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金属配合物类炸药的爆轰性能计算及数值模拟
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摘　要：拟合了高氯酸［四氨·双（５硝基四唑）］合钴（Ⅲ））（ＢＮＣＰ）、高氯酸·四氨·双叠氮基合钴（Ⅲ）（ＤＡＣＰ）以及四氨·双
（３，５硝基三唑）合铜（Ⅱ）三种金属配合物炸药的固体爆轰产物 Ｃｏ和 Ｃｕ的 Ｃｏｗａｎ状态方程参数和热力学函数系数，利用 ＶＬＷ
爆轰产物状态方程程序计算了其爆速、爆压等爆轰参数值，同时根据计算得到的等熵膨胀数据拟合出它们的 ＪＷＬ状态方程参数，并
利用 ＬＳＤＹＮＡ有限元程序对炸药驱动飞片进行了数值模拟。结果显示，计算得到的爆轰参数值与文献给出的实验数据基本吻合，
偏差在４％以内。
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１　引　言

　　ＶＬＷ 爆轰产物状态方程是我国吴雄教授于２０世
纪８０年代提出的一个以 ＬｅｎｎａｒｄＪｏｎｅｓ势函数为基础
的爆轰产物状态方程，并已被编写成了功能较完善的计

算程序
［１］
，在计算炸药的爆轰性能上能够取得很好的效

果。之后经过龙新平等的改进，使其在更广的范围内具

有适用性
［２］
。但由于缺乏其它元素的相关参数，目前只

能对含 Ｃ、Ｈ、Ｎ、Ｏ、Ｆ和 Ｃｌ六种元素以及含铝炸药的爆
轰性能进行计算，对含其他元素炸药的研究目前还未见

报道。因此，ＶＬＷ 程序的应用范围还有待进一步拓展。
　　高氯酸［四氨·双（５硝基四唑）］合钴（Ⅲ）
（ＢＮＣＰ）是一种性能优良的起爆药，于 １９９４年由美国
Ｓａｎｄｉａ国家实验室首先合成，其主要特点是燃烧转爆轰
距离短，输出能量较大，机械感度、火焰感度、静电感度

较低
［３］
，目前已在半导体桥（ＳＣＢ）雷管、激光起爆器及

微型火工品中大量应用，但在其具体的爆轰参数研究上

报道较少，有待进一步研究。因此，本文以 ＢＮＣＰ为主
要研究对象，利用 ＶＬＷ 程序对其爆轰性能进行了计算。
同时计算了高氯酸·四氨·双叠氮基合钴（Ⅲ）
（ＤＡＣＰ）［４］和四氨·双（３，５硝基三唑）合铜（Ⅱ）［５］两
种新型起爆药的爆轰参数，以验证 ＶＬＷ 状态方程在金

属配合物类炸药爆轰性能计算上的适用性，同时也为这

几种炸药的使用提供更多的数值依据。

２　ＶＬＷ 爆轰产物状态方程

　　ＶＬＷ 状态方程基本形式为［１］
：
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式中，Ｖ为气体的摩尔体积，Ｂ为无量纲第二维里系
数，Ｔ为无量纲温度（Ｔ ＝ＫＴ／ε）；ｂ０＝０６７πＮＡσ

３
，

ε和 σ为 ＬｅｎｎａｒｄＪｏｎｅｓ势参数。采用 ＶＬＷ 程序计算
时，需要输入所有预估爆轰产物的热力学函数系数、固

态爆轰产物的 Ｃｏｗａｎ状态方程系数以及气态爆轰产
物的 ＬＪ势参数。在本文的计算中，气态爆轰产物的
热力学函数系数和 ＬＪ势参数由文献［２］提供，拟合
ＢＮＣＰ、ＤＡＣＰ和四氨·双（３，５硝基三唑）合铜（Ⅱ）
三种炸药固态爆轰产物的 Ｃｏｗａｎ状态方程参数和热
力学函数系数是计算的主要部分。

２．１　Ｃｏｗａｎ状态方程

　　Ｃｏｗａｎ状态方程的形式为［６］
：

ｐ＝ｐ１（Ｖｓ）＋ａ（Ｖｓ）ＴＶ＋ｂ（Ｖｓ）Ｔ
２
Ｖ （２）

式中，ｐ１（Ｖｓ）为冷压项，ａ（Ｖｓ）为晶格振动对压力的贡
献，ｂ（Ｖｓ）为电子运动对压力的贡献。
其中：
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式中，Ａｓ、Ｂｓ、Ｃｓ、Ｄｓ、Ｅｓ、Ａ１、Ａ２、Ｃ１、Ｃ２、Ｃ３、Ｒ均为常数。

　　根据 Ｓｍｉｒｎｏｖ的研究［７］
，ＢＮＣＰ以及四氨·双（３，

５硝基三唑）合铜（Ⅱ）中所含的金属元素 Ｃｏ和 Ｃｕ在
爆轰产物中均以固体单质的形式存在，但 ＤＡＣＰ的爆
轰产物未见报道。由于结构和组成元素具有相似性

（如图１），本文同样采用固体钴单质作为 ＤＡＣＰ中元
素 Ｃｏ的爆轰产物。

图１　（１）ＤＡＣＰ（２）四氨·双（３，５硝基三唑）合铜（Ⅱ）（３）ＢＮＣＰ

Ｆｉｇ．１　（１）ＤＡＣＰ（２）ｔｅｔｒａａｍｍｉｎｅｂｉｓ（３，５ｄｉｎｉｔｒｏ１，２，４

ｔｒｉａｚｏｌａｔｏＮ１）ｃｏｐｐｅｒ（Ⅱ）（３）ＢＮＣＰ

　　拟合 Ｃｏ和 Ｃｕ的 Ｃｏｗａｎ状态方程参数所需初始
数据见表 １。表 １中，Ｃ０和 λ为冲击 Ｈｕｇｏｎｉｏｔ关系
Ｄ＝Ｃ０＋λｕ中的待定系数，反映物质冲击波速和粒子
速度的关系；Ｃｖ、α和 ｋ分别为物质的热容、线性膨
胀系数和等温压缩系数。通过Ｃｏｗａｎ状态方程拟合

得到 Ｃｏ与 Ｃｕ的 Ｃｏｗａｎ状态方程参数见表２。
２．２　固体产物热力学函数系数计算

　　ＶＬＷ 程序所使用的爆轰产物热力学函数 Ｈ０－Ｈ０２９８、

Ｓ０和 Ｆ０ －Ｈ０２９８的计算基于 Ｈ
０ －Ｈ０２９８ ＝Ｆ（Ｔ）的拟合

式
［１２］
，即
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式中，Ｃ１、Ｃ２、Ｃ３、Ｃ４、Ｃ５、Ｃ６为常数，Ｃ
０
ｐ为爆轰产物在

１ａｔｍ（１ａｔｍ＝１０１３２５Ｐａ）下的等压比容，拟合时所需
的原始数据来自 ＪＡＮＡＦ热力学函数表［１３］

。经过拟合，

得到固态爆轰产物Ｃｏ和Ｃｕ的热力学函数系数见表３。

３　爆轰参数计算

　　利用计算得到的 Ｃｏｗａｎ状态方程参数以及热力学
函数系数，代入 ＶＬＷ 程序计算得到的爆速和爆压值见
表４。从表４看出，Ｃｕ（ＮＨ３）４（Ｎ３（ＣＮＯ２）２）２的爆速
和爆压的计算值及 ＢＮＣＰ和 ＤＡＣＰ的爆速计算值均与
文献值吻合较好，相对偏差基本在４％以内。而 ＢＮＣＰ
和 ＤＡＣＰ的爆压值尚无文献报道。计算结果显示
ＤＡＣＰ和 Ｃｕ（ＮＨ３）４（Ｎ３（ＣＮＯ２）２）２爆速和爆压值明
显高于 ＢＮＣＰ，说明其爆轰性能更为优异，这与文献［４］
和文献［５］中的结论是一致的。

表１　拟合所需初始数据
Ｔａｂｌｅ１　Ｔｈｅｉｎｉｔｉａｌｉｚａｔｉｏｎｄａｔａｆｏｒｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ

ｅｌｅｍｅｎｔ Ｃ０ λ ρ／ｇ·ｃｍ－３ Ｃｖ／Ｊ·Ｋ·ｍｏｌ
－１ α／Ｋ－１ ｋ／ＧＰａ－１

Ｃｏ ４．７０［８］ １．３２［８］ ８．９０ ２４．８１ １．２４×１０－５［９］ ５．７５×１０－３［１０］

Ｃｕ［１１］ ３．９６ １．５０ ８．９０ ２２．２１ １．７７×１０－５ ７．０２×１０－３

表２　固态产物 Ｃｏ和 Ｃｕ的 Ｃｏｗａｎ状态方程参数
Ｔａｂｌｅ２　ＣｏｗａｎＥＯＳｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｏｆｃｏｂａｌｔａｎｄｃｏｐｐｅｒ

ｅｌｅｍｅｎｔ Ａｓ Ｂｓ Ｃｓ Ｄｓ Ｅｓ Ａ１ Ａ２
Ｃｏ １．３７２ －０．５７１ ５．５４１×１０－２ －０．１４１×１０－２ ０．４９７×１０－４ ０．５３２ ２．４５４６×１０－２

Ｃｕ １．５４１ －０．５８５ ６．３７４×１０－２ －２．９４９×１０－３ １．０６６×１０－４ ０．６７４ ２．２７８×１０－２

表３　Ｃｏ和 Ｃｕ的热力学函数系数
Ｔａｂｌｅ３　Ｔｈｅｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｏｆｃｏｂａｌｔａｎｄｃｏｐｐｅｒ

ｅｌｅｍｅｎｔ Ｃ１ Ｃ２ Ｃ３ Ｃ４ Ｃ５ Ｃ６
Ｃｏ －１．０５７８×１０４ ０．１８７９×１０２ －３．３６５９×１０－３ －１．４６０２×１０－７ １．６４６４×１０－９ －１．０７６×１０２

Ｃｕ －１．９８３５×１０３ ６．２１１２ １．８５８５×１０－４ １．０４９９×１０－７ １．６０２６×１０－１１ －０．２７８５×１０２

１４５
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表４　炸药的爆轰参数

Ｔａｂｌｅ４　Ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｏｆｔｈｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

ｅｘｐｌｏｓｉｖｅ ρ／ｇ·ｃｍ－３ Ｄ／ｋｍ·ｓ－１

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｌｉｔｅｒａｔｕｒｅ
ｐ／ＧＰａ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｌｉｔｅｒａｔｕｒｅ
１．８２ ６．２３８ ６．２３３［１４］ １９．６２ －

ＢＮＣＰ １．８０ ６．１９４ ６．０００［１５］ １８．５８ －
１．２０ ４．７１０ ４．４３０［１５］ ７．８６ －

ＤＡＣＰ １．７５ ７．６１５ ７．５４０［４］ ２３．３８ －
Ｃｕ（ＮＨ３）４（Ｎ３（ＣＮＯ２）２）２ １．８１ ７．３２３ ７．２１０［５］ ２３．５４ ２４．６０［５］

　　根据 ＶＬＷ 爆轰产物状态方程计算了爆轰产物等
熵膨胀数据，拟合得到的等熵膨胀曲线如图 ２。该曲
线反映出炸药在高速膨胀过程中的压力和比容的关

系，可作为爆轰产物的 ＪＷＬ状态方程的 ｐＶ关系曲
线，从而拟合出 ＪＷＬ状态方程参数。
　　ＪＷＬ状态方程在爆轰的流体力学数值模拟中得到
了广泛的应用，但在不同密度下，由于等熵膨胀的数据

有所差别，因此拟合出的炸药 ＪＷＬ方程参数是不同
的。本文根据文献中的实验数据，拟合出三种炸药在

相应密度下的 ＪＷＬ状态方程参数，如表５所示。

图２　三种炸药爆轰产物的等熵膨胀曲线

Ｆｉｇ．２　Ｉｓｅｎｔｒｏｐｉｃｅｘｐａｎｓｉｏｎｃｕｒｖｅｓｏｆｔｈｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

表５　炸药爆轰产物的 ＪＷＬ状态方程参数

Ｔａｂｌｅ５　ＴｈｅｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｏｆＪＷＬＥＯＳｏｆｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｓ

ｅｘｐｌｏｓｉｖｅ ρ０／ｇ·ｃｍ
－３ Ａ／ＧＰａ Ｂ／ＧＰａ Ｒ１ Ｒ２ Ｅ０／ＧＰａ ω

ＢＮＣＰ １．８０ ４５３．４ ５．４７ ４．４８ １．３３ ８．９１ ０．５０
ＤＡＣＰ １．７５ ８００．２ ８．７５ ４．６７ １．１６ ８．３６ ０．６３
Ｃｕ（ＮＨ３）４（Ｎ３（ＣＮＯ２）２）２ １．８１ ５２６．４ ３．９６ ４．５９ １．３５ ８．４４ ０．４０

Ｎｏｔｅ：ＴｈｅｒａｔｉｏｏｆｓｐｅｃｉｆｉｃｖｏｌｕｍｅＶ／Ｖ０ｒａｎｇｅｆｒｏｍ０．６ｔｏ６．０ｗｈｅｎｆｉｔｔｉｎｇｔｈｅｄａｔａ．

４　数值模拟

　　根据 ＶＬＷ 程序计算得到了 ＪＷＬ状态方程参数，利
用 ＬＳＤＹＮＡ程序模拟了炸药驱动飞片的过程。药柱尺
寸为 Ф３ｍｍ×４ｍｍ，密度为１．８ｇ·ｃｍ－３

，飞片为厚

０．１２ｍｍ钢片，模拟得到飞片速度曲线如图３所示。

图３　飞片速度曲线
Ｆｉｇ．３　Ｔｈｅｖｅｌｏｃｉｔｙｃｕｒｖｅｓｏｆｔｈｅｆｌｙｅｒｓ

　　从图 ３中可知，ＢＮＣＰ驱动飞片速度值最大为
２７００ｍ·ｓ－１，与文献［１６］中同样装药条件下的实验
值（２５００～２９００ ｍ· ｓ－１）基 本 吻 合。ＤＡＣＰ和
Ｃｕ（ＮＨ３）４（Ｎ３（ＣＮＯ２）２）２的飞片速度均高于 ＢＮＣＰ，

最大值分别为３１００ｍ·ｓ－１和２９００ｍ·ｓ－１，这与计算
结果中这两中炸药的爆速和爆压比 ＢＮＣＰ高是一致的。

５　结　论

　　（１）对三种金属配合物炸药的爆轰性能计算获得
了令人满意的结果，从而拓展了 ＶＬＷ 爆轰产物状态
方程的应用范围，同时为这三类炸药的应用提供了更

多数值依据。

　　（２）拟合出的 ＪＷＬ状态方程参数运用于数值模
拟中能够与实验值吻合，因而可避免采用圆筒实验进

行 ＪＷＬ状态方程参数标定时带来的危险性，对于较为
敏感的起爆药和量少的炸药来说具有重要意义。

２４５

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．１９，Ｎｏ．５，２０１１（５４０－５４３） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



金属配合物类炸药的爆轰性能计算及数值模拟

　　（３）拟合了 Ｃｏ和 Ｃｕ的 Ｃｏｗａｎ状态方程参数和
热力学函数系数，可用于 ＢＫＷ 和 ＫＨＴ等爆轰产物状
态方程的计算中。
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