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ＰＢＸ９４０４炸药冲击起爆细观反应速率模型
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摘要：针对非均质炸药的冲击起爆过程，选择以微孔洞弹粘塑性塌缩形成的热点为主的热点形成机制，建立了

ＰＢＸ９４０４炸药在冲击波作用下的细观化学反应动力学模型：由于空穴塌缩而发生点火，增长阶段是从内向外的表

层燃烧和从外向内的颗粒燃烧。将得到的反应速率模型加入到一维流体动力学程序 ＳＳＳ中，采用遗传算法，建立

非线性优化模型，确定了 ＰＢＸ９４０４炸药反应速率方程中的参数。利用 ＳＳＳ程序模拟了一维情况下 ＰＢＸ９４０４的冲

击起爆行为。
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１　引　言

　　在大多数非均质炸药冲击起爆的化学反应速率模
型中，热点是一个共同特征，热点的形成和成长是理解

非均质炸药冲击起爆机理和行为的关键。目前比较常

用的反应速率模型中
［１，２
，大多是宏观经验模型，尽管

这些模型可以重现一维情况下非均质炸药冲击起爆的

实验结果，但是对于热点形成过程，它们都缺乏清晰的

物理图像，不能细致描述冲击起爆过程的机理。各种

炸药的反应速率系数缺乏通用性，也看不出明显的规

律性，很难考虑影响炸药感度的某些重要因素，譬如同

一配方的压装炸药，其颗粒尺寸或孔隙度都对起爆行

为有一定影响。

　　本文在分析研究 Ｋｉｍ等［３］
提出的流体弹粘塑性

球壳塌缩模型的基础上，对其进行改进，建立了非均质

炸药在冲击波作用下的细观化学反应动力学模型，将

改进的模型加入到一维流体动力学程序 ＳＳＳ中，利用
遗传算法

［４］
确定了反应速率方程中的参数，模拟了

ＰＢＸ９４０４炸药的冲击起爆过程。

２　非均质炸药细观化学反应动力学模型

　　Ｋｉｍ［３］提出了非均质炸药冲击起爆的弹粘塑性球
壳塌缩模型，把如图 １所示的典型塑料粘结炸药的细
观结构简化成如图 ２所示的球壳元胞模型。图中 Ａ
是炸药颗粒，Ｂ是粘结剂，Ｃ是空穴，ｐ０是冲击波在炸
药中产生的压力，球壳外半径 ｂ等于典型的炸药颗粒

半径，内半径为 ａ。

图 １　高聚物粘结炸药细观结构

Ｆｉｇ．１　ＭｅｓｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＰＢＸ９４０４

图 ２　球壳元胞模型

Ｆｉｇ．２　Ｈｏｌｌｏｗｓｐｈｅｒｅｍｏｄｅｌ

　　假设炸药材料是简单的弹粘塑性体，结合初始条
件和边界条件，从而得到炸药球壳内由于力学变形引

起的温升，考虑到热传导和化学反应放热的影响，可以

得到炸药球壳内的温度分布是：
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　　对热点反应使用 Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ定律，可得到局部反应
度：
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　　局部反应度 Λ（ｒ，ｘ，ｔ）在球形空洞内积分就可以
得到整体反应度 λｈ（ｘ，ｔ）：
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式中，ｘ是炸药内的宏观坐标，ｒ是球壳内径向半径，τ
是剪切屈服强度，ｐｇ是空穴中的气压，Ｚ是 Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ

反应律中的频率因子，Ｔ是活化温度，Ｔ０是初始温度，
ρ是密度，ｋ是热传导系数，ＣＰ是定压热容，Ｑ是反应
热，γ是与炸药材料粘性有关的常数，ａ和 ｂ由炸药的
孔隙度以及颗粒大小确定。各参数值取自文献［３］。

图３给出的是 ３．５ＧＰａ压力作用下，热点阶段的
反应度，在热点反应的开始阶段，反应度增长很快，到

达一定值（这里是大约 ０．０１）后，热点反应变得很缓
慢。这是因为，开始阶段由于塑性力学变形，靠近球壳

内表面的地方温度迅速升高，并且按照 Ａｒｒｈｅｎｉｕｓ定律
发生反应，后来由于空穴内气体压力不断升高，球壳变

形减慢，球壳内炸药升温速率降低，同时由于热传导的

影响，使热点反应变慢。

图 ３　热点反应度

Ｆｉｇ．３　Ｈｏｔｓｐｏｔｒｅａｃｔｉｏｎｄｅｇｒｅｅ

　　在热点形成后的早期阶段，也就是低压下的慢反
应，假设反应从球形空洞的内表面开始向外燃烧。体

积反应速率可表示为：
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其中，ｒ是炸药的表面燃烧速率，可表示为：ｒ＝ａ１ｐ
ｎ１，

ａ１，ｎ１为待定常数。

　　通过计算发现［４］
，Ｋｉｍ所提出的快反应项不能较

好的描述非均质炸药在高压下的反应过程，有必要对

其进行改进，引入了新的高压项
［５］
：
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其中，Ｇ，ｚ，ｘ为待定常数，它能够很好地描述高压下的
反应过程。

　　因此总的反应速率方程是：
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　　 方程 （７）加上合适的参数值，就可以描述
ＰＢＸ９４０４的化学反应过程。它反映了炸药材料属性、
加载压力、初始孔隙度以及颗粒尺寸的影响。把它加

入到一维流体动力学差分程序 ＳＳＳ［６］中，待定参数有
ａ１、ｎ１、Ｇ、ｚ、ｘ，采用遗传算法来拟合各参数。如无特殊
说明，本文中的物理量均为（ｃｍｇμｓ）单位制。

３　参数拟合与结果分析

　　由于缺少准确的实验数据，本文取 ＰＢＸ９４０４一
维冲击起爆过程中，利用 ＦｏｒｅｓｔＦｉｒｅ反应速率在 ＳＳＳ
程序中计算出的压力曲线作为实验曲线来拟合改进的

Ｋｉｍ反应模型的参数。
　　遗传优化的基本处理过程如下：
　　（１）在给定的参数空间中随机产生 Ｎ个可能解
组成初始解群；

　　（２）计算出每个个体的适应度，按照适应度比例
方法从当前群体中选取 Ｎ个个体（允许有重复个体存
在）作为父代来产生新一代个体；

　　（３）对选取的父代个体进行随机配对，并以较大
的交叉概率进行两点交叉操作，以较小的概率对交叉

后的个体进行变异操作，从而得到新一代个体；

　　（４）检验是否满足程序终止条件，若不满足，返回
到（２）继续迭代。
　　计算到 ８４代的时候，得到 ａ１ ＝０．００９３，ｎ１ ＝
０．７２３，Ｇ＝３３００，ｚ＝３．４，ｘ＝１．１８。图 ４是用拟合出来
的参数计算出的结果与“实验”结果的比较。

　　由图４可以看出，两条曲线的差别已经很小，这说
明通过遗传算法已经得到了比较满意的结果。同时，注

意到两条曲线在最大值附近略有差别，这主要是由于两

种反应速率模型的机理不同，存在一定差别是必然的。

　　为了进一步验证这种方法的可行性，把两种反应
速率模型计算出的不同拉格朗日位置的压力剖面进行
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比较（见图５），由图５可见，两组曲线符合较好。

４　ＰＢＸ９４０４一维冲击起爆计算结果

　　将本文中的反应速率方程加入到一维有限差分程
序 ＳＳＳ中，对厚铝板以 ８５０ｍ· ｓ－１的速度撞击
ＰＢＸ９４０４炸药引起的冲击起爆过程进行了计算，撞击
界面压力约为４．３ＧＰａ。
　　图６是 ａ＝０．００３９、ｂ＝０．０１时 ＰＢＸ９４０４的冲击
起爆结果，图６ａ和 ６ｂ分别显示了不同拉格朗日质点
的压力剖面和速度剖面，曲线右下角的数字为与该剖

面对应的拉格朗日质点位置（单位：ｃｍ）。从图中可
以看出，与均质炸药不同，冲击波在非均质炸药中传

播，波阵面的压力只有轻微的增长，在波后形成热点，

成为反应的起源，这些热点经过一段时间后由于释能

作用形成了波后的压力峰，压缩阵面加速和增压，压力

峰不断向阵面靠拢，最后形成了爆轰。

　　图７是其它条件相同炸药颗粒粗细不同时压力剖
面的比较。其中图 ７ａ是距撞击面 ２ｍｍ处的压力剖

面的比较，图７ｂ是不同位置处的压力剖面的比较。从
图中 可 以 看 出，颗 粒 粗 细 对 起 爆 过 程 的 影 响：

（１）细颗粒炸药相对粗颗粒炸药难以点火，但是更容
易转变成爆轰，这主要是由于：热传导和粘性。同样

的热传导，细颗粒炸药中，热点尺寸小，它的能量很容

易散开，因此，会减慢反应的增长。同时，细颗粒炸药

难以压缩，也就是粘性大。因此细颗粒炸药开始阶段

反应缓慢，但是后来由于燃烧的表面积较大使得反应

加速。这与 Ｓｅｔｃｈｅｌｌ［７］所观测到的实验现象一致。
（２）细颗粒炸药波阵面的压力几乎没有增长，波后的
压力增长很快，而粗颗粒炸药波阵面处的压力增长相

对较大，这主要是由于粗颗粒炸药产生的热点较大，这

些热点释放的能量直接推动了阵面压力的增长，而细

颗粒炸药尽管热点的数量相对较多，但是它们的体积

较小，向周围介质热传导较快，这时热点在波阵面处的

直接释能作用不大，经过一段时间后，由于燃烧表面积

较大，反应较快，波后的压力峰追赶阵面产生爆轰，这

与 Ｔａｙｌｏｒ［８］的实验结果相符。

图 ４　拟合点压力剖面的比较

Ｆｉｇ．４　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｐ（ｔ）ａｔｔｈｅｅｘａｃｔｐｏｓｉｔｉｏｎ

图 ５　不同拉格朗日质点的压力剖面的比较

Ｆｉｇ．５　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｐ（ｔ）ａｔｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｏｓｉｔｉｏｎ

ａ　ｐ（ｔ）ａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔＬａｇｒａｎｇｅｐｏｓｉｔｉｏｎｓ ｂ　Ｖ（ｔ）ａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔＬａｇｒａｎｇｅｐｏｓｉｔｉｏｎｓ

图 ６　内外半径分别是 ０．００３９和 ０．０１ｃｍ时的计算结果

Ｆｉｇ．６　Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｗｉｔｈａ＝０．００３９ａｎｄｂ＝０．０１
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图 ７　炸药颗粒粗细不同孔隙度不同的结果比较

Ｆｉｇ．７　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｎｅｔｐａｒｔｉｃｌｅｓｉｚｅｓ

５　讨　论

　　（１）用遗传算法拟合出的曲线与原来的曲线在波
形增长方式、到爆轰距离以及达到稳定爆轰之后的状

态都符合较好，这说明采用这种方法来拟合反应速率

方程的参数是完全可行的。

　　（２）由于缺少准确实验数据，文中得到的参数并
不具有普适性，本文主要是检验这种方法的可行性，在

获得准确的实验数据之后，采用同样的方法，就可以得

到合理的参数值。

　　（３）利用改进的细观化学反应速率方程，可以较
好地描述 ＰＢＸ９４０４炸药的冲击起爆过程，它可以解
释材料属性、炸药颗粒大小以及孔隙度等对冲击起爆

过程的影响。
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