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基于细观颗粒夹杂模型的固体推进剂
导热系数预测
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摘　　　要：为准确预测固体推进剂的导热系数，采用了分子动力学方法对高填充比固体推进剂细观模型

进行建模．利用有限元理论对固体推进剂细观模型稳态热传导进行计算，结合计算细观力学均匀化方法，计

算了固体推进剂细观模型的均匀温度和热流密度．根据计算所得的平均温度和平均热流密度值求解稳态热

传导方程，得到了两相和三相固体推进剂的宏观等效导热系数．其中，两相固体推进剂的仿真结果与试验结

果的误差只有３．６３％．结果表明：在预测固体推进剂导热系数时，采用固体推进剂的颗粒夹杂模型可以充分

考虑粒径大小、颗粒随机分布的影响，更真实地反映固体推进剂的微结构特征，计算结果准确可靠．
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　　固体推进剂是固体火箭发动机的重要组成部
分，其性能在很大程度上决定了固体火箭发动机
的性能．近些年来，复合固体推进剂及高能推进剂
应用广泛，该类型推进剂多数是由基体、固体颗粒
（氧化剂颗粒和金属颗粒）及界面相组成．固体推
进剂的导热系数是对固体推进剂进行燃烧计算或

结构完整性分析时不可或缺的参数．而导热系数
往往取决于固体推进剂组分材料的性质及其细观

结构特征，这些特征包括增强相的体积分数、分布
规律、形状以及界面相的性质等．随着计算细观力
学的发展，从细观尺度出发预测固体推进剂的导
热系数已成为一种极其有效的途径．
复合固体推进剂属于颗粒填充复合材料一

类．关于这一类复合材料的导热系数预测，国内外
的研究者做了大量的试验及理论研究，并提出了
一系列的半经验公式．早在２０世纪５０年代，

Ｍａｘｗｅｌｌ等人［１］假设填充颗粒为球形并且互相并
不接触地随机分布在基体之中，根据导热和导电
的相似性，提出了一种求解颗粒复合材料导热系
数的数学表达式．该表达式对颗粒体积分数低的
复合材料预测结果良好，但当颗粒体积分数比较
高时，由于颗粒之间的互相影响，预测结果与试验
差别较大．为了研究颗粒复合材料细观结构特征
的影响，Ｔｓａｏ和Ｃｈｅｎｇ等人［２－３］在预测颗粒复合
材料时引入了多参数颗粒随机分布函数，Ｌｅｗｉｓ
和 Ａｇａｒｉ等人［４－６］则考虑了颗粒形状的影响．随着
计算机的发展，国内一些学者［７－９］利用有限元方法
建立单元体预测了颗粒填充复合材料的有效导热

系数．李友云等［１０－１１］结合多尺度有限元法，针对
区域内颗粒随机分布复合材料的热传导问题给出

了一种均匀化理论计算温度场．这些方法大多是
只针对两相复合材料，对于多相复合材料以及高
体积分数的固体推进剂并不太合适．
本文建立了高体积分数固体推进剂的颗粒随

机分布模型，结合有限元法对其稳态热传导进行
计算，根据有限元均匀化方法及稳态热传导理论
解，可有效预测两相或多相复合固体推进剂的导
热系数．

１　物理模型和计算方法

１．１　固体推进剂细观模型及材料属性

分别对不含铝颗粒及含铝颗粒的固体推进剂

进行计算．其中，不含铝颗粒的固体推进剂的颗粒
体积分数为７９％，由高氯酸铵（ＡＰ）和基体组成，

ＡＰ的平均粒径为１５０μｍ；含铝颗粒的固体推进

剂主要由 ＡＰ，铝（Ａｌ）和基体组成，ＡＰ颗粒平均
粒径为７０μｍ，体积分数为６９．４５％，Ａｌ颗粒平均
粒径为２４μｍ，体积分数为５．４３％．为模拟固体推
进剂的真实填充结构，根据分子动力学方法［１２－１３］对
这两种固体推进剂进行建模，如图１所示．
固体推进剂各组分热物理性质［１４－１５］如表１所示．

图１　固体推进剂细观夹杂模型

Ｆｉｇ．１　Ｐａｒｔｉｃｌｅ　ｐａｃｋｉｎｇ　ｍｏｄｅｌｓ　ｏｆ　ｓｏｌｉｄ　ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ

表１　固体推进剂各组分热物理性质

Ｔａｂｌｅ　１　Ｔｈｅｒｍｏｐｈｙｓｉｃａｌ　ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ　ｏｆ　ｅａｃｈ　ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ

ｏｆ　ｓｏｌｉｄ　ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ

性质 ＡＰ　 Ａｌ 基体

ρ／（ｋｇ／ｍ
３） １　９００　 ２　７００　 ９５０

λ／（Ｗ／（ｍ·Ｋ）） ０．４０５　 ２０５．７１　 ０．２７６

ｃｐ／（Ｊ／（ｋｇ·Ｋ）） １　４６０　 ８７８．６４　 ２　８６０

１．２　计算方法

假设１个由均匀材料构成的单元，边长等于

δ，上下边分别维持均匀一致的温度ｔｗ１和ｔｗ２．设
单元材料的导热系数在此温度范围内视为常数，
且单元内无内热源，则根据稳态热传导公式可得
单元内部的温度和热流密度分布．

ｔ（ｘ）＝ｔｗ１－ｔｗ１－ｔｗ２δ
ｘ （１）

ｑ＝λδ
（ｔｗ１－ｔｗ２） （２）

　　热流密度不是ｘ的函数，即通过单元内ｘ方
向任何一个等温面的热流密度相等．由式（２）可
知，求解导热系数需计算固体推进剂细观模型的
均匀热流密度．
固体推进剂细观模型采用三角形单元和四边形

单元进行网格划分．单元的积分点分布如图２所示．

８８１１
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图２　三角形和四边形单元的积分点分布

Ｆｉｇ．２　Ｉｎｔｅｇｒａｔｉｏｎ　ｐｏｉｎｔｓ　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｔｒｉａｎｇｕｌａｒ

ａｎｄ　ｑｕａｄｒａｎｇｌｅ　ｅｌｅｍｅｎｔｓ

固体推进剂细观模型的平均热流密度可根据

每个单元的平均热流密度来计算．

珔ｑｉｊ ＝∑
Ｎｔｒｉ

ｍ＝１

珔ｑｔｒｉｍ Ｓ
ｔｒｉ
ｍ

Ｓｒｖｅ＋∑
Ｎｑｕａｄ

ｎ＝１

珔ｑｑｕａｄｎ
Ｓｑｕａｄｎ

Ｓｒｖｅ
（３）

其中 Ｎｔｒｉ和Ｎｑｕａｄ分别是三角形单元及四边形单
元的数目；珔ｑｔｒｉｍ 和珔ｑｑｕａｄｎ 分别是第ｍ 个三角形单元
及第ｎ 个四边形单元的平均热流密度；Ｓｔｒｉｍ 和

Ｓｑｕａｄｎ 是第ｍ 个三角形单元和第ｎ个四边形单元
的面积；Ｓｒｖｅ是整个细观模型的面积．
根据有限元计算理论，单个三角形单元的平

均热流密度为

珔ｑｔｒｉｍ ＝ １３
（ｑｉ＋ｑｊ＋ｑｋ） （４）

其中ｑｉ，ｑｊ，ｑｋ 分别为三角形单元节点的热流密度．
单个四边形单元的平均热流密度为

珔ｑｑｕａｄｎ ＝∫Ｓ
ｑｉｊｄＳ＝∑

Ｉ
ｑＩｉｊ｜Ｊ（Ｉ）｜Ｗ（Ｉ）（５）

其中Ｗ（Ｉ）＝１，Ｊ（Ｉ）为雅可比矩阵．

Ｊ＝

Ｎ１
ξ

Ｎ２
ξ

… Ｎｍ

ξ
Ｎ１
η

Ｎ２
η

Ｎｍ

η
Ｎ１
ζ

Ｎ２
ζ

… Ｎｍ



熿

燀

燄

燅ζ

ｘ１ ｙ１ ｚ１
ｘ２ ｙ２ ｚ２
 

ｘｍ ｙｍ ｚ

熿

燀

燄

燅ｍ

（６）

　　对应的形函数为

Ｎ１ ＝ １４
（１＋ξ）（１＋η）

Ｎ２ ＝ １４
（１－ξ）（１＋η）

Ｎ３ ＝ １４
（１－ξ）（１－η）

Ｎ４ ＝ １４
（１＋ξ）（１－η） （７）

　　为解决一些颗粒间距太小、不利于网格划分
的问题，在利用分子动力学方法进行计算时，可适
当增大各个颗粒的粒径，计算结束后将各颗粒粒
径恢复为初始粒径，使得各个颗粒之间存在一定
的空隙，从而有利于网格的划分．

２　计算结果与讨论

根据表１中固体推进剂各组分的热物理性
质，设置温度边界条件ｔｗ１＝１℃和ｔｗ２＝０℃，利用
有限元方法对固体推进剂细观模型的瞬态热传导

进行计算．图３和图４分别为不含Ａｌ固体推进剂
和含Ａｌ固体推进剂的温度和热流密度分布．

图３　不含Ａｌ固体推进剂温度及热流密度分布

Ｆｉｇ．３　Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ　ａｎｄ　ｈｅａｔ　ｆｌｕｘ　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｓｏｌｉｄ　ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ　ｗｉｔｈｏｕｔ　Ａｌ　ｐａｒｔｉｃｌｅｓ
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图４　含Ａｌ固体推进剂温度及热流密度分布

Ｆｉｇ．４　Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ　ａｎｄ　ｈｅａｔ　ｆｌｕｘ　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｓｏｌｉｄ　ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ　ｗｉｔｈ　Ａｌ　ｐａｒｔｉｃｌｅｓ

　　从图３中可以看出，仅含 ＡＰ固体颗粒的固
体推进剂细观模型的温度分层明显，热流密度整
体分布仍比较均匀．等温线虽有曲折，但比较平
滑，与均质材料的等温线分布十分相似．从图４中
可以看出，添加Ａｌ颗粒后，细观模型的等温线更
加曲折，热流密度的分布不均匀，在 Ａｌ颗粒聚集
的位置热流密度明显较大．根据有限元均匀化方
法，求得各个细观模型的平均温度和热流密度，结
合一维稳态热传导公式可预测固体推进剂的导热

系数，具体结果如表２和表３所示．
从表２和表３可以看出，不含Ａｌ颗粒的固体

推进剂细观模型的平均温度场较含 Ａｌ颗粒的固
体推进剂平均温度场更接近理论值０．５０℃．３个
不含Ａｌ颗粒的固体推进剂细观模型预测的有效
导热系数非常接近，这主要是因为对于高填充比
体积分数的固体推进剂，颗粒密度较大，颗粒之间
的空隙较小，因此颗粒分布的随机性影响比较小；

而由于Ａｌ的热物理性质与 ＡＰ和基体相差很大
以及Ａｌ颗粒随机分布不均匀的影响，使得３个含

Ａｌ固体推进剂细观模型预测的有效导热系数略
有差别，但误差很小．分别取表２和表３中各个模
型所预测的导热系数的均值为所研究固体推进剂

的有效导热系数．其中，不含 Ａｌ固体推进剂的有
效导热系数为０．３７３　０６Ｗ／（ｍ·Ｋ），与试验数据

０．３６Ｗ／（ｍ·Ｋ）相比，误差为３．６３％；含Ａｌ固体
推进剂的有效导热系数为０．４０５　２５Ｗ／（ｍ·Ｋ）．

可见，本文所提出的方法可以较准确地预测固体
推进剂的有效导热系数．

表２　不含Ａｌ固体推进剂计算结果

Ｔａｂｌｅ　２　Ｒｅｓｕｌｔｓ　ｏｆ　ｓｏｌｉｄ　ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ　ｗｉｔｈｏｕｔ

Ａｌ　ｐａｒｔｉｃｌｅｓ

模型
平均温度／

℃

平均热流密度／

（Ｗ／ｍ２）

导热系数／

（Ｗ／（ｍ·Ｋ））

ＡＰ１　 ０．５００　５８　 １２１．８００　８８　 ０．３７３　０８

ＡＰ２　 ０．４９９　８９　 １２１．７８１　２６　 ０．３７３　０２

ＡＰ３　 ０．４９９　９３　 １２１．８０２　８６　 ０．３７３　０９

表３　含Ａｌ固体推进剂计算结果

Ｔａｂｌｅ　３　Ｒｅｓｕｌｔｓ　ｏｆ　ｓｏｌｉｄ　ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ　ｗｉｔｈ　Ａｌ　ｐａｒｔｉｃｌｅｓ

模型
平均温度／

℃

平均热流密度／

（Ｗ／ｍ２）

导热系数／

（Ｗ／（ｍ·Ｋ））

Ａｌ１　 ０．４９８　５１　 ３３４．７２８　３９　 ０．４０４　８３

Ａｌ２　 ０．４９９　０６　 ３３５．３１８　１４　 ０．４０５　５４

Ａｌ３　 ０．５０２　６０　 ３３５．１８３　７４　 ０．４０５　３８

３　结　论

１）结合有限元均匀化方法及固体推进剂细
观颗粒夹杂模型，可以较准确地预测两相或多相
固体推进剂的有效导热系数．该方法考虑了固体
推进剂细观颗粒径及位置随机分布的细观结构特
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征，更符合实际情况，因此预测结果比较准确．该
方法同样也适用于其他颗粒夹杂复合材料的有效

导热系数的预测．
２）不含金属颗粒的固体推进剂，当ＡＰ颗粒
体积分数较高时，由于颗粒密度较大，颗粒之间的
空隙较小，使得其细观模型的平均温度及热流密
度受颗粒的随机性分布影响较小．对于含 Ａｌ固
体推进剂，由于Ａｌ颗粒热物理性质与ＡＰ及基体
差别较大以及铝颗粒的随机不均匀分布，使得细
观模型的预测结果略有差异，但误差很小．
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