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　　单晶研究是深入认识炸药本质特性最重要、最直
接的手段。对比研究炸药单晶与粉末炸药或含有缺陷

的炸药的力学响应机制、起爆和爆轰机理和规律，对认

识炸药降感、起爆等物理过程，为炸药安全性能预估、

炸药配方和武器装药设计提供基本性能数据具有重要

意义。这些性能的研究几乎都需要厘米级以上的炸药

大单晶样品。ＲＤＸ有 α和 β两种晶型，武器使用的
ＲＤＸ炸药为 α型。由于存在多晶现象，其单晶特别是
厘米级以上的大单晶生长非常困难，不同的结晶工艺

可能得到不同的晶型。因此，文献对 ＲＤＸ单晶的生长
及性能研究很少。ＲＤＸ单晶的制备主要有两个关键
技术，一是如何选择适当的结晶技术和正确的结晶条

件，控制得到需要的 α晶型；二是晶体生长过程中如
何控制缺陷和应力集中并进行晶面调整。本研究以

ＲＤＸ为对象，研究 ＲＤＸ单晶的生长及加工技术，为进
行单晶性能研究奠定基础。

　　本研究选用溶剂蒸发法研究 ＲＤＸ单晶的生长。
ＲＤＸ结晶所用的溶剂对晶体形态有很大的影响，溶剂
不同生长得到的单晶形态可能极不相同。单晶生长研

究的第一步是进行晶型的控制和晶面调整，以获得能

够显示出重要晶面的单晶。为此，我们采用附着能

（ＡＥ）模型计算了结晶表面的附着能，预测了气相中
ＲＤＸ的晶体形貌，确定各晶型的主要生长晶面及其表
面结构。然后采用 ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ模拟法计算了可能的
溶剂分子在晶面上的吸附能，用此吸附能度量表面构

型上的溶剂效应，获得了晶体在溶剂中的生长速度和

结晶形态。其次，在 ＲＤＸ单晶生长过程中，为控制晶
体缺陷和解决应力集中的问题，我们借助在线浓度测

试技术和相干涉技术研究了 ＲＤＸ晶体的生长机制、

缺陷的形成与演化过程及影响因素，通过调节和优化

溶液浓度、结晶温度、溶剂蒸发速度等结晶条件，实现

了对晶体质量的控制。此外，为保证晶体质量，获得

“完美”ＲＤＸ单晶，我们采用微孔滤膜过滤晶体生长溶
液，从而确保溶液的高纯性；单晶生长装置系统所选

用温控仪的控温精度为 ±０．０１℃，对结晶溶液进行了
严格控温；所设计的结晶器内壁非常光滑，载晶架无

连接；再结合一些单晶生长技巧，实现了 ＲＤＸ大单晶
的制备。

　　图１ａ和图１ｂ分别为 ＲＤＸ在丙酮和 １，４丁内酯
溶剂中生长得到的单晶。从图 １可以看出，两个晶体
的形态差异很大，用丙酮培养的 ＲＤＸ单晶（图 １ａ）规
整性好，晶体轮廓和生长晶面清晰，晶体透明，内部几

乎看不见缺陷。而用 １，４丁内酯培养得到的 ＲＤＸ单
晶（图１ｂ），无清晰的生长晶面，形状极不规则，表面和
内部有较多缺陷。这说明溶剂的性质对单晶的生长质

量和生长习性影响很大。

　　单晶的起爆、力学等性能与晶面取向有关，这些性
能的试验对样品的尺度、形状和表面光滑度都有要求，

因此需要对 ＲＤＸ单晶样品进行定向和加工，以得到具
有不同晶面取向的单晶片。同时，ＲＤＸ晶体质软、脆
性高、对温度、摩擦等刺激特别敏感，在加工过程中容

易开裂。单晶加工的关键技术主要包括：一，实现晶

面定向与切割的匹配；二，解决在切割过程由于热应

力引起单晶的开裂问题。

　　为实现晶面定向和切割的匹配，ＲＤＸ晶面定向采
用 Ｂｒｕｋｅｒ公司的 Ｄ８ＡｄｖａｎｃｅＸ射线粉末衍射仪，单
晶切割采用金刚石线切割机。我们将样品固定在样品

台上，首先将自然面进行晶面定向，然后切割，再定向，

再切割，直到实际晶面的衍射谱图与标准谱图相符。

为避免单晶开裂，必须保证切割时摩擦产生的热与用

冷却剂带走的热保持平衡，骤热和骤冷都会引起单晶

开裂，因此必须仔细研究单晶的切割速度、冷却剂的类

型、冷却方式和冷却速度等加工条件。根据目前炸药
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球加工时所采用的切削液和单质炸药 ＲＤＸ的性质，通
过试验最终选用水作为加工冷却剂。通过不断调节单

晶的切割速度和水流速度实现了 ＲＤＸ的安全切割。
然后根据 ＲＤＸ单晶片的切割情况，配制合适的抛光
液，选择一定的抛光速度，对单晶片进行抛光，最终获

得了形状规则、平面度高、表面透明的样品。图 ２ａ是
对丙酮溶剂培养的单晶进行切割所获得的具有不同晶

面取向和厚度的单晶片，其中（２１０）面和（２００）面进
行了抛光，比未抛光的（１１１）面和（０２１）面透明性
更好。对应的 ＸＲＤ图谱如图 ２ｂ所示，其测试条件：
Ｃｕ靶，Ｋα辐射，λ＝１．５４０６?，扫描角度：２θ＝
１０°～６０°，扫描步长：０．０２°。
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图２　具有不同晶面取向的 ＲＤＸ单晶片

Ｆｉｇ．２　ＲＤＸｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓｌｉｃｅｓｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｏｒｉｅｎｔｅｄｐｌａｎｅ

　　ＲＤＸ结晶所用的溶剂对晶体形态有很大的影响。
选用丙酮做溶剂，利用溶剂蒸发法，在一定结晶条件下

可获得晶体质量较好的厘米级 ＲＤＸ大单晶。ＲＤＸ单
晶可以切割加工成具有不同厚度和不同晶面取向的单

晶片，可用于其起爆机理和力学响应机制等基础研究，

为炸药安全性研究提供基础数据。
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