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摘要:为了解细观结构差异和热力作用对高聚物黏结炸药(polymerbondedexplosives,PBX)
损伤的影响,采用Voronoi方法建立三维细观模型,并考虑颗粒的弹塑性和黏结剂的弹黏塑性以及

界面内聚力本构关系,分析不同细观结构PBX在热力载荷下的损伤演化机理。结果表明升温不易

造成界面的损伤,降温时收缩率较小的黏结剂对颗粒的收缩有阻碍,导致界面间法向拉应力增大,
易造成界面损伤。提高黏结剂含量,有利于减小降温时界面的损伤程度。当黏结剂含量相近时,颗

粒粒径越趋于一致,界面损伤程度越小。在低压作用下,损伤由法向应力导致转为由切向应力导

致,损伤程度减小,但当压力过大时界面产生新的损伤。
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Abstract:Inordertounderstandtheinfluenceofmicrostructuredifferenceandthermaleffectonthedamage
ofPBX,athree-dimensionalmesomodelisestablishedusingVoronoimethod.Thedamagemechanismof
PBX withdifferent microstructureunderthermalloadisanalyzedbyconsideringtheelasto-plastic
propertiesofparticles,theelasto-viscoplasticpropertiesofbinderandtheinterfacialcohesionconstitutive
relationship.Theresultsshowthattheinterfaceisnoteasytobedamagedwhenthetemperaturerises,but
thebinderwithsmallshrinkagehinderstheshrinkageofparticleswhenthetemperaturedecreases,

resultingintheincreaseofthenormaltensilestressbetweentheinterfaces,whichiseasytocauseinterface
damage.Increasingthecontentofbinderisbeneficialtoreducingthedamageofinterfaceduringcooling.
Whenthebindercontentissimilar,themoreuniformtheparticlesizeis,thesmallertheinterfacialdamage
is.Undertheactionoflowpressure,thedamagechangesfromnormalstresstotangentialstress,andthe



damagedecreases.However,whenthepressureistoohigh,newdamageoccursattheinterface.
Keywords:PBX;thermalmechanicalcoupling;interfacedamage;Voronoimethod;3Dmesomodel

PBX(polymerbondedexplosives)是含能颗粒与黏结剂组成的多相非均质高能炸药,具有较好的安全性

能、较高的能量密度以及易于加工等特性,广泛应用于军事、工业等领域[1-3]。在使役过程中,由于承受复杂

的温度和载荷环境,可能会导致界面的损伤,进而影响其安全性能与爆轰性能。由于PBX的细观结构极其

复杂,它的热力学属性与微细观结构密切相关[4-6]。为了探究PBX在不同温度与载荷条件下的损伤规律,近
年来国内外学者进行了许多相关研究[7]。Wang等[8]利用有限元软件研究PBX在冲击载荷作用下的热力学

响应。Walters等[9]通过力学测试与数值模拟探究黏结剂的力学行为以及黏结剂与晶体之间界面的降解。
但这些研究中均未建立能反映PBX真实结构的几何模型,没有将细观的损伤与宏观的变形联系起来。为了

更深入地认识PBX的损伤机理,将着重于细观层面对PBX的力学性能进行研究。引入Voronoi方法建立能

反映PBX细观结构的三维模型,对PBX进行升温和降温以及低压加载,了解PBX微结构以及温度和低压对

TATB(三氨基三硝基苯)颗粒与黏结剂界面力学行为的影响。

1 基于Voronoi方法的PBX几何建模

PBX颗粒是典型的不规则多面体[10],它的微观结构会直接影响断裂行为[11],建立与真实结构相一致的

PBX模型,对探究含能颗粒与黏结剂以及界面对PBX炸药的影响十分重要。目前,PBX的细观几何模型主

要为:二维的圆形颗粒与六边形颗粒分布[12]、三维的圆形颗粒分布[13],如图1所示,但这些模型并不能反映

PBX颗粒特征。这里采用Voronoi方法建立PBX模型,构建与真实PBX相一致的细观结构。

图1 不同分布与形貌的PBX几何模型

Fig.1 GeometricmodelofPBXwithdifferentdistributionsandmorphologies

基于Voronoi原理进行几何建模的方法先是在计算几何等相关领域中得到了应用[14]。由于其建模简单

并且可控性强,不断地被推广到众多的领域中。如图2(c)基于Voronoi原理建立的PBX二维模型图与PBX
真实的细观形貌[15]图2(a)极为相似。虽然二维Voronoi细观模型结构与PBX的颗粒形貌和分布相一致,但
变形本质上是一个三维的问题,用二维模型去进行数值计算有较大的局限性。其三维细观形貌[16]如图2(b)
所示,因此建立可以反映PBX不规则多面体特性的三维细观模型是极为重要的。
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图2 PBX的细观形貌[15,16]

Fig.2 Micromorphology[15,16]

在二维Voronoi模型的基础上,利用Voronoi方法在 MATLAB中编程建立了可以反映真实PBX细观

结构的三维Voronoi模型,如图3(a)与(d)。模型能有效区分颗粒与黏结剂,模型I的颗粒分布与黏结剂分

别为图3(b)和(c),模型Ⅱ的颗粒分布与黏结剂分别为图3(e)和(f)。生成的颗粒的粒径为几十到几百微米

不等,与实际情况符合。采用的级配关系图3(h)和(i)与实际的炸药制备时的级配[17]图3(g)也较为相近,均
为近似的单峰正态分布。

图3 三维Voronoi模型与颗粒级配

Fig.3 3DVoronoiModelandparticlesizedistribution
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2 PBX各组分材料模型

2.1 TATB颗粒的弹塑性模型

TATB是一种耐热的含能颗粒,具有弹性与塑性材料的特性,因此采用各向同性弹塑性模型对其进行描

述。由于TATB具有各向异性的热力学属性,采用正交各向异性的热膨胀系数对其进行描述。结合已有研

究者的实验结果[18-19],得到相关的材料参数如表1所示。

表1 TATB材料参数

Table1 MaterialparametersofTATB

ρ/
(kg·m-3)

E/

MPa μ
σS/

MPa
λ/

(W·m-1·K-1)

热膨胀系数/K-1

a11 a22 a33

C/
(J·kg-1·K-1)

1940 8860 0.3 5 0.544 1.56×10-4 2.07×10-5 7.38×10-5 1170

2.2 F2314黏结剂的黏弹塑性模型

图4 黏弹塑性本构模型

Fig.4 Theviscoelasto-plastic

constitutivemodel

F2314黏结剂具有弹性、黏性和塑性等力学特性,选
用黏弹塑性模型[20]对其进行描述,其模型如图4所示。

此模型由2个支路并联而成,分别为弹塑性支路和

黏弹性支路。其中,弹塑性支路由塑性元件αγ
、线性弹簧

KP和H'组成,而黏弹性支路由黏壶η 和弹性元件KV组

成。2个支路由比例参数f 联系在一起,其表示黏性弹

性支路中的弹性模量占总模量的比值为

f=
KV

KV+KP
=

KV

K   0<f<1。 (1)

  弹塑性支路满足Von-Mises屈服准则,其应力 应变

关系如下:

σP=
KPε σP<σS,

Rεn1 σP≥σS。{ (2)

式中:σS为屈服应力;n1为硬化指数;系数R 与屈服应变εS、塑性应变εplP有关。
黏弹支路满足Norton-Hoff法则,其应力 应变关系如下:

σV=A-
1
nε·

1
n
V
, (3)

式中A,n 为蠕变参数。整合得总应力:

σ=σP+σV=A-
1
nε·

1
n
V +σP

。 (4)

  总应变为:

ε=εel+fεvV+(1-f)εplP =f(εelV+εvV)+(1-f)(εelP+εplP)。 (5)

  根据实验研究结果[19],对黏结剂F2314的弹性模量和热膨胀系数进行拟合[18],得到其随温度的变化曲

线如图5所示,其热力学参数见表2。
表2 F2314材料参数

Table2 MaterialParametersofF2314

ρ/
(kg·m-3)

μ
σS/

MPa

λ/
(W·m-1·K-1)

C/
(J·kg-1·K-1)

A n m f

2030 0.3 0.1 0.15 470 1×10-8 0.435 -0.58 0.82
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图5 F2314的杨氏模量和热膨胀系数与温度的关系

Fig.5 TemperaturedependenceofYoung’smodulusandthermalexpansionrateofF2314

2.3 界面的双线性内聚力模型

为探究TATB颗粒与F2314黏结剂界面间的损伤,基于Tan等[21]提出的微观内聚力法则,采用双线性

内聚力模型[22]进行数值计算。图6(a)和(b)分别为界面损伤演化模型与界面的双线性内聚力模型,其中abc
段为起裂阶段,通过强度准则对损伤的起始进行判断,cde段为损伤阶段,通过能量释放率准则对界面破坏、
刚度退化进行判断。

图6 界面损伤模型

Fig.6 Interfacedamagemodel

强度准则采用最大名义应力准则[23],如式(6)所示。

d=max
<σ>
σn
,τ1
τS
,τ2
τt{ }, (6)

式中:σ,τ1,τ2分别为界面3个方向最大应力。当d=1时,界面出现损伤。损伤演化规律描述了达到相应损

伤破坏准则时材料刚度衰减速度。能量释放率是判断界面损伤破坏的重要参数,是界面损伤扩展时所需的

能量,损伤的模式有张开型、滑开型和撕开型3种。根据能量释放率理论与J 积分的能量形式有:

G=-
∂Π
∂a=J=∫

δt

0

σδ( )dδ, (7)

式中:Π 为总位能;a 为损伤界面面积;δt为界面尖端位移;δr为界面完全损伤的临界位移。当δt=δr时能量

释放率G 等于临界值GC:
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GC=∫
δr

0

σδ( )dδ。 (8)

  界面损伤的过程体现为界面刚度的退化,通过界面的位移定义损伤因子D:

D=
δrδ-δ0( )

δ(δr-δ0)
。 (9)

  当G=0时,D=0,界面未发生损伤;当0<G<GC时,0<D<1,界面开始出现损伤,损伤越严重,D 值越

大;当G=GC时,D=1,界面完全损伤。损伤后界面的刚度为

KD=(1-D)K0, (10)
式中K0为界面未损伤时的界面刚度。根据炸药的拉剪复合试验[24-25]的测试结果,得到TATB颗粒与F2314
黏结剂界面的相关力学参数,如表3所示。

表3 界面材料参数

Table3 Parametersofcrystals-binderinterface

K11/
(MPa·m-1)

K22/
(MPa·m-1)

K33/
(MPa·m-1)

T11/

MPa
T22/

MPa
T33/

MPa
G/

(J·m-2)

106 106 106 0.759 0.97 0.97 100

3 温度变化过程中PBX界面力学响应数值分析

3.1 升温、降温对PBX界面损伤的影响

因为三维模型晶体数目较多,数值模拟时计算量大,为了使数值模拟更加方便、结果呈现更加直观,选择

模型中0.30mm×0.30mm×0.05mm的区域,将模型导入ABAQUS中进行相关模拟。在进行升温与降温

的数值模拟时,选择黏结剂含量为7.4%的PBX模型进行模拟。将PBX的左边界、下边界和后边界进行位

移约束并从四周向PBX传热,5min内将PBX从213K(-60℃)升温至393K(120℃),降温模拟时与升温

模拟时的速率保持一致。由于模型尺寸较小,在变温过程中模型中心温度与表面温度温差较小,可以忽略内

外温差。
对升温时界面的状态进行分析发现,由于黏结剂的热膨胀系数远小于颗粒的热膨胀系数,升温时,颗粒

向四周膨胀,黏结剂将颗粒包覆,由图7(c)和(d)可看出,界面的法向拉应力为负值,法向压应力为正值,界面

整体受到压应力与切向应力作用,但界面的应力值均未达到临界应力,对比图7(a)界面的初始损伤判据,d
的最大值为0.61,等于界面法向拉应力与法向应力临界值的比值,未到达界面损伤初始值1.00,损伤因子D
的值为零,因此界面未产生损伤。
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图7 PBX升温过程中的界面状态

Fig.7 InterfacestateofPBXduringheating

对图8中降温过程的界面状态分析发现,颗粒向中心收缩,界面间受到拉伸,界面的最大法向拉应力达

到了法向应力临界值0.759MPa,且主要集中在大颗粒附近。界面的最大切应力为0.96MPa,小于但接近切

向应力临界值0.97MPa。图8(a)中界面损伤起始判据,红色区域d 的最大值为1.00,该区域界面出现了损

伤,对比图8(b)界面损伤的区域主要集中在大颗粒附近。通过对升温与降温时界面状态的分析可得,与升温

相比,降温更容易造成界面的损伤,损伤主要由界面间的法向应力造成。

图8 PBX降温过程中的界面状态

Fig.8 InterfacestateofPBXduringcooling
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3.2 细观结构不同的PBX界面损伤

一般情况下,PBX中TATB晶体含量大于90%、黏结剂含量小于8%[16,26]。因此选择黏结剂含量分别

为2.5%、3.6%、4.5%、6.2%的4组颗粒分布一致的PBX模型与黏结剂含量为7.4%的粒径较为一致、分布均

匀的PBX模型进行模拟。因为降温比升温更易造成界面的损伤且主要由界面间的法向应力造成,所以对模

型进行降温处理,得到界面的法向应力分布如图9所示。

图9 不同黏结剂含量的PBX的界面法向应力分布

Fig.9 NormalstressdistributionofPBXinterfacewithdifferentbindercontents

图10 损伤因子与黏结剂含量的关系

Fig.10 Relationshipbetweendamage

factorandbindercontent

界面损伤因子与黏结剂含量的关系如图10所

示,随着黏结剂含量的增加,界面上部分法向拉应力

转变为法向压应力,界面达到法向拉应力临界值的区

域发生改变,损伤因子也随着黏结剂含量的增加而变

化,总体呈现下降趋势。这是由于黏结剂对颗粒的包

覆性增强,颗粒收缩时约束减小,使得界面的损伤程

度减弱。

PBX在制备时,生成的TATB含能颗粒的粒径

差异较大,粒径较大的TATB颗粒可以达到300μm
以上,而通过特殊的制备工艺[27-28]可以生成粒径达到

几十纳米的TATB颗粒,其粒径与分布对PBX的力

学性能有重要的影响。
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  图11中,PBX的粒径相近、颗粒分布均匀,切向应力未达到应力最大值,界面的法向应力到达了法向应

力临界值,界面产生了损伤。对比图11(a)与图8(b),界面的损伤区域较小,损伤的程度也更低。综合以上

结果,细观结构的不同对PBX的力学性能影响很大,当黏结剂含量越高、粒径越一致、颗粒分布更均匀时,界

面的损伤越小。

图11 各颗粒粒径相近的黏结剂含量7.4%的PBX在降温过程中的界面状态

Fig.11 InterfacestateofPBXwith7.4%crystalvolumefractionand

similarcrystalsizeduringcooling

3.3 低压对PBX界面损伤的影响

为探究低压对PBX界面损伤的影响,在降温的同时,对PBX的上边界和右边界分别作用0.2,0.3,0.4,

0.6,0.8MPa的压力。对比图8(c)与图12(b),作用0.4MPa压力时,界面法向拉应力的分布范围减小,界面

最大法向应力小于法向应力临界值。对比图8(d)与图12(c),作用0.4MPa压力,界面的切向应力值达到了

切向应力临界值,界面的损伤由切向应力引起,但损伤程度减小。

22 重 庆 大 学 学 报                   第45卷



图12 降温过程施加作用力时界面应力状态

Fig.12 Interfacestressstateunderappliedforceduringcooling

界面的损伤因子与作用力的关系如图13所示,仅降温收缩时作用力为0MPa,随着压力的增大,损伤因

子减小,界面的损伤程度减小。作用0.4MPa压力时,损伤因子最小,界面的损伤程度最小,继续增加压力,

界面的损伤程度开始加重,作用0.6MPa压力时损伤因子的值已经比仅降温时大。因此,作用较低压力对界

面的损伤有一定的抑制作用,但压力过大会使损伤程度加重。

图13 损伤因子与作用力的关系

Fig.13 Relationshipbetweendamagefactorsandforces

4 结 论

对TATB基PBX炸药进行升温、降温以及低压处理,模拟后得到的结果表明:

1)升温时,由于黏结剂的热膨胀系数远小于颗粒的热膨胀系数,黏结剂对颗粒形成了包覆,使得黏结剂

与颗粒受到挤压,界面主要受压应力作用,不易产生损伤。

2)降温过程相较于升温过程,更易出现界面的损伤,损伤主要集中在大颗粒附近。界面的法向应力到达

损伤临界值,切向应力接近但未达到损伤临界值,因此损伤主要是由拉应力造成。

3)细观结构不同的PBX的力学性能差异很大,当黏结剂含量越高、粒径越一致、颗粒分布更均匀时,界

面的损伤越小。

4)降温的过程中作用低压,法向应力虽然减小到其临界值以下,但最大切应力达到其临界值。界面损伤

由切应力导致,但相较于无压力作用时,损伤程度不断减小。当作用压力超过一定范围,界面的损伤程度不

断增加。
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