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摘要：高聚物粘结炸药（ＰＢＸ）是一种颗粒高度填充的含能复合材料，其单质炸药晶体的体积百分含量通常达到

了８５％以上。在室温和低应变率条件下，炸药晶体与粘结剂两相模量对比可达 ３～４个数量级，ＰＢＸ的这两个特点

使传统复合材料相关理论不再适用。因此，ＰＢＸ有效弹性性能的模拟与预测对复合材料力学和细观力学提出了巨

大挑战。本文介绍了国内外在 ＰＢＸ有效弹性性能模拟与预测方面所进行的工作，对各种预测方法的优缺点以及应

用前景进行了简要的评述，指出了 ＰＢＸ有效性能模拟与预测需要解决的问题以及下一步工作的重点。
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１　引　言

高聚物粘结炸药（ＰＢＸ）配方设计的目标是为了获
得高性能的混合炸药。长期以来，配方的最终性能都

是由大量的实验来测定，而整个过程包括了造粒、压制

（浇注成型）、试样加工和性能测试，如果最终性能不

满足目标要求，则需要不断地修改配方，直到满足最终

的性能目标。这一过程周期长，耗费大。复合材料的

有效弹性性能与单组分的弹性性能以及混合后的微细

观结构密切相关，同时成型工艺对有效性能也有重要

影响
［１］
。为此，对 ＰＢＸ的有效弹性性能的研究引起了

人们的广泛关注
［２－４］

。

ＰＢＸ相对于其他复合材料，具有如下两个特点：
（１）颗粒（单质炸药）高度填充，其单质炸药晶体的体
积百分含量达到了８５％以上；（２）在室温和低应变率
条件下，两相模量差异较大，二者之间的巨大差异将导

致组份之间强烈的界面作用而引发脱粘等现象的发

生。这两个特点使得对 ＰＢＸ的有效弹性性能的预测
变得异常困难

［２－４］
。研究发现在二维条件下，对于代

用材料，含有５～１０个等尺寸颗粒的元胞可以较为充
分地模拟弹性性能，而三维模拟则并不适合于代用材

料的模拟。研究还表明，二维模拟结果一般大于实验

值，可能是模拟中没有考虑单质炸药与粘结剂之间的

脱粘问题，因而高估了模量。文献［１－１３］中采用细
观力学方法对纤维增强环氧树脂、颗粒增强、多相夹杂

等复合材料的有效弹性模量（体积模量、剪切模量）等

进行了模拟与预测，这些方法归纳起来大致有三种：

上下界法、解析法和数值法，本文将逐一对这些方法进

行综述。

２　复合材料的有效弹性性能预测方法

２．１　上下界法（ｒｉｇｏｒｏｕｓｂｏｕｎｄｓ）

　　最基本的的上下界法是 Ｖｏｉｇｔ法和 Ｒｅｕｓｓ法［５］
。

ＫＵｅｆｆ＝＜Ｋ＞，Ｇ
Ｕ
ｅｆｆ＝＜Ｇ＞ （１）

１／ＫＬｅｆｆ＝＜１／Ｋ＞，１／Ｇ
Ｌ
ｅｆｆ＝＜１／Ｇ＞ （２）

　　式（１）表示 Ｖｏｉｇｔ平均（算术平均），它计算出有效
性能的上界，式（２）表示 Ｒｅｕｓｓ平均（调和平均），它计
算出有效性能的下界。符号 ＜ ＞代表用体积分数定
义的平均法，上标 Ｕ和 Ｌ代表预估复合材料的上界和
下界。具体对于变量 ａ，＜ａ＞＝ａｐｆｐ＋ａｂｆｂ。其中 ａｐ、
ｆｐ、ａｂ和 ｆｂ各自代表炸药晶体和粘结剂的性能和体积
百分数，其中 Ｋｅｆｆ和 Ｇｅｆｆ代表 ＰＢＸ的有效体积模量和有
效剪切模量。这里只列举双组分的例子，多组分的与

此类似。

Ｖｏｉｇｔ法和 Ｒｅｕｓｓ法是界限法中最经典的方法，但
具体运用与实验结果还有较大差距，因此有一些新的

上下界法被发展起来，包括基于变分原理的 Ｈａｓｈｉｎ
Ｓｈｔｒｉｋｍａｎ边界法［６］

，三阶边界法
［７］
等。为便于比较，

表１［４］列出了基于几种界限法对 ＰＢＸ９５０１的弹性模量
的模拟结果。

　　由表１不难看出，虽然三阶边界法模拟的模量上
限（体积模量为 １１３０６ＭＰａ）最接近 ＰＢＸ弹性模量的
实验值（体积模量为１１１１ＭＰａ），但差距却还很远。边
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界法的下界比较接近实验值，最好的下界模拟结果在

预测有效体积模量和剪切模量时也差 ８０％。这表明，
上下界法是很难获得 ＰＢＸ有效性能的精确模拟结果，
不过文献［８］表明，在线膨胀系数方面，上下界法可以
得到较准确的结果（误差在６％左右）。

表 １　界限法模拟 ＰＢＸ９５０１的有效性能结果

Ｔａｂｌｅ１　Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｎｅｆｆｅｃｔｉｖｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ

ｏｆＰＢＸ９５０１ｂｙｂｏｕｎｄｓｍｅｔｈｏｄ

ｂｕｌｋ
ｍｏｄｕｌｕｓ／ＭＰａ

ｓｈｅａｒ
ｍｏｄｕｌｕｓ／ＭＰａ

ｔｈｅｒｍａｌ
ｅｘｐａｎｓｉｏｎ×１０－５／Ｋ

ｕｐｐｅｒｂｏｕｎｄｓ
Ｖｏｉｇｔ １３０３４ ５３３２ ／

ＨａｓｈｉｎＳｈｔｒｉｋｍａｎ １１３７２ ５２５７ １２．３
ｔｈｉｒｄｏｒｄｅｒ １１３０６ ４９５９ ／

ＰＢＸ９５０１（ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓ） １１１１ ３７０ ／
ｌｏｗｅｒｂｏｕｎｄｓ
Ｒｅｕｓｓ １４４ ３ ／

ＨａｓｈｉｎＳｈｔｒｉｋｍａｎ １４８ １１ １１．６
ｔｈｉｒｄｏｒｄｅｒ ２２４ ６８ ／

２．２　解析法（ａｎａｌｙｔｉｃａｌｍｅｔｈｏｄｓ）
　　解析法最初主要解决连续基体中分散稀疏颗粒并假
设颗粒间无相互作用，最近解析法发展到可以处理颗粒

间的相互作用。对于高颗粒填充复合材料，球形粒子集

合体、自洽格式以及微分介质法是几种典型的解析法。

复合球形集合模型
［９］
（ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓｐｈｅｒｅｓａｓｓｅｍ

ｂｌａｇｅ，ＣＳＡ）将颗粒复合材料理想化为球形粒子外面
包覆粘结剂薄层。复合材料假设被各种粒径的球形粒

子填充。球形粒子的半径与粘结剂层的厚度之比反应

了球形粒子在复合材料中的体积分数。问题的解决是

把一个包覆的球置于有效介质中并且在球形粒子边界

施加静水压，那么有效体积模量可以表示为：

Ｋｅｆｆ＝Ｋｂ＋ｆｐ １
Ｋｐ－Ｋｂ

＋
ｆｂ

Ｋｂ＋３／４Ｇ
� �

ｂ

－１

（３）

　　式（３）中，Ｋ和Ｇ分别代表体积模量和剪切模量，下
标 ｐ和 ｂ分别代表炸药晶体和粘结剂，Ｋｅｆｆ代表复合材
料的有效体积模量，ｆｐ代表炸药晶体的体积百分含量。

但如前面提到的，在低颗粒体积分数的情况下，式

（３）比较有效，但是对于颗粒高度填充的情况，计算结
果就不理想。

同样，微 分 介 质 法
［１０－１２］

（ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｅｆｆｅｃｔｉｖｅ
ｍｅｄｉｕｍ，ＤＥＭ）起初应用于研究悬浮液体的性能，后来
应用于复合材料有效性能的计算，该方法在低颗粒含

量的混合体系中也能较好地模拟有效性能。为了避开

考虑夹杂物相互影响和应用 Ｅｓｈｅｌｂｙ夹杂理论的限

制，微分介质法构建了一个往基体内逐渐添加夹杂物

的微分过程，形成了“少量添加均匀化”的循环迭代过

程。无穷小体积的粒子被加入到粘结剂中，通过稀疏

近似来计算有效性能。粘结剂随后被有效材料替代，

无限小的颗粒被加入，有效性能再次计算。重复上述

过程直到达到颗粒实际体积分数。这一过程可以用一

组微分方程来表述，而利用常用的差分格式，如 ４阶
ＲｕｎｇｅＫｕｔｔａ格式可以求解。微分介质法运用的基本
微分方程如下：

（１－ｆｐ）
ｄＫｅｆｆ
ｄｆｐ

＝（Ｋｐ－Ｋｅｆｆ）
Ｋｅｆｆ＋４／３Ｇｅｆｆ
Ｋｐ＋４／３Ｇ
� �

ｅｆｆ

（４）

（１－ｆｐ）
ｄＧｅｆｆ
ｄｆｐ

＝（Ｇｐ－Ｇｅｆｆ）
Ｇｅｆｆ＋φ
Ｇｐ＋
� �φ （５）

　　 其中， φ＝
Ｇｅｆｆ
６
９Ｋｅｆｆ＋８Ｇｅｆｆ
Ｋｅｆｆ＋２Ｇ
� �

ｅｆｆ

（６）

　　自洽模型［１３］
（ｓｅｌｆｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｓｃｈｅｍｅｓ，ＳＣＳ）则是利

用 Ｅｓｈｅｌｂｙ关于无限大单一介质中含有单一夹杂解，
这与 ＰＢＸ材料含有高体积百分比有较大的差距，这时
夹杂物之间、夹杂物与基体之间的相互作用非常强烈，

而自洽模型仅仅考虑了一个夹杂物与有效介质之间的

相互作用，这导致了在高体积百分比的情形下，计算结

果存在较大误差。而且当两相材料的性能相差较大时

甚至会导致迭代不收敛。另外，在夹杂的局部应力场

与有效应力场存在某种加权关系，这就要求两者在夹

杂与有效介质的界面上保持连续，因此自洽模型存在

很大的缺陷。后来有学者对自洽模型进行了改进，即

广义自洽模型
［１４］
，它将一个夹杂及其周围的基体埋入

到无限大的有效介质内，夹杂与基体所占的比例等于

复合材料的体积百分比。这相当于将简化代表元嵌入

到复合材料中。因此，这种发展的自洽法模型具有一

定的合理性，但增加了问题的求解难度。Ｃｈｒｉｓｔｅｎｓｅｎ
和 Ｌｏ用这种改经的模型求解了单向纤维复合材料的
面内剪切模量

［１４］
。

　　表 ２列出了几种解析法模拟 ＰＢＸ９５０１有效弹性
性能的结果

［４］
。

　　复合球形集合体模型估计的体积模量（１４８ＭＰａ）与
ＨａｓｈｉｎＳｈｔｒｉｋｍａｎ边界法的下界完全一致（见表１），但远
远低于ＨａｓｈｉｎＳｈｔｒｉｋｍａｎ边界法的上界和实验值（上界与
实验值相当）。而自洽法估计的体积模量（１１０４４ＭＰａ）和
剪切模量（４７００ＭＰａ）将近实验值的１０倍！微分介质法
估计的体积模量值为２２９ＭＰａ，也大大低于实验值。尽管
在解决稀疏相时解析法较为有效，但在预测高颗粒填充

的ＰＢＸ时，几乎不可能得到预期的结果。
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表 ２　解析法模拟 ＰＢＸ９５０１有效性能结果

Ｔａｂｌｅ２　ＳｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｎｅｆｆｅｃｔｉｖｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＰＢＸ９５０１ｂｙａｎａｌｙｔｉｃａｌｍｅｔｈｏｄ

ｍｅｔｈｏｄ ｂｕｌｋｍｏｄｕｌｕｓ／ＭＰａ ｓｈｅａｒｍｏｄｕｌｕｓ／ＭＰａ ｔｈｅｒｍａｌｅｘｐａｎｓｉｏｎ／１０－５Ｋ

ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓｐｈｅｒｅｓａｓｓｅｍｂｌａｇｅ １４８ ／ １２．３

ｓｅｌｆｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｓｃｈｅｍｅ １１０４４ ４７００ １２．９
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｅｆｆｅｃｔｉｖｅｍｅｄｉｕｍ ２２９ ８３ １２．５

ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓ １１１１ ３７０ ／

２．３　数值法（ｎｕｍｅｒｉｃａｌｍｅｔｈｏｄｓ）
　　数值方法最早见于用有限差分法解决二维纤维复
合材料的有效弹性模量问题

［１５－１６］
。其中纤维的排列

方式比较规则，因此所采用的刚度矩阵形式上比较简

单也易于求解。之后有学者发展了纤维随机排列的问

题
［１７］
。近年来，数值方法由最初的二维问题的模拟发

展到三维问题的模拟，其主要方法包括：体积代表元

法，有限元法，均质理论法，递归法，离散元法，傅立叶

变换法，积分方程法等。

有限元法（ｆｉｎｉｔｅｅｌｅｍｅｎｔｍｅｔｈｏｄ，ＦＥＭ）解决两相
复合材料的有效弹性模量较为有效。实验结果证实，

用位移法求解的有效弹性模量高于实验值，而采用应

力求解的弹性模量则低于实验值
［１８－１９］

。近来有研究

表明，用应力法刚度矩阵求解的有效弹性模量对模量

差异较大的复合材料比较有效
［２０］
。

递归法
［２］
（ｒｅｃｕｒｓｉｖｅｃｅｌｌｍｅｔｈｏｄ，ＲＣＥ）则是将代

表元进行进一步细分，划分为许多子单元，这些子单元

均做均质化、规一化处理，通过逐级迭代，可以模拟出

复合材料的有效弹性模量。递归法实质上仍然是一种

有限元法。整个过程如图１所示。

图 １　递归法的图形表示

Ｆｉｇ．１　Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｏｆｔｈｅｒｅｃｕｒｓｉｖｅｃｅｌｌｍｅｔｈｏｄ

　　文献［２］计算了不同体积百分比含量、不同大小

单元的 ＰＢＸ９５０１的模拟结果。结果证实，当划分为
７００００个六结点单元模型时，计算出的有效模量跟实
验值相差仅有２０％，这是公开文献中的最好结果。

代表体积元法
［２１］
（ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｖｅｖｏｌｕｍｅｅｌｅｍｅｎｔ，

ＲＶＥ），类似于晶胞堆积成晶体的方式。体积元的尺寸
和数量决定于计算能力（速度，容量），Ｓａｂ［２２］认为对于
随机分布代表元的复合材料，可以用单个代表元来计算

有效性能，不过实际运用中仍然需要大量的代表元来模

拟以获得具有统计意义的等效性能数据。一般在模拟

中，代表元的尺寸大约为两倍球形粒子的直径。一些学

者
［１８，２３－２４］

在二维条件下，模拟研究了单分散圆形颗粒，

方形颗粒，任意形状二维颗粒的情况，这些颗粒随机连

续分布于代表元。在 ＰＢＸ中也做了圆形和方形颗粒的
模拟研究。二维研究中，颗粒形状的提取可以通过数字

图像处理得到，基于这一原理，二维的研究扩展到三维，

比较有代表性的就是利用 ＣＴ扫描，当然如何区分 ＰＢＸ
的组分并准确提取几何性能也是个难题。

离散元模型（ｄｉｓｃｒｅｔｅｍｏｄｅｌｓ），即弹簧网络模型法
最近也受到广泛关注，因为该方法中的模型容易生成

而求解也比较快。有学者
［２５］
运用了二维三角弹簧网

络模型来模拟含有局部孔洞的板的有效弹性性能。有

学者
［２６］
利用三维离散元模型（含有弹簧和刚性晶体）

来模拟具有损伤的多晶体的有效力学性能。对于高模

量对比，高体积分数含量的材料模拟，离散元也表现出

较好的应用前景。

积分方程法（ｉｎｔｅｇｒａｌｅｑｕａｔｉｏｎｍｅｔｈｏｄｓ）在解决二维
复合材料的低体积含量夹杂问题获得了一些成

功
［２７－２８］

。Ｒｉｚｚｏ和 Ｓｈｉｐｐｙ避开了计算尖角处的应力奇
异性问题，成功解决了方形夹杂问题

［２８］
；Ａｃｈｅｎｂａｃｈ和

Ｚｈｕ［２９］采用边界元技术解决了单一圆形夹杂问题。
Ｍｏｕｌｉｎｅｃ和 Ｓｕｑｕｅｔ［３０］采用傅立叶变换（Ｆｏｕｒｉｅｒｔｒａｎｓｆｏｒｍ
ｍｅｔｈｏｄ）的方法解决了元胞问题。他们假设弹性遇域的
某种周期性，通过减少实空间和傅立叶空间控制微分方

程（ＬｉｐｐｍｓｎＳｃｈｗｉｎｇｅｒ方程）的数量，同时建立这两个空
间的相互替换的运算法则而获得对问题的解决。
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对于颗粒体积含量较低的复合材料，可以用二维纤

维阵列或者三维球形粒子的立方阵列来模拟。文献

［２４］使用了广义平面应变方式来模拟金属基复合材料，
模型假设为异性颗粒随机填充二维代表元。有效弹性

模量通过施加单向位移来确定，等效体积模量通过在三

个正交方向施加相等位移来确定。结果表明颗粒形状

对有效弹性性能没有明显影响，尽管有些颗粒形状还具

有尖锐的角度并造成高度应力集中。

有学者
［２８］
研究了二维条件下的颗粒随机分布情

况并确定有效泊松比。通过确定周期性边界条件并施

加相同预应力，利用在微结构单元和等效均匀单元之

间的应变能匹配来确定有效弹性性能。研究表明在二

维条件下，泊松比的上界是 １而不是三维情况下的
０．５。这项研究也表明，具有尖角的颗粒对于有效弹性
性能没有重要影响，当然前提是界面无脱粘发生。文

献［３１］在三维情况下进行了位移法有限元研究，单元
采用四面体，但对于颗粒高度填充的ＰＢＸ，如ＰＢＸ９５０１
却不适用，因为使用四面体划分密排颗粒将导致单元

畸变，精度很差。三维研究（立方阵列中包含球形夹

杂）还表明对于颗粒高度集中的复合材料，基体与颗

粒完美结合的假设可能不正确。

３　总结与展望

　　总的来说，国外有少量的文献报道过复合炸药
（高聚物粘结炸药）的有效弹性性能模拟方面的工作，

而国内这方面的工作鲜有报道。国外主要是针对美国

的传统配方 ＰＢＸ９５０１和代用材料展开的，而对高聚物
粘结炸药的模拟表明，模拟的单元形式、单元个数以及

微结构对结果有相当重要的影响。在这些有效性能预

测方法中，上下界法是最经典、最基础的方法，在无精

确解或近似解的情形下，可以粗略地提供有关弹性性

能的可能范围，同时可用于对各种模型和理论的检验；

解析法和数值法在解决稀疏相问题时获得了较理想的

结果，但对于颗粒高度填充的 ＰＢＸ而言，模拟预测的
精度将完全取决于模型的建立：算法和程序的优劣、

单元选择、微结构提取等，这时考虑颗粒间的相互作

用、局部应力应变微观场以及损伤将变得至关重要。

为提高 ＰＢＸ的计算精度，将来需要在以下几个方面开
展工作：考虑损伤的三维模型；采用 Ｘ射线断层技术
（该技术不但能捕捉材料的微细观结构，而且能观察

到裂纹和脱粘的情况）；考虑真实的成型过程，将比较

真实的微结构引入到计算模型中。
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