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Введение 

Метод молекулярной динамики (МД) основан на прямом вычислении координат и скоростей 

ансамбля частиц (атомов или молекул) в процессе эволюции данного ансамбля частиц во времени. 

МД метод широко используется для моделирования различных физических процессов во многих 

атомных ансамблях, что позволяет получать достоверную информацию о свойствах исследуемых 

веществ. МД метод позволяет наблюдать на атомном уровне изменение структуры материала в 

заданном равновесном или неравновесном состоянии. Это особенно важно для энергетических 

материалов (ЭМ), так как детальное описание свойств таких материалов может выявить 

фундаментальный механизм, контролирующий инициирование детонации энергетического 

материала. Результаты МД моделирования, при аккуратном использовании метода, имеют 

достоверность, сопоставимую с экспериментальными данными. Метод МД моделирования 

применяется в физике, биохимии, биофизики и материаловедении, позволяя, в некоторых случаях, 

получить информацию о поведении вещества в экстремальных условиях, которую невозможно в 

настоящее время получить экспериментально. 

В настоящей работе моделирование проводилось с использованием МД пакета LAMMPS 

(http://lammps.Sandia.gov). Возможности, заложенные в программном пакете LAMMPS, позволяют 

исследовать процессы химического взаимодействия и предсказывать поведение различных 

материалов в условиях воздействия экстремальных давлений и температур.  Понимание механизма 

ударно-волнового (УВ) сжатия молекулярных кристаллов (МК) представляет большой интерес. Это 

связано с тем, что большинство энергетических материалов являются молекулярными 

кристаллами. Из-за сильной сжимаемости молекулярных кристаллов, их низкого порога 

пластической деформации, и несимметричности эти кристаллы могут претерпевать различные 

физические и химические изменения под воздействием УВ сжатия. 
 

1. Реакционное силовое поле ReaxFF 

При МД моделировании статического и ударно-волнового сжатия монокристаллов 

рассматриваемых ЭМ использовалось реакционное силовое поле ReaxFF (Reactive Force Field). [1] 

Силовое поле ReaxFF разработано для описания химического взаимодействия, диссоциации и 

формирования химических связей, а также свойств дефектов и неидеальной поверхности 
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кристаллов. Полная потенциальная энергия ансамбля атомов в силовом поле ReaxFF складывается 

из следующих энергетических составляющих [2]: 

couivdWbondHconjtorsCcoapenvaiunderoveripbsystem EEEEEEEEEEEEEЕ  2  (1) 
Каждое слагаемое в правой части выражения (1) отвечает за определенный тип 

взаимодействия: ковалентное, трехчастичное (валентные углы), четырехчастичное (двугранные 

валентные углы), кулоновское, ван-дер-ваальсовое, водородные связи, углеродные связи и энергия 

неподелённых электронных пар.  

В данной работе МД моделирование проводилось с использованием модифицированной 

версией реакционного силового поля ReaxFF-lg [3], учитывающей Ван-дер-Ваальсовое 

взаимодействие между молекулами, что позволяет более точно воспроизвести теплофизические и 

механические свойства молекулярных кристаллов. 

 

2. Mетодика проведения расчетов 

Для МД моделирования как изотермического так и УВ сжатия молекулярных кристаллов 

1,3,5-тринитро-1,3,5-триазациклогексана (C3H6N6O6, RDX), 1,3,5,-Триамино-2,4,6,-тринитробензола 

(C6H6N6O6, ТАТБ), гексанитрогексаазаизовюрцитана (C6H6N12O12 , CL-20) в программном пакете 

LAMMPS использовался входной текстовый файл, в котором содержался определенный набор 

параметров: общее количество атомов в супер ячейке; порядковые номера, присвоенные каждому 

типу атома; атомные массы химического элемента, входящего в молекулу данного ВВ; координаты 

каждого атома, входящего в расчетную ячейку. Расчетная элементарная ячейка формировалась в 

программе SageMD [4], в которой имеется большая база данных различных кристаллических 

структур, в том числе молекулярных кристаллов ряда ЭМ, а также удобный визуализатор, 

предназначенный для просмотра геометрии молекул.  

Расчетные ячейки исследуемых монокристаллов были оптимизированы на начальные условия 

Р=500атм, Т=300К. Отметим, что расчетные (оптимизированные) значения плотности 

монокристаллов, рассматриваемых ЭМ, незначительно отличались от их справочных значений 

[5,20].  

МД моделирование ударно-волнового сжатия энергетических материалов проводилось с 

использованием метода Гюгониостат, который реализован в программном пакете LAMMPS. 

Термодинамические свойства ударно-сжатого вещества рассчитывались из соотношения Рэнкина-

Гюгонио. В программном коде LAMMPS это соотношение записано в следующим виде: 

  
Delta

kN

EEVVPP
TT

Bdof
t 












0002

1

,       (2) 

где Tt и T ожидаемая и текущая, т.е. рассчитанная температура, P и P0   текущее и начальное 

давления, E и E0 текущее и начальное значение внутренней энергии (потенциальная энергия + 

кинетическая энергия), Ndof – число степеней свободы, рассматриваемого атомного ансамбля 

(используется для определения температуры), kB – постоянная Больцмана, Delta- отклонение 

текущей температуры от ожидаемой.  

Когда система приходит в состояние равновесия, то параметр Delta флуктуирует вокруг 

нулевого значения. Подготовка расчетной супер-ячейки и ее оптимизация до начальных 

параметров Т=300 К, Р=500 атм проводилась аналогичным образом, как и при расчете 

изотермического сжатия. Расчет параметров ударно-волнового сжатия монокристаллов 

энергетических материалов проводился в гидростатических условиях, т.е. размеры расчетной супер-

ячейки динамически изменялись таким образом, чтобы средние значения напряжения по осям 

кристаллической ячейки во всех трех направлениях стремились к ожидаемому значению давления. 

В работе при МД моделировании как изотермического, так и УВ сжатия использовались 

периодические граничные условия по всем трём направлениям.  
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3. Результаты МД моделирования  

На рисунке 1 приведена полученная в данной работе зависимость давления от степени 

изотермического сжатия монокристалла гексогена в сопоставлении с известными 

экспериментальными и расчетными данными.  

 

 
Рисунок 1. Зависимость давления от степени изотермического сжатия монокристалла гексогена. 

1, 2 -экспериментальные значения из работ [6],[7]; 3- МД моделирование изотермы 

гексогена с использованием модифицированного реакционного силового поля 

ReaxFF-lg [3]; 4,5- аппроксимация экспериментальных данных из работ [6,8] 

по уравнению Мурнагана 3-го порядка 

 

Из рисунка 1 видна хорошая сходимость расчетных результатов, полученных в данной работе, 

с экспериментальными данными. На рисунке 2 представлена ударная адиабата монокристалла 

гексогена, полученная в данной работе, в сравнении с экспериментальными и расчетными 

результатами из литературных источников. Для сравнения представлена также рассчитанная в 

данной работе изотерма монокристалла гексогена. Представленные на рисунке 2 расчетные 

значения давления при УВ сжатии монокристалла гексогена находятся в хорошем согласии с 

экспериментальными данными из работы [9] до давления порядка 6 ГПа.   

На рисунке 3 показана расчетная зависимость температуры монокристалла гексогена от 

величины давления УВ сжатия. Из результатов, представленных на рисунке 3, видно, что 

рассчитанные методом МД моделирования значения температуры монокристалла гексогена при УВ 

сжатии в гидростатических условиях согласуются с расчетом температуры при УВ нагружении из 

работы [11], в которой УВ сжатие монокристалла гексогена осуществлялось вдоль одной оси 

(сначала вдоль оси x(1), затем вдоль по оси z(2)). Как видно из рисунка 3, разные условия проведения 

расчетов не сильно влияют на значения температуры в том диапазоне давлений, в котором 

проводилось сравнение результатов. Можно отметить, что расчетные значения температуры при 

гидростатическом УВ нагружении незначительно выше, чем при одноосном сжатии [11]. 
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Рисунок 2. Зависимость давления от степени УВ сжатия монокристалла гексогена. 

1 - экспериментальные значения давления при УВ сжатии многокомпонентного состава 

на основе гексогена (процент примеси парафина 2,5 %) [9]; 2 - расчетные значения 

давления УВ сжатия (одноосное сжатие) монокристалла гексогена [10]; 3, 4 - расчетные 

точки УА для монокристалла гексогена при одноосном сжатие по двум направлениям 

(сжатие по оси x(3), сжатие по оси z(4)) [11] 

 

Рисунок 3. Зависимость температуры монокристалла гексогена от давления УВ сжатия. 

1,2 - расчетные значения температуры монокристалла гексогена в ударной волне при 

одноосном сжатии по двум направлениям (сжатие по оси x(1), сжатие по оси z (2)) [11] 
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Полученная в данной работе зависимость давления от степени изотермического сжатия 

монокристалла ТАТБ представлена на рисунке 4. МД моделирование изотермического сжатия 

монокристалла ТАТБ проводилось до давления Р=40 ГПа при постоянной температуре Т=300 К.  

Из результатов, представленных на рисунке 4, видно, что полученные в данной работе 

расчетные значения давления на изотерме сжатия монокристалла ТАТБ хорошо согласуются с 

экспериментальными данными в диапазоне давлений, в котором были проведены эксперименты. 

Так же можно отметить хорошее согласие в широком диапазоне давлений результатов МД расчета 

данной работы с аппроксимацией экспериментальных данных из работы [13]. 

На рисунке 5 показаны полученные в данной работе значения давления в зависимости от 

степени УВ сжатия монокристалла ТАТБ в диапазоне давлений Р=1-40 ГПа. Результаты расчетов 

данной работы по УВ сжатию монокристалла ТАТБ, представленные на рисунке 5, хорошо 

согласуются с экспериментальными зависимостями давления от степени УВ сжатия. Некоторое 

различие сравниваемых зависимостей может быть связно с погрешностью экспериментов, которые 

были проведены более 40 лет назад и с различными значениями начальной плотности ТАТБ. Из 

рисунка 5 видно также хорошее согласие результатов расчетов данной работы с расчетными 

результатами работ [14,17].  

Полученные в данной работе расчетные зависимости температуры монокристалла ТАТБ от 

величины давления УВ сжатия хорошо совпадают с результатами расчета DFT методом [17]. Можно 

отметить, что расчетные значения температуры монокристалла ТАТБ в зависимости от давления УВ 

сжатия, полученные в работе [14], значительно отличаются от значений температуры, полученных в 

данной работе и в работе [17]. Возможно, используемый авторами SCA метод, который был 

адаптирован в МД пакет, не совсем точно рассчитывает температуру монокристалла ТАТБ в 

зависимости от давления УВ сжатия. 

 
Рисунок 4. Зависимость давления от степени изотермического сжатия кристаллической 

решетки ТАТБ. 1, 2- экспериментальные значения давления на изотерме 

монокристалла ТАТБ [12,13]; 3- расчет изотермы ТАТБ методом Монте-Карло [14]; 

4 - аппроксимация экспериментальных данных уравнением Мурнагана 3-го порядка [13] 

Полученные в данной работе методом МД моделирования расчетные значения давления 

изотермического сжатия монокристалла CL-20 показаны на рисунке 6.  
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Рисунок 5. Зависимость давления от степени УВ сжатия монокристалла ТАТБ. 

1, 2- экспериментальные значения давления и степени УВ сжатия [15,16]; 

3- расчет ударной адиабаты монокристалла ТАТБ методом SCA 

(sampling constraints in average- метод усреднения выборки ограничений) [14]; 

 4- расчет УА монокристалла ТАТБ методом DFT (density functional theory -  

теория функционала плотности) [17] 

 

Рисунок 6. Зависимость давления от степени изотермического сжатия монокристалла CL-20. 

1- экспериментальные значения давления изотермического сжатия монокристалла 

CL-20 [18];    2- аппроксимация экспериментальных данных по уравнению 

Мурнагана 3-го порядка [18] 
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На рисунке 6 видно хорошее согласие экспериментальных данных и расчетных результатов, 

полученных в данной работе. Можно отметить, что аппроксимация экспериментальных данных из 

работы [18] уравнением Мурнагана 3-го порядка также согласуется в широком диапазоне давлений 

с расчетной изотермой, полученной методом МД моделирования. 

Зависимость давления от степени УВ сжатия монокристалла CL-20 представлена на рисунке 7. 

Значения давления на ударной адиабате CL-20, рассчитанные в настоящей работе, сопоставлены с 

расчетными данными из работ [17,19], в которых расчеты проводились разными методами. Так же, 

для сравнения, на рисунке 7 приведена рассчитанная в данной работе изотерма монокристалла CL-

20 при температуре Т=300 К. 

 

Рисунок 7. Зависимость давления от степени УВ сжатия монокристалла CL-20. 

1- расчетная УА монокристалла CL-20, рассчитана DFT методом [17]; 

2- расчетная УА монокристалла CL-20 [19] 

Для сопоставления результатов МД расчета с известными экспериментальными и 

расчетными результатами из справочника [20] и работ [21,22] ударная адиабата для монокристалла 

RDX была пересчитана в координатах D-Up. Пересчет осуществлялся по известным 

гидродинамическим соотношениям 

    0/)1(  PU P ,             (3) 

    )1/(  PUD ,    0/VV .                   (4) 

В справочнике [20] для гексогена с начальной плотностью 1.8 г/см3 приведены две ударные адиабаты 

    PUD  9.178.2 ,                    (5) 

    PUD  61.187.2 ,  скмDскм /45.5/21.4   .                            (6) 

В статье [21] на основе обработки экспериментальных результатов было получено следующее  

PUD   соотношение 

    PUD  492.1025.3 , скмUскм P /8.3/8.0  .                            (7) 
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Результаты МД моделирования, полученные в данной работе, дают следующее PUD   

соотношение 

    PUD  034.2877.2 , скмUскм P /7.2/2.0   .                          (8) 

Зависимости (5)-(8) приведены на рисунке 8. Как видно из сопоставления результатов, приведённых 

на рис.8, ударная адиабата, полученная на основе МД моделирования, при значениях массовой 

скорости скмU P /5.1  идёт заметно выше ударных адиабат из работ [20-22]. Наиболее близко 

результаты МД моделирования совпадают с одной из ударных адиабат, приведённой в справочнике 

[20]  PUD  9.178.2 .         

 

Рисунок 8. Зависимости между ударно-волновой и массовой скоростью для монокристалла RDX. 

1- (сплошная линия) результаты МД расчетов данной работы, 2- (пунктирная линия) 

результаты из работы [21], ромбы и треугольники – данные из справочника [20], 

квадраты – результаты расчета из работы [22] 

Заключение 

В работе проведено МД моделирование изотермического сжатия монокристаллов RDX, ТАТБ и 

CL-20, получены зависимости давления от степени изотермического сжатия монокристаллов при 

температуре Т=300 К в широком диапазоне давлений, в том числе, в диапазоне, где 

экспериментальные данные отсутствуют. 

Методом Гюгониостат проведено МД моделирование УВ гидростатического сжатия 

монокристаллов RDX, ТАТБ и CL-20. По результатам расчетов, в широком диапазоне давлений  

Р=1-40 ГПа были получены зависимости давления от степени УВ сжатия монокристаллов и 

зависимость температуры от давления УВ сжатия. 

Полученные в данной работе результаты по изотермическому сжатию рассматриваемых 

монокристаллов ЭМ показали удовлетворительное согласие с известными экспериментальными 

результатами. Результаты МД моделирования ударно-волнового сжатия монокристалла гексогена 

показали удовлетворительное согласие с известными расчетными и экспериментальными 

результатами до значения массовой скорости ~1.5 км/с.   

Исследование выполнено за счет гранта Российского научного фонда (проект № 16-19-00188). 
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