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拉伸载荷下 PBX⁃9501裂纹产生的数值模拟
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摘 要： 高聚物黏结炸药（Polymer Bonded Explosive，PBX）是由占极大体积分数的单质炸药颗粒与少量高聚物黏结剂组成的多

相复合材料，其中颗粒与黏结剂的界面脱粘以及细观结构是影响材料力学性能的重要因素。可以通过将随机模拟方法与 Voronoi
方法相结合，建立细观尺度下 PBX材料的代表性体积元进行分析。但当颗粒为多级配时，该方案生成的模型大颗粒周围的颗粒呈

条状散射形状，因此本研究在 Voronoi方法的基础上改进了 PBX细观结构的建模方法。首先根据 PBX⁃9501颗粒与黏结剂的细观界

面特性，采用三阶段黏结界面本构关系，对 PBX⁃9501材料在静态拉伸下颗粒与黏结剂界面的损伤演化进行数值模拟，获得的

PBX⁃9501宏观力学性能与实验数据比较吻合，其次对使用有限元隐式静力分析时的收敛性与代表体积元尺寸之间的关系进行讨

论，结果表明代表体积元尺寸越大则模拟界面脱粘的收敛性越差。
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1 引 言

PBX材料中占极大体积分数的单质炸药颗粒（通

常可达 90%以上）与高聚物黏结剂之间存在相互作

用，力学响应较为复杂，从宏观角度准确描述 PBX材

料的性质和力学行为特征较为困难，因此采用细观结

构表征技术以及与宏观力学性能相关联的研究方法是

非常有效的研究手段［1］。PBX所具有的含能敏感特性

给力学性能的实验研究带来了困难，通过数值模拟方

法来研究炸药的力学性能越来越受到人们的重视，如

何建立符合实际 PBX材料的细观结构模型是进行数

值模拟的关键。

国内外对 PBX细观结构的几何建模研究主要是

通过建立以材料细观结构为基础的数值模型［2-3］，证明

二维代表体积元方法的有效性［4-5］，这在一定程度上较

好地预测了炸药颗粒的性质、体积分数、形状和级配以

及黏结剂的性质等对有效弹性模量的影响［6-7］。为了

建立合适的 PBX细观模型，许多研究者通过数字图像

处理技术手动建立材料模型。Arora等［8］通过对显微

电子图像中不同相的识别建立了 PBX细观结构模型，

Manner等［9］利用 X射线对 HMX⁃HTPB基的 PBX炸药

进行扫描，并在此基础上建立了 PBX细观结构模型，

但此方法需要昂贵的设备和时间成本。韦兴文等［10］

尝试利用随机投放方法建立 PBX随机圆形颗粒模型，

然而这种方法很难使炸药颗粒体积分数达到 85%及

以上。戴开达等［6］为了提高 PBX 细观模型中炸药颗

粒的体积分数，以规则的多边形炸药颗粒来替代圆形

的炸药颗粒，但颗粒的不规则性以及随机分布性却无

法保证。Guo等［11-13］采用 Voronoi方法建立了 PBX细

观模型，此时 Thiessen多边形颗粒能够保证随机分布

和体积分数的要求，但生成的颗粒尺寸过于均匀。康

歌等［14-17］利用随机模拟方法，在给定区域随机生成多

种类型的圆形颗粒，再由各圆心生成 Voronoi图建立

PBX细观模型，该模型不仅能够反映级配，且能达到较

高的颗粒体积分数，然而由大圆周围的小圆生成有规

律的条状散射形状的 Thiessen多边形，以及由大圆生
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成的 Thiessen多边形面积明显变小，因此仍需要对模

型进行修正。

大量的实验结果表明，在拉伸载荷作用下，PBX的

主要损伤形式为界面脱粘［19］，PBX在拉伸下的断裂行

为受到晶体间界面性质的显著影响［20］，但是界面属性

很难描述。大多数研究是基于牵引力和开口位移之间

关系为线性这一假设［21-22］，其中 Tan［23］使用数字图像

相关方法获得内聚力规律，并提出了三阶段黏结界面

本构关系。

相较于三维模型，对二维模型进行数值模拟能够

得到更加直观的结果并减少大量的计算量，得到的结

果也具有一定的可靠性。用二维的平面模型来表征三

维的实体结构时，通常是参考三维实体的截面几何分

布，但值得注意的是二维截面并不一定是三维颗粒的

最大截面，即截面中的颗粒面积大小并不能表征颗粒

体积的大小。因此本研究将通过随机生成三级配圆，

并采用大级配最大化方法，以达到所有圆面积总和最

大化的目的，这与 PBX压制工艺中采用级配以增加颗

粒体积比的思想相一致。本研究基于 Voronoi方法，

对于 PBX细观几何结构上的建模进行改进，建立更加

符合实际的不同级配下晶粒分布的二维几何模型。在

此基础上建立二维代表体积元，采用三阶段黏结界面

损伤本构关系，对含有细观结构的 PBX⁃9501进行静

态拉伸下的界面脱粘数值模拟，研究静态拉伸下颗粒

与黏结剂界面力学行为。

2 具有细观结构特征的 PBX几何建模

2.1 PBX几何建模布种

运用随机模拟方法，在给定区域生成 3种类型的

圆形颗粒，将所有圆称为种子，圆半径称为种子大小。

每个种子除了位置坐标信息外，还有种子大小的信息。

运用Matlab软件，首先在 S=1 mm×1 mm区域内

随机产生N=106个点，由随机产生的点为圆心，以半径

为 r1=50 μm依次作圆，后产生的圆与之前的圆不能相

交，且与之前产生的圆中至少存在一个满足（1）式

关系：

L < δ1 (r + r1 ) （1）
式中，L为两圆之间的距离，r为存在的圆的半径，δ1为

控制参数，本研究中取值为 2，遍历所有的随机点。同

理逐次产生 r2=12.5 μm，r3=3 μm的圆（控制参数同样

取 2），分别在 S区域内生成大种子 79个，中种子 379
个，小种子 3534个，如图 1所示。

2.2 生成 Voronoi 模型

由种子位置信息生成 Voronoi图，在Matlab软件

中生成 CAD 命令流文件，并将每一个 Thiessen多边形

缩放形成黏结剂层，缩放为向内偏移m/2=0.5 μm，生

成黏结剂厚度 m=1 μm的模型，如图 2所示。由于颗

粒采用的是三级配，而且 Voronoi方法生成的模型只

用到了种子的位置信息，所以明显可观测到由大种子

生成的 Thiessen多边形面积偏小，由大种子周围的小

种子生成 Thiessen多边形成条状的散射状。

2.3 改进的几何模型

Thiessen多边形的每个顶点对应 Delaunay三角

形的外心［18］，是由 3个种子的位置信息确定。如图 3
所示，图 3a中O点为修改前的顶点位置，图 3b中O点

为修改后的顶点位置，将每个顶点的位置进行修改，加

入种子大小的信息，为了保证所得顶点仍然在三角形

内部，并且顶点位置更加偏向小种子，采用面积加权来

a. sow large seeds b. sow mid seeds c. sow small seeds

图 1 三级配颗粒逐步布种

Fig.1 Seed distribution of three graded particles gradually
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重新确定多边形的顶点位置O，使得顶点与三角形组

成的 3个三角形的面积之间满足（2）式：

SOBC：SOAC：SOAB =
1
r 21

：
1
r 22

：
1
r 23

（2）

则可得顶点坐标为：

ì

í

î

ï
ïï
ï

ï
ïï
ï
ï
ï

x = 1
r 21
x1 +

1
r 22
x2 +

1
r 23
x3

y = 1
r 21
y1 +

1
r 22
y2 +

1
r 23
y3

（3）

由修改后的多边形同样缩放形成黏结剂层，缩放

为向内偏移 m/2=0.5 μm，生成黏结剂厚度 m=1 μm

的模型，如图 4所示，模型颗粒面积分数为 90.5%，黏

结剂面积分数为 9.5%。改进后的模型与种子的契合

度明显提升，颗粒为三级配时比 Voronoi图模型更加

符合 PBX实际细观结构，但仍存在大颗粒多边形趋于

圆形的缺点。模型的颗粒分布如图 5所示，其中图 5a
为不同面积颗粒数量分布，图 5b为不同面积的颗粒面

积分布，从中可以得出模型具有小颗粒数量多、大颗粒

与小颗粒面积占比相当、中颗粒面积占比最少的

特征。

a. ertex position before modification

b. vertex positon after modification

图 3 在Delaunay三角形中重新生成多边形顶点

Fig.3 Regenerating polygon points in Delaunay triangles

图 4 改进后的模型

Fig.4 Improved model

图 2 Voronoi模型

Fig.2 Voronoi model

a. distribution of particle quantity

b. distribution of particle area

图 5 模型中的颗粒分布

Fig.5 Particle distribution in model
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3 PBX⁃9501静态拉伸下的界面脱粘数值模拟

3.1 有限元单元划分

采用有限元方法模拟 PBX⁃9501在准静态拉伸下

的断裂行为，所有仿真均在 Abaqus软件中实现。选取

模型中区域 0.2 mm×0.2 mm（图 4中的红色区域），生

成草图导入 Abaqus建立几何模型，并作为 PBX⁃9501
周期性边界条件代表体积元，如图 6所示。

网格和加载边界如图 7所示。颗粒与黏结剂实体

均采用三角形平面应变单元，约有 11000个。在黏结

剂内部及颗粒与黏结剂界面插入黏结面单元，约有

7000个。左边界固定 x方向位移，下边界固定 y方向

位移，在上边界加载 y方向位移。

3.2 颗粒与黏结剂界面的本构模型

大量实验结果表明，在拉伸载荷作用下，PBX的主

要损伤形式为界面脱粘。PBX⁃9501在拉伸下的细观

裂纹路径如图 8所示。由图 8可见，在拉伸载荷作用

下 PBX⁃9501明显存在一条主裂纹路径，裂纹主要沿

颗粒的边缘扩展［19］。

PBX在拉伸下的断裂行为受到晶体间界面性质的

显著影响［20］，但是界面属性很难描述。大多数研究假

设 牵 引 力 和 开 口 位 移 之 间 的 关 系 是 线 性 的［21-22］，

Tan［23］使用数字图像相关方法获得内聚力规律，并提

出了一个解析表达式。该表达式有 3个参数：黏合强

度最大值、刚度和退化刚度

ì

í

î

ï
ïï
ï

ï
ïï
ï

σ int=kσ [ur ] [ur ]<σmax /kσ
σ int=(1+k͂σ /kσ )σmax-k͂σ [ur ] σmax /kσ<[ur ]<σmax / (1/kσ+1/k͂σ )

σ int=0 σmax / (1/kσ+1/k͂σ )<[ur ]

（4）

式中，σ int为界面法线应力，ur为开口位移。如图 9所

示，该关系由 3个线性阶段组成。

在数值模拟中，由弹性实体单元与黏结面单元共

同描述黏结剂力学行为，其中弹性实体单元描述第一

阶段，黏结面单元描述第二、三阶段，如图 10所示。

切向应力与切向位移的关系与法向关系相同。参考

文献［24］中的参数选取，界面黏结强度为 1.66 MPa，刚
度为 1.55 GPa·μm-1，退化刚度为 17 MPa·mm-1；黏

图 9 界面法向力与张开位移的关系

Fig.9 The relationship between the normal stress and the
opening displacement of interface

图 6 在 Abaqus中建立模型

Fig.6 Modeling in Abaqus

图 10 黏结剂层本构关系示意图

Fig.10 Diagram of the constitutive of the binder layer

图 7 约束与载荷边界条件及网格划分

Fig.7 Boundary conditions and meshing

图 8 拉伸载荷下 PBX⁃9501的微观裂纹路径［19］

Fig.8 The microscopic crack path of PBX⁃9501 under tensile
loading［19］
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结剂假定为线弹性，弹性模量为 1 MPa，泊松比为

0.499；晶体颗粒假定为线弹性，弹性模量为 30 GPa，
泊松比为 0.322。

4 结果与讨论

本研究通过随机生成三级配圆，并采用大级配最

大化方法，建立了不同级配下晶粒分布的二维几何模

型，采用三阶段黏结界面损伤本构关系及有限元方法

模拟了 PBX⁃9501在准静态拉伸条件下无初始损伤模

型的断裂过程。为了验证模拟的有效性，将模拟得到

的拉应力应变关系结果在图 11中用实线表示，将文献

［25］中 PBX⁃9501巴西圆盘实验数据在图 11中用虚

线表示，对比表明：在数值模拟与实验中具有几乎相同

的拉伸强度和初始刚度，但在数值模拟中明显存在一

个较大的刚度退化阶段，而实验结果的刚度退化不明

显；在数值模拟结果中曲线末端出现波动，但实验曲线

只有上升阶段而无下降阶段。分析产生差异的原因：

一是因为数值模拟的对象为代表性体积单元，尺寸小，

单个微裂纹的产生对整个材料影响大，而实验对象的

尺寸很大，单个微裂纹的产生对整个材料影响小，所以

在数值模拟中出现波动，而实验中波动不明显；二是采

用静态加载方式，数值模拟出现下降段是因为在该阶

段有静态稳定解，实验无下降段是因为在该阶段无静

态稳定解，裂纹产生过程的静态稳定性与对象尺寸相

关，所以实验中只有上升阶段而无下降段，而数值模拟

中有下降段。

图 12为模拟中 PBX⁃9501主要裂纹的形成过程，

其 中 a、b、c 分 别 为 y 方 向 应 变 为 0.0015、0.0025、
0.0027时的微裂纹的形成及分布。由于 PBX⁃9501颗

粒的刚度远远大于黏结剂刚度，在数值模拟中接近刚

性体的变形行为。从图 12可以看出，界面刚度退化以

及微裂纹的产生是由于 PBX⁃9501整体变形的协调性

与严重的局部刚度不均匀之间的矛盾所引起的。过大

的局部刚度需要释放，整体上主裂纹方向垂直于应变

加载方向，并沿大颗粒边界扩展；局部裂纹的产生与颗

粒间相对位移相关。图 13为图 12c中 a、b、c 3个区域

放大图，模拟中微裂纹产生的结果由图 13可见，其中 a
为相邻颗粒的相对错开而产生的微裂纹，b为相领颗

粒相对张开而产的微裂纹，c为相邻颗粒的相对转动

而产生的微裂纹。

a. εy = 0.0015

b. εy = 0.0025

c. εy = 0.0027
图 12 拉伸载荷下模型的断裂过程

Fig.12 Fracture process under tension

图 11 拉应力应变关系的数值模拟与实验数据［25］结果对比

Fig.11 Comparison of the stress⁃strain relationsip of simula⁃
tion with the experimental data［25］
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在图 11中数值模拟与实验结果存在的差异有以

下原因。一是数值模拟的模型过于理想化，实际上

PBX内部包含着大量不规则、跨尺度的孔隙［26-28］，以及

PBX在制备与存储过程中在各种复杂载荷作用下使得

部分界面产生刚度退化甚至产生微裂纹，会使得数值

模 拟 的 初 始 刚 度 偏 高 。 二 是 巴 西 圆 盘 实 验 中

PBX⁃9501的应变与应力关系是在一定的假设下通过

间接测量而得出，表现为当应力达到断裂强度时

PBX⁃9501就产生宏观裂纹。三是数值模拟结果与代

表体积元的尺寸密切相关，存在尺寸效应。从应变和

能量两个角度分析收敛性，如图 14所示。

从应变的角度来看，如图 14a，其中 εmax为最大应

力时对应的应变，δ为界面断裂时的张开位移，在达到

最大拉伸强度前，应变几乎均匀产生于代表体积元，而

达到最大拉伸强度之后应变的产生主要来源于断裂面

之间的位移，代表体积元的尺寸越小则数值模拟的应

变与应力关系中的刚度退化阶段就越大。而当代表体

积元的尺寸 L 足够大，则无刚度退化阶段。用数学公

式可表达为

Lεmax ∝ L，δ ∝ L0 ⇒ ∃L0，∀L > L0，s.t. Lεmax > δ （5）
界面断裂所需位移完全能够由代表体积元应变减

小而产生的位移提供，则数值模拟的应变与应力关系

中刚度退化阶段将不存在，达到最大应力时主裂纹产

生过程不可能静态平衡，是一个失稳的过程，采用静力

隐式分析难以收敛。

从能量的角度分析，如图 14b，其中 E为弹性能，U
为断裂能，代表体积元在最大应力时的弹性能正比于

代表体积元尺寸的平方 L2，而断裂面所需能量正比于

代表体积元的尺寸 L。随着 L的增大，当弹性能大于断

裂能时裂纹的扩展不需要外界能量，主裂纹产生是一

个失稳的过程。用数学公式可表达为

E ∝ L2，U ∝ L ⇒ ∃L0，∀L > L0，s.t. E > U （6）
尽管实际断裂过程中所需的断裂能与断裂面相对

位移并非简单的线性关系，但同样可以得出随着代表

体积元尺寸的增加进行有限元静力隐式分析时收敛性

越差的结论。

5 结 论

考虑由到 Voronoi方法得到的模型的局限性，本

研究首先通过随机生成三级配圆，并采用大级配最大

化方法，在 Voronoi方法的基础上进行改进，建立了更

加符合实际的不同级配下晶粒分布的二维几何模型。

改进后的模型中组分含量可通过黏结剂厚度调节，颗粒

分布随机，相对于单纯的 Voronoi方法得到的模型更加

符合实际 PBX的细观结构。由改进后的模型建立二维

代表体积元，采用三阶段黏结界面损伤本构关系，对含

有细观结构的 PBX⁃9501进行静态拉伸下的界面脱粘

进行了数值模拟，研究了静态拉伸下颗粒与黏结剂界

面力学行为。结果表明，本研究建立的模型所模拟的

应力⁃应变曲线与实验数据对比存在较小的差异。本

研究从 PBX⁃9501细观结构、实验与数值模拟 3个方面

分析了产生差异的来源，得出进行有限元隐式静力分

析界面脱粘行为时代表体积元的尺寸越大则收敛性越

差的结论。
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拉伸载荷下 PBX⁃9501裂纹产生的数值模拟

Numerical Simulation of PBX⁃9501 Crack Generation Under Tensile Loading

HE Ge⁃yi1，LIU Zhan⁃fang1，2，DUAN Lian⁃long1

（1. College of Aerospace Engineering，Chongqing University，Chongqing University，Chongqing 400044，China；
2. Chongqing Key Laboratory of Heterogeneous Material Mechanics，Chongqing 400044，China）

Abstract：Polymer Bonded Explosive（PBX）is a multiphase composite material composed of pure explosive particles occupying
a high volume fraction and a little polymer binder. The interface debonding between particles and binder and the mesostructure
play a critical role in the mechanical properties of the material. In this paper，according to the stochastic simulation method com⁃
bined with the Voronoi method，the representative volume element model of PBXs is established at the mesoscale. When the par⁃
ticles generated by Voronoi method are multi⁃graded，the particles around the large ones show a strip⁃scattering shape. The meth⁃
od of mesostructure modeling of PBXs was improved based on Voronoi method. Considering the mesoscopic interface character⁃
istics of PBX⁃9501，the interface damage evolution between particle and binder under static tension was numerically simulated
by using the constitutive relationship of three⁃stage bonding interface. The results show that the macroscopic mechanical proper⁃
ties of PBX⁃9501 agree well with the experimental data. The relationship between convergence and the size of representative vol⁃
ume element is discussed. It is concluded that the larger the size of the representative volume element is，the worse the conver⁃
gence of the interface debonding simulation is.
Key words：polymer bonded explosive（PBX）；stochastic model；delaunay triangle；interface debonding
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