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考虑相变的炸药烤燃数值模拟计算

陈　朗，王　沛，冯长根
（北京理工大学爆炸科学与技术国家重点实验室，北京 １０００８１）

摘要：以低熔点的 ＴＮＴ炸药为研究对象，根据已有的 ＴＮＴ炸药烤燃实验，建立了炸药烤燃热反应模型，模型除

了考虑炸药热传导外，还考虑了炸药多步化学反应、炸药相变和液态炸药的对流传热。采用计算流体力学软件

Ｆｌｕｅｎｔ，对加热速率为 ０．０５Ｋ·ｓ－１时 ＴＮＴ炸药的烤燃过程进行了数值模拟计算，得到了 ＴＮＴ炸药的剧烈反应时间

为 ４１５０ｓ，炸药点火时 ３号特征点的温度为 ２２６℃；与实验结果比较，验证了计算模型和相关参数的正确性。分析

了不同加热速率下（０．３Ｋ·ｓ－１，０．０５Ｋ·ｓ－１，３．３Ｋ·ｈ－１）ＴＮＴ炸药相变和温度变化情况。计算结果表明，烤燃中

炸药相变熔化是从外向内逐步进行，未熔化的固态炸药会在重力作用下出现沉降。炸药熔化时会吸收热量，使温

度上升速度减小。刚熔化的炸药在对流作用下温度会在短时间内快速上升。液态炸药存在热对流和热传导的共

同作用，使炸药内部温度分布的均匀性增加。炸药相变对炸药点火温度，点火时间和点火位置都有影响。
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１　引　言

在炸药烤燃中，低熔点固体炸药受热后会相变熔

化，之后才发生燃烧或爆炸等剧烈反应。炸药相变吸收

热量会导致炸药物性参数改变，最终影响炸药的点火时

间，点火温度和点火位置。因此，在炸药烤燃研究中考

虑炸药相变过程，才能对炸药热安全性进行全面准确地

分析和评价。１９８１年，Ｔａｒｖｅｒ等［１］
对炸药烤燃进行计

算，他们首先注意到了炸药相变对烤燃过程的影响，用

吸热描述了 ＴＮＴ相变，但没有给出炸药发生相变的温
度时间曲线。１９９６年，Ｓｃｈｏｌｔｅｓ等［２］

进行了 ＴＮＴ的慢
速烤燃实验，实验的温度时间曲线显示，ＴＮＴ熔化对炸
药内部温度变化有显著影响。２００２年，ＭｃＣａｌｌｅｎ等［３］

认为液态 ＴＮＴ的热对流作用大于热传导，为此研究了
液态 ＴＮＴ的热对流模型。目前，在炸药烤燃研究中，考
虑炸药相变的数值模拟计算还很少报道。

　　本文对已有的 ＴＮＴ炸药烤燃实验进行了数值模
拟计算，考虑了炸药的热传导、自热反应和液态炸药的

对流传热，把计算结果与实验结果进行了比较。对三

种加热速率下炸药反应情况进行了计算，分析了加热

速率对烤燃过程中炸药相变和热反应过程的影响。

２　计算模型

　　ＴＮＴ炸药熔点低，受热时很容易相变熔化。因此以
ＴＮＴ炸药为对象，研究炸药烤燃的相变过程。１９９４年，
Ｓｃｈｏｌｔｅｓ［２］等对 ＴＮＴ炸药进行了烤燃实验，测量了炸药
温度随时间的变化曲线，曲线显示了炸药明显的相变特

征。本文根据 Ｓｃｈｏｌｔｅｓ等人的实验装置，建立 ＴＮＴ炸药
烤燃反应模型。炸药烤燃实验几何模型如图 １所示。
烤燃装置主要由炸药、钢壳、压帽和加热带几部分组成。

ＴＮＴ炸药柱直径 ３５ｍｍ，长 ５００ｍｍ；壳体为钢，厚
１０ｍｍ。电加热带包裹在壳体外壁以０．０５Ｋ·ｓ－１的加
热速率对钢壳进行加热。计算中主要观测 ４个特征点
的温度变化。①号点在炸药中心正上方顶点位置；
②号点在炸药中心点位置；③，④号点分别在炸药中心
点上方距离中心１３．１ｍｍ和８．７ｍｍ处。③，④号点也
是Ｓｃｈｏｌｔｅｓ实验的温度测量位置点。

图 １　ＴＮＴ炸药烤燃弹几何模型

１—压帽，２—加热带，３—ＴＮＴ炸药，４—特征点，５—钢壳

Ｆｉｇ．１　ＳｃｈｅｍａｔｉｃｏｆｇｅｏｍｅｔｒｙｏｆＴＮＴｃｏｏｋｏｆｆ

１—ｓｃｒｅｗｃａｐ，２—ｈｅａｔｅｒ，３—ＴＮＴｅｘｐｌｏｓｉｖｅ，

４—ｍｏｎｉｔｏｒｅｄｐｏｓｉｔｉｏｎ，５—ｓｔｅｅｌｃｙｌｉｎｄｅｒ
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　　为建立计算模型，对 ＴＮＴ炸药烤燃过程进行如下
假设：

　　（１）炸药固态时只存在热传导，液态时既有热传
导又有热对流；

　　（２）壳体外壁视为绝热壁面；
　　（３）炸药的自热反应遵循 Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ方程。
　　在直角坐标系中，质量，动量、能量的输运方程都
可以用下面的通用形式表达

［４］


ｔ
（ρ）＋ 

ｘｉ
（ρｕｉ）＝


ｘｉ
Γ
ｘ( )
ｉ

＋Ｓ （１）

式中，是通用的变量，代表质量、动量、能量等；ρ代
表流体密度；Г是通用的扩散系数；ｔ是时间；ｘｉ是坐
标系中 ｘ、ｙ和 ｚ的方向；ｕｉ是速度矢量在 ｘ、ｙ和 ｚ方
向的分量；Ｓ代表炸药自热反应源项，采用多步
Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ方程来表述［１］

。根据实验温度时间曲线［２］
，

把 ＴＮＴ的热分解分为三个阶段：
Ａ→ Ｂ　　Ｓ１ ＝ρＱ１Ｚ１ｅｘｐ（－Ｅ１／ＲＴ）
Ｂ→ Ｃ　　Ｓ２ ＝ρＱ２Ｚ２ｅｘｐ（－Ｅ２／ＲＴ）
Ｃ→ Ｄ　　Ｓ３ ＝ρＱ３Ｚ３ｅｘｐ（－Ｅ３／ＲＴ） （２）

式中，ρ为炸药的密度，ｋｇ· ｍ－３
；Ｑｉ为反应热，

Ｊ·ｋｇ－１；Ｚｉ为指前因子，ｓ
－１
；Ｅｉ为活化能，Ｊ·ｍｏｌ

－１
；

Ｒ为普适气体常数，Ｊ·ｍｏｌ－１·Ｋ－１。
　　采用焓孔隙率方法处理炸药相变过程，主要是用
液相分数的量来表示液态物质在单元中所占的容积

比，通过液相分数来跟踪相界面位置的变化，基于焓的

平衡求解液相分数。

　　材料的总焓 Ｈ［５］：
Ｈ＝ｈ＋ΔＨ （３）

其中

ｈ＝ｈｒｅｆ＋∫
Ｔ

Ｔｒｅｆ
ｃｐｄＴ （４）

式中，Ｈ为材料的总焓，Ｊ·ｋｇ－１；ｈ为一定温度下的
焓，Ｊ·ｋｇ－１；ΔＨ为相变热，Ｊ·ｋｇ－１；ｈｒｅｆ为参考焓，

Ｊ·ｋｇ－１；Ｔｒｅｆ为 参 考 温 度，Ｋ； ｃｐ 为 定 压 热 容，

Ｊ·ｋｇ－１·Ｋ－１。
　　液体分数 β被定义为：

β＝０　　　（Ｔ＜Ｔｓｏｌｉｄｕｓ） （５）
β＝１　　　（Ｔ＞Ｔｌｉｑｕｉｄｕｓ） （６）

β＝
Ｔ－Ｔｓｏｌｉｄｕｓ

Ｔｌｉｑｕｉｄｕｓ－Ｔｓｏｌｉｄｕｓ
（Ｔｓｏｌｉｄｕｓ ＜Ｔ＜Ｔｌｉｑｕｉｄｕｓ）　（７）

式中，Ｔｓｏｌｉｄｕｓ为凝固温度，Ｋ；Ｔｌｉｑｕｉｄｕｓ为熔化温度，Ｋ。
　　炸药壳体侧壁为加热边界。计算的初始温度为
２９３Ｋ。采用计算流体力学软件 Ｆｌｕｅｎｔ对炸药烤燃过
程进行数值模拟计算，炸药自热反应源项通过 Ｃ语言
编写为子程序以自定义函数形式加载到 Ｆｌｕｅｎｔ软件中
进行计算

［５］
。

　　在化学反应过程中，动力学参数是随着反应进度
而发生变化的

［６］
。本文计算中，ＴＮＴ炸药的活化能、

指前因子和反应热参考了文献［１，７］，ＴＮＴ的物性参
数参考了文献［１，８］。然后，以 Ｓｃｈｏｌｔｅｓ［２］实验的炸药
温度时间曲线为依据，通过计算与实验比较，修正了
部分 ＴＮＴ炸药的物性参数和反应动力学参数。表 １
和表 ２分别给出了已修正的 ＴＮＴ的物性参数和化学
动力学参数。表１中钢的物性参数引自文献［５］。
　　ＴＮＴ炸药的熔点是８０．９℃（３５３．９Ｋ）［８］。

表 １　材料的物性参数

Ｔａｂｌｅ１　Ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｍａｔｅｒｉａｌｓ

ｍａｔｅｒｉａｌｓ
ｄｅｎｓｉｔｙ
／ｋｇ·ｍ－３

ｔｈｅｒｍａｌｃａｐａｃｉｔｙ
／Ｊ·ｋｇ－１·Ｋ－１

ｔｈｅｒｍａｌｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙ
／Ｗ·ｍ－１·Ｋ－１

ｖｉｓｃｏｓｉｔｙ
／ｋｇ·ｍ－１·ｓ－１

ｍｅｌｔｉｎｇｈｅａｔ
／Ｊ·ｋｇ－１

ＴＮＴ（ｓ） １５１０ １６１１ ０．４ － ９８４５０
ＴＮＴ（ｌ） １５１０－０．００２１Ｔ１） １６１１ ０．３５ ０．００２２
ｓｔｅｅｌ ８０３０ ５０２．４８ ５１ － －

　　Ｎｏｔｅ：１）ＡｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅＲｅｆｅｒｅｎｃｅ［８］，ｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙｏｆｌｉｑｕｉｄＴＮＴ，ａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ｉｓｖａｌｉｄａｔｅｄｂｙｒｅｐｅｔｉｔｉｏｕｓｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ．

表 ２　ＴＮＴ炸药的化学反应动力学参数

Ｔａｂｌｅ２　ＣｈｅｍｉｃａｌｋｉｎｅｔｉｃｓｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆＴＮＴ

ｒｅａｃｔｉｏｎｓｔｅｐ Ｅ／ｋＪ·ｍｏｌ－１ Ｚ／ｓ－１ Ｑ／ｋＪ·ｋｇ－１

Ａ→Ｂ １８４．８ １．５８６Ｅ１５ －１２６
Ｂ→Ｃ １６０．０ １．９５７Ｅ１２ ３４０
Ｃ→Ｄ １２７．１ ２．３９Ｅ１１ ３４０

３　计算与实验对比

　　图２是 Ｓｃｈｏｌｔｅｓ实验测量的 ＴＮＴ内部③号点和④

号点的温度时间曲线［２］
。可以看出，曲线中出现了由

于相变而形成的温度平台段。在③号点位置，约
１３００ｓ时 ＴＮＴ开始发生相变，直至约 １８００ｓ时完全相
变；在④号点位置，约 ２１００ｓ时 ＴＮＴ也已完全相变。
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对于相变前的固态 ＴＮＴ，③号点和④号点的温度有较
大差异，靠近炸药壳体的③号点温度明显大于靠近炸
药中心的④号点。在２５００ｓ之后，这两点之间的 ＴＮＴ
变为液态后，这两个点的温度变化基本相同。这是由

于固态 ＴＮＴ中，两点间只有热传导作用，因此存在较
大的温度差；而液态 ＴＮＴ中，两点间除了热传导外还
有热对流，加速了热量交换，使这两点间温度趋于一

致。烤燃实验炸药温度时间曲线显示，ＴＮＴ点火时间
约为４１５０ｓ；点火时③号点的温度为２２４℃（４９７Ｋ）。

图 ２　炸药内部③号和④号点的温度时间

曲线（Ｓｃｈｏｌｅｓ实验）［２］

Ｆｉｇ．２　Ｔｔｃｕｒｖｅｓｏｆｔｗｏｍｏｎｉｔｏｒｅｄｐｏｓｉｔｉｏｎｓ（ｍｅａｓｕｒｅｄ）［２］

　　图３是本文根据 Ｓｃｈｏｌｔｅｓ实验模拟计算得到的
ＴＮＴ炸药内部③号点和④号点的温度时间曲线。与
实验曲线相比，在 ＴＮＴ相变前的温度变化、相变时间
和相变温度、相变后温度、炸药点火时间以及点火时③
号点的温度等方面，计算曲线都能与实验值基本符合。

炸药剧烈反应时间为４１５０ｓ与实验结果一致，③号点
发生点火时温度为 ２２６℃（４９９Ｋ），与实验仅相差
２℃。表明计算模型和相关参数能够准确描述 ＴＮＴ
的相变和自热反应。

图 ３　炸药内部③号和④号点温度时间曲线（计算）

Ｆｉｇ．３　Ｔｔｃｕｒｖｅｓｏｆｔｗｏｍｏｎｉｔｏｒｅｄｐｏｓｉｔｉｏｎｓ（ｍｏｄｅｌｅｄ）

４　不同加热速率下炸药烤燃过程的计算分析

　　外加热源的加热速率对炸药烤燃过程有很大影

响
［９－１０］

。根据炸药快速和慢速烤燃的特点，分别对

０．３Ｋ·ｓ－１，０．０５Ｋ·ｓ－１，３．３Ｋ·ｈ－１三种加热速率下
ＴＮＴ烤燃过程进行计算，分析了加热速率对炸药相变和
热反应的影响。

４．１　炸药相变
　　炸药相变熔化时，固相和液相共存。计算中以单
元中液相炸药所占的容积比，即液相分数，为基准来表

示相变程度。图４为０．３Ｋ·ｓ－１加热速率下不同时刻
ＴＮＴ烤燃弹纵向截面液相分数。３００ｓ时，由于加热速
率较快，接近壳体附近炸药开始熔化；７２９ｓ时，除了
药柱两端小部分区域，其它区域的炸药已熔化。由于

此时炸药部分区域温度快达到点火温度，因此，在该加

热速率下，炸药点火时一部分 ＴＮＴ还未完全熔化。

图 ４　０．３Ｋ·ｓ－１加热速率下不同时刻

ＴＮＴ烤燃弹纵向截面液相分数

Ｆｉｇ．４　Ｌｉｑｕｉｄｆｒａｃｔｉｏｎｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｎｂｏｍｂｓｅｃｔｉｏｎ

ａｔ０．３Ｋ·ｓ－１ｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅ

　　图５为 ０．０５Ｋ·ｓ－１加热速率下不同时刻烤燃弹

纵向截面液相分数。１７００ｓ时，接近壳体的炸药已经
熔化；２４００ｓ时，大部分 ＴＮＴ已熔化为液态，只有药柱
两端很小区域仍为固态；由于固态炸药密度大于液态

炸药，故未熔化的固态炸药呈明显下沉趋势。２５００ｓ
时，炸药已全部熔化。可见，炸药点火前 ＴＮＴ已经全
部熔化。

　　当加热速率３．３Ｋ·ｈ－１时，炸药相变过程与加热
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速率０．０５Ｋ·ｓ－１时相似，也是炸药全部熔化后才达到
点火温度，只是在较慢加热速率下，炸药熔化时间和点

火时间有所延长。

图 ５　加热速率 ０．０５Ｋ·ｓ－１下不同时刻

ＴＮＴ烤燃弹纵向截面液相分数分布

Ｆｉｇ．５　Ｌｉｑｕｉｄｆｒａｃｔｉｏｎｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｎｂｏｍｂｓｅｃｔｉｏｎ

ａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｉｍｅａｔ０．０５Ｋ·ｓ－１ｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅ

４．２　炸药温度

　　图６为０．３Ｋ·ｓ－１加热速率下 ＴＮＴ烤燃弹纵向
截面温度分布。由于加热速度较快，３００ｓ时，壳体温
度已达到３８３Ｋ，炸药边缘温度有所升高，而炸药内部
温度仍为２９５Ｋ。７２９ｓ时，炸药大部分已经熔化，靠
近上部壳体的炸药温度最高，并即将达到点火温度，而

炸药柱两端少部分还未熔化的炸药温度最低。这是由

于炸药变成液态后的对流作用和未熔化固态炸药的沉

降，使炸药上部温度高于下部。

　　图７是加热速率 ０．３Ｋ·ｓ－１时，炸药内部 ４个特
征点位置温度随时间的变化曲线。①号点在炸药上部
边缘处，该点温度主要受壳体加热影响，温度呈直线上

升。②，③和④号点在炸药内部，炸药相变过程在其温
度时间曲线有明显反映。在③号点处，大约２７５ｓ时，
炸药开始发生相变，至约 ４３０ｓ时炸药基本熔化。在

④号点处，约 ４２３ｓ时炸药开始相变，５１５ｓ时基本熔
化。②号点为炸药中心，炸药在 ６５０ｓ开始相变至
６７０ｓ基本熔化。炸药在发生相变前，４个特征点位置

的温度差别较大，从炸药外沿到炸药中心温度依次降

低；温度基本上呈线性上升趋势，炸药内部热传导是

主要传热方式。当炸药熔化时，炸药相变吸热作用使

温度上升速度减小。当炸药完全熔化，由固态变为液

态，增加了对流换热作用，使炸药温度在短时间内快速

升高。

图 ６　加热速率 ０．３Ｋ·ｓ－１下不同时刻

ＴＮＴ烤燃弹纵向截面的温度分布

Ｆｉｇ．６　Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｎｂｏｍｂｓｅｃｔｉｏｎ

ａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｉｍｅａｔ０．３Ｋ·ｓ－１ｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅ

图 ７　加热速率 ０．３Ｋ·ｓ－１下

ＴＮＴ炸药特征点的温度时间曲线

Ｆｉｇ．７　Ｔｔｃｕｒｖｅｓｏｆｔｈｅｍｏｎｉｔｏｒｅｄｐｏｓｉｔｉｏｎｓ

ａｔ０．３Ｋ·ｓ－１ｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅ

　　图８为加热速率０．０５Ｋ·ｓ－１下ＴＮＴ烤燃弹纵向截
面温度分布。３００ｓ时，炸药壳体温度已经明显升高，但
炸药内部温度变化不大。２５００ｓ时，炸药刚好全部熔化
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为液态炸药，靠近上部壳体的炸药温度最高，只有药柱

两端刚熔化区域的炸药温度最低。４１４８ｓ时，在对流，
热传导和炸药自热反应的共同作用下，靠近壳体上部的

炸药温度已明显高于壳体温度，炸药即将发生点火。

４１５０ｓ炸药已经点火。点火位置在炸药上边缘。

图 ８　加热速率 ０．０５Ｋ·ｓ－１下烤燃弹纵向截面温度分布

Ｆｉｇ．８　Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｎｂｏｍｂｓｅｃｔｉｏｎ

ａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｉｍｅａｔ０．０５Ｋ·ｓ－１ｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅ

　　图９是加热速率０．０５Ｋ·ｓ－１时，炸药内部４个特
征点位置的温度随时间变化曲线。①号点炸药温度主
要受壳体加热的影响，温度与加热速率０．０５Ｋ·ｓ－１一
致。②，③ 和 ④ 号 点 在 相 变 阶 段 的 温 度 变 化 与
０．３Ｋ·ｓ－１加热速率下基本相似。由于加热速率的减
小，炸药在相变阶段形成的温度平台持续时间延长，炸

药在完全熔化后，４个特征点位置温度差减小，且温度
上升速度趋于一致。

图 ９　加热速率 ０．０５Ｋ·ｓ－１下 ＴＮＴ炸药

特征点的温度时间曲线

Ｆｉｇ．９　Ｔｔｃｕｒｖｅｓｏｆｔｈｅｍｏｎｉｔｏｒｅｄｐｏｓｉｔｉｏｎｓ

ａｔ０．０５Ｋ·ｓ－１ｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅ

　　图１０是加热速率３．３Ｋ·ｈ－１下，炸药即将点火时
烤燃弹纵向截面温度分布。点火前，高温区炸药为偏上

部区域。炸药熔化后，存在热对流和热传导的共同作

用，比固态炸药时具有更快速的热交换。在慢速烤燃条

件下，液态炸药内部温度更趋均匀化，发生点火时点火

区域范围较大。对不发生相变的固态炸药，在慢速烤燃

条件下点火区域通常是集中在炸药中心位置。图１１是
３．３Ｋ·ｈ－１加热速率下４个特征点在相变阶段的温度
时间曲线。曲线显示，相变形成的炸药温度平台持续时

间更长。炸药熔化后各点的温度相差很小。

图 １０　加热速率 ３．３Ｋ·ｈ－１下

炸药烤燃弹纵向截面温度分布

Ｆｉｇ．１０　Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｎｂｏｍｂｓｅｃｔｉｏｎ

ａｔ３．３Ｋ·ｈ－１ｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅ
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图 １１　加热速率 ３．３Ｋ·ｈ－１下，

炸药特征点的温度时间曲线

Ｆｉｇ．１１　Ｔｔｃｕｒｖｅｓｏｆｔｈｅｍｏｎｉｔｏｒｅｄｐｏｓｉｔｉｏｎｓ

ａｔ３．３Ｋ·ｈ－１ｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅ

５　结　论

　　对加热速率为０．０５Ｋ·ｓ－１时 ＴＮＴ炸药烤燃过程
的模拟计算表明，ＴＮＴ炸药的剧烈反应时间为 ４１５０ｓ；
炸药点火时③号特征点的温度为 ２２６℃，与实验值仅
相差２℃。
　　对于熔点相对较低的固体炸药，在烤燃过程中炸
药会在剧烈反应前发生相变熔化。炸药熔化是从药

柱外缘向内部逐渐进行，在大部分炸药熔化后，少部
分未熔化的固态炸药在重力作用下会出现沉降，从而

影响炸药内部的温度分布。炸药熔化时会吸收热量，

使温度上升速度减小。炸药熔化后在对流作用下，温

度会在短时间内快速上升。熔化后的液态炸药存在热

对流和热传导的共同作用，会加速炸药内部热量传递，

使炸药内部温度分布的均匀性增加。

　　炸药相变对炸药点火温度，点火时间和点火位置
都有影响。慢速烤燃条件下，由于热对流作用，液态炸

药点火区域范围扩大并向上靠近炸药上部。
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