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摘　要：在对三氟化氯与碳氢燃料反应机理进行分析的基础上，进行了密闭环境下三氟化氯与碳氢燃料的反应放能试验研究。结
果表明：三氟化氯与碳氢燃料可以发生剧烈反应，释放大量的能量，将碳氢燃料部分雾化并喷出密闭空间，激活的碳氢燃料一旦接

触空气，便诱发碳氢燃料的剧烈爆燃；在无氧条件下，三氟化氯与碳氢燃料爆炸反应所释放的能量相当于１．８倍 ＴＮＴ当量。
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１　引　言

　　新型燃料空气炸药（ＦＡＥ）的根本变革是将二次起
爆系统改为一次起爆系统，即在一次起爆系统中，通过

添加诱导剂，实现催化燃料云雾的爆轰
［１－２］

。ＧＶｏｎ
Ｅｌｂｅ［３］等人通过实验得出，某液相一次起爆型 ＦＡＥ在
空气中不能实现爆轰，而在氧气中能实现爆轰，在燃料

中添加适量的诱导剂 ＣｌＦ３（ＣＴＦ）或 ＢｒＦ３（ＢＴＦ）后就能
在空气中实现爆轰。

　　国内许多学者对燃料空气弹的配方及诱导剂在爆
轰过程中的催化作用进行了研究

［４－１２］
，由于燃料体系

的多元性，爆轰过程的复杂性以及反应的多通道性，对

复合燃料体系进行研究有很大困难，大多学者仅在试

验的基础上验证三氟化氯对碳氢燃料的诱导作

用
［２，４－５，１０］

，未给出三氟化氯与碳氢燃料反应的具体放

能。本文采用量子化学方法对三氟化氯与碳氢燃料的

反应机理进行初步探讨，在三氟化氯与碳氢燃料爆炸

反应试验的基础上，确定无氧条件下三氟化氯与碳氢

燃料的反应放能，为进一步研究一次起爆型燃料空气

弹复合燃料配方提供一定依据。

２　三氟化氯与碳氢燃料反应机理的初步分析

　　碳氢燃料的成份非常复杂，以航空煤油为例，它由
上千种成份组成，包括Ｃ７～Ｃ１６等多种链烃、环烷以及芳

香族化合物。国外已有部分学者采用少数典型的高纯

度碳氢化合物组成的混合物去模拟真实的碳氢燃料，如

Ｄａｎｉａｕ等［１４］
直接采用正十二烷代替美国 ＪＰ２７航空煤

油的模型。本文选取正癸烷为碳氢燃料的替代模型，运

用量子化学 ＧＡＵＳＳＩＡＮ０９软件，在 ＭＰ２／３２１Ｇ水平
上对该反应机理进行初步分析。

　　通过对三氟化氯和正癸烷的分子结构进行优化计
算，得到其分子的优化构型和电荷分布，如图 １所示，
图中的键长单位为 ｎｍ，键角单位为°。
　　由图１可见，三氟化氯中 Ｃｌ—Ｆ键的键长分别是
０．１７１７ｎｍ和０．１６４０ｎｍ，∠Ｆ—Ｃｌ—Ｆ是８７．０８°，氟
原子带较大的负电荷 －０．３９９和 －０．２６３，氯原子带
较大的正电荷 １．０６２，表明电负性较大的氟原子夺取
了氯原子的部分电荷，使得氟原子具有给电子性质，此

时氯原子则具有夺电子的性质。三氟化氯的 ＨＯＭＯ
轨道和 ＬＵＭＯ轨道能量分别为 －８７８．３４ｋＪ·ｍｏｌ－１

和 －３３８．１３ｋＪ·ｍｏｌ－１，分别由氟原子的 ２ｐｚ轨道和
氯原子的 ２ｐｚ轨道所贡献。正癸烷的 Ｃ—Ｈ和 Ｃ—Ｃ
键的键长分别在 ０．１１０１ｎｍ 和 ０．１５３４ｎｍ 左右，
∠Ｃ—Ｃ—Ｃ和∠Ｃ—Ｃ—Ｈ 在 １０９．３°左右，二面角
Ｃ—Ｃ—Ｃ—Ｃ在１８０°左右，分子成锯齿型直链结构，Ｃ
原子带负电荷，Ｈ原子均带正电荷，正负电荷分布比
较均衡。正癸烷的 ＨＯＭＯ轨道和 ＬＵＭＯ轨道能量
分别为 －７６６．３和２５７．３ｋＪ·ｍｏｌ－１，分别由碳原子的
２ｐ轨道和 Ｈ原子的１ｓ轨道所贡献。从分子的净电荷
分别和分子轨道的性质来看，三氟化氯具有很高的反

应活性，依据前线分子轨道能量相近原则，可以判断三

氟化氯与正癸烷在三氟化氯的 ＬＵＭＯ与正癸烷分子

２４
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的 ＨＯＭＯ之间发生剧烈反应。
　　三氟化氯与正癸烷反应释放大量能量，并产生高
温高压环境。在高温高压下，反应产生的自由基

Ｃ１０Ｈ２１·极易分解为小的 Ｃ４Ｈ９·自由基及烯烃 Ｃ６Ｈ１２
等，Ｃ４Ｈ９·进一步分解为 Ｃ２Ｈ５·和 Ｃ２Ｈ４，如此引发链
反应，如图２所示。
　　在有氧参与的条件下，这些自由基可与 Ｏ２发生
激烈反应，并在瞬间完成，导致发生爆燃。由于碳氢燃

料的多组分性和反应的复杂性，在理论上很难给出三

氟化氯与碳氢燃料反应的有效放能，必须在试验的基

础上确定。

　ａ．ｇｅｏｍｅｔｒｙｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ　　ｂ．ｍｕｌｌｉｋｅｎａｔｏｍｉｃｃｈａｒｇｅｓ
　　　　　ｏｆＣｌＦ３　　　　　　　　　　ｏｆＣｌＦ３

ｃ．ｇｅｏｍｅｔｒｙｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎｏｆＣ１０Ｈ２２

ｄ．ｍｕｌｌｉｋｅｎａｔｏｍｉｃｃｈａｒｇｅｓｏｆＣ１０Ｈ２２
图１　ＣｌＦ３和 Ｃ１０Ｈ２２的优化结构和电荷分布

Ｆｉｇ．１　ｇｅｏｍｅｔｒｙｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎａｎｄｍｕｌｌｉｋｅｎａｔｏｍｉｃｃｈａｒｇｅｓｏｆ

ＣｌＦ３ａｎｄＣ１０Ｈ２２

图２　支链反应

Ｆｉｇ．２　Ｂｒａｎｃｈｅｄｃｈａｉｎｒｅａｃｔｉｏｎ

３　三氟化氯与碳氢燃料反应试验研究

３．１　试验方法
　　为了考察三氟化氯与碳氢燃料的反应释能情况，

设计了试验装置（图 ３）与密闭容器，该密闭容器直径
１．３ｍ、深 １．６ｍ，顶部为砖混围圈底座，采用地下挖

掘的方式建造，在容器顶部加装直径为 ２ｍ、厚度为
６ｍｍ的钢制顶板（图 ４）。在密闭容器内灌装碳氢燃
料，进行静爆试验，利用高速运动分析仪观测、记录爆炸

的全过程，顶板和模拟顶盖应变采用动态应变片测试。

图３　设计装置图１—雷管，２—缓冲垫，３—上端盖，４—中心

药，５—三氟化氯，６—内壳体，７—氟化物封装壳体，８—外壳

体，９—下端盖

Ｆｉｇ．３　Ｄｉａｇｒａｍｆｏｒｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄｅｖｉｃｅ

１—ｄｅｔｏｎａｔｏｒ，２—ｂｕｆｆｅｒ，３—ｕｐｐｅｒｃｏｖｅｒ，４—ｃｅｎｔｅｒｃｈａｒｇｅ，

５—ｃｈｌｏｒｉｎｅｔｒｉｆｌｕｏｒｉｄｅ，６—ｃｅｎｔｅｒｔｕｂｅ，７—ｈａｌｏｉｄ ｆｌｕｏｒｉｄｅ

ｅｎｃａｐｓｕｌａｔｅｃａｓｉｎｇ，８—ｏｕｔｅｒｃａｓｉｎｇ，９—ｂｏｔｔｏｍｃｏｖｅｒ

图４　加顶盖后的小型密闭容器

Ｆｉｇ．４　Ｃｏｎｆｉｎｅｄｃｏｎｔａｉｎｅｒｗｉｔｈｔｏｐｃｏｖｅｒ

３．２　试验结果及讨论
３．２．１　试验结果
　　试验中，试验装置正常起爆，密闭空间顶盖均被抛
起；第１发试验装置在将部分碳氢燃料雾化抛出密闭
空间后，引发碳氢燃料爆燃，第２发４００ｇＴＮＴ裸药未
将碳氢燃料引燃。由于顶盖抛起，将顶盖应变传感器

数据线扯断，未测得有效数据，试验结果统计见表 １。
由试验结果可以看出，在试验装置中心药起爆后，三氟

化氯与碳氢燃料接触、混合，发生剧烈反应，释放大量

的能量，与４００ｇＴＮＴ裸药爆炸情况相比，顶盖的速度
提高近４倍。

３４
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表１　试验结果

Ｔａｂｌｅ１　Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｒｅｓｕｌｔｓ

Ｎｏ． ｃｅｎｔｅｒｃｈａｒｇｅ ｃｈｌｏｒｉｎｅｔｒｉｆｌｕｏｒｉｄｅ
／ｋｇ

ｄｉａｍｅｔｅｒｏｆ
ｔｏｐｃｏｖｅｒ／ｍ

ｄｉａｍｅｔｅｒｏｆｃｏｎｆｉｎｅｄ
ｃｏｎｔａｉｎｅｒ／ｍ

ｄｅｐｔｈｏｆ
ｅｘｐｌｏｓｉｖｅ／ｍ

ｖｅｌｏｃｉｔｙｏｆ
ｔｏｐｃｏｖｅｒ／ｍ·ｓ－１

ｈｅｉｇｈｔｏｆｔｏｐ
ｃｏｖｅｒｕｐｌｉｆｔｅｄ／ｍ

１ ４００ｇＴＮＴ ２ ２ １．３ ０．７ ８３．３ ＞４３
２ ４００ｇｎａｋｅｄＴＮＴ ０ ２ ０．７ １７．３ １３．０

３．２．２　装置放能
　　顶盖所获得的动能主要由装置中心装药、三氟化
氯与碳氢燃料反应所释放的能量共同决定，其中顶盖

所获得的速度与装置反应放能所产生的超压和冲量存

在如下关系式：

ｐ（ｔ）ｄｔｄｓ＝Ｉ＝Ｍｖ （１）

其中，ｐ为顶盖所受超压，ｔ为时间，Ｉ为顶盖的冲量，Ｍ
为顶盖的质量，ｖ为顶盖的速度。通过高速录像判读
顶盖的初始速度，根据试验结果，反推试验装置与碳氢

燃料在无氧条件下反应所释放的能量。

　　利用 ＬＳＤＹＮＡ软件，采用流固耦合算法，对试验
进行数值仿真计算。试验装置壳体破裂所吸收的能量

不足炸药释放能量的 ５％［１３］
，简化不计，根据对称性

建立四分之一有限元模型，如图５所示。

图５　数值仿真模型
Ｆｉｇ．５　Ｎｕｍｅｒｉｃｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｍｏｄｅｌ

其中，炸药采用 ＬＳＤＹＮＡ提供的高能炸药材料模型
和 ＪＷＬ状态方程，ＪＷＬ状态方程表达式［１５］

为：

ｐ＝Ａ１－ ωＲ１( )ＶｅＲ１Ｖ＋Ｂ１－ ωＲ２( )Ｖｅ－Ｒ２Ｖ＋ωＥ０Ｖ （２）

式中，Ｖ为爆轰产物的相对体积，Ａ、Ｂ、Ｒ１、Ｒ２和 ω为
输入参数，Ｅ０ 为初始比内能。本实验 ＴＮＴ密度为
１．６４ｇ·ｃｍ－３

，爆速为６９３０ｍ·ｓ－１，爆压为２７ＧＰａ。
　　顶盖采用 ＭＡＴ＿ＰＬＡＳＴＩＣ＿ＫＩＮＥＭＡＴＩＣ模型，密度
为７．８ｇ·ｃｍ－３

，屈服强度为２３５ＭＰａ，碳氢燃料和空
气采用 ＭＡＴ＿ＮＵＬＬ模型，碳氢燃料、空气密度分别为
０．８，０．００１２５ｇ·ｃｍ－３

。

　　对不同药量的爆炸情况进行仿真计算，结果见表
２。根据仿真结果，拟和得到顶盖速度与 ＴＮＴ药量之
间的关系式：

ｖ＝７．３２＋２４．３ｍ－１．２６ｍ２　０．３５≤ｍ≤８．８３ （３）
式中，ｖ为顶盖速度，ｍ·ｓ－１；ｍ为 ＴＮＴ裸药质量，ｋｇ。
　　顶盖速度与药量之间的关系如图６所示。根据式
（３），得到０．４２ｋｇＴＮＴ在碳氢燃料中爆炸时，对应密
闭容器顶盖的抛射速度达到１７．３ｍ·ｓ－１。这个结果
与表１静爆试验（０．４ｋｇＴＮＴ爆炸时）密闭容器顶盖
所获得的速度基本一致，说明计算模型正确，计算结果

与试验结果吻合较好。

　　同时根据式（３）得到在密闭容器内，４ｋｇＴＮＴ炸
药在０．７ｍ炸深爆炸时，密闭容器顶盖所获得的速度
为８４．３ｍ·ｓ－１，与装有三氟化氯的试验装置爆炸时，
与顶盖所获得的速度基本一致，说明该试验装置爆炸

释放的总能量约相当于４ｋｇＴＮＴ所释放的能量，即三
氟化氯与碳氢燃料在无氧条件下所释放的能量相当于

１．８倍的 ＴＮＴ当量。

表２　数值仿真结果

Ｔａｂｌｅ２　Ｎｕｍｅｒｉｃａｌｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓ

Ｎｏ． １ ２ ３ ４ ５ ６

ＴＮＴｍａｓｓ／ｋｇ ０．３５ ０．４０５ ０．４４ ２．２２ ４．３４ ８．８３

ｖｅｌｏｃｉｔｙｏｆｔｏｐ
ｃｏｖｅｒ／ｍ·ｓ－１

１６．１ １６．９ １７．９ ５４．３ ９０ １２４

图６　试验装置威力曲线拟合

Ｆｉｇ．６　Ｃｕｒｖｅｆｉｔｆｏｒｐｏｗｅｒｏｆｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄｅｖｉｃｅ

４４
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４　结　论

　　三氟化氯与碳氢燃料在无氧条件下极易发生反
应，该反应过程非常剧烈也非常复杂，包括多种反应通

道与多种裂解反应，释放出大量能量，将碳氢燃料部分

雾化喷出，在有氧参与的条件下，引发碳氢燃料爆燃，

通过数值模拟计算，初步得到三氟化氯与碳氢燃料在

无氧条件下所释放的能量相当于１．８倍的 ＴＮＴ当量。
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