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摘要  用分子动力学(MD)方法COMPASS力场, 分别在正则系综(NVT)和等温等压系综(NPT)下, 模拟计算了著名常用

高能炸药 HMX(环四甲撑四硝胺)与著名钝感炸药 TATB (1,3,5-三氨基-2,4,6三硝基苯)所构成的混合体系在室温时的弹

性性能和结合能 . 结果表明, 在 NVT 和 NPT 两种系综下模拟所得结果呈平行一致的趋势; 与纯 HMX 相比 , 

HMX/TATB复合材料的拉伸模量、体模量和剪切模量均有所下降; 在 NVT系综下, 还完成了 HMX/TATB混合体系的

不同温度的MD模拟. 发现当温度在 245～345 K范围时, 体系的刚性和弹性变化很小; 但当温度达到 395 K时, 材料

的刚性减弱, 柔性增强. 
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Abstract  The elastic properties and binding energy of composite which consists of famous high insensitive 

explosive TATB (1,3,5-triamino-2,4,6-trinitrobenzene) crystal and the well-known high explosive β-HMX 

(cyclotetramethylene tetranitramine) crystal have been simulated by molecular dynamics (MD) and COM-

PASS force field in NVT and NPT ensemble by DISCOVER model block in the Materials Studio software 

package. Their elastic coefficients, moduli and Poisson’s ratios were calculated at room temperature. The 

outcomes obtained from NVT and NPT ensemble show similar parallel trend. The composite was also simu-

lated in NVT ensemble at different temperatures. The results show that at the temperature of 245 to 345 K 

the elastic properties of HMX/TATB composites remain unchanged. When the temperature rises to 395 K, 

the rigidity decreases and the flexibility increases. 

Keywords  TATB (1,3,5-triamino-2,4,6-trinitrobenzene); HMX (cyclotetramethylene tetranitramine); 

composite; elastic property; molecular dynamics

实际使用的含能材料(Energetic materials), 无论是

军用或民用, 也无论是作为传爆药、猛炸药或作为推进

剂、发射药使用, 都不是成分单一的化合物, 而都是多

组分的混合物, 亦即都是复合材料. 因而研究复合材料
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的结构-性能关系至关重要[1～4]. 近年来运用量子力学

(QM), 尤其是分子动力学(MD)方法模拟这些复合材料

的报道引人注目[4～12]. 不过所有这些报导都是针对双组

分 PBX(高聚物粘结炸药)的, 即均含有高聚物, 与纯炸

药相比 PBX的力学性能均有明显改进[7～9, 11～12].  

本文以著名常用高能炸药 HMX(环四甲撑四硝胺)

与著名钝感炸药 TATB (1,3,5-三氨基-2,4,6三硝基苯)所

构成的复合材料为例, 用分子动力学(MD)方法加以模

拟计算, 探讨不存在高聚物条件下的复合高能材料的弹

性性能; 比较了不同系综(NVT 和 NPT)下的计算结果; 

还探讨了不同温度下弹性性能的递变状况, 从而获得了

兼有理论和实用价值的新的结果和规律.  

1 原理、方法和模型 

1.1  MD 模拟 

考虑到在较高温度下研制混合炸药时, 存在主体炸

药开裂, 其它组分炸药渗入, 以及在长期贮存中炸药组

分间相互渗透等情况, 我们选取将 TATB添加到主体炸

药 HMX 超晶胞中的理论模型[7,8]. 运用 Materials Stu-

dio[13] 程 序 包 Visualizer 模 块 , 依 据 TATB[14] 和

β-HMX[15]X射线衍射单晶数据, 构建 HMX/TATB混合

体系待模拟的初始构型(参见图 1), 其中 TATB 约占

6.3%. 然后在 COMPASS[16]力场下, 分别选取 NPT 和

NVT系综, 温度设定为 295 K, 进行MD周期性模拟研

究. 初始原子运动速度按 Maxwell-Boltzman 分布确定. 

积分采用Verlet Velocity方法, 时间步长为 1 fs. 模拟过

程中温度和压力的控制采用 Anderson等[17]和 Parrinello

等 [18]方法, 范德华(vdw)和静电作用(Coulomb)分别用

atom-based[19]和 Ewald[20]方法, 截断半径取 9.5×10－10 

m, 并进行截断尾部校正. 模拟的时间根据需要和精度

要求确定, 通常在0.1～1 ns. 全部计算在Pentium IV 微

机上完成. 在 NVT 系综下, 还分别设定 245, 295, 345, 

395, 445和 495 K温度, 类似地完成HMX/TATB混合体

系的MD模拟.  

 

图 1  HMX/TATB 混合体系的初始构型 

Figure 1  Inintial model of HMX/TATB composite 

1.2  静态力学分析 

由弹性力学[21]知, 应力与应变的最一般关系即广

义胡克定律为: 

11 12 13 14 15 16

21 22 23 24 25 26

31 32 33 34 35 36

41 42 43 44 45 46

51 52 53 54 55 56

61 62 63 64 65 66

x x

y y

z z

yz yz

zx zx

xy xy

C C C C C C

C C C C C C

C C C C C C

C C C C C C

C C C C C C

C C C C C C

σ ε
σ ε
σ ε
τ γ
τ γ
τ γ

    
    
    
    
    
    
    
    

       

 ＝ 



 

其中 Cij是 6×6 弹性系数矩阵元, 共 36 个. 原则上讲, 

材料的所有力学性质均可从它的弹性系数矩阵导出. 由

于弹性应变能的存在, 使得 Cij＝Cji, 因此即使对于极端

各向异性体, 也只有 21个独立的弹性系数. 随着物体对

称性的提高, 独立的弹性系数减少. 对于各向同性体, 

只有两个独立的弹性系数 C11 和 C12. 为简洁计, 令

12 11 12, 2C C Cλ µ＝ － ＝ , λ 与 µ 称为拉梅系数(Lame con-

stant). 拉伸模量 E、泊松比 γ、剪切模量 G和体积模量

K, 均可用 λ和 µ表示: 
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即用两个拉梅系数便可求得各向同性体系的模量和泊

松比.  

对MD模拟所得体系的平衡运动轨迹, 基于静态力

学分析原理求得弹性系数后, 在假设所模拟宏观体系为

各向同性的条件下, MS程序输出弹性模量和泊松比.  

2  计算结果和讨论 

2.1  力场的选择和体系平衡的判别 

为检验COMPASS力场对本文体系的适用性, 我们

用分子力学(MM)和分子动力学(MD)方法, 将优化后的

晶胞参数和密度与实验值进行比较, 来判定力场的适用

性.  

表 1给出 HMX和 HMX/TATB晶胞参数和密度的

初始输入值以及 COMPASS力场下的 MM和 MD优化

值. 由表 1 可见, 优化后的晶胞参数和密度值与实验值

符合很好, 晶胞参数改变很小, 密度相对误差小于 5%, 

可见 COMPASS力场对 HMX和 HMX/TATB体系有很

好的适用性. 

体系平衡必须同时达到温度和能量的平衡. 以 295 

K时NPT系综下HMX/TATB混合体系的MD模拟为例, 

图 2 示出其温度平衡曲线. 从该图可见, 温度上下波动 
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表 1  HMX 和 HMX/TATB 晶胞参数的初始值和 MM, MD 优

化结果 

Table 1  Original, MM and MD optimized lattice parameters for 

HMX and HMX/TATB crystal 

HMX  HMX/TATB 
晶胞参数 

输入值 a MM MD   输入值 MM MD  

a/Å 6.54 6.46 6.56  32.70 32.19 32.31 

b/Å 11.05 10.33 10.63   33.15 32.20 32.42 

c/Å 8.70 8.96 9.11  26.10 26.35 26.85 

α/(°) 90.00 90.00 90.00   90.00 90.25 90.28  

β/(°) 124.30 123.50 123.71  124.30 123.74 123.38 

γ/(°) 90.00 90.00 90.00  90.00 89.74 89.82 

密度/(g•cm－3) 1.89 1.97 1.86  1.75 1.83 1.73 

相对误差/% 0.0 4.2 1.6  0.0 4.6 1.1 
a HMX 的输入值即实验晶胞参数. 

 

图 2  温度随模拟时间变化的曲线图 

Figure 2  Temperature vs. simulation time 

约为±20 K左右, 表明确已达到温度平衡. 图 3给出能

量随模拟时间波动曲线, 由该图可见, 体系能量波动亦

渐趋平缓, 能量偏差也较小, 表明该混合体系已达能量

平衡. 类似地该混合体系在 NVT系综下, 经 0.1 ns MD

模拟也已达到温度和能量平衡. 体系达到平衡后, 再经

0.2～1 ns MD模拟, 每0.02 ps收集一次体系内各原子的

运动轨迹, 保存全轨迹, 共收集若干帧轨迹文件. 图 4

给出在 NPT 和 NVT 系综下, 分别经 MD 模拟后的

HMX/TATB混合体系平衡构型. 比较图 4和图 1, 与初

始结构晶体理想规则结构相比, 经MD模拟后的混合体

系发生了变形, 这主要归因于 TATB和 HMX的分子间

相互作用. 从图 4可见, TATB分子和距TATB分子较近

的 HMX 分子变形较大, 而相隔较远的 HMX 分子及其

层状结构几乎不变, 说明作用主要发生在两类分子交界 

 

图 3  能量随模拟时间波动曲线图 

Figure 3  Energy vs. simulation time 

 

图 4  HMX/TATB 在 NPT (a)和 NVT (b)系综下的 MD 模拟结

构 

Figure 4  Structure of HMX/TATB after MD simulation in NPT 

(a) and NVT (b) ensemble 

处. 从图 4 测得 TATB 和 HMX 的邻近原子间距在 2.2

至 3.4 Å, 属于分子间相互作用范围, 包括氢键和范德

华作用. 

2.2  HMX/TATB 的弹性性能 

表 2 列出了纯 β-HMX 和 HMX/TATB 在 NVT 和

NPT系综下 MD模拟所得弹性性能. 为便于比较, 表中

还给出了主体炸药纯 β-HMX 弹性性能的实验值[22]和

Thomas 等[23]的模拟结果. 由表 2 可见, 对于纯 β-HMX

弹性性能, Thomas等[23]以自己的MD方法求得的结果较

实验值[22]系统地偏大; 而本文以通用的 MS[13]程序和先

进的 COMPASS 力场[16]求得的结果则较为接近实验值; 

不过表中所有纯 β-HMX 的结果均处于同一数量级且差

别不大, 亦即均属合理的可以接受的范围. 

从表 2 还可见, 在 NVT 系综下模拟所得数据均较

NPT 系综下的相应结果大. 这可能归因于 NVT 系综在

模拟过程中, 体系变形较小, 密度保持不变; 而 NPT 系

综在模拟过程中体积发生变化, 导致密度改变, 体系变

形较大[24]. 图 4正反映出这一状况.  

从表 2弹性系数可见, 除对角矩阵元 Cii和 C12, C13, 

C23共 9个矩阵元外, 其余值均接近为 0, 可见所模拟的

纯 β-HMX 和 HMX/TATB 混合体系均可近似为正交各

向异性弹性体[21].  

由表 2知, 与纯 β-HMX晶体相比, 无论是 NVT还            
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表 2  纯 HMX 和 HMX/TATB 在 295K 的弹性性能(GPa) 

Table 2  Elastic properties of pure HMX and HMX/TATB at 295 K (in GPa) 

 Pure HMX [22] Pure HMX[23] 
Pure HMX 

(NVT) 

Pure HMX 

(NPT) 

HMX/TATB 

(NVT) 

HMX/TATB 

(NPT) 

C11 18.4 22.2 17.6 12.8 11.3 9.2 

C22 14.4 23.9 12.5 10.9 7.8 7.8 

C33 12.4 23.4 16.5 11.4 10.0 8.9 

C44 4.8 9.2 7.6 5.9 4.3 4.0 

C55 4.8 11.1 4.6 4.6 3.2 3.2 

C66 4.5 10.1 5.6 4.8 3.3 3.4 

C12 6.4 9.6 4.9 3.4 2.5 1.8 

C13 10.5 13.2 6.3 4.9 3.7 3.1 

C23 6.4 13.0 7.5 5.2 3.6 3.2 

C15 －1.1 －0.1 －0.5 －0.4 0.6 0.4 

C25 0.8 4.7 －3.4 －2.7 －1.3 －1.4 

C35 1.1 1.6 －1.4 －0.4 0.3 0.5 

C46 2.7 2.5 －2.6 －1.8 －0.4 －0.7 

拉伸模量   11.9 9.2 8.1 7.3 

泊松比   0.3 0.3 0.2 0.2 

体模量 9.6 15.1 9.3 6.9 5.4 4.7 

剪切模量 3.1 7.0 4.6 3.6 3.2 3.0 

拉梅弹性系数 λ   6.2 4.5 3.3 2.7 

拉梅弹性系数 µ   4.6 3.6 3.2 3.0 

是NPT系综下HMX/TATB混合体系的弹性系数和拉伸

模量、体模量、剪切模量均系统地有所下降. 模量减小, 

表明材料刚性减弱, 同时弹塑性增强、脆性降低. 泊松

比是横向应变与纵向应变之比, 表 2 中所列泊松比多为

0.2～0.3, 处于塑料的数值范围. 在我们模拟的混合体

系中, TATB 的含量只占 6.3%, 与实际混合炸药中添加

物与基炸药之重量比相符. 由此可见, TATB 作为添加

剂少量混入 HMX炸药, 对其弹性性能有所改善.  

2.3  HMX/TATB 在不同温度下的弹性性能 

表 3 列出 HMX/TATB 混合体系在 245, 295, 345, 

395, 445和 495 K温度下进行 NVT系综下MD模拟所

得弹性系数和各向同性弹性性能.  

从表 3知, 在 245～345 K范围内, 随温度升高, 各

HMX/TATB 的弹性系数和模量无明显变化, 表明材料

在这一温度范围内的刚性和弹性变化很小. 当温度升至

395 K 时, 弹性系数和模量均呈减小趋势, 表明材料刚

性逐渐减小, 弹性逐渐增强. 从表 3 还可见, 泊松比几

乎不随温度的变化而变化. 通常塑料的泊松比为 0.2～

0.4, 可见混合体系已具塑料的某些性质. 

2.4  温度对 HMX/ TATB 混合体系结合能的影响 

某温度下HMX和 TAB的相互作用能, 等于该温度

下 HMX/TATB 平衡结构的总能量, 减去除掉 TATB 分 

子后该结构下的HMX能量, 再减去除掉HMX后TATB

在该构型下的能量. 定义结合能为分子间相互作用能的

负值. 结合能对混合炸药的力学和爆炸性能都具有重要

影响. 

从表 4 和图 5 可见, 随温度变化 HMX/TATB 混合

体系的结合能呈复杂的变化趋势. 先随温度升高而升

高, 在 395 K 时最高, 而后又随温度升高而缓慢下降. 

这可能因为, 随温度升高分子动能增大, 混合体系的总

能量和 HMX, TATB的能量均随之升高, 但混合体系的

总能量升幅较小, 所以结合能呈增大趋势. 而当温度达

到 395 K 后, 各体系能量增幅均减缓, 使结合能呈平稳

变化.  

3  结论 

通过对 HMX/TATB 混合体系在不同系综和不同温

度下的弹性性能和结合能的MD模拟研究, 可得如下结 
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表 3  HMX/TATB 在 NVT 系综下不同温度的 MD 弹性性能

(GPa) 

Table 3  Elastic properties of HMX/TATB in NVT ensemble at 

different temperatures (in GPa) 

 245 K 295 K 345 K 395 K 445 K 495 K 

C11 11.3 11.3 11.4 11.1 10.6 11.0 

C22 7.8 7.8 7.7 6.6 6.7 6.9 

C33 9.9 10.0 10.2 9.5 9.3 9.6 

C44 4.3 4.3 4.2 3.8 3.5 3.8 

C55 3.2 3.2 3.3 3.1 3.0   3.0 

C66 3.5 3.3 3.3 3.0 3.1   3.2 

C12 2.4 2.5 2.4 2.3 2.2 2.9 

C13 3.5 3.7 3.6 3.4 3.5 3.9 

C23 36 3.6 3.6 3.3 3.1 4.0 

C15 0.7 0.6 0.7 0.4 0.7  0.3 

C25 －1.3 －1.3 －1.3 －1.3 －1.1 －1.2 

C35 0.3 0.3 0.3 －0.1 0.2 0.2 

C46 －0.5 －0.4 －0.5 －0.4 －0.3 －0.5 

拉伸模量 8.1 8.1 8.2 7.5 7.3 7.2   

泊松比 0.2 0.2 0.2 0.2 0.2 0.3 

体模量 5.4 5.4 5.4 5.0 4.9 5.4 

剪切模量 3.2 3.2 3.3 3.0 2.9 2.8 

拉梅弹性系数 λ 3.2 3.3 3.2 3.0 3.0 3.6 

拉梅弹性系数 µ 3.2 3.2 3.3 3.0 2.9 2.8 

 

表 4  HMX/TATB 在 NVT 系综下不同温度的结合能 

Table 4  Bind energy of HMX/TATB in NVT ensemble at 

different temperatures 

T/K 245 295 345 395 445 495 

结合能/(kJ•mol－1) 682.1 845.0 1063.4 1154.2 1128.5 1091.2 

 

图 5  在 NVT 系综下 HMX/TATB 不同温度的结合能 

Figure 5  Bind energy of HMX/TATB in NVT ensemble at 

different temperatures 

论: 

(1) 首次报道了 HMX/TATB二元混合体系 的 MD

模拟弹性系数和有效各向同性弹性性能.  

(2) 与纯 HMX 相比, HMX/TATB 混合体系的模量

减小, 弹性性能有所改善. 

(3) 在 NPT和 NVT系综下, MD模拟所得结果有所

不同, 但呈平行一致递变趋势. 

(4) 在 245～345 K温度范围内, HMX/TATB混合体

系的刚性和弹性变化很小, 而在 395 K 以上, 体系的刚

性减弱, 弹性增强. 

(5) HMX/TATB混合体系在 245～495 K温度范围

的结合能呈先升后降变化趋势. 
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