ꎬ凸显了材料

类型与应变结晶效应对可靠性的关键影响ꎮ
２􀆰 ３　 人工神经网络(ＡＮＮ)

人工神经网络(ＡＮＮ)模拟人脑结构ꎬ通过数据

学习规律ꎬ适用于橡胶老化性能预测ꎮ 输入包括温

度、湿度、材料配方和老化时间等参数ꎬ输出为性能

指标ꎮ 根据数据特征可选择不同类型的网络结构ꎬ
如全连接网络(ＦＮＮ)、循环神经网络(ＲＮＮ / ＬＳＴＭ)
或卷积神经网络(ＣＮＮ)ꎬ通过训练后设定失效阈

值ꎬ估算橡胶寿命[１９]ꎮ
ＡＮＮ 在橡胶热氧老化寿命预测中展现了强大

的非线性建模能力ꎬ并通过与优化算法结合显著提

升了预测精度和稳定性ꎮ Ｈｏｎｇ 等[２０] 为解决传统

ＢＰ 神经网络随机权重导致的预测波动ꎬ引入遗传算

法(ＧＡ)构建 ＧＡ－ＢＰ 混合模型ꎮ 该模型以温度、老
化时间和力学性能为输入ꎬ预测相对误差控制在

１０％以内ꎬ显著提升了收敛性与可靠性ꎮ Ｋｏｐａｌ
等[２１]采用多层前馈网络(ＦＦ－ＢＰ－ＡＮＮ)建模碳黑填充

橡胶的拉伸行为ꎬ利用 ２－６－１ 网络架构、Ｌｅｖｅｎｂｅｒｇ－
Ｍａｒｑｕａｒｄｔ 算法及正则化处理ꎬ验证集均方误差

(ＭＳＥ)达 １０－４量级ꎮ 通过数据增强策略生成虚拟训

练数据ꎬ预测误差小于 ３％ꎬ为老化性能退化建模提

供了可扩展技术框架ꎮ Ｙｕａｎ 等[２２] 通过 ＡＰＳＯ 算法

优化网络参数ꎬ构建了四维输入的应力－应变预测

模型ꎬ揭示硬度超过 ７０ Ｓｈｏｒｅ Ａ 时应变率敏感性指

数非线性激增 ３０％的现象ꎬ解决了丁腈橡胶硬度－
应变率多因素耦合建模难题ꎮ
２􀆰 ４　 方法互补性讨论

ＭＤ、ＭＣ 与 ＡＮＮ 在橡胶热老化寿命预测中具有

互补性ꎬ如图 １ 所示ꎮ ＭＤ 从原子尺度揭示微观机

制但受时空尺度限制ꎻＭＣ 通过概率统计量化不确

定性ꎬ依赖模型合理性ꎻＡＮＮ 以数据驱动建立非线

性映射ꎬ擅长复杂工况预测ꎬ但需结合物理约束提升

解释性ꎮ

图 １　 计算机模拟方法对比

　 　 ３ 类方法协同应用成为前沿趋势:ＭＤ 数据可训

练 ＡＮＮ 模型ꎬＭＣ 为 ＭＤ 提供参数不确定性量化ꎬ贝
叶斯优化提升 ＭＣ 效率ꎮ 未来需构建“多尺度模

拟－机器学习－实验验证”闭环框架ꎬ发展机理透明

且预测鲁棒的智能寿命评估体系ꎬ推动橡胶老化研

究向数字孪生范式转型ꎮ

３　 当前挑战与未来方向

尽管橡胶热氧老化寿命预测理论与方法已取得

显著进展ꎬ但面对实际工况的复杂性和材料体系的

多样性ꎬ现有模型与技术仍存在亟待突破的瓶颈ꎮ
通过批判性审视现有研究的不足ꎬ为未来理论创新
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与技术突破指明方向ꎬ推动橡胶老化预测从实验室

模型向工业实际应用的深度转化ꎮ
３􀆰 １　 现有模型的不足

尽管现有寿命预测理论与计算机模拟方法在橡

胶热氧老化寿命预测方面取得了进展ꎬ但面对复杂

工况和多样材料体系时ꎬ仍面临挑战ꎮ 现有模型常

过度简化交互机制ꎬ难以准确描述热、湿、光及化学

介质等因素的非线性耦合作用ꎮ Ｇａｏ 等[２３]通过 ＭＤ
模拟发现ꎬ硅橡胶在湿热耦合场下存在竞争性老化

路径ꎬ传统单因素模型预测偏差高达 ４０％ꎮ 尽管建

立了 Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ－Ｅｙｒｉｎｇ 组合模型进行温湿度双参数

寿命预测ꎬ推算室温寿命为 ３１􀆰 ６ ａꎬ但未涵盖光辐射

与气体渗透等变量ꎮ Ｎｉｎｇ 等[２４] 构建了复合绝缘子

硅橡胶在山区环境中的老化寿命模型ꎬ但未量化紫

外线、污染物沉积等参数及其协同机制ꎬ限制了模型

的普适性ꎮ 未来需发展光－热－湿－化学介质耦合老

化模型ꎬ结合原位监测与多尺度模拟ꎬ揭示多因子交

互机制ꎬ提升复杂工况下的预测精度与适用性ꎮ
另一方面ꎬ现有的橡胶基复合材料本构模型尚

未有效涵盖填料－基体协同效应ꎬ寿命预测体系仍

有局限ꎮ Ｑｉａｎ 等[２５] 通过 ＭＤ 模拟首次量化了 ＣＮＴ
填料与—ＣＮ 极性基团的协同抗老化机制ꎬ发现

ＣＮＴ 通过吸附分子链降低自由体积并固定抗氧化

剂 ＲＤꎬ结合极性相互作用提升界面结合能 ６％ꎮ 该

研究为界面参数化寿命模型提供了原子尺度依据ꎬ
但未考虑填料分散性的负面影响ꎬ缺乏界面参数与

宏观寿命的定量关联ꎮ 未来研究需结合原位界面表

征技术与多物理场耦合模型ꎬ建立填料形貌－界面

能－扩散系数的映射关系ꎬ以精准预测复杂工况下

的寿命ꎮ
３􀆰 ２　 模型验证与实验偏差

当前橡胶材料的多尺度本构方程虽能反映交联

网络降解机制ꎬ但数值模拟与加速老化实验数据间

仍有 ２０％~３５％的误差ꎬ面临工程适用性挑战ꎮ 例

如ꎬＬｉａｏ 等[２６] 通过 ＭＤ 模拟与实验协同研究发现ꎬ
ＮａＯＨ 处理 ＳＢＲ－聚氨酯界面模拟预测改善率为

２０％ꎬ而实测为 ６４􀆰 ７％ꎬ偏差为 ４４􀆰 ７％ꎬ原因是模型

仅考虑单一基团ꎬ忽略了多组分复杂性ꎮ
为提高预测精度ꎬ需建立“模型驱动－数据驱

动”双轮驱动体系ꎬ结合化学结构演变与性能退化

的同步监测ꎬ利用数据同化技术校正老化动力学参

数ꎮ Ｌｉ 等[２７]在分析橡胶循环载荷热累积时ꎬ发现初

始模型未考虑动态软化效应ꎬ心部温度模拟值高于

实验约 １０℃ꎮ 引入 Ｖａｎ ｄｅｒ Ｗａａｌｓ 超弹性本构方程

并修正动态软化及蠕变后ꎬ误差降至 １~２℃ꎬ证实了

多尺度模拟与实验协同的必要性ꎮ Ｘｉｅ 等[２８] 通过

ＭＤ 与多尺度实验协同ꎬ揭示接枝活化胶粉(ＧＲ)通
过酰胺基与沥青酸酐反应减少极性分子含量ꎬ模拟

显示 ＧＲ 改性沥青自由体积分数最高、分子聚集最

低ꎬ模拟与实验密度误差<４􀆰 ２％ꎬ组分偏差<１􀆰 ２％ꎬ
验证了“化学改性－分子运动－宏观性能”的协同

机制ꎮ
３􀆰 ３　 计算效率与成本的挑战

在橡胶材料老化数值模拟中ꎬ模型精度与计算

资源消耗的平衡已成为制约工程化应用的核心挑

战ꎮ 传统连续模拟方法在单机环境下求解时间呈指数

增长ꎬ难以满足工程研发周期需求ꎮ 例如ꎬＡｒｒｈｅｎｉｕｓ 型
老化方程的参数辨识问题ꎬ传统蒙特卡洛方法耗时

长ꎬ效率低ꎮ 前沿提升效率的方法是采用贝叶斯优

化框架加速参数辨识ꎬ利用高斯过程回归等代理模

型建立目标函数概率分布ꎬ基于采集函数智能选择

评估点ꎬ实现高效全局搜索[２９]ꎮ 在橡胶老化的多尺

度模拟中ꎬ高计算成本是关键挑战ꎮ Ｇｈａｄｅｒｉ 等[３０]

提出物理信息驱动的多智能体模型ꎬ通过顺序降阶

技术将复杂 ３Ｄ 张量问题转化为 １Ｄ 映射子问题ꎬ大
幅降低计算成本同时保持热力学一致性ꎮ 这些技术

挑战表明ꎬ橡胶老化模拟需构建“精度－效率－成本”
三维优化体系:结合分子模拟、连续介质力学和数据

驱动模型ꎬ在云端计算资源池中智能分配计算任务ꎬ
最终在确保精度的前提下降低研发成本ꎮ

４　 结语

在橡胶热氧老化研究中ꎬ已形成从理论模型到

计算模拟的多维度体系ꎮ Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ 方程及其改进

模型解决了活化能非恒定及非线性老化预测问题ꎻ
ＷＬＦ 方程结合时温等效原理ꎬ在多相体系黏弹行为

预测中展示了更高精度ꎮ 分子动力学模拟揭示了微

观老化机制ꎬ蒙特卡罗模拟量化了性能分散性与随

机性ꎬ人工神经网络通过 ＧＡ－ＢＰ 混合模型实现了

多参数协同预测ꎬ且将相对误差控制在 １０％以内ꎮ
尽管如此ꎬ现有研究仍面临多环境因子协同效

应建模不足、复合材料界面多尺度效应未被有效纳

入、计算模拟精度与效率失衡等挑战ꎮ 未来应聚焦

发展光－热－湿－化学介质多场耦合模型ꎬ构建基于

界面能－扩散系数映射的寿命预测体系ꎬ并结合贝

叶斯优化与 ＧＰＵ 加速等计算策略ꎬ推动橡胶材料设

计从经验驱动向数据驱动的转型ꎮ

􀅰８４􀅰
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