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[摘　 要]　 单质炸药的性能不仅受炸药分子结构的影响ꎬ 而且与炸药晶体结构密切相关ꎮ 综述了 ＲＤＸ 晶体结构

与性能方面的研究进展ꎮ ＲＤＸ 晶胞为斜方晶系ꎬＰｂｃａ 点群ꎬａ ＝ １３. １８２Åꎬｂ ＝ １１. ５７４ Åꎬｃ ＝ １０. ７０９ÅꎬＺ ＝ ８ꎬα ＝ β ＝ γ
＝ ９０. ０°ꎮ 当平均颗粒直径在 １６. ７ ~ ３３７. ９ μｍ 范围时ꎬＲＤＸ 颗粒度对撞击感度影响较大ꎬ 颗粒越大撞击感度越

高ꎮ 证实了 ＲＤＸ 的晶体结构对其性能具有重要影响ꎮ 因此ꎬＲＤＸ 在应用过程中应充分考虑其晶体结构ꎮ
[关键词]　 ＲＤＸ　 晶胞　 动力学模拟　 性能　 综述

[分类号]　 ＴＪ ５５　 ＴＱ５６４

引言

黑索今学名三亚甲基三硝胺ꎬ简称 ＲＤＸꎬ是典

型的氮杂环硝胺类单体猛炸药[１￣２]ꎮ 黑索今为白色

粉状结晶ꎬ熔点 ２０２ ~ ２０４℃ꎬ熔化时分解ꎬ晶体密度

１. ８２ ｇ / ｃｍ３ꎮ 黑索今作为二次世界大战发展起来的

最主要的单质炸药ꎬ具有威力大、猛度高、化学稳定

性好等特点ꎬ己经被广泛用于军用武器装备和民用

爆破器材ꎬ其作为爆炸化合物的爆炸性能之好ꎬ是其

它常用炸药如梯恩梯、特屈儿、太安等所不可比拟

的[３]ꎮ 近年来ꎬ一些特殊品质黑索今作为高能氧化

剂或作为塑料粘结炸药(ＰＢＸ)中的基炸药ꎬ在发射

药、推进剂和混合炸药中应用广泛[４]ꎮ 黑索今在民

用爆破中的应用也深入到各个领域ꎬ大量应用到工

业雷管、工业导爆索、起爆具、导爆管、震源药柱、石
油射孔弹等爆破器材ꎮ

研究表明ꎬ 炸药的感度不仅与分子结构特性相

关ꎬ 还受晶体内部物理微结构、粒度分布、晶体形貌

等影响ꎮ ＲＤＸ 晶体的力学性能在含能材料的设计、
合成、装配、运输过程中起重要作用ꎬ 并对安全性

能、爆轰性能有重要的影响[５]ꎮ 为研究 ＲＤＸ 晶体结

构与宏观性能的关系ꎬ本文对 ＲＤＸ 晶体结构与性能

的进展情况进行了综述ꎮ
１　 ＲＤＸ 晶体结构研究

Ｃｈｏｉ 和 Ｐｒｉｎｃｅ[６] 用单晶衍射仪测得了 ＲＤＸ 的

单晶结构(图 １)ꎮ 测得 ＲＤＸ 晶胞为斜方晶系ꎬＰｂｃａ
点群(点对称操作和平移对称操作的对称要素全部

可能的组合ꎬ即 ＲＤＸ 晶体结构内部的原子与离子间

的对称关系)ꎬａ ＝ １３. １８２Åꎬｂ ＝ １１. ５７４ Åꎬｃ ＝ １０. ７０９
ÅꎬＺ ＝ ８ꎬα ＝ β ＝ γ ＝ ９０. ０°ꎮ ρ ＝ １. ８１ｇ / ｃｍ３ꎬ 晶胞体

积为 １６３３. ８５５７ Å３ꎬ晶胞所有碳原子均为四价ꎬＮ—
ＮＯ２ 处于同一平面上ꎮ

　 　 　 　 　 (ａ)　 　 　 　 　 　 　 　 (ｂ)
(ａ) 分子构型ꎻ(ｂ) 单晶结构

图 １　 ＲＤＸ 的分子构型及单晶结构

　 　 Ｐｅｔｅｒ 等[７]研究了晶胞中 ＲＤＸ 分子间相互作用

的情况ꎮ 研究发现ꎬ晶体分子间相互作用能量小于

－ ３ｋＪ / ｍｏｌꎮ Ｍｕｌｌｉｋｅｎ 和 Ｃｈｅｌｐｇ 原子电荷不足以模

拟分子间静电相互作用ꎮ
　 　 Ｓｏｒｅｓｃｕ 等[８] 运用等温等压系综(ＮＰＴ)—分子

动力学(ＭＤ)模拟及等温等压系综(ＮＰＴ)—蒙特卡

罗(ＭＣ)方法研究了 α ￣ＲＤＸ 在 ４. ２ ~ ３００. ０ Ｋ 范围

内ꎬ(１ ~ ５００) × １０５Ｐａ 下的晶体参数(表 １)ꎮ ３００. ０
Ｋꎬ１ × １０５Ｐａ 下ꎬＮＰＴ—ＭＣ 模拟 α ￣ＲＤＸ 晶胞参数计

算值与实验值比较ꎬ偏差小于 ４％ ꎮ ３００. ０Ｋꎬ０ Ｐａ
下ꎬＮＰＴ—ＭＣ 模拟 α ￣ＲＤＸ 晶胞参数计算值几乎与

实验值一致ꎬ晶胞中的分子没有扭曲或平移ꎬ热膨胀
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表 １　 ＮＰＴ—ＭＤ 模拟 α￣ＲＤＸ 在 ４. ２Ｋ 和

３００. ０Ｋ 时的晶胞参数

Ｔ / Ｋ ａ / Å ｂ / Å ｃ / Å ｖ / Å３

４. ２(计算值) １３. ２９０ １１. ６５４ １０. ６１０ １６４２. ９９９
３００. ０(计算值) １３. ３９６ １１. ７９８ １０. ７３２ １６９６. １５０

系数与实验值相符合ꎮ
　 　 Ｂｏｙｄ 等[９] 采用分子动力学(ＭＤ)—蒙特卡罗

(ＭＣ)模拟了 ＲＤＸ 晶胞中点缺陷的生成、扩散及附

聚(表 ２)ꎮ 结果表明:恒温恒压下ꎬＲＤＸ 保持稳定ꎬ
振动频率、晶格能、晶格参数和热膨胀系数的计算值

与实验值完全一致ꎮ
表 ２　 ＲＤＸ 晶胞参数的理论计算值与实验值比较

ρ /
(ｇ􀅰ｃｍ － ３)

ａ /
Å

ｂ /
Å

ｃ /
Å

α /
(°)

β /
(°)

γ /
(°)

Ｃｈｏｉ[６] １. ８１ １３. １８２ １１. ５７４ １０. ７０９ ９０. ０ ９０. ０ ９０. ０
Ｚｈｅｎｇ[１０] １. ８３ １３. ３３０ １１. ４９７ １０. ５３２ ９０. ０ ９０. ０ ９０. ０
Ｂｏｙｄ[９] １. ８５ １２. ２９８ １１. ２７８ １０. ８５７ ９０. ０ ９０. ０ ９０. ０

　 　 Ａｇｒａｗａｌ 等[１０] 采用 ＳＲＴ—ＡＭＢＥＲ 力场ꎬ动力学

模拟了 ＲＤＸ 的晶体结构ꎮ 模拟发现ꎬ室温条件下ꎬ
预测的 ＲＤＸ 晶体密度比实际值低 １０％ ꎬ晶格参数

和热力学熔点偏差在 ５％以内ꎬ椅式构象、键长和键

角能与实验值很好地吻合ꎮ 研究表 明ꎬ ＳＲＴ—
ＡＭＢＥＲ力场能模拟合理的结果ꎮ

Ｚｈｅｎｇ 等[１１] 运用分子动力学研究了过热晶体

α￣ＲＤＸ 的熔化机理及 ＲＤＸ 晶体结构的变化(图 ２)ꎮ
实验发现ꎬ在 ４８０ ~ ４９０ Ｋ 温度范围内ꎬ发生固—固

相变ꎬ键长和键角变化较小ꎬ密度、键角弯曲和二面

角发生剧烈变化ꎬ并伴随着分子的平移和转向ꎮ 熔

化过程中ꎬα￣ＲＤＸ 的构象由 ＡＡＥ 转变为 ＥＥＥꎮ α￣
ＲＤＸ 晶体从 ５００Ｋ 冷却到 ３００Ｋ 时ꎬ发生不可逆的相

变ꎮ

　 　 　 　 　 　 　 (ａ)　 　 　 　 　 　 　 　 (ｂ)
(ａ) ４８０Ｋꎻ(ｂ) ４９０Ｋ

图 ２ 　 不同温度下 α ￣ＲＤＸ 的分子构型

　 　 宗和厚等[１２] 利用微焦点 ＣＴ 技术研究了 ＲＤＸ
单晶体和松装大量 ＲＤＸ 晶体的微细结构ꎬ 得到了

炸药晶体内部孔隙的定位定量和密度分布等信息

(图 ３)ꎮ 研究表明ꎬ 经过特定工艺处理过的高品质

与其原料相比ꎬ在各个缺陷大小范围内数量减少ꎬ
孔隙率减小ꎬ 说明晶体内部微米级以上孔隙是影响

晶体密度及其它性能的重要因素ꎮ

　 　 　 　 　 　 　 (ａ)　 　 　 　 　 　 　 　 (ｂ)
(ａ) 晶体结构ꎻ(ｂ) 分子结构

图 ３ 　 α ￣ＲＤＸ 的晶体及分子结构

　 　 Ｇｏｔｏ 等[１３]运用红外光谱、Ｘ￣粉末衍射及密度泛

函方法研究了 γ￣ＲＤＸ 高压下的晶体结构(图 ４)ꎮ
研究发现ꎬ４. ８ＧＰａ 时ꎬγ￣ＲＤＸ 晶胞参数 ａ ＝ １２. ７１Åꎬ
ｂ ＝ １１. ０４Åꎬｃ ＝ ９. ６６０ Åꎮ 室温下在压强高于 ４ ＧＰａ
时ꎬγ￣ＲＤＸ 可以稳定存在ꎬ并具有与 α￣ＲＤＸ 相同的

Ｐｂｃａ 点群ꎬγ￣ＲＤＸ 与 α￣ＲＤＸ 具有相同的构象ꎬ但
Ｎ—ＮＯ２ 的扭曲角度有所改变ꎮ 理论计算与实验比

较发现ꎬＡＡＥ 或 ＡＥＥ 是 γ￣ＲＤＸ 最可能的结构ꎮ

　 　 　 　 　 　 　 (ａ)　 　 　 　 　 　 　 　 (ｂ)
(ａ) Ｃｓ ＡＡＥꎻ(ｂ) Ｃｓ ＡＥＥ

图 ４ 　 γ ￣ＲＤＸ 的预测结构

　 　 Ｃｏｎｒｏｙ 等[１４] 运用密度泛函第一性原理研究了

α￣ＲＤＸ 的晶胞参数、体积模量及物态方程ꎮ ０ Ｐａ
下ꎬ晶胞参数计算值与实验值仅有 ２％ ~ ４％ 的偏

差ꎮ 原子的能量变化、带隙等物理量表现出了良好

的各向异性ꎮ
２　 ＲＤＸ 晶体结构与性能研究

朱伟等[１５]研究了 ＲＤＸ 晶体及其为基的含氟高

聚物 ＰＢＸ 的结构和性能ꎮ 在不同温度下采用 ＣＯＭ￣
ＰＡＳＳ 力场ꎬ对 ＲＤＸ 晶体进行 ＮＰＴ—ＭＤ 模拟ꎬ研究

其热膨胀系数和力学性能随温度变化的规律ꎮ 结果

发现ꎬＲＤＸ 晶体的热膨胀系数和模量均随温度升高

而下降ꎬ说明温度升高ꎬＲＤＸ 晶体弹性增强、刚性减

弱ꎮ
夏露等[１６]模拟了 ＲＤＸ 的晶体和无定形结构的

力学性能(表 ３)ꎬ运用 ＣＯＭＰＡＳＳ 力场对 ＲＤＸ 作低

温的 ＮＰＴ—ＭＤ 模拟ꎬ采用静态力学分析方法进行
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力学性能分析ꎮ 模拟所得晶体和无定形 ＲＤＸ 的弹

性系数相差较大ꎬ所得拉伸模量、体积模量和剪切模

量中ꎬＲＤＸ 的差别较小ꎮ 说明 ＲＤＸ 晶体和无定形

力学性能的差别与它们的结构有关ꎮ
表 ３ 　 ＲＤＸ 的弹性系数和弹性力学性能

拉伸模量 /
ＧＰａ 泊松比

体积模量 /
ＧＰａ

剪切模量 /
ＧＰａ

晶体 ＲＤＸ ６. １ ０. ３ ５. ０ ２. ４
无定形 ＲＤＸ ５. ９ ０. ３ ４. ８ ２. ３

　 　 李洪珍等[１７] 研究了 ＲＤＸ 的晶体内部空隙、颗
粒度和形貌对包括冲击波感度和撞击感度在内的冲

击感度的影响规律ꎮ 研究表明ꎬＲＤＸ 颗粒大小对撞

击感度影响较大ꎬ 在 １６. ７ ~ ３３７. ９ μｍ 范围内ꎬ 随

着颗粒度的增大ꎬ 撞击感度增加ꎻ 晶体表观密度对

撞击感度几乎无影响ꎮ
花成等[１８]运用 ＯＭＳ、ＡＦＭ、ＳＡＸＳ、ＳＦＭ 和 ＣＴ 扫

描等方法ꎬ 研究了 ＲＤＸ 晶体缺陷及对其配方冲击

波感度的影响ꎮ 研究表明ꎬＲＤＸ 晶体的缺陷数量和

尺寸对 ＰＢＸ 冲击波感度影响较大ꎬ冲击波感度随晶

体缺陷尺寸的增大、数量的增多而增高ꎮ
李伟 明 等[１９] 采 用 溶 剂—非 溶 剂 法 重 结 晶

ＲＤＸꎬ研究了不同的制备方法和工艺条件得到的不

同晶体形貌的 ＲＤＸ 与撞击感度之间的关系ꎮ 研究

发现ꎬ加水速率减小有利于 ＲＤＸ 形成大小规则、球
形度较高、晶面光滑的晶体ꎮ
３　 结论与展望

综述了 ＲＤＸ 晶体结构与性能的研究进展ꎬ包括

动力学模拟研究 ＲＤＸ 晶体的组成、结构和力学性能

等信息及其相互间的规律性联系ꎮ 报道了 ＲＤＸ 晶

体尺寸、晶体表面状态与形状以及晶体内部缺陷大

小和数目对浇注炸药冲击转爆轰的影响ꎬ内部缺陷

对 ＲＤＸ 晶体力学性能的影响更为明显ꎮ ＲＤＸ 晶体

的结构、内部缺陷、粗糙度等与体系的起爆和安全性

能有重要联系ꎮ
通过对 ＲＤＸ 晶体结构和静态、动态性质的深入

研究ꎬ丰富了高能炸药 ＲＤＸ 的研究和应用ꎮ 随着国

防和国民经济对含能材料的要求更加迫切ꎬ应继续

把深入研究 ＲＤＸ 晶体结构与探讨各种性能结合起

来ꎬ将 ＭＤ 微观模拟研究向介观和宏观尺度推进ꎬ多
种理论方法综合运用ꎬ以得到多尺度、多层次的结构

与性能信息ꎬ进而为研究 ＲＤＸ 晶体的起爆机理奠定

基础ꎬ对模拟预测 ＲＤＸ 的力学性能具有重要的参考

价值ꎮ
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