
书书书

ＨＵＲｏｎｇｚｕ，ＺＨＡＯＦｅｎｇｑｉ，ＧＡＯＨｏｎｇｘｕ，ＹＩＪｉａｎｈｕａ，ＸＵＳｉｙｕ

文章编号：１００６９９４１（２０１１）０２０１３２０６

ＡｎａｌｙｓｉｓｏｆＯｖｅｒａｌｌＳｔａｎｄａｒｄＤｅｖｉａｔｉｏｎｏｆＴｈｅｒｍａｌＳａｆｅｔｙＣｒｉｔｅｒｉａｆｏｒＳｍａｌｌｓｃａｌｅ
ＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ

ＨＵＲｏｎｇｚｕ，ＺＨＡＯＦｅｎｇｑｉ，ＧＡＯＨｏｎｇｘｕ，ＹＩＪｉａｎｈｕａ，ＸＵＳｉｙｕ
（Ｘｉ′ａｎＭｏｄｅｒｎＣｈｅｍｉｓｔｒｙＲｅｓｅａｒｃｈＩｎｓｔｉｔｕｔｅ，Ｘｉ′ａｎ７１００６５，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｔｗｅｎｔｙｅｘｐｒｅｓｓｉｏｎｓｄｅｓｃｒｉｂｉｎｇｔｈｅｏｖｅｒａｌｌｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａｔｉｏｎ（σ）ｏｆｔｈｅｒｍａｌｓａｆｅｔｙｃｒｉｔｅｒｉａｏｆｓｍａｌｌｓｃａｌｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓｗｅｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄ．
Ｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆσａｎｄｒｅｌａｔｉｖｅｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｒｍａｌｓａｆｅｔｙｃｒｉｔｅｒｉａｆｏｒ１，１′ｄｉｍｅｔｈｙｌ５，５′ａｚｏｔｅｌｒａｚｏｌｍｏｎｏｈｙｄｒｏｔｅ，３ｎｉｔｒｏ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌ５
ｏｎｅ，ｂｉｓ（２，２，２ｔｒｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌ）ｆｏｒｍａｌａｎｄｄｏｕｂｌｅｂａｓｅｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｃｏｍｐｏｓｅｄ（５６±１）ｗｔ％ ｏｆＮＣ，（２７±０．５）ｗｔ％ ｏｆＮＧ，（８．５±０．１５）ｗｔ％ ｏｆ
ＤＮＴ，（２．５±０．１）ｗｔ％ ｏｆｍｅｔｈｙｌｃｅｎｔｒａｌｉｔｅ，（５．０±０．１５）ｗｔ％ ｏｆｃａｔａｌｙｔｓａｎｄ（１．０±０．１）ｗｔ％ ｏｆｏｔｈｅｒｗｅｒｅｒｅｐｏｒｔｅｄ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｐｈｙｓｉｃａｌｃｈｅｍｉｓｔｒｙ；ｔｈｅｒｍａｌｓａｆｅｔｙ；ｃｒｉｔｅｒｉａ；ｏｖｅｒａｌｌｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａｔｉｏｎ；ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ
ＣＬＣｎｕｍｂｅｒ：ＴＪ５５；Ｏ６４２　　　 Ｄｏｃｕｍｅｎｔｃｏｄｅ：Ａ ＤＯＩ：１０．３９６９／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１１．０２．００３

ＲｅｃｅｉｖｅｄＤａｔｅ：２０１００５１９；ＲｅｖｉｓｅｄＤａｔｅ：２０１００７１８
ＰｒｏｊｅｃｔＳｕｐｐｏｒｔｅｄ：ＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙＦｏｕｎｄａｔｉｏｎｏｆＮａｔｉｏｎａｌＤｅｆｅｎｃｅＫｅｙ
ＬａｂｏｒａｔｏｒｙｏｆＰｒｏｐｅｌｌａｎｔａｎｄＥｘｐｌｏｓｉｖｅＣｏｍｂｕｓｔｉｏｎｏｆＣｈｉｎａ（９１４０Ｃ３５０１０１０６０１）
Ｂｉｏｇｒａｐｈｙ：ＨＵＲｏｎｇｚｕ（１９３８－），ｍａｌｅ，ｒｅｓｅａｒｃｈｆｉｅｌｄｓ：ｔｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙａｎｄ
ｔｈｅｒｍａｌａｎａｌｙｓｉｓ．ｅｍａｉｌ：ｈｕｒｏｎｇｚｕ＠ｐｕｂｌｉｃ．ｘａ．ｓｎ．ｃｎ

１　Ｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎ
　　Ｔｈｅａｄｉａｂａｔｉｃｔｉｍｅｔｏｅｘｐｌｏｓｉｏｎ（ｔｃ），ｃｒｉｔｉｃａｌｈａｌｆｔｈｉｃｋ
ｎｅｓｓ（ｒ），ｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ（Ｔｃ），ａｄｉａｂａｔｉｃｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ（Ｔａ），ｅｘｐｌｏｓｉｏｎｐｏｔｅｎｔｉａｌ（Ｅｐ），ｓｈｏｃｋｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ
ｒｅｌａｔｉｖｅｔｏｍｄｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ（ＳＳ），ｉｎｓｔａｎｔａｎｅｏｕｓｐｏｗｅｒｄｅｎｓｉｔｙ
（Ｉｐｄ），ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ
ｔｏｃｅｒｔａｉｎｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅ（Ｔｅ０ｏｒｐ０），ｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｒｍａｌ
ｅｘｐｌｏｓｉｏｎｂａｓｅｄｏｎＢｅｒｔｈｅｌｏｔ′ｓｅｑｕａｔｉｏｎ（Ｔｂ），ｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒ
ａｔｕｒｅ ｏｆｔｈｅｒｍａｌｅｘｐｌｏｓｉｏｎ ｂａｓｅｄ ｏｎ Ａｒｒｈｅｎｉｕｓｅｑｕａｔｉｏｎ
（Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０），ｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｒｍａｌｅｘｐｌｏｓｉｏｎｂａｓｅｄｏｎ
ＨａｒｃｏｕｒｔＥｓｓｏｎ′ｓｅｑｕａｔｉｏｎ（Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０），ｆｒｅｅｅｎｅｒｇｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ
（ΔＧ≠），ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ（ΔＨ≠），ｅｎｔｒｏｐｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ
（ΔＳ≠），ｓａｆｅｓｔｏｒａｇｅｌｉｆｅ（ｔ），ｒｅａｃｔｉｏｎｒａｔｅｃｏｎｓｔａｎｔ（ｋ），ｓｅｌｆ
ａｃｃｅｌｅｒａｔｉｎｇｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ（Ｔｅ０ｏｒｐ０），ｔｉｍｅｌａｇ
ｐｒｉｏｒｔｏｅｘｐｌｏｓｉｏｎ（ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ），ｅｘｐｌｏｓｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ（ＴＥ）ａｎｄ
５０％ ｄｒｏｐｈｅｉｇｈｔｏｆｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ（Ｈ５０）ａｒｅｔｗｅｎｔｙｃｒｉｔｅｒｉａ
ｏｆｅｖａｌｕａｔｉｎｇｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｓａｆｅｔｙｏｆｓｍａｌｌｓｃａｌｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉ
ａｌｓ．Ｔｈｅｏｖｅｒａｌｌｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａｔｉｏｎ（σｃｒｉｔｅｒｉｏｎ），ｒｅｌａｔｉｖｅｓｔａｎｄａｒｄ
ｄｅｖｉａｔｉｏｎ（σｃｒｉｔｅｒｉｏｎ／ｃｒｉｔｅｒｉｏｎｖａｌｕｅ）ａｎｄｐｅｒｃｅｎｔａｇｅｔｈａｔｔｈｅｐｅｒ
ｃｅｎｔａｇｅｅｒｒｏｒｏｆｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｑｕａｎｔｉｔｙｏｒｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｑｕａｎｔｉｔｙ
ａｃｃｏｕｎｔｓｆｏｒｔｈｅｏｖｅｒａｌｌｅｒｒｏｒ，

ｐａｒｔｉａｌｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｏｆｃｒｉｔｅｒｉｏｎ
ｐａｒｔｉａｌｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｏｆｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｑｕａｎｔｉｔｙｏｒｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｑｕａｎｔｉｔｙ
σｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｑｕａｎｔｉｔｙｏｒｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｑｕａｎｔｉｔｙ

σｃｒｉｔｅｒｉｏｎ
ａｒｅｔｈｒｅｅｉｍｐｏｒｔａｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆ

ａｎａｌｙｚｉｎｇｔｈｅｍａｇｎｉｔｕｄｅｏｆｅｒｒｏｒｏｆｔｈｅｃｒｉｔｅｒｉｏｎａｎｄｅｘｐｏｓｉｎｇ
ｔｈｅｏｒｄｅｒｏｆｐｒｉｎｃｉｐａｌｆａｃｔｏｒｓａｆｆｅｃｔｉｎｇｔｈｅｃｒｉｔｅｒｉｏｎ，Ｔｈｅａｉｍｏｆ
ｔｈｉｓｗｏｒｋｉｓｔｏｄｅｒｉｖｅｔｈｅｅｘｐｒｅｓｓｉｏｎｓｄｅｓｃｒｉｂｉｎｇｔｈｅｏｖｅｒａｌｌ
ｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａｔｉｏｎ（σ）ｏｆｔｈｅｒｍａｌｓａｆｅｔｙｃｒｉｔｅｒｉａｏｆｓｍａｌｌｓｃａｌｅ
ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓａｎｄｔｏｒｅｐｏｒｔｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆσａｎｄｒｅｌａｔｉｖｅ
ｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｒｍａｌｓａｆｅｔｙｃｒｉｔｅｒｉａｆｏｒ１，１′ｄｉｍｅｔｈｙｌ
５，５′ａｚｏｔｅｌｒａｚｏｌｍｏｎｏｈｙｄｒｏｔｅ，３ｎｉｔｒｏ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌ５ｏｎｅ，
ｂｉｓ（２，２，２ｔｒｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌ）ｆｏｒｍａｌａｎｄｄｏｕｂｌｅｂａｓｅｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ
ｃｏｍｐｏｓｅｄ（５６±１）ｗｔ％ ｏｆＮＣ，（２７±０．５）ｗｔ％ ｏｆＮＧ，

（８．５±０．１５）ｗｔ％ ｏｆＤＮＴ，（２．５±０．１）ｗｔ％ ｏｆｍｅｔｈｙｌｃｅｎ
ｔｒａｌｉｔｅ，（５．０±０．１５）ｗｔ％ ｏｆｃａｔａｌｙｔｓａｎｄ（１．０±０．１）ｗｔ％
ｏｆｏｔｈｅｒｏｂｔａｉｎｅｄｗｉｔｈｔｈｅｄｅｒｉｖｅｄｅｘｐｒｅｓｓｉｏｎｓ．

２　ＣｒｉｔｅｒｉａｆｏｒｔｈｅｒｍａｌｓａｆｅｔｙｏｆＥＭａｎｄｄｅｒｉｖａｔｉｏｎ
ｏｆｅｘｐｒｅｓｓｉｏｎｓｏｆｔｈｅｏｖｅｒａｌｌｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａｔｉｏｎ
ｏｆｔｈｅｃｒｉｔｅｒｉａ

　　（１）Ａｄｉａｂａｔｉｃｔｉｍｅｔｏｅｘｐｌｏｓｉｏｎｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：

ｔｃ＝
ＣｐＲＴ

２
ｉｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｉ）
ＥＡＱｄ

（１）

ｗｈｅｒｅ：ｔｃ＝ａｄｉａｂａｔｉｃｔｉｍｅｔｏｅｘｐｌｏｓｉｏｎ，ｓ
Ｃｐ＝ｓｐｅｃｉｆｉｃｈｅａｔｃａｐａｃｉｔｙ，Ｊ·ｇ

－１
·Ｋ－１

Ｒ＝ｇａｓｃｏｎｓｔａｎｔ＝８．３１４Ｊ·ｇ－１·ｍｏｌ－１

Ｔ＝ｉｎｉｔｉａｌ（ｏｒｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｌ）ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，Ｋ
Ｅ＝ａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ，Ｊ·ｍｏｌ－１

Ａ＝ｐｅｒｅｘｐｏｎｅｎｔｉａｌｃｏｎｓｔａｎｔ，ｓ－１

Ｑｄ＝ｈｅａｔｏｆｒｅａｃｔｉｏｎ，Ｊ·ｇ
－１．

　　Ｔｈｅｆｕｎｃｔｉｏｎｅｑｕａｔｉｏｎ（２），ｏｖｅｒａｌｌｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａｔｉｏｎｆｏｒ
ｍｕｌａ（３），ｅｒｒｏｒｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｎｔＥｑｓ．（４）－（８）ａｎｄ
ｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａｔｉｏｎＥｑｓ．（９）ａｎｄ（１０）ａｒｅｕｓｅｄｔｏａｎａｌｙｚｅａｎｄ
ｇａｉｎｔｈｅｖａｌｕｅｏｆｏｖｅｒａｌｌｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａｔｉｏｎσｔｃ
ｔｃ＝ｆ（Ｃｐ，Ｔｉ，Ｅ，Ａ，Ｑｄ） （２）

σｔｃ＝
ｔｃ
Ｃ( )

ｐ

２

σ２Ｃｐ＋
ｔｃ
Ｔ( )

ｉ

２

σ２Ｔｉ＋
ｔｃ
( )Ｅ

２

σ２Ｅ[ ＋

ｔｃ
( )Ａ

２

σ２Ａ＋
ｔｃ
Ｑ( )

ｄ

２

σ２Ｑ ]ｄ
１
２

（３）

ｔｃ
Ｃｐ

＝
ＲＴ２ｉｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｉ）

ＥＡＱｄ
＝
Ｃｐ
Ｃｐ

ＲＴ２ｉｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｉ）
ＥＡＱｄ

＝
ｔｃ
Ｃｐ

（４）

ｔｃ
Ｔｉ
＝
ＣｐＲ
ＥＡＱｄ

２Ｔｉｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｉ）＋Ｔ
２
ｉｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｉ） － Ｅ

ＲＴ２( )[ ]
ｉ

＝
ＣｐＲＴ

２
ｉｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｉ）
ＥＡＱｄ

２
Ｔｉ
－ Ｅ
ＲＴ２[ ]

ｉ

＝ｔｃ
２
Ｔｉ
－ Ｅ
ＲＴ２( )

ｉ

（５）

ｔｃ
Ｅ
＝
ＣｐＲＴ

２
ｉ

ＡＱｄ

ｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｉ）( )Ｅ

′

Ｅ

＝
ＣｐＲＴ

２
ｉ

ＡＱｄ

ｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｉ）
１
ＲＴｉ
·Ｅ－ｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｉ）

Ｅ２

＝
ＣｐＲＴ

２
ｉｅ
Ｅ／ＲＴ

ＡＱｄ
·

１
ＲＴｉ
·Ｅ－１

Ｅ
＝ｔｃ

１
ＲＴｉ
－１( )Ｅ （６）

２３１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．１９，Ｎｏ．２，２０１１（１３２－１３７） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＡｎａｌｙｓｉｓｏｆＯｖｅｒａｌｌＳｔａｎｄａｒｄＤｅｖｉａｔｉｏｎｏｆＴｈｅｒｍａｌＳａｆｅｔｙＣｒｉｔｅｒｉａｆｏｒＳｍａｌｌｓｃａｌｅＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ

ｔｃ
Ａ
＝
ＣｐＲＴ

２
ｉｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｉ）
ＥＱｄ

· －１
Ａ( )２ ＝－ｔｃＡ （７）

ｔｃ
Ｑｄ

＝
ＣｐＲＴ

２
ｉｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｉ）
ＥＡ

· －１
Ｑ２( )
ｄ

＝－
ｔｃ
Ｑｄ

（８）

σｘ＝Δｄ／槡３，　ｘ＝Ｔｉ，ｒ，ｔ５ｓ，ｔ１０００ｓ，ρ （９）
ｗｈｅｒｅΔｄｉｓｔｈｅｖａｌｕｅｏｆｔｈｅｍｉｎｉｍａｌｓｃａｌｅｄｉｖｉｓｉｏｎｏｆｍｅａｓｕｒ
ｉｎｇｅｑｕｉｐｍｅｎｔ，ｆｏｒｔｈｅｓｉｎｇｌｅｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｑｕａｎｔｉｔｉｅｓ，Ｔｉ，ｒ，
ｔ５ｓ，ｔ１０００ｓ，ρ．

σｘ＝
∑（ｘｉ－ｘ）

２

ｎ槡 －１
，ｘ＝Ｃｐ，Ｅ，Ａ，Ｑｄ，λ （１０）

ｆｏｒｔｈｅｒｅｐｅａｔａｂｌｅｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｑｕａｎｔｉｔｉｅｓ，Ｃｐ，Ｅ，Ａ，Ｑｄａｎｄλ．
　　（２）Ｃｒｉｔｉｃａｌｈａｌｆｔｈｉｃｋｎｅｓｓｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：

ｒ＝
δλＲＴ２ｅｎｖｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｅｎｖ

ＱｄＡＥ( )ρ

１
２

（１１）

ｗｈｅｒｅ：ｒ＝ｃｒｉｔｉｃａｌｈａｌｆｔｈｉｃｋｎｅｓｓ，ｃｍ
Ｔｅｎｖ＝ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，Ｋ
δ＝ｆｏｒｍｆａｃｔｏｒ（ｄｉｍｅｎｓｉｏｎｌｅｓｓ）：
０．８８ｆｏｒｉｎｆｉｎｉｔｅｓｌａｂ
２．００ｆｏｒｉｎｆｉｎｉｔｅｃｙｌｉｎｄｅｒ
２．５３ｆｏｒａｃｕｂｅ
２．７８ｆｏｒａｓｑｕａｒｅｃｙｌｉｎｄｅｒ
３．３２ｆｏｒｓｐｈｅｒｅ

λ＝ｔｈｅｒｍａｌｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙ，Ｊ·（ｃｍ·ｓ·Ｋ）－１

ρ＝ｄｅｎｓｉｔｙｏｒｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ，ｇ·ｃｍ－３

　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，Ｅｑｓ．（９），（１０）ａｎｄ（１１）－（１９）ａｒｅｕｓｅｄｔｏ
ｏｂｔａｉｎｔｈｅｖａｌｕｅｏｆσｒ．
ｒ＝ｆ（λ，Ｔｅｎｖ，Ｅ，Ａ，Ｑｄ，ρ） （１２）

σｒ＝
ｒ
( )λ

２

σ２λ＋
ｒ
Ｔ( )

ｅｎｖ

２

σ２Ｔｅｎｖ＋
ｒ
( )Ｅ

２

σ２Ｅ[ ＋

ｒ
Ｑ( )

ｄ

２

σ２Ｑｄ＋
ｒ
( )Ａ

２

σ２Ａ＋
ｒ
( )ρ

２

σ２]ρ
１
２

（１３）

ｒ
λ
＝１
２
δλＲＴ２ｅｎｖｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｅｎｖ）

ＱｄＡＥ( )ρ

１
２
·
δＲＴ２ｅｎｖｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｅｎｖ）

ＱｄＡＥρ

＝１
２
·
１
ｒ
·
１
λ
·ｒ２＝ｒ

２λ
（１４）

ｒ
Ｔｅｎｖ

＝１
２
δλＲＴ２ｅｎｖｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｅｎｖ）

ＱｄＡＥ( )ρ

１
２
·
δλＲ
ＱｄＡＥρ

×

　　　 ２Ｔｅｎｖｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｅｎｖ＋Ｔ
２
ｅｎｖｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｅｎｖ） － Ｅ

ＲＴ２( )[ ]
ｅｎｖ

＝１
２ｒ
δλＲＴ２ｅｎｖｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｅｎｖ）

ＱｄＡＥρ
２
Ｔ
－ Ｅ
ＲＴ２( )

ｅｎｖ

＝ｒ
２

２
Ｔｅｎｖ

－ Ｅ
ＲＴ２( )

ｅｎｖ

（１５）

ｒ
Ｅ
＝１
２
δλＲＴ２ｅｎｖｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｅｎｖ）

ＱｄＡＥ[ ]ρ

１
２
·
δλＲＴ２ｅｎｖ
ＱｄＡρ

×

　　　
ｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｅｎｖ）

Ｅ
ＲＴｅｎｖ

－ｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｅｎｖ）

Ｅ２

＝１
２ｒ
δλＲＴ２ｅｎｖｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｅｎｖ）

ＱｄＡＥρ

Ｅ
ＲＴｅｎｖ

－１





Ｅ
＝ｒ
２

１
ＲＴｅｎｖ

－１( )Ｅ （１６）

ｒ
Ｑｄ
＝１
２
δλＲＴ２ｅｎｖｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｅｎｖ）

ＱｄＡＥ[ ]ρ

１
２
·
δλＲＴ２ｅｎｖｅｘｐ（Ｅ／ＲＴｅｎｖ）

ＡＥρ
· －１

Ｑ２( )
ｄ

＝１
２ｒ
（－ｒ２）· １

Ｑｄ
＝－ ｒ
２Ｑｄ

（１７）

ｒ
Ａ
＝－ ｒ
２Ａ

（１８）

ｒ
ρ
＝－ｒ
２ρ

（１９）

　　（３）Ｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：

Ｔｃ＝
Ｒ
Ｅ
ｌｎ
ｒ２１ρＱｄＡＥ
Ｔ２ｃλδ( )( )Ｒ

－１

（２０）

ｗｈｅｒｅ：Ｔｃ＝ｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，Ｋ
ｒ１＝ｓｈｏｒｔｅｓｔｓｅｍｉｔｈｉｃｋｎｅｓｓ，ｃｍ

　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑ．（２０），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（２１）－（２８）
Ｔｃ＝ｆ（ρ，Ｑｄ，Ａ，Ｅ，ｒ１，λ） （２１）

σＴｃ＝
Ｔｃ
( )ρ

２

σ２ρ＋
Ｔｃ
Ｑ( )

ｄ

２

σ２Ｑｄ＋
Ｔｃ
( )Ａ

２

σ２Ａ[ ＋

Ｔｃ
( )Ｅ

２

σ２Ｅ＋
Ｔｃ
( )ｒ

２

σ２ｒ＋
Ｔｃ
( )λ

２

σ２]λ
１
２

（２２）

Ｔｃ
ρ
＝（－１） Ｒ

Ｅ
ｌｎ
ｒ２１ρＱｄＡＥ
Ｔ２ｃλδ( )[ ]Ｒ

－２

·
Ｒ
Ｅ
·
Ｔ２ｃλδＲ
ｒ２１ρＱｄＡＥ

·
ｒ２１ＱｄＡＥ
Ｔ２ｃλδＲ

＝－Ｔ２ｃ·
Ｒ
Ｅ
·
１
ρ

（２３）

Ｔｃ
Ｑｄ

＝－Ｔ２ｃ
Ｒ
Ｅ
·
１
Ｑｄ

（２４）

Ｔｃ
Ａ
＝－Ｔ２ｃ

Ｒ
Ｅ
·
１
Ａ

（２５）

Ｔｃ
Ｅ
＝（－１） Ｒ

Ｅ
ｌｎ
ｒ２１ρＱｄＡＥ
Ｔ２ｃλδ( )[ ]Ｒ

－２

· －Ｒ
Ｅ( )２[ ×

　ｌｎ
ｒ２ρＱｄＡＥ
Ｔ２ｃλδ( )Ｒ ＋Ｒ

Ｅ
·
Ｔ２ｃλδＲ
ｒ２１ρＱｄＡＥ

·
ｒ２ρＱｄＡ
Ｔ２ｃλδ ]Ｒ

＝－Ｔ２ｃ －１
Ｅ
·
１
Ｔｃ
＋Ｒ
Ｅ
·
１[ ]Ｅ ＝Ｔ２ｃ

１
Ｅ
Ｒ
Ｅ
－１
Ｔ( )
ｃ

（２６）

Ｔｃ
ｒ１
＝－Ｔ２ｃ

Ｒ
Ｅ
·
１
ｒ２１
·２ｒ１＝－Ｔ

２
ｃ
Ｒ
Ｅ
·
２
ｒ１

（２７）

Ｔｃ
λ
＝（－１） Ｒ

Ｅ
ｌｎ
ｒ２１ρＱｄＡＥ
Ｔ２ｃλδ( )[ ]Ｒ

－２

·
Ｒ
Ｅ
·
Ｔ２ｃλδＲ
ｒ２１ρＱｄＡＥ

·
ｒ２１ρＱｄＡ
Ｔ２ｃδＲ

· －１
λ( )２

＝－Ｔ２ｃ·
Ｒ
Ｅ
· －１( )λ ＝Ｔ２ｃ·

Ｒ
Ｅ
·
１
λ

（２８）

　　（４）Ａｄｉａｂａｔｉｃｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｒｉｓｅｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：

Ｔａ＝
Ｑｄ
Ｃｐ

（２９）

ｗｈｅｒｅ：
Ｔａ＝ａｄｉａｂａｔｉｃｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｒｉｓｅ，Ｋ．
　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑ．（２９），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（３０）－（３３）
Ｔａ＝ｆ（Ｑｄ，Ｃｐ） （３０）

σＴａ＝
Ｔａ
Ｑ( )

ｄ

２

σ２Ｑｄ＋
Ｔ
Ｃ( )

ｐ

２

σ２Ｃ[ ]ｐ
１
２

（３１）

Ｔａ
Ｑｄ

＝１
Ｃｐ
＝
Ｔａ
Ｑｄ

（３２）

Ｔａ
Ｃｐ

＝－
Ｑｄ
Ｃ２ｐ
＝－

Ｔａ
Ｃｐ

（３３）

　　（５）Ｅｘｐｌｏｓｉｏｎｐｏｔｅｎｔｉａｌｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：
Ｅｐ＝ｌｇ Ｑ[ ]ｄ －０．３８ｌｇ Ｔｏｎｓｅｔ[ ]－２９８Ｋ －１．０５ （３４）
ｗｈｅｒｅ：Ｅｐ＝ｅｘｐｌｏｓｉｏｎｐｏｔｅｎｔｉａｌ，ａｎｄＴｏｎｓｅｔ＝ｏｎｓｅｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ
ｂｙＤＳＣｃｕｒｖｅａｔａｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｏｆ１０Ｋ·ｍｉｎ－１

　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑ．（３４），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（３５）－（３８）
Ｅｐ＝ｆ（Ｑｄ，Ｔ） （３５）

σＥｐ＝
Ｅｐ
Ｑ( )

ｄ

２

σ２Ｑｄ＋
Ｅｐ
Ｔ( )

ｏｎｓｅｔ

２

σ２Ｔ[ ]ｏｎｓｅｔ

１
２

（３６）

３３１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ 含能材料 ２０１１年　第１９卷　第２期　（１３２－１３７）



ＨＵＲｏｎｇｚｕ，ＺＨＡＯＦｅｎｇｑｉ，ＧＡＯＨｏｎｇｘｕ，ＹＩＪｉａｎｈｕａ，ＸＵＳｉｙｕ

Ｅｐ
Ｑｄ

＝１
Ｑｄ
·
１
ｌｎ１０

＝０．４３４２９４５
Ｑｄ

（３７）

Ｅｐ
Ｔｏｎｓｅｔ

＝－０．３８ １
Ｔｏｎｓｅｔ－２９８Ｋ

·
１
ｌｎ１０

＝－０．１６５０３２
Ｔｏｎｓｅｔ－２９８Ｋ

（３８）

　　（６）Ｓｈｏｃｋｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｒｅｌａｔｉｖｅｔｏｍｄｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅｉｓｄｅ
ｆｉｎｅｄｂｙ：
ＳＳ＝ｌｇ Ｑ[ ]ｄ －０．７２ｌｇ Ｔｏｎｓｅｔ[ ]－２９８Ｋ －０．３６ （３９）
ｗｈｅｒｅ：Ｓｓ＝ｓｈｏｃｋｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｒｅｌａｔｉｖｅｔｏｍｄｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ．
　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑ．（３９），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（４０）－（４３）
ＳＳ＝ｆ（Ｑｄ，Ｔｏｎｓｅｔ） （４０）

σＳＳ＝
ＳＳ
Ｑ( )

ｄ

２

σ２Ｑｄ＋
ＳＳ
Ｔ( )

ｏｎｓｅｔ

２

σ２Ｔ[ ]ｏｎｓｅｔ

１
２

（４１）

ＳＳ
Ｑｄ

＝１
Ｑｄ
·
１
ｌｎ１０

＝０．４３４２９４５
Ｑｄ

（４２）

ＳＳ
Ｔｏｎｓｅｔ

＝－０．７２ １
Ｔｏｎｓｅｔ－２９８Ｋ

·
１
ｌｎ１０

＝－ ０．３１２６９
Ｔｏｎｓｅｔ－２９８Ｋ

（４３）

　　（７）Ｉｎｓｔａｎｔａｎｅｏｕｓｐｏｗｅｒｄｅｎｓｉｔｙａｔ２５０℃ ｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：
Ｉｐｄ＝ＱｄＡρｅｘｐ［－Ｅ／５２３Ｒ］ （４４）
ｗｈｅｒｅ：Ｉｐｄ＝ｉｎｓｔａｎｔａｎｅｏｕｓｐｏｗｅｒｄｅｎｓｉｔｙａｔ２５０℃．
　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑ．（４４），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（４５）－（５０）
Ｉｐｄ＝ｆ（Ｑｄ，Ａ，ρ，Ｅ） （４５）

σＩｐｄ＝
Ｉｐｄ
Ｑ( )

ｄ

２

σ２Ｑｄ＋
Ｉｐｄ
( )Ａ

２

σ２Ａ＋
Ｉｐｄ
( )ρ

２

σ２ρ＋
Ｉｐｄ
( )Ｅ

２

σ２[ ]Ｅ
１
２
（４６）

Ｉｐｄ
Ｑｄ

＝Ａρｅ－Ｅ／５２３Ｒ＝
Ｉｐｄ
Ｑｄ

（４７）

Ｉｐｄ
Ａ
＝
Ｉｐｄ
Ａ

（４８）

Ｉｐｄ
ρ
＝
Ｉｐｄ
ρ

（４９）

Ｉｐｄ
Ｅ
＝ＱｄＡρｅ

－ Ｅ
５２３Ｒ· － １

５２３( )Ｒ ＝－ Ｉｐｄ５２３Ｒ
（５０）

　 　 （８） Ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｃｏｒｒｅ
ｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｃｅｒｔａｉｎｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：
Ｔ（ｏ，ｅ，ｏｒｐ）ｉ＝Ｔ（ｏ０，ｅ０，ｏｒｐ０）ｉ＋ａ１βｉ＋ａ２β

２
ｉ＋… ＋ａＬ－２β

Ｌ－２
ｉ ，

ｉ＝１，２，…，Ｌ （５１）
ａｎｄ
ＴＳＡＤＴ＝Ｔｅ０ｏｒｐ０ （５２）
ｗｈｅｒｅ：ａ１，ａ２，ａ３ ａｎｄａ４ ａｒｅｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ，ａｎｄβｉｓｔｈｅｈｅａｔｉｎｇ
ｒａｔｅ，Ｋ·ｍｉｎ－１．
　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑｓ．（５１）ａｎｄ（５２），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（５３）－（５５）
Ｔ（ｏ，ｅ，ｏｒｐ）ｉ＝ｆ（β） （５３）

σＴ（ｏ，ｅ，ｏｒｐ）ｉ＝
Ｔ（ｏ，ｅ，ｏｒｐ）ｉ
β( )
ｉ

２

σ２β[ ]ｉ
１
２

（５４）

Ｔ（ｏ，ｅ，ｏｒｐ）ｉ
βｉ

＝ａ１＋２ａ２βｉ＋３ａ３β
２
ｉ＋… ＋（Ｌ－２）ａＬ－２β

Ｌ－３
ｉ

＝∑
Ｌ－２

ｎ＝１
ｎａｎβ

ｎ－１
ｉ （５５）

　　（９）Ｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｒｍａｌｅｘｐｌｏｓｉｏｎｂａｓｅｄｏｎ
Ｂｅｒｔｈｅｌｏｔ′ｓｅｑｕａｔｉｏｎｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：

Ｔｂ＝Ｔｅ０＋
１
ｂ

（５６）

ｗｈｅｒｅ：Ｔｂ＝ｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｒｍａｌｅｘｐｌｏｓｉｏｎｂａｓｅｄｏｎ
Ｂｅｒｔｈｅｌｏｔ′ｓｅｑｕａｔｉｏｎ，Ｋ

Ｔｅ０＝ｏｎｓｅｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ（Ｔｅ）ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏβ→０，Ｋ，ａｎｄ
ｂ＝ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｉｎＢｅｒｔｈｅｌｏｔ′ｓｅｑｕａｔｉｏｎ，ｋ＝Ａ０ｅ

ｂＴ
，Ｋ－１．

　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑ．（５６），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（５７）－（６０）
Ｔｂ＝ｆ（Ｔｅ０，ｂ） （５７）

σＴｂ＝
Ｔｂ
Ｔ( )

ｅ０

２

σ２Ｔｅ０＋
Ｔｂ
( )ｂ

２

σ２[ ]ｂ
１
２

（５８）

Ｔｂ
Ｔｅ０

＝１ （５９）

Ｔｂ
ｂ
＝－１

ｂ２
（６０）

　　（１０）Ｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｒｍａｌｅｘｐｌｏｓｉｏｎｂａｓｅｄｏｎ
Ａｒｒｈｅｎｉｕｓｅｑｕａｔｉｏｎｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：

Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０＝
Ｅｏｅｏｒｏｐ－ Ｅ２ｏｅｏｒｏｐ－４ＥｏｅｏｒｏｐＲＴ槡 ｅ０ｏｒｐ０

２Ｒ
（６１）

ｗｈｅｒｅ：Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０ ＝ｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｒｍａｌｅｘｐｌｏｓｉｏｎ
ｂａｓｅｄｏｎＡｒｒｈｅｎｉｕｓｅｑｕａｔｉｏｎ，Ｋ

Ｅｏｅｏｒｏｐ ＝ａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｃａｌｃｕｌａｔｅｄｆｒｏｍ ｔｈｅｒｅｌａ
ｔｉｏｎｓｈｉｐｏｆｌｇβｉｖｓ．１／Ｔｅｉｏｒ１／Ｔｐｉ，Ｊ·ｍｏｌ

－１
，ａｎｄ

Ｔｅ０ｏｒｐ０＝ｏｎｓｅｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ（Ｔｅ）ｏｒｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ
（Ｔｐ）ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏβ→０，Ｋ．
　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑ．（６１），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（６２）－（６５）
Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０＝ｆ（Ｅｏｅｏｒｏｐ，Ｔｅ０ｏｒｐ０） （６２）

σＴｂｅ０ｏｒｂｐ０＝
Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０
Ｅ( )
ｏｅｏｒｏｐ

２

σ２Ｅｏｅｏｒｏｐ[ ＋
Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０
Ｔ( )
ｅ０ｏｒｐ０

２

σ２Ｔ ]ｅ０ｏｒｐｏ

１
２
（６３）

Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０
Ｅｏｅｏｒｏｐ

＝１
２Ｒ
－１
２Ｒ
·
１
２
（Ｅ２ｏｅｏｒｏｐ－４ＥｏｅｏｒｏｐＲＴｅ０ｏｒｐ０）

－１２（２Ｅｏｅｏｒｏｐ－４ＲＴｅ０ｏｒｐ０）

＝１
２Ｒ
１－（Ｅ２ｏｅｏｒｏｐ－４ＥｏｅｏｒｏｐＲＴｅｏｏｒｐ０）

－[
１
２（Ｅｏｅｏｒｏｐ－２ＲＴｅ０ｏｒｐ０ ]） （６４）

Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０
Ｔｅ０ｏｒｐ０

＝０－１
２Ｒ
·
１
２
（Ｅ２ｏｅｏｒｏｐ－４ＥｏｅｏｒｏｐＲＴｅ０ｏｒｐ０）

－１２·（－４ＲＥｏｅｏｒｏｐ）

＝Ｅｏｅｏｒｏｐ（Ｅ
２
ｏｅｏｒｏｐ－４ＥｏｅｏｒｏｐＲＴｅ０ｏｒｐ０）

－１２ （６５）
　　（１１）Ｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｒｍａｌｅｘｐｌｏｓｉｏｎｂａｓｅｄｏｎ
ＨａｒｃｏｕｒｔＥｓｓｏｎ′ｓｅｑｕａｔｉｏｎｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：

Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０＝
ａｅ０ｏｒｐ０
ａｅ０ｏｒｐ０( )－１

Ｔｅ０ｏｒｐ０ （６６）

ｗｈｅｒｅ：Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０ ＝ｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｒｍａｌｅｘｐｌｏｓｉｏｎ
ｂａｓｅｄｏｎＨａｒｃｏｕｒｔＥｓｓｏｎ′ｓｅｑｕａｔｉｏｎ，Ｋ，ａｎｄ

ａｅ０ｏｒｐ０＝ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｉｎＨａｒｃｏｕｒｔＥｓｓｏｎ′ｓｅｑｕａｔｉｏｎ，
ｋ＝Ａ０Ｔ

ａ．
　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑ．（６６），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（６７）－（７０）
Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０＝ｆ（ａｅ０ｏｒｐ０，Ｔｅ０ｏｒｐ０） （６７）

σＴｂｅ０ｏｒｂｐ０＝
Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０
ａ( )
ｅ０ｏｒｐ０

２

σ２ａｅ０ｏｒｐ０[ ＋
Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０
Ｔ( )
ｅ０ｏｒｐ０

２

σ２Ｔ ]ｅ０ｏｒｐ０

１
２
（６８）

Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０
ａｅ０ｏｒｐ０

＝
（ａｅ０ｏｒｐ０－１）－ａｅ０ｏｒｐ０
（ａｅ０ｏｒｐ０－１）

２ Ｔｅ０ｏｒｐ０＝
－Ｔｅ０ｏｒｐ０

（ａｅ０ｏｒｐ０－１）
２ （６９）

Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０
Ｔｅ０ｏｒｐ０

＝
ａｅ０ｏｒｐ０
ａｅ０ｏｒｐ０－１

（７０）

　　（１２）Ｆｒｅｅｅｎｅｒｇｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：

ΔＧ≠ ＝Ｅ－ＲＴｌｎ
Ａｈ
ｋＢ( )Ｔ （７１）

ｗｈｅｒｅ：ΔＧ≠ ＝ｆｒｅｅｅｎｅｒｇｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ，Ｊ·ｍｏｌ－１

ｈ＝Ｐｌａｎｃｋｃｏｎｓｔａｎｔ＝６．６２６×１０－３４Ｊ·ｓ，ａｎｄ
ｋＢ＝Ｂｏｌｔｚｍａｎｎｃｏｎｓｔａｎｔ＝１．３８０７×１０

－２３Ｊ·Ｋ－１．
　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑ．（７１），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（７２）－（７６）
ΔＧ≠ ＝ｆ（Ｅ，Ｔｐ０，Ａ） （７２）

σΔＧ≠ ＝
ΔＧ≠

( )Ｅ

２

σ２Ｅ＋
ΔＧ≠

Ｔ( )
ｐ０

２

σ２Ｔ[ ｐ０
＋ ΔＧ≠

( )Ａ

２

σ２]Ａ
１
２
（７３）

ΔＧ≠

Ｅ
＝１ （７４）

４３１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．１９，Ｎｏ．２，２０１１（１３２－１３７） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＡｎａｌｙｓｉｓｏｆＯｖｅｒａｌｌＳｔａｎｄａｒｄＤｅｖｉａｔｉｏｎｏｆＴｈｅｒｍａｌＳａｆｅｔｙＣｒｉｔｅｒｉａｆｏｒＳｍａｌｌｓｃａｌｅＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ

ΔＧ≠

Ｔｐ０
＝－Ｒ ｌｎ Ａｈ

ｋＢＴ( )
ｐ０
＋Ｔｐ０·

ｋＢＴｐ０
Ａｈ
·
Ａｈ
ｋＢ[ · －１

Ｔ２( ) ]
ｐ０

＝－Ｒ ｌｎ Ａｈ
ｋＢＴ( )

ｐ０
[ ]－１ ＝Ｒ １－ｌｎ Ａｈ

ｋＢＴ( )[ ]
ｐ０

（７５）

ΔＧ≠

Ａ
＝－ＲＴｐ０·

ｋＢＴｐ０
Ａｈ
·

ｈ
ｋＢＴｐ０

＝－
ＲＴｐ０
Ａ

（７６）

　　（１３）Ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：
ΔＨ≠ ＝Ｅ－ＲＴｐ０ （７７）
ｗｈｅｒｅ：ΔＨ≠ ＝ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ，Ｊ·ｍｏｌ－１．
　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑ．（７７），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（７８）－（８１）
ΔＨ≠ ＝ｆ（Ｅ，Ｔｐ０） （７８）

σΔＨ≠ ＝
ΔＨ≠

( )Ｅ

２

σ２Ｅ＋
ΔＨ≠

Ｔ( )
ｐ０

２

σ２Ｔ[ ]ｐ０

１
２

（７９）

ΔＨ≠

Ｅ
＝１ （８０）

ΔＨ≠

Ｔｐ０
＝－Ｒ （８１）

　　（１４）Ｅｎｔｒｏｐｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：

ΔＳ≠ ＝ΔＨ
≠ －ΔＧ≠

Ｔｐ０
（８２）

ｗｈｅｒｅ：ΔＳ≠ ＝ｅｎｔｒｏｐｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ，Ｊ·ｍｏｌ－１·Ｋ－１．
　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑ．（８２），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（８３）－（８７）
ΔＳ≠ ＝ｆ（ΔＨ≠，ΔＧ≠，Ｔｐ０） （８３）

σΔＳ≠ ＝
ΔＳ≠

ΔＨ( )≠
２

σ２ΔＨ≠ ＋
ΔＳ≠

ΔＧ( )≠
２

σ２ΔＧ[ ≠ ＋
ΔＳ≠

Ｔ( )
ｐ０

２

σ２Ｔ ]ｐ０
１
２
（８４）

ΔＳ≠

ΔＨ≠
＝１
Ｔｐ０

（８５）

ΔＳ≠

ΔＧ≠
＝－１
Ｔｐ０

（８６）

ΔＳ≠

Ｔｐ０
＝－１
Ｔ２ｐ０
（ΔＨ≠ －ΔＧ≠）＝１

Ｔ２ｐ０
（ΔＧ≠ －ΔＨ≠） （８７）

　　（１５）Ｓａｆｅｓｔｏｒａｇｅｌｉｆｅｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：
ｔ＝１０ａ１＋ｂ１Ｔ （８８）
ｗｈｅｒｅ：ｔ＝ｓａｆｅｓｔｏｒａｇｅｌｉｆｅ，ｙ，ａｎｄａ１ａｎｄｂ１ａｒｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆ
ｔｈｅｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ．
　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑ．（８８），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（８９）－（９３）
ｔ＝ｆ（ａ１，ｂ１，Ｔ） （８９）

σｔ＝
ｔ
ａ( )
１

２

σ２ａ１＋
ｔ
ｂ( )

１

２

σ２ｂ１＋
ｔ
( )Ｔ

２

σ２[ ]Ｔ
１
２

（９０）

ｔ
ａ１
＝１０ａ１＋ｂ１Ｔ·ｌｎ１０＝ｔｌｎ１０ （９１）

ｔ
ｂ１
＝１０ａ１＋ｂ１Ｔ·ｌｎ１０·Ｔ＝ｔＴｌｎ１０ （９２）

ｔ
Ｔ
＝１０ａ１＋ｂ１Ｔ·ｌｎ１０·ｂ１＝ｔｂ１ｌｎ１０ （９３）

　　（１６）Ｒｅａｃｔｉｏｎｒａｔｅｃｏｎｓｔａｎｔｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：

ｋ＝Ａｅ－
Ｅ

ＲＴｐ０ （９４）
ｗｈｅｒｅ：ｋ＝ｒｅａｃｔｉｏｎｒａｔｅｃｏｎｓｔａｎｔ，ｓ－１．
　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑ．（９４），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（９５）－（９９）
ｋ＝ｆ（Ａ，Ｅ，Ｔｐ０） （９５）

σｋ＝
ｋ
( )Ａ

２

σ２Ａ＋
ｋ
( )Ｅ

２

σ２Ｅ＋
ｋ
Ｔ( )

ｐ０

２

σ２Ｔ[ ]ｐ０

１
２

（９６）

ｔ
Ａ
＝ｅ－

Ｅ
ＲＴｐ０ （９７）

ｋ
Ｅ
＝Ａｅ－

Ｅ
ＲＴｐ０· － １

ＲＴ( )
ｐ０
＝ｋ － １

ＲＴ( )
ｐ０
＝－ ｋ
ＲＴｐ０

（９８）

ｋ
Ｔｐ０

＝Ａｅ－
Ｅ

ＲＴｐ０· －Ｅ( )Ｒ · －１
Ｔ２( )
ｐ０

＝ ｋＥ
ＲＴ２ｐ０

（９９）

　 　 （１７） Ｓｅｌｆａｃｃｅｌｅｒａｔｉｎｇｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｉｓ
ｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：
Ｔ００，ｅ０，ｏｒｐ０＝Ｔ０，ｅ，ｏｒｐ－ａ１β－ａ２β

２－ａ３β
３－ａ４β

４
（１００）

ａｎｄ
ＴＳＡＤＴ＝Ｔｅ０ｏｒｐ０ （５２）
ｗｈｅｒｅ：ａ１，ａ２，ａ３ａｎｄａ４ａｒｅｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ，ａｎｄβｉｓｔｈｅｈｅａｔｉｎｇ
ｒａｔｅ，Ｋ·ｍｉｎ－１．
　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑｓ．（１００）ａｎｄ（５２），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（１０１）－（１０４）
Ｔ００，ｅ０，ｏｒｐ０＝ｆ（Ｔ０，ｅ，ｏｒｐ，β） （１０１）

σＴ００，ｅ０，ｏｒｐ０＝
Ｔ００，ｅ０，ｏｒｐ０
Ｔ０，ｅ，( )

ｏｒｐ

２

σ２Ｔ０，ｅ，ｏｒｐ＋
Ｔ００，ｅ０，ｏｒｐ０
( )β

２

σ２[ ]β
１
２
（１０２）

Ｔ００，ｅ０，ｏｒｐ０
Ｔ０，ｅ，ｏｒｐ

＝１ （１０３）

Ｔ００，ｅ０，ｏｒｐ０
β

＝－ａ１－２ａ２β－３ａ３β
２－４ａ４β

３
（１０４）

　　（１８）Ｔｉｍｅｌａｇｐｒｉｏｒｔｏｅｘｐｌｏｓｉｏｎｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：

ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ＝ｅ
－ｌｎＡ＋ Ｅ

ＲＴＥ （１０５）
ｗｈｅｒｅ：ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ＝ｔｉｍｅｌａｇｐｒｉｏｒｔｏｅｘｐｌｏｓｉｏｎ，ｓ，ａｎｄ

ＴＥ＝ｅｘｐｌｏｓｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｔ＝５ｓｏｒ
ｔ＝１０００ｓ，Ｋ．
　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑ．（１０５），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（１０６）－（１１１）
ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ＝ｆ（ＡＥ，ＥＥ，ＴＥ） （１０６）

σｔ５ｓｏｒ１０００ｓ＝
ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ
Ａ( )
Ｅ

２

σ２ＡＥ＋
ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ
Ｅ( )
Ｅ

２

σ２Ｅ[ Ｅ
＋
ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ
Ｔ( )
Ｅ

２

σ２Ｔ ]Ｅ
１
２
（１０７）

ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ
ＡＥ

＝ｅ－ｌｎＡＥ＋
Ｅ
ＲＴＥ· －１

Ａ( )
Ｅ
＝ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ· －１

Ａ( )
Ｅ

（１０８）

ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ
ＥＥ

＝ｅ－ｌｎＡＥ＋
ＥＥ
ＲＴＥ·

１
ＲＴＥ
＝ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ·

１
ＲＴＥ

（１０９）

ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ
ＴＥ

＝ｅ－ｌｎＡＥ＋
ＥＥ
ＲＴＥ·

ＥＥ
Ｒ
－１
Ｔ２( )
Ｅ

＝ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ· －
ＥＥ
ＲＴ２( )

Ｅ

（１１０）

　　（１９）Ｅｘｐｌｏｓｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：

ＴＥ＝
Ｅ
Ｒ
［ｌｎｔ５ｓｏｒ１０００ｓ＋ｌｎＡ］

－１
（１１１）

ｗｈｅｒｅ：ＴＥ＝ｅｘｐｌｏｓｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｔ＝５ｓｏｒ
ｔ＝１０００ｓ，Ｋ．
　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑ．（１１１），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（１１２）－（１１６）
ＴＥ＝ｆ（ＥＥ，ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ，ＡＥ） （１１２）

σＴＥ＝
ＴＥ
Ｅ( )
Ｅ

２

σ２Ｅ＋
ＴＥ

ｔ( )
５ｓｏｒ１０００ｓ

２

σ２ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ[ ＋
ＴＥ
Ａ( )

Ｅ

２

σ２Ａ ]Ｅ
１
２
（１１３）

ＴＥ
ＥＥ
＝１
Ｒ
［ｌｎｔ５ｓｏｒ１０００ｓ＋ｌｎＡＥ］

－１＝
ＴＥ
ＥＥ

（１１４）

ＴＥ
ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ

＝
ＥＥ
Ｒ
（－１）［ｌｎｔ５ｓｏｒ１０００ｓ＋ｌｎＡＥ］

－２
·

１
ｔ( )
５ｓｏｒ１０００ｓ

＝Ｔ２Ｅ·
Ｒ
ＥＥ
· － １

ｔ( )
５ｓｏｒ１０００ｓ

（１１５）

ＴＥ
ＡＥ

＝Ｔ２Ｅ·
Ｒ
ＥＥ
· －１

Ａ( )
Ｅ

（１１６）

　　（２０）５０％ ｄｒｏｐｈｅｉｇｈｔｏｆｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙ：

ｃ１ｌｇ（Ｈ５０）＋ｌｇ
λ
ＡρＱ槡 ｄ

－ｃ２＋
ｃ５Ｅ

Ｔ１＋ｃ３Ｈ
ｃ４
５０

＝０ （１１７）

ｗｈｅｒｅ：Ｈ５０＝５０％ ｄｒｏｐｈｅｉｇｈｔｏｆｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ，ｃｍ；
ｃ１，ｃ２，ｃ３ａｎｄｃ４ａｒｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ，ａｎｄ
ｃ５＝ｃｏｎｓｔａｎｔ＝０．０２６１２．

　　Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，ｆｏｒＥｑ．（１１７），ｗｅｈａｖｅＥｑｓ．（１１８）－（１２４）
Ｈ５０＝ｆ（λ，ρ，Ｑｄ，Ｅ，Ａ） （１１８）

σＨ５０＝
Ｈ５０
( )λ

２

σ２λ＋
Ｈ５０
( )ρ

２

σ２ρ＋
Ｈ５０
Ｑ( )

ｄ

２

σ２Ｑ[ ｄ
＋

５３１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ 含能材料 ２０１１年　第１９卷　第２期　（１３２－１３７）



ＨＵＲｏｎｇｚｕ，ＺＨＡＯＦｅｎｇｑｉ，ＧＡＯＨｏｎｇｘｕ，ＹＩＪｉａｎｈｕａ，ＸＵＳｉｙｕ

Ｈ５０
( )Ｅ

２

σ２Ｅ＋
Ｈ５０
( )Ａ

２

σ２]Ａ
１
２

（１１９）

　
Ｈ５０
λ
＝－

１
２ｌｎ１０

·λ－１

ｃ１
１
Ｈ５０
·
１
ｌｎ１０

＋
－ｃ３ｃ４Ｈ

ｃ４－１
５０ ｃ５Ｅ

（Ｔ１＋ｃ３Ｈ
ｃ４
５０）

２

（１２０）

　
Ｈ５０
ρ
＝－

１
２ｌｎ１０

· －１( )ρ
ｃ１
１
Ｈ５０
·
１
ｌｎ１０

＋
－ｃ３ｃ４Ｈ

ｃ４－１
５０ ｃ５Ｅ

（Ｔ１＋ｃ３Ｈ
ｃ４
５０）

２

（１２１）

　
Ｈ５０
Ｑｄ

＝－

１
２ｌｎ１０

· －１
Ｑ( )
ｄ

ｃ１
１
Ｈ５０
·
１
ｌｎ１０

＋
－ｃ３ｃ４Ｈ

ｃ４－１
５０ ｃ５Ｅ

（Ｔ１＋ｃ３Ｈ
ｃ４
５０）

２

（１２２）

　
Ｈ５０
Ｅ
＝－

ｃ５
Ｔ１＋ｃ３Ｈ

ｃ４
５０

ｃ１
１
Ｈ５０
·
１
ｌｎ１０

＋
－ｃ３ｃ４Ｈ

ｃ４－１
５０ ｃ５Ｅ

（Ｔ１＋ｃ３Ｈ
ｃ４
５０）

２

（１２３）

　
Ｈ５０
Ａ

＝－

１
２ｌｎ１０

· －１( )Ａ
ｃ１
１
Ｈ５０
·
１
ｌｎ１０

＋
－ｃ３ｃ４Ｈ

ｃ４－１
５０ ｃ５Ｅ

（Ｔ１＋ｃ３Ｈ
ｃ４
５０）

２

（１２４）

３　Ｒａｔｉｎｇｏｆｔｈｅｒｍａｌｓａｆｅｔｙｃｒｉｔｅｒｉａ
　　（１）Ｔｈｅｈｉｇｈｅｒｔｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ，Ｔｃ，Ｔ０，ｅ，ｏｒｐ，Ｔ００，ｅ０，ｏｒｐ０，
Ｔｂ，Ｔｂｅ０ｏｒｂｐ０，Ｔ５ｓｏｒ１０００ｓ，ＴＥ，ａｎｄ５０％ ｄｒｏｐｈｅｉｇｈｔｏｆｉｍｐａｃｔ
ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ（Ｈ５０），ｔｈｅｂｅｔｔｅｒｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｓａｆｅｔｙｏｆＥＭ．
　　（２）Ｔｈｅｓｍａｌｌｅｒｔｈｅｃｒｉｔｉｃａｌｈａｌｆｔｈｉｃｋｎｅｓｓ（ｒ）ａｎｄｔｈｅ
ｇｒｅａｔｅｒｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｒａｔｅｃｏｎｓｔａｎｔａｔｓａｍｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ｔｈｅ
ｐｏｏｒｅｒｔｈｅｈｅａｔｒｅｓｉｓｔａｎｃｅａｂｉｌｉｔｙｏｆＥＭ．
　　（３）ＴｈｅｇｒｅａｔｅｒｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆΔＧ≠ ａｎｄΔＨ≠，ｔｈｅｓｍａｌｌｅｒ
ｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆΔＳ≠，ｔｈｅｂｅｔｔｅｒｔｈｅｈｅａｔｒｅｓｉｓｔａｎｃｅａｂｉｌｉｔｙｏｆＥＭ．
　　（４）Ｔｈｅｓｈｏｒｔｅｒｔｈｅａｄｉａｂａｔｉｃｔｉｍｅｔｏｅｘｐｌｏｓｉｏｎ（ｔｃ）ａｎｄ
ｔｉｍｅｌａｇｐｒｉｏｒｔｏｅｘｐｌｏｓｉｏｎａｔｓａｍｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ｔｈｅｐｏｏｒｅｒｔｈｅ
ｔｈｅｒｍａｌｓａｆｅｔｙｏｆＥＭ．
　　（５）ＦｏｒＥｐ，ｐｏｓｉｔｉｖｅｖａｌｕｅｓｉｎｄｉｃａｔｅｌｉｋｅｌｉｈｏｏｄａｎｄｎｅｇａ
ｔｉｏｎｖａｌｕｅｓｉｎｄｉｃａｔｅｕｎｌｉｋｅｌｉｈｏｏｄ．Ｔｈｅｇｒｅａｔｅｒｔｈｅｍａｇｎｉｔｕｄｅｏｆ
Ｅｐｖａｌｕｅｓ，ｔｈｅｍｏｒｅｒｅｌｉａｂｌｅｔｏｇｏｎｏｇｏｉｎｄｉｃａｔｉｏｎ

［１］．
　　（６）ＩｎｓｔａｂｉｌｉｔｙｒａｔｉｎｇｉｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙＴａｂｌｅ１．

Ｔａｂｌｅ１　Ｉｎｓｔａｂｉｌｉｔｙｒａｔｉｎｇ［２］

ｉｎｓｔａｂｉｌｉｔｙｒａｔｉｎｇ ｉｎｓｔａｎｔａｎｅｏｕｓｐｏｗｅｒｄｅｎｓｉｔｙａｔ５２３Ｋ

４ １０００ＷｍＬ－１ｏｒｇｒｅａｔｅｒ

３ ａｔｏｒｇｒｅａｔｅｒｔｈａｎ１００ＷｍＬ－１

ａｎｄｂｅｌｏｗ１０００Ｗ ｍＬ－１

２ ａｔｏｒｇｒｅａｔｅｒｔｈａｎ１０ＷｍＬ－１

ａｎｄｂｅｌｏｗ１００ＷｍＬ－１

１ ａｔｏｒｇｒｅａｔｅｒｔｈａｎ０．０１ＷｍＬ－１

ａｎｄｂｅｌｏｗ１０ＷｍＬ－１

０ ｂｅｌｏｗ０．０１ＷｍＬ－１

４　Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｅｘａｍｐｌｅｓ

　　Ａｓｓｕｍｉｎｇ：
　　ｆｏｒ１，１′ｄｉｍｅｔｈｙｌ５，５′ａｚｏｔｅｌｒａｚｏｌ［３］，
ｔｃ＝４．９０ｓ
Ｃｐ＝１．１６Ｊ·ｇ

－１
·Ｋ－１

Ｔｉ＝４６８．９２Ｋ
Ｒ＝８．３１４Ｊ·ｍｏｌ－１·Ｋ－１

Ｅ＝１２７５２０Ｊ·ｍｏｌ－１

Ａ＝１０１１．０５ｓ－１

Ｑｄ＝３１８８Ｊ·ｇ
－１

ｒ＝ｒ１＝５０ｃｍ
λ＝３２．４４×１０－４Ｊ·ｃｍ－１

·ｓ－１·Ｋ－１

Ｔｅｎｖ＝３２３Ｋ
ρ＝１．６２ｇ·ｃｍ－３

Ｔｃ＝３４２．２０Ｋ
Ｔａ＝２８７０Ｋ
Ｔｏｎｓｅｔ＝５００．０５Ｋ
Ｅｐ＝１．５８
Ｓｓ＝１．４８
Ｉｐｄ＝１０６．３Ｗ·ｃｍ

－３

Ｔｅｉ＝４６８．９２＋５．８１０１β－０．２４５２β
２＋０．００３８５β３

Ｔｅ０＝４６８．９２Ｋ
β＝１０Ｋ·ｍｉｎ－１

ｂ＝０．０５９９２
Ｔｂ＝４８５．６１Ｋ
Ｅｏｅ＝１２６８４０Ｊ·ｍｏｌ

－１

ａｅ０＝３２．３２０
Ｔｐ０＝４７３．２５Ｋ
ΔＧ≠ ＝１４５１３０Ｊ·ｍｏｌ－１

ΔＨ≠ ＝１２３５８０Ｊ·ｍｏｌ－１

ΔＳ≠ ＝－４５．５３Ｊ·Ｋ－１·ｍｏｌ－１

　　ｆｏｒｄｏｕｂｌｅｂａｓｅｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ［４］，
ｔ＝１８０３０ｄ
ａ１＝３２．２５３１
ｂ１＝－６．０６６４
Ｔ＝３１３．１５Ｋ
ｋＴｐ０＝１０

－３．０３ｓ－１＝９．３３×１０－４ｓ－１

Ｈ５０＝２４．４９ｃｍ
Ｔ１＝３００Ｋ
Ｃ１＝０．２８２３１２
Ｃ２＝０．３４７１７４
Ｃ３＝３３．８７６５
Ｃ４＝０．５６４６２３
Ｃ５＝０．０２６１２
σｃｐ＝０．０１４２Ｊ·ｇ

－１
·Ｋ－１

σＴ＝３Ｋ
σＥ＝σＥｏｅ＝３０００Ｊ·ｍｏｌ

－１

σＡ ＝０．０３０×１０
１１．０５ｓ－１

σＱＡ ＝３０Ｊ·ｇ
－１

σλ＝０．０００２Ｊ·ｃｍ
－１
·ｓ－１·Ｋ－１

σρ＝０．００１３ｇ·ｃｍ
－３

σＴｏｎｓｅｔ＝σＴｅｎｖ＝３Ｋ

σβ＝０．１Ｋ·ｍｉｎ
－１

σＴｅ０＝３Ｋ

σｂ＝０．００２５Ｋ
－１

σａｅ０＝０．５０

σΔＨ≠ ＝３０Ｊ·ｍｏｌ
－１

σΔＧ≠ ＝３０Ｊ·ｍｏｌ
－１

σａ１＝１０
－９

σｂ１＝１０
－９

σＴｐ０＝３Ｋ

６３１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．１９，Ｎｏ．２，２０１１（１３２－１３７） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＡｎａｌｙｓｉｓｏｆＯｖｅｒａｌｌＳｔａｎｄａｒｄＤｅｖｉａｔｉｏｎｏｆＴｈｅｒｍａｌＳａｆｅｔｙＣｒｉｔｅｒｉａｆｏｒＳｍａｌｌｓｃａｌｅＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ

　　ｆｏｒ３ｎｉｔｒｏ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌ５ｏｎｅ［５］

ｔ１０００ｓ＝１０００ｓ
ＴＥ＝ｔ１０００＝５２６．４５Ｋ
ＥＥ＝１２９１６０Ｊ·ｍｏｌ

－１

ＡＥ＝１０
１０．６５ｓ－１

σＥＥ＝３０００Ｊ·ｍｏｌ
－１

σＡＥ＝０．０３０×１０
１０．６５ｓ－１

σ１０００ｓ＝０．００６ｓ
　　ｆｏｒｂｉｓ（２，２，２ｔｒｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌ）ｆｏｒｍａｌ［６］

ｔ５ｓ＝５ｓ
ＴＥ＝ｔ５ｓ＝５０８．９６Ｋ
ＥＥ＝１０２４９０Ｊ·ｍｏｌ

－１

ＡＥ＝１０
９．８２ｓ－１

σＥＥ，５ｓ＝３０００Ｊ·ｍｏｌ
－１

σＡＥ，５ｓ＝０．０３０×１０
９．８２ｓ－１

σａ１＝０．００５
σｂ１＝０．００５
　　Ｔｈｅｎ：
（１）σｔｃ＝３．７３ｓ，σｔｃ／ｔｃ＝７６．１％（ｗｈｅｎＴｉ＝ｃｏｎｓｔａｎｔ，σｔｃ＝３．６０ｓ，
σｔｃ／ｔｃ＝７３．５％）；
（２）σｒ＝２９．４４ｃｍ，σｒ／ｒ＝５８．９％（ｗｈｅｎＴｅｎｖ ＝ｃｏｎｓｔａｎｔ，
σｒ＝２７．４８ｃｍ，σｒ／ｒ＝５５．０％）；
（３）σＴｃ＝１７．１８Ｋ，σＴｃ／Ｔｃ＝５．０２％；
（４）σＴａ＝４４．３１Ｋ，σＴａ／Ｔａ＝１．５４％；
（５）σＥｐ＝０．００４７６，σＥｐ／Ｅｐ＝０．３０％；
（６）σＳｓ＝０．００６１６，σＳｓ＝０．４２％；
（７）σＩｐｄ＝３．７０６，σＩｐｄ／Ｉｐｄ＝３．４８％；
（８）σＴｅ＝０．０１Ｋ，σＴｅ／Ｔｅ＝０．００２％；
（９）σＴｂ＝３．０８Ｋ，σＴｂ／Ｔｂ＝０．６３％；
（１０）σＴｂｅ０＝１８０．９２Ｋ，σＴｂｅ０／Ｔｂｅ０＝３８．６％；
（１１）σＴｂｅ０＝３．１１Ｋ，σＴｂｅ０／Ｔｂｅ０＝０．６６％；

（１２）σΔＧ≠ ＝３００４．４Ｊ·ｍｏｌ
－１
，σΔＧ≠ ／ΔＧ

≠ ＝２０．７％；
（１３）σΔＨ≠ ＝３０００．１Ｊ·ｍｏｌ

－１
，σΔＨ≠ ／ΔＨ

≠ ＝２４．３％；
（１４）σΔＳ≠ ＝０．３０２Ｊ·Ｋ

－１
·ｍｏｌ－１，σΔＳ≠ ／ΔＳ

≠ ＝０．６６％；

（１５）σｔ＝７５５５．５ｓ，σｔ／ｔ＝４２．０％ （ｗｈｅｎａａｎｄｂａｒｅ
ｃｏｎｓｔａｎｔ，σｔ＝０．１８２ｄ，σｔ／ｔ＝０．００１％）；
（１６）σｋ ＝０．０００７３７ｓ

－１
，σｋ／ｋ＝７９％（ｗｈｅｎＥａｎｄＡ ａｒｅ

ｃｏｎｓｔａｎｔ，ｋ／Ｅ＝０，ｋ／Ａ＝０，σｋ＝０．０００１９２ｄ，σｋ／ｋ＝
２０．６％）；
（１７）σＴｅ０＝５２．６３Ｋ，σＴｅ０／Ｔｅ０＝１１．２％；
（１８）σ５ｓ ＝０．７３ｓ，σ５ｓ／５＝１４．６％；σ１０００ｓ ＝１７０．８３ｓ，
σ１０００ｓ／１０００＝１７．１％；
（１９）σＴＥ，５ｓ＝１４．８９Ｋ，σＴＥ，５ｓ＝２．９３％；σＴＥ，１０００ｓ＝１２．３１Ｋ，
σＴＥ，１０００ｓ／ＴＥ，１０００ｓ＝２．３４％；
（２０）σＨ５０＝２．７４ｃｍ，σＨ５０／Ｈ５０＝１１．２％．
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小药量含能材料热安全性判据总标准偏差的分析

胡荣祖，赵凤起，高红旭，仪建华，徐司雨
（西安近代化学研究所，陕西 西安 ７１００６５）

摘　要：提出了描述小药量含能材料热安全性判据总标准偏差（σ）的 ２０个表达式。报道了 １，１′二甲基５，５′偶氮四唑一水合物、

３硝基１，２，４三唑５酮、二（２，２，２三硝基乙醇）缩甲醛和双基推进剂（５６±１／２７±０．５／８．５±０．１５／２．５±０．１／５．０±０．１５／１．０±０．１

ＮＣ／ＮＧ／ＤＮＴ／甲基中定剂／催化剂／其它添加剂）热安全性判据的 σ值和相对偏差值。

关键词：物理化学；热安全性；判据；总标准偏差；含能材料
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