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细观尺度下塑料粘结炸药热点生成的初步模拟
*

傅 华,刘仓理,王文强,谭多望,李 涛
(中国工程物理研究院流体物理研究所冲击波物理与爆轰物理实验室,四川 绵阳621900)

  摘要:采用有限元与离散元相结合的方法模拟了塑料粘结炸药在冲击载荷下热点生成的细观过程,计算

中炸药晶体采用有限元法,粘结剂采用离散元法。结果表明热点多集中在晶体间变形较大的粘结剂部分,粘

结剂与晶体间冲击波的相互作用是热点生成的重要原因;HMX晶体温度明显低于粘结剂,且晶体边界温度

高于内部温度。
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1 引 言

  炸药是核武器与常规武器中的重要部件。A.W.Campbell等[1]已从实验上揭示,均质与非均质凝

聚炸药有着完全不同的冲击起爆机理。均质凝聚炸药冲击起爆的热爆炸模型已为人们普遍接受,但是

实际应用的固态炸药一般都是非均质炸药,由于固态炸药的起爆特性受到炸药颗粒度、空隙率和添加

剂、粘结剂等的影响,使得对这一问题的研究无论是从实验上还是理论上都变得十分复杂和困难。对这

类炸药的起爆机理,目前大家所公认的是冲击作用在炸药中产生局部高温区,即产生热点,然后是炸药

分解,最后引起爆炸。热点的形成、点火以及成长过程已成为理解非均质炸药冲击起爆的关键。
近年来对非均质炸药热点机制的细观数值模拟已成为爆轰物理研究的前沿课题。P.A.Conley

等[2]用二维欧拉有限元程序RAVEN研究了颗粒炸药(HMX)和塑料粘结炸药细观结构变化对冲击起

爆的影响。R.Menikoff[3]用同一个程序模拟了在较低压力下HMX中的细观响应,结果表明热点常发

生在颗粒间接触处;S.G.Bardenhagen等[4]采用 MPM方法(materialpointmethod)模拟了HMX的弱

冲击响应。M.R.Baer等[5]利用三维CTH程序模拟了不同细观结构的 HMX和塑料粘结炸药的热点

生成到起爆的过程。
有限元等传统数值方法适合解决连续介质问题,而离散元法适合界面弱连接的非连续介质问题或

连续体到非连续体转化的材料损伤破坏问题。因此将离散元法与有限元法有机地结合起来,充分发挥

各自的长处,可以极大地扩大数值方法的应用范围,特别是在模拟细观多相材料动态特征的研究方面,
其优势尤为突出。本文中采用自编的有限元与离散元结合的计算程序,初步模拟了以 HMX为基的塑

料粘结炸药的热点生成过程。

2 有限元温升计算

  静水压力p由 Mie-Grüneisen状态方程确定[6]

p=(K1μ+K2μ2+K3μ3)(1-Γμ/2)+ΓEs(1+μ) (1)
式中:μ=ρ/ρ0-1(ρ、ρ0 分别是当前材料密度和初始材料密度),K1、K2、K3 是材料常数,Γ是Grüneisen
系数,Es 是内能。
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应力偏量和应变偏量间用增量型的弹性本构关系。数值计算中通常采用下式计算

sij =2Geij (2)
式中:sij、eij分别是应力、应变偏量张量,G 是剪切模量。如果材料进入塑性屈服,用 Mises屈服准则描

述并修正。
热点的瞬态响应主要表现为波动效应,时间尺度常以纳秒为单位,因此热传导的作用可不计,设体

系无外热源作用,则能量方程可写成

dEs=-(p+q)ε
·
Vdt+dEd (3)

式中:ε
·
V 是体积应变率,Ed为偏应力和剪应力所作的功,q为人工粘性。

这时可认为单元内能的增加导致温度上升,温度由下式求得

T=T0+Es/(cρ0) (4)
式中:T 为单元温度,T0为单元初始温度,Es为单元内能,c为材料的质量热容。

  有限元求解步长的稳定性要求取决于所用的差分格式,本文中采用的中心差分法是条件稳定,要求

Δt=hmin/c0 (5)
式中:hmin为有限元三角形最小高,c0 为声速。

3 离散元温升计算

3.1 离散元法

  离散元法(DEM,discreteelementmethod)的思想源于较早的分子动力学(moleculardynamics)。
离散元法的基本思想是把不连续体或连续体离散为具有一定物理意义的独立微元或粒子,相邻的单元

之间存在一种或几种作用力,单元的运动受牛顿第二运动定律支配,用时间步长迭代的方法求解各单元

的运动方程,通过研究离散元系统的整体运动形态得到模拟对象的力学、热学、物理和化学的状态分布

和演化规律

mi
d2ri

dt2 =∑
n

j=1
fji+Fi (6)

Jid2θi

dt2 =∑
n

j=1
kji+Ki (7)

式(6)是力作用下的运动方程。其中mi 为单元i的质量;ri 一般为单元i形心的位移矢量;fji表示与单

元i接触的某单元j对单元i的接触力;Fi 为单元i所受的其他外力,如在研究流场作用下的固体颗粒

的作用时,该项代表流体压力等效的结点作用力,n为与单元i接触的单元数目。式(7)为力矩作用下

的运动方程,其中Ji 为单元i的转动惯量;θi 为单元i的转角,kji表示与单元i接触的某单元j对单元i
的力矩;Ki 为单元i所受的其他外力矩。

在物体的离散化方面,离散元法的离散思想同有限元法有着相似之处,即将所研究的区域划分成各

种单元,一般情况下二维问题用圆盘单元,三维问题用球体单元,通过节点建立单元间的联系。

3.2 离散元间作用力[7-8]

3.2.1 中心势作用力

  中心势作用力pij采用准分子相互作用力模型,如Lennard-Jones势

pij = αijmn
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式中:nij为单元i中心指向单元j 中心的单位矢量,rij为两元的中心距离,αij、rij
0、m、n为作用力参数。

也可采用其他形式,如 Morse势等。

3.2.2 粘性摩擦力

  粘性摩擦力可分解为切向和法向两部分。

  切向力 fij
vt=- ηij

1vij
t +ηij

2(vij
t)[ ]2 vij

t/vij
t (9)
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图1 单元i与单元j的作用

Fig.1Interactionbetweentheelementsiandj

  法向力 fij
vn =-Cnvij

n (10)
式中:ηij

1、ηij
2、Cn 为粘性系数,vij

t、vij
n 分别是在接触点S 处

单元i相对于单元j 的切向和法向速度,如图1所示。
法向粘性摩擦力可用于模拟邻居单元之间的非弹性碰撞

和抑制高频振荡。
不考虑离散元的转动,在接触点S 处单元i相对于

单元j的速度

vij
s =vi-vj (11)

可导出接触点处相对切向和法向速度

vij
t =nij ×vij

s ×nij

vij
n =(vij

s·nij)ni{ j
(12)

3.2.3 干摩擦

  假定只考虑动摩擦,则单元i作用于单元j的干摩擦力

fij
d=-μijpij(vij

t/vij)   pij >0且vij
t ≠0 (13)

式中:μij为Coulomb摩擦因数。

3.2.4 剪切力

  剪切力仅仅发生于邻居单元之间,单元i作用于邻居单元j的剪切力

fij
s =-GijγijAijt (14)

式中:Gij是有效剪切模量,γij是两单元间的距离,Aij是有效接触面积,t为切向矢量。

3.3 温升计算

  离散元单元的塑性变形和单元间摩擦引起能量耗散,从而导致离散单元温度的升高。在一个时间

步长内邻居单元间耗散能增量

dei=∑
n

j=1

(deij
vn +deij

vt+deij
d +deij

s) (15)

式中:vn、vt、d、s分别表示法向粘性摩擦、切向粘性摩擦、干摩擦、塑性剪切变形。上式各项可用下式表

达

deij
vn =Cvn|fij

vnvij
n|Δt

deij
vt=Cvt|fij

vtvij
t |Δt

deij
d =Cd|fij

dvij
t |Δt

deij
s =Cs|fij

sΔγij

ì

î

í

ï
ïï

ï
ïï |

(16)

式中:Cvn、Cvt、Cd、Cs是单元i对单元j耗散能的分配系数。理论上讲,耗散量的分配原则与质量、物理

过程、热动力学有关。一般认为摩擦耗散能全部转化为热,塑性变形部分的90%转化为热。即有

Cvn =Cvt=Cd=0.5,   Cs=0.45 (17)

  由于加载过程为瞬态过程,一个时间步长内单元间的相互作用为绝热过程,那么

ΔTi=de
i

ci
vmi (18)

式中:ci
v是单元i的质量热容,mi 为单元i的质量。

离散元求解步长的稳定性要求比较繁琐,主要有几何和物理两方面的限制。几何方面,单元i和单

元j不允许在一个时间步长内沿它们的中心轴线互相贯穿对方。物理方面,要求一个时间步长内所产

生的动量转移不应超过整个碰撞过程中全部的动量转移。最终离散元时间步长可写为

Δt≤di
0/c′ij (19)

式中:di
0=ri

0+rj
0,等效声速c′ij= 3(1+β)Eij

0/[2(2-φ)ρi],β=mi/mj,Eij
0 为等效模量,φ∈[0,1]为非

弹性系数。为了保证足够的分辨率,离散元所取的时间步长往往是临界步长的几百分之一。
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4 结合方法

  由于离散元法并不严格遵守3个基本守恒方程,与传统的连续介质力学计算方法有着不同的控制

方程;此外,离散元法中本构关系、物理量的求解与有限元法也有差异,这都为两种方法的结合带来了困

难,要使两种方法能有效地结合在同一计算模型中,关键是使离散单元与有限单元之间的各种物理参数

有一个平滑的过渡。

图2 有限元与离散元结合简图

Fig.2Combinationoffiniteelementsand
discreteelementsthroughtransitionlayer

在计算离散单元作用力时,只有与

此单元相邻的元(即邻居元)才会对此单

元发生关系,考虑到离散元的这一特性,
结合有限元的计算特点,采用图2所示

含有一层过渡层的结合模型,具体结合

方法及验证过程见文献[9]。
在编写的二维程序中,每一个时间

步长内,过渡边界中的离散元和有限元

相互为对方提供边界条件。所取的时间

步长同时满足有限元与离散元两种算法

的稳定性要求。

5 热点细观模拟

  热点的细观模拟以炸药晶体与粘结剂按一定配比组成的PBX9501炸药为对象,为了能在细观尺度

上模拟非均质炸药热点的生成,采用当前被广泛应用于构建金属晶体计算模型的Voronoi拼图,对在二

维平面随机生成的Voronoi拼图进行适当缩放,建立适合PBX炸药热点模拟的计算模型。计算模型如

图3PBX9501炸药的计算模型

Fig.3ComputationmodelofPBX9501

图3所示,尺寸为300μm×400μm,图中不规

则多边形是划分为等边三角形有限元网格的

HMX晶体,网格边长为2μm,其余部分为离

散为圆盘形离散单元的粘结剂,单元半径为

1μm。在建立 PBX炸药细观计算模型过程

中,并没有严格遵照实际炸药中 HMX与粘结

剂的配比,这将影响定量的结果,但对定性的结

论不会改变。

  下方施加脉冲载荷,强度p=0.5GPa,持
续时间t=0.02μs,有限元本构采用弹塑性模

型,离散元本构方程采用“朱-王-唐”非线性粘

弹性 模 型,计 算 参 数 见 表1,其 中 Fy、Fu是

HMX的屈服强度与极限强度。

表1 计算参数

Table1Simulationparameters

方法 材料 ρ/(g/cm3) cv/(J/(g·K)) aij/(MN/cm2) Cn μij m n η1 η2

DEM Binde 1.27 0.423 0.229 301 0.01 1 3 0.1 0

方法 材料 ρ/(g/cm3) cv/((J/g·K)) G/GPa Fy/MPa Fu/MPa K1 K2 K3 Γ

FEM HMX 1.89 1.003 10.74 120 550 1.59 4.95 5.47 1.1
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脉冲冲击波由下向上传播,由于阻抗的原因,首先到达晶体表面的冲击波发生反射和透射,反射的冲击波使粘结剂

剪切粘性作功与摩擦作功,导致这些区域温度首先升高,如图4(a)所示,非均质炸药中传播的冲击波通过不规则多边形

后,并不是简单的间断,而是形成了一个复杂的波系。

图4 不同时刻的温度分布

Fig.4Temperaturecontoursatdifferenttimes

图570ns时 HMX晶体的温度分布

Fig.5TemperaturecontoursofHMXat70ns

随着冲击波的来回反射,晶体与粘结剂间的相互作用使

该区域温度不断升高,高温区多集中在晶体间的变形较大

的粘结剂部分,如图4(b)所示。数值模拟结果可

见,沿冲击波传播的方向,HMX与粘结剂接触处温

度分布较集中,热点区域多集中在多边形之间的区

域,多边形晶体间冲击波的相互作用是热点生成的

重要原因之一。这与P.A.Conley等[2]所得的计算

结论基本一致。

HMX晶体温度明显低于粘结剂,且晶体边界

温升高于内部,如图5所示。数值模拟结果发现,由
于粘结剂间的温升主要由粘性摩擦和塑性剪切耗散

功引起,晶体的温升由内能的增加引起,从而导致粘

结剂的温升与冲击波阵面存在一定滞后现象,而炸

药晶体的温升具有较好的同步性。

6 结 论

  (1)采用结合方法开展热点生成的细观模拟是可行的,它不仅能得到热点温升的变化趋势,而且可

以初步模拟热点生成的细观过程,特别是模拟晶体与粘结剂间相互作用的细观演化过程,使模拟受冲击

荷载下非均匀混合材料的细观响应成为可能。

  (2)细观模拟表明冲击作用下的塑料粘结炸药的热点多集中在晶体间变形较大的粘结剂部分,冲
击波在粘结剂与晶体间的相互作用引起的剪切粘性做功与摩擦做功是热点生成的重要原因之一;HMX
晶体温度明显低于粘结剂,且晶体边界温度高于内部。

本文工作仅是对塑料粘结炸药热点生成的初步模拟,今后将不断完善计算程序,综合考虑如微孔洞

粘塑性塌缩等多种热点生成机制。
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Preliminarysimulationofhotspotformationfor
plasticbondedexplosivesatmesoscale

FUHua*,LIUCang-li,WANGWen-qiang,TanDuo-wang,LITao
(LaboratoryforShockWaveandDetonationPhysics,InstituteofFluidPhysics,

ChinaAcademyofEngineeringPhysics,Mianyang621900,Sichuan,China)

Abstract:Thepreliminarymesoscalesimulationwasdoneforthehotspotformationofplasticbonded
explosives(PBX)undershockloadingwiththecombinedmethodofthefiniteelementanddiscreteele-
mentmethods.TheexplosivecrystalsandbinderaresimulatedusingFEMandDEM,respectively.
Simulatedresultsindicatethathotspotsfocusonthebinderregionbetweencrystals.Theimportant
factorofhotspotformationistheshockinteractionbetweencrystalsandbinder,thetemperatureof
HMXislowerthanthatofbinder,andtheperipherytemperatureishigherthantheinnertemperature
inHMXcrystals.
Keywords:fluidmechanics;hotspot;mesoscalesimulation;PBX;finiteelementmethod;discrete
elementmethod
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