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RDX杂质对HMX性能影响的分子动力学研究
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摘 要： 为了研究奥克托今（HMX）制备过程中产生的黑索今（RDX）杂质对 HMX性能的影响，分别建立了掺杂率为 4.17%、

8.33%、12.50%和 16.67%的四种HMX模型。采用分子动力学方法，计算得到了不同模型的键连双原子作用能、内聚能密度、溶度

参数、爆轰参数与力学参数，并与纯HMX相关性能参数进行了比较，结果表明，RDX掺杂缺陷导致炸药的键连双原子作用能和内聚

能密度减小，减小幅度分别为 9.53~36.36 kJ·mol-1，0.028~0.135 kJ·cm-3；受 RDX掺杂缺陷的影响，HMX与氟橡胶（F2311）的溶度参

数的差值减小，减小幅度为 0.51~2.32 J1/2·cm-3/2，其密度、爆速和爆压减小幅度分别为 1.12%~5.59%、0.84%~4.19%和 2.27%~
11.14%，爆热略有轻微上升，可忽略；RDX掺杂缺陷还导致HMX的弹性模量、体积模量和剪切模量降低，而柯西压以及体积模量与

剪切模量的比值上升，其变化幅度分别为 1.04~3.63 GPa、0.58~1.73 GPa、0.42~1.45 GPa、0.35~2.69 GPa和 0.11~0.64。这说明，

随着 RDX掺杂缺陷浓度增大，HMX炸药的安全性能降低、爆轰性能下降、力学性能变差、与 F2311的相容性变好。
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1 引 言

奥克托今（HMX）是目前军工领域使用最广泛、综

合性能最好的二代炸药之一，通常采用醋酐法及其改

进工艺进行合成制备［1-2］。在合成制备的过程中，难免

会有残留的黑索今（RDX）杂质掺杂在HMX晶体中。

杂质的存在会影响晶体生长速率，使晶体的结晶

形貌发生变化或导致晶体产生内部缺陷。这不仅会影

响晶体的热性能，还会影响晶体的分子弛豫，同时缺陷

也会使能量局域化而形成“热点”，进而影响感度和力

学性能［3-4］。徐姣等［5］研究了 RDX和太安（PETN）掺杂

碳黑和碳纳米管后，其激光起爆感度的变化，结果表明

掺杂后的 RDX和 PETN激光感度明显升高，且在掺杂

质量分数为 1%时感度最高。徐金江等［6］研究了金属

离子杂质对 HMX结晶特性和热性能的影响。结果表

明，掺杂金属离子会改变 HMX的结晶面貌，产生微观

缺陷，改变晶体品质，进而影响 HMX的热性能和安全

性，其中 Zn2+的影响程度最大。李泽生等［7］将六硝基

六氮杂异伍兹烷（CL‑20）中的 C原子替换成 N原子设

计了 6种 CL‑20的衍生物，并利用密度泛函理论综合

研究了其分子结构、生成热、爆轰性能、热稳定性和感

度。结果表明，不同数量 N原子的替代掺杂对 CL‑20
的性能影响有优有劣，可以通过该方法改善 CL‑20的

爆轰性能。Bhattacharia S K等［8-9］研究了 PETN晶体

被卟啉及其同系物掺杂后的晶体形貌以及升华和热解

特性。目前，HMX的同系物 RDX杂质及其掺杂率对

HMX性能影响的研究未见报道。

为此，本研究采用替代掺杂的形式建立了掺杂有

不同数量 RDX分子的 β‑HMX超晶胞，采用分子动力

学方法和理论计算得到了不同模型的键连双原子作用

能、内聚能密度、溶度参数、爆轰参数和力学参数，分析

比较了不同模型的感度、与氟橡胶（F2311）的相容性、爆

轰性能和力学性能。

2 计算方法

2.1 模型搭建

2.1.1 HMX晶胞模型搭建

β‑HMX（为叙述方便，以下称HMX）属于单斜晶系，

空间群为 P21/C，晶格参数为 a=6.54 Å，b=11.05 Å，
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c=8.70 Å，α=γ=90.00°，β=124.30°，每个单晶胞中包含

两个 HMX分子［10］。HMX的单晶胞模型如图 1a所示。

在建立HMX超晶胞之前，首先采用 Smart算法对HMX
单晶胞进行了能量和几何优化，优化结构如图1b所示，而

后将晶格参数分别沿X、Y、Z三个轴向延伸4、3、4倍，建成

了HMX超晶胞模型，共96个HMX分子，如图2所示。

2.1.2 HMX晶胞掺杂模型搭建

在 HMX超晶胞模型（为叙述方便，认为此模型掺

杂率为 0）的基础上，通过随机移除 4、8、12和 16个

HMX分子，并在相应位置添加相同数量的 RDX分子

建 立 掺 杂 率（质 量 分 数）分 别 为 4.17%、8.33%、

12.50%和 16.67%的四种 HMX缺陷模型。特以掺杂

率为 16.67%的 HMX缺陷模型（图 3）为例进行展示。

其中，标黄的分子为 RDX。
2.1.3 F2311晶胞模型搭建

HMX单独成型能力差，其在使用过程中可通过添

加氟橡胶等高分子材料制成高聚物粘结炸药，因此有

必要探究 RDX的掺杂对 HMX与氟橡胶相容性的影

响。选择的氟橡胶（F2311）是由偏二氟乙烯和三氟氯乙

烯 按 摩 尔 比 1∶1 组 成 的 。 利 用 Material Studio
（MS）［11］软件中的 Visualizer模块搭建了聚合度为 4的
F2311分子链，端基用 H和 F饱和，如图 4a所示，而后利

用 Amorphous Cell模块构建了含用 6个 F2311分子链的

无定形晶胞，密度设置为 1.85 g·cm-3，如图 4b所示。

2.2 分子动力学模拟

Compass［12］力场是一种从头算力场，其中多数力

场参数是采用量子力学计算得到的，对单个分子或凝

聚相材料性能的模拟和预测具有较高的准确性，尤其

是其对HMX超晶胞和 RDX超晶胞［13-14］均进行过成功

的模拟计算。因此，本研究选择 Compass力场进行分

子动力学（MD）模拟。

在HMX超晶胞及其掺杂模型进行MD模拟之前，

首先采用 Smart算法对初始模型进行结构优化，优化

收敛精度设置为 4.186×10-3 kJ·mol-1·Å-1。当优化结

果显示的最大导数低于 0.05时认为优化模型实现了

能量极小化，内应力已被平衡。而后，又对优化后的模

型进行了模拟退火，从中选取了能量最小的退火模型

图 3 RDX掺杂率为 16.67%的HMX缺陷模型

Fig. 3 The defective HMX model with RDX doping rate of
16.67%

a. molecular chain of F2311

b. amorphous cell of F2311

图 4 F2311分子链及其无定形晶胞

Fig.4 Molecular chain and amorphous cell of F2311

a. primitive cell b. equilibrium structure of primitive cell
图 1 HMX单晶胞及其平衡结构

Fig.1 Primitive cell and equilibrium structure of HMX

图 2 HMX超晶胞模型

Fig.2 Supercell model of HMX
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进行MD模拟。MD模拟选择在恒压恒焓（NPT）系综

下进行，模拟温度设置为 298 K，精度设置为“fine”。
模拟过程中分别采用 Anderson［15］和 Berendsen［16］方
法对温度和压力进行控制，范德华（vdW）和静电作用

（Coulomb）的加和方法分别采用 Atom‑based［17］和
Ewald［18］，截断半径取 1.55 nm，并对截断尾部进行

矫 正 。 原 子 运 动 的 初 始 速 度 由 Boltzmann 分 布 确

定，并采用 Verlet方法求解牛顿运动方程的积分。

对所建模型进行了 20 ps的 MD模拟，前 10 ps对模

型体系进行平衡，后 10 ps用于统计分析确定能量、

力学参数和其它参数。每 0.1 ps取样一次，共获得

100帧轨迹。对原子运动轨迹的统计分析必须要基

于模拟体系达到平衡才有意义。模拟体系平衡的

标志是温度和能量达到平衡。通过温度及能量随

时间变化的曲线确认 HMX超晶胞及其掺杂模型已

达到平衡状态。

3 结果讨论

3.1 RDX掺杂对HMX炸药感度的影响

肖继军等［19-20］利用引发键键连双原子作用能和

内聚能密度作为判据评估 HMX和 RDX的感度，所得

结果与实验相符。因此，本研究也选用引发键键连双

原子作用能和内聚能密度作为判据，评估 RDX的掺杂

对HMX炸药感度的影响。

3.1.1 键连双原子作用能

HMX 和 RDX 的引发键都是 N—NO2 基团中的

N—N键，但是由于 RDX在体系中占的质量分数较小，

因此以 HMX的键连双原子作用能作为整个体系的键

连双原子作用能。

引发键键连双原子作用能（EN—N）指的是引发键的

键能，其定义为：

EN—N =
E1 - E2
n

（1）

式中，E1表示混合体系在平衡状态下系统的总能量，

J·mol-1；E2表示在平衡状态下，固定 HMX中所有的

N 原 子 后模型体系的总能量，J ·mol-1；n为体系中

HMX分子中包含的N—N键的数量。

按照掺杂率由大到小的顺序，HMX超晶胞及其掺

杂模型的键连双原子作用能（EN—N）分别为 175.88，
166.35，157.80，148.57，139.52 kJ·mol-1。由此可以看

出，随着RDX掺杂率的增加，HMX超晶胞及其掺杂模型

的 EN—N呈下降趋势，下降幅度为 9.53~36.36 kJ·mol-1，

且与掺杂率基本呈线性。EN—N减小，表明引发键束缚

N原子的能力减弱，在受到外界激励的作用下，引发键

更易发生解离，从而使炸药分解甚至爆炸。因此，随着

掺杂率的增加，HMX超晶胞及其掺杂模型的感度升

高，安全性能恶化。

3.1.2 内聚能密度

内聚能密度（CED）是指单位体积内 1 mol凝聚态

物质汽化为气态物质所需要的能量，是分子间相互作

用的综合反映，是范德华力和静电力（Electrostatic）之

和，本质上是一种非键力，反映的是体系中分子间相互

作用的强弱，与体系的感度之间存在一定的关联。炸

药的 CED值越小，表明炸药受热发生相变所需的能量

越小，间接表明同等条件下炸药对热越敏感。其计算

公式为：

CED =
ΔHV - RT

Vm

（2）

式中，ΔHV 为摩尔蒸发热，J ·mol-1；R 为气体常数，

8.314 J·mol-1·K-1，T为温度，K。Vm为摩尔体积，cm3·mol-1。
计算得到的 HMX超晶胞及其掺杂模型的 CED值

及其分量范德华力和静电力的值见表 1。

由表 1可知，4种掺杂缺陷模型与 HMX超晶胞模

型的 CED随着掺杂率的增加而减小，这表明随着 RDX
掺杂率的增加，HMX的热感度上升，安全性降低。

3.2 RDX掺杂对HMX与 F2311相容性的影响

两种物质形成相容体系的热力学条件为：

ΔGM = ΔHM - TΔSM < 0 （3）
式中，ΔGM 为混合自由能，J ·mol-1；ΔHM 为混合热，

J·mol-1；ΔSM为混合熵，J·K-1·mol-1。由于 ΔHM的值总

是大于零，因此两物质是否相容，就需要看 ΔSM的贡献

是否足够克服 ΔHM。然而，对于凝聚态物质和高分子

材料的混合，熵的增加十分有限，所以，ΔGM值的正负

取决于 ΔHM的大小。

表 1 HMX超晶胞及其掺杂模型的 CED及其分量

Table 1 CED and its components of HMX supercell and its
doped models
defect rate
/ %
0
4.17
8.33
12.50
16.67

CED
/ kJ·cm-3

0.919
0.891
0.867
0.815
0.784

van der waals force
/ kJ·cm-3

0.362
0.354
0.355
0.332
0.323

electrostatic
/ kJ·cm-3

0.547
0.527
0.502
0.473
0.452
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由于 CED能够体现物质间的相互作用力，Hildeb‑
rand［21］等引入溶度参数的概念，其定义为内聚能密度

的平方根：

δ =
ΔE
Vm

=
ΔHV - RT

Vm

（4）

式中，ΔE为体系的内聚能，J·mol-1；Vm 为摩尔体积，

cm3·mol-1；ΔHV为摩尔蒸发热 J·mol-1，R为气体常数，

8.314 J·mol-1·K-1，T为温度，K。高分子材料相互作用

过程中的焓变与其溶度参数具有下列关系［22］：

ΔHM

Vm

= ( δ1 - δ2 ) σ 1σ 2 （5）

式中，σ1、σ2为各组分的体积分数。由（5）式可以看

出，溶度参数差值（Δδ）可以用来评估组分间相容性，

其越趋于 0，组分之间的相容性越好。表 2列出了MD
计算得到的 HMX超晶胞及其掺杂模型和 F2311无定形

晶胞的溶度参数。

由表 2可以看出，随着掺杂 RDX的增多，HMX超

晶胞及其掺杂模型同 F2311之间的溶度参数差值逐渐变

小，即 ΔHM的值更趋于 0。这表明随着 RDX掺杂率的

增加，HMX超晶胞及其掺杂模型同 F2311之间的相容性

逐渐增强。

3.3 RDX掺杂对HMX炸药爆轰性能的影响

通过修正氮当量法［23］计算了炸药的爆速（D）和爆

压（p），并根据质量加权法［24］计算了爆热（Q），以此对

其能量特性进行评估。

对于 CaHbOcNd 炸药，氧平衡系数（OB）计算公

式［25］如下：

OB =
[ ]c - ( 2a + b/2 )

M r

× 16 × 100% （6）

式中，a，b，c分别为炸药分子中 C、H、O三种原子的数

目，M r为炸药的摩尔质量，g·mol-1。
根据修正氮当量理论，爆速和爆压的计算公式

如下：

ì

í

î

ï
ï

ï
ï

D = ( 690 + 1160ρ )∑N ch

p = 1.106( ρ∑N ch )2 - 0.84

∑N ch =
100
M r

( piNpi + ∑BKNBK + ∑GjNGj )
（7）

式 中 ，D 为 炸 药 的 爆 速 ，m · s-1；p 为 炸 药 的 爆 压 ，

GPa；ρ为炸药的密度，g·cm-3；∑N ch 为炸药的修正

氮当量；pi为 1 mol炸药生成第 i种爆轰产物的摩尔

数；Npi为第 i种爆轰产物的氮当量系数；BK为炸药分

子中第 K种化学键出现的次数；NBK为炸药分子中第

K种化学键的氮当量系数；Gj为炸药分子中第 j种基

团出现的次数；NGj为炸药分子中第 j种基团的氮当

量系数。

关于修正氮当量法的具体计算过程以及 pi，Npi，

BK，NBK，Gj，NGj等参数的来源可以通过文献［25］获得。

根据质量加权法，混合炸药的计算公式如下：

Q = ∑ω iQ i （8）
式中，ω i是混合炸药中第 i种组分的质量分数；Qi是混

合炸药中第 i种组分的爆热，kJ·kg-1。采用 Meyer R
等［26］实验测得的HMX和 RDX的爆热（6197 kJ·kg-1和
6322 kJ·kg-1），对HMX超晶胞模型和掺杂模型的爆热

进行预测。

计算得到不同模型的爆轰参数见表 3。

由表 3可见，随着 RDX掺杂率的增加，HMX超晶

胞及其掺杂模型的OB没有变化，主要是因为HMX和

RDX是同系物，具有相同的最简分子式。HMX超晶

胞及其掺杂模型的 ρ、D和 p随着掺杂率的增加而减

小，减小幅度分别为 1.12%~5.59%、0.84%~4.19%和

2.27%~11.14%。对于这三个爆轰参数的变化，本质

上是 ρ的变化引起的，因为HMX和 RDX的修正氮当量

系数是一样的。HMX超晶胞及其掺杂模型的Q随着

表 3 不同晶体模型的爆轰参数

Table 3 Detonation parameters of different crystal models
defect rate
/ %

0

4.17

8.33

12.50

16.67

OB
/ %

34.78

34.78

34.78

34.78

34.78

ρ

/ g·cm-3

1.79

1.77

1.76

1.72

1.69

D
/ m·s-1

8766.87

8693.35

8656.59

8509.54

8399.26

p
/ GPa

34.75

33.96

33.57

32.02

30.88

Q
/ kJ·kg-1

6197.00

6200.95

6204.98

6209.10

6213.30

Note： OB is the oxygen balance. ρ is the density. D is the detonation velocity.
p is the detonation pressure. Q is the heat of detonation.

表 2 不同炸药模型和 F2311溶度参数

Table 2 The solubility parameter（δ） of different explosive
models and F2311
defect rate
/ %
0
4.17
8.33
12.50
16.67

δHMX+RDX
/ J1/2·cm-3/2

30.33
29.82
29.44
28.55
28.01

δF2311
/ J1/2·cm-3/2

17.53

Δδ
/ J1/2·cm-3/2

12.80
12.29
11.91
11.02
10.48
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掺杂率的增加呈上升趋势，主要原因在于 RDX的爆热

大 于 HMX 的 爆 热 。 爆 热 的 增 加 幅 度 为 0.06%~
0.26%，变化较为微小，主要原因是 HMX和 RDX之间

爆热的差值比较小，而且 RDX掺杂的数量也较少。因

此，可以得出 RDX掺杂缺陷对 HMX炸药爆轰性能的

影响主要体现在降低其密度、爆速和爆压，提升其

爆热。

3.4 力学性能

根据广义虎克定律［27］，通过最小二乘法拟合弹性

系数得出平均的拉伸应力应变，获得体积模量（Kb）和

剪切模量（Gs）。虎克定律、体积模量和剪切模量的计

算公式如下所示：

σ i = Cijε j （9）

Kb R = [ ]S11 + S22 + S33 + 2( S12 + S23 + S31 )
-1

（10）

G s R=15[ ]4( S11+S22+S33 )-4( S12+S23+S31 )+3( S44+S55+S66 )
-1

（11）

式中，σ为应力，Pa；ε为应变；Kb为体积模量，Pa；Gs为

剪切模量，Pa；下标 R为 Reuss平均；Cijij（i，j=1，2，……，

6）为弹性系数矩阵；Sij（i，j=1，2，……，6）为柔量系数

矩阵，等于 Cij的逆矩阵，即 S=C -1。

力学参数之间具有相互联系，关系式如下所示：

E t = 2G s ( 1 + μ ) = 3Kb (1 - 2μ ) （12）
式中，E t为弹性模量，Pa；μ是泊松比。

根据公式（12）推导获得弹性模量以及泊松比的

计算公式如下所示：

E t =
9G sKb
3Kb + G s

（13）

μ =
3Kb - 2G s

2( 3Kb + G s )
（14）

根据公式（9）~（14），求得 HMX超晶胞及其掺

杂模型的力学性能参数，结果如表 4所示。从表 4
可以看出，与 HMX超晶胞模型相比，掺杂缺陷模型

的弹性模量（Et）、体积模量（Kb）和剪切模量（Gs）均

随掺杂缺陷率的增加而减小，减小幅度分别为 1.04，
1.63，2.57，3.63 GPa；0.58，1.03，1.51，1.73 GPa；
0.42，0.64，1.02，1.45 GPa；柯 西 压（C12‑C44），体 积

模量与剪切模量的比值（Kb/Gs）均随掺杂缺陷率的

增 加 而 增 加 ，增 加 幅 度 分 别 为 0.35，0.54，1.54 和

2.69 GPa 以 及 0.11，0.15，0.30 和 0.64。 这 表 明

RDX杂质的存在使 HMX的刚性、硬度和断裂强度

性能减弱，柔性和延展性变好，在外界作用下，炸药

更容易变形。

4 结 论

采用分子动力学方法，探究了 HMX超晶胞及其

掺杂模型的感度、与 F2311的相容性、爆轰性能以及力学

性能，探讨了 RDX掺杂缺陷对 HMX炸药性能的影响

情况。结果表明：

（1）掺杂缺陷导致 HMX 炸药的键连双原子作

用 能 和 内 聚 能 密 度 减 小 ，减小幅度分别为 9.53~
36.36 kJ·mol-1，0.028~0.135 kJ·cm-3，表明HMX炸药

感度增大，安全性减弱。随着掺杂率的增加，感度逐渐

增大，安全性逐渐减弱。

（2）随着掺杂缺陷浓度的增加，HMX炸药与 F2311
的溶解度参数的差值逐渐减小，减小幅度分别为

0.51，0.89，1.78，2.32 J1/2 · cm-3/2，表明 HMX 炸药与

F2311的相容性增强。

（3）掺杂缺陷导致HMX炸药的密度、爆速和爆压

分 别 减 小 1.12%~5.59%、0.84%~4.19% 和 2.27%~
11.14%；爆热略微增加，增幅为 0.06%~0.26%。但其

对炸药的氧平衡没有影响。随着掺杂率的增加，受影

响的爆轰参数的变化程度逐渐增大。

（4）掺杂缺陷使得HMX炸药的弹性模量、体积模

表 4 HMX超晶胞及掺杂模型的弹性系数及力学参数

Table 4 Elasticity coefficient and mechanical parameters of
HMX supercell model and its doped models
defect rate / %

C11/GPa
C22/GPa
C33/GPa
C44/GPa
C55/GPa
C66/GPa
C12/GPa
C13/GPa
C23/GPa
C15/GPa
C25/GPa
C35/GPa
C46/GPa
Et/GPa
μ

Kb/GPa
Gs/GPa
（C12‑C44）/GPa
Kb/Gs

0

13.9786
11.5565
11.9927
2.6098
3.3496
3.1491
5.6400
5.6482
4.9513
0.0323
0.0984
0.8289
-0.3276
11.15
0.32
10.27
4.23
1.12
2.43

4.17

13.3578
11.5127
11.7055
2.6181
2.5813
2.7751
5.7295
5.9107
5.2207
-0.5584
0.3943
0.9510
-0.3343
10.11
0.33
9.68
3.81
1.47
2.54

8.33

14.6124
11.6325
12.5114
2.3137
3.0631
3.1294
5.7744
5.6877
4.7801
-0.2398
0.3356
0.7753
-0.4202
9.53
0.33
9.24
3.59
1.66
2.58

12.50

14.6799
16.2640
11.9701
2.6497
4.0670
3.5366
5.3048
8.7545
5.1380
3.4223
-0.6224
1.2433
-0.9992
8.59
0.34
8.76
3.21
2.66
2.73

16.67

13.0447
16.1672
11.4793
1.8359
3.5638
3.0740
5.6464
7.9300
5.0533
2.1491
-0.4918
0.4560
-0.6281
7.53
0.35
8.54
2.78
3.81
3.07
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量和剪切模量减小，减小幅度分别为 1.04~3.63 GPa、
0.58~1.73 GPa和 0.42~1.45 GPa；柯西压和体积模量

与剪切模量的比值增大，增幅分别为 0.35~2.69 GPa
和 0.11~0.64。随着掺杂率的增加变化程度逐渐增

加，表明炸药的抗变形能力减弱，柔性和延展性变好，

力学性能整体变差。
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Molecular Dynamics Study on Effects of RDX Dopants on Properties of HMX

MIAO Shuang1，ZHANG Lei2，WANG Tao1，WANG Yu⁃ling1，HANG Gui⁃yun1，MEI Zong⁃shu1
（1. School of Nuclear Engineering，Rocket Force University of Engineering，Xi′an 710025，China；2. Military Representative Office in China Institute of
Engineering Physics of Air Force，Mianyang 621999，China）

Abstract：To investigate the effect of hexogen（RDX）dopants produced during the preparation of octogen（HMX）on properties
of HMX，four kinds of HMX models of doping rate as 4.17%，8.33%，12.50% and 16.67% were established. Molecular dynamic
method was used to calculate the interaction energy of trigger bond，cohesive energy density，solubility parameter，detonation
parameters and mechanical parameters of different models，and the results were compared with the related properties of pure
HMX. Results show that RDX doping defect leads to the decrease of interaction energy of trigger bond and cohesive energy densi‑
ty，and the reduction amplitude is 9.53-36.36 kJ·mol-1，0.028-0.135 kJ·cm-3，respectively. The difference between the solubili‑
ty parameters of HMX explosives and F2311 decreases with the influence of RDX doping defect，and the reduction amplitude is
0.51-2.32. The decrease amplitude of density，detonation velocity，and detonation pressure are 1.12%-5.59%，0.84%-4.19%
and 2.27%-11.14%，respectively. The heat of detonation rises slightly，which is almost negligible.The RDX doping defect also
leads to the decrease of elastic modulus，bulk modulus，and shear modulus of HMX，but Cauchy pressure，as well as the ratio
of bulk modulus to shear modulus rises. The changes range is 1.04-3.63 GPa，0.58-1.73 GPa，0.42-1.45 GPa，0.35-2.69 GPa，
and 0.11-0.64，respectively. It reveals that with the increase of the concentration of RDX doping defects，the safety and detona‑
tion performance of HMX explosives decrease，the mechanical properties become worse，and the compatibility with F2311 be‑
comes better.
Key words：octogen（HMX）；hexogen（RDX）；doping defect；sensitivity；compatibility；detonation properties；mechanical proper‑
ties；molecular dynamics
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