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摘　要：概述了机械化学的起源、特点及其在含能材料研究领域中的应用与发展状况。含能材料机械化学可分为实验研究与理论
研究。本文重点汇集和评述了国内外在含能材料机械化学理论研究领域的进展，分析了含能材料的爆炸始发机制、结构与性能的

关系以及感度性能理论预测等方面的研究成果，展望了机械化学在含能材料领域的发展前景。附参考文献 ７０篇。
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１　引　言

　　含能材料是具有高能量和高危险性的一类物质。
按其组成可分为单体含能材料，如：梯恩梯、黑索今、奥

克托今；以及复合含能材料，如：混合炸药、推进剂、火

药和烟火药
［１］
。它们被广泛应用于国防工业及民用爆

破行业领域
［２］
。含能材料虽然应用广泛，但由于对外界

刺激比较敏感且威力巨大，因而存在一定的危险，一旦

使用不当，将会造成人身和财产的重大损失。因此，含

能材料的稳定性与安全性必须引起我们的重视。

　　要保证含能材料的稳定及安全使用，首先必须要
了解其爆炸的引发机制及导致爆炸发生的因素，只有

这样才能制定出合理的防范措施，避免含能材料在存

放和使用过程当中发生险情，从而更好地保障人民的

生命财产安全。含能材料的感度是评定含能材料稳定

性与安全性的重要标准，而感度一般要靠实验来测定。

然而，实验测定不但需要相关的仪器设备，还需要耗费

大量的人力、物力和财力，有时还很不安全。而且，对

一些尚未合成或处于设计和评估中的研究对象来说，

实验测定根本无法实现。机械化学的思想、量子化学

理论方法的完善以及计算机技术的突飞猛进，为解决

上述问题提供了新的思路、方法与手段。例如，完全可

以通过量子化学的理论计算来探讨含能材料结构和性

能的关系并与含能材料的感度相关联，这无论是对理

论研究还是实际应用都具有非常重要的意义
［３］
。本

文主要对国内外含能材料的机械化学研究现状进行了

总结和评述。

２　机械化学及其应用和发展概述

　　根据诱发化学反应发生所需能量的类型，可将整

个化学学科分为热化学、光化学、电化学、磁化学、声化

学、激光化学以及辐射化学等分支学科。显然，机械能

作为一种普遍存在的能量形式也可以作为诱发化学反

应发生的因素。１９１９年，德国化学家奥斯特瓦尔德从
完善化学学科分类的角度首次提出了“机械化学”

（ｍｅｃｈａｎｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ）的概念［４］
。自诞生到现在的将

近一个世纪的时间里，机械化学已经在众多研究领域

获得了广泛应用，这其中也包括了对保障国家安全至

关重要的含能材料研究领域。机械化学之所以能得到

如此广泛应用，主要得益于它独特的学科特点。

　　随着科学技术的不断发展和科学问题复杂性的不
断提高，各学科之间的交叉与渗透愈演愈烈，新的交叉

学科层出不穷，学科间的边缘领域自然而然地成为科

学家们争相进行科学研究的热点，在这些研究领域中

已经产生出不少举世瞩目的科研成果与科学发现，交

叉学科也因此被公认为是创新的源泉和科学技术的生

长点。机械化学正是这样一门充满活力的新兴交叉学
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科，它融合了无机化学、有机化学、物理化学、结构化

学、固体化学、合成化学、材料科学和机械力学等众多

学科的特点，因此可以说机械化学从本质上讲具有一

定的复杂性。也正是这种本质上的复杂性使得机械化

学拥有了许多常规化学学科所不具备的特殊性，这主

要包括：① 一些利用热能难以顺利进行的化学反应，
往往可以通过机械力的作用得以激发；② 同一种物

质的机械化学反应与热化学反应的热力学及动力学性

质往往不尽相同；③ 外界环境因素对机械化学过程

的影响一般要小于其对普通热化学反应的影响
［５］
。

由于以上特殊性，机械化学已经被人们广泛地应用于

化学化工、材料加工、冶金和矿物加工以及环境保护等

领域的研究，主要包括：特定无机材料及有机材料（包

括纳米材料）的合成、功能性粉体的制备与合成、粉体

材料的表面改性与活化、合金的机械合成、复杂矿物处

理和废弃物、有毒物处理等
［６－８］

。

３　含能材料的机械化学

３．１　含能材料机械化学研究分类
　　在含能材料研究领域，机械化学发挥着越来越重
要的作用，逐渐引起人们的关注。但多年以来，国内对

含能材料机械化学研究的划分还不是十分清楚，一谈

到机械化学人们首先想到的便是利用球磨机等设备来

对材料进行机械合成或机械加工。而我们认为，含能

材料的机械化学研究应分为两大类，第一类研究主要

是利用特殊的实验设备与实验方法进行含能材料的机

械制备与机械加工，从而得到具有特定功能的含能材

料，其研究对象和产品往往是实物。根据其特点可将

其称之为含能材料的实验机械化学研究；另一类研究

主要是利用量子化学、结构化学、材料化学和机械力学

等学科的研究方法对含能材料进行宏观与微观层次的

理论研究，探索含能材料的微观结构、宏观性质以及所

受外界机械作用之间的内在联系和相互作用机制，其

研究对象往往是科学家们构建的一些理论模型且研究

结论一般比较抽象。根据这些特点可将其称之为含能

材料的理论机械化学研究。下面就以这样的分类方法

来介绍这两方面的研究进展。

３．２　含能材料机械化学实验研究
　　虽然机械化学在材料制备与加工领域的发展已经比
较成熟也取得了十分丰硕的成果，但由于含能材料具有

不稳定性、爆炸性、破坏性和毒性等不同于一般材料的特

殊性质，使得含能材料的实验机械化学研究较难进行，研

究的局限性也较大，因此这方面的研究工作开展得较少，

且就目前来看，研究主要集中在纳米含能材料的制备等

领域，例如：可以利用高能机械球磨法、电火花爆炸法以

及高速气（液）流粉碎法等物理方法将普通粒径的含能材

料粉碎从而得到超细纳米含能材料
［９］
。纳米含能材料的

粒径一般在１～１００ｎｍ之间，既可以是单质含能材料的
纳米晶体，也可以是尺寸在纳米级的含能复合物，这些复

合物通常是由金属或金属氧化物与无机或有机含能材料

的纳米级颗粒及基体所组成的
［１０－１１］

。

　　高能机械球磨法是最具代表性的一种制备纳米含
能材料的机械化学方法，它利用硬球在球磨机运转过

程中对原料所产生的强烈的冲击、研磨等机械作用，使

含能材料的粉末受到多种机械力的综合作用而发生不

断地形变和破碎，从而在短时间内对其进行固定、成膜

以及球形化等处理，最终得到纳米级的含能材料颗粒。

张汝冰等
［１２］
运用此技术制备出了纳米级的氧化铜和

高氯酸铵的复合粒子，在很大程度上提高了高氯酸铵

的使用效率。郁卫飞等
［１３］
在乙醇和水作为介质的条

件下，将微米级的 ＲＤＸ和铝粉混合物置于高能球磨机
中研磨，制备出了包覆铝粉的 ＲＤＸ超细含能复合粒
子。Ｓｃｈｏｅｎｉｔｚ［１４］等将传统高能机械球磨工艺进行了
改进，利用反应抑制研磨技术制备出了处于高度介稳

态的纳米含能材料和高能量密度纳米复合材料。

３．３　含能材料机械化学理论研究
３．３．１　爆炸始发机制研究与热点理论的完善
　　谈到含能材料爆炸的机械能引发机理，最为人们
所普遍认可的是热点学说，此学说最早是由 Ｂｏｗｄｅｎ
和 Ｙｏｆｆｅ［１５］于１９５２年提出的。该学说认为，利用机械
能引发含能材料发生化学反应所需的能量要远小于利

用热能引发时所需的能量
［１６－１７］

。然而，这一学说只

是从能量的转换、积累和传递等角度来研究含能材料

的起爆机理，并不涉及引发爆炸反应发生的微观机制。

人们认为，热点的直径一般在 １０－３～１０－５ｃｍ的范围
内，远大于一个分子的尺寸。因此，热点学说难以提供

有关反应发生的具体部位、参与反应的原子和基团以

及化学键等重要信息
［１８］
。我们认为，含能材料发生爆

炸的根本原因应该是原子之间化学键的断裂，而这又

与分子的构型与成键原子的电子结构有关。因此，从

微观层次对含能材料的内在起爆机制进行研究和探索

是十分必要的。第一性原理计算方法、半经验方法以

及分子力学方法等各种计算方法的不断完善以及计算

机技术的飞速发展恰好为深入地研究含能材料爆炸的

微观始发机制创造了有利条件
［７］
。

　　Ｇｉｌｍａｎ［１９］以简单分子 Ｈ－
３ 为模型巧妙地阐述了机

２７３
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械力诱发化学反应发生的微观机理。图１为该分子的
沃尔什能级图，显示了由于受到剪切应力作用而发生键

弯曲的 Ｈ－
３ 分子的轨道能量变化情况。图１中按照能

量由低到高的顺序依次分布着 Ｈ－
３ 分子的成键轨道、非

键轨道和反键轨道，其中非键轨道与反键轨道构成了分

子的前线轨道（ＨＯＭＯ与 ＬＵＭＯ）。Ｈ－
３ 分子含有三个

质子和四个电子。遵循电子在分子轨道中的填充规则，

四个电子应分两对以自旋相反的方式分别填充在分子

的成键轨道与非键轨道（ＨＯＭＯ）上。对于反键轨道
（ＬＵＭＯ），两端原子的电子波函数相位相同，当分子在
剪切应力作用下发生弯曲后，端原子之间的距离逐渐达

到了能够成键的程度，从而使分子的反键轨道能量降

低，变得更加稳定。然而，对于非键轨道（ＨＯＭＯ），两
端原子的电子波函数相位相反，当分子在应力作用下发

生变形后，端原子之间形成的是反键，这就使分子的非

键轨道（ＨＯＭＯ）能量升高，变得更加不稳定。显然，
Ｈ－
３分子在剪切应力作用下发生弯曲后，其前线轨道能

级差发生了明显地减小，这就增大了电子由 ＨＯＭＯ跃
迁到 ＬＵＭＯ的几率，从而使得分子的反应活泼性增强。
另外，我们从图１中还可以观察到，分子的成键轨道能
量也因为新键的形成而降低了。Ｇｉｌｍａｎ将这种现象解
释为一种反向的姜泰勒效应［１９］

。

　　在实际使用过程当中，含能材料一般是以固相的形
式存在的。与液相和气相物质不同的是，固相物质在剪

切力的作用下能够发生明显的形变。剪切力的作用还

可以使固相物质的对称性发生改变，例如，可以使圆球

变为椭球、立方变为四方等。而形变或对称性的破坏会

使得分子的电子结构及化学键变得很不稳定，从而导致

化学反应的发生。引发含能材料爆炸的机械能作用或

爆轰波类似于上述的应力作用。因此Ｇｉｌｍａｎ的研究对
我们进行机械能作用下含能材料引爆的微观始发机制

的研究很有启发意义。

图１　剪切应力作用下的分子轨道能级变化图（白色代表电子

波函数相位为０，黑色表示电子波函数相位为 π）［１９］

Ｆｉｇ．１　Ｗａｌｓｈｅｎｅｒｇｙｌｅｖｅｌｄｉａｇｒａｍ ｆｏｒＨ－
３ ｕｎｄｅｒｓｈｅａｒｓｔｒａｉｎ

（Ｔｈｅｐｈａｓｅφｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎｓａｒｅｉｎｄｉｃａｔｅｄａｓ

ｗｈｉｔｅｆｏｒφ＝０ａｎｄａｓｂｌａｃｋｆｏｒφ＝π）

３．３．２　晶体缺陷对含能材料感度的影响
　　含能材料感度的高低直接影响了其在实际使用过
程当中的稳定性与安全性。特别是对于起爆药来说显

得尤为重要。评价某种含能材料是否能够用作起爆

药，最关键的就是看它是否具有适宜的感度
［２０］
。因

此，研究和探讨含能材料的感度性质是十分必要的。

　　感度是指含能材料在外界作用下发生爆炸的难易
程度。含能材料的感度与其分子结构的稳定性以及分

子与分子之间的相互作用强弱有关，组成分子的结构

越稳定分子与分子之间的相互作用越强，含能材料的

感度就越低，性质就越稳定，在使用过程中的安全系数

也就越高。在实际应用过程中，含能材料通常是以固

态分子晶体的形式存在的，含能材料的晶体结构以及

在晶体内部存在的各种缺陷，往往会对含能材料的感

度产生巨大的影响，特别是在极端的条件下，这种影响

会更大。例如，含能材料在爆炸时，可以产生高达几十

万个大气压的爆轰压力，爆轰波的传播速度可达每秒

数千米，其内部温度也可升至５０００Ｋ以上。当爆轰波
穿过时，在快速压缩和升温的共同作用下，含能材料的

体积几乎可以减少３０％，而且还可以引发更为复杂的
化学反应，从而在爆轰波阵面之后形成致密的高反应

活性的超临界流体。而从化学反应中所释放出的能量

可以驱使爆轰反应持续不断地进行，直到完全反

应
［２１］
。许多研究结果都表明，施加的机械应力、冲击、

含能材料内的局部差异以及晶体结构缺陷（孔洞、晶

界、内含物、位错、碎裂等）与含能材料的化学反应活

性之间存在着极大地相关性
［２２－３１］

。但究竟是哪一个

因素在含能材料爆炸的初始阶段起到了决定性的作用

还需要进行进一步探索。

　　Ｋｕｋｌｊａ［３２－３６］运用第一性原理的方法对含缺陷的
ＲＤＸ晶体的结构和性质进行了系统研究。首先，为模
拟含有最简单稳定的缺陷即仅含一个空位缺陷的 ＲＤＸ
晶体的情况，Ｋｕｋｌｊａ构建了周期性晶格及分子簇两种晶
体模型（见图２，图中小圆圈所显示的是 ＲＤＸ分子而小
方框显示的则是分子空位缺陷），并分别对两种模型进

行了几何优化及相关性质的计算
［３２］
，还对处于各向同

性静高压作用下的 ＲＤＸ完美晶体及含缺陷晶体模型的
各项性质进行了比较研究，得出外界压力的作用与空位

缺陷的存在会导致 ＲＤＸ晶体光学带隙变窄的结论，发
现 ＲＤＸ晶体中存在的空位缺陷会使其绝缘体相态向金
属相态转变的临界压力降低大约３０％［３３］

。
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图２　Ｋｕｋｌｊａ在模拟 ＲＤＸ晶体分子空位缺陷时构建的周期性

晶格模型以及分子簇模型
［３２］

Ｆｉｇ．２　Ｔｈｅｐｅｒｉｏｄｉｃｍｏｄｅｌｓａｎｄｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｌｕｓｔｅｒ，ｄｅｓｉｇｎｅｄ

ｂｙＫｕｋｌｊａ，ｕｓｅｄｆｏｒｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｖａｃａｎｃｙｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｉｎＲＤＸ
ｃｒｙｓｔａｌ

　　接着，Ｋｕｋｌｊａ又对复合空位缺陷进行了研究，构建
了含有空位二聚体的 ＲＤＸ晶体模型，并对其能带结构
及态密度等进行了分析，发现空位缺陷的成对出现会

使得 ＲＤＸ晶体的光学带隙进一步变窄［３４］
；在前面研

究成果的基础上，Ｋｕｋｌｊａ进一步将研究拓展到更为复
杂的情况，例如，他构建了含刃位错的 ＲＤＸ晶体计算
模型（见图３，图中［００１］方向的箭头表示柏格斯矢量
方向而（０１０）面为位错滑移面），并对其在各向同性静
高压作用下的相关性质进行了模拟计算，再与相同模

拟条件下不含缺陷的 ＲＤＸ晶体模型的相关性质进行
比较，发现刃位错的产生也会导致晶体内局部内应力

增加和光学带隙变窄，而冲击波的高压作用将会进一

步促使带隙急剧缩小，这就大大增加了电子被激发的

几率从而最终导致分子的分解、链反应的引发和爆炸

的发生
［３５－３６］

。依据上述研究结论以及热点理论，

Ｋｕｋｌｊａ认为 ＲＤＸ晶体中存在的各种晶体缺陷如刃位
错等，其实正是促使 ＲＤＸ发生化学反应从而引发爆炸
的热点源。Ｋｕｋｌｊａ的研究深刻地揭示出晶体缺陷、热
点形成以及 ＲＤＸ的爆轰感度三者之间的内在联系，不
但进一步发展了热点理论而且为含能材料的感度性质

研究开创了新思路。

３．３．３　分子结构特征与撞击感度的关系

　　舒远杰［３７－５０］
等近年来一直从事含能高氮化合物及

有机芳香族硝基化合物等含能材料的理论研究，取得了

许多突破性的进展。撞击感度是含能材料性能评定的

一个重要指标，探索含能材料分子结构特征与撞击感度

的内在联系，了解含能材料对外界机械能量刺激作用感

度的规律，对开发新型高能钝感的含能材料具有重要的

理论指导意义。为了从本质上认识含能材料的安全性，

他们主要从化学结构出发对含能材料分子结构和撞击

感度之间的关系进行了理论研究。目前，评价含能材料

撞击感度的理论方法主要有：键离解能法、最易跃迁

法、最小键级法、最大中点静电势法、热解引发反应活化

能法等方法，但这些方法均有各自的适用范围，不具有

普适性。舒远杰等人创新性地运用密度泛函的方法计

算出了硝基苯及硝基苯胺类含能化合物的核独立化学

位移（ｎｕｃｌｅｕｓｉｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓ，ＮＩＣＳ）值，
以此为依据来判断这些化合物的芳香性，并将其芳香性

与撞击感度相关联，研究发现：这两类含能化合物的芳

香性指标即ＮＩＣＳ值与零点校正能Ｅ的乘积和撞击感度
之间存在着很好的相关性，相关性系数为 ０．９８２，明显
要比利用键级（相关性系数为０．７８）和能隙（相关性系
数为 ０．５３）来表征他们的撞击感度要好［４８］

。除此之

外，他 们 还 对 ３７种 硝 基 芳 烃 化 合 物 进 行 了
ＤＦＴＢ３ＬＹＰ／６３１１＋Ｇ（ｄ，ｐ）水平的全优化计算，根据
得到的量子化学参数建立了硝基芳烃化合物定量结构
性质关系（ＱＳＰＲ）模型，指出硝基芳烃的撞击感度主要
是由硝基数、氨基数、芳香性 ＮＩＣＳ、最长 Ｃ—ＮＯ２的键
长、ＨＯＭＯ以及 αＣ—Ｈ等来决定的，并最终得出硝基
增加撞击感度而氨基降低撞击感度的结论

［４９］
。

图３　含刃位错的 ＲＤＸ晶体模型［３５］

Ｆｉｇ．３　ＲＤＸｃｒｙｓｔａｌｍｏｄｅｌｃｏｎｔａｉｎｉｎｇａｅｄｇｅｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎｗｉｔｈ

ｔｈｅＢｕｒｇｅｒｓｖｅｃｔｏｒ［００１］ａｎｄｔｈｅｓｌｉｐｐｌａｎｅ（０１０）

３．３．４　固态含能材料感度性能预测

　　肖鹤鸣等［５１－６４］
运用量子力学（ＱＭ）、分子动力学

（ＭＤ）以及分子力学（ＭＭ）等方法，依靠高斯及 ＭＳ
（ｍａｔｅｒｉａｌｓｓｔｕｄｉｏ）等程序包，对不同条件（温度、压力
等）下的ＣＬ２０、ＨＭＸ、ＴＡＴＢ和ＲＤＸ等多种高能量密度
材料（ＨＥＤＭ）晶体的微观电子结构、能带结构及力学性

４７３

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２０，Ｎｏ．３，２０１２（３７１－３７９） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



含能材料机械化学研究进展

能进行了一系列系统研究，建立了一套理论预测高能量

密度材料爆炸性能和力学性能的方法。例如，他们对各

种类型的 ＣＬ２０晶体进行能带结构分析，预测出了其所
有晶型的感度相对大小为 ε＜β＜γ＜α·Ｈ２Ｏ

［６５］
，并对

不同压力下 ＣＬ２０晶体的能带结构进行了模拟，依据带
隙和判别感度的“最易跃迁原理（ＰＥＴ）”［６６］，推测出随
着压力的增大，ＣＬ２０晶体的稳定性降低、感度增大。
指出将晶体的前沿带隙和最易跃迁原理相结合，

可以预测不同类型分子晶体的感度及其在不同压力下

的递变规律。

　　２００６年，朱卫华等［６７－６８］
运用广义梯度近似密度泛

函的方法对代表性含能碱金属叠氮化物及重金属叠氮

化物晶体的电子结构和光学性质进行了研究，结果表

明：固态碱金属叠氮化物均为绝缘体且都是离子型化

合物，而在所研究的重金属叠氮化物中，αＨｇ（Ｎ３）２和
Ｃｕ（Ｎ３）２均为共价型化合物，αＰｂ（Ｎ３）２虽然是离子化
合物但仍然含有较弱的共价性。同时他们还尝试着将

叠氮化铜、叠氮化汞和叠氮化铅三种重金属叠氮化物的

撞击感度与它们的电子结构相联系，通过对三种化合物

晶体的态密度（ＤＯＳ）及局域态密度（ＰＤＯＳ）进行分析
（见图４～图６），发现对于离子型及共价型固态金属叠
氮化物来说，若金属原子对叠氮基团价电子所施加的影

响越明显则该金属叠氮化物的撞击感到就越高。如：

αＰｂ（Ｎ３）２、αＨｇ（Ｎ３）２和 Ｃｕ（Ｎ３）２在价带区域 ＤＯＳ
的最高峰向费米能级靠近的程度越来越大，且重金属原

子对价带的贡献也越来越多，所以这三种化合物的热分

解活性依次增加，由此可以推出它们的撞击感度也应该

依次增高，这个结论与实验值正好吻合。

图４　Ｎ－
３、Ｃｕ和 Ｃｕ（Ｎ３）２的总体态密度及局域态密度图

（费米能级以垂直虚线表示
［６８］
）

Ｆｉｇ．４　Ｔｏｔａｌａｎｄｐａｒｔｉａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓ（ＤＯＳ）ｏｆＮ－
３ ｓｔａｔｅｓ，

Ｃｕｓｔａｔｅｓ，ａｎｄＣｕ（Ｎ３）２（ＴｈｅＦｅｒｍｉｅｎｅｒｇｙｉｓｓｈｏｗｎａｓａ

ｄａｓｈｅｄｖｅｒｔｉｃａｌｌｉｎｅ）

图５　Ｎ－
３、Ｈｇ和 αＨｇ（Ｎ３）２的总体态密度及局域态密度图

［６８］

Ｆｉｇ．５　ＴｏｔａｌａｎｄｐａｒｔｉａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓｏｆＮ－
３ ｓｔａｔｅｓ，Ｈｇ

ｓｔａｔｅｓ，ａｎｄαＨｇ（Ｎ３）２

图６　Ｎ－
３、Ｐｂ和 αＰｂ（Ｎ３）２的总体态密度及局域态密度图

［６８］

Ｆｉｇ．６　 ＴｏｔａｌａｎｄｐａｒｔｉａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓｏｆＮ－
３ ｓｔａｔｅｓ，Ｐｂ

ｓｔａｔｅｓ，ａｎｄαＰｂ（Ｎ３）２

　　２００７年，朱卫华等［６９］
又运用局域密度近似密度

泛函的方法对奥克托今（ＨＭＸ）四种晶型的晶体进行
了研究，研究结果表明：ＨＭＸ环上的氮原子比碳原子
及硝基氮原子对价带的贡献大，因此环上的氮原子充

当了活性中心。同时，他们还发现四种晶型的撞击感

度与带隙之间还存在着一定的联系。通过考察单位体

积晶胞的键级，推测出四种晶型的撞击感度大小相对

次序为：βＨＭＸ＜γＨＭＸ＜αＨＭＸ＜δＨＭＸ，与实验
值相吻合。２００８年，肖鹤鸣和朱卫华等［７０］

用局域密

度近似密度泛函的方法对高氯酸铵（ＡＰ）和二硝酰胺
铵（ＡＮＤ）晶体的电子结构及热力学性质等进行了研
究，结果显示：ｐ电子态在两种物质的化学反应中起
到了至关重要的作用，且随着温度的升高 ＡＮＤ将会
比 ＡＰ更加容易分解。

４　结语与展望

　　含能材料机械化学研究从实验方面来说是利用机

５７３
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械能对含能材料，特别是纳米含能材料进行制备和加工

的新技术和新方法。从理论方面来说主要是利用量子

力学、分子力学及分子动力学等理论研究的手段获得机

械能引发含能材料爆炸的微观机制、含能材料结构与性

能之间的内在联系以及理论预测含能材料性能的新途

径等重要信息。特别要指出的是，密度泛函理论作为研

究分子及凝聚态物质性质的重要手段，在含能材料机械

化学的理论研究领域正发挥着越来越关键的作用。

　　作为一门新兴的交叉学科，含能材料的机械化学
与其他发展较为成熟的学科相比还有着巨大的发展空

间。从研究对象的角度分析，国内外在含能材料机械

化学领域的研究工作主要还是针对一些目前应用较为

广泛的炸药。而从研究方法上来看，实验方面的研究

与理论研究各自相对独立，相互之间的联系还比较少。

针对含能材料机械化学当前的发展状况，我们认为还

应该从以下几个方面加以完善。首先，要适当地拓展

其研究范围。含能材料品种繁多，功能性较强，每一种

含能材料都具有各自不同的作用空间。其次，加强实

验研究和理论研究的相互关联和相互补充也是十分必

要的。含能材料属于一次性做功的材料，前期理论预

见性对其研究具有一定的指导作用，所以通过理论研

究进行初步的探索与预见，并以此为基础有的放矢地

设计实验方案，可以避免不必要的消耗和浪费，同时也

增加了含能材料操作过程中的安全性。

　　最后，希望机械化学的方法与思想能够被更加广
泛地应用于含能材料研究领域，从而帮助我们对机械

感度、引爆机制等与含能材料的使用安全性密切相关

的问题进行全面、深入地研究。
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《含能材料》创刊２０周年纪念活动———专刊征稿

２０１３年，《含能材料》迎来创刊２０周年。过去的２０年，是我国含能材料科学技术事业大发展的２０年，
也是《含能材料》稳步发展、茁壮成长的 ２０年。作为以董海山院士为代表的我国火炸药科技事业的开拓
者们创建的专业学术期刊，《含能材料》见证了我国火炸药、推进剂等领域２０年来的光辉发展历程。２０年
来，《含能材料》凝炼出“传承火药文明，创新能源材料”的办刊理念。

重温过去，展望未来，为纪念《含能材料》创刊 ２０周年，《含能材料》将于 ２０１３年 ４月（第 ２期）出版
“《含能材料》创刊２０周年纪念专刊”，并特设新能源材料专栏，报道聚变能源材料、储氢材料、金属氢等新
能源材料的研究成果。

为此，特向国内外广大专家征集研究快报、研究论文和综述，以期集中反映我国近年来在含能材料、新

概念含能材料及其相关领域取得的重要学术成果。

稿件类型：（１）简要报道新概念含能材料最新研究成果的研究快报（英文），以基金项目为主。
（２）具有较高创新性的原创研究论文。（３）具有较高水平的综述文章。

截稿日期：２０１２年１２月３０日。
请通过《含能材料》网上投稿系统直接上传稿件，请在“拟投栏目”中选择“《含能材料》创刊 ２０周年

纪念专刊”。
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