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摘　要：为研究固体推进剂的感度、热膨胀和力学性能，设计了不同配比、不同温度下的多组分高能模型体系进行分子动力学
（ＭＤ）模拟。用其中易爆燃组分引发键的最大键长（Ｌｍａｘ）判别安全性，结果表明，在 ４种不同配比的五组分混合体系中，当质量比
（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）∶ＡＰ∶ＨＭＸ＝２．５∶３．５∶２．３时，各引发键（Ｏ—Ｎ和 Ｎ—Ｎ）的最大键长均为最大，预示该体系的安全性相对
较差；（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌ六组分混合体系中各 Ｌｍａｘ值均随温度升高而单调递增，与感度随温度升高的实验事实一致。
表明对复杂多组分体系热和撞击感度的相对大小，亦可用 Ｌｍａｘ判别。基于六组分体系的 ＭＤ模拟结果，预估了该体系在不同温度
下的热膨胀系数，并用静态力学分析求得其弹性力学性能，该体系的柯西压为正值，其延展性较好。
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１　引　言

　　实际使用的高能复合材料如固体推进剂，主要通过
多年实践经验积累，依靠反复配方实验而获得，这一直

是能源材料领域研究和发展的主流
［１－３］
。但配方实验

如果缺乏理论指导，则将耗费大量人力、物力和财力，

研发周期也较长，还存在不安全隐患，尤其是无法预测

未知配方及其性能，故而难以适应和满足航天、国防和

国民经济对新型固体推进剂日益增长的迫切需求。

　　近年来迅猛发展的分子动力学（ＭＤ），可对庞大
复杂体系结构和性能的模拟计算，能为高能复合材料

配方设计提供理论指导。通过 ＭＤ模拟，揭示研究高
能材料的组成、结构与性能关系的研究工作虽已不少。

但最初主要集中于单体炸药
［４－８］
，后来发展到双组分

体系
［９－１３］

，较少四组分体系的 ＭＤ研究［１４－１６］
也未涉

及爆炸性能判别和热膨胀性能。因实际使用的固体推

进剂均为许多组分构成的复杂体系，而至今未见五组

分以上高能体系的 ＭＤ研究文献。提供多组分高能
复合体系组成、结构及其与安全性、热膨胀性和力学性

能，具有重要的理论和实用价值。

　　本研究对 ４种不同配比（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／
ＨＭＸ五组分体系和 ５个不同温度下 （ＰＥＧ／ＮＧ／
ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌ六组分体系进行 ＭＤ模拟研究。
其中 ＰＥＧ 为聚乙二醇，ＮＧ 为硝化甘油，ＢＴＴＮ 为
１，２，４丁三醇三硝酸酯，ＡＰ为高氯酸铵，ＨＭＸ为环四
亚甲基四硝胺。用文献［１２－１３，１７－１９］建议和采用
的易爆燃组分引发键的最大键长（Ｌｍａｘ）判据，对不同
配比五组分和不同温度六组分体系的感度相对大小进

行判别；还预测了六组分体系的热膨胀系数，并以静

态力学分析求得其弹性力学性能。

２　模型构建和模拟细节

２．１　（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ五组分模型搭建
与 ＭＤ模拟

　　按照所设计的组分及其含量和混合先后次序，先
将 ＮＧ和 ＢＴＴＮ以 １∶１质量比混合搭好模型，再与
ＰＥＧ 混 合 组 成 粘 结 剂。然 后 再 依 据 （ＰＥＧ／ＮＧ／
ＢＴＴＮ）、ＡＰ和 ＨＭＸ质量比依次为 ２．５∶４．１∶１．４、
２．５∶３．９∶１．９、２．５∶３．５∶２．３和 ２．５∶２．９∶２．９
的配比要求，分别构建４种五组分体系的初始模型，它
们依次含２５７２、２８３９、３２２２和３８７２个原子。

２８５
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　　将上述搭建好的初始模型，均匀地分别放入２００?
×２００?×２００?的周期箱中。在自行建立的（含 ＡＰ）
ＭＰＣＦＦ力场［１３］

和 ＮＶＴ系综下进行 ２０ｐｓＭＤ模拟，
以确保体系达到热力学平衡；然后缓慢缩小周期箱体

积，再进行 ＭＤ模拟，直到达到新的热力学平衡；重复
此过程直到体系密度接近其理论值。取其最终构象，

温度设定为 ２９５Ｋ，在 ＮＰＴ系综下，运行平衡后，再进
行了 １ｎｓ的 ＭＤ模拟研究。初始原子运动速度按
ＭａｘｗｅｌｌＢｏｌｔｚｍａｎ分布确定。在周期性边界条件和时
间平均等效于系综平均等基本假设之上求解牛顿运动

方程。积分采用 Ｖｅｒｌｅｔ方法，时间步长为 １ｆｓ。模拟
过程中温度采用 Ａｎｄｅｒｓｅｎ［２０］方法，范德华（ｖｄＷ）和
静电 作 用 （Ｃｏｕｌｏｍｂ）分 别 用 ａｔｏｍｂａｓｅｄ［２１］ 和
Ｅｗａｌｄ［２２］加和方法，截断半径取 ９．５×１０－１０ｍ，并进行
截断尾部校正。利用平衡后的原子运动轨迹进行统计

分析。

　　图１给出 ＭＰＣＦＦ力场下经 ＮＶＴＭＤ模拟所得 ４
种配比的（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ五组分混合体
系的平衡结构。由该图可见，５种分子互相混合在一
起，它们之间存在较强的相互作用。图中 ａ、ｂ、ｃ和 ｄ
分别对应的是粘结剂 （ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）与 ＡＰ和
ＨＭＸ的质量比。

　　　ａ．２．５∶４．１∶１．４　　　　　ｂ．２．５∶３．９∶１．９

　　　ｃ．２．５∶３．５∶２．３　　　　　ｄ．２．５∶２．９∶２．９
图１　不同配比（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ混合体系的平衡
结构

Ｆｉｇ．１　Ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆ（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ
ｍｉｘｔｕｒｅｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｒｏｐｏｒｔｉｏｎｓ

２．２　（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌ六组分模型搭
建与 ＭＤ模拟

　　对于（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌ六组分混
合体系，利用上面五组分（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）、ＡＰ、ＨＭＸ
质量比为２．５∶２．９∶２．９的平衡结构（图 １ｄ），添加
金属铝 Ａｌ的晶体，其结构来源于 ＭＳ程序自带的晶体
数据库，于是得到（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）、ＡＰ、ＨＭＸ和 Ａｌ
的质量比为２．５∶２．９∶２．９∶１．７的六组分初始模
型，其中共含 ４１７９个原子。模拟方法与细节与上述
五组分体系相同，分别进行 ５个温度（１９５，２４５，２９５，
３４５，３９５Ｋ）的 ＮＶＴＭＤ模拟研究。作为示例，图 ２
给出２９５Ｋ下该六组分体系的 ＭＤ模拟平衡结构。

图２　２９５Ｋ下（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌ六组分体系的

平衡结构

Ｆｉｇ．２　Ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／

Ａｌｓｙｓｔｅｍａｔ２９５Ｋ

３　结果与讨论

３．１　感度与引发键最大键长的关系
　　研究复合体系的安全性，应抓住和关注其中易爆
燃组分结构的变化

［２３－２４］
。在（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／

ＨＭＸ五组分混合体系中，易爆燃组分为 ＮＧ、ＢＴＴＮ和
ＨＭＸ。一般认为硝酸酯炸药（ＮＧ、ＢＴＴＮ）的引发键为
Ｏ—ＮＯ２键，硝胺炸药（ＨＭＸ）的引发键为 Ｎ—ＮＯ２
键，它们最易引发分解和起爆。表 １给出五组分混合
体系中 ＮＧ、ＢＴＴＮ和 ＨＭＸ引发键（分别为 Ｏ—Ｎ和
Ｎ—Ｎ键）的平均键长（Ｌａｖｅ）和最大键长（Ｌｍａｘ）。为利
于比较，表 １中最后一行给出 ２９５Ｋ该三者晶体的
ＭＤ模拟所得 Ｌａｖｅ和 Ｌｍａｘ。
　　由表 １可见，与 ＮＧ、ＢＴＴＮ和 ＨＭＸ晶体中 ＭＤ
模拟所得平均键长（Ｌａｖｅ）和最大键长（Ｌｍａｘ）相比，由于
混合体系中多组分之间存在彼此相互作用，故在

（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ五组分体系中，各引发
键的平均和最大键长均有所增大。但在多组分体系中

３８５
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Ｌａｖｅ几近相等，与配方组成几无关联；而各 Ｌｍａｘ随配比
不同变化较为敏感。根据易爆燃组分引发键最大键长

（Ｌｍａｘ）判据
［１２－１３，１７－１９］

可推知，配比为 ２．５∶３．５∶２．３
五组分体系的感度将最大。有趣的是，此时 ＮＧ、
ＢＴＴＮ和 ＨＭＸ的 Ｌｍａｘ依次为 １．４５０，１．４６１，１．５４０?，
在４种配比下恰均为最大；这就表明，在２．５∶３．５∶２．３
配比下，这些引发键相对较弱，易于断裂引发分解和起

爆，亦即导致该体系感度增大。由此可见，这一配比不

太安全，应予回避。

表１　２９５Ｋ不同配比（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ五组分体

系的 Ｌａｖｅ和 Ｌｍａｘ
Ｔａｂｌｅ１　Ｌａｖｅ ａｎｄＬｍａｘ ｏｆ（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸｆｉｖｅ

ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｙｓｔｅｍｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍａｓｓｒａｔｉｏａｔ２９５Ｋ ?

ｍａｓｓｒａｔｉｏ
ＮＧ（Ｏ—Ｎ）
Ｌａｖｅ Ｌｍａｘ

ＢＴＴＮ（Ｏ—Ｎ）
Ｌａｖｅ Ｌｍａｘ

ＨＭＸ（Ｎ—Ｎ）
Ｌａｖｅ Ｌｍａｘ

２．５∶４．１∶１．４ １．３０６ １．４１９ １．３０７１．４３０ １．３７３１．５０７
２．５∶３．９∶１．９ １．３０６ １．４２６ １．３０７１．４３４ １．３７４１．５０８
２．５∶３．５∶２．３ １．３０６ １．４５０ １．３０７１．４６１ １．３７１１．５４０
２．５∶２．９∶２．９ １．３０６ １．４２９ １．３０６１．４４１ １．３７３１．５１６
ＮＧ，ＢＴＴＮ，ＨＭＸ１．２９２ １．４１３ １．３０４１．４３０ １．３５４１．４８６

　　ＭＤ模拟能提供各种体系在广义平衡结构下的键
长统计分布，包括在不同温度下的键长分布，这是 ＭＤ
的优势所在。表 ２给出 ５个不同温度下（ＰＥＧ／ＮＧ／
ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌ六组分混合物中易爆燃物 ＮＧ、
ＢＴＴＮ和 ＨＭＸ的引发键 Ｌａｖｅ和 Ｌｍａｘ。

表２　不同温度下（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌ六组分体

系中易爆燃物引发键的平均键长（Ｌａｖｅ）和最大键长（Ｌｍａｘ）

Ｔａｂｌｅ２　Ａｖｅｒａｇｅｔｒｉｇｇｅｒｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ（Ｌａｖｅ）ａｎｄｍａｘｉｍｕｍ

ｔｒｉｇｇｅｒｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ（Ｌｍａｘ）ｏｆｔｈｅｄｅｆｌａｇｒａｔｉｎｇｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｉｎ

（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌｓｉｘｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｙｓｔｅｍ ａｔｄｉｆ

ｆｅｒｅｎｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ ?

ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ
／Ｋ

ＮＧ（Ｏ—Ｎ）
Ｌａｖｅ Ｌｍａｘ

ＢＴＴＮ（Ｏ—Ｎ）
Ｌａｖｅ Ｌｍａｘ

ＨＭＸ（Ｎ—Ｎ）
Ｌａｖｅ Ｌｍａｘ

１９５ １．３０６ １．４２４ １．３０５ １．４３０ １．３７０ １．４８８
２４５ １．３０６ １．４３０ １．３０５ １．４３２ １．３６９ １．４８９
２９５ １．３０６ １．４３５ １．３０６ １．４３５ １．３６９ １．５０３
３４５ １．３０７ １．４４５ １．３０６ １．４５０ １．３６９ １．５２５
３９５ １．３０６ １．４５９ １．３０６ １．４５９ １．３７１ １．５３０

　　从表２可见，对于该六组分体系，当温度从１９５Ｋ
升至３９５Ｋ时，ＨＭＸ、ＮＧ和 ＢＴＴＮ的引发键平均键长
Ｌａｖｅ变化很小，几近相等，亦即 ２００Ｋ的温度差不足以
改变其 Ｌａｖｅ值。另一方面，三者各自的最大键长 Ｌｍａｘ

均随温度升高而单调地增大，与感度随温度升高而增

大的实验事实相符，这就表明，对于复杂多组分体系热

和撞击感度的相对大小，确实也可用引发键最大键长

（Ｌｍａｘ）加以判别。
３．２　不同温度下六组分体系热膨胀系数
　　物体受热膨胀现象在自然界普遍存在。温度变化
引起的热变形严重影响加工或测量精度，直接影响到

生产和使用，在高能材料领域颇受关注。度量物体热

变形的重要参量是组成该物体材料的热膨胀系数。较

为精确的热膨胀系数是将实用热膨胀系数以微分方法

表示成温度的函数。由此作成表格或用图形表示，以

便在实际使用时能精确知道某一温度点的热膨胀系

数
［２５］
。

　　先前基于 ＭＤ模拟结果只对单体炸药热膨胀参
数进行过研究报导

［２６－２７］
，这里借助以上六组分体系超

晶胞不同温度下 ＭＤ模拟结果，由公式（１）和（２）求
得微分线膨胀系数（α）和微分体膨胀系数（β）：

α＝１Ｌｎ
ｄＬ
ｄＴ

（１）

β＝１Ｖｎ
ｄＶ
ｄＴ

（２）

式中，Ｌｎ、Ｖｎ分别为所测温度下超晶胞的平均晶胞边
长和体积。在不追求高精度的情况下，晶胞边长和体

积与温度 Ｔ的关系均可表示为：
Ｙ＝Ａ＋ＢＴ （３）
对不同温度下晶胞参数和体积进行一元线性拟合即可

求得 Ａ和 Ｂ值。相应的 Ｂ值即 ｄＬ／ｄＴ或 ｄＶ／ｄＴ。
　　图３ａ和图 ３ｂ分别给出该六组分体系的体积和
密度随温度的递变曲线。从图 ３ａ和图 ３ｂ可见，该六
组分体系的体积随温度升高而增大，密度则随温度升

高而下降。３９５Ｋ时的晶胞体积相对于 １９５Ｋ膨胀了
约３．３％，密度则相应地下降约 ３．１％；这主要归因于
混合体系中的原子间平均距离随温度升高而增大，温

度越高，相邻原子间平均距离越大，以至晶胞参数增

大，晶体体积膨胀，密度则下降。

　　根据热膨胀系数定义，从晶胞体积与温度之间的
关系，拟合得到体膨胀系数和平均线膨胀系数，如表 ３
所示。从表３可见，六组分体系的体膨胀系数和平均
线膨胀系数均随温度升高缓慢下降，表明混合体系的

热膨胀能力随温度的升高有所减弱，这从图 ３ａ和图
３ｂ也可推知。物质的热膨胀行为是其原子非简谐振
动的直接结果。热膨胀大小与材料的化学组成、晶体

结构和化学键强度等多种因素密切相关。热膨胀测量

４８５

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２２，Ｎｏ．５，２０１４（５８２－５８７） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



多组分高能复合体系的感度判据、热膨胀和力学性能的 ＭＤ研究

可求得 Ｇｒüｎｅｉｓｅｎ和 Ｒａｙｌｅｉｇｈ值［２８－２９］
，借以揭示热膨

胀系数与其它性能之间的关系。

　　　　　ａ．ＶＴｃｕｒｖｅ　　　　　　ｂ．ρＴｃｕｒｖｅ

图３　六组分混合体系的体积温度和密度温度关系

Ｆｉｇ．３　Ｖｏｌｕｍｅｖｓ．ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｎｄｄｅｎｓｉｔｙｖｓ．ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

ｆｏｒｓｉｘｃｏｍｐｏｎｅｎｔｍｉｘｔｕｒｅ

表３　不同温度下（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌ六组分体

系的热膨胀系数

Ｔａｂｌｅ３　Ｔｈｅｒｍａｌｅｘｐａｎｓｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｏｆ（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／

ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌｓｉｘｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｙｓｔｅｍａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ

ｔｅｍｐｅｒｔｕｒｅ／Ｋ ｖｏｌｕｍｅ／?３ β１）／Ｋ－１ α２）／Ｋ－１

１９５ ４８４６８．５ １．６５×１０－４ ５．５０×１０－５

２４５ ４８８３２．１ １．６３×１０－４ ５．４３×１０－５

２９５ ４９１４３．３ １．６２×１０－４ ５．４０×１０－５

３４５ ４９６５７．６ １．６１×１０－４ ５．３６×１０－５

３９５ ５００４５．６ １．５９×１０－４ ５．３０×１０－５

　Ｎｏｔｅ：１）ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｏｆｃｕｂｉｃａｌｅｘｐａｎｓｉｏｎ；２）ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｏｆｌｉｎｅａｒｅｘｐａｎｓｉｏｎ．

３．３　力学性能
　　力学性能直接关系到固体推进剂的加工成型和实
际使用，是固体推进剂的最重要性能之一。表 ４给出
经静态力学分析

［３０－３１］
求得的（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／

ＨＭＸ／Ａｌ六组分体系２９５Ｋ下的力学性能。
　　由表４可见，除对角元 Ｃｉｊ和 Ｃ１２、Ｃ１３、Ｃ２３共 ９个
矩阵元外，未列入的弹性系数值等于或接近于零，可见

所模拟的（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌ六组分体
系近似为正交各向异性弹性体。弹性系数 Ｃｉｊ可反映
非均匀材料在各处的不同弹性效应。对（ＰＥＧ／ＮＧ／
ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌ六组分体系而言，其 Ｃ１１、Ｃ２２很
大，说明产生同样的形变需承受很大的应力；而其它

的系数较小，表明（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌ六
组分体系具有明显的各向异性。

　　表４中的 Ｋ／Ｇ表示体系的体模量与剪切模量的
比值，可用来关联体系的延展性

［３２］
，即材料发生形变

而不产生裂缝的能力，其值越高则体系的延展性越好；

Ｃ１２—Ｃ４４为柯西压，亦可用来关联体系的延展性
［３３］
，

若其值为负，表明材料显脆性；若为正，则表明材料延

展性较好；二者的差异可见文献［１７］。从表 ４还可
见，（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌ六组分体系的柯
西压为正值，表明其晶体具有一定的延展性。

表４　（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌ六组分体系的力学性能

Ｔａｂｌｅ４　 Ｍｅｃｈａｎｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／

ＨＭＸ／Ａｌｓｉｘｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｙｓｔｅｍ ＧＰａ

ｐａｒａｍｅｔｅｒ ｖａｌｕｅ

Ｃ１１ １８．１
Ｃ２２ １８．２
Ｃ３３ ８．４
Ｃ４４ ３．９
Ｃ５５ ４．３
Ｃ６６ ３．９
Ｃ１２ ９．２
Ｃ１３ ９．２
Ｃ２３ ８．４
ｔｅｎｓｉｌｅｍｏｄｕｌｕｓＥ １１．７
Ｐｏｉｓｓｏｎ′ｓｒａｔｉｏν ０．３
ｂｕｌｋｍｏｄｕｌｕｓＫ １１．９
ｓｈｅａｒｍｏｄｕｌｕｓＧ ４．４
Ｃ１２—Ｃ４４ ５．３
Ｋ／Ｇ ２．７

　Ｎｏｔｅ：Ｃｉｊｉｓｅｌａｓｔｉｃｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ，Ｃ１２—Ｃ４４ｉｓＣａｕｃｈｙ′ｓｓｔｒｅｓｓｔｅｎｓｏｒ．

４　结　论

　　通过（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ五组分体系不
同配比和（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌ六组分体
系不同温度的 ＭＤ模拟，得出如下主要结论：
　　（１）在４种配比的五组分体系中，当（ＰＥＧ／ＮＧ／
ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ＝２．５∶３．５∶２．３时，各易爆燃组分
引发键的最大键长均为最大，表明该体系的感度相对

最大。

　　（２）（ＰＥＧ／ＮＧ／ＢＴＴＮ）／ＡＰ／ＨＭＸ／Ａｌ六组分体
系中易爆燃组分引发键最大键长（Ｌｍａｘ）均随温度升高
而单调递增，与感度随温度升高的实验事实相一致。

表明对于复杂多组分体系的热和撞击感度，亦可用

Ｌｍａｘ加以判别。
　　（３）利用曲线拟合法，首次预测了六组分高能体
系各温度点的热膨胀系数，发现热膨胀系数随温度升

高缓慢下降，表明混合体系的热膨胀能力随温度升高

有所减弱。

　　（４）由静态分析法求得六组分体系的弹性力学性
能，比较弹性系数，可见其具有明显的各向异性；从 Ｋ／Ｇ
值和柯西压（Ｃ１２—Ｃ４４）值较大，说明其延展性较好。

５８５
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