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黑索今在乙酸乙酯‐水二元混合溶剂中的溶解特性的模拟
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摘 要： 为了研究黑索今（RDX）在乙酸乙酯‑水二元体系中的溶解特性，测定了 RDX在 298.15~338.15 K温度下的溶解度。分别

采用 Apelblat方程、CNIBS/R‑K模型及 Jouyban‑Acree方程对实验数据进行拟合。算出了标准溶解焓、标准溶解熵及吉布斯自由能。

为了研究溶解机理，采用分子动力学模拟方法计算了 RDX在二元混合溶剂中的溶度参数。结果表明，RDX的溶解度随着温度和水

含量的升高而增大。经验方程拟合值与实验值基本保持一致。实验所得的溶解度数据，模型参数、热力学性质、溶度参数都为 RDX
和HMX的回收过程提供了基础数据和模型。
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《含能材料》“含能共晶”征稿

含能共晶是不同含能分子通过氢键等相互作用力形成的具有稳定结构和性能的分子晶体。含能共晶充分组合了单

质含能分子的优点，呈现出感度低，综合性能优良的特点，具有潜在的应用前景，共晶研究已经引起国内外含能材料学界

的高度关注。为推动含能共晶的研究和交流，本刊特推出“含能共晶”专栏，主要征稿范围包括含能共晶晶体设计与性能

预测、含能共晶的制备、结构解析、性能等。来稿请注明“含能共晶”专栏。

《含能材料》“观点”征稿

为了丰富学术交流形式，及时传递含能材料领域同行们的学术观点和思想，《含能材料》开设了“观点”栏目。“观点”

栏目的来稿应观点鲜明、内容新颖、形式上短小精悍。欢迎含能材料各领域的专家积极来稿。来稿时请附个人简介及主

要研究工作介绍。
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