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含能材料的多尺度结构及其研究意义

各种材料，不论其形状大小如何，其宏观性能都是由其化学组成和组织结构决定的，所以，对材料本质的完整

反映，均需涵盖化学组成和组织结构两个要素。在含能材料领域，对含能化合物分子的表征，这两个要素是齐全

的，而对复合含能材料的描述，以往偏重于组成（即配方），对材料结构则重视不够。当前含能材料的发展，不再单

纯依赖含能化合物的创制，复合含能材料的组装成为一个深具潜力的方向，为此，必须建立材料结构的概念。

1.  复合材料的多尺度结构

复合材料是由两种或多种不同性质的材料，通过物理或化学方法，在不同尺度上经过一定的空间组合而形成

的多相材料系统。尽管复合材料在宏观尺度上常被视为均质材料，但在微观尺度上的非均匀性是其最本质的特

征，据此也可将复合材料定义为空间分布非均匀的材料，其性能不仅取决于各组分材料的含量和性质，还与各组

分材料的分布形式及其界面特性密切相关。

复合材料的多尺度结构通常指的是在宏观（>mm）、细观（µm~mm）和微纳观（nm~µm）等不同尺度上材料

的结构特征（陈玉丽，马勇，潘飞，王升涛 . 多尺度复合材料力学研究进展［J］. 固体力学学报，2018，39（1）：1-68）。理解材料

的多尺度结构对于设计和开发新材料具有重要意义，如何建立起复合材料的宏观性能与组分性能以及微观组织

结构参数之间的内在联系，一直是复合材料研究的重点，也是复合材料研究的核心目标之一。随着新材料和新工

艺的快速发展，复合材料的多尺度结构设计和性能优化已成为高性能材料研发和应用的关键。

2.  含能材料的多尺度结构对性能的影响

按照组成，含能材料可分为单质含能材料和复合含能材料。对于单质含能材料（即含能化合物），通过晶体形貌

及结构的调控可以有效改善其性能，但相对于应用需求的复杂性，这种改善是非常有限的，而复合含能材料则可以有

针对性地弥补单质含能材料的短板，实现综合性能的平衡，所以，目前能够实用化的基本都是复合含能材料。

复合含能材料一般由含能化合物、氧化剂、金属燃料、粘结剂、钝感剂、其他功能助剂等按照一定比例，通过一

定制备工艺加工而成。目前对其结构特征的认识，基本还处于宏观层面，即基于均匀化假设，将其当作宏观均匀

介质，视各个组分相为一体，不考虑组分相的相互影响，仅考虑复合含能材料的平均表观性能。这种认识，对于解

决一般性工程问题是足够了，但越来越不适应含能材料高性能、高安全、更可控、更可靠、精细化的发展需要。随

着细观力学的发展和渐近均匀化理论的深化，材料细观结构影响宏观性能的观点越来越受到重视，建立宏观尺度

和细观尺度之间的联系，并把二者结合起来应用到工程实践中去，已成为复合含能材料领域的研究热点。

在细观尺度上，复合含能材料可视为由连续相基体（如浇注 PBX 炸药和复合固体推进剂中的 HTPB、NEPE、

GAP 和 PEG 等黏合剂体系，双基推进剂中 NG 增塑的 NC 黏合剂体系，熔铸炸药中的 TNT、DNAN 等熔铸载体炸
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药）或非连续相基体（如压装 PBX 炸药中的氟橡胶、丙烯酸酯等高分子黏结剂和石蜡等低分子黏结剂）、固体颗粒

（例如 AP、HMX、RDX和铝粉等主体含能材料以及小组分功能助剂）以及基体和固体之间的粘接界面共同组成的

多级多相分散体系。在组分含量一定的情况下，上述体系在细观乃至微纳尺度上的结构（通常称之为微结构）变

化，都会对复合含能材料的宏观性能产生不同程度的影响。对这种影响的研究（尤其是定量研究）无疑是非常复

杂的，但从应用角度可以将其归纳为两个重点问题。

一是微结构的设计一是微结构的设计、、调节和控制问题调节和控制问题

在复合含能材料中各组分含量确定的情况下，微结构首先与组分的规格和质量有关，改变单组分的规格、形貌

和质量，就可以调节复合含能材料的性能。如反应性材料的细化、超细化乃至纳米化，可以显著改善复合含能材料的

能量释放特性。典型的如黑火药被引入欧洲后，欧洲人不仅从热力学角度确定了黑火药的爆炸反应方程式，优化了

组分配比，而且在黑火药的制造工艺上，采用重型滚轮将燃料和氧化剂研磨并压成密实药片，随后破碎成小粒，制

成的黑火药具有优良的物理和弹道性能（王泽山 . 火炸药科学技术［M］. 北京：北京理工大学出版社，2002）。因此，在鸦片

战争中，同样用黑火药，英军和清军火器的性能形成了鲜明的对比（茅海建 . 天朝的崩溃：鸦片战争再研究［M］. 北京：生

活·读书·新知三联书店，2014）。又如，研究发现铝粉颗粒尺寸从 10 µm 减小到 100 nm 时，AP基推进剂的燃烧速率

从 1 mm·s-1增加到 100 mm·s-1以上。而炸药晶体的高致密化和高品质化，可以有效降低感度，提高安全性。

在组分规格确定的前提下，调节组分间的结合/组合方式及其在一定空间范围内的排列/分布方式，可以有目

的地调控复合含能材料的相关性能，最突出的就是能量释放速率和能量输出结构。复合含能材料是一类具有高

化学焓的反应性材料，通过分子内或分子间的氧化还原反应快速释放热量，微结构调控对于分子间反应释能尤为

重要。因其能量主要依靠物理分离的各组分间的反应释能，各组分反应存在明显的时间及空间的尺度效应，时间

尺度和空间尺度又是关联的，可以进行时空转化，因此，调节空间尺度的微结构，就可以转化为调控时间尺度的反

应速率、空间尺度的反应完全性以及释放出的能量的时空分布。典型的如联合效应炸药（CEE），通过调节配方中

铝粉与炸药晶体或含能增塑剂的接触距离和结合状态，就提高了铝粉与爆炸产物的反应速率和反应完全性，从而

既提高了配方的爆炸前期能量又提高了总能量，解决了传统含铝炸药二者不能兼顾的矛盾。

上述微结构的变化同时会引起复合含能材料力学性能（本构）的变化，这是当前所有复合材料研究的重点，在

此不再赘述。

二是微结构的完整性和稳定性问题二是微结构的完整性和稳定性问题

谈到结构，就必然离不开结构的完整性和稳定性，以往我们关注的是宏观结构，即装药中的缺陷（如底隙、环

隙、裂纹、气泡等）对装药性能的影响，而对材料微结构层面的微损伤和微缺陷及其对宏观结构和宏观性能的影响

则研究不够。

根据微损伤和微缺陷发生的原因，可将复合含能材料的损伤形式分为初始损伤以及在外载荷作用下出现的

诱导损伤。初始损伤是由于加工制造、成型工艺等原因在复合含能材料内部产生的微裂纹或微缺陷，存在于基

体、固体颗粒或粘接界面中，也可能同时存在于上述多个部位。这些微损伤和微缺陷在宏观检验中难以发现，也

没有列入工艺研究中对产品质量的控制要求，但它们的存在，已经改变了材料的感度和力学等性能，并且在外载

荷作用下更易增长和恶化，在后续材料的应用中埋下了隐患。

诱导损伤是在机械、温度、压强等外载荷作用下，复合含能材料内部出现的微损伤和微缺陷，典型的如基体和
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固体颗粒之间粘接界面破坏（即固体填充颗粒与基体发生分离的“脱湿”现象）。在环境适应性、老化和寿命研究

中，当前的研究多关注宏观现象（在环境作用下是否产生宏观缺陷），在材料失效机制方面，多从安全贮存目的出

发而局限于含能化合物的热分解，对因材料微结构变化引起的力学性能下降、安全性能恶化等导致的应用性能失

效则缺乏关注。典型的如不敏感复合含能材料，其要求是在外部多种刺激下不发生比燃烧更剧烈的反应，在材料

刚制成时是满足此要求的，可经过长期贮存后，如果产生大量微缺陷，则其冲击波感度会显著上升，在子弹/破片

撞击、殉爆等冲击起爆试验中很可能发生高烈度反应，而在烤燃等非冲击试验中，点火后的燃烧很可能由稳定的

层流燃烧转化为不稳定的对流燃烧，导致燃烧转爆轰的发生。

综上所述，无论是对含能材料的性能设计和提升，还是对含能材料的安全使用和控制，都必须高度重视其多

尺度结构所带来的影响。

3.  含能材料多尺度结构研究的意义

有机化学的发展推动了含能化合物的发展，含能化合物奠定了现代火炸药的基础，一直作为火炸药能量的主

要来源。但时至今日，这条道路越走越艰难，似乎已达极限，这不能不令人重新思考含能材料的发展路径。一方

面，整个含能材料领域的发展如果建立在重点依赖含能化合物发展的基础上将难以有蓬勃的生命力，另一方面，

应用方对含能材料性能的多样化强烈需求也促使我们克服路径依赖去开辟更为广阔的天地。

含能材料的多尺度结构研究为我们提供了一个新视角，具有重要的意义。

（1）含能材料的多尺度结构研究将会带来含能材料创制途径的拓展。由单质含能材料扩展到复合含能材

料，组成和结构这两个要素不可或缺，组成决定了热力学状态，结构则影响着动力学性质，含能材料的研制将进入

以热力学为基础、以动力学为关键的新时期。一些有潜力的、吸引人的热力学组合，过去难以应用的原因是动力

学上无法实现，随着各种尺度的材料结构组装技术的发展，这些热力学组合重新焕发了活力。各种尺度的结构组

装，将会带来含能材料性能的极大变化，极大地拓展含能材料的发展空间。

（2）含能材料的多尺度结构研究将会促进含能材料工艺技术的进步。含能材料当前粗放的工艺方法将会被

各种尺度的组装方法所取代，而多尺度组装方法的集成可以使材料在各个尺度上都实现优化，并跨越配方和装药

间的间隔，实现一体化设计和制造。

（3）含能材料的多尺度结构研究将会带动含能材料表征技术的发展。我们对含能材料的认识将会进入到一

个新的尺度，我们会“看”到更多样的现象，了解更深入的机理，把握更准确的规律，从而到达一个新的境界。

（4）含能材料的多尺度结构研究将会催生含能材料研发模式的变革。在宏观尺度层面研究时，常采用试验-观

测-总结的模式，可以得到工程上可用的结论，而多尺度结构研究需考虑空间和时间的跨尺度与跨层次特征并将相

关尺度耦合，必须开展模拟和理论计算来求解各种复杂问题并预估材料性能（张廼龙，郭小明 . 多尺度模拟与计算研究进展

［J］. 计算力学学报，2011，28（S1）：1-5），将会促使我们改变传统做法，形成基于多尺度数据和模型的正向研发新模式。

含能材料的多尺度结构研究需要多专业、跨学科的协同和合作，它将在一个新的维度上重塑行业。

                                         王晓峰

                                                      西安近代化学研究所    
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