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  摘要:综述了固体非均质炸药冲击点火与起爆模型研究的进展,主要探讨基于经验数据模型、微观机制

模型和分子动力学理论模型这3类模型的理论基础、存在的问题和工程应用前景,认为基于微观机制点火与

起爆模型具有物理概念清晰以及能够预测实验结果的优点和较好的工程应用前景,提出了后续发展的建议。
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  固体非均质炸药点火与起爆是爆轰物理的基本问题,数值模拟是研究这个问题的重要手段。随着

实验和计算能力的进步,固体非均质炸药点火与起爆数值模拟研究近年来取得了很大的发展,高能炸药

点火与起爆数值模拟研究的核心问题是点火与起爆模型[1-7]。

  众多学者对固体非均质炸药冲击点火与起爆模型进行了大量的研究。在实验观测和合理假设的基

础上,发展了基于经验数据的模型[1-4]、基于微观机制的细观模型[5-7],和基于分子动力学理论的模型[8]。

  一个好的固体炸药冲击点火与起爆模型应该具有清晰的物理概念并能够预测实验结果,且模型足

够简洁、能够匹配现实的计算能力等基本特点。本文中,就这些方面综述近30年来发展的固体非均质

炸药受冲击波能量冲击引起的点火与起爆模型情况。

1 固体非均质炸药点火与起爆机理

  固体非均质炸药点火与起爆过程可分为起始点火阶段、热点向周围点火燃烧阶段、快速燃烧转变为

爆轰等3个阶段[9]。

1.1 起始点火阶段

  对于固体非均质炸药起始点火机制,F.D.Bowden等提出了“热点”学说。该学说认为外界传入的

能量转变为热量,这些热量集中在一些小点(半径为约10-1~101μm)上,炸药首先在这些小点周围发

生反应,然后扩散到整体炸药。对于机械起爆和冲击波起爆而言,产生热点的主要原因有:(1)炸药颗粒

与其他物质的摩擦,包括炸药颗粒与惰性杂质、炸药颗粒晶体之间以及炸药颗粒与容器壁内表面的摩

擦;(2)炸药中散布的空穴的粘塑性塌陷;(3)当炸药从2个冲击面间挤出时,炸药快速的粘塑性流动所

形成的塑性加热;(4)炸药空穴在冲击波作用下引起的界面喷射。M.M.Chaudhri[10]回顾了以前分离效

应的实验,认为摩擦和粘塑性塌陷是炸药起始反应的主要机制,粘塑性流动仅在极端压力条件下可能对

炸药反应起作用,喷射仅在大尺寸空穴情况下有影响。J.Massoni等[6]通过研究发现,在冲击加载条件

下,对于压实炸药,粘塑性空穴塌陷机制比摩擦可以产生更多的能量。综上所述,对于冲击起爆,粘塑性

空穴塌陷是炸药起始反应的主要能量来源。

1.2 热点向周围点火燃烧阶段

  热点起始反应后,接下来为热点向周围点火燃烧阶段,这是一个快速燃烧过程。在这一阶段测得的

燃烧速度为亚音速的,例如PETN的燃烧速度为约460m/s,RDX的燃烧速度为约300m/s。
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1.3 快速燃烧转变为爆轰

  当燃速达到某个极限时,快速燃烧转变为低速爆轰。对一般炸药而言,低速爆轰的速度在

1~2km/s之间,该速度是超音速的。当药量足够大时,低速爆轰会发展成为正常爆轰。

2 基于经验数据的点火与起爆模型

2.1 典型基于经验数据的点火与起爆模型

2.1.1 经典的经验点火与起爆模型

  经典的经验点火与起爆模型有Forest-fire模型[1]、点火与增长模型[2]、JTF模型[3]。这类模型的代

表是点火与增长模型,它使用热点成核-生长-汇合3个阶段来表示炸药点火与增长过程,反应速率表示

为如下3项形式,依次表示点火、燃烧和快反应
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式中:λ为反应度,ρ、ρ0 分别表示炸药的当前密度和初始密度,p表示压力,I、G1、G2、a、b、c、d、f、h、x、y
和z是12个可调系数,3项中的每一项在合适的λ值时开始或截断。当λ>λig,max时,点火项取为零;当

λ>λG1,max时,燃烧项取为零;当λ<λG2,min时,快反应项取为零。

2.1.2 CREST点火与起爆模型

  近年来,由于埋入式粒子速度计技术的广泛采用,取得了大量的关于炸药冲击起爆过程的实验测量

数据,这些数据为评估原有模型和发展新的模型奠定了基础。前述的几种点火与起爆模型不能采用一

套参数描述连续冲击起爆、多次冲击起爆和短脉冲冲击起爆现象,还需要额外的修正模型[11]。

  最近的研究发现冲击起爆的反应速率仅依赖于局部的冲击波强度,并且建议使用未反应炸药的关

于熵的函数来表征反应区的冲击波强度[12-13]。基于这些分析,C.A.Handley[4]建立了基于熵的

CREST点火与起爆模型,其形式表示为
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b2
(1-λ),Zs表示未反应区的熵,λ1 为快速反应速率项,λ2 为

慢速反应速率项,c0~c8为常系数,各物理量中的下标1均表示与快速反应相关的量,下标2均表示与

慢速反应相关的量。

  CREST模型采用基于熵的反应速率模型,点火与增长模型等经典模型采用基于压力的反应速率

模型。由于此原因,CREST模型需要更细致的数值计算网格,并且存在界面上熵计算需要特殊处理等

问题[14]。但是CREST模型的研究,还是给出了基于熵的反应速率模型比基于压力的反应速率模型具

有更广泛应用范围的提示。

2.2 基于经验数据的模型评价

  由于基于经验数据的点火与起爆模型简单易用,计算量小,在冲击起爆、破片撞击等领域得到了应

用。特别是点火与增长模型已嵌入到LS_DYNA、AUTODYN等成熟的商业软件中,并且相应炸药参

数研究较多。但是,所有这些经验反应速率模型点火的概念不是建立在清晰的物理概念基础之上的,从
而这些模型的参数需要针对特定的问题和边界条件专门标定,并且只有在标定点附近有效,不具有预测

分析功能,应用到复杂问题存在困难。造成这些困难的原因是这些模型没有考虑炸药颗粒级的点火、反
应和产物气体的生成过程。

3 基于微观机制的点火与起爆模型

  为了研究冲击加载下固体炸药的微观点火与起爆机制,众多学者进行了半个多世纪的研究,在
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C.L.Mader[15]和R.E.Setchell等[16]研究了炸药空穴塌陷模型以及M.M.Carroll等[17]和B.M.Butch-
er等[18]研究了粘塑性多孔材料的基础上,B.A.Khasainov等[19]提出了描述冲击起爆的粘塑性空穴塌

陷模型,该模型使用比较简单的方法,首次考虑了空穴内气体的影响,两相间的质量转换以及固相炸药

的化学分解。R.B.Frey[20]进一步证实在冲击起爆中,粘塑性空穴塌陷模型是主要的点火机制。

J.Kang等[5]集成了这些工作,建立了一个相当精细的的粘塑性空穴塌陷模型,仔细考虑了热传导和辐

射,由于固体分解引起的质量流动以及气体炸药分解动力学、塑性和粘性功等基本现象,建立了每个相

的守恒方程和界面条件。该模型是固体含能材料点火与起爆模型的一个重要进展,接下来的工作多以

它为基础。

  Kang模型包含了表面动力学机制和详细的气相反应,以前一些学者比较仔细地研究了个别推进剂

的这些因素,但是对于大多数固体炸药来说很难获取这些反应细节,因此难以得到推广应用。

T.Hasegawa等[21]改进了模型中能量方程和化学反应模型。J.Massoni等[6]进一步改进了Kang模型,
提出了一种更实用的简化模型。

  大部分基于微观机制的模型仅考虑了冲击加载条件,而没有考虑摩擦等其他因素。为了建立更普

遍的热点点火与起爆模型,Y.Hamate等[7]建立了一个描述热点点火与起爆的框架模型。

3.1 基本思路

  建立基于微观机制的点火与起爆模型,需要解决模型基本假设、热点模型的数学描述、微观模型与

宏观物理量的联系以及相应的计算策略等4个问题,下面分别说明。

3.1.1 模型基本假设

  尽管有多种引起热点起始反应的原因,但在热点反应中有共同的特征,包括:被相对低温固体包围

的一个局部加热的区域,空隙空间充满气体和在这些区域间存在热和物质流动,以及化学反应仅在气固

界面发生。通过分析真实固体炸药的结构,并考虑上叙因素,将热点模型简化为一维模型。

图1 冲击加载热点模型示意图

Fig.1 Hotspotmodelundershockwavecompression

  对于冲击波加载条件,Massoni热点模型采用

内部含有空气的球状空穴模型,如图1所示。相对

于空穴塌陷的时间,冲击波经过这个固体球的时间

是非常短的,因此可以认为这个过程是瞬时完成的。
这样,空穴模型的周围可以认为被相同的冲击波压

力作用。在球对称假设下,粘塑性塌陷模型可以简

化为一维问题。

  为了分析冲击、剪切、摩擦等多种原因引起的热

点点火现象,Y.Hamate等[7]发展了一种统一热点

模型。固体非均质炸药可用图2(a)所示的统计体

积表示。建立简化模型的第1步是将体积等效为被

一个褶皱面分开的体积,这个面附近的狭小区域代表集合热点。这个褶皱面的面积fA 为参与反应的

热点区域面积的总和。建立简化模型的第2步是将褶皱反应面等效为一个平面热点条,如图2(c)所
示,所有的热点反应过程在这个平面热点胞元上描述。理想化热点胞元统一用图3所示的平面表示,其
中:pB 为外部压力,E 为局部沉积能量,̇m 固相转化为气相的质量流速,q为气相单位体积热释放量,σzxs,a
为气固界面的剪切应力。理想化热点胞元由固相、气相、气固界面组成。气固界面是热点反应的区域,
也是区域能量施加区域。除了作用在气固表面上的剪切应力,其他物理机制都发生在z轴上(关于x轴

对称),也就是说理想化热点胞元是一维模型。

  热点的反应分为界面加热、内部燃烧和外表面燃烧3个阶段完成。在界面加热阶段,热点没有化学

反应,主要由外界能量输入引起加热。当气固界面温度达到炸药气化温度时,炸药开始分解并发生内部

燃烧反应。当内部燃烧发生一段时间后,加热的气体逃离了空穴,引起炸药颗粒的外表面燃烧。
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图2 热点胞元模型简化过程图

Fig.2Predigestingprogressofhotspotmodel

图3 理想化热点胞元模型

Fig.3Idealizedhotspotmodel

3.1.2 热点模型的数学描述

  气固及界面基本控制方程包括气相和固相的质量、动量和能量守恒方程,气固界面的质量、动量和

能量关系。这9个基本方程可以是微分方程、也可能是偏微分方程形式。与一般物质守恒方程不同的

是,方程中增加了由于界面化学反应引起的质量流动、压力变化和能量传递等因素。

  另外,为了封闭方程组,还包括气相的状态方程和固态的本构关系和物态方程、热点的统计分布特

性等。求解这些方程,可以得到热点胞元的物理参数。

3.1.3 表面化学反应

  实际的气固表面化学反应机制非常复杂,详尽描述这些反应是不现实的。一方面模型非常复杂,另
一方面模型的参数也难以获取。目前,Massoni模型和Horie模型采用类似的简化表面化学反应模型。

  在界面温度达到相变温度前,质量流动量ṁ=0。当界面温度达到临界温度后,界面处固体升华为

气体反应物,接下来气体反应物发生一步不可逆反应生成气体产物。相对于更复杂得热化学平衡计算

法,该种处理方法在热化学计算程序中已经展示了它的简单和高效特性。

3.1.4 宏观与微观的联系

  为了使微观模型加入到宏观连续力学计算,需要建立宏观力学与微观模型的联系。这种联系是双

向的,包括微观气固两相状态物态方程到宏观力学的联系、宏观力学加载环境到热点边界条件的联系。

  准确地描述微观气固两相状态物态方程到宏观力学的联系可以采用非平衡两相流动模型[22-24],但
是该方法过于复杂并且存在数值计算方法上的困难,因此并没有得到推广应用。另一种方法是通过微

观模型状态建立宏观力学的混合物态方程。对于混合物态方程需要假定两相压力均衡。另外,还需要

一个均衡假定:密度或者温度均衡。当然,混合物态方程不能提供两相流模型所提供的信息量,并且所

有的这些假定都不是非常严格的,但是固体含能材料的爆轰问题的计算程序几乎都采用了这些假定。
对于混合物态方程,混合密度ρ、混合内能e可表示为

ρ=φρhyg +(1-φ)ρhys (3)

ρe=φρhygeg+(1-φ)ρhyses (4)
式中:φ表示流体单元中气相所占比例,ρhyg、ρhys 分别表示流体单元中气相和固相密度,eg、es 分别表示流

体单元中气相和固相的内能。

  若气相和固相的物态方程表示为 Mie-Grüneisen方程的形式,在气相和固相之间局部压力平衡假

设下,J.Massoni等[6]发现混合压力相同的 Mie-Grüneisen物态方程形式

p(ρ,e)-p*(ρ)=Γ(ρ)ρ(e-e*(ρ)) (5)
其中Γ、p*和e*分别表示为

1
Γ =φ

Γg
+1-φ

Γs
(6)
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ρ φρe*
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式中:Γ为 Mie-Grüneisen系数,其余各物理量中的上标*表示参考值,下标g、s分别表示气相和固相。

  宏观力学加载环境到热点边界条件的联系主要包括宏观力学加载环境得到的压力、剪切力以及能

量沉积量等。压力、剪切力可以直接加到微观热点模型上,能量沉积量需要建立相应的模型。

3.1.5 计算策略

图4 跨尺度计算策略示意图

Fig.4Scale-spancalculationmethod

  热点点火与起爆的计算可以采用图

4所示的计算策略,在宏观连续力学计

算程序中加入热点点火与起爆模型,建
立细观与宏观的联系,形成细观、宏观跨

尺度计算程序。

  现有的动力学计算程序如有限元程

序DYNA_2D、有限差分程序SSS、特征

线程序CSIN等程序都可以加入热点模

型。从处理复杂边界条件看,有限元程

序可以更好的实现工程应用。由于问题

的跨尺度特性,计算网格需要到10μm
量级,造成了相当大的计算量。

3.2 基于微观机制的点火模型评价

  基于微观机制模型的物理意义明确,大部分参数基于物理意义,经验参数少。这些模型可以预测炸

药的SDT现象,可以反映炸药材料属性、初始颗粒粗细、初始孔隙度、初始温度以及加载压力对起爆性

能的影响。Horie模型还具有处理摩擦、剪切加热起爆问题的能力。

  随着大规模计算能力的发展,基于微观机制的点火模型具有了应用到工程问题的基础。通过进一

步发展跨尺度计算技术,可以预见在不久的将来这些模型具有应用到复杂工程问题的可能性。

4 基于分子动力学理论的模型

  20世纪80年代后期,计算机技术的飞速发展使得应用分子动力学方法[25]对固相过程进行模拟成

为可能。分子动力学方法区分的标准主要在于得到原子间的势函数[26],得到原子间势函数有量子方

法、半经验方法、经验方法等3个尺度的近似[27]。近年来,用分子动力学方法在研究含能材料的起爆过

程和机理方面开展了许多工作[28-33],大多采用了半经验势函数方法。

  基于分子动力学理论的固体非均质炸药点火与起爆模型主要分为2类[34]:第1类考虑实际的炸药

分子的三维分子结构。虽然这类模型解释了实际含能化合物的起爆和爆轰,但由于模型结构复杂、计算

量大,目前主要用来研究单个或少量分子的基本化学反应中的能量传输机制。这类模型的代表为A.
Strachan等[35]所提出的反应力场模型。第2类模型采用模型化的体系,例如单原子或双原子分子点

阵。由于模型相对简单,因此所考虑的体系也较大,可以进行几百万个原子的模拟,模拟时间可达几十

皮秒。它关注的重点是冲击或碰撞所引起的爆轰过程本身,如冲击波和化学反应波在晶体中的运动、波
的结构和特性、能量模式之间的转换机制等,并且能够引入一些结构缺陷(如空穴、杂质、纳米裂纹等)研
究其对于起爆过程的影响。这类研究的代表为D.W.Brenner等[28]所提出的反应经验键序函数模型。

4.1 基于REBO势函数的固体炸药起爆机理研究

  REBO势函数的最初形式来源于针对共价键系统的Abell-Tersoff表达式[36-37],后经多次改进,特
别是D.W.Brenner等[28]的工作,被用来描述含碳分子之间以不同能量发生碰撞的物理、化学过程。模
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型描述一种双原子分子晶体,构成一个分子的原子可以有2种类型,若分别用A、B 来表示,则分子类型

可以是AB、AA、BB 等3种。势函数形式为

Vbond(rij)=Vr(rij)-췍BijVa(rij) (9)

Vnon-bond(rij)=VvdW(rij) (10)
式中:Vbond为分子内强相互作用,Vnon-bond为分子间的弱相互作用,rij为系统中任意2个原子i和j间的距

离,Vr和Va分别表示分子内2个原子的排斥和吸引作用,VvdW为VanderWaals势,췍Bij代表周围的原子

分布修正了这对原子的相互作用。这种形式的势函数在一个原子对经历不断增加的当地密度时(例如

冲击波经过时的情况),削弱吸引作用,同时增强排斥作用。这个模型提出了一个简单而普遍的化学反

应方程式为2AB →A2+B2+ΔQ。

  T.C.Germann等[33]采用REBO势函数模型研究了含能材料中的空穴在冲击作用下的塌陷过程。
体系包含2200000个原子,空穴半径为7.7nm,模拟结果表明点火过程并非简单的力学过程,而是一

个化学过程;大的空穴(半径大于10nm)可明显降低起爆阈值。

4.2 基于分子动力学理论的模型评价

  到目前为止,凝聚态炸药起爆的分子动力学研究的主要受限于高度理想化的含能分子描述。尽管

如此,采用这些模型所进行的分子动力学模拟已经比较成功地再现了凝聚态爆轰过程的许多重要特性。
而且,现有的势函数模型正在不断地被改进,新的原子间相互作用的计算方法也在陆续地被提出。对于

凝聚态含能材料及其受到激励后所发生的化学反应过程的描述将会越来越准确。

  从计算的角度来看,已知的真实爆轰的典型反应区长度还是远超出分子动力学模拟的能力,因此在

可预见的未来,爆轰过程的分子动力学模拟可能还只是保持在建立模型以及定性研究的阶段[32]。

5 总结与展望

  自20世纪80年代以来,固体非均质炸药点火与起爆模型研究取得了长足的发展。基于经验数据

的点火与起爆模型在20世纪80年代期间取得了很大的成就,近期随着实验技术的进步又有了新的发

展;基于分子动力学理论的模型一直处于理论探索阶段,目前应用还不成熟;自20世纪90年代Kang
模型[5]提出以来,基于微观机制的点火与起爆模型研究取得了很大的进展,基本理论已经趋向成熟,可
以预见在不久的将来这些模型具有应用到复杂工程问题的可能性。

  在不断追求钝感高能炸药、评估意外刺激情况下的安全性和深钻地战斗部装药侵彻安定性等需求

的牵引下,近年来对于冲击与摩擦、剪切等联合作用下的点火与起爆模型的研究也越来越迫切,Horie
模型[7]给出了一个研究的框架,这将是固体非均质炸药点火与起爆模型下一步研究的一个重点方向。
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Abstract:Thisreviewaimsatthemainprogressesofthemodelsdescribingshock-inducedignitionand
detonationofsolidheterogeneousexplosivessince1980s.Thesemodelscanbedividedintothree
types:empiricalmodels,micromechanicalmodelsandmoleculardynamicsbasedmodels.Thecorre-
spondingtheoriestothesemodelsareanalyzedaswellastheexistentdifficultiesintheoreticalinvesti-
gationandpracticalapplication,andtheapplicationpossibilitiesofthesemodelstocomplexengineer-
ingproblemsareexplored.Investigatedresultsshowthatthemicromechanicalmodelstakeonunam-
biguousconceptsandcanpredicttheexperimentalresults,andtheyhavegoodapplicationprospectsin
engineeringpractice.Atlast,someadvicesaboutthemicromechanicalmodelsaregiven.
Keywords:mechanicsofexplosion;ignitionanddetonation;micromechanicalmodel;solidheteroge-
neousexplosive;moleculardynamicsbasedmodel
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