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炸药有效弹性性能的细观尺度仿真预估
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摘　要：采用 ＡＮＳＹＳ程序 ＡＰＤＬ参数化设计语言，建立了炸药力学性能细观尺度仿真模型，选取 Ｂ炸药作为验证对象，计算了其弹
性模量和泊松比，结果与文献相吻合。在此基础上，进一步研究了炸药颗粒的粒径变化对于其有效弹性性能的影响。结果表明：即

使不考虑炸药颗粒的详细粒径分布，也能得到满足工程精度的计算结果。
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１　引　言

　　传统的炸药配方设计以试验为主，需要大量的炸
药性能试验确定配方，设计成本高，周期长。近年来，

虚拟设计技术发展迅速，其本质是以计算机支持的模

拟仿真技术为前提，在产品设计阶段实时预测产品的

性能，从而提高产品的一次成功率。虚拟设计技术已

在炸药配方设计领域得到了应用，包括爆轰性能、力学

性能等炸药基本性能的预估
［１－７］

。

　　在炸药有效弹性性能的虚拟仿真设计方面，国内
主要采用分子动力学（ＭＤ）方法［２］

，而国外则较多地

采用细观尺度数值仿真的方法，ＢｉｓｗａｊｉｔＢａｎｅｒｊｅｅ和
Ｅ．Ｍ．Ｍａｓ采用细观尺度仿真模型计算了 ＰＢＸ炸药的
有效弹性性能

［４－６］
，Ｓ．ＲａｖｉＡｎｎａｐｒａｇａｄａ计算了 Ｂ炸

药的弹性模量和泊松比等有效弹性性能
［７］
。国外的

研究中，细观尺度计算模型的建立多基于实际炸药粒

径的分布，即仿真预估前已经得到了炸药样品，并进行

了粒度测试。然而在炸药配方虚拟设计阶段没有炸药

试样，无炸药粒径分布的准确数据，不能采用上述细观

尺度仿真的方法来预估配方的有效弹性性能。

　　鉴于此，我们建立了 Ｂ炸药有效弹性性能的细观
尺度仿真模型，并根据文献［７］的数据对其进行了验
证。在此基础上，进一步研究了粒径分布对计算结果

的影响。结果表明：即使没有准确的炸药粒度分布数

据，也能准确预估 Ｂ炸药的有效弹性性能，可以应用
于炸药配方虚拟设计。

２　仿真模型

　　数值仿真采用有限元方法，通过构建细观尺度的
炸药代表体积元（ＲＶＥ），计算静力加载下炸药 ＲＶＥ的
弹性响应，进而求出弹性模量和泊松比。

２．１　ＲＶＥ建模方法［５－７］

　　在平面应变假设下建立二维的计算模型，ＲＶＥ为
正方形，炸药分散相颗粒的形状作圆形简化，圆形颗粒

填充在炸药连续相基体中。ＲＶＥ建模分为以下步骤：
　　（１）设定 ＲＶＥ的边长 Ｌ，生成 ＲＶＥ的基体模型。
Ｌ的确定主要根据炸药分散相颗粒的最大粒径 ｄｍａｘ，
并结合计算硬件条件进行设定。根据相关研究，Ｌ可
以小于 ｄｍａｘ，也可以为 ｄｍａｘ的几倍。Ｌ越大，包含的分
散相颗粒越多，计算规模越大，因此 Ｌ不宜太大，在满
足计算精度的前提下尽量小一些。

　　（２）在得到分散相颗粒的粒径分布的前提下，按
照粒径从大到小的顺序在基体上填充颗粒。首先填充

直径最大的颗粒，填充过程中满足以下条件：（ａ）圆心
坐标随机生成；（ｂ）颗粒之间不能重叠；（ｃ）通过设
置各颗粒之间的距离的上下限来控制颗粒的团聚程

度；（ｄ）颗粒不能全部位于基体以外，如果颗粒越过
了基体边界，那么须满足循环边界条件；（ｅ）预先设
定颗粒的体积分数，等达到预先设定的体积分数时，完

成第一批颗粒的填充。

　　（３）按照上述填充方法，依次进行不同粒径颗粒
的填充，当所有的颗粒的体积分数等于炸药分散相体

９６４
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积分数时，填充过程结束。

　　按照上述思路，在ＡＮＳＹＳ程序中采用 ＡＰＤＬ参数化
语言编制了相应的建模程序，用于生成ＲＶＥ几何模型。
　　ＲＶＥ应具有循环对称边界，设已经填充的颗粒的
圆心坐标为（ｘｉ，ｙｉ），半径为 ｒｉ，待填入颗粒的圆心坐
标为（ｘｊ，ｙｊ），半径为 ｒｊ，颗粒间距为 Δｌ。图 １为不越
过边界的情形，对此进行颗粒填充时须满足：

　　 （ｘｉ－ｘｊ）
２＋（ｙｉ－ｙｊ）槡

２＞ｒｉ＋ｒｊ＋Δｌ，
　　（ｉ＝１，２，……，ｊ＝２，３，……ｉ＋１） （１）

图１　不越过边界

Ｆｉｇ．１　Ｎｏｔｏｖｅｒｔｈｅｂｏｕｎｄａｒｙ

　　图２为越过右侧边界的情形，对此要在模型左侧
补充另一个颗粒以保证循环边界条件，此时须满足：

　　
（ｘｉ－ｘｊ）

２＋（ｙｉ－ｙｊ）槡
２＞ｒｉ＋ｒｊ＋Δｌ

（ｘｉ－ａ－ｘｊ）
２＋（ｙｉ－ｙｊ）槡

２＞ｒｉ＋ｒｊ＋Δ
{ ｌ

　　（ｉ＝１，２，……，ｊ＝２，３，……ｉ＋１） （２）
　　颗粒越过单侧边界的其他情况可以参照（２）式处
理。如果颗粒同时越过两个边界（如图 ３所示），此时
应满足：

　　

（ｘｉ－ｘｊ）
２＋（ｙｉ－ｙｊ）槡

２＞ｒｉ＋ｒｊ＋Δｌ

（ｘｉ－ａ－ｘｊ）
２＋（ｙｉ－ｙｊ）槡

２＞ｒｉ＋ｒｊ＋Δｌ

（ｘｉ－ｘｊ）
２＋（ｙｉ＋ａ－ｙｊ）槡

２＞ｒｉ＋ｒｊ＋Δｌ

（ｘｉ－ａ－ｘｊ）
２＋（ｙｉ＋ａ－ｙｊ）槡

２＞ｒｉ＋ｒｊ＋Δ













ｌ
　　（ｉ＝１，２，……，ｊ＝２，３，……ｉ＋１） （３）
　　同样地，颗粒同时越过两侧边界的其他情况可以
参照（３）式处理，在此不再赘述。
２．２　边界条件和载荷
　　计算过程包括设置材料参数、边界条件和载荷，划
分网格和执行计算。计算所需的材料参数是混合炸药

各单质组分的有效弹性性能参数。

　　根据２．１所述方法建立典型 ＲＶＥ模型（见图 ４），
其边长为０．７５ｍｍ，ＲＶＥ中颗粒共有三种，直径分别为

０．２５，０．１３，０．０５ｍｍ，体积分数分别为０．２７６，０．１８３，
０．１４１，全部颗粒的总体积分数为０．６。图４同时给出
了计算时 ＲＶＥ边界条件和载荷，并满足下式：

　　

ｕｘ（ｘ，ｙ）＝０　ｏｎ　ｘ＝０

ｕｙ（ｘ，ｙ）＝０　ｏｎ　ｙ＝０

ε＝０．０１ ｏｎ　ｙ＝
{

Ｌ

（４）

式中，ｕｘ和 ｕｙ分别为 ｘ方向和 ｙ方向的位移。

图２　越过右侧边界

Ｆｉｇ．２　Ｏｖｅｒｔｈｅｒｉｇｈｔｂｏｕｎｄａｒｙ

图３　越过两侧边界

Ｆｉｇ．３　Ｏｖｅｒｔｗｏｂｏｕｎｄａｒｉｅｓ

图４　ＲＶＥ及边界条件和载荷

Ｆｉｇ．４　ＲＶＥａｎｄｉｔｓｂｏｕｎｄａｒｙｃｏｎｄｉｔｉｏｎａｎｄｌｏａｄ

２．３　有效弹性性能计算公式

　　按照下式计算炸药的弹性模量和泊松比［５］
：

０７４

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２１，Ｎｏ．４，２０１３（４６９－４７２） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ
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Ｅ２Ｄｅｆｆ＝Ｅｘ＝

ＦＸ
ｕｘ
，ν２Ｄｅｆｆ＝－

ｕｙ
ｕｘ

ｕｘ＝
１
ｍ∑

ｍ

ｉ＝１
ｕｘｉ，ｕｙ＝

１
ｎ∑

ｍ

ｉ＝１
ｕ









 ｙｉ

（５）

式中，Ｅ２Ｄｅｆｆ和 ν
２Ｄ
ｅｆｆ分别为二维弹性模量和泊松比，ＦＸ为 ｘ

方向反应力，ｍ，ｎ分别是模型在 ｘ和 ｙ方向的节点数，
ｕｘｉ和 ｕｙｉ分别是边界节点在 ｘ方向和 ｙ方向的位移。
　　由于上述结果是基于平面应变假设而得到，所以
还要将二维计算结果换算到三维当中，即：

　　
ν３Ｄｅｆｆ＝

ν２Ｄｅｆｆ
１＋ν２Ｄｅｆｆ

Ｅ３Ｄｅｆｆ＝Ｅ
２Ｄ
ｅｆｆ（１－（ν

２Ｄ
ｅｆｆ）

２{
）

（６）

式中，Ｅ３Ｄｅｆｆ和 ν
３Ｄ
ｅｆｆ为三维弹性模量和泊松比。

３　仿真模型验证

　　选取 Ｂ炸药验证上述仿真模型的精度。如同文
献［７］，本研究中选取三种粒径 ＲＤＸ颗粒：５０，１３０，
２５０μｍ，三种 ＲＤＸ颗粒在 Ｂ炸药中所占的体积分数
分别为１３．３％，１７．２％，２６．０％。本研究中 ＲＶＥ的
边长为 １ｍｍ，Ｂ炸药二维 ＲＶＥ模型如图 ５所示。划
分网格时单元的边长为 ５μｍ，共生成 ９０１５２个计算
单元。计算时输入的材料参数见表１。

图５　Ｂ炸药 ＲＶＥ模型

Ｆｉｇ．５　ＲＶＥｍｏｄｅｌｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅＢ

表１　计算所需的材料参数［７］

Ｔａｂｌｅ１　 Ｍａｔｅｒｉａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ

ｍａｔｅｒｉａｌｓ ＲＤＸ ＴＮＴ

Ｅ／ＧＰａ １８ ５．４

ν ０．２２ ０．３３

　Ｎｏｔｅ：Ｅｉｓｅｌａｓｔｉｃｍｏｄｕｌｅｓ，νｉｓＰｏｉｓｓｏｎｒａｔｉｏ．

　　图６是 ＲＶＥ模型的等效应力分布云图，根据图 ６
可以看出，ＲＤＸ颗粒的等效应力比 ＴＮＴ基体的等效应
力大，这是由于 ＲＤＸ的弹性模量较大，导致在相同应变
下的应力较大。根据计算得到边界处的节点位移和反

应力，基于公式（５）和（６），计算得到了 Ｂ炸药的弹性模
量和泊松比，并与文献［７］中给出的试验结果进行了对
比，结果见表 ２。由表 ２可见，弹性模量和泊松比的计
算值与实验值的误差分别为 ８．２６％和３．４４％，都在
１０％以内，满足工程预估精度要求。这说明采用 ＲＶＥ
方法可以准确计算出混合炸药的有效弹性性能，只要能

够获得准确的混合炸药单质组分的力学性能，就能通过

ＲＶＥ方法准确预测混合炸药的有效弹性性能。

图６　ＴＮＴ基体和 ＲＤＸ颗粒的等效应力分布

Ｆｉｇ．６　ＥｑｕｉｖａｌｅｎｔｓｔｒｅｓｓｃｏｎｔｏｕｒｏｆＴＮＴｍａｔｒｉｘａｎｄＲＤＸｐａｒｔｉｃｌｅｓ

表２　计算结果与试验结果对比

Ｔａｂｌｅ２　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｃａｌｃｕｌａｔｅｄｒｅｓｕｌｔｓａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ

ｒｅｓｕｌｔｓ

ｐｒｏｐｅｒｙ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ［７］ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｅｒｒｏｒ／％

Ｅ／ＧＰａ １０．９ １０．０ ８．２６

ν ０．２９±０．０４ ０．２８ ３．４４

４　粒径分布对有效弹性性能的影响

　　本研究 ＲＶＥ的建模过程中使用了炸药颗粒的粒
径分布数据，然而在炸药配方虚拟设计阶段，尚无法得

到炸药的粒径分布。因此，需要研究颗粒的粒径分布

对于计算结果的影响。仍以 Ｂ炸药作为研究对象，建

模时不考虑 ＲＤＸ颗粒的详细粒径分布，假设各个
ＲＤＸ颗粒的粒径都相等。设定 ＲＶＥ的边长为 １ｍｍ，
ＲＶＥ中 ＲＤＸ颗粒的数量分别为 ８，１２，２０，４０个，分
别得到了相应的 ＲＶＥ模型，如图７。
　　根据公式（５）和（６）计算出了 Ｂ炸药的弹性模量
和泊松比，结果见表 ３。由表 ３可知：在 ＲＶＥ建模时
不考虑 ＲＤＸ的粒径分布，同样能得到准确的有效弹性
性能结果，计算值与试验值的误差不超过 １０％。这说
明基于有限元的 ＲＶＥ方法并不受限于炸药颗粒的粒
径分布，也就是说，在混合炸药配方设计阶段，即使没

１７４
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有掌握详细的粒径分布数据，也可以采用 ＲＶＥ方法预
估混合炸的有效弹性性能。

８ｐａｒｔｉｃｌｅｓ　　　　　　　　　１２ｐａｒｔｉｃｌｅｓ

２０ｐａｒｔｉｃｌｅｓ　　　　　　　　４０ｐａｒｔｉｃｌｅｓ

图７　不同 ＲＤＸ颗粒数量所对应的 ＲＶＥ模型

Ｆｉｇ．７　ＲＶＥｍｏｄｅｌｏｆｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｎｕｍｂｅｒｓｏｆＲＤＸｐａｒｔｉｃｌｅｓ

表３　不同 ＲＤＸ颗粒数量下 Ｂ炸药有效弹性性能计算结果及

与实验结果的对比

Ｔａｂｌｅ３　ＥｆｆｅｃｔｉｖｅｅｌａｓｔｉｃｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅＢｃａｌｃｕｌａｔｅｄ

ｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｎｕｍｂｅｒｓｏｆＲＤＸｐａｒｔｉｃｌｅｓ

ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ
ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｒｅｓｕｌｔｓｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔＲＤＸ
ｐａｒｔｉｃｌｅｓｎｕｍｂｅｒｓ

８ １２ ２０ ４０
Ｅ／ＧＰａ １０．９ １０．１ １０．１ １０．０ １０．０
ｅｒｒｏｒｏｆＥ／％ －７．３４ －７．３４ －８．２６ －８．２６

ν ０．２９ ０．２７９ ０．２８４ ０．２８５ ０．２８１
ｅｒｒｏｒｏｆν／％ －３．７９ －２．０７ －１．７２ －３．１０

　Ｎｏｔｅ：ＲＤＸｐａｒｔｉｃｌｅｓａｓｓｕｍｅｄｓａｍｅｄｉａｍｅｔｅｒ．

５　结　论

　　采用 ＡＮＳＹＳ程序 ＡＰＤＬ参数化编程语言编制了
炸药细观尺度 ＲＶＥ建模程序，并以 Ｂ炸药为研究对象
计算了其有效弹性性能，计算结果与文献结果吻合良

好。在此基础上进一步研究了炸药颗粒粒径分布对于

计算结果的影响，结果表明：不详细考虑炸药颗粒的

粒径分布，预估结果也有较高的精度，有效弹性性能的

计算误差不超过１０％，这说明本文的方法可以应用到
炸药配方仿真设计阶段的力学性能预估。
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