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ＶＬＷＲ程序计算 ＣＨＮＯ炸药爆轰性能碳相态的选择
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摘　要：用 ＶＬＷＲ程序预测不同种类炸药爆轰性能参数时用石墨、金刚石和类液态碳三套固态碳参数。用最小自由能原理确定爆
轰产物平衡态组份。通过加入固态碳的相态的选择，修改了原 ＶＬＷＲ程序中固态碳的自由能计算。用修改后的 ＶＬＷＲ程序计算
了石墨、金刚石和类液态碳的 Ｇｉｂｂｓ自由能。根据最小自由能原理，从三种碳相中确定了炸药爆轰产物 ＣＪ点碳最有可能的相态，
计算了炸药的爆轰参数。用有碳相选择的 ＶＬＷＲ程序计算了黑索今（ＲＤＸ）、奥克托今（ＨＭＸ）和太安（ＰＥＴＮ）等１２种 ＣＨＮＯ炸药
的爆轰参数。结果表明：计算结果与实验值吻合较好。
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１　引　言

　　为了更安全地使用炸药以及研制新型炸药，需要采
用状态方程准确地预测炸药的爆轰性能参数。目前，常

用的爆轰产物状态方程有 ＢＫＷ（ＢｅｃｋｅｒＫｉｓｔｉａｋｏｗｓｋｙ
Ｗｉｌｓｏｎ）、ＶＬＷ （ＶｉｒｉａｌＷｕ）、ＬＪＤ （ＬｅｎａｒｄＪｏｎｅｓ
Ｄｅｖｏｎｓｈｉｒｅ）及 ＷＣＡ（ＷｅｅｋｓＣｈａｎｄｌｅｒＡｎｄｅｒｓｅｎ）等，
并已发展出相应的计算方法和程序。１９８５年，我国学
者吴雄等

［１］
应用相似理论提出了以 ＬｅｎｎａｒｄＪｏｎｅｓ

１２６势函数为基础的 ＶＬＷ 爆轰产物状态方程，并编
制了 ＦＯＲＴＲＡＮＶＬＷ 程序，祝明水等［２］

利用 ＶＢ６．０，
开发了 ＶＬＷ 的可视化软件，方便了 ＶＬＷ 程序的使
用。龙新平等

［３］
对 ＶＬＷ 状态方程进行了改进，拓展

了其适用范围，可以计算密度低至１０－３ｇ·ｃｍ－３
的燃

料空气炸药，也可计算密度大于 ２．０ｇ·ｃｍ－３
的高密

度炸药，并且计算结果与实验结果吻合很好，经龙新平

等改进后的 ＶＬＷ 程序称为 ＶＬＷＲ程序。韩勇［４］
用

ＶＬＷＲ程序计算了不同反应度的含铝炸药的爆轰参
数，计算结果与实验值相同。覃文志等

［５］
用 ＶＬＷＲ程

序对金属配合物类炸药高氯酸［四氨·双（５硝基四
唑）］合钴 （ＢＮＣＰ）和高氯酸·四氨·双叠氮基合钴
（ＤＡＣＰ）的爆轰性能进行了计算，计算结果理想。
　　在炸药爆轰性能参数计算中，爆轰产物中固态碳
相态的选择对计算结果影响很大。Ｔｈｉｅｌ和 Ｒｅｅ［６－７］

在 ＣＨＥＱ程序中考虑了石墨金刚石液碳三相组成。
李德华

［８］
对 ＷＣＡ程序进行了改进，将石墨金刚石

类石墨液碳类金刚石液碳同时运用到炸药爆轰产物
研究中。而 ＶＬＷＲ状态方程目前仍然分别采用石墨、
金刚石和类液态碳三套参数。对一种未知爆压和爆速

的新炸药或混合炸药，需要分别采用石墨、金刚石和类

液态碳三组参数计算，将三组结果与实验结果比较，确

定这种炸药计算时采用哪一组参数较为合适。ＶＬＷＲ
计算结果与实验 结 果 对 比 发 现

［３］
，对 于 梯 恩 梯

（ＴＮＴ），产物碳用石墨参数比较合适；对于 ＲＤＸ、特
屈儿（ＴＥＴＲＹＬ）和 ＴＡＴＢ等炸药，产物碳用金刚石参数
比较合适；对 ＴＮＴ、ＲＤＸ和 ＲＸ３９ＡＢ三种炸药，采用
类液态碳参数计算时，计算结果与实验结果差别较大。

　　本研究在原 ＶＬＷＲ程序中加入了对产物中固态
碳可能相态的选择，根据 Ｇｉｂｂｓ自由能最小原理，通过
程序计算出相应相态的碳的 Ｇｉｂｂｓ自由能，从石墨、金
刚石和类液态碳三种相态中确定出炸药爆轰产物 ＣＪ
点碳的最有可能的相，进一步计算出 ＲＤＸ、ＨＭＸ、
ＰＥＴＮ等 １２种炸药爆轰 ＣＪ点的爆轰参数，无需采用
三套参数分别计算。

４０６
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２　计算方法

　　ＶＬＷ 状态方程从维里方程［１］
出发，利用系统最小

自由能原理来确定爆轰产物处于化学平衡态时的组

成。ＶＬＷＲ程序首先给定一组初始压强 ｐ，温度 Ｔ，通
过迭代确定出气态爆轰产物的体积 Ｖ，然后计算此时
单组份气态产物ｎｉ的Ｇｉｂｂｓ自由能；对于产物中的固
态碳的 Ｇｉｂｂｓ自由能，针对不同种类炸药分别采用石
墨、金刚石和类液态碳的 Ｃｏｗａｎ（ＣｏｗａｎＦｉｃｋｅｔｔ）状
态方程参数。

　　对于爆轰产物中的固体碳，其 Ｇｉｂｂｓ自由能的计
算采用 Ｃｏｗａｎ状态方程。Ｃｏｗａｎ状态方程的具体形
式为

［９］
：

ｐ＝ｐ１（ＶＳ）＋ａ（ＶＳ）ＴＶ＋ｂ（ＶＳ）Ｔ
２
Ｖ （１）

ｐ１（ＶＳ）＝ＡＳ＋
ＢＳ
ＶＳ
＋
ＣＳ
Ｖ２Ｓ
＋
ＤＳ
Ｖ３Ｓ
＋
ＥＳ
Ｖ４Ｓ

（２）

ａ（ＶＳ）＝Ａ１＋
Ａ２
ＶＳ

（３）

ｂ（ＶＳ）＝Ｃ１＋Ｃ２ＶＳ＋Ｃ３Ｖ
２
Ｓ （４）

式中，ＶＳ＝
ρｏ
ρ
；ＴＶ＝

Ｔ
Ｒ
；ＡＳ、ＢＳ、ＣＳ、ＤＳ、ＥＳ、Ａ１、Ａ２、Ｃ１、

Ｃ２、Ｃ３、Ｒ均为常数。表 １给出了不同相态产物碳的

Ｃｏｗａｎ状态方程参数［２］
。

表１　不同相态碳的 Ｃｏｗａｎ状态方程参数

Ｔａｂｌｅ１　 ＰａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆＣｏｗａｎｅｑｕａｔｉｏｎｓｔａｔｅｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｃａｒｂｏｎｐｈａｓｅ

ｐａｒａｍｅｔｅｒ ｇｒａｐｈｉｔｅ ｄｉａｍｏｎｄ ｌｉｑｕｉｄｌｉｋｅｃａｒｂｏｎ

ＡＳ 　０．８３０９３５８ －０．８９２５６４８ 　０．３８９３４３０

ＢＳ －１．３９３８１８０ ０．７０１１０２ －０．８０３２８８０

ＣＳ ０．６７２５６９７ －０．３５１６２６８ ０．４１９５４５０

ＤＳ －０．１１３５３７３ ０．０６３９２６０ －０．０７４７７１５

ＥＳ ０．００６４９１５６ ０．００１５１９００ ０．００４６３４２１

Ａ１ －０．２２６７０５３ －０．３４０１１１４ －０．１５２１１９０

Ａ２ ０．１２０５１６５７ ０．１２０５１６５７ ０．１２０５１６５７

Ｃ１ ０．００８３１６ ０．００８３１６ ０．００８３１６

Ｃ２ －０．１７５５９ －０．１７５５９ －０．１７５５９

Ｃ３ ０．１５５３１ ０．１５５３１ ０．１５５３１

　　研究将对 ＶＬＷＲ中固态碳 Ｇｉｂｂｓ自由能计算部
分进行修改。根据最小自由能原理，修改后，程序中分

别计算石墨、金刚石和类液态碳的三组自由能的值，从

中选择自由能最小值的相，作为炸药爆炸 ＣＪ点碳的最
可能相态。修改后程序框图如图１所示。

图１　ＶＬＷＲ程序流程图

Ｆｉｇ．１　ＦｌｏｗｃｈａｒｔｏｆＶＬＷＲｐｒｏｇｒａｍ

３　结果与讨论

　　对几种单质炸药和混合炸药进行了爆轰参数计
算，比较了实验值

［３］
、ＢＫＷ 计算值及 ＶＬＷ 计算值，结

果见表２和表３。表中给出了经改进后 ＶＬＷＲ程序计
算得到的 ＣＪ点碳的相态，ＣＪ爆压、爆速与爆温。
　　对 ＲＤＸ、ＨＭＸ和 ＴＡＴＢ等单质炸药及高密度混合
炸药 Ｂ炸药（Ｃｏｍｐ．Ｂ）、Ｐｅｎｔｏｌｉｔｅ和 ＲＸ３９ＡＢ，本研究
计算结果显示金刚石为 ＣＪ点碳的自由能最小的相。这
样的选择结果与碳的相图

［１０］
（图 ２）相符合。图 ２中，

ＢＳ线是ＢｅｒｍａｎＳｉｍｏｎ线，Ｏ点为三相点，Ｔ＝４７１０Ｋ。
　　由图２和表２可知，这几种炸药爆炸时 ＣＪ点的爆
温和爆压正处于碳的金刚石稳定相区。对于这几种炸

药，爆压、爆速的计算结果与单独采用金刚石参数计算

时得到的结果基本一致，计算结果与实验值符合较好

（表２）。与 ＢＫＷ（石墨）和 ＶＬＷ（石墨）的计算结果相
比较，除ＲＤＸ炸药外，本研究的ＶＬＷＲ计算结果更接近
实验值。其中 ＨＭＸ爆速的计算值相对实验值误差仅
为０．０２％，爆压的计算值相对实验值误差仅为０１０％。
Ｃｏｍｐ．Ｂ的计算值相对实验值误差为 ３．３％（爆速）和
５．４％（爆压）；Ｐｅｎｔｏｌｉｔｅ的计算值相对实验值误差为
０．１２％（爆速）；ＲＸ３９ＡＢ的计算值相对实验值误差为
１．１５％（爆速）和２．０６％（爆压），计算结果较为理想。

５０６
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表２　几种炸药爆轰参数计算值与实验值的比较

Ｔａｂｌｅ２　Ｃｏｍｐａｒａｓｉｏｎｏｆｃａｌｃｕｌａｔｅｄｗｉｔｈｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

ｅｘｐｌｏｓｉｖｅ ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ
ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ

ＢＫＷ［２］

（ｇｒａｐｈｉｔｅ）
ＶＬＷ［２］

（ｇｒａｐｈｉｔｅ）
ＶＬＷＲ
（ｇｒａｐｈｉｔｅ）

ＶＬＷＲ
（ｄｉａｍｏｎｄ）

ＶＬＷＲ
（ｌｉｑｕｉｄ） ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ

ＲＤＸ Ｄ／ｍ·ｓ－１ ８７５４ ８７５４ ８８２０ ８８０７ ８７７７ ８３２５ ８７８５

ρ＝１．８０ｇ·ｃｍ－３ ｐ／ＧＰａ ３４．７ ３４．７ ３７．１０ ３５．７９ ３４．７８ ３３．２２ ３４．５６

（Ｃ３Ｈ６Ｎ６Ｏ６） Ｔ／Ｋ ２５８７ ４９４１ ４９４１ ４９３４ ４１４６ ４９３８

ＨＭＸ Ｄ／ｍ·ｓ－１ ９１００ ９１５９ ９０７８ ９０８８ ９０７８ ８６０９ ９１０６

ρ＝１．９０ｇ·ｃｍ－３ ｐ／ＧＰａ ３９．３ ３９．５ ４４．４７ ４１．４７ ３９．６９ ３６．２１ ３９．３５

（Ｃ４Ｈ８Ｎ８Ｏ８） Ｔ／Ｋ ２３６４ ４９１１ ４８８０ ４８８５ ４０３６ ４８７５

ＰＥＴＮ Ｄ／ｍ·ｓ－１ ８３００ ８４２１ ８５２２ ８４５６ ８４３９ ８２９７ ８４４６

ρ＝１．７７ｇ·ｃｍ－３ ｐ／ＧＰａ ３３．５ ３１．８ ３３．７１ ３２．６０ ３２．４７ ３３．４８ ３２．３７

（Ｃ５Ｈ８Ｎ４Ｏ１２） Ｔ／ｋ ２８３３ ５１２１ ５１２４ ５１２９ ４７９８ ５１２７

ＴＡＴＢ Ｄ／ｍ·ｓ－１ ７８６０ ７８７４ ８０７６ ８０３２ ７８７７ ７５４９ ７８６８

ρ＝１．８９５ｇ·ｃｍ－３ ｐ／ＧＰａ ２９．７ ２７．７０ ２７．２６ ２４．９ ３４．５０ ２４．５２

（Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６） Ｔ／Ｋ ２１２８ ３７９５ ３７９５ ３７６７ ２９５８ ３７６６

ＴＥＴＲＹＬ Ｄ／ｍ·ｓ－１ ７５６０ ７６２９ ７７１３ ７６５１ ７５２６ ７０１４ ７５３５

ρ＝１．７０ｇ·ｃｍ－３ ｐ／ＧＰａ ２５．１ ２４．７２ ２４．２６ ２２．１１ ２６．２３ ２２．０６

（Ｃ７Ｈ７Ｎ５Ｏ３） Ｔ／Ｋ ２９１７ ４６１０ ４６２０ ４５９６ ３４６１ ４５９４

Ｃｏｍｐ．Ｂ Ｄ／ｍ·ｓ－１ ８０３０ ８０８４ ８１１０ ８３７１ ８２５６ ７７１１ ８２６４

（ＲＤＸ／ＴＮＴ６４／３６） ｐ／ＧＰａ ２９．４ ２８．４ ２７．８１ ２９．３９ ２７．７１ ３０．６６ ２７．７９

ρ＝１．７１３ｇ·ｃｍ－３ Ｔ／Ｋ ２７６３ ４６４５ ４６５２ ４６４０ ３６００ ４６３５

Ｐｅｎｔｏｌｉｔｅ Ｄ／ｍ·ｓ－１ ７４６５ ７４７０ ７６２７ ７５６１ ７４５６ ６９２１ ７４５１

（ＰＥＴＮ／ＴＮＴ５０／５０） ｐ／ＧＰａ ２４．７ ２３．６９ ２３．２６ ２２．４５ ２５．３６ ２２．３６

ρ＝１．６５ｇ·ｃｍ－３ Ｔ／Ｋ ３３９０ ４５９９ ４６０７ ４５９１ ３５９６ ４５８８

ＲＸ３９ＡＢ Ｄ／ｍ·ｓ－１ ９２０８ ９００２ ９０９８ ９１０２ ８６７４ ９１１２

（ＣＬ２０／Ｅｓｔａｎ９６／４） ｐ／ＧＰａ ４３．０ ３９．１９ ４６．６４ ４３．８９ ３８．０８ ４３．５２

ρ＝１．９４２ｇ·ｃｍ－３ Ｔ／Ｋ ２６２７ ５３３１ ５２９４ ４３８８ ５２９９

　Ｎｏｔｅ：Ｄｉｓｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ，ｐｉｓｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ，Ｔｉｓｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．

表３　低密度炸药爆轰参数计算值与实验值的比较

Ｔａｂｌｅ３　Ｃｏｍｐａｒａｓｉｏｎｏｆｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｌｏｗｄｅｎｓｉｔｙｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

ｅｘｐｌｏｓｉｖｅ ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ
ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ
ＶＬＷＲ（ｇｒａｐｈｉｔｅ） ＶＬＷＲ（ｄｉａｍｏｎｄ） ＶＬＷＲ（ｌｉｑｕｉｄ） ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ

ＮＭ［２］ Ｄ／ｍ·ｓ－１ ６２９０ ６１５９ ６１６０ ６４４２ ６１４５

ρ＝１．１２８ｇ·ｃｍ－３ ｐ／ＧＰａ １４．１ １１．５０ １１．８６ １１．４８ １１．４８

（Ｃ１Ｈ３Ｎ１Ｏ２） Ｔ／Ｋ ３８００ ３９００ ３９１５ ３７１５ ３８９８

ＴＮＴ／ＲＤＸ４０／６０ Ｄ／ｍ·ｓ－１ ５９３１ ５９８２ ６２０５ ５９３６

ρ＝１．０２ｇ·ｃｍ－３ ｐ／ＧＰａ ９．７５ １０．１２ １２．３２ ９．５３

Ｔ／Ｋ ４２９１ ４２７３ ４３４４ ４２８８

ＴＮＴ／ＲＤＸ５０／５０ Ｄ／ｍ·ｓ－１ ５７７１ ５８０６ ６２２９ ５７８１

ρ＝１．０１ｇ·ｃｍ－３ ｐ／ＧＰａ ９．２０ ９．５５ １２．６３ ９．２２

Ｔ／Ｋ ４０９９ ４０７６ ４１７０ ４０９９

ＴＮＴ／ＲＤＸ６０／４０ Ｄ／ｍ·ｓ－１ ５７６４ ５７６５ ６０５１ ５７６４

ρ＝１．０６ｇ·ｃｍ－３ ｐ／ＧＰａ ９．４２ ９．６５ １４．６９ ９．３１

Ｔ／Ｋ ４１３９ ４１０７ ４００５ ４１３０

６０６

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２１，Ｎｏ．５，２０１３（６０４－６０８） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＶＬＷＲ程序计算 ＣＨＮＯ炸药爆轰性能碳相态的选择

图２　碳的相图

Ｆｉｇ．２　Ｃａｒｂｏｎｐｈａｓｅｄｉａｇｒａｍ

　　对低密度炸药硝基甲烷（ＮＭ）和低密度混合炸药
ＴＮＴ／ＲＤＸ（将 ＴＮＴ和 ＲＤＸ粉末直接按质量比 ４６，
５５和６４分别混合），本研究计算得出石墨为 ＣＪ
点碳的自由能最小的相，结果见表 ３。这样的选择结
果同样与碳的相图相符合，从图２上看，ＮＭ等炸药的
爆温和爆压正处于碳的石墨相区。对 ＮＭ炸药，本研
究计算结果更接近实验值。

　　从表 ２、３的计算结果可以看出，本研究所用
ＶＬＷＲ程序在 ＣＪ点碳的相态选择上是合理的。但当
单独采用类液态碳参数进行计算时，计算结果与实验

值偏差较大。从碳的相图上看，大多数炸药的爆温和

爆压达不到液态碳相区，而是落在石墨相区或金刚石

相区，所以 ＶＬＷＲ计算时不宜采用液碳参数。

４　结　论

　　根据最小自由能原理，在原 ＶＬＷＲ程序的基础上
加入了对爆轰产物中固态碳的可能相态的选择。用修

改后的 ＶＬＷＲ程序对 ＲＤＸ、ＨＭＸ和 ＰＥＴＮ等 １２种
ＣＨＮＯ类炸药进行了爆轰参数预测，结果显示：加入
碳相选择程序后，ＶＬＷＲ程序选择的 ＣＪ点的碳的相态
是合理的，这一点可以从碳的相图进行解释，并且 ＣＪ
点爆压、爆速的预测与实验值符合很好。对于一种炸

药，用修改后 ＶＬＷＲ进行爆轰参数预测，无需分别进
行石墨、金刚石和类液态碳三套参数的计算，就能判断

出适合这种炸药的固态碳的一套参数。
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