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.......................................................... AVANT-PROPOS -
FOREWORD

es troisiémes journées de la
détonique de la Direction des
applications militaires du CEA
(CEA -DAM) se sont déroulées
les 30 septembre et 1° octobre
2015. Organisée a Tours, cette
manifestation s’est tenue en
présence d’environ cent cinquante chercheurs du
CEA - DAM, du milieu académique et des indus-
tries francaises de la défense. Pour la premiére fois,
plus de trente chercheurs étrangers en provenance
de tous les grands laboratoires européens ont par-
ticipé a ce séminaire.

Ce numéro de Focus rassemble les articles
associés a certaines des présentations faites durant
ces journées. Apreés une introduction qui présente
l’actualité des recherches menées en Europe, la
rubrique Nouveaux matériaux rassemble des
exemples de matériaux innovants. Les articles
présentés dans les rubriques Développement des
codes de thermochimie et De l'échelle micros-
copique a léchelle macroscopique illustrent les
travaux menés pour comprendre les comporte-
ments inerte et réactif aux différentes échelles.
Les rubriques Simulation des impacts et Transition
choc-détonation sont respectivement dédiées aux

he 3rd Workshop on Explosives of the

Direction des applications militaires

of CEA (CEA - DAM) took place on

September 30 and October 1, 2015,

in Tours. More than a hundred par-

ticipants have attended the workshop from the

CEA -DAM, the academic laboratories, and the

French defense industries. For the first time, more than

thirty researchers from european laboratories and
companies have also participated to the workshop.

This issue of Focus gathers papers of some of

the talks given during these days. In the introduc-

tion, the european research scene about energe-

tic materials is presented and some examples of

innovative materials are given under the heading

CHOCS FOCUS N°5 | ACTUALITES SCIENTIFIQUES A LA DIRECTION DES APPLICATIONS MILITAIRES | 03

\

LORS DE CES
JOURNEES, DE NOMBREUX
EXPOSES ONT
MIS EN AVANT LES
COLLABORATIONS
ACTIVES QUI ONT
PERMIS DE RELEVER
DE NOMBREUX DEFIS
SCIENTIFIQUES ET
TECHNIQUES.

\

cas des sollicitations mécaniques d’énergie modé-
rée et des chocs menant a une détonation. Enfin,
la rubrique Expérience et mesures : nouvelles ten-
dances présente des moyens expérimentaux nou-
veaux, développés pour caractériser la détonation.

Lors de ces journées, de nombreux exposés
ont mis en avant les collaborations actives qui ont
permis de relever de nombreux défis scientifiques
et techniques et sont un gage de réussite pour des
recherches a venir, a la fois fructueuses et stimu-
lantes.

New materials. Papers collected in Improvement
of thermochemical codes and From microscale
to macroscale highlight the researches made to
understand the inert and reactive behaviours at the
different scales. The headings Impact modelling
and Shock-to-detonation transition are dedicated
to mechanical insults from low-velocity impacts to
shocks yielding a detonation. Finally, new measure-
ments and experiments to characterize the detona-
tion are presented in New trends in experiments
and measurements.

During this workshop, talks have illustrated
how fruitful collaborations between the teams
enable handling scientific and technical challen-
ges and give confidence for the future researches.



.......................................................... INTRODUCTION -
INTRODUCTION

ACTUALITE EUROPEENNE
DES RECHERCHES EN SCIENCE
DES MATERIAUX ENERGETIQUES

a science des matériaux énergé-
tiques couvre un spectre large de
compétences et de techniques,
depuis la conception des molé-
cules sur ordinateur, leur syn-
thése chimique sous forme de
cristaux, la formulation de com-
positions par 'apport de liant et d’additifs, jusqu'aux
procédés de fabrication. Garantir la tenue des sys-
témes pyrotechniques en environnement, leur
sécurité et leur performance réactive nécessite de
caractériser les matériaux et d’en modéliser le com-
portement.

Aux plus petites échelles, I'innovation porte sur
le meilleur compromis entre la performance éner-
gétique et la sensibilité des molécules, ou 'amé-
lioration des voies de synthése pour les molécules
existantes. Citons les résultats obtenus a I'Institut
Saint-Louis ISL (F, DEU) pour réduire la sensibilité
des cristaux d’hexogéne. Ces travaux sont repris
actuellement par le TNO (NL) et par EURENCO (F,
SWE). Disposer de cristaux de petite taille permet
de baisser la sensibilité des matériaux et de libérer
plus rapidement I’énergie chimique, ce qui inté-

Résultat d’une simulation numérique du frottement, de droite a gauche, d'une demi-sphére en explosif sur
un plan fixe et abrasif (code ABAQUS/explicit). La simulation permet de visualiser le champ de pression au
contact et, par les fleches, U'intensité du champ de vitesse.

Results of a numerical simulation of friction, from right to left, of a hemisphere made of explosive on a fixed and abrasive
plane (ABAQUS/explicit cade). This simulation shows the pressure (colors) and the displacement (arrows) fields.

Crédit D. Picart, G. Plassart / CEA- DAM
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resse notamment I'ISL, le CEA (F) et l'université de
Munich (DEU).

La prise en compte des contraintes opération-
nelles conduit a I'élaboration de nouvelles compo-
sitions. Des travaux sont en cours dans les univer-
sités en République tchéque et en Allemagne, ainsi
que dans des entreprises en France (CEA, Airbus
Safran Launchers-ASL, aujourd'hui dénommée
Arianegroup, NEXTER Munitions) pour remplacer
le trinitrotoluéne (TNT) ou disposer de matériaux
insensibles. Parmi ces travaux, notons l’effort de la
société ROXEL (F, UK) et de I'université d’Edimbourg
pour réaliser des suspensions fortement concentrées
par résonance acoustique.

La communauté scientifique européenne
cherche aussi a relier les propriétés macroscopiques
de ces matériaux a celles de leurs constituants.
L'adhésion liant-charge et 'endommagement sont
étudiés au Fraunhofer ICT (DEU) et au Cavendish
Laboratory (UK), tandis que le CEA s’intéresse au
comportement thermoélastique d’un polycristal de
triaminotrinitrobenzéne. Ces études prometteuses
tirent profit des nouvelles méthodes de caractéri-
sation comme la nano-indentation et la résonance
magnétique nucléaire. L'une des problématiques
d’avenir concernera la compréhension et la modéli-
sation de la plasticité des cristaux soumis a un choc.

A une échelle supérieure, 'amélioration per-
pétuelle de la sécurité des munitions est un enjeu
majeur pour les fabricants; en témoigne le dyna-
misme de 'TIMEMG (Insensitive Munition European
Manufacturers Group) et du MSIAC (Munitions
Safety Information Analysis Center) de 'OTAN
auquel participent nombre d’acteurs européens. Il
s’agit de prévoir la violence de la réaction suite a une
agression, et d’adapter la conception technologique
si besoin. La compréhension et la simulation de la
transition d’une combustion a la détonation sont
toujours des sujets de recherche ouverts auxquels
contribuent le TNO, ’Atomic Weapons Establish-
ment AWE (UK), le CEA et ASL.

Enfin, la transition choc-détonation reste un
domaine scientifique de grande importance comme
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I'indiquent les progrés continus des codes de ther-
mochimie (CEA, AWE), I'introduction de la tempé-
rature dans les modéles (AWE) et ’évolution des
diagnostics (travaux réalisés par les laboratoires au
Portugal et en République tchéque, par le CEA et le
TNO, et les sociétés ASL, OZM, FOTON). Les études
s’orientent la aussi vers les échelles les plus petites.

Le succes des troisiémes journées de la déto-
nique du CEA — DAM (3rd Workshop on Explosives),
avec une participation nombreuse d’acteurs francais

EUROPEAN RESEARCH
SCENE ABOUT ENERGETIC
MATERIALS

he science of energetic materials
covers a wide spectrum of skills
and techniques, from the compute-
rised design of molecules, their che-
mical synthesis to obtain crystals,
the formulation of explosive compositions with the
addition of a binder and additives, to manufacturing
methods. Guaranteeing the behaviour of pyrotech-
nic structures in their environment, their safety and
their reactive performance requires characterisation
of the materials and modelling of their behaviour.
On the very smallest scale, innovation is geared
towards the best compromise between energy-based
performance and the sensitivity of the molecules, or
towards the proposal of new synthetic pathways for
existing molecules. The results obtained at the Insti-
tut Saint-Louis ISL (F, DEU) to reduce the sensitivity
of hexogen crystals could be cited. This work is cur-
rently being taken up once more by TNO (NL) and
by EURENCO (F, SWE). The ability to obtain smal-
ler crystal sizes allows the sensitivity of materials
to be reduced and chemical energy to be released
more rapidly. The ISL, CEA (F) and the University of
Munich (DEU) are taking a particular interest in this.
Consideration of operational constraints is lea-
ding to the creation of new compositions. Work is
under way in universities in the Czech Republic and
Germany, and in France (CEA, Airbus Safran Laun-
chers ASL, today called Arianegroup and NEXTER
Munitions) on replacing trinitrotoluene (TNT) or on
producing non-sensitive materials. Of note amongst
this work are the efforts by the ROXEL organisation
(F, UK) and by the University of Edinburgh to pro-
duce highly concentrated suspensions using acous-
tic resonance.
Efforts are also being made within the European
scientific community to link the macroscopic pro-
perties of these materials with those of their consti-

et européens, montre I'intérét porté en Europe a la
science des matériaux énergétiques et le dynamisme
de cette communauté. A heure ot les besoins indus-
triels proposent des défis scientifiques toujours plus
audacieux, le CEA — DAM entend continuer a favori-
ser les échanges, source de nouvelles collaborations,
a travers l'organisation des prochaines journées.

= Didier PICART

tuents. Binder-charge adhesion and damage are
being studied at Fraunhofer ICT (DEU) and in the
Cavendish Laboratory (UK), whilst CEA is working
on the thermoelastic behaviour of a triaminotrini-
trobenzene polycrystal. These promising studies
are benefiting from new characterisation methods
such as nano-indentation and nuclear magnetic
resonance. A future problem involves understan-
ding and modelling the plasticity of crystals which
are subjected to shock.

On a larger scale, the continuous improvement
in the safety of munitions is a major issue for manu-
facturers. This is illustrated by the dynamism shown
by the IMEMG Group (Insensitive Munition Euro-
pean Manufacturers Group) and by NATO's MSIAC
(Munitions Safety Information Analysis Center), in
which a number of European players participate.
Predicting the violence of a reaction as a result of
an insult is of interest and could lead to adaptation
of the technological design involved if necessary.
Achieving an understanding and carrying out simu-
lation of the transition from combustion to detona-
tion are still open subjects of research, to which
TNO, AWE (UK), CEA and the ASL organisation are
contributing.

Finally, the impact-detonation transition remains
a scientific field of great importance, as shown by the
continuous progress in thermochemical codes (CEA,
AWE), the incorporation of temperature into models
(AWE) and developments in diagnostics (work car-
ried out by laboratories in Portugal and in the Czech
Republic, by CEA and TNO, and by the ASL, 0ZM
and FOTON organisations). Here also the studies
focus on the very smallest scales.

The high level of participation in this Workshop
shows the interest in the science of energetic mate-
rials within Europe, and the dynamism that exists
within this community. At a time when production
requirements are presenting ever more difficult
scientific challenges, it is the intention of CEA —
DAM to continue to promote exchanges of ideas and
new collaborations by organising future Workshops
on Explosives.

= Didier PICART
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ENERGETIC MATERIALS RESEARCH
AMONG MSIAC NATIONS

DR M. ANDREWS,
Energetic Materials,
Munitions Safety
Information Analysis
Center (MSIAC), NATO,
Brussels, Belgium

here is a constant message among
NATO MSIAC nations that the
resources for energetics research are
decreasing, the numbers of people
involved in research are reducing,
and that knowledgeable senior personnel are not
always replaced. This has consequences on cur-
rent and future energetics research and weapons
programs. This is not a new problem. So how are
the nations solving the problem? Which fields of
research are attractive and which energetic mole-
cules are most promising in terms of potential?
The article is based on recent scientific publica-
tions (dated 2015) and conference proceedings on
energetic materials, and not on a comprehensive
review of the whole 13 MSIAC member countries
efforts.
A number of national (USA) and internatio-
nal (SWE/FRA) programs reported some renewed

interest in the replacement of trinitrotoluene
(TNT), in the compliant formulations to Insen-
sitive Munitions, and/or in high performing
materials. Such factors as: easy synthesis at
different scales of production, and toxicity and
the environmental impact are considered now as
major criteria as performance and safety. This is
clearly demonstrated in the studies carried out
on 3(5),4-dinitropyrazole as a substitute for TNT,
and 2,5,7,9-tetranitro-2,5,7,9-tetrazabicyclo[4.3.0]
nonan-8-one (HK-56) as a material equivalent to
RDX. These materials and other compounds are
highlighted in figure 1.

Studies on propellant additives, such as plas-
ticizers, anti-oxidants and burn rate modifiers, are
presently ranked high priority as effective repla-
cements for phthalates and lead containing com-
pounds which are restricted in supply and use by
the environmental legislation. Belgium, Sweden

> NOUVEAUX MATERIAUX

RECHERCHE SUR LES
MATERIAUX ENERGETIQUES
AU SEIN DES NATIONS DU MSIAC

u sein des nations membres du

MSIAC a I’Otan, les ressources

dédiées a la recherche sur les maté-

riaux énergétiques diminuent, le

nombre de personnes impliquées

dans la recherche est en baisse et les départs a la
retraite ne sont pas toujours remplacés. Cela a des
conséquences sur les programmes de recherche
actuels et futurs dédiés aux matériaux énergé-
tiques et a leurs applications militaires. Cela n’est
pas un probléme nouveau. Comment les nations
abordent-elles cela? Quels sont les domaines de
recherche attractifs et quelles sont les molécules
énergétiques qui offrent un potentiel intéressant ?
Cette présentation est basée sur les publica-
tions scientifiques (année 2015) et les actes des

O 6 | NOUVEAUX MATERIAUX - NEW MATERIALS

conférences récents sur les matériaux énergétiques
et non sur un examen exhaustif de 'ensemble des
efforts des treize pays membres du MSIAC.

Un certain nombre de programmes nationaux
(USA) et internationaux (FRA/SWE) ont témoigné
d’un intérét renouvelé pour le remplacement du tri-
nitrotoluéne (TNT), pour des formulations pouvant
étre intégrées dans les munitions a risques atténués
et/ou pour des matériaux a haute performance. La
facilité de synthese a différentes échelles de pro-
duction, la toxicité et 'impact sur ’'environnement
sont maintenant aussi importants que les critéres
de performance et de sécurité. Les travaux sur le
3(5), 4-dinitropyrazole en remplacement du TNT, et
sur la 2,5,79-tétranitro-2,5,7,9-tétrazabicyclo[4.3.0]
nonane-8-one (HK-56) en tant que matériau équiva-
lent au RDX (hexogéne) le démontrent. La figure 1
permet de comparer ces matériaux et d’autres com-
posés étudiés récemment.

Les additifs pour les poudres pour arme, tels
que les plastifiants, les antioxydants et les modé-
rateurs de combustion, sont étudiés actuellement
en priorité pour remplacer les composés contenant
des phtalates et du plomb, dont I"approvisionne-



and Australia are counted among nations that
develop and test new propellant formulations.

Technology is also playing a crucial role
in energetics research. Microfluidics devices
and micro flow reactors are being used (DEU/
USA) to help achieve the continuous synthesis
of nitrate esters and the nitration of diaminopy-
razine-1-oxide. The process is scalable, energy
consumption can be reduced, and the safety risks
minimized during nitration.

Particle morphologies, mainly of ammonium
dinitramide, are being studied through emulsifica-
tion membrane (GBR) and pressurized spray pril-
ling (SWE) techniques. Both techniques improve
product stability and formulation performance.

A number of countries (USA, GBR, FRA, CAN,
AUS) are investing work in ResonantAcoustic®
Mixing (RAM) to produce energetic formulations
not previously achievable due to high viscosity.
The RAM technique induces mixing using acoustic
resonance replacing the need for blades or impel-
lers. The technique has been successfully applied
to high-solid loaded cast cured energetic formula-

ment et I'utilisation sont limités par la législation
environnementale. La Belgique, la Suéde et I’Aus-
tralie comptent parmi les pays qui développent et
testent de nouvelles formulations.

La technologie joue également un réle crucial
dans les recherches sur les matériaux énergétiques.
Des dispositifs de microfluidique et des réacteurs a
microécoulement sont utilisés (DEU/USA) pour la
synthése en continu d’esters de nitrate et pour la
nitration du diaminopyrazine-1-oxyde. Le procédé
est transposable a plus grande échelle. Il réduit la
consommation d’énergie et minimise les risques
lors de la nitration.

La morphologie des particules, principalement
celles du dinitramide d’'ammonium, est étudiée au
moyen de membranes d’émulsionnement (GBR)
et de vaporisation sous pression (SWE). Les deux
techniques améliorent la stabilité du produit et les
performances de la formulation.

Un certain nombre de pays (USA, GBR, FRA,
CAN, AUS) travaillent aussi sur le dispositif RAM
(Resonant Acoustic® Mixing) pour produire des for-
mulations énergétiques jusqu’alors non réalisables
en raison de leur forte viscosité. La technique RAM
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tions (>90%), co-crystal synthesis and to a range
of propellant formulations.

CONCLUSION

Despite a reduction in resources available for
energetics research, nations are increasingly col-
laborating to reach their objectives which are now
increasingly focused on technologies to improve
formulations mainly based on existing materials.
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Energetic Materials Research. Comparison of molecules of interest based on oxygen balance

(dark blue, left scale), nitrogen percentage (red, left scale), melting points (light blue, left scale),
density (green triangle, right scale), and detonation velocity (pink cross, right scale). Values are

given in the table. DNP (respectively HK-56) is a good candidate to replace TNT (resp. RDX).

Recherche en matériaux énergétiques. Comparaison de molécules d'intérét basée sur la proportion
d'oxygéne (bleu foncé, échelle de gauche), le pourcentage d'azote (rouge, échelle de gauche), les points
de fusion (bleu clair, échelle de gauche), la densité (triangle vert, échelle de droite) et la vitesse de

détonation (croix violette). Les valeurs sont données dans le tableau. Le DNP (resp. HK-56) est un bon

candidat pour remplacer le TNT (resp. RDX).

permet de mettre en résonance un récipient et le
matériau pour le mélanger sans avoir recours a des
lames ou des pales. La technique a été appliquée
avec succés pour des formulations énergétiques
a forte teneur en charges solides (> 90 %), la syn-
thése de co-cristaux et sur une gamme de formu-
lations de propergols.

CONCLUSION

Malgré la diminution des ressources pour
la recherche sur les matériaux énergétiques, les
nations collaborent pour atteindre les objectifs et
concentrent tous leurs efforts sur les technologies
permettant d’améliorer les formulations qui font
principalement intervenir des matériaux existants.
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ETUDE DES PROPRIETES DETONIQUES
DES EXPLOSIFS NANOSTRUCTURES

A.LEFRANCOIS,
L. JACQUET,

M. GENETIER,
G. BAUDIN,
CEA-Gramat

A. WUILLAUME-
KEROMNES,
A.BEAUCAMP,
CEA-LeRipault

K. WOIRIN,

C.COLLET,

Airbus Safran Launchers,
Le Bouchet, Vert-le-Petit,
France

d’augmenter la performance

et de renforcer la sécurité des
explosifs. La réduction de la taille de 'oxydant et
du réducteur se révéle trés prometteuse pour accé-
lérer les réactions énergétiques en rapprochant
les constituants. Cette réduction d’échelle est
possible aujourd’hui grace a différents procédés.
Le procédé cryogel permet de cristalliser I'oxy-
dant a I’échelle d’une centaine de nanomeétres
au sein d’une matrice poreuse grace a la maitrise
de la solution colloidale. Le réducteur peut étre
constitué par de I’'aluminium (Al) trés fin obtenu
grace a une technique de fil explosé. Les compo-
sitions comprimées et composites sont fabriquées
ensuite a partir des constituants, respectivement
soit par un pressage avec la matrice cryogel, soit
par une méthode de malaxage avec le liant poly-
butadiéne.

L’étude de la formulation et de la caracté-
risation des nanocryogels comprimés a base
de nanoperchlorate (nPA) et de nanohexogéne
(nRDX) a été réalisée en partenariat avec le CEA
— Le Ripault [1]. Le diamétre moyen des particules
nanomeétriques est compris entre 100 et 200 nm.
Une diminution de la sensibilité a I'impact de

amélioration des propriétés
détoniques fait 1’objet d’une
recherche constante dans le but

Température de luminance (K)

Figure 1

-0 Référence composite
2= 12%nAl

< 25%nROX12% nAl
— 25%nRDX

T g T
60 70

Mesure pyrométrique a la longueur d’onde de 660 nm: les trois compositions composites nanostructurées
montrent une augmentation de la température par rapport a la composition de référence.

Pyrometric measurement at a 660 nm wavelength: increased temperature for the three nanostructured composite
compounds, compared to the reference one.
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50% et une augmentation par trois de la vitesse
de combustion ont été constatées pour la compo-
sition cryogel a base de 80 % de nPA par rapport a
la composition de référence micronique de méme
densité. Une sensibilité a 'impact équivalente et
une diminution de la sensibilité au gap test de
50% ont été mesurées pour le cryogel a base de
75a90% de nRDX.

L’étude sur les propriétés détoniques des
explosifs composites a base de nRDX et de
nanoaluminium (nAl) a été réalisée en partena-
riat avec Airbus Safran Launchers [2]. La compo-
sition composite RDX/Al/PA/Liant 50/12/24/14 %
en masse avec 25% de nRDX présente une dimi-
tion, une sensibilité au gap test équivalente, une
augmentation de 40 % de la profondeur d’amor-
cage, mais ne montre aucune influence sur le
test de relévement du cylindre. L'objectif est ici
de compléter cette étude par la détermination
des propriétés a I’état CJ (Chapman-Jouguet) de
ces compositions par des expérimentations de
choc plan.

La faisabilité des diagnostics a été établie
au moyen des lanceurs ARES et CEPAGE sur des
échantillons de faible dimension de composition
classique RDX/Al/liant polybutadiéne 64/20/16 %
en masse. Les simulations numériques ont été
réalisées avec le code hydrodynamique Ouranos.
La comparaison expérience-calcul de la vitesse
d’interface explosif/fenétre en LiF (fluorure de
lithium) montre une bonne restitution de la
détente des produits de détonation. Cette pre-
miére étape a permis d’améliorer le montage
expérimental afin d’intégrer trois échantillons
sur le méme support de cible, pour caractériser la
température, la vitesse de détonation et la vitesse
d’interface.

Les résultats expérimentaux pour les nano-
cryogels montrent une baisse de la vitesse de
détonation de 10,6 % du nRDX par rapport a la
référence. Une vitesse d’interface équivalente est
obtenue. Pour les compositions composites, une
diminution de la vitesse de détonation a égale-
ment été constatée jusqu’a 16 % pour la composi-
tion avec 25% de nRDX et 12% de nAl. Une aug-
mentation de la température est présentée sur la
figure 1. La vitesse d’interface est similaire.

En conclusion, I’influence des particules
nanométriques a été constatée sur la diminution



de la vitesse de détonation et sur I’augmenta-
tion de la température des produits de détona-
tion, démontrant ainsi des échanges thermiques
plus rapides favorisant 1’équilibre des particules
solides avec les produits de détonation. En pers-
pective, ces résultats doivent étre comparés au
calcul thermochimique SIAME permettant de
prédire I’état CJ. Une analyse détaillée du front
de la vitesse d’interface doit étre menée. D’autres

compositions peuvent étre envisagées en asso-
ciant nPA et nRDX.

A. WUILLAUME, A. BEAUCAMP, F. DAVID-QUILLOT, C. ERADES, “Formulation and Characterizations of
Nanoenergetic Compositions with Improved Safety", Propellants Explos. Pyratech., 39, p. 390-396 (2014).

K. WOIRIN, A. COMBE, Y. GUGUIN, C. ROUX, “Performance and Characteristics of Nano Particles Based
High Explosives”, Proc. of the 45th international Annual Conference of the Fraunhofer ICT, June 24-27, 2014,
Karlsruhe, Germany, Fraunhofer ICT, v25 (2014).

NEW MATERIALS

STUDY OF
NANOSTRUCTURED
EXPLOSIVES

Al/PA/binder formulation with a composition of
50/12/24/14% by weight with 25% nRDX showed
a decrease of sensitivity to impact and friction,
an equivalent sensitivity to gap test, and a 40%

SOMMAIRE CONTENTS

DETONATION PROPERTIES

he improvement of detonation pro-

perties is the subject of constant

research for increasing the High

Explosives (HE) performance and

safety. The size reduction of the par-
ticles is a great concern to enhance the energetic
reactions by faster mass and thermal exchanges.
Today, this size reduction is made quite possible
due to different processes. The cryogel method
helps crystallizing oxidizer particles down to
about one hundred nanometers inside the porous
matrix. To get some very fine aluminum particles,
the exploding wire technique is applied with a high
current to obtain the wire burst. The compressed
and composite compositions are respectively based
on particles, either by compression with the cryo-
gel matrix, or by some cast-cured process using
polybutadiene binder.

The study of the formulation and characteriza-
tion of nanocryogels made from nanoperchlorate
(nPA) and nanohexogen (nRDX) was carried out in
partnership with CEA — Le Ripault [1]. The average
diameter of the nanoparticles was between 100 and
200 nm. A 50% decrease in the impact sensitivity
and a threefold increase of the combustion rate were
observed in the cryogel made from 80% nPA com-
pared to the micron reference composition of the
same density. An equivalent impact sensitivity and
a50% decreased gap test sensitivity were measured
for 75 to 90% nRDX cryogel.

The study of the formulation and characteriza-
tion of the composite high explosives made from
nRDX and nanoaluminum (nAl) was carried out
in partnership with Safran Herakles [2]. The RDX/

increase of the run distance, but no influence on the
cylinder test. The purpose was to complete the study
by determining the properties to the Chapman-Jou-
guet (CJ) state properties of these compositions by
plane shock experiments.

The diagnosis feasibility was established with
the ARES and CEPAGE launchers on samples of small
dimensions with a classical RDX/Al/polybutadiene
binder composition of 64/20/16% weight. Numeri-
cal simulations were performed with the Ouranos
hydrodynamic code. The comparison between expe-
riments—calculations of the interface explosive/LiF
(lithium fluoride) window velocity showed a good
restitution of the detonation products release. This
first step made it possible to improve the experimen-
tal setup so as to include three samples on the same
target holder in order to characterize the tempera-
ture, the detonation and interface velocities.

The experimental results on nanocryogels
showed a decrease in the nRDX detonation velocity
of 10.6% in comparison to the reference. A similar
interface velocity is reached. As for the composite
compounds, a decrease in the detonation velocity
that can reach 16% was also found in the compo-
sition with 25% nRDX and 12% nAl. An increase in
temperature is displayed in . The interface
velocity was quite similar.

In conclusion, the influence of nanoscale par-
ticles was observed on the detonation velocity
decrease and temperature increase of the detona-
tion products, highlighting faster heat exchanges
responsible for the equilibrium between the solid
particles and the detonation products. In perspec-
tive, these results should be compared to SIAME
thermochemical calculations to predict the CJ state.
The front of the interface velocity should be analyzed
in detail. Some other compositions combining nPA
and nRDX could be planned.
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NOUVEAUX MATERIAUX

COMPOSITIONS EXPLOSIVES A TRES
FAIBLE DIAMETRE CRITIQUE
FORMULATION ET CARACTERISATION

K. WOIRIN,
C.COLLET,

Airbus Safran
Launchers, Le Bouchet,
Vert-le-Petit, France

e diamétre critique de détonation est
défini, pour une charge solide cylin-
drique, par le diameétre minimum
permettant la propagation station-
naire d’une détonation. L'influence
du procédé de formulation sur le faible diamétre
critique de plusieurs compositions est ici étudiée.

Charge | Rate (%w) Particle size 2x2mm? | 1x1 mm?
P#1/#2 CL20 >80/>75 Fine D/D /-
P#3]#4 RDX >75/>80 Fine -|- -/-
P#5/#6 RDX >85/>88 100% Coarse / 80% Coarse D/D -/-
P#7 HMX >85 Coarse / Fine (50 / 50)
T# RDX CH >85 Coarse / Fine (70/30) D
T#2to#4 | RDXB | >85/>88/-88 | 50%Coarse/id./100%Fine | D/D/D -[-/D
T#5to#7 | CL20 | >B5/-86/-87 Fine /D/D /-1

Présentation des compositions PBX (P) et TPBX (T) fabriquées a base de HTPB et évaluées durant cette étude. Les compositions
TPBX ont été fabriquées par laminage. En fonction de la taille de I'échantillon, une détonation (D) est observée ou non.
Presentation of the HTPB-based PBX and TPBX compositions evaluated in this study. TPBX compositions have been
manufactured via a rolling machine. Detonation is observed (D) or nat, according to the sample cross section size.

I‘=ORIV‘IULATION DE CQMPOSITIONS
A TRES FAIBLE DIAMETRE CRITIQUE
Les premiéres compositions PBX (Plastic
Bonded eXplosive) ont été formulées a partir
d’un procédé de mélange standard et en utili-
sant un liant inerte HTPB (Hydroxyl-Terminated
PolyButadiene). Sept compositions ont été for-
mulées avec différents types de charge explo-
sive (HexaNitro-hexaazalsoWurtzitane-CL20-,
and Hexogen-RDX-), de taille de particules et
de taux de remplissage. Pour atteindre un dia-
métre critique inférieur a 1 mm (tableau 1),
nous devons considérer une composition a base
de CL20 avec des particules fines et un taux de
remplissage supérieur a 80 % en masse et une
viscosité élevée (supérieure a 15 kPo). Les com-
positions TPBX (ThermoPBX) ont été formulées
a I’aide d’un laminoir. A partir de ce procédé,
on obtient des feuilles d’explosifs d’épaisseurs
calibrées entre 0,8 et 3 mm. Huit compositions
a base de liants thermoplastiques ont été for-
mulées (figure 1).

- NEW MATERIALS

VERY LOW CRITICAL
DIAMETER EXPLOSIVE
COMPOSITIONS
FORMULATION

AND CHARACTERIZATION

or a cylindrical solid charge, the
critical diameter in detonation is
defined as the minimum diameter
at which a standing detonation can
propagate. Low critical diameter
compositions are investigated with two main objec-
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tives: optimizing the formulation with two types of
processes (mixing and rolling), and developing the
characterization of such compositions.

FORMULATION OF VERY LOW
CRITICAL DIAMETER COMPOSITIONS
The first Plastic Bonded eXplosive (PBX) compo-
sitions have been formulated on a standard mixing
process, and using a HTPB (Hydroxyl-Terminated
PolyButadiene) inert binder. Seven compositions
have been formulated with different types of
explosive charges (HexaNitrohexaazalsoWurtzi-
tane -CL20-, and Hexogen —RDX-), of patrticle sizes
and filling rates. In order to reach a critical diameter
lower than 1 mm (Table 1), it is necessary to consi-
der a CL.20-based composition with fine particles, a
filling rate higher than 80 wt%, and high viscosity
(superior to 15 kPo). Next compositions have been
formulated by means of a rolling machine. This in




CARACTERISATION
DE LA COURBURE DU FRONT

Londe de détonation en sortie de charge explo-
sive est visualisée a I'aide d’une caméra a balayage
[1,2]. Pour adapter le test classique aux microé-
chantillons, nous avons utilisé un microscope
optique placé entre la charge explosive et la caméra.

Sur les films enregistrés (figure 1, a gauche),
nous pouvons observer trois phénomeénes :

o ’onde de détonation émerge au centre de
I’échantillon, puis sur son pourtour. La courbure
du front n’est pas réguliére mais sa forme est clas-
sique [2];

e lorsque 'onde de choc s’est détachée de
I’échantillon, nous observons les gaz de déto-
nation;

o lorsque l'onde de choc atteint la paroi en
PMMA, on observe la réflexion du choc puis la
perte de lumiére due au changement de I’indice
optique du PMMA.

Les fibres optiques placées en face de I’échan-
tillon montrent un décalage temporel entre le
centre et le contour (18 ns), en accord avec les
résultats précédents (figure 1, a droite).

CONCLUSION

Grace a deux procédés de fabrication, nous
avons formulé des compositions explosives a
base de liants HTPB et thermoplastiques de dia-
meétre critique inférieur a 1 mm. 'application de
méthodes utilisant des fibres optiques a permis
la visualisation directe de la courbure du front de
détonation dans les microéchantillons que nous
avons fabriqués.

NOUVEAUX MATERIAUX veeveevvesreesiisssssssssssassssssasssssssssssssssassssssassasssssassisssassisssassassissassisssasseens .
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Figure 1

Diagnostics permettant de comparer le comportement des compositions (ici PBX #1) sur de petits

échantillons: (a) visualisation de I'émergence du front de détonation sur une caméra a balayage de fente ; 'échantillon
de PBX #1a une section de seulement 1x1mm? (b) reconstruction 3D de la courbure du front  partir des signaux
enregistrés sur des fibres optiques.

Measurements technics used to compare the behavior of the compositions (here PBX #1) using small samples: (2) streak

camera visualization of detonation front emergence for a PBX #1 micro-sample in a Ix] mm? cross section configuration.

(h) 3D reconstruction of the front curvature from data recorded on optical fibers.

turn produces explosive sheets, with a calibrated
thickness of 0.8 to 3 mm. Eight ThermoPlastic
Bonded eXplosive (TPBX) compositions have been
formulated (Figure 1).

FRONT CURVATURE CHARACTERIZATION

The detonation wave is visualized via a streak
camera at exit of explosive charge [1-2]. In order to
adapt the typical test to micro samples, an optical
microscope placed between the explosive charge
and the camera has been used.

On the recorded films (Figure 1 - left), it can be
observed three phenomena:

o the detonation wave emerges from the explo-
sive sample at its center, and next, on the peri-
phery. Front curvature is not regular, but its shape
agrees with common references [2];

o when the shock wave is out of the sample, it
can be observed detonation gases;

SOMMAIRE CONTENTS CHOCS FOCUS N°5 | ACTUALITES SCIENTIFIQUES A LA DIRECTION DES APPLICATIONS MILITAIRES | 1 1

o when the shock wave reaches the poly(methyl
methacrylate) (PMMA) wall, it can be observed
shock reflection, and next, the loss of light due to
the change of the PMMA optical index.

The optical fibers placed in front of the sample
show the time shift between the center and the
periphery (18 ns), in accordance with previous
results (Figure 1- right).

CONCLUSION

Due to two different processes, it has been
made possible to formulate HTPB and thermoplas-
tic binder-based explosive compositions with a
critical diameter lower than 1 mm. Applications of
optical fiber methods allow direct visualization of
micro sample front curvatures.

Acknowledgements — The authors would like to
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IMPROVEMENT OF THERMOCHEMICAL CODES

THERMOCHEMICAL CODE

Atomic Weapons
Establishment (AWE),
Aldermaston,

United Kingdom

key factor in explosive behaviour

modelling is the equation of state

(EOS) of the resulting detonation

products (DP). Traditionally, this

has been expressed in empirical
analytical forms, with such coefficients as to repro-
duce experimental results. This method has issues
with fitting other experimental data that lie outside
the regime in which the EOS was calibrated. An
alternative approach is the use of thermochemical
codes, which can calculate the resulting DP EOS
given the composition, density and heat of forma-
tion of an explosive.

The DP are assumed to be in chemical equi-
librium, as found by minimizing the Gibbs free
energy of the mixture while conserving the ele-
mental mole numbers. The chemical composi-
tion therefore changes with the thermodynamic
state, so that codes must simultaneously solve
for thermodynamic state variables and chemical
concentrations. The issue then depends on the
individual EOS of the detonation product species
formed ( ).

Modern thermochemical codes, such as CHEE-
TAH or CARTE, use theoretical EOS, assuming that

DEVELOPPEMENT DES CODES DE THERMOCHIMIE

LE CODE DE
THERMOCHIMIE HELIOS

ne des clés de la modélisation du
comportement des explosifs est
I’équation d’état (EOS) des produits
issus de la détonation (DP). Tradi-
tionnellement, celle-ci s’exprime
sous une forme analytique et empirique, et ses
coefficients sont ajustés pour reproduire une série
de résultats expérimentaux. Cette méthode pose
probléme pour simuler des données expérimen-
tales situées en dehors du régime dans lequel I’'EOS
a été calibrée. Une approche alternative consiste a
utiliser les codes de thermochimie qui calculent

Figure 1

Initial structure of a single molecule of HMX and (1) decomposed into representative
product species (e.g. water, nitrogen, carbon monoxide). Colour coding for atoms
is white for hydrogen, blue for nitragen, green for carbon and red for oxygen.
Thermochemical codes explicitly take into account the composition of the products.

Structure de départ d'une molécule de HMX et (1) sa décompasition en espéces
représentatives des produits (c.-a-d. eau, azote, monoxyde de carbone). Code couleur
pour les atomes : blanc pour I'hydrogéne, bleu pour l'azote, vert pour le carbone et
rouge pour l'oxygéne. Les codes thermachimiques tiennent compte explicitement de la
composition des produits.

I’EOS DP a partir de la composition, de la densité
et de la chaleur de formation d’un explosif donné.

Les DP sont supposés étre a ’équilibre
chimique, obtenu en minimisant ’énergie libre de
Gibbs du mélange tout en conservant le nombre
de moles élémentaires. La composition chimique
varie donc avec I’état thermodynamique et les
codes doivent simultanément déterminer les
variables d’état thermodynamiques et les concen-
trations chimiques. Ce probléme dépend alors de
I’EOS individuelle des espéces formées dans les
produits de détonation ( ).

Les codes thermochimiques modernes, tels que
CHEETAH ou CARTE, utilisent des EOS théoriques
basées sur un potentiel modéle pour décrire les inte-
ractions entre molécules de produits. La forme la
plus couramment utilisée est le potentiel exponen-
tiel-6 (exp-6) ( ). Il a été montré que celui-ci
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the product molecules interact with some model
potential. The most common form used in ther-
mochemical codes is the exponential-6 (exp-6)
potential ( ). This has been shown to be
sufficiently realistic to construct EOS over a wide
physical range including high-pressure areas.

The contribution to the free energy arising from
these molecular interactions is calculated with
statistical mechanics theories which use a hard-
sphere fluid as a reference system. The DP EOS is
then derived from these theories, which have been
shown to accurately reproduce the results of Monte
Carlo simulations. However, these methods apply
to the description of a pure fluid (that is containing
one kind of molecule only). The multi-component
mixture of detonation products is assumed to be
represented by a hypothetical one-component pure
fluid, with parameters being generated by a series
of mixing rules so as to closely approximate the
properties of the mixture.

A new thermochemical code called HELIOS has
been developed at AWE based on open literature
publications and CHEETAH. HELIOS uses an exp-6
potential based EOS in DP description and finds
the chemical equilibrium by balancing the che-
mical potentials of the different product species.
HELIOS has been validated by direct comparison
with CHEETAH calculations, and from identical
input data.

In addition, the use of different mixture
rules has been explored. While the most widely
used approaches are the mixing rule of Ree
together with Lorentz-Berthelot rules, a variety of

other approaches have been suggested . The
impact of these rules on the predicted performance
of explosives was found to be small compared to

the changing of the product species considered.
© British Crown Owned Copyright 2016/AWE

F. H. REE, "Simple mixing rule for mixtures with exp-6 interactions", J. Chem. Phys. 78, p. 409 (1983).
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Example of an exponential-6 potential /1) for the description of interaction between molecules. The parameter r, is the
distance of the potential minima, £ the depth of the potential and o a shape parameter. The potential has been scaled by a
factor of k Boltzmann's constant, with the result that the y-axis is in kelvin,

Un exemple de potentiel V(r) en exponentiel-6 pour la description des interactions entre molécules dans les équations d'état.
Le paramétre r,, est la distance entre molécules au minimum du potentiel, € la profondeur du potentiel et o un paramétre de

est suffisamment réaliste pour construire une EOS
valable dans un domaine physique assez large, y
compris dans la gamme des hautes pressions.

La contribution a I’énergie libre résultant des
interactions intermoléculaires est calculée a I'aide
de théories mécaniques statistiques qui utilisent,
comme systéme de référence, un modéle de fluide
de sphéres dures. EOS DP est alors dérivée de ces
théories qui sont capables de reproduire fidélement
les résultats de simulations de type Monte Carlo.
Cependant, ces méthodes s’appliquent seulement
a la description de fluides purs (c’est-a-dire ne
contenant qu’un seul type de molécule). On sup-
pose donc que le mélange de produits de détonation
a plusieurs constituants peut étre représenté par
un fluide pur «hypothétique» dont les paramétres
sont générés a partir de lois de mélange qui se rap-
prochent au mieux des propriétés du mélange de DP.

SOMMAIRE CONTENTS

Un nouveau code thermochimique appelé
HELIOS a été développé a I’AWE a partir de publi-
cations ouvertes et de CHEETAH. HELIOS utilise
une EOS avec un potentiel exp-6 pour décrire les
DP et atteint ’équilibre chimique en équilibrant
les potentiels chimiques des différentes espéces
de produits. HELIOS a été validé par comparaison
directe avec des résultats issus du code CHEETAH
pour les mémes données d’entrée.

De plus, 'utilisation de différentes lois de
mélange a été explorée. Bien que les approches
les plus couramment utilisées utilisent la loi
de mélange de Ree associée aux regles de
Lorentz-Berthelot, plusieurs autres approches ont
été proposées . Linfluence du choix de ces lois
sur les prédictions de performance des explosifs
s’est révélée faible, compte tenu des changements
d’espéces des produits considérés.
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DEVELOPPEMENT DES CODES DE THERMOCHIMIE

DE SIMULATION THERMOCRIMIQUE

IAME, acronyme de SImulation
Aéro-thermochimique et Mécanique
des Explosifs, est un outil de simu-
lation thermochimique développé
depuis deux ans a la demande de
la Direction générale de ’armement (DGA), et
intégrant les besoins actuels des utilisateurs du
domaine des matériaux énergétiques de la défense

conventionnelle. Il sera mis a la disposition des
centres techniques de la DGA et des industriels de
I’armement. Ces matériaux contiennent notam-
ment des additifs métalliques ou des oxydants
comme le perchlorate d’ammonium. Le solveur de
calcul a I’équilibre thermochimique est basé sur un
nouvel algorithme mettant en ceuvre une décom-
position en valeurs singuliéres de la matrice de

Grandeur physique Expérience c:ﬁﬂg" gﬁwg g:(Avr g

Vitesse de détonation 7980 m/sen ® 50 mm 1871 m/s 7855 m/s 1871 m/s

Explosif 1 Pression de détonation 23,1GPa 23,1GPa 23,1 GPa
Température de détonation 3543K 3538K 3543K

Vitesse de détonation 8374m/sen 50 mm 8433 m/s 8429 m/s 8434 m/s

Explosif 2 Pression de détonation 28,3 GPa 28,4 GPa 28,2GPa
Température de détonation 3535K 3533K 3536 K

Vitesse de détonation 7625 m/sen ® oo 1416 m/fs 7365m/s T416m/s

Explosif 3 Pression de détonation 20,6 GPa 20,7 GPa 20,6 GPa
Température de détonation 3070K 3066 K 3070K

Vitesse de détonation stationnaire. L'écart entre les vitesses de détonation stationnaire calculées et mesurées est inférieur a 3 % avec les paramétres de la calibration BKW-S.
Detonation velocity. The difference between calculated and experimental detonation velocities is below 3%, according to BKW-S calibration parameters.

CEA-Gramat I

IMPROVEMENT OF THERMOCHEMICAL CODES

SIAME, A NEW CODE
FOR THERMOCHEMICAL

SIMULATION

IAME, an acronym for SImulation
Aero-thermochemical Mechanics
and Explosives, is a thermochemi-
cal simulation tool, under develop-
ment for the last two years at the
request of the Direction générale de I'armement
(DGA), that integrates the current needs of the
users involved in the field of energetic materials for
the conventional defense. This will be a new tool
available to DGA technical centers and arms manu-

facturers. These materials more particularly include
metallic additives or oxidizers, such as the ammo-
nium perchlorate. The thermochemical equilibrium
calculation solver is based on a new algorithm
implementing a singular value decomposition of the
stoichiometry matrix recently proposed by Massa
and Jha [ 1]. The 2016 version is based on the empi-
rical BKW | 2] or theoretical KLRR | 3] descriptions of
the actual gas mixture. STAME helps solving a great
variety of thermodynamic problems, regarding both
reactant mixture and reaction products.

The SIAME software developers have devoted
special effort into the consistency of results via a
unique library of reagents and products. Calcula-
tions of radiative and molecular transport coeffi-
cients have been added in order to feed the fluid
mechanics computer codes meant to solve Navier-
Stokes equations. Two applications are illustrated
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stoechiométrie proposée récemment par Massa et
Jha [1]. Le code est aujourd’hui basé sur la descrip-
tion empirique BKW [2] ou théorique KLRR [3]du
mélange de gaz réels. SIAME résout une grande
variété de problémes thermodynamiques portant
aussi bien sur le mélange des réactifs que sur les
produits de réaction.

Les développeurs de SIAME ont porté une
attention particuliére a la cohérence des résultats
via une librairie unique de réactifs et de produits.
Le calcul des coefficients de transport moléculaire
et radiatif a été intégré afin d’alimenter les codes
de calcul de mécanique des fluides résolvant les
équations de Navier-Stokes. Deux applications
sont données et comparées aux codes CHEETAH
et CARTE et a I’expérience: un calcul de détona-
tion stationnaire ( ) et 'explosion d’une
charge de TNT en volume clos pour différentes
masses d’explosif ( ). Lécart avec I’expé-
rience est inférieur a 3% en ce qui concerne la
vitesse de détonation stationnaire et inférieur a
15% en ce qui concerne la pression quasi statique.

La stratégie KLRR s’appuie sur un modéle
statistique ot les molécules interagissent selon
un potentiel d’interaction dit exponentielle-6, ce
qui permet de disposer d’un modéle théorique. De
futures évolutions sont également prévues pour
améliorer I'aspect prédictif par 'adjonction d’équa-
tions d’état plus précises, avec un effort particulier
porté sur les additifs condensés (particules métal-
liques, d’alumine et de silice) et les liants inertes.
Des fonctionnalités thermocinétiques seront éga-

below, in comparison with the CHEETAH and
CARTE codes: the calculation of stationary deto-
nation ( ), and the explosion in a confined
volume of a TNT charge for various explosive
masses values ( ). The discrepancy with the
experiment is less than 3% as for stationary deto-
nation velocities, and less than 15% for quasi-static
pressures.

The KLRR strategy is based on a statistical
model, with molecules interacting according to a
so-called 6-exponential interaction, which makes
it possible to have a theoretical model without any
calibration of parameters. Future developments
are also planned in order to improve the predictive
aspect, by the addition of more accurate equations
of state, with special emphasis on condensed addi-
tives (metal, alumina and silica particles) and inert
binders. Some thermokinetic features will also be
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lement introduites pour prévoir I’épaisseur de la
zone de réaction en détonation et en déflagration,
ainsi qu'un algorithme de formulation automa-
tique permettant d’ajuster les concentrations afin
d’optimiser les caractéristiques détoniques d’une
composition énergétique. Des modéles réduits y
seront également implantés pour les utilisateurs
de codes technico-opérationnels.

Le développement de SIAME est le fruit d’une
coopération entre plusieurs équipes du CEA — DAM
et du laboratoire d’Energétique, de Mécanique et
d’Electromagnétisme de 1’université Paris-Ouest-
Nanterre La Défense.

L. MASSA, P. JHA, “Teaching thermo-chemical equilibrium using a MATLAB algorithm", Proceedings
of the 2013 ASEE Gulf-Southwest Annual Conference, University of Texas, Arlington, USA March 21-23, 2013,

American Society for Engineering Education, p. 395 (2013).

C. L. MADER, Numerical Modeling of Explosives and Propellants, 3rd edition, CRC Press, 2008.

S.B.VICTOROV, S. A. GUBIN, “A new accurate equation of state for fluid detonation products based on an
improved version of the KLRR perturbation theory", Proceedings of the 13th International Detonics Symposium,

23-28 July, 2006, Norfolk, USA, 2006, Office of Naval Research, 1118 (2006).
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Figure 1 Mot/ Volume

Explosion adiabatique en volume clos d’une charge de TNT. Pressions quasi statiques obtenues aprés
explosion d'une charge de TNT pour plusieurs rapports de masse d’explosif sur volume de salle. Siame

est en bon accord avec Cheetah, Carte et avec les résultats expérimentaux

Closed volume explosion. Quasi-static pressures observed after an explosion of TNT for various values of
explosive mass divided by room volume. A good agreement is found between Siame and Cheetah, Carte and

the experimental results.

introduced to provide the reaction zone thickness
under detonations and explosions, together with an
automatic formulation algorithm allowing to adjust
the concentrations in order to optimize the detona-
ting characteristics of an energetics composition.
Some reduced models will also be implemented for
the users of technical and operational codes.

The development of SIAME is the result of the
cooperation between several CEA - DAM teams and
the Energetics, Mechanics and Electromagnetism
laboratory at the University of Paris-Ouest-Nanterre
La Défense.
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ETUDE DES EFFETS
DE LA SYNTHESE

SUR LA MICROSTRUCTURE
DE POUDRES D'EXPLOSIFS

E. BRUNETON,
A.FORZY,

M. GUERAIN,
A.LECARDEUR,
G. DEL RIO,

J. PIQUARD,
S.BEAUGRAND,
P.PALMAS,
CEA-LeRipault

es poudres de TATB (triaminotrini-

trobenzéne) et d’octogéne (ou HMX,

High Melting Explosive), composés

intéressants pour leur faible sensi-

bilité et leur vitesse de détonation
élevée, possédent des morphologies liées a leur
structure cristalline. Rappelons que la morpholo-
gie est un paramétre important pour étre a méme
de juger de la qualité des lots de poudres.

Cet effet est encore plus marqué pour le TATB,
qui présente une structure lamellaire relativement
proche de celle du graphite [1,2]. Le procédé de
synthése influe également sur la morphologie, via
le mode de cristallisation du produit. Les cristaux
de TATB sont obtenus par précipitation réactive a
I'interface solvant/gaz de réaction, ce qui entraine
une germination importante du fait de la forte
sursaturation locale en TATB. Les conditions
de croissance, pilotées par des phénomeénes de
type «nucléation secondaire », conduisent a des
particules de morphologie imparfaite et le plus
souvent a des directions de croissance multiples
alintérieur d’une méme particule (figure 1). Les
lots contenant davantage de ce type de particules
peuvent étre repérés par analyse d’images (parti-
cules plus isotropes). De plus, la surface est affec-
tée a la fois par le départ de matiéres volatiles
se produisant au moment de la cristallisation,
mais aussi par la présence de chocs subis par les
particules sous forte agitation. La formation de
pores et de défauts, pouvant aller jusqu’a I’arra-
chement de matiére et a la création de fines, est
mise en évidence. Cet état de surface peut varier
selon que l'on utilise un filtre-presse ou un filtre
statique, de I’eau chaude ou de la vapeur d’eau
pour le lavage des poudres. II faut toutefois noter
que I'analyse radiocristallographique ne montre
pas de différences notables lorsque ces variations
sont appliquées lors de la syntheése.

Les particules de TATB renferment des impu-
retés, en particulier de 1’eau et du chlorure d’am-
monium. Une étude par spectrométrie RMN (réso-
nance magnétique nucléaire) a montré que ces

deux composés sont inclus sous forme liquide
dans des pores fermés de quelques micromeétres
[3,4]. Lexistence de telles cavités a été confirmée
en couplant ’'imagerie par microscopie électro-
nique a balayage et I’abrasion par des ions gal-
lium (MEB/FIB, figure 2).

La formulation n’induit pas de modification
structurale, alors que le pressage tend a modifier
la qualité cristalline des matériaux : un abaisse-
ment de cette qualité est observé pour le TATB et

SEI 10KV WDdmm

Figure 1

(a) Image de microscope électronique a balayage (MEB-SE) d'une particule

de TATB présentant un axe de croissance principal correspondant a l'axe
cristallographique c (en bleu); (b) Image MEB-SE d'une particule de TATB formée
par agglomération de cristaux avec plusieurs axes de croissance. Ce dernier type
de morphologie peut conduire a un comportement différent par rapport a une
croissance uniaxiale.

(a) Scanning electron microscope (SEM-SE) image of a TATB particle with a main
growth axis corresponding to the crystallographic c axis (in blue); (b) SEM-SE image of a
TATB particle formed by agglomeration of crystals with several growth axes. This type
of particles can lead to different behaviors with respect to uniaxial growth.
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une amélioration se produit pour le HMX. Une
analyse plus précise de ces phénoménes doit
encore étre menée.

Pour le HMX, des variations morphologiques
sont également observées si différentes condi-
tions de synthése sont utilisées. Elles se tra-
duisent, dans les cas étudiés ici, par des modes
de croissance différents reliés a des orientations
cristallines préférentielles susceptibles de varier.
En revanche, contrairement au TATB, les surfaces
des particules sont pratiquement similaires et pré-
sentent peu d’endommagements.
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FROM MICROSCALE TO MACROSCALE

STUDY OF THE
SYNTHESIS EFFECTS
ON THE MICROSTRUCTURE
OF EXPLOSIVE POWDERS wr

Image MEB en section transverse d'une tranche (carré rouge) obtenue a lintérieur
d'une particule de TATB aprés abrasion au FIB (Focus lon Beam); la partie blanche
correspond a la métallisation nécessaire pour éviter les problemes de charge. Les
pores apparaissent en sombre sur la coupe.

SEM image in the transverse section of a slice (red square) got inside a TATB particle after
FIB (Focus lon Beam) abrasion; the white part corresponds to the metallization required
to avoid electric charge problems. In dark on the cross section appear the pores.

ATB (triaminotrinitrobenzene)
and HMX (High Melting Explosive)
powders, as compounds of great
interest owing to their low sensiti-
vity and high detonation velocity,

SOMMAIRE CONTENTS

have morphologies associated with their crystal
structure. Particles morphology is an important
parameter in the comparison of different batches
of powder.

This shows more in TATB, which has a lamel-
lar structure fairly close to that of graphite [1,2].
Morphology also depends on the synthesis process,
through the product cristallization mode. TATB
crystals are obtained by reactive precipitation at
the solvent-reaction gas interface, resulting in a
significant nucleation due to high local supersa-
turation of TATB. Growth conditions, driven by
so-called “secondary nucleation” phenomena,
lead to an imperfect particle morphology and in
most cases, to multiple growth directions inside the
same particle (Figure 1). The batches containing
a greater number of such particles can be identi-
fied by image analysis (more isotropic particles).
In addition, the surface is affected by the removed
volatile by-products at the time of crystallization,
but also by the occurring shocks onto the particles
during vigorous stirring. The formation of pores and
defects, that can go as far as to the tearing of matter
and the creation of fines, is highlighted. This sur-
face state may vary depending on whether, either

a press or static filter, hot water or steam to wash
the powders are used. However, it should be noted
that the radiocrystallographic analysis showed no
significant differences when these variations were
applied during synthesis.

TATB particles contain impurities, particularly
water and ammonium chloride. A study by NMR
spectrometry showed that these two compounds
were included in liquid form to closed pores of a
few micrometers [3,4]. The existence of such cavi-
ties was confirmed by coupling scanning electron
microscopy imaging and by gallium ions abrasion
(FIB/SEM, Figure 2).

For HMX, morphological variations are also
observed according to different synthesis condi-
tions. They resulted here in varying growth patterns
related to preferential crystal orientations likely to
differ. Unlike TATB however, particle surfaces were
substantially similar and presented little damage.

The formulation did not induce any structural
change while pressing tended to change the crys-
talline quality of the material : some poorer quality
for TATB, and some higher for HMX. The analysis
of these phenomena has yet to be more accurately
carried out.
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SENSIBILITE AUX CHOCS
ET MICROSTRUCTURE DES EXPLOSIFS

L. BORNE,

J. CORBEL,

Institut
franco-allemand

de recherches de Saint-
Louis (ISL), France

ontroler la sensibilité des explosifs
al'onde de choc est important pour
maitriser leur vulnérabilité. C’est un
probléme difficile car étroitement lié
aleur chimie et leur microstructure.
Dans l'explosif, le choc initie des réactions forte-
ment exothermiques, qui peuvent conduire a la
détonation. On parle de transition choc-détonation
(TCD). Pour obtenir la détonation, le choc initial

Figure 1

Microscopie optique avec adaptation d'indice. (a) Cristal d'hexogéne (RDX) standard comportant des inclusions de
solvant augmentant la sensibilité aux chocs. (b) Cristal d’hexogéne de sensibilité réduite (VI-RDX) fabriqué a UInstitut
franco-allemand de recherches de Saint-Louis (ISL). Ce cristal est exempt d'inclusion.

Optical microscopy with index matching. (2) Standard RDX crystal showing solvent inclusions and an increase of the shock
sensitivity. (b) Very-insensitive crystal made in Institut franco-allemand de recherches de Saint-Louis (ISL). Porosity with solvent

has been eliminated.

doit étre suffisamment intense et d’une durée suf-
fisamment longue. Les chocs faibles (vulnérabilité)
devront étre d’une durée plus importante que les
chocs forts (amorcabilité).

Les explosifs sont en général hétérogénes et la
TCD s’initie localement au voisinage d’hétérogénéi-
tés. Dans une seconde étape, le développement des
réactions sur ces «points chauds» conduit a la déto-
nation. Linitiation des points chauds est le facteur
limitant des chocs faibles. De nombreux travaux ont
été réalisés sur les hétérogénéités liées a la fabrica-
tion des compositions (porosités résiduelles dans
les formulations). Il existe aussi des hétérogénéités
propres aux constituants élémentaires comme les
particules d’explosif. Actuellement, deux qualités
commerciales de particules d’hexogéne existent
avec des sensibilités aux chocs standard (RDX) et
réduite (RS-RDX) (Reduced Sensitivity). Cependant,
il n’existe pas a ce jour de prédiction de leur sensi-
bilité a partir de caractérisations microstructurales.

Grace a la microscopie optique avec adapta-
tion d’indice (figure 1) et des mesures de densité
des particules [1], 'Institut franco-allemand de
recherches de Saint-Louis (ISL) a mis en évidence
le réle important des inclusions de solvants dans
les particules d’explosifs. Des expérimentations

“ FROM MICROSCALE TO MACROSCALE

SENSITIVITY TO SHOCKS
AND EXPLOSIVES
MICROSTRUCTURE

ontrolling the sensitivity of an
explosive to shock waves is quite
esssential to handle its vulnera-
bility. It will be no easy matter,
since this is closely linked to the
chemistry and microstructure of the explosive.
The shock initiates strong exothermic reactions
in the explosive, that can lead to detonation. It is
all about shock-to-detonation transition (SDT). In

order to cause detonation, the initial shock should
be sufficiently intense and long-lasting. Weak
shocks (vulnerability) should be lasting longer
than strong shocks (initiation).

Explosives are generally heterogeneous, and
the SDT is locally initiated in the vicinity of hete-
rogeneities. Subsequently, the developing reac-
tions at these “hot spots” lead to detonation. The
initiation of the hot spots is the limiting factor to
weak shocks. A lot of studies have been carried out
on heterogeneities linked to the production of the
compositions (residual porosity in formulations).
There also exist some heterogeneities specific to
elemental constituents, such as explosive particles.
At the moment, there exist two commercial grades
of hexogen particles with sensitivities to shocks:
standard (RDX) and reduced (RS-RDX) (Reduced
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et des modélisations mettent aussi en évidence le
role de la forme des particules [2]. La maitrise de
ces parameétres a permis a ’'ISL de fabriquer une
nouvelle qualité de particules de RDX appelée
VI-RDX (Very Insensitive) [3]. Les seuils expéri-
mentaux de sensibilité aux chocs faibles soutenus
pour les diverses qualités de RDX sont donnés sur la
figure 2 pour des formulations RDX/cire avec 30 %
en masse de cire. Une attention particuliére a été
portée a la fabrication des formulations par cou-
lée ou par granulation-compression afin de ne pas
endommager les particules de RDX et d’éliminer les
porosités extra-granulaires résiduelles. La sensibi-
lité aux chocs soutenus du VI-RDX est la plus faible.
Les formulations coulée et comprimée de RS-RDX
ont a peu prés la méme sensibilité. La formulation
coulée de VI-RDX est moins sensible que la formu-
lation comprimée. Les qualités cristallines des par-
ticules de VI-RDX permettent de mettre en évidence
le réle de la qualité des interfaces RDX/cire sur la
sensibilité des formulations. Avec le RS-RDX, la sen-
sibilité est pilotée en priorité par les inclusions de
solvants et la forme des particules, ce qui masque
le r6le des interfaces. Des travaux de modélisation
de ces résultats expérimentaux sont en cours, en
collaboration avec le CEA — Gramat, sur la base de
caractérisations géométriques obtenues par micro-
tomographie.
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Sensibilité aux chocs faibles soutenus de formulations mises en ceuvre par coulée d'un mélange de cire fondue et de particules
de RDX, ou par compression dans un moule de granulés obtenus par enrobage des particules de RDX avec de la cire. Quel que soit
le mode de préparation des compositions, l'utilisation de VI-RDX diminue fortement la sensibilité aux chocs.

Comparison of the shack sensitivity for cast or pressed formulations made of RDX crystals mixed with wax. Whatever the
process used, the use of VI-RDX significantly reduced the shock sensitivity.

Sensitivity). However, no sensitivity predicted from
microstructural characterization is available.
Thanks to optical microscopy with index
matching (Figure 1) and particle density mea-
surements [1], the Institut franco-allemand de
recherches de Saint-Louis (ISL) has pointed out
the importance of including solvents in explosives
particles. Experiments and models also highlight
the role of particle shapes [2]. Handling these
parameters has made it possible for the ISL to pro-
duce a new quality of RDX particles called VI-RDX
(Very Insensitive) [3]. The experimental sensiti-
vity thresholds to weak sustained shocks for the
different qualities of RDX are given in Figure 2, for
RDX/wax formulations with 30% wt wax. Some
particular attention was paid to the production of
formulations by casting or granulation-compres-
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sion in order to save the RDX particles from dama-
ging, and remove residual extra-granular poro-
sity. The VI-RDX sensitivity to sustained shocks
was at the lowest level. RS-RDX cast and com-
pressed formulations almost show the same sen-
sitivity. The VI-RDX cast formulations were less
sensitive than their compressed counterparts. The
crystalline qualities of the VI-RDX particles made
it possible to highlight the role of the RDX/wax
interfaces quality on the sensitivity of the formu-
lations. As for RS-RDX, sensitivity was primarily
controlled by solvent inclusion and the particle
shape, thus masking the role of the interfaces.
Modeling of these experimental results is ongoing
in collaboration with CEA — Gramat, based upon
geometrical characterizations obtained by X-Ray
microtomography.
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omposite materials aim to combine
advantageous properties of their
constituent materials. As for filled
polymer composites, a polymer
binder matrix, for example in poly-
butadiene, that facilitates melt-casting, holds
filler components that are particles immiscible
with the matrix. These particles give the system
the required property. Fillers added in high mass
fractions (> 80%) may be oxidizing agents such
as ammonium perchlorate particles for solid pro-
pellants, as used here. Although mechanical and
thermal stabilities of highly filled polymers are
being reached easily, it is nonetheless true that
they are inferior to those of pure elastomer. The
components physically differ in terms of crys-
tallinity and thermal expansion, as well as che-
mically, in terms of cohesion and compatibility.
Each surface of insoluble particle forms a phase
boundary to the matrix. More particularly with
wide variations in temperature, insufficient resi-

lience leads to the detachment of filler material
from the binder, and some reduced performances
of the composite.

This low interfacial adhesion is investigated
by solution calorimetry. Although originally
designed to measure solution heats, the device
is now used to measure heats of adsorption:
inside the calorimeter, a sealed glass vial contai-
ning particles is submerged in pre-polymer or
plasticizer liquid, and crushed to help bringing
both phases into contact. The heat emitted from
the immersion procedure is monitored. In order
to calculate heat per unit area, particle size and
area distribution are determined by laser scat-
tering and gas adsorption measurements. The
results are used to validate molecular dynamics
simulations (Figure 1). Representative crystal sur-
faces are identified, and filled with liquid. Given
that the crystallized ammonium perchlorate is
anisotropic, each surface orientation from the
crystal unit cell will yield some different adsorp-
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ETUDE DES INTERFACES
POLYMERE-CRISTAL

es matériaux composites ont pour
but de combiner les propriétés
bénéfiques de leurs constituants.
Pour les composites polyméres
chargés, une matrice polymeére,
par exemple en polybutadiéne permettant une
coulée a I’état fondu, enrobe des charges qui
sont des particules non miscibles avec la matrice.
Celles-ci apportent au systéme la propriété sou-
haitée. Les charges présentes en grande quan-
tité massique (> 80 %) peuvent étre des agents
oxydants, comme les particules de perchlorate
d’ammonium pour les propergols solides étudiés
ici. Bien qu’obtenues facilement, les stabilités

mécanique et thermique des polyméres fortement
chargés sont inférieures a celles de 1’élastomére
pur. Les composants différent sur le plan phy-
sique vis-a-vis de la cristallinité et de 'expansion
thermique, et sur le plan chimique vis-a-vis de la
cohésion et de la compatibilité. Chaque surface
de particule insoluble forme une interface avec
la matrice. En particulier, lors de grandes varia-
tions de température, une résilience insuffisante
conduit a un endommagement par décohésion et
une dégradation des performances du composite.

Cette faible adhérence de I'interface est étu-
diée par calorimétrie. Bien qu’initialement concu
pour mesurer les chaleurs de solutions, le disposi-
tif est utilisé ici pour mesurer la chaleur d’adsorp-
tion. Dans le calorimétre, un flacon de verre scellé
contenant des particules est immergé dans le pré-
polymére ou dans le plastifiant, puis écrasé pour
mettre en contact les deux phases. La chaleur
dégagée par 'immersion est enregistrée. Pour cal-
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tion energy. The energy of interactions, and the
contribution of each functional chemical group
are extracted from simulations at experimental
conditions (pressure, temperature).

Although the heats of adsorption measured
are in comparison pretty small (about one thou-
sand times lower than heats of dissolution), the
procedure shows that heats of immersion scale
linearly with the total surface of the solid sample.
The contribution of broken glass stirring and fric-
tion is taken into account with blank measure-
ments in empty vials. Computer simulations allow
some discrimination between the dispersive and
electrostatic terms of the total adhesion energy. It
turned out that dispersion interaction is dominant
indeed, but similar for both polar and non-polar
liquids (150 mJ/m?), while the electrostatic term
is different for each crystal surface cut orientation
(from 30 mJ/m2 for polybutadiene to 120 mJ/m2 for
polyethers with polar side chains).

This leads to two further ways of adjusting the
system to the desired increased interaction stren-
gth: Modification of crystal growth toward par-
ticles that present more strongly interacting sur-
faces, and chemical modification of the adsorbed
liquid by incorporation of polar groups.

The copyright of this publication belongs
to Fraunhofer ICT and the authors.

culer la chaleur par unité de surface, la taille des
particules et leur surface spécifique sont mesu-
rées par diffraction laser et par adsorption de gaz.
Les résultats sont utilisés pour la validation des
simulations numériques obtenues par dynamique
moléculaire (figure 1). Des surfaces cristallines
représentatives sont identifiées et chargées de
liquide. Le perchlorate d’ammonium sous forme
de cristaux étant anisotrope, chaque orientation
de surface par rapport a la cellule unitaire du
cristal conduira a une énergie d’adsorption dif-
férente. Les énergies d’interaction et la contribu-
tion de chaque groupe chimique fonctionnel sont
extraites a partir de simulations des conditions
expérimentales (pression, température).

Bien que les chaleurs d’adsorption mesurées
soient comparativement faibles (environ mille
fois inférieures aux chaleurs de dissolution), la
procédure montre que les chaleurs d’immersion
évoluent linéairement avec la surface totale de
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Figure 1

Molecular dynamic simulation of the interface between ammonium perchlorate crystal and
the binder (HTPB). The influence of crystal anisotropy is numerically studied using several

orientations of the interface.

Simulation par dynamigue moléculaire de l'interface entre un cristal de perchlorate d'ammonium
et le liant polymére (HTPB). L'influence de 'anisotropie du cristal sur I'énergie d'adsorption est

étudiée en simulant différentes orientations de l'interface.

I’échantillon solide. La contribution de I’agitation
et du frottement des débris de verre est prise en
compte par des mesures réalisées avec des flacons
vides. Des simulations numériques permettent
de différencier les composantes dispersives et
électrostatiques de I’énergie totale d’adhésion.
Il s’avére que l'interaction dispersive est domi-
nante, mais du méme ordre pour des liquides
polaires ou non polaires (150 mJ/m2), alors que
la composante électrostatique est différente pour
chaque orientation de surface du cristal (variant
de 30 mJ/m2 pour le polybutadiéne a 120 mJ/m?
pour des polyéthers contenant des chaines laté-
rales polaires).

Cela conduit a deux possibilités pour optimi-
ser un matériau composite en augmentant la force
d’interaction : modifier la croissance cristalline des
particules qui présentent des surfaces a plus forte
interaction, et modifier chimiquement le liquide
absorbé en y incorporant des groupes polaires.
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OUTIL DE SIMULATION
MESOSCOPIQUE
POUR EXPLOSIFS A BASE DE TATB

H. TRUMEL,

F. BERNARD,
CEA-LeRipault

J.-B. GASNIER,

F. WILLOT, D. JEULIN,
Centre de morphologie
mathématique,

Mines ParisTech,
Fontainebleau, France

es explosifs a base de TATB présentent

un comportement thermomécanique

complexe, incluant une dilatation

thermique non linéaire et irréver-

sible, communément connue sous le

nom de ratchet growth. Le but de ce
travail est de contribuer a la compréhension de ce
comportement au moyen de simulations au niveau
microstructural. Un outil numérique combinant un
ensemble de modéles 3D de microstructure virtuelle
et un outil numérique par transformée de Fourier
(FFT) est donc en cours d’élaboration, et est appli-
qué a un explosif pressé a base de TATB et d’une
faible proportion de liant polymére [1].

Compte tenu de la complexité du matériau et
de ses mécanismes de déformation, une approche
prudente est employée, commencant par une des-
cription simplifiée de ’explosif comme polycris-
tal parfait. Ce dernier est représenté a I'aide d’'un

modele de pavage de Johnson-Mehl, comprenant
un processus spatio-temporel aléatoire de nucléa-
tion et un processus anisotrope déterministe de
croissance des grains (figure 1).

En utilisant les propriétés thermoélastiques
linéaires de monocristaux de TATB issues de don-
nées bibliographiques [2,3], le code FFT permet
la détermination des champs locaux de défor-
mations et de contraintes sous I'effet des défor-
mations, contraintes ou températures macrosco-
piques appliquées (figure 2), aussi bien que des
propriétés thermoélastiques macroscopiques.
L’outil numérique est validé par comparaison
aux modéles exacts d’encadrement et d’estima-
tion (auto-cohérents) existants. Les modules
élastiques et de dilatation thermique prédits sont
surestimés, ce qui confirme la nécessité de tenir
compte des mécanismes de fragilisation aux fron-
tiéres des grains.

) FROM MICROSCALE TO MACROSCALE

A MESOSCOPIC
SIMULATION TOOL
FOR TATB-BASED EXPLOSIVES

ATB-based explosives exhibit
complex thermo-mechanical beha-
viour, including nonlinear and
irreversible thermal expansion
(“ratchet growth”). The purpose
of this work is to contribute to the comprehen-
sion of this behaviour through microstructural
level simulations. A numerical tool is therefore
being developed, which includes 3D virtual
microstructure modeling and a Fourier-based
(FFT) numerical tool, to be applied to a pressed

TATB-based explosive containing a small fraction
of a polymeric binder [1].

Considering the complexity of the mate-
rial and its deformation mechanisms, a careful
approach is followed, wich begins with a sim-
plified description of the explosive as a perfect
polycrystal. The latter is represented by means
of a Johnson-Mehl tessellation model, including
a space-time random grain nucleation process
and deterministic anisotropic grain growth
(Figure 1). Using TATB single crystal thermoe-
lastic properties from bibliographic data [2,3],
the FFT code allows to determine local stress and
strain fields in response to applied macroscopic
strains, stresses or temperature (Figure 2), as
well as macroscopic thermoelastic properties.
The numerical tool is fully validated by compa-
ring its predictions to those of existing exact,

22 | DE L'ECHELLE MICROSCOPIQUE A L'ECHELLE MACROSCOPIQUE - FROM MICROSCALE TO MACROSCALE



On s’intéresse d’abord a I’adjonction du liant
polymere. La morphologie de ce dernier au sein de
I’explosif étant mal connue, on le suppose réparti
sous forme d’une couche d’épaisseur uniforme

DE L’ECHELLE MICROSCOPIQUE A L’ECHELLE MACROSCOPIQUE

(a) Observation au microscope optique de la microstructure du TATB

et (h) exemple de microstructure prédite par le modéle de pavage restituant
la taille et la forme des grains.

(a) Optical microscope view of the TATB microstructure and (b) example of
microstructure predicted by the tessellation model, rendering the average grain
size and elongation.

entourant chaque grain de TATB (figure 2). Les
propriétés réelles de I’explosif ne peuvent dans ce
cas étre restituées qu’en surestimant largement
I’épaisseur de liant, ou en sous-estimant largement
ses propriétés. On en conclut que le liant n’enrobe
pas totalement les grains, les joints de grains
non enrobés jouant alors le role de microfissures
intergranulaires.

Les travaux en cours consistent a identifier
la densité existante de microfissures présentes
dans le matériau initial, tandis que les travaux
futurs viseront a inclure un modéle permettant
de décrire I’évolution des populations de micro-
fissures, c’est-a-dire de 'endommagement méca-
nique de ’explosif.
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bounding or estimation (self-consistent) models.
Predicted elastic and thermal expansion moduli
are grossly overestimated, which reinforces the
need to account for grain boundaries softening
mechanisms.

The introduction of the binder is examined
first. Owing to limited morphological knowledge,
the binder is assumed as a uniform thickness
layer around every TATB grain. Measured macros-
copic properties can only be retrieved through
a large overestimation of binder thickness or
through a large underestimation of binder pro-
perties. It is therefore concluded that the TATB
grains are not completely coated by the binder,
binder-free grain boundaries thus acting as
intergranular microcracks.

Ongoing work aims at identifying the den-
sity of existing microcracks populations in the
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Figure 2

Exemple de champ hétérogéne de pression, prédit par la simulation, dans une microstructure

soumise a un chargement thermique uniforme.

Example of heterageneous pressure field, predicted by simulation, in a microstructure submitted

to a uniform thermal load.

material in its initial state, whereas future work
will aim at including a model capable to describe
the evolution of microcrack populations, i.e. of
explosive mechanical damage.
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CHARACTERIZING
MECHANICAL DAMAGE
INENERGETIC MATERIALS

D. WILLIAMSON,
Cavendish Laboratory,
United Kingdom

n partnership with the Atomic Weapons

Establishment, QinetiQ and UK MOD,

scientists at the Cavendish Laboratory in

the Physics Department of the University

of Cambridge are studying the damage
mechanisms of energetic materials.

The energetic materials under consideration
are particle composites formed of energetic crys-
talline filler particles bound in a polymer matrix.
A key observation is that when deformed, it is the
significantly more compliant polymer component
that accommodates most of the strain. It follows
that the matrix rheological properties dominate the
response of the composite, despite the fact that it
is the minor volume component (typically < 20%).
Correspondingly, the composites demonstrate bulk
mechanical properties which are highly sensitive
to temperature and strain-rate.

The so-called glass transition is a defining cha-
racteristic of polymers and denotes the boundary
between a stiff, brittle, glass-like response (low
temperatures, or equivalently by the doctrine of
time-temperature superposition theory, high strain
rates) and a soft, extensible, rubber-like response
(high temperatures or low strain rates). Energetic
materials are mostly in rubber-like state, and under
such circumstances, the observed mode of failure
is typical loss of adhesion between the polymer
and stiff filler particles (Figure 1).

Figure 1
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Evolution of the damage due to a low strain rate (orange dots) or a high rate (blue
dots). Imparting a fixed quantity of mechanical energy into an energetic composite
ata low strain rate results in far more damage than at a high strain rate [2]. (Data
funded by UK / MoD)

Evolution de 'endommagement en fonction de [a vitesse de déformation (faible, rond
orange; rapide, rond bleu). La déformation de [échantillon a énergie mécanigue donnée
conduit 3 beaucoup plus d'endommagement lorsque la vitesse de déformation est faible [2].

An insightful top-down approach is to subject
individual samples to compression at low and high
strain-rates, and then to measure residual proper-
ties. Graphics in Figure 2 illustrate that imparting
a fixed quantity of mechanical energy at a low
strain rate results in greater damage than at a high
strain rate. Once more this can be explained due to
the rheological properties of the polymer matrix.

Several failure modes with respect to loading conditions: (a) A polymer bonded energetic material damaged above the glass transition condition of the polymer matrix
(high temperature or equivalently low strain-rate) exhibits intergranular adhesive failure. (h) Damaged below the glass transition condition (low temperature or

equivalently high strain-rate) it exhibits transgranular cohesive failure [1].

Différents modes de rupture en fonction de la sollicitation : (a) Matériau composite énergétique endommagé lors d'un essai réalisé au-dessus de [a transition vitreuse de la
matrice polymére (haute température ou faible taux de déformation) et présentant une rupture adhésive intergranulaire. (b) Le méme matériau endommagé en dessous de la
transition vitreuse (basse température ou taux de déformation éleveé) et présentant une rupture transgranulaire cohésive [1].
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strength (Figure 3).
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med across a wide range of length and time scales
and integrated with computational modelling
can account for damage formation and provide
valuable information for planning the safe storage
and use of energetic materials.
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CARACTERISATION

DE L'ENDOMMAGEMENT
DANS LES MATERIAUX
ENERGETIQUES

n partenariat avec ’AWE (Atomic

Weapons Establishment), la société

QinetiQ et le ministére de la Défense

du Royaume-Uni, des scientifiques

du laboratoire Cavendish du dépar-
tement de physique de I'université de Cambridge
étudient les mécanismes d’endommagement des
matériaux énergétiques.

Les matériaux énergétiques étudiés sont des
composites formés de charges particulaires éner-
gétiques cristallines enrobées dans une matrice
polymeére. Nous avons observé que lorsque ces
matériaux sont sollicités thermo-mécaniquement,
le polymére enregistre la majeure partie de la défor-
mation. En conséquence, les propriétés rhéologiques
de la matrice gouvernent majoritairement la réponse
du composite malgré sa présence en faible quantité
dans le composite (typiquement < 20%). Pour les
mémes raisons, les explosifs composites ont des
propriétés mécaniques qui sont trés sensibles a la
température et a la vitesse de déformation.

La transition vitreuse est une caractéristique
déterminante des polymeéres. Elle délimite le
domaine dans lequel le matériau a une réponse
rigide et fragile, tel du verre (aux basses tempéra-
tures ou, d’apres la théorie d’équivalence temps-tem-
pérature, aux vitesses de déformation élevées), du
domaine ot le matériau est plus souple et son com-
portement plus «ductile», a I'image du caoutchouc
(aux températures élevées ou aux faibles vitesses
de déformation). Les matériaux énergétiques se
trouvent généralement a 1’état caoutchouteux et,
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(a) Silicon nitride AFM cantilever functionalized with a spherical cap of
fluoropolymer binder material, radius of curvature 24.5 microns. The pull-off
force is measured after contacting with a substrate of interest. (b) Pull-off
force is compared to calculated values of cap size, allowing to measure the free
surface energies of the fluoropolymer and substrate [3].

(a) Pointe du microscape a force atomigue fonctionnalisée par une capsule de liant
fluoropolymére de rayon 24,5 microns. Aprés mise en contact de la pointe avec un
substrat, la force d'arrachement est mesurée. (b) Evolution de la force d'arrachement en
fonction de la taille de la capsule. La méthode permet de déterminer les énergies libres
surfacigues du fluoropolymére et du substrat [3].

dans de telles circonstances, le mode de rupture
généralement observé est la perte d’adhérence
entre le polymére et les charges particulaires rigides
(figure 1).

Une démarche instructive (approche top-down)
consiste a soumettre des éprouvettes a une compres-
sion a taux de déformation faible ou élevé, puis a
mesurer leurs propriétés résiduelles. Les courbes
présentées sur la figure 2 montrent que pour une
méme quantité d’énergie mécanique appliquée au
matériau, le dommage est plus élevé a faible vitesse
de déformation qu’a vitesse de déformation élevée.
Cette observation s’explique a nouveau par les pro-
priétés rhéologiques de la matrice polymére.

Les propriétés des interfaces peuvent étre mesu-
rées (approche bottom-up) en effectuant des expé-
riences d’arrachement a 'aide d’un microscope
a force atomique étalonné et offrant une mesure
directe de la force intrinséque de la liaison adhésive
(figure 3).

Plus globalement, la conduite d’expériences
minutieuses sur une large gamme d’échelles de
longueur et de temps et leur intégration par modé-
lisation informatique permettent d’expliquer la
formation de ’endommagement et fournissent des
informations précieuses pour sécuriser les condi-
tions de stockage et d’utilisation des matériaux
énergétiques.
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SIMULATION DES IMPACTS

MODELISATION ET PREVISION
DES SENSIBILITES MECANIQUES
DE COMPOSES EXPLOSIFS

a quéte d’explosifs plus sirs et plus études sont principalement empiriques. Trés peu
puissants repose actuellement sur  d’approches physiquement fondées ont été envisa-
la conception par les chimistes orga- gées. Ces derniéres peuvent étre classées en trois
niciens de nouvelles cibles synthé- groupes en fonction de I’hypothése sous-jacente
tiques et sur I’évaluation théorique  concernant I’étape déterminante du processus de
de leurs performances. Malheureusement, un  décomposition. Comme illustré sur la figure 1,
grand nombre de composés nouvellement synthé- certaines études supposent que h, est déterminée
tisés se sont montrés trop instables pour des appli- soit par la capacité du matériau a développer des
cations pratiques. Dans ce contexte, unmodélequi  points chauds (1), soit par le transfert d’énergie de
pourrait prédire la stabilité d’une molécule avant phonons excités mécaniquement vers des modes
sa synthése réelle serait d’un intérét primordial. vibrationnels d’élongation de liaisons préalables
Cet article donne un apercu des nombreuses ten-  a leur rupture (2). Cependant, la plupart d’entre
tatives réalisées au cours des cinquante derniéres  elles supposent que la sensibilité dépend princi-
années dans le but de développer un tel outil et palement de I’énergie de dissociation de liaison la
décrit les progrés importants réalisés au cours des plus faible (3). Bien que ces approches soient théo-

derniéres années. riquement attrayantes, elles ne sont pas parvenues
Le critére de stabilité le plus utilisé pour les a fournir des prévisions utiles.
explosifs est la sensibilité a I'impact, caractérisée Par conséquent, une approche basée sur une

par la hauteur h,, de laquelle un poids chutantsur ~ quatriéme hypothése concernant I'étape détermi-
I’échantillon déclenche une décomposition obser- nante a été introduite (4). Celle-ci considére que
vable avec une probabilité de 50 %. Il a été remar- les impacts mécaniques conduisent a la formation
qué depuis plus de cinquante ans que h,, a ten- de centres réactifs ot des réactions exothermiques
dance a diminuer lorsque la proportion d’atomes  apparaissent [2]. La sensibilité dépend alors de la
d’oxygéne augmente dans la molécule. Toutefois, capacité de ce processus de décomposition a se
il s’est avéré extrémement difficile d’aller plus propager au sein du matériau avant que I’éner-
loin, en dépit d’efforts considérables consacrés au gie libérée par les réactions ne soit dissipée. En
D. MATHIEU, I développement d’approches alternatives, tirant ~ d’autres termes, elle est déterminée par la valeur

T. ALAIME, parti des progrés de la chimie quantique et des de la constante de vitesse de cette propagation, un
CEA-LeRipault méthodes d’apprentissage automatique [1]. Ces ~ paramétre qui peut étre estimé a partir de la quan-

3

Quatre étapes du processus d'initiation qui pourraient affecter les valeurs de sensibilité : (1) la formation de points chauds aprés l'impact; (2) le transfert d'énergie des phonons vers des modes d'élongation de
liaisons; (3) la rupture de liaisons ; (4) la propagation du processus de décomposition aux molécules voisines.

Four steps in the initiation process that might affect sensitivity values: (1) hot spot formation following impact; (2) energy transfer from phonons to stretching vibrations; (3) bond dissociation; (4) propagation of the
decomposition process to neighboring molecules.
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tité d’énergie libérée au cours de la décomposition
et des énergies d’activation mises en jeu. Contrai-
rement aux modéles précédents, cette méthode
offre des prévisions fiables pour des centaines de
matériaux a partir de quelques paramétres seu-
lement [3]. Par conséquent, elle représente une
étape importante dans la compréhension de la
sensibilité. Comme le montre la , elle peut
étre utilisée pour illustrer pour la premiére fois le
compromis performance-sensibilité auquel sont
confrontés les concepteurs d’explosifs.

D. MATHIEU, “Toward a physically based quantitative modelling of impact sensitivities”, J. Phys. Chem. A,
117, p. 2253-2259 (2013).

D. MATHIEU, T. ALAIME, “Predicting impact sensitivities of nitro compounds on the basis of a semi-
empirical rate constant”, J. Phys. Chem. A, 118, p. 9720-9726 (2014).

D. MATHIEU, T. ALAIME, “Impact sensitivities of energetic materials: Exploring the limitations of a model
based only on structural formulas”, J. Mol. Graph. Model, 62, p. 81-86 (2015).

Performants
insensibles

IMPACT MODELLING

SOMMAIRE CONTENTS

MODELLING AND
PREDICTION OF
MECHANICAL SENSITIVITIES
FOR EXPLOSIVE COMPOUNDS

he quest for safer and more power-

ful explosives currently relies on the

design of new synthetic targets by

organic chemists and the theoreti-

cal evaluation of their performances.
Unfortunately, a large number of newly synthesized
compounds prove too unstable for practical appli-
cations. In this context, a model that could predict
the stability of a molecule before its actual synthesis
would be of utmost interest. This article provides a
brief review of the many attempts to develop such a
tool over the last 50 years, and describes significant
progress made in recent years.

The most popular stability criterion for explo-
sives is impact sensitivity, as characterized by the
height k., that a given weight must be dropped onto
a sample to trigger an observable decomposition
with a 50% probability. It has been noted for more
than 50 years that h, tends to decrease as molecules
with a larger fraction of oxygen atoms are conside-
red. However, it proved extremely difficult to pro-
gress further, despite tremendous effort devoted
to the development of alternative relationships,
taking advantage of quantum chemical data and
machine learning techniques as they became avai-
lable [1]. These studies are mostly empirical. Very
few physically grounded approaches have been
considered. They may be classified in three groups
depending on the underlying assumption regarding
the determining step of the decomposition process.
As illustrated on , some studies assume
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Relation performance-sensibilité pour un ensemble d'explosifs, illustrée
sur la base de données théoriques. E; désigne les énergies Gurney.

Le graphique montre que le HMX et le TATB constituent d'excellents
compromis, respectivement en matiére de performance et de sensibilité.
Performance versus sensitivity trade-off for a set of explosives, illustrated on the
basis of theoretical data. E; denotes Gurney energies. The plot shows that HMX
and TATB represent excellent compromises focused respectively on performance
and sensitivity.

hs, to be determined by the ability of the material
to develop hot spots (1) or by the energy transfer
from the mechanically excited phonons to vibra-
tional stretching modes preceding bond cleavage
(2). However, most of them assume that it depends
primarily on the lowest bond dissociation energy (3).
While these approaches are theoretically appealing,
they fail to provide useful predictions.

Therefore, an approach based on a fourth
assumption regarding the determining step is intro-
duced (4). The assumption considers that mechani-
cal impacts lead to the formation of reactive centers
where exothermic reactions take place [ 2]. The sen-
sitivity depends on the ability of this decomposition
process to propagate to the surroundings before the
energy released by the reactions dissipates away. In
other words, it is determined by the value of the rate
constant for this propagation, a parameter which
may be estimated from the energy content and acti-
vation energies. In contrast to earlier models, this
method yields reliable predictions for hundreds of
materials on the basis of some parameters only
Therefore, it represents a significant step forward
in the understanding of sensitivity. As shown on

, it may be used to illustrate for the first
time the sensitivity versus performance trade off.
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MODELLING THE IGNITION
OF EXPLOSIVES BY PINCH

o ensure the safe storage and deploy-
ment of high explosives one must
understand the mechanisms that
cause ignition and reaction growth
in response to accidental impacts,
one of which is pinch. Shear, friction and confi-
nement affect the response. Atomic Weapons
Establishment (AWE) deploys low speed impact
tests to understand the physics. In a supporting
modelling effort, the High Explosive Response to
MEchanical Stimulus (HERMES) material model
[1], jointly developed by the Lawrence Livermore
National Laboratory (LLNL) and AWE, has been
integrated into the Lagrangian finite element
hydrocode LS-Dyna and the Arbitrary Lagrangian
J. P CURTIS, Eulerian (ALE) code named ALE3D. This has been

Esta é\ lt|(s]tr1n [;]CEY]VtE&%E)S applied to investigate the pinch.
' HERMES includes a strength model, a model

Explosive ——

Figure 1

Schematic of drop test. A cylindrical sample of explosive is submitted to
compression between a fixed anvil (bottom) and a free-falling mass (top).

Schéma du test de chute. Un échantillon cylindrique d'explosif (ici en orange) est comprimé
entre une enclume fixe (en bas) et une masse en chute libre (en haut).

cific surface area, and pressure. If shocks develop,
an entropy-based reaction ensues.

Pinch is modelled by LS-Dyna Lagrangian
finite element simulations of an idealized schema-
tic drop test (Figure 1). A steel drop-hammer with a
flat bottom face is dropped onto the flat upper end
of the cylindrical explosive samples, which stand
on a solid steel anvil. The configuration is easier

United Kingdom ) )
,,,,,, for porosity generated via damage, and calculates
J.E.REAUGH, the growth of an ignition parameter derived from
Lawrence Livermore the stresses and plastic strain rate. Following
National Laboratory ignition, HERMES determines the rate of reaction
(LLNL), USA depending on the current reaction extent, the spe-
SIMULATION DES IMPACTS

" MODELISATION DE L'ALLUMAGE
DES EXPLOSIFS SOUMIS
AUN ECRASEMENT

our assurer la sécurité en stoc-
kage et lors du déploiement des
explosifs, il est nécessaire de com-
prendre les mécanismes qui pro-
voquent ’'allumage et la croissance
de la réaction suite a un choc accidentel. Parmi
ces sollicitations, on trouve les cas d’écrasement.
Le cisaillement, le frottement et le confinement
affectent la réponse réactive. UAtomic Weapons
Establishment (AWE) réalise des essais d’impact
a faible vitesse pour en comprendre la physique.
Contribuant a ’effort de modélisation, le modéle
HERMES (High Explosive Response to MEcha-
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nical Stimulus) [1], développé par le Lawrence
Livermore National Laboratory (LLNL) et ’AWE,
a été intégré dans le code hydrodynamique aux
éléments finis lagrangien LS-Dyna et dans le
code ALE3D (Arbitrary Lagrangian Eulerian). Ce
modéle a été utilisé pour étudier ’écrasement.

HERMES comprend un modéle de comporte-
ment mécanique et un modéle reliant I’endom-
magement a la porosité. Il permet de calculer le
critére d’allumage a partir de la contrainte et du
taux de déformation plastique. Aprés I’allumage,
HERMES détermine la vitesse de réaction en fonc-
tion des niveaux de réaction, de la surface spéci-
fique et de la pression. Si des chocs se forment,
un modéle basé sur I'entropie permet de prévoir
la transition a la détonation.

L’écrasement est modélisé ici sous la forme
d’une chute, simulée avec LS-Dyna (figure 1).
Une masse plate en acier est lachée sur I'extré-
mité supérieure plane d’un échantillon cylin-



to model than in the Steven Test, as for example
in . Two samples of explosives are conside-
red: PETN, of density 1.4 g/cc, and an HMX-based
explosive. The PETN was chosen, owing to its
well-known sensitivity, at such density. Drawing
on experiments at the Cavendish Laboratory [3],
the sample is made tiny compared with the drop
hammer and anvil. It is very finely meshed, which
requires quite fine adjacent meshes for the ham-
mer and anvil as well. A coefficient of friction 0.4
is applied between the explosive and surrounding
material. The growth of the ignition parameter and
the reaction progress are predicted.

As for the PETN, an impact speed as low as
1m/s causes violent reaction in most of the explo-
sive before mesh distortion halts the run.
shows the ignition parameter contours at a time
of 120 ps in the sample. There is marked similarity
with [1], in that the highest ignition parameter
values are associated with shear resulting from
friction as the explosive is crushed and flows
radially. Just 3 ps later ( ), the map of the
extent of reaction reveals two separate main areas
of fully reacted material. The most violent reaction
occurs away from the axis of symmetry as in
and [3]. As for the HMX-based explosive, even
up to 10 m/s impacts, the response is much less
violent than for PETN, reflecting the well-known
relative sensitivities of these explosives.

Modelling pinch has been shown to be feasible
and to offer insights into the explosive pinch. Fric-
tion and shear greatly affect the response. Future

drique d’explosif disposé sur une enclume en
acier massif. Cette configuration est plus simple
amodéliser que celle, par exemple, du Steven-test

. Deux explosifs sont considérés : la pentrite
(PETN) de densité 1,4 g/cm? et un explosif a base
de HMX. Le PETN a été choisi en raison de sa sen-
sibilité a cette densité. Se basant sur des expé-
riences du laboratoire Cavendish | 3], I'’échantillon
est de taille trés inférieure a celle de la masse et
de ’enclume. Il est trés finement maillé, ce qui
nécessite aussi des mailles assez fines dans la
masse et I’enclume. Un coefficient de frottement
de 0,4 est appliqué entre la matiére explosive et
l’acier. Le critére d’allumage et la propagation de
la réaction sont prédits.

Pour le PETN, une vitesse d’impact aussi
faible que 1 m/s provoque une réaction violente
dans tout I’échantillon avant I’arrét du calcul par
distorsion du maillage. La représente
les contours du critére d’allumage dans 1’échantil-

work will explore the use of ALE3D, meshing refi-
nements, parametric studies, and 3D modelling,
including asymmetric parameter variations.
JER’s work was performed under the auspices of the US
DOE by LLNL under Contract DE-AC52-07NA27344.
© British Crown Owned Copyright 2016/AWE
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Numerical simulation of the drop test. The axis of symmetry (dashed line on )is here on the left. Ignition threshold showing
deformed mesh at 120 ps with a range of ignition parameter 0 (blue) to 352 (red). (b) Contours of reaction extent at 123 ys. Blue is 0 (no
reaction) and red is 1 (fully reacted).

Simulation de l'essai de chute. L'axe de symétrie (ligne pointillée sur la |) se trouve ici & gauche. () Critére d'allumage montrant le maillage
déformé aprés 120 us sur une plage allant de 0 (bleu) a 352 (rouge). (1) Localisation des réactions aprés 123 us. La couleur bleue correspond a 0 (aucune
réaction) et le rouge  la valeur | (entiérement réagi).

lon apreés 120 ps. Tout comme dans [1], un critére
d’allumage est associé au cisaillement di au frot-
tement, lorsque I’explosif est écrasé et s’écoule
radialement. Seulement 3 ps plus tard, la réaction
s’est développée ( ), et deux zones appa-
raissent ol le matériau a complétement réagi. La
réaction la plus violente se produit loin de ’'axe
de symétrie comme observé dans [1] et [3]. Pour
I’explosif a base de HMX, la réponse est beaucoup
moins violente que pour le PETN, méme pour des
vitesses d’impact allant jusqu’a 10 m/s, ce qui cor-
robore les sensibilités relatives connues pour ces
deux explosifs.

11 est maintenant possible de modéliser ’écra-
sement. Le frottement et le cisaillement affectent
grandement la réponse réactive lors de I'impact.
Les travaux futurs permettront d’utiliser ALE3D et
d’explorer les méthodes de remaillage. Des simu-
lations 3D sont envisagées ainsi que des études
paramétriques.
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SIMULATION DES IMPACTS

MAILLAGE ET REMAILLAGE ADAPTATIF

APPLICATION AUX IMPACTS
A FAIBLE VITESSE
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ne condition essentielle de la simu-

lation numérique par éléments finis

des problémes physiques exprimés

en termes d’équations aux dérivées

partielles est de construire un mail-
lage adéquat du domaine [ 1]. On peut montrer que la
qualité de la solution dépend fortement de la qualité
de ce maillage. En particulier, la solution optimale
peut étre obtenue a partir d'un maillage régulier du
domaine. La solution numérique obtenue avec le
maillage initial est généralement analysée a poste-
riori a I'aide d’un estimateur d’erreurs qui indique si
la solution est exacte. La qualité de la solution est
étroitement liée a la facon dont le maillage corres-
pond au phénomeéne physique sous-jacent a travers
la taille de I’élément fini ou le degré des fonctions
d’interpolation. A cette fin, un maillage adapté doit
étre généré. Une méthode h-adaptative ajuste alors
le maillage a la solution en le diminuant ou en le
grossissant localement. Une méthode p-adaptative
ajuste les espaces fonctionnels d’éléments sélection-
nés en augmentant le degré des polyndémes d’inter-

Figure 1

Impact d'un projectile sur une plaque en acier. La méthode détecte automatiquement l'arrivée du projectile et raffine le
maillage dans la zone de contact prévue.

Impact of a projectile on steel plate. The method automatically detects the target/projectile contact zone. Meshing is refined

by the algorithm.

Figure 2

Vue en coupe du maillage, en cours d'impact, dans la tranche de la plaque et sous I'action de la pénétration du
projectile du haut vers le bas. Déformation de la plaque, érosion et remaillage adaptatif. La taille des mailles s'adapte
automatiquement en fonction de la sévérité de la sollicitation.

Cut view of the plate submitted to a top-to-bottom penetration of the projectile. Deformation of the plate, erosion and adaptive
remeshing. The mesh size distribution is automatically optimized with respect to the loading.
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polation locaux. Enfin, une méthode hp-adaptative
combine les méthodes précédentes en diminuant
ou en grossissant localement le maillage dans
certaines parties du domaine et en augmentant le
degré des fonctions dans d’autres [2]. Une méthode
h-adaptative est employée ici. Une estimation d’er-
reur a posteriori basée sur 'erreur d’interpolation
dépendant de la hessienne de la solution est adap-
tée a I'objectif. Plusieurs études font référence a ces
estimateurs d’erreur [3]. Soit u 1a solution exacte du
champ scalaire, u, le champ calculé a partir d’'un
maillage donné et 7,(u) le champ interpolé a partir
du méme maillage. Pour des problémes elliptiques,
le lemme de Céa ||u-u,||= C ||u-m,w)||, ot C est
une constante fonction du domaine de calcul, est
vérifié. En d’autres termes, en contrlant 'erreur d’in-
terpolation, on peut contrdler 'erreur de la solution
éléments finis. Soit K un élément de maillage et soit
hy sa taille, on peut montrer [3] que:

VxeK  {[ub)-m(u)l| . =25 Mh's

avec M=max, (max,,.lv" H,(x)v]), oll v est une
direction d’unité quelconque et H,(x) la hessienne
de u en x. Cette relation permet de borner I'erreur
d’interpolation en contrdlant la taille de la maille:

hkS% /%e = VxeK ||u()-mu())|| =e

La hessienne de la solution exacte u est approxi-
mée par la hessienne de la solution calculée w,.

Une nouvelle méthode de remaillage local est
proposée. Elle est basée sur la suppression des seg-
ments ou leur raffinement combiné avec une procé-
dure de modification de la topologie, basée sur la
méthode de Delaunay pour construire, a partir d’'un
maillage donné, un nouveau maillage conforme a
une carte de taille donnée. Soit h une fonction de
taille définie sur un domaine Q dans R>. Un tenseur
métrique riemannien M est défini a partir de h par
M =%I 3, qui transforme la taille h en unité dans
toutes les directions. Le maillage de Q respectant la
carte de taille h est un maillage de Q associé a la
métrique M, dans laquelle les longueurs de tous les
segments sont égales a 'unité. Le principe général de
cette méthode comprend deux étapes itératives prin-
cipales: le maillage des bords libres (avec suppres-



sion des «petits» segments et fractionnement des
«grands» pour améliorer la qualité des éléments)
et 'optimisation du maillage.

Cette stratégie de remaillage adaptatif est appli-
quée au calcul de I'allumage d’un explosif protégé
par une plaque d’acier sous 'impact d’un projectile
(400 m/s). Le confinement en acier est modélisé
avec un comportement élasto-plastique. La
montre le maillage adapté en cours de déformation
de la plaque. Enfin, une coupe de la plaque de confi-
nement est montrée sur la , ol ’'on peut

observer le raffinement du maillage suite a ’érosion
sous de grandes déformations plastiques.

P. G. CIARLET, The Finite Element Method for Elliptic Problem, North Holland, 1978.

M. AINSWORTH, B. SENIOR, “Aspects of an adaptive hp-finite element method: adaptive strategy,
conforming approximation and efficient solvers”, Comput. Methods Appl. Mech. Eng., 150, p. 65-87 (1997).

H. BOROUCHAKI, D. CHAPELLE, P. L. GEORGE, P. LAUG, P. FREY, « Estimateurs d'erreur géométrigues
et adaptation de maillages », in :P. L. George (sous la direction de), Maillage et adaptation, Traité mécanique et
ingénierie des matériaux, Hermes, France, p. 279-310, 2001.

IMPACT MODELLING

MESHING AND
REMESHING ADAPTIVITY
APPLICATION IN LOW

interpolated from the very same mesh. For elliptic
problems, the Cea’slemma| |u-u,| |<C| |u-mWw)| |,
where Cis a constant depending on the computatio-
nal domain, is verified. In other words, by controlling
the interpolation error first, you can control the finite
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VELOCITY IMPACTS

n essential prerequisite of the nume-

rical finite element simulation of

physical problems in terms of par-

tial differential equations, is the

construction of an adequate mesh

. It may be shown that the quality of the solution
greatly depends on the shape quality of the mesh
of the domain. In particular, the optimal solution at
this stage can be obtained with some regular mesh
of the domain. Generally, the numerical solution
obtained with the initial mesh is a posteriori analy-
zed via an appropriate error estimate which, based
on the quality of the solution, indicates whether
the solution is accurate or not. The quality of the
solution is closely linked to how the mesh corres-
ponds with the underlying physical phenomenon,
through the dimensions of the finite element or the
extent of trial interpolation functions. To this end,
an adapted mesh needs to be generated. An adap-
tive h-method adjusts the mesh to the solution by
locally refining or coarsening the mesh. An adap-
tive p-method adjusts the trial function spaces on
selected elements by increasing the dimension of
local spaces. Finally, an adaptive hp-method com-
bines the h- and p-methods by refining or coarse-
ning the mesh locally in some parts of the domain,
and enlarging the trial function spaces in other parts
. Here, the focus is on the adaptive h-method. An
error estimate, a posteriori based on the interpola-
tion error depending on the hessian of the solution
seems to perfectly match the objectives. A number
of studies are referring to such estimates [3]. Let u
be the exact solution of the scalar field, u, the field
computed from a given mesh, and 7,(u) the field

element error. Let K be a mesh element and h, be its
size, it may be shown that

<—9Mh21<

VxeK =35

|| 10— m,(uC)) |
with M=max,_g(max,,,[v' H,()vl), where v is any
unit direction, and H,(x) the hessian of u at x. This
relation helps bounding the interpolation error by
controlling the mesh size:

hks%/%s = VxeK ||u()-mu@))|| . =e

The hessian of the exact solution u is approxi-
mated by the hessian of the computed solution u;.

A new local remeshing method is thus proposed.
It is based on edge removing and edge-based refine-
ment combined with a Delaunay-based topology
modification procedure so as to construct, starting
from a given mesh, a new mesh complying with a
given size map. Let h be a size function defined on
adomain Q in R>. A Riemannian metric tensor M is
defined from hby M = %I 3, which transforms the size
h to unit in all directions. The mesh of Q respecting
the size h is a mesh of Q equipped with the metric
M, in which the length of all edges is equal to the
unit. The basis of the method employed includes two
main iterative steps: the mesh edge processing (with
the removal of “small” edges, and splitting of “large”
ones, as topology modifications so as to improve the
element shape quality) and meshing optimization.

This adaptive remeshing strategy is applied to
the computing of ignition of a confined explosive
submitted to an impact (400 m/s). The confinement
is modelled with an elasto-plastic behavior.
shows the adaptive mesh modifying process, under
projectile and plastic strain. In , the cut view
illustrates the mesh refining, following erosion due
to high deformation.
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a prédiction de I'allumage de maté-

riaux énergétiques soumis a des

impacts dits a basse vitesse est un

enjeu important pour la sécurité des

structures pyrotechniques. Le modéle
actuel [1] explique I'allumage de matériaux éner-
gétiques par ’échauffement di au frottement des
levres de fissures et de microfissures, aprés que la
structure a subi des dommages. Simuler numeéri-
quement I'allumage nécessite ainsi une modélisa-
tion précise des mécanismes de dégradation.

Ces mécanismes de dégradation (figure 1)
peuvent étre représentés a une échelle fine ou a une
échelle dite macroscopique. Dans le premier cas, il
faut s’enquérir de la géométrie des agrégats, étre
capable d’en modéliser la rupture et/ou la désoli-
darisation par rapport au liant, ainsi que la rupture
du liant lui-méme. Cela demande une puissance
de calcul trés importante et la possibilité d’accé-
der a des données microscopiques statistiquement
représentatives.

C’est la seconde voie, dite macroscopique, qui
a été choisie dans le cadre d’une collaboration
entre le CEA et ’Ecole centrale de Nantes (thése
de Kevin Moreau [2]). La dégradation est résumée

Echantillon carré poussé du bas vers le haut contre un coin fixe en acier. Zones
endommagées (A a G) que l'on cherche a modéliser. Ces endommagements ont
donné naissance a une fissure, dont le frottement des lévres aurait pu conduire a
un échauffement et un allumage du matériau énergétique.

Square sample submitted to bottom-to-top displacement around a fixed edge. The point is to
predict, via simulation, the damaged areas (A to G), where a macro-crack initiates. Lip friction
of the macro-crack could be conducive to heating and ignition of the energetic material.

en chaque point de Gauss par une variable interne
du niveau d’endommagement. La localisation de
cet endommagement conduit a I’apparition de fis-

< IMPACT MODELLING

SIMULATION OF CRACKING
UNDER SHOCK

redicting the ignition of energetic

materials submitted to low-velo-

city impacts is an important issue

in terms of safety of pyrotechnic

structures. The model in question
[1] describes the ignition of energetic materials
caused by the heating induced by lip friction of
crack and micro-cracks, after the structure has
suffered damage. Numerical simulation of igni-
tion thus requires an accurate modelling of degra-
dation mechanisms.
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These degradation mechanisms (Figure 1) can
be represented on fine scale or so-called macros-
copic scale. In the first case, it is necessary to
ascertain the geometry of aggregates, and be able
to model their breaking and/or the aggregate/bin-
der interface failure, as well as the breaking of the
binder itself. This requires very high performance
computing, and the capacity to access statistically
representative microscopic data.

It is the second way (so-called macroscopic)
that was chosen in the joint collaboration between
the CEA and Ecole Centrale de Nantes (PhD pro-
ject by Kevin Moreau [2]). Degradation is resumed
at each Gauss point by an internal variable of the
damage level. Localizing this damage leads to the



sures macroscopiques. La transition de 'endomma-
gement a la fissuration est une question épineuse
tant du point de vue théorique, car il est nécessaire
d’introduire une longueur dans le modéle pour évi-
ter des ruptures a énergie nulle, que du point de vue
numérique, car il s’agit de faire avancer des fissures
sur un maillage en dynamique rapide.
Loriginalité de la thése a été de combiner une
approche numérique, qui a fait ses preuves pour la

W

Figure 2

Comparaison entre calcul et expérience lors de l'impact d'une plaque pré-
entaillée. En médaillon : trajet des fissures observé expérimentalement. Dans
le résultat de la simulation, le trajet de la fissure verticale est bien reproduit.
La gestion des conditions aux limites induit, en bas, une fissure non réaliste.

représentation numérique de fissures (I'approche
X-FEM, éléments finis étendus), et une nouvelle
approche théorique dite TLS (Thick Level Set).
L’approche TLS impose a priori une limitation
sur le gradient de 'endommagement et permet
d’extraire explicitement les positions des fissures
dans les zones ol 'endommagement est localisé
( ). Basée sur la technique des fonctions de
niveau, cette approche est trés peu gourmande en
moyens de calcul (méme s’il faut représenter fine-
ment les zones de localisation).

Méme si ce résultat est encourageant, la
démarche proposée ne permet pas, pour l'ins-
tant, de représenter la naissance de fissures sous
une forte compression et un cisaillement. Cette
situation étant malheureusement propice a 'allu-
mage par frottement sur les lévres, les recherches
actuelles s’orientent vers une représentation plus
complexe de 'endommagement du matériau dans
laquelle 'endommagement n’est plus un scalaire
en chaque point, mais un ensemble de valeurs per-
mettant de représenter une dégradation anisotrope
selon différents plans.

L'adaptation du modeéle permettra de résoudre ce biais.

Comparison between calculation and experiment at the time of the impact of a previously
notched plate. Insert: Cracks path observed experimentally. The direction of the vertical
crackis correctly predicted via simulation. Boundary-modelled conditions lead to an
unintended crack (below). Consequently, the code will be modified to cope with.

D. PICART, J. ERMISSE, M. BIESSY, E. BOUTON, H. TRUMEL, “Modelling and simulation of plastic-
bonded explosive mechanical initiation”, Int. J. Energetic Mat. Chem. Prapulsion, 12, p. 487-509 (2013).

K. MOREAU, N. MOES, D. PICART, L. STAINIER, “Explicit dynamics with a non-local damage model using
the thick level set approach”, Int. J. Num. Meth. Engng, 102, p. 808-838 (2015). DOI: 10.1002/nme.4824.

initiation of macroscopic cracks. The transition
from damage to cracking is a difficult issue, both
from theoretical and numerical perspectives: first,
this requires the introduction of a length variable
in the model, in order to avoid breakage at zero
energy, and second, this requires cracks moving
in a fast deforming mesh.

The originality of the PhD project has been to
combine a numerical approach, which has proven
itself as for numerical representation of cracks
(X-FEM approach, extended finite elements), and
a new theoretical approach called TLS (Thick
Level Set). The TLS approach generally requires
a limitation with regard to the damage gradient,
and makes it possible to explicitly extract the posi-
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tions of the cracks in the areas, where damage is
localized ( ). Based upon the technique of
level set functions, this approach does not require
many computing resources (although it is certainly
necessary to finely represent localization areas).

Despite this encouraging record, the proposed
approach does not make it possible for the moment
to represent the nucleation of cracks under high
compression and shear. This is unfortunately
conducive to ignition by lip friction. Current
research is thus directed to a more complex repre-
sentation of material damage, in which the damage
is no longer a scalar quantity in each point, but a
set of values allowing some anisotropic degrada-
tion representation from different planes.
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Figure 1

a compréhension des différents
mécanismes impliqués dans
I’'amorcage et la propagation d’une
détonation nécessite une descrip-
tion multi-échelle du matériau: a
I’échelle atomique, ot les forces intermolécu-
laires déterminent la structure cristalline et les
propriétés thermomécaniques du monocristal, a
I’échelle mésoscopique pour étudier les effets de
I'implosion d’un pore au passage d’une onde de
choc (mécanisme de «hot spot » — point chaud),
jusqu’a I’échelle macroscopique pour rendre
compte de I’effet de la microstructure sur la
cinétique globale de transformation. Quelques
aspects de cette approche multi-échelle appli-
quée au TATB sont présentés dans cet article.

<—— Front de choc

Simulation basée sur les méthodes de particules dissipatives (DPD) : élévation de la température au passage d'un choc
sur un pore sphérique. Les températures supérieures a un certain seuil correspondent aux zones en rouge.

DPD simulation: rise in temperature after a shock wave passing over a spherical pore. Red areas correspond to temperatures

above a certain threshold.
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Le passage micro-méso repose sur les
méthodes de particules dissipatives (DPD) ot les
molécules sont remplacées par des mésoparti-
cules possédant leur propre équation d’état. Le
passage d’une description atomique a une des-
cription mésoscopique permet ainsi de gagner
un a deux ordres de grandeur dans la taille des
systémes simulés. Les paramétres spécifiques
de cette approche sont choisis a partir d’'une
comparaison entre des simulations a I’équilibre
effectuées en DPD et a I’échelle microscopique
[1]. Une fois calibré, ce modéle est utilisé pour
étudier le comportement sous choc d’un mono-
cristal de TATB.

Au passage d’une onde de choc, I'implosion
des pores naturellement contenus dans une com-
position explosive donne lieu a la création de
points chauds, lieux privilégiés pour I’initiation
des réactions chimiques. La compréhension de ce
processus est I'une des clefs de la modélisation de
I’amorcage des explosifs. Dans ce but, des simula-
tions d’implosion de pore dans des monocristaux
de TATB ont été réalisées par DPD. Elles montrent
que I’échauffement consécutif a I'implosion d’un
pore apparait dans des directions privilégiées,
témoignant ainsi de son caractére viscoplastique
(figure 1). D’autre part, une modélisation repo-
sant sur ces résultats permet de prédire le temps
d’implosion, I’énergie dégagée par le point chaud
et, via un modéle chimique simple, la probabilité
d’initiation en fonction de I’intensité du choc et
de la taille du pore.

La derniére étape est le développement d’un
modeéle de cinétique fondé sur une répartition
hétérogene des pores. En admettant que la poro-
sité efficace soit intergranulaire, un modéle ana-
lytique prenant en compte explicitement I'initia-
tion de réaction en différents points de la surface
des grains a été proposé [2]. Ce modéle permet
de faire la distinction entre les régimes de trans-
formation homogéne et hétérogéne appliqués
au TATB, et montre que le régime de combus-
tion dans la zone de réaction est hétérogéne
(figure 2). Les effets microstructuraux doivent
donc étre pris en compte.
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nderstanding the different mecha-
nisms involved in the initiation
and propagation of detonation
requires a multiscale description
of the material: on the atomic
scale where the intermolecular forces determine
the single crystal structure and thermo-mechani-
cal properties, on the mesoscopic scale to study
the effects of a pore implosion with the passing
of a shock wave (defined as "hot spot" mecha-
nism), up to the macroscopic scale to account for
the effects of microstructure on overall transfor-
mation kinetics. Some aspects of the multiscale
approach applied to TATB are presented below.

The micro-to-meso transition is based on
the dissipative particle dynamics (DPD) method
where molecules are replaced by mesoparticles
having their own equation of state. The transi-
tion between atomic and mesoscopic descriptions
makes it possible for simulated systems to grow
by one or two orders of magnitude in size. The
specific parameters of this approach are selected
from some comparative balanced simulations
performed in DPD, at a microscopic scale [1].
Once calibrated, the model is used to study the
behavior of a TATB single crystal under impact
conditions.

With the passing of a shock wave, the implo-
sion of pores, that are naturally contained in an
explosive composition, results in the creation of
hot spots, ideal places for the initiation of chemi-

Figure 2

Combustion d'un milieu granulaire au passage d'un choc.
Combustion of a granular medium with the passing of a shack wave.

cal reactions. Understanding this process is one
prerequisite for modelling the ignition of explo-
sives. To this end, pore implosion simulations in
TATB single crystals were performed by DPD. They
showed that heating resulting from the implosion
of a pore appears in preferential directions, reflec-
ting its viscoplastic characteristics. Moreover,
modelling based on these results makes it pos-
sible to predict the time of implosion, the energy
of the hot spot and, by means of a simple chemi-
cal model, the probability of initiation depending
on impact intensity and pore size.

The last step in the process is the development
of a kinetic model based on heterogeneous pore
distribution. Assuming that the effective poro-
sity is intergranular, an analytical model expli-
citly taking into account the initiation of reaction
in different parts of the grain surface has been
proposed [2]. This model allows to distinguish
between homogeneous and heterogeneous pro-
cessing systems that can be applied to TATB, and
shows that combustion conditions in the reaction
zone are heterogeneous. Thus microstructural
effects must be taken into account.
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t is vitally important to the Atomic Weapons

Establishment (AWE), the CEA and other

defence laboratories that explosives are

safe to handle and react predictably, when

required. Among all the regimes relevant to
the safety and performance of explosives, the res-
ponse to shocks and detonations is of prime impor-
tance, owing to the potential risk of release of the
whole energy from the munitions.

CREST, the acronym for Computational Reac-
tion Evolution depending on entropy (S) and Time,
is a computer model for predicting the response of
high explosives to shock and detonation waves,
which is available within several multi-material
hydrodynamics codes.

CREST has been developed at AWE over the last
decade and uses a reaction rate that depends on
shock strength [1], represented by a function of
the shocked, non-reacted explosive entropy. This
allows CREST to predict the effects of initial poro-
sity (Figure 1) and temperature on explosives, in

contrast to most other models. CREST also assumes
that the non-reacted explosive and the reaction pro-
ducts are thermally isolated from each other, and as
aresult uses the ISE mixture model [3].

Both these assumptions can be justified from
the underlying meso-scale shock physics, where
it is well-known that chemical reactions spread
outwards from isolated “hotspots”. Detailed com-
puter simulations of this reaction propagation
show that the pressure is in equilibrium, but the
non-reacted explosive and reaction products have
different temperatures and densities, justifying
the use of the ISE model. It can be argued that the
overall reaction rate depends on the density of
hotspots, depending in turn on the shock strength.
Since the non-reacted entropy provides a conve-
nient measure of the shock strength, the use of an
entropy-dependent reaction rate is justified.

Just like other reactive-burn models for explo-
sives, CREST is a continuum-scale empirical model
so the many coefficients in its governing equations

‘> TRANSITION DU CHOC A LA DETONATION

LE MODELE CREST
POUR LES EXPLOSIFS

1 est extrémement important pour ’Atomic
Weapons Establishment (AWE), le CEA et
d’autres laboratoires de la défense que les
explosifs soient siirs et réagissent de facon
prévisible lorsqu’ils sont utilisés. Parmi les
nombreux régimes réactifs d’intérét pour la sécu-
rité et la performance des explosifs, la réponse aux
chocs et a la détonation est d’importance primor-
diale en raison du risque potentiel de libération
totale de I’énergie contenue dans la munition.
CREST, acronyme de Computational Reaction
Evolution depending on entropy (S) and Time, est
un modéle permettant de prédire numériquement
la réponse d’explosifs pressés, soumis a des ondes
de choc et de détonation. Ce modéle est dispo-
nible dans plusieurs codes d’hydrodynamique
multi-matériaux.
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CREST a été développé a ’AWE au cours de la
derniére décennie. Il est le seul modéle a utiliser un
taux de libération d’énergie dépendant de I'intensité
du choc [1] sous la forme d’une fonction de ’en-
tropie de I'explosif choqué non réagi. Cela permet
de prédire les effets de la porosité initiale (figure 1)
et de la température, ce que de nombreux autres
modéles sont incapables de faire. CREST suppose
également que I'explosif non réagi et les produits
de la réaction sont isolés thermiquement les uns des
autres, et utilise ainsi le modéle de mélange ISE [3].

Ces deux hypothéses peuvent étre justifiées par
la physique du choc a échelle mésoscopique, ot il
est bien connu que les réactions chimiques se pro-
pagent vers I'extérieur depuis des « points chauds »
isolés. Des simulations numériques sophistiquées
de la propagation de ces réactions montrent que la
pression est en équilibre, mais que I’explosif non
réagi et ses produits de décomposition ont des
températures et des densités différentes, justifiant
T'utilisation du modéle ISE. On peut faire valoir que
le taux de réaction global dépend de la densité de
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Effect of porosity, up to 7%, on the shock-to-detonation response of TATB-based
explosives: varying the initial density of the explosive LX-17 between 1.81 and

1.90 g/cm? causes the run-to-detonation distance as a function of the shock
pressure to change significantly. The CREST model, developed at AWE for a similar
explosive named PBX 9502 can predict this effect

Effet de la porosité (< 7%) sur la réponse a la transition choc-détonation d'explosifs a
base de TATB: la variation de la densité initiale mesurée de l'explosif LX-I7 entre 1,81 et
1,90 g/cm® modifie considérablement la profondeur d'amorgage (axe des ordonnées) en
fonction de la pression (axe des abscisses). Le modéle CREST, développé a [ AWE pour
un explosif similaire, le PBX 9502, est en mesure de prévoir cet effet

must be fitted to the available experimental data.
Until recently, this was done via a time-consuming
manual fitting process. The process has recently
been automated: CREST reaction rates are fitted
to a limited set of shock and detonation data using
a Particle Swarm Optimisation code, which was
developed in collaboration with Professor Mike
Christie at Heriot Watt University.

Once the CREST model has been calibrated for a
particular explosive, it can be tested over a range of

points chauds qui, a son tour, dépend de I'intensité
du choc. Puisque I'entropie de I’explosif non réagi
est une mesure acceptable de 'intensité du choc,
T'utilisation d’un taux de libération d’énergie dépen-
dant de l'entropie est justifiée.

Comme les autres modéles de combustion pour
explosifs, CREST est un modéle empirique dont
les nombreux coefficients intervenant dans ses
équations doivent étre ajustés aux données expé-
rimentales disponibles. Jusqu’alors, cela se faisait
au moyen d’un processus d’ajustement manuel a
1a fois fastidieux et coliteux en temps. Les taux de
réaction de CREST sont maintenant ajustés automa-
tiquement a partir d’un ensemble limité de données
expérimentales de choc et de détonation en utilisant
un code d’optimisation (Particules Swarm Optimi-
zation Code) développé en collaboration avec le
professeur Mike Christie de I’'université Heriot-Watt.

Une fois le modéle CREST étalonné pour
un explosif particulier, il peut étre testé, sans
modifier aucun de ses coefficients, sur une large
gamme de données expérimentales pour éva-
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experimental data without changing any of the coef-
ficients, to establish its predictive capabilities. For
example, shows that CREST accurately pre-
dicts detonation wave shapes. It has been demons-
trated that CREST can model shock desensitization,
detonation corner turning, failure and extinction, as
well as a variety of other shock and detonation phe-
nomena. However, further work is needed to improve
its agreement with experiments where rarefaction
waves dominate the hydrodynamics. Incorporating
areaction-rate term depending on the temperature of
the reaction products is one possible way to do this.
© British Crown Owned Copyright 2016/AWE
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Figure 2

Detonation wave shapes in the TATB-based explosive PBX 9502 confined by aluminium (left), or by
aluminium and a Sylgard polymer (right). CREST simulations (black and white) compare well with the

experimental data (colour plots) from the Los Alamos National Laboratory

Formes d'onde de détonation dans l'explosif PBX 9502 a base de TATB confiné par de 'aluminium (a gauche), ou
par de ['aluminium et un polymére Sylgard (a droite). Les simulations CREST (noir et blanc) reproduisent bien
les données expérimentales (zones de couleurs) obtenues au Laboratoire national de Los Alamos

luer ses capacités prédictives. Par exemple, la

montre que CREST prédit avec précision
des formes d’onde de détonation. Il a été démon-
tré que CREST peut modéliser la désensibilisa-
tion par choc, le contournement de coins par la
détonation, les conditions de non-allumage et
d’extinction, ainsi qu’une variété d’autres phé-
nomeénes de chocs et de détonations. Cependant,
des travaux supplémentaires sont nécessaires
pour améliorer ses prédictions dans le cas d’ex-
périences ot les ondes de détente contrélent
I’hydrodynamique. Pour cela, I'intégration d’un
terme dans le taux de libération d’énergie, fonc-
tion de la température des produits de réaction,
est a I’étude.
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EXPERIENCES ET MESURES : NOUVELLES TENDANCES

A RESEAUX DE BRAGG

L

e CEA — DAM Ile-de-France a déve-
loppé un capteur optique permet-
tant de mesurer la chronométrie
d’une onde de détonation. L'objec-
tif est de remplacer a terme les cap-
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Signature d'un capteur FORB : le passage de l'onde de choc sur le réseau de Bragg provoque une décroissance
par paliers du signal.

Signature of an FBG sensor: The passing of the shock wave through the Fiber Bragg Grating induces signal decrease.

NEW TRENDS IN EXPERIMENTS AND MEASUREMENTS

CHRONOMETRIC
BRAGG GRATING SENSOR

he CEA — DAM {le-de-France has

developed an optical sensor for

determining the chronometry of a

detonation wave. When the wave

reaches the sensor, a signal is imme-

diately delivered. The objective is to eventually
replace the electrical sensors, so-called switch foils.
This sensor, called Fiber Bragg Grating (FBG)
consists in a series of Bragg gratings etched into
a single-mode optical fiber. The FBG is first of all
a sensor for chronometry, but in fact the average

Ce capteur, nommé FORB (Fibre Optique a
Réseaux de Bragg), est constitué d’une succes-
sion de réseaux de Bragg gravés dans une fibre
optique monomode. Le FORB est avant tout un
capteur de chronométrie, mais en connaissant
sa position sur la surface a étudier, la vitesse de
défilement de ’'onde peut étre calculée. Chaque
réseau de Bragg (les sigles FBG sur la )
fonctionne comme un miroir spectral et réfléchit
une partie de la lumiére incidente (source laser).
Au passage de 'onde de choc, les réseaux sont
détruits et une chute de la lumiére par paliers est
observée ( ). Chaque front de descente
donne ainsi une signature temporelle du phé-
nomene a observer.

Les principaux inconvénients résident dans
la fragilité du capteur, ce qui nécessite quelques
précautions a prendre lors de son implantation,
et une valeur minimale du rayon de courbure,
qui doit étre supérieur a 5 mm.

Ce nouveau capteur a ’avantage d’étre,
d’une part, peu intrusif (épaisseur < 150 pm) et,
d’autre part, d’étre insensible aux perturbations
électromagnétiques. La longueur du capteur est
adaptable sans contrainte a la zone d’intérét
du phénoméne a observer. Une trés grande

speed of the wave can be calculated when its posi-
tion on the surface to be studied is known. Each
Bragg grating (spelled FBG in ) stands for
a spectral mirror, and reflects part of the incident
light (laser source). At the time the shock wave
passes through the grating, networks are destroyed
and a decrease in light is recorded ( ).
Thus, each FBG gives the time signature of the
phenomenon to be observed.

The main disadvantages include sensor fra-
gility, hence the need for precaution during the
implementation phase, and bending radius size,
that must be greater than 5 mm.

The main benefits of this new sensor
are first being not very intrusive (thickness
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Figure 2

Systéme de mesure ChronoBragg constitué d'un laser, d'un capteur, d'un
détecteur et d'un numériseur.

ChronoBragg measurement system made with laser, sensor, detector and digitizer.

flexibilité existe dans le nombre et I’intervalle
des points de mesure. Enfin, le risque laser est
réduit car ’ensemble du dispositif est fibré, et

<150 microns), and also being insensitive to
electromagnetic interference. The sensor len-
gth is adjustable without constraint to the area
of concern of the phenomenon to be observed.
There is great flexibility in the number and
ranges of measurement points. Finally, the
laser risk is reduced, because the entire device
is guided in a fiber and the source emits infra-
red light (1M-class laser).

The measurement signals can be carried by a
fiber with type G652 and are recorded at a signifi-
cant distance with photometric losses (0.2 dB/km).
The device is associated with an interrogator
(ChronoBragg, see ) which both emits
probing light and converts reflective light into

SOMMAIRE CONTENTS

la source émet dans I’infrarouge (laser de classe
1M).

Les signaux de mesure peuvent transiter
dans une fibre du type G652 et étre enregistrés
a une distance importante sans perte photomé-
trique (< 0,2 dB/km). Le dispositif est associé a
un interrogateur (ChronoBragg, voir ) qui
éclaire le capteur et convertit la lumiére réfléchie
en signal électrique directement enregistrable
sur un numériseur.

Le fonctionnement de ce capteur a été validé
en comparant sa réponse a d’autres capteurs de
chronométrie dans différentes configurations:
immergé dans un explosif liquide ou collé a la
surface d’un cylindre d’explosif solide, avec et
sans confinement métallique. La réponse du cap-
teur a également été observée en fonction de la
nature du confinement (acier ou aluminium).

Tous ces résultats ont permis de déterminer
une configuration permettant de répondre a la
plupart des sollicitations. Cette nouvelle tech-
nologie a été brevetée en 2013 et est aujourd’hui
commercialisée sous licence CEA par la société
IDIL SAS.

an electic signal that is directly recordable on a
digitizer.

This sensor was validated by comparing its
response to other chronometric sensors in diffe-
rent configurations: immersed in a liquid explo-
sive or glued to the surface of a solid explosive
cylinder, both with and without metal confine-
ment. The sensor response was also observed by
reference to the confinement type (steel or alu-
minum).

As a result of all these achievements, it was
made possible to determine a configuration to
meet most of the requests. This new technology
was patented in 2013, and is now marketed under
a CEA license by IDIL SAS Company.
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he light generated by a flame or

detonation wave is a valuable source

of information in explosive testing.

Burning rate of propellants of dust

mixtures, detonation velocity of all
sorts of explosives and gas mixtures, detonation
pressure, detonation front curvature, transition of
deflagration to detonation can all be studied from
light analysis. Historically, the streak or image
shooting cameras were the only available option.
Making use of optical fibers was problematic, due
to the fact that plastic fibers showed high losses,
and glass fibers are fragile. Standalone device for
reliable measurements, even for the most easily
measurable parameter, that is detonation velocity,
was not available. Thanks to telecommunications
industry, cheap fiber optic components and acces-
sories were introduced and are now available on
the market.

Therefore, it has been decided to develop a
multiple channel device, called OPTIMEX, that
would be able to acquire the light generated
by an explosion (deflagration and detonation)
via fiber optics, and provide an insight as to the
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Three pulses as recorded by OPTIMEX during detonation velocity measurements. Zoomed parts clearly show gradual
increase of light intensity up to about one fourth of the dynamic range.

Trois impulsions enregistrées par OPTIMEX pendant la mesure de [a vitesse de détonation. La partie agrandie montre clairement
['augmentation progressive de l'intensité lumineuse jusqu'a environ un quart de la plage dynamique.

material performance. The prime purpose was
to have reliable passive battery operated hand-
held machine for the determination of detona-
tion velocity. The issue was to eliminate electric
power for safety reasons and also eliminate the
long signal cables that were sources of randomly
induced noise or failures. At the same time, it see-
med wise to get rid of the external data acquisition
unit, while however maintaining the capability to
observe the whole light intensity history.

The combined efforts of the University of
Pardubice, the Brno University of Technology,
Foton Ltd. and OZM Research Ltd, together with
the support of the Technological Agency of Czech
Republic, resulted in the development of a sys-
tem that meets the above requirements. The light
emitted by the explosive event enters plastic or
glass fiber, moves to the data acquisition unit. It
is then converted via the photodiode to an electric
signal, which is subsequently processed by FPGA
(Field-Programmable Gate Array) and stored into
the internal memory.

The discontinuous measurement of detona-
tion velocity was successfully tested on a number
of explosives, ranging from high explosives such
as HMX with nearly ideal behavior, through dyna-
mites, ammonium nitrate based commercial explo-
sives or gas mixtures, to highly non-ideal blasting
agents. It was observed that the light does not
present a single sharp rise in intensity, but rather
gradual increase, due to the translucency of the
explosives as shown in . In order to get
precise measurement of the moment when deto-
nation wave passes along the fiber, it is therefore
important to acquire on each channel the signal
history as a whole.

The relatively high sampling rate enables the
measurements of other detonation parameters,
such as detonation front curvature, while posi-
tioning the fibers perpendicular to the incoming
detonation wave shows an experi-
mental setup with the fibers held in place by a
PMMA window. The high speed photography was
used to verify the OPTIMEX results. The results are
shown at the top of the same figure.
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J. PACHMAN et al., "OPTIMEX: Measurement of Detonation Front Curvature with a Passive
Fiber Optical System", Cent. Eur. J. Energ. Mater, 13, p. 807-820 (2016).
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OPTIMEX
ANALYSEUR OPTIQUE POUR
PROCEDES EXPLOSIFS

a lumiére produite par une flamme
ou une onde de détonation est une
source d’information précieuse
lors d’expériences menées avec
des explosifs. Le taux de combus-
tion de propergols ou de mélanges de poussiéres,
la vitesse de détonation de toutes sortes d’explosifs
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The detonation front curvature measured by eight channels of the OPTIMEX system
compared to the results of high speed framing camera UHS:i (top). Photograph of the
charge setup (bottom left) and an example of the frame of the emerging detonation
wave acquired by UHSi (bottom right).

La courbure du front de détonation mesurée par les huit canaux du systéme OPTIMEX est
comparée aux résultats obtenus a partir d'une caméra grande vitesse (UHSI) (en haut).
Photographie de la configuration de la charge (en bas  gauche) et exemple de la trace de
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et de mélanges de gaz, la pression de détonation,
la courbure du front de détonation, la transition
entre déflagration et détonation peuvent étre étu-
diés a partir de la lumiére émise. Historiquement,
les caméras cinématographiques a prise de vues
continue ou par succession d’images constituaient la
seule option pour filmer les mouvements a distance.
Lutilisation de fibres optiques était alors un peu pro-
blématique du fait de pertes élevées pour celles en
plastique et de la fragilité de celles en verre. Aucun
dispositif autonome pour une mesure fiable du plus
facile des paramétres a mesurer — la vitesse de déto-
nation — n’était donc disponible. Grace a I'industrie
des télécommunications, des composants et acces-
soires contenant des fibres optiques plus abordables
ont été introduits sur le marché et sont maintenant
disponibles.

11 a donc été décidé de développer un disposi-
tif a fibres optiques et a canaux multiples, appelé
OPTIMEX, qui serait en mesure d’acquérir la lumiére
générée par une explosion (déflagration et détona-
tion) et de donner un apercu de la performance des
matériaux. L'objectif principal était d’obtenir un
équipement fonctionnant sur batterie passive et
fiable (pour raison de sécurité) permettant la déter-
mination de la vitesse de détonation. Lenjeu était
d’éliminer toute énergie électrique pour des raisons
de sécurité, et aussi d’éliminer les longs cables,
sources de bruit ou de défaillances aléatoires. Dans
le méme temps, il était souhaitable de se débarrasser
de I’'unité externe d’acquisition de données, en main-
tenant toutefois la capacité d’observer I'intégralité de
I’histoire de 'intensité lumineuse.

Leffort combiné de I'université de Pardubice, de
I'université de technologie de Brno, et des sociétés

['onde de détonation émergente acquise par UHS (en bas a droite).

Foton Ltd. et OZM Research, sous I’égide de '’Agence
de la Technologie de la République tchéque, a per-
mis le développement d’un systéme répondant a
ces exigences. La lumiére pénétre dans la fibre en
plastique ou en verre, se déplace vers I'unité d’acqui-
sition de données, est convertie en signal électrique
par la photodiode. Ce signal est ensuite traité direc-
tement par FPGA (Field-Programmable Gate Array),
puis stocké dans la mémoire interne.

La mesure discontinue de la vitesse de détona-
tion a été testée avec succés sur bon nombre d’ex-
plosifs, allant d’explosifs puissants a base de HMX
et présentant un comportement quasi idéal, comme
les dynamites, les explosifs commerciaux a base de
nitrate d’'ammonium ou les mélanges de gaz, a des
matériaux fortement non idéaux. La lumiére ne pré-
sente pas de forte variation de son intensité, mais
plutot une augmentation assez progressive, du fait
de la translucidité des explosifs, comme cela est
illustré sur la . Pour avoir une mesure pré-
cise de I'instant auquel I'onde de détonation passe
dans la fibre, il est donc important de mesurer toute
I’histoire du signal sur chaque canal.

Le taux d’échantillonnage relativement élevé
permet de mesurer d’autres parameétres de déto-
nation, telle la courbure du front de détonation, en
positionnant des fibres perpendiculairement a 'onde
de détonation entrante [ 1]. La montre un
dispositif expérimental oti les fibres sont maintenues
en place par une fenétre en PMMA. La photographie
a grande vitesse a été utilisée pour vérifier les résul-
tats obtenus par OPTIMEX, qui sont présentés dans
la partie supérieure de cette méme figure.
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A L'AIDE DE METROLOGIES
CONTINUES

CEA - Gramat

NEXTER Munitions,
Bourges, France

ENSTA ParisTech,
Palaiseau, France

es essais d’impact plan sur des coins
d’explosif sont régulierement réali-
sés pour caractériser leur sensibi-
lité au choc et établir des modéles
cinétiques traitant la transition
choc-détonation (TCD). Habituellement, la chro-
nométrie de la TCD est réalisée a I'aide d’aiguilles
de chronométrie, qui ont I'inconvénient d’étre des
mesures discrétes. Les trackers de choc permettent
une meilleure résolution spatiale, mais sont intru-
sifs. Dans le cadre d’une étude sur les explosifs
coulés-fondus, deux métrologies continues per-
mettant d’enregistrer le déplacement de I'onde de
choc au cceur des échantillons ont été intégrées : le
radio-interférométre (RIF) et le BraggFast.

Le RIF est un interférométre de déplacement
fonctionnant a 94 GHz, fréquence a laquelle
la majorité des explosifs sont transparents. Le
rayonnement est réfléchi par ’onde de choc avec
un déphasage Doppler mesurable | 1. La détermi-
nation du déplacement nécessite de connaitre la
permittivité diélectrique relative € de ’échantillon
a 94 GHz. Pour cela, la vitesse de détonation éta-
blie est mesurée dans une cartouche cylindrique a
'aide d’aiguilles de chronométrie et du RIF. L’égali-
sation des deux résultats permet d’obtenir &,.

Le BraggFast est basé sur I'utilisation de fibres
optiques a réseau de Bragg a pas variable. La fibre

est intégrée au coeur de I’échantillon, orthogona-
lement a la direction de propagation de I'onde de
choc, et illuminée par une source large bande. Le
réseau de Bragg est progressivement détruit par
I’avancée de I'onde, ce qui provoque une diminu-
tion de I'intensité du signal retour qui peut étre
corrélée a la taille du réseau, et donc a la position
du choc

PRINCIPAUX RESULTATS

Les mesures de &, obtenues pour les compo-
sitions d’étude sont données dans le
Il s’agit des premiéres données publiées pour les
explosifs secondaires dans la bande W de fré-
quences (75 a 110 GHz). La méthode présentée per-
met de déterminer €, avec une précision acceptable
pour I'utilisation du RIF, une variation de 1 % sur
la permittivité induisant une variation de 0,5 % sur
la vitesse mesurée.

Des exemples de mesures continues de ’ac-
célération de I'onde de choc vers la vitesse de
détonation établie sont donnés sur la , et
comparés avec les mesures discrétes associées a
une relation d’accélération théorique établie dans
la référence | 3 |. Ces premiers résultats particulie-
rement encourageants permettent d’étudier la zone
de transition dans laquelle I'accélération de ’'onde
de choc est maximale avec une précision inédite
et d’en déduire une profondeur de transition a la
détonation. Cette avancée autorise ’établissement
et la validation de modéles cinétiques physiques
possédant le moins de paramétres possible.

Permittivités diélectriques relatives des explosifs coulés-fondus hexolite et ontalite, déterminées par la
méthode dynamique de la cartouche ; les ontalites 1 et 2 ont été réalisés a partir d'ONTA provenant de deux

fournisseurs différents.

Relative dielectric permittivity of the hexolite and ontalite melt-cast explosives, determined by the stick dynamic
method; ontalites | and 2 were made with ONTA, coming from two different suppliers.

Le RIF s’avére étre une métrologie continue et
non intrusive innovante pour ’étude de la TCD. Le
systéme BraggFast se montre également promet-
teur, et apparait comme une alternative solide au
RIF pour I’étude des matériaux non radio-trans-
parents, comme ceux contenant des particules
d’aluminium.

Explosive denslilt];t:::umﬂ) Re;::ir;ietfiiveil&cgic
Hexolite (RDX/TNT — 60°%/40% ) 1700 3206+ 0.035 CONCLUSION
Ontalite | (ONTA/TNT - 60%(40%) 1762 317320004
Ontalite 2 (ONTA/TNT - 60%/40% ) 1762 3173+ 0,005
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SHOCK TO DETONATION TRANSITION

STUDY OF SHOCK-TO- :
DETONATION TRANSITION .. —
USING CONTINUOUS
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Position (mm)

Figure 1

Exemples de mesure de la vitesse de l'onde de choc sur différentes expérimentations
al'aide du radio-interférométre (RIF) et (1) comparaison du déplacement mesuré avec
les aiguilles de chronométrie, le RIF et le BraggFast sur une hexolite. Ces premiers
résultats particulierement encourageants permettent d'étudier la zone de transition
dans laquelle 'accélération de 'onde de choc est maximale avec une précision inédite
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late impact tests on high explosive

wedges are regularly performed to

characterize their shock sensitivity,

and create kinetic models treating

Shock-to-Detonation transition
(SDT). Usually, SDT chronometry is performed using
chronometric pins, which offers the inconvenience
of being discrete measurements. Shock trackers
allow some better spatial resolution, but are, on the
other hand, intrusive. As part of a study on melt-
cast explosives, two continuous measurements that
record the shock trajectory within the samples were
integrated: a radio interferometer (RIF) and a Brag-
gFast system.

The RIF is a displacement interferometer ope-
rating at 94 GHz, the frequency at which a majority
of explosives are transparent. Radiation is reflec-
ted by the shock wave with a measurable Doppler
phase shift | 1]. Determining the displacement will
require knowing the relative dielectric permittivity €,
of the sample at 94 GHz. To this end, the established
detonation velocity is measured in a cylindrical stick
with chronometric pins and the RIF. The equaliza-
tion of the two results gives &,

The BraggFast system is based on the use of
a chirped Fiber Bragg Grating (FBG). The FBG is
embedded in the sample, orthogonal to the direc-
tion of propagation of the shock wave, and probed
by a broadband source. The Bragg grating is gra-
dually destroyed by the propagating shock-wave,
causing a decrease in the intensity of the return
signal, that can be correlated to grating size, and
therefore shock position

et d'en déduire une profondeur de transition a la détonation.

Examples of measurements of the shock wave speed in various experiments with RIF and
acomparison of the trajectory measurement with chronometric pins, RIF and BraggFast

ona hexolite. This first particularly encouraging record helps studying with an unprecedented

accuracy the transition zone, in which the acceleration of the shock wave is at its peak.

MAIN RESULTS

The measurements of €, obtained for the compo-
sitions in our study, are given in . These are
the first published data for secondary explosives in
W-band frequencies (75 to 110 GHz). The presented
method determines ¢, with an acceptable accuracy
for RIF use, a variation of 1% in permittivity indu-
cing a variation of 0.5% in speed measurement.

Examples of continuous measurements of the
shock wave acceleration up to the established deto-
nation velocity, are given in , and compared
with the discrete pins that are associated with the
theoretical acceleration relationship established in
ref. | 2. This first particularly encouraging record
helps studying with an unprecedented accuracy,
the transition zone, in which the acceleration of
the shock wave is at its peak. The run distance to
detonation can then be precisely determined. The
advances in this field allow the development and
validation of physical kinetic models, with as few
parameters as possible.

CONCLUSION

The RIF turns out to be an innovative and
non-intrusive continuous measurement system in
SDT research. The BraggFast system shows a great
potential too, and is proving a solid alternative to the
RIF as for the study of non-radio-transparent mate-
rials, such as those containing aluminum particles.
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Laboratory of Energetics and
Detonics (LEDAP), University

NEW TRENDS IN EXPERIMENTS AND MEASUREMENTS

APPLIED TO ENERGETIC MATERIALS

rogress in the area of detonation
metrology allowed to reach a level
of mesoscopic scale diagnostics of
both phenomena hot spots origina-
tion and growth at initiation che-
mistry and local perturbations in the detonation
reaction zone (DRZ).

Association for the o - .
Development of Industrial Significant contribution to the mesoscopic
Aerodynamics (ADAI) diagnostics development was obtained in mini-

scale tests instrumented with the Multi-Chan-
nel Optical Analyzer developed in the Univer-

of Coimbra, Portugal sity of Coimbra (MCOA-UC) . Up to now, the

PE-4A 225

Tested PBX Detonator

Kapton SM
8x125°5um

Brass Conf @28

Steel Confinement @48

MFOP-Us )
FFI64 S N MFOP-D FF1-14 Coarse-grained PBX:
L

“HMXcsr[HMX;,,, [GAP

= 65.6/16.4/18"

K T, THOMSON TSN 506 N >

The DRZ Performance Test with simultaneous registration of detonation front motion and the DRZ-induced shock field in the Kapton stacked
monitor (KSM): (2) experimental setup instrumented with booster charge PE-4A (RDX 85/15 wt. % Elastomer), KSM (eight 125 um-Kapton films
separated by 6 um argon gaps), and optical probes MFOP-D and MFOP-US having 14 and 64 optic channels respectively; (1) streak camera record.
Tested charge was tightly connected to the side surface of optical ribbon. The interstitial space between optical fibers was filled with the epoxy
resin. The vacuum treatment was applied to avoid air micro-bubbles residues. When the detonation front is crossing the plane surface of optical
ribbon, any fluctuations occurring in the detonation front surface are imprinted by their crests.
Expérimentation avec enregistrement simultané du mouvement du front de détonation et de la répartition spatiale du choc dans le moniteur Kapton (KSM):
montage expérimental instrumenté avec une charge d amorcage PE-4A (RDX/€lastomeére 85/15 % en masse), le KSM (huit films de Kapton de 125 um
Séparés par des lames d'argon de 6 um), et les sondes optigues MFOP-D et MFOP-US ayant respectivement 64 et 14 canaux optiques ; (/) enregistrement
delacaméra: l'explosif testé était relié a [a surface latérale du ruban optique. L ‘espace interstitiel entre les fibres optiques a été comblé a ['aide de résine
époxy. Une mise au vide évite la formation de microbulles o air. Lorsque le front de détonation traverse la surface plane du ruban optique, toute variation se
produisant dans la surface frontale de la détonation laisse [empreinte de ces crétes.

EXPERIENCES ET MESURES: NOUVELLES TENDANCES

TESTS MINIATURES
APPLIQUES AUX MATERIAUX
ENERGETIQUES

es progrés réalisés en métrologie de
la détonation ont permis d’atteindre
’échelle mésoscopique et 'observa-
tion de l'origine et de la croissance
des points chauds lors de I'initiation
et de mettre en évidence des perturbations locales
dans la zone de réaction de la détonation (ZRD).

MCOA-UC is a unique metrology device, and the
most advanced to provide meso-scale probing of
the DRZ 3D structure of detonations, and to offer
the best compromise between high temporal and
spatial resolutions (0.2 ns and 50-250 pm), large
amounts of independent registration channels,
and a great simplicity in design. There is here
no limit to the pressure amplitude of shock or
detonation waves, as opposed to multipoint
VISAR or line ORVIS devices. The basic ele-
ment of the MCOA-UC is a ribbon of 64-96 Toray
250 pm-diameter optical PMMA-fibers, which, in
the streak camera, stand for the collectors and
transducers of the light and radiation induced
by reaction and shock. Using electronic streak
cameras (ESC), such as the Thomson TSN 506 N,
allows to record the shock induced radiation
with a 0.2 ns-max radiation pulse temporal reso-
lution in the spectral range 360 nm < A < 850 nm,
without any intermediate optical devices or ele-
ments. The optical ribbon is connected at one
end, to the tested sample via the optical sta-
cked monitor (SM), and at the other end, to the
optical slit of the ESC. It is splitted into several
parts, which are integrated in the Multi-Fiber
Optical Probes (MFOPs). With a 3-5m total len-
gth, it terminates at the focal plane of the ESC,
which records the transferred radiation output.
MCOA-UC metrology was developed for spa-
tially resolved direct time diagnostics of reac-
tion initiation scenarios in crystalline energetic

Une contribution significative provient de tests
miniaturisés et instrumentés a l'aide de ’analyseur
a multicanaux optiques développé a 'université de
Coimbra (MCOA-UC) . A cejjour, ce dispositif
est unique et constitue I'outil métrologique le plus
avancé pour observer, a ’échelle mésoscopique, la
structure 3D des ZRD. 11 offre le meilleur compro-
mis entre hautes résolutions temporelle et spatiale
(0,2ns et 50250 pm), une grande quantité de canaux
d’enregistrement indépendants, et une grande sim-
plicité de conception. amplitude de la pression de
choc observable n’est pas limitée, contrairement aux
dispositifs VISAR multipoints ou ORVIS ligne. L’é1é-
ment de base du MCOA-UC est un ruban de 64 a 96
fibres optiques en PMMA de 250 pm de diamétre,
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materials subjected to shock and detonation.

and 2 illustrate two configurations of
DRZ, which provided spatially resolved simul-
taneous measurements of reaction localizations
in detonation front, local speed of detonation
front and 3D-shock field at interface with optical
monitor.

The tested explosive was poreless composition:
HMX coprse/ HMX et & rine/ GAP = 65.6/16.4/18 wt. %
of density p, = 1.745 g/cm? (0.974 TMD). In
order to reach maximum packing density of
HMX particles, it was manufactured starting
from the three-modal particle size distribu-
tion: dso(HMXoarse) = 203.7 pm), dso(HMX yegium) =
56.00 pm and d,,(HMXp;,.) = 10.4 pm.

Using the MCOA-UC helps recording some
huge information concerning the kinetics of che-
mical reactions, the energy localizations in the
DRZ structure and the dynamic effects of deto-
nation instabilities on metal confinement. The
instrumentation of shock initiation and detona-
tion performance tests with the MCOA-UC provi-
ded spatially resolved measurements of the DRZ
structure . It helps revealing the multiple
ejecta from the DRZ surface, the mechanism of
ejecta formation, the cellular structure of detona-
tions , and the effect of the reaction radiance
absorption on the formation of a precursor and
the origination of an oscillating (galloping) deto-
nations regime

produites par la société Toray et qui, au niveau de
la caméra a balayage de fente, jouent le r6le de cap-
teurs et de transducteurs de la lumiére et du rayon-
nement induits par la réaction et le choc. Lutilisation
de caméras a balayage de fente électronique (ESC),
telles que la Thomson TSN 506 N, fournit 'enregis-
trement du rayonnement avec une résolution tem-
porelle maximale de 0,2 ns dans la gamme spectrale
360 nm <\ <850 nm, sans aucun dispositif optique
ou élément intermédiaire. Une extrémité du ruban
optique est disposée au contact de I’échantillon a
l'aide du moniteur optique (SM) et 'autre extrémité
est connectée a la fente optique de ’ESC. Le ruban
optique est découpé en plusieurs parties, intégrées
dans la sonde optique multifibres (MFOPs). D’une
longueur totale de 3 a 5 m, il débouche sur le plan
focal de ’ESC, qui enregistre la sortie du rayonne-
ment transféré. La métrologie MCOA-UC a été déve-
loppée pour établir le diagnostic de localisation
spatiale en temps direct des scénarios d’initiation
de la réaction dans le domaine des matériaux éner-
gétiques soumis a des chocs et des détonations. Les

et 2 montrent deux configurations de tests
DRZ qui donnent les mesures simultanées de la loca-
lisation spatiale de la réaction lors de la détonation
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DRZ Performance Test with mesoscale probing of the surface structure through the side surface of optical fibers:

experimental setup

instrumented with the 96-channel side-survey MFOP; (1) streak camera record (left) revealing multiple ejecta of overdriven micro-jets from the
DRZ and the ejecta-driven cellular structure of detonation front, and craters produced by DRZ localizations on the surface of recovered copper
confinement (right). Individual jets have maximal duration and length of approximately 60 ns and 0.5 mm respectively. The DRZ consists of detonation

cells of 0.5-1.5 mm cross-section size having alifetime from 20 to 70 ns.

Ftude dela ZRD  ['échelle mésoscopique 4 travers la surface latérale des fibres optiques: () montage instrumenté avec les 96 canaux latéraux du MFOP;
enregistrement de la camera (a gauche) révélant de multiples éjectas de micro-jets et la structure cellulaire de la ZRD influencée par les éjectas du front de

détonation, et cratéres produits par la ZRD a la surface du cuivre de confinement (a droite). Les jets individuels ont une durée maximale d'environ 60 ns et une

longueur de 0,5 mm. La ZRD se compose de cellules de détonation de tailles transversales comprises entre 0,5 et 1,5 mm et ayant une durée de vie de 20 70 1s.

d’un explosif, la vitesse locale du front de détona-
tion et la répartition 3D du choc a I'interface avec le
moniteur optique.

Lexplosif testé est peu poreux: HMX,, e/
HMX,, 0 & 5n /GAP = 65,6/16,4/18 % en masse, de
densité p,=1,745 g/cm?, a 974 % de la densité maxi-
male théorique. Avec comme objectif 1a densité de
tassement a atteindre, ’explosif a été concu a partir
des trois classes de tailles de particules suivantes :
dso(HMX g ogsier) = 203,7 pm, dio(HMX,e,) = 56,00 pm
et d;,(HMX;;,) = 10,4 pm.

L'utilisation du dispositif MCOA-UC permet
d’enregistrer une quantité importante d’infor-
mations concernant la cinétique des réactions
chimiques, les localisations de I’énergie dans la
ZRD et les effets dynamiques des instabilités de
détonation sur le confinement métallique. Son
utilisation a permis de mesurer la localisation spa-
tiale de la ZRD , de découvrir les multiples
éjectas émanant de la surface de I’échantillon, leur
mécanisme de formation, d’observer la structure
cellulaire des détonations dans les explosifs
et d’étudier ’effet de I'absorption du rayonnement
sur la formation d’un précurseur et I'origine du
régime des détonations oscillantes
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