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高能炸药水中爆炸能量输出特性数值分析

张志江，徐更光
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摘要：多介质数值计算中对于高压比和高密度比的介质界面间的处理一直以来是个难点，而且目前的计算精度

都不高。本工作采用位标函数捕捉物质界面，用修正的虚拟流体方法对界面进行了处理，其中含能材料爆轰产物

ＪＷＬ状态方程系数通过 ＫｉｈａｒａＨｉｋｉｔａＴａｎａｋａ（ＫＨＴ）计算的等熵膨胀数据拟合得到，并实现了程序化。对 ＴＮＴ和

ＰＥＴＮ两种高能炸药在水中爆炸的能量输出特性进行了计算，结果表明，本工作的计算结果与实验相似律计算结果

比较吻合，误差在 １０％以内。
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１　引　言

目前 ＴＶＤ、ＭＵＳＣＬ、ＷＥＮＯ等数值格式［１－２］
能够比

较稳定地捕捉高分辨率激波，但在两种物质界面处会引

起虚假的数值振荡，带来较大误差使计算无法进行下

去。水下爆炸问题涉及到了两种介质的高压比和高密

度比，由于界面上计算精度的降低导致整个计算精度不

高。Ｆｅｄｋｉｗ等［３］
提 出 了虚拟流体的方法（ＧＦＭ），

Ｌｉｕ［４－６］在此基础上提出了一种改进的虚拟流体方法
（ＭＧＦＭ），该方法通过求解界面上的 Ｒｉｅｍａｎｎ问题解来
构造虚拟流体状态，大大提高了界面计算的精度。

ＬｅｖｅｌＳｅｔ方法是定义一个距离函数来捕捉界面的运动
变化，在数学处理上容易，方便推广到多维问题

［７］
。

本工作采用了 ＬｅｖｅｌＳｅｔ和 ＭＧＦＭ方法，开发了二
维水下爆炸计算程序，计算了 ＴＮＴ和 ＰＥＴＮ在水中爆
炸的情况，并且把计算结果与相似律求得结果进行了

对比分析。

２　数值计算方法

２．１　基本控制方程
令ρ，ｐ和ｅ分别表示密度、压力和单位质量的内能，

下文与之相同。ｕ和ｖ分别表示ｘ和 ｙ方向的速度分量，

Ｅ＝ｅ＋ｕ
２＋ｖ２

２
和Ｈ＝Ｅ＋ｐ

ρ
分别表示单位质量的总能和总

焓，二维直角坐标下的Ｅｕｌｅｒ方程可写成如下形式：

　　

ρ
ρｕ
ρｖ
ρ













Ｅ ｔ

＋

ρｕ

ρｕ２＋ｐ
ρｕｖ
ｕ（ρＥ＋ｐ













） ｘ

＋

ρｖ
ρｕｖ

ρｖ２＋ｐ
ｖ（ρＥ＋ｐ













） ｙ

＝０ （１）

或者可以简写成：Ｕｔ＋Ｆ（Ｕ）ｘ＋Ｇ（Ｕ）ｙ＝０

其中，Ｕ＝（ρ，ρｕ，ρｖ，ρＥ）Ｔ。
２．２　计算方法

对 Ｆｘ和 Ｃｙ在空间上采用文献［８］中张涵信提出

的三阶精度的 ＥＮＮ有限差分格式进行差分离散，而在
时间上采用三阶精度的 ＲｕｎｇｅＫｕｔｔａ法进行差分离散。
采用 ＬｅｖｅｌＳｅｔ对内边界进行追踪，然后利用改进的
ＧＦＭ方法对边界进行处理［１－７，９］

。

３　状态方程

３．１　水的状态方程
水采用刚性状态方程

　　ｐ＝β（ρ
ρ０
）γ－β＋α （２）

其中，γ＝７．１５，α＝０．１ＭＰａ，β＝３３１ＭＰａ，ρ０＝１ｇ·ｃｍ
－３
。

另外，定义内能为 ｅ＝ βργ－１

（γ－１）ργ０
＋β－α
ρ

３．２　爆轰产物状态方程
（１）爆轰产物采用 ＪＷＬ状态方程，即

　　ｐ＝Ａ（１－ωρ
Ｒ１ρ０

）ｅｘｐ（－
Ｒ１ρ０
ρ
）＋

Ｂ（ωρ
Ｒ２ρ０

）ｅｘｐ（－
Ｒ２ρ０
ρ
）＋ωｅρ

ρ０
（３）

其中，Ａ，Ｂ，Ｃ，Ｒ１，Ｒ２和 ω为与特定炸药爆轰产物相关
的待定系数，ρ０是装药密度。
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　　（２）ＪＷＬ状态方程系数拟合方法［１０］

ＪＷＬ状态方程满足 ＣＪ爆轰理论，在爆速、爆压和
爆热已知的情况下，有下面三个方程式成立，

ｐＣＪ＝Ａｅｘｐ（－Ｒ１ＶＣＪ）＋Ｂｅｘｐ（－Ｒ２ＶＣＪ）＋
Ｃ
Ｖω＋１ＣＪ

（４）

ＡＲ１ｅｘｐ（－Ｒ１ＶＣＪ）＋ＢＲ２ｅｘｐ（－Ｒ２ＶＣＪ）＋
Ｃ（１＋ω）
Ｖω＋２ＣＪ

＝ρ０Ｄ
２
（５）

Ａｅｘｐ（－Ｒ１ＶＣＪ）
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＋
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ωＶωＣＪ
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１
２
ｐＣＪ（１－ＶＣＪ）（６）

式中，ｐＣＪ为爆压，Ｄ为爆速，Ｑ０为爆热，ＶＣＪ为 ＣＪ态比
容。由 （４）（５）（６）三式确定六个未知数 Ａ，Ｂ，Ｃ，Ｒ１，
Ｒ２和 ω。先根据经验假定一组 Ｒ１，Ｒ２和 ω的数值，与
计算的爆轰参数一起代入上面三式，解出 Ａ，Ｂ，Ｃ的
值。再将所得的参数代入 ＪＷＬ等熵状态方程中得出
ｐＶ关系，与 ＫＨＴ（ＫｉｈａｒａＨｉｋｉｔａＴａｎａｋａ）状态方程计
算的爆轰产物等熵膨胀数据比较。若不符，重新设

Ｒ１，Ｒ２和 ω来求解 Ａ，Ｂ，Ｃ的值，直到两个状态方程计
算出的结果一致为止，这个时候，ＪＷＬ状态方程的系
数就完全确定了。

按照上述方法，计算求得密度为 １．５７ｇ·ｃｍ－３

ＴＮＴ的参数为 Ｄ＝６７００ｍ·ｓ－１，Ａ＝９８５．００７ＧＰａ，
Ｂ＝３９．０７０２ＧＰａ，Ｃ ＝２．３４１７１ ＧＰａ，Ｒ１ ＝６．６１，

Ｒ２＝２．３，ω＝０．４３，Ｑ０ ＝８．０６４ｋＪ· ｃｍ
－３
；密度为

１．７６ｇ·ｃｍ－３ＰＥＴＮ的参数为 Ｄ＝８３０９ｍ· ｓ－１，
Ａ＝２２８２．８７ＧＰａ，Ｂ＝６７．０８０８ＧＰａ，Ｃ＝３．２６３２３ＧＰａ，
Ｒ１＝７，Ｒ２＝２．１４，ω＝０．５４，Ｑ０＝１１．２５ｋＪ·ｃｍ

－３
。

４　ＴＮＴ和 ＰＥＴＮ能量输出特性计算

根据上面的方法编写了二维的计算程序，后处理

用 Ｏｒｉｇｉｎ和 Ｔｅｃｐｌｏｔ软件。分别计算了 ＴＮＴ和 ＰＥＴＮ
两种高能炸药在水深５ｍ处爆炸的情况，如图１所示。

图 １　计算区域示意图

Ｆｉｇ．１　Ｔｈｅｓｋｅｔｃｈｍａｐｏｆｓｉｍｕｌａｔｉｏｎａｒｅａ

计算区域是［ｘ］×［ｙ］＝［０，２．５ｍ］×［０，２．５ｍ］，

网格数是５００×５００。数值计算后得到的数据根据（７）
式和（８）式分别求相关的冲击波参量。
　　　　　　　　　Ｉ＝∫５θ０ ｐｄｔ （７）

Ｅ＝１
ρ０ｃ０
（１－２．４２２×１０－４ｐｍ－１．０３１×１０

－８ｐ２ｍ）∫
５θ
０ ｐ

２ｄｔ （８）

其中，ｐ是冲击波压力；Ｉ是冲量；Ｅ是能流密度；ｐｍ
是峰值压力，ｐｍ 在（８）式中的单位是 ＭＰａ

［１１］
；θ是冲

击波峰值 ｐｍ衰减到
ｐｍ
ｅ
时所用时间，这里的 ｅ是自然对

数；ρ０ｃ０是水介质的声阻抗，ρ０是水的密度，ｃ０是水中

常温常压下的声速，为１４５０ｍ·ｓ－１。
水中爆炸相关的相似律计算公式为：Ｐａｒａｍｅｔｅｒ＝

κ
３

槡Ｗ[ ]Ｒ
ε

，其中，Ｗ是药量，Ｒ是到爆源的距离，Ｒ＝

ｘ２＋ｙ槡
２
，κ和 ε是常数。炸药相似律系数见表１［１２］。

如求解 ＴＮＴ的水中爆炸冲量 Ｉ，其相似律可以表

达为：Ｉ／Ｗ
１
３ ＝５．７５

３

槡Ｗ[ ]Ｒ
０．８９

。

表 １　ＴＮＴ和 ＰＥＴＮ炸药相似律系数［１２］

Ｔａｂｌｅ１　ＳｉｍｉｌａｒｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｏｆＴＮＴａｎｄＰＥＴＮ

ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ρ
／ｇ·ｃｍ－３

ｐａｒａｍｅｔｅｒ

ｐｍ

κ ε
θ／Ｗ

１
３

κ ε
Ｉ／Ｗ

１
３

κ ε
Ｅ／Ｗ

１
３

κ ε
ＴＮＴ １．５７ ５２．４ １．１３ ０．０８４ －０．２３ ５．７５ ０．８９ ８４．４ ２．０４

ＰＥＴＮ １．７６ ６３．２６ １．２０ ０．０８５ －０．３０ － － － －

用本文第 ２节提到的方法分别对 １ｋｇ密度为
１．５７ｇ·ｃｍ－３

的 ＴＮＴ和１．７６ｇ·ｃｍ－３
的 ＰＥＴＮ在水下

５ｍ处的爆炸情况进行模拟计算，结果见表 ２和表 ３，
仅列出 ＴＮＴ的压力波形变化时刻，如图 ２所示，二者
的压力时间曲线如图３所示。

表 ２　本文方法计算 ＴＮＴ冲击波参数与相似律求得结果对比

Ｔａｂｌｅ２　Ｒｅｓｕｌｔｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ

ａｎｄｓｉｍｉｌａｒｒｕｌｅｓｆｏｒＴＮＴ

Ｒ／ｍ

ｐｍ／ＭＰａ

ｓｉｍｉｌａｒ
ｒｕｌｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ

θ／μｓ

ｓｉｍｉｌａｒ
ｒｕｌｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ

Ｅ／ｍ·ｋＰａ

ｓｉｍｉｌａｒ
ｒｕｌｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ

Ｉ／ｋＰａ·ｓ

ｓｉｍｉｌａｒ
ｒｕｌｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ

０．５ １１４．０ １１３．５ ７１．６ ７０．６ ３４７ ３３３．７ １０．６ １０．２

１．０ ５２．４ ５１．８ ８４．０ ７８．４ ８４．４ ７５．８ ５．７ ５．１

１．５ ３３．０ ３２．１ ９２．２ ８０．４ ３７．０ ３０．０ ４．０ ３．５

２．０ ２４．０ ２３．９ ９８．５ ９６．９ ２０．５ １７．９ ３．１ ２．４

２７１ 第 １６卷　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 　含　　能　　材　　料



表 ３　本文方法计算 ＰＥＴＮ冲击波参数与相似律求得结果对比

Ｔａｂｌｅ３　Ｒｅｓｕｌｔｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ

ａｎｄｓｉｍｉｌａｒｒｕｌｅｓｆｏｒＰＥＴＮ

Ｒ／ｍ

ｐｍ／ＭＰａ

ｓｉｍｉｌａｒ
ｒｕｌｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ

θ／μｓ

ｓｉｍｉｌａｒ
ｒｕｌｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ

Ｅ／ｍ·ｋＰａ

ｓｉｍｉｌａｒ
ｒｕｌｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ

Ｉ／ｋＰａ·ｓ

ｓｉｍｉｌａｒ
ｒｕｌｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ

０．５ １４５．３ １４４．８ ６９．０ ７１．５ － ５６１．３ － １３．０
１．０ ６３．３ ６５．４ ８５．０ ７９．６ － １２５．８ － ６．５
１．５ ３８．９ ４３．８ ９６．０ ８１．７ － ５５．９ － ４．３
２．０ ２７．５ ２９．７ １０４．６ ８５．２ － ２４．６ － ２．７

　　　ａ．ｔ＝３５４．７８５μｓ ｂ．ｔ＝４４４．７８５μｓ

　　　ｃ．ｔ＝５３４．７８５μｓ ｄ．ｔ＝５９４．７８５μｓ

图 ２　１ｋｇＴＮＴ水下爆炸计算的压力变化图

Ｆｉｇ．２　Ｐｒｅｓｓｕｒｅｃｈａｎｇｅｆｒｏｍｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｆｏｒ

１ｋｇＴＮＴｕｎｄｅｒｗａｔｅｒｅｘｐｌｏｓｉｏｎ

图 ３　１ｋｇＴＮＴ和 １ｋｇＰＥＴＮ水下爆炸计算的压力曲线

Ｆｉｇ．３　Ｐｒｅｓｓｕｒｅｔｉｍｅｃｕｒｖｅｓｆｒｏｍｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｆｏｒ１ｋｇＴＮＴ

ａｎｄ１ｋｇＰＥＴＮｕｎｄｅｒｗａｔｅｒｅｘｐｌｏｓｉｏｎ

从表２、表 ３及图 ３对比可看出，对 ＴＮＴ而言，用
本文程序计算的结果比相似律求得各冲击波参数值略

微偏小，而 ＰＥＴＮ则相反。这是由于数值计算本身固
有的数值粘性使得冲击波衰减时间与实际情况存在偏

差所致。两者求得的冲击波峰值误差都很小，基本上

控制在５％之内。工程上研究对目标进行毁伤的有效
载荷大小主要从冲击波超压和冲量两个方面来考虑，

从求解的结果可以看出，超压和冲量的误差都能够控

制在１０％之内，完全可以为分析高能炸药的能量输出
特性服务。ＰＥＴＮ的能流密度虽然没有相关的相似律
结果来参照，但是分析两米远处的计算值，ＰＥＴＮ的冲
击波能是 ＴＮＴ的 １．３７倍，与文献［１１］中 ＰＥＴＮ的冲
击波能是 ＴＮＴ的１．３６９倍一致，所以计算值是与实际
情况相符合的。

５　结　论

本文采用的计算方法都是流体动力学数值计算中

精度比较高，界面处理比较容易，对于水下爆炸界面压

比较大的情况，改进的 ＧＦＭ方法能够很好处理。而且
ＬｅｖｅｌＳｅｔ函数捕捉界面在数学及编程实现上都是非常
容易的。从两种高能炸药水中爆炸计算情况看出，计

算结果与工程实际一致。给定某种含能材料，采用

ＫＨＴ计算它的等熵膨胀数据后拟合出爆轰产物 ＪＷＬ
状态方程系数，确定了爆轰产物状态就可以用本程序

分析出它在水中的能量输出特性。这是个完整的对未

知含能材料的能量输出特性的计算分析体系，可以在

实验前进行估计，为实验服务。

致谢：在程序的编写过程中，新加坡高性能计算研究所的刘铁

钢博士和北京理工大学王成副教授给予作者极大且细心的帮

助，在此表示最诚挚的感谢。

参考文献：

［１］ＳｈｕＣＷ．Ｅｓｓｅｎｔｉａｌｌｙｎｏｎｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｙａｎｄｗｅｉｇｈｔｅｄｅｓｓｅｎｔｉａｌｌｙｎｏｎｏｓ

ｃｉｌｌａｔｏｒｙｓｃｈｅｍｅｓｆｏｒｈｙｐｅｒｂｏｌｉｃｃｏｎｓｅｒｖａｔｉｏｎｌａｗｓ［Ｒ］．ＩＣＡＳＥＲｅｐｏｒｔ

Ｎｏ．９７２６５，ＮＡＳＡ／ＣＲ９７２０６２５３，１９９７．

［２］ＢａｌｓａｒａＤ，ＳｈｕＣＷ．Ｍｏｎｏｔｏｎｉｃｉｔｙｐｒｅｓｅｒｖｉｎｇｗｅｉｇｈｔｅｄｅｓｓｅｎｔｉａｌｌｙ

ｎｏｎｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｙｓｃｈｅｍｅｓｗｉｔｈｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｌｙｈｉｇｈｏｒｄｅｒｏｆａｃｃｕｒａｃｙ［Ｊ］．Ｊ

ＣｏｍｐｕｔＰｈｙｓ，２０００，１６０：４０５－４５２

［３］ＲｏｎａｌｄＰＦｅｄｋｉｗ，ＴａｒｉｑＡｓｌａｍ．Ａｎｏｎｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｙｅｕｌｅｒｉａｎａｐｐｒｏａｃｈｔｏ

ｉｎｔｅｒｆａｃｅｓｉｎｍｕｌｔｉｍａｔｅｒｉａｌｆｌｏｗｓ（ｔｈｅＧｈｏｓｔｆｌｕｉｄｍｅｔｈｏｄ）［Ｊ］．ＪＣｏｍ

ｐｕｔＰｈｙｓ，１９９９，１５２：４５７－４９２．

［４］ＬｉｕＴＧ，ＫｈｏｏＢＣ，ＹｅｏＫＳ．Ｇｈｏｓｔｆｌｕｉｄｍｅｔｈｏｄｆｏｒｓｔｒｏｎｇｓｈｏｃｋ

ｉｍｐａｃｔｉｎｇｏｎｍａｔｅｒｉａｌｉｎｔｅｒｆａｃｅ［Ｊ］．ＪＣｏｍｐｕｔＰｈｙｓ，２００３，１９０：６５１

－６８１．

［５］ＬｉｕＴＧ，ＫｈｏｏＢＣ，ＹｅｏＫＳ．Ｔｈｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｆｃｏｍｐｒｅｓｓｉｂｌｅｍｕｌｔｉ

ｍｅｄｉｕｍｆｌｏｗ．ＰａｒｔＩ：Ａｎｅｗｍｅｔｈｏｄｏｌｏｇｙｗｉｔｈｔｅｓｔａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｔｏ１Ｄ

３７１第 ２期　　　　　　　　　　　　　　张志江等：高能炸药水中爆炸能量输出特性数值分析



ｇａｓｇａｓａｎｄｇａｓｗａｔｅｒｃａｓｅｓ［Ｊ］．Ｃｏｍｐ＆Ｆｌｕｉｄｓ，２００１，３０（３）：２９１

－３１４．

［６］ＬｉｕＴＧ，ＫｈｏｏＢＣ，ＷａｎｇＣＷ．ＴｈｅＧｈｏｓｔｆｌｕｉｄｍｅｔｈｏｄｆｏｒｃｏｍｐｒｅｓｓｉ

ｂｌｅｇａｓｗａｔｅｒｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＪＣｏｍｐｕｔＰｈｙｓ，２００５，２０４：１９３－２２１．

［７］ＤａｖｉｄＡｄａｌｓｔｅｉｎｓｓｏｎ，ＪａｍｅｓＡ．Ｓｅｔｈｉａｎ．Ａｆａｓｔｌｅｖｅｌｓｅｔｍｅｔｈｏｄｆｏｒ

ｐｒｏｐａｇａｔｉｎｇｉｎｔｅｒｆａｃｅｓ［Ｊ］．ＪＣｏｍｐｕｔＰｈｙｓ，１９９５，１１８：２６９－２７７．

［８］水鸿寿．一维流体力学差分方法［Ｍ］．北京：国防工业出版社，

１９９８．

［９］ＱｕａｒｔａｐｅｌｌｅＬ，ＣａｓｔｅｌｌｅｔｔｉＬ．ＳｏｌｕｔｉｏｎｏｆｔｈｅＲｉｅｍａｎｎｐｒｏｂｌｅｍｏｆｃｌａｓ

ｓｉｃａｌｇａｓｄｙｎａｍｉｃｓ［Ｊ］．ＪＣｏｍｐｕｔＰｈｙｓ，２００３，１９０：１１８－１４０．

［１０］薛再清．爆轰产物状态方程及含铝炸药的爆炸过程［Ｄ］．北京：

北京理工大学机电工程学院，１９９８．

［１１］ＭｉｃｈａｅｌＭ，ＳｗｉｓｄａｋＪｒ．Ｅｘｐｌｏｓｉｏｎｅｆｆｅｃｔｓａｎｄｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ：ｐａｒｔ２ｅｘｐｌｏ

ｓｉｏｎｅｆｆｅｃｔｓｉｎｗａｔｅｒ［Ｒ］．ＡＤＡ０５６６９４，１９７８．

［１２］李澎．非理想炸药水下爆炸能量输出结构研究［Ｄ］．北京：北京

理工大学，２００６．

ＮｕｍｅｒｉｃａｌＡｎａｌｙｓｉｓｏｎＥｎｅｒｇｙＯｕｔｐｕｔｏｆＵｎｄｅｒｗａｔｅｒＥｘｐｌｏｓｉｏｎ
ｆｏｒＨｉｇｈＥｎｅｒｇｅｔｉｃＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

ＺＨＡＮＧＺｈｉｊｉａｎｇ，ＸＵＧｅｎｇｇｕａｎｇ
（ＳｔａｔｅＫｅｙＬａｂｏｒａｔｏｒｙｏｆＥｘｐｌｏｓｉｏｎＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，ＢｅｉｊｉｎｇＩｎｓｔｉｔｕｔｅｏｆＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，Ｂｅｉｊｉｎｇ１０００８１，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：ＴｈｅｉｎｔｅｒｆａｃｅｏｆｔｈｅｍｕｌｔｉｍｅｄｉｕｍｆｌｕｉｄｗａｓｃａｕｇｈｔｗｉｔｈＬｅｖｅｌＳｅｔａｎｄｔｈｅｉｎｔｅｒｆａｃｅｗａｓｄｅａｌｔｗｉｔｈｍｏｄｉｆｉｅｄＧｈｏｓｔＦｌｕｉｄ

Ｍｅｔｈｏｄ．ＴｈｅｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｏｆＪＷＬａｂｏｕｔｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｓｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍｉｓｅｎｔｒｏｐｉｃｅｘｐａｎｓｉｏｎｄａｔａｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙＫｉｈａｒａＨｉｋｉｔａＴａｎａｋａ

（ＫＨＴ）ａｎｄｗｅｒｅｐｒｏｇｒａｍｍｅｄ．ＴｈｅｅｎｅｒｇｙｏｕｔｐｕｔｏｆｕｎｄｅｒｗａｔｅｒｅｘｐｌｏｓｉｏｎｆｏｒＴＮＴａｎｄＰＥＴＮｗａｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄ．Ｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗｔｈａｔ

ｅｎｅｒｇｙｏｕｔｐｕｔｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｔｈｅｐｒｏｇｒａｍｉｓｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｗｉｔｈｔｈａｔｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｅｘｐｌｏｓｉｏｎｓｉｍｉｌａｒｒｕｌｅｓ，ａｎｄｔｈｅｅｒｒｏｒｉｓｌｅｓｓｔｈａｎ１０％．

Ｋｅｙｗｏｒｄ：ｅｘｐｌｏｓｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｃｓ；ｕｎｄｅｒｗａｔｅｒｅｘｐｌｏｓｉｏｎ；ｓｉｍｉｌａｒｒｕｌｅ；ｇｈｏｓｔｆｌｕｉｄｍｅｔｈｏｄ（ＧＦＭ）

　　　（上接１７０页）

ＰｒｅｄｉｃｔｉｎｇｔｈｅＩｍｐａｃｔＳｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓｂｙＡｒｔｉｆｉｃｉａｌＮｅｕｒａｌＮｅｔｗｏｒｋ

ＷＡＮＧＧｕｏｄｏｎｇ１，２，ＬＩＵＹｕｃｕｎ２

（１．ＯｒｄｎａｎｃｅＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇＣｏｌｌｅｇｅ，Ｓｈｉｊｉａｚｈｕａｎｇ０５０００３，Ｃｈｉｎａ；

２．ＤｅｐａｒｔｍｅｎｔｏｆＥｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｎｄＳａｆｅｔｙＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，ＮｏｒｔｈＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＣｈｉｎａ，Ｔａｉｙｕａｎ０３００５１，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ａｍｅｔｈｏｄｗａｓｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄｆｏｒｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｂｙｔｈｅａｒｔｉｆｉｃｉａｌｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋｓ．Ｃｏｍｂｉｎｉｎｇｗｉｔｈ

ｔｈｅｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓａｎｄｔｈｅｑｕａｎｔｕｍｃｈｅｍｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｗｈｉｃｈｏｂｔａｉｎｅｄｂｙａｎａｌｙｚｉｎｇｔｈｅｆｕｌｌｙｏｐｔｉｍｉｚｅｄｇｅｏｍｅｔｒｉｅｓａｎｄｔｈｅ

ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｎａｌｙｓｉｓｏｆ３６ＣＨＯＮｅｘｐｌｏｓｉｖｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓｕｓｉｎｇｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ（ＤＦＴ）ｍｅｔｈｏｄａｔｔｈｅＢ３ＬＹＰ／６３１Ｇ ｌｅｖｅｌ，

ｓｅｖｅｎｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｅｓｃｒｉｐｔｏｒｓｃｌｏｓｅｒｅｌａｔｅｄｔｏＨ５０ｗｅｒｅｓｅｌｅｃｔｅｄ，ｉｎｃｌｕｄｉｎｇｔｏｔａｌｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｅｎｅｒｇｙ，ｌｏｗｅｒｕｎｏｃｃｕｐｉｅｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌ

ｅｎｅｒｇｙ，ｏｘｙｇｅｎｂａｌａｎｃｅｉｎｄｅｘ，ｎｕｍｂｅｒｏｆｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｓ，ａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘ，ｉｎｄｉｃａｔｏｒｏｆａｒｏｍａｔｉｃｉｔｙ（０ｏｒ１），ｉｎｄｉｃａｔｏｒｏｆ—ＣＨｉｎα（０ｏｒ

１）．Ａｎｄｔｈｅａｒｔｉｆｉｃｉａｌｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋ（ＡＮＮ）ｗｉｔｈｔｈｅｓｅｄｅｓｃｒｉｐｔｏｒｓａｓｎｅｕｒｏｎｓｉｎｔｈｅｉｎｐｕｔｌａｙｅｒｗａｓｅｓｔａｂｌｉｓｈｅｄｔｏｐｒｅｄｉｃｔｉｍｐａｃｔ

ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ．ＴｈｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄｄａｔａｏｆｔｈｅＡＮＮｗｅｒｅｃｏｍｐａｒｅｄｗｉｔｈｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌａｎｄｔｈｏｓｅｏｆｔｗｏｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌｍｏｄｅｌｓ

ｅｓｔａｂｌｉｓｈｅｄｂｙｔｈｅｏｘｙｇｅｎｂａｌａｎｃｅｉｎｄｅｘ（ＯＢ１００）ａｎｄｔｈｅａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘ（Ｆ）ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗｔｈａｔｔｈｅｒｏｏｔｍｅａｎｓｑｕａｒｅｓ

ｅｒｒｏｒｓｏｆＡＮＮｍｏｄｅｌｉｓ１７．８４ｃｍａｎｄｔｈａｔｏｆｔｈｅｔｗｏｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌｍｏｄｅｌｓｉｓ４２．７１ｃｍａｎｄ３６．４７ｃｍｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｐｈｙｓｉｃａｌｃｈｅｍｉｓｔｒｙ；ａｒｔｉｆｉｃｉａｌｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋ；ｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ；ｑｕａｎｔｕｍｃｈｅｍｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒ

４７１ 第 １６卷　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 　含　　能　　材　　料


