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[摘　 要] 　 采用 Ｃｏｍｐａｓｓ 力场对 ＤＮＡＮ 基熔铸炸药的结合能、溶度参数进行分子动力学模拟ꎮ 计算结果表明:
ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 混合体系的溶度参数大于 ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 混合体系的溶度参数ꎻ当 ＲＤＸ 团簇和 ＨＭＸ 团簇的直径均大于

１５ × １０ － １０ ｍ 时ꎬＤＮＡＮ / ＲＤＸ 混合体系的结合能远大于 ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 混合体系的结合能ꎮ 基于 ＲｅａｘＦＦ￣ｌｇ 力场的分

子动力学计算方法ꎬ对目标温度为 ２ ０００ ~ ３ ５００ Ｋ 时 ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 混合炸药的热分解反应进行研究ꎮ 结果表明:
ＤＮＡＮ 分子和 ＲＤＸ 分子在高温下的初始分解反应路径均会受到影响ꎻ除了两种组分的硝基官能团发生脱落形成硝

基官能团的初始反应路径不会受到影响之外ꎬＤＮＡＮ 分子生成 ＣＨ２Ｏ 碎片、ＲＤＸ 分子生成 ＨＯＮＯ 和 Ｃ３Ｈ３Ｎ３ 碎片的

反应路径均会受到抑制ꎮ
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引言

在全球范围内ꎬ熔铸炸药是应用最广泛的一类

军用混合炸药ꎮ 在 ２０ 世纪 ９０ 年代ꎬ法国 Ｎｅｘｔｅｒ 弹

药公司开发 ＸＦ®炸药系列ꎬ将 ＲＤＸ(１ꎬ３ꎬ５￣三硝基￣
１ꎬ３ꎬ５￣三氮杂环己烷ꎬ 黑索今)和 ＮＴＯ(３￣硝基￣１ꎬ２ꎬ
４￣三唑￣５￣酮)作为添加剂ꎬ用来提高熔铸炸药的爆

轰性能ꎮ
　 　 美国研发了系列含有ＲＤＸ或ＨＭＸ(１ꎬ３ꎬ５ꎬ７￣
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硝基￣１ꎬ３ꎬ５ꎬ７￣四氮杂环辛烷ꎬ奥克托今)、ＮＱ(硝基

胍)、ＡＰ(高氯酸铵)、ＮＴＯ 和铝粉的 ＤＮＡＮ 基熔铸

炸药ꎬ并投入使用ꎮ 例如:含有 ＤＮＡＮ、ＮＴＯ 和 ＮＱ
的 ＩＭＸ￣１０１ 被选为 ＴＮＴ(三硝基甲苯)的替代品ꎬ是
美国陆军认定为 １５５ ｍｍ Ｍ７９５ 炮弹的主要填充炸

药ꎻ而 ＩＭＸ￣１０４ 含有 ＤＮＡＮ、ＮＴＯ 和 ＲＤＸꎬ被评估为

Ｂ 炸药的替代品ꎮ ＯＳＸ￣１２ 是 ＩＭＸ￣１０４ 的含铝炸药

的配方之一ꎬ除了具备钝感效果之外ꎬ还能提供高能

量输出ꎮ 对 ＤＮＡＮ 基钝感弹药进行的各种实验均

证明ꎬ弹药对外部威胁刺激的反应得到降低[１￣２]ꎮ
ＤＮＡＮ 单质炸药被认为是 ＴＮＴ 单质炸药的替

代品ꎮ 此外ꎬ实验结果表明ꎬＲＤＸ 在 ＤＮＡＮ 中的溶

解度是 ＲＤＸ 在 ＴＮＴ 中溶解度的数倍ꎮ 这使得结晶

填料在 ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 熔体中的动态黏度低于 ＴＮＴꎮ
因此ꎬ在熔铸炸药的制备过程中ꎬ即使对于固含量高

的成分ꎬ也更容易获得 ＲＤＸ / ＤＮＡＮ 混合炸药可行

的黏度ꎮ 同时ꎬＤＮＡＮ 还表现出更低的晶体密度、爆
速和加速能力(２０％􀅷２５％ )ꎮ

为了从原子、分子层面深入研究 ＨＭＸ、ＲＤＸ 等

硝胺类炸药与 ＤＮＡＮ 炸药组成的 ＤＮＡＮ 基熔铸炸

药的物理化学性能ꎬ判断典型硝胺类炸药与 ＤＮＡＮ
炸药组分之间的关系ꎬ获得 ＨＭＸ / ＤＮＡＮ、 ＲＤＸ /
ＤＮＡＮ 混合体系在高温下的分解反应ꎬ采用基于

Ｃｏｍｐａｓｓ 力场和 ＲｅａｘＦＦ￣ｌｇ 力场的多步分子动力学

计算方法ꎬ提出了建立 ＤＮＡＮ 基混合炸药模型的方

法ꎬ研究不同组分之间的结合能ꎬ并对其在高温下的

热分解反应性能进行计算ꎮ

１　 计算模型及方法

１. １　 计算模型的建立

以 ＲＤＸ 炸药为例ꎬ阐述建立的 ＲＤＸ / ＤＮＡＮ 基

混合炸药模型的方法ꎮ 其中ꎬＲＤＸ 炸药晶体的单胞

结构属于正交晶系ꎬ空间群为 Ｐｂｃａꎮ 晶格参数中ꎬ
ａ、ｂ 和 ｃ 轴长分别为 １３. １８２ × １０ － １０、１１. ５７４ ×
１０ － １０ ｍ 和 １０. ７０９ × １０ － １０ ｍꎻ３ 个夹角 α、β 和 γ 均

为 ９０°ꎮ ＲＤＸ 炸药晶体的单胞体积为 １ ６３３. ８６ ×
１０ － ３０ ｍ３ꎬ对应的密度为 １. ８０６ ｇ / ｃｍ３ꎮ

首先ꎬ建立 ＲＤＸ 炸药的球形团簇结构ꎻ然后ꎬ将
不同数量的 ＤＮＡＮ 分子随机放置在 ＲＤＸ 球形团簇

的周围ꎬ用来模拟不同 ＤＮＡＮ 含量的 ＤＮＡＮ / ＲＤＸ
基熔铸炸药ꎮ 将 Ｘ 射线衍射实验得到的 ＲＤＸ 单胞

结构[３]分别沿 ａ 轴、ｂ 轴和 ｃ 轴扩大 ３ 倍ꎻ随后ꎬ建
立直径为 １０ × １０ － １０ ｍ 的 ＲＤＸ 球形团簇(图 １)ꎬ用
于模拟 ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 基熔铸炸药中 ＲＤＸ 组分ꎮ

ＤＮＡＮ 的分子结构取自实验数据[４]ꎮ 图 １ 的 ＤＮＡＮ
分子和 ＲＤＸ 团簇中ꎬ灰色、蓝色、红色和白色小球分

别表示碳原子、氮原子、氧原子和氢原子ꎻ ＲＤＸ /
ＤＮＡＮ 基熔铸炸药模型中ꎬ绿色表示 ＲＤＸ 组分ꎬ红
色为 ＤＮＡＮ 组分ꎻＤＮＡＮ 分子均匀地分布在 ＲＤＸ 炸

药组分周围ꎮ

　 　
图 １　 ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 基熔铸炸药组成结构

Ｆｉｇ. １　 Ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ａｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ＤＮＡＮ￣ｂａｓｅｄ
ｍｅｌｔ￣ｃａｓｔ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅ

　 　 为研究不同含量的 ＲＤＸ、ＨＭＸ 与 ＤＮＡＮ 炸药

组成的混合体系的性质ꎬ分别建立团簇直径为 １０ ×
１０ － １０、１５ × １０ － １０、２０ × １０ － １０、２５ × １０ － １０ ｍ 和 ３０ ×
１０ － １０ ｍ 等 ５ 种不同类型的 ＲＤＸ 团簇和 ＨＭＸ 团簇ꎮ

５ 种不同直径的 ＲＤＸ 团簇的结构分别为

Ｃ６６Ｈ１３２Ｎ１３２ Ｏ１３２、Ｃ２１０ Ｈ４２０ Ｎ４２０ Ｏ４２０、Ｃ４９８ Ｈ９９６ Ｎ９９６ Ｏ９９６、
Ｃ９６０Ｈ１９２０Ｎ１９２０Ｏ１９２０、Ｃ１６９８Ｈ３３９６Ｎ３３９６Ｏ３３９６ꎬ这些结构分别

包括 ２２、７０、１６６、３２０、５６６ 个 ＲＤＸ 分子ꎮ 为了方便

讨论ꎬ将由 ２０ 个 ＤＮＡＮ 单分子和直径为 １０ × １０ － １０

ｍ 的 ＲＤＸ 团簇组成的 ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 混合体系表示为

ＤＮＡＮ(２０ 个) / ＲＤＸ(１０ × １０ － １０ ｍ)ꎬ用 α ＝ ２０ / １０
表示ꎮ 其他情况类同ꎮ

５ 种不同直径的 ＨＭＸ 团簇的结构分别为

Ｃ８０Ｈ１６０Ｎ１６０Ｏ１６０、Ｃ２３６Ｈ４７２Ｎ４７２Ｏ４７２、Ｃ５６０Ｈ１１２０Ｎ１１２０Ｏ１１２０、
Ｃ１０２８Ｈ２０５６Ｎ２０５６Ｏ２０５６、Ｃ１７９２ Ｈ３５８４ Ｎ３５８４ Ｏ３５８４ꎬ这些结构分

别包括 ２０、５９、１４０、２５７、４４８ 个 ＨＭＸ 分子ꎮ 同理ꎬ将
由 ２０ 个 ＤＮＡＮ 单分子和直接为 １０ × １０ － １０ ｍ 的

ＨＭＸ 团簇组成的 ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 混合体系表示为

ＤＮＡＮ(２０ 个) / ＨＭＸ(１０ × １０ － １０ ｍ)ꎬ用 β ＝ ２０ / １０ 表

示ꎮ 其他情况类同ꎮ
表 １ 和表 ２ 分别为 ＤＮＡＮ / ＲＤＸ、ＤＮＡＮ / ＨＭＸ

的超晶胞结构的晶格参数及 ＤＮＡＮ 的质量分数ꎮ
计算所用的 ＤＮＡＮ / ＲＤＸ、ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 混合炸药超

晶胞结构的密度均为 １. ５５ ｇ / ｃｍ３ꎬ与 ＤＮＡＮ 炸药晶

体结构密度保持一致ꎮ
　 　 从表１可以看出:当ＲＤＸ团簇的直径为１０ ×
１０ － １０ｍ时ꎬ混合体系中ＤＮＡＮ的质量分数在４４％􀅷
６７％之间ꎻ随着 ＲＤＸ 团 簇 直 径 逐 渐 增 加 到 １５ ×
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表 １　 ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 混合炸药的晶格参数

Ｔａｂ. １　 Ｌａｔｔｉｃｅ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ＤＮＡＮ / ＲＤＸ
ｍｉｘｅｄ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

ＲＤＸ 团簇
直径 /
１０ － １０ ｍ

ＤＮＡＮ
分子个数

ＤＮＡＮ 质量
分数 / ％

晶格参数 /
(１０ － １０ ｍ ×

１０ － １０ ｍ ×１０ － １０ ｍ)
１０ ２０ ４４. ７８ ２１. ２ × ２１. ２ × ２１. ２
１０ ３０ ５４. ８８ ２２. ６ × ２２. ６ × ２２. ６
１０ ４０ ６１. ８５ ２３. ９ × ２３. ９ × ２３. ９
１０ ５０ ６６. ９７ ２５. １ × ２５. １ × ２５. １
１５ ２０ ２０. ３１ ２７. ５ × ２７. ５ × ２７. ５
１５ ３０ ２７. ６６ ２７. ７ × ２７. ７ × ２７. ７
１５ ４０ ３３. ７６ ２９. ３ × ２９. ３ × ２９. ３
１５ ５０ ３８. ９２ ３０. １ × ３０. １ × ３０. １
２０ ２０ ９. ７０ ３５. ２ × ３５. ２ × ３５. ２
２０ ３０ １３. ８８ ３５. ８ × ３５. ８ × ３５. ８
２０ ４０ １７. ６９ ３６. ３ × ３６. ３ × ３６. ３
２０ ５０ ２１. １８ ３６. ９ × ３６. ９ × ３６. ９
２５ ２０ ５. ２８ ４３. ２ × ４３. ２ × ４３. ２
２５ ３０ ７. ７２ ４３. ５ × ４３. ５ × ４３. ５
２５ ４０ １０. ０３ ４３. ９ × ４３. ９ × ４３. ９
２５ ５０ １２. ２３ ４４. ３ × ４４. ３ × ４４. ３
３０ ２０ ３. ０６ ５１. ８ × ５１. ８ × ５１. ８
３０ ３０ ４. ５１ ５２. １ × ５２. １ × ５２. １
３０ ４０ ５. ９３ ５２. ３ × ５２. ３ × ５２. ３
３０ ５０ ７. ３０ ５２. ６ × ５２. ６ × ５２. ６

１０ － １０、２０ × １０ － １０、 ２５ × １０ － １０ ｍ 和 ３０ × １０ － １０ ｍꎬ
ＤＮＡＮ 在混合体系中的质量分数分布范围为 ２０％ 􀅷
３９％ 、９％􀅷２２％ 、５％􀅷１３％和 ３％􀅷８％ꎮ 这种变化表

明ꎬ随着 ＲＤＸ 团簇直径的逐渐增加ꎬＤＮＡＮ 在混合

体系中的质量分数快速降低ꎮ
　 　 从表 ２ 可以看出:当 ＨＭＸ 团簇的直径为 １０ ×
１０ － １０ ｍ 时ꎬ混合体系中 ＤＮＡＮ 的质量分数在 ４０％ 􀅷
６３％ 之间ꎻ随着 ＨＭＸ 团簇直径逐渐增加到 １５ ×
１０ － １０、２０ × １０ － １０、２５ × １０ － １０ ｍ 和 ３０ × １０ － １０ ｍ 时ꎬ
ＤＮＡＮ 在混合体系中的质量分数分布范围为１８％􀅷
３７％ 、８％􀅷２０％ 、 ４％􀅷１２％ 和 ２％􀅷７％ꎮ ＤＮＡＮ 在

ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 混合炸药中的质量分数分布要大于相

同直径的 ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 混合炸药中的质量分数

分布ꎮ
　 　 为了对比 ＤＮＡＮ 炸药对 ＨＭＸ 和 ＲＤＸ 团簇在

高温下热分解反应的影响ꎬ采用相同的建模方式ꎬ分
别建立了包括 ２０、３０、４０、５０ 个 ＤＮＡＮ 分子ꎬ直径分

别为 １０ × １０ － １０、１５ × １０ － １０、２０ × １０ － １０、２５ × １０ － １０、
３０ × １０ － １０ ｍ 的 ＲＤＸ 团簇和 ＨＭＸ 团簇的超晶胞结

构ꎮ 在上述的纯组分结构中ꎬ密度均为 １. ５５ ｇ / ｃｍ３ꎮ

表 ２　 ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 混合炸药的晶格参数

Ｔａｂ. ２　 Ｌａｔｔｉｃｅ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ＤＮＡＮ / ＨＭＸ
ｍｉｘｅｄ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

ＨＭＸ 团簇
直径 /
１０ － １０ ｍ

ＤＮＡＮ
分子个数

ＤＮＡＮ 质量
分数 / ％

晶格参数 /
(１０ － １０ ｍ ×

１０ － １０ ｍ ×１０ － １０ ｍ)
１０ ２０ ４０. ０８ ２２. ０ × ２２. ０ × ２２. ０
１０ ３０ ５０. ０９ ２３. ３ × ２３. ３ × ２３. ３
１０ ４０ ５７. ２３ ２４. ６ × ２４. ６ × ２４. ６
１０ ５０ ６２. ５８ ２５. ７ × ２５. ７ × ２５. ７
１５ ２０ １８. ４９ ２８. ４ × ２８. ４ × ２８. ４
１５ ３０ ２５. ３８ ２９. ３ × ２９. ３ × ２９. ３
１５ ４０ ３１. ２０ ３０. １ × ３０. １ × ３０. １
１５ ５０ ３６. １８ ３０. ８ × ３０. ８ × ３０. ８
２０ ２０ ８. ７２ ３６. ５ × ３６. ５ × ３６. ５
２０ ３０ １２. ５４ ３７. ０ × ３７. ０ × ３７. ０
２０ ４０ １６. ０４ ３７. ５ × ３７. ５ × ３７. ５
２０ ５０ １９. ２９ ３８. ０ × ３８. ０ × ３８. ０
２５ ２０ ４. ９５ ４４. １ × ４４. １ × ４４. １
２５ ３０ ７. ２４ ４４. ５ × ４４. ５ × ４４. ５
２５ ４０ ９. ４３ ４４. ８ × ４４. ８ × ４４. ８
２５ ５０ １１. ５２ ４５. ２ × ４５. ２ × ４５. ２
３０ ２０ ２. ９０ ５２. ７ × ５２. ７ × ５２. ７
３０ ３０ ４. ２９ ５３. ０ × ５３. ０ × ５３. ０
３０ ４０ ５. ６４ ５３. ２ × ５３. ２ × ５３. ２
３０ ５０ ６. ９５ ５３. ５ × ５３. ５ × ５３. ５

１. ２ 　 计算方法

　 　 为了获得原子、 分子尺度下ꎬ 不同组分的

ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 和 ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 混合炸药的性能ꎬ采用

４ 个计算步骤ꎬ基于 Ｃｏｍｐａｓｓ 力场[５]和 ＲｅａｘＦＦ￣ｌｇ 力

场[６￣７]ꎬ对两种混合炸药共进行了 ２６０ ｐｓ 的模拟ꎮ
第一步ꎬ根据能量最小化的方法ꎬ采用力场指定

方式获得混合炸药超晶胞结构中 ＨＭＸ、ＲＤＸ、ＤＮＡＮ
分子的电荷ꎻ静电相互作用和范德华相互作用分别

采用 Ｅｗａｌｄ 和基于原子方式进行统计ꎮ 能量收敛为

４. １８ × １０ － ２ Ｊ / ｍｏｌꎬ边缘宽度为０. ５ × １０ － １０ ｍꎮ 采用

３ 次样条插值方式求解ꎬ截断半径为 １８. ５ × １０ － １０

ｍꎬ样条插值宽度为 １ × １０ － １０ ｍꎬ边缘宽度为 ０. ５ ×
１０ － １０ ｍꎮ

为了进一步验证截断半径对该计算体系的影

响ꎬ截断半径范围在 １０. ５ × １０ － １０ ~ １８. ５ × １０ － １０ ｍ
之间ꎬ保持其他参数不变ꎬ对由 １０ 个 ＤＮＡＮ 分子、直
径为 １０ × １０ － １０ ｍ 的 ＨＭＸ 和 ＲＤＸ 组成的 ＤＮＡＮ /
ＲＤＸ 和 ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 两种体系进行计算ꎬ并以截断

半径为 １８. ５ × １０ － １０ ｍ 时的计算结果作为基准ꎬ计
算不同截断半径的误差ꎮ 表 ３ 结果表明ꎬ采用 Ｍａｔｅ￣
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ｒｉａｌ Ｓｔｕｄｉｏ 软件 ８. ０ 版本计算 ＤＮＡＮ 基熔铸炸药的

能量最小化时ꎬ不同截断半径下的能量最小化值与

基准值之间的相对误差绝对值均小于０. ７％ ꎬ表明截

断半径没有显著影响模拟结果ꎮ
表 ３　 不同截断半径时混合体系的能量最小化值

Ｔａｂ. ３　 Ｅｎｅｒｇｙ ｍｉｎｉｍｉｚａｔｉｏｎ ｏｆ ｍｉｘｅｄ ｓｙｓｔｅｍｓ
ｗｉｔｈ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｒｕｎｃａｔｉｏｎ ｒａｄｉｉ

截断
半径 /
１０ － １０

ｍ

ＤＮＡＮ / ＲＤＸ
能量 /
(４. １８

ｋＪ􀅰ｍｏｌ － １)

相对
误差 /
％

ＤＮＡＮ / ＨＭＸ
能量 /
(４. １８

ｋＪ􀅰ｍｏｌ － １)

相对
误差 /
％

１０. ５ － ３ ５９４. ２９ ０. ２３０ － ４ ２５２. ８１ － ０. ０４９
１１. ５ － ３ ６０５. ７１ － ０. ０８０ － ４ ２７８. ５２ － ０. ６５０
１２. ５ － ３ ６０８. ５５ － ０. １６０ － ４ ２６３. ０３ － ０. ２９０
１３. ５ － ３ ６０４. １１ － ０. ０３８ － ４ ２６３. ６８ － ０. ３００
１４. ５ － ３ ５９４. ２９ ０. ２３０ － ４ ２４５. ９１ ０. １１０
１５. ５ － ３ ５９４. ６０ ０. ２３０ － ４ ２５９. ４４ － ０. ２００
１６. ５ － ３ ６０３. ６４ － ０. ０２５ － ４ ２５８. ８８ － ０. １９０
１７. ５ － ３ ６１６. ３０ － ０. ３８０ － ４ ２６０. ０８ － ０. ２２０
１８. ５ － ３ ６０２. ７３ － ４ ２５０. ７３

　 　 第二步ꎬ非反应分子动力学模拟ꎮ 首先ꎬ采用

Ｃｏｍｐａｓｓ 力场对第一步优化后的结构进行计算ꎬ选
择 ＮＶＴ 系综、ＮＨＬ 热浴进行时间步长为 １ ｆｓ、共计

１ × １０６步、即 １００ ｐｓ 的模拟ꎬ每隔 ５ ０００ 步输出一次

结果ꎮ 分子动力学模拟过程中ꎬ初始速度采用随机

分布方式给定ꎬ目标温度为 ２９８ Ｋꎬ采用虚拟质量系

数为 ０. ０１、衰减指数为 ０. ５ ｐｓ 的控温参数对体系的

目标温度进行控制ꎮ 然后ꎬ以第 １００ ｐｓ 时的最终构

象作为统计分析过程的初始计算模型采用相同计算

方法进行重启动计算ꎬ计算混合炸药的结合能ꎮ
第三步ꎬ计算得到混合体系的结合能和溶度参

数ꎮ 混合体系的结合能 Ｅｂ 为混合体系中不同组分

之间的相互作用能 Ｅ ｉ 的负值ꎮ ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 和

ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 混合炸药体系的结合能分别等于混合

炸药体系在平和状态下的总能量减去纯 ＤＮＡＮ 组

分、纯 ＲＤＸ 组分或纯 ＤＮＡＮ 组分、纯 ＨＭＸ 组分的

能量后的值ꎮ

２　 混合体系的性能计算

２. １　 力场适用性验证
为验证 Ｃｏｍｐａｓｓ 力场对 ＲＤＸ / ＤＮＡＮ 和 ＨＭＸ /

ＤＮＡＮ 混合体系的适用性ꎬ采用了能量最小化方式ꎬ
对 ＤＮＡＮ 超晶胞结构(４ × ３ × ２)、ＨＭＸ 超晶胞结构

(５ × ３ × ４)、ＲＤＸ 超晶胞结构(３ × ４ × ４)、ＤＮＡＮ

(２０ 个) / ＲＤＸ(３０ × １０ － １０ ｍ)、ＤＮＡＮ(２０ 个) / ＨＭＸ
(３０ × １０ － １０ ｍ)等 ５ 种验证体系进行结构优化ꎬ将上

述 ５ 种计算体系分别表示为 Ｓ１、Ｓ２、Ｓ３、Ｓ４、Ｓ５ꎬ５ 种

验证体系的晶格参数如表 ４ 所示ꎮ 分析对比 Ｓ１、
Ｓ２、Ｓ３、Ｓ４、Ｓ５ 中 ＤＮＡＮ 分子、ＲＤＸ 分子、ＨＭＸ 分子

的键长ꎬ并以键长作为判断依据ꎬ验证 Ｃｏｍｐａｓｓ 力场

对熔融状态下 ＤＮＡＮ / ＲＤＸ、ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 混合炸药

体系的适用性ꎮ
表 ４　 力场适用性的计算体系晶格参数

Ｔａｂ. ４　 Ｌａｔｔｉｃｅ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ｔｈｅ ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ
ｓｙｓｔｅｍ ｗｉｔｈ ｆｏｒｃｅ ｆｉｅｌｄ ａｐｐｌｉｃａｂｉｌｉｔｙ

计算体系 编号
晶格参数 /

(１０ － １０ ｍ ×１０ － １０ ｍ ×１０ － １０ ｍ)
ＤＮＡＮ Ｓ１ ３５. ０８８ × ３７. ９３５ × ３０. ８５８
ＨＭＸ Ｓ２ ３２. ７００ × ３３. １５０ × ３４. ８００
ＲＤＸ Ｓ３ ３９. ５４６ × ４６. ２９６ × ４２. ８３６

ＤＮＡＮ / ＲＤＸ Ｓ４ ５１. ８００ × ５１. ８００ × ５１. ８００
ＤＮＡＮ / ＨＭＸ Ｓ５ ５２. ７００ × ５２. ７００ × ５２. ７００

　 　 含不同组分的 ＤＮＡＮ 基熔铸炸药的单分子结

构中ꎬＤＮＡＮ 分子、ＲＤＸ 分子、ＨＭＸ 分子包括 Ｎ—
Ｏ、Ｎ—Ｎ、Ｃ—Ｎ、Ｃ—Ｈ、Ｏ—Ｃ、Ｃ—Ｃ 等 ６ 种类型的化

学键ꎮ 表 ５ 为采用基于 Ｃｏｍｐａｓｓ 力场得到的 Ｓ１、Ｓ４
和 Ｓ５ 计算体系中 ＤＮＡＮ 分子各化学键的键长ꎮ 表

５ 和表 ６ 中ꎬＤＮＡＮ[４] 和 ＲＤＸ[３] 的实验值均来源于

晶体衍射数据ꎮ
　 　 为了确认力场对计算体系的影响ꎬ以实验得到

的 ＤＮＡＮ[４]分子的键长为基准值ꎬ计算 Ｓ１、Ｓ４ 和 Ｓ５
体系的相对误差ꎮ 从表 ５ 中可以看出:在 Ｓ１ 体系

中ꎬＨ３—Ｃ６ 键长的相对误差为 ３. ９５％ ꎻＯ１—Ｃ１ 键

长的相对误差为 ３. ９０％ ꎻＯ３—Ｎ１、Ｃ５—Ｃ４ 和 Ｈ５—
Ｃ７ 键长的相对误差分别为 ２. ３５％ 、 ２. ３３％ 和

２. ３２％ ꎮ 在 Ｓ４ 体系中ꎬＯ１—Ｃ１、Ｈ５—Ｃ７、Ｈ３—Ｃ６
键长的相对误差分别为 ４. ７３％ 、４. ４６％ 和 ４. ３３％ ꎮ
在 Ｓ５ 体系中ꎬＯ１—Ｃ１、Ｈ３—Ｃ６、Ｎ２—Ｃ４ 键长的相

对误差分别为 ４. ４３％ 、３. ３９％ 和 ３. ７５％ ꎮ 除此之

外ꎬ在 ３ 种计算体系中ꎬＤＮＡＮ 分子键长相对误差均

小于 ２. ００％ ꎬ 表明 Ｃｏｍｐａｓｓ 力场能够准确描述

ＤＮＡＮ 空间结构ꎮ
　 　 采用相同计算方法ꎬ验证 Ｃｏｍｐａｓｓ 力场对熔融

状态下 ＲＤＸ 炸药的适用性ꎮ 从表 ６ 中可以看出:在
Ｓ３体系中ꎬＮ４—Ｎ１、Ｃ３—Ｈ６键长的相对误差分别

为３. １１％ 、３. ０７％ ꎻ在 Ｓ４体系中 ꎬＯ２—Ｎ４ 和 Ｎ５—
Ｏ３键长的相对误差分别为３. ７３％ 、３. ００％ ꎮ除此

之外ꎬ在两种计算体系中ꎬＲＤＸ分子键长相对误差
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表 ５　 实验和计算得到 ＤＮＡＮ 分子各化学键的键长

Ｔａｂ. ５　 Ｃｈｅｍｉｃａｌ ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ ｏｆ ＤＮＡＮ ｍｏｌｅｃｕｌｅ
ｏｂｔａｉｎｅｄ ｂｙ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ ａｎｄ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ

１０ － １０ ｍ

化学键
键长

实验值 Ｓ１ Ｓ４ Ｓ５
Ｃ２—Ｃ１ １. ４０２ １. ４１１ １. ４２６ １. ４１３
Ｃ３—Ｃ２ １. ３６１ １. ３９８ １. ３７５ １. ３８６
Ｃ４—Ｃ３ １. ３８９ １. ３９８ １. ４０２ １. ４０５
Ｃ５—Ｃ４ １. ３６９ １. ４０１ １. ４０８ １. ４０７
Ｃ６—Ｃ５ １. ３７２ １. ３８２ １. ３７３ １. ３７０
Ｃ６—Ｃ１ １. ３７８ １. ３９２ １. ４０２ １. ３９２
Ｎ１—Ｃ２ １. ４７５ １. ４５２ １. ４６１ １. ４４１
Ｏ３—Ｎ１ １. １９０ １. ２１８ １. ２０８ １. ２０９
Ｏ２—Ｎ１ １. １８８ １. ２１０ １. ２２０ １. ２１８
Ｏ１—Ｃ１ １. ３３３ １. ３８５ １. ３９６ １. ３９２
Ｏ１—Ｃ７ １. ４３６ １. ４２５ １. ４０９ １. ４００
Ｈ５—Ｃ７ １. ０７６ １. １０１ １. １２４ １. ０９８
Ｈ６—Ｃ７ １. ０８２ １. ０９８ １. ０９４ １. ０９６
Ｈ４—Ｃ７ １. １１７ １. ０９９ １. １５５ １. ０９９
Ｈ３—Ｃ６ １. ０６２ １. １０４ １. １０８ １. ０９８
Ｈ２—Ｃ５ １. １０２ １. １００ １. １１７ １. ０９９
Ｈ１—Ｃ３ １. １０１ １. ０９６ １. ０９３ １. １００
Ｎ２—Ｃ４ １. ４６７ １. ４５０ １. ４８０ １. ５２２
Ｏ４—Ｎ２ １. ２１１ １. ２１３ １. ２０１ １. ２０９
Ｏ５—Ｎ２ １. ２１２ １. ２１４ １. ２０３ １. ２１１

均小于 ２. ００％ ꎬ表明 Ｃｏｍｐａｓｓ 力场能够准确描述

ＲＤＸ 空间结构ꎮ
　 　 由于 ＨＭＸ 分子具有中心对称结构ꎬ因此仅分

析了一半的 ＨＭＸ 分子化学键的不同键长ꎮ 从表 ７
中可以看出:在 Ｓ３ 体系中ꎬＯ３—Ｎ４、Ｈ１—Ｃ１ 键长的

相对误差分别为 ２. １６％ 和 ２. ８８％ ꎻ在 Ｓ５ 体系中ꎬ
Ｎ２—Ｃ２、Ｎ３—Ｃ１、Ｏ４—Ｎ４、Ｈ３—Ｃ２ 键长的相对误差

分别为 ３. ５９％ 、３. ３０％ 、２. ４０％ 和 ２. ６０％ ꎮ 除此之

外ꎬ在两种计算体系中ꎬＨＭＸ 分子键长相对误差均

小于 ２. ００％ ꎬ表明 Ｃｏｍｐａｓｓ 力场能够准确描述 ＨＭＸ
空间结构ꎮ
　 　 综上所述ꎬ通过分析 Ｓ１、Ｓ２、Ｓ３、Ｓ４、Ｓ５ 计算体系

中 ＤＮＡＮ、ＲＤＸ、ＨＭＸ 等 ３ 种分子的键长相对误差

可知ꎬＣｏｍｐａｓｓ 力场能够准确描述 ３ 种分子在晶体

状态、熔融状态的空间结构ꎮ
２. ２　 结合能和溶度参数

　 　 在ＤＮＡＮ基熔铸炸药的计算过程中ꎬ结合能是

评价混合体系稳定性及安全性的一个重要参考指

标 ꎮ混合炸药体系的结合能越大ꎬ则ＲＤＸ组分或

ＨＭＸ组分与ＤＮＡＮ组分之间的相容性就越好ꎬ形成

的体系就越稳定ꎮ这种稳定的体系ꎬ形成了单个组

表 ６　 实验和计算得到 ＲＤＸ 分子各化学链的键长

Ｔａｂ. ６　 Ｃｈｅｍｉｃａｌ ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ ｏｆ ＲＤＸ ｍｏｌｅｃｕｌｅ
ｏｂｔａｉｎｅｄ ｂｙ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ ａｎｄ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ

１０ － １０ ｍ

化学键
键长

实验值 Ｓ３ Ｓ４
Ｃ１—Ｎ１ １. ４６４ １. ４５４ １. ４３２
Ｎ１—Ｃ３ １. ４５０ １. ４５０ １. ３９８
Ｃ３—Ｎ３ １. ４４０ １. ４５１ １. ４３７
Ｎ３—Ｃ２ １. ４５７ １. ４５０ １. ４０９
Ｃ２—Ｎ２ １. ４６７ １. ４４８ １. ４５２
Ｃ２—Ｎ２ １. ４４３ １. ４５４ １. ４３１
Ｎ４—Ｎ１ １. ３５１ １. ３９３ １. ３３８
Ｏ２—Ｎ４ １. ２３２ １. ２１２ １. １８６
Ｏ１—Ｎ４ １. ２０９ １. ２１１ １. ２０１
Ｎ２—Ｎ５ １. ３９２ １. ３８８ １. ３９０
Ｎ５—Ｏ４ １. ２０７ １. ２１１ １. １９５
Ｎ５—Ｏ３ １. ２０３ １. ２１０ １. １６７
Ｎ６—Ｎ３ １. ３９８ １. ３９９ １. ３９７
Ｎ６—Ｏ６ １. ２０５ １. ２１２ １. ２００
Ｏ５—Ｎ６ １. ２０１ １. ２１３ １. １９４
Ｈ２—Ｃ１ １. ０５９ １. ０８１ １. ０８４
Ｈ１—Ｃ１ １. ０９１ １. １０２ １. ０７５
Ｃ２—Ｈ３ １. ０８７ １. １０６ １. ０７２
Ｃ２—Ｈ４ １. ０８５ １. １０３ １. １０４
Ｈ５—Ｃ３ １. ０８７ １. １０３ １. １０２
Ｃ３—Ｈ６ １. ０７５ １. １０８ １. ０７９

表 ７　 实验和计算得到 ＨＭＸ 分子各化学键的键长

Ｔａｂ. ７　 Ｃｈｅｍｉｃａｌ ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ ｏｆ ＨＭＸ ｍｏｌｅｃｕｌｅ
ｏｂｔａｉｎｅｄ ｂｙ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ ａｎｄ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ

１０ － １０ ｍ

化学键
键长

实验值 Ｓ３ Ｓ５
Ｎ２—Ｃ１ １. ４６４ １. ４５４ １. ４３２
Ｎ２—Ｃ２ １. ４５０ １. ４５０ １. ３９８
Ｃ２—Ｎ３ １. ４４０ １. ４５１ １. ４３７
Ｎ３—Ｃ１ １. ４５７ １. ４５０ １. ４０９
Ｎ２—Ｎ１ １. ４６７ １. ４４８ １. ４５２
Ｏ１—Ｎ１ １. ４４３ １. ４５４ １. ４３１
Ｏ２—Ｎ１ １. ４４８ １. ４６０ １. ４６５
Ｎ４—Ｎ３ １. ４７２ １. ４５１ １. ４６８
Ｏ３—Ｎ４ １. ４３７ １. ４６８ １. ４３０
Ｏ４—Ｎ４ １. ４５５ １. ４７０ １. ４２０
Ｈ１—Ｃ１ １. ３５４ １. ３９３ １. ３７８
Ｈ２—Ｃ１ １. ２２１ １. ２１０ １. ２０８
Ｈ３—Ｃ２ １. ２３３ １. ２１２ １. ２０１
Ｈ４—Ｃ２ １. ３７３ １. ３９２ １. ３８６

分无法存在的范德华相互作用、静电相互作用、氢键

等弱相互作用ꎬ有利于提高混合体系的耐热性能、力
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学性能ꎬ降低混合体系的各类感度ꎮ
计算得到的 ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 的结合能和 ＤＮＡＮ /

ＨＭＸ 的结合能如表 ８ 和表 ９ 所示ꎮ 采用分子动力

学计算方法得到的 ＤＮＡＮ 分子的能量为 ８ ８７１. ３８
ｋＪ / ｍｏｌꎮ 采用分子动力学计算方法得到的 ＤＮＡＮ /
ＲＤＸ、ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 两种混合体系的结合能均为正

值ꎬ表明 ＨＭＸ 和 ＲＤＸ 两种组分均能与 ＤＮＡＮ 组分

稳定存在ꎬ其相容性良好ꎮ
表 ８　 ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 混合体系的结合能

Ｔａｂ. ８　 Ｂｉｎｄｉｎｇ ｅｎｅｒｇｙ ｏｆ ＤＮＡＮ / ＲＤＸ ｍｉｘｅｄ
ｓｙｓｔｅｍ

４. １８ ｋＪ / ｍｏｌ

α ＥＲＤＸ / ＤＮＡＮ ＥＲＤＸ Ｅｂ

２０ / １０ － ３ ６０２. ７３ － ３ ０２０. ９１ ２ ７０４. １６
３０ / １０ － ３ ２０９. ８６ － ３ ０２０. ９１ ２ ３１１. ２９
４０ / １０ － １ ７４３. ６４ － ３ ０２０. ９１ ８４５. ０７
５０ / １０ － １ １６４. ０１ － ３ ０２０. ９１ ２６５. ４４
２０ / １５ － １２ ８１８. １８ － ７ １２７. ３３ ７ ８１３. １９
３０ / １５ － １２ １９０. ７１ － ７ １２７. ３３ ７ １８５. ７２
４０ / １５ － １１ ８７３. ７８ － ７ １２７. ３３ ６ ８６８. ７９
５０ / １５ － １１ ６３３. ２８ － ７ １２７. ３３ ６ ６２８. ２９
２０ / ２０ － ３０ ０７０. ３６ － ２３ ７４９. ０８ ８ ４４３. ６２
３０ / ２０ － ２９ ２１８. ６６ － ２３ ７４９. ０８ ７ ５９１. ９２
４０ / ２０ － ２５ ４０６. ７９ － ２３ ７４９. ０８ ３ ７８０. ０５
５０ / ２０ － ２３ ６５５. ７８ － ２３ ７４９. ０８ ２ ０２９. ０４
２０ / ２５ － ４９ ９５６. ８２ － ４３ ４４１. ８２ ８ ６３７. ３４
３０ / ２５ － ４９ ４２４. ７７ － ４３ ４４１. ８２ ８ １０５. ２９
４０ / ２５ － ４８ ７３６. ７０ － ４３ ４４１. ８２ ７ ４１７. ２２
５０ / ２５ － ４８ １８４. １１ － ４３ ４４１. ８２ － ６ ８６４. ６３
２０ / ３０ － ８９ ４５２. ０４ － ８３ ９０３. ３２ ７ ６７１. ０６
３０ / ３０ － ８８ ９６３. ２７ － ８３ ９０３. ３２ ７ １８２. ２９
４０ / ３０ － ８８ ２７６. ３８ － ８３ ９０３. ３２ ６ ４９５. ４０
５０ / ３０ － ８７ ５９７. ６３ － ８３ ９０３. ３２ ５ ８１６. ６５

　 　 图 ２ 为不同直径的混合体系超晶胞结构的结合

能ꎮ 从图 ２ 中可以看出ꎬ当 ＲＤＸ 或 ＨＭＸ 组分的直

径超过 １５ × １０ － １０ ｍ 时ꎬＤＮＡＮ / ＲＤＸ 混合体系的结

合能远大于 ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 混合体系的结合能ꎮ 对比

分析不同计算体系的势能组成项ꎬ结果表明ꎬ在
ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 和 ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 体系中ꎬ当 ＲＤＸ 团簇和

ＨＭＸ 团簇的直径大于 １５ × １０ － １０ ｍ 时ꎬ后者的键长、
键角、二面角等势能均大于前者ꎬ但前者的范德华相

互作用、长程相互作用校正和电场能量等非键相互

作用要远大于后者ꎬ导致ＤＮＡＮ / ＲＤＸ混合体系的结

合能远大于ＤＮＡＮ / ＨＭＸ混合体系的结合能ꎮ这种

变化与ＲＤＸ组分在ＤＮＡＮ炸药的熔融状态时具

有较大的溶解度的现象相一致[８]ꎮ
　 　 通过第三步计算得到ＤＮＡＮ、ＲＤＸ、ＨＭＸ３种纯

表 ９　 ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 混合体系的结合能

Ｔａｂ. ９　 Ｂｉｎｄｉｎｇ ｅｎｅｒｇｙ ｏｆ ＤＮＡＮ / ＨＭＸ ｍｉｘｅｄ
ｓｙｓｔｅｍ

４. １８ ｋＪ / ｍｏｌ

β ＥＨＭＸ/ ＤＮＡＮ ＥＨＭＸ Ｅｂ

２０ / １０ － ３ ３９３. １５ － １ ９９９. ７８ ３ ５１５. ７１
３０ / １０ － ３ ００２. ２０ － １ ９９９. ７８ ３ １２４. ７６
４０ / １０ － ２ ３５６. １１ － １ ９９９. ７８ ２ ４７８. ６６５
５０ / １０ － １ ８３９. １１ － １ ９９９. ７８ １ ９６１. ６７４
２０ / １５ － １２ １９７. ３６ － １１ ７７３. ５７ ２ ５４６. １３
３０ / １５ － １１ ５４７. ２２ － １１ ７７３. ５７ １ ８９５. ９９
４０ / １５ － １１ ３２５. ９３ － １１ ７７３. ５７ １ ６７４. ７０
５０ / １５ － １０ ６３３. ００ － １１ ７７３. ５７ ９８１. ７７
２０ / ２０ － ２８ ７６１. ５０ － ２６ ７６７. ８４ ４ １１６. ００
３０ / ２０ － ２７ １０１. ５８ － ２６ ７６７. ８４ ２ ４５６. ０８
４０ / ２０ － ２６ ３９８. ０５ － ２６ ７６７. ８４ １ ７５２. ５５
５０ / ２０ － ２５ ７８８. １２ － ２６ ７６７. ８４ １ １４２. ６２
２０ / ２５ － ５１ ７７６. ６１ － ５１ １７１. ６２ ２ ７２７. ３３
３０ / ２５ － ５１ ２３３. ９４ － ５１ １７１. ６２ ２ １８４. ６６
４０ / ２５ － ５０ ４５５. ４９ － ５１ １７１. ６２ １ ４０６. ２１
５０ / ２５ － ４９ ９６９. ４６ － ５１ １７１. ６２ ９２０. １８
２０ / ３０ － ９１ ３４８. ４２ － ８９ ８１０. ２３ ３ ６６０. ５３
３０ / ３０ － ９０ ４８１. ２２ － ８９ ８１０. ２３ ２ ７９３. ３３
４０ / ３０ － ９０ ２０２. ９８ － ８９ ８１０. ２３ ２ ５１５. ０９
５０ / ３０ － ８９ ４４５. １８ － ８９ ８１０. ２３ １ ７５７. ２９

组分的溶度参数的范围分别为 ５. １５􀅷６. ７７、９. ３９􀅷
１０. ２８、０. １４􀅷０. ２７ꎬ而采用相同计算方法得到的

ＤＮＡＮ / ＨＭＸ、ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 两种混合组分的溶度参

数为 ０. ８９３􀅷２. ８５２、３. ６７４􀅷８. ９２６ꎮ 这种变化表明ꎬ
ＲＤＸ 比 ＨＭＸ 更容易与 ＤＮＡＮ 进行混合ꎮ
２. ２　 热分解反应

考虑到计算量的问题ꎬ仅对 ４０ 种体系中最简单

的 ＲＤＸ 组分与 ＤＮＡＮ 炸药组成的混合体系在高温

下的热分解反应过程进行计算ꎮ 此时计算体系为

ＤＮＡＮ(２０ 个) / ＲＤＸ(１０ × １０ － １０ ｍ)ꎮ
图 ３ 是不同目标温度下ꎬＤＮＡＮ / ＲＤＸ 体系中

ＤＮＡＮ 分子和 ＲＤＸ 分子及主要中间产物片断个数

随时间的变化ꎮ 可以看出ꎬ在 ４ 种不同目标温度下ꎬ
混合体系中 ＤＮＡＮ 分子和 ＲＤＸ 分子均发生分解反

应ꎬ生成的主要中间产物包括 Ｃ３Ｈ３Ｎ３、ＮＯ２、ＣＨ２Ｏ、
ＨＯＮＯ等ꎮ 其中ꎬＣ３Ｈ３Ｎ３、ＨＯＮＯ 和 ＮＯ２ 等为 ＲＤＸ
分子的初始分解产物ꎬＣＨ２Ｏ 和 ＮＯ２ 等为 ＤＮＡＮ 分

子的初始分解产物ꎮ 对比 ４ 种温度下主要中间产物

随 时间的变化发现ꎬ在混合体系中ꎬＤＮＡＮ分子和

ＲＤＸ分子之间存在的相互作用影响了ＤＮＡＮ分子和

ＲＤＸ 分子的初始分解反应路径ꎬ导致发生了与纯

ＲＤＸ 组分和纯 ＤＮＡＮ 组分不同的反应过程ꎮ
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(ａ)直径为 １５ × １０ － １０ ｍ

　 　
(ｃ)直径为 ２５ × １０ － １０ ｍ

　 　
(ｂ)直径为 ２０ × １０ － １０ ｍ

　 　
(ｄ)直径为 ３０ × １０ － １０ ｍ

图 ２　 不同直径的混合体系超晶胞结构的结合能

Ｆｉｇ. ２　 Ｂｉｎｄｉｎｇ ｅｎｅｒｇｙ ｏｆ ｓｕｐｅｒｃｅｌｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｍｉｘｅｄ ｓｙｓｔｅｍｓ ｗｉｔｈ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｄｉａｍｅｔｅｒｓ

　 　
(ａ)２ ０００ Ｋ

　 　
(ｃ)３ ０００ Ｋ

　 　
(ｂ)２ ５００ Ｋ

　 　
(ｄ)３ ５００ Ｋ

图 ３　 混合体系中不同组分及主要中间产物随时间的变化曲线

Ｆｉｇ. ３　 Ｖａｒｉａｔｉｏｎ ｃｕｒｖｅｓ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ ａｎｄ ｍａｉｎ ｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｓ ｗｉｔｈ ｔｉｍｅ ｉｎ ｍｉｘｅｄ ｓｙｓｔｅｍ
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　 　 混合体系在高温下发生分解反应ꎬ生成 ＮＯ２ 分

子的个数随着目标温度的升高而增加ꎬ从 ２ ０００ Ｋ
时的 ２７ 个增加到 ３ ５００ Ｋ 的 ４２ 个ꎻ表明在混合体系

中 ＲＤＸ 分子和 ＤＮＡＮ 分子发生分解反应ꎬ生成 ＮＯ２

碎片的数量随着目标温度的升高而迅速增加ꎬ且在

３ ５００ Ｋ 时平均每摩尔 ＤＮＡＮ 分子和 ＲＤＸ 分子中均

有一个硝基官能团发生断裂ꎬ生成硝基自由基ꎮ
　 　 ＨＯＮＯ 碎片随目标温度和时间的变化过程表

明ꎬ随着目标温度的逐渐升高ꎬＨＯＮＯ 碎片的数量缓

慢降低ꎻ且在 ３ ０００ Ｋ 时和 ３ ５００ Ｋ 时ꎬＨＯＮＯ 碎片

数量的最大值相同ꎬ均为 １４ 个ꎮ 可见ꎬ在混合体系

中ꎬＲＤＸ 分子生成 ＨＯＮＯ 的反应路径受到抑制ꎬ导
致在高温下 ＨＯＮＯ 碎片的峰值数量降低ꎮ

ＤＮＡＮ 分子的初始分解反应路径:与苯环相连

的 ＣＨ３Ｏ 官能团发生 Ｏ—Ｃ 键断裂ꎬ随后 ＣＨ３Ｏ 碎片

发生 Ｃ—Ｈ 键断裂ꎬ生成 ＣＨ２Ｏ 碎片和 Ｈ 自由基ꎮ
而在混合体系中ꎬＤＮＡＮ 分子生成 ＣＨ２Ｏ 碎片的最

大数量会随着目标温度的升高先增加后降低ꎻ这种

变化表明ꎬ在混合体系中ꎬＤＮＡＮ 分子发生分解反应

的路径会受到温度的影响ꎮ
Ｃ３Ｈ３Ｎ３ 碎片随温度的变化表明ꎬ在２ ０００ Ｋ 时ꎬ

混合体系中 ＲＤＸ 分子的 ３ 个硝基官能团均会发生

Ｎ—ＮＯ２ 键断裂ꎬ生成硝基自由基ꎮ 计算得到的

ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 混合体系中 ＲＤＸ 分子的初始反应路径

与 Ｓｔｒａｃｈａｎ 等[９] 对 ＲＤＸ 超晶胞结构在冲击和高温

等加载条件下 ＲＤＸ 分子的初始反应路径相同ꎮ 但

本文中的计算结果表明ꎬＲＤＸ 在高温下的反应路径

随着目标温度的升高而受到 ＤＮＡＮ 炸药的抑制ꎮ

３　 结论

采用 Ｃｏｍｐａｓｓ 力场对 ＤＮＡＮ 基熔铸炸药的结合

能、溶度参数和初始分解路径进行分子动力学模拟ꎮ
结果表明ꎬＤＮＡＮ / ＲＤＸ 混合体系的溶度参数大于

ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 混合体系的溶度参数ꎬ即 ＲＤＸ 组分在

ＤＮＡＮ 熔融状态时的溶解度大于 ＨＭＸ 组分在

ＤＮＡＮ 熔融状态时的溶解度ꎮ 当 ＲＤＸ 团簇和 ＨＭＸ
团簇的直径大于 １５ × １０ － １０ ｍ 时ꎬＤＮＡＮ / ＲＤＸ 混合

体系的结合能远大于 ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 混合体系的结合

能ꎬ使 ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 混合体系的相容性和力学性能

均优于相同条件下 ＤＮＡＮ / ＨＭＸ 混合体系的性能ꎮ
基于 ＲｅａｘＦＦ￣ｌｇ 力场的分子动力学计算方法ꎬ

研究目标温度在 ２ ０００􀅷３ ５００ Ｋ 时 ＤＮＡＮ / ＲＤＸ 混

合炸药的热分解反应ꎮ 结果表明:ＤＮＡＮ 分子和

ＲＤＸ 分子在高温下的初始分解反应路径均会受到

影响ꎬ表现出与纯 ＤＮＡＮ 超晶胞结构和 ＲＤＸ 超晶胞

结构不同的性质ꎻ除了两种组分的硝基官能团发生

脱落形成硝基官能团的初始反应路径不会受到影响

之外ꎬＤＮＡＮ 分子生成 ＣＨ２Ｏ 碎片、ＲＤＸ 分子生成

ＨＯＮＯ 和 Ｃ３Ｈ３Ｎ３ 碎片的反应路径均会受到抑制ꎮ
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