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冲击作用下炸药热点形成的 3维离散元模拟
*
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(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国防科技重点实验室,四川 绵阳 621900)

� � 摘要: 为了探讨非均质炸药在冲击作用下的细观响应特性, 分别对以 HMX 为基的 PBX 塑料粘接炸药

和含孔洞的 HM X炸药在活塞推动下热点的形成过程进行了 3维离散元模拟(未考虑化学反应)。结果表明,

塑料粘接炸药中的热点集中在炸药晶体与粘结剂的结合部, 晶体温升低于粘结剂,且晶体边界温升高于内部。

对于含孔洞炸药,热点温度与孔洞的尺寸和形状有关, 大孔洞塌缩形成的热点温度高于小孔洞塌缩形成的热

点温度,球形孔洞塌缩形成的热点温度高于立方体孔洞塌缩得到的热点温度。
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� � 冲击波作用下热点的形成和成长是非均质炸药冲击起爆的关键。研究炸药在不同细观结构和加载

条件下热点形成的机制, 对于炸药的安全评估和应用具有重要意义。

� � 热点是细观尺度的问题, 在炸药的多尺度响应中处于承上(宏观)启下(微观)的地位。在各种情况

下,热点形成的机制主要包括:气泡的绝热压缩、粘塑性孔洞塌缩,剪切带、晶体中位错的运动,炸药颗粒

间摩擦以及流体动力学热点等
[ 1�3]
。由于实验上难以对热点进行直接测量,目前对这一问题的研究还只

能依靠数值模拟和理论分析。

� � 近年来,研究人员对炸药热点形成机制进行了一系列的数值模拟研究。R. Menikof f等 [ 4]用 2 维欧

拉有限元程序模拟了颗粒 HMX 炸药中的压实波, 结果表明在 500 m / s 活塞推动下热点温度可达到

600 K, R. Menikof f
[ 5]
还研究了炸药中气泡塌缩与热点的关系; J. E. Reaugh

[ 6]
用 ALE�3D( 3维弹塑性流

体动力学任意拉格朗日�欧拉有限差分程序)在不同特征尺度下模拟了炸药在冲击加载和其他压力加载

情况下的力学、热学和化学响应; M . R. Baer 等 [ 7�8]用 3维欧拉有限体积程序 CTH , 以离散的 HMX晶

粒受碰撞为例研究了冲击条件下多孔含能材料的细观压实、变形和反应过程,数值模拟结果表明热点强

烈依赖于多晶体之间的相互作用。许爱国等
[ 9]
用物质点法研究了冲击作用下固体中孔洞的塌缩,分析

了孔洞塌缩的对称性和冲击强度的关系,结果表明材料中热点的分布很大程度上受塌缩历史的影响。

� � 本文中用 3维离散元程序对 HMX基 PBX塑料粘接炸药、含不同形状不同尺寸孔洞的 HMX 炸药

在冲击作用下热点的形成过程进行数值模拟,探讨非均质炸药在冲击作用下的细观响应特性。考虑到

颗粒尺度单质炸药的化学反应复杂,仅计算到热点生成,不包括化学反应。

1 � 离散元法简介

1. 1 � 基本原理

� � 离散元法[ 10]
把不连续体分离为刚性元素的集合,使各个刚性元素满足运动方程,用时步迭代法求

解各刚性元素的运动方程,继而求得不连续体的整体运动形态。离散元法允许单元间的相对运动,不一

定要满足位移连续和变形协调条件,计算速度快, 所需存储空间小, 适合求解大位移和非线性问题。研

究连续介质时, 离散元法是将介质直接离散为元, 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
[ 11]
。本文离散元模型以 3维离散元方法

[ 12�13]
为基础。
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1. 2 � 相邻元间的作用力
� � 相邻元间的作用力包括中心势作用力和法向粘性作用力。中心势作用力表达式如下

P ij = �r
2 k 0(1 - d ij / d0, ij )

[ 1 - �(1- d ij / d0, ij ) ]
2
rij

r ij
(1)

式中: �r
2为相互作用面积, k0 =  0 c

2
0 ,  0为初始密度, c0 为声速, d ij 和d 0, ij 分别表示 2元的当前距离

和初始距离, �是冲击 Hugoniot 关系 D = c0 + �u 中的斜率 �, rij = r i - rj 。

� � 法向粘性作用力为

f vn, ij = Cvn
vn, ij

d ij
�r

2
(2)

式中: Cvn为法向粘性系数,对应连续介质力学上的粘性; vn, ij 是在接触点元 i 相对于 j 的法向速度。

1. 3 � 能耗与温升

� � 粘性力引起能量耗散,转化为热量,导致离散元温度升高。由于与相邻元间的相互作用使元 i在 1

个时间步长内的耗散能增量为

!e i = �
n

j = 1

(∀vn | f vn, ij � vn, ij | !t ) (3)

式中: ∀vn 是元 i得到的能耗的百分比。假设粘性耗散能 90%转化为热,元 i和其相邻元 j 各得到一半。

则有 ∀vn = 0. 45。因此,在绝热条件下,元 i 在 1个时步内的温升为

!T i = !e i / ( cV, im i ) (4)

式中: cV, i 为元 i 的定容热容, mi 为元 i 的质量。

2 � 热点的数值模拟结果

2. 1 � 材料参数
� � 计算过程中用到的物理参数见表 1,其中 HMX炸药和粘结剂间的相互作用参数的确定方法如下:

两者相互作用某一参数的倒数等于 2种材料对应倒数和的平均值,如对于参数 �,设 HMX的为 �1 ,粘

结剂的为 �2 ,则HMX与粘结剂间的对应参数 �满足关系 1/�= (1/�1 + 1/�2 ) / 2 ;粘性系数Cvn与压力、

温度、应变率等因素有关,并不是一个常数,文献[ 15]中给出的粘性系数 Cvn = 10~ 100 Pa � s,本文计算

中 Cvn= 11 Pa � s。

表 1 计算所用物理参数

Table 1 Physical parameters for the calculation

材料  0 / ( g / cm3 ) k 0/ ( kg / ( m � s2 ) � cV / ( J/ ( g� K) ) Cvn / ( Pa� s)

HMX 1. 9 [14] 1. 59 ! 1010 [ 14] 2. 06[ 14] 1. 5[ 15] 11[ 15]

粘结剂 1. 1 [14] 6. 07 ! 109 [14] 1. 7 [14] 1. 5[ 15] 11[ 15]

HMX�粘结剂 8. 79 ! 109 1. 86 11

2. 2 � 塑料粘接炸药中的热点

� � 本文中基于 3维 Voronoi拼图方法 [ 16]建立能够基本反映炸药细观构型的几何模型, 如图 1所示,

其中浅色离散元代表 HMX炸药,深色离散元代表粘结剂。模型为边长 0. 4 mm 的立方体炸药样品,含

有 64个 HMX炸药颗粒、77 904个 HMX离散元(离散元半径为 5 #m)、123 072个粘结剂离散元(离散

元半径为 2 #m) , 离散元按照类似于晶格点阵中立方密堆积的方式进行排列, HMX 炸药的质量分数为

94. 5%,粘结剂的质量分数为 5. 5%, 接近于 PBX9501炸药。模型在 x 和 y 方向上的边界皆为滑移固

壁,即离散元到达边界的时候只允许上下运动,不能水平运动;上边界为自由面;下边界为以 500 m/ s的

速度向上运动的活塞。样品初始温度为 293 K,计算时间步长为 0. 2 ns,其余参数见表 1。

� � 为了更清楚地看见炸药内部温度的变化和热点的形成过程,在垂直于 z 方向 1/ 3 样品厚度处选取

1个截面,图 2为该截面在冲击波到达后2个不同时刻 PBX炸药的温度分布图,图 3为该截面 HMX晶

粒的温度分布图。模拟结果清楚地显示了随着冲击波自下而上传播,晶体与粘结剂间的相互作用使炸
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图 1 PBX 炸药计算模型

Fig . 1 A calculat ion model fo r the PBX explosive

药局部温度不断升高并且形成热点的过程。计

算得到的热点温度为几百 K, 与 R. M enikof f

等[ 4]给出的结果基本符合。从计算结果中可以

看出热点集中在炸药晶体与粘结剂的结合部

位,且 HMX晶体温升明显低于粘结剂, 晶体边

界温升高于内部, 这与 P. A. Conley 等[ 14] 的模

拟结果一致。

2. 3 � 含孔洞 HMX炸药中的热点

� � 炸药样品为边长 0. 4 mm 的立方体, 炸药

为 HMX单晶炸药, 在样品中心处挖掉 1 个孔

洞,孔洞内部为真空,边界条件、初始条件以及

计算所用物理参数与上节一样。为了确定孔洞

形状和尺寸对塌缩过程以及塌缩后形成热点温

度的影响, 分别选择了球形和立方体孔洞进行

计算,球形孔洞直径取 0. 08和 0. 12 mm, 立方

体孔洞边长取 0. 08和 0. 12 mm。

图 2 z 平面 PBX炸药温度分布

Fig . 2 T em perat ur e distr ibution of PBX explo sive in the z�plane

图 3 z 平面 HMX 晶体温度分布

Fig . 3 T emperatur e dist ribution of HMX crystal in the z�plane
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2. 3. 1 � 球形孔洞的塌缩
� � 对于含球形孔洞的炸药, 模拟结果记录了孔洞塌缩过程中炸药的速度场以及孔洞周围炸药的温度

变化, 如图 4~ 5所示, 3维模型中看不到内部孔洞,图中显示的是经过孔洞中心垂直于 x 方向具有一定

厚度的薄片。

� � 冲击波到达孔洞下表面后,该表面的速度迅速上升到冲击波后粒子速度的 2倍,同时冲击波在该自

由面上反射 1个稀疏波进入波后炸药中。随着球形孔洞逐渐闭合, 初始时刻位于孔洞周围的炸药在孔

洞内产生一定的会聚作用。此后经过加速的高速自由面与孔洞对面的静止界面发生碰撞,碰撞后自由

面的速度逐渐下降, 其动能转化为内能加热周围的炸药,使孔洞周围炸药的温度进一步上升, 形成热点。

� � 比较 2个不同半径孔洞塌缩过程可以发现,在同样的样品以及加载条件下,大尺寸孔洞塌缩后得到

的热点温度高于小孔洞塌缩得到的热点温度。这是因为大孔洞在塌缩过程中形成的会聚流动比小孔洞

更剧烈,在高速自由面与孔洞对面静止界面碰撞后有更多的动能转化为内能来加热周围炸药。孙锦山

等
[ 2]
用 ZDE程序研究热点形成机理的过程中也得到过同样的结果。

图 4 冲击波刚到达炸药上自由面时炸药的速度矢量场

F ig . 4 Velo city f ield of the explosive upon the shock w ave reaching the free surface

图 5 球形孔洞完全塌缩后炸药整体的温度分布

F ig. 5 Temperature distribution o f explosive after the co llapse of a spherical void

2. 3. 2 � 立方体孔洞的塌缩
� � 对于含立方体孔洞的炸药,模拟结果同样记录了孔洞塌缩过程中炸药的速度场以及孔洞周围炸药

的温度变化,如图 6~ 7所示。3维模型中看不到内部孔洞, 图中显示的是经过孔洞中心垂直于 x 方向

具有一定厚度的薄片。
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� � 对于立方体形状的孔洞, 除了孔洞下表面受冲击后高速向上运动并与上表面发生碰撞将动能转化

为内能外,冲击压力还会将孔洞的侧面挤压变形, 这些被挤压变形的面达到断裂极限后发生断裂,动量

和能量都聚到孔洞中心加速粒子, 被加速的粒子与孔洞对面静止界面产生高速碰撞, 形成热点。同样,

图 7显示大孔洞塌缩后的热点温度更高。H. Takahiro
[ 17]
曾经用 3维分子动力学方法模拟了炸药晶体

中孔洞的塌缩过程, 得到同样的结果,他的研究结果也显示热点温度随着纵向(沿冲击波传播的方向)尺

寸的增大而增加,若固定纵向尺寸而变化横向尺寸,热点温度会在横向尺寸与纵向尺寸相等即孔洞为立

方体形状的情况下达到最高。

图 6 冲击波刚到达炸药上自由面时炸药的速度矢量场

F ig . 6 Velo city f ield of the explosive upon the shock w ave reaching the free surface

图 7 立方体孔洞完全塌缩后炸药整体的温度分布

F ig. 7 Temperature distribution o f explosive after the co llapse of a cubic void

2. 3. 3 � 2种孔洞的比较

� � 本文模拟结果也记录了最初位于孔洞下表面附近粒子 z 方向平均速度随时间的变化过程,如图 8

所示。可以看到,不管对于何种形状何种尺寸的孔洞, 当冲击波到达该自由面后,冲击波速度迅速上升

到波后粒子速度的 2倍, 然后受到旁侧稀疏波等的影响,冲击波速度逐渐降低。

� � 图 9显示孔洞周围一薄层炸药在整个过程中平均温度随时间变化的曲线。从图中可以看到,对于

同种形状的孔洞,其温度曲线相互交叉,完全塌缩之前小孔洞周围炸药平均温度较高, 这是因为小孔洞

塌缩所需要的时间较短, 温度上升快,完全塌缩之后大孔洞周围平均温度高;另外,比较同样尺寸的球形

空洞和立方体孔洞塌缩的模拟结果可以看到,球形孔洞塌缩最终形成的热点温度更高,这是由于球形孔

洞有一定的聚心作用而引起的 [ 2]。
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图 8 孔洞下表面 z 向平均速度随时间的变化

F ig . 8 Aver age z�velocity evo lution

on the lower wall o f the void

图 9 孔洞周围炸药平均温度随时间的变化

F ig. 9 Average temperature evo lution of the explosiv e

around the void

3 � 结 束 语

� � 本文中用 3维离散元方法模拟了冲击波作用下 PBX炸药和含孔洞的 HMX炸药中热点的形成过

程。模拟结果表明, PBX炸药受冲击作用后热点集中在炸药晶体与粘结剂的结合部位, 且 HMX晶体

温升低于粘结剂,晶体边界温升高于内部。对于含孔洞的 HMX炸药,大尺寸孔洞塌缩形成的热点温度

高于小尺寸孔洞塌缩形成的热点温度, 这是因为大孔洞在塌缩过程中形成的会聚流动比小孔洞更剧烈,

在高速自由面与孔洞对面静止界面碰撞后有更多的动能转化为内能来加热周围炸药; 球形孔洞塌缩形

成的热点温度比立方体孔洞塌缩形成的热点温度高,这是由于球形孔洞有一定的聚心作用。

� � 利用离散元方法可以方便地建立炸药复杂的细观模型, 处理大变形和破碎等问题。但是由于离散

元方法的离散特性, 该方法在定量描述剪切变形及塑性等现象时不够理想,因而本文中只考虑了离散元

间的粘弹性法向作用力, 这适用于流体力学行为起主要作用的较高冲击压力加载情况,对于低压情况则

有较大偏差。有必要进一步研究离散元和有限元相结合的方法,利用 2种计算方法的优势,更好地模拟

在低冲击压力作用下粘塑性对炸药热点形成的影响。
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Three�dimensional discrete element simulation of hot spots

in explosives under shock loading
*

SH ANG Hai�lin, ZHAO Feng, WANG Wen�qiang, FU Hua

( N at ional K ey L abor atory of S hock Wav e and Detonat ion P hy sics , I nsti tute of Fluid Phy sics,

China A cademy of Engineer ing Phy sics, M ianyang 621900, Sichuan, China)

Abstract: Mesoscale responses of heterog eneous explosives under shock loading w ere invest igated by

using a three�dimensional discrete element method. Numer ical simulat ions w ithout chemical react ion

w ere conducted to explo re the ho t spot mechanisms in plast ic bonded explosives and explosiv es contai�
ning voids of differ ent shape and dif ferent size. T he simulat ion results indicate that for shocked PBX

explosives hot spots most ly locate near the inter face betw een HMX crystals and binder , the tempera�
ture rise of HMX cr ystals is low er than that of the binder, and the surrounding parts o f HMX crystals

have higher temperature rise than the inner parts. Fo r explosiv es containing a void, temperature of

ho t spot induced by the collapse of a big void is higher than that induced by the col lapse of a small

void, and temper ature of hot spot induced by the collapse of a spherical vo id is higher than that in�
duced by the col lapse o f a cubic void.

Key words: mechanics of explo sion; hot spot ; discrete element method; heterog eneous explosive;

shock loading
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