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３ꎬ４￣二硝基吡唑的晶体形貌、
力学性能和感度的计算模拟
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[摘　 要] 　 利用 Ｍａｔｅｒｉａｌ Ｓｔｕｄｉｏ(ＭＳ)软件中 Ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ 模块所包含的 Ｇｒｏｗｔｈ Ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ (ＧＭ)、Ｂｒａｖａｉｓ￣Ｆｒｉｅｄｅｌ
Ｄｏｎｎａｙ￣Ｈａｒｋｅｒ (ＢＦＤＨ)和 Ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ Ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ (ＥＭ)３ 种方法ꎬ计算了 ３ꎬ４￣二硝基吡唑(ＤＮＰ)的晶面参数ꎬ预测

了晶体的生长习性和自然生长晶形ꎮ 采用分子动力学方法模拟计算了 ＤＮＰ、１ꎬ３ꎬ５￣三硝基甲苯(ＴＮＴ)和 ２ꎬ４￣二硝

基苯甲醚(ＤＮＡＮ)的力学性能和感度ꎮ 结果表明:３ 种方法计算得到的 ＤＮＰ 晶体的形貌分别近似为梭形、短圆柱

形和椭球形ꎬ综合分析ꎬＤＮＰ 晶体的形貌更可能为梭球形ꎻＤＮＰ 的拉伸模量 Ｅ 大于 ＴＮＴ 和 ＤＮＡＮꎬ体积模量 Ｋ 大于

ＴＮＴ 而小于 ＤＮＡＮꎬ剪切模量 Ｇ 要大于 ＴＮＴ 和 ＤＮＡＮꎬ其韧性要弱于 ＴＮＴ 和 ＤＮＡＮꎻＤＮＰ 和 ＤＮＡＮ 的引发键最大键

长相同且比 ＴＮＴ 低ꎬＤＮＰ 的内聚能密度与 ＤＮＡＮ 基本持平且均大于 ＴＮＴꎮ
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ｔｉｏｎ. Ｒｅｓｕｌｔｓ ｓｈｏｗ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｉｅｓ ｏｆ ＤＮＰ ｃｒｙｓｔａｌｓ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｔｈｒｅｅ ｍｅｔｈｏｄｓ ａｒｅ ｓｈｕｔｔｌｅꎬ ｓｈｏｒｔ ｃｙｌｉｎｄｅｒ ａｎｄ ｅｌ￣
ｌｉｐｓｏｉｄꎬ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙꎬ ａｎｄ ｔｈｅ ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ ｏｆ ＤＮＰ ｃｒｙｓｔａｌ ｉｓ ｍｏｒｅ ｌｉｋｅｌｙ ｔｏ ｂｅ ｓｈｕｔｔｌｅ ｓｐｈｅｒｅ ｂｙ ｃｏｍｐｒｅｈｅｎｓｉｖｅ ａｎａｌｙｓｉｓ.
Ｔｅｎｓｉｌｅ ｍｏｄｕｌｕｓ Ｅ ｏｆ ＤＮＰ ｉｓ ｇｒｅａｔｅｒ ｔｈａｎ ｔｈａｔ ｏｆ ＴＮＴ ａｎｄ ＤＮＡＮ. Ｂｕｌｋ ｍｏｄｕｌｕｓ Ｋ ｏｆ ＤＮＰ ｉｓ ｇｒｅａｔｅｒ ｔｈａｎ ｔｈａｔ ｏｆ ＴＮＴꎬ ｂｕｔ
ｌｅｓｓ ｔｈａｎ ｔｈａｔ ｏｆ ＤＮＡＮ. Ｓｈｅａｒ ｍｏｄｕｌｕｓ Ｇ ｏｆ ＤＮＰ ｉｓ ｇｒｅａｔｅｒ ｔｈａｎ ｔｈａｔ ｏｆ ＴＮＴ ａｎｄ ＤＮＡＮ. Ａｎｄ ｉｔｓ ｔｏｕｇｈｎｅｓｓ ｉｓ ｗｅａｋｅｒ ｔｈａｎ
ｔｈａｔ ｏｆ ＴＮＴ ａｎｄ ＤＮＡＮ. Ｔｈｅ ｍａｘｉｍｕｍ ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈｓ ｏｆ ＤＮＰ ａｎｄ ＤＮＡＮ ａｒｅ ｔｈｅ ｓａｍｅꎬ ａｎｄ ｔｈｅｙ ａｒｅ ｌｏｗｅｒ ｔｈａｎ ｔｈａｔ ｏｆ ＴＮＴ.
Ｃｏｈｅｓｉｖｅ ｅｎｅｒｇｙ ｄｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ＤＮＰ ｉｓ ａｌｍｏｓｔ ｔｈｅ ｓａｍｅ ａｓ ｔｈａｔ ｏｆ ＤＮＡＮ ａｎｄ ｈｉｇｈｅｒ ｔｈａｎ ｔｈａｔ ｏｆ ＴＮＴ.
[ＫＥＹＷＯＲＤＳ] 　 ＤＮＰꎻ ＤＮＡＮꎻ ＴＮＴꎻ ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙꎻ ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｙ

引言

近年来ꎬ随着含能材料领域的不断发展和军方

对武器弹药的高能钝感要求越来越迫切ꎬ新型的含

能材料被不断研发合成出来ꎮ ３ꎬ４￣二硝基吡唑

(ＤＮＰ)是一种新型的熔铸炸药载体ꎮ Ｐｒｉｃｅ 等[１] 研

究发现ꎬＤＮＰ 是一种低熔点的单质炸药ꎬ其能量和

感度均优于 ＴＮＴꎬ有望替代 ＴＮＴ 作为一种熔铸载体

炸药ꎮ 国内科研工作者对 ＤＮＰ 的性能也进行了探

索研究ꎮ 郭俊玲等[２] 研究表明ꎬＤＮＰ 是能够替代

ＴＮＴ 的较具潜力的候选物质ꎬ其物化性能以及与其

他高能化合物(如 ＲＤＸ 或 ＨＭＸ)的组合配方将会成

为以后含能化合物的研究热点ꎮ唐伟强等[３] 采用毛
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细血管法测得 ＤＮＰ 的熔点为 ８６. ５ ℃ꎻ试验测得

ＤＮＰ(ρ ＝ １. ６５ ｇ / ｃｍ３)的爆速为 ７ ６３３ ｍ / ｓꎬ爆热为 ４
３２６ ｋＪ / ｋｇꎻ理论计算表明ꎬＤＮＰ / ＣＬ￣２０ 混合熔铸炸

药在能量输出方面具有明显的优势ꎬＤＮＰ 是熔铸炸

药 ＴＮＴ 的理想替代物ꎮ 姚如意等[４] 研究表明:
ＲＤＸ、ＨＭＸ 和 ＣＬ￣２０ 在 ＤＮＰ 中的溶解度分别为

１２. ２８、２. ６４ ｇ 和 ７. ０３ ｇꎮ ＲＤＸ 和 ＨＭＸ 在 ＤＮＰ 中溶

解前、后的晶型一致ꎬ而 ＣＬ￣２０ 在 ＤＮＰ 中溶解后回

收的晶型由 ε 型变为 β 型ꎬ发生了转晶ꎮ 当前ꎬ并未

见关于 ＤＮＰ 晶体形貌和力学性能方面的报道ꎮ
高能炸药的性能可以通过改变晶体尺寸、形貌、

纯度、晶粒间的空隙微结构等物理特性而改变[５]ꎮ
利用计算机技术对晶体生长形态进行模拟已经得到

应用[６￣９]ꎮ 因此ꎬ运用分子动力学模拟方法对 ＤＮＰ
的晶体形貌、力学性能和感度进行模拟计算ꎬ以期为

ＤＮＰ 在混合炸药中的应用提供参考ꎮ

１　 分子动力学模拟

根据 ＤＮＰ 的晶胞结构(图 １)ꎬ利用Ｍａｔｅｒｉａｌ Ｓｔｕ￣
ｄｉｏ( ＭＳ) 软件中的 Ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ 模块ꎬ采用 Ｇｒｏｗｔｈ
Ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ ( ＧＭ )、 Ｂｒａｖａｉｓ￣Ｆｒｉｅｄｅｌ Ｄｏｎｎａｙ￣Ｈａｒｋｅｒ
(ＢＦＤＨ)和 Ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ Ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ(ＥＭ)３ 种方法分

别计算 ＤＮＰ 各个晶面参数ꎬ预测晶体的生长习性和

自然生长晶形ꎮ

　 　 　 　 　
图 １　 ＤＮＰ 晶胞结构

Ｆｉｇ. １　 Ｃｅｌｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ＤＮＰ

　 　 利用 Ａｍｏｒｐｈｏｕｓ Ｃｅｌｌ 模块ꎬ构建 ＴＮＴ、２ꎬ４￣二硝

基苯甲醚(ＤＮＡＮ)和 ＤＮＰ 的超晶胞(分别 ３０ 个分

子)ꎮ 将超晶胞体系的模型在 Ｆｏｒｃｉｔｅ 模块下首先进

行结构优化ꎬ再将优化后的平衡结构在 Ｃｏｍｐａｓｓ[１０]

力场下ꎬ采用常温、常压(ＮＰＴ)系统进行分子动力学

模拟ꎬ得到相关的超晶胞弹性系数、模量、引发键键

长和内聚能密度ꎮ 设置温度为 ２９８ Ｋꎬ压强为 ０. １
ＭＰａꎬ控温方法和控压方法分别选用 Ａｎｄｅｒｓｅｎ 和

Ｐａｒｒｉｎｅｌｌｏ[１１]ꎻ总模拟时间为 ２００ ｐｓꎬ时间步长为 １ｆｓꎻ

模拟总步数为 ２ × １０５ꎬ其中ꎬ前 １０５ 步用于热力学平

衡ꎬ后 １０５ 步用于统计分析[１２￣１３]ꎮ 以上所有模型的

构建和计算均在 ＭＳ 软件上进行ꎮ

２　 结果与讨论

２. １　 ＤＮＰ 的晶体形貌

２. １. １　 ＧＭ 方法计算结果

用 ＧＭ 方法计算的 ＤＮＰ 晶体形貌如图 ２ 所示ꎮ

　 　 　 　 　 　 　 　
图 ２　 ＧＭ 方法计算的 ＤＮＰ 晶形

Ｆｉｇ. ２　 Ｃｒｙｓｔａｌ ｓｈａｐｅ ｏｆ ＤＮＰ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｂｙ ＧＭ ｍｅｔｈｏｄ

　 　 由图 ２ 可知ꎬ该方法计算得到的晶形近似梭形ꎬ
长径比为 １. ６５５ꎬ由(１０￣１)、(０１１)、(１１０)、(１０１)、
(１１￣１)和(２００)晶面及对称晶面围合而成ꎮ 其中ꎬ
多重度为 ４ 的(１１０)晶面占总面积的 ３５. ７％ ꎬ晶面

附着能为 － ５７. ５５ ｋＪ / (ｍｏｌ􀅰ｕｎｉｔ ｃｅｌｌ)ꎻ多重度为 ４
的(０１１)晶面占总面积的 ２５. ２３％ ꎬ晶面附着能为

－ ６２. ７９ ｋＪ / (ｍｏｌ􀅰ｕｎｉｔ ｃｅｌｌ)ꎻ多重度为 ２ 的(１０￣１)
晶面占总面积的 ２３. １９％ ꎬ晶面附着能为 － ５５. ４９
ｋＪ / (ｍｏｌ􀅰ｕｎｉｔ ｃｅｌｌ)ꎮ 晶体生长趋势如图 ３ 所示ꎮ

　 　 　 　 　 　 　
图 ３　 ＧＭ 方法计算的 ＤＮＰ 晶体生长趋势

Ｆｉｇ. ３　 Ｃｒｙｓｔａｌ ｇｒｏｗｔｈ ｔｒｅｎｄ ｏｆ ＤＮＰ

ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｂｙ ＧＭ ｍｅｔｈｏｄ

　 　 晶体生长趋势图中的箭头代表生长趋势ꎬ箭头

越短ꎬ表示生长速率越慢ꎬ反之越快[８]ꎮ 由图 ３ 可以

看出ꎬ晶体在各个方向上箭头的长短和密集程度有

差异ꎬ在(１１０)晶面和(１０￣１)晶面箭头的长度和密

集程度低于其他晶面ꎬ表明(１１０)和(１０￣１)晶面在

晶体生长过程中要比其他晶面的速率慢ꎬ因此决定

了晶形近似梭形ꎮ
２. １. ２　 ＢＦＤＨ 方法计算结果

用 ＢＦＤＨ 方法计算的 ＤＮＰ 晶体形貌见图 ４ꎮ
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图 ４　 ＢＦＤＨ 方法计算的 ＤＮＰ 晶形

Ｆｉｇ. ４　 Ｃｒｙｓｔａｌ ｓｈａｐｅ ｏｆ ＤＮＰ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｂｙ ＢＦＤＨ ｍｅｔｈｏｄ

　 　 由图 ４ 可知ꎬ该方法计算的 ＤＮＰ 晶形近似为短

圆柱形ꎬ长径比为 １. ７１３ꎬ由(１０￣１)、(０１１)、(１１０)、
(１０１)、(１１￣１)和(００２)晶面及对称晶面围合而成ꎮ
多重度为 ２ 的(１０￣１)晶面、多重度为 ４ 的(０１１)晶

面、多重度为 ４ 的(１１０)晶面、多重度为 ２ 的(１０１)
晶面分别占总面积的 ３０. ７６％ 、２５. ７７％ 、２３. ２９％ 和

１６. ９１％ ꎻ其他晶面占总面积的 ３. ２７％ ꎮ 说明(１０￣
１)、(０１１)、(１１０)、(１０１)这 ４ 个晶面在晶体生长过

程中发挥着重要的作用ꎮ 但又因为每个晶面的生长

速率大致相同ꎬ因此得到的晶形近似短圆柱形ꎮ
晶体生长趋势如图 ５ 所示ꎮ 由图 ５ 可知ꎬ在各

个方向上ꎬ箭头的长短和密集程度大致相同ꎮ 因此ꎬ
用 ＢＦＤＨ 方法计算得到的晶形为近似短圆柱形ꎮ
ＢＦＤＨ 方法在计算时并未考虑能量的影响ꎮ

　 　 　 　 　 　
图 ５　 ＢＦＤＨ 方法计算的 ＤＮＰ 晶体生长趋势

Ｆｉｇ. ５　 Ｃｒｙｓｔａｌ ｇｒｏｗｔｈ ｔｒｅｎｄ ｏｆ ＤＮＰ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ
ｂｙ ＢＦＤＨ ｍｅｔｈｏｄ

２. １. ３ ＥＭ 方法计算结果

用 ＥＭ 方法计算的 ＤＮＰ 晶体形貌如图 ６ 所示ꎮ

　 　 　 　 　 　 　 　
图 ６　 ＥＭ 方法计算的 ＤＮＰ 晶形

Ｆｉｇ. ６　 Ｃｒｙｓｔａｌ ｓｈａｐｅ ｏｆ ＤＮＰ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｂｙ ＥＭ ｍｅｔｈｏｄ

　 　 由图 ６ 可知ꎬ该方法计算得到的 ＤＮＰ 晶形近似

椭球形ꎬ长径比为 １. ５１８ꎬ主要由(１１０)、(０１１)、(１１￣
１)、(２００)、(１０１)和(１０￣１)晶面及对称晶面围合而

成ꎮ 其中ꎬ(１１０)、(０１１)、(１１￣１)和(２００)晶面占总

面积的 ６２. ３７％ ꎮ 利用 ＥＭ 方法时ꎬ生长速率最慢的

面(即表面能最低的面)控制着晶体的生长习性ꎮ
经计算得到ꎬ(１１０)晶面的表面能为 ２９ ｋＪ / (ｍｏｌ􀅰
ｎｍ２)ꎬ(０１１)晶面的表面能为 ３２ ｋＪ / (ｍｏｌ􀅰ｎｍ２ )ꎬ
(１１￣１)晶面的表面能为 ３４ ｋＪ / (ｍｏｌ􀅰ｎｍ２)ꎬ这几个

晶面的表面能相比于其他晶面表面能是最低的ꎬ决
定了 ＤＮＰ 的生长晶形ꎬ晶体生长趋势如图 ７ 所示ꎮ

　 　 　 　 　 　
图 ７　 ＥＭ 方法计算的 ＤＮＰ 晶体生长趋势

Ｆｉｇ. ７　 Ｃｒｙｓｔａｌ ｇｒｏｗｔｈ ｔｒｅｎｄ ｏｆ ＤＮＰ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ
ｂｙ ＥＭ ｍｅｔｈｏｄ

　 　 由图 ７ 可知ꎬＤＮＰ 在(１１０)、(０１１)和(１１￣１)晶
面的生长箭头的长度要稍低于两端面的箭头长度ꎬ
说明在晶体长大的过程中ꎬ(１１０)、(０１１)和(１１￣１)
这 ３ 个面的生长速率要小于其他晶面ꎬ因此决定了

晶体生长的形状近似椭球形ꎮ
综合考虑 ３ 种计算方法得出ꎬ(１０￣１)、(０１１)、

(１１０)、(１０１)和(１１￣１)等晶面在晶体生长过程中起

着控制晶形的作用ꎮ 而 ＤＮＰ 晶形的好坏对以其为

基的混合炸药的成型质量起着重要的作用ꎮ 相关研

究表明ꎬ选用合适的功能助剂或者晶形控制剂能够

控制晶面的生长速率ꎬ从而达到改变晶形的目

的[６]ꎮ 因此ꎬ在 ＤＮＰ 所有的生长面中ꎬ选择(１０￣１)、
(０１１)、(１１０)、(１０１)和(１１￣１)晶面作为晶形控制剂

的作用晶面ꎬ达到控制晶形、提高成型质量的目的ꎮ
２. ２　 ＴＮＴ、ＤＮＡＮ 和 ＤＮＰ 的力学性能

利用 ＭＳ 软件计算得到的 ＴＮＴ、ＤＮＡＮ 和 ＤＮＰ
力学性能参数如表 １ 所示ꎮ
　 　 由表１可知ꎬＤＮＰ晶体的弹性系数Ｃ整体大于

ＴＮＴ和 ＤＮＡＮ ꎮ ＤＮＰ 的 拉 伸 模 量 Ｅ 大 于 ＴＮＴ 和

表 １　 ＴＮＴ、ＤＮＡＮ 和 ＤＮＰ 的力学性能

Ｔａｂ. １　 Ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ＴＮＴꎬＤＮＡＮ ａｎｄ ＤＮＰ

炸药
Ｃ１１ /
ＧＰａ

Ｃ２２ /
ＧＰａ

Ｃ３３ /
ＧＰａ

Ｃ４４ /
ＧＰａ

Ｃ５５ /
ＧＰａ

Ｃ６６ /
ＧＰａ

Ｃ１２ /
ＧＰａ

Ｃ１３ /
ＧＰａ

Ｅ Ｋ Ｇ Ｋ / Ｇ
(Ｃ１２ － Ｃ４４) /

ＧＰａ
ＴＮＴ １. ２７ ５. ５２ ６. ７０ ２. ６２ １. ７８ １. ５０ １. ８９ １. ７１ ４. ３８ １. ８７ １. ９７ ０. ９５ － ０. ７３
ＤＮＡＮ １. ３４ ６. ３２ ５. ３４ ０. ９５ ０. ９６ ０. ９０ １. ９１ １. ３０ ２. ５６ ３. ０９ ０. ９４ ３. ２９ ０. ９６
ＤＮＰ ２. ６７ ５. ６５ ９. ０１ ２. ２７ ２. ９９ ２. ９１ １. ７０ ２. １２ ５. ７３ ２. １４ ２. ７２ ０. ７９ － ０. ５７
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ＤＮＡＮꎬ表明在拉伸受力的情况下 ＤＮＰ 抵抗形变的

能力要比 ＴＮＴ 和 ＤＮＡＮ 强ꎻＤＮＰ 的体积模量 Ｋ 大于

ＴＮＴ 而小于 ＤＮＡＮꎬ表明在压缩受力的情况下 ＤＮＰ
抵抗形变的能力要比 ＤＮＡＮ 弱ꎬ比 ＴＮＴ 强ꎮ ＤＮＰ 的

剪切模量 Ｇ 要大于 ＴＮＴ 和 ＤＮＡＮꎬ表明在剪切受力

的情况下ꎬＤＮＰ 抵抗剪切形变的能力要强于 ＴＮＴ 和

ＤＮＡＮꎮ Ｋ / Ｇ 一般用来表征材料在受到冲击、振动

载荷下韧性强度的大小ꎮ 由表 １ 可以得到ꎬＤＮＰ 的

Ｋ / Ｇ 小于 ＴＮＴ 和 ＤＮＡＮꎬ表明 ＤＮＰ 的韧性要弱于

ＴＮＴ 和 ＤＮＡＮꎬ可以通过添加合适的高分子材料来

提高其力学强度ꎮ
２. ３　 感度

依据引发键和内聚能密度理论[１４￣１５]ꎬ将引发键

最大键长及内聚能密度作为预测炸药感度的判据ꎮ
２. ３. １　 引发键键长

引发键是物质中能量最低的化学键ꎮ 引发键非

常容易断裂ꎬ从而产生热点ꎬ促使炸药发生点火、爆
炸ꎮ 在 ＤＮＰ、ＴＮＴ 和 ＤＮＡＮ 炸药中ꎬＣ 原子上连接的

—ＮＯ２ 键是最容易断裂的键ꎮ 因此ꎬ选择 Ｃ—ＮＯ２

键作为预测感度的引发键ꎮ 以 ＤＮＰ 炸药为例ꎬ将
ＤＮＰ 超晶胞中的非 Ｃ—ＮＯ２ 键删去ꎬ即在 ＤＮＰ 超晶

胞结构中只保留 Ｃ—ＮＯ２ 键ꎬ利用 Ａｎａｌｙｓｉｓ 模块对

其进行键长分析处理ꎬ即可得到 ＤＮＰ 的最可几键长

Ｌｐ、平均键长 Ｌａ 和最大键长 Ｌｍꎮ 其他两种炸药的引

发键键长采用相同的方法得到ꎮ ３ 种炸药的 Ｌｐ、Ｌａ

和 Ｌｍ 如表 ２ 所示ꎮ
表 ２　 ３ 种炸药的引发键键长

Ｔａｂ. ２　 Ｉｎｉｔｉａｔｉｏｎ ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ ｏｆ ｔｈｒｅｅ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ
ｎｍ

炸药 Ｌｐ Ｌａ Ｌｍ

ＤＮＰ ０. １４４ ０ ０. １４２ ０ ０. １４４ ０
ＴＮＴ ０. １４６ ０ ０. １４６ ０ ０. １４７ ０
ＤＮＡＮ ０. １４３ ０ ０. １４３ ５ ０. １４４ ０

　 　 由表 ２ 可知:ＴＮＴ 的 Ｌｐ、Ｌａ 和 Ｌｍ 均大于 ＤＮＰ 和

ＤＮＡＮꎻＴＮＴ 的 Ｌｍ 为 ０. １４７ ０ ｎｍꎬＤＮＰ 和 ＤＮＡＮ 的

Ｌｍ 相同ꎬ为 ０. １４４ ０ ｎｍꎮ Ｌｍ 大ꎬ表明感度高、安全性

差ꎬ即 ＤＮＰ 和 ＤＮＡＮ 的安全性较 ＴＮＴ 好ꎮ
２. ３. ２　 内聚能密度

内聚能密度即分子的非键作用力ꎬ等于范德华

力和静电力之和ꎮ 内聚能密度是评价分子间作用力

大小的物理量ꎬ主要反映基团间的相互作用ꎮ 在一

定条件下ꎬ表征聚集态变化所需能量的内聚能密度

也可作为体系稳定性的判定依据[１６]ꎮ 内聚能密度

减小ꎬ表明炸药发生反应时ꎬ克服分子间作用所需的

能量逐渐减小ꎬ进一步说明炸药的稳定性降低[１７]ꎬ
即安全性降低ꎮ 经过分子动力学模拟得到的 ３ 种炸

药的内聚能密度见表 ３ꎮ
表 ３　 ３ 种炸药的内聚能密度及其分量

Ｔａｂ. ３　 Ｃｏｈｅｓｉｖｅ ｅｎｅｒｇｙ ｄｅｎｓｉｔｙ ａｎｄ ｉｔｓ
ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ ｏｆ ｔｈｒｅｅ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

ｋＪ / ｃｍ３

炸药 内聚能密度 范德华力 静电力

ＤＮＰ ０. ７６ ０. ３２ ０. ４４
ＴＮＴ ０. ５９ ０. ５６ ０. ０３
ＤＮＡＮ ０. ８１ ０. ３５ ０. ４６

　 　 由表 ３ 可以看出:ＤＮＰ、ＤＮＡＮ、ＴＮＴ 的内聚能密

度分别为 ０. ７６、０. ８１ ｋＪ / ｃｍ３ 和 ０. ５９ ｋＪ / ｃｍ３ꎮ ＤＮＰ
的内聚能密度与 ＤＮＡＮ 基本持平且均大于 ＴＮＴꎬ表
明 ＤＮＰ 和 ＤＮＡＮ 的安全性较 ＴＮＴ 好ꎬ这与引发键

键长的分析结果一致ꎮ

３　 结论

利用 ＭＳ 软件对 ＤＮＰ 的晶体形貌和力学性能

进行模拟计算研究ꎬ结果表明:
１)采用 ＧＭ、ＢＦＤＨ 和 ＥＭ ３ 种方法计算得到的

ＤＮＰ 晶体的形貌分别近似为梭形、短圆柱形和椭球

形ꎬ且后两种形状极其相似ꎮ ＢＦＤＨ 方法在计算时

并未考虑能量这个参数的影响ꎬ其他两种方法考虑

了 ＤＮＰ 结晶时能量特征的影响ꎬ综合分析ꎬＤＮＰ 晶

体的形貌更可能为梭球形ꎮ
２) ＤＮＰ 的生长面中ꎬ (１０￣１)、 (０１１)、 (１１０)、

(１０１)和(１１￣１)等晶面在晶体生长过程中起着控制

晶形的作用ꎬ因此可以选择(１０￣１)、(０１１)、(１１０)、
(１０１)和(１１￣１)晶面作为晶形控制剂的作用晶面ꎬ
由此达到控制晶形、提高成型质量的目的ꎮ

３)ＤＮＰ 的拉伸模量 Ｅ 大于 ＴＮＴ 和 ＤＮＡＮꎬ体积

模量 Ｋ 大于 ＴＮＴ 而小于 ＤＮＡＮꎬ剪切模量 Ｇ 要大于

ＴＮＴ 和 ＤＮＡＮꎬ韧性要弱于 ＴＮＴ 和 ＤＮＡＮꎻ可以通过

添加合适的高分子材料来提高其力学强度ꎮ
４)ＤＮＰ 和 ＤＮＡＮ 的引发键最大键长相同ꎬ为

０. １４４ ０ ｎｍꎬ较 ＴＮＴ 低ꎻＤＮＰ 的内聚能密度与 ＤＮＡＮ
基本持平ꎬ且均大于 ＴＮＴꎮ 引发键键长和内聚能密

度研究表明ꎬＤＮＰ 和 ＤＮＡＮ 的安全性较 ＴＮＴ 好ꎮ

参 考 文 献

[１] 　 ＰＲＩＣＥ ＤꎬＭＯＲＲＩＳ Ｊ. Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ ｏｆ ｎｅｗ ｅｎｅｒｇｅｔｉｃ ｍｅｌｔ￣
ｐｏｕｒ ｃａｎｄｉｄａｔｅｓ[Ｃ] / / Ｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｅ Ｍｕｎｉｔｉｏｎｓ ａｎｄ Ｅｎｅｒｇｅ￣

􀅰６１􀅰 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 爆　 破　 器　 材　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 第 ５０ 卷第 ４ 期



ｔｉｃ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ Ｓｙｍｐｏｓｉｕｍ. ２００９.
[２]　 郭俊玲ꎬ曹端林ꎬ王建龙ꎬ等. 硝基吡唑类化合物的合

成研究进展[Ｊ]. 含能材料ꎬ２０１４ꎬ２２(６):８７２￣８７９.
ＧＵＯ Ｊ Ｌꎬ ＣＡＯ Ｄ Ｌꎬ ＷＡＮＧ Ｊ Ｌꎬ ｅｔ ａｌ. Ｒｅｖｉｅｗ ｏｎ ｓｙｎ￣
ｔｈｅｓｉｓ ｏｆ ｎｉｔｒｏｐｙｒａｚｏｌｅｓ [Ｊ]. Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｅｎｅｒｇｅｔｉｃ
Ｍａｔｅｒｉａｌｓꎬ ２０１４ꎬ２２(６): ８７２￣８７９.

[３]　 唐伟强ꎬ任慧ꎬ焦清介ꎬ等. ３ꎬ４￣二硝基吡唑的性能表征

及应用[Ｊ]. 含能材料ꎬ２０１７ꎬ２５(１):４４￣４８.
ＴＡＮＧ Ｗ Ｑꎬ ＲＥＮ Ｈꎬ ＪＩＡＯ Ｑ Ｊꎬ ｅｔ ａｌ. Ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｃｈａｒａｃ￣
ｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ ｏｆ ３ꎬ４￣ｄｉｎｉｔｒｏｐｙｒａｚｏｌｅ ａｎｄ ｉｔｓ ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ[ Ｊ].
Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｅｎｅｒｇｅｔｉｃ Ｍａｔｅｒｉａｌｓꎬ ２０１７ꎬ２５(１):４４￣
４８.

[４]　 姚如意ꎬ苟瑞君ꎬ张树海ꎬ 等. 几种硝胺炸药在熔态

ＴＮＴ 和 ＤＮＰ 中的溶解性及其结晶晶型[Ｊ]. 火炸药学

报ꎬ２０１９ꎬ４２(１):８９￣９３.
ＹＡＯ Ｒ ＹꎬＧＯＵ Ｒ ＪꎬＺＨＡＮＧ Ｓ Ｈꎬ ｅｔ ａｌ. Ｓｏｌｕｂｉｌｉｔｙ ａｎｄ
ｃｒｙｓｔａｌ ｆｏｒｍｓ ｏｆ ｓｅｖｅｒａｌ ｎｉｔｒａｍｉｎｅ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ｉｎ ｍｏｌｔｅｎ
ＴＮＴ ａｎｄ ＤＮＰ[Ｊ]. Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ＆ Ｐｒｏ￣
ｐｅｌｌａｎｔｓꎬ２０１９ꎬ４２(１):８９￣９３.

[５]　 任晓婷ꎬ杨利ꎬ张国英ꎬ等. ＴＡＴＢ 晶体形貌的计算模拟

[Ｊ]. 火炸药学报ꎬ２０１０ꎬ３３(６):４３￣４６.
ＲＥＮ Ｘ Ｔꎬ ＹＡＮＧ Ｌꎬ ＺＨＡＮＧ Ｇ Ｙꎬ ｅｔ ａｌ. Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ
ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ ｏｆ ＴＡＴＢ[ Ｊ]. Ｃｈｉ￣
ｎｅｓｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ＆ Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓꎬ ２０１０ꎬ３３(６):
４３￣４６.

[６]　 段晓惠ꎬ卫春雪ꎬ裴重华ꎬ等. ＨＭＸ 晶体形貌预测[ Ｊ].
含能材料ꎬ２００９ꎬ１７(６):６５５￣６５９.
ＤＵＡＮ Ｘ Ｈꎬ ＷＥＩ Ｃ Ｘꎬ ＰＥＩ Ｃ Ｈꎬ ｅｔ ａｌ. Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ
ｃｒｙｓｔａｌ ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ ｏｆ ＨＭＸ[Ｊ]. Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｅｎｅｒ￣
ｇｅｔｉｃ Ｍａｔｅｒｉａｌｓꎬ ２００９ꎬ１７(６):６５５￣６５９.

[７]　 齐晓飞ꎬ闫宁ꎬ李宏岩. ＨＡＴＯ 晶体形貌、体膨胀系数和

力学性能的分子动力学模拟[ Ｊ]. 火工品ꎬ２０１８(５):
３７￣４０.
ＱＩ Ｘ Ｆꎬ ＹＡＮ Ｎꎬ ＬＩ Ｈ Ｙ. Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ
ｏｎ ｃｒｙｓｔａｌ ｆａｃｅꎬ ｖｏｌｕｍｅ ｅｘｐａｎｓｉｏｎ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ ａｎｄ ｍｅｃｈａ￣
ｎｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｆｏｒ ＨＡＴＯ[Ｊ]. Ｉｎｉｔｉａｔｏｒｓ ＆ Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓꎬ
２０１８(５):３７￣４０.

[８]　 刘宁ꎬ王伯周ꎬ舒远杰ꎬ等. ＦＯＸ￣７ 结晶形貌的分子动力

学模拟[Ｊ]. 火炸药学报ꎬ２０１６ꎬ３９(２):４０￣４４.
ＬＩＵ Ｎꎬ ＷＡＮＧ Ｂ Ｚꎬ ＳＨＵ Ｙ Ｊꎬ ｅｔ ａｌ. Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａ￣
ｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｎ ｃｒｙｓｔａｌ ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ ｏｆ ＦＯＸ￣７ [ Ｊ].
Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ＆ Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓꎬ ２０１６ꎬ ３９
(２):４０￣４４.

[９]　 冯璐璐ꎬ曹端林ꎬ王建龙ꎬ等. １￣甲基￣２ꎬ４ꎬ５￣三硝基咪唑

的晶体形貌预测[Ｊ]. 含能材料ꎬ２０１５ꎬ２３(５):４４３￣４４９.
ＦＥＮＧ Ｌ Ｌꎬ ＣＡＯ Ｄ Ｌꎬ ＷＡＮＧ Ｊ Ｌꎬ ｅｔ ａｌ. Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ
ｃｒｙｓｔａｌ ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ ｏｆ ＭＴＮＩ [ Ｊ ]. Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ

Ｅｎｅｒｇｅｔｉｃ Ｍａｔｅｒｉａｌｓꎬ ２０１５ꎬ２３(５):４４３￣４４９.
[１０]　 ＸＩＡＯ Ｙ ＱꎬＳＵＮ Ｔꎬ ＬＩ Ｓ Ｓꎬ ｅｔ ａｌ. Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ

ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｓｔｕｄｉｅｓ ｏｆ ｔｈｅ ＣＬ￣２０ / ＤＮＢ ｃｏ￣ｃｒｙｓｔａｌ ｂａｓｅｄ
ＰＢＸ ｗｉｔｈ ＨＴＰＢ [ Ｊ]. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｐｈｙｓｉｃｓ: Ｃｏｎｆｅｒｅｎｃｅ
Ｓｅｒｉｅｓꎬ ２０２１ꎬ １７２１: ０１２０１０.

[１１]　 ＺＨＵ Ｓ Ｆꎬ ＧＡＮ Ｑꎬ ＦＥＮＧ Ｃ Ｇ. Ｍｕｌｔｉｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｃｏｍｐ￣
ｌｅｘｅｓ ｏｆ ＣＬ￣２０ ｗｉｔｈ ｎｉｔｒｏｐｙｒａｚｏｌｅ ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ: ｇｅｏｍｅｔｒｉｃꎬ
ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅꎬ ａｎｄ ｓｔａｂｉｌｉｔｙ [ Ｊ]. ＡＣＳ Ｏｍｅｇａꎬ
２０１９ꎬ ４(８) : １３４０８￣１３４１７.

[１２]　 陶俊ꎬ王晓峰ꎬ赵省向ꎬ等. ＣＬ￣２０ / ＨＭＸ 无规作用及共

晶作用的理论计算[Ｊ]. 火炸药学报ꎬ２０１７ꎬ４０(４):５０￣
５５.
ＴＡＯ Ｊꎬ ＷＡＮＧ Ｘ Ｆꎬ ＺＨＡＯ Ｓ Ｘꎬ ｅｔ ａｌ. Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ｃａｌ￣
ｃｕｌａｔｉｏｎ ｔｈｅ ｒａｎｄｏｍ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ａｎｄ ｃｏ￣ｃｒｙｓｔａｌ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ
ｏｆ ＣＬ￣２０ / ＨＭＸ [ Ｊ]. Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ＆
Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓꎬ ２０１７ꎬ４０(４):５０￣５５.

[１３]　 武宗凯ꎬ舒远杰ꎬ刘宁ꎬ等. ＣＬ￣２０ / ＦＯＸ￣７ 共晶的分子

动力学模拟[Ｊ]. 火炸药学报ꎬ２０１６ꎬ３９(３):３７￣４２.
ＷＵ Ｚ Ｋꎬ ＳＨＵ Ｙ Ｊꎬ ＬＩＵ Ｎꎬ ｅｔ ａｌ. Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ
ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ＣＬ￣２０ / ＦＯＸ￣７ ｃｏ￣ｃｒｙｓｔａｌ [ Ｊ ]. Ｃｈｉｎｅｓｅ
Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ＆ Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓꎬ ２０１６ꎬ３９(３):３７￣
４２.

[１４]　 杭贵云ꎬ余文力ꎬ王涛ꎬ等. ＣＬ￣２０ / ＤＮＢ 共晶炸药晶体

缺陷的理论计算[Ｊ]. 火炸药学报ꎬ２０１８ꎬ４１(４):３４５￣
３５１ꎬ３５８.
ＨＡＮＧ Ｇ Ｙꎬ ＹＵ Ｗ Ｌꎬ ＷＡＮＧ Ｔꎬ ｅｔ ａｌ. Ｔｈｅｏｒｅ￣ｔｉｃａｌ
ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｃｒｙｓｔａｌ ｄｅｆｅｃｔ ｏｆ ＣＬ￣２０ / ＤＮＢ ｃｏｃｒｙｓｔａｌ ｅｘ￣
ｐｌｏｓｉｖｅ[ Ｊ]. Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ＆ Ｐｒｏｐｅｌ￣
ｌａｎｔｓꎬ ２０１８ꎬ４１(４):３４５￣３５１ꎬ３５８.

[１５]　 刘强ꎬ肖继军ꎬ陈军ꎬ等. 不同温度下 ε￣ＣＬ￣２０ 晶体感

度和力学性能的分子动力学模拟计算[Ｊ]. 火炸药学

报ꎬ２０１４ꎬ３７(２):７￣１２ꎬ１７.
ＬＩＵ Ｑꎬ ＸＩＡＯ Ｊ Ｊꎬ ＣＨＥＮ Ｊꎬ ｅｔ ａｌ. Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ
ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｎ ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ ａｎｄ ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ε￣
ＣＬ￣２０ ｃｒｙｓｔａｌ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ [ Ｊ]. Ｃｈｉｎｅｓｅ
Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ＆ Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓꎬ２０１４ꎬ３７(２):７￣１２ꎬ
１７.

[１６]　 王东旭. ＨＮＩＷ /粘结体系界面性质与应用技术研究

[Ｄ]. 北京:北京理工大学ꎬ２０１５.
ＷＡＮＧ Ｄ Ｘ. Ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｉｎｔｅｒｆａｃｅ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ａｎｄ ａｐｐｌｉｃａ￣
ｔｉｏｎ ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ ｏｆ ＨＮＩＷ / ｂｏｎｄｉｎｇ ｓｙｓｔｅｍ[Ｄ]. Ｂｅｉｊｉｎｇ:
Ｂｅｉｊｉｎｇ Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ ｏｆ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙꎬ２０１５.

[１７]　 ＸＩＡＯ Ｊ Ｊꎬ ＷＡＮＧ Ｗ Ｒꎬ ＣＨＥＮ Ｊꎬ ｅｔ ａｌ. Ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｔｈｅ
ｒｅｌａｔｉｏｎｓ ｏｆ ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ ｗｉｔｈ ｅｎｅｒｇｙ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｆｏｒ ＨＭＸ
ａｎｄ ＨＭＸ￣ｂａｓｅｄ ＰＢＸｓ ｂｙ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ
[Ｊ]. Ｐｈｙｓｉｃａ Ｂ: Ｃｏｎｄｅｎｓｅｄ Ｍａｔｔｅｒꎬ ２０１２ꎬ ４０７(１７):
３５０４￣３５０９.

􀅰７１􀅰２０２１ 年 ８ 月　 　 　 　 　 　 ３ꎬ４￣二硝基吡唑的晶体形貌、力学性能和感度的计算模拟　 雷　 伟ꎬ等　 　 　 　 　 　


