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ИССЛЕДОВАНИЕ ВЛИЯНИЯ МОЛЕКУЛЯРНЫХ ХАРАКТЕРИСТИК  
ВЕЩЕСТВА НА СВОЙСТВА ДЕТОНАЦИИ В КОНДЕНСИРОВАННЫХ 

ВЗРЫВЧАТЫХ ВЕЩЕСТВАХ * 
 

В представленной работе в рамках метода молекулярной динамики проводилось численное исследование влия-
ния молекулярных параметров конденсированного взрывчатого вещества на характеристики детонационной волны. 
Было проведено сравнение результатов молекулярно-динамического моделирования с предсказаниями континуаль-
ной теории детонации, в частности выполнена проверка условия Чепмена–Жуге. В результате исследований была 
разработана ясная и четкая методология построения уравнения состояния продуктов детонации для общего случая, 
когда невозможно использовать уравнение состояния идеального газа.  

 
Введение 

Целью данного исследования является 
решение фундаментальной проблемы влия-
ния молекулярных параметров конденсиро-
ванного взрывчатого вещества на характе-
ристики детонационной волны. Решение 
этой проблемы позволит как управлять яв-
лением детонации путем изменения физико-
химического состава исходного конденси-
рованного взрывчатого вещества (КВВ), так 
и получать новые КВВ с контролируемой 
величиной и скоростью энерговыделения, 
что открывает практически неограниченные 
возможности по использованию взрыва. 
Это касается не только таких традиционных 
областей применения, как разведка и разра-
ботка месторождений полезных ископае-
мых, гидротехническое строительство, 
сварка взрывом и взрывное компактирова-
ние порошков, но и таких достаточно новых 
областей применения, как синтез новых ма-
териалов, которые невозможно получить в 
равновесных условиях и для создания ко-
торых требуются экстремально высокие 
температуры и давления.   

Все это обусловливает актуальность ис-
следования как детализированной структуры 
фронта детонационной волны, так и ме-
ханизма протекания химических реакций, ко-
торые вызывают и поддерживают детонаци-
онную волну. Следует отметить, что модели, 
основанные на континуальной теории, не да-
ют и не могут дать информацию о микроско-

пических химических и физических процес-
сах во фронте детонационной волны КВВ. 
Кроме этого, так как во фронте имеется силь-
но неравновесное состояние, замыкание сис-
темы макроскопических уравнений механики 
сплошной среды путем привлечения различ-
ных феноменологических соотношений вы-
зывает определенные затруднения. Весьма 
дорогостоящие экспериментальные исследо-
вания химических реакций, структуры дето-
национных и ударных волн в конденсирован-
ных средах также связаны со значительными 
трудностями, вызванными, во-первых, высо-
кой интенсивностью рассматриваемых про-
цессов и, во-вторых, масштабами явления, 
как во времени, так и в пространстве.  

Все вышеприведенные причины и обусло-
вили необходимость применения метода мо-
лекулярной динамики, который, в силу своего 
пространственно-временного масштаба, дает 
уникальную возможность для детализирован-
ных исследований на субатомном уровне как 
особенности механизма химических реакций 
и переноса энергии, которые управляют дето-
национной волной, так и условий, которые 
влияют на эти механизмы.  

Метод исследования  
и физическая система 

В качестве физической системы рас-
сматривался трехмерный гипотетический 
молекулярный кристалл, имеющий кубиче-
скую структуру (рис. 1). 
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Для моделирования межмолекулярного 
взаимодействия использовался двухчастич-
ный член потенциала Стиллинжера–Вебера:  
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Внутримолекулярное взаимодействие 

описывает сборный потенциал, допускаю-
щий протекание экзотермической реакции 
типа А2 → А + А + Q: 
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Численный эксперимент проводился с 
кристаллом, помещенным в адиабатиче-
скую оболочку, ограничивающую разлет 
продуктов реакции в плоскости YZ. Этот 
вариант граничных условий интересен тем, 
что позволяет свести трехмерную задачу в 
данной постановке на микроуровне к одно-
мерной задаче континуальной теории дето-
нации. Адиабатическая оболочка (абсолют-
но недеформируемая стенка) моделирова-
лась при помощи отталкивательной ветви 
потенциала Леннарда–Джонса: 

( )( 8
4surf surf surf surfW e d r a= − ) . (4)

Массы частиц в кристалле полагались 
равными mat = 60; 100; 180 · 10–27 кг, а энергия 
активации (предел диссоциации) составляет  
8 · 10–21 Дж. Инициирование реакции осуще-
ствлялось при помощи постоянной силы F0, 
действующей на левую грань кристалла в те-
чение временного интервала τc = 2 · 10–13 c.  

Тепловой эффект химической реакции 
изменялся в широком диапазоне значений: 
Q = 300 ÷ 1602,19 · 10–21 Дж. Это достига- 
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Рис. 1. Внешний вид невозмущенного 3-D  

кристалла (линейные размеры по осям указаны  
в ангстремах) 

 
лось варьированием двух параметров d0 и Ucut 
потенциала межатомного взаимодействия (2, 
3). Поскольку такие свойства системы, как 
плотность, скорость звука и модуль Юнга при 
этом остаются неизменными, это делает воз-
можным однозначное определение связи ме-
жду величиной теплового эффекта химиче-
ской реакции и структурой детонационной 
волны, состоящей из ударного фронта и об-
ласти химических реакций, задняя граница 
которой определяется точкой Чепмена–Жуге 
(согласно определению, в этой точке наступа-
ет локальное термодинамическое равновесие 
и завершаются химические реакции). 

Для численного моделирования была ис-
пользована пропагаторная реализация ме-
тода молекулярной динамики (численная 
схема второго порядка точности по времен-
ному шагу). Суть этого метода состоит в 
следующем. Общий вид функции Гамиль-
тона для 3-D кристалла: 
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где pxi, pyi, pzi − компоненты импульса ip , 
N – число атомов в системе, а mi − масса 
частицы i (в дальнейшем просто mat). 

Первое слагаемое − это кинетическая 
энергия атомов, второе − потенциальная 
энергия взаимодействия атомов между со-
бой, а третье − описывает взаимодействие 
атомов с внешним полем. В рассматривае-
мом случае внешний потенциал взаимодей-
ствия примет достаточно простой вид: 

1 0( , ..., ) ,N j sur
j

W x x F x W= − + f∑  (6)

где F0 − сила, действующая на левую грань 
кристалла (перпендикулярно плоскости YZ), 



14 ‘ËÁËÍ‡ ÊË‰ÍÓÒÚË, ÌÂÈÚр‡Î¸Ì˚ı Ë ËÓÌËÁËрÓ‚‡ÌÌ˚ı „‡ÁÓ‚ 

 

)

,

причем суммирование ведется по атомам ле-
вой грани, а Wsurf  определяется в (4).  

Для численного расчета траекторий в 
пропагаторной реализация метода молеку-
лярной динамики эволюция системы опи-
сывается не дифференциальными уравне-
ниями Гамильтона, а с помощью классиче-
ского пропагатора , т. е.:  ˆ (U t
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где  следует понимать в смысле ряда Û t( )
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здесь  − оператор Лиувилля. Для выше-
приведенной функции Гамильтона этот 
оператор имеет вид 
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где H − функция Гамильтона. 
В этом случае обобщенные импульсы и 

координаты на (k + 1)-м временном слое 
определяются по следующим явным фор-
мулам: 
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где ξ = x, y, z. 
В расчетах величина шага по времени τ 

подбиралась исходя из требований точности 
(в представленном исследовании он состав-
лял 10–16 c), при этом величина ошибки в кон-
це процесса оставалась в пределах 1 %. Для 
большей наглядности все нижеприведенные 
результаты относились к начальной темпера-
туре кристалла T = 0, K (когда все атомы в 
кристалле находились в положении равнове-
сия). Более детальное описание потенциала и 
численной схемы можно найти в [1; 2]. 

Влияние массы атомов  
на зарождение и развитие детонации 

Как уже упоминалось выше, численный 
эксперимент проводился с кристаллом, поме-
щенным в адиабатическую оболочку, ограни-
чивающую разлет продуктов реакции в плос-
кости YZ. Массы частиц в кристалле полага-
лись равными mat = 60; 100; 180 · 10–27 кг,  
тепловой эффект химической реакции  
Q = 400 · 10–21 Дж, а инициирование реакции 
осуществлялось при помощи постоянной си-
лы F0, действующей на левую грань кри-
сталла в течение временного интервала  
τc = 2 · 10–13 c.  

Для каждой из масс, было найдено поро-
говое значение силы необходимое для нача-
ла самоподдерживающейся детонации. Так, 
для массы mat = 60 · 10–27 кг пороговое значе-
ние силы F0 = 20 · 10–11 H, для массы  
mat = 100 · 10–27 кг – F0 = 26 · 10–11 H, для мас-
сы mat = 180 · 10–27 кг – F0 = 35 · 10–11 H,  
т. е. увеличение массы молекулярных фраг-
ментов приводит к уменьшению чувствитель-
ности рассматриваемого вещества. Все ниже-
приведенные расчеты проводились при силе  
F0 = 20,5 · 10–11 H для массы mat = 60 · 10–27 кг, 
F0 = 26,5 · 10–11 H для mat = 100 · 10–27 кг и  
F0 = 35,5 · 10–11 H для mat = 180 · 10–27 кг. 

Одной из основных характеристик детона-
ционной волны является ее скорость. На рис. 2 
приводятся зависимости положения фронта 
детонационной волны от времени для трех 
различных атомных масс. Видно, что для всех 
рассматриваемых значений массы атомов де-
тонация является стационарной и распростра-
няется с постоянной скоростью, большей ско-
рости звука, причем увеличение массы приво-
дит к уменьшению скорости детонации (сум-
марные результаты приводятся в табл. 1). 

В качестве дополнительного доказатель-
ства стационарности рассматриваемых про-
цессов может служить зависимость ширины 
зоны химической реакции от времени для 
атомной массы mat = 180 · 10–27 кг (рис. 3). 
Из построений следует, что размер зоны 
химических превращений остается посто-
янным с точностью до флуктуаций, после 
выхода детонации на стационарный режим. 

Для исследования на макроуровне процесса 
зарождения детонации в кристалле с тяжелы-
ми атомами использовались такие макропара-
метры возмущенной области как внутримоле-
кулярная энергия EMOL, вращательная энергия 
молекул EROT, кинетическая энергия EK и энер-
гия центров масс молекул ECMOL (рис. 4). 
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Таблица 1 
Исследование влияния массы 

Источник 
информации 

Атомная масса,  
кг 

Давление Плотность Скорость  
детонации D, км/с ρ, кг/м3 Рх, ГПа 

Численный эксперимент 6,21 2,3 · 103 3,8 
Предсказания контину-
альной теории 

60 · 10–27 2,59 · 103 3,3 6,49 

Численный эксперимент 6,29 3,9 · 103 2,6 
100 · 10–27 Предсказания контину-

альной теории 4,31 · 103 6,33 2,51 

Численный эксперимент 6,08 6,6 · 103 1,92 
180 · 10–27 Предсказания контину-

альной теории 7,69 · 103 6,01 1,83 

 
 

Из сравнительного анализа поведения 
энергетических макрохарактеристик для 
моделей с различными массами следует, что 
увеличение массы приводит к увеличению 
времени зарождения химической реакции 
при силовом воздействии, незначительно 
превышающем пороговое значение ини-
циирования (все графические зависимости 
построены в одинаковом временном мас-
штабе). Однако следует отметить, что каче-
ственное поведение характеристик совпада-
ет. На основании зависимости EROT от вре-
мени можно заключить, что перед началом 
химической реакции в молекулярном кри-
сталле происходит переход твердой фазы в 
жидкое состояние. Одновременно с увели-
чением EROT происходит рост остальных ха-
рактеристик возмущенной области и после 
определенной временной задержки начина-
ется химическая реакция. 

Влияние теплового эффекта  
на зарождение и развитие детонации 

Численный эксперимент проводился с 
кристаллом, помещенным в адиабатическую 
оболочку, ограничивающую разлет продук-
тов реакции в плоскости YZ. Массы частиц в 
кристалле полагались равными массе атома 
серебра mat = 179,079 · 10–27 кг. Была прове-
дена серия численных экспериментов, в ко-
торых тепловой эффект химической реакции 
изменялся в широком диапазоне значений:  
Q = 300 ÷ 1602,19 · 10–21 Дж. Все исследова-
ния были выполнены для инициирующей 
силы F0 = 35 · 10–11 Н. Как уже упоминалось 
ранее, одной из основных характеристик де-
тонационной волны является ее скорость. На 
рис. 5 приводятся зависимости положения 

фронта детонационной волны от времени 
для трех различных Q. 

 
 X, Å 

 t · 10–16, с  
Рис. 2. Зависимость положения фронта  

детонационной волны от времени: А – масса атома, 
mat = 60 · 10–27 кг; B – mat = 100 · 10–27 кг;  

С – mat = 180 · 10–27 кг 
  
 

 
 t · 10–16, с 
 

Рис. 3. Ширина зоны химической реакции (Å)  
как функция времени. mat = 180 · 10–27 кг 

Для всех рассматриваемых значений те-
плового эффекта детонация начинается в 
один и тот же момент времени, является 
стационарной и распространяется с посто-
янной скоростью, большей скорости звука, 
причем уменьшение Q приводит к умень-
шению скорости детонации (суммарные 
результаты приводятся в табл. 2). 
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Таблица 2  

Исследование влияния теплового эффекта химической реакции 

Источник Тепловой  
эффект Q, Дж 

Давление Плотность Скорость детонации  
ρ, кг/м3 Рх, ГПа D, км/с информации 

6,723 · 103 Численный эксперимент 4,345 1,79 
300 · 10–21 Предсказания континуальной 

теории 7,685 · 103 4,919 1,654 

6,712 · 103 Численный эксперимент 11,117 2,469 
680,5 · 10–21 Предсказания континуальной 

теории 7,72 · 103 11,225 2,491 

6,79 · 103 Численный эксперимент 14,92 3,019 
900 · 10–21 Предсказания континуальной 

теории 7,72 · 103 15,023 2,882 

6,518 · 103 Численный эксперимент 18,693 3,416 
1100 · 10–21 Предсказания континуальной 

теории 7,72 · 103 18,615 3,208 

Численный эксперимент 27,83 7,0 · 103 4,173 
1602,19 · 10–21 Предсказания континуальной 

теории 7,72 · 103 28,212 3,95 

 
Для изучения состояния молекулярного 

кристалла в ударном фронте детонационной 
волны, а также для определения связи между 
этим состоянием и величиной теплового эф-
фекта Q, использовалась методология, описан-
ная в [1]. На расстоянии 460,12 Å от левой гра-
ни кристалла помещалась контрольная мезо-
ячейка, в которой проводилось наблюдение за 
изменениями таких энергетических парамет-
ров, как колебательная энергия EMOL и враща-
тельная энергия EROT с течением времени. Для 
сравнения на рис. 6 приводятся результаты 
численных экспериментов для трех значений 
теплового эффекта. Из поведения энергетиче-
ских зависимостей следует, что с уменьшени-
ем Q ширина ударного фронта увеличивается. 
Если для Q = 1602,19 · 10–21 Дж ширина 
фронта составляет ~3 · 10–13 c, то для  
Q = 680,5 · 10–21 Дж – ~8 · 10–13, а для  
Q = 400 · 10–21 Дж – ~3 · 10–12 c. 

Для этой же ячейки на рис. 7 представ-
лены зависимости химического состава и 
двух компонент кинетической температуры 
(TX, TY) от времени.  

Видно, что в зоне химической реакции 
отсутствует термодинамическое равнове-
сие. В первую очередь происходит рост по-
ступательной температуры TX, который 
опережает по времени рост TY, а само зна-
чение TX превышает величину TY. После за-
вершения химических реакций происходит 
выравнивание значений компонентов кине-
тической температуры за счет перераспре-

деления энергии между всеми поступатель-
ными степенями свободы. 

E · 10–21, Дж 

 

 

 
t · 10–16, с 

Рис. 4. Зависимость энергетических макропараметров 
возмущенной области кристалла от времени:  

А – масса атома mat = 60 · 10–27 кг;  
B – mat = 100 · 10–27 кг; С – mat = 180 · 10–27 кг.  

Прямая вертикальная линия, на каждом  
из графиков, обозначает начало химической реакции 
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X, Å 

 

Рис. 5. Зависимость положения фронта  
детонационной волны от времени: А – тепловой  
эффект химической реакции Q = 300 · 10–21 Дж;  
В – Q = 400 · 10–21 Дж; С – Q = 680,5 · 10–21 Дж 

 

 
 
 

Рис. 6. Зависимость энергетических макропараметров 
контрольной мезоячейки от времени:  

А – тепловой эффект химической реакции  
Q = 1602,19 · 10–21 Дж; В – Q = 680,5 · 10–21 Дж;  

С – Q = 400 · 10–21 Дж. Прямая вертикальная линия 
обозначает начало химической реакции  

(А – t = 102,939 · 10–13 c; В – t = 177,209 · 10–13 c;  
С – t = 209,428 · 10–13 c).  

Все зависимости приводятся в одинаковом  
временном масштабе 

Профили давления, трех компонент ки-
нетической температуры, а также распреде-
ление числа непрореагировавших молекул 
по пространству в фиксированный момент 
времени приводятся на рис. 8. Представ-
ленные зависимости также подтверждают 
факт сильной неравновесности во фронте 
детонационной волны. Подобные законо-
мерности были получены ранее при иссле-

довании распространения ударных волн в 
жидких и конденсированных средах [4]. 

Из представленных на рис. 7, 8 зависи-
мостей также видно, что максимальные 
значения характеристик детонационной 
волны достигаются в области с высоким 
содержанием прореагировавших молекул. 
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t · 10–16, с 

E · 10–21, Дж 

Рис. 7. Изменение химического состава (числа непро-
реагировавших молекул) и температуры с течением 
времени в контрольной мезоячейке. Прямая верти-
кальная линия соответствует началу химической ре-

акции. Тепловой эффект химической реакции  
Q = 300 · 10–21 Дж 

 PX, ГПа 

 

t · 10–16, с 

XС, Å 

Рис. 8. Распределение давления (A), температуры (B)  
и числа непрореагировавших молекул (C) в кристалле  
(xc – координаты центров масс мезоячеек) для момен-

та времени t = 300 · 10–13 c. Тепловой эффект  
химической реакции Q = 300 · 10–21 Дж 
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Проверка основных соотношений  
континуальной теории детонации 

Как известно, уравнения сохранения 
массы, импульса и энергии в стационарной 
одномерной форме записи (соотношений 
Гюгонио) не являются достаточными для 
однозначного определения скорости дето-
национной волны.  

В рамках континуальной механики тре-
буется привлечение дополнительного усло-
вия отбора скоростей (условие Чепмена–
Жуге), суть которого состоит в том, что из 
набора возможных скоростей детонации 
только минимальная скорость (условие ка-
сания прямой Рэлея–Михельсона детонаци-
онной адиабаты) соответствует нормально-
му режиму [4; 5]. В связи с этим значитель-
ный интерес представляет получение на ос-
нове молекулярно-динамического модели-
рования условия Чепмена–Жуге как следст-
вия законов динамики движения частиц. 

Первоначально для определения парамет-
ров Чепмена–Жуге использовались основные 
положения континуальной теории детонации. 
Уравнение состояния продуктов реакции в 
настоящей работе определялось по методике, 
аналогичной описанной в [6]. Так как в рас-
сматриваемом численном эксперименте про-
дуктом детонации является одноатомный газ, 
для построения уравнения состояния была 
предложена следующая физическая система. 
Система атомов помещалась в кубический 
резервуар, стенки которого моделировались 
при помощи отталкивательной ветви потен-
циала Леннарда–Джонса. В начальный мо-
мент времени задание импульсов всех атомов 
осуществлялось при помощи метода Монте–
Карло при определенной температуре, а затем 
система свободно релаксировала к положе-
нию равновесия в течение интервала времени  
10–11 с. Изменяя размер резервуара и началь-
ную температуру системы в широком диапа-
зоне значений, можно получить термодина-
мические характеристики продуктов реакции 
(набор давлений Р и удельных внутренних 
энергий ε).  

На рис. 9 и 10 приводятся зависимости 
удельной внутренней энергии ε и, соответ-
ственно, давления от температуры для раз-
личных удельных объемов (на примере кри-
сталла с массой атома mat = 180 · 10–27 кг и 
тепловым эффектом химической реакции  
Q = 400 · 10–21 Дж). Представленные наборы 
точечных зависимостей интерполируются 
полиномами первой степени.  

 

ε · 10–21, Дж/кг

Т, К 

Рис. 9. Зависимость удельной внутренней энергии  
от температуры для различных значений удельного 

объема (Ṽ, м3/кг) 

 

Рис. 10. Зависимость давления от температуры  
для различных значений удельного объема (Ṽ, м3/кг) 

Используя выражение для функции Гю-
гонио h(T, Ṽ) = ε – ε0 – 1/2(P + P0)(Ṽ0 – V ̃), на 
основе набора давлений и удельных внут-
ренних энергий можем также построить за-
висимости h(T, V ̃) от температуры для раз-
личных значений удельного объема 
(рис. 11). Температуры Гюгонио ТН – это 
температуры, при которых функция Гюго-
нио h(T, V ̃) обращается в ноль для различ-
ных значений удельных объемов. Исполь-
зуя уравнения интерполирующих прямых, 
определяем температуры ТН, как пересече-
ние соответствующих прямых с горизон-
тальной линией, которая соответствует  
h(T, V ̃) = 0 (см. рис. 11). Соответствующие 
каждому ТН значение давления Гюгонио РН 
определяется для каждого удельного объе-
ма, используя линейные зависимости дав-
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ления от температуры (см. рис. 10), что по-
зволяет построить детонационную адиабату 
(рис. 12). Точечная зависимость получен-
ных давлений РН от V ̃ (кружки на рис. 12) 
интерполируется полиномом пятой степени 
(сплошная линия на рис. 12). 

 
Рис. 11. Зависимость функции Гюгонио  

от температуры для различных значений удельного 
объема (Ṽ, м3/кг) 

 

 

Рис. 12. Зависимость давления Гюгонио  
от удельного объема 

При помощи уравнения прямой Рэлея–
Михельсона ρ0

2D2 = (P – P0) / (Ṽ0 – Ṽ) можно 
определить скорости детонации как функ-
ции от удельных объемов. На рис. 13 круж-
ками обозначены соответствующие скоро-
сти детонации, а сплошная линия является 
интерполирующим полиномом четвертой 
степени.  

Скорость Чепмена–Жуге – это мини-
мальная скорость детонации, соответст-
вующая набору давлений и удельных объе-

мов Гюгонио. Анализ полинома дает сле-
дующее значение скорости детонации  
DЧЖ = 1,94 км/с. Соответствующее данному 
удельному объему, давление в точке Чеп-
мена–Жуге РЧЖ = 6,75 ГПа определяется 
при помощи детонационной адиабаты  
(см. рис. 12). 

 

Рис. 13. Зависимость скорости детонации  
от удельного объема 

PH, ГПа 
Результаты применения описанной выше 

методологии определения термодинамиче-
ских параметров продуктов детонации и 
параметров Чепмена–Жуге к кристаллам с 
различными массами атомов приводятся в 
табл. 1, а к кристаллам с различными значе-
ниями теплового эффекта – в табл. 2. 

Полученные выше результаты были оп-
ределены в рамках континуальной теории 
детонации. Второй этап сравнения состоял 
в определении всех этих параметров при 
помощи прямых численных расчетов, осно-
ванных на полной информации о системе на 
микроуровне. Согласно определению меха-
ники сплошных сред, в точке Чепмена–
Жуге все химические реакции должны пол-
ностью закончиться и должно наступить 
локальное термодинамическое равновесие 
[4; 5]. Для определения положения этой 
точки в кристалле была использована мето-
дика, описанная в работе [3]. Через каждые 
50 временных шагов проводился мезоана-
лиз во всей расчетной области и по полу-
ченному химическому составу определя-
лась первая ячейка за зоной химической 
реакции, где молекулы полностью прореа-
гировали. В этой мезоячейке определялись 
такие параметры, как массовая скорость, 
давление, энтропия и плотность, которые 

· 10–3, м3/кг 
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сравнивались с предсказанными контину-
альной теорией детонации величинами. 
В качестве примера на рис. 14 приводятся 
результаты моделирования для массы атома 
mat = 180 · 10–27 кг. Из представленных зави-
симостей следует, что через определенное 
время после начала химической реакции 
термодинамические характеристики выхо-
дят на асимптотику, а затем флуктуируют 
около своих средних значений. Средние 
значения давления, плотности в точке Чеп-
мена–Жуге, а также скорости детонации для 
всех рассматриваемых значений атомной 
массы и теплового эффекта приводятся в 
табл. 1 и 2 соответственно. 

 

 

 
Рис. 14. Зависимость давления (А) и плотности (В) 
от времени в точке Чепмена–Жуге. Прямая  

горизонтальная линия соответствует теоретически 
найденным параметрам Чепмена–Жуге.  

Атомная масса mat = 180 · 10–27 кг 

Заключение 

Основные выводы представленной ра-
боты можно сформулировать следующим 
образом. 

Увеличение массы атомов при постоян-
ной величине теплового эффекта химиче-
ской реакции приводит к уменьшению чув-
ствительности вещества и увеличению вре-
мени первоначального зарождения химиче-
ской реакции, однако при этом сохраняется 
качественная картина зарождения химиче- 
 

ской реакции. Увеличение массы молеку-
лярных продуктов также приводит к 
уменьшению амплитуды энергетических 
характеристик возмущенной области и ско-
рости детонации. 

Уменьшение величины теплового эф-
фекта химической реакции при постоянной 
массе атомов приводит к уменьшению ам-
плитуды энергетических характеристик 
возмущенной области и скорости детона-
ции, однако никак не сказывается на чувст-
вительности вещества и на картине перво-
начального зарождения детонации.  

Сравнение результатов молекулярно-
динамического моделирования с предсказа-
ниями континуальной теории детонации 
дает хорошие результаты, как по скорости 
детонации, так и по термодинамическим 
параметрам в точке Чепмена-Жуге. 

PX, ГПа 
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