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从分子结构式估算凝聚炸药最高装药密度

周富信 唐抢雅 陈致英

中国科学院力学研究所

摘要 本文应用对应态原理建立了一种从凝聚炸药的分子结构式估算其最高装药密度的经验

方法
。

应用此法对 种环状化合物的密度进行了估算
,

计算值与实验值的平均偏差 为
。。 。

与类似工作相比
,

本文方法精度较高
,

使用方便
。

关键词 炸药 密度 分子结构 对应态
。

引言

从凝聚炸药的分子结构出发预估它的爆轰性质不仅对炸药设计和合成工作有重要经济价

值
,

而且对于发展一种基于微观理论的凝聚炸药爆轰性质研究具有深远的理论意义
。

这种理

论研究正是物理力学的目的之一
。

为了从理论上对一种设想的新炸药预估它的爆轰性质
,

必

须解决三个方面的问题
,

第一个是建立一个基于分子间相互作用的爆轰性质的流体力学理

论
,

作者在文献 〔 〕中讨论了这个问题 另外两个问题就是从炸药的分子结构式出发预估

它的密度和生成焙
。

本文的目的是建立一种预估炸药密度的方法
。

为了使这种估算具有普适

的性质
,

我们引入一个使密度无量纲化的量
,一克分子量 克分子折射度

,

应用对应态原理

对大量环状化合物的实验密度数据进行分析和整理
,

找到分子的微观结构和密度之
,

间的关

系 由此
,

提出一 个关于化合物 密度 对固体炸药而言
,

是指最高装药密度 的近似计算公

式和计算方法
。

用此法计算了 种环状化合物的密度
,

并将其中 种的计算结果与

采用集团加合性方法估算的密度作了比较 划
。

化合物密度的对应态关系

为了建立从分子结构式计算化合物密度 的对应态关系式
。

首先
,

我们采用一个具有体

积量纲的分子参数
,

波长为 义 一 ‘
下的克分子折射度

,

将 无量纲化
。

克分子

折射度表示分子全部电子的极化度
,

它还具有以下重要特点
。

第一
,

它可以从分子的全部化

学键的键折射度进行加合而求得
,

因此
,

它能反映分子的全部结构特性
,

第二
,

它与物质的

聚集态无关 价 , ,

也就是说
,

它仅与分子本身的特性有关
,

而与分子在聚集态物质 中的排 列

无关
。

由以上特点
,

可以认为它是一个与分子固有体积有关的参数
。

因此
,

在我们的对应态关

系中
,

把它看作分子的固有体积来处理
。

考虑到克分子折射度与化合物密度的关系式 日

。 二

一

王竺

其中 是克分子量
,

是折射率 在同一波长下
,

我们可以写出以下关系

国家自然科学基金资助项目
。

年 月 日收到原稿
,

年 月 日收到修改稿
。
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。

其中动
, 二 。

称为化合物分子的固有密度
,

是无量纲密度
,

它与分子在聚集态物质中

排列的空除度有关
。

事实上
,

的数值在 与 之间
,

愈大表明分子排列的空隙愈少
。

对手每种物质
,

由实验的 值与通过 。计算的分子固有密度 。
值可以确定出经验的

口 值
。

由于 值反映了分子排列的空隙度
,

分子形状相似的物质
,

其口 值相近
。

根据这个思

想
,

我们对五环
、

六环
、

八环等化合物的 值进行了分析与整理
,

得到以下结论 各种

不同环结构的物质具有各自的环对“ 值的贡献
,

这一部分叫做环值
。 ,

环上各种不同结构

因素对“ 值的贡献叫做修正值
,

将各种修正值加到
。上去 就是某一类化合物的 值

,

以公式表示

二 , ‘ 二

计算方法

关于
厦,

的计算

因为化合物的克分晰射护
。
等于该化合物分子的所有化学键的键折射度“ 。 , 之和

,

而 。 , 是已知的微观数据 表 所以对已知分子结构的化合物
,

很容易求得它的折射度
,

从而算出固有密度
、,

来
。

关于 “ 的计算

从大量实验数据
,

经过分析和整理
,

可以总结出五环
、

六环和八环化合物的“
。

值和气应

于各种不同附加集团 或其它性质
,

如双键
,

固态等 的修正值
, “ ,

和 值都

列于表
’

根据分子结构式在表 中查出“
,

和 妇 值
,

再由公式 求出这种环状化

合物的
’

“ 值
厂

最后
,

综合 卜述两步的结果
,

由 ‘ , 式就可得到某一环状化合物的密度计算值武

表 键的折射度

一
一一

一

键
。 , ,

键
。 , , 、

一卜

一

〔
’

一 在醋中

一 在缩醛中

一

〔
’

在甲酮中
一

一

卜
卜

一 ——
—

。

,

。

,

。

。

一 在醇中

一 在酸中

一

一

在硝基烷属烃 一

一

一

一

八附︸﹃了︸勺乙、 。

。

。

。

。

。

。

‘

。

说明 抄自文献 「 第 刘 贞
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表 环状化合物的 氏
,

和各种修正值

五五五五环化合物物 六环化合物物 八环化合物物

““ ‘ 环环
。 。

环环
·

或或
。 。

。 ““““

,

环环 或或
。 。

。 ““““

。

或或
。

川川
。

一 , 一 , 一 。 。 。

‘封
。 。

。 。

一

‘ 一 ,
, 一 ,,, 。

。

一一一

心
。

‘

‘

必
‘固 ,, 百

。 。

你
。

说明 ①第二列括号中
, ,

表示组成环的元素 日表示环 元素本身出现一个双键
、

一 、‘ 一一 内 一
‘ 、 、 、 ,

一
、 , 、 , 、 ,

二 , 。
一 到 表不外上俐兀索平牙出现一 广 」、 一 周 链 洲

一

例 与 例 一 月 , 二 、 , 、
一 、 , ,

曰
、 、 、 ,

。

一 二 二
、

⋯
‘

卜 , ‘

仁 一 叫又。 表不外上的 刊 或 与上还的兀索或基联残 , 第川 行括 号中表不环 」几的兀 索
’ 、。 妖

气

接的个数仅有两个而且是对位 第 行括号中表示苯环上的元索与一个
、

联接 ‘固 表示该

化合物为固体
,

如果是液体不加 固
。

易 表示环上元素都仅与 联接时所取的值 表示环为苯环时
,

环 上每一个双键所取的值

表示环上的元素与 联接的个数大于 时
,

就要从总数中减去一个来计算相应的 ‘ ’ 值
,

但为苯环时
,

如环上的元素与 联接的个数大于 时
,

环 上元素与 联接时 就不计算相

应的 值
。

计算结果和讨论

本文对五环
,

六环和八环化合物的 “ 值和密 度的 计 算结果列在表
。

为了与文献

了的结果进行比较
,

在表 中也列出了文献 压 」中 种环状化合物估算密度的 偏 差

值
。

表 给出了本文对 种环状化合物密度估算结果精度的总结
。

同时
,

在表 中列出 了



二势二 一一一止趾止匕止盆卫一二一
本文与文献 〕中 种化合物计算结果精度的总结

。

对于本文其余 种化合物
,

我们也用

文献 的方法进行了估算
,

但因为文献 〕所给出的集团数据不够
,

仅能估算其中

种化合物的密度
,

并将估算密度精度与本文的进行了比较
,

列在表 中
。

以上各表表明
,

本文对环状化合物密度的计算给出的精度较高
,

而且方法简单
,

普适性
较好

。

衬于预测新化合物密度
,

只要该化合物能用本文所给出的规律求出 。
,

它的密度计算

值就可能接近它的实验值
。

表 五环
、

六环
、

八环化合物

序序序 化合物物 分子量量 动
,, ““ 计算密度度 实验密度度 偏 差差 文献

号号号 分子式式式式式
“ 一 几。 计 算 偏 差差

,, 。 。 。 。 。

刀刀
。 。 。 。 。 。 。

。 。 。 。 。 。

。 。 。 。 。 。 。

阴
。 。 。 。

的
。

卿
。 。

、、 阳
。 。 。 。 。 。

妇
。 。

肠
。 , 。 。 。

、

刃刃
。 。 。

〔
。 。 。 。

妇 洲
。 。 。 。 。 。 。

川川 。 ”” 川
。 。 。 。 。 。

‘ 。

〔 。 。 刁刁 。

迁
‘ 。 。 。 。 。

。 ,

马
。 。 。 。 。 。

盛盛
。 。 。

了 ““ 。

。 、 。 。 。 。

、 、,

刃
。 。 ,

洲
。 。 ‘‘ 。

了 。 。 。 。 。 。

赶
。 。 。 。 。 ““ 。

, , 。 。 。 。 。

, 。 。 。 。 。 。 。

刀
。 。 。 。

、 ,, 。 。 。 。。 。

。 。

凌
。 。 。 。 。

。 。 。 。 。 。 。 。

。 ‘

刃
。 。 。 。 。 。 一
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续表

序序序 化合物物 分子量量 计算密度度 实验密度度 偏 差差 文献〔 〕〕
号号号 分子式式式式式 。 ’ 计算偏差差

。 。 。

的
。 。 。 。 。

。。 。 。

即
。 。 。 。

。 。 。 。 。 。 。

哭
。 。

尹
‘ 。 。 。 。 。 。 。

。 月 。 。 。 。 。

。 。 。 。 。 。 。 。。

。 。 。 。 。 。 一

。 。 。 。 。 。 。 。 。

从从从 。 、 、、 。 。 。 。 。

能
。 。

。 。 。 。 。 。 一

。 、 ‘ 。 。 。 。 。 。 。

、 。 。 。 。 。 一 。

, ‘‘ 。 。 。 。 。 一 。

。 , 。 。 。 。 。 。

。 。 。 一 。 。 一

, , , ,, 。 。

妞
。 。 。 。 。

、 。 。 。 。 。 。 。

。。 。 。 一 。 。 。 。

。 , 。。 。 。 。 。 。 。

。 。。 召
。 。

从从
。 。 。 。 。

。 。 。。 。 。 。 。 。 。 。

、 。 。 。 。 。 一 一

泪八
。 。 。 。 。 。 。

月 。 。 。 。 。 一 。

, 。 。 。。 一 。 。

触
。 。 。

, 。 。 。 。 。 一

妇 妇妇
。 。 。 。 。 一 。

妇
, 。 。 。 。 。

漪
。 。

,

赶
。 。 。 。 。 。 。

,

赶
。 。

漪漪
。 。 。 。

粼粼
。 。 。 。 。 。
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续表

序序序 化合物物 分子里里
。。 ““ 计算密度度 实验密度度 偏 差差 文献 〔 〕〕

号号号 分子式式式式式
“

计算 偏 差差

。 。 。 。 。 。 。

。 。 。 。 。 。

。 。 。 。 。 。 。

印印印
。 。 一 。 。 。 。

, 。 。 。 。 。 。

。。 。 。 。 。 。 。 。

。。 。 。 。 。 。 。 。

。。 。 。 。 。 。 。

,。 。 。 。 。 。 。 。

。 、, 。 。 。 。 。 。

。 。 。 。 。 ““

月 。 。 。 。 。

刃
。 。 。 。 。

。 , 。。 。 。 。 。 。 。

。 、、 。 。 , 。 。 ““ 。

, 刀 。 。 。 。 。 ““ 。

, 。 。 。 。 。 。

、。 。 。 。

〔
。 。 。

了 。 。
飞
。

‘
。 。 ““ 。

, 。 。 。 。 。 。

、 。 。 。 。 。 立立 。

。 。 。 。 。 。

。 。 。 。 。 。 。

,, 。 。 。 。 。 。

, 。 。 。 。 。 「「

, 。 。 。 。 。 。 。

。 二 。 。 。 。

那那
。 。。 。

。。 。 。 。 。 。 。

刃
。。 。 。 。 。 。 卜卜 。

。 。 ,, 。 。 。 。 。 。

了了 , 、, 。 。 。

肪防防
。 ““



第 期 周富信等 从分子结构式估算握聚炸药最高装药密度

续表

序序序 化合物物 分子量量
‘,, ““ 计算密度度 实验密度度 偏 差差 文献 〔 〕〕

号号号 分子式式式式式
” ” 计

捕
差差

, 一 。 。 。 。 。 。

月月 。 。 。 。 。 。

‘‘ 。 。 。 。 。 。

。 。 。 。 。

。。 。 。 。 。 。 。

。 。 。 。 。 。 。 。

。 。 。 。 。 。 。

‘‘ 。 。 。 。 。 。

。 ,, 。 。 。 。 。 。

。。 。 。 。 。 。 。

。 。 。 。 。 ““ 。

。 。 。 。 。 。

。 。。 。 。 。 。 。 。

月月 。 。 。 。 。 。

说明
、

序号 一 为五环化合物
,

一洲为六环化合物
,

川一 川 为八环化合物 ②表中实验

数据未注明引文者取自文献 分别取 自文献
,

【 〕
,

〔 刁
,

仁 口
,

仁 〕
。

表 本文估算密度的精度的总结 表 本文估算密度的精度与文献〔 的比较

偏差范

一

一

一

该范围内的

化合物数 』

该范诩 内的化合

物所占的自分数

一

总 数

。

乡

三冬
。

。

。

本文 种化合物估算密度平均差

为
。

偏偏差范围围 该范围内的的 该范围内的化合合

化合物数目目 物所占的百分数数

本本本文文 文献 飞飞 夯客 」」文献 」」
套套一

。 。

一
。 。

一
。 。

一
。 。

一
。

总总 数数数
。

本文相应于文献 〕 种化合物估算密度的平均偏差为
。

文献 〔 〕估算密度

的平均偏差为
。

文献 〕八种化合物的平均偏差为
· 。

本文八种化合物的平均偏差为
。
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表 用文献【 】方法估算的八种化合物的密度与本文的精度比较

偏 差

化合物序号

文献 〕

本 文

。

。 。 答涤长升刹认

参 考 文 献

〔 〕陈致英
,

周富信 唐沧狼 爆炸与冲击
, ,

洲
·

仁 」
,

〔
’

用 ‘
·

门考 ,
,

仁 」卜。卜 , 卜‘。 , , , , , 。 , , 、张乾二等译
‘ ,

分子结构及物理性质
,

北京科学出版社
, ,

〔 〕
, ,

中国科学院自然科学名词编订室译
,

汉译海氏有机化合物辞典
,

第一册至第四册
,

科学出版

社
,

创

见 」 一
, 一 伸

,

一 , ,

‘

〕
, , 一

, ,

」 阳 币
,

乙
, 、
叶庆棠等译

,

烈性炸药的化学及工艺学
,

国防工业出版社
,

巨 〕“浏
,

忱 , 沁 比
卜 , , , 一 ,

创 一

〔 」装药工作者原材料编辑小组编
,

装药工作者原材料手册
,

国防工业出版社
,

了 〔
·

〔
,

弓 之 〔
’ ’

冈 , 由 比
,

。

一 沐 厄

认飞 七
, ,

恤
,


