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　　ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏｍｅｔｈｏｄｉｓａｌｗａｙｓａｇｏｏｄｍｅｔｈｏｄｔｏｃａｌｃｕｌａｔｅ
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含能材料理论设计中的几个问题

舒远杰１，李华荣１，２，熊　鹰１，周　阳１，钱　文１
（１．中国工程物理研究院化工材料研究所，四川 绵阳 ６２１９００；２．南京理工大学化工学院，江苏 南京 ２１００９４）

摘　要：理论方法在新型含能材料的设计和研发中起到非常重要的作用。本研究介绍了含能材料理论设计中所遇到的问题，如从
微观上估算含能化合物的密度、生成热、稳定性及爆轰性能等。并讨论了含能聚合物界观参数的计算方法：１）基于优化的分子结
构，求得含能金属配合物分子周围的电子云包覆体积，然后由公式求得包覆密度作为其晶体密度近似值；２）含能化合物的生成热
根据原子化方案，进行数值计算；３）以五种小分子氮氢化合物和六种四嗪化合物的热分解机理为例，阐述采用将从头算分子动力
学（ａｂｉｎｉｔｉｏＭＤ）和从头算分子轨道理论（ａｂｉｎｔｉｏＭＯ）结合起来研究含能化合物热分解机理的可靠性；４）含能材料的爆轰性能，
基于各个元素的 ＬｅｎｎａｒｄＪｏｎｅｓ势参数等，由反应物及产物的 ＶＬＷ 状态方程，进行数值求解；５）采用 ＤＰＤ方法可用于研究含能聚
合物的界面性质。上述性能的计算可为新型含能材料的探寻提供有价值的信息。

关键词：物理化学；含能材料；理论设计；计算方法
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