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   * نويسنده مخاطب

  )٢٤/٠٨/١٤٠٣، پذيرش: ٢٩/٠٧/١٤٠٣، دريافت آخرين اصلاحات: ٣١/٠٦/١٤٠٣(تاريخ دريافت: 
 

 موضوع ،بالار بسيابه  انفجاريو عملكرد  يانرژ يراندمان آزادساز ع،يسرعت واكنش سر ليبه دل هاتينانوترم چكيده:
، شدند يبررس ايطور گستردهبه تينانوترم يهادانيعنوان اكسبه يفلزتك يدهاياكس .هستند صنعتدر  يادواركنندهيام
 آشكاربهتر را  يهانيگزيبه جا ازين اين موضوعكه  دارند كمي يجامد سازگار يهاشرانهيپ يدياس يبا اجزا اين مواد اما
 ياختارهاسي شامل فرد خاصخواص منحصربه يدارا يتيكامپوز يفلز يدهاياكس ،يفلزتك يدهايبا اكس سهيدر مقا .كنديم

 آزادسازي گرمايالعاده و فوق يزوري، نقص شبكه فراوان، عملكرد كاتاليبازي و دياس در مقابل محيط مقاومت ژه،يو ييفضا
 هايكامپوزيتواد نانوم احتراقي بر عملكرد ايملاحظهقابلممكن است اثرات  هااين ويژگي هستند كه يتيبالا در واكنش ترم

بر خواص  بارنياولبراي  4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn ترميتنانوهدف اصلي در اين پژوهش، بررسي اثرات  د.نداشته باش يانرژپر
 ترميتونان ريتأث يمولكول كيناميد يسازهيشبدر اين پژوهش با استفاده از  ،بنابراين است.) RDX( هگزوژن تركيب

4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn  تركيب انفجاري  خواصبرRDX يروين داني، بر اساس ممواد پرانرژي نيترجياز را يكي عنوانبه 
انرژي  ايملاحظهقابلطور به 4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn ترميتحضور نانو نتايج نشان دادند كه .بررسي شده است، يواكنش
 ليبه تشك 4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn ترميتنانو رايز، دهديرا كاهش م RDX تركيب سازي، فشار انفجار و سرعت انفجارفعال

نسبت به تركيب  4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت دماي انفجار  ،وجودنيباا. شوديممنجر  ،يكمتر محصولات گاز
RDX  4 ترميتمحصولات نانو ليبالا هنگام تشك يانرژسازي آزاد ليدلبهخالصO2Fe0.5Co0.5Al+Zn، يرامترهاپا .بالاتر است 

 ي تركيببرا يمولكول كيناميد يسازهيآمده از شبدستبه سرعت انفجار دماي انفجار و ،فشار انفجار، سازيانرژي فعال
RDX مقادير  خالص ازkJ/mol ٧٦/١٠٠، GPa ٩٤/٢٨، K و ٦٢/٢٧٢٣ m/s ت براي نانوكامپوزي بيترتبه ١٦/٧٥٦٠

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn مقادير  بهkJ/mol ٥٠/٦٥، GPa ١٤/٧٢، m/s و  ٤٧/٣٨٩٧K كنندمي رييتغ ٥١/٣١٣٨.  

  
 ،سازي ديناميك مولكوليشبيه ،4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn تينانوكامپوز، 4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn ترميتنانو :گانواژكليد

 .ژوگت-چپمن سازي وانرژي فعال

  

 قدمهم

. ]١[ كننديآزاد م يانرژ يادي، مقدار زعيسر يگرمازا ييايميش يهاهستند كه با واكنش ي) مواد خاصها١EM( يمواد پرانرژ
ناهمگن  يهاكه مخلوط هاتينانوترم .]٤-٢[ است هاآنعملكرد  شيافزا يبرا يروش عمل كي هانانوترميتها با EMاختلاط 
 )]١١[ 3MoOو  ]١٠ ،٤[ CuO، ]٩ ،٨[ 3O2Feنظير ( يفلز يدهاياكسنانو) و ]٧ ،٦[ Mgو  ]٥[ Alنظير ( ينانوفلز يهاسوخت

نسبت به  را ترعياحتراق سر اي شاملويژهخواص  كاهش-اكسايش يهاواكنش شده و طيمشتعل  هستند، در معرض گرما

                                                           
1.  Energetic materials 
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طور گسترده به تينانوترم يهادانيعنوان اكسبه CuOو  3O2Feي نظير فلزتك يدهاياكس .دهندنشان مي پيشين يهاتيترم
 آشكاربهتر را  يهانيگزيبه جا ازين اين موضوع دارند كهن يجامد سازگار يهاشرانهيپ يدياس يبا اجزا اين مواد ، اماشدند يبررس

 يساختارهاي شامل فرد خاصخواص منحصربه يدارا يتيكامپوز يفلز يدهاياكس ،يفلزتك يدهايبا اكس سهيدر مقا .كنديم
بالا  آزادسازي گرمايالعاده و فوق يزوري، نقص شبكه فراوان، عملكرد كاتاليبازي و دياس در مقابل محيط مقاومت ژه،يو ييفضا

داشته  يانرژپر هايكامپوزيتبر عملكرد مواد نانورا  ايهملاحظقابلاثرات  هااين ويژگي هستند كه ممكن است يتيدر واكنش ترم
  .]١٥-١٢[ دنباش

ي كيالكتر تيو هدا يسيخواص مغناط 4O2Fe0.5Co0.5Zn نلي، نانوذرات اسپي مختلفتيكامپوز يفلز يدهاياكس انيدر م
فلز متعلق به  A جايگاه نآكه در  4O2FeBA يعموم ييايميبا فرمول ش نلياسپ يهاتيفر .]١٦[ دهديمنشان را  ايملاحظهقابل

 يدارا A جايگاهبا  يفاز مكعب ؛است 2Co+و Li+1متعلق به  Bو همچنين  رهيغ و 2Co ،+2Ni ،+2Mn ،+2Zn+ يعني، يتيدو ظرف
دو  يطور كلبه A جايگاه. ]١٧[ است ينينابيقسمت ب ني، همچنيوجههشتساختار  يدارا B جايگاهو  يچهاروجهساختار 

 ،يكيزيف ،ييايميش خواص ،ينينابيبا توجه به حالت بآن شود.  نيگزيجابا بار مثبت بالاتر  يتيسه ظرف ونياست اما اگر  يتيظرف
 ييايميش يداريپا ليدلبه Co فلز داراي تيفر .]٢٠-١٨[ شدندمختلف مطالعه  يكاربردها يها براآن يسيو مغناط ينور يكيالكتر

تواند در واكنش مي Coنيز به دليل وجود فلز  4O2Fe0.5Co0.5Zn. به همين دليل تركيب ]٢٢ ،٢١[ است مورد توجه ويژهبالاتر 
  عملكرد مناسبي را داشته باشد.  Alترميتي در تماس با فلز 

هاي خارجي نظير ضربه، اصطكاك و الكتريسيته ساكن حساس هستند مواد منفجره اوليه نظير تركيب آزيد سرب به محرك
ناپذيري را توانند به انسان و محيط زيست، آسيب جبرانب در محيط زيست ميو با توجه به آزادسازي مقادير بالايي از يون سر

هاي مختلف و مواد منفجره ثانويه نظير هگزوژن هاي حاوي نانوترميت. تحقيقات نشان دادند كه نانوكامپوزيت]١١[وارد كنند 
)RDXهاي مختلفي تاكنون، نانوكامپوزيت .]٢٣ ،١١[توان به عنوان مواد منفجره اوليه ايمن و سبز استفاده نمود ) را مي

و غيره تهيه و مورد ارزيابي قرار گرفتند.  ]١١[ 3RDX+Al+MoO ،]٣[ ١20-CL+3Al+CuO/MoO، ]٢[ 3O2+FeRDX+Al نظير
در  يدرك روشن چي، هبررسي نشده است. بنابراين RDXبر خواص تركيب  4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn ترميتنانوبا اين وجود، تأثير 

  وجود ندارد. RDXبر خواص تركيب  4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn ترميتنانو ريمورد تأث
كه ممكن است  ،RDXبا تركيب  اجزاي آن تماس و 4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn ترميتنانوماهيت و خواص ويژه  بر اساس

 وجود داشته باشد. 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn تيو نانوكامپوزخالص  RDXتركيب  نيب يدر خواص انفجار ياديز يهاتفاوت
 تأثير ٣لمپس افزارنرمتوسط  )٢MD-ReaxFFي ديناميك مولكولي واكنشي (سازهيشببا استفاده از  بنابراين، در اين پژوهش

٤( سازيانرژي فعال بر 4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn ترميتنانو
aE(  ژوگت-چپمنو پارامترهاي حالت )٥CJ( تركيب RDX  بررسي

 ترميتنانودليل فعاليت كاتاليزوري به RDXتركيب  aE پارامتر خالص، RDX تركيب با سهيكه در مقا شود. نتايج نشان دادندمي
4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn ٦( فشار انفجار يابد. علاوه براين،كاهش مي

CJP( و سرعت انفجار )٧
CJD( تينانوكامپوز 

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn ٨در مقابل دماي انفجار (و  دنابييكاهش م ،كمتر يمحصولات گاز ليتشكدليل به
CJT( ليدلبه 

  كند. افزايش پيدا مي 4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn ترميتنانووجود 
  
  

                                                           
1. Hexanitrohexaazaisowurtzitane 
2. Reactive force field-Molecular Dynamics 
3. Lammps 
4. Activation energy 
5. Chapman−Jouguet 
6. Detonation pressure 
7. Detonation velocity 
8. Detonation temperature 
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   MDسازي شبيه روش
 يدارسازيپا براي 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn تينانوكامپوزو خالص  RDXتركيب  يساختارهاابتدا ، MD يهايسازهيشبدر 

 افت الگوريتمبا استفاده از  يانرژ يسازنهيفرايند كم با مدنظرهاي ساختارسطح انرژي پتانسيل . سازي شدندساختارها بهينه
 kcal/mol ترتيببه روين ييگراهمتلرانس و  يحداقل تحمل انرژ ريدكه در آن مقا ديرسحداقل مقدار ممكن ) به ١CG( مداوم
. سپس دشوميمنجر بر اتم  يمبتن يهانمونه ةهندس يسازنهيبه بهروش  ني. ا]٢٤[ بودند ٠٠٠١/٠ Å/(kcal/mol) و ٠٠٠١/٠
 اعمال ساختارها بر ياتمنيبكاهش تنش  يبرا شرايط انرژي، حجم و تعداد ذرات ثابت)، NVE( ميكروكنونيكالايزوله يا  هنگرد

 يكيزيثبات ف جاديا يبرا يزمان ةمرحلدر هر  ١×  ١٠-٥ nmمقدار  به هر اتم جايي تدريجيتغيير جابه ،انجام آن يشد. برا
 شرايط دما، حجم و تعداد ذرات ثابت) ،NVT( كنونيكال هنگردبا  ١٠ nsبه مدت  MD يسازهي. پس از آن، شببود محدودشده

شرايط دما،  ،NPTفشار ( هم-دما هم هنگرداز  نيشد. بنابرا ميتنظ ٧ Kدر مقدار ها نمونه هياول يمرحله دما نيدر ا .افتيادامه 
 هنگرداستفاده شد. متعاقباً،  ٥ nsبه مدت  ١ atmفشار و  ٧  Kيدمادر  متعادل كردن ساختارها يبرا فشار و تعداد ذرات ثابت)

NPT  هنگردشده، به  يسازمدل ياتم يهاستميدما به مقدار هدف در س ييگراهمپس از NVT يمرحله دما نيشد. در ا ليتبد 
ها ستميس يفاز تعادل ٥ ns شده به مدتانجام MD يسازهيبا شب ت،يوضع نيدر ا ت،يدرنهاو  افتي شيافزا ٣٠٠ K ها بهنمونه

مقدار  نيبود. ا شدهانتخاب ٠٠١/٠ fs يگام زمانبود و  ٢٠ nsها كردن سيستم تعادلانجام فرايند م كل زمان ن،ي. بنابراشدحاصل 
 .بود شدهانتخاب پژوهش نيدر ا بالا، يمحاسبات دقتبه يابيدست يبرا يزمانگام 

 تينانوكامپوزو خالص  RDXتركيب  يزساختارهاير يكيناميرفتار ترمود ةمطالع يبرا ياتم يسازهي، شبپژوهش نيدر ا
4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn  ٢( يعموم يروين دانيم. ]٢٥[ شد انجام افزار لمپسنرم ٢٠٢٠ ةنسختوسطUFF ( وReaxFF 

مانند  ،هاروين دانيم نيا ي ثابت مربوط به. پارامترهانداستفاده شد شدهيطراح يهادر نمونه ياتم يهابرهمكنش فيتعر يبرا
در در تمام محاسبات  غيرپيوندي هايبرهمكنششعاع قطع . مقدار ندارائه شد ]٢٧ ،٢٦[مراجع  در رهيو غ يانرژ ه،فاصل ثوابت
در  متناوب يمرز طيبود. شرا ٠٠/٩٩×  ٥٦/٩٥×  ٣١/٨٨ 3Åبرابر  هانمونه سوپرسل اندازه نيهمچن .بود شدهميتنظ ١٢ Å مقدار

سلول واحد  درنظرگرفتنخالص با  RDXمولكول  ،يساختار ازنظر. بود شدهدرنظرگرفته MD يهايسازهيشبدر تمام  هامدل نيا
 α = β = γ ٩٠° نيو همچن c = ٠٠/١١ Å و b = ٥٦/٩ a، Å = ٦٣/١٢ Å سلول واحد ياتم با پارامترها ٤٢ يحاو كيارتورومب

با قطر  4O2Fe0.5Co0.5Zn نانوذرات و ٢٤ Åبا قطر  Al نانوذرات 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn تينانوكامپوز ي. برابود شدهساخته =
Å بودند. قرارگرفته سوپرسلدر مركز  ١٤  

 ة بينرابط ،ياتم تحولات ،سينتيكي يپارامترها ه است،شدداده حيتوض ]٢٩ ،٢٨[مراجع  كه در طورهمان، پژوهش نيدر ا
، ١٥٠٠مختلف ( يبالا دماي در پنج NVT نگرده، يفاز تعادل تعيينپس از  .شده استمطالعه  ليپتانس يزمان و انرژ-فشار

مرجع  ردبا استفاده از روش بيان شده ، CJDو  CJP ،CJT شامل، CJ ي) انجام شد. پارامترها٣٥٠٠ K و ٣٠٠٠، ٢٥٠٠، ٢٠٠٠
حصولات واكنش م ت،يوضع نيكند. در ايم فيرا توص ثانويه مواد منفجره يانفجار خواص قاًيدق CJحالت  ، محاسبه شدند.]٢٩[

  كرد: بيان )١(ة معادلصورت را به gHتابع  توانيم ن،يرسند. بنابرايم ييايميواكنش به تعادل ش يةناحدر 
)١(  H = e - e0 – 1/2 ൫p + p0൯(ν0- ν) 

براي ماده منفجره  ژهي، فشار و حجم وويژه يداخل يانرژ هوگونيوت، انگريترتيب ببه νو  H، e، p ي، پارامترهااين پژوهشدر 
براي ماده  ژهي، فشار و حجم وويژه يداخل يانرژ انگريترتيب ببه 0νو  0e، 0pي پارامترهاهمچنين،  هستند.تحت شوك قرار گرفته 

 و ٢٧٢٥، ٢٦٠٠، ٢٥٠٠، ٢٤٠٠ يدر دماها خالص RDX تركيب براي MD يسازهيشب هستند.گرفته نمنفجره تحت شوك قرار 
K 4 تينانوكامپوزو براي  ٣٠٠٠O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn  و ٣١٦٠، ٣٠٥٠، ٢٩٧٥، ٢٩٥٠ي در دماها K نييتع يبرا، ٣٤٠٠ 

 يچگال رييبا تغ gHتابع  رياز مقاد دستهكيمشخص،  يهر دما براي انجام شده است.محصولات انفجار  يبرا gHتابع  يهايمنحن
                                                           

1. Conjugate Gradient 
2. Universal Force Field 
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 يبرا H = 0 حالت ) درTو  p، v( ياز پارامترها يا. مجموعهدندش زدهتخمين  H <0و  H> 0 هايحالت مشتمل بر مونه،(حجم) ن
. سپس است شده استفادهمنفجرشده يا محترق كاملاً  ةنمونو  منفجرنشدهيا  محترق ةمادمربوط به  gHتابع  هايحالت نييتع

حاصل را   = 0H در آن مقدار كه 0V/V مقدار افتني يبرا ١يناسپلا با استفاده از تابع) 0V/Vي (حجم نسبت تراكم و H نيرابطه ب
 مقدار دقيق ، = 0Hكند و محور يم حاصلمشخصه  يرا در دماها Hكه مقدار  0V/V نيب محل برخورد شود.يبرازش م كند،يم
0V/V تابع  يمنحن يرا براgH  ًو مقدار شونديم يبررس دماپنج نقطه در هر بنابراين، . كندميارائه  منفجرشدهيا محترق كاملا 
0V/V  برايH ه. نقطدشومي يريگاندازه صفربه  كينزد CJ يبا منحن ٢يلايرخط  بين نقطه مماس gH  ًاست. شدهمحترق كاملا 

از  يعنوان تابعدما را به ايفشار  رييكه تغ شودميبرازش  دومدرجه ياچندجمله اب 0V/V برحسبدما  ايفشار منحني سپس، 
تر از مقدار يك آن دقيقاً استخراج شده داراي دو ريشه است كه ريشه كوچك دومدرجه ياچندجمله. دهدينشان م حجميتراكم 
نشان داده  دومدرجه ياچندجمله كيبا  gH يمنحن شود.دهد. خط رايلي دقيقاً بر همين نقطه مماس ميرا نشان مي CJPمقدار 

  :))٣((معادلة  شوديم فيتوص يخطبا  يلياركه خط ، درحالي))٢((معادلة  شوديم
)٢(  P = a0 + a1n + a2n2 
)٣(  P = an + b 

 بيان )٤(معادلة  صورتبه توانرا مي رايلي خط ،همچنين. 0n = V/V ) و٣) و (٢ثوابت معادلات ( bو  0a ،1a ،2a، a كه ييجا
  :كرد

)٤(  P = an – a   
  :شودحاصل مي )٥( ةرابط است، 0V/Vبرحسب فشار  منحني بر مماس يخط كه رايلي خط براي

)٥(  a = a1 + 2a2n 
كرد و  حذف CJ نقطةدر  0V/V آوردندستبه براي )٥( و )٤( از روابط استفاده با )٣( ةرابطاز  توانمي را a و P متغيرهاي

  كرد:را حاصل  )٦( ةرابط
)٦(  nCJ = 1 - ට1+ 

a1 + a0

a2
 

 تواناست، مي دهشگرفته روابط هوگونيوت از كه )٧( معادلة از استفاده با را CJD شده، مقدار محاسبه CJn و CJP مقاديراز 
  :]٣٠[كرد  محاسبه

)٧(  ට 
PCJ - P0

ρ0(1 - nCJ)
=   CJD  

 هامدل سازيكمتراابتدا  پژوهش، نيها است. در انمونه) 0ρ( هياول يچگالپارامتر  و 0P = ١ atm معادلهاين در  كهجايي
 يخروج يارامترهابر پ يريچشمگطور دما به ييرايمرحله، نسبت م نيشد. در ا انجام لمپسافزار نرمدر  NVT هنگردتوسط 
محاسبه  يان شده براي هر نمونهب مختلف يبالا يدر پنج دما 0V/Vاز  يبععنوان تابه gH ريمقاد ن،يبنابرا .است مؤثر يكيناميترمود

متفاوت  هاتفاوت در نمونه دليلبه 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn نانوكامپوزيتو  خالص RDX ي تركيبدماها برا ني. اشودمي
گردد. ميبرازش  كند،يمحاصل را   = 0Hحالت  كه 0V/Vآوردن مقدار دستبه يبرا 0V/Vو  gH نيب ةرابط، بعددر مرحله  هستند.

 .شوداستفاده مي طيشرا فيتعر يبرا NVE هنگرد در اين مرحله از

  

  نتايج و بحث
كه در  گونههمانشدند،  ساخته 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت  و خالص RDX تركيبيعني  مدل دو پژوهش نيدر ا

حاوي مدل  نيدوم ).)a(١شده است (شكل ساخته خالص RDX تركيب مدل از ني. اولندداده شد ) نمايشالف و ب(١شكل 

                                                           
1. Spline 
2. Rayleigh 
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را نشان  هامدل راتييتغ )b-a(١شكل  .))b(١شكل ( است 4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn تينانوترمبا  شدهاصلاحخالص  RDX تركيب
 مدتطي  هامدلاين  به ي كهوقت است، زمان طيهاي مدل دهندهليذرات تشك شدنپراكندهو  ذوب . اين تغييرات شاملدهديم

 يبالادليل نقطه ذوب بهشده استفاده 4O2Fe0.5Co0.5Zn نانوذرات. شودگرما داده مي ١٥٠٠ Kي ثابت دما ي مختلف تحتهازمان
 تينانوترم يوجود، پراكندگبااين .شوندميپراكنده  هاكلاستر از آنو تنها چند  كنندميخود را حفظ  يساختار يكپارچگي خود،

4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn مقدار با aS با مقدار  عيسر اريبس يهاتحت واكنش بالاaE  نانوكامپوزيت پايين در مدل
4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn،  يهامولكولاحتراق  يةاولمراحل RDX در ن،ي. علاوه بر ادشوميتسريع  تينانوترم اين توسط 

را  RDX يهامولكولاحتراق  ييو مراحل نها كنندنفوذ مي RDX يهاسرعت در مولكولبه Al يها، اتم٤٠ ps و ٣٠ هايزمان
  .كنندمي تسريع

  

 
Figure 1- Representative snapshots at 1500 K of the pure RDX and RDX+Al+Zn0.5Co0.5Fe2O4 nanocomposite in 0, 10, 20, 30, and 40 

ps, respectively  

، ٢٠، ١٠، ٠ هايزمان در ١٥٠٠ K در 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn تينانوكامپوز و خالص RDX تركيب هايترتيب تصاوير مدلبه) b-a( -١شكل 
  ٤٠ ps و ٣٠

   

نانوكامپوزيت  و خالص RDX تركيباحتراق  aEپارامتر  نيتخم يبرا ،شرح داده شده است ]٢٨[مرجع  كه در گونههمان
4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn ٢شكل فرض كرد. اول  ةمرتب واكنش را توانديم)aيسازهيشب جي) نتا MD تركيب RDX و خالص 

 و خالص RDX تركيب براي aE. پارامتر دهدينشان م مختلف يرا در پنج دما 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت 
كه  يزمانبنابراين،  .)١(جدول  است ٥٠/٥٦ kJ/mol و ٧٦/١٠٠ترتيب برابر به 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت 

 . مقداراست يافتهكاهش %٦٢/٥٣ توجهيقابل زانيبه م aE پارامتر، شوداضافه  RDXبه تركيب  4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn تينانوترم
نشان  يسازهيو شب تجربي جينتا .]٣١, ٢٨[ دارد خوبي مطابقت هاپژوهشاز  يبرخخالص با  RDX براي تركيب aEپارامتر 

 دندهينشان م جينتا ني. ااست ٥/٩٣ -٤٢٢ kJ/mol خالص در محدودة RDX تركيباحتراق  يبرا aE پارامتر ريكه مقاد دهندمي
شده در ارائه يسازهيشبمقدار اين پارامتر حاصل از با  سهيخالص در مقا RDX ي تركيببرارا  aEمقدار پارامتر  حاضر پژوهشكه 

و نتايج  ]٣٢[مرجع  يسازهيشبنتايج با  سهيدر مقا را aEمقدار پارامتر  همچنين اين پژوهشو  دهدبالاتر نشان مي ]٢٨[مرجع 
 طيو شرا aEپارامتر  مختلف محاسبه يهااز روش يد ناشنتوانيم اين نتايج .دهدتر نشان ميكم ]٣٧-٣٣ ،٣١[تجربي مراجع 

 ةمحاسب ياول برا ةمرتب واكنشو  ييدماهم، از روش پژوهش نيد. در انباش يسازهيو شب تجربي هايروش در واكنش متفاوت
با استفاده از روش  معمولاً  aEدر حالت تجربي پارامتر  كه، درحالياست شدهاستفادهسازي در حالت شبيه aEپارامتر مقدار 

نقاط داغ،  ن،ييپا يشامل دماها يعلت شرايط مختلفحالت تجربي به طيشرا ن،ي. علاوه بر اشودمي محاسبه ييدماهمريغ
بر  يمبتن MD يسازهيشبروش وجود، بااين است. دهيچيپ ي بسيارذرات، خلوص و چگال ةانداز ،دهيسرعت گرما ،يمورفولوژ

  .]٣٢ ،٢٨[ است ترهمگن يو ساختارها تركوچك نانوذرات، تربالا يدماها
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Figure 2-  (a) Arrhenius plots of the thermal decomposition for the samples and (b-c) Time evolution of the pressure and potential 

energy for the samples, respectively.  

  .١٥٠٠ Kدماي  زمان در طي ليپتانس يفشار و انرژ) تكامل b-c(ها و هاي آرنيوس تجزيه گرمايي نمونهمنحني (الف) -٢شكل 
  

كه از اين شكل مشخص است دهد. يمدل نشان م دوهر  يبرا ١٥٠٠ Kدماي  در طي زمان را فشار تكامل )b(٢ شكل
. است خالص RDXنسبت به تركيب  يشتريبفشار  شيو نرخ افزا ترفشار كمداراي  4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت 

احتراق و انفجار  فرايندهايكه توسط  4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت  و خالص RDX تركيب يگاز يهاگونه ميزان
 تينانوترم كه در حضور دهدينشان م نتيجهاين . گذارديم مستقيم ريها تأثبر عملكرد نمونه رايمهم است؛ ز اري، بسشوندد ميايجا

4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn ٢شكل علاوه براين، . كنندپيدا ميكاهش  يو مقدار محصولات گاز شيافزا يسطح هايواكنش)c( تكامل 
از زمان  يعنوان تابعرا به 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت  و خالص RDX تركيببراي ) ١PEپارامتر انرژي پتانسيل (

فرايند  انجامعلت بهو سپس  ش) افزاي1bE(دليل سد انرژي به ابتدا مدل، دوهر  يبرا PE پارامتر. دهدينشان م ١٥٠٠ Kدماي  در
نانوكامپوزيت است،  شده داده ) نشانc(٢كه در شكل  گونههمان. )١(جدول  است يافتهشدت كاهشگرمازا به

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn تركيب نسبت به RDX  پارامتر  .استشروع فرايند  يبرا تركم يسد انرژ يداراخالصPE يينها 
كه  دهندمينشان  نتايج نيا .است يافتهخالص كاهش RDX تركيب با سهيدر مقا زين 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت 
  .كنديخالص آزاد م RDX تركيب نسبت به را يشتريب اريبس يگرما 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت 

 

                                                           
1. Potential energy 
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 زوترميا ي، پنج منحن4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت خالص و  RDXتركيب  gH يهايكردن منحن مشخص يبرا
، نقطه پنج در 0V/Vمقادير  افتني ي. براندشد ميترس، است شدهداده) نشانbو  a(٣كه در شكل  طورمختلف، همان يدر دماها

 xنقطه، مقدار محور پنج در  شدهنييتع 0V/V مقادير .ندشد نيي) تعنيچ(خط نقطه gH  =0و محور  gHتابع  نينقاط تقاطع ب
 نمودار بهباتوجه، محترق شدهكاملاً هاي مربوط به نمونه gH يمنحن دهند.يم نشان) f-c(٣شكل  يهايمنحن در پنج نقطه را

و شكل  خالص RDXي تركيب برا )eو  c(٣كه در شكل  گونه، همانشده استحاصل 0V/Vاز  يعنوان تابعدما به ايفشار  رييتغ
٣)d  وf( 4نانوكامپوزيت  يبراO2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn يو منحن يلايرخط  نيمحل نقطه مماس ب شده است.دادهنشان gH 

 CJT يبرا )fو  e(٣و شكل  CJP يبرا )dو  c(٣در شكل  سبزدهد كه با نقاط يرا نشان م CJ ةنقط ،منفجر شدهمحترق يا كاملاً 

 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت خالص و  RDXتركيب  يبرا 0V/V مقدار CJنقاط در  ن،ي. بنابراشدند دادهنشان
  .است ٧٢/٠و  ٧٣/٠ برابرترتيب به

 
 .MDسازي مختلف حاصل از شبيه 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت  و خالص RDXتركيب مهم  پارامترهاي -١جدول 

Table 1- The important parameters of the pure RDX and RDX+Al+Zn0.5Co0.5Fe2O4 nanocomposite obtained from MD simulation. 

Parameter 
Sample 

Change% 
RDX RDX+Al+Zn0.5Co0.5Fe2O4 nanocomposite  

)3(g/cm 0ρ 1.861 1.791  
(kJ/mol) aE 100.76 65.50 -34.99 
(kcal/mol) b1E 85.33 73.15  -14.27 

Final of the PE (kcal/mol) -216.33 -241.96 -11.84 
(GPa) CJP 28.94 27.14 -6.22 

(K) CJT 2723.62 3138.51  +15.23 
(m/s) CJD 7560.16 7389.74 -2.25 

  
 يسازهيو شب تجربي نتايج با MD يسازهياز شبحاصل  CJ حالت يپارامترها مقادير ،فرايند محاسبات ياعتبارسنج يبرا

از  0ρ=  ٨٦١/١ 3g/cmبا  خالص RDX ي تركيببرا شدهينيبشيپ CJP مقدار پارامتر .شدند سهيخالص مقا RDX ي تركيببرا
 خالص RDXبراي تركيب   MDسازيشبيهنسبت به  %١١/١كه اين مقدار حدود درحالي ،است GPa٩٤/٢٨  برابر MDي سازهيشب
 0ρ=  ٨٣٦/١ 3g/cmبا  خالص RDXنسبت به مقدار تجربي براي تركيب  %٣٠/١٢حدود  و است شتريب ]٣٠[ 0ρ=  ٧٦/١ 3g/cmبا 
با  خالص RDX ي تركيببرا MD يسازهيتوسط شب )٧( ةمعادلبر اساس  محاسبه شده CJD مقدار ن،يهمچنتر است. كم ]٣٨[
3g/cm ٨٦١/١  =0ρ  برابرm/s شده برايحاصل ريتر از مقادكم %٩٨/٨و  ٣٣/٩ حدود كه )١(جدول  است ١٦/٧٥٦٠ RDX  خالص
  . ]٣٩ ،٣٨ ،٣٠[است  ٨٣٦/١ 3g/cmو  ٧٦/١ترتيب چگالي به با

ي تجرب يهاو داده MD يسازهيخالص از شب RDX ي تركيببرا شدهينيبشيپ CJDو  CJP يپارامترهادر اين پژوهش، 
و  CJP يپارامترها بالاتر از يكم CJDو  CJP يپارامترهاي تجرب ري؛ اگرچه مقاددهنديرا نشان م خوبي نسبتاً مطابقت ]٣٨[مرجع 

CJD اين  كهيباشد؛ درحال هيكروثانيم هاي حالت تجربي در مدت زمانواكنش انجام علتتواند بهاست. اين تفاوت ميشده محاسبه
است  هيكوثانيپ MD يسازهيشب حالت يبرا يزمان اسيوجود، مقبااين .دكنميمدت زمان امكان تشكيل گازهاي اضافي را فراهم 

علاوه بر  .منجر شود CJDو  CJPكاهش مقادير پارامترهاي  جهيدرنتبه كاهش تشكيل گازها و  تواندكه اين مدت زمان كوتاه مي
شده است كه اين مقدار حدود حاصل MD يسازهيشببا  ٦٢/٢٧٢٣ Kبرابر  خالص RDX ي تركيببرا CJTمقدار پارامتر  ن،يا

است. بنابراين، نتايج اين پژوهش مطابق خوبي با  خالص RDXبراي تركيب  ]٣٠[مرجع   MDيسازهياز مقدار شب شتربي %٨٧/٠
  ارائه شدند. ١در جدول  MD يسازهيشبخلاصه نتايج حاصل با دارد.  ]٣٠[مرجع 
بنابراين نتايج حاصل از اين  ندارد؛مراجع وجود  در ،4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت  يبرا يقيدق ةداد چيه

 GPaبرابر  ،4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت  يبرا CJP پارامتر .كردتوان با ديگر مراجع مقايسه را نمي نانوكامپوزيت

در  كاهش ني. ا)١ است (جدول )٩٤/٢٨ GPaخالص ( RDX تركيب تر ازكم %٢٢/٦ كه اين مقدار حدوددرحالي ،است ١٤/٢٧
  نانوكامپوزيتزيرا در اين  است؛ي گازمحصولات  ديدر تول 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت  يدليل ناتوانبه CJP پارامتر
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Figure 3- (a-b) The relationship between of the Hg and V/V0 at five various temperatures, (c-d) the Hg curve showing the fully 

detonated states, and the PCJ points (the green dot), and (e-f) the Hg curve showing the fully detonated states, and the TCJ points (the 
green dot) for the pure RDX and RDX+Al+Zn0.5Co0.5Fe2O4 nanocomposite, respectively. 

 CJP نقطةو  منفجرشدهكاملاً  يهاحالت براي gH يمنحن )دو  ج(مختلف،  يدر پنج دما 0V/Vو  gH  تابعارتباط بين  )و ب (الف -٣شكل 

خالص و  RDX تركيب يترتيب برا) بهسبز ةنقط( CJT نقطةو  منفجرشدهكاملاً  يهاحالت براي gH يمنحن (ه و و)) و سبز ةنقط(
  .4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn تينانوكامپوز
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براي  CJDمقدار پارامتر  ،درنتيجه .شودمي ي منجرمحصولات گاز به كاهش توليد 4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn تينانوترمحضور 
خالص  RDX تركيب از تركم %٢٥/٢ است كه اين مقادير حدود ٤٧/٨٩٧٣ m/s برابر 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت 

)m/s ١(جدول  است) ١٦/٧٥٦٠(.  
 اين مقادير حدود كه است ٥١/٣٨٣١ Kبرابر  4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت براي  CJT پارامتر ن،يعلاوه بر ا

 متفاوت واكنش سميدليل مكانبالاتر به CJT مقدار. )١(جدول  است) ٦٢/٢٧٢٣ Kخالص ( RDX تركيب از شتريب %٢٣/١٥
گرما را آزاد  ياديمقدار ز موجود تينانوترم زيرا است؛خالص  RDXنسبت به تركيب  4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت 

اين  يبالا CJT پارامتر گر،يد يازطرف. شوديالعاده مفوق يبا انتشار گرما تردهيچيپ ييايميش يهاواكنش جاديو باعث ا كنديم
بهبود در  نينسبت داده شود. ا شدهاضافه 4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn تينانوترم يالاب يحرارت ييممكن است به رسانا تينانوكامپوز

 كياباتيآد يدما ن،يعلاوه بر ا .]٢[ دهديم شيافزا تينانوكامپوز اين واكنش را در يتيهداانتقال حرارت  سميمكان گرما، تيهدا
ي برا يمنبع عال ]٤٠[ي و گاز عيشعله همراه با محصولات ما يلابا دماي .قرار دارددر محدودة بالايي  باً يتقر هاتينانوترم

 مهميممكن است نقش  نيز يتشعشع حرارت انتقال ن،يد. بنابرانكنيفراهم م ي راو تشعشع يهمرفت حرارت انتقال هايمكانيسم
اجزا در بين تماس  سطحعلاوه بر اين،  .داشته باشد 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت احتراق و انفجار  يهادر فرايند

. كندپيدا ميبهبود  دليل حضور نانوترميت،به خالص RDX تركيب با سهيدر مقا 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت 
 RDX نفوذ تركيبتر از طول كم يريطور چشمگانتقال گرما و جرم به يبرا تيآمده در نانوكامپوزدستبه نفوذطول  ن،يبنابرا

منجر  ،خالص RDX تركيب با سهيدر مقا تينانوكامپوز يبرامحاسبه شده  CJT بالاتر پارامتر به مقدار هايژگيو نيا .استخالص 
  .شودمي

  

  گيرينتيجه
 انفجاري تركيب بر عملكرد 4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn تياثرات نانوترم ي و ارزيابيبررس يبرا MD يسازهيشبدر اين پژوهش، از روش 

RDX .مانند  ييپارامترها استفاده شدaE و حالت CJ براي تركيب RDX  4نانوكامپوزيت خالص وO2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn ،
 RDX تركيب عملكرد بر 4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn تينانوترم بالاي يزوريكاتال تي. فعالشدندوتحليل مختلف تجزيه طيتحت شرا

نانوكامپوزيت براي  CJDو  CJP يپارامترها مشخص شد كه ن،يشد. علاوه بر ا مشخص MD يهايسازهيشب توسط خوبيبه
4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn   ًتركيب با سهيشده در مقا محترقكاملا RDX  كه پارامتر درحالي هستند؛ تركمخالصCJT 

 4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn تينانوترمدليل اثرات اين تغييرات احتمالاً به .استخالص بالاتر  RDX ها نسبت به تركيبتينانوكامپوز
جاي مواد قابل كاربرد به 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znنانوكامپوزيت بر مكانيسم انتقال حرارت و جرم است. با توجه به اين نتايج، 

  منفجره اوليه نظير آزيد سرب است.
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Nanothermites have a promising study in industry due to their fast reaction rate, high energy release efficiency, 
and significantly enhanced detonation performance. Single-metal oxides have been extensively considered as 
nanothermite oxidants but are poorly compatible with the acidic components of solid propellants, which 
highlights the need for better alternatives. Compared with single-metal oxides, composite metal oxides feature 
certain unique properties including special spatial structures, acid/base resistance, abundant lattice defects, 
outstanding catalytic performance, and high heat release in the thermite reaction that may have unexpected 
effects on the performance of the related energetic nanocomposites. The main goal of this work is investigated 
Al+Zn0.5Co0.5Fe2O4 nanothermite effects on the properties of RDX, for the first time. Thus, in this study explore 
the influence of Al+Zn0.5Co0.5Fe2O4 nanothermite on the detonation properties of hexogen (RDX) which is one 
of the most common energetic materials based on reactive force field molecular dynamics simulation.  The 
results showed that, the presence of Al+Zn0.5Co0.5Fe2O4 nanothermite significantly reduces the activation 
energy, detonation pressure, and detonation velocity RDX because it is leading to less gas products formation. 
However, the detonation temperature for RDX+Al+Zn0.5Co0.5Fe2O4 nanocomposite is higher than that for pure 
RDX because of high energy release while forming Al+Zn0.5Co0.5Fe2O4 nanothermite products. The activation 
energy, detonation pressure, detonation velocity, and detonation temperature obtained from the molecular 
dynamic simulation for the pure RDX changed from  100.76 kJ/mol, 28.94 GPa, 7560.16 m/s, and 2723.62 K 
to 65.50 kJ/mol, 27.14 GPa, 3138.51, and 7389.74 m/s for the RDX+Al+Zn0.5Co0.5Fe2O4 nanocomposite, 
respectively. 
 
Keywords: Al+Zn0.5Co0.5Fe2O4 nanothermite, RDX+Al+Zn0.5Co0.5Fe2O4 nanocomposite, molecular dynamics 

simulation, activation energy, and Chapman－Jouguet. 

 
 


