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Исследована микроочаговая модель лазерного инициирования взрывного разложения, учитываю-
щая плавление матрицы энергетического материала и содержащегося в ее объеме нанометалли-
ческого включения. Исследованы закономерности разогрева наночастицы в инертной матрице,
построена зависимость максимальной температуры на поверхности включения от его радиуса.
Показано, что процессы плавления приводят к уменьшению максимальной температуры нагре-
ва и незначительному изменению радиуса наиболее прогретой наночастицы. Рассчитаны зави-
симости критической плотности энергии инициирования взрывного разложения пентаэритрит-
тетранитрата (тэна) с наночастицами алюминия от радиуса включения с учетом и без учета
плавления. При учете плавления модель дает повышенные значения критической плотности
энергии инициирования взрывного разложения. В случае включений большого радиуса форми-
рование очага реакции взрывного разложения происходит раньше полного плавления металли-
ческого включения, что приводит к его затвердеванию на стадии индукционного периода.
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ВВЕДЕНИЕ

Микроочаговая модель инициирования
взрывного разложения лазерным излучением
[1–4] основана на предположении, что в объ-
еме прозрачного энергетического материала
находятся включения, эффективно поглоща-
ющие лазерное излучение. Предполагается,
что основным следствием поглощения света
включениями является их нагрев (без плавле-
ния и испарения), приводящий к увеличению
температуры окружающего энергетического
материала и образованию очага самопод-
держивающейся экзотермической реакции.
Первоначально модель была предложена для
объяснения закономерностей низкопорогового
инициирования взрывного разложения азидов
тяжелых металлов импульсным лазерным
излучением [1, 2]. Для низкопорогового иници-
ирования взрывного разложения азида серебра
предложен альтернативный механизм развет-
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вленной твердофазной цепной реакции раз-
ложения, позволяющий количественно объяс-
нить ряд наблюдаемых закономерностей [5–7].

В работах [4, 8–11] показано, что добавки
сильнопоглощающих наноразмерных включе-
ний сажи, алюминия и карбида алюминия поз-
воляют снизить критическую плотность энер-
гии лазерного инициирования пентаэритрит-
тетранитрата (тэна). Это доказывает, что ма-
лые включения могут быть центрами погло-
щения световой энергии в объеме вторич-
ных взрывчатых веществ. Показана принци-
пиальная возможность использования вторич-
ных взрывчатых вещества, содержащих нано-
размерные примеси, в качестве капсюльных со-
ставов для оптических систем инициирования.
Для направленного поиска материала и раз-
мерных параметров вводимых добавок, позво-
ляющих получить наименьшие пороги лазер-
ного инициирования, необходимо провести мо-
делирование данного процесса с учетом ряда
свойств материалов, считавшихся ранее несу-
щественными. В рамках теории Ми рассчи-
таны значения коэффициентов эффективности
поглощения света включениями различных ме-
таллов в тэне. Показано, что наряду с плот-
ностью энергии лазерного импульсного излуче-
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ния решающее влияние на максимальную тем-
пературу разогрева включения оказывает эф-
фективность поглощения [11, 12]. Следующим
этапом развития микроочаговой модели лазер-
ного инициирования является учет фазовых пе-
реходов материалов включения и матрицы, так
как температуры, необходимые для образова-
ния очага взрывного разложения, превышают
1 000 К [1–3] и выше температур плавления
энергетических материалов и металлов [13, 14].

Цель работы — формулировка и ис-
следование микроочаговой модели лазерного
инициирования самоускоряющегося разложе-
ния энергетических материалов в окрестности
металлических наночастиц с учетом процессов
плавления.

МИКРООЧАГОВАЯ МОДЕЛЬ
ЛАЗЕРНОГО ИНИЦИИРОВАНИЯ
С УЧЕТОМ ПЛАВЛЕНИЯ

Система дифференциальных уравнений,
описывающая процессы кондуктивного тепло-
переноса во включении и в среде с реакцией эк-
зотермического разложения, для сферической
симметрии имеет вид [1–3]:
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где T — температура, n — доля неразложив-
шегося взрывчатого вещества, α и αmet — ко-
эффициенты температуропроводности матери-
алов матрицы и включения, R — радиус вклю-
чения, kB — постоянная Больцмана, E — энер-
гия активации, Q — тепловой эффект разложе-
ния, k0 — предэкспонент, c — объемная тепло-
емкость взрывчатого вещества.

Начальные условия для приведенной си-
стемы уравнений:

T = 300 K; r = R; rmet = R;

n = 1, x � R; n = 0, x < R,

где r и rmet — положение фронта плавления в
энергетическом материале и металле.

Использование сферической симметрии
связано с особенностями взаимодействия све-
та с прессованными образцами энергетических
материалов. Для прессованных порошков тэна
коэффициент диффузного отражения на длине
волны 1 064 нм составляет 0.88 [4], поэтому по-
падающий в образец свет претерпевает мно-
гократные отражения на границах зерен. При
не слишком высокой концентрации включений
можно считать, что каждый квант света ис-
пытал перед поглощением несколько актов от-
ражения [2]. В силу хаотичности актов отраже-
ния [4] происходит осреднение освещенности по
направлениям, что и позволяет использовать
(как и в работах [1–3]) в расчетах сфериче-
скую симметрию. Предполагалось, что вклю-
чение поглощает всю падающую на его поверх-
ность энергию излучения [1–3].

На границе включение — матрица x = R
происходит поглощение излучения, что приво-
дит к следующему граничному условию:

J− cmetαmet
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где c и cmet — объемная теплоемкость матери-
алов матрицы и включения, J(t) — поглощае-
мая плотность мощности излучения лазерного
импульса. На границе рассматриваемой обла-
сти (включение и слой энергетического мате-
риала толщиной 8R) ставилось условие перво-
го рода T = 300 K.

Движение фазовой границы рассматрива-
лось как квазихимическая реакция перемеще-
ния атомов из одной фазы в другую. Скорость
перемещения фазовой границы определялась по
уравнению, подобному кинетическому уравне-
нию для продукта обратимой реакции типа
A ↔ B [15, 16]:
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Здесь ΔHmet
m — энтальпия плавления, Tm —

температура плавления, T — температура на
границе твердой и жидкой фаз, h— постоянная
Планка, L — число Лошмидта,
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где ΔS
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l→s и ΔH

�=
l→s — энтропия и энталь-

пия активации перехода молекулы из жидкой
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фазы в твердую. При применении выражения
(3) температуру на фазовой границе вычисля-
ли при помощи линейной интерполяции значе-
ний температуры в ближайших к ней ячейках.
В работе [16] сделана оценка множителя γ в
(3): γ = 0.1. Это значение, соответствующее
отсутствию активационного барьера и отрица-
тельной энтропии активации, использовалось в
расчетах.

Моделирование проводили при следующих
значениях параметров: α = 1.1 · 10−3 см2 · с−1

(тэн), αmet = 0.973 см2 · с−1(алюминий); c =
2.22 Дж/см3, cmet = 2.7 Дж/см3 [13, 14, 17];
температура и энтальпия плавления состав-
ляли: для включения — Tmet

m = 933.5 К и
ΔHmet

m = 10.75 кДж/моль [14], для матрицы—
Tm = 413 К и ΔHm = 60.67 кДж/моль [13] со-
ответственно; E = 1.7 эВ; Q = 9640 Дж/см3;
k0 = 1016 с−1 [18]. Для величины J(t) использо-
валось выражение [5], в котором в качестве на-
чала отсчета времени принято положение мак-
симальной интенсивности импульса:

J(t) =
kiH0√

π
exp(−k2i t

2), (4)

где ki = 8.325 · 107 с−1 — параметр, опре-
деляющий длительность импульса (соответ-
ствует длительности импульса на полувысоте
2
√
ln 2/ki = 20 нс); H0 — плотность энергии в

импульсе. Возможность описания выражением
(4) временной зависимости плотности мощно-
сти излучения отмечалась в работе [19].

Численное решение уравнений модели (1)–
(4) выполнялось на сетке с переменным ша-
гом по координате. Для включений размером
R � 30 нм шаг в окрестностях включения не
превышал 1/20 толщины прогретого за вре-
мя импульса инертного вещества (

√
2α/ki), да-

лее размер ячейки увеличивался по закону гео-
метрической прогрессии таким образом, что-
бы суммарная толщина слоя окружающего ма-
териала была не менее 8R. При использован-
ной длительности импульса длина прогрева со-
ставляла ≈50 нм, размер ячеек около включе-
ния ≈2.5 нм. Соответственно характерное вре-
мя выравнивания температуры между двумя
соседними ячейками равнялось t1 = 57 пс. По-
этому используемая сетка достоверно описыва-
ет теплофизические процессы вплоть до тем-

пературы
E

kB ln(k0t1)
≈ 1 500 К. Формирова-

ние очага реакции происходит при значительно

меньшей температуре, что позволяет использо-
вать настоящую методику для численного ре-
шения уравнений модели (1)–(4). Шаг сетки
внутри включения превышал шаг снаружи в√

αmet/α раз. Данная методика позволяет кор-
ректно учитывать поглощение света при помо-
щи граничного условия (2) [16].

Полученная после разбиения пространства
на ячейки система обыкновенных дифферен-
циальных уравнений решалась методом Рун-
ге — Кутты 1–5-го порядков с переменным
шагом по времени. Относительная погреш-
ность на шаге интегрирования не превыша-
ла 10−9, при этом интегральная относительная
погрешность, оцениваемая по точности выпол-
нения закона сохранения энергии, была не вы-
ше 2.5 · 10−5.

Радиус наиболее опасного включения рас-
считывали следующим образом. По модели (1)–
(4) определялась критическая плотность энер-
гии при нескольких значениях радиуса нано-
частицы. Далее проводилась квадратичная ин-
терполяция полученных результатов для оцен-
ки положения минимума. После этого рассчи-
тывалась критическая плотность энергии в
окрестности минимума. Процедуру повторяли
до тех пор, пока точность определения коорди-
наты минимума не достигала 1 нм.

МОДЕЛИРОВАНИЕ ЛАЗЕРНОГО НАГРЕВА
ВКЛЮЧЕНИЯ В ИНЕРТНОЙ СРЕДЕ

На рис. 1 представлена зависимость тем-
пературы на поверхности включения радиусом
50 нм от времени при плотности энергии H =
0.1 Дж/см2 с учетом и без учета плавления.
Из рисунка следует, что плавление, требующее
дополнительных затрат энергии, приводит к
уменьшению максимальной температуры разо-
грева. Кроме того, на зависимости 1 наблюда-
ются участки медленного изменения темпера-
туры, что связано с фазовыми превращениями.
Данных участков три: плавление и затвердева-
ние материала включения (в окрестности тем-
пературы 933 К), затвердевание матрицы (око-
ло температуры 415 К). На рис. 2 представле-
ны зависимости максимальной температуры на
поверхности включения от его радиуса, рассчи-
танные при плотности энергии 0.15 Дж/см2, с
учетом и без учета плавления. При учете плав-
ления максимум на зависимости наблюдается
при радиусе включения 63.3 нм, а без учета
плавления — 72.5 нм. При меньших и больших
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Рис. 1. Зависимость температуры на поверх-
ности включения радиусом 50 нм, нагревае-
мого лазерным излучением плотностью H =
0.1 Дж/см2:

1 — при учете плавления, 2 — при пренебрежении
плавлением

Рис. 2. Зависимость максимальной темпера-
туры нагрева на поверхности включений при
плотности энергии 0.15 Дж/см2 от их радиу-
са:

1 — численное моделирование при учете плавле-
ния, 2— численное моделирование без учета плав-
ления, 3 — расчет по выражению (6), 4 — расчет
по выражению (5)

радиусах максимальная температура нагрева
уменьшается.

Для описания кривой 2 на рис. 2 в работах
[12, 16] предложено приближенное выражение

Tmax = T0 +

+
HR/4c

Rξ1
√

2α/ki + ξ212α/ki + cmetR23c
, (5)

где ξ1 — варьируемый параметр порядка еди-
ницы. Результат аппроксимации приведен на
рис. 2 (кривая 4), ξ1 = 0.9388.

Максимум на зависимости наблюдается
при R(Tmax) = ξ1

√
3c/cmet

√
2α/ki. Существо-

вание оптимального размера включения, име-
ющего максимальную температуру нагрева ла-
зерным импульсом, постулировалось еще в ра-
боте [1] и косвенно подтверждается последними
экспериментальными результатами [9–11].

Качественно близкая зависимость макси-
мальной температуры от радиуса включения
наблюдается и при учете процессов плавле-
ния. Фазовые переходы приводят к уменьше-
нию максимальной температуры (см. рис. 2).
В предельных случаях — большие и малые
включения — зависимости практически совпа-
дают. Кроме того, на зависимости, рассчитан-
ной с учетом плавления, имеется пологий уча-
сток (плечо), связанный с неполным расплав-
лением больших включений. Если включение
расплавлялось полностью во время лазерного
нагревания, разность температур между слу-
чаями с плавлением и без него увеличивает-
ся при росте радиуса включения. Включения
большого радиуса не плавятся, так как при
большом радиусе включения, обладающего вы-
сокой температуропроводностью, температура
включения низка.

По аналогии с уравнением (5) для описа-
ния среднего участка кривой 1 на рис. 2 можно
предложить выражение

Tmax = T0 +
1

c

[
HR

4
− ΔHmet

m R2

3
−

−ΔHm

(
Rξ2

√
2α

ki
+ ξ22

2α

ki

)]/

/(
Rξ1

√
2α

ki
+ ξ21

2α

ki
+

cmetR
2

3c

)
. (6)

В данной формуле предполагается, что вклю-
чение расплавлено полностью и толщина
слоя расплавленной матрицы пропорциональ-
на длине прогрева. Результат аппроксимации
рассчитанной зависимости уравнением (6) при-
веден на рис. 2 (кривая 3) при том же значении
ξ1 и при ξ2 = 0.4971. Максимальный нагрев ха-
рактерен для включений радиусом

R(Tmax) = ξ1

√
3c

cmet

√
2α

ki
[M −N ], (7)
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где

M =

{[
1− 4ΔHmξ2(ξ1 − ξ2)

√
2α/ki
ξ1H

]/

/[
1−4

√
2α/ki(ΔHmξ2 −ΔHmet

m ξ1c/cmet)

H

]}1
2
,

N =

√
cmet

3c
×

× ΔHmet
m cξ1/cmet −ΔHmξ22/ξ1

H/(4
√

2α/ki)−ΔHmξ2 +ΔHmet
m cξ1/cmet

.

Разность [M −N ] немного меньше единицы.
Например, для приведенных на рис. 2 кри-
вых [M −N ] = 0.893. То есть учет плавления
не только приводит к уменьшению амплитуды
максимума, но и к его сдвигу в область мень-
ших радиусов. Наблюдаемый сдвиг связан с
большей теплотой плавления материала вклю-
чения по сравнению с матрицей, что приводит
к значениям M ≈ 1 и N ≈ 0.1.

МОДЕЛИРОВАНИЕ
ЛАЗЕРНОГО ИНИЦИИРОВАНИЯ

В рамках модели (1)–(4) проведен расчет
критических значений плотности энергии ини-
циирования и выполнено моделирование дина-
мики образования очага реакции. На рис. 3
приведены зависимости критической плотно-
сти энергии инициирования (Hcr) от радиу-
са включений алюминия в матрице тэна при
длительности импульса 20 нс, рассчитанные с
учетом и без учета плавления. Разница в зна-
чениях критической плотности энергии, полу-
ченных без учета плавления и с учетом, уве-
личивается при росте радиуса включения. Это
естественно объясняется тем, что для расплав-
ления включения большего объема требуется
больше энергии. Как и в отсутствие плавле-
ния, на кривой наблюдается минимум в обла-
сти R = 50÷ 100 нм, связанный с тем, что в
данный промежуток попадает наиболее разо-
гретое импульсом включение. Минимум на за-
висимостях с плавлением и без него наблюдает-
ся при радиусах включения 61.6 и 75.7 нм со-
ответственно. Минимальные значения крити-
ческой плотности энергии составляют 0.09036
и 0.07077 Дж/см2 в каждом из случаев.

Рис. 3. Зависимость критической плотности
энергии импульса от радиуса включения при
длительности импульса 20 нс:
1 — с учетом плавления, 2 — без учета плавления

Рис. 4. Распределение температуры в момен-
ты времени 14 нс (1), 15 нс (2), 15.25 нс (3),
15.5 нс (4) (t = 0 соответствует максимуму
импульса) при R = 50 нм и пороговой интен-
сивности воздействия

Распределения температуры во включе-
нии радиусом R = 50 нм и взрывчатом веще-
стве, иллюстрирующие образование очага ре-
акции, при пороговой интенсивности воздей-
ствия (0.09134 Дж/см2) в моменты времени 14,
15, 15.25 и 15.5 нс приведены на рис. 4. Образо-
вание очага реакции разложения происходит на
расстоянии ≈3 нм от поверхности из-за боль-
шой теплоемкости включения, не позволяющей
температуре расти на поверхности. Аналогич-
ная закономерность наблюдается и без учета
плавления [2].
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Результаты расчета для включений ради-
усом 50 и 1 000 нм при пороговой интенсивно-
сти воздействия приведены на рис. 5, 6 и 7, 8
соответственно.

Рассмотрим особенности кинетики зажи-
гания, возникающие при учете плавления мат-
рицы и алюминиевого включения. При малом
радиусе включения наблюдается непрерывное
возрастание температуры (см. рис. 6), сопро-
вождаемое убылью неразложившегося взрыв-
чатого вещества. На зависимости положения
фазовых границ от времени видно понижение
скорости проплавления взрывчатого вещества

Рис. 5. Зависимость положения фазовых гра-
ниц от времени при пороговой плотности энер-
гии и радиусе включения 50 нм:
1 — граница во взрывчатом веществе, 2 — во
включении

Рис. 6. Кинетика инициирования реакции при
пороговой плотности энергии и радиусе вклю-
чения 50 нм:
1 — температура на поверхности включения, 2 —
доля неразложившегося взрывчатого вещества на
границе с включением

после начала плавления включения. Переход к
самоускоряющемуся режиму разложения про-
исходит после полного расплавления включе-
ния радиусом 50 нм (см. рис. 5, 6). Фазовый
переход является быстрым средством дисси-
пации энергии внешнего воздействия. Из это-
го следует увеличение критической плотности
энергии инициирования. Плавление взрывча-
того вещества приводит также к дополнитель-
ным теплопотерям из образующегося очага ре-
акции. Уменьшение запаса тепла в очаге в еди-
ницу времени, связанное с плавлением, рав-
но 4πr2mΔHmv, где rm — положение фронта
плавления во взрывчатом веществе, v — ли-
нейная скорость движения фронта плавления.
Величина rm является суммой радиуса вклю-
чения и толщины проплавленного слоя, поэто-
му скорость теплопотерь из очага за счет плав-
ления увеличивается при росте радиуса вклю-
чения. Изложенные рассуждения на качествен-
ном уровне объясняют более сильный сдвиг
экстремума на зависимости критической плот-
ности энергии от радиуса включения по срав-
нению с зависимостью максимальной темпера-
туры нагрева в инертной среде.

Для включения радиусом 1 000 нм на ки-
нетической зависимости температуры на по-
верхности включения от времени наблюдает-
ся локальный максимум, совпадающий с окон-
чанием импульса излучения. Как следует из
рис. 7, энергии импульса на пороге иницииро-
вания достаточно для начала плавления вклю-

Рис. 7. Зависимость положения фазовых гра-
ниц от времени при пороговой плотности энер-
гии и радиусе включения 1 000 нм:

1 — граница во взрывчатом веществе, 2 — во
включении
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Рис. 8. Кинетика инициирования реакции при
пороговой плотности энергии и радиусе вклю-
чения 1 000 нм:

1 — температура на поверхности включения, 2 —
доля неразложившегося взрывчатого вещества на
границе с включением

чения. На начальном этапе плавление требу-
ет дополнительных энергозатрат и приводит
к понижению температуры системы. Однако
по мере остывания включения фазовая грани-
ца может начать двигаться в обратном на-
правлении. Выделяющееся при этом тепло бу-
дет способствовать «консервации» температу-
ры (см. рис. 8). После этого вещество начи-
нает остывать, но температура в окрестности
включения остается практически постоянной
из-за тепловыделения при застывании матери-
ала включения и экзотермического разложения
взрывчатого вещества (см. рис. 7, 8). К момен-
ту почти полного замерзания включения в его
окрестности разлагается достаточное количе-
ство взрывчатого вещества для перехода реак-
ции в самоускоряющийся режим. Подобный эф-
фект отсутствует в случае включений малого
радиуса (см. рис. 5, 6), когда включение успе-
вает полностью расплавиться до перехода раз-
ложения к взрывному режиму.

Следует отметить, что наличие двух ре-
жимов инициирования: с полностью расплав-
ляемым включением при малом его радиусе и с
частично расплавляемым включением и стади-
ей затвердевания при большом радиусе вклю-
чения — зависит от соотношения характерной
температуры образования очага реакции и тем-
пературы плавления включения. Как видно из
представленных результатов, ситуация с дву-
мя режимами реализуется для включений алю-
миния, поскольку его температура плавления

(933 К) близка к характерной температуре пе-
рехода реакции в очаге разложения в самоуско-
ряющийся режим (≈1 000 К). В случае, напри-
мер, включений свинца (температура плавле-
ния 600 К) или никеля (температура плавле-
ния 1 728 К) может наблюдаться только один
режим, поскольку их температуры плавления
значительно отличаются от температуры оча-
га в меньшую или большую сторону. На усло-
вия проявления режимов влияет также дли-
тельность инициирующего лазерного импуль-
са, что требует дополнительного исследования.

Рассмотрим соответствие теоретических
оценок и экспериментальных данных. Соглас-
но последним [11] критическая плотность энер-
гии лазерного инициирования прессованных
таблеток тэна, содержащих 0.1 % наноалюми-
ния (средний радиус включений 50 нм), из-
лучением неодимового лазера с длиной волны
1 064 нм составляет 1.15 Дж/см2 при длитель-
ности импульса 12 нс. Согласно оценкам по
теории Ми включение алюминия такого ради-
уса поглощает 10.6 % энергии излучения с дли-
ной волны 1 064 нм, падающего на его поверх-
ность [11, 12]. С учетом корректировки на эф-
фективность поглощения (см. рис. 3) оценен-
ная плотность энергии равна 0.86 Дж/см2, что
неплохо соответствует эксперименту.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Проанализирована микроочаговая модель
лазерного зажигания взрывчатых веществ в
окрестности металлических включений, учи-
тывающая процессы плавления. Проведены
расчеты динамики нагрева и изменения поло-
жения фазовых границ при нагреве в инерт-
ной среде, построена зависимость максималь-
ной температуры на поверхности включения от
его радиуса. Показано, что плавление приводит
к уменьшению максимальной температуры на-
грева. Наиболее сильное отличие максималь-
ных температур нагрева, рассчитанных с уче-
том процессов плавления и без них, наблюдает-
ся при больших радиусах включения, когда оно
перестает полностью расплавляться под дей-
ствием лазерного импульса.

Рассчитана критическая плотность энер-
гии инициирования, и проведено моделиро-
вание динамики образования очага реакции.
Учет плавления приводит к повышению кри-
тической плотности энергии. Выделены два ре-
жима зажигания при инициировании реакции



Б. П. Адуев, М. В. Ананьева, А. А. Звеков и др. 99

вблизи алюминиевого включения в тэне. Вклю-
чения малых размеров полностью расплавля-
ются до начала перехода разложения в само-
ускоряющийся режим.При больших включени-
ях формирование очага происходит до того, как
включения расплавились полностью, что при-
водит к появлению участка затвердевания до
перехода к взрывному режиму. Наблюдаемые
режимы возникают в случае, если температу-
ра плавления материала включения и харак-
терные температуры образования очага реак-
ции близки. Результаты расчетов согласуются
с экспериментальными данными.

Авторы выражают благодарность проф.
В. М. Лисицину и проф. В. П. Ципилеву за по-
лезные дискуссии.
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