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Ïðåäñòàâëåí íîâûé ýìïèðè÷åñêèé ìåòîä ïðîãíîçèðîâàíèÿ äàâëåíèÿ äåòîíàöèè ðàçëè÷-
íûõ òèïîâ îðãàíè÷åñêèõ è íåîðãàíè÷åñêèõ âçðûâ÷àòûõ âåùåñòâ. Ìåòîä èäåíòèôèöèðóåò
ïðîäóêòû äåòîíàöèè ïî ïðîäóêòó, êîòîðûé âûäåëÿåò ìàêñèìàëüíîå êîëè÷åñòâî òåïëà íà
îäèí àòîì êèñëîðîäà. Ïðåäëîæåííàÿ ìîäåëü îáåñïå÷èâàåò òî÷íûå è íàäåæíûå îöåíêè
ïðîäóêòîâ äåòîíàöèè ïî ñðàâíåíèþ ñ ñóùåñòâóþùèìè ìîäåëÿìè. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ýòèõ
èäåíòèôèöèðîâàííûõ ïðîäóêòîâ ðàññ÷èòàíû òàêèå ïàðàìåòðû äåòîíàöèè, êàê êîëè÷å-
ñòâî ìîëåé ãàçîîáðàçíûõ ïðîäóêòîâ, èõ ñðåäíÿÿ ìîëåêóëÿðíàÿ ìàññà è ìàêñèìàëüíàÿ
òåïëîòà äåòîíàöèè. Óñòàíîâëåíà ñòåïåííàÿ ñâÿçü ìåæäó ïàðàìåòðîì äåòîíàöèè è ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè äàâëåíèÿ äåòîíàöèè äëÿ ðàçíûõ âçðûâ÷àòûõ âåùåñòâ.
Â îòëè÷èå îò äðóãèõ ìîäåëåé, ðàññ÷èòàííîå ïî íîâîé ìîäåëè äàâëåíèå äåòîíàöèè õîðî-
øî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè äëÿ îðãàíè÷åñêèõ è íåîðãàíè÷åñêèõ
âçðûâ÷àòûõ âåùåñòâ. Ýòè ðåçóëüòàòû ïîêàçûâàþò, ÷òî ïðîãíîçû äàâëåíèÿ äåòîíàöèè íà
îñíîâå íîâîé ìîäåëè ÿâëÿþòñÿ ïðîñòûìè, òî÷íûìè è áîëåå íàäåæíûìè, ÷åì ïðîãíîçû
íà îñíîâå ñóùåñòâóþùèõ ìîäåëåé, è òåì ñàìûì ñïîñîáñòâóþò ðàçðàáîòêå ýêîëîãè÷åñêè
÷èñòûõ, âûñîêîýôôåêòèâíûõ âçðûâ÷àòûõ âåùåñòâ.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: äåòîíàöèîííîå äàâëåíèå, ïàðàìåòð äåòîíàöèè, òåïëîòà îáðàçîâà-
íèÿ, ïðîäóêòû äåòîíàöèè.
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EDN RSTDZX

ÍÎÌÅÍÊËÀÒÓÐÀ

ABH � ãåêñàíèòðîäèôåíèë (azobis (2,2,4,4,6,6-hexanitrobiphenyl))
ADN � äèíèòðàìèä àììîíèÿ (ÀÄÍÀ)
Al � àëþìèíèé
ANTA � àìèíîíèòðîòðèàçîë (3-amino-5-nitro-1,2,4-triazole)
BTF � áåíçîòðèôóðîêñàí (benzotris[1,2,5]oxadiazole-1,4,7-trioxide)
C � óãëåðîä â òâåðäîé ôîðìå
CL-20 � ãåêñàíèòðîãåêñààçàèçîâþðöèòàí (hexanitrohexaazaisowurtzitane)
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Comp-B � 63/36/1 RDX/TNT/wax
Comp-B-3 � 60/40 RDX/TNT
Cyclotol � öèêëîòîë (78/22 RDX/TNT)
DEGN � äèíèòðàò äèýòèëåíãëèêîëÿ (diethyleneglycol dinitrate)
Destex � äåñòåêñ (74.7/18.7/4.6/1.8 TNT/Al/wax/graphite)
DIPAM � äèïèêðàìèä (dipicramide)
DNT � äèíèòðîòîëóîë (dinitrotoluene)
EXPD � ïèêðàò àììîíèÿ (ammonium picrate)
GN � ãóàíèäèííèòðàò (guanidine nitrate)
GUDN � äèíèòðàìèä ãóàíèëìî÷åâèíû (guanylurea dinitramide, FOX-12)
HMX � îêòîãåí (tetranitrotetraazacyclooctane)
HNB � ãåêñàíèòðîáåíçîë (hexanitrobenzene)
HNS � ãåêñàíèòðîñòèëüáåí (hexanitrostilbene)
HT � 1H-òåòðàçîë (1H-tetrazole)
KN � àçîòíîêèñëûé êàëèé (potassium nitrate)
LX-07 � 90/10 HMX/Viton A
LX-09 � 93/4.6/2.4 HMX/DNPA/FEFO
ML � ìåëàìèí (melamine)
NG � íèòðîãóàíèäèí (nitroguanidine)
NM � íèòðîìåòàí (nitromethane)
NTO � íèòðîòðèàçîëîí (nitrotriazolone)
NU � íèòðîìî÷åâèíà (nitrourea)
PBX-9010 � 90/10 RDX/Kel-F
PBX-9502 � 95/5 TATB/Kel-F800
PETN � òýí (pentaerythritol tetranitrate)
RDX � ãåêñîãåí (cyclomethylenetrinitramine)
SA � àçèä íàòðèÿ (sodium azide)
SRN � íèòðàò ñòðîíöèÿ
TATB � 1,3,5-òðèàìèíî-2,4,6-òðèíèòðîáåíçîë
Tetryl � òåòðèë (N-methyl-N-nitro-2,4,6-trinitro aniline)
TFENA � 2,2,2-tri�uoroethylnitramine
TN � òðèíèòðàìèä (trinitramide)
TNM � òðèíèòðîìåòàí (trinitromethane)
TNT � òðîòèë (2,4,6-trinitrotoluene)
UN � íèòðàò ìî÷åâèíû

ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Ðàçðàáîòêà è ñèíòåç íîâûõ âçðûâ÷àòûõ âåùåñòâ (ÂÂ) ñ âûñîêèìè äåòîíàöèîííûìè
õàðàêòåðèñòèêàìè, ïëîòíîñòüþ è ïîíèæåííîé ÷óâñòâèòåëüíîñòüþ èìåþò âàæíîå çíà÷å-
íèå äëÿ èõ ïðèìåíåíèÿ â âîåííîì äåëå, ãîðíîäîáûâàþùåé ïðîìûøëåííîñòè, â ãðàæäàí-
ñêîì ñòðîèòåëüñòâå [1, 2]. Îöåíêà äåòîíàöèîííûõ õàðàêòåðèñòèê ýòèõ ÂÂ íåîáõîäèìà äëÿ
îáåñïå÷åíèÿ èõ ñîîòâåòñòâèÿ òðåáîâàíèÿì ïðè êîíêðåòíûõ ïðèìåíåíèÿõ. Äàâëåíèå äå-
òîíàöèè (pd), ïðåäñòàâëÿþùåå ñîáîé äàâëåíèå ãàçîîáðàçíûõ ïðîäóêòîâ äåòîíàöèè (ÏÄ)
çà ôðîíòîì óäàðíîé âîëíû [2�5], ÿâëÿåòñÿ âàæíåéøèì ïàðàìåòðîì, êîòîðûé íàïðÿìóþ
êîððåëèðóåò ñ äåòîíàöèîííûìè õàðàêòåðèñòèêàìè ÂÂ.

Ýêñïåðèìåíòàëüíîå îïðåäåëåíèå pd ñîïðÿæåíî ñ òðóäíîñòÿìè èç-çà áûñòðîãî âûäåëå-
íèÿ çíà÷èòåëüíîé ýíåðãèè è ñêà÷êîâ äàâëåíèÿ â òå÷åíèå ìèêðîñåêóíä. Òî÷íîå èçìåðåíèå
âûñîêîãî äàâëåíèÿ òðåáóåò ñëîæíîé è äîðîãîñòîÿùåé àïïàðàòóðû, ïîýòîìó èññëåäîâàòåëè
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÷àñòî ïðèáåãàþò ê ýìïèðè÷åñêèì, ïîëóýìïèðè÷åñêèì ñîîòíîøåíèÿì è âû÷èñëèòåëüíûì
ìîäåëÿì äëÿ îöåíêè pd, ÷òîáû íå ñòàëêèâàòüñÿ ñ îãðàíè÷åíèÿìè, íàêëàäûâàåìûìè ýêñïå-
ðèìåíòîì [5, 6].

Äëÿ ÂÂ òèïà CHNO ðàçðàáîòàíî íåñêîëüêî ýìïèðè÷åñêèõ ìîäåëåé [7�13]:

pd = 15.58ρ2 ·NM 0.5Q 0.5
d , (1)

pd = ρD2/(1 + Γ), (2)

pd = 240.86 · ρ2 ·NM 0.5Q 0.5
g , (3)

pd = 245.5 · ρ2 ·NM 0.5Q 0.5
g − 11.2, (4)

pd = −35.53a+ 41.42b− 14.77c+ 44.00d− 21.32e+ 43.95ρ2, (5)

pd = 15.58 · ρ2 ·NM 0.5Q 0.5
d . (6)

Çäåñü ρ � íà÷àëüíàÿ ïëîòíîñòü ÂÂ, N � êîëè÷åñòâî ìîëåé ãàçîîáðàçíûõ ïðîäóêòîâ,M �
ñðåäíÿÿ ìîëåêóëÿðíàÿ ìàññà ãàçîîáðàçíûõ ïðîäóêòîâ, Qd � òåïëîòà äåòîíàöèè, Qg �
òåïëîòà äåòîíàöèè, ðàññ÷èòàííàÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì òåïëîòû îáðàçîâàíèÿ ãàçîâîé ôàçû
äëÿ âîäû, D � ñêîðîñòü äåòîíàöèè, Γ � ïîêàçàòåëü àäèàáàòû.

Ìåòîä, èçëîæåííûé â [14, 15], ïîëó÷èë øèðîêîå ïðèçíàíèå â ñèëó ñâîåé íàäåæíîñòè
ïðè ðàñ÷åòå äàâëåíèÿ äåòîíàöèè îðãàíè÷åñêèõ (CHNO) ÂÂ (óðàâíåíèå (1)). Àëüòåðíà-
òèâíîå óðàâíåíèå (2) ïðåäñòàâëåíî â ðàáîòå [16]. Àâòîðû [17�19] ðàñøèðèëè ìåòîä (1)
äëÿ ïðèìåíåíèÿ ê ÂÂ ñ íà÷àëüíîé ïëîòíîñòüþ íèæå èëè âûøå 1 ã/ñì3 (óðàâíåíèå (3)) è
àäàïòèðîâàëè åãî äëÿ ãàëîãåíèçèðîâàííûõ (óðàâíåíèå (4)) è àëþìèíèçèðîâàííûõ (óðàâ-
íåíèå (5)) ÂÂ. Àâòîðû [20] ïðåäëîæèëè îáîáùåííûé ïîäõîä ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà (1)
äëÿ ìåòàëëñîäåðæàùèõ ÂÂ (óðàâíåíèå (6)).

Äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ äåòîíàöèîííûõ ñâîéñòâ ÂÂ ïðèìåíÿåòñÿ òåðìîõèìè÷åñêèé êîì-
ïüþòåðíûé êîä EXPLO5, êîòîðûé èñïîëüçóåò ìîäåëü óñòîé÷èâîãî ñîñòîÿíèÿ õèìè÷åñêîãî
ðàâíîâåñèÿ äëÿ ðàñ÷åòà ïàðàìåòðîâ äåòîíàöèè. Ðàâíîâåñíûé ñîñòàâ ÏÄ îïðåäåëÿåòñÿ ìå-
òîäîì ìèíèìèçàöèè ñâîáîäíîé ýíåðãèè Äàíöèãà, à ñèñòåìà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ óðàâíåíèé
ðåøàåòñÿ ìåòîäîì Íüþòîíà [2]. EXPLO5 ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòûâàòü êîëè÷åñòâî ìîëåé ðàç-
ëè÷íûõ ÏÄ äëÿ ÂÂ òèïà CHNO, èñïîëüçóÿ óðàâíåíèå

CcHhNnOo → n1H2O + n2H2 + n3O2 + n4CO2 + n5CO + n6C + n7N2 +

+ n8NH3 + n9CH4 + n10C2H4 + n11CH2O2 + n12HCN + . . . . (7)

Çäåñü ni = n1, n2, n3, . . .� êîëè÷åñòâî ìîëåé, ïîëó÷åííûõ â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ óðàâíåíèé
ðàâíîâåñèÿ. Íà îñíîâå îöåíêè ÏÄ ðàññ÷èòûâàåòñÿ ýíåðãèÿ äåòîíàöèè, à çàòåì äåòîíàöè-
îííîå äàâëåíèå ïî óðàâíåíèþ

pd = p0 +D2/V 2
0 (V − V0), (8)

ãäå V � óäåëüíûé îáúåì ïðîäóêòîâ äåòîíàöèè, p0 � íà÷àëüíîå äàâëåíèå, V0 � óäåëü-
íûé îáúåì íåïðîðåàãèðîâàâøåãî ÂÂ [2, 21, 22]. Îáúåì ïðîäóêòîâ äåòîíàöèè îïðåäåëÿåòñÿ
ñ èñïîëüçîâàíèåì óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ BKW

pV/RT = 1 + x exp (βx), x = κ
∑

Xiki/[v (T + θ)]α, (9)

ãäå Xi � ìîëÿðíàÿ äîëÿ i-ãî ãàçîîáðàçíîãî ïðîäóêòà, ki � ìîëÿðíûé îáúåì i-ãî ãàçîîá-
ðàçíîãî ïðîäóêòà, α, β, κ, θ � ýìïèðè÷åñêèå êîíñòàíòû â óðàâíåíèè ñîñòîÿíèÿ BKW. Äëÿ
ÂÂ, îòëè÷íûõ îò CHNO, êîíêðåòíûå êîíñòàíòû óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ BKW äîëæíû îïðå-
äåëÿòüñÿ ïîñðåäñòâîì èòåðàöèîííîãî ïðîöåññà. Ýòîò ïðîöåññ ñîçäàåò ïðîáëåìû ñ îáíîâ-
ëåíèåì áàç äàííûõ ïðîäóêòîâ ïðè âíåäðåíèè íîâûõ ÂÂ. Èç-çà ýòîãî EXPLO5 îãðàíè÷åí
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îïðåäåëåííûìè ýëåìåíòàìè èç òàáëèöû Ìåíäåëååâà, ïîýòîìó èññëåäîâàòåëè, íåçíàêîìûå
ñ êîíñòàíòàìè â BKW, ìîãóò ñòîëêíóòüñÿ ñî ñëîæíîñòÿìè â ýòîì ïðîöåññå. Êàæäàÿ èç
âûøåóïîìÿíóòûõ ìîäåëåé (óðàâíåíèÿ (1)�(6)), à òàêæå íåäàâíî ðàçðàáîòàííîå ïðîãðàìì-
íîå îáåñïå÷åíèå EXPLO5 èìåþò ñâîè îãðàíè÷åíèÿ, è â íàñòîÿùåå âðåìÿ äëÿ âñåõ òèïîâ
ÂÂ íå ñóùåñòâóåò ïðîñòûõ ìåòîäîâ îöåíêè äàâëåíèÿ äåòîíàöèè.

Ïåðâûé ïðîñòîé ìåòîä ðàñ÷åòà ñêîðîñòè äåòîíàöèè îðãàíè÷åñêèõ è íåîðãàíè÷åñêèõ
ÂÂ ïðåäëîæåí â [23]. Àâòîðû ïðåäñòàâèëè óðàâíåíèå D = 1.423Pard + 1.933, ãäå Pard =
ρ ·N 0.5M 0.25 ·Q 0.25. Ýòà ìîäåëü ïðîäåìîíñòðèðîâàëà ìåíåå 5 % îøèáîê ïðè ðàñ÷åòå ñêî-
ðîñòè äåòîíàöèè ðàçëè÷íûõ ÂÂ. Îäíàêî áûëè îòìå÷åíû çíà÷èòåëüíûå îòêëîíåíèÿ îò ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé, îñîáåííî äëÿ íåêîòîðûõ ïåðâè÷íûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ÂÂ, òàêèõ
êàê ãðåìó÷àÿ ðòóòü è ñòèôíàò ñâèíöà, êàê ïî ñêîðîñòè äåòîíàöèè, òàê è ïî äàâëåíèþ.
Ñëåäîâàòåëüíî, íåîáõîäèìà áîëåå òî÷íàÿ ìîäåëü äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ ïàðàìåòðîâ äåòî-
íàöèè � äàâëåíèÿ, ñêîðîñòè è ýíåðãèè � äëÿ âñåõ òèïîâ ÂÂ.

Îñíîâíàÿ öåëü äàííîé ñòàòüè � ïðåäñòàâèòü íîâóþ ãèïîòåçó ðàñ÷åòà äàâëåíèÿ äå-
òîíàöèè pd êàê îðãàíè÷åñêèõ, òàê è íåîðãàíè÷åñêèõ ÂÂ, â êîòîðîé èñïîëüçóåòñÿ ïðîñòîå
óðàâíåíèå. Ïðè ýòîì ðåøàþòñÿ ñëåäóþùèå çàäà÷è:

(1) ñðàâíåíèå çíà÷åíèé pd, ðàññ÷èòàííûõ ïî íîâîé ìîäåëè, ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè
äàííûìè, à òàêæå ñî çíà÷åíèÿìè, ïîëó÷åííûìè ìåòîäàìè [14, 15], [17�19] è EXPLO5;

(2) îïðåäåëåíèå òî÷íîñòè îöåíîê ñîñòàâà ÏÄ, ïîëó÷åííûõ ïî ðàçíûì ìîäåëÿì;
(3) ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà pd ïî íîâîé ìîäåëè ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè

ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëè [23], äëÿ âûáðàííûõ ïåðâè÷íûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ÂÂ.

1. ÌÅÒÎÄÎËÎÃÈß

1.1. Îöåíêà ñîñòàâà ïðîäóêòîâ äåòîíàöèè

Äàííàÿ ìîäåëü ïðåäïîëàãàåò, ÷òî ýíåðãîâûäåëåíèå äåòîíàöèè ëþáîãî ÂÂ ïðîõîäèò ñ
ìàêñèìàëüíîé òåïëîòîé ðåàêöèè. Ïðîäóêòû äåòîíàöèè îáðàçóþòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ èåðàð-
õèåé, îñíîâàííîé íà òåïëîòå èõ îáðàçîâàíèÿ (∆Hf ), ïðè ýòîì ïðèîðèòåò îòäàåòñÿ òåì,
êîòîðûå òðåáóþò íàèìåíüøåãî êîëè÷åñòâà àòîìîâ êèñëîðîäà èç ÂÂ.

Â òàáë. 1 ÏÄ ïðèâåäåíû â ïîðÿäêå ïðåäïî÷òåíèÿ ïî òåïëîòå èõ îáðàçîâàíèÿ ∆Hf , îò
âûñîêîãî ê íèçêîìó çíà÷åíèþ. Òåïëîòà îáðàçîâàíèÿ ñîåäèíåíèÿ � ýòî êîëè÷åñòâî òåïëà,
âûäåëÿåìîãî (îòðèöàòåëüíîå çíà÷åíèå ∆Hf ) èëè ïîãëîùàåìîãî (ïîëîæèòåëüíîå çíà÷åíèå)
ïðè îáðàçîâàíèè îäíîãî ìîëÿ ñîåäèíåíèÿ èç åãî ýëåìåíòîâ. Íàïðèìåð, Al2O3 ïðåäïî÷òè-
òåëüíåå H2O, ïîñêîëüêó âûäåëÿåò áîëüøå òåïëà íà îäèí èñïîëüçîâàííûé àòîì êèñëîðî-
äà. Íàîáîðîò, òàêèå ñîåäèíåíèÿ, êàê éîäèñòûé âîäîðîä (HI) ñ ïîëîæèòåëüíûì çíà÷åíèåì
∆Hf = 26 êÄæ/ìîëü, ìåíåå ïðåäïî÷òèòåëüíû, ïîñêîëüêó îíè ïîãëîùàþò òåïëî.

Ïî îáðàçîâàíèþ ÏÄ âçðûâ÷àòûõ âåùåñòâ òèïà CaHbNcOdXx (X � ëþáîé ýëåìåíò èëè
êîìáèíàöèÿ ýëåìåíòîâ, êðîìå C, H, N, O, à a, b, c, d, x � ñîîòâåòñòâóþùåå êîëè÷åñòâî
àòîìîâ) ìîæíî ñäåëàòü ðÿä ïðåäïîëîæåíèé.
1. Ýëåìåíò X ïåðâîíà÷àëüíî îáðàçóåò îêñèä èëè ãèäðèä, åñëè òåïëîòà îáðàçîâàíèÿ ýòî-
ãî ïðîäóêòà ïðåâûøàåò òåïëîòó îáðàçîâàíèÿ H2O (èëè CO2, åñëè â ÂÂ íåò âîäîðîäà) è
èñïîëüçóåòñÿ ìèíèìàëüíîå êîëè÷åñòâî àòîìîâ êèñëîðîäà.
2. Äëÿ âîäîðîäà ïðèîðèòåòîì áóäåò îáðàçîâàíèå H2O. Ëþáîé èçáûòîê âîäîðîäà îáðàçóåò
äàëåå CH4, à çàòåì NH3, åñëè êèñëîðîäà íåäîñòàòî÷íî.
3. Îñòàâøèéñÿ àçîò îáðàçóåò ãàç N2.
4. Óãëåðîä ïðåèìóùåñòâåííî îáðàçóåò CO2 èëè îñòàåòñÿ â ñâîåì ýëåìåíòàðíîì ñîñòîÿíèè,
â çàâèñèìîñòè îò äîñòóïíîãî êèñëîðîäà; îáðàçîâàíèÿ CO ìîæíî èçáåæàòü.
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Ò à á ë è ö à 1

Òåïëîòà îáðàçîâàíèÿ íåêîòîðûõ ïðîäóêòîâ äåòîíàöèè [24]

�
ï/ï

Ïðîäóêòû
äåòîíàöèè

∆Hf ,
êÄæ/ìîëü

�
ï/ï

Ïðîäóêòû
äåòîíàöèè

∆Hf ,
êÄæ/ìîëü

1 HF
−273

(íå ñîäåðæèò
àòîìîâ êèñëîðîäà)

11 CdO −258

2 HCl −92 12 H2O −242

3 Al2O3

−1 676
(áîëüøå òåïëà íà êàæäûé

àòîì êèñëîðîäà)
13 CO2 −393

4 CaO −635 14 CO −110.5

5 MgO −603 15 HgO −91

6 Li2O −598 16 CH4 −74

7 SrO −592 17 NH3 −46

8 BaO −548 18 HBr −38

9 Na2O −416 19 Ag2O −31

10 K2O −361 20 HI +26

5. Ëþáûå èçáûòî÷íûå àòîìû êèñëîðîäà â ðåçóëüòàòå ïðîöåññîâ îêèñëåíèÿ áóäóò âûäå-
ëÿòüñÿ â âèäå ãàçà O2.

Ñëåäóÿ ïðåäëîæåííûì ïðàâèëàì íîâîé ìîäåëè, îáðàçîâàíèå ÏÄ òèïè÷íûõ îðãàíè÷å-
ñêèõ è íåîðãàíè÷åñêèõ ÂÂ ìîæíî ïðîèëëþñòðèðîâàòü ñëåäóþùèì îáðàçîì. Äëÿ ÂÂ òèïà
CHNO îáðàçîâàíèå H2O èìååò ïðèîðèòåò íàä CO2 èç-çà âûñîêîé òåïëîòû îáðàçîâàíèÿ
(242 êÄæ/ìîëü) è íåîáõîäèìîñòè íàëè÷èÿ òîëüêî îäíîãî àòîìà êèñëîðîäà. Òåïëîòà îáðà-
çîâàíèÿ CO2 õîòÿ è âûøå (393 êÄæ/ìîëü), íî ïðè ýòîì òðåáóþòñÿ äâà àòîìà êèñëîðîäà.
Äàííûå êàê ïî òåïëîòå îáðàçîâàíèÿ, òàê è ïî êîëè÷åñòâó ïîòðåáëÿåìûõ àòîìîâ êèñëîðîäà
èìåþò ðåøàþùåå çíà÷åíèå äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñîñòàâà ÏÄ. Äëÿ íåîðãàíè÷åñêèõ ÂÂ, òàêèõ
êàê ãðåìó÷àÿ ðòóòü (HgC2N2O2), îáðàçîâàíèå CO2 (393 êÄæ/ìîëü) ÿâëÿåòñÿ áîëåå ïðèî-
ðèòåòíûì, ÷åì îáðàçîâàíèå HgO (91 êÄæ/ìîëü). Àíàëîãè÷íî, äëÿ ÂÂ íà îñíîâå ñåðåáðà
(AgC2H5N6O) îáðàçîâàíèå H2O (242 êÄæ/ìîëü) èìååò ïðèîðèòåò íàä îáðàçîâàíèåì Ag2O
(31 êÄæ/ìîëü).

1.2. Îöåíêà äåòîíàöèîííîãî äàâëåíèÿ

Â íîâîé ìîäåëè ìàêñèìàëüíóþ òåïëîòó ðåàêöèè (Qd,max) ÂÂ ìîæíî ðàññ÷èòàòü ïî
óðàâíåíèþ

Qd,max = −
∆Hf,maxp−∆Hf,r

MHE
, (10)

ãäå ∆Hf,maxp � ïîëíàÿ òåïëîòà îáðàçîâàíèÿ ïðîäóêòîâ, êîòîðûå âûäåëÿþò íàèáîëüøåå
êîëè÷åñòâî òåïëà ïðè èñïîëüçîâàíèè íàèìåíüøåãî êîëè÷åñòâà àòîìîâ êèñëîðîäà, Hf,r �
òåïëîòà îáðàçîâàíèÿ ðåàãåíòîâ ÂÂ, ó÷àñòâóþùèõ â ðåàêöèè, MHE � ìîëåêóëÿðíàÿ ìàññà
ÂÂ. Îòðèöàòåëüíûé çíàê â ôîðìóëå îçíà÷àåò, ÷òî âî âðåìÿ ðåàêöèè âûäåëÿåòñÿ òåïëî.

Íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ ÏÄ ïàðàìåòð äåòîíàöèè Pard ðàññ÷èòûâàåòñÿ ñ èñïîëüçîâàíè-
åì ïåðåìåííûõ ýòîãî ïàðàìåòðà, çàäàííûõ óðàâíåíèåì [23]

Pard = ρ ·N0.5M0.25
avg Q

0.25
d,max, (11)
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Çàâèñèìîñòü äàâëåíèÿ äåòîíàöèè îò ïàðà-
ìåòðà Pard

ãäå Mavg � ñðåäíÿÿ ìîëåêóëÿðíàÿ ìàññà ãàçîîáðàçíûõ ïðîäóêòîâ.
Äëÿ óñòàíîâëåíèÿ ñâÿçè ìåæäó pd è ïàðàìåòðîì Pard ïîñòðîåí ãðàôèê (ñì. ðèñóíîê),

íà êîòîðîì ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ äàâëåíèÿ äåòîíàöèè îòëîæåíû ïî îñè îðäèíàò,
à ðàñ÷åòíûå ïàðàìåòðû äåòîíàöèè äëÿ ðàçëè÷íûõ ÂÂ, ïåðå÷èñëåííûõ â òàáë. 2, � ïî îñè
àáñöèññ. Óñòàíîâëåíî, ÷òî ìåæäó äàâëåíèåì äåòîíàöèè è ïàðàìåòðîì äåòîíàöèè ñóùå-
ñòâóåò ñòåïåííàÿ çàâèñèìîñòü, êîòîðàÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ýìïèðè÷åñêîå óðàâíåíèå äëÿ
ðàñ÷åòà äàâëåíèÿ äåòîíàöèè:

pd = 1.6 (Pard)2. (12)

Ýòî óðàâíåíèå ñëóæèò èíñòðóìåíòîì îöåíêè pd ïðè èñïîëüçîâàíèè ïàðàìåòðà, ðàññ÷èòàí-
íîãî íà îñíîâå ìîäåëè.

2. ÐÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ

2.1. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà äàâëåíèÿ äåòîíàöèè ïî íîâîé è äðóãèì ìîäåëÿì

×òîáû ïðîâåðèòü ïðåäñêàçàíèÿ äàâëåíèÿ äåòîíàöèè ïî íîâîé ìîäåëè, áûëè èññëåäî-
âàíû ðàçëè÷íûå òèïû îðãàíè÷åñêèõ è íåîðãàíè÷åñêèõ ÂÂ. Â òàáë. 2 ïðåäñòàâëåíû çíà-
÷åíèÿ pd, ïîëó÷åííûå ïî íîâîé ìîäåëè è ïî ìîäåëÿì [14, 15], [17�19] è EXPLO5, à òàêæå
ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå. Â òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäà ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå â ëèòåðàòóðå
îòñóòñòâóþò, äëÿ ñðàâíåíèÿ èñïîëüçóþòñÿ çíà÷åíèÿ EXPLO5. Çíà÷åíèÿ pd, ïðåäñêàçàí-
íûå íîâîé ìîäåëüþ, õîðîøî ñîîòâåòñòâóþò ýêñïåðèìåíòàëüíûì, îáùåå îòêëîíåíèå ìåíåå
±5 %. Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî íîâàÿ ìîäåëü äåìîíñòðèðóåò çàìåòíîå óëó÷øåíèå ïðîãíîçîâ pd
ïî ñðàâíåíèþ ñ ìåòîäàìè [14, 15], [17�19]. Îðãàíè÷åñêèå ÂÂ, òàêèå êàê BTF, ïîêàçûâàþò
áëèçêîå ñîîòâåòñòâèå ìåæäó ðàñ÷åòîì ïî íîâîé ìîäåëè è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè,
ïðè÷åì ñîîòâåòñòâèå ëó÷øå, ÷åì ïðè èñïîëüçîâàíèè ìîäåëåé [14, 15], [17�19] è EXPLO5.
Ñîñòàâ ÏÄ è çíà÷åíèÿ äàâëåíèÿ îðãàíè÷åñêèõ ÂÂ âî âñåõ ìîäåëÿõ áëèçêè.

Òàêæå áûëè èçó÷åíû ãàçîîáðàçóþùèå íåîðãàíè÷åñêèå ÂÂ, òàêèå êàê àçèä íàòðèÿ è
íèòðàò ãóàíèäèíà, îáû÷íî ïðèìåíÿåìûå â àâòîìîáèëüíûõ ïîäóøêàõ áåçîïàñíîñòè. Ýòè
ÂÂ ãåíåðèðóþò áîëüøîå êîëè÷åñòâî ãàçîîáðàçíûõ ÏÄ â òå÷åíèå ìèêðîñåêóíä ñ êèñëî-
ðîäíûì áàëàíñîì ÷óòü âûøå 100 %, ÷òî îáåñïå÷èâàåò ïîëíóþ äåòîíàöèþ, íå îñòàâëÿÿ
íèêàêèõ ðåàãåíòîâ. Â òî æå âðåìÿ ìîäåëè [14, 15], [17�19] íå ìîãóò òî÷íî ïðåäñêàçàòü äå-
òîíàöèîííûå ñâîéñòâà ýòèõ íåîðãàíè÷åñêèõ ÂÂ. Íîâàÿ ìîäåëü ýôôåêòèâíî ðàññ÷èòûâàåò



N. Venu Kumar, S. P. Sivapirakasam, K. Harisivasri Phanindra et al. 163

Ò
à
á
ë
è
ö
à
2
(í

à
÷
à
ë
î)

Ñ
ð
à
â
í
åí
è
å
ä
à
â
ë
åí
è
é
ä
åò
î
í
à
ö
è
è
,
ð
à
ññ
÷
è
òà
í
í
û
õ
ï
î
í
î
â
î
é
è
ä
ð
óã
è
ì
ì
îä
åë
ÿ
ì

Â
Â

Ì
îë
åê
óë
ÿ
ð
í
àÿ

ô
îð
ì
óë
à

Ï
ð
îä
ó
ê
òû

ä
åò
îí
àö
è
è

ρ
,

ã/
ñì

3
P
ar
d
1
)

p d
,
Ã
Ï
à

ýê
ñï
åð
è
-

ì
åí
ò
2
)

[1
4,
15
]3

)
[1
7�
19
]4

)
E
X
P
L
O
5
5
)

í
îâ
àÿ

ì
îä
åë
ü

B
T
F

C
6
N

6
O

6
3C

O
2
+
3N

2
+
3C

1.
9

4.
61

34
.3

31
.7

35
.9

�
34

C
om

p
-B

C
2
.0
3
H

2
.6
4
N

2
.1
8
O

2
.6
7

1.
32
H

2
O
+
0.
67
C
O

2
+
1.
09
N

2
+
1.
36
C

1.
71

4.
2

29
.2

28
28
.5

�
28
.4

C
y
cl
ot
ol

C
1
.7
8
H

2
.5
8
N

2
.3
6
O

2
.6
9

1.
29
H

2
O
+
0.
7C

O
2
+
1.
18
N

2
+
1.
08
C

1.
62

4.
06

23
.1

24
24
.9

�
26

A
N
T
A

C
2
H

3
N

5
O

2
1.
5H

2
O
+
0.
25
C
O

2
+
2.
5N

2
+
1.
75
C

1.
82

4.
18

�
25
.7

26
.4

27
.2

27
.9

G
U
D
N

C
2
H

7
N

7
O

5
3.
5H

2
O
+
0.
75
C
O

2
+
3.
5N

2
+
1.
25
C

1.
75

4.
12

�
24
.9

25
.8

26
.9

27
.1

H
M
X

C
4
H

8
N

8
O

8
4H

2
O
+
2C

O
2
+
4N

2
+
2C

1.
9

4.
89

39
.5

38
.1

38
.9

37
.8

39
.2

H
N
B

C
6
N

6
O

1
2

6C
O

2
+
3N

2
1.
97

5.
01

43
39
.7

40
.1

38
.2

40
.3

H
N
S

C
1
4
H

6
N

6
O

1
2

3H
2
O
+
4.
5C

O
2
+
3N

2
+
9.
5C

1.
74

3.
84

23
.2

21
22
.3

21
.2

23
.5

L
X
-0
7

C
1
.4
8
H

2
.6
2
N

2
.4
3
O

2
.4
3
F
0
.3
5

0.
35
H
F
+
1.
14
H

2
O
+
0.
64
C
O

2
+

1.
21
N

2
+
0.
84
C

1.
86

4.
7

37
.7

32
.1

34
.7

33
.5

36
.4

L
X
-0
9

C
1
.4
3
H

2
.7
4
N

2
.5
9
O

2
.7
2
F
0
.0
2

0.
02
H
F
+
1.
36
H

2
O
+
0.
68
C
O

2
+

1.
3N

2
+
0.
75
C

1.
84

4.
76

37
.7

35
35
.8

34
.7

36
.6

P
B
X
-9
01
0

C
1
.3
9
H

2
.4
3
N

2
.4
3
O

2
.4
3
C
l 0
.0
9
F
0
.2
6

0.
26
H
F
+
0.
09
H
C
l+

1.
04
H

2
O
+

0.
7C

O
2
+
1.
21
N

2
+
0.
69
C

1.
78

4.
59

31
.9

30
.7

32
.1

32
.3

32
.7

P
B
X
-9
40
8

C
1
.4
3
H

2
.7
8
N

2
.5
7
O

2
.6
8
C
l 0
.0
3
P
0
.0
1

0.
00
5P

2
O

3
+
0.
03
H
C
L
+
1.
37
H

2
O
+

0.
66
C
O

2
+
1.
28
N

2
+
0.
77
C

1.
84

4.
73

33
.5

32
.4

34
.4

33
.6

34
.7

P
B
X
-9
50
2

C
2
.3
H

2
.2
3
N

2
.2
1
O

2
.2
1
C
l 0
.0
4
F
0
.1
3

0.
13
H
F
+
0.
04
H
C
l+

1.
03
H

2
O
+

0.
59
C
O

2
+
1.
1N

2
+
1.
71
C

1.
9

4.
2

28
.5

26
.4

24
.8
8

27
.3

28
.2

P
E
T
N

C
5
H

8
N

4
O

1
2

4H
2
O
+
4C

O
2
+
2N

2
+
C

1.
77

4.
61

33
.5

33
.2

33
.9

31
.5

34



164 Ôèçèêà ãîðåíèÿ è âçðûâà, 2025, ò. 61, N-◦ 5

Ò
à
á
ë
è
ö
à
2
(ï
ð
î
ä
î
ë
æ
å
í
è
å)

R
D
X

C
3
H

6
N

6
O

6
3H

2
O
+
1.
5C

O
2
+
3N

2
+

1.
5C

1.
8

4.
7

34
.7

34
.4

35
34
.5

35
.2

T
A
T
B

C
6
H

6
N

6
O

6
3H

2
O
+
1.
5C

O
2
+
3N

2
+
4.
5C

1.
9

4.
23

31
.5

28
26
.1

29
.2

29

T
et
ry
l

C
7
H

5
N

5
O

8
2.
5H

2
O
+
2.
75
C
O

2
+
2.
5N

2
+
4.
25
C

1.
61

3.
81

22
.6

22
.7

23
.6

24
.1

23
.2

T
F
E
N
A

C
2
H

3
N

2
O

2
F
3

3H
F
+
C
O

2
+
N

2
+
C

1.
52

3.
4

17
.4

�
18
.1

17
.2

18
.3

T
N
T

C
7
H

5
N

3
O

6
2.
5H

2
O
+
1.
75
C
O

2
+
1.
5N

2
+
5.
25
C

1.
64

3.
61

21
20
.4

20
.8

20
.2

20
.9

T
N
M

C
N

4
O

8
C
O

2
+
2N

2
+
3O

2
1.
64

3.
28

15
.9

16
.8

16
.8

17
.1

17
.2

C
L
-2
0

C
6
N

1
2
H

6
O

1
2

3H
2
O
+
4.
5C

O
2
+
6N

2
+
1.
5C

2.
04

5.
33

44
.9

42
.4

42
.5

�
45
.4

C
om

p
-B
-3

C
2
.0
4
H

2
.5
N

2
.1
5
O

2
.6
8

1.
25
H

2
O
+
0.
72
C
O

2
+
1.
1N

2
+
1.
32
C

1.
72

4.
24

29
.4

27
.6

28
.7

�
29

A
B
H

C
2
4
H

6
N

1
4
O

2
4

3H
2
O
+
10
.5
C
O

2
+
7N

2
+
13
.5
C

1.
78

4.
09

28
24
.7

26
.7

�
26
.8

D
E
G
N

C
4
H

8
N

2
O

7
4H

2
O
+
1.
5C

O
2
+
N

2
+
2.
5C

1.
38

3.
45

18
.5

16
.2

18
.9

�
19

E
X
P
D

C
6
H

6
N

4
O

7
3H

2
O
+
2C

O
2
+
2N

2
+
4C

1.
55

3.
46

16
.9

16
.7

19
�

19
.1

D
IP
A
M

C
1
2
H

6
N

8
O

1
2

3H
2
O
+
4.
5C

O
2
+
4N

2
+
7.
5C

1.
79

4.
07

26
.1

24
.7

27
.4

�
26
.5

D
es
te
x

C
2
.7
9
H

2
.3
1
N

0
.9
8
O

1
.9
7
A
l 0
.6
9

0.
34
A
l 2
O

3
+
0.
95
H

2
O
+
0.
10
4C

H
4
+
0.
49
N

2
+
2.
69
C

1.
68

3.
14

17
.5

19
.5

16
.7

14
.5

15
.9

76
S
A
+
24
K
N

N
a 1

.1
7
K

0
.2
3
N

3
.7
4
O

0
.6
9

0.
58
5N

a 2
O
+
0.
11
5K

2
O
+
1.
87
N

2
1.
8

2.
9

�
�

�
11
.9

13
.4

24
M
L
+
76
K
N

C
0
.5
7
K

0
.7
5
H

1
.1
4
N

1
.8
9
O

2
.2
5

0.
37
5K

2
O
+
0.
57
H

2
O
+
0.
57
C
O

2
+
0.
94
5N

2
+
0.
08
O

2
1.
85

3.
13

�
�

�
14
.3

15
.6

54
G
N
+
46
S
R
N

C
0
.4
4
H

2
.6
4
N

2
.2
O

2
.6
4
S
r 0

.2
2

1.
32
H

2
O
+
0.
44
C
O

2
+
1.
1N

2
+
0.
22
S
rO

1.
76

3.
36

�
�

�
20
.7

18

35
H
T
+
65
K
N

C
0
.5
K

0
.6
4
H

1
N

2
.6
4
O

1
.9
2

0.
32
K

2
O
+
0.
5H

2
O
+
0.
5C

O
2
+
1.
32
N

2
+
0.
05
O

2
1.
74

3.
02

�
�

�
15
.3

14
.5

36
H
T
+
64
S
R
N

C
0
.5
1
S
r 0

.3
H

1
N

2
.6
4
O

1
.8

0.
3S

rO
+
0.
5H

2
O
+
0.
5C

O
2
+
1.
32
N

2
2

3.
92

�
�

�
24
.4

24
.6

55
G
N
+
45
K
N

C
0
.4
5
K

0
.4
5
H

2
.7
N

2
.2
5
O

2
.7

0.
22
5K

2
O
+
1.
35
H

2
O
+
0.
45
C
O

2
+
1.
12
5N

2
+
0.
11
O

2
1.
57

2.
79

�
�

�
10
.6

12
.4

76
S
A
+
24
S
R
N

N
a 1

.1
7
S
r 0

.1
2
N

3
.7
5
O

0
.7
2

0.
12
S
rO

+
0.
58
5N

a 2
O
+
1.
87
5N

2
+
0.
00
75
O

2
1.
93

2.
93

�
�

�
11
.8

13
.7



N. Venu Kumar, S. P. Sivapirakasam, K. Harisivasri Phanindra et al. 165

Ò
à
á
ë
è
ö
à
2
(î
ê
î
í
÷
à
í
è
å)

79
.8
U
N
+
20
.2
A
D
N

C
0
.6
5
H

3
.8
9
N

2
.6
O

3
.2
4

1.
95
H

2
O
+
0
.6
5C

O
2
+
1.
3N

2
1.
63

4.
59

�
30
.4

31
.5

32
.8

33
.7

51
N
T
O
+
49
A
D
N

C
0
.7
8
H

2
.3
6
N

3
.1
5
O

2
.7
6

1.
18
H

2
O
+
0
.7
8C

O
2
+
1.
57
N

2
1.
87

4.
72

�
31
.8

33
.7
2

34
.2

35
.6

77
N
U
+
23
A
D
N

C
0
.7
3
H

2
.9
4
N

2
.9
4
O

2
.9
4

1.
47
H

2
O
+
0
.7
3C

O
2
+
1.
47
N

2
1.
11

2.
98

�
11
.6

13
.5
4

12
.7

14
.2

67
N
G

+
33
T
N

C
0
.6
4
H

2
.5
6
N

3
.4
4
O

2
.6

1.
28
H

2
O
+
0
.6
4C

O
2
+
1.
72
N

2
1.
68

4.
46

�
29
.5

30
.7
6

30
.9

31
.8

L
it
h
iu
m

m
et
al
ex
p
lo
si
ve

L
iC

2
H

5
N

6
O

3
0.
5L

i 2
O
+
2
.5
H

2
O
+
3N

2
+
2C

1.
76

3.
60

�
�

�
20
.2

20
.7

S
o
d
iu
m

m
et
al
ex
p
lo
si
ve

N
aC

H
4
N

5
O

4
0.
5N

a 2
O
+
2H

2
O
+
0
.7
5C

O
2
+
2.
5N

2
+
0.
25
C

1.
94

3.
70

�
�

�
22
.7

22

P
ot
as
si
u
m

m
et
al
ex
p
lo
si
ve

K
C

2
H

4
N

5
O

4
0.
5K

2
O
+
2H

2
O
+
0
.7
5C

O
2
+
2.
5N

2
+
1.
25
C

1.
92

4.
49

�
�

�
31
.5

32
.2

C
al
ci
u
m

m
et
al
ex
p
lo
si
ve

C
aC

2
H

1
2
N

1
0
O

5
C
aO

+
4H

2
O
+
C
H

4
+
5N

2
+
C

2
5.
44

�
�

�
46
.7

47
.4

B
ar
iu
m

m
et
al
ex
p
lo
si
v
e

B
aC

2
H

1
2
N

1
0
O

5
B
aO

+
4H

2
O
+
C
H

4
+
5N

2
+
C

2.
3

4.
79

�
�

�
35

36
.8

C
op
p
er

m
et
al
ex
p
lo
si
ve

C
u
C

2
N

1
1
H

7
C
u
+
2
.3
3N

H
3
+
4.
33
N

2
+
2C

1.
99

3.
33

�
�

�
17
.3

17
.8

C
ad
m
iu
m

m
et
al
ex
p
lo
si
ve

C
d
C

2
H

8
N

1
2
O

2
C
d
O
+
H

2
O
+
2
.6
7N

H
3
+
4.
67
N

2
+
2C

2.
1

4.
51

�
�

�
�

32
.5

S
il
ve
r
m
et
al
ex
p
lo
si
v
e

A
gC

2
H

5
N

6
O

H
2
O
+
1
.6
7N

H
3
+
A
g
+

2.
17
N

2
+
2C

2.
47

2.
09

�
�

�
�

6.
98

K
D
N
P

C
6
H
K
N

4
O

7
0.
5K

2
O
+
0
.5
H

2
O
+
3C

O
2
+
2N

2
+
3C

1.
95

3.
83

�
�

�
24
.6

23
.4

S
tr
on
ti
u
m

m
et
al
ex
p
lo
si
ve

S
rC

2
H

1
2
N

1
0
O

5
S
rO

+
4H

2
O
+
1
.3
3N

H
3
+
4.
33
N

2
+
2C

2.
09

5.
04

�
�

�
39
.6

40
.6

M
ag
n
es
iu
m

m
et
al
E
X
P
L
O

M
gC

2
H

1
5
N

1
0
O

7
M
gO

+
6H

2
O
+
N
H

3
+
4.
5N

2
+
2C

1.
68

4.
81

�
�

�
34
.5

37

C
ob
al
t
m
et
al
E
X
P
L
O

C
oC

1
2
H

1
9
N

1
4
O

4
9.
5H

2
O
+
C
oO

+
1.
75
C
O

2
+
7N

2
+
10
.2
5C

1.
84

4.
61

�
�

�
34
.5

34

N
ic
k
le
h
y
d
ra
zi
n
e
n
it
ra
te

N
iH

1
2
N

8
O

6
6H

2
O
+
4N

2
+
N
i

1.
7

3.
8

�
�

�
22
.5

23
.1

Ï
ð
è
ì
å
÷
à
í
è
å.
Ç
í
à÷
åí
è
ÿ
âç
ÿ
òû

:
1
)
è
ç
[2
3]
,
2
)
è
ç
[2
5�
27
],

3
)
è
ç
[2
5�
27
],

4
)
è
ç
[2
5,
27
,
29
],

5
)
è
ç
[2
0�
27
].



166 Ôèçèêà ãîðåíèÿ è âçðûâà, 2025, ò. 61, N-◦ 5

çíà÷åíèÿ pd ýòèõ íåîðãàíè÷åñêèõ âçðûâ÷àòûõ ñîñòàâîâ ñ îáùèì îòêëîíåíèåì ìåíåå 5 %
îò çíà÷åíèé EXPLO5.

Äàâëåíèÿ äåòîíàöèè, ïðåäñêàçàííûå íîâîé ìîäåëüþ äëÿ ìåòàëëè÷åñêèõ ÂÂ, ïåðå÷èñ-
ëåííûõ â òàáë. 2, îò ëèòèÿ äî íèòðàòà ãèäðàçèíà íèêåëÿ, áëèçêè ê çíà÷åíèÿì èç EXPLO5.
Îäíàêî èñïîëüçîâàíèå EXPLO5 ñòàëêèâàåòñÿ ñ òðóäíîñòÿìè ïðè ðàñ÷åòå pd äëÿ ìåòàëëè-
÷åñêèõ ÂÂ � êàäìèÿ è ñåðåáðà � èç-çà îòñóòñòâèÿ â áàçå äàííûõ êîíñòàíò äëÿ óðàâíåíèÿ
ñîñòîÿíèÿ BKW äëÿ ýòèõ ýëåìåíòîâ è òàêèõ ýëåìåíòàðíûõ ïðîäóêòîâ, êàê îêñèä ñåðåáðà
è ãèäðîêñèä êàäìèÿ. Ïîýòîìó EXPLO5 íå ìîæåò òî÷íî ïðîãíîçèðîâàòü pd äëÿ íåêîòîðûõ
ìåòàëëñîäåðæàùèõ ÂÂ. Íîâàÿ ìîäåëü óñïåøíî âû÷èñëÿåò pd äëÿ ÂÂ íà îñíîâå ìåòàëëè÷å-
ñêîãî êàäìèÿ (32.54 ÃÏà) è ìåòàëëè÷åñêîãî ñåðåáðà (6.98 ÃÏà). Áîëåå òîãî, êàê ïîêàçàíî
â òàáë. 2, îíà ïðåäñêàçûâàåò è çíà÷åíèÿ pd äëÿ òðàäèöèîííûõ ïåðâè÷íûõ ÂÂ, òàêèõ êàê
ãðåìó÷àÿ ðòóòü è ñòèôíàò ñâèíöà, ñ îòêëîíåíèÿìè îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé âñå-
ãî 2 è 1.6 % ñîîòâåòñòâåííî. Òàêèì îáðàçîì, íîâàÿ ìîäåëü îêàçûâàåòñÿ óíèâåðñàëüíûì
èíñòðóìåíòîì äëÿ òî÷íîãî ðàñ÷åòà äàâëåíèÿ äåòîíàöèè ðàçëè÷íûõ òèïîâ îðãàíè÷åñêèõ è
íåîðãàíè÷åñêèõ ÂÂ.

2.2. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ñîñòàâà ïðîäóêòîâ äåòîíàöèè ïî íîâîé è äðóãèì ìîäåëÿì

Ðåçóëüòàòû ïðîãíîçèðîâàíèÿ ñîñòàâà ÏÄ ïî íîâîé è äðóãèì ìîäåëÿì ïðåäñòàâëåíû
â òàáë. 3. Â íåé ïîêàçàíî òàêæå îòêëîíåíèå (∆) çíà÷åíèé pd îò êîíòðîëüíûõ çíà÷åíèé
ìåæäó èìåþùèìèñÿ ìîäåëÿìè è íîâîé ìîäåëüþ. Â òàáëèöå ïðèâåäåíû òàêæå ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå ñîñòàâû ÏÄ, îïðåäåëåííûå ñ ïîìîùüþ ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè è õåìèëþìèíåñöåíò-
íîãî àíàëèçà [28].

Äëÿ òðîòèëà, õîòÿ è åñòü ðàçëè÷èÿ â îáðàçóþùèõñÿ ÏÄ ìåæäó ýêñïåðèìåíòîì è íî-
âîé ìîäåëüþ, çíà÷åíèÿ pd ïî÷òè èäåíòè÷íû. Ïðèñóòñòâèå CO â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðå-
çóëüòàòàõ ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ íåïîëíîé äåòîíàöèåé óãëåðîäà, òîãäà êàê íîâàÿ ìîäåëü
ïðåäïîëàãàåò ïîëíóþ åãî êîíâåðñèþ â CO2. Â ñëó÷àå CL-20 ìîäåëü [14, 15] è íîâàÿ ìîäåëü
ïðåäñêàçûâàþò èäåíòè÷íûå ÏÄ, íî ïðîãíîç pd ïî íîâîé ìîäåëè áëèæå ê ýêñïåðèìåíòàëü-
íîìó çíà÷åíèþ. Àíàëîãè÷íî äëÿ BTF: â ìîäåëè [17�19] âåñü óãëåðîä ïðåîáðàçóåòñÿ â CO,
à íîâàÿ ìîäåëü ïðåäïîëàãàåò ïîëíîå ïðåîáðàçîâàíèå â CO2, îòêëîíåíèå pd ñîñòàâëÿåò
∆ = 12 % äëÿ ìîäåëè [17�19] è áëèçêî ê 1 % äëÿ íîâîé ìîäåëè. Äëÿ PBX-9502 ðàñ÷åò
ïî EXPLO5 ïîêàçûâàåò îòêëîíåíèå ∆ = 12 %, òîãäà êàê ïî íîâîé ìîäåëè îòêëîíåíèå
áëèçêî ê 1 %. Âî âçðûâ÷àòîì âåùåñòâå 36HT + 64SRN ñîãëàñíî EXPLO5 âåñü ñòðîí-
öèé ïðåîáðàçóåòñÿ â ãèäðîêñèä ñòðîíöèÿ, òîãäà êàê ïî íîâîé ìîäåëè îí ïðåîáðàçóåòñÿ
â îêñèä ñòðîíöèÿ. Íåñìîòðÿ íà ðàçëè÷èÿ â ïðîãíîçèðóåìûõ ÏÄ, çíà÷åíèÿ äàâëåíèÿ äåòî-
íàöèè áëèçêè. Â ñëó÷àå ÂÂ íà îñíîâå ìåòàëëè÷åñêîãî ëèòèÿ ñîãëàñíî EXPLO5 âåñü ëèòèé
ïðåîáðàçóåòñÿ â êàðáîíàò ëèòèÿ, à ïî íîâîé ìîäåëè � â îêñèä ëèòèÿ, ïðè ýòîì íîâàÿ
ìîäåëü äàåò çíà÷åíèÿ pd, áëèçêî ñîîòâåòñòâóþùèå ýêñïåðèìåíòàëüíûì, è äåìîíñòðèðóåò
ýôôåêòèâíîå èñïîëüçîâàíèå àòîìîâ ñîåäèíåíèé äëÿ ìàêñèìàëüíîãî âûñâîáîæäåíèÿ ýíåð-
ãèè. Òàêèì îáðàçîì, íîâàÿ ìîäåëü îáåñïå÷èâàåò äîñòàòî÷íî òî÷íóþ è íàäåæíóþ îöåíêó
îñíîâíûõ ïðîäóêòîâ äåòîíàöèè ÂÂ, ñ íåáîëüøèìè ïðîïóñêàìè íåêîòîðûõ ïðîäóêòîâ.

Â òàáë. 4 ïðåäñòàâëåíû îöåíêè ñîñòàâà ïðîäóêòîâ äåòîíàöèè è ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà
òåïëîòû è äàâëåíèÿ äåòîíàöèè ïî ìîäåëè [23] è íîâîé ìîäåëè. Ñðàâíåíèå ïîêàçûâàåò, ÷òî
ðàçëè÷èÿ â îöåíêå ñîñòàâà ÏÄ ìîãóò âëèÿòü íà òàêèå ïàðàìåòðû, êàê Qd,max, N è Pard, è
òåì ñàìûì íà çíà÷åíèÿ pd. Ñëåäîâàòåëüíî, òî÷íàÿ èäåíòèôèêàöèÿ è ïðîãíîçèðîâàíèå ÏÄ
ÿâëÿþòñÿ êðèòè÷åñêèìè àñïåêòàìè â íîâîé ýìïèðè÷åñêîé ìîäåëè. Íàïðèìåð, â ñëó÷àå ãðå-
ìó÷åé ðòóòè ìîäåëü [23] ïðåäñêàçûâàåò îáðàçîâàíèå îêñèäà ðòóòè â ÏÄ, ó êîòîðîãî òåïëî-
òà îáðàçîâàíèÿ (91 êÄæ/ìîëü) íèæå ïî ñðàâíåíèþ ñ H2O è CO2. Íàïðîòèâ, íîâàÿ ìîäåëü
ïðåäñêàçûâàåò CO2 è ýëåìåíòàðíóþ ðòóòü ñ âûäåëåíèåì 334 êàë/ã, ÷òî âûøå 245 êàë/ã,
ïðåäñêàçàííûõ ìîäåëüþ [23]. Àíàëîãè÷íî, àíàëèç ÂÂ íà îñíîâå ìåòàëëè÷åñêîãî ñåðåáðà
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Ò à á ë è ö à 3

Ñðàâíåíèå ñîñòàâîâ è äàâëåíèé ïðîäóêòîâ äåòîíàöèè, ðàññ÷èòàííûõ ïî íîâîé è äðóãèì ìîäåëÿì

Ìîäåëü Ìîëåêóëÿðíàÿ
ôîðìóëà

ρ,
ã/ñì3

Ïðîäóêòû äåòîíàöèè
[20�23, 29]

pd, ÃÏà
∆,
%[20�29]

íîâàÿ
ìîäåëü

Ýêñïå-
ðèìåíò

(TNT) C7H5N3O6 1.64

2.15H2O + 0.95CO2 + 1.95CO+
1.45N2 + 3.95C + 0.32H2 + 0.06HCN

21 � �

Íîâàÿ
ìîäåëü

2.5H2O + 1.75CO2 + 1.5N2 + 5.25C 21 20.9 −0.5

Ýêñïå-
ðèìåíò

(45%TNT + 55%NG)
C1.92H3N2.6O2.2

1.63

H2O + 0.25CO2 + 0.7CO + 1.25N2+
0.95C + 0.44H2 + 0.09HCN + 0.05NH3

20.54 � �

Íîâàÿ
ìîäåëü

1.5H2O + 0.35CO2 + 1.3N2 + 1.57C 20.54 20.72 0.8

Ìîäåëü
[14, 15]

(CL-20)C6N12H6O12 2.035 3H2O + 4.5CO2 + 6N2 + 1.5C

44.9 42.37 −5.6

Íîâàÿ
ìîäåëü

44.9 45.4 1.1

Ìîäåëü
[17�19]

(BTF) C6N6O6 1.91

6CO + 3N2 34.3 35.9 4.6

Íîâàÿ
ìîäåëü

3CO2 + 3N2 + 3C 34.3 34 −0.8

Ìîäåëü
[17�19]

C2.3H2.23N2.21O2.21Cl0.04
F0.13(PBX-9502)

1.9

2.21CO + 0.09C + 0.13HF + 0.04HCl+
1.1N2 + 1.03H2

28.5 24.88 −12

Íîâàÿ
ìîäåëü

0.13HF + 0.04HCl + 1.03H2O+
0.59CO2 + 1.1N2 + 1.71C

28.5 28.22 −1

EXPLO5

(36HT + 64SRN)
C0.51Sr0.3H1N2.64O1.8

2

0.3Sr(OH)2 + 0.5CO2 + 1.32N2+
0.02H2O

24.42 � �

Íîâàÿ
ìîäåëü

0.3SrO + 0.5H2O + 0.5CO2 + 1.32N2 24.42 24.58 0.6

EXPLO5

LiC2H5N6O3 1.76

0.5Li2CO3 + 1.48H2O + 2.67N2+
1.48C + 0.66NH3

20.19 � �

Íîâàÿ
ìîäåëü

0.5Li2O + 2.5H2O + 3N2 + 2C 20.19 20.7 2.5

âûÿâëÿåò ðàñõîæäåíèÿ ìåæäó ìîäåëüþ [23] è íîâîé ìîäåëüþ. Ìîäåëü [23] ïðåäñêàçûâà-
åò îáðàçîâàíèå îêñèäà ñåðåáðà, ó êîòîðîãî òåïëîòà îáðàçîâàíèÿ (31 êÄæ/ìîëü) íèæå ïî
ñðàâíåíèþ ñ H2O (242 êÄæ/ìîëü). Íàïðîòèâ, íîâàÿ ìîäåëü ïðåäñêàçûâàåò îáðàçîâàíèå
H2O è ýëåìåíòàðíîãî ñåðåáðà ñ âûäåëåíèåì 56 êàë/ã, ÷òî âûøå 24.8 êàë/ã, ïðåäñêàçàííûõ
ìîäåëüþ [23]. Êðîìå òîãî, àíàëèç õàðàêòåðèñòèê ÂÂ íà îñíîâå ìåäè, ñâèíöà, êîáàëüòà
è íèêåëÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì íîâîé ìîäåëè ïîêàçûâàåò áëèçêîå ñîîòâåòñòâèå çíà÷åíèé pd
ýòàëîííûì äàííûì, â îòëè÷èå îò ìîäåëè [23].
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Ò à á ë è ö à 4

Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ïî ìîäåëè [23] è íîâîé ìîäåëè

Ìîäåëü Ìîëåêóëÿðíàÿ
ôîðìóëà

ρ,
ã/ñì3 Ïðîäóêòû äåòîíàöèè

N ,
ìîë/ã

Qd,max,
êàë/ã

Pard

pd, ÃÏà
∆,
%[20�29]

íîâàÿ
ìîäåëü

Ìîäåëü
[23]

HgC2N2O2 4.4

HgO + 0.5CO2 +
N2 + 1.5C

0.0053 245 3.06 26.1 21.5 −17

Íîâàÿ
ìîäåëü

CO2 + N2 + C + Hg 0.007 334 4 26.1 25.6 −2

Ìîäåëü
[23]

AgC2H5N6O 2.47

0.5Ag2O + 0.5H2O +
CH4 + 3N2 + C

0.018 24.8 1.64 6.7 4.82 15.6

Íîâàÿ
ìîäåëü

H2O + 1.67NH3 + Ag +
2.17N2 + 2C

0.0204 56 2.09 6.7 6.98 4.1

Ìîäåëü
[23]

Cu2C4H32N28O4 1.75

CuO + 2H2O + 4CH4 +
4NH3 + 12N2

0.0332 1 532 4.36 32.8 28.2 −13

Íîâàÿ
ìîäåëü

4H2O + 4CH4 +
2.67NH3 + 12.67N2 + 2Cu

0.0351 1 573 4.52 32.8 32.6 −0.6

Ìîäåëü
[23]

PbC6HN3O8 3.06

PbO2 + 0.5H2O +
2.75CO2 + 1.5N2 + 3.25C

0.0105 340 3.3 24 21 −12.5

Íîâàÿ
ìîäåëü

0.5H2O + 3.75CO2 +
1.5N2 + Pb + 2.5C

0.0128 404 3.84 24 23.6 −1.6

Ìîäåëü
[23]

CoC12H19N14O4 1.84

CoO + 6.5CO2 + 4.5CH4+
7N2 + 0.5C2H2

0.028 1 854 4.49 34.5 32.6 −5.3

Íîâàÿ
ìîäåëü

9.5H2O + CoO +
1.75CO2 + 7N2 + 10.25C

0.0284 1 991 4.61 34.5 34 −1.4

Ìîäåëü
[23]

NiH12N8O6 1.7

0.5Ni2O3 + 4.5H2O +
NH3 + 3.5N2

0.032 796 3.49 22.5 19.7 −12.4

Íîâàÿ
ìîäåëü

6H2O + 4N2 + Ni 0.036 860 3.8 22.5 23.1 2.6

Â êîíå÷íîì ñ÷åòå íîâàÿ ìîäåëü, êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò îöåíèâàòü ìàêñèìàëüíóþ òåïëîòó
ðåàêöèè, ðàññòàâëÿòü ïðèîðèòåòû â èåðàðõèè òåïëîòû îáðàçîâàíèÿ (îò âûñîêîé ê íèçêîé)
è îïòèìèçèðîâàòü èñïîëüçîâàíèå êèñëîðîäà, îáåñïå÷èâàåò áîëåå íàäåæíûå çíà÷åíèÿ äàâ-
ëåíèÿ äåòîíàöèè ïî ñðàâíåíèþ ñ ñóùåñòâóþùèìè ìîäåëÿìè. Ýòîò ýìïèðè÷åñêèé ïîäõîä
òî÷íî ïðåäñêàçûâàåò îñíîâíûå ïðîäóêòû äåòîíàöèè ÂÂ, ÷òî îáëåã÷àåò ïðîåêòèðîâàíèå
ýêîëîãè÷åñêè ÷èñòûõ ÂÂ çà ñ÷åò ïîâûøåííîãî ñîäåðæàíèÿ êèñëîðîäà. Â îðãàíè÷åñêèõ
ÂÂ ðèñê íåïîëíîé äåòîíàöèè èëè íåäîñòàòî÷íîãî êîëè÷åñòâà êèñëîðîäà, ïðèâîäÿùåãî
ê âûáðîñó òîêñè÷íîãî óãàðíîãî ãàçà, ïîä÷åðêèâàåò âàæíîñòü îïòèìèçàöèè ñîäåðæàíèÿ
êèñëîðîäà â ñîñòàâå. Äëÿ íåêîòîðûõ íåîðãàíè÷åñêèõ ÂÂ âûáðîñ òîêñè÷íûõ òÿæåëûõ ìå-
òàëëîâ, òàêèõ êàê ñâèíåö è ðòóòü, ïîñëå äåòîíàöèè ìîæíî ñìÿã÷èòü, çàìåíèâ èõ ìåíåå
âðåäíûìè àëüòåðíàòèâíûìè, òàêèìè êàê êàëèé è áàðèé, ïðè ñîõðàíåíèè õàðàêòåðèñòèê.
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Ýòà ìîäåëü îïòèìèçèðóåò ðàçðàáîòêó ýêîëîãè÷åñêè ÷èñòûõ ÂÂ, óìåíüøàÿ çàâèñèìîñòü
îò ñëîæíîãî ñèíòåçà è ïîâûøàÿ áåçîïàñíîñòü ëàáîðàòîðíûõ ðàáîò çà ñ÷åò ìèíèìèçàöèè
íåñ÷àñòíûõ ñëó÷àåâ îò îáðàùåíèÿ ñ ÂÂ.

ÂÛÂÎÄÛ

Ïîäâîäÿ èòîã, îòìåòèì, ÷òî ýòî èññëåäîâàíèå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé çíà÷èòåëüíûé ïðî-
ãðåññ â ðàçðàáîòêå ïðîñòîé ýìïèðè÷åñêîé ìîäåëè ðàñ÷åòà äàâëåíèÿ äåòîíàöèè äëÿ øèðîêî-
ãî ñïåêòðà ÂÂ. Íîâàÿ ìîäåëü èñïîëüçóåò ìàêñèìàëüíóþ òåïëîòó ðåàêöèè äëÿ îïðåäåëåíèÿ
ïðèîðèòåòîâ ïðîäóêòîâ äåòîíàöèè íà îñíîâå èåðàðõèè òåïëîòû îáðàçîâàíèÿ è ìèíèìàëü-
íîãî ïîòðåáëåíèÿ êèñëîðîäà. Ýòîò ïîäõîä îáåñïå÷èâàåò äîñòîâåðíîñòü çíà÷åíèé äàâëåíèÿ
äåòîíàöèè ïî ñðàâíåíèþ ñ ñóùåñòâóþùèìè ìîäåëÿìè. Óñòàíîâëåíà ñòåïåííàÿ ñâÿçü ìåæ-
äó ïàðàìåòðîì äåòîíàöèè è äàâëåíèåì, ïîäêðåïëåííàÿ âûñîêèì êîýôôèöèåíòîì äåòåð-
ìèíàöèè R2 = 0.96, ÷òî óêàçûâàåò íà ñèëüíóþ ïðîãíîñòè÷åñêóþ ñïîñîáíîñòü. Ïðîâåðêà
ïî ìîäåëÿì [14, 15], [17�19], [23], EXPLO5 è ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì ïîäòâåðæäàåò
íàäåæíîñòü íîâîé ìîäåëè è äåìîíñòðèðóåò åå ïðåâîñõîäíóþ òî÷íîñòü è óäîáñòâî.

Áîëåå òîãî, ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ïðîäóêòîâ äåòîíàöèè ïîä÷åðêèâàåò îðèåíòèðîâàí-
íîñòü ìîäåëè íà õàðàêòåðèñòèêè äåòîíàöèè. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ìîäåëü âûñòóïàåò â êà-
÷åñòâå íàäåæíîãî èíñòðóìåíòà äëÿ îöåíêè äàâëåíèÿ äåòîíàöèè íåäàâíî ñèíòåçèðîâàííûõ
ÂÂ, çàìåíÿÿ íåîáõîäèìîñòü â ñëîæíîì êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè. Åå ïðîñòîòà è òî÷-
íîñòü ïîçâîëÿþò ó÷åíûì áûñòðî è íàäåæíî ïðîãíîçèðîâàòü äàâëåíèå äåòîíàöèè, îáëåã-
÷àÿ òåì ñàìûì ðàçðàáîòêó ýêîëîãè÷åñêè ÷èñòûõ, âûñîêîïðîèçâîäèòåëüíûõ ÂÂ â íàó÷íî-
èññëåäîâàòåëüñêèõ è îïûòíî-êîíñòðóêòîðñêèõ ðàáîòàõ.

ÔÈÍÀÍÑÈÐÎÂÀÍÈÅ ÐÀÁÎÒÛ

Àâòîðû íå èìåþò ôèíàíñîâûõ èíòåðåñîâ èëè ôèíàíñèðîâàíèÿ îò êàêîé-ëèáî îðãàíè-
çàöèè, à òàêæå íåôèíàíñîâûõ èíòåðåñîâ, êîòîðûå ìîæíî áûëî áû ðàñêðûòü â ýòîé ñòàòüå.
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