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[摘　 要]　 根据“层内爆炸”技术对液体炸药理化性能、安全性能和爆轰性能的要求ꎬ采用单因素法对硝基甲烷液

体炸药进行改性研究ꎬ确定硝基甲烷改性液体炸药配方的质量分数为:硝基甲烷 ７６％ 、乙二胺 ５％ 、醋酸纤维素

５％ 、片状铝粉 １４％ ꎮ 该配方硝基甲烷改性液体炸药的主要性能指标为:黏度 １ ３４２ ｍＰａ􀅰ｓꎬｐＨ 值 ８. ０ꎬ挥发率

２. ０％ ꎬ机械感度 ０ꎬ临界传爆直径 ２. ５ ~ ３. ０ ｍｍꎬ爆容 ６６２ Ｌ / ｋｇꎬ爆热 ５ ７４９ ｋＪ / ｋｇꎬ爆速 ４ ２３３ ｍ / ｓꎬ满足“层内爆炸”
技术开采低渗透油气藏的使用要求ꎮ
[关键词]　 液体炸药ꎻ硝基甲烷ꎻ层内爆炸ꎻ油气藏ꎻ低渗透

[分类号]　 ＴＤ２３５. ２ ＋ １ꎻＴＥ３８

引言

“层内爆炸”是低渗透油气藏开采领域最具应

用前景的开采技术之一ꎮ 该技术通过水力压裂方式

将液体炸药压入岩石裂缝ꎬ利用炸药爆轰后形成的

冲击波、应力波及气体对储层进行压裂ꎬ促使裂缝延

伸拓展ꎬ增加储层渗透率ꎬ提高油气采收率[１￣２]ꎮ 其

中液体炸药的性能是影响增产效果的关键ꎮ
自 １９４６ 年发展至今ꎬ国内外研究人员研发了多

种油气藏开采用液体炸药ꎬ主要包括硝化甘油基液

体炸药、水基稠化液体炸药和硝基甲烷基液体炸药

三大类[３￣８]ꎮ 硝化甘油基液体炸药感度高、危险性

大ꎻ水基稠化液体炸药的起爆和传爆可靠性低ꎬ添加

大量的高能炸药组分后成本增加ꎬ安全性差ꎻ硝基甲

烷基液体炸药传爆直径大ꎬ添加高能炸药后有利于

传爆直径的降低[９]ꎬ但导致体系的爆速过高ꎬ岩石

易形成压实粉碎区ꎬ储层渗透性反而下降ꎮ
为此ꎬ根据“层内爆炸”技术对液体炸药的性能

要求ꎬ研究了一种安全性高、爆轰性能适宜、成本低

廉的硝基甲烷改性液体炸药ꎮ
１　 “层内爆炸”技术对液体炸药的性能要求

结合“层内爆炸”技术的施工工艺及复合射孔

技术、高能气体压裂技术ꎬ液体炸药需满足以下性能

要求[９￣１２]:

１)适当的黏度和近似中性的 ｐＨ 值:可连续泵

送至井下ꎬ对施工器具无腐蚀ꎻ
２)机械感度低ꎬ操作安全ꎻ
３)起爆可靠ꎬ传爆直径小ꎬ可在细小裂缝中稳

定传爆ꎻ
４)高爆容ꎬ高爆热ꎬ有效压裂储层ꎬ提高储层渗

透率ꎻ
５)适中爆速ꎬ确保岩石开裂的同时减少对储层

的压实作用ꎬ延长裂隙区ꎮ
２　 配方研究

２. １　 主爆成分

硝基甲烷是一种低感度的液体炸药ꎬ一般情况

下单独使用雷管不能完全引爆ꎬ爆速 ６ ３２０ ｍ / ｓ(ρ ＝
１. １３ ｇ / ｃｍ３)ꎬ爆热 ４ ５４４ ｋＪ / ｋｇꎬ易挥发[１３]ꎮ 为满足

“层内爆炸”技术的使用要求ꎬ向硝基甲烷中添加乙

二胺以提高起爆和传爆可靠性ꎻ添加凝胶剂以降低

液体炸药的挥发性ꎬ增加体系的悬浮性ꎻ添加金属粉

以降低液体炸药的爆速ꎬ并提高爆热ꎮ 该配方摒弃

了以往添加高能炸药的敏化方式ꎬ不仅降低成本ꎬ提
高本质安全性ꎬ而且有利于爆速的控制ꎬ防止岩石形

成压实粉碎区ꎮ
２. ２　 敏化剂

根据敏化机理的不同ꎬ液体炸药用敏化剂可分
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为以下几类:
１)可与液体炸药组分形成敏感性物质ꎻ
２)本身为较敏感的固体炸药ꎻ
３)可在液体炸药中形成“热点”的固体物ꎮ
因此ꎬ选用乙酸、乙二胺、黑索今、太安和铝粉等

几种典型敏化物质作为硝基甲烷的敏化剂ꎬ对各种

混合炸药进行了 ８＃雷管感度测试ꎬ测试装置示意图

如图 １ꎮ 结果发现ꎬ乙二胺对硝基甲烷的敏化效果

最佳ꎮ

１ －雷管ꎻ２ －橡胶塞ꎻ３ －装药管ꎻ４ －液体炸药ꎻ
５ －有机玻璃板ꎻ６ －验证板ꎻ７ －铁环

图 １　 雷管感度测试装置示意图

Ｆｉｇ. １　 Ｄｉａｇｒａｍ ｏｆ ｄｅｔｏｎａｔｏｒ ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ ｔｅｓｔｉｎｇ ｄｅｖｉｃｅ

　 　 此外ꎬ还对不同乙二胺含量的硝基甲烷液体炸

药的机械感度和临界传爆直径进行了测试ꎮ 临界传

爆直径测试装置示意图如图 ２ꎬ钢管壁厚为 １. ５
ｍｍꎬ内径由大到小依次为 １２. ０、１０. ０、８. ０、６. ０、
３. ０、２. ５ ｍｍꎮ

　 　
１ －橡胶塞ꎻ２ －验证板ꎻ３ －示踪标记ꎻ

４ －刻度尺ꎻ５ －钢管ꎻ６ －雷管

图 ２　 临界传爆直径测试装置示意图

Ｆｉｇ. ２　 Ｄｉａｇｒａｍ ｏｆ ｃｒｉｔｉｃａｌ ｄｉａｍｅｔｅｒ ｏｆ ｂｏｏｓｔｅｒ ｔｅｓｔｉｎｇ ｄｅｖｉｃｅ

　 　 爆炸后将验证板上的爆痕、钢管残留端与刻度

尺进行比对ꎬ得出液体炸药的临界传爆直径ꎮ测试

结果如表 １ꎮ 表 １ 中ꎬ 撞击感度测试参照 ＧＪＢ
７７２Ａ—１９９７ 中 ６０１. １ꎬ落锤为 １０ ｋｇꎬ落高为 ５００
ｍｍꎻ摩擦感度测试参照 ＧＪＢ ７７２Ａ—１９９７ 中 ６０２. １ꎬ
摆角为 ９６°ꎬ表压为 ４. ９０ ＭＰａꎻ采用 ８＃雷管和 ２０ ｇ
彭托利特药柱对硝基甲烷进行起爆ꎮ
　 　 由表 １ 可知ꎬ加入质量分数为 ０. ２５％ 的乙二

胺ꎬ硝基甲烷即具有 ８＃雷管感度ꎬ传爆临界直径由

(２１. ０ ~ ２６. ０)ｍｍ 降至(１０. ０ ~ １２. ０)ｍｍꎻ随着乙二

胺质量分数的增加ꎬ临界直径降低ꎻ当乙二胺质量分

数为 ５. ００％时ꎬ临界直径降低至２. ５ ｍｍ以下ꎬ且硝

基甲烷￣乙二胺液体炸药机械感度仍为 ０ꎮ
２. ３　 凝胶剂

选取气相二氧化硅和醋酸纤维素作为凝胶剂ꎬ
并对其触变性、黏度和挥发性进行测试ꎮ
２. ３. １　 触变性

２. ３. １. １　 凝胶的制备

气相二氧化硅凝胶(ＳｉＯ２ ￣ＮＭ)的制备:将 １０ ｇ
气相二氧化硅加入到 ２４０ ｇ 硝基甲烷中ꎬ高速搅拌

１０ ｍｉｎꎬ密封ꎬ静置 ３０ ｍｉｎꎬ即得所需 ＳｉＯ２ ￣ＮＭ 凝胶ꎬ
固体质量分数为 ４％ ꎮ

醋酸纤维素凝胶(ＣＡ￣ＮＭ)的制备:将 １０ ｇ 醋酸

纤维素颗粒置于烧杯中ꎬ加入 ２４０ ｇ 硝基甲烷ꎬ密
封ꎬ待醋酸纤维素完全溶胀后ꎬ高速搅拌 １０ ｍｉｎꎬ静
置 ３０ ｍｉｎꎬ即得所需 ＣＡ￣ＮＭ 凝胶ꎬ固体质量分数为

４％ ꎮ
２. ３. １. ２　 触变性测试

采用触变指数( Ｉｔ)来衡量 ２ 种凝胶在高低剪切

力作用下结构被破坏后恢复原有结构的能力ꎮ 高低

搅拌速度分别为 ２ ０００ ｒ / ｍｉｎ 和 ６０ ｒ / ｍｉｎꎬ搅拌时间

均为 ５ ｍｉｎꎮ 采用数字式黏度计(ＳＮＢ￣３)快速测定 ２
种凝胶的黏度ꎬ结果如表 ２ꎮ
　 　 由表２可知ꎬ醋酸纤维素凝胶的触变指数大于

气相二氧化硅凝胶的触变指数ꎬ表现出良好的剪切

稀化性ꎬ有利于炸药的输送ꎻ同时在移除剪切速率

表 １　 乙二胺质量分数对硝基甲烷性能的影响

Ｔａｂ. １　 Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ａｍｏｕｎｔ ｏｆ ｅｔｈｙｌｅｎｅｄｉａｍｉｎｅ ｏｎ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅ

乙二胺
质量分数 / ％

８＃雷管感度

ＰＶＣ 管(⌀１４ ｍｍꎬ壁厚 １. ３ ｍｍ) 无缝钢管(⌀２６ ｍｍꎬ壁厚 ３. ５ ｍｍ)

机械感度 / ％
撞击
感度

摩擦
感度

传爆临界
直径 / ｍｍ

０ － － ０ ０ ２１. ０ ~ ２６. ０
０. ２５ ＋ ＋ ０ ０ １０. ０ ~ １２. ０
０. ５０ ＋ ＋ ０ ０ ６. ０ ~ ８. ０
１. ００ ＋ ＋ ０ ０ ２. ５ ~ ３. ０
５. ００ ＋ ＋ ０ ０ < ２. ５
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表 ２　 ２ 种凝胶的触变性

Ｔａｂ. ２　 Ｔｈｉｘｏｔｒｏｐｙ ｏｆ ｔｗｏ ｔｙｐｅｓ ｏｆ ｇｅｌｓ

凝胶
η６０ /

(ｍＰａ􀅰ｓ)
η２ ０００ /

(ｍＰａ􀅰ｓ)
Ｉｔ

气相二氧化硅 ９０１ ７５７ １. １９
醋酸纤维素 ３１２ １７７ １. ７６

后ꎬ黏度能迅速恢复ꎬ有利于不溶组分的悬浮ꎬ提高

体系的均一性ꎮ 因此ꎬ醋酸纤维素凝胶相对于气相

二氧化硅凝胶ꎬ触变性能更优ꎮ
２. ３. ２　 黏度

室温下ꎬ制备一系列不同含量凝胶剂的气相二

氧化硅凝胶和醋酸纤维素凝胶ꎬ在 ９０ ｒ / ｍｉｎ 的转速

下搅拌 ５ ｍｉｎ 后ꎬ采用数字式黏度计(ＳＮＢ￣３)快速测

定各凝胶的黏度ꎬ结果如图 ３ꎮ

图 ３　 凝胶剂质量分数对黏度的影响

Ｆｉｇ. ３　 Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ａｍｏｕｎｔ ｏｆ ｇｅｌｓ ｏｎ ｔｈｅ ｖｉｓｃｏｓｉｔｙ

　 　 由图 ３ 可知ꎬ随着凝胶剂质量分数的增加ꎬ凝胶

的黏度增加ꎮ 当凝胶剂质量分数在 ０ ~ ３％时ꎬ凝胶

的黏度增加幅度较小ꎻ当凝胶剂质量分数超过 ３％
时ꎬ凝胶的黏度剧增ꎬ且气相二氧化硅系列凝胶黏度

的增加速率大于醋酸纤维素系列凝胶的增加速率ꎮ
液体炸药黏度的提高有利于体系的悬浮稳定

性ꎬ但过高的黏度导致泵送困难ꎬ故黏度值通常控制

在 １ ５００ ｍＰａ􀅰ｓ 以内ꎬ因此气相二氧化硅的质量分

数应控制在 ４. ５％ 以下ꎬ醋酸纤维素的质量分数应

控制在 ６. ０％以下ꎮ
２. ３. ３　 挥发性

硝基甲烷具有挥发性ꎬ当空气中浓度过高时ꎬ会
对人体造成伤害ꎮ

凝胶剂可降低硝基甲烷的挥发性ꎮ 室温下ꎬ制
备一系列不同凝胶剂含量的气相二氧化硅凝胶和醋

酸纤维素凝胶ꎬ将预配置的凝胶置于⌀３０ ｍｍ × ５０
ｍｍ 的称量瓶中ꎬ敞口置于 ３０ ℃恒温水浴中ꎬ恒温 ３
ｈ 后称其质量ꎮ 根据质量变化计算挥发率ꎬ曲线如

图 ４ꎮ
由图 ４ 可知ꎬ纯硝基甲烷在 ３０ ℃时的挥发率为

图 ４　 凝胶剂质量分数对挥发性的影响

Ｆｉｇ. ４　 Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ａｍｏｕｎｔ ｏｆ ｇｅｌｓ ｏｎ ｔｈｅ ｖｏｌａｔｉｌｉｔｙ

２３. ８％ ꎮ 加入凝胶剂后ꎬ挥发率下降ꎬ且醋酸纤维素

降低挥发率的效果好于气相二氧化硅ꎮ 当醋酸纤维

素的加入质量分数为 ５％时ꎬ挥发性可降低 ２５％ ꎮ
　 　 从触变性、黏度和挥发性等方面可知ꎬ醋酸纤维

素更适合于本体系ꎬ原因如下:
１)较优的触变性ꎻ
２)适中的体系黏度ꎻ
３)高效抑制硝基甲烷的挥发ꎻ
４)较好的工作环境(粉尘状气相二氧化硅污染

严重)ꎮ
因此ꎬ选择醋酸纤维素作为本体系的凝胶剂ꎬ添

加质量分数为 ５％左右ꎮ
２. ４　 金属粉添加剂

选择添加片状铝粉以降低炸药的爆速ꎬ并提高

爆热ꎮ 铝粉有沉降倾向ꎬ需加入凝胶剂提高体系的

悬浮性ꎮ 通常ꎬ铝粉加入质量分数宜在 ８％ ~ １５％
之间ꎻ而根据体系黏度要求ꎬ醋酸纤维素的加入量应

在 ６％以下ꎬ因此ꎬ考察了不同铝粉、醋酸纤维素含

量的硝基甲烷液体炸药的沉降情况ꎬ结果发现醋酸

纤维素质量分数为 ５％ 时ꎬ铝粉的悬浮性较好ꎮ 因

此ꎬ确定体系中醋酸纤维的添加质量分数为 ５％ ꎮ
将质量分数 ５％的醋酸纤维素、质量分数 ５％的

乙二胺、不同含量铝粉和硝基甲烷的混合液体炸药

装于内径 １４ ｍｍ、壁厚 ２ ｍｍ 的 ＰＶＣ 管中(图 ５)ꎬ参
照 ＧＢ / Ｔ １３２２８—１９９１ 进行爆速测试ꎮ 结果如图 ６ꎮ
　 　 液体炸药的爆速需要在确保不破坏井筒的前提

　 　
图 ５　 爆速测试装置图
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图 ６　 铝粉添加量对爆速的影响

Ｆｉｇ. ６　 Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ａｍｏｕｎｔ ｏｆ ａｌｕｍｉｎｕｍ
ｏｎ ｔｈｅ ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ ｖｅｌｏｃｉｔｙ

下压裂岩石ꎬ达到增产的目的ꎮ 爆速过高ꎬ对岩石产

生强烈的压缩破坏作用而形成压实的粉碎区ꎬ反而

降低储层渗透性ꎮ 为有效压裂储层、减少粉碎区ꎬ爆
速控制在４ ０００ ｍ / ｓ左右的中等爆速为宜ꎮ由图６
可知ꎬ随着铝粉含量的增加ꎬ炸药的爆速先略微增

加ꎬ后急剧降低ꎮ当铝粉质量分数为１４％时ꎬ爆速降

低到 ４ ２００ ｍ / ｓꎻ进一步增加铝粉含量ꎬ爆速值仍会

进一步降低ꎬ但传爆直径会大幅度升高ꎮ 因此ꎬ铝粉

添加质量分数为 １４％ ꎮ
３　 性能测试

通过以上分析ꎬ得出硝基甲烷改性液体混合炸

药的最终配方ꎬ即硝基甲烷 /乙二胺 /醋酸纤维素 /铝
粉质量比为 ７６ / ５ / ５ / １４ꎬ并对该配方液体炸药进行

了主要性能测试ꎬ 结果如表 ３ꎮ 测试标准参照

ＧＪＢ７７２Ａ—１９９７、ＧＢ１２４４０—１９９０、ＧＢ１２４３６—１９９０ꎮ
表 ３　 最终配方硝基甲烷改性

液体炸药的主要性能

Ｔａｂ. ３　 Ｍａｉｎ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｍｏｄｉｆｉｅｄ ｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅ
ｌｉｑｕｉｄ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｏｐｔｉｍｕｍ ｆｏｒｍｕｌａｔｉｏｎ

黏度 / (ｍＰａ􀅰ｓ) １ ３４２
ｐＨ 值 ８. ０

挥发率 / ％ ２. ０
撞击感度 / ％ ０
摩擦感度 / ％ ０
相容性 / ｍＬ ０. ７４(相容)

临界传爆直径 / ｍｍ ２. ５ ~ ３. ０
爆容 / (Ｌ􀅰ｋｇ － １) ６６２
爆热 / (ｋＪ􀅰ｋｇ － １) ５ ７４９
爆速 / (ｍ􀅰ｓ － １) ４ ２３３

猛度 / ｍｍ ２３. １
作功能力 / ｍＬ ３５７

　 　 该配方液体炸药黏度和机械感度低、挥发性小ꎬ

适用于长距离泵送ꎬ安全性好ꎻ中等强度爆速在确保

井筒完好的前提下有利于岩层裂缝的形成ꎬ提高储

层渗透率ꎻ较高的爆容、爆热和作功能力ꎬ能够有效

地压裂储层ꎬ解除裂缝中的堵塞物ꎻ此外ꎬ低临界传

爆直径能确保液体炸药在细小裂缝中的稳定传爆ꎮ
因此ꎬ该配方液体炸药满足油气藏开采用液体炸药

的性能要求ꎮ
４　 结论

通过试验确定了硝基甲烷改性液体混合炸药的

配方(质量分数):硝基甲烷 ７６％ ꎬ乙二胺 ５％ ꎬ醋酸

纤维素 ５％ ꎬ铝粉 １４％ ꎻ该配方下的硝基甲烷改性液

体炸药黏度 １ ３４２ ｍＰａ􀅰ｓꎬｐＨ 值 ８. ０ꎬ挥发率２. ０％ ꎬ
机械感度 ０ꎬ临界直径 ２. ５ ~ ３. ０ ｍｍꎬ爆容 ６６２
Ｌ / ｋｇꎬ爆热 ５ ７４９ ｋＪ / ｋｇꎬ爆速 ４ ２３３ ｍ / ｓꎬ满足“层内

爆炸”技术开采低渗透油气藏的使用要求ꎮ
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ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ ｏｆ ｅｘｐｌｏｄｉｎｇ ｉｎ ｆｒａｃｔｕｒｅ ｔｏ ｐｒｏｄｕｃｅ ｏｉｌ ｏｒ ｇａｓ ｉｎ ｌｏｗ￣ｐｅｒｍｅａｂｉｌｉｔｙ ｒｅｓｅｒｖｏｉｒ.
[ＫＥＹ ＷＯＲＤＳ]　 ｌｉｑｕｉｄ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅꎻ ｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅꎻ ｅｘｐｌｏｄｉｎｇ ｉｎ ｆｒａｃｔｕｒｅꎻ ｒｅｓｅｒｖｏｉｒꎻ ｌｏｗ￣ｐｅｒｍｅａｂｉｌｉｔｙ
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Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ａｎｄ Ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ ｔｈｅ Ｓｉｎｔｅｒｉｎｇ Ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ Ａｌｕｍｉｎｕｍ Ｐｏｗｄｅｒ Ｃｏａｔｅｄ ｂｙ Ｔｅｆｌｏｎ

ＴＡＯ Ｊｕｎꎬ ＷＡＮＧ Ｘｉａｏｆｅｎｇꎬ ＷＡＮＧ Ｃａｉｌｉｎｇꎬ ＨＡＮ Ｚｈｏｎｇｘｉꎬ ＨＵＡＮＧ Ｙａｆｅｎｇꎬ ＤＩＡＯ Ｘｉａｏｑｉａｎｇ
Ｘｉ􀆳ａｎ Ｍｏｄｅｒｎ Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ Ｒｅｓｅａｒｃｈ Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ (Ｓｈａａｎｘｉ Ｘｉ􀆳ａｎꎬ ７１００６５)

[ＡＢＳＴＲＡＣＴ]　 Ｉｎ ｏｒｄｅｒ ｔｏ ａｎａｌｙｚｅ ｔｈｅ ｅｆｆｅｃｔｓ ｏｆ ｓｉｎｔｅｒｉｎｇ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｎ ｔｈｅ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ａｌｕｍｉｎｉｕｍ ｐｏｗｄｅｒ ｃｏａｔｅｄ ｂｙ ｔｅｆｌｏｎ
(ＰＴＦＥ)ꎬ ｔｈｅ ｂｉｎｄｉｎｇ ｅｎｅｒｇｙ ｏｆ ＰＴＦＥ ｏｎ ｔｈｅ ６ × ６ ｃｒｙｓｔａｌ ｌａｙｅｒ ｏｆ Ａｌ２Ｏ３(００１)ꎬ (０１０) ａｎｄ (１００) ｃｒｙｓｔａｌ ｐｌａｎｅ ａｔ ２９８ Ｋ
ａｎｄ ６７８ Ｋ ｗｅｒｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｂｙ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｍｅｔｈｏｄꎬ ａｎｄ ｔｈｅ ｍｅｓｏｓｃｏｐｉｃ ｓｔａｔｅ ｏｆ ＰＴＦＥ￣ Ａｌ２Ｏ３ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｉｍｅｓ ａｔ
２９８ Ｋ ａｎｄ ６７８ Ｋ ｗｅｒｅ ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ｂｙ ｄｉｓｓｉｐａｔｉｖｅ ｐａｒｔｉｃｌｅ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｍｅｔｈｏｄ. Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ａｎｄ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ｓｈｏｗ ｔｈａｔ ｔｈｅ
ｂｉｎｄｉｎｇ ｅｎｅｒｇｙ ｏｆ ＰＴＦＥ ｏｎ Ａｌ２Ｏ３(００１)ꎬ (０１０) ａｎｄ (１００) ｃｒｙｓｔａｌ ｐｌａｎｅ ａｔ ２９８ Ｋ ｉｓ ２ ７８２. ６７ꎬ ５ ５８２. ９７ ｋＪ / ｍｏｌ ａｎｄ
４ ６３４. ３２ｋＪ / ｍｏｌꎬ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙꎻ ｗｈｉｌｅ ａｔ ６７８ Ｋ ｉｔ ｉｓ ２ ８３５. ２９ꎬ ５ ５３７. ５４ ｋＪ / ｍｏｌ ａｎｄ ４ ６０８. ４９ ｋＪ / ｍｏｌꎬ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ. Ｔｈｅ
ｃｏｍｐａｔｉｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ＰＴＦＥ ａｎｄ Ａｌ２Ｏ３ ｉｓ ｐｏｏｒ ａｔ ｌｏｗ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅꎬ ｆｏｒ ｗｈｉｃｈ ｔｈｅ ｔｗｏ ｓｕｂｓｔａｎｃｅｓ ａｒｅ ｓｅｐａｒａｔｅｄ. Ａｔ ｅｌｅｖａｔｅｄ ｔｅｍ￣
ｐｅｒａｔｕｒｅ ＰＴＦＥ ａｎｄ Ａｌ２Ｏ３ ｐｒｅｓｅｎｔ ｂｅｔｔｅｒ ｃｏｍｐａｔｉｂｉｌｉｔｙꎬ ｗｉｔｈｏｕｔ ｏｂｖｉｏｕｓ ｐｈａｓｅ ｓｅｐａｒａｔｉｏｎ. Ｔｈｅ ｓｉｎｔｅｒｉｎｇ ｐｒｏｃｅｓｓ ｐｒｏｍｏｔｅｓ ｔｈｅ
ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ ｏｆ ＰＴＦＥ ｉｎ Ａｌ２Ｏ３ ａｎｄ ａｌｓｏ ｃａｎ ｉｎｃｒｅａｓｅ ｔｈｅ ｍｉｓｃｉｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ｔｈｅ ｐｏｌｙｍｅｒ ａｎｄ Ａｌ２Ｏ３ . Ｈｏｗｅｖｅｒꎬ ＰＴＦＥ ｈａｓ ｌｉｔｔｌｅ ｅｆｆｅｃｔ
ｏｎ ｔｈｅ ｓｔｒｅｎｇｔｈ ｏｆ ｃｏａｔｅｄ ａｌｕｍｉｎｉｕｍ ｐｏｗｄｅｒ.
[ＫＥＹ ＷＯＲＤＳ]　 ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓꎻ ｄｉｓｓｉｐａｔｉｖｅ ｐａｒｔｉｃｌｅ ｄｙｎａｍｉｃｓꎻ ＰＴＦＥꎻ ｂｉｎｄｉｎｇ ｅｎｅｒｇｙꎻ ｍｉｓｃｉｂｉｌｉｔｙ
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