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炸药冲击响应的二维细观离散元模拟
*
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  摘要:用离散元法在颗粒尺度模拟了塑料粘接炸药的冲击响应。炸药的细观结构基于 Voronoi拼图建

成。以含孔洞和不含孔洞的炸药模型为例,说明细观结构对热点的形成和分布有重要影响。在这些算例中,

粘塑性变形是温度局域化的主要原因,而摩擦和体积粘性等机制可以忽略。
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1 引 言

  凝聚炸药在冲击作用下,由于细观不均匀性,某些局部区域的温度可以比平均温度高很多,成为首

先发生反应的热点。热点的形成、成长和相互作用是理解非均质炸药起爆的关键。多年来尽管提出了

多种热点机制,但是由于实验观测十分困难,在具体问题中,对于占主导地位的热点机制,常常只能推

测,而难以确认[1]。目前对于炸药在冲击作用下的细观响应特征,还只能通过数值模拟进行研究。细观

数值模拟可以展示细观结构特别是热点的演化,确定在不同问题中细观结构的影响和热点的主要机制,
揭示从热点燃烧发展到流体动力学机制占主导地位的爆轰波的过程和爆轰波的结构,为建立可用于工

程计算的宏观模型提供依据。

  目前,我国基本上还未开展这方面工作。国外已发表的工作主要是20世纪90年代以来,在美国几

个国家实验室和大学进行的。P.A.Conley等[2]用二维欧拉有限元程序模拟了 HMX颗粒炸药和塑料

粘结炸药的冲击起爆,研究了热点的演化,以及颗粒尺寸、颗粒间孔穴、有无粘结剂、粘结剂材料性质等

因素的影响。R.Menikoff[3]用同一个程序模拟了在较低压力水平下颗粒炸药HMX中的压实波,指出

为了发展更好的燃烧模型,必须借助于颗粒尺度的细观模拟。S.G.Bardenhagen等[4]用 MPM 方法

(materialpointmethod)模拟了颗粒炸药HMX的弱冲击响应。着重研究了应力传播的路径,即应力桥

问题,这是在非均质材料中造成应力和能量集中的重要原因。M.R.Baer等[5]用三维欧拉有限体积程

序CTH模拟了HMX和塑料粘结炸药的冲击起爆,计算模型为不同大小的任意多面体形状颗粒的随

机堆积,计算中考虑了化学反应。
炸药复杂的细观结构和多样的热点机制对计算方法提出了很高的要求。对于在冲击作用下可能发

生的孔洞塌缩、剪切带、断裂、闭合裂纹摩擦、颗粒间摩擦等多种事件,目前还没有一种完美的计算方法。
例如前面提到的欧拉有限元和有限体积程序,可以计算大变形,却难以处理界面摩擦,而拉格朗日程序

则相反。另外,这些方法对于断裂的处理过于简化,不适合描述裂纹的产生、闭合、摩擦等。
基于以上认识,本文中尝试用一种不同的方法,即离散元法模拟炸药的冲击响应。以往的研究表明

该方法容易处理大变形、摩擦、断裂等问题。本文结果初步显示离散元法是适用于炸药冲击响应细观模

拟的一种有效的方法。
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2 离散元方法简介

  本文采用的计算方法,在力学和物理学文献中,分别称为离散元法[6-9]和格子模型[10-14]。名称不同,
思想一样。前者强调方法,后者强调物理模型,具有计算方法和物理模型双重身份。研究连续介质时,
离散元法是将介质直接离散为元(或质点),根据材料性质确定元间作用力模型,通过求解元的控制方程

(牛顿第二定律)获知整个系统的演化规律(形变、断裂、相变等)。离散元法与有限差分、有限体积和有

限元法在形式上的区别为无网格,实质的区别是,它不以连续介质力学方程组为出发点和求解对象。这

也将离散元法与其他无网格方法区别开来,因为所有这些方法仍是在连续介质理论框架内的。
本文中所用离散元方法的基本概念(邻居关系、作用力模型、温度和应力计算等)在文献[15]中有系

统阐述,在此不再重述。改进之处主要是按照文献中代表体元[16]的概念对体应变和剪应变进行了新的

定义和计算。考虑了邻居元之间的5种作用力:法向中心势作用力(由Hugoniot关系导出[16])、切变力

(理想弹塑性模型)、法向和切向粘性力、干摩擦力。法向和切向力分别对应于体应变和剪应变。塑性、
粘性、摩擦导致能量耗散而使温度增加。

3 炸药的细观离散元模型

  为实现炸药冲击响应的细观数值模拟,需要建立适当的细观计算模型,包括几何模型和物理模型。

3.1 炸药细观离散元模拟的几何模型

  塑料粘结炸药是由炸药晶粒与少量粘结剂粘结而成,其中炸药颗粒具有各种不同的形状及一定的

尺寸分布。作为初步的尝试,以Voronoi拼图为基础,建立反映炸药细观结构的离散元几何模型。步骤

如下:(1)将一指定平面区域划分为Voronoi拼图,再将拼图内所有多边形向各自内部收缩,在多边形

之间留出一定空隙;(2)将各多边形(代表炸药颗粒)进一步划分为三角密排的离散元,并各旋转一个随

机的角度(以表示晶粒的随机取向);(3)在多边形之间的空隙填充代表粘结剂的离散元,即构成塑料粘

结炸药的离散元几何模型,若去掉某些离散元,则可在粘结剂和炸药颗粒中制造孔洞。
图1为一个含53个颗粒的炸药细观模型,其颗粒分布近似为单峰正态分布,平均直径86μm,炸药

颗粒和粘结剂的离散元直径分别为4μm和2μm,图中横坐标D 为颗粒直径,纵坐标φ为颗粒体积分

数。需要指出的是,Voronoi拼图能很好地表征金属的多晶结构,但不能精确地反映炸药颗粒的尺寸分

布(PBX系列炸药多为双峰分布),这有待于今后改进。

图1 炸药的细观离散元模型及颗粒的尺寸分布

Fig.1 Mesoscalediscreteelementmodelofexplosiveandparticlesizedistributionofthemodel

3.2 炸药细观离散元模拟的物理模型

  关于炸药晶体和粘结剂的力学、物理和化学性质,有些已得到可靠的数据,有些还研究得很不充分,
是正在努力攻克的难题。目前国外主要是通过量子化学和分子动力学计算、实验等方式进行研究。

  考虑到HMX塑料粘结炸药在实际应用中的重要性,并且相关数据较易获得,本文中以HMX作为
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具体模拟对象。R.Menikoff等[17]近年对HMX晶体的各种性质(断裂和化学反应除外)做了较全面的

综述;关于粘结剂,其力学响应一般为粘弹性或粘弹塑性,在文献中可找到零星的数据。本文中只考虑

HMX和粘结剂的力学和热学性质,未涉及固固相变、固液相变、化学反应等复杂因素。表1为从文

献[2,17]直接或换算得到的、用于本文离散元模拟的物理参数,其中ρ为密度,c0 和λ为状态方程参数,G
为剪切模量,εy 为屈服应变,η为剪切粘性参数,εb 为法向断裂应变,cV 为定容热容。

表1 计算所用材料参数

Table1 Materialparametersusedinthesimulations

材料 ρ/(g/cm3) c0/(km/s) λ G/GPa εy η εb cV/(kJ/(kg·K))

HMX 1.9 2.90 2.06 12.0 0.02 310 0.003 1.5
粘结剂 1.1 2.35 1.70 1.2 0.02 31 0.003 1.5

HMX-粘结剂 2.62 1.88 2.2 0.02 170 0.003

4 炸药冲击响应的细观离散元模拟

4.1 塑料粘结炸药的冲击响应

  计算模型如图2所示。含30个HMX颗粒,9983个HMX离散元(直径4μm)和4202个粘结剂

离散元(直径2μm)。飞片为粘结剂材料,含5729个离散元(直径4μm),初速1km/s。左右边界为滑

移固壁,上下边界为自由面。时间步长为15ps。模拟结果清楚地显示冲击波自碰撞面向远处传播,以
及炸药中热点的形成和演化。图3为45ns时HMX颗粒和飞片的应力(y方向分量)等值图,图4(a)
为120ns时HMX颗粒的温度等值图。可见由于细观结构不均匀,应力和温度的分布也不均匀。

图2 计算模型

Fig.2Computationalmodel

图345ns时的应力等值图

Fig.3Stresscontourat45ns

图4120ns时的温度等值图

Fig.4Temperaturecontoursat120ns
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4.2 含孔洞塑料粘结炸药的冲击响应

  计算模型为在图3的模型中以(0μm,-50μm)为圆心挖掉一半径25μm的圆孔,其他条件不变。
模拟结果清楚地显示了孔洞的塌缩和热点的形成。

  图4为120ns时,无孔洞和有孔洞模型的温度分布的对比图(只显示 HMX颗粒),可见孔洞塌缩

使当地热点温度显著升高。

  图5为孔洞塌缩的4个典型时刻,45ns时加载应力波刚到孔洞的下边界,72ns时加载波到达孔洞

的上边界,93ns时孔洞基本闭合,120ns时孔洞完全闭合。

  为考察孔洞对其周围应力(y分量)、粒子速度(y分量)和温度的影响,在初始模型中选定中心为孔

洞中心、边长为70μm的正方形区域内的HMX单元,每隔50时间步计算并记录这些参量对单元的平

均值。图6为这些平均值随时间的变化曲线,粗线和细线分别对应于无孔洞和有孔洞的情况。

图5 孔洞塌缩过程

Fig.5Theprocessofvoidcollapse

图6 选定区域内 HMX单元的平均应力、粒子速度和温度的历史曲线

Fig.6 Historiesofaveragestress,particlevelocityandtemperatureofHMXelementsinaspecificregion
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  在两种算例中,来自飞片后自由面的稀疏波都在约140ns时到达上述计算平均值的区域,此时可

看到应力和粒子速度均明显下降。无孔洞情况的应力平均值曲线在60~140ns的波动行为应为软硬

材料结合的细观结构所致。有孔洞情况的应力平均值曲线可作如下理解:在45ns时加载应力波刚到

孔洞的下边界,孔洞尚未产生影响,因此之前一段曲线与无孔洞情况的曲线基本重合,之后由于孔洞边

界的卸载作用,应力平均值的增长明显缓于无孔洞情况,在72ns时加载波到达孔洞的上边界,此后由

于边界卸载作用,应力一直下降,至93ns孔洞基本闭合时再重新上升。

  两种情况下,粒子速度的平均值曲线在45ns之前基本重合,之后有孔洞的速度曲线高于无孔洞曲

线,这是因为加载应力波到达孔洞下边界后,粒子向上运动的速度显著高于无自由空间的情况(理想条

件下为倍增关系)。在72ns加载波到达孔洞的上边界后,部分粒子向下运动,因此所计算区域的速度

平均值又低于无孔洞情况。在120ns孔洞完全压实后,两条曲线归于基本重合。

  图6中,两温度曲线在72ns前基本重合,此后孔洞开始全面塌缩,剧烈的粘塑性变形使含孔洞区

域平均温度的增长明显快于无孔洞情况。在约100ns时,孔洞已基本闭合,此后温度的增长趋于平缓。

5 结 论

  初步探索了用离散元法在颗粒尺度模拟塑料粘结炸药的冲击响应,定性和定量结果基本合理,说明

用离散元法计算此类问题是可行的。结果显示炸药的细观结构(炸药颗粒、粘接剂、孔洞等)对热点的形

成和分布有重要影响。在有限元、有限差分、有限体积等计算中,一般用人工粘性代替物理上的体积粘

性。本文直接采用物理的体积粘性,而不用人工粘性。但由于找不到可用的数据,因此以剪切粘性为参

考值。结果表明,热点温度对体积粘性并不敏感。当体积粘性取数倍于剪切粘性的值时,与取值为零相

比,额外的温升并不显著。因此粘塑性变形是本文算例中造成温升的主要原因,而体积粘性的贡献甚

微。P.A.Conley等[18]在研究HMX的剪切粘性时,也发现人工粘性不重要,可以不计。此外,粘结剂

由于较软,在颗粒之间变形剧烈,温度明显高于颗粒,这也与P.A.Conley等 [2]的模拟结果定性符合。
炸药冲击响应是一个涉及力学、热学和化学效应的复杂问题。对于这一问题,需要从多尺度、多视

角入手,综合运用实验、理论、数值模拟等研究手段,才能得到全面认识。细观模拟是多尺度模拟的重要

的而又最薄弱的一环。本文工作在这方面只是刚刚起步,距离为宏观工程计算模型的建立提供定量依

据的目标还有很多问题需要探索。
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Two-dimensionalmesoscalediscreteelementsimulation
ofshockresponseofexplosives

YUJi-dong,WANGWen-qiang*,LIUCang-li,ZHAOFeng,SUNCheng-wei
(LaboratoryforShockWaveandDetonationPhysics,InstituteofFluidPhysics,

ChinaAcademyofEngineeringPhysics,Mianyang621900,Sichuan,China)

Abstract:Shockresponseofplasticbondedexplosivesweresimulatedatthegrainscaleusingthedis-
creteelementmethod.ThemesoscopicstructuresofexplosiveswerecreatedbasedontheVoronoi
tessellation.Throughsimulationsonexplosiveswithandwithoutaporeinside,theimportantimpact
ofmesoscopicstructureontheformationanddistributionofhotspotswasdemonstrated.Inthese
samplecalculations,itisfoundthatthetemperaturelocalizationismainlyduetovisco-plasticdeform-
ationwhereasthemechanismsoffrictionandbulkviscositycanbeignored.
Keywords:mechanicsofexplosion;shockresponse;discreteelementmethod;plasticbondedexplo-
sives;hotspots
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