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复合固体推进剂颗粒填充模型及其统计特性分析
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颜小婷，夏智勋，那旭东，沙本尚
（国防科技大学 空天科学学院，湖南 长沙　４１００７３）

摘　要：复合固体推进剂属于高填充比颗粒类复合材料，氧化剂和金属颗粒在基体中的随机分布使其在

细观尺度具有非均质的特点。从细观尺度研究固体推进剂燃烧及力学性能时，必须考虑颗粒级配、空间分布

和种类等因素的影响。采用分子动力学方法，以硝酸酯增塑聚醚高能复合固体推进剂为研究对象，将固体颗

粒模型化为球形，生成其在基体内随机分布的颗粒填充模型。利用 ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ算法模拟计算颗粒填充模型

细观结构的两点概率函数，并研究了颗粒填充体积分数、尺寸与级配等参数对其的影响规律。从统计意义上

给出具有各态历经性、统计均匀性和各向同性特点的颗粒填充构型最小周期性代表体元尺寸，可有效减小后

续研究的计算量，节约计算成本。所构建的推进剂细观几何构型及对最小周期性代表体元尺寸的计算为后

续开展复合固体推进剂细观尺度燃烧、燃面处铝团聚及力学性能数值研究奠定了基础。
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　　固体火箭发动机具有成本低、结构简单、可靠
性高等特点，在火箭和导弹中均有广泛应用。固

体推进剂是固体火箭发动机的主要能量来源，其

燃烧特性可显著影响固体火箭发动机的性能。固

体推进剂的燃烧特性会同时受到外部燃烧环境和

内部细观结构的影响，从细观角度研究各种因素

对固体推进剂燃烧特性的影响，找出各种因素之

间的制约关系，不仅可以掌握改善和提高推进剂

燃烧性能的方法，还可以对推进剂配方的设计提

供建议，大大降低推进剂配方研制的成本和危险。

当对体积足够大的复合固体推进剂进行空间

平均分析时，推进剂的化学性质和物理性质均趋

于一致。然而，从细观角度上来讲，复合固体推进

剂中氧化剂颗粒和金属颗粒在基体中随机分布，

会造成局部不均匀。推进剂宏观尺度上的燃烧特

性和力学特性与推进剂成分组成、粒径分布以及
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细观尺度上的颗粒排列均密切相关，如燃烧速率、

金属团聚或弹性模量等均在一定程度上由细观结

构形态控制［１］。要分析细观结构对推进剂性质

的影响，首先要对推进剂的细观结构有一个直观

详细的认识。目前可采用的试验手段包括光学分

析方法［２］、微型计算机电子扫描（ｍｉｃｒｏＣｏｍｐｕｔｅｒ
Ｔｏｍｏｇｒａｐｈｙ，ｍｉｃｒｏＣＴ）［３－５］和Ｘ射线断层摄影术
（ＸｒａｙＣｏｍｐｕｔｅｄＴｏｍｏｇｒａｐｈｙ，ＸＣＴ）［６－７］等。由
于试验方法耗时长、成本较高，且得到的推进剂细

观结构不易直接用于后续计算分析，需要建立一

个能够描述给定成分组成的推进剂异质细观结构

颗粒填充模型，以此来预测推进剂特性。

利用数值算法生成颗粒填充模型的相关研究

始于２０世纪５０年代，其所仿真的对象不仅限于
固体推进剂，还包括沥青、混凝土、土壤等任意颗

粒填充系统［８］，目前已成功实现三维填充模型的

颗粒形状包括球体、椭球体、圆柱体以及各种多面

体等［９］。表１对目前已有的部分颗粒填充模型进
行了分类总结。复合固体推进剂填充体积分数较

大且颗粒多采用多级配粒径分布，因此采用分子

动力学方法更为普遍。Ｌｕｂａｃｈｅｖｓｋｙ等首次提出
了事件驱动的并行颗粒随机装填算法，也被称为

ＬＳ算法［１２］。之后又对算法进行了改进，使其可

以用于二维圆盘颗粒和三维球状颗粒的随机装

填［１３］。由于 ＬＳ适应性比较强，许多学者以其为
基础发展了自己的颗粒填充模型［１４－２２］。本文所

研究的对象为复合固体推进剂，因此采用的是事

件驱动的分子动力学方法。本文工作是之后固体

推进剂细观燃烧模型和铝团聚模型的基础。与颗

粒粒径和颗粒质量分数相比，颗粒形状对推进剂

燃烧性能的影响相对较小，因此模型中所有颗粒

简化为球体。

表１　颗粒填充模型分类
Ｔａｂ．１　Ｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆｐａｒｔｉｃｌｅｐａｃｋｉｎｇｍｏｄｅｌ

模型分类 模型思路 优势 劣势

按时间

分类

时间

驱动［１０］

考虑设定时间内所有颗粒可能发生的所有

事件

具有颗粒追踪的良好延

展性

计算效率和

计算精度低

事件

驱动［１１］

由事件的平均速率计算出两次事件之间的

时间间隔，前进相应的时间长度

可精确地描述动力学演

变过程
计算量大

按对颗粒

处理分类

连续

算法

将颗粒逐一按照一定规则排列入计算空间

内，直至体积分数达到给定值时停止计算
计算速度快

无法胜任高体积

分数填充模型

并行

算法

将颗粒全部同时填充入计算空间内形成初

始构型，然后通过一定算法重新布置颗粒，

直至满足指定要求

算法适应性强，可实现高

填充分数的填充模型的

构建

计算量大

　　利用颗粒填充模型得到的推进剂细观结构常
用于后续对推进剂的燃烧性能或力学性能相关研

究。然而，由于结构中颗粒数目大、计算量惊人，

无法直接利用与实际试验所用尺寸相同的颗粒堆

积体来进行数值计算。因此，研究者通常利用颗

粒堆积体的代表体元 （ＲｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｖｅＶｏｌｕｍｅ
Ｅｌｅｍｅｎｔ，ＲＶＥ）来进行后续研究。此时，可以认
为作为研究对象的复合材料的微结构为周期性

结构，即为代表体元的重复性排列，代表体元必

须可以在统计意义上代表整个颗粒堆积体，即

与颗粒堆积体具有相同的统计相关函数值。显

然，代表体元的尺寸越大，计算结果越准确，然

而所需的计算成本也越高。因此，研究者必须

要在保证计算精度的前提下找到尺寸最小的代

表体元。

材料微观结构的统计相关函数的量化对于其

结构、特性等相关研究非常重要，不同统计相关函

数可以定义特定类别的无序材料的材料特性［２３］，

还可以用于计算异质推进剂的局部密度波动的固

有长度，进而研究其对燃烧不稳定的影响［２４］。

Ｓｍｉｔｈ等对复合材料的统计特性进行了长期研究。
起初的研究对象为由基体和单一半径颗粒组成的

二维可穿透同心壳（ＰｅｎｅｔｒａｂｌｅＣｏｎｃｅｎｔｒｉｃＳｈｅｌｌ，
ＰＣＳ）模型［２５］，研究了颗粒不同渗透性下两点函

数与两点距离和颗粒体积分数之间的关系。之后

对单分散球体进行了拓展，针对“最近颗粒表面”

建立了“最近表面分布函数”［２６］。Ｈｌｕｓｈｋｏｕ
等［２７］研究了三种不同粒径分布的颗粒填充结构

的统计特性，计算得到多分散硬球随机填充结构

的扩散系数。Ｌｏｃｈｍａｎｎ等［２８］研究了四种不同颗

·２６·
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粒粒径分布的随机填充结构的统计特性，发现颗

粒粒径分布对于结构的几何特性和统计特性具有

较大影响。Ｋｕｍａｒ等［２９］使用 Ｒｏｃｐａｃｋ生成了固
体推进剂的微观结构，通过对一点和两点概率函

数的计算描述了其统计形态，并引入增强模拟退

火对周期单元内的颗粒位置进行了优化。Ｃｏｌｌｉｎｓ
等［３０］同样利用 Ｒｏｃｐａｃｋ生成固体推进剂微观结
构并对其一点、两点和三点概率函数进行了研究，

研究非线性过程时，更高阶统计可以对材料给出

更精确的描述。

本文采用分子动力学方法，以硝酸酯增塑聚

醚（ＮｉｔｒａｔｅＥｓｔｅｒＰｌａｓｔｉｃｉｚｅｄＰｏｌｙｅｔｈｅｒ，ＮＥＰＥ）固体
推进剂作为研究对象，生成了三维球状颗粒的随

机填充结构体。利用 ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ方法对颗粒填
充结构体的两点相关函数进行了计算，研究了细

观特性对颗粒填充结构体的统计特性的影响。此

外，基于得到的两点相关函数计算了不同颗粒相

的最小ＲＶＥ尺寸，进而得到了该ＮＥＰＥ固体推进
剂的最小ＲＶＥ尺寸，为后续ＮＥＰＥ固体推进剂细
观燃烧模型相关研究提供基础。

１　复合固体推进剂颗粒填充几何模型

１．１　算法基本原理

ＮＥＰＥ推进剂由基体、氧化剂颗粒和金属颗
粒构成，其中氧化剂颗粒和金属颗粒在基体中随

机分布。在利用分子动力学生成推进剂颗粒填

充模型过程中，首先将氧化剂颗粒和金属颗粒

的中心随机分布在基体内建立初始构型，然后

给定颗粒速度和粒径增长速度，其中粒径增长

速度与颗粒粒径成正比。采用分子动力学算法

计算基体内颗粒运动、颗粒间碰撞以及颗粒变

大过程。随着颗粒粒径不断增大，颗粒体积分

数不断上升，最后达到给定体积分数。颗粒粒

径增大和颗粒运动会导致颗粒间碰撞的发生，

从而使得颗粒位置不断调整，以避免出现颗粒重

叠的情况。当颗粒体积分数到达给定体积分数

时，计算停止，生成给定配方的推进剂颗粒填充模

型。由此可见，分子动力学颗粒填充算法的核心

问题是预测颗粒间的碰撞时间和碰撞后颗粒运动

速度的改变量。所有颗粒被简化为球形颗粒进行

处理。

由于颗粒在基体中随机分布，颗粒的初始位

置和初始速度可以由随机数发生器随机给出。在

初始时刻指定颗粒所占基体体积分数为１％，根
据配方颗粒粒径分布来给定颗粒初始粒径。指定

颗粒ｉ的直径为ｄｉ，粒径增长速度为 ａｉ，则 ｔ时刻
该颗粒的粒径为 ｄｉ（ｔ）＝ａｉｔ，（ｔ＞ｄｉ０／ａｉ），颗粒状
态变量为Ｓ（ｔ）＝（Ｒｉ（ｔ），Ｖｉ（ｔ）），其中 Ｒｉ（ｔ）和
Ｖｉ（ｔ）分别为颗粒ｉ的颗粒中心位置和运动速度。
根据分子动力学算法基本原理可以看出，颗粒初

始状态对最终形成的推进剂颗粒填充模型的细观

结构会有所影响，初始状态不同，最终形成的推进

剂细观结构也不同，但是不会影响后续从宏观上

对推进剂属性的分析和计算。

在从宏观角度研究推进剂特性时，可将整个

复合材料视为代表性体积单元的周期性堆积。由

于颗粒的运动与初始位置都是随机的，可能会出

现颗粒越过ＲＶＥ边界的情况，此时需要给出边界
的颗粒施加周期性边界条件。对于 Ｄ维问题，认
为其周边有３Ｄ－１个计算域与其相邻，计算域边
界设置为周期性边界，具有可穿透性，以此来确保

填充模型体积分数的一致性和颗粒个数的恒

定性。

１．２　ＮＥＰＥ推进剂颗粒填充几何模型构建

研究对象为 ＮＥＰＥ推进剂，其主要成分粒径
分布及质量分数如表２所示。其中黏合剂包括
２５％的聚乙二醇（ＰｏｌｙＥｔｈｙｌｅｎｅＧｌｙｃｏｌ，ＰＥＧ）和
７５％的塑化剂，塑化剂主要成分组成为５０％的硝
酸甘油（ＮｉｔｒｏＧｌｙｃｅｒｉｎ，ＮＧ）和５０％的１，２，４－丁
三醇三硝酸酯（ＢｕｔａｎｅＴｒｉｏｌＴｒｉＮｉｔｒａｔｅ，ＢＴＴＮ）。

表２　ＮＥＰＥ推进剂主要成分粒径分布及质量分数
Ｔａｂ．２　Ｐａｒｔｉｃｌｅｓｉｚｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎａｎｄｍａｓｓｆｒａｃｔｉｏｎｏｆ

ｍａｉｎｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｏｆＮＥＰＥｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ

成分 粒径／μｍ 质量分数

ＡＰ １３０ ８

ＡＰ １３ ８

ＨＭＸ ８６ ２０

ＨＭＸ １２ ２０

Ａｌ ２８ １８

黏合剂 ２６

利用上文介绍的颗粒填充算法，根据所给配

方和给定基体尺寸计算生成各颗粒的个数，计算

得到ＮＥＰＥ推进剂的颗粒填充结构体。由于颗粒
粒径之间差距较大，为了提高计算效率，生成两种

不同边长的推进剂填充体用来分别计算不同粒径

颗粒相的两点相关函数。实际生成的ＮＥＰＥ推进
剂结构体边长分别为４００μｍ和１０００μｍ，各相
的颗粒个数和体积分数见表３。
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表３　ＮＥＰＥ推进剂颗粒填充结构体颗粒组成及体积分数
Ｔａｂ．３　Ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓａｎｄｖｏｌｕｍｅｆｒａｃｔｉｏｎｏｆ

ＮＥＰＥｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｐａｃｋ

填充体

边长／μｍ
颗粒种类 颗粒个数 体积分数／％

ＡＰ１３０ ４ ７．１８９７

ＡＰ１３ ４１８５ ７．５２２２

４００ ＨＭＸ８６ ３７ １９．２５３８

ＨＭＸ１２ １３５７９ １９．１９６９

Ａｌ２８ ６８１ １２．２３０４

ＡＰ１３０ ６５ ７．４７７３

ＡＰ１３ ６５３８４ ７．５２１４

１０００ ＨＭＸ８６ ５７６ １９．１８３０

ＨＭＸ１２ ２１２１７７ １９．１９７３

Ａｌ２８ １０６３４ １２．２２２８

由于填充体中颗粒个数须为整数，无法保证

不同边长填充体中各颗粒相体积分数完全相同，

在此研究中近似认为生成的两填充体中同种颗粒

相的体积分数相同。图１给出了构建的边长为
４００μｍ的颗粒填充结构体的三维模型。其中，红
色颗粒分别代表 ＡＰ１３０和 ＡＰ１３，蓝色颗粒分别
代表ＨＭＸ８６和ＨＭＸ１２，白色颗粒代表Ａｌ２８。

图１　ＮＥＰＥ推进剂颗粒填充结构体
Ｆｉｇ．１　ＰａｃｋｏｆＮＥＰＥｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ

图２给出了在扫描电子显微镜下观察到的
ＮＥＰＥ推进剂的表面形态，可以看出，颗粒随机分
布在基体内且整体分布均匀，小颗粒可均匀分布

于大颗粒之间，颗粒所占体积分数较高。这说明

利用颗粒填充模型生成的颗粒填充体可以较好地

体现出实际推进剂的细观结构。为了更准确直观

地验证计算结果的准确性和可行性，在表４中将
利用颗粒填充模型计算得到的颗粒体积分数与文

献［５］中通过微计算机断层扫描技术重构丁羟推
进剂细观结构得到的颗粒体积分数进行对比。对

比结果显示，本文建立的细观填充模型与实际推

进剂的颗粒体积分数误差较小，主要误差来自于

图２　扫描电子显微镜下ＮＥＰＥ推进剂表面形态
Ｆｉｇ．２　ＳｕｒｆａｃｅｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙｏｆＮＥＰＥｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｏｂｓｅｒｖｅｄ

ｂｙｔｈｅｓｃａｎｎｉｎｇｅｌｅｃｔｒｏｎｍｉｃｒｏｓｃｏｐｅ（ＳＥＭ）

细观填充模型无法考虑推进剂中可能存在的

孔隙。

表４　丁羟推进剂二维断层图像［５］与细观填充体中

各组分体积含量对比

Ｔａｂ．４　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｖｏｌｕｍｅｆｒａｃｔｉｏｎｏｆｅａｃｈ
ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｔｗｏｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｔｏｍｏｇｒａｐｈｉｃｉｍａｇｅ

ｏｆｂｕｔｙｌｈｙｄｒｏｘｉｄｅｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ［５］ａｎｄｔｈｅｐａｃｋ

目标相 实验结果［５］／％ 计算结果／％

ＡＰ ６２．４１ ６１．２７

ＨＴＰＢ ２５．１７ ２６．９５

Ａｌ １２．２８ １１．７８

孔隙 ０．１２

２　复合固体推进剂细观结构统计特性分析

２．１　两点概率函数及其ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ模拟

给定颗粒条件和颗粒堆积体的边长时，颗粒

随机填充模型可以有多种实现方式，最终生成 Ｎ
种颗粒堆积构型，所有这些不同的颗粒随机堆积

构型即构成样本总体 Ω，每个构型均为该样本总
体的成员，且空间为ω。从微观角度来看，样本总
体中每个成员的微结构都与其他成员不同，但同

时从宏观角度考虑则是相同的。宏观尺度是一种

长度尺度，此时材料可被假设为具有平均量的连

续结构。因此，可将整体均值定义为集合中所有

成员上这些数量的期待值。即当样本总体中每个

成员的概率和概率密度分别为Ｐ（ω）和ｐ（ω）时，
在填充模型中的ｘ点处的函数Ｆ（ｘ，ω）的总体均
值可定义为：
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〈Ｆ（ｘ）〉＝∑
Ｎ

ｉ＝１
Ｆ（ｘ，ωｉ）Ｐ（ωｉ）

＝∫
Ω
Ｆ（ｘ，ω）ｐ（ω）ｄω

（１）

此时为计算 Ｆ（ｘ，ω）的总体均值，需要计
算每个成员的 Ｆ（ｘ，ω）值来求取平均值，计算
量较大，因此可通过引入各态历经性来简化求

值过程。

各态历经性的基本假设是样本总体中任一

成员的所有状态都可应用于样本总体中的所有

成员。由于从宏观尺度上来讲，颗粒填充模型生

成的所有构型具有相同的物理性质和化学性

质，因此可以认为样本总体 Ω符合各态历经性
假设，样本成员的体积为 Ｖω。此时，可以通过研
究单个样本成员的体积平均值来得到样本总体

均值，即

　〈Ｆ（ｘ）〉＝Ｆ（ｘ）＝ｌｉｍ
Ｖω→∞

１
Ｖω∫ＶωＦ（ｘ，ω）ｄＶ （２）

由于在宏观尺度下材料可被视为具有周期性

结构，因此可利用体积为Ｖ０的单个周期单元来计
算样本总体均值，即

Ｆ（ｘ）＝ｌｉｍ
Ｖω→∞

１
Ｖω∫ＶωＦ（ｘ，ω）ｄＶ＝

１
Ｖ０∫Ｖ０Ｆ（ｘ，ω）ｄＶ

（３）
为描述多相颗粒填充模型的统计特性，首先

要定义特征函数Ｉγ（ｘ，ω）。

Ｉγ（ｘ，ω）＝
１， ｘ∈Ｖγ（ω）

０， ｘＶγ（ω{ ）
（４）

即当投点ｘ落入γ相颗粒中时，特征函数取
值为１，否则取值为０。

根据前文，其总体均值可由式（５）计算得到。

〈Ｉγ（ｘ，ω）〉＝∫
Ω
Ｉγ（ｘ，ω）ｐ（ω）ｄω　　

＝ｌｉｍ
Ｖω→∞

１
Ｖω∫ＶωＩγ（ｘ，ω）ｄＶ （５）

ｎ点相关函数可以用来研究异质颗粒填充模
型的微观结构的统计特性，其定义式可表示为：

Ｓ（ｎ）γ１…γｎ（ｘ１，…，ｘｎ）＝〈Ｉγ１（ｘ１，ω），…，Ｉγｎ（ｘｎ，ω）〉

（６）
即ｎ点相关函数等于 ｎ个点 ｘ１，ｘ２，…，ｘｎ随

机投入空间时分别同时处于γ１，γ２，…，γｎ相的概
率。通常来说，ｎ点相关函数很难计算。研究对
象仅为颗粒填充模型的几何参数即代表体单元的

长度，不涉及颗粒间作用力对生成的推进剂的力

学性质的影响，因此只需研究常用的一点相关函

数和两点相关函数即可。

一点相关函数为最简单的多点概率统计，计

算可得到生成推进剂颗粒填充模型中 ｘ点位于 γ
相的概率，其定义如下：

Ｓ（１）γ （ｘ）＝〈Ｉγ（ｘ，ω）〉 （７）
引入各态历经性，则一点相关函数可表示为：

Ｓ（１）γ （ｘ）＝∫
Ω
Ｉγ（ｘ，ω）ｐ（ω）ｄω

＝ｌｉｍ
Ｖω→∞

１
Ｖω∫ＶωＩγ（ｘ，ω）ｄＶ＝γ （８）

式中，γ为颗粒填充模型中γ相所占体积分数。
两点相关函数计算得到的是推进剂模型中两

点ｘ１，ｘ２分别同时位于γ１相和γ２相的概率，其定
义为：

　　　Ｓ（２）γ１，γ２（ｘ１，ｘ２）

＝∫
Ω
Ｉγ１（ｘ１，ω）Ｉγ２（ｘ２，ω）ｐ（ω）ｄω

＝ｌｉｍ
Ｖω→∞

１
Ｖω∫ＶωＩγ１（ｘ１，ω）Ｉγ２（ｘ２，ω）ｄＶ （９）

根据两点相关函数的定义，在极端条件下两

点相关函数满足以下取值式：

ｌｉｍ
ｘ１２→０
Ｓ（２）γ１，γ２＝δγ１，γ２Ｓ

（１）
γ１ ＝δγ１，γ２γ１ （１０）

ｌｉｍ
ｘ１２→∞
Ｓ（２）γ１，γ２＝Ｓ

（１）
γ１Ｓ

（２）
γ２ ＝γ１γ２ （１１）

其中，δγ１，γ２为克罗内克符号（Ｋｒｏｎｅｃｋｅｒｓｙｍｂｏｌ），
即　

δγ１，γ２＝
１， γ１＝γ２
０， γ１≠γ{

２

（１２）

ｘ１２趋于０时，两点趋于一点。由于同一点不
可能同时位于两个不同相内，因此 γ１和 γ２为不
同相时，两点相关函数取值为零；γ１和 γ２为相同
相时，两点相关函数转变为一点概率函数问题。

ｘ１２趋于无穷时，由于两点之间距离足够大，此时
ｘ１和ｘ２具有统计独立性，两点相关函数取值为常
数，与两点坐标及相对位置无关。

由于一点相关函数和两点相关函数较难直接

计算，通常采用ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ积分方法对其进行估
算，即利用无穷和来近似积分。因此一点相关函

数和两点相关函数可分别由式（１３）、式（１４）
计算。

Ｓ（１）γ （ｘ）＝
１
Ｖ０∫Ｖ０Ｉγ（ｘ）ｄＶ＝ｌｉｍＭ→∞

１
Ｍ∑

Ｍ

ｉ＝１
Ｉγ（ｘｉ[ ]）
（１３）

Ｓ（２）γ１，γ２（ｘ１，ｘ２）＝
１
Ｖ０∫Ｖ０Ｉγ１（ｘ１）Ｉγ２（ｘ２）ｄＶ

＝ｌｉｍ
Ｍ→∞

１
Ｍ∑

Ｍ

ｉ＝１
Ｉγ１（ｘ１ｉ）Ｉγ２（ｘ２ｉ[ ]） （１４）

由上文可知，两点相关函数值会随两点之间

距离增大最终收敛趋近于γ１γ２。本文目的在于
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得到最小周期单元体的尺寸，当随机选取两点 ｘ１
和ｘ２的两点相关函数值与γ１γ２足够接近时，可
以认为尺寸不小于此时两点距离的推进剂颗粒填

充模型与宏观推进剂在几何统计角度上具有相同

特性。由于算法生成的推进剂颗粒填充模型具有

各向同性，周期单元体的最小尺寸在各个方向具

有相同值。因此，ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ方法的实施主要通
过在颗粒填充模型中多次置入距离为 ｒｄ的两点
来进行，通过计算不同ｒｄ下的两点概率函数来得
到周期单元体的最小尺寸。

为了兼顾计算效率和计算精确性，采用介于

投针方法和采样模板（ＳａｍｐｌｉｎｇＴｅｍｐｌａｔｅ，ＳＴ）方
法之间的伪投针方法，即在颗粒填充模型中首先

随机选取点ｘ１作为球心，然后随机给出 Ｎ２组天
顶角θ和方位角φ，以 ｒｄ作为半径在球面上随机
选取Ｎ２个点作为ｘ２，该过程重复进行 Ｎ１次。对
ｘ１的取值施加边界限制，若ｘ２位于颗粒填充体之
外，则对其相应坐标施加周期性边界条件以保证

计算结果的完整性。

２．２　ＮＥＰＥ推进剂细观结构统计特性及其ＲＶＥ
最小尺寸

　　根据上文可知，在极端条件下两点相关函
数取值仅与两点所在两相的体积分数相关，为

两相体积分数之积。因此可以将该值作为收敛

值，随着两点距离增加，两点相关函数的值会逐

渐趋近于该收敛值。当两点相关函数值与收敛

值的误差始终小于５％时，认为其达到收敛值，
此后两点之间距离继续增大对于两点相关函数

的值不再有影响。达到收敛值时的两点之间距

离则为对应颗粒相具有统计均匀性的微观结构

的最小代表体元尺寸。所有颗粒相的最小代表

体元尺寸的最大值即为该颗粒填充体的最小代

表体元尺寸。

３　两点相关函数计算结果及影响因素分析

３．１　取样次数和球面取点数

研究对象为六相体，具有２１个不同的两点相
关函数，由于整体来说不同的两点概率函数具有

相同的分布趋势，仅数值不同，因此这里只给出

ＡＰ１３－ＡＰ１３的两点概率函数作比较。
图３给出了球面取点数 Ｎ２均为１００时不同

Ｎ１下的两点相关函数，宏观来看曲线基本重合。
图４给出了５次试验下两点相关函数的标准差，
可以看出，标准差随Ｎ１的增大逐渐降低，当Ｎ１取
５００００时，标准差基本比较稳定，并始终处于较低

水平。

图３　Ｎ２为１００时的两点相关函数

Ｆｉｇ．３　ＴｗｏｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎｗｈｅｎＮ２ｉｓ１００

图４　Ｎ２为１００时两点相关函数的标准差

Ｆｉｇ．４　Ｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａｔｉｏｎｏｆｔｗｏｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ
ｆｕｎｃｔｉｏｎｗｈｅｎＮ２ｉｓ１００

图５和图 ６给出了取样次数为 ５００００时，
不同 Ｎ２下的两点相关函数及标准差，可发现此
时 Ｎ２对取值准确度的影响已基本可以忽略。
Ｎ１取５００００时，无论 Ｎ２如何取值，两点相关函
数达到稳定值以后标准差始终低于 ００００５。
因此，为同时保证计算精度和计算效率，在本文

中取样次数 Ｎ１和球面取点数 Ｎ２分别取５００００
和２５。

图５　Ｎ１为５００００时的两点相关函数

Ｆｉｇ．５　Ｔｗｏｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎ
ｗｈｅｎｔｈｅＮ１ｉｓ５００００
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图６　Ｎ１为５００００时的两点相关函数的标准差

Ｆｉｇ．６　Ｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａｔｉｏｎｏｆｔｗｏｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎ
ｗｈｅｎｔｈｅＮ１ｉｓ５００００

３．２　颗粒粒径

颗粒体积分数相同时，颗粒粒径越大，个数越

少。图７和图８分别给出了ＨＭＸ１２和ＨＭＸ８６的
两点相关函数和标准差随两点距离的变化情况，

为提高计算效率，ＨＭＸ１２的两点相关函数利用边
长为４００μｍ的填充体进行计算。

图７　ＨＭＸ１２和ＨＭＸ８６的两点相关函数
与两点距离的关系

Ｆｉｇ．７　Ｔｗｏｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆ
ｒｄｏｆＨＭＸ１２ａｎｄＨＭＸ８６

图８　ＨＭＸ１２和ＨＭＸ８６的两点相关函数的标准偏差
与两点距离的关系

Ｆｉｇ．８　Ｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａｔｉｏｎｏｆｔｗｏｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎｓ
ａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｒｄｏｆＨＭＸ１２ａｎｄＨＭＸ８６

由图７～８可以发现，颗粒体积分数相同时，两

种颗粒的两点相关函数收敛于相同值，粒径小的颗

粒的两点相关函数达到收敛时所需两点之间的距

离更小。由于两种颗粒个数不同，用变异系数

（ＣｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｏｆＶａｒｉａｔｉｏｎ，ＣＶ）来比较数据的离散程
度。ＨＭＸ１２和ＨＭＸ８６的变异系数随两点距离的变
化情况如图９所示，标准差和变异系数随两点距离
与颗粒粒径比的变化情况分别如图１０、图１１所示。

图９　ＨＭＸ１２和ＨＭＸ８６的变异系数
与两点距离的关系

Ｆｉｇ．９　Ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｏｆｖａｒｉａｔｉｏｎｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｗｏｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ
ｆｕｎｃｔｉｏｎｓａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｒｄｏｆＨＭＸ１２ａｎｄＨＭＸ８６

图１０　ＨＭＸ１２和ＨＭＸ８６的两点相关函数的标准差
与两点距离与颗粒粒径比的关系

Ｆｉｇ．１０　Ｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａｔｉｏｎｏｆｔｗｏｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎｓ
ａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｒｄ／ｄｏｆＨＭＸ１２ａｎｄＨＭＸ８６

图１１　ＨＭＸ１２和ＨＭＸ８６的变异系数
与两点距离与颗粒粒径比的关系

Ｆｉｇ．１１　Ｃｏｆｆｉｃｉｅｎｔｏｆｖａｒｉａｔｉｏｎｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｗｏｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ
ｆｕｎｃｔｉｏｎｓａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｒｄ／ｄｏｆＨＭＸ１２ａｎｄＨＭＸ８６
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Ｎ１和Ｎ２相同时，从图９可知ＨＭＸ１２的变异
系数似乎低于 ＨＭＸ８６。在图１０和图１１，以两点
距离与颗粒粒径的比值作为横坐标，可发现在趋

于收敛之后两种颗粒的标准差和变异系数均基本

处于相同水平。因此可认为，两种颗粒体积分数

相同时，其颗粒粒径对于 Ｎ１和 Ｎ２的选取没有什
么影响。

图１２给出了 ＨＭＸ１２和 ＨＭＸ８６的两点相
关函数相对于收敛值的误差，可看出 ＨＭＸ１２的
两点相关函数更快达到收敛。为更直观地观察

达到收敛值时两点之间的距离，选取局部图进

行放大，如图１３所示。通过观察和计算可得到
在此推进剂填充模型中 ＨＭＸ１２的代表体元尺
寸为 ６０μｍ，ＨＭＸ８６的 代 表 体 元 尺 寸 为
３００μｍ。即体积分数相同时，粒径小的颗粒所
需的 ＲＶＥ尺寸更小。

图１２　ＨＭＸ１２和ＨＭＸ８６的两点相关函数
关于收敛值的误差

Ｆｉｇ．１２　Ｅｒｒｏｒｂｅｔｗｅｅｎｔｗｏｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎ
ａｎｄｃｏｎｖｅｒｇｅｎｃｅｖａｌｕｅｏｆＨＭＸ１２ａｎｄＨＭＸ８６

图１３　ＨＭＸ１２和ＨＭＸ８６两点相关函数
关于收敛值误差的局部放大图

Ｆｉｇ．１３　Ｅｒｒｏｒｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｗｏｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ
ｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆＨＭＸ１２ａｎｄＨＭＸ８６ａｎｄｔｈｅｃｏｎｖｅｒｇｅｎｃｅ

ｖａｌｕｅｗｉｔｈｉｎａｃｅｒｔａｉｎｒａｎｇｅ

３．３　颗粒体积分数

图１４比较了ＡＰ１３和 ＨＭＸ１２的两点相关函

数，可以发现在粒径相近时，两种颗粒收敛的速度

近似相同，需要分别计算其最小ＲＶＥ尺寸才能发
现体积分数对其的影响。图１５给出了 ＡＰ１３和
ＨＭＸ１２的变异系数随两点距离的变化情况。从
图１５可发现，ＡＰ１３的变异系数基本上均大于
ＨＭＸ１２，说明当颗粒粒径相同时，其在颗粒填充
体内所占体积分数越大，利用ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ方法计
算其两点相关函数时所需取点越少。

图１４　ＡＰ１３和ＨＭＸ１２的两点相关函数
Ｆｉｇ．１４　ＴｗｏｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆＡＰ１３ａｎｄＨＭＸ１２

图１５　ＡＰ１３和ＨＭＸ１２的变异系数
Ｆｉｇ．１５　Ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｏｆｖａｒｉａｔｉｏｎｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｗｏｐｏｉｎｔ

ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆＡＰ１３ａｎｄＨＭＸ１２

图１６给出了ＡＰ１３和 ＨＭＸ１２的两点相关函
数值对于收敛值的误差，根据２２节给出的 ＲＶＥ
最小尺寸判断依据可看出，ＡＰ１３和 ＨＭＸ１２均可
选取６０μｍ作为其代表体元尺寸，由于 ＡＰ１３和
ＨＭＸ１２的粒径较小，这种结果可能是由取点不够
密集造成。因此，在两点距离５０～７０μｍ之间重
新密集取点计算两点相关函数及其相对于收敛值

的误差，进而计算ＡＰ１３和ＨＭＸ１２的代表体元尺
寸。图１７为图１６的局部放大图。根据 ＲＶＥ最
小尺寸判断依据，由图１７可得，ＨＭＸ１２在两点距
离为 ５４μｍ时达到收敛，ＡＰ１３在两点距离为
６０μｍ时达到收敛，且ＡＰ１３相对于收敛值的误差
波动更大。说明颗粒粒径相近时，体积分数越大，

其代表体元长度越小。

·８６·
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图１６　ＡＰ１３和ＨＭＸ１２的两点相关函数
关于收敛值的误差

Ｆｉｇ．１６　Ｅｒｒｏｒｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｗｏｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ
ｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆＡＰ１３ａｎｄＨＭＸ１２ａｎｄｔｈｅｃｏｎｖｅｒｇｅｎｃｅｖａｌｕｅ

图１７　ＡＰ１３和ＨＭＸ１２的两点相关函数
关于收敛值误差的局部放大图

Ｆｉｇ．１７　Ｅｒｒｏｒｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｗｏ－ｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ
ｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆＡＰ１３ａｎｄＨＭＸ１２ａｎｄｔｈｅｃｏｎｖｅｒｇｅｎｃｅ

ｖａｌｕｅｗｉｔｈｉｎａｃｅｒｔａｉｎｒａｎｇｅ

３．４　不同颗粒粒径分布

图１８给出了两种颗粒相的三个两点相关函
数的分布，图１９比较了这三个两点相关函数的变
异系数。可以发现，ＡＰ１３０－ＡＰ１３０的变异系数
最大且波动较大，ＨＭＸ８６－ＨＭＸ８６的变异系数始

图１８　ＡＰ１３０－ＡＰ１３０，ＨＭＸ８６－ＨＭＸ８６和
ＡＰ１３０－ＨＭＸ８６的两点相关函数

Ｆｉｇ．１８　ＴｗｏｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆＡＰ１３０－ＡＰ１３０，
ＨＭＸ８６－ＨＭＸ８６ａｎｄＡＰ１３０－ＨＭＸ８６

图１９　ＡＰ１３０－ＡＰ１３０，ＨＭＸ８６－ＨＭＸ８６和
ＡＰ１３０－ＨＭＸ８６的变异系数

Ｆｉｇ．１９　Ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｏｆｖａｒｉａｔｉｏｎｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｗｏｐｏｉｎｔ
ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆＡＰ１３０－ＡＰ１３０，
ＡＰ１３０－ＨＭＸ８６ａｎｄＡＰ１３０－ＨＭＸ８６

终处于较低水平且相对平缓，ＡＰ１３０－ＨＭＸ８６的
变异系数基本处于二者之间。

图２０给出了这两种颗粒相的三个两点相关
函数关于收敛值的误差。可发现，在给定两点长

度内，两点相关函数已达到较好收敛效果。为了

更清晰地比较不同两点相关函数收敛速度及其最

小代表体元尺寸，图２１通过对数据范围进行筛选
对图２０进行了放大。根据ＲＶＥ最小尺寸判断依
据可得出ＡＰ１３０－ＡＰ１３０的最小代表体元尺寸为
７５０μｍ，ＨＭＸ８６－ＨＭＸ８６的最小代表体元尺寸
为１３０μｍ，ＡＰ１３０－ＨＭＸ８６的最小代表体元尺寸
为１２０μｍ。由此可推，对于多级配模型，不同颗
粒相的两点相关函数比单颗粒相的两点相关函数

收敛更快，其最小代表体元尺寸比两种单颗粒相

的最小代表体元尺寸小。

图２０　ＡＰ１３０－ＡＰ１３０，ＨＭＸ８６－ＨＭＸ８６和ＡＰ１３０－
ＨＭＸ８６的两点相关函数关于收敛值的误差

Ｆｉｇ．２０　Ｅｒｒｏｒｂｅｔｗｅｅｎｔｗｏｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆ
ＡＰ１３０－ＡＰ１３０，ＨＭＸ８６－ＨＭＸ８６ａｎｄＡＰ１３０－

ＨＭＸ８６ａｎｄｔｈｅｃｏｎｖｅｒｇｅｎｃｅｖａｌｕｅ

４　结论

本文利用基于分子动力学的复合固体推进剂
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图２１　ＡＰ１３０－ＡＰ１３０，ＨＭＸ８６－ＨＭＸ８６和
ＡＰ１３０－ＨＭＸ８６的两点相关函数
关于收敛值误差的局部放大图

Ｆｉｇ．２１　Ｅｒｒｏｒｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｗｏｐｏｉｎｔｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ
ｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆＡＰ１３０－ＡＰ１３０，ＨＭＸ８６－ＨＭＸ８６
ａｎｄＡＰ１３０－ＨＭＸ８６ａｎｄｔｈｅｃｏｎｖｅｒｇｅｎｃｅｖａｌｕｅ

ｗｉｔｈｉｎａｃｅｒｔａｉｎｒａｎｇｅｅ

颗粒填充模型，以ＮＥＰＥ固体推进剂为研究对象，
生成了指定成分的 ＮＥＰＥ推进剂的颗粒填充体。
为了得到颗粒填充体的最小代表体元尺寸，为之

后对于推进剂燃烧特性的研究提供模型基础，基

于ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ理论，采用伪投针方法对颗粒填充
体的统计特性进行了研究。研究发现：

１）两种颗粒体积分数相同时，其颗粒粒径对
于投点次数的选取几乎没有影响，但是对最小代

表体元尺寸有较大影响。体积分数相同时，最小

代表体元尺寸与颗粒相直径具有直接关系，直径

越大，实现统计均匀性所需的两点距离越大。

２）当颗粒粒径固定时，其在颗粒填充体内所
占体积分数越大，利用ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ方法计算其两
点相关函数时所需取点的次数越少。当颗粒相直

径相近时，颗粒在填充体中体积分数越大，实现统

计均匀性所需的两点距离越小，即其最小代表体

元尺寸也越小。

３）对于多级配粒径分布模型，分别位于不同
颗粒相的两点相关函数比对应的两种单颗粒相的

两点相关函数收敛更快，即多级配颗粒的最小代

表体元尺寸要小于对应单颗粒的最小代表体元尺

寸。为保证计算精度，颗粒填充体的最小代表体

元尺寸应不小于填充体内所有颗粒相的最小代表

体元尺寸中的最大值。因此，在实际应用中，可考

虑只计算单颗粒相的最小代表体元尺寸，其中的

最大值即可用作该颗粒填充体的最小代表体元

尺寸。
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