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摘　要：用分子动力学模拟方法研究了 ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体的力学性能。用撞击加载实验、激光粒度仪和扫描电子显微镜分析了两
种晶体的破碎特性。结果表明：ＨＭＸ晶体的弹性系数和模量计算值大于 ＲＤＸ晶体，ＲＤＸ晶体的延展性好于 ＨＭＸ晶体。在相同
撞击加载条件下，ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体均发生塑性形变和脆性断裂，但前者以塑性形变为主，而后者以脆性断裂为主，且破碎程度更
加显著。评价不同炸药晶体力学性能间差异性的分子动力学模拟方法具有较高的准确度和有效性。
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１　引　言

　　关于炸药冲击起爆过程的实质，目前受到关注较
多的是热点理论

［１－３］
，它主要包括炸药晶体的绝热压

缩机制和绝热剪切机制，这两种机制均与炸药晶体颗

粒的力学性能密切相关，因此评价晶体颗粒的力学性

能对于研究炸药的安全性能和起爆性能有着重要意

义。但由于炸药晶体颗粒粒径的分散性以及尺寸等因

素的限制，采用常规的实验手段测定其模量和强度等

力学性能参数存在难以克服的困难。因此，寻求新研

究方法成为有效评价炸药晶体颗粒力学性能的关键。

　　自 １９５７年 Ａｌｄｅｒ［４］首次进行分子动力学模拟
（ＭｏｌｅｃｕｌａｒＤｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ，ＭＤ）以来，因其在
宏观性质计算上具有较高的准确度和有效性，在火炸

药研究领域的应用日趋广泛
［５－７］

，其中的一个研究热

点即为模拟研究炸药晶体的力学性能，已取得了一些

有意义的结论
［８－１２］

。但从相关文献报道看，目前对炸

药晶体力学性能的分子动力学研究均为纯粹的模拟仿

真，并没有与其宏观力学性质表现联系在一起，导致模

拟结果的有效性很难验证，也使得分子动力学方法在

实际中应用存在一定的局限性。为此，本研究选择目

前广泛应用于混合炸药和固体推进剂等复合含能材料

之中的硝胺炸药———ＲＤＸ和 ＨＭＸ，将分子动力学模

拟和撞击加载实验相结合，从炸药晶体在撞击加载下

的主要响应———破碎特性的角度，验证炸药晶体力学

性能的分子动力学模拟结果，研究分子动力学方法模

拟计算炸药晶体力学性能的有效性，以期为该方法评

价炸药晶体的力学性能提供参考。

２　实验部分

２．１　分子动力学模拟
２．１．１　模型建立及 ＭＤ模拟细节
　　由美国 Ａｃｃｅｌｒｙｓ公司开发的 ＭａｔｅｒｉａｌｓＳｔｕｄｉｏ４．０
软件中的 ｖｉｓｕａｌｉｚｅｒ模块，依据 ＲＤＸ和 βＨＭＸ晶体衍
射数据

［１３－１４］
，构建 ＲＤＸ和 ＨＭＸ超晶胞（３×２×２），其

模型见图 １。利用 ｓｍａｒｔｍｉｎｉｍｉｚｅｒ方法对 ＲＤＸ和
ＨＭＸ晶体模型进行能量优化后，运用 ｄｉｓｃｏｖｅｒ模块和
ＣＯＭＰＡＳＳ［１５］

力场，在２９８Ｋ、１．０１×１０５Ｐａ条件下，
采用 Ａｎｄｅｒｓｅｎ控温方法和 Ｐａｒｒｉｎｅｌｌｏ控压方法对
ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体模型进行 ３００ｐｓ、时间步长为 １ｆｓ
的 ＮＰＴ（正则系综，系统的粒子数 Ｎ、压强 Ｐ和温度 Ｔ
恒定）分子动力学模拟。其 中 分 子 起 始 速 度 由

ＭａｘｗｅｌｌＢｏｌｔｚｍａｎｎ随机分布给定，ＶｅｌｏｃｉｔｙＶｅｒｌｅｔ算
法进行求解。对分子间的范德华和静电作用力计算分

别采用 ａｔｏｍｂａｓｅｄ和 Ｅｗａｌｄ方法，非键截取半径
０．９５ｎｍ，样条宽度（ｓｐｌｉｎｅｗｉｄｔｈ）取 ０．１ｎｍ，缓冲宽
度（ｂｕｆｆｅｒｗｉｄｔｈ）取０．０５ｎｍ。后 １００ｐｓ体系已经平
衡（温度和能量随时间的变化率小于 ５％），每 ２００ｆｓ
取样一次，记录模拟轨迹，对其进行静态力学性能分

析。

５８４
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图１　ＲＤＸ和 ＨＭＸ的晶体模型

Ｆｉｇ．１　ＣｒｙｓｔａｌｓｍｏｄｅｌｓｏｆＲＤＸａｎｄＨＭＸ

２．１．２　力学性能分析原理
　　反映小变形条件下弹性体应力与应变关系的广义

Ｈｏｏｋｅ定律［１６］
为：
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　　材料的应力是应变的线性组合，其线性组合系数
为应变各方向应力分量———弹性系数 Ｃｉｊ（ｉ，ｊ＝１～６）
的矩阵，原则上材料的所有力学性能均可从它的弹性

系数矩阵得到。由于应变能的存在，有 Ｃｉｊ＝Ｃｊｉ，即矩
阵对称，因此对于极端各向异性体，只有 ２１个独立的
弹性系数。随着物体对称性的提高，独立的弹性系数

减少，对各向同性体，只有两个独立的弹性系数 Ｃ１１和

Ｃ１２，令 Ｃ１２＝λ，Ｃ１１－Ｃ１２＝μ，则：

Ｃ[ ]ｉｊ ＝
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　　λ和 μ称为拉梅系数，材料在拉伸、剪切和压缩情
况下应力与应变的比值，即拉伸模量 Ｅ、剪切模量 Ｇ和
体积模量 Ｋ，以及泊松比 γ均可用 λ和 μ表示：

Ｅ＝μ（３λ＋２μ）
λ＋μ

，Ｇ＝μ，Ｋ＝λ＋２３μ
，γ＝ λ

２（λ＋μ）
　　利用模拟计算所得体系的分子动力学平衡运动轨
迹，ＭａｔｅｒｉａｌｓＳｔｕｄｉｏ软件对其进行形变量为０．０５％的
拉伸与纯切形变操作，然后分析模型并计算可得 μ、Ｅ、
Ｇ、Ｋ和 γ等力学性能参数。
２．２　撞击实验
２．２．１　材料与仪器
　　原材料：ＲＤＸ和 ＨＭＸ均为 Ｅ级，由甘肃银光化
学工业集团有限公司提供。

　　仪器：ＷＬ１型立式落锤仪，西安近代化学研究
所；Ｍａｓｔｅｒｓｉｚｅｒ２０００型激光粒度仪，英国马尔文仪器
公司；ＦＥＩＱＵＡＮＴＡ６００型环境扫描电子显微镜
（ＥＳＥＭ），美国 ＦＥＩ公司。
２．２．２　实验方法
　　撞击实验：用 ＷＬ１型立式落锤仪，在落锤高度
为１２．６ｃｍ和质量为（５±０．００５）ｋｇ的条件下，分别
撞击 ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体，测试方法参照 ＧＪＢ７７２Ａ－
１９９７，然后收集撞击后的样品，进行粒度测定和扫描
电镜观察。

　　晶体粒度分布测定：利用 Ｍａｓｔｅｒｓｉｚｅｒ２０００型激
光粒度仪，分析撞击实验前后 ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体的粒
度分布，以及比表面积变化情况；测定前利用超声波

对 ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体进行分散处理。
　　晶体微观形貌结构分析：利用 ＦＥＩＱＵＡＮＴＡ６００
型环境扫描电子显微镜，观察撞击实验前后 ＲＤＸ和
ＨＭＸ晶体的形貌结构变化，实验电压为１０ｋＶ，高真空
模式。

３　结果与讨论

３．１　力学性能分析
　　经 ＭＤ模拟、静态力学分析所得 ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶
体的弹性系数和模量等力学性能参数见表 １，未列入
表中的弹性系数的数值均等于或接近于零；同时，表

１中还给出了 ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体弹性系数和模量的实
验值。由表１可知，对于 ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体的力学性
能，采用不同的测试方法其实验结果差别较大，而本文

对 ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体力学性能的模拟是在同样的力
场、参数和计算方法下进行，能够剔除样品状态和测试

条件等内外因素对结果的影响，因此从评价 ＲＤＸ和

６８４
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ＨＭＸ晶体力学性能差异性的角度来讲，虽然模拟计算
值较实验值系统性地偏小，但模拟计算结果仍具有相

对比较的意义。

　　从表 １中的模拟结果可以看出，与 ＲＤＸ相比，
ＨＭＸ晶体弹性系数的 Ｃ１１、Ｃ２２、Ｃ３３组，Ｃ４４、Ｃ５５、Ｃ６６组
和 Ｃ１２、Ｃ１３、Ｃ２３组内数值一致性较好，表明其力学性能
更加接近各向同性。比较 ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体弹性系

数和各模量数值大小可知，ＨＭＸ晶体在不同受力情况
下抵抗弹性形变的能力与 ＲＤＸ相比更强，即其刚性更
大，而塑性更小。体模量与剪切模量的比值 Ｋ／Ｇ表示
材料塑性变化范围的大小，与材料的延展性成正比关

系，因此由表 １中模拟值可看出，ＲＤＸ晶体的延展性
好于 ＨＭＸ，后者的脆性更强；此外，ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶
体的泊松比 γ均在０．２～０．３之间，属于塑料的范围。

表１　ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体的弹性系数及模量

Ｔａｂｌｅ１　ＥｌａｓｔｉｃｃｏｎｓｔａｎｔｓａｎｄｍｏｄｕｌｕｓｏｆＲＤＸａｎｄＨＭＸｃｒｙｓｔａｌｓ

ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ＲＤＸ［１７］ ＲＤＸ［１８］ ＲＤＸＭＤ ＨＭＸ［１９］ ＨＭＸ［１９］ ＨＭＸＭＤ

Ｃ１１／ＧＰａ ２５．６ ３６．７ ８．８９４ １８．４ ２０．８ １２．０５

Ｃ２２／ＧＰａ ２１．３ ２５．７ ７．２７２ １４．４ ２６．９ １１．６

Ｃ３３／ＧＰａ １９．０ ２１．６ ３．６９２ １２．４ １８．５ １１．６４

Ｃ４４／ＧＰａ ５．４ １２．０ ３．８３３ ４．８ ４．２ ５．９５８

Ｃ５５／ＧＰａ ４．３ ２．７ １．２５３ ４．８ ６．１ ４．６３３

Ｃ６６／ＧＰａ ７．３ ７．７ ２．３３７ ４．５ ２．５ ４．９０１

Ｃ１２／ＧＰａ ８．７ １．４ ３．６１８ ６．４ ４．８ ３．４７６

Ｃ１３／ＧＰａ ５．７ １．７ １．７２９ １０．５ １２．５ ４．７６５

Ｃ２３／ＧＰａ ６．４ ９．２ １．５７４ ６．４ ５．８ ５．６９３

ＴｅｎｓｉｌｅＭｏｄｕｌｕｓ（Ｅ）／ＧＰａ － － ５．３５７ － － ９．１３１

ＢｕｌｋＭｏｄｕｌｕｓ（Ｋ）／ＧＰａ １１．７ １１．９ ３．７９６ ９．９ １２．５ ７．０１７

ＳｈｅａｒＭｏｄｕｌｕｓ（Ｇ）／ＧＰａ ６．０ ６．４ ２．１１８ ３．７ ３．４ ３．５５８

Ｋ／Ｇ ２．０ １．９ ０．５５８ ２．７ ３．７ ０．５０７

Ｐｏｉｓｓｏｎ′ｓＲａｔｉｏ － － ０．２６４８ － － ０．２８３１

Ｃａｕｃｈｙ（Ｃ１２－Ｃ４４）／ＧＰａ ３．３ －１０．６ －０．２１５ １．６ ０．６ －２．４８２

　　在材料的弹性系数中，Ｃ１２只与张应力有关，Ｃ４４只
与切应力有关，材料的脆性断裂和韧性断裂分别由张

应力和切应力引起。当 Ｃ１２大于 Ｃ４４时，材料易发生剪
切形变，切应力很快达到并超过抗剪强度，从而发生韧

性断裂，这种情况下材料的延展性较好；当 Ｃ１２小于
Ｃ４４时，材料易发生拉伸形变，张应力很快达到并超过
抗拉强度，从而发生脆性断裂，这种情况下材料的脆性

较强，因此可用 Ｃ１２Ｃ４４（柯西压，Ｃａｕｃｈｙ）评估材料的
延展性和脆性。从表１中模拟值可以看出，虽然 ＲＤＸ
晶体 的 Ｃ１２小 于 Ｃ４４，柯 西 压 为 负 值，但 其 数 值
（－０．２１５）接近于０，表明 ＲＤＸ晶体虽然呈现脆性，但
并不显著；相比之下，ＨＭＸ晶体的柯西压远小于 ＲＤＸ，
相差达到一个数量级，表明 ＨＭＸ晶体的脆性远远强
于 ＲＤＸ。因此，可以推断在相同加载条件下，ＲＤＸ的
延展性更好，而 ＨＭＸ晶体呈现的脆性更加显著。
３．２　撞击响应特性分析
　　为了验证３．１中模拟计算结果的有效性，设计了
一组撞击加载实验，用落锤分别撞击 ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶

体，然后通过激光粒度仪和扫描电镜分析撞击前后

ＲＤＸ和 ＨＭＸ的晶体粒度分布、比表面积变化和微观
形貌结构变化情况，结果见图２和图３。

图２　ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体的粒度分布和比表面积

Ｆｉｇ．２　Ｔｈｅｐａｒｔｉｃｌｅｓｉｚｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎａｎｄｓｐｅｃｉｆｉｃｓｕｒｆａｃｅａｒｅａ

ｏｆＲＤＸａｎｄＨＭＸｃｒｙｓｔａｌｓ
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图３　撞击加载前后 ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体的微观形貌结构

Ｆｉｇ．３　ＴｈｅｍｉｃｒｏｃｏｓｍｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＲＤＸａｎｄＨＭＸｃｒｙｓｔａｌｓ

ｂｅｆｏｒｅａｎｄａｆｔｅｒｉｍｐａｃｔｉｎｇｌｏａｄ

　　由图２可知，撞击后 ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体的粒径均
有所降低，尤其是粒径分布中 １０％所对应的粒径，由
７７μｍ和 ５４μｍ分别降低至 ２５μｍ和 ２３μｍ，降低
幅度与 ５０％和 ９０％所对应的粒径相比非常显著，表
明两种炸药晶体在撞击后均发生了明显的破碎，粒径

减小的同时产成大量的小颗粒碎晶。此外，根据图 ２
中比表面积的变化情况，不仅可以看出两种炸药晶体

产成了破碎现象，而且还可比较出 ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体
破碎程度的大小。如 ＲＤＸ晶体比表面积由 ０．０５２增
大至０１３３，增幅为１５６％；而 ＨＭＸ晶体比表面积由
０．０７０增大至０．３１３，增幅为３４７％，ＨＭＸ晶体的破碎
程度明显大于 ＲＤＸ。
　　从图３可以看出，在撞击加载后，ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶
体的微观形貌结构均产生了明显的变化，但二者的破

碎特性存在显著差异。ＲＤＸ晶体加载前呈较为规整
的多面体颗粒状，而加载后呈“片”状结构，表面分布

有明显的裂纹，且周围伴随碎晶颗粒存在；表明 ＲＤＸ
晶体在撞击加载下以塑性形变为主，同时发生脆性断

裂。与 ＲＤＸ晶体相比，ＨＭＸ晶体虽然也有呈现“片”
状结构的趋势，但其程度不如 ＲＤＸ晶体，而且脆性断
裂的表现更为明显，表面可观察到“山峦”状晶体破碎

痕迹。

　　由上述实验结果可知，在相同撞击加载条件下，
ＲＤＸ晶体的延展性较好，而 ＨＭＸ晶体的脆性较强，这
与本文３．１中模拟计算结果的分析结论相一致。

４　结　论

　　（１）分子动力学模拟结果表明，与 ＲＤＸ相比，
ＨＭＸ的弹性系数、拉伸模量（Ｅ）、体模量（Ｋ）、剪切模
量（Ｇ）和柯西压较大，而 Ｋ／Ｇ值较小，这预示 ＲＤＸ晶

体的延展性更好，而 ＨＭＸ晶体的脆性更加显著。
　　（２）撞击加载实验结果表明，ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体
在撞击后均发生了明显的破碎，且 ＨＭＸ晶体的破碎
程度更加显著；ＲＤＸ晶体以塑性形变为主，同时发生
脆性断裂，其延展性较好；ＨＭＸ晶体脆性断裂的表现
更为明显，其脆性较强。

　　（３）通过与 ＲＤＸ和 ＨＭＸ晶体撞击加载响应的
实验结果比较，发现分子动力学方法用于评价不同炸药

晶体力学性能之间差异性具有较高的准确度和有效性。
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