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摘 要： 为了提高键合剂对多种含能填料的适应性，改善固体推进剂的界面粘接强度，设计开发了一种多功能遥爪键合剂。通过

分子动力学模拟和应用评估，对键合剂性能进行了研究。结果表明，该多功能遥爪键合剂对多种填料具有较好的键合作用，通过调

整键合剂分子主链结构，可以适应不同的黏合剂体系。并且相对于“三爪”型键合剂，“两爪”型键合剂的支化度更小，在黏合剂中的

扩散更容易，键合剂向界面迁移的能力越强，键合作用越好。
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1 引 言

复合固体推进剂是一种高填充比的聚合物基复合

材料，主要由含能固体填料（氧化剂和还原剂）、聚合物

黏合剂、增塑剂及各种助剂组成。随着航天事业和武

器装备的发展，对推进剂能量水平提出了更高的要求，

因此高能填料（如黑索今、奥克托今、六硝基六氮杂异

戊兹烷）和含能增塑剂在推进剂中的占比逐步增

加［1-3］。而非补强的高能填料与黏合剂的弱界面结合，

以及含能增塑剂对界面的溶胀和溶解作用，往往会削

弱推进剂的力学性能。键合剂是改善高能填料与黏合

剂的界面粘结性能，抑制“脱湿”现象，提高推进剂力学

性能的关键助剂。键合剂的类型较多、性能各异，主要

有醇胺类、多烯多胺类、氮丙啶类、海因/三嗪类、硼酸

酯类、有机硅烷类、钛酸酯类、聚酰胺类和中性聚合物

键合剂［4-10］。这些键合剂所含功能基团比较单一，而

在实际应用中，通常要针对不同的含能填料和黏合剂，

复配使用两种或多种键合剂。“一键多能”因此成为键

合剂的发展方向［11-12］。为此，本研究设计开发了一种

多功能遥爪键合剂，对键合剂分子结构设计原理和键

合机理进行了详细阐述，并进行了应用性能评价。

2 分子结构设计

根据键合作用的需要，键合剂分子中必须含有多

种功能基团，才能与不同含能填料表面键合；其次，键

合剂与黏合剂基体具有有限的相容性，以利于键合剂

在基体中的溶解、扩散及向界面迁移；第三，为方便使

用，键合剂最好为液体或粘流态。根据以上三点，研究

设计合成了如图 1所示分子结构的遥爪键合剂。该遥

爪键合剂含有羟基、胺基、氰基、环氧基、环硼酯基等多

种键合基团，各功能基团相互独立，能够与多种含能填

图 1 多功能遥爪键合剂的分子结构示意图

Fig.1 Schematic diagram of molecular structure for multi⁃
function telechelic bonding agents
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料表面键合；利用聚合物长链调节键合剂与黏合剂体

系的相容性，针对聚醚型黏合剂体系，可以将键合剂中

的聚合物长链设计成聚醚型，同样针对丁羟体系，可以

设计非极性或弱极性的聚合物长链；同时通过聚合物

长链可以调节键合剂的形态（液体、粘流态或固态）。

多功能遥爪键合剂的具体参数见表 1。

3 模拟计算

采用分子动力学模拟方法［13-14］，对多功能遥爪键

合剂在 RDX表面的单分子吸附情况进行计算，研究键

合剂的分子结构与吸附行为的相互关系。由表 2计算

结果可以看出，相对于“三爪”键合剂分子（B1、B2），

“两爪”键合剂（B3、B5、B6）在 RDX表面的吸附能力更

强。这是因为键合剂分子链支化度越大，分子链段运

动的自由度减小，分子链呈卷曲状态，不利于吸附。

B2与 B1虽都为“三爪”键合剂，但 B2中空间结构较大

的环硼酯基较少，分子链柔顺性较好；同时，极性更强

的氰基增加，与 RDX表面相互作用增强，在 RDX表面

吸附时，分子链铺展较好，结合能力比 B1强。对“两

爪”键合剂（B3、B4、B5、B6）而言，功能基团含量越高

（B5），在 RDX表面的吸附能力越强；与 B3相比，B4和

B6的羟基、氨基含量过高时，分子内的氢键相互作用

过强，影响了分子链的舒展，吸附能力反而降低。

由此可见，较好的多功能遥爪键合剂分子结构特

点为：①具有较多的强极性结构，特别是多胺结构；②
支链较少，空间位阻小；③分子内原子或原子团的相互

作用小。

4 应用

表 3为多功能遥爪键合剂应用于某丁羟四组元复

合固体推进剂中时，所测得的药柱力学性能，推进剂配

方为 55% AP，19% RDX，14% Al，12%黏合剂（HTPB+
IPDI+助剂）。从表 3可以看出，使用 B5键合剂时，药

柱的高低温力学强度和延伸率最优，因为 B5的主链为

非极性结构，与丁羟胶的相容性较好，有利于键合剂在

基体中的溶解及向界面迁移。虽然 B3的主链为聚醚

结构，由于其支化度较小，在丁羟胶中的扩散较容易，

因此键和作用较好。B1、B2、B4和 B6键合剂的分支

和活泼氢较多，在基体中扩散困难，增大了交联密度作

用，造成界面结合不佳、延伸率下降。

表 4为多功能遥爪键合剂在某聚醚复合固体推进

剂中的应用情况，推进剂配方包括 48%AP，25%RDX，
3%Al，13%A3（2，2⁃二硝基丙醇缩甲醛与 2，2⁃二硝基

丙醇缩乙醛混合物），11%黏合剂（PBT+LM⁃100+助
剂），其它 2%。从表 4可以看出，B6键合剂力学性能

较好。B6的主链为聚醚结构，与聚醚型黏合剂的相容

性好，有利于键合剂在基体中的溶解及向界面迁移，此

外 B6键合剂带有多种强极性基团，与 RDX键合作用

强。B5键合剂的主链为非极性结构，与聚醚型黏合剂

的相容性较差，难以在黏合剂基体中溶解和扩散，键合

效果差。其它几种键合剂可能是支化度较大或键合基

表 1 多功能遥爪键合剂的主链及功能基团

Table 1 Backbones and f function groups of the multifunction telechelic bonding agents
bonding agent
B1
B2
B3
B4
B5
B6

backbone
trident polyether
trident polyether
linear polyether
linear polyether
polyethylene
linear polyether

functional group
tertiary amine group，hydroxyl，borate group，epoxy group
tertiary amine group，hydroxyl，borate group，cyano group
tertiary amine group，hydroxyl，borate group，cyano group
tertiary amine group，hydroxyl，borate group，epoxy group
tertiary amine group，hydroxyl，borate group，cyano group，epoxy group
tertiary amine group，hydroxyl，borate group，cyano group，epoxy group

表 2 多功能遥爪键合剂在 RDX表面的单分子吸附能

Table 2 Monomolecular adsorption energies the multifunction telechelic bonding agents on the surfaces of RDX
bonding agent
molecular weight / g·mol-1

adsorption energy / kJ·mol-1

competitiveness

B1
1190
191.67
1.07

B2
1184
282.42
1.58

B3
970
302.76
2.07

B4
1450
286.18
1.31

B5
684
236.04
2.45

B6
1082
253.32
1.75
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团较少，不容易迁移至填料和基体之间的界面，难以产

生键合作用，仅体现了一定的交联作用。

以上应用性能研究说明，在键合剂设计时，除了考

虑键合功能基团外，还需要慎重考虑键合剂在黏合剂

基体中的溶解、扩散及向界面迁移的能力。针对不同

的黏合剂体系，需要设计不同的多功能遥爪键合剂的

主链结构，“两爪”型键合剂的界面迁移能力明显优于

“三爪”型键合剂。

5 结 论

设计开发的多功能遥爪键合剂：利用强极性基团

（氰基、羟基、胺基）和硼酸酯基，可与硝胺表面产生键

合作用；利用其胺基与 AP发生胺⁃氨交换反应，可与

AP表面键合，产生的氨气被硼酸酯络合，防止在药柱

中产生气孔；利用其环氧基与 Al表面反应，可以 Al表
面强力键合；利用其羟基参与黏合剂基体的固化反应，

在各种含能填料表面形成高模量界面层，从而提高固

体推进剂的力学性能。与“三爪”型键合剂相比，“两

爪”型键合剂在黏合剂基体中更容易扩散和迁移至界

面。通过对键合剂主链的结构设计和优选，可以适用

于不同黏合剂体系的固体推进剂，该多功能遥爪键合

剂具有较好的应用前景。
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表 3 多功能遥爪键合剂对某丁羟推进剂力学性能的影响

Table 3 Effect of the multifunction telechelic bonding
agents on the mechanical properties of HTPB propellants

bonding
agent

B1
B2
B3
B4
B5
B6

20 ℃
σm/MPa
0.64
0.72
0.79
0.78
0.74
0.80
0.72

εm/%
42
47
47
48
48
52
47

70 ℃
σm/MPa
0.40
0.50
0.45
0.48
0.48
0.50
0.50

εm/%
44
48
48
50
46
50
48

-40 ℃
σ/MPa
1.65
2.20
1.87
1.88
1.76
2.10
1.93

εm/%
41
42
48
48
46
54
43

Note： σm is maximum tensile strength，εm is maximum elongation，tensile
velocity is 100 mm·min-1.

表 4 多功能遥爪键合剂对某聚醚推进剂力学性能的影响

Table 4 Effect of the multifunction telechelic bonding
agents on the mechanical properties of polyether propellants

bonding
agent

B1
B2
B3
B4
B5
B6

20 ℃
σm/MPa
0.58
0.76
0.70
0.80
0.72
0.65
0.85

εm/%
40
43
42
45
44
42
52

60 ℃
σm/MPa
0.40
0.50
0.47
0.52
0.50
0.48
0.57

εm/%
35
40
42
45
42
40
46

-40 ℃
σm/MPa
2.15
3.20
2.57
2.44
2.36
2.10
3.10

εm/%
50
52
55
60
56
50
74

Note： σm is maximum tensile strength，εm is maximum elongation，tensile
velocity is 100 mm·min-1.
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Design and Application of a Kind of Multifunction Telechelic Bonding Agent

LOU Jian⁃kun1，YUAN Jian⁃min1，ZHANG Ping⁃an2，DENG Jian⁃ru2
（1. College of Materials Science and Engineering，Hunan University，Changsha 410082，China；2. College of Chemistry and Chemical Engineering，Hunan
University，Changsha 410082，China）

Abstract：In order to improve the adaptability of bonding agent to various energy⁃containing fillers and modify the interfacial
bonds of solid propellants，a kind of multifunction telechelic bonding agent was designed and prepared. The bonding effective⁃
ness was studied by molecular dynamics simulations and experimental evaluations. The results show that this bonding agent can
show decent interactions with various energy⁃containing fillers. By altering the molecule backbone of this bonding agent，it can
adapt to different adhesive systems. As compared to the three⁃claw bonding agent，the two⁃claw one has fewer branches，better
diffusivity in adhesive，higher transferability toward interface，and better bonding effectiveness.
Key words：multifunction telechelic bonding agent；solid propellant；interface；mechanical property
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