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含铝固体复合推进剂颗粒团聚现象
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摘　　　  要：    含 Al固体复合推进剂在燃烧过程中，燃烧表面存在 Al颗粒团聚现象，其对火箭发动机性能产

生重要影响。通过分子动力学算法建立固体复合推进剂三维颗粒微观模型，实现了模拟三维空间内 AP颗粒

和 Al颗粒的随机分布特征。并建立了颗粒的团聚模型，分析研究 Al颗粒在随机填充模型中的团聚现象，得

到了不同的临界分离距离下 Al颗粒粒径分布规律，并将之与实验数据进行对比，最终总结出了合适的临界

分离距离与 Al颗粒直径的经验公式。然后总结出了 Al颗粒在气固交界面发生团聚后粒径的分布规律，设计

了 Al颗粒在气固交界面的 Rosin-Rammler概率分布函数，分析得到其均匀性系数与特征系数分别为 1.445 3与

86.49，可用于数值模拟计算固体燃料燃烧面退移过程中表面 Al颗粒喷射的初始粒径。
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Abstract:   During  the  combustion  process  of  solid  composite  propellants  containing  Al,  a

phenomenon  of  Al  particle  agglomeration  on  the  combustion  surface  was  found  to  have  a  significant

impact  on  the  performance  of  rocket  engines.  A  three-dimensional  particle  microscopic  model  of  solid

composite  propellants  was  established  by  using  molecular  dynamics  algorithms  to  simulate  the  random

distribution characteristics of AP and Al particles in three-dimensional space. And a particle aggregation

model  was  established  to  analyze  and  study  the  aggregation  phenomenon  of  Al  particles  in  the  random

filling model. The distribution patterns of Al particle size under different critical separation distances were

obtained,  and  compared  with  experimental  data.  Finally,  the  appropriate  empirical  formula  for  critical

separation distance and Al particle diameter was summarized. Then, the distribution law of Al particle size
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after  agglomeration  at  the  gas-solid  interface  was  summarized,  and  the  Rosin  Rammler  probability

distribution function of Al particles at the gas-solid interface was designed. The uniformity coefficient and

characteristic  coefficient  were  1.445 3  and  86.49,  respectively,  through  analysis,  which  can  be  used  for

numerical simulation to calculate the initial particle size of surface Al particle injection during the retreat

process of solid fuel combustion surface.

Keywords:   solid composite propellant；particle agglomeration；molecular dynamics；
particle injection；solid rocket

 

固体复合推进剂是一种高填充比颗粒复合

材料，由基体、大量的氧化剂颗粒和金属燃料

颗粒构成。由于固体推进剂的燃烧性能，与推

进剂中氧化剂颗粒和金属颗粒的尺寸以及在基

体中分布的微观形态结构密切相关，因此，为了

分析固体推进剂的微观结构对燃烧性能的影响，

需要首先建立一个能够准确描述固体推进剂微

观结构的颗粒随机填充模型 [1]。另外，鉴于固体

推进剂燃烧过程中金属颗粒（如铝、硼等）的团

聚现象对火箭发动机的性能有重大的影响，而

金属颗粒团聚物形成的影响因素较多，比如：固

体推进剂的燃速，金属颗粒团聚物在燃面的停

留时间，气相环境的压强、温度等。因此开展

对固体推进剂中团聚物的特性研究，探索降低

铝颗粒团聚现象，具有重要的研究价值和科学

意义。

鉴于金属铝粉的团聚现象对复合固体推进

剂的能量特性和火箭发动机的工作安全产生巨

大影响，研究者们针对铝的团聚现象开展了相

关的研究工作。Crump等 [2] 发现提高环境温度

会使得熔点较低（900 K）的金属铝受热熔化，撑

氧化层形成形状不规则的联合体。随着气相环

境温度的进一步提高及燃面退移的影响，联合

体不断融合汇聚，最终形成球形液滴。刘鑫 [3]

利用高速摄影机观测了 5 MPa下推进剂燃面处

铝粉的团聚过程，发现了铝颗粒堆积、聚集和

团聚的三个阶段，并详细论述了团聚体液滴在

气相中流动时相互接触融合的“二次融合”现象。

自 20世纪 60年代以来，研究者提出了“口袋模

型”来描述推进剂中氧化剂的空间分布对铝粉

团聚的影响。例如，Knott等 [4] 将分子动力学算

法运用到复合固体推进剂系统中，建立了固体

推进剂的颗粒填充模型。Kochevets等 [5] 则在分

子动力学的基础上引入了优化算法，大大提高

了该方法的效率和实用性。Habu等 [6] 构建了复

合固体推进剂表面燃烧的铝团聚模型，他采用

冷浸颗粒收集装置进行测量。Jackson等 [7] 对于

完善随机填充模型提出了六种计算方法，并比

较了不同方法的优缺点，基于这六种算法结合

固体推进剂模拟了铝颗粒团聚现象。Widener、

Price等 [8-9] 开展了铝颗粒在推进剂燃面处团聚

行为研究，并对铝颗粒燃烧与团聚过程进行了

详细介绍。Jackson等 [10] 采用随机填充理论对

AP复合固体推进剂的各项异性特点提出了一

种多尺度建模方法，并用此方法分析了不同固

体颗粒间的相互作用。Melcher等 [11] 进行了复

合固体推进剂在不同压强下铝颗粒团聚现象实

验研究，利用高速相机对铝颗粒火焰直径进行

测量，发现火焰直径会随着颗粒直径的减小而

增大。Park、Najjar等 [12-13] 对固体推进剂的颗粒

团聚现象以及离开燃面颗粒团聚物的粒径分布

规律进行了研究，分析实验结果表明固体结构

中铝颗粒的尺寸是发生团聚现象的重要因素，

起始铝颗粒尺寸越小，团聚现象越明显；Su-

zuki等 [14] 通过调整推进剂燃速的大小，来研究

推进剂铝颗粒团聚粒径范围。实验结果表明，

燃速越大，团聚粒径越小；国内的赵银等 [15] 计算

了铝化 AP/HTPB（ammonium  perchlorate/hydroxy-

terminated polybutadiene）推进剂的燃速和压力指

数。然而研究者针对铝在固体推进剂中的团聚

现象的研究大都从宏观角度出发，探究铝的团

聚机理和团聚特性分析，未对工业上常用的铝

粉颗粒在复合固体推进中的建模及分布规律开

展针对性的研究。

本文针通过构建含铝固体复合推进剂（alu-

minum/ammonium  perchlorate/hydroxy-terminated

polybutadiene，Al/AP/HTPB）三维颗粒微观模型，

对固体复合推进剂颗粒团聚现象展开研究，探索

颗粒团聚粒径分布规律，总结在同种填充率的情

况下，合适的临界分离经验公式，并验证了该方
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法的可行性与实用性，设计 Rosin-Rammler概率

密度分布函数，用以满足固体燃料燃烧面推移过

程中燃面铝颗粒喷射的数值模拟计算初始粒径

要求。

 1    理论模型

 1.1   颗粒随机填充模型

分子动力学算法[16] 是构建复合固体推进剂

颗粒随机填充模型的常用填充方法。其基本原理

是：初始时刻在计算域中随机布置一些点颗粒，

然后对这些点颗粒赋予随机运动速度以及与粒径

增长率。颗粒在计算域中不断运动、生长并发生

碰撞，直至达到预先设定的填充率。

点颗粒初始位置和初始速度表示如下：

S（t）= [Ri（t）,vi（t）] i = 1,2, · · · ,N （1）

Ri（t）、vi（t） t

ai t

这里 分别是 时刻颗粒的中心位置

和移动速度。初始时刻颗粒的粒径为零，然后

按照增长率 进行生长，这样颗粒在 时刻时，粒

径为：

di（t）= ait （2）

Ri vi di

i j

（Ri,vi,di）（R j,v j,d j） i j

∆t

由式（1）和式（2）可知，在颗粒随机填充过程中每

个颗粒的状态由 、 和 共同决定。然后需要确

定颗粒碰撞时间以及碰撞后速度状态。在计算碰

撞时间时，需要找出最先发生碰撞的两个颗粒。

对于计算域中的两个颗粒 和颗粒 ，其状态分别

为 和 ，假设颗粒 和颗粒 经历

时间发生碰撞，则应满足以下方程：

|R+V（t+∆t）| =
ï
（Vi+V j）

2
（t+∆t）

ò
（3）

R = Ri−R j V = Vi−V j i j

∆t

其中 和 分别是颗粒 与颗粒

之间的相对位置和相对运动速度。由式（4）得到

的一元二次函数：

A∆t2+2B∆t+C = 0 （4）

从而得到颗粒发生碰撞的最短时间为：

∆t =
−B−

√
B2−4AC
A

（5）

然后计算碰撞后两颗粒运动速度，颗粒碰撞需满

足动量守恒和能量守恒原理：

mivi+m jv j = miVi+m jV j （6）

miv2
j +m jv2

i = miV2
i +m jV2

j （7）

m

γ = mi/m j

其中 是颗粒质量，为了简化方程式，引入质量比

参数 ，经过代数变化后得到碰撞后的速

度表达式：

Vi =
1

1+γ
[
2γv j+（1−γ）vi

]
（8）

V j =
1

1+γ
[
2γvi+（1−γ）v j

]
（9）

通过前面介绍的关于分子动力学的基本理

论，可总结构建填充模型基本流程：首先确定颗

粒大小、数量以及颗粒填充的体积分数，同时

确定颗粒的初始位置和速度，然后找出首先发

生碰撞的一对颗粒，计算颗粒发生碰撞后的速

度并予以更新，同时判断计算域中的颗粒是否

达到所要求的体积分数，如果达到要求的体积

分数，则填充模型构建完毕，否则继续进行颗粒

的碰撞和生长。

 1.2   颗粒团聚模型

固体推进剂在火箭发动机内燃烧的时候，由

于推进剂的燃烧不可避免地会有颗粒在燃面附近

发生团聚，形成很多团聚体。本文对含铝的复合

推进剂的颗粒团聚现象进行研究需基于推进剂微

观结构特征。此时可根据不同推进剂的配方，利

用分子动力学算法构建微观颗粒填充模型，得到

其三维随机分布。

本文基于 Cohen等 [17] 的研究，根据构建的推

进剂三维结构中铝颗粒 的分布情况，分析在不同

临界分离距离下铝颗粒的团聚行为。为便于分析

团聚过程，提出以下假设：

1）  没有发生过团聚的颗粒相互间可以发生

团聚形成团聚体，颗粒可以和其他团聚体发生

团聚。

2） 两个不同团聚体间不能发生团聚。

3） 对每个铝颗粒进行标记，以便跟踪其变化。

（i, j）

ri r j （xi,yi,zi）

（x j,y j,z j）

S i, j

对于任意两个铝球颗粒 有着各自的半

径 、 和两个铝球颗粒的球心坐标 、

，同时定义两个铝球颗粒之间的距离

为：

S i, j =

»
（xi− x j）

2
+（yi− y j）

2
+（zi− z j）

2− ri− r j

（10）

S i, j如果两个铝球之间实际的距离 小于设定

的临界分离距离 Sd，那么认为两个球体将会发生

团聚。颗粒团聚流程图如图 1所述。
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 2    结果与讨论

 2.1   三维微观模型的建立

文献 [18-19]给出了固体推进剂常用配方，本

研究基于该推进剂配方，复合推进剂（Al/AP/HT-

PB）的三维随机填充模型，其中复合固体推进剂

配方及组分信息如表 1所示。同时本研究还对多

种的配方进行三维微观颗粒建模，其中 Al和 AP

均是以颗粒状形式随机分布在推进剂中，AP颗粒

和 Al颗粒都是单一粒径，在不同的推进剂配方中

颗粒粒径存在差异，但不同颗粒各自所占的质量

分数是保持不变。首先以颗粒粒径为 29 µm的

Al和颗粒粒径为 328 µm的 AP为研究对象，在此

配 方 下 用 分 子 动 力 学 算 法在 1  mm×1  mm×

1 mm的正方体区域构建固体推进剂的三维填充

模型，使得该区域中填充 AP颗粒和 Al颗粒，并

达到预定的填充率，如图 2所示。图中小直径颗

粒为 Al颗粒，大直径颗粒为 AP，颗粒间相互交错，

随机无序地排列，很好体现了填充的随机性。
  

图 2    铝化 AP/HTPB复合推进剂的随机填充模型

Fig. 2    Random filling model of aluminized AP/HTPB

composite propellant
 

通过本次分子动力学算法计算出 AP颗粒占

的体积分数和质量分数分别为 62.40%和 68.48%，

Al颗粒占的体积分数和质量分数分别为 11.60%

和 17.63%，黏合剂 HTPB占的体积分数和质量分

数分别为 26.0%和 13.89%，计算数据与表 1配方

数据比较吻合。在保证体积分数不变的情况下，

按照工业上常用的 Al颗粒粒径范围（25～45 µm）

与 AP颗粒粒径范围（320～370 µm），可设计十个

不同的配方[20-21]。在满足填充率要求下，以相同

的方法对这十个配方进行结构模型构建，为颗粒

团聚粒径研究提供基础。

 2.2   颗粒团聚粒径分布

在预测颗粒团聚粒径分布规律时，以 28.8 µm

的初始 Al颗粒为例，令临界分离距离 Sd=8 µm，

Al颗粒发生团聚现象后的粒径分布如图 3（a）所

示，可以看到未发生团聚的颗粒数目占比最大，

质量分数达到了 29.98%，发生团聚的颗粒粒径大

部分分布在 40～80 µm之间。随着发生团聚的颗

粒微团粒径增大，质量占比显著降低，且分布逐

 

表 1    含铝复合推进剂配方组分

Table 1    Compositin of Al/AP/HTPB formulation

参数 HTPB AP Al

质量分数/% 14 68 18

密度/（g/cm3） 0.95 1.95 2.70

体积分数/% 26.11 61.99 11.90

 

开始

确定复合固体
推进剂初始配方

建立颗粒随机
填充模型

设定临界分离
距离Sd 

比较一对颗粒间的
距离Si, j

颗粒
不发生

团聚

颗粒发生团聚,
筛选所有颗粒

计算团聚分数

团聚分数
等于实验值

否

是

团聚模型结束

否

是

   包括AP颗粒、
铝颗粒尺寸及

颗粒的体积分数

得到所有颗粒的
空间位置和半径

若Si, j<Sd 

图 1    团聚流程图

Fig. 1    Flow chart of agglomeration
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渐呈现稀疏化，说明形成的大颗粒团比较少。作

为对比，若令临界分离距离 Sd=40 µm时，得到颗

粒团粒径的质量分数分布见图 3（b）。可以看到

未发生团聚的颗粒数量显著降低，粒径分布比较

稀疏，且大颗粒团的数目增多。通过图 3结果可

得，在临界分离距离 Sd 比较小的时候，形成的大

尺寸颗粒团数目比较少，主要是因为发生团聚的

颗粒数量较少。当随着临界分离距离的增加，原

先没有发生团聚的颗粒相继发生团聚，团聚的颗

粒数目增加，说明临界分离距离的选择对合理预

测颗粒团聚结果至关重要。这样基于随机填充模

型中 Al颗粒的分布情况，根据不同的临界分离距

离可计算得到颗粒粒径分布规律，并将之与实验

数据进行对比，最终可总结出一个合适的临界分

离距离随铝颗粒初始粒径变化的分布规律。

王志新[19] 对固体复合推进剂 Al颗粒团聚进

行了测量统计，本研究对此燃料配方进行了结构

建模，并对 Al颗粒团聚进行预测，通过调整临界

分离距离，可获得比较吻合实验统计规律的团聚

粒径分布，如图 4所示。（实验测量发现存在颗粒

0.5DAl−6.5

破碎现象，即一些团聚颗粒发生破碎造成有部分

颗粒粒径小于初始粒径）在此基础上，保持总填

充率以及 AP颗粒和 Al颗粒各自填充率不变的

情况下，改变 Al颗粒粒径构造另外九种固体燃料

配方结构，其构建思路是保持总填充率不变的情

况下，改变铝颗粒粒径的大小。通过对不同配方

进行团聚模型计算，可找到合适的临界分离距离

Sd 随不同 Al颗粒初始粒径变化的分布规律，见

图 5。通过总结可获得合适的临界分离距离的经

验公式为 Sd= 。
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图 4    Sd=8 µm时铝颗粒粒径分布与实验数据对比图

Fig. 4    Comparison of aluminum particle size distribution and

experimental data when Sd=8 µm
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Fig. 5    Distribution of critical separation distance with the initial

particle size of Al particles
 

 2.3   颗粒喷射特性

根据固体复合推进剂随机填充模型以及 Al

颗粒的团聚模型，可预测出 Al颗粒在气固交界面

发生团聚后粒径的分布规律，进而为实现三元固

体复合推进剂在燃烧中伴随燃面退移发生的 Al

颗粒喷射现象提供数值仿真计算边界条件。根据

前文三元固体燃料配方总结出来的临界分
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图 3    Al颗粒粒径分布图

Fig. 3    Al particle size distribution diagram
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离距离 Sd 随 Al颗粒粒径变化规律的经验公式

可知，当 Al初始粒径为 45 µm时，临界分离距离

Sd=16 µm，此时 Al颗粒发生团聚后的粒径分布规

律如图 6所示。从图中可以看出此分布近似符合

罗辛-拉姆勒（Rosin-Rammler）概率函数分布规律。
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图 6    Al颗粒粒径分布图

Fig. 6    Al particle size distribution diagram
 

Rosin-Rammler分布函数的表达式为：

F（d）= 1− exp
ï
−
Å

d
De

ãmò
（11）

m De

F（d）

d

式中 是均匀性系数， 是特征系数，根据具体问

题设置不同参数值，可获得满足实际需求的分布

规律。若以 Rosin-Rammler分布函数来刻画 Al颗

粒喷射初始粒径特征，则需要根据团聚模型来确

定均匀性系数和特征系数。此时 为 Al颗粒

粒径分布函数， 成为颗粒粒径尺寸。由于 Al颗

粒粒径累积分布函数可改写为：

ln{− ln[1−F（d）]} = m ln d−m ln De （12）

ln
{
− ln

[
1−F（d）

]}
ln d m −m ln De

ln{− ln
[
1−F（d）

]
}

由式（13）可以看出 是对

的线性函数， 是直线的斜率， 是与

轴的交点。根据图 6中 Al颗粒

粒径分布数据进行线性拟合，可获得图 7。

R2

R

y = 1.445 3x−6.441 9

从该趋势线图中可以清晰地看到：拟合直线

的相关系数的平方为 =0.991 8，回归系数的绝对

值 为 0.995 9，线性回归良好，其线性回归关系式

为 ，即:

ln{− ln[1−F（d）]} = 1.445 3ln d−6.441 9 （13）

m

−m ln De

De

该回归直线的斜率为 1.445 3，即所对应颗粒

粒径的分布函数中 =1.445 3，图中与纵坐标轴的

截距为−6.441 9，即此时的 = −6.441 9，进

一步求得 =86.49 µm。此时获得的累积分布函

数随颗粒粒径变化规律如图 8所示。从图中可以

看出，团聚模型计算的颗粒粒径累积分布情况与

Rosin-Rammler分布函数规律十分吻合，即可以得

到固体复合推进剂在气固交界面 Al颗粒喷射粒

径分布函数表达式：

F（d）= 1− exp

ñ
−
Å

d
86.49

ã1.445 3
ô

（14）

这样在Al颗粒质量分数占 18%、粒径为 45 µm，

AP颗粒质量分数占 68%、粒径为 350 µm，HT-

PB黏结剂质量分数占 14%的配方情况下，根据

确定好的 Al颗粒喷射初始粒径分布函数关系式，

可进行颗粒喷射两相流数值计算。
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Fig. 8    Cumulative distribution function changes with

particle size
 

 3    结　论

在固体火箭推进剂中添加金属燃料，一直是

国内外的一个研究热点，本文以 AP/HTPB固体复

合火箭推进剂为研究对象，开展了对 Al颗粒、
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图 7    线性拟合

Fig. 7    Linear fit
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AP颗粒、HTPB黏结剂的三维随机填充结构建模

以及 Al颗粒团聚行为的研究，研究结论如下：

1） 以常用的一种推进剂配方为基础，用分子

动力学算法建立了 AP/HTPB复合固体推进剂的

三维颗粒随机填充模型，实现了模拟三维空间内

AP颗粒和 Al颗粒的随机分布特征。

0.5DAl−6.5

2）  建立颗粒的团聚模型，分析研究 Al颗粒

在随机填充模型中的团聚现象。通过与实验数据

进行对比，获得不同初始粒径分布配方结构下的

最合适的临界分离距离，以及铝颗粒团聚粒径分

布规律，并总结出临界分离距离随 Al颗粒粒径变

化的经验公式为 Sd= 。

3） 研究了 Al颗粒在气固燃面喷射初始粒径

特征。根据 Al颗粒的团聚模型，总结 Al颗粒在

气固燃面团聚后的粒径分布规律，并以此规律设

计了 Al颗粒在气固交界面的 Rosin-Rammler概率

分布函数，分析得到其均匀性系数与特征系数 1.445 3

与 86.49，可用于数值模拟计算固体燃料燃烧面退

移过程中表面铝颗粒喷射的初始粒径。
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