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高聚物黏结剂对ＲＤＸ基含铝炸药性能

影响的数值计算及实验验证
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摘　要：为研究乙烯醋酸乙烯酯共聚物（ＥＶＡ）对ＲＤＸ基含铝炸药性能的影响，在ＡＩＸＩＩ炸药中添加ＥＶＡ制备

了含铝ＰＢＸ炸药。用分子动力学（ＭＤ）方法计算了黏结剂ＥＶＡ与ＡＩＸＩＩ炸药各组分的结合能以及作用方式、Ａ

ＩＸＩＩ炸药及含铝ＰＢＸ炸药的力学性能。计算结果表明，ＥＶＡ与ＡＩＸＩＩ炸药各组分的结合能均大于０，相互作用

力以范德华力为主；ＥＶＡ能够显著提升ＡＩＸＩＩ炸药的力学性能，使其弹性模量从２０．５８ＧＰａ升至３３．２７ＧＰａ。对

ＡＩＸＩＩ炸药和含铝ＰＢＸ炸药进行了静态力学性能试验，计算结果与试验结果一致性较好。
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引　言

ＡＩＸＩＩ炸药是２０世纪５０年代前苏联开发使用

的压装含铝炸药，用于航炮弹、半穿甲弹及高抛榴弹

装药，也是我国２０世纪５０年代后主要研制和发展的

含铝压装炸药［１２］。尽管该炸药可以满足分步压装工

艺对流散性等性能的需求，但存在成型性差、压制密

度低、铝粉漂浮严重、安全隐患大等问题［３５］。压装含

铝炸药的发展趋势是在保证其能量及安全性的前提

下，使其拥有良好的工艺性、成型性以及力学性能。

在以蜡和硬脂酸为钝感剂的含铝炸药中通过添加高

聚物黏结剂的方式制备压装ＰＢＸ炸药，可以有效改

善炸药的成型性和力学性能［６］。

运用分子动力学模拟高聚物黏结炸药及其组

分的结构和性能有助于指导其配方设计。Ｔ．Ｄ．

Ｓｅｗｅｌｌ等
［７］计算了不同晶型 ＨＭＸ的弹性系数和模

量，其中βＨＭＸ在常态条件下体模量的模拟计算

值与理论计算值相吻合；许晓娟等［８］模拟计算了不
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同黏结剂／ＣＬ２０体系的结合能、相容性、安全性、力

学性能和能量性能。

由于乙烯醋酸乙烯酯共聚物（ＥＶＡ）分子中的

乙烯基部分具有润滑性的长Ｃ－Ｈ链节，极性的醋

酸乙烯部分（Ｌｅｗｉｓ碱）对炸药中的硝基（Ｌｅｗｉｓ酸）

具有亲和力，特别是对环硝胺类炸药具有良好的黏

附性，加之ＥＶＡ良好的成膜性，因此对炸药晶体的

包覆效率较高［９］。本研究在 ＡＩＸＩＩ炸药中添加

ＥＶＡ制备了含铝ＰＢＸ，对ＡＩＸＩＩ炸药及含铝ＰＢＸ

炸药进行了分子动力学模拟，并对计算结果进行了

试验验证，两者的一致性较好，为压装含铝ＰＢＸ炸

药的配方设计提供参考。

１　模型的建立及计算

１．１　力场选择

Ｃｏｍｐａｓｓ力场中多数力场参数的调试确定都

基于从头算数据，之后以实验数据为依据进行优

化，再以分子动力学（ＭＤ）求得液态和晶体分子的

热物理性质精修其非键参数；另外，Ｃｏｍｐａｓｓ对

ＲＤＸ分子的优化构型与量子力学优化构型符合得

很好，且基于Ｃｏｍｐａｓｓ力场预测的ＲＤＸ晶胞结构

也与实验相符［１０１１］。因此，选择 Ｃｏｍｐａｓｓ力场对

ＲＤＸ基含铝ＰＢＸ炸药进行模拟。

１．２　硬脂酸、石蜡及ＥＶＡ平衡构象的构建

按照硬脂酸的分子结构式构建了硬脂酸的化

学结构；对石蜡的分子结构进行简化，简化为 Ｃ１７

Ｈ３６的直链脂肪族烷烃；按照实际使用过程中单体

的共聚比例构建了ＥＶＡ的分子结构，聚合度为１０。

构建的钝感剂及黏结剂的分子结构如图１所示，分

别对其结构进行优化。

图１　钝感剂的分子结构

Ｆｉｇ．１　Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｄｅｓｅｎｓｉｔｉｚｉｎｇａｇｅｎｔ

用Ｍａｔｅｒｉａｌｓｓｔｕｄｉｏ软件中的Ｄｉｓｃｏｖｅｒ模块，以

Ｃｏｍｐａｓｓ力场进行 ＭＤ模拟，选取ＮＶＴ系综，在真

空条件下，采用Ａｎｄｅｒｓｏｎ恒温器，温度为２９８Ｋ，时

间步长为１ｆｓ，总模拟时间为３００ｐｓ，获得的最终构

象为高聚物链的平衡构象。

１．３　ＡＩＸＩＩ平衡构象的构建

ＲＤＸ晶体结构以Ｘｒａｙ衍射结果为依据，按照

ＡＩＸＩＩ配方中各组分的质量比建立初始模型。选

取ＲＤＸ（２×２×３）和 Ａｌ（３×３×１）模型，将其随机

放入２０ｎｍ×２０ｎｍ×２０ｎｍ周期箱中，并随机加入

２条硬脂酸分子、３条石蜡分子。在Ｃｏｍｐａｓｓ力场

下进行常温ＮＶＴ２０ｐｓＭＤ模拟，使体系达到平衡；

然后缩小周期箱体积，同时进行 ＭＤ模拟，以达到

新的平衡；重复此过程直到体系的密度接近其理论

密度 （１．８１ｇ／ｃｍ
３）。取最终构象，设定温度为

２９８Ｋ，进行２ｎｓ的 ＮＶＴＭＤ模拟，前１ｎｓ用于热

力学平衡，后１ｎｓ用于统计分析，每１０ｆｓ取样一次，

共得１００００帧轨迹。

１．４　含铝ＰＢＸ炸药平衡构象的构建

按照含铝ＰＢＸ炸药配方中各组分的质量比建立

初始模型。选取ＲＤＸ（２×２×３）和 Ａｌ（３×３×１）模

型，将其随机放入２０ｎｍ×２０ｎｍ×２０ｎｍ周期箱中，

并随机加入两条硬脂酸分子、３条石蜡分子和１条

ＥＶＡ 分子。在Ｃｏｍｐａｓｓ力场下进行常温ＮＶＴ２０ｐｓ

ＭＤ模拟，使体系达到平衡；然后缩小周期箱体积，同

时进行 ＭＤ模拟，以达到新的平衡；重复此过程直到

体系的密度接近其理论密度（１．８１ｇ／ｃｍ
３）。取其最

终构象，设定温度为２９８Ｋ，进行２ｎｓ的ＮＶＴＭＤ模

拟，前１ｎｓ用于热力学平衡，后１ｎｓ用于统计分析，每

１０ｆｓ取样一次，共得１００００帧轨迹。

１．５　ＡＩＸＩＩ炸药及含铝ＰＢＸ炸药力学性能的模

拟计算

　　通过 ＭＳ对１．３及１．４中密度接近得到的 Ａ

ＩＸＩＩ炸药及含铝ＰＢＸ炸药的平衡结构进行形变量

为０．０５％的拉伸与纯切形变操作，得到应变各方向

的应力分量弹性系数犆ｉｊ（犻，犼＝１～６）的矩阵，然后

分析模型并计算可得拉伸模量犈、剪切模量犌和体

积模量犓，以及泊松比γ等力学性能参数。

２　结果与讨论

２．１　高聚物黏结剂对含铝炸药物理相容性的影响

图２为黏结剂ＥＶＡ与 ＡＩＸＩＩ炸药各组分混

合体系的平衡结构。

结合能是表征共混体系组分间相互作用强度

的特征参数，对共混体系力学性能有着重要影响。

犃组分和犅 组分的结合能可表示为
［１４１５］：

犈ｂｉｎｄ＝－犈ｉｎｔｅｒ＝－［犈ｔｏｔａｌ－（犈犃＋犈犅）］ （１）

式中：犈ｂｉｎｄ是犃与犅 的结合能，通常犈ｂｉｎｄ越大，犃与

犅 的相互作用越强；犈ｔｏｔａｌ是由平衡结构求得的单点

０６
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能；犈Ａ 为去犅后计算所得犃 的单点能；犈Ｂ 为去掉 犃后计算所得犅 的单点能。

图２　黏结剂与ＡＩＸＩＩ炸药各组分混合体系的平衡结构

Ｆｉｇ．２　ＴｈｅｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｂｉｎｄｅｒｗｉｔｈｅａｃｈｃｏｍｐｏｎｅｎｔｏｆＡＩＸＩＩｅｘｐｌｏｓｉｖｅ

　　表１为ＥＶＡ与 ＡＩＸＩＩ炸药各组分之间的结

合能，从表１可以看出，ＥＶＡ与ＲＤＸ、Ａｌ、硬酯酸、

石蜡的结合能分别为１８３．０、４７９．３、７７．３及４５．

８ｋＪ／ｍｏｌ，结合能的大小决定了ＥＶＡ与炸药各组分

作用的强度，结合能越大，作用强度越大。吸附能

为正值，表明吸附稳定；吸附能为负值，表明吸附不

稳定、可逆，存在吸附与解吸附现象。因此，ＥＶＡ与

ＡＩＸＩＩ炸药各组分能稳定吸附，物理稳定性良好。

范德华力对ＥＶＡ 与ＲＤＸ、Ａｌ、硬酯酸、石蜡的结合能

贡献分别为８２．２７％、９３．３３％、８５．１７％及９７．８１％，故

ＥＶＡ与ＡＩＸＩＩ炸药各组分的相互作用以范德华力

为主，还有少量静电力及其他相互作用力。

表１　ＥＶＡ与ＡＩＸＩＩ炸药各组分的结合能

Ｔａｂｌｅ１　ＴｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｂｅｔｗｅｅｎＥＶＡａｎｄｅａｃｈｃｏｍｐｏｎｅｎｔｏｆＡＩＸＩＩｅｘｐｌｏｓｉｖｅ

能量类别 能量来源
犈／（ｋＪ·ｍｏｌ）

ＥＶＡ／ＲＤＸ ＥＶＡ／Ａｌ ＥＶＡ／ＳＡ ＥＶＡ／石蜡

犈ｔｏｔａｌ

Ｅ －７６８０８．１ －１０５４３５．２ －５４３．２ －４０２．０

ｖｄＷ －６６２４．９ －１０４０００．０ －０．４２ ６．９

Ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃ －６０７９６．２ －５６５．３ －７２３．６ －５６４．４

犈ＥＶＡ

Ｅ －３７６．９ －１０４６８５．９ －３９８．４ －３２０．６

ｖｄＷ ２５．２ －１０３５７４．８ ３３．３ ２７．８

Ｅｌｅｃｔｒｏｓｔｉｃ －５８７．０ ０ －５８７．７ －５７８．２

犈ｏｔｈｅｒ

Ｅ －７６２４８．３ －２７０．９ －６７．５ －３５．６

ｖｄＷ －６４９９．６ ２３．０ ２９．４ ２３．９

Ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃ －６０２１２．７ －５７４．１ －１３５．６ １３．４

犈ｉｎｔｅｒ

Ｅ －１８３．０ －４７９．３ －７７．３ －４５．８

ｖｄＷ －１５０．５ －４４７．３ －６３．１ －４４．８

Ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃ ３．５ ８．８ －０．２ ２７．２

犈ｂｉｎｄ

Ｅ １８３．０ ４７９．３ ７７．３ ４５．８

ｖｄＷ １５０．５ ４４７．３ ６３．１ ４４．８

Ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃ －３．５ －８．８ ０．２ －２７．２

　　　　注：犈ｔｏｔａｌ为平衡结构求得的单点能；犈ＥＶＡ为去掉其他物质计算的ＥＶＡ的单点能；犈ｏｔｈｅｒ为去掉ＥＶＡ高分子链计算的其

　他物质的单点能；犈为每个结构的总能量；ｖｄＷ为由范德华作用得到的能量；Ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃ为由静电相互作用得到的能量。

　　ＡＩＸＩＩ炸药中加入ＥＶＡ后，装药过程中 Ａｌ

粉飞扬情况显著减轻，说明添加ＥＶＡ后，黏结剂及

钝感剂对 Ａｌ粉的粘接增强。经计算得到 Ａｌ粉与

ＥＶＡ、硬酯酸及石蜡之间的结合能分别为４７９．３、

５６６．６及４３６．８ｋＪ／ｍｏｌ，ＥＶＡ、硬酯酸及蜡与 Ａｌ粉

的结合能相当。ＡＩＸＩＩ依靠硬酯酸及蜡粘接铝粉，

含铝ＰＢＸ依靠ＥＶＡ、硬酯酸及蜡粘接铝粉。因此，

加入ＥＶＡ后，黏结体系对Ａｌ的粘接能力增强是因

为黏结组分的含量增加，而不是单组份对 Ａｌ粉的

粘接强度增加。

２．２　高聚物黏结剂对含铝炸药力学性能的影响

图３为ＲＤＸ及接近理论密度的两种含铝炸药

平衡结构，表２为由图３结构计算得到的弹性系数

及力学性能参数。
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图３　ＲＤＸ及接近理论密度的两种含铝炸药平衡结构

Ｆｉｇ．３　ＴｈｅｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＲＤＸａｎｄｔｗｏｋｉｎｄｓ

ｏｆａｌｕｍｉｎｉｚｅｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｃｌｏｓｅｔｏｔｈｅｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｄｅｎｓｉｔｙ

材料的应力是应变的线性组合，其线性组合系

数为应变各方向应力分量—弹性系数犆ｉｊ（犻，犼＝１～

６）的矩阵，原则上材料的所有力学性能均可从其弹

性系数矩阵得到。

通过对弹性系数犆ｉｊ（ｉ，ｊ＝１～６）进行计算，得到

拉梅系数λ和μ，计算方法为
［１３］：

λ＝
１

３
（犆１１＋犆２２＋犆３３）－

２

３
（犆４４＋犆５５＋犆６６），

μ＝
１

３
（犆４４＋犆５５＋犆６６） （２）

材料在拉伸、剪切和压缩情况下应力与应变的

比值，即拉伸模量犈、剪切模量犌和体积模量犓，以

及泊松比γ均可用λ和μ表示为
［１３］：

犈＝μ
（３λ＋２μ）

λ＋μ
，犓＝λ＋

２

３μ
，γ＝

λ
２（λ＋μ）

，犌＝μ

（３）

式中：犈为拉伸模量，ＧＰａ；犌 为剪切模量，ＧＰａ；犓

为体积模量，ＧＰａ；γ为泊松比。

表２　ＲＤＸ、ＡＩＸＩＩ炸药及含铝ＰＢＸ炸药的

弹性系数和模量的计算值

Ｔａｂｌｅ２　Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｖａｌｕｅｓｏｆｅｌａｓｔｉｃｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓａｎｄ

ｍｏｄｕｌｕｓｏｆＲＤＸ，ＡＩＸＩＩａｎｄａｌｕｍｉｎｉｚｅｄＰＢＸ

参数
ＲＤＸ

计算值 文献［１４］ 文献［１５］

ＡＩＸⅡ

炸药

含铝

ＰＢＸ炸药

犆１１ ４２．９１ ３６．７０ ２５．６ ８３．５４ ８４．８１

犆２２ ２５．３１ ２５．７０ ２１．３ ７８．１０ ８９．８６

犆３３ ２４．７８ ２１．６０ １９．０ ８５．８６ ９１．５３

犆４４ ２．９７ １２．００ ５．４０ ４．８４ １３．２８

犆５５ ５．０４ ２．７０ ４．３０ １８．９０ １０．２７

犆６６ ８．２２ ７．７０ ７．３０ ７．１８ １１．４９

犆１２ １６．５９ １．４０ ８．７０ ５９．５５ ７５．７９

犆１３ １６．７７ １．７０ ５．７０ ６９．６８ ６８．４５

犆２３ ２０．８２ ９．２０ ６．４０ ５６．９２ ６７．９５

犈／ＧＰａ １５．０９ １９．６９ １５．７１ ２０．５８ ３３．２７

犓／ＧＰａ ２３．７９ １８．０５ ２２．９５ ７３．０６ ７３．１６

犌／ＧＰａ ５．４１ ７．４７ ５．６７ ７．０８ １１．６８

γ ０．３９ ０．３２ ０．３９ ０．４５ ０．４２

（犆１２－犆４４）／

ＧＰａ
１３．６２ ６１．７６ ５４．６７

　　从表２可以看出，ＲＤＸ晶体力学性能的计算结

果与文献报道［１４１５］的实验结果很接近，证明该计算

方法的可行性及准确性。ＲＤＸ中添加 Ａｌ粉、硬酯

酸及石蜡，使得ＡＩＸＩＩ炸药的犈、犓、犌明显大于纯

ＲＤＸ。ＡＩＸＩＩ炸药和含铝ＰＢＸ相比，ＥＶＡ的加入

使得体系的弹性系数及模量都发生了不同程度的

上升，表明ＥＶＡ能够增强ＡＩＸＩＩ的刚性，而使其

塑性减弱，在不同的受力情况下不易发生弹性形

变，形状稳定性更佳。

在弹性系数中，犆１２只与张应力有关，犆４４只与切

应力有关。当犆１２大于犆４４时，材料易发生剪切形

变，此时材料的延展性较好；当犆１２小于犆４４时，材料

易发生弹性形变，材料显脆性。因此可用犆１２－犆４４

（柯西压，Ｃａｕｃｈｙ）评估材料的延展性和脆性。从表

２可以看出，ＲＤＸ的犆１２－犆４４值为１３．６２，是一种韧

性材料。与ＲＤＸ相比，ＡＩＸＩＩ中加入黏结剂及石

蜡可以进一步提升ＲＤＸ的延展性。含铝ＰＢＸ炸药

和 ＡＩＸＩＩ炸药的 犆１２ －犆４４值分别为５４．６７和

６１．７６，两者大小相当，表明ＥＶＡ并不能显著改变

ＡＩＸＩＩ炸药的延展性。

２．３　静态力学性能试验

为了验证力学性能的计算结果，采用 ＧＪＢ

７７２Ａ４１６．１方法分别对 ＡＩＸＩＩ炸药及含铝ＰＢＸ

炸药进行静态力学实验，结果如图４所示。从图４

可以发现，含铝ＰＢＸ炸药的应力值明显大于ＡＩＸ

ＩＩ炸药的应力值。因此，含铝ＰＢＸ的弹性模量大于

ＡＩＸＩＩ的弹性模量，计算结果与实验结果相符。

图４　ＡＩＸⅡ炸药及含铝ＰＢＸ炸药的应力－应变曲线

Ｆｉｇ．４　Ｔｈｅｓｔｒｅｓｓ－ｓｔｒａｉｎｃｕｒｖｅｓｏｆＡＩＸＩＩａｎｄ

ａｌｕｍｉｎｉｚｅｄＰＢＸｅｘｐｌｏｓｉｖｅ

３　结　论

（１）建立了ＡＩＸＩＩ炸药及含铝ＰＢＸ炸药的结

构模型，计算结果表明：ＥＶＡ与 ＡＩＸＩＩ炸药各组

分能稳定吸附，物理稳定性良好，ＥＶＡ 与 ＡＩＸＩＩ

炸药各组分的相互作用以范德华力为主，还有少量

２６
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　第３８卷第３期　　　　　陶　俊，王晓峰，赵省向，等：高聚物黏结剂对ＲＤＸ基含铝炸药性能影响的数值计算及实验验证

的静电力及其他相互作用力；含铝ＰＢＸ炸药对 Ａｌ

粉的粘接能力的增强是因为黏接组分的质量分数

增加，而不是单组分对Ａｌ粉的粘接强度增强；ＥＶＡ

的加入使得ＡＩＸＩＩ炸药的刚性增大，塑性减弱，不

能进一步提高ＡＩＸＩＩ炸药的延展性。

（２）对ＡＩＸＩＩ炸药及含铝ＰＢＸ炸药进行了静

态力学性能实验，数值计算结果与实验结果一致性

较好。
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