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[摘　 要] 　 利用最小二乘法拟合得到炸药爆轰产物热力学数据的非线性拟合方程ꎮ 为了验证此方程的准确性ꎬ分
别采用 Ｋａｓｔ 平均热容法和非线性拟合法计算物质的焓变(ＨＴ － Ｈ２９８)ꎬ并与理论值比较ꎮ 结果显示:非线性拟合法

计算值最大误差为 ０. ５％ ꎻＫａｓｔ 平均热容法的计算最小误差为 ３. １％ ꎬ最大误差为 １２. ５％ ꎮ 为实现爆轰参数的编程

计算和验证非线性拟合法计算爆轰参数的可行性ꎬ根据前期研究成果ꎬ选取 ＢＫＷ 状态方程作为爆轰产物的状态方

程ꎬ利用最小自由能原理和 Ｈｕｇｏｎｉｏｔ 关系ꎬ建立求解数学模型ꎬ分别结合 Ｋａｓｔ 平均热容法和非线性拟合法ꎬ计算密

度为 １. ８０ ｇ / ｃｍ３ 的 ＲＤＸ 和密度为 １. １４ ｇ / ｃｍ３ 的硝基甲烷的爆轰参数和爆轰产物组成ꎬ计算过程由自编程序完成ꎮ
计算结果显示ꎬ非线性拟合法比 Ｋａｓｔ 平均热容法计算的爆轰参数值更接近实验值ꎻ非线性拟合法计算 ＲＤＸ 的爆

温、爆压和爆速与实验值的误差分别为 ３. ３％ 、０. ４％和 ０. ３％ ꎮ
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引言

研究炸药性能时ꎬ爆轰参数一直都是备受关注

的课题ꎬ它是预测炸药性能和理论设计炸药的基

础[１]ꎮ 为计算炸药爆轰参数ꎬ国内外学者提出了

ＢＫＷ、ＪＷＬ、ＬＪＤ、ＪＣＺ３ 和 ＷＣＡ 等物理模型[２￣７]ꎬ并发

展了相关计算程序ꎬ对理论研究爆轰参数作出了重

大贡献ꎮ 研究发现ꎬ利用 ＢＫＷ[３]、ＷＣＡ 和 ＬＪＤ 等状

态方程计算爆轰参数时ꎬ爆轰参数的求解过程是一

个反复迭代的过程ꎬ求解爆温的热力学参数若满足

一种函数关系ꎬ对设计程序自循环求解爆轰参数具
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有重要意义ꎮ
　 　 以往研究者在研究爆温时多采用 Ｋａｓｔ 平均热

容法[８￣９]ꎬ这种计算方法基于平均热容建立ꎬ在精确

计算中存在不足ꎬ导致爆轰参数计算得不准确ꎮ 从

理论角度分析ꎬ能量守恒法[９] 计算爆温具有较高的

精度ꎬ然而ꎬ由于理论数据的缺失ꎬ能量守恒最终确

定的爆轰温度一般根据理论数据估算得出ꎻ同时ꎬ在
编程计算中发现ꎬ爆轰产物一般十余种ꎬ若不对热力

学参数进行处理ꎬ能量守恒法需要反复迭代大量数

据ꎬ程序繁琐[１０] 且容易出错ꎮ 因此ꎬ利用拟合的方

法确定一种函数关系变得非常必要ꎬ在此基础上再

建立求解爆轰参数的数学模型ꎬ对求解爆轰参数及

爆炸物品的应用具有一定参考意义ꎮ
本文中ꎬ采用非线性拟合的方法处理爆轰产物

热力学数据ꎬ比较非线性拟合法与 Ｋａｓｔ 平均热容法

计算物质的焓变(ＨＴ － Ｈ２９８)与理论值的差别ꎮ 在保

证非线性拟合方程精度的基础上ꎬ依据此非线性拟

合方程建立求解爆轰参数的数学模型ꎬ模型选取

ＢＫＷ 状态方程作为爆轰产物的状态方程ꎬ利用最小

自由能原理和 Ｈｕｇｏｎｉｏｔ 关系ꎬ最终编程实现此过程ꎮ
利用此程序ꎬ求解 ＲＤＸ 和硝基甲烷(ＣＨ３ＮＯ２)的爆

温、爆压、爆速和爆轰产物组成ꎬ验证此方法的可

行性ꎮ

１　 炸药爆轰温度的确定方法

１. １　 Ｋａｓｔ 平均热容法

计算炸药爆轰温度常用的方法是爆轰产物平均

热容法[８]ꎮ 爆轰产物平均热容法是利用在一定温

度范围内物质的平均热容计算爆轰温度ꎬ物质的平

均热容由经验公式确定ꎮ 爆轰产物平均热容法的计

算公式如下:
ＱＶ ＝ ｃＶ(Ｔ － Ｔ０) ＝ ｃＶ ｔꎻ (１)

ｃＶ ＝ Ａ ＋ Ｂｔꎮ (２)
式中:ＱＶ 为炸药定容爆热ꎬｋＪ / ｍｏｌꎻｃＶ 为爆轰产物的

平均热容ꎻＴ 为爆温ꎬＫꎻＴ０ ＝ ２９８. １５ Ｋꎻｔ 为温差ꎻＡ、
Ｂ 为平均热容的线性系数ꎮ
１. ２　 能量守恒法

能量守恒法[９]利用物质能量守恒确定爆温ꎬ能
量守恒法满足如下计算公式:

Ｅ０ ＝ Ｅｇａｓ ＋ Ｅｃｏｎｄꎻ (３)
Ｅｇａｓ ＝∑

ｉｇａｓ
ｎｉＥ０

ｉ ＝∑
ｉｇａｓ
ｎｉ[△Ｅ２９８

ｆｉ ＋ (ＥＴ － Ｅ２９８) ｉ]ꎻ (４)

ＥＴ － Ｅ２９８ ＝ (ＨＴ － Ｈ２９８) ｉ ＋ Ｒ(Ｔ － ２９８)ꎻ (５)
Ｅｃｏｎｄ ＝ ∑

ｊｃｏｎｄ
ｎ ｊＥ０

ｊ ꎮ (６)

式中:Ｅ０、Ｅｃｏｎｄ、Ｅｇａｓ、Ｅ０
ｉ 、△Ｅ２９８

ｆｉ 、Ｅ０
ｊ 、ＥＴ － Ｅ２９８分别为炸

药内能、固相产物内能、气相产物内能、第 ｉ 种气相

内能、第 ｉ 种气相在 ２９８ Ｋ 时的生成内能、第 ｊ 种固

相内能、物质在 ２９８ Ｋ 至 Ｔ 时内能变化量ꎬｋＪ / ｍｏｌꎻ
ｎｉ、ｎ ｊ 分别为第 ｉ 种气体和第 ｊ 种固态产物的物质的

量ꎬｍｏｌꎻＲ 为热力学常数ꎮ
１. ３　 非线性拟合法

能量守恒法具有严格的理论依据ꎬ但能量守恒

法与 Ｋａｓｔ 平均热容法相比也具有一个重要缺陷:理
论数据不足ꎬ导致部分计算只能停留在估算阶段ꎬ给
爆温的确定带来误差ꎬ导致计算其他爆轰参数也出

现误差ꎮ 因此ꎬ依据能量守恒法建立模拟物质的热

力学关系的方程变得十分必要ꎮ 依据式(４)、式(５)
和式(６)ꎬ可以得出以下假设公式:

∑
ｉｇａｓ
ｎｉ △Ｅ２９８. １５

ｆｉ ＋ (ＨＴ － Ｈ２９８. １５) ｉ ＋
Ｒ(Ｔ － ２９８. １５)

１ ０００[ ] ＝
∑
ｉｇａｓ
ｎｉ △Ｅ２９８. １５

ｆｉ ＋ (Ａ１Ｔ３ ＋ Ａ２Ｔ２ ＋ Ａ３Ｔ ＋ Ａ４) ｉ ＋[

Ｒ(Ｔ － ２９８. １５)
１ ０００ ]ꎻ (７)

∑
ｊｃｏｎｄ

ｎ ｊ △Ｅ２９８. １５
ｊ ＋ (ＨＴ － Ｈ２９８. １５) ｊ[ ] ＝

∑
ｊｃｏｎｄ

ｎ ｊ △Ｅ２９８. １５
ｊ ＋ (Ａ１Ｔ３ ＋ Ａ２Ｔ２ ＋ Ａ３Ｔ ＋ Ａ４) ｊ[ ]ꎮ(８)

式中:Ａ１、Ａ２、Ａ３、Ａ４ 为待拟合系数ꎬ可以根据最小二

乘法编程计算得到ꎬ编程依据热化学参数可由文献

[１１] 获得ꎮ
式(７)、式(８)确定后ꎬ可以依据式(３)建立确定

爆温的能量守恒公式ꎮ 表 １ 给出了爆轰产物对应系

数的拟合结果ꎬ爆轰产物中的碳单质视为金刚

石[１２￣１８]ꎮ 表 １ 适应范围为 ２９８ ~ ５ ０００ Ｋꎮ 为比较线

性拟合法与平均热容法计算方法的准确度ꎬ分别利

用 Ｋａｓｔ 平均热容法和非线性拟合法计算 ＣＯ２、Ｈ２Ｏ
和 Ｎ２ 的焓变(ＨＴ － Ｈ２９８)ꎬ共 ７ 组数据ꎮ 表 ２ 列出两

种方法计算所得的 ３ 种主要产物的焓变(ＨＴ － Ｈ２９８)
与理论值[１１]ꎮ

表 ２ 显示ꎬ对于 ＣＯ２、Ｈ２Ｏ 和 Ｎ２ꎬＫａｓｔ 平均热容

法的计算误差远远大于本工作所采用的非线性拟合

法ꎮ 表 ２ 中ꎬ非线性拟合法的最大误差为 ０. ５％ ꎻ
Ｋａｓｔ 平均热容法的计算最小误差为 ３. １％ ꎬ最大误

差为１２. ５％ ꎮ

２ 　 求解爆轰参数过程

２. １　 ＢＫＷ 状态方程

　 　 ＢＫＷ状态方程[１０] 最初是由Ｂｅｃｋｅｒ提出的ꎬ后
来经过Ｋｉｓｔｉａｋｏｗｓｋｙ和Ｗｉｌｓｏｎ等的修正ꎬ最后确定
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表 １　 式(７)和式(８)系数的拟合值

Ｔａｂ. １　 Ｆｉｔｔｉｎｇ ｖａｌｕｅｓ ｏｆ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ ｆｏｒ Ｅｑ￣７ ａｎｄ Ｅｑ￣８

爆轰产物 Ａ１ Ａ２ Ａ３ Ａ４

ＣＯ２ － ５. ２０６ ０ × １０ － ７ ５. ８１１ １ × １０ － ３ ４３. １７０ ４ － １４ ４２８. ９９８ ０
Ｈ２Ｏ －５. ５６９ ７ × １０ － ７ ６. ９３５ ３ × １０ － ３ ３９. ５３７ ６ － ９ ６５４. ２０７ ９
Ｎ２ － ２. １７２ ０ × １０ － ７ ２. ４４９ ２ × １０ － ３ ２８. ４７２ ０ － ８ ９８１. ８０７ ９
ＣＨ４ － ６. ２０６ ４ × １０ － ６ ３. ８６７ ３ × １０ － ２ １２. ７８１ ３ － ７ ０８６. ３１５ ７
ＣＯ － ２. ４７７ ４ × １０ － ７ ２. ６４６ ６ × １０ － ３ ２８. ４８４ ８ － ８ ９６９. ７０８ ６
ＮＯ － ５. ４７８ １ × １０ － ７ ４. ０１９ ３ × １０ － ３ ２７. ３４５ ７ － ８ ５４３. ５９４ ６
Ｈ２ － １. ２３１ ６ × １０ － ７ ２. ３６２ ６ × １０ － ３ ２６. ２０５ ０ ７ ８５５. ５４１ ３
Ｏ２ ０ ９. ２３３ ７ × １０ － ４ ３４. ０９６ ８ － １２ ５８６. ６６０ ０
ＮＨ３ ０ ７. ７１５ ８ × １０ － ３ ４０. ５８６ ６ － １４ ４２５. ７３７ ６

Ｃ(金刚石) － ６. ８７２ １ × １０ － ６ ２. ３９９ ２ × １０ － ２ － ５. ５５１ ６ － ３１０. ７６６ ９

表 ２　 焓变(ＨＴ － Ｈ２９８)的计算与理论比较

Ｔａｂ. ２　 Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ａｎｄ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ｖａｌｕｅｓ ｏｆ (ＨＴ － Ｈ２９８) ｋＪ / ｍｏｌ

Ｔ / Ｋ
ＣＯ２

Ｋａｓｔ 非线性
拟合法

理论值

Ｈ２Ｏ

Ｋａｓｔ 非线性
拟合法

理论值

Ｎ２

Ｋａｓｔ 非线性
拟合法

理论值

２０００ １００. ２０８ ９０. ９８９ ９１. ４４３ ８０. ７２８ ７２. ７６３ ７２. ７８９ ６３. １９７ ５６. ０２２ ５６. １３７
２２００ １１１. ２９８ １０３. １３０ １０３. ５６６ ９２. ７５９ ８３. １１９ ８３. １５１ ７０. ３４５ ６３. １９８ ６３. ３６１
２４００ １２２. ５８０ １１５. ４５２ １１５. ７８３ １０５. ５１０ ９３. ７１６ ９３. ７３９ ７７. ６４４ ７０. ４５６ ７０. ６４０
２５００ １２８. ２９５ １２１. ６８０ １２１. ９２１ １１２. １５３ ９９. ０９３ ９９. １０７ ８１. ３５０ ７４. １１２ ７４. ２９６
２６００ １３４. ０５８ １２７. ９４３ １２８. ０７７ １１８. ９８４ １０４. ５２０ １０４. ５１９ ８５. ０９４ ７７. ７８５ ７７. ９６３
２８００ １４５. ７２９ １４０. ５７１ １４０. ４３７ １３３. １７０ １１５. ４８１ １１５. ４６３ ９２. ６９４ ８５. ５１７ ８５. ３２３
３０００ １５７. ５９４ １５３. ３２８ １５２. ８５６ １４８. ０８０ １２６. ５６０ １２６. ５４８ １００. ４４０ ９２. ６１３ ９２. ７１５

为以下形式:
ｐＶ
ＲＴ ＝ σ(Ｘ) ＝ １ ＋ ＸｅβＸꎮ (９)

式中:ｐ 为爆轰压力ꎬＰａꎻβ 为常数ꎻＸ ＝ κ∑ｘｉｋｉ / Ｖ(Ｔ
＋ θ) αꎻＶ 为爆轰气体摩尔体积ꎬκ、α、θ 为经验常数ꎬ
ｋｉ 为第 ｉ 种物质的余容ꎬｘｉ 为这种物质的摩尔分数ꎮ
２. ２　 求解爆轰参数的数学模型及模拟算法

利用最小自由能原理建立非线性方程组ꎮ 根据

质量守恒和物质自由能公式ꎬ再运用拉格朗日乘数

法把条件极值转化为非条件极值ꎬ可以得出与爆轰

产物系统具有相同极值条件的公式:

Ｇ(ｎꎬλｋ) ＝∑
ｍ

ｉ ＝ １
(
ｇ０
ｉ

ＲＴ ＋ ｌｎｐ ＋ ｌｎ
ｎｉｇ

ｎｇ
)ｎｉｇ ＋∑

ｎ

ｊ ＝ １

ｇ０
ｉ

ＲＴｎ ｊｓ ＋

∑
ｌ

ｋ ＝ １
λｋ(Ｎｋ －∑

ｍ

ｉ ＝ １
ａｉｋｎｉｇ －∑

ｎ

ｊ ＝ １
ａ ｊｋｎ ｊｓ)ꎮ (１０)

式中:Ｇ、ｇ、ｇ０ 分别为爆轰体系自由能、物质自由能

和标准状况下自由能ꎬｋＪ / ｍｏｌꎻＮｋ 为 １ ｋｇ 爆炸产物

含有第 ｋ 种元素的物质的量ꎻλ 为拉格朗日因子ꎻｋ
为第 ｋ 种元素序号ꎻλｋ 为第 ｋ 种元素的拉格朗日因

子ꎻｉ 为第 ｉ 种气体产物序号ꎻｊ 为第 ｊ 种固体产物序

号ꎻａｉｋ为每摩尔第 ｉ 种气相组分含有 ｋ 元素的物质

的量ꎬｍｏｌꎻａ ｊｋ为每摩尔第 ｊ 种凝聚相组分含有 ｋ 元

素的物质的量ꎬｍｏｌꎻｎｇ 为气体产物总物质的量ꎻｎｉｇ

为第 ｉ 种气体的物质的量ꎻｎ ｊｓ为第 ｊ 种固体的物质的

量ꎻｌ 为炸药所含元素的种类数ꎻｍ 和 ｎ 分别为气体

和固体的种类ꎮ
式(１０)对应极值条件的方程组为非线性方程

组ꎬ为求解此方程组ꎬ根据本小组研究的牛顿迭代法

求解非线性方程组的思路[１９]ꎬ利用以下模型求解爆

轰参数和爆轰产物组成ꎮ
首先ꎬ需要把 əＧ(ｎꎬλｋ) / əｎｉｇ、əＧ(ｎꎬλｋ) / əｎ ｊｓ和

əＧ(ｎꎬλｋ) / əλｋ 看作是关于 ｎｉｇ、ｎ ｊｓ和 λｋ 的方程组ꎬ
令

ｘ ＝ (ｎ１ｇꎬ􀆺ꎬｎｉｇꎬ􀆺ꎬｎｍｇꎬｎ１ｓꎬ􀆺ꎬｎ ｊｓꎬ
􀆺ꎬｎｎｓꎬλ１ꎬ􀆺ꎬλｋꎬ􀆺ꎬλ ｌ) Ｔꎻ (１１)

ｆｉ(ｎꎬλｋ) ＝
əＧ(ｎꎬλｋ)

əｎｉｇ
ꎬｉ ＝ １ꎬ􀆺ꎬｍꎻ (１２)

ｆ ｊ ＋ ｍ(ｎꎬλｋ) ＝
əＧ(ｎꎬλｋ)

əｎ ｊｓ
ꎬｊ ＝ １ꎬ􀆺ꎬｎꎻ (１３)
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ｆｋ ＋ ｍ ＋ ｎ(ｎꎬλｋ) ＝
əＧ(ｎꎬλｋ)

əλｋ
ꎬｋ ＝ １ꎬ􀆺ꎬｌꎻ (１４)

Ｆ ＝ [
əＧ(ｎꎬλｋ)

əｎ１ｇ
ꎬ􀆺ꎬ

əＧ(ｎꎬλｋ)
əｎｉｇ

ꎬ􀆺ꎬ
əＧ(ｎꎬλｋ)

əｎｍｇ
ꎬ􀆺ꎬ

əＧ(ｎꎬλｋ)
əｎ１ｓ

ꎬ􀆺ꎬ
əＧ(ｎꎬλｋ)

əｎ ｊｓ
ꎬ

􀆺ꎬ
əＧ(ｎꎬλｋ)

əｎｎｓ
ꎬ
əＧ(ｎꎬλｋ)

əλ１
ꎬ􀆺ꎬ

əＧ(ｎꎬλｋ)
əλｋ

ꎬ􀆺ꎬ
əＧ(ｎꎬλｋ)

əλ ｌ
] Ｔꎻ (１５)

Ｆ′(ｘ) ＝

əｆ１(ｘ)
əｎ１ｇ

􀆺
əｆ１(ｘ)
əｎｍｇ

əｆ１(ｘ)
əｎ１ｓ

􀆺
əｆ１(ｘ)
əｎｎｓ

əｆ１(ｘ)
əλ１

􀆺
əｆ１(ｘ)
əλ ｌ

əｆ２(ｘ)
əｎ１ｇ

􀆺
əｆ２(ｘ)
əｎｍｇ

əｆ２(ｘ)
əｎ１ｓ

􀆺
əｆ２(ｘ)
əｎｎｓ

əｆ２(ｘ)
əλ１

􀆺
əｆ２(ｘ)
əλ ｌ

⋮ ⋮ ⋮ ⋮ ⋮ ⋮
əｆｍ ＋ ｎ ＋ ｌ(ｘ)

əｎ１ｇ
􀆺

əｆｍ ＋ ｎ ＋ ｌ(ｘ)
əｎｍｇ

əｆｍ ＋ ｎ ＋ ｌ(ｘ)
əｎ１ｓ

􀆺
əｆｍ ＋ ｎ ＋ ｌ(ｘ)

əｎｎｓ

əｆｍ ＋ ｎ ＋ ｌ(ｘ)
əλ１

􀆺
əｆｍ ＋ ｎ ＋ ｌ(ｘ)

əλ ｌ

é

ë

ê
ê
ê
ê
ê
ê
ê
ê
ê

ù

û

ú
ú
ú
ú
ú
ú
ú
ú
ú

ꎮ

(１６)
把式(１１)、式(１２)、式(１３)和式(１４)代入式(１６)ꎬ
可求得 Ｆ′ ( ｘ)ꎬ进一步求得 Ｆ′ ( ｘ) －１ꎬ并记解为

ｘ(ｋ ＋ １)ꎬ对应牛顿迭代法公式:ｘ(ｋ ＋ １) ＝ ｘｋ － Ｆ′(ｘｋ) － １

Ｆ(ｘｋ)ꎬ求解上述公式要先假设一组爆温 Ｔ′和爆压

ｐ′ꎬ此温度和压力可以根据一般经验计算值确定ꎬ再
取经验计算所得爆炸产物组分量并作一定变换后ꎬ
作为初始近似根 ｘ１ꎬ设置计算精度 ε ＝ ０. ０００ ００１ꎬ
即 ｘｋ和 ｘ(ｋ ＋ １)对应元素的误差绝对值ꎮ

炸药爆轰气相产物分子体系必须满足 Ｈｕｇｏｎｉｏｔ
关系[１０ꎬ２０]:

Ｅ１ － Ｅ０ ＝
(ｐＨ ＋ ｐ０)(Ｖ０ － ＶＨ)

２ ꎮ (１７)

爆速表达式为

Ｄ ＝ Ｖ０(
ｐＨ － ｐ０

Ｖ０ － ＶＨ
)

１
２ ꎮ (１８)

根据 ＢＫＷ 状态方程、以上求解模型和本文中

设计的爆轰产物非线性拟合方程ꎬ计算爆温 Ｔ 和爆

压 ｐꎬ与假设爆温 Ｔ′和爆压 ｐ′比较ꎬ反复修正ꎬ直到

满足假设值与计算所得值相同ꎮ
以上求解爆轰参数的数学模型利用自编程序实

现ꎬ计算过程详见本课题组前期研究工作[１９]ꎬ其程

序算法框图见图 １ꎮ

３　 爆轰参数计算结果与分析

　 　 利用非线性拟合方法求得密度为 １. ８０ ｇ / ｃｍ３

的 ＲＤＸ 和密度为 １. １４ ｇ / ｃｍ３ 的 ＣＨ３ＮＯ２ 的爆轰产

物组成ꎬ如表 ３ 所示ꎬ爆轰参数如表 ４ 所示ꎮ
计算过程 ＢＫＷ 状态方程参数[１０]α 取 ０. ５ꎬβ 取

０. １６ꎬθ 取 ４００ꎬκ 取 １０. ９１ꎮ 碳的单质生成物为金刚

石[１２￣１８]ꎮ ＲＤＸ 和 ＣＨ３ＮＯ２ 的生成热分别是 － ７０. ６６

　 　 　
图 １　 计算模拟程序图

Ｆｉｇ. １　 Ｃｏｍｐｕｔｅｒ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｐｒｏｇｒａｍ ｃｈａｒｔ

ｋＪ / ｍｏｌ 和 １１３. ０９ ｋＪ / ｍｏｌꎮ
　 　 为对比本文中计算方法的精确性ꎬ表 ４ 还分别

给出爆轰参数的实验结果和依据 Ｋａｓｔ 计算爆温所

得结果ꎮ
表 ４ 显示ꎬ采用非线性拟合法作为计算爆温的

方法计算爆轰参数ꎬ比使用 Ｋａｓｔ 平均热容法计算的

数值更加接近实验值ꎮ
对于 ＲＤＸꎬ非线性拟合法计算爆温、爆压和爆

速与实验值的误差分别为 ３. ３％ 、０. ４％ 和 ０. ３％ ꎻ
Ｋａｓｔ 平均热容法计算爆温、爆压和爆速与实验值的

误差分别为 ６. ４％ 、３. ４％和 ２. ０％ ꎮ
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表 ３　 每摩尔炸药 ＣＪ 点爆轰产物组成

Ｔａｂ. ３　 Ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ ｐｒｏｄｕｃｔｓ ｏｆ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ａｔ ＣＪ ｐｏｉｎｔ
ｍｏｌ

炸药 ＣＯ２ ＣＯ Ｎ２ Ｏ２ Ｈ２ Ｈ２Ｏ ＮＨ３ ＮＯ ＣＨ４ Ｃ

ＲＤＸ １. ３１６ ０. ３６８ ２. ９９９ ９. ４８８ × １０ － ５ １. １７９ × １０ － ４ ２. ９９９ ４. ２６０ × １０ － ８ ５. ００４ × １０ － ６ １. ３３８ × １０ － ６ １. ３１６
ＣＨ３ＮＯ２ ０. ０２９ ０. ４４２ ０. ４９９ ２. ２９８ × １０ － ６ ４. ７３５ × １０ － ５ １. ４９９ １. ６６５ × １０ － ８ ６. ９５３ × １０ － ７ １. ３１６ × １０ － ６ ０. ５２９

表 ４　 ＲＤＸ 和 ＣＨ３ＮＯ２ 的爆温、爆压和爆速

Ｔａｂ. ４　 Ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅꎬ ｐｒｅｓｓｕｒｅ ａｎｄ ｖｅｌｏｃｉｔｙ ｏｆ ＲＤＸ ａｎｄ ＣＨ３ＮＯ２

ＲＤＸ(ρ ＝ １. ８０ ｇ􀅰ｃｍ － ３)
Ｔ / Ｋ ｐ / ＧＰａ Ｄ / (ｍ􀅰ｓ － １)

ＣＨ３ＮＯ２(ρ ＝ １. １４ ｇ􀅰ｃｍ － ３)
Ｔ / Ｋ ｐ / ＧＰａ Ｄ / (ｍ􀅰ｓ － １)

实验值[１０ꎬ２０￣２１] ３ ７００ ３４. ７０ ８ ７５０ ３ ７００
非线性拟合法 ３ ８２２ ３４. ５７ ８ ７２４ ３ ５０８ １７. ４５ ７ ２３５

Ｋａｓｔ 平均热容法 ３ ９３５ ３５. ８７ ８ ９２８ ３ ２５２ １７. ３２ ７ ２０９

　 　 对于 ＣＨ３ＮＯ２ꎬ非线性拟合计算的爆温值也比

Ｋａｓｔ 平均热容法更接近实验值ꎮ

４　 结论

　 　 １)采用最小二乘法法得到爆轰产物热力学参

数的非线性拟合方程ꎬ与 Ｋａｓｔ 平均热容法比较ꎬ非
线性拟合法在计算物质焓变(ＨＴ － Ｈ２９８)时显示出更

好的计算精确性ꎮ
２)在此基础上ꎬ利用自编程序实现爆轰产物组

成、爆压、爆温和爆速的计算ꎮ 密度为 １. ８０ ｇ / ｃｍ３

的 ＲＤＸ 和密度为 １. １４ ｇ / ｃｍ３ 的 ＣＨ３ＮＯ２ 的爆轰参

数计算结果显示ꎬ采取非线性拟合法计算的爆轰参

数比采用 Ｋａｓｔ 平均热容法计算的结果更加接近实

验值ꎬ显示出更好的应用前景ꎬ对炸药爆轰性能预测
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