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多组分PBX炸药细观结构冲击点火数值模拟
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  摘要:建立了炸药颗粒自由堆积三维计算模型,考虑了炸药颗粒尺寸和位置的随机分布、粘结剂对炸药

颗粒的包覆和不同组分炸药颗粒间的级配;采用非线性有限元方法,对炸药颗粒由自由堆积到密实装药的压

药过程进行模拟,构建了PBX炸药细观结构模型;对多元PBX炸药(HMX+TATB+Estane)细观结构冲击

点火过程进行了计算,考虑冲击作用下炸药内部热力耦合作用和自热反应,计算不同组分比例混合炸药的冲

击点火性能,分析了炸药组分对冲击点火的影响。研究表明TATB含量增加,混合炸药冲击感度降低。
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  冲击起爆过程中,炸药首先受到冲击形成热点使炸药点火,然后反应进一步扩张,逐渐成长为爆轰。
热点形成和点火过程与炸药细观结构有直接关系,研究炸药细观结构对冲击点火的影响是深入认识炸

药冲击起爆机制的前提。由于技术的限制,从实验上还不能直接观测到冲击作用下炸药点火的过程。
采用数学解析方法,又难以考虑非均质炸药复杂结构对冲击点火的影响。采用数值模拟方法可以描述

炸药复杂细观结构,计算炸药内部不同组分界面的相互作用,为分析炸药冲击点火过程提供有效手段。

  20世纪90年代起,人们开始开展炸药细观结构冲击点火的数值模拟。C.L.Mader等[1]以规则排

布的空心圆球描述非均质炸药细观结构,对冲击作用下炸药响应过程进行了三维数值模拟,主要分析孔

隙塌陷对热点形成的影响。P.A.Conley等[2]利用图像处理技术,将炸药细观结构扫描电镜照片转换

成炸药细观结构计算模型,采用二维欧拉程序计算了冲击作用下PBX炸药内部的温度分布,模型反映

了炸药颗粒和粘结剂的不规则形状和分布。M.R.Baer[3]采用分子动力学的建模方法,建立了炸药颗粒

尺寸和位置随机分布的三维炸药细观结构模型,分析了颗粒形状对炸药内部热点形成的影响。尚海林

等[4]采用拼图方法构造三维炸药细观结构模型,采用离散元计算方法对PBX炸药的冲击响应过程进行

了研究,分析了炸药内部孔洞尺寸和形状对冲击响应的影响。A.Barua等[5]建立了细观条件下炸药颗

粒随机分布的计算模型,分析了细观条件下炸药的响应过程。从现有研究情况看,人们在寻求不同的建

模方法来构建炸药细观结构模型;数值模拟过程中只是对冲击作用下炸药颗粒间力学变形引起的温度

变化进行计算,没有考虑炸药自身的反应,另外,计算模型与实际炸药结构还存在较大差距。

  本文中,建立炸药颗粒自由堆积三维计算模型,模型中考虑炸药颗粒尺寸和位置的随机分布、粘结

剂对炸药颗粒的包覆;采用非线性有限元计算方法,对炸药颗粒由自由堆积到密实装药的压药过程进行

计算,求解PBX炸药的细观结构模型;对多元PBX炸药细观结构的冲击点火过程进行计算,考虑冲击

作用下炸药内部热力的耦合作用和自热反应,分析炸药组分对冲击点火的影响。

1 PBX炸药细观结构

1.1 设计原理

  PBX炸药(plasticbinderexplosives)是一种塑料粘结炸药,由炸药颗粒、粘结剂等组成。炸药感度
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图1PBX炸药细观结构显微照片

Fig.1ImageofthePBXmicrostructure

与炸药组分、颗粒度等细观结构相关。采用数值方法研究炸

药的细观起爆机制,关键是获得炸药的细观结构。图1给出

了一种PBX炸药细观结构显微照片,可以看出,炸药颗粒呈

不规则排列,形状、大小各异,粘结剂分布于炸药颗粒之间。

  为获得炸药的细观结构,将炸药的压制过程考虑到细观

结构模型构造中:先在一定尺度范围内构造炸药颗粒,将炸药

颗粒装填在模具中,然后使用冲头冲压炸药颗粒,制得一定密

度的装药。炸药压制过程中会出现颗粒变形、破碎和粘结剂

重分布等现象,形成最终的炸药颗粒尺寸、分布以及粘结剂分

布不规则的复杂炸药细观结构。

1.2 计算模型及参数

  根据炸药压制原理,构建合理的炸药细观结构模型。根据图1所示PBX炸药细观结构尺寸,构建

一定数量的炸药颗粒,设未压前的炸药颗粒为球体,球体直径为一定范围内符合正态分布的随机取值,
球体在一定空间内随机分布且相互没有重叠;每个球体外建立一定厚度的球壳作为粘结剂,粘结剂的厚

度依据炸药和粘结剂的质量比确定,模型中炸药为HMX和TATB,粘结剂为Estane;将这些球体装填

在刚性模具中,构建成压药的原始模型,如图2所示。压药计算模型由冲头、刚性模具、炸药颗粒和粘结

剂组成。把该模型导入有限元程序中,采用非线性有限元方法对压制过程进行计算[6]。计算中炸药上

部为冲头加压面,其他3个方向为刚性壁面约束。冲头以一定速度向下移动,对炸药颗粒进行压制,外
层包有粘结剂的炸药颗粒在冲头的作用下发生变形。根据不同的炸药密度,设定不同的冲头移动距离。
通过控制压制后的炸药的最终体积,控制装药密度,获得PBX炸药的细观结构模型。

图2 炸药颗粒自由随机堆积示意图

Fig.2Pictorialofapacked
ensembleofparticles

  模型中炸药颗粒和粘结剂Estane采用弹塑性流体力学材

料模型和 Grüneisen状态方程描述。冲头和刚性模具材料为

钢,不考虑其变形,采用刚体材料模型描述。表1为材料参

数[7],其中ρ为材料密度,G 为剪切模量,σy 为屈服应力,c为声

速,s和γ0 为Grüneisen状态方程参数。
表1 材料参数

Table1 Materialparameters

材料 ρ/(kg·m-3)G/GPa σy/GPac/(m·s-1) s γ0

HMX 1900 2.700 0.10 2901 2.058 1.100

TATB 1876 1.700 0.08 1745 1.993 1.097

Estane 1100 0.270 0.01 2350 1.700 1.000

Steel 7850 79.000 1.85 4570 1.490 1.930

1.3 计算结果

  图3是 HMX炸药颗粒压制过程中不同时刻的变形图。冲头沿z 轴负方向移动,压制炸药。

19μs时,冲头向下移动了很小的距离,大部分炸药颗粒基本没有变形,只是最上层的炸药颗粒在冲头作

用下被冲压而变形;30μs时,上部的颗粒受到冲头作用影响,发生挤压变形和移动,使颗粒之间的孔隙

减小,上部的炸药比下部更密实;55μs时,整个空间内的炸药颗粒已经发生很大变形,颗粒之间的孔隙

已经很少;80μs时,冲头停止运动,炸药压制成型,整个炸药呈密实状态,密度为1.90g/cm3。
  图4是计算得到的压制成型后的炸药细观结构截面图。从图4可以看出,整个炸药呈密实状态,炸
药颗粒和粘结剂紧密接触,炸药内部基本没有孔隙。在冲头的作用下,初始状态为球体的炸药颗粒发生

很大变形,炸药颗粒相互挤压变形并发生位移,粘结剂填充在炸药颗粒之间,使颗粒和粘结剂分布呈现

不规则性。对比图1和图4可以看出,在炸药颗粒的大小、形状以及粘结剂的分布特征等方面,计算得

到的炸药细观结构与实际炸药细观结构很接近,这表明采用该方法得到的炸药细观结构模型与真实的
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图3 压制过程炸药在不同时刻的变形

Fig.3Deformationofexplosiveparticlesatdifferenttimesduringcompression

图4 计算得到压制成型后PBX炸药细观结构截面图

Fig.4Calculatedmeso-structureofpressedPBXs

PBX炸药细观结构相似,此模型可以有效

描述PBX炸药细观结构特征,即根据炸药

压制原理获得的压药计算方法可以获得

PBX炸药的细观结构。

1.4 多元PBX炸药细观结构

  PBXC10 炸 药 是 一 种 由 HMX 和

TATB两种组分组成的混合炸药。根据

PBXC10炸药中 HMX和 TATB的颗粒

尺寸,建立不同 HMX和TATB比例的混

合炸药自由堆积模型,模型中质量配比

w1∶w2∶w3 = 88∶7∶5,76∶19∶5,

67∶28∶5,57∶38∶5,38∶57∶5和29∶66∶5,其中w1、w2 和w3 分别为HMX、TATB和Estane的质

量分数。为了分析配方组成变化对多组分混合炸药冲击感度的影响,对以上6种配比的混合炸药的压

药过程进行模拟,将炸药压制成1.90g/cm3 的密实装药。图5是w1∶w2∶w3=38∶57∶5的炸药颗

粒自由堆积模型。模型中有HMX颗粒18个,颗粒尺寸为0.02~0.03mm,TATB颗粒98个,颗粒尺

寸为0.015mm,所有颗粒自由装填在直径为0.1mm、高度为0.3mm 的刚性模具中。图6为

w1∶w2∶w3=38∶57∶5炸药细观结构1/2模型网格图。从图6可以看出,HMX炸药颗粒变形较小,
与HMX相接触的TATB炸药颗粒变形较大。这可能是由于TATB的屈服应力比HMX低,在颗粒相

互挤压过程中,与HMX接触的TATB颗粒更容易发生变形,而HMX变形较小。此外,在TATB颗粒

密集区,TATB颗粒的屈服强度相同,颗粒相互挤压引起的变形也相对较小。图7是压制完成后,6种

配比炸药的细观结构。从图7可以看出,混合炸药压制完成后,HMX和TATB都发生很大变形,颗粒

交错分布。

图5 炸药颗粒自由堆积模型

Fig.5Packedensembleofparticles

图6 炸药细观结构1/2模型网络图

Fig.6 Meshofthecalculationmodel
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图7 不同配比混合炸药细观结构模型

Fig.7Calculatedmeso-structureforvaryingcompositions

2 炸药细观结构冲击点火计算

  PBXC10炸药内各组分的比例、尺寸等将会影响炸药的细观结构,从而导致炸药冲击感度变化。目

前混合炸药组成配方都是根据经验或实验来确定,缺乏定量的方法指导,采用炸药压制原理建立混合炸

药细观结构模型,计算不同组分比例混合炸药的冲击点火性能,可以为炸药配方设计提供定量指导。本

文中采用非线性有限元计算方法,对PBX炸药细观结构冲击点火过程进行数值模拟,分析混合炸药组

分对炸药冲击点火的影响。

2.1 计算模型及参数

  设计飞片冲击加载PBX炸药细观结构的物理模型,如图8所示。模型由飞片、隔板和被测炸药组

成。计算中,飞片以一定速度撞击隔板,产生的冲击波经隔板衰减后作用于PBX炸药。模型中PBX炸

药直径为0.08mm,高为0.095mm,飞片和隔板的直径均为0.08mm,厚度均为0.01mm。图9为建

立的飞片冲击加载PBX炸药计算模型网格图。模型中飞片和隔板网格尺寸均为0.004mm,炸药网格

根据颗粒尺寸大小确定。

图8 飞片冲击加载PBX炸药物理模型

Fig.8Calculationmodelofshocktoignition

图9 飞片冲击加载PBX炸药计算模型网络图

Fig.9 Meshofthecalculationmodel

  模型中HMX和Estane都采用弹塑性流体力学材料模型和Grüneisen状态方程描述。飞片和隔

板材料为钢,采用塑性动力学材料模型描述。弹塑性动力学材料模型的应力表示为:

σ= 1+ ε̇/( )C 1/[ ]P (σ0+βEpεeffp ) (1)
式中:σ为应力,σ0 为初始屈服应力,̇ε是应变率,C和P 是Cowper-Symond应变率参数,εeffp 是有效塑性

应变,Ep 是塑性硬化模量,β为硬化参数。Grüneisen方程为:

p= ρc2μ[1+(1-γ0/2)μ-αμ2/2]
[1-(s1-1)μ-s2μ2/(μ+1)-s3μ3/(μ+1)2]+

(γ0+αμ)E (2)

式中:p为压力;μ=ρ/ρ0-1=1/vr-1,ρ0 为初始密度,vr为相对体积;E 为内能;s1、s2 和s3 为冲击波波

速-波后粒子速度曲线的斜率系数;α为一阶体积修正因数。

  采用各向同性热材料模型来描述炸药和粘结剂的温度变化,实现热力耦合分析。根据能量守恒原

071 爆  炸  与  冲  击               第34卷 



理,热问题有限元方程可由热平衡方程推导求得[6]:

ĊT+KTT=Q (3)
式中:C为比热容矩阵,用于考虑系统内能的增加;KT 为热传导矩阵,包括导热系数、对流系数以及辐射

率和形状系数;T为节点温度向量;̇T为温度对时间的导数;Q为节点热流率向量。

  热力耦合计算的基本方程为:
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式中:u为节点位移向量;̇u为节点速度向量;F为力向量,包括施加的节点力和由热应变引起的力;K 为

传导矩阵。

  除了炸药受力发生变形引起温升外,炸药自热反应放出的热量也会引起温度的升高,两者共同作用

最终引起炸药点火。采用Arrhenius方程描述炸药自热反应:

S=ρQZexp[-Ea/(RT)] (5)
式中:S为放热源项,Q 为反应热,Z为指前因子,Ea 为活化能,R 为普适气体常数,T 为温度。计算中,

HMX炸药的反应热为2100J/g,指前因子为5×1019s-1,活化能为221340J/mol;TATB炸药的反应

热为2520J/g,指前因子为3.18×1019s-1,活化能为251600J/mol[8]。

2.2 计算结果分析

图10 温度分布图

Fig.10Distributionoftemperature

图11 测点示意图

Fig.11Schematicofgaugingpoint

  HMX炸药具有较高的能量,同时

较敏感,TATB炸药的能量较低,很钝

感,因此为了达到炸药既钝感又高能

的目标,现在炸药配方设计采用HMX
和TATB混合的结构。混合炸药中各

组分含量不同,导致炸药冲击感度有

一 定 差 别。对6种 HMX、TATB、

Estane配比混合炸药的冲击点火过程

进行计算,分析炸药组分对冲击点火

的影 响。图 10 给 出 了 在 压 力 为

5.3GPa的 冲 击 波 作 用 下,

图12 炸药内部监测点温度时间变化曲线

Fig.12Calculatedtemperature-time
curvesofselectedelements

w1∶w2∶w3=38∶57∶5的混合炸药在0.01μs时

的截面温度分布。从图10可以看出,0.01μs时,冲
击波传播到炸药内部0.03mm处,在冲击波经过的

区域内,TATB炸药颗粒的温度较高,而 HMX炸

药颗粒的温度相对较低;局部高温区主要分布在与

HMX炸药颗粒相接触的 TATB上。这可能是由

于与HMX相接触的TATB在压药过程中发生了

较大变形,在冲击作用下更容易被压缩,温度升高较

大。而HMX颗粒在压药过程中变形相对较小,颗
粒能够保持较好的完整性,在冲击波作用下温度升

高较小。在距离炸药上表面0.025mm处设置2个

温度监测点,1号监测点位于TATB颗粒,2号监测

点位于HMX颗粒,如图11所示。图12是监测点

处温度时间变化曲线。可以看出,1号监测点的最

高温度达到453K,2号监测点的最高温度达到396K,表明TATB颗粒的温升比 HMX颗粒大。以上

分析表明,炸药压药过程中变形较大的颗粒,在冲击作用下容易产生较大的温升。
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  采用不同速度的飞片撞击混合炸药,获取各种炸药发生点火的临界压力以及点火点位置。图13给出

了临界点火压力加载下,不同配比炸药点火的细观结构、温度分布和点火位置。可以看出,尽管 HMX炸

药的冲击感度较高,但各种配比炸药的点火点都出现在TATB 中,且都位于TATB 与HMX的界面上,这
表明混合炸药冲击点火并不一定是由冲击感度较高的炸药组分引起,而是与炸药细观结构有很大关系,炸
药压药过程中发生变形较大的炸药颗粒很可能首先点火。因此,在炸药配方设计中,应侧重于炸药各组分

之间屈服强度的匹配以及压药工艺,尽量保证压制成密实状态的炸药颗粒的完整性,降低其冲击感度。

图13 不同配比炸药发生点火的位置

Fig.13Temperaturecontousofvaryingcompositecontent

图14 临界点火压力随 HMX质量分数变化曲线

Fig.14Criticalpressureofignition
variedwithmassfractionofHMX

  图14为炸药的临界点火压力随 HMX含

量变化曲线。从图14可看出,w1∶w2∶w3=
29∶66∶5的炸药的临界点火压力为7.3GPa,

w1∶w2∶w3=88∶7∶5的炸药的临界点火压

力降低到4.6GPa。随着 HMX含量的增加,
炸药发生点火的临界压力逐渐降低,炸药的冲

击感度提高。这是由于 HMX含量增加后,混
合炸药中TATB颗粒与 HMX颗粒的接触界

面增大,在炸药颗粒压制过程中发生大变形的

TATB颗粒数量增加,使得混合炸药中潜在热

点的数量增加,因此炸药更容易发生点火。

3 小 结

  对多元PBX炸药细观结构的冲击点火过程进行了数值模拟,采用炸药压制原理建立了混合炸药的

细观结构模型,计算了不同组分质量分数的混合炸药的冲击点火性能。
(1)建立了炸药颗粒尺寸和位置随机分布三维自由堆积计算模型,通过对炸药颗粒由自由堆积到

密实装药的压药过程的计算,获得了多组分混合炸药的细观结构模型。
(2)HMX和TATB混合炸药压药过程中,与HMX相接触的TATB变形较大,冲击作用下混合炸

药点火点位于这些大变形的TATB内;混合炸药中TATB含量增加,炸药冲击感度降低。
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NumericalsimulationforanalyzingshocktoignitionofPBXs
withdifferentcompositionsinmeso-structurallevel*

WangChen1,2,ChenLang1,LiuQun1,PiZheng-di1,HuXiao-mian2
(1.StateKeyLaboratoryofExplosionScienceandTechnology,

BeijingInstituteofTechnology,Beijing100081,China;

2.InstituteofAppliedPhysicsandComputationalMathematics,Beijing100094,China)

Abstract:Byconsideringtheparticlesize,locationinrandomdistributionandthecompositecontent,

athree-dimensionalcomputationmodelwasdevelopedforexplosiveparticlesinfreedeposition.The
pressingprocessoftheexplosiveparticlesfromfreedepositiontomoldedexplosiveswasnumerically
simulatedbyusingthenon-linearfiniteelementmethod.Basedontheabove,themeso-structural
modelsofPBXs(HMX+TATB+ Estane)wereestablished.Thereby,numericalsimulationswere
conductedtoanalyzetheshock-to-ignitionprocessesofthePBXswithdifferentcompositionsinthe
meso-structurallevel.Intheabovenumericalsimulations,thethermo-mechanicalcouplingeffectand
theself-sustainedthermalreactionwithinthePBXsweretakenintoaccount.Theinfluencesofthe
compositioncontentsontheshock-to-ignitionperformancesofthePBXswerediscussed.Thesimula-
tedresultsshowthatthecompositeexplosivescontainingHMXandTATBbecomelesssensitiveas
theTATBcontentinthemincreases.
Keywords:mechanicsofexplosion;meso-structuralmodel;three-dimensionalcalculation model;

PBXs;shocktoignition

 * Received3September2012;Revised2November2012
   Correspondingauthor:ChenLang,chenlang@bit.edu.cn

(责任编辑 王小飞)

371 第2期          王 晨等:多组分PBX炸药细观结构冲击点火数值模拟


