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特殊炸药的爆轰参数计算
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　　摘要：针对 BKW(Becker-Kistiakowsky-Wilson)状态方程，编写了爆炸参数计算程序。
该程序除了可以计算常规含 C、H、O、N 元素炸药的爆轰参数，还能计算含有其它金属元素炸

药的爆轰参数。通过对含 Fe、Mn 元素的乳化炸药以及含 Al 元素的水胶炸药的爆轰参数计算

表明，该计算程序得到的计算结果与实验结果基本一致，相对误差不超过 1%。采用该程序计

算爆轰参数时，只需输入炸药的化学式、常温常压密度和生成焓即可。
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　　中图分类号：O381　　　 文献标识码：A

1　引　言

　　对于不同目的、不同类型和不同目标的爆破，合理而准确地计算和预测炸药爆轰参数，对于改进炸

药性能、合理使用炸药、提高炸药效率以及降低成本，具有积极的理论和实际意义。长期以来，凝聚炸药

爆轰参数的理论计算一直是世界各国重点关注的领域之一。计算凝聚炸药爆轰参数时，除了应用流体

动力学和 C-J 爆轰理论外，还需要爆轰产物状态方程。爆轰产物的状态方程是关于压力、密度以及温度

的复杂函数，在高温、高压下很难用实验方法直接确定。国内外许多学者在大量的深入研究基础上，建
立了基于不同理论模型的多种半经验半理论的状态方程，如 BKW(Becker-Kistiakowsky-Wilson)状态

方程、阿贝尔余容状态方程、LJD(Lennard-Jones-Devonshire)状态方程、维里方程、VLW 状态方程等，
其中较著名且应用较广泛的是 BKW 状态方程。BKW 状态方程是由 Becker 提出、经 Kistiakowki 和

Wilson 多次修正后确定，其出发点是将爆轰产物看作非常稠密的气体，方程形式为[1]
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式中：V 为气态爆轰产物的摩尔体积，p 为压强，R 为通用气体常数，T 为温度，k i 为产物中第 i 种气体

的摩尔分数，Z i 为第 i 种气体的余容因子，α、β、θ和κ为经验确定的常数。目前，国际上已经有商业化的

计算程序(如 BKW[2]、RUBY[3]、TIGER[4])装入该物态方程，可以计算含有 C、H、O、N 元素的常规炸药

爆轰参数，如 RDX、TNT、PETN、HMX 等炸药，也可以计算含少量 Al、Na、B、Cl、F、S 等元素的特殊炸

药爆轰参数，取得了比较理想的计算结果[5]。在工业炸药计算方面，Mader[6]用 BKW 程序计算了含铝

炸药的爆轰参数，Mohan[7]对水胶炸药的爆轰参数进行了计算，结果都比较令人满意。但是，应用 BKW
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方程计算乳化炸药或含有其它元素炸药的爆轰时，计算结果却不理想，一般做法是修改其中某个参数，
对其进行修正[8-9]。

　　目前，爆轰法合成纳米粉体材料已经成为爆炸加工的一个重要分支领域，例如：炸药爆轰合成纳米

Fe2O3、纳米 MnFe2O4、纳米 Al2O3 以及其它离子晶体等。为了了解和研究爆轰合成纳米粉体的爆轰反

应结构和机理，探讨爆轰过程中纳米粉体可能存在的状态，需要计算爆轰合成用炸药的爆轰反应参数。
但是这类炸药中混有大量的金属元素，而这些金属元素并不包含在 BKW 程序中，因此采用 BKW 程序

直接计算比较困难。

　　本研究通过深入分析 BKW 物态方程，在 BKW 方程中耦合目标物固体状态方程，计算含有大量

Fe、Mn、Al 元素等固体产物的炸药爆轰参数，扩展 BKW状态方程在爆轰合成纳米颗粒方面的应用。

2　爆轰参数理论计算方法

2.1　BKW 物态方程形式下的爆轰产物热力学参数

　　BKW物态方程形式下，爆轰产物的热力学参数为[5]
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式中：E 为内能；S 为熵；μ为化学势；H 为焓；G 为吉布斯自由能；f＝1＋ωeβω；上标“0”代表物质处于标

准状态，即标准大气压下的值；下标“g”和“s”分别代表气态和固态；下标“m”代表 1 mol 物质；k i 为第 i
种气体成分的摩尔浓度；Z i 为第 i 种气体成分的余容因子；E′m，s、S′m，s和μ′m，s分别代表爆轰产物中固体的

内能、熵、吉布斯能受压强影响的项，其值由高压固体物态方程形式以及热力学公式确定，具体推导及方

程形式见文献[10]。由此可见，只要获得了某种固体物质(如 C、Al2O3、MnFe2O4 等)的物态方程，即可

确定它的化学势、内能、熵等参数，从而计算得到含有这种固体物质的炸药的爆轰参数。

2.2　爆轰产物混合法则及爆轰参数计算

　　根据炸药爆轰产物的浓度，可计算出单位质量爆轰产物中气体产物和固体产物的体积和内能。单

位质量爆轰产物的体积 v 和内能 e 分别为气体产物和固体产物的体积和内能之和，即

v ＝ n gvm，g ＋n svm，s (9)

e ＝ n ge m，g ＋n se m，s (10)
式中：n g 和 n s 分别为单位质量爆轰产物中气体和固体产物的物质的量。

　　给定一组(p，T)值后，爆轰波的 Hugoniot 方程为

e －e 0 ＝ 1
2
(p ＋p 0)(v 0 －v ) (11)

式中：p、v、e 分别为爆轰状态下的压强、产物比体积和产物比内能，下标“0”代表爆轰波阵面前的状态，

v 0 为炸药的初始比容。由(11)式可计算出 v，若此 v 值与(9)式得到的比容一致，则认为给定的压强和

温度为合理值。根据该温度和压强，计算爆轰产物的比容 v，从而求解得到炸药的爆速 D。在求得一系

列爆速值后，按照爆轰参数的流体动力学方程组和 C-J 假设，确定 CJ 爆压 p CJ、CJ 比容 v CJ、CJ 爆速
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D CJ、CJ 质点速度 u CJ以及其它爆轰参数(如 CJ 内能 E CJ、CJ 熵 S CJ、平衡组成等)。

D CJ ＝v 0 p CJ －p 0v 0 －v CJ
 

 
(

 

 
(

1/2
(12)

u CJ ＝[(p CJ －p 0)(v 0 －v CJ)]1/2 (13)

3　结果与讨论

3.1　含 Fe、Mn、Al 元素炸药的爆轰参数计算

　　按照文献[10-1 1]的步骤，制备 4 种含 Fe、Mn 元素的乳化炸药(化学式为 Ca HbOcNd FeeMnf)和

4 种含 Al 元素的水胶炸药(化学式为 Ca HbOcNdAlf)。常温(298.1 5 K)常压(0.1 MPa)下，炸药的密度

和生成焓ΔfHΘm 如表 1 所示。

表 1　炸药的化学式、生成焓及密度

Table 1　Chemical formula,formation heat and density of explosives

Explosive
type

Explosive
No.

a b c d e f
ΔfHΘm/
(kJ/mol)

Density/

(g/cm3)

Emulsion
explosive

1＃

2＃

3＃

4＃

5.81 7 0
7.5 90 3
7.543 4
8.39 6 1

5 8.476 4
5 8.23 6 7
5 1.1 3 5 0
47.79 9 2

40.763 0
38.893 8
38.127 7
3 6.1 5 3 5

7.073 9
9.087 1
9.492 0
1 3.081 9

1.301 0
1.09 1 8
1.246 6
0.970 0

0.650 5
0.545 9
0.623 3
0.485 0

－7 92 5.22
－7 1 27.45
－6 45 7.46
－5 27 1.94

1.50
1.50
1.60
1.76

Water-gel
explosive

5＃

6＃

7＃

8＃

1.681 6
1.35 7 7
1.127 9
0.95 5 5

8.981 5
8.643 2
8.414 1
8.242 3

8.293 9
7.46 5 3
6.89 1 8
6.46 1 6

4.223 2
3.572 4
3.1 1 3 1
2.768 4

0.286 7
0.285 7
0.285 7
0.285 8

－1 1 1 9.14
－1 1 8 1.45
－1 227.98
－1 262.89

1.80
1.76
1.72
1.65

　　应用程序计算时，对于含 Fe、Mn 元素的乳化炸药，将其爆轰产物中的固体产物按 MnFe2O4 计算，
物态方程采用离子晶体形式的分子作用势。根据实验及相关文献[10]，确定其冷能、冷压、Hugoniot 参
数(c 0、s )、常温常压密度ρ0 和零温零压密度ρ0 K。对于含 Al 元素的水胶炸药，其爆轰产物按照α型

Al2O3 计算，高温高压物态方程采用 Cowan 方程[5]。

　　由 BKW物态方程可知，参数α、β、θ、κ分别代表一类爆轰产物的性质。当采用适用于 RDX 类炸药

和适用于 TNT 类炸药的参数运行程序时，如表 2 所示，单质猛炸药(RDX、HMX、PETN 和 TNT 等炸

药)的爆轰参数计算结果与实验结果[10]一致，但是对于含 Fe、Mn、Al 元素的炸药，却无法获得合理的爆

轰参数，说明适用于 RDX 和 TNT 类炸药的爆轰参数不适于描述含有大量固体颗粒的爆轰产物。因

此，采用类似文献[8-9]的做法，将表 2 中α、β、θ、κ这 4 个参数进行适当调整，调整后计算得到的爆轰参

数如表 3 所示，其中下标“exp”代表实验结果，下标“cal，1”代表本程序计算结果，下标“cal，2”代表由文

献[11]或原 BKW程序计算结果，ρ为爆轰产物计算密度。

表 2　适用于不同类型炸药的 BKW 方程参数

Table 2　Parameters of the BKW equation suitable for various explosives

Explosives α β θ κ

RDX-type explosives 0.50 0.1 6 400 1 0.9 1

TNT-type explosives 0.50 0.09 5 85 400 1 2.9 1

Emulsion explosives containing Fe and Mn 0.53 0.1 6 3 5 1 2 1 0.9 1

Water-gel explosives containing Al 0.52 0.1 6 3 2 50 1 0.9 1

　　从表 3 可以看出，程序计算得到的爆速值与实测值比较相符，相对误差均小于 1%，说明调整后的
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物态方程参数比较适合描述该类含有大量固体颗粒的爆轰产物。

表 3　炸药爆轰参数的计算结果

Table 3　Calculation results of detonation parameters of the explosives

Explosive
No.

D exp/
(m/s)

D cal，1/
(m/s)

D cal，2/
(m/s)

Relative error/
(%)

p cal，1/
(GPa)

p cal，2/
(GPa)

T cal，1/
(K)

T cal，2/
(K)

ρ/
(g/cm3)

1＃ ─ 3 6 1 6.37 ─ ─ 5.24 ─ 1 6 6 5.2 ─ 2.047

2＃ 4 1 32.23 4 1 3 1.67 ─ －0.014 6.87 ─ 1 73 9.0 ─ 2.050

3＃ 4 3 6 6.81 4 347.52 ─ －0.44 8.12 ─ 1 9 90.5 ─ 2.188

4＃ 5 07 6.14 5 038.1 9 ─ －0.75 1 1.72 ─ 2 304.3 ─ 2.386

5＃ 6 202 6 209.53 7 7 1 3.75 0.1 1 1 7.32 24.79 5 2 884.39 1 786.77 2.40

6＃ 5 9 2 6 5 9 1 7.65 7 7 5 3.21 －0.1 5 1 5.1 6 24.89 5 2 543.5 1 1 7 38.73 2.33

7＃ 5 6 1 5 5 6 2 3.18 ─ 0.14 1 3.21 ─ 2 258.70 ─ 2.27

8＃ ─ ─ ─ ─ ─ ─ ─ ─ ─

Note：(1)The subscript “cal，1”refers to values from this research，and the subscript “cal，2”refers to values from Ref.[1 1]or the
original BKW program；

　　 (2)Relative error＝(D cal，1－D exp)/D exp.

3.2　讨　论

　　采用原 BKW程序计算爆轰参数时，除了输入炸药化学式及密度外，还要输入炸药的 0 K 生成焓。
由于物质的 0 K 生成焓需要通过建立 Debye 固体模型、查找炸药 Debye 温度等求解，因此计算未知

0 K 生成焓的炸药爆轰参数很不方便。而且，对于爆轰合成用特种炸药，因无法向程序中添加其状态方

程，所以原 BKW程序无法满足此类炸药爆轰参数计算的要求。

　　根据热力学原理，单质在常温常压(298.1 5 K，0.1 MPa)下的焓值为零，化合物在常温常压下的焓

值为其生成焓。从原 BKW程序所采用的数据来看，它是以 0 K 为能量起点，以保证所获得的爆轰产物

内能为正值。热力学第一定律允许为了便于讨论问题而任意选取能量零点，因此，设计新 BKW 程序

时，按热力学的规定设定能量零点，则常温常压下炸药的初始比内能 e 0(即 Hugoniot 方程中的 e 0)即为

炸药的比生成焓，爆轰波 Hugoniot 方程中的爆热项[12]已经隐含其中，因此应用新 BKW 程序计算爆轰

参数时，无需计算 0 K 生成焓，只要输入炸药的化学式、常温常压密度和常温常压生成焓即可。方程显

得十分简洁，新程序也比原程序更简单、方便。但是，这样处理的结果是爆轰产物在等熵膨胀时其内能

会出现负值。

　　在运行 BKW原程序时，虽然可以随意改变初始压强和初始温度，但是压强和温度的扫描范围却不

能灵活调节，这是因为在某些压强和温度下，(10)式没有解，程序运行时自然得不到结果。在本 BKW
程序中，初始压强、初始温度以及压强和温度的扫描范围都可以根据需要灵活设定，相对原 BKW 程序

而言，是一个有用的改进。

　　实际上，在计算含有大量金属元素炸药的爆轰参数时，爆轰产物的固体成分是多种物质的混合物，
将 MnFe2O4 和 Al2O3 视为 CJ 爆轰产物的唯一产物是一种简化处理，从文献[10-1 1]看来，这种处理方

式是可以接受的。另外，将实验爆速作为调节 BKW状态方程参数的唯一标准，其合理性以及反映真实

爆轰程度还有待商榷。由于采用目前的实验手段，较难获得准确的爆压或爆温数据，但是作为同类炸药

爆轰参数之间的比较，这种做法在一定程度上是可行的。

4　结　论

　　针对 BKW状态方程，编写了炸药爆轰参数计算程序。该程序除了可以计算常规含 C、H、O、N 元

素的炸药爆轰参数外，还能计算含有其它金属元素的特殊炸药爆轰参数。采用新编写的计算程序，计算

了含 Fe、Mn 元素的乳化炸药以及含 Al 元素的水胶炸药的爆轰参数，爆速计算值与实验值的相对误差
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不超过 1%。该程序扩展了 BKW状态方程在爆轰合成纳米材料以及爆炸相关方面的应用，为深入研究

爆轰以及爆炸合成纳米材料机理及相关研究和应用提供了计算工具。
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Calculation of Detonation Parameters of Special Explosives

WANG Xiao-Hong1，LI Xiao-Jie1，LI Rui-Yong2，YAN Hong-Hao 1

(1.State Key Laboratory of Structural Analy sis for Industrial Equipment，Department of
Engineering Mechanic s，Dalian University of Technology，Dalian 1 1 6024，China；

2.Department of Engineering Mechanic s，College of Pipe line and Civil Engineering，

China University of Petroleum (East China)，Qingdao 2 6 6 5 5 5，China)

Abstract：The calculation code based on BKW(Becker-Kistiakowsky-Wilson)equation of state was pro-
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grammed，which was not only able to calculate the detonation parameters of traditional explosives con-
taining C，H，O and N elements but also calculate those of some special explosives containing plenty of
other metal elements.The detonation parameters of the emulsion explosives containing Fe and Mn ele-
ments and the water-gel explosives containing Al element were calculated using this new code and
were compared with the experimental values and the data from published papers and original BKW
program.The results indicated that the calculated parameters are well satisfied with those obtained
from experimental data with the relative error less than 1%.In the calculation process，only the chemi-
cal formula，density and formation heat of explosives at normal temperature and pressure are needed.
Key words：detonation parameter；equation of state；explosive
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