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冲击作用下 HMX 晶体孔洞塌缩
热点生成机制的细观数值模拟

∗
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(中国工程物理研究院流体物理研究所,冲击波物理与爆轰物理
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　　摘要：热点的形成、点火以及成长过程是理解非均匀炸药冲击起爆的关键。采用离散元

法,对冲击作用下含孔洞的 HMX 晶体进行了细观数值模拟。计算结果表明：在较低冲击作用

下,孔洞边缘发生了较大的剪切变形,粘塑性功形成热点；而在较高冲击作用下,孔洞塌缩产生

射流,汇聚流动,冲击下游炸药形成热点,并获得了孔洞塌缩和热点生成演化的细观过程。

　　关键词：离散元法；热点；孔洞塌缩；细观数值模拟
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1　引　言

　　随着现代高性能武器系统的飞速发展,对提高高能炸药在各种条件下安全性和可靠性的要求日益

迫切。Campbell 等人[1]已从实验上揭示,均质与非均质凝聚炸药有着完全不同的冲击起爆机理。均质

凝聚炸药冲击起爆的热爆炸模型已为人们普遍接受,但是实际应用的固态炸药一般都是非均质炸药,由
于固态炸药的起爆特性受到炸药颗粒度、空腔尺寸和添加剂、粘结剂等的影响,使得对这一问题的研究,
无论是从实验上还是理论上都变得十分复杂和困难。这类炸药的起爆机理目前大家所公认的是,由于

冲击的作用在炸药中产生局部高温区,即在炸药中产生热点,然后是炸药分解,最后引起爆炸。热点的

形成、点火以及成长过程成为理解非均匀炸药冲击起爆的关键。
目前,非均质炸药热点机制的细观数值模拟已成为爆轰物理研究的前沿课题。炸药热点形成的机

制主要有以下几种：流体动力学、粘塑性孔洞的塌缩、剪切带、晶体的位错运动、晶粒间或闭合裂纹间的

摩擦等[2-5]。在不同的加载问题中,不同的机制起主导作用[5-7],如在较低能量水平刺激下炸药的起爆,
可以较好地用闭合裂纹热点模型来描述,而其它机制都失效[5-6]；含孔洞炸药晶体的起爆则采用孔洞塌

缩来描述[8],而孔洞塌缩机制一般被认为是非均匀炸药在冲击波作用下形成热点的主要机制。由于细

观结构的不均匀性,炸药热点的形成和演化是一个十分复杂的过程,由于缺少超快时间分辨的局部温度

测量技术,目前还无法通过实验对炸药内部的热点形成过程进行细致的研究,因而细观尺度下的数值模

拟就成为重要的研究手段。
非均质炸药复杂的细观结构和多样的热点机制对数值方法提出了很高的要求。对于一个特定的问

题,到底是哪一种或几种热点机制起主导作用,应该由计算自动得到,这就要求计算方法能够统一处理

孔洞塌缩、剪切带、闭合裂纹的摩擦、颗粒间的摩擦等机制。适合解决连续介质问题的有限差分、有限体
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积、有限元等传统计算方法难以统一解决上述机制,而离散元法是计算离散介质(如颗粒材料)的主流方

法,适合于界面弱连接的非连续介质问题或连续体到非连续体转化的断裂、破碎等问题,有望在炸药热

点机制的细观数值模拟研究方面发挥其算法优势。
本研究尝试采用源于非连续介质的离散元法,开展冲击作用下 HMX 晶体内微孔洞塌缩过程的细

观模拟,获得了孔洞塌缩以及热点形成的过程,为开展非均质炸药热点生成机制研究以及细观反应模型

的建立奠定了基础。

2　离散元作用力及温升计算

　　离散元法,又称 DEM(Discrete Element Method)法,它的基本思想是把不连续体或连续体离散为

具有一定物理意义的独立“微元”或“粒子”,相邻的单元之间存在一种或几种作用力,单元的运动受牛顿

第二运动定律支配,用时步迭代的方法求解各单元的运动方程,通过研究离散元系统的整体运动形态得

到模拟对象的力学、热学、物理和化学的状态分布和演化规律。
用离散元法计算单元的相互关系时,只有短程力起作用,即只有与此单元相邻的元(即邻居元)才会

对此单元有作用力。邻居关系确定后,根据单元的当前位置、速度和系统演化历史,计算邻居元之间的

相互作用力,离散元方法中的作用力模型相当于连续介质力学中本构关系的概念,它和材料性质有关。
本研究考虑了 5 种作用力[9-1 2]：中心势作用力、法向和切向粘性摩擦力、干摩擦力、剪切力。

2.1　中心势作用力

　　中心势作用力 F ij 采用准分子相互作用力模型,如 Lennard-Jones 势

F ij ＝ αijmn
r 0 ij (n －m)[ ( r

ij

r ij0 )
－(n＋1)

－ ( r
ij

r ij0 )
－(m＋1)

]n ij (1)

式中：n ij 为元 i 中心指向元 j 中心的单位矢量,r ij 为两元的中心距离,αij 、r ij0 、m、n 为作用力参数。也可

采用其它形式,如 Morse 势等。

2.2　粘性摩擦力

　　粘性摩擦力可分解为切向和法向两部分。
切向力

f ijvt ＝－[ηij1 v ijt ＋ηij2 v ijt ]
v ijt
v ijt

(2)

　　法向力

f ijvn ＝－C nv ijn (3)

图 1　元 i 与元 j 的作用

Fig.1　Interaction between element i and j

式中：ηij1 、ηij2 、C n 为粘性系数,v ijt 、v ijn 分别是在接触

点 S 处元 i 相对于元 j 的切向和法向速度,如图 1
所示。法向粘性摩擦力可用于模拟邻居元之间的非

弹性碰撞和抑制高频振荡。
不考虑离散元的转动,在接触点 S 处元 i 相对

于元 j 的速度 v ijS 可表示为

v ijS ＝ v i －v j (4)
可导出接触点处相对的切向和法向速度为

v ijt ＝ n ij ×v ijS ×n ij (5)

v ijn ＝ (v ijS•n ij )n ij (6)

2.3　干摩擦力

　　假定只考虑动摩擦,则元 i 作用于元 j 的干摩擦力为

f ijd ＝－μij p ij (v ijt/v ijt )　　　p ij ＞ 0 且 v ijt ≠ 0 (7)
式中：μij 为 Coulomb 摩擦系数。
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2.4　剪切力

　　剪切力仅仅发生于邻居单元之间,元 i 作用于邻居单元 j 的剪切力为

f ijs ＝－GijγijA ij t (8)

式中：Gij 是有效剪切模量,γij 是两单元间的距离,A ij 是有效接触面积,t 为切向矢量。

2.5　温升计算

　　离散元的塑性变形、摩擦、粘性将引起能量耗散,从而导致离散单元温度的升高。在一个时间步长

内邻居单元间的耗散能增量为

de i ＝∑
n

j ＝ 1
de ijvn＋ de ijvt＋ de ijd ＋ de ijs (9)

式中：下标 vn、vt、d、s 分别表示法向粘性摩擦、切向粘性摩擦、干摩擦、塑性剪切变形。(9)式各项可用

下式表达

de ijvn ＝ C vn f ijvn•v ijn Δt ,　　de ijvt ＝ C vt f ijvt•v ijt Δt

de ijd ＝ C d f ijd•v ijt Δt,　　　de ijs ＝ C s f ijs •Δγij
(10)

式中：C vn、C vt、C d、C s 是元 i 对元 j 耗散能的分配系数。理论上讲,耗散量的分配原则与质量、物理过程、
热动力学有关。一般认为摩擦耗散能全部转化为热,90%塑性变形转化为热,即有

C vn ＝ C vt ＝ C d ＝ 0.5,　　C s ＝ 0.45 (1 1)
由于加载过程为瞬态过程,一个时间步长内单元间相互作用为绝热过程,那么

ΔT i ＝ de i/c iV m i (12)
式中：c iV 为单元 i 的比热,m i 为单元质量。

3　数值模拟

　　对确定的炸药配方而言,炸药的细观结构特征,如炸药颗粒的尺寸及分布、颗粒间的空隙尺寸、炸药

晶体的缺陷及尺寸等,对炸药热点的生成有较大的影响,特别是炸药晶体表面的粗糙度、孔洞尺寸及数

目对炸药的感度影响尤为明显。在炸药结晶过程和响应初期,晶体内部均有可能产生孔洞,图 2 所示为

PBX 类炸药的细观图像,箭头所指为晶体内部孔洞。在冲击作用下,这些孔洞塌缩可能形成局部温升

区域,形成热点,虽然导致炸药生成热点的机制在特定条件可能各不相同,但一般认为,孔洞塌缩是非均

匀炸药在冲击波作用下形成热点的主要机制,是开展非均质炸药热点机制研究的重点。

(a)Optical micrograph (350×)　　　　　　　　　　　　(b)SEM micrograph (1 000×)

图 2　HMX 晶体内部孔洞

Fig.2　Microstructures of the cavity in HMX

3.1　计算模型

　　为了简单起见,计算模型将晶体内的孔洞简化为圆形,不考虑孔洞内气体的压缩加热与晶体熔化作

用。受冲击作用的孔洞塌缩计算模型如图 3 所示,HMX 晶体长 1 00μm,宽 70μm,半圆形孔洞半径为
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1 5μm；二维离散单元为圆盘形,总数目为 1 2 6 1 3 个,元半径 0.4μm。飞片以速度 v 冲击加载,材料为黄

铜,厚度足以使孔洞受较长脉宽加载,直至完全塌缩闭合,模型上下为滑移边界,其余为自由边界条件。
为了便于对塌缩过程进行说明,图中数字 1、2、3 表示孔洞周围 3 个典型区域。

HMX 晶体与 Cu 飞片的离散元参数见表 1,其中ρ为密度,cV 为定容比热,αij 、m、n 为中心势作用

力参数,μij 为 Coulomb 摩擦系数,G 为剪切模量,C n 和η分别为法向、切向粘性系数,εy 为屈服应变,εb
为法向断裂应变。

图 3　计算模型以及孔洞周围区域离散单元

Fig.3　Simulation model and discrete elements around the cavity

表 1　HMX 和 Cu 材料的离散元参数

Table 1　DEM parameters of HMX and Cu

Material
ρ

/(g/cm3)
cV

/[J/(g•K)]
a ij

/(GPa)
m n μij

G
/(GPa)

C n η εy εb

HMX 1.89 1.003 1.85 1.0 3.0 0.01 10.74 30 1 0.1 0.02 0.005

Cu 8.93 0.383 7.8 1.0 2.0 0.01 46.0 200 0 5 3

3.2　计算结果

　　图 4 是飞片以 300 m/s 速度加载时孔洞的塌缩过程及温度等值图。当飞片撞击 HMX 晶体时,在
晶体内部产生一冲击波,波阵面到达孔洞区域 1 后,首先发生沿着波传播方向的形变,区域 2 在 5 1 ns 时
刻发生剪切变形,出现明显温升(图 4(a)),随着波的传播孔洞内壁发生较大的塑性变形,圆形孔洞逐渐

被压扁,区域 2 的曲率半径最小,应变速率最高,致使温度进一步升高(见图 4(b)和图 4(c)),变形增大

后的晶体逐渐向孔洞中心塌缩,塌缩后的晶体颗粒充满整个孔洞,继续发生塑性流动、摩擦等,直至与区

域 3 完全闭合,温度进一步升高,最高温度达 1 300 K(图 4(d)),形成可能激发化学反应的热点。
图 5 是 5 1、65 ns 时刻的孔洞塌缩过程的粒子速度场分布。图 5 中的圆形标识是发生较大剪切变形

与孔洞闭合的区域。
图 6 是飞片以 500 m/s 速度加载时不同时刻孔洞周围的温度等值图。当飞片速度较高时,在孔洞

区域 2 还没发生较大剪切变形时,冲击波首先达到区域 1,在此区域由于受到孔洞内壁表面稀疏作用而

产生较大的形变,应变超过断裂应变后发生断裂,在 42 ns 形成微射流(如图 6(a)所示),由于射流区域

主要是由断裂的单元组成,加上稀疏作用,因而温升效果不显著,约 500 K,但粒子速度较之其它区域

高。随着冲击波的传播,孔洞继续塌缩,射流汇聚流动,在 44 ns 时刻冲击区域 3,导致碰撞区域温度迅

速上升(如图 6(b)所示),最高温度达 1 800 K。孔洞闭合后,由下游区域 3 传入上游区域 1 一个反射波,
使得区域 1 的温度进一步升高。

图 7 是 42、44 ns 时刻孔洞塌缩过程的粒子速度场。从图 7(a)中可见,区域 1 处的粒子速度明显高

于其它区域,而在区域 2 却并没有发生较大的剪切变形,图 7(b)是射流冲击下游内壁的速度场分布。
图 8 是半径为 1 5μm 圆形孔洞内部塌缩轮廓图。从图 8 可见孔洞塌缩过程中微射流的形成、发展、

冲击下游内壁,直至整个孔洞闭合的全过程。
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　　 　(a)5 1 ns　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　(b)59 ns

　　 　(c)61 ns　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　(d)65 ns

图 4　孔洞塌缩过程及温度等值图

Fig.4　Cavity collapse and temperature isoline

　　 　(a)5 1 ns　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　(b)65 ns

图 5　孔洞塌缩过程的粒子速度场分布

Fig.5　The velocity field of the process of cavity collapse

21 　　　　　　　　高　　压　　物　　理　　学　　报　　　　　　　　　　　　　第 2 5 卷　



　　 　(a)42 ns　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　(b)44 ns

图 6　孔洞温度等值图

Fig.6　Temperature isoline around cavity

　　 　(a)42 ns　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　(b)44 ns

图 7　孔洞塌缩过程的粒子速度场分布

Fig.7　The velocity field of the process of cavity collapse

38 ns　　　　　　　40 ns　　　　　　42 ns　　　　　　44 ns

图 8　孔洞塌缩过程

Fig.8　The process of cavity collapse

4　结　论

　　利用离散元法开展了冲击作用下 HMX 晶体内孔洞塌缩过程的细观模拟,获得了孔洞塌缩和热点

生成演化的细观过程。模拟结果初步表明,在较低冲击作用下,HMX 晶体内在孔洞边缘发生了较大的

剪切变形,粘塑性功形成热点；而在较高冲击作用下,孔洞塌缩产生射流,汇聚流动,冲击下游炸药形成

热点。由模拟结果还发现,离散元法可以统一处理孔洞塌缩过程中的大变形、摩擦、断裂等问题,适合于
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非均质炸药热点形成的数值模拟。
非均质炸药作为一类多组分的混合材料,其细观响应及其描述方法至今没有很好解决,细观尺度对

研究手段的高精度要求,使得细观实验研究进展不大,大多停留在定性研究层面上。炸药热点的形成、
反应、起爆涉及物理、化学等一系列复杂问题,当前只能分阶段进行研究。由于缺乏详细实验数据的支

持,本研究的数值结果是初步和定性的,计算程序有待进一步改进和完善。为获取更直接全面的量化信

息,需开展炸药在冲击作用下的细观响应以及局部温升测量的实验工作,构建合理的细观反应模型,最
终建立与炸药起爆的关联机制。
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Mesoscale Simulation of Cavity Collapse Hot Spot Mechanism
in HMX under Shock Loading

FU Hua,ZHAO Feng,TAN Duo-Wang,WANG Wen-Qiang,SHANG Hai-Lin

(National Key Laboratory of Shock Wave and Detonation Phy sic s,
Institute of Fluid Phy sic s,CAEP,Mianyang 6 2 1 900,China)

Abstract：The origin,ignition,growth of hot spot are the factors to understand shock initiation in heterogene-
ous explosive.The process of cavity collapse in HMX under shock loading was simulated using discrete ele-
ment method.The results showed that the visco-plastic deformation formed hot spot mechanism and there was
serious shear distortion around cavity under low impact.It was also found that the micro-jetting formed hot
spot under high impact.The mesoscale process of hot spot formation and cavity collapse were gained.
Key words：discrete element method；hot spot；cavity collapse；mesoscale simulation
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