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摘　要：为了预估含铝炸药爆炸能量，分析了非理想爆轰能量预测模型，利用 ｍａｔｌａｂ软件、迭代计算方法、平衡常数方法和数值逼
近原理编制了数值计算软件。利用本软件计算了常用含铝炸药 Ｈ６、ＨＢＸ１、Ａｌｅｘ２０、Ａｌｅｘ３２、Ｔｒｉｔｏｎａｌ及 Ｔｏｒｐｅｘ的 ＣＪ爆压、ＣＪ
爆速等相关参数，与已有实验值吻合较好。计算结果表明，利用本软件所计算的爆温和爆热结果与以往经验公式计算结果吻合较

好，爆热的相对误差小于８％，故适合于含铝炸药的能量预测。
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１　引　言

　　含铝炸药具有优良性能，目前已在国内外得到广
泛应用。由于铝粉发生反应需要能量诱导，故含铝炸

药中的铝颗粒在爆轰过程中的化学反应非常复杂，并

在时间上滞后于 ＣＪ爆轰反应，因此一般认为铝粉在
爆轰过程中是惰性的，在 ＣＪ爆轰反应之后，才发生二
次氧化反应，从而放出大量热。

　　利用含铝炸药的以上特性，以铝粉作为能量的
主要载体，改善了爆炸能量的输出结构，增加了爆热和

爆炸作用时间。爆炸参数的估计是混合物能量设计的

基础，对于 ＣＨＯＮ元素构成的理想炸药，爆炸参数的
估计已具有较为成熟的方法，含铝炸药的爆速、

ＣＪ压力［１－２］
预估已有报道，但含铝炸药的爆温和爆热

的预估具有较大难度
［３－４］

。而加入铝粉的目的恰恰是

提高爆热和爆温，因此解决含铝炸药爆温和爆热的计

算方法是新型药剂研制迫切需要解决的课题。本研

究根据含铝炸药在 ＣＪ爆轰反应后发生二次反应的
原理，利用平衡常数等相关理论推导，获得含铝炸药爆

轰后平衡组分，编制了该含铝炸药爆温和爆热的

计算程序。

２　计算原理

　　计算采用如下控制方程［５］

　　质量守恒方程：
ρＣＪ（Ｄ－ｕＣＪ）＝ρ０（Ｄ－ｕ０） （１）
式中，ρＣＪ表示 ＣＪ面气体密度；Ｄ表示 ＣＪ爆速；ｕＣＪ
表示 ＣＪ面物质速度；ρ０表示初始密度；ｕ０表示初始
物质速度。

　　动量守恒方程：
ｐＣＪ－ｐ０＝ρ０（Ｄ－ｕ０）（ｕＣＪ－ｕ０） （２）
式中，ｐＣＪ表示系统 ＣＪ压力；ｐ０表示系统初始压力。
　　能量守恒方程：

ｅＣＪ－ｅ０＝
１
２
（ｐＣＪ＋ｐ０）（ｖ０－ｖＣＪ＋Ｑ０） （３）

式中，ｅＣＪ表示系统 ＣＪ面总内能；ｅ０表示系统初始内
能；ｖ０表示初始状态系统的比容，ｖ０＝１／ρ０；ｖＣＪ表示
系统 ＣＪ状态的比容，ｖＣＪ＝１／ρＣＪ。
　　ＣＪ条件：

Ｄ＝ｕＣＪ＋ｖＣＪ
ｐＣＪ－ｐ０
ｖ０－ｖ槡 ＣＪ

（４）

　　ＢＫＷ 状态方程［５］

ｐ＝
ＮＲＴρｇ
Ｇ

（１＋ｘｅβｘ），ｘ＝ＫＨ
ρｇ

（Ｔ＋θ）α
（５）

式中，ｐ为爆压，ＭＰａ；Ｎ为单位质量炸药爆炸所产生
的气体产物的摩尔数，ｍｏｌ；Ｇ为转变为气体产物的炸
药的质量分数；ρｇ为气体产物密度，ｇ·ｃｍ

－３
。

　　α，β，Ｋ和 θ为经验确定的常数，具体见如表１。

０７７

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２０，Ｎｏ．６，２０１２（７７０－７７４） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ
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表１　ＢＫＷ 状态方程中相关参数值［５］

Ｔａｂｌｅ１　ＴｈｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆＢＫＷ

ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ α β Ｋ θ

ｓｕｉｔａｂｌｅｆｏｒＲＤＸ ０．５ ０．１６ １０．９１ ４００
ｓｕｉｔａｂｌｅｆｏｒＴＮＴ ０．５ ０．０９５８５ １２．６８５ ４００

　　热力学相关方程［６］
：

ΔＨ＝∫Ｃｐ（Ｔ）ｄｔ （６）

式中，ΔＨ为某种物质在化学反应中热焓的变化，Ｊ·ｍｏｌ－１；
Ｃｐ（Ｔ）为该物质比热随温度变化的函数，Ｊ·ｍｏｌ

－１
·Ｋ－１，

可设：

Ｃｐ（Ｔ）＝ａ＋ｂＴ＋ｃＴ
２

（７）

　　标准平衡常数［６］
：

ＫΘ＝∏ （ｐｉ（ｇ）／ｐ
Θ）

ｖｉ（ｇ） （８）

式中，ＫΘ为标准平衡常数；ｐｉ（ｇ）为第 ｉ种气体组分的

分压，ＭＰａ；ｐΘ为标准大气压力，为 ０．１ＭＰａ；ｖｉ（ｇ）为
第 ｉ种气体组分的化学计量数，例如
Ａｌ＋１．１２５ＣＯ →２ ０．５Ａｌ２Ｏ３ ＋０．７５ＣＯ ＋０．３７５Ｃ
反应中，ＣＯ２的化学计量数为 －１．１２５，ＣＯ的化学计
量数为０．７５。
　　范特霍夫方程［６］

：

ｄｌｎＫΘ

ｄｔ
＝ΔＨ

Θ（Ｔ）
ＲＴ２

（９）

式中，ΔＨΘ（Ｔ）为在 Ｔ温度下的标准摩尔反应焓，
Ｊ·ｍｏｌ－１。
　　本文利用最小自由能原理计算 ＣＪ爆轰后的组
分，假设含铝炸药的 ＣＪ爆轰产物为 Ｈ２Ｏ、Ｈ２、Ｏ２、
ＣＯ２、ＣＯ、Ｎ２、ＮＯ和 Ｃ，当物系达到平衡状态时，物系
的自由能最小。在此条件下，物系的自由能等于该物

系各种类组分自由能之和，而各组分的自由能是温度、

浓度与压力的函数。因此，求出在此温度和压力条件

下，既使物系自由能最小又同时满足质量守恒的各种

组分值，即是该压力与温度下的平衡组分。值得一提

的是，在计算过程中，由于铝在 ＣＪ爆轰中惰性，故涉
及到密度选取的问题，计算中的质量与动量方程是利

用铝的状态方程选取存在铝时的密度，而能量守恒方

程中，由于铝对 ＣＪ爆热没有贡献，只对混合炸药爆热
值有影响，故在计算 ＣＪ爆热过程中选取除铝外的炸
药密度。

　　按照假定的组分对物系自由能进行泰勒展开，取
有限项作为组分 Ｙ附近的自由能近似值。之后，将拉
格朗日变换式与原子守恒方程合并，得到一个方程组，

可求解自由能最小的极值点，从而得出一组改善的，新

的近似平衡组成 Ｘ。将该近似平衡组成替代 Ｙ，迭代
求解下一次的平衡组成，直到精度符合要求为止。计

算过程如图１。

图１　计算框图

Ｆｉｇ．１　Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｄｉａｇｒａｍ

　　爆轰参数计算通常有三种方法：经验公式估
算

［７－８］
，牛顿一雷夫森迭代法

［９－１０］
和逐次逼近法。其

中经验公式法计算结果较为粗糙，迭代法计算效率高，

但算法复杂，有时难于收敛。本文利用逐次逼近法确

定 ＣＪ爆轰温度，即在已有的假设温度下，根据能量守

１７７

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ 含能材料 ２０１２年　第２０卷　第６期　（７７０－７７４）
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恒，计算内能、热以及压力的平衡，并对计算数值进行

逐次半分，是迭代法和逼近法的综合。

３　铝二次反应爆热估算方法

　　通过以上原理，可计算出 ＣＪ爆轰相关参数及 ＣＪ
爆轰后产物组分。在铝所参与的二次反应处理方面，

本文主要通过迭代计算出铝在三个反应途径中的分

配，直至满足各平衡常数的值为止，从而计算出混合炸

药的爆热值。

　　由于铝粉所发生的反应主要是铝粉与 ＣＪ爆轰产
物之间的反应，根据爆轰产物的组分，可知铝在二次反

应中主要存在下述三个途径：

Ａｌ＋１．１２５ＣＯ →２ ０．５Ａｌ２Ｏ３＋０．７５ＣＯ＋０．３７５Ｃ （ａ）
→Ａｌ＋１．５ＣＯ ０．５Ａｌ２Ｏ３＋１．５Ｃ （ｂ）

Ａｌ＋１．５Ｈ２ →Ｏ ０．５Ａｌ２Ｏ３＋１．５Ｈ２ （ｃ）
　　查询各类物质定压比热值并采用相关方程，可计
算出化学反应比热与温度之间关系，如（１０）式：

ΔＣｐ＝∑ｖＢＣｐ（Ｔ）＝Δａ＋ΔｂＴ＋ΔｃＴ２ （１０）

式中，Δａ，Δｂ，Δｃ是反应物与产物的比热温度函数系
数之差，Δａ是常数项之差，Δｂ是线性项系数差，Δｃ是
平方项之差。

　　由范特霍夫方程推导可知，平衡常数 Ｋｐ与温度有
如下关系：

ｌｎＫｐ（Ｔ）＝－
ΔＨ０
ＲＴ
＋Δａ
Ｒ
ｌｎＴ＋１

２ＲΔ
ｂＴ＋１

６ＲΔ
ｃＴ２＋Ｉ （１１）

式中，Ｉ为积分常数，本文中由２９８Ｋ下的所已知Ｋ值代
入得出，ΔＨ０为 ２９８Ｋ下该物质的热焓。通过拟合计
算，得到以上三个反应的平衡常数与温度关系，见表２。

表２　三个反应式的平衡常数与温度关系

Ｔａｂｌｅ２　 Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｂｅｔｗｅｅｎ ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ ｃｏｎｓｔａｎｔａｎｄ
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

ｒｅａｃｔｉｏｎ Ｔ／Ｋ ｒｅａｃｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎＫａｎｄＴ

２９８～２４００ ｌｎＫ＝２５．０７６４／Ｔ－３．６７９０ｅ－０．０４ｌｎＴ＋０．１８８９
（ａ） ２４００～２８００ ｌｎＫ＝２０．３３５９／Ｔ＋８．１４４４ｅ－０．０４ｌｎＴ＋０．１９００

＞２８００ ｌｎＫ＝６０．１２９８／Ｔ＋０．００２７ｌｎＴ＋０．１７２７
２９８～２４００ ｌｎＫ＝－４８．００５１／Ｔ＋８．３７７４ｅ－０．０４ｌｎＴ＋０．２８４０

（ｂ） ２４００～２８００ ｌｎＫ＝－５２．７４５７／Ｔ＋０．００２０ｌｎＴ＋０．２８５１
＞２８００ ｌｎＫ＝－１２．９５１７／Ｔ＋０．００３９ｌｎＴ＋０．２６７７
２９８～２４００ ｌｎＫ＝５２．４７０４／Ｔ＋９．２７９５ｅ－０．０４ｌｎＴ＋０．１６４９

（ｃ） ２４００～２８００ ｌｎＫ＝５２．７２９８／Ｔ＋０．００２ｌｎＴ＋０．１６６０
＞２８００ ｌｎＫ＝９２．５２３８／Ｔ＋０．００４０ｌｎＴ＋０．１４８６

　　由 Ｋ与温度 Ｔ关系可知，铝与 Ｈ２Ｏ反应的平衡
常数最大，其次是与 ＣＯ２的反应平衡常数，与 ＣＯ反

应的平衡常数最小。

　　对于反应（ａ）、反应（ｂ）、反应（ｃ），设反应中所涉
及到的组分的初始组成状态已知，现假设在三个反应

中，反应（ａ）中 ＣＯ２反应 ｘｍｏｌ，反应（ｂ）中 Ｃ生成量
为 ｙｍｏｌ，反应（ｃ）中 Ｈ２的生成量为 ｚｍｏｌ。通过计
算，可知 ＣＪ反应后相关组分组成与平衡时各组分的
物质的量，见表３。

表３　反应相关组分组成

Ｔａｂｌｅ３　Ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｏｆｔｈｒｅｅｒｅａｃｔｉｏｎｓ

ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ ｍｏｌｅｍａｓｓａｔｉｎｉｔｉａｌ ｍｏｌｅｍａｓｓａｔｂａｌａｎｃｅ

Ａｌ ａ ａ－１／１．１２５ｘ－２／３ｙ－２／３ｚ
ＣＯ２ ｂ ｂ－ｘ
ＣＯ ｃ ｃ＋０．７５／１．１２５ｘ－ｙ
Ｃ ｄ ｄ＋０．３７５／１．１２５ｘ＋ｙ
Ｈ２Ｏ ｅ ｅ－ｚ
Ｈ２ ｆ ｆ＋ｚ

　　由平衡常数定义式推导可知：

ＫΘ＝∏
ｐｉ
ｐ( )Θ

ｖＢ

＝∏
ｎｉ
∑ｎｉ

×ｐ
ｐ( )Θ

ｖＢ

＝ ｐ／ｐ
Θ

∑ｎ( )
ｉ

∑ｖｉ

∏ ｎｖｉｉ （１２）

　　现已知此温度下三个反应的平衡常数 ＫΘ１，Ｋ
Θ
２，Ｋ

Θ
３

与 ｐ／ｐΘ，∑ｎｉ为混合产物气体总物质的量，可由 ｘ、ｙ、

ｚ来表示，∑ｖｉ为三反应的反应系数之和，∏ ｎｖｉｉ 也

可通过 ｘ、ｙ、ｚ来表示，故建立出三个含有 ｘ、ｙ、ｚ的非
线性方程，通过方程求解，得到 ｘ、ｙ、ｚ的值，代入表 ３
中，即可计算出最终组分。

　　通过上述计算，得到铝反应后的炸药产物组分值，
由公式（１３）：

－［Ｈ（Ｔ产物）－Ｈ（Ｔ）］＝∫
Ｔ产物

Ｔ
∑ ｎｉＣｐｉ（Ｔ）ｄＴ （１３）

　　反复迭代计算 Ｔ产物直到其满足精度为止。最终

产物爆热可通过（１４）式计算［５］
：

Ｑ产物 ＝－∑ ｎｉＨｉ（Ｔ产物）－Ｑ炸药生成热 （１４）

式中，Ｑ产物 为含铝炸药爆热值，Ｊ；Ｈｉ（Ｔ产物）为最终
Ｔ产物温度下第 ｉ种组分的焓值，Ｊ；Ｑ炸药生成热为炸药的生
成热，Ｊ。

４　几种含铝炸药的爆轰参数分析

　　Ｈ６、ＨＢＸ１、Ａｌｅｘ２０、Ａｌｅｘ３２、Ｔｒｉｔｏｎａｌ与 Ｔｏｒｐｅｘ
六种常用含铝炸药

［１１］
的组分及密度见表４。

　　利用上文原理与本文编制的含铝炸药爆轰参数计
算程序，计算了上述六种含铝炸药的爆轰参数爆速、爆

２７７

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２０，Ｎｏ．６，２０１２（７７０－７７４） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ
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压、爆温 ，结果见表 ５。由表 ５结果可知，ＣＪ爆轰参
数计算程序计算的结果与实验值基本相符。说明此计

算程序能够描述各类组分条件下的含铝混合炸药的

ＣＪ爆轰情况。
　　爆热的计算结果见表 ６。由表 ６可知，利用本文
方法所计算出的爆热结果与经验值

［１４］
的相对误差小

于８％，相对经验公式法，本文方法更适用于含铝炸药
的能量预测。

表４　含铝混合炸药组分

Ｔａｂｌｅ４　Ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｏｆａｌｕｍｉｎｉｚｅｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

ｅｘｐｌｏｓｉｖｅ ＲＤＸ／ＴＮＴ／Ａｌ／ＷＡＸ ρ／ｇ·ｃｍ－３ ｍｏｌｅｍａｓｓ／ｇ·ｍｏｌ－１

Ｈ６ ４５／３８／２０／５／０．５ １．７１ ８８．３２２
ＨＢＸ１ ４０／３８／１７／５／０．５ １．７２ ９７．２０４
Ａｌｅｘ２０ ４４／３２．２／１９．８／４ １．８０ ９９．９８７
Ａｌｅｘ３２ ３７．４／２７．８／３０．８／４ １．８８ ９９．７０６
Ｔｒｉｔｏｎａｌ ０／８０／２０／０ １．７２ ９９．９４７
Ｔｏｒｐｅｘ ４２／４２／１８ １．８１ ９９．９７３

表５　爆轰参数的计算值与实验值对比

Ｔａｂｌｅ５　Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ｆｏｒｍｕｌａ
ＤＣＪ／ｋｍ·ｓ

－１

ｅｘｐ．［１２］ Ｒｅｆ． ｔｈｉｓｗｏｒｋ

ｐＣＪ／ＧＰａ

ｅｘｐ．［１２］ Ｒｅｆ． ｔｈｉｓｗｏｒｋ

ＴＣＪ／Ｋ

ｅｘｐ．［１２］ Ｒｅｆ． ｔｈｉｓｗｏｒｋ

Ｈ６ Ｃ１．４２５Ｈ１．７４５Ｎ１．４９９Ｏ１．８６８Ａｌ０．６８９ ７．１９４ ７．２３５［１３］ ７．２１ － ２２．５［１３］ ２２．８ － ５１３８［１３］ ５００３

ＨＢＸ１ Ｃ２．０７０Ｈ２．６３２Ｎ１．５８３Ｏ２．０８５Ａｌ０．６６７ ７．２２４ ７．２７［１３］ ７．３３ － ２２．９［１３］ ２４．０ － ４８３９［１３］ ４７６３

Ａｌｅｘ２０ Ｃ１．８７３Ｈ２．４７０Ｎ１．６１５Ｏ２．０４０Ａｌ０．７３３ ７．５３０ ７．４９６［１２］ ７．４４ ２３ ２５．２［１２］ ２４．９ － ５１６６［１２］ ５１６７

Ａｌｅｘ３２ Ｃ１．６４７Ｈ２．０９３５Ｎ１．３６５Ｏ１．７４４Ａｌ１．１４２ ７．３００ ７．０６６［１３］ ６．８８ － ２１．３［１３］ １９．７ － ５９２８［１３］ ６５８４

Ｔｒｉｔｏｎａｌ Ｃ２．４６５Ｈ１．７６Ｎ１．０６Ｏ２．１１Ａｌ０．７４１ ６．４７５ ６．５８３［１３］ ６．７２ － １９．１［１３］ １９．１ － ５３３０［１３］ ５４７６

Ｔｏｒｐｅｘ Ｃ１．８Ｈ２．０１５Ｎ１．６６３Ｏ２．１９１Ａｌ０．６６７４ ７．４９５ ７．４９２［１３］ ７．７８ － ２５．９［１３］ ２７．５ － ５２６１［１３］ ５０５６

表６　计算的爆热值
Ｔａｂｌｅ６　Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｖａｌｕｅｓｏｆｅｘｐｌｏｓｉｏｎｅｎｅｒｇｙ

ｅｘｐｌｏｓｉｖｅ
ＱｖＣＪ
／ｋＪ·ｍｏｌ－１

Ｑｖ／ｋＪ·ｍｏｌ
－１

ｃｏｍｐｏｓｉｔｅ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅＲｅｆ．［１４］
ｒｅｌａｔｉｖｅｅｒｒｏｒ
／％

Ｈ６ ２７８．８５６２ ５４１．３９４８ ５５２．６８ ２．０４

ＨＢＸ１ ３０８．６８０７ ５８０．６８４４ ５６１．６９ ３．３８

Ａｌｅｘ２０ ２７１．１１０５ ５５９．０６１４ ５６３．８７ ０．８５

Ａｌｅｘ３２ １３３．１６２５ ６６８．３９５１ ６９９．８３ ４．４９

Ｔｒｉｔｏｎａｌ １９５．１４５１ ４６５．６１１２ ４３１．７２ ７．８５

Ｔｏｒｐｅｘ ３０９．８９６６ ５９１．９７０６ ６１３．１６ ３．４６

　Ｎｏｔｅ：ｒｅｌａｔｉｖｅｅｒｒｏｒ＝｜（ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｖａｌｕｅ－ｅｍｐｉｒｉｃａｌｖａｌｕｅ）｜
ｅｍｐｉｒｉｃａｌｖａｌｕｅ

４　结　论

　　（１）利用逐次逼近法与经验方程编制的含铝混
合炸药爆轰参数预测软件，满足 ＣＪ爆轰理论，同时
适用于非理想含铝混合炸药爆温和爆热估计，对

Ｈ６、ＨＢＸ１、Ａｌｅｘ ２０、Ａｌｅｘ ３２、Ｔｒｉｔｏｎａｌ、Ｔｏｒｐｅｘ
六种含铝炸药的爆速 Ｄ、爆压 ｐ和爆温 Ｔ的计算结果
表明，本文给出的非理想爆轰参数预测值与实验结果

吻合较好。

　　（２）本文方法得到的混合炸药爆炸值与经验公式
计算值吻合较好，误差小于 ８％。本文方法可适用于
含铝炸药能量的预测。
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