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摘 要： 为分析 CL‑20/HMX共晶和 HMX冲击波感度接近的机理，采用反应分子动力学方法（ReaxFF‑MD），探讨了有无缺陷

CL‑20/HMX共晶在冲击加载下的力‑热结构变化和初始化学反应，通过动量镜原理与最大压缩点吸收波阵面相结合方式，分析了快

速结构响应和随后缓慢化学反应过程。结果表明，冲击加载无缺陷 CL‑20、HMX和 CL‑20/HMX共晶时，CL‑20的分解速度比 HMX
快，CL‑20/HMX共晶的分解速度与 HMX接近；与沿 CL‑20/HMX共晶［111］晶向加载相比，沿［100］晶向分解更快，这与 CL‑20和

HMX分子层的交替排布及滑移等因素有关。以 2 km·s-1的质点速度沿［100］晶向冲击加载含Φ20 nm孔洞的 CL‑20/HMX共晶时，

孔洞周围结构没有产生射流现象，而是粘塑性收缩过程。孔洞塌缩形成的高温高压条件和结构上的粘塑性变形有效促使 CL‑20和
HMX分子发生快速分解，孔洞塌缩新热点的形成进一步增强了冲击加载过程。
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1 引 言

含能材料的能量和安全性矛盾一直以来受到广泛

关注，含能共晶炸药是解决这一矛盾的主要途径之一，

其中较为典型代表是 CL‑20/HMX共晶炸药［1-4］，该炸

药的爆轰性能优于 β‑HMX，感度与 β‑HMX相当［2］，对

其感度机理的深入研究有利于新型含能共晶炸药的设

计和开发。含能材料分子、晶体结构与其感度的关系，

国内外开展了大量研究［4-8］。对于 CL‑20/HMX共晶炸

药的撞击感度，热力学引发键键级判据和动力学活化

能判据［9-10］在单质含能材料中应用较为广泛。由于分

子层级混合的含能共晶仍属于不同分子结构的混合，

因此这些判据还在进一步发展。对 CL‑20/HMX共晶

的稳定性，Bolton等［2］认为与纯组分相比，共晶中的

C—H…O氢键数目明显增多，键长减小。陶俊等［11］

根据最大键长和结合能，以范德华为主的作用力“敏

化”了 CL‑20/HMX共混体系的结构，而根据内聚能密

度和径向分布函数，得出 CL‑20/HMX共晶体系由于存

在长度相对较短的 CH…O氢键而导致其感度较低。

若考虑晶体形貌或缺陷影响，用于预示感度的最大引

发键键级判据和分子间弱相互作用强弱等将受到限

制。随着计算能力提高，从动力学角度模拟晶体结构

和感度的关系成为可能。

目前，立足于含能材料分子结构，在晶体结构、颗粒

等空间上和介观‑微观等时间尺度上，对强冲击下含能材

料发生的力‑热‑化学变化耦合过程的研究已取得较大进

展。 Jaramillo等［12］、Cawkwell等［13-14］和 Bedrov等［15］

研究了 RDX不同晶面受到冲击加载时发生的塑性行

为，详细分析了位错、剪切带和分子构型的变化规律。

Eason等［16］分析了冲击诱导 PETN时发生的弹塑性行

为，而 Shan等［17］则分析了沿 PETN不同晶面冲击加载

时化学反应过程。此外，孔洞塌缩形成热点的机制也

在不断深入，Wood等［18］分析了含孔洞缺陷的 RDX发

生冲击转爆燃的过程，利用流体动力学方法和反应分

子动力学方法（ReaxFF‑MD），详细分析了HNS晶体中
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孔洞塌缩形成热点的过程［19］，而 Shan等［20］则在更长

时间内分析了孔洞塌缩后形成的非对称热点区域。然

而含能共晶炸药冲击过程模拟未见报道，因此，本研究

着重分析了冲击作用下，有无缺陷 CL‑20/HMX共晶发

生的力‑热结构变化和随后的化学反应过程，为进一步

分析冲击波感度机理提供必要基础。

2 计算模型与计算过程

2.1 CL⁃20/HMX共晶初始模型及结构优化

含能材料热分解和冲击压缩过程的研究常采用

ReaxFF‑MD方法。由于不同时期开发的力场有差异，

因此首先需要计算研究对象超胞结构来验证力场的适

用 性 。 本 研 究 依 据 ε‑CL‑20 晶 体［21］、β‑HMX［22］和
CL‑20/HMX共晶［2］的 X射线单晶衍射结果，建立了

4×2×2的 CL‑20超胞、5×3×4的 HMX超胞和 2×3×2
的 CL‑20/HMX共晶超胞，再采用 ReaxFF‑MD方法［23］

进行不同晶体的分子动力学优化，将计算结果和试验

结果对比以筛选合适力场。

可 能 满 足 CL‑20/HMX 共 晶 计 算 的 力 场 有

ReaxFF‑2005［24］ 、ReaxFF‑lg［25］ 、ReaxFF‑2014［18］ 和

ReaxFF‑2018［19］等，其中 ReaxFF‑lg因添加了低梯度修

正 项（lg），能 够 更 准 确 描 述 晶 格 参 数 和 密 度 ，在

ReaxFF‑2014的基础上，ReaxFF‑2018增加了 lg项，并

兼顾了多种含能材料反应途径和燃烧过程。因此，本

研究利用 ReaxFF‑lg和 ReaxFF‑2018分别计算 CL‑20、
HMX 和 CL‑20/HMX 晶体结构参数，以验证力场适

用性。

分子动力学优化过程分为三步，即先后运行 20 ps
的 T=5 K、正则系综NVT和 T=300 K、NVT进行弛豫，然

后选择等温等压系综NPT（T=300 K、p=1.01×105 Pa）进

行 50 ps分子动力学模拟。采用 Nose‑Hoover控温和

控压［26］，时间步长为 0.1 fs。
2.2 不同晶向 CL⁃20/HMX共晶模型的建立及冲击加

载过程细节

利用Materials Studio中morphology模块［27］预测

真空状态下 CL‑20/HMX共晶形貌，发现（100）晶面面

积最大。Ghosh等［4］根据粉末 XRD和晶体形貌认为

（111）晶面是重要晶面。因此，选择（100）和（111）晶

面作为冲击加载的主要方向。

考虑模拟体系大小、晶面的尺寸匹配和计算资源等

因素，沿CL‑20/HMX共晶的［100］晶向构建了10×1×24
的模型CL‑20/HMX（100），沿［111］晶向构建了 5×1×48
的模型 CL‑20/HMX（111）；沿 CL‑20的［011］晶向构

建了 1×10×24的模型 CL‑20（011），沿 HMX的［011］
晶向构建了 1×10×24的模型 HMX（011）。具体尺寸

如表 1所示。为减少因周期性边界条件而可能增加的

非键弱相互作用，在 z向均增加了 2 nm的真空层。

为分析 CL‑20/HMX 共晶在冲击加载下发生的

力‑热结构变化和化学反应，本研究先对构建的 CL‑20/
HMX共晶模型结构优化，再按照动量镜原理［15］开展

了冲击加载模拟。冲击加载过程如下：取［100］晶向

的两层和［111］晶向的四层重复单元作为固定壁，壁

厚约 2~3 nm，其余部分以质点速度 2 km·s-1［20，28］撞击

固定壁，形成反射冲击波。当反射冲击波传播到尾端

时，采用吸收波阵面方法［14］，继续在NVE系综下开展分

子动力学模拟。整个模拟过程的时间步在 0.1~0.01 fs
之间调整，满足每步电荷收敛平衡需要和捕捉到更全

面的化学反应产物。通过设定不同种类原子对的键级

阈值［29］区分分子碎片，后采用 Sergey Zybin提供的

mol_fra.c源代码［30］处理。所有反应分子动力学模拟

过程均通过 LAMMPS软件［31］完成。

表 1 不同晶向 CL‑20/HMX共晶模型详细信息

Table 1 Detailed information of various CL‑20/HMX models
model
CL‑20/HMX（100）
CL‑20/HMX（111）
CL‑20（011）
HMX（011）
CL‑20/HMX（100）‑void
CL‑20（011）‑void
CL‑20/HMX（100）‑large
CL‑20/HMX（111）‑large

shock direction
［100］
［111］
［011］
［011］
［100］
［011］
［100］
［111］

dimension / Å
99.361×12.142×446.367
95.643×15.689×378.718，γ=102.877°
18.602×88.408×264.682，γ=74.486°
13.283×65.400×185.475，γ=82.919°
347.763×12.142×667.028
265.224×18.337×561.928，γ=77.831°
347.763×12.142×667.028
267.800×15.6892×692.049，γ=102.877°

number of atoms
48，000
48，000
34，560
13，440
243，648
213，588
280，000
280，000

316



CHINESE JOURNAL OF ENERGETIC MATERIALS 含能材料 2021 年 第 29 卷 第 4 期 （315-324）

冲击作用下 CL‑20/HMX共晶力‑热‑化学耦合响应的动力学模拟

2.3 含孔洞缺陷的 CL⁃20/HMX共晶模型的建立

孔洞缺陷是含能材料中最常见的缺陷类型之一。

由于孔洞缺陷大小和冲击强度对孔洞塌缩诱导的热点

形成有显著影响，因此结合 Shan等［20］的研究结果，本

研究建立了含孔洞直径为 20 nm、沿［100］晶向的模

型 CL‑20/HMX（100）‑void。为便于分析，还建立了含

同样孔洞尺寸的沿 CL‑20［011］晶向的模型 CL‑20
（011）‑void，沿 CL‑20/HMX共晶［100］晶向的无缺陷

模 型 CL‑20/HMX（100）‑large，沿 CL‑20/HMX 共 晶

［111］晶 向 的 无 缺 陷 模 型 CL‑20/HMX（111）‑large。
具体尺寸如表 2所示。

3 结果与讨论

3.1 CL⁃20/HMX力场适用性分析

为筛选适用于 CL‑20/HMX共晶冲击过程的力场，

需正确描述 CL‑20/HMX共晶结构。为此，本研究通过

ReaxFF‑lg 和 ReaxFF‑2018 分 别 优 化 了 ε‑CL‑20、
β‑HMX和 CL‑20/HMX超胞结构，获取 CL‑20/HMX共

晶结构，各物质的晶胞参数和密度优化结果见表 2。
由表 2可知，ReaxFF‑lg和 ReaxFF‑2018这两套力场在

描述含能材料晶体参数和密度时均具有较好的计算

精度。

除优化 CL‑20/HMX的共晶结构，为研究共晶的动

态加载过程，还需计算相关高压物理特性，包括静水压

和体积压缩比 p‑v/v0和 Hugoniot曲线相关的 p‑v/v0和
T‑v/v0及 us‑up关系等［20］。由于 CL‑20/HMX共晶的这

些物理特性缺乏试验数据，故本研究以高精度的色散

修 正 的 DFT‑D［32］计 算 结 果 为 参 考 ，对 比 分 析 了

ReaxFF‑lg和 ReaxFF‑2018描述 CL‑20/HMX共晶高压

物理特性的准确性，结果如图 1~图 3所示。由图 1、图 2a
和图 3可知，与 ReaxFF‑lg相比，采用 ReaxFF‑2018计

算 值 更 接 近 于 DFT 计 算 值 。 由 图 2b 可 知 ，

ReaxFF‑2018计算的高压缩比下 CL‑20/HMX共晶温

度偏离未反应Hugoniot曲线，这与部分物质发生反应

有关，比如质点速度超过 1.787 km·s-1时，类似结果也

反 映 在 Islam 等［33］的 研 究 工 作 中 。 因 此 ，选 取

ReaxFF‑2018开展质点速度为 2 km·s-1时 CL‑20/HMX
共晶力‑热‑化学反应过程研究。

表 2 ε‑CL‑20、β‑HMX和 CL‑20/HMX晶胞参数的实验值和模

拟结果

Table 2 Comparison of the experimental and calculated lat‑
tice parameters of CL‑20，HMX，and CL‑20/HMX

structure

ε‑CL‑20

β‑HMX

CL‑20/HMX

method

Exp.［21］

ReaxFF‑lg
ReaxFF‑2018
Exp.［22］

ReaxFF‑lg
ReaxFF‑2018
Exp.［2］

ReaxFF‑lg
ReaxFF‑2018

a / Å

8.841
8.839
8.884
6.540
6.501
6.581
16.346
16.447
16.476

b / Å

12.562
12.560
12.624
11.050
10.984
11.120
9.936
9.997
10.016

c / Å

13.358
13.355
13.423
8.700
7.327
7.418
12.142
12.217
12.152

β/（°）

106.82
106.82
106.81
124.30
102.834
102.834
99.23
99.23
99.19

ρ

/g·cm-3

2.049
2.051
2.019
1.894
1.927
1.858
2.000
1.964
1.953

Note： a，b，c are parameters，ρ is density.

图 2 CL‑20/HMX共晶受冲击后（a）p‑v/v0和（b）T‑v/v0关系

Fig.2 Curves of p‑v/v0（a）and T‑v/v0（b）of CL‑20/HMX co‑
crystal under shock loading

图 1 CL‑20/HMX共晶的冷静压下体积压缩比和静水压关系

Fig.1 Relationship between compressive volume ratio and
pressure for CL‑20/HMX cocrystal
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3.2 CL⁃20/HMX不同晶向响应特性分析

为考察 CL‑20/HMX共晶是否具有明显的各向异

性 ，分 别 沿［100］和［111］晶 向 冲 击 加 载 了 CL‑20/
HMX共晶。初始质点速度设定为 2 km·s-1，其温度和

初始物质（包括 CL‑20和 HMX）分解量随时间的变化

关系如图 4所示。为对比分析，同时计算了沿［011］晶

向冲击加载的 CL‑20和HMX。

由图 4a可知，整个快速冲击响应过程持续了约 5
ps，不同模型冲击加载时间与模型加载方向长度有关。

快速冲击响应后发生缓慢化学分解过程，表现在不同

模型的温度均呈现不同程度的升高。CL‑20、HMX和

CL‑20/HMX 共 晶 的 温 度 增 长 速 率 大 小 顺 序 为 ：

CL‑20>CL‑20/HMX（100）>HMX>CL‑20/HMX（111）。

由 图 4b 可 知 ，CL‑20、HMX 和 CL‑20/HMX 共 晶 中

CL‑20 分 子 的 分 解 速 率 大 小 顺 序 为 CL‑20>CL‑20/
HMX（100）>CL‑20/HMX（111），HMX 分 子 则 为

CL‑20/HMX（100）>HMX>CL‑20/HMX（111）。因此

单纯 CL‑20的分解速度最快，而 CL‑20/HMX和 HMX
的分解速度相当，CL‑20/HMX（111）模型的分解速度

甚至比单纯 HMX的还慢，可以初步解释 CL‑20/HMX
共晶的冲击波感度和 HMX更接近的实验现象。与

［111］晶向相比，沿［100］晶向加载时 CL‑20/HMX共

晶分解更快，表明出明显的冲击各向异性。

另外，当快速冲击加载结束时模型会达到最大压

缩点，此时若只施加周期性边界条件继续开展分子动

力学模拟，将因为末端产生的反向稀疏波而使得体系

变得松散，因此在最大压缩点时额外施加一静止活

塞［14］，可以有效阻止稀疏波进入波阵面后区域，从而

能够进一步分析结构塑性变形和化学反应过程。

为研究 CL‑20/HMX共晶冲击各向异性产生机理，

统 计 分 析 了 最 大 压 缩 点 时 CL‑20/HMX（100）和

CL‑20/HMX（111）模型中完整的 CL‑20和 HMX分子

的分布，计算结果如图 5所示。由分子堆积过程可知，

每两层 CL‑20分子和一层 HMX分子交替堆叠形成共

晶，HMX和 CL‑20之间因为氢键作用而较稳定的组装

在一起。由图 5a中沿［100］晶向冲击加载时，作用力

将垂直于 CL‑20 和 HMX 分子层而逐层传递，而由

图 3 计算获得的 CL‑20/HMX共晶的 us‑up关系

Fig.3 Calculated us‑up relationship of CL‑20/HMX cocrystal

图 4 沿［100］和［111］冲击加载 CL‑20/HMX共晶时（a）温度

和（b）未分解分子随时间的变化规律

Fig.4 Evolution of temperature（a）and percentage of
decomposed molecules（b）vs time along the［100］and
［111］shocks in CL‑20/HMX cocrystal

图 5 沿［100］（a）和［111］（b）冲击加载且处于最大压缩状态

的 CL‑20/HMX共晶结构（红色表示完整的 CL‑20分子，绿色表

示完整的HMX分子，其余属于碎片分子）

Fig.5 Structures of CL‑20/HMX models at the maximum mo‑
ment along［100］（a）and［111］（b）shock directions（Col‑
or ranks：red‑intact CL‑20 molecules，green‑ intact HMX
molecules，others‑fragments）
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图 5b可知，沿［111］晶向冲击加载时，CL‑20分子层和

HMX分子层之间产生滑移。与［100］晶向的这种显

著差异，直观表现为即使在［111］晶向冲击加载端也

有较多保持完整的 CL‑20和 HMX分子。结合图 4a可
知，与沿［100］晶向冲击加载相比，通过不同活性分子

的交替排布和一定量的滑移等能够有效分散冲击加载

能量，致使 CL‑20/HMX（111）模型的响应速度变慢，

表现出明显的冲击各向异性。

为进一步分析沿不同晶向冲击 CL‑20/HMX共晶

模型时能否发生滑移，计算了沿 x向和 z向的局部位移

分布（如图 6）和 z向的局部速度分布（如图 7）。图 6a
和图 6b中 CL‑20/HMX（100）模型处于 3.2 ps，波阵面

位于 20 nm，而图 6c和图 6d中 CL‑20/HMX（100）处

于 3.8 ps，波阵面位于 17.5 nm，两模型的压缩量均为

最大压缩量的 60%。在 CL‑20/HMX（111）模型中，z

向起始端属于固定壁位置，沿 z向的 2.5~17.5 nm范

围属于波后受压区域，17.5~32.5 nm属于未压缩的

CL‑20/HMX共晶区域，32.5~40 nm范围属于空隙区。

由图 6a可知，沿［100］晶向加载时，受压缩区沿 z向位

移方向和冲击波传播方向一致，而图 6b中沿 x向位移

方向并无明显规律。由图 6c和图 6d可知，沿［111］晶

向加载时，受压缩区沿 z向和 x向位移方向均有正有

负，而且位移数值也比沿［100］晶向的大。相似规律

也反映在图 7中。这些结果表明，沿［111］晶向冲击加

载后，受压缩区的确发生了明显的滑移，最终延缓了反

应进程，而沿［100］晶向冲击加载时滑移并不显著。

a. displacements along x direction in CL‑20/HMX（100）model

c. displacements along x direction in CL‑20/HMX（111）model

b. displacements along z direction in CL‑20/HMX（100）model

d. displacements along z direction in CL‑20/HMX（111）model

图 6 沿不同晶向冲击加载的 CL‑20/HMX模型局部位移变化

Fig.6 Local displacements of CL‑20/HMX models along different shock directions
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3.3 孔洞缺陷对冲击过程的影响

在分析无缺陷 CL‑20/HMX模型的基础上，进一步

考虑孔洞缺陷对冲击过程中力‑热耦合过程影响。

Φ20 nm孔洞存在下温度、压力以及初始物质分解量

随时间的变化关系分别如图 8和图 9所示。由图 4a、
图 8a、图 4b、图 9可知，沿［100］和［111］冲击加载无

缺陷 CL‑20/HMX共晶时，温度和不同分子分解量相对

变化规律一致，即沿［111］冲击加载时温度（主要和粒

子质点速度相关）降低最多，压力增加缓慢，CL‑20和

HMX分子分解速率最低，表明不同规模模型对计算结

果的影响较小。然而，当存在Φ20 nm孔洞缺陷时，伴

随孔洞的压缩，体系温度出现先增后减的“鼓包”现象，

体系压力则出现先减后增，对 CL‑20和HMX分子的分

解产生一定的影响。下面结合孔洞压缩过程瞬态图做

进一步分析。

沿［100］冲击加载含Φ20 nm孔洞的 CL‑20/HMX
共晶时，孔洞受压缩初期，模型中各物理量分布如

图 10所示。沿 z轴正向，含缺陷 CL‑20/HMX共晶分

别由固定壁、含孔洞的 CL‑20/HMX共晶受压区和运动

区、空隙区等四部分组成。由图 10a可知，波阵面在碰

到孔洞时被隔断，然而以冲击波传播方向为参考，孔洞

上游壁面和下游壁面附近区域温度均较高（图 10b），

这是由于这两部分局部区域对应的粒子质点速度和位

移均因孔洞存在而增加了自由度，受周围分子的约束

减弱而动能增加的缘故。

为详细分析冲击加载 CL‑20/HMX［100］模型的

结构变化，根据孔洞变形阶段，计算了几组典型时刻的

密度、温度和压力的瞬态分布，结果如图 11所示。选

a. CL‑20/HMX（100） b. CL‑20/HMX（111）

图 7 沿不同晶向冲击加载的 CL‑20/HMX（100）和 CL‑20/HMX（111）模型的局部速度变化规律

Fig.7 Variations of local velocities along different shock directions in CL‑20/HMX（100）and CL‑20/HMX（111）models

a. T‑t curve b. p‑t curve

图 8 沿［100］和［111］冲击加载含Φ20 nm缺陷 CL‑20/HMX共晶模型温度和压力随时间的变化规律

Fig.8 Evolution of temperature and pressure along the［100］and［111］shocks in CL‑20/HMX cocrystal with 20 nm diameter
void
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取的典型时刻已标注于图 8中，即 2.86 ps对应于图 10
中时刻，5.44 ps对应于孔洞临近闭合时刻，6.62 ps对
应于近球形孔洞塌缩“热点”产生的应力波正追赶冲击

波的时刻，8.30 ps对应于孔洞塌缩热点产生的应力波

和之前冲击波复合形成的加强型冲击波继续向前传播

的某一时刻。由图 8~图 11a所展示的孔洞塌缩过程

和后效分析可知，孔洞塌缩过程导致孔洞上游壁面和

下游壁面获得较高的质点速度，两者是相对运动，孔洞

塌缩的过程产生较高的温度、降低局部压力、减弱

CL‑20和 HMX分子的分解。在图 11b中，孔洞闭合

后，以孔洞闭合位置为中心产生新热点，此时 CL‑20和

图 9 不同 CL‑20/HMX模型中未分解 CL‑20和 HMX分子数的

变化规律

Fig.9 Evolution of percentage of undecomposed CL‑20 and
HMX molecules in different CL‑20/HMX models

a. density

c． pressure

b. temperature

d. displacement
图 10 沿［100］方向冲击加载含Φ20 nm缺陷 CL‑20/HMX共晶时孔洞受压缩初期各物理量的瞬态变化

Fig. 10 Evolution of various parameters of CL‑20/HMX with 20 nm diameter void along the［100］ shock direction at initial
stage，which includes（a）density；（b）temperature；（c）pressure；（d）displacement
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HMX分子的分解速率明显提高，形成了更高的温度和

压力区并向周围扩散。在图 11c中，当孔洞塌缩热点

产生的应力波和之前冲击波复合时形成了加强型冲击

波，继续向前传播。从新热点到两波平齐，含Φ20 nm
孔洞的 CL‑20模型需要 1.61 ps，而 CL‑20/HMX模型

则需要 1.92 ps。
由孔洞塌缩形成热点过程可知，孔洞缺陷首先造

成 受 力 结 构 变 化 ，以 2 km·s-1 质 点 速 度 冲 击 下

Φ20 nm孔洞周围结构没有产生射流现象，而是粘塑

性收缩过程，然后孔洞闭合产生的高温高压条件和结

构上的粘塑性变形均有效促使 CL‑20和 HMX分子发

生快速的化学分解，孔洞塌缩新热点的形成反过来进

一步增强了冲击加载过程。

4 结 论

采 用 反 应 分 子 动 力 学 方 法 ，探 讨 了 有 无 缺 陷

CL‑20/HMX共晶在冲击加载下发生的力‑热结构变化

和随后的初始化学反应过程。结果表明：

（1）ReaxFF‑lg和 ReaxFF‑2018均能够较好的描述

图 11 沿［100］冲击加载含Φ20 nm缺陷 CL‑20/HMX共晶时三个时刻（a）5.44 ps、（b）6.62 ps和（c）8.3 ps下密度、温度和压力的瞬

态变化规律

Fig.11 Evolution of density，temperature，and pressure of CL‑20/HMX with 20 nm diameter void along the［100］shock direc‑
tion at（a）5.44 ps，（b）6.62 ps，and（c）8.3 ps
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CL‑20、HMX以及 CL‑20/HMX共晶的晶格参数、密度。

与 ReaxFF‑lg相比，利用 ReaxFF‑2018计算的 CL‑20/
HMX共晶高压物理特性值更接近于DFT‑D计算值。

（2）利用动量镜原理产生平面反射波后，在最大

压缩点增加一静止活塞，可有效阻止稀疏波进入波后

区域，有利于分析结构塑性变形情况或化学反应过程，

不仅可实现高速冲击加载过程模拟，也能够实现低速

撞击过程模拟，具有较大应用潜力。

（3）冲击加载无缺陷 CL‑20、HMX和 CL‑20/HMX
共晶时，CL‑20比 HMX的分解速度快，CL‑20/HMX共

晶 的 分 解 速 度 接 近 HMX。 和［111］晶 向 相 比 ，沿

［100］晶向冲击加载 CL‑20/HMX共晶分解更快，这与

CL‑20和 HMX分子层的交替排布以及能否产生滑移

等因素有关。

（4）以 2 km·s-1质点速度冲击下 Φ20 nm孔洞周

围结构没有产生射流现象，而是粘塑性收缩过程。孔

洞塌缩形成的高温高压条件和结构上的粘塑性变形有

效促使 CL‑20和HMX分子发生快速的分解，孔洞塌缩

新热点的形成进一步增强了冲击加载过程。
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Simulation on Mechanic⁃thermal⁃chemical Response of CL⁃20/HMX Cocrystal under Shock Loading

WANG Ning1，2，SU Jing1，2，GUAN Hong⁃bo1，CHENG Jie3，CHENG Li⁃guo1，2，LI Jun1
（1. Hubei Institute of Aerospace Chemotechnology，Xiangyang 441003，China；2. Science and Technology on Aerospace Chemical Power Laboratory，Xiangyang
441003，China；3. Hubei Hangpeng Chemical Power Technology Co.，Ltd，Xiangyang 441003，China）

Abstract：In order to analyze the mechanism of shock sensitivity of CL‑20/HMX cocrystal close to that of HMX，ReaxFF molecu‑
lar dynamics simulation was used to investigate the mechanical‑thermal structural changes and subsequent initial chemical reac‑
tions in CL‑20/HMX cocrystals with or without voids. The structural deformation and subsequent chemical reaction process are
effectively analyzed by using the momentum mirror model combined with shock‑front absorbing boundary condition. When
shocks subjected to CL‑20，HMX，and CL‑20/HMX，it is found that the decomposition speed of CL‑20 is faster than that of
HMX，while CL‑20/HMX's decomposition speed is very close to HMX's. Besides，the decomposition speed of CL‑20/HMX
［100］shocks is faster than［111］shocks. This phenomenon is related to alternative arrangement of CL‑20 and HMX molecular
layers and the relative slip amount. When CL‑20/HMX with 20 nm diameter void is shocked along the［100］direction at particle
velocity of 2 km·s-1，hydrodynamic jet collapse does not occur instead of viscoplastic pore collapse. It largely promotes the rapid
decomposition of CL‑20 and HMX molecules in the high temperature and high pressure conditions formed by pore collapse and
the viscoplastic deformation of crystal structure. A new hot spot formation from the void collapse further enhances the shock load‑
ing process.
Key words：hexanitrohexaazaisowurtzitane/octogen（CL‑20/HMX）；shock；slip；crystal defect；hot spot
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