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TNT 装药渗出过程的数值模拟
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摇 摇 摘要: 根据溶解—扩散—解吸的基本微观过程,基于 Fick 定律和双膜理论建立了 TNT 装药渗

出的数学模型。 利用该模型对一维情况下水下及空气中爆炸物装药主要成分 TNT 通过橡胶材料

的渗出过程进行了数值仿真,得到了材料内不同时刻的炸药浓度分布以及稳定后炸药渗出的扩散

通量,仿真结果与文献[8]中的实验数据吻合,验证了该模型的合理性。 对炸药的包覆材料厚度及

外围介质等影响渗出的主要因素进行了仿真分析,结果表明 TNT 炸药在水中比在空气中更容易渗

出。
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Numerical Simulation of Leakage Process of TNT Charges
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Abstract: A mathematical model for leakage of TNT charges is built based on Fick蒺s law and the two鄄film
theory in accordance with the basic process of dissolution鄄diffusion鄄desorption. This model is used to
simulate numerically the leakage processes of TNT through rubber material both under water and in the air
in the case of one鄄dimension, and the concentration distributions of explosive charges in the material at
different times and the stable diffusion flux are obtained. The simulation results are consistent with the
experimental data in the literature. The rationality of the model is verified. The main factors affecting the
leakage process, such as coating material thickness and external medium, are analyzed. The results show
that the leakage of TNT under water is easier than in the air.
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0摇 引言

隐藏爆炸物的探测和清除是当前的国际性难

题,一直倍受各国关注。 在各种爆炸物探测方法中,
化学痕量探测是近年来发展的新型探测方法,比较

常用的有离子迁移谱法、荧光分析法、电化学法、表
面声波法等[1 - 2]。 由于其灵敏度高、识别性强等优

点,而越来越受到人们的青睐。 可供探测方法检测

的炸药成分主要来源于表面残留、泄漏和渗出,其中

渗出是影响化学痕量探测的关键过程,渗出的量和

速率越大,越容易被探测到;且炸药成分的渗出与其

在周围环境中的传播、变化或反应[1] 都有很大关

系,直接影响最后可检测到的化学物质的种类及数

量。 因此,深入了解和研究爆炸物装药渗出过程非
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常必要,对爆炸物化学痕量探测系统的设计研究具

有指导意义。
目前,只有部分国外文献[2 - 5]对一些陆上

爆炸物的装药渗出过程进行了实验测量和分析,
但因爆炸物种类繁多及实验条件的限制,进行实

验研究比较困难,所以为进一步了解装药渗出过

程及在无法进行实验时获得所需数据,就必须进

行理论分析以弥补实验的不足。 目前尚未有针

对此方面的理论研究,本文目的在于建立合理的

数学模型来描述并进一步分析炸药渗出过程。
爆炸物装药的包覆材料一般为金属或聚合物,但
金属材料中炸药分子很难渗出,因此渗出多发生

在聚合物材料的壳体和密封件处,本文针对炸药

在聚合物材料中的渗透进行理论分析研究和数

值模拟计算,可以在无法得到实测数据的情况

下,为研究爆炸物化学痕量探测提供炸药渗出的

相关数据,以促进发展更有效的隐蔽爆炸物探测

系统。

1摇 爆炸物装药渗出模型

1郾 1摇 爆炸物装药的渗出机理

装药渗出的微观过程为溶解—扩散—解吸。 炸

药产生的气体首先吸附并溶解于材料中,然后在浓

度差的推动下通过孔穴或分子间的空隙向低浓度的

地方扩散,最后通过解吸从材料的外表面脱离到环

境中。 如图 1 所示整个渗出过程的简化示意图。 炸

药通过一定面积的平板渗透出来,外部环境为水、空
气或土壤等,图中阴影部分为爆炸物壳体结构。 外

部环境中的水或空气都有一定的流动速度而非静止

的。

图 1摇 渗透过程简化模型

Fig. 1摇 Simplified model of the leakage process
摇

化学物质在聚合物中的扩散速率由扩散系数决

定,扩散系数越大,物质在材料中的扩散速率越快。
溶解在聚合物中的化学物质的量叫做溶解度,溶解

度越大,相应的渗出就会越明显。

1郾 2摇 扩散方程

渗出过程中炸药分子的扩散过程是非稳态的,
一维平板情形下,扩散服从 Fick 第二定律:

鄣C
鄣t = 鄣C

鄣 (x D 鄣C
鄣 )x , (1)

式中:D 为扩散系数;C 为扩散分子的浓度。
若在圆柱中沿径向扩散,则扩散方程变为

鄣C
鄣t = 1

r
鄣
鄣 (r rD 鄣C

鄣 )r , (2)

式中:r 为圆柱半径。 球体中的扩散等其他情形都

可根据(1)式在不同坐标系下的展开得到。
1郾 3摇 初始条件

初始条件 C = C0(0 < x < d,t = 0)为初始时刻聚

合物材料中炸药分子的分布情况。 一般认为 C0 =0,但
也可能是非零常数或其他函数形式 f(x),具体问题

需根据实际情况来确定。
1郾 4摇 边界条件

渗出过程中,溶解和解吸 2 个过程通过边界条

件进行描述。 由图 1 知,在 x = 0 的一侧,一般认为

炸药分子在聚合物表面的浓度为其在聚合物中的溶

解度,也即 C = C1(x = 0,t > 0),其中 C1 为溶解度。
若已知炸药分子在聚合物中的溶解系数 S,则可根

据亨利定律得到聚合物表面浓度 C1,表达式为

C1 = S·p1, (3)
式中:p1 为炸药在一定温度下产生的含炸药成分的

气体分压。
在 x = d 处,炸药分子通过两相界面解吸而释放

到周围环境中。 两相间的传质可使用双膜传质理

论、溶质渗透理论和表面更新理论等进行描述。 其

中,双膜传质理论简洁直观,较其他 2 种理论更容易

得到相关参数,因此本文采用双膜传质理论来描述

相际传质。 双膜模型的示意图如图 2 所示。

图 2摇 双膜传质模型

Fig. 2摇 Model of the two鄄film mass transfer
摇

由图 2 可看出,双膜理论假设在相界面两侧存
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在 2 个边界薄膜,物质从一相进入另一相的传质过

程中的阻力集中在界面两侧的膜内;在相界面上,物
质的交换处于动态平衡;边界膜内的相是静止不动

的,不受外部流动相的影响;膜内通过分子扩散实现

质量传递,并且认为质量传递过程是定态的。
炸药分子由固相主体传递到固相边界膜内并扩

散至相界面时,在相界面上立刻达到平衡,然后通过

液相或气相的边界膜扩散,到达液相或气相主体。
在两层膜内,根据双膜理论,每一相的传质分系数与

传递组分在该相中的分子扩散系数成正比,与膜的

厚度成反比。 相际传质的总阻力等于两相传质的分

阻力之和。
下面给出 x = d 处边界条件的推导过程。
在描述相界面两侧的边界膜厚度时,因为在整

个材料中炸药分子的扩散都满足 Fick 定律,故本文

选择材料的厚度作为固相边界膜的厚度;而在液相

或气相一侧,存在液体的流动,假设其在一定范围内

为层流,则膜厚度可以根据有效边界层厚度公式获

得[7]:
啄忆C = 3郾 09Re - 1 / 2Sc - 1 / 3x, (4)

式中:Re 为雷诺数;Sc 为施密特数;x 为与板端的距

离,假设其为特征长度(平板长度)的 1 / 2,以此处的

有效边界层厚度作为整个平板的平均边界层厚度。
在液固相界面的动态平衡中有平衡常数

K ls =
Sl

Ss
, (5)

式中:Sl 和 Ss 分别为炸药在液体和固体中的溶解

度,当相为气体时同理。
根据双膜理论的假设及图 2,在相界面两侧的

边界膜内满足 Fick 定律,并且相界面两侧的通量是

相同的,因此有

J =
D1

啄1
(C11 - C12) =

D2

啄2
(C21 - C22), (6)

式中:D1 和 D2 分别为炸药分子在固体和液体(或气

体)中的扩散系数;啄1 和 啄2 分别为固相膜和液相膜

(或气相膜)的厚度;C ij( i = 1,2;j = 1,2)为图中相应

位置的炸药分子浓度。

令 k1 =
D1

啄1
、k2 =

D2

啄2
,则有

J = k1(C11 - C12) = k2(C21 - C22) =
(C11 - C12)

1 / k1
=
(C21 - C22)

1 / k2
. (7)

根据等比定律以及 K ls =
C21

C12
,可得

J =
(C11 - C12) + (C21 - C22) / K ls

1 / k1 + 1 / (K lsk2)
=

C11 - C12 + C21 / K ls - C22 / K ls

1 / k1 + 1 / (K lsk2)
=

C11 - C22 / K ls

1 / k1 + 1 / (K lsk2)
= k (d C11 -

C22

K )
ls

, (8)

式中: 1
kd

= 1
k1

+ 1
K lsk2

为总传质阻力;kd 称为传质系

数。
根据以上分析,在解吸的一侧有以下边界条件:

- D 鄣C
鄣x = k (d C - C忆

K )
ls

, x = d;

D 鄣C
鄣x + k (d C - C忆

K )
ls

= 0, x =

ì

î

í

ï
ï

ï
ï d.

(9)

式中:C忆为外部环境中炸药分子的浓度。
通过上述分析,最终得到渗出的数学模型为

鄣C
鄣t = 鄣C

鄣 (x D 鄣C
鄣 )x .

C = 0, 摇 0 < x < d;
C = C1, 摇 x = 0;

D 鄣C
鄣x + k (d C - C忆

K )
ls

= 0, 摇 x =

ì

î

í

ï
ï
ïï

ï
ï
ïï d.

(10)

2摇 算例及分析

对于外壳为金属的爆炸物,炸药分子只能从橡

胶材料的密封件处渗出,针对 TNT 透过厚度 d =
0郾 32 cm 橡胶平板渗出到水中的情况进行计算,如
图 1 所示。 假设初始浓度分布为 0,而由于水的流

动,认为外部环境中的炸药分子浓度也为 0. 其他参

数[2 - 4]:橡胶中 TNT 的扩散系数 Ds = 10 - 7 g / cm3,橡
胶中 TNT 的溶解度 Ss = 1郾 3 伊 10 - 3 g / cm3,传质系数

kd 由计算得到,水中 TNT 的扩散系数 Dl = 1郾 18 伊
10 -5 cm2 / s,水中 TNT 的溶解度 Sl =1郾 3 伊10 -4 g / cm3,
水的流速 vl = 1 cm / s.

根据(10)式,使用 Matlab 中的 PDE 相关函数

进行求解,得到了不同时刻下平板内浓度随位置的

变化曲线,如图 3 所示。
由图 3 可以看出浓度分布随时间(单位:s)和

位置的变化,x 为平板中的位置如图 1 所示。 随着

时间的增加,浓度分布逐渐趋于稳定的线性分布,并
最终达到稳定状态。 在 x 值较小的位置,浓度较高;
随着 x 的增大浓度减小。 随着时间的不断发展,橡
胶平板 x = d 界面处浓度不为 0,并逐渐趋向于一个

稳定常值。 这是因为相际间存在传质阻力,使得橡

胶内炸药分子在 x = d 处不能直接扩散到周围环境
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图 3摇 不同时刻下 TNT 浓度随距离 x 的变化关系

Fig. 3摇 Change of TNT concentration with
distance x at different time

摇

中,而产生积累,直到到达稳定状态。
如图 4 所示,给出了 x = d 处,也即与水接触处

的扩散通量。 随着时间的增加,扩散通量从 0 开始

逐渐增大,最后趋于稳定,所需时间大约 2 个星期左

右。 具体计算结果如表 1 所示。

图 4摇 x = d 处不同时刻的扩散通量

Fig. 4摇 Diffusion flux at different times for x = d
摇

表 1摇 计算结果与实验结果的对比

Tab. 1摇 Comparison of calculated and experimental results

结果 稳定后的扩散通量 / (g·cm - 2·s - 1)

计算所得结果 2郾 1 伊 10 - 10

文献[9]实验结果 55 伊 10 - 10

摇 摇 由表 1 可看出,利用本文模型计算出的扩散通

量与实验结果在数量级上是一致的,这很好地验

证模型的合理性。 另外,由于对某些影响因素的

省略、应用理论模型的简化及实际环境因素的影

响等等原因,模型与实验结果是必然存在差异的,
但由于扩散通量量级很小,所存在的误差在可接

受的范围内。
影响扩散通量的因素比较多,如材料种类、扩散

系数、材料厚度等,在同种材料中由于扩散系数相

同,材料厚度对扩散通量的影响最大。 如图 5 所示,
通过文中建立的模型计算不同材料厚度的扩散通

量,可清晰地看出厚度对扩散通量的影响,厚度越

大,稳定后扩散通量越小,并且达到稳定所需的时间

越长。 换而言之,随着厚度的增加,渗透扩散变得困

难。

图 5摇 不同厚度 d 下扩散通量随时间的变化曲线

Fig. 5摇 Change of diffusion flux with time at
different thickness d

摇

当外部环境为空气时,同样可以利用文中所建

立的模型进行计算。 此时,其他条件不变,相关参

数:空气中 TNT 的扩散系数 Dg = 6郾 44 伊 10 - 2 cm2 / s,
空气的流速 vg = 1 cm / s,20 益 TNT 的饱和气体密度

Sg = 4郾 35 伊 10 - 11 g / cm3 .
通过计算所得结果如表 2 所示。

表 2摇 计算结果与实验结果的对比

Tab. 2摇 Comparison of the calculated and experimental results

结果 稳定后的扩散通量 / (g·cm - 2·s - 1)

计算所得结果 1郾 4 伊 10 - 12

文献[8]实验结果 1郾 1 伊 10 - 12

摇 摇 由表 1 和表 2 可得:外部环境为水或空气时,爆
炸物的扩散通量分别为 2郾 1 伊 10 - 10 g / ( cm2·s)、
1郾 4 伊 10 - 12 g / (cm2·s) . 2 种情况下炸药分子在橡

胶内的溶解系数和扩散系数是相同的,故导致扩散

通量不相等的原因为爆炸物与空气和与水接触时的

解吸速率不相等。 与水接触时的扩散通量比与空气

接触时大,说明在水中的解吸速率更快,炸药分子在

水中比在空气中更容易渗透出来。 利用文中模型所

得的计算结果与文献[8]实验结果是一致的。 另外

相对于爆炸物炸药分子在水中的渗出,在空气中的

渗出在稳定后的扩散通量较小,达到稳定所需的时

间更长。 这说明在相际界面并不是直接进行炸药分

子的传递,而是受到了一定的阻碍,并且外部环境不
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同时,阻力不同,爆炸物在空气中时,炸药分子渗出

的阻力较大,这与文献[6]中炸药分子在水中更易

渗透出来的实验结果也保持一致,进一步说明了本

文模型的合理性和有效性。

3摇 结论

本文通过建立爆炸物装药渗出过程的数学模

型,对 TNT 通过橡胶材料的渗透过程进行了数值模

拟。 分析了 TNT 在渗出过程中的浓度分布,得到了

在水和空气中 TNT 通过橡胶的扩散通量,得出了厚

度的增加会使渗透扩散变得困难以及炸药分子在

水中比在空气中更容易渗透出来的结论。 仿真结

果与文献中的实验结果保持一致,验证了模型的

合理性。 利用本文模型可以快速而有效地获得

TNT 渗出过程的理论数据,但还需在具备条件时

通过各种算例及实验数据对理论模型进行进一步

的检验和优化。
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