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根据爆轰产物的微观描述预估

凝聚炸药的爆轰压力

中国科学院力学研究所 唐沧雅 周富信 陈致英

年代以来
,

从凝聚炸药的化学成分和密度直接计算它的爆轰性质有几种不同的方法
,

它们的共同点都是采用稳定流动的守恒定律和在爆轰的不连续面 的 条件
,

不同点在于

对爆轰产物这样的非常稠密的气体和固体的混合物用什么样的状态方程来描述 本文综述几

种状态方程的特点和它们所预估的爆轰压力值之 间的差异

工 状态方程概述

方程 首先谈一谈 。 。 , 一 , 。 一

方程 文献 仁 对

方程
“ ‘

厂
, 乃

提出修正 略去 厂 项
,

加上一个可调常数 日和使余容 变为温度的函数
,

得

二 尸日‘ , 占

这个可变余容方程由 和 。 。 进一步修正
,

变成

奥二
一 ·日‘ ,

一艺 ‘了‘
厂

‘ 。,
“

这就是 方程
,

它是通过把排斥势应用于维里方程而得到的 、是棍合物中各组分的单

质余容
, ‘

是克分子分数
, ,

队 和 。是经验参数

和 发现
,

若 。 和 日
,

即可在计算中得到与炸药 的

爆速
一

密度实验曲线和 压力实验值吻合的结果
,

他 们 所 用 的 值 是
,

是
·

「’〕编了程 序
,

做了较 一泛的参数研究
,

首先利用爆轰产物的主要成分

水
,

和 的实验 。 数据
,

重新确定了它们的佘容值
,

再利用五个爆轰实测数

据确定了 日
, ,

等参数 这五个实测数据 是 在 的 爆 压
,

在 和

表 参 数

⋯ 个 容

,一八巧一,一,﹄了‘一口﹄︸

比
,

﹂

刀

一日甘

︵“仙

参数组

参数组 ’

一

一
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。 的爆速
,

在 和 魄 的爆速 他提出了两组 日和
,

因为找一组参数

很困难 “ 参数组 ” 用 犷产生较少固碳的炸药
, “ 参数组 ” 用于产生较多固碳的

炸药 表 列出参数值
用 方程计算炸药爆轰性质的程序有三个编码 【‘“ ,

和 困
·

给出了 种炸药的 工计算结果
,

列出实验爆速数据的有 种
,

列出实验爆压数

据的有 种
,

爆速计算误差从 一 到 十 ,

爆压计算误差从 一 到 儿种炸药的爆

轰实验值和计算值列于表 五
。

表 让 几种炸药的 娜轰性质

一一一一吁一一一一 , 一一一一甲一一一一爪厂落 , 一一

一炸 药

壁竺 ⋯ 勺 应绝 “一少
一

何
一 一

亘呸
了 了马

一

。。 。了 一 ,

一

马

一

通性︸几比︸巧
丹

刀

于

户一

于

匕

。 王,

。

。

, ’

一 」

一
,

一

一

一 一 一

取自【 〕 其个实验数据均取 自〔〕

方程 使用了一个理论状态方程 —
一 一

状态方程
’ , ’ ,

不依赖于爆轰实验的标定 丁 笼子模型描写液态 或固态 在临 界 密度

到很高密度区域的状态
,

它假定每一个分子的平衡位置在它 自己笼子的中心
,

在考虑一个分

子受其它分子作用的时候
,

其它分子处于平衡位置不动
,

而所考虑的那个分子在 其 它 分 子

组成一层一层笼子 所产生的平均场中运动
“ , ‘ 。

用这个方程计算凝聚炸药爆轰性质需

要解决下列问题 该方程是否适用于爆轰产物所处的压力和温度范围
,

方程中所用的分 子间

作用势如何确定
,

采用什么混合方法使该方程可用于各种分子混合而成的爆轰产物
,

还有每

种炸药的产物由哪儿种分子组成等等 为解决这些问题作了相当大的努力

和 ‘ ’〕把 理论计算的冲击压缩线 和 用 精 确 的

方法计算的冲击压缩线进行比较
,

结果表明 丁 理论是在高密度下很好的近似理论

让 ’ ’用当时所有可用的实验数据确定了 种简单分子相互作用势函数 这 些实验数
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据包括低能数据 第二
、

第 三维里系数
,

刀洲二和扩散
,

升华能和蒸 发热
,

品休或液体密度

高能数据 分
一

气
散射

,

还 育凝聚物质的冲击仄缩或爆轰 数 据 势 函 数 形 式 采 用
、 。 ,

‘ ‘

势

州 一 ‘

卜
一 一 。一‘ · ·

一
仗 一

一

在距离 户 处势阱深 气 这 种分子除氨 以外均为 系炸药的爆轰产物分子 文献〔 〕

和 考虑高压气体产 分子为 种
, , 王

一 , 卜丁 , 玉 , , , 一

不‘ ,

固体

分子为一种 固碳
吕 〕试用了儿种混合方法

,

在计算 中大部分用了修正的共形溶

液理论
,

用图表给出了计算结果 ‘ 列出了 。 的 种炸药的计算结果
,

与实

验比较
,

爆速计算误差从 一 到 十 ,

爆压计算误差从 一 到
,

爆压计算

位大多偏低 现将儿种炸药的结果亦列于表 而 在书 〔 〕中提到爆压计算误差从
一 到

,

这可能是他后来重新计算的

我们在 年代初期亦开展了这项研究工作 我们从物理力学出发
,

试 图由物质微观结构

确定爆轰产物的宏观性质 这种做法 “
, ’”

一

与 。 不谋而合
,

在 具 体处理 上当然不尽

相同 有关的几种炸药计算结果亦列于表

方程 。 〔’” , ’
把 。 和 。 。 、。 体状态方程 二 丫 十 。

修改成
, 介 尸。

使它成为描写从理想气体到压缩固体 或液体 的普遍的状态方程形式 式 ‘卜尸 。

指零

度
一

’的品格压力
,

右边第一项是分子间力引起的对压力的热贡献
,

称为厂
‘

义 参

数 问题在于如何确定 ‘ ,

和
。 丁。 月一个半经验方法解决这个问题

,

用

方法和 丁 理论的两种计算结果
一

去决定
,

和
。

的表达式中的未知参数
, ‘

为

说 明 他 所 用的方法
,

叙述了 儿 方程 日的 是
一

势 的 解 析 形 式 他 设 想
,

的液
一

气低密度支可 以用修正的硬球维里展开来衷示
,

川 凡 代替常数余容
,

由下

式定 义
,

, 二 召 十 “ ⋯

七‘ , 亨 八, , 二 “

又
、

犷
一

势
, 乙 侧 通 了。 。‘

·

“ 刀。 ’ ‘ , 了。 二 。 ,

。 、 玄 一 , 。
是平衡时的分子 间距

, 。二 。。 , 。

是分 子间势的最小值的绝对值
,

而在中密度区
,

状态方程 中加 几一项 由 丁 理论得到的晶格能的贡献
,

方程 即变为
二 。阴 , 。 ,

〔 。 ‘ 一 。 “习

这里 , , “ , 二 占

把式
一

与 的计算结果 比较
,

当 时二者一致
,

’

助 的固体

高密度支可用准简谐固体的广义 。 参数表示
二 。 工 。

与 结果拟合
, 。 二 , ,

在使用状态方程时用 和 ‘ ,

中 的 较小的一

个
。

乃 。 方程有三种类型
, 了 和 丁 方程是基于 势的

, 。 方程所用势的排斥项为指数

· ·
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形式
,

这是指对 尸 。

的处理上的不同
,

至于对
, , 三方程亦有所不同

’“ ’

和 ’ 把 。 方程推广 适用于混合物 他们考虑 种不 司

组分 每种克分子分数为 。 , , ,

⋯
,

合成 ”克分子混合物
,

体积为 , 方程形式为

尸 尸。 , , , ,

⋯
, , , 、 , , , , ,

一
, , , , 「

, 二

艺
,

进一步把这方程的变量写成无量纲变量
,

并把它引进 程序 以 编码状态方

程的形式来重写的方程称为 。 一 。 一

方程
,

相应于
, ,

三方程 ,’
, , 。

三个方程 用考虑有 种产物成分的 方程计算了

和 炸药的 态 把计算结果与实验值比较
,

得出结论
,

基 于
一

势的

方程的计算结果与实验值符合得最好 但具体的 参数计算值在 〕中未列出
。

方程 。 以刚球系统为参考用微扰法求得任意相互作用势系统的 自由能

注、 了飞, 旨 ⋯
叉 ‘

, 飞 · 厂 , “
’

‘。,

其中 , , 和 , 是刚球系统的 自由能和径向分布函数
, 门 ,

“

是刚球系统的装填分数
,

月 一 。“

, 事实上
,

此式是由两次扰动法得来
,

先以刚球势为参 考 求 得

反 幂势系统的 自由能
, 叻

,
一

再以后者为参考求得任意势系统的 自由能 详见〔 〕

在第一步中曾拟合 ’ 数值确定 了修正项 在式 中
,

调整 相当于改

变刚球直径 以使 最小而去掉式中的 号
,

于是给出最终的 自由能 二 。

由 此
,

一

可以

推出状态方程和其它热力学函数 这里调整 的作用是为了适用于不同密度的计算
。

。。 “ ‘ 在应用 。 、 一 。 一 。 方 程时还采用了对极性分子相互作

用势的非球性修正
。

他计算了液体
, 一 一

和 的爆轰参数和等嫡膨胀线
。

这三

种炸药的爆轰产物成分都很简单
,

而且随温度和密度几乎不变
,

所 以可 以不考虑化学反应
。

就这三种炸药而言
,

将计算值与实验值比较
,

偏差与 方程计算结果相近
,

而 比 。方

程的计算结果稍小些

亚
。

讨论

从 己发表的计算结果来看
,

方程的应用范围最
‘ ’ ,

除用于 系炸 药 外
,

还

用于加
,

加 和加 等类炸药
,

还计算 了很多炸药的爆轰产物的冲击压缩线和等嫡膨胀

线 计算机编码亦最多
,

有
,

和 三种程序编码
,

把计算结果与实验值

比较
,

其偏差亦不比其它方程大 但是
,

由于在建立 方程时
,

直 接 使 用 了 和

的爆轰数据
,

对于 。 。 等计算的炸药来说
,

结果是可靠的
,

但对那些在炸药成分上

有些极端的炸药来说
,

结果就不一定很好
“ “

其它三种方程在推
一

导中均未使用爆轰数据
,

尽管模型各有不同
,

但总的说来都是利用分

子间相互作用力和稠密系统的统计力学两方面的知 识建立起来的理论方程 模型近似于

固体模型
,

故对高密度系统 比较适用
,

但对 中低密度就不好 了
。

方程采用了固体和气体

两种模型
,

实际上它包含两个方程
,

分别适合于高低密度
,

因此理论上不够完整
,

但它采用

了 。 数值结果加 以拟合
,

实质上是 方程的一种拟合公式
,

从 某种

意义上说弥补了理论上的不足 然而
,

在这两个方程中还有另一缺点
,

就是只考虑 了球形分
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户的相互作用 所使用的 方程不仅通过调整刚球直径使之对各种密度均适合
,

而

且采用了对极性分子相互作用的非球性修正
,

看来是解决爆轰产物计算的一个值得考虑的办

法
。

应用这些方程计算的爆轰压力
,

不仅与实验值偏差较大
,

而且 各种理论值之 间的偏差也

较大
,

这些偏差大约为 产生这些偏差的原因是多方面的 首先
,

实验爆压值本身的间

题就很大
,

儿种测量方法给出的结果之间也有大约 的差别 因此
,

对半经验方程来说
,

就缺乏一个标准的实验值作为基础 其次
,

就理论状态方程而言
,

由于纯物质统计模型
、

混

合方法
、

分子间相互作用势等考虑的不同
,

它们对爆轰计算结果的影响是很大的 再加上各

种原始数据取值的差异
,

关于产物 中固体碳 以及 其它产物成分考虑上的差异
,

即使 在 理

论的范畴内
,

各种理论方程给出的结果分歧 也是相当大的 此外
,

如果考虑到爆 轰 理 论 的

发展
,

例如
,

在 模型下关于反应过程的考虑
,

特别是关于碳 的 考 虑 如 的 文

章〔 〕
,

关于爆轰波不定常增长的过程的研究
「“ ‘ , “

等等
,

那 么 爆压理论计算 中存在的

问题尚多
,

它之与实验值的不一致也就不是单从哪一个方面进行努力就能够解决的 由于问

题的复杂性
,

理论工作的方针就应该是一步一步地逐个解决有关问题
,

而不是急于一下子得

到与实验一致的爆压数据
,

更不应该只依靠经验方法去解决
,

特别 由
一

于目前数据 的 分 歧 很

大
,

经验方法的基础更不牢固 就状态方程研究来说
,

球形分子纯物质的统计模型是 比较成

熟的
,

今后似应着重进行非球对称分子相互作用势及有关统计模型的研究
, 以及棍合方法的

研究
。
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简 王手七 国际计算力学协会成立
篇份人妙人

, , , , 。 , 鹿

过去 年来
,

学科如理论力学
、

计算力学这一学科领域业 已形成并取得极大进展 该领域的贡献遍及许多

实际工程计算
、

数值分析和计算机科学 为 了促进计算力学最新发展水平

的提高
,

现 己成立国际计算力学协会 。 。

, 以便更迅速地传播这一领域中的最新进展 该协会有三 条 主 要宗旨

通过论文和报告的交流
, 以及今后学术会议提供的信息

,

迅速向会员传播科学进展 , 协

调科技会议 定期举行 科学会议 协会将每季出版一期会刊
,

内容包括协会各成

员组织所发表论文和报告一览表
,

将举行的会议 与短期讲座方面的一般消息与信息
。
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