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应用J L D 理论计算凝聚炸药的爆轰参数

陈致英 周富信 唐谙雅

太文采用 Bc ui k” gh“m 6 一 “ ` p势攀考虑多层分子对笼子势能的贡献
,

导出了 L J D 模 型 的

状态方程
。

用它计算了 51 种 C H N O 系炸药爆轰产物的平衡成分和 C J参数
。

在 T Q 16 机上计算

每个 C J点的机时约为 30 秒
。

一
、

引 言

炸药爆轰时
,

其平面定常爆轰波的各参数
,

如爆速
、

爆压
、

爆温等
,

是标志炸药基本性

能的数据
,

也是许多爆炸力学计算的基础
。

’

通常除用实验方法对其进行测定外
,

多用半经验

状态方程在 C h a p m a n 一 J o o g u e t ( C J ) 理论的基础上进行计算
L
小

t 3 ’ 。

近代工程技术迫切需要预估炸药的爆轰性能
,

因此
,

应用物理力学方法计算凝聚炸药的

爆轰参数是非常必要的
。

随着微观理论的发展和快速电子计算机的出现
,

这种计算不仅 已成

为可能
,

而且也是相当方便实用的了
。

应用物理力学方法计算爆轰性质的基本问题是从产物分子间的相互作用势出发
,

求出产

物气体的配分函数
,

进而得到状态方程及其它热力学 函数
。

通常认为
,

爆轰产物是一种稠密

气体状态
。

对于稠密气体的研究
,

早在 30 年代就建立了分布函数理论
,

到 50 年代又有了更

为直接的 M o
nt

e 一 C a r lo 方法
,

这些理论虽然严格但都不 便 于 实 用
。

L e n

an dr 一 oJ en
s 和

D
e

vo sn h i r e

里( L J D ) 提出的笼子模型是一个相当精确而又有实用价值的理论
, ` ’ 。

对化学纯的

情况
,

它能给出含有数值积分的解析形式结果
,

再加以采用适当的混合方法
,

就可得到爆轰

产物的状态方程
。

将 L J D 理论用于爆轰参数的计算
,

已有过一些尝试 t61
一 〔 , ,

一

” 〕〔“ 」。

本文使用 B 。 。 k in g h a m

6 一 e x p 势并计及多层分子对笼子势能的贡献导出了 jL D 模型的状态方程
,

同时采用恒成分

绝热法及平衡常数法分别导出了 C J方程组及化学平衡方程组
,

给出了对 C H N O 系炸药爆轰

产物成分及 C J 参数的计算方法
。

最后将五十余种炸药的爆压爆速计算值与实验值作了比较
。

二
、

纯物质的 L J D 笼子模型

在 L J D 模型中使用 B u o k i n g h a m 6 一 e x p 势

一思
、

一

{咨
xe *

!
。

(
, 一

刘
一

(
一

汀 } ( 1 )
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它比 L J 势更为符合量子力学的结果
。

虽然这将使配分函数的推导复杂化并存 在 着 发 散 困

难
,

然而
,

这些困难是可以克服的
。

( 1 ) 式中
r 尹

是两个分子的间距 , a 为一常数
,

通常取

12 一 15 间的值
,

本文暂取 12 , k 为 B ol t z m a n n 常数 , r * 与 T *
是两个与物质有关的势参数

。

在推导笼子平均势能时
,

如果不仅考虑中心分子的最近邻而且考虑外层分子的贡献
,

.

那

么基于 ( 1 )式的笼子平均势能是

留介 ) 一 留了o) = k T *
A 一 M /

丁“

1 一 6 /
a ( 2 )

其中 令意
二

[(
, ·

漏动
“

t’hn (。 : % x) _

“ 丁好 x

c o s儿(
a : 好 x )

a : 万侧万

一 `

」一小
。“ 一 、 万 : ` ,」 ( 3 )

“ =

息尔
一

i([
·

勃 (
, 一

哥
一

)
一 ` 一

小 丫4 )

由此
,

仿照 〔 4 〕 中的办法
,

便可导出化学纯的稠密气体的 自由能

F =

一 N
· ` T

{
`·

卜旦竿辉
二
门

V
, ,

、
+ 咨刀 一

-
`几— + 1 卜 ee一

n o 八
,

.

)

一 ” 。“ · “

{T厕括丽丁补陆一

+ l· ( ` 7T
识丁 G )

}
, ’

气
。 (1 一 训五

一

, 另 f

( 5 )

其中
“

.

「 A 一 M /了
“

1
, _ _

尤 一“
xP L

一万百五丙 ) 」
“ x ( 6 )

r.、.J

一一G

以上各式中引入 了对比体积
: 和对比温度 0 :

` = a( /产 )
“ 盒 V ,

/ (
, 口

N
` r * ’

/侧
一

玄 )

O二 T / T * 。

了7 )

( 8 )

r
是中心分子离开笼子中心的位移

, x = r/
a , a

是面心立方结构中分子的最近邻距离 , T
、

v g 和 N g 各为气体的温度
、

体积和克分子数 , n 。
是 A v o g a d r 。

数
,

h 是 lP
a n k 常数

,
m 是

分子质量 , z `

是第
n 层分子 的数目

, t 是计算中所考虑的总居数
。

( 5 )式中的两项各代表自

由能的理想部分 ( 和理想气体自由能的形式相同 ) 和非理想部分
。

对分子间无相互作用 的极

限情形
,

第二项应为零
,

由此定出 G 的积分上限是 。
.

55
。

三
、

关于 B uc kl ug h o m 势的发散困难

在 (1 ) 式中
,

当

技照分子流体的模型
,

r `

减小到某一值
r
益

, u
达到极大值 , r `

使用
r 厂 < r拓这段势曲线是不合理的

。

进一步减小将使
u
趋于负无穷

。

因此在计算 ( 6) 式中的积分时



应用 LJD 理论计算凝聚炸药的海轰今数 18 9 1年 10 月

应满足
r产

>
r

益的条件
。

由于
r二a 一 r,

,

该条件相当于
r < a 一 r

孟
。

当 a
确定后

, r
奋/

r * = 屯为

一定值
,

故上述不等式成为
, < a 一 ` , * 一 。 ( 卜七, % )

一

( 9 )

(6 ) 式中的积分上限已确定为 。
.

55
,

因此
,

只要 0
.

55 < 1 一 ` 下
%

,

( 9) 式即可得到满足
,

这就是要求
:

> 10
.

3 护
。

对 a 二 12 的情形
,

可以算出 乙̀ 0
.

3
,

因此要求
下 > 。

。

28
。

在爆轰参数计算中
, T
一般在 0

.

4 以上
,

故本文中直接使用 ( l) 式
,

不会遇到发散的问

题
。

如 a 大于 12
,

则 七更小
,

更不会有问题 , 反之
,

如取 a 小于 12
,

则要慎重处理
。

四
、

混 合 物 的 情 形

按照由 N os
a n o w 修改后的共形溶液一级近似理论

〔 ` ’ ,

万 二

军N ` N , ,
护,

N/ 孟
,

如以
r * 、

T *
代替

r * 和 T * ,

并使

( 1 0 )

介
一

买
N `

N , T护, / N : ( 1 1 )

则混合物自由能的非理想部分与 (5 ) 式中第二项相同
。

再加以对理想部分采用理想气 体 的

混合方法
,

便得到了混合物的自由能

F = 一
* :

会
、 :

干, ,

f工鲤葬2丝 , `

乃
厂

1
+ ,飞

-

二几
、 L n 一 n 。 zv i J ,

、 , ” , 「 1
一 ` v ` 找 1

飞滚币万盯刃 」 r z

一

誉二 ` , 一 侧万·% ’
卜

`· “ ·
训 , G , }一九

,

乃ō

( 1 2 )

对其中的 G
,

仍可采用 ( 6) ( 3) ( 4) ( 7) ( 8) 等式计算
。

N ;
是第 i 种气体组元的克分子

数
,

S 是气体组元的数目
,

R 是气体常数
。

对异种分子的势参数采用

·
:

, ·

专
` r
于

` + ·
护, ,

: :
, = (: ,

` ·

: 尹,

.)n
。

( 1 3少

应用热力学公式
,” 可从 ( 12 )导出混合高压气体的状态方程

,

N
。

R T 「
P = 一布孚— 一 !

r , L

N
,

R T 1 /
_。

.

ZG ,
.

叮
,

上 一 万而二亏了司、
I 。 “

`

个 万广 十

不

( 1 4 )

一万
。 . ,

)〕
, ` , : ,

内能的非理想部分

凡 = 卫业卫工生了G
, 一

叭
1 一 6 / a \ 一 丁 `

一 一

2王三一 + 鱼
a

( ] 6 )
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和第i 组元的化学势

,17a5
ù

六
; ` · 产 ,

。
一 R T`·

击
( 1 7) 式中最后一项是非理想部分

川 = 一 R lT n( 4二侧万 G )
R T令

1一 6 /
a【2G一令一

, 、 一 + 旦q , 十 2 : 名 口 : , 一

, .
.J.`、 .刃产. 漪 l

+ 坦里t
沪 . \
二

丝续丝 。 + “ ` G

T .

刁 , 一 3丁另 a . J

G刁
、

+ 、

/丁伴乡之鱼
, 一 : 。 , -

T 肠 、 T ’

6 a : z

(1 8)

而 对
。

是产物在一大气压下的化学势
。

G , 二 必了梦 ) /少 (1 )
,

G = 必 ( 1 )
,

G M 、

和 G才 ,

以下列通式来代表
,

( 1 9 )

( 2 0 )

, `叨
=

丁;
`

” “ xeP卜贵碧巍
) }dx,

A, =

条
一

(A
: ,

x)
。

`

厂21 ,

了2 2 )

还引入了以下关系
:

。 . , =

云
2 . 。、 {

。 。, 一

万
: 、 ,〕 ( 2 3)

叮 , 3 =
二
万xeP !

a
( , 一 亿万

: “ ,
}

,

( 2 4 )

ù
·

Eù
·

艺ù

口 亡 ` = (z
,

/ an )
。

( 2 5 )

至此
,

我们得到了所需的爆轰产物气体的全部热力学函数
。

五
、

固 体 碳 的 状 态 方 程

对于产物中存在固体碳的情形
,

我们考虑了固体碳 的压缩性
,

状态方程引自” ’ :

,
` = 。。 6。 , 3

{
“ 。 + “ 1。 + ` 2 , 名士“

。 , 3
`

+ “ · , ` + T

1 1 6 0 5
。

6

+ (无
。 + k e叮) +

+

(
T

1 1 6 0 5 )
2

。̀
? + ` 。

/ , + ` ·
/ , :

小 ( 2 6 )

其中 k
。 一 k

。

是常数 (表 1 )
。

碳的体积 V
.

与 刀有下列关系
:
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刀 =V 分口/ V
。

=5
.

3 3 sN
`

/ y
` ,

这里 N
。

是产物中碳的克原子数
,

V誉口是它在标准状态下的体积
。

T/ 1 1 6 0 5
.

6 = 0沁 2

刀 = 0
.

9 5~ 2
。

东
。

( 2 7)

此式的使用范围是

( 2 8 )

、/、声

:
、/`,/、2O甘n

ù ,里口乙,J
2,
J,嘴é
3、

z
r
Jù
,J

了r、了、z`了r
甩

1...J
声

`

、、./

由 ( 2 6) 式应用热力学关系
,

可以求得碳的内能
:

E
。

`

= N e C , c
( T 一 T

。

) + E
: 产

。 , 。 n , 。 。 , 、 , ` 「「
:

2
.

1 、
.

, , _ _
.

, , , 、 .

k
; , ,

。 。
’

= , 。 O , ` J 犷云
’

0 1 ! K o 气丈 一 丁 I + K J` n刀+ K .
( 叮一 I 夕+ 常 吸刁

-
一 1 夕十

、 L 、 叮 I `

·

警
。, , 一 : , ]

一

(击轰
云
)
’

{
`·

(
, 一

青)
+

警(
, 一

杀)
,

·

警(
“ “

杀)1}
和化学势

召` = 声护 + 声
`

祥 ,c = 9 8 6 9 2 3
V誉。

N
。
万二

L 3

、 `
( , , 一 , * ,

) +

县、 3 ( 。
“ 一 , * ,

) + : 、 :
( , 一 , *

) +

咨

+

(
` 】

几矗贷万)
`·

鑫
+

(万赫 )
’

l警(乒
一

声)
+

号
` 9

(杀
一

声

其中 T
。

是初温
,

一般选为3 0 0
O

K ,

乙
。

为碳的克分子定容热容在 3 0 0 O

K 到 T 之间的 平 均

值 , 件犷为一大气压下碳的化学势 , ” *
为一大气压下之 月值

。

表 1 固 体 状 态 方 程 甲 的 系 数

` J

z了,左

//了气
、

勺

产

/
了/口、hal一引

」交
。

J “ :

…“ 2

一 2
.

46 : 6
.

7。。 }
一 6

.

9 5 6

k -

0 4 0

六
、

裸 轰 波 方
:

程 组

对于平面定常爆轰波
,

C J 理论给出以下方程组“ ’ :

习= V口
( 3 4 )

万 = 侧 (乡一 乡
。 ) ( V

。 一 V刀丽盲

刃 一 E 。 二

乙( p 十 p口 ) ( v
。 一 v )

`

(了5 )

( 3 6 )
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一
.曰 . . . .曰 . . . . . . . .r . . . . . . . . . . ., . . .

_
了_亚_ 、 =

\ 口V /
、

P 一 P
o

(注 )

V
o 一 V

( 3 7 )

M 。
是炸药的克分子量

, p 。 、

V
。 、

E
。
分别为其初始压力

、

体积和内能 , p
、

V
、

E
、

S
、

W分别为

C J产物的压力
、

体积
、

内能
、

嫡和流速
, D 是爆轰波速度 (爆速 )

。

( 3 6) 式是产物的 R a n k i ne 一

H
u g o n i o t ( R H ) 线

,
( 5 7 )式从 C J 条件导出

。

为了计算 C J 参数
,

首先需要利用前面给出的状态方程和内能函 数 推 出 R H 方程和 C J

条件的实用形式
。

为此
,

我们采用
“ 恒成分绝热法

” ,

即在求 C J 条件 ( 3 7) 中的绝热导数时

假定成分不变
。

利用麦氏关系和有关热力学公式 t, 1可以把 ( 3 6) 式变成
:

了口P \ _ C , f P 一 P
口 .

了日P 、 1
、百1二 / V

,

万 `

一了
一 L不万百

下 、弓下 7 T
,

N
` …」 ( 3 8 )

C ,
是产物的定容热容

。

假定产物中两相间压力和温度平衡并满足体积和能量的加合性
:

V = V
: + V

e

( 3 9 ,

E = E
, + E

。 ,

(4 0)

·

将状态方程 ( 1 5 ) ( 2 6 )
_

和内能公式 ( 1 6 ) (
.

3 0 ) ( 3 1 )代入 ( 3 6 ) ( 5 8 )
,
经过化简

,

便可得到 R H 方

程和 C J 条件的实用形式
:

、.产
.

、/,丈,̀才兮4
ó

了吸
`

Z̀
T =

V
, =

E , 一 E飞+ Q + T 口 C护

C梦
一

专
N :

盯
“ 一 ”

M
。

/ p 。 一 V护。 /刀

1 +
I

3

I弓/ C , + I :

这是计算 C l 参数的两个基本公式
,

其中各符号分别表示如下
:

E = 丝
,

R T *

j 一 石/
a 卜自

一

笼了GT一号乡 2G
M

+ 叮 : s 一

补
: 1 + `

扮气小
、夕
`
.尹、./、.产、产

户,JJ邸d
j护0

.

厅了j甲J峪才砰才斗才峪矛tl、才了、叮了
、
了.
、

Q =
艺 N `乙h , 一 刁h

,
+ N , R T 。

计
=
乙 N `

酷
` + N

`

万
, :

￡ = ( V
。 一 V

`

) / V
, ,

V
.

V
, , + V

` ,

I
,

二 一
一

一二卫一 主
皿诬 ’

二
_

性记丙 i天 V
二 , + 7

` ,

’

一〔详〕 本文中所有广延量如 E
、

v
、

S ,
、

V
。 、

E
。 、

v ; 和 v
。
等均以一克分子炸药所含有的最为准

。
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z I =一

谕瑙沂丽 了4 ) 8

;_ , 二 1 了
,
名

_

` ’ 一 ` 丁
一

砰 I二污了云丁、
’

,

口 ’

U
: ` _ 户

一下下 ~
we 不订通

`
一

T . 辱、
T . ,

( 4 9 )

c ; =
艺 N ` c令` + N

。

C
; 了 一 T

·

廊号可 [
G

一
G , +

异`
G· G一几

·
, +

杀`几一 G̀ , ]
一 。{濡筹份卜

7` , -

土 )
+

警
l(

专 )
+

今
。, 一

洽
,〕N

·

’ T
(万0 )

式中的 V
。 T
和 V

。 :
分别代表 V

`
和 V

。

对 T的偏导数
,

而 V
。 ,

和 V
。 。

分别代表 V
,

和 V
。

对

p 的偏导数
,

G
, , 、

G M , 、 .

G M :

均由通式 (1 9) 一 ( 21 ) 来定
, △ h : 和 C奢

,
各代表第 i 种气体组

元的标准生成焙和在温度 T 时的理想定容热容
,

加一横为从 3 0。。
K 到 T 间的平均值 , C v 。

为

温度 T 时碳的定容热容
。

最后
,

还有一个两相平衡的条件
,

即由方程 ( 1 5 )和 (2 6)
,

令压力相等
,

得到
:

_
_ _ _ _ _

r
, .

“
。 . ,

二
T

9占6 , 2 3 1 ( k 。 + 七 ,刀 + k
, 刀

`
+ k

,刀
’

+ k
` 刀

,

j +
~

万不乙丽厂王
~

( k , + k ` 刃)
` 上 孟 。 。 J . 。

+

(
T

1 1` O万

`
)

’

。、
, + 、 :

/。 + 、 。

/ , :
,
l

= R T

衍
g

几 I , ( 5 1 )

至此
,

我们有了确定 C J 参数 T
、

V
.

和 月 的三个基本公式 ( 4 1 ) (4 2) ( 5 1) 及有关附属公式
。

七
、

化 学 平 衡

C J 产物是一个热力学平衡态
,

因此各组元间存在着化学反应的平衡
。

对含有 S 个气 体

组元和 固体碳的 C H N O 系炸药的产物而言
,

其中有 S 一 3 个独立的平衡化学反应
:

艺评
’
A ` + , 梦

’
C = 口

, a = ` , ` , … … ,

S +1 仁2)

式中的 A ,
是第 i 组元分子式

, , 、“ ’和 ,
梦

’
均为化学计量系数

。

这些反应的平衡条件是
:

艺
v
梦

’
; ` + , 罗

’
,

。
= o

, a = 5
,

6
, … ,

S + 1

` . 1

( 5了)

再加上四个物料守恒方程

艺 , ` , N 、 + 中
。 ,

N
。

= Q , ,

口= 1
,

2
,

3
, 、 ( 5 4 )

共 S + 1个方程
,

可以决定 S +’ 1个未知量 N , … 和 N
。 。

为了计算时可以使用巳发表的平衡常数数据
,

我们把化学势 ( 1 7 ) ( 3 2 ) 及有关公式代
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入( 5 3)
,

整理后
,

得到平衡条件

其中

六
、丫、

“ ) 二 、 (一 ,

一
“ , `一 “ + ’ ,

I n K “ ’ = I n K铲
’ + l ” I “

’ 一
, 乍

` ’ 召奋
R T

`· K ,
)二 一

`

命(愈
· 、一 ,

。

二忿一 , ,
)

(万万)

(万6 )

( 5 7 )

l月 I (口 ’ =

愈
·

,
)

[
,·

令
· `·。、 · 、 二 G , · 百了豆子石压 ) (

, G一势
一 , · G二

今
+ 2召

。

一势
一

)」
+

示场雨区
互鱼春翅

`

坏 , · ` ·

S
`

又
, 、

“ ’ 丫梦
`

, _
_

一 3 r % 。 : ,

、二二
一 一 - -

一
+ 〔坐心孚丝 一

2G
, 一 “ “ · ,

一

、
/ 丫. 、

T’ a /

乙
, `

广
’

侧补
:

训手
二

以上各式中的 Q厂 二
为炸药分子式中 C

、

H
、

N
、

O 的下标
, 、 、

“ ’ 、 、
铲

’

本文选取的组元和相应的反应式有关
。

本文选取了七种气体组元
,

依次为

C O
、

H
Z 、

C H . 、

O : ,

以及固体的 C (石墨 )
。

相应有以下四个反应
:

H aO
+ C O 一 C O Z 一 H Z = O

( 5 8 )

和平衡常数 K梦
’

与

N
: 、

C O Z 、

H ZO
、

C O Z + CH一 ZC O , Z H
: = 0

2 C 0 + 0
2一 2 C 0 2 == 0

ZC O 一 C O Z一 C = 0

( 5 9 )

( 6 0 )

( 6 1 )

( 6 2 )

为 T 最后由 ( 1 5 )
、

( 3 4 ) 二式算出爆压 P 和爆速 D
,

首先要通过 ( 4 1 ) ( 4 2 ) ( 5 1 ) ( 5 4 ) 和

( 55 )等十一个方程求得 T
、

V g
、

” 、
N . … 和 N 。

等十一个量
。

由于这十一个方程还带有很多

附属公式
,

而且各个变量均隐含在内
,

故需用复杂的迭代法求解
。

J 、
、

原 始 数 据

本文计算中对单质炸药只需知道分子式和装药密度及生成始 , 对混合炸药除每种成分的

上述三种数据外
,

还需知道混合质量比
。

因计算中的所有广延量均以一克分子炸药为准
,

故

对混合炸药采用平均克分子量
:

f 万 e l 一 W
e \ 一 J

那 e = 几-丽万一一 + 一一 1 ; 尸一一 ,
、 不以 . , J以 e 子 !

` 6 3)
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平均克分子生成焙为

, ,
, W e 月 :

_

1一 W . J 二

、
“ ” 。 = M ·

又磷
“ 无一 +

场常
卫』` 。 2

)

式中 W
e是第一种炸药的质量分数

。

计算中所用的产物的数据包括
:
每种组元的 C令

: 、

C乳
、

数据引 自 〔 1 9〕
。

N Z 、

C O Z、 H: O
、

C O 的势参数
r分,和 T犷,

对其余组采用由第二维里系数确定的值
,

见表 2
。

( 6 4 )

△ h i和每个反应的 K梦
’ ,

这些

采用 由冲击压缩数据确定的值
,

表 2 各 气 体 组 元

组 元 1 N
Z

{
e o

:

… H拘

的 分 子 势 参 数

C O H
Z

,

C H .

! O :

J峡ē日ù,目尸O,曰.

.QU

J续O甘-
,nU写划7ǐ曰

O自Ló̀洲月任截5L尸ot口内O八Dnj.

.

左
ō

nJ内j6043.2.747

,1

·

幼.067
.11

310o1o,曰.

.

6
40

尸口

0060
心.二 .

.

8
46

1J

。

AK

O

.二声二rT

九
、

计 算 结 果 和 讨 论

本文对 C H N O 系的 51 种炸药共 70 个密度条件进行了计算
,

其中有爆速实验数据的 64 个

条件
,

计算与实验值的偏差在 一 2
.

2 到 10
.

1% 之间
,

平均为 4
.

5 % , 有爆压实验数据的 47 个

条件
,

偏差在 一 1 5
.

3 到 1 9
.

2 %之间
,

平均为 6
.

2%
。

见表 3
。

将本文计算结果与 M ad
e r
使用半经验的 B K W 方程计算的结果川相比

:
对 20 组爆速实

验数据
,

本文的平均偏差为 4
.

8%
,

M a d e r 的是 1
.

5 % , 对 21 组爆压实验数据而言
,

分别是

6
.

9 %和 6
。

5 %
。

虽然本文的偏差稍大
,

但本文采用的是不依赖于爆轰实验数据的微观理论
。

对预估新炸药的性能来说
,

我们认为这种方法更为可信
。

将本文计算结果与同样是使用 L JD 模型的 iF
o k e tt 的计算结果

「” 相比 :
对 13 组爆速实

验数据
,

本文的平均偏差是 4
.

8书
,

iF
c

ke tt 的是 2
.

6男 ; 对 n 组爆压实验数据
,

`

分别是 5
.

5拓

和 9
.

2拓
。

看 来
,

F ic ke tt 的结果爆速较好
,

而爆压稍差
,
在 F i c k e tt 的计算中采用 了双指

数势
,

这个势在吸引项上有明显的缺点
。

如果考虑多层分子对笼子势能的贡献
,

吸引项的作

用更大
。

然而
,

iF
o
ke tt 采用了参数调整的方法

, 因此偏差较小
。

在理论模型上
,

关于分子相互作用势的考虑具有首要的地位
。

本 文 采 用 了 较 合 理 的

B
u c k in g h

a m 6 一 e x p 势
,

并考虑了多层分子的贡献
。

然而仍然存在两个问题
:

一是关于球

对称势的假定
,

一是关于异分子势参数的组合公式 ( 1 3 )
、

( 14 )
。

虽然迄今所有用 L JD 理论

的计算都采用这两个假定
,

但在爆轰产物中包含大量 H
Z
o

、
C O

Z

这类非球形分子的条件下
,

它们的近似性程度以及对状态方程的影响还需进一步研究
。

关于混合方法
,

本文和 〔7〕都采

用了共形溶液一级近似理论
。

这个理论包含了一个假定
,

即各种分子的势参数相差不大
。

由

表 2 看来
,

这个条件偏离得较大
,

因此
,

混合方法还是有待改善的
。

计算表明
,

在产物组元的选取上
,

本文采用的八种组元比采用九种 (多考虑了 N O ) 或

十三种组元 (多考虑了 N O
、

N H 。 、

C H夕
。 、

C H夕
、

H C N 等 ) 的结果好些
。

这是在目前
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这种理论模型下作出的最佳选择
,

当然
,

这种选择还是经验性的
。

.

尽管在模型上有以上不足
,

这种基于微观理论的计算仍给出接近半经验法的结果
。

此外
,

这种理论计算虽然相当复杂
,

但从本文所使用的程序看来机时耗费并不大
,

在国产 T Q 16 机上

计算每个 C J 点仅需约 30 秒
。

因此
,

进一步发展这种方法不仅有理论意义而且有实用的前景
。

表 3
.

计 算

炸
”

药

…赫
。

协痴
·

)
} ( g / c “ ) `( K c “ l / m o `e ) 1实验值

.
计算值

计算值
{
偏 差

T N T C 7 H
S
N 3 O

。
一 1 7

。

8 1

R D X C : H
。
N

。
O
日

1 4
。

7 1

6 9 5 0

6 4 5 7

6 0 4 0

5 5 9 0

5 1 0 0

8 7 5 4

a 1 0 0

实验值

1 9 0

1 6 2

1 2 3

9 4

7 6
。

3

3 4 7

2 8 7

2 1 3

1 5 2

一 0
。

2

一 1 0
。

8

一 5
。

3

一 2
。

5

一 4
。

2

一 O
。

6

2 }一 1 0

卫左一O口nut了n,通任
.

n.
ù
U含一

nOg曰,人O乙J任一匕no

一 6
。

1

0
。

1

同we刊’-I
.

.11川洲J引J日|引-l剑肖司例引刁司31歼井-l侧司刊沐袱外611川

叹州口明 l日|川bj l引月 |驯
es司引
奋1.

州州|21
161.

…
,

O口J任内匕,工OJ一匕J任,几O口7
,人嘴土,二

1
.

!

we
l
.

Ji
||||||LLes.

.

|||
||11

…
…

H M X C ; H
。

N
。
O

:

1 7
。

9 3 3 9 3 1
。

0

T e t r y l C : H
。

N
o
o

。
4

。

7

P E T N C
。

H
。

N o O
, 2

一 1 2 5
。

5

.3
·

.7.6

…4…4
坦

尸0LOJ任
SA
人ùbt了n
甘0口通二

E D N A C
Z
H o N ` 0 4

N M C H : N O
Z

D A T B C
o
H

o
N

o
O

。

T A T B C
o

H
。

N
o
O

。

一 2 5
。

8 7 5

一 2 1
。

2 8

一 2 9
。

2

一 3 7
。

1 3

6 7 5 0

5 9 8 0

9 1 0 0

8 5 0 0

7 5 6 0

7 5 8 1

8 6 0 0

7 9 8 0

7 7 5O a

7 1 4 0 a

6 3 7 0 a

5 4 8 0 a

7 7 5 0

e Zo o b

7 5 2 o b

7 6 6 0

T N 旦 C
。

H , N o O
。

T N E T B C
。

H
。

N
o
O

L̀ ,

一 1 1
。

6 1 4 5

一 1 1 9
。

7 8 1

7 2 7 0

8 4 5 Q

7 2 2 3

6 5 8 5

6 1 4 1

5 6 9 9

5 3 2 6

9 1 9 2

8 3 4 0

7 6 9 9

7 1 1 9

6 3 2 0

9 6 5 1

9 0 5 3

7 9 9 1

7 6 9 1

8 7 5 4

8 3 9 3

8 1 6 3

7 5 4 7

6 6 6 0

5 7 7 4

8 0 6 6

6 6 5 9

8 0 7 6

8 4 3 0

6 9 4 4

74 2 4

8 7 8 6

8 3 6 3

2 6 3

2 2 6
。

4

3 5 0

3 1 0

2 6 6 a

1 9 9 a

1 3 8 a

8 7 a

2 7 3

1 4 1

2 5 g b

2 5 9

1 7 4
。

6

2 1 9

`

一 7
。

3

一 4
。

0

一 1 1
。

9

一 1 2
。

5

一 6
。

6

一 O
。

8

0
。

9

5
。

2

一 1 4
。

2

~ 1 0
。

2

. 含
.

石
.

8 `万
一

`

动
~ 7

。

习

2 6 5

3 4 4
.

2 5 8
.

2 0 0
.

1 5 2
.

1 0 6
。

3 9 6
。

3 3 0
。

2 4 3
。

2 1 7
。

3 0 8
。

2 7 1
。

2 4 8
。

19 7
。

1 3 9
。

t

9 1
。

2 3 4
。

1 2 6
。

2 5 2
.

2 8 0
-

1 6 3
。

2 0 2 `

3 1 0
。

2 7 1
。

2
。

8
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表 3 (续)

密密度p 。。

(((g /
e e )))

生成热△h 。

…爆 速 D (m /
s e e

) 爆 压 P (K br a
)

(K 。 · , / m。 ,· )

}
实验值

·

}
计算值 {偏 差

…
实验值

}
计算值

}
偏 差

T N M C N一o
a

N G C: H
。

N a O
.

8
。

一 8 4
。

6 3̀ o b
3

。

7

一 9
。

2,曰

月任O口八01卜口

:
, .ǔ曰1

一 5 7
。

3

一 7 1
。

9 8 4

一 9 5
。

3 2 8

一 7 0
。

0

一 2 0
。

5 2 4

1 1
。

8 2 4

一 6 5
。

4 4 3

7 5 s o b

7 3 5 0

9 0 0 0

6 8 5 0

8 0 0 0

7 3 0 0

8 8 5 0

8 1 0 0

’

7 6 6 0

7 9 5 0

s o s o b

8 0 6 0

7 9 5 2

s 2 5 o b

8 3 0 6

8 13 5

1 6 4
。

9

2 2 9
。

6

2 2 8
。

9

2 1 8
。

0

3 5 4
。

0

1 6 7
。

3

2 6 6
。

8

2 2 5
。

5

3 8 9
。

3

2 7 9
。

8

2 2 7
。

6 一 1
。

5

2 8 3

2 9 4

2 9 2

2 7 5
。

3 1 3

3 17

·

`

1
一 ` “

·
`

·

”
1
一 8

·

`

·

`

}
一 “

·

“

·

“…
一 7

·

”

·

’
片

5
·

7

·

`
1
一 5

·

”

。

0l

ù勺
.

口.几
...自叮ó.且..
.
.....

叮.OU

:

P A C
.
H :

N
: O :

B T N E U C
。
H

o N a O
,:

E
x p l

.

D C o H e N 一O :

D I N A C一H s N 一0
5

T N A C e H一N ` O 。

B T N E N C一H ` N
。
0 1 -

D N P N C e H
: o N o O l o

R D X / T N T 5 0 / 5 0

R D X / T N T 6 0 / 4 0
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R T X / T N T 6 5 / 3 5

R D X / T N T 7 5 / 2 5
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l
。

5 9

1
。

7 1

1
。

8 6

1
。

5 5

1
。

6 7

1
。

7 2

1
。

9 6

1
。

7 3

1
。

6 2 7

1
。

6 8

1
。

7 1 3

1
。

7 1 5

1
。

6 4 8

1
。

7 4 3

1
。

7 5 5

1
。

7 8 5

1
。

8 0 3

1 ,. 7 9 9

6 8 0 7

7 8 0 6

7 7 9 7

7 6 2 1

9 1 9 4

6 9 6 2

8 3 5 0

7 7 3 1

9 4 3 2

8 4 6 5

7 8 4 1

8 1 7 3

8 3 5 7

8 3 7 8

8 2 4 2

8 6 5 0

8 7 1 3

8 6 0 3

8 8 7 8

8 8 6 0

2 5 4

2 7 0

2 7 2

2 5 6

2 9 5

3 0 1

2 9 5

3 1 8

3 1 6

H M X / T N T

7 6
.

3 / 2 3
。

7

H M X / T N T 7 7 / 2 3

H M X / T N T

7 7
。

6 / 2 2
。

4

H M X / T N T 7 8 / 2 2

P E T N / T N T 3 5 / 6 5

P E T N / T N T 4 0 / 6 0

P E T N / T N T 4 5 /5 5

P E T N / T N T 5 0 /5 0

T
e t r y l / T N T 7 0 / 3 0

B E N E U / T N T

6 0 / 4 0

8 9 2 2

3 1 4

3 4 3

3 4 2

3 2 2
。

8 1 一 5
。

9

8 8 9 1
.

8 9 9 2

3 1 9
。

3 2 9
。

9 1 一 3
。

6

l

;
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7 3 1 0
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7 6 9 6

7 7 6 8

7 8 3 5

7 9 0 6
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7 7 8 9
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。
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。

2 3 9
。

2 4 5
。

3 3 0
。
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。

7

2 2 6
。

9
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。

7
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。
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。
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。
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表 3

密度 p。

生成热△ h。 爆 速 D (m /
s e e )

(续 )

爆 压 P ( K b a r )

( g /
e e ) {( K e a l /’ m o l e ) 实验值

.
计算值!偏 差

实验值
}
计” {

偏 差

B E N E U / T N T

5 5 /4 5

P A / T N T 5 2 / 4 8

液 T N T C :
H

。
N , O

。

H N B C e N o O
。

T N T A B C
o
N

, 2
0

。

H N O
,
/ H

Z
O /

C H : N O
Z

6
。

4 3 5 / 2
.

2 2 7 5 / 6
。

4 3 4

C o . ; 。一H : 0 . 1 , : N
1 2 . 5。。

O 。

一
N M / T N M I / 0

.

0 7 1

C a . 0 , :
H , N l . Z s . O 2 . 。 e a

N M / T N M I / 0
.

2 5

C 一。 : 。
H , N : O -

N M / T N M I / 0
.

5

C
: . o H s N : O

。

, A N / T N M I / 1
.

2 5

C一 : 。
H

:
N

. 0 : 。

仁 .
H

e
/ T N M I / 1

.

2 9

C : . : 。 H e N一 1 0 0 一。 . : 2
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