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孔隙率对 ＰＢＸ热导率影响的数值模拟
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摘　要：采用代表体积元建模方法，建立了与实际高聚物粘结炸药（ＰｏｌｙｍｅｒＢｏｎｄｅｄＥｘｐｌｏｓｉｖｅ，ＰＢＸ）细观结构高度相近、能反映炸
药颗粒和微孔隙随机分布、可以任意调整填充率和孔隙率的有限元计算模型，并计算分析了孔隙率对 ＰＢＸ热导率的影响。结果表
明，随着孔隙率增大，ＰＢＸ的有效热导率呈指数减小。
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１　引　言

　　 ＴＡＴＢ基高聚物粘结炸药 （ＰｏｌｙｍｅｒＢｏｎｄｅｄ
Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅ，ＰＢＸ）是一种综合性能优异的钝感炸药，但
其制品容易出现不可逆体积膨胀导致微孔隙的产

生
［１］
。研究微孔隙对 ＰＢＸ热物理性能的影响规律，

对认识炸药降感、起爆等物理过程均具有重要意义，国

内外已开展了较多实验研究工作
［２－４］

。但由于样品微

孔隙的不可控制性，实验研究存在较大限制，难以准确

量化微孔隙对 ＰＢＸ性能的影响程度。因此，采用数值
模拟手段，建立以材料细观结构为基础的热物理性能

预测模型，对深入认识 ＰＢＸ导热机制和优化配方设计
均有重要意义。由于代表性体积元法（Ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｖｅ
ＶｏｌｕｍｅＥｌｅｍｅｎｔ，ＲＶＥ）建模方法能够反映材料细观
结构的热力学响应，其在二元复合材料热力学性能预

测方面得到了广泛的应用
［５－６］

，但对于多相体系，尤其

含气孔相的研究报道较少。本研究采用 ＲＶＥ建模方
法，建立了与实际 ＰＢＸ细观结构高度相近、能反映炸
药颗粒和微孔隙随机分布、可以任意调整填充率和孔

隙率的有限元（ＦｉｎｉｔｅＥｌｅｍｅｎｔＭｅｔｈｏｄ，ＦＥＭ）计算模
型，并计算分析了孔隙率对 ＰＢＸ热导率的影响。

２　计算方法

　　二维 ＲＶＥ采用蒙特卡罗随机充填的方式生成，具
体过程如下：

　　（１）生成边长为 Ｌ的正方形，代表高聚物基体相。
　　（２）在正方形中随机生成半径为 Ｒｍｉｎ～Ｒｍａｘ（Ｒ为
炸药颗粒半径）无重叠的圆，代表炸药晶体填充相，直

到达到相应体积分数为止。

　　（３）在正方形中随机生成半径为 ｒｍｉｎ～ｒｍａｘ（ｒ为
孔隙半径）无重叠的圆，代表气孔相，直到达到相应孔

隙率为止。

　　（４）当随机生成的圆与边界相交时，在对应边生
成对称的圆，满足 ＲＶＥ重复性。
　　按照上述算法生成的模型如图 １ａ所示。然后再
利用 ＡＮＳＹＳ有限元软件计算 ＰＢＸ稳态热传导过程，
如图１ｂ所示：在确定 ＲＶＥ上、下边施加绝热边界条
件，在左边施加恒定的热流密度载荷 ｑ″，在右边施加
恒定的温度边界 Ｔ２，计算从左边界到右边界的温度差
ΔＴ，再由式（１）计算得到 ＰＢＸ的热导率：

ｋｅｆｆ＝
ｑ″Ｌ
ΔＴ

（１）

式中，Ｌ为热传导方向 ＲＶＥ长度，ｍ；ΔＴ＝Ｔ１－Ｔ２，℃。

３　结果与讨论

　　对体积填充分数（ＴＡＴＢ：Ｆ２３１４＝０．５）相同，不同
孔隙率的 ＴＡＴＢ基 ＰＢＸ热导率进行数值模拟，结果如
表１所示。
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图１　含微孔的 ＰＢＸ代表体积元和传热计算有限元模型
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表１　不同孔隙率 ＴＡＴＢ基 ＰＢＸ热导率计算结果
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１．９００ １．００ ０．２９９

１．８５５ ３．３２ ０．２９０

１．８２３ ５．００ ０．２８２

　　由表１可见，考虑孔隙率后，ＴＡＴＢ基 ＰＢＸ基热导
率模 拟 值 与 实 测 值 （ρ＝１．８５５ ｇ· ｃｍ－３

，ｋ＝
０．２８０Ｗ·ｍ－１

·Ｋ－１）比较接近，表明了所建模型的
合理性。微孔隙的存在使得 ＰＢＸ的热导率显著降低，
不同孔隙率 ＰＢＸ热流图见图２。
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图２　不同孔隙率 ＴＡＴＢ基 ＰＢＸ热流图
Ｆｉｇ．２　Ｔｈｅｒｍａｌｆｌｕｘｄｉａｇｒａｍ ｏｆＰＢＸｂａｓｅｄｏｎＴＡＴＢｗｉｔｈｄｉｆ
ｆｅｒｅｎｔｐｏｒｏｓｉｔｙ

２８６

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２１，Ｎｏ．５，２０１３（６８１－６８３） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



孔隙率对 ＰＢＸ热导率影响的数值模拟

　　由图 ２ａ可见，当 ＰＢＸ内部没有孔隙时，由于
ＴＡＴＢ（图中黑色大圆）热导率较高，ＴＡＴＢ颗粒形成较
高热流率的导热链。由图 ２ｂ和图 ２ｃ可见，由于孔隙
（图中白色小圆）内部空气热导率较低，容易形成较大

的热阻而造成 ＴＡＴＢ颗粒高热流率导热链的中断，导
致大部分热量需要绕过微孔，传热的路径变长且复杂

化，导致 ＰＢＸ的传热性能下降。由图２ｄ可见，随着孔
隙率的增加，ＰＢＸ高热导率 ＴＡＴＢ填充相形成的导热
链断点增多，当孔隙率达到５％时，大多数高热流率导
热链被打断，热导率下降幅度达到８．４４％。图３给出
了不同孔隙率 ＰＢＸ热导率变化曲线。由图３可见，不
同孔隙率的 ＰＢＸ热导率变化曲线呈指数递减趋势，可
采用下列函数关系式进行描述。

ｋ（）＝ｋ０－ａ（１－ｅ
－ｂ） （２）

式中，ｋ０，ｋ（）分别为孔隙率为 ０和 时的热导率，

Ｗ·ｍ－１
·Ｋ－１；为孔隙率，％；ａ，ｂ为待定常数，取

决于孔隙的热导率和空间分布。

图３　ＴＡＴＢ基 ＰＢＸ热导率随孔隙率变化曲线

Ｆｉｇ．３　ＴｈｅｃｕｒｖｅｏｆｔｈｅｒｍａｌｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙｏｆＰＢＸｂａｓｅｄＴＡＴＢ

ｏｎｖａｒｉｅｄｗｉｔｈｐｏｒｏｓｉｔｙ

４　结　论

　　采用代表体积元方法，建立了高聚物粘结炸药细
观结构热传导有限元模型，计算表明，随着孔隙率增

大，ＰＢＸ的有效热导率呈指数减小。
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