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ف اصلی در هد هستند. داریپا یعاد طیفلز با اندازه نانو هستند که در شرای و فلز دیاز اکس یمخلوطفراپایدار  یمولکولنیب یهاتیکامپوز

در این  ،بنابراین؛ ( استRDXبرای اولین بار بر خواص ترکیب هگزوژن ) 4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni ترمیتنانواین تحقیق، بررسی اثرات 

 یو دما فشار انفجار، سرعت انفجار ،یسازفعال یانرژ شامل، RDXترکیب  بر خواص 4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni تیاثرات نانوترمپژوهش 

 تیانوترمنسازی دینامیک مولکولی نشان دادند که نتایج شبیه .شده استمطالعه  یمولکول کینامید یسازهیشب استفاده ازبا  انفجار

4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni ترکیببر  بالایی یزوریعملکرد کاتال RDX سرعت انفجارانفجار و فشار ی، سازفعال یانرژکه یطوربه، دارد 

طور به .هستندخالص  RDXکمتر از  %80/71و  %34/02، %89/34یب حدود به ترت RDX 4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni+تینانوکامپوز

 ی ترکیببرا یمولکول کینامید یسازهیآمده از شبدستبه سرعت انفجار دمای انفجار و ،فشار انفجار، سازیانرژی فعال یپارامترهاخلاصه، 

RDX مقادیر  خالص ازkJ/mol 14/722، GPa 83/09، K 40/0104 و m/s 74/1642 یب برای نانوکامپوزیت به ترت

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn مقادیر  بهkJ/mol 62/46، GPa 73/01، m/s 13/1498  وK 67/4749 کنندمی رییتغ. 
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Abstract  Article Information 
Metastable intermolecular composites are mixtures of nanosized metal oxide/metal 

that are stable under normal conditions. The main goal of this work is investigated 

Al+Zn0.5Co0.5Fe2O4 nanothermite effects on the properties of RDX, for the first time. 

Thus, the effects of the Al+Ni0.5Co0.5Fe2O4 nanothermite on the RDX properties, such 

as activation energy, detonation pressure, detonation velocity, and detonation 

temperature were studied in terms of the molecular dynamic simulations, in this work. 

The results of the molecular dynamic simulation show that the Al+Ni0.5Co0.5Fe2O4 
nanothermite has high catalytic performance on the RDX, while the activation energy, 

detonation pressure, and detonation velocity of the Al+Ni0.5Co0.5Fe2O4+RDX 

nanocomposite was 43.98, 20.46, and 17.92% lower than that of the pure RDX, 

respectively. Generally, The activation energy, detonation pressure, detonation 

velocity, and detonation temperature parameters 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 56.78 kJ/mol, 23.05 GPa, 3217.52, and 6411.26 m/s for the 

RDX+Al+Zn0.5Co0.5Fe2O4 nanocomposite, respectively. 
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 مقدمه -1
 یمبتن یاز مواد پرانرژ ریپذواکنش ستمیس کی تیسوپر نانوترم

 ومینیودر آلومپ یبیترک اتینانو است که با عمل اسیبر فلز در مق

به ( NiOو  CuO ،4O3Co ،3O2Feی )نظیر فلز دیو ناانو اکسااا

 نیب یهاتیعنوان کامپوزبه هااین سیستم .[3-7] دیآیدسات م

 .[6] دنااشاااویختااه مشااانااانیز ( MIC) فراپااایاادار یمولکول

 یادیمنفجر شاااوند و مقدار ز ای محترقتوانند یها متینانوترم

آزاد  کاهش-اکساااایشواکنش  قیگرما را به سااارعت از طر

با همراه  دهیچیپ ندیفرآ کیا هااتیاواکنش ترم. [1-4]کنناد 

موج  عیآزاد شاادن گرما و ساارعت انتشااار ساار یادیمقدار ز

عملکرد  تیاانااانوترم ن،یعلاوه بر ا. [8-9]اساااات  راقاحاتا

وساااعه ت ن،یاحتراق دارد؛ بنابرا ی طی فرایندخوب یزوریکااتاال

 یو آزادسااااز یریپذو بهبود واکنش دیجاد یهااتیاناانوترم

 ها مهم است.آن یانرژ

تلف مخ یتوان با انتخاب اجزایرا م تینانوترم یریپاذواکنش

 هایدیبا اکساا سااهیدر مقا [.77-72] کرد مینانو تنظ اسیدر مق

 ،4O2CuCoنظیر  یتیکامپوز یفلز هایدینانو اکسااا ،یفلزتک

4O2MFe 4  وO2MCo که در  هساااتند یمختلف یاجزا یدارا

ته داشااا ییافزااثر همتوانند میاند و شاااده بینانو ترک اسیمق

 تسینانوکاتال یاز اجزا یاریبس ن،یعلاوه بر ا .[73-70]باشاند 

امر  نیانااد. ادوپ شاااده گریکاادیبااا  یچنااد جز  تیااکاامپوز

 شااتریکند و به نقص بیرا منحرف مکریسااتالی شاابکه ی راحتبه

 زانیمراکز فعال را به م جهیشااود و در نتیها منجر مانو دانهدر ن

که  رودیانتظار م ن،ی؛ بنابرا[76] دهدیم شیافزا یتوجهقاابال

 یتیکامپوز یفلز دیبا نانو اکس Al فلز بر یمبتن تینانوترم ستمیس

و  بالاتر، احتراق یریپذواکنش دکننده،یااکسااا کیاعنوان باه

 دیاکساا تک سااتمینساابت به ساا ی رابهتر یزوریعملکرد کاتال

، 4O2CuCo ترکیباااتی نظیر ن،یداشاااتااه باااشااااد. همچن یفلز

4O2MgCo ،4O2ZnCo  4وO2NiCo خاالااوص بااالا،  یدارا

 یاردهتوجه گست نیکم هستند، بنابرا نهیو هز منظم یمورفولوژ

 ریاخ یهاااگزارش ن،ی. علاوه بر اکردنااد را بااه خود جلااب

را  یتیکامپوز یفلز یدهاینانو اکسااا یعال یزوریعملکرد کاتال

 یهاتیناانوترم .[71-74]نشاااان دادناد  پرانرژیمواد  یبر رو

4O2Al/NiCo [79]  6وWO2Al/Bi [78] مورد مطالعه قرار  زین

عملکرد  ،یانرژ یآزادسااااز یهااایژگیو یانااد و داراگرفتااه

 یزتک فل دیاکسااا حاوی تیبا ترم ساااهیدر مقا یعالی احتراق

 هستند.

مبتنی  4O2Fe0.5Co0.5Ni یفلز سه یتیکامپوز فلزی دیاکستأثیر 

عنوان یک نانوترمیت بر خواص ترکیب هگزوژن باه Alبر فلز 

(RDXبررسااای نشاااده اسااات ) این ، در مورد تأثیر بناابراین؛

وجود  یدرک روشن چیه RDX ترمیت بر عملکرد ترکیبنانو

ماهیت و خواص ویژه  رود کاه باا توجاه باهمی نادارد. انتظاار

با ترکیب  اجزای آن تماس و 4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni ترمیتنانو

RDX، ترکیب  و عملکرد در خواص یاملاحظهتفااوت قاابال

RDX  تینانوکامپوز وخاالص +RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni 
  وجود داشته باشد.

توان در می RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni+ تیاانااانوکااامپوزاز 

ها استفاده نمود، زیرا آغازش مواد پرانرژی قوی و همچنین نانل

گرمای و دمای بالا و همچنین فشاار و سرعت انفجار پایینی را 

ا استفاده ب بنابراین، در این پژوهش برای اولین بار؛ کندایجاد می

( 7MD-ReaxFFی دینامیک مولکولی واکنشاای )سااازهیشااباز 

 4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni ترمیتنانو تأثیر 0لمپس افزارنرمتوسااط 

4سااازی )پارامترهای انرژی فعال بر
aE ژوگت-چپمن( و حالت 

(3CJ) ترکیب RDX که بررسای شاده است. نتایج نشان دادند 

به  RDXترکیب  aE پارامتر خالص، RDX ترکیب با سهیدر مقا

 4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni ترمیتنانویال فعاالیات کااتاالیزوری دل

6یابد. علاوه براین، فشاااار انفجار )کاهش می
CJP و سااارعت )

4انفجاار )
CJD )تیناانوکاامپوز +RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni 

در و  دنابییکاهش م ،کمتر یمحصااولات گاز لیتشااکدلیل به

1ماقاااباال دمااای انافجااار )
CJT) ترمیااتنااانووجود  لیاادلبااه 

4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni کند.افزایش پیدا می 
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 MD سازیشبیه روش جزئیات -2-1

و  خااالص RDX یعنی ترکیااب ه،یاااول یهاااساااااختااار ماادل

در  MD روشبا  ،RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni+ تینانوکامپوز

طور که در همان [،07-02]شاادند  یسااازهیشاابافزار لمپس نرم

 یهایسازهیدر شبکه یطوربهشرح داده شده است،  [00] مرجع

MD ، ترکیب  یساااختارهاابتداRDX  تینانوکامپوزو خالص 

+RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni سااااختارها  یدارساااازیپا برای

 با رمدنظهای ساختارساط  انرژی پتانسایل . ساازی شادندبهینه

 مداوم افت الگوریتمبا اساااتفاده از  یانرژ یساااازنهیفرایند کم

(9CG به ) حداقل  ریدکه در آن مقا دیرسااحداقل مقدار ممکن

 kcal/molیااب بااه ترت روین ییگراهمتلرانس و  یتحماال انرژ

ه اااابروش  نیا[. 02] بودند Å 2227/2/(kcal/mol) و 2227/2

. ددگرمیجر ااامنر اتم اااب یمبتن یهاهااانمون ۀهندس یسازنهیبه

، شرایط انرژی، NVE) میکروکنونیکالایزوله یا  هنگردساپس 

 بر یاتمنیبکاااهش تنش  یبرا حجم و تعااداد ارات ثاااباات(

 یجایی تدریجتغییر جابه ،انجام آن یشااد. برا انجام ساااختارها

 جادیا یرااااب یزمان ۀمرحلدر هر  nm 72-6  ×7مقدار  به هر اتم

 MD یسازهی. پس از آن، شبوداب شده محدود یکیزایات فااثب

شرایط دما، حجم و  ،NVT) کنونیکال هنگردبا  ns 72به مدت 

 هیاول یمرحلاه دماا نیدر ا .افاتیااداماه  تعاداد ارات ثاابات(

 -دما هم هنگرداز  نیشاااد؛ بنابرا میتنظ K 1در مقدار ها نمونه

 یرااااب شرایط دما، فشار و تعداد ارات ثابت( ،NPTفشار ) هم

به مدت  atm 7فشار و  K 1ی اادمدر  متعادل کردن ساختااارها

ns 6  ،،هنگرداساتفاده شد. متعاقبا NPT  دما به  ییگراهمپس از

 هنگردشااده، به  یسااازمدل یاتم یهاسااتمیمقدار هدف در ساا

NVT هااااااها بنمونه یمرحله دما نیشاااد. در ا لیتبد K 422 

 MD یسازهیبا شب ت،یوضع نیدر ا ت،ینها درو  افتیا شیافزا

؛ حاصاال شاادها سااتمیساا یفاز تعادل ns 6 به مدتشااده انجام

 ns 02ا هکردن ساایسااتم تعادلانجام فرایند م کل زمان ن،یبنابرا

مقدار گام  نیبود. ا شااادهانتخاب fs 227/2 یگاام زمانبود و 

 ژوهشپ نیدر ا بالا، یمحاسااابات دقتبه یابیدسااات یبرا یزمان

 .بود شدهانتخاب

 باار فیااتااعاار یباارا ReaxFFو  UFF هاااییرویااناا دانیااماا

 .نداسااتفاده شااد شاادهیطراح یهادر نمونه یاتم یهاهمکنش
در  رهیو غ یمانند فاصااله، انرژ روین یهادانیثابت م یپارامترها

 هایبرهمکنششعاع قطع مقدار  اند.ارا ه شاده [03-04]مراجع 

 .بود شدهمیتنظ Å 70 در مقداردر تمام محاسابات  یوندیپ یرغ

 تیاانااانااوکااامااپااوزو  خااالااص RDX تاارکاایااب یهاااماادل

+RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni 3ابعاد  یداراÅ 47/99  ×64/86 

در تمام  هامدل نیدر ا متناوب یمرز طیشاارا. بودند 22/88× 

و  Al قطر نانوارات .بود شده نظرگرفته در MD یهایسازهیشب

4O2Fe0.5Co0.5Ni و 03 ا،ابیتقر بیه ترتااب Å 73 ر ابود. علاوه ب

 = 82α° با یبا استفاده از سلول واحد مکعب Alانوارات ان ن،یا

= β = γ کهااااشااب یرهاااااارامتااااو پ Å 23/3a = b = c =   و

ساالول واحد  کیتوسااط نیز  4O2Fe0.5Co0.5Niوارات اااااانان

    Å کهااااشب یااااارهااااارامتااااو پ = α = β = γ 82° اااااب یمکعب

42/9a = b = c =  ساااااختااه شاااادنااد. چگااال( 0ی اولیااهρ) 

 تیناانوکاامپوزو  خاالص RDX ترکیاب یهااسااالولساااوپر

+RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni، 3 و 947/7برابر  بیبه ترتg/cm 

خالص مطابق با  RDX مقدار چگالی ترکیب که اساات 183/7

  .[04-06]است  پیشین یسازهیو شب یتجرب جینتا

)با  خالص RDX ( سااختار و سلول واحد ترکیب7در شاکل )

 تیاانااانوکااامپوز( و اجزاء 6O6N6H3Cفارماول شااایامیااایی 

+RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni ارا اه شااادناد. در این شاااکل ،

 یکل،، ننیتروژن ،آلومینیوم ،هیدروژن ،اکساایژن ،کربن هایاتم

د، خاکسااتری، قرمز، ساافی هایرنگ یب باآهن و کبالت به ترت

 .نددصورتی نمایش داده شو  آبی، سبز، نارنجی آلومینیومی،
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و اجزاء  خالص RDX ساختار و سلول واحد ترکیب (:7شکل )

 .RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni+ تینانوکامپوز

 

این پژوهش بر مطااالعااه تحولات اتمی، پااارامترهااای انرژی 

ساازی، رابطه فشاار و انرژی پتانسایل با زمان و پارامترهای فعال

CJ  شاااامالCJP ،CJT  وCJD [08-01]طور که در مراجع همان 

طور که در مراجع همانتوضای  داده شاده است، تمرکز دارد. 

شااده اساات، پارامترهای سااینتیکی، تحولات توضاای  داده[ 08]

زمان و انرژی پتانسیل مطالعه شده است. -اتمی، رابطۀ بین فشار

در پنج دمااای بااالای  NVTپس از تعیین فاااز تعااادلی، هنگرد 

( انجام شاااد. K 4622و  4222، 0622، 0222، 7622مختلف )

طور که در مرجع ، همانCJDو  CJP ،CJT، شامل CJپارامترهای 

دقیقا،  CJداده شااد، محاساابه شاادند. حالت  ی [ توضاا01-09]

ین کند. در اخواص انفجاری مواد منفجره ثانویه را توصیف می

وضاااعیات، محصاااولات واکنش در نااحیاۀ واکنش به تعادل 

ابتدا ، CJرسااند. برای اسااتخراج پارامترهای شاایمیااااااایی می

افزار لمپس در نرم NVTها توساااط هنگرد ساااازی مدلتراکمم

 طور چشمگیریانجام شاد. در این مرحله، نسابت میرایی دما به

ن، بنابرای؛ بر پاارامترهاای خروجی ترمودیناامیکی م ثر اسااات

 در پنج دمای بالای مختلف 0V/Vعنوان تابعی از به gHمقاادیر 

خالص و  RDXشاااود. این دمااها برای ترکیب محااساااباه می

دلیل تفاوت در به RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni+نانوکامپوزیت 

 0V/Vو  gHها متفاوت هساااتند. در مرحله بعد، رابطۀ بین نمونه

را حاصل  H = 0که حالت  0V/Vمقدار  به دسات آوردنبرای 

برای  NVEگردد. در این مرحله از هنگرد کناد، برازش میمی

 شود.تعریف شرایط استفاده می

 

 نتایج و بحث -3

 اهنمونه خواص بینیپیش برای MD سازیشبیه -3-1

 تیاانااانااوکااامااپااوزو  خااالااص RDX هااای تاارکاایاابماادل

+RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni سازی استفاده شده در شبیهMD 

از  یامجموعه در این شکل نشان داده شده است. (0)در شکل 

منظور ها بهمدل ی اینبرا هیثان ps 32از زمان صاافر تا  تصاااویر

رکیب ت یهامولکول .ارا ه شدند یشاکل ساختار رییتغ نمایش

RDX بااا ساااااخااتااار نااانااوارات  یبااه اناادازه کااافااAl  و

4O2Fe0.5Co0.5Ni  یهاواکنش ن،ی؛ بنابراکنندبرقرار میتماس 

 ریید. تغنادهیارات رخ م نیدر ساااط  مشاااترک ب بسااایااری

 RDXو  Al ،4O2Fe0.5Co0.5Ni یدر سااااختارها ییهاشاااکل



 هاشمی و ایومن                                       های دینامیک مولکولیسازی: شبیهRDX ترکیب خواص بر 4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni نانوترمیت تأثیر

 

 1، شماره 4141مواد، پاییز  مهندسی در نوین فرآیندهای 10

 یهابه ساارعت در مولکول هاکه اتم ییشااود، جایمشاااهده م

RDX نشان داده  (0)طور که در شاکل شاوند، همانیم پخش

 یهاو انفجار مولکول یحرارت هیتجز ن،یشاااده اسااات؛ بناابرا

RDX وجود نانوارات  لیدلبه ییو نهاا هیادر مراحال اولAl  و

4O2Fe0.5Co0.5Ni یهادر مولکول RDX شودمی عیتسر. 

 

 

 

 .ps 32 و 42، 02، 72، 2 هایزمان در بیترتبه RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni+ تینانوکامپوزو  خالص RDX ترکیب های(: )الف و ب( تصاویر مدل0شکل )

 

 هیتجز یط K 7622دمای تکامل فشااار را در الف( -4)شااکل 

و از  GPa 84/4 تا 19/0 دهد. محدوده فشار ازیها نشان منمونه

و  خالص RDX ترکیاب یبراترتیاب باه GPa 84/0 تاا 74/7

اساااات؛  ریمتغ RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni+ تیاانااانوکااامپوز

 تیاابااا افزودن نااانوترم RDX تارکیااب فشااااار ن،یابانااابارا

4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni یگاز یهااتعاداد کمتر گوناه لیادلباه 

 RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni+ تیشده توسط نانوکامپوز دیتول

حال،  نیبا ا .یابدمیخالص کاهش  RDX ترکیب نسااابات به

نرخ  دارای RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni+ تیااناااناوکاااماپاوز

است که خالص  RDX ترکیب نسبت به یفشاار بالاتر شیافزا

در حضاااور  RDX این پادیده به دلیل تساااریع تجزیه ترکیب

عنوان یاک کاتالیسااات باه 4O2Fe0.5Co0.5Al+Niناانوترمیات 

 است.

 یبرا K 7622 ( را در8PE) لیپتانس یانرژ تکاملب( -4)شکل 

ه احتراق ب ندیفرآ یط یحرارت راتییدهد. تغیها نشاااان منمونه

-4)شاااکل مطابق با  .[42]اسااات  PE پارامتر در راتییتغ لیدل

 کی لیدلسااارعت بهبه PE پارامتر هر دو نمونه یبرا ب(، ابتدا

 (N-Nند )مان یوندهایشاکستن پ ایاوب  یبرا ریگرماگ ندیفرآ

 .[47-42] یاابدمی شیباه حاداک ر مقادار افزا RDX ترکیاب

نشاااان داده شاااده اسااات، ب( -4)طور کاه در شاااکل هماان

 با ساااهیدر مقا RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni+ تیاناانوکاامپوز

. دهدمیرا نشاااان  یکمتر PEخاالص، مقادار  RDX ترکیاب

 نسااابت به یدر زمان کمتر تینانوکامپوز PE پارامتر ن،یهمچن

طور که همان .دیرسمیخالص به حداک ر مقدار  RDX ترکیب

به سرعت  PEنشاان داده شاده است، مقدار ب( -4)در شاکل 

در  ییهاواکنشدر این مرحله  ابد،ییهاا کااهش منموناه یبرا

 تینانوکامپوز PEکه در آن مقدار  [42]هساااتناد حاال انجاام 

، هر چه ترسااااده انیخالص اسااات. به ب RDX ترکیب کمتر از

 شتریبآزاد شده  یباشد، گرما شتریب PEپارامتر  کاهشبه  لیتما

احتمالا، مقدار گرمای آزاد شاااده از  ن،ی؛ بنابرا[40] شاااودمی
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در مقایساااه با  RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni+ تیاناانوکاامپوز

 aEمقدار پارامتر  خالص بیشااتر اساات و همچنین RDX ترکیب

 نساابت به ترکیب RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni+ تینانوکامپوز

RDX  ،کمتر خواهد بود.خالص 

 

 

 

 
 

 
 .هانمونه یبرا وسیآرن و )ج( نمودارزمان طی  لیپتانس یتکامل فشار و انرژ(: )الف و ب( 4شکل )

 

ها نمونه یبرا T/7222 و lnk نیب منااساااب یرابطاه خط کیا

برای  aEمقدار پارامتر (. ج(-4))شاااکل  اسااات آمدهدساااتبه

 kJ/molی برابر حرارت هیتجز طی فرایندخالص  RDX ترکیاب

از  شاااتریبرابر ب 11/7کااه  ه اسااااتبارآورد شااااد 14/722

RDX4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni (kJ/mol 19/64 )+ تینانوکامپوز

خالص محاسااابه  RDX ی ترکیببرا aEمقدار پارامتر  .اسااات

پیشااین  MD یسااازهیمطابق با مطالعه شااب پژوهش نیشااده در ا

برآورد شاااده در مطالعات  aEحال، مقدار  نیبا ا .اسااات [08]

زده شاااده در این  تخمین aEمقدار پیشاااین نسااابت به  یتجرب

 هیتجز aEساااده، مقدار  انیبه ب. [44-44]اساات بالاتر پژوهش 

از  یتحت تأثیر عوامل مهم یریطور چشمگها بهنمونه یحرارت

در  .[42]دارد و جامد( قرار  عیجمله فشاااار، دما و فاز )گاز، ما

ها با استفاده نمونه aE ریاد، مقMD یسازهی، در شابپژوهش نیا

 کهی، درحاله استو مرتبه اول محاسابه شاد ییدمااز روش هم



 هاشمی و ایومن                                       های دینامیک مولکولیسازی: شبیهRDX ترکیب خواص بر 4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni نانوترمیت تأثیر

 

 1، شماره 4141مواد، پاییز  مهندسی در نوین فرآیندهای 11

یی در نرخ دماااهم ریروش غ این پااارامتر از ،یدر روش تجرب

 .ه استبرآورد شد ثابت گرمادهی

 به دست آوردن یتوان برایم الف و ب(-3)مطابق شکل 

 در زوترمیا هایاز منحنی( مختلف 0V/V) ویژه حجم هاینسبت

با استفاده از  یینها 0V/V مقادیر خاص استفاده کرد. یدما کی

 .شودمی نییتع زوترمیا هایمنحنیو  gH 0 =محور  نیتقاطع ب

رابطه  نشان داده شده است، ج و د( -3)طور که در شکل همان

 یکاملا، واکنش داده شده توسط منحن 0V/V مقادیرفشار و  نیب

و خط  gH یمنحن نینقطه مماس ب. دیآیبه دساات م gHانفجار 

طور که با شاااود، همانیاساااتفاده م CJنقطه  نییتع یبرا یلایر

نشااان داده شااده اساات؛  ج و د( -3)در شااکل  آبی رنگنقاط 

ی برا 0V/V = 14/2 و GPa 89/09 =CJP در CJنقطه  ن،یبنابرا

 48/2 و GPa 26/04 =CJP در نیخالص و همچن RDX ترکیب

=0V/V 4 تیاانااانوکااامپوزی براO2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni 

و جدول  ج و د( -3)طور که در شکل ، همانحاصل شده است

 نشان داده شده است. (7)

 

 

 

 

نانوکامپوزیت  و خالص RDXترکیب مهم  : پارامترهای(7)جدول 

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni سازی مختلف حاصل از شبیهMD. 

Parameter 
Sample 

RDX Nanocomposite 

ρ0 (g/cm3) 1.861 1.794 

Ea (kJ/mol) 100.76 56.78 

Eb1 (kcal/mol) 85.33 70.88 
Final of the PE (kcal/mol) -216.33 -259.09 

PCJ (GPa) 28.94 23.05 

TCJ (K) 2723.62 3217.52 
DCJ (m/s) 7560.16 6411.26 

 

و  0V/V ریهاا با توجه به مقادنموناه CJD ریمقااد ن،یعلاوه بر ا

CJP  مقدار .شااده اسااتمحاساابه CJD ترکیب RDX  خالص و

 بیاابااه ترت 4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni تیااناااناوکاااماپاوز

اکر شااده  (7)اساات که در جدول  m/s 04/4377و  74/1642

 تیااناااناوکااامپوز CJD و CJPماقااادیار  ن،یااساااات؛ بانااابارا

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni  و  %34/02بااه تاارتاایااب حاادود
کمتر  CJD مقدار است.خالص  RDX ترکیبکمتر از  02/76%

 تیاااثارات نااانااوترمدلایاال احاتامااالا، بااه تیااناااناوکاااماپاوز

4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni  لیدلبهتواند پدیده می نی. ا[41]اسااات 

که باعث  دباش تینسبتا، کم نانوکامپوز یمحصولات گاز تولید

خالص  RDX ترکیبحال،  نی. با اشااودمی CJPکاهش مقدار 

ه دارد ک یاز محصاااولات گاز یادیتعداد ز لیبه تشاااک لیتما

 .گرددیم CJPمقدار  شیباعث افزا
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 )ه و و(( و آبی ۀنقط) CJP نقطۀو  منفجرشدهکاملا،  یهاحالت برای gHیمنحن )ج و د(مختلف،  یدر پنج دما 0V/Vو  gH تابع(: )الف و ب( ارتباط بین 3شکل )

 .4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni تینانوکامپوزخالص و  RDX ترکیب یترتیب برا( بهآبی ۀنقط) CJT نقطۀو  منفجرشدهکاملا،  یهاحالت برای gHیمنحن

 

 یاتاابع چند جمله کیا، CJT مقادار نییتع یبرا ن،یعلاوه بر ا

 یژه درو دما و نسابت حجم نیرابطه ب نییتع یبرا زیدرجه دوم ن

( نشان e-f) 8طور که در شکل منفجر شاده، همان حالت کاملا،

 در CJنقطه  ن،ی؛ بنابرااسااتخراج شااده اسااتداده شااده اساات، 

 وخااالص  RDX ی ترکیاابباارا K 40/0104 = CJTدمااای 

 تیاانااانوکااامپوز یبرا K 60/4071 = CJTدر مااادی  نیهمچن

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni طور که ، همانحاصل شده است

نشاااان داده شاااده اسااات؛  (7) و جدول ه و و( -3)در شاااکل 

 تیااانااااناااوکااااماااپاااوز CJT ماااقااادار ن،یاااباااناااابااارا

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni  ترکیب از شااتریب %74/79حدود 

RDX تواند می این تفاوت بالا. شااده اسااتزده  نیخالص تخم

در  4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni تیااناااناوتارم حضاااور بااه عالاات

قال ممکن اساات بر انت تینانوترماین  رایز باشااد تینانوکامپوز

قیاس م لیدلبه هاپدیده نیا باشاااد؛ زیرا گذارریگرما و جرم تأث

 در تمااس نزدیک با ترکیب 4O2Fe0.5Co0.5Niو  Alناانومتری 

RDX شدیدی یهاواکنش ن،ی؛ بنابراگیرندتحت تأثیر قرار می 
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 انتقال جرم و نیانتقال و انباشااات حرارت بالا و همچن لیادلباه

 د.ندهیکمتر رخ م نفوافاصله 

 [49، 06]در مراجع آمده دسااتبه یسااازهیو شااب یتجرب جینتا

این برآورد شاااده در  CJ یخااالص بااا پااارامترهاا RDX یبرا

 یبرا یسااازهیو شااب یداده تجرب چی. هندشااد سااهیمقا پژوهش

وجود ناادارد.  4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni تیاانااانوکااامپوز

خااالص بااا  RDX یبرا [06]گزارش شاااده در مرجع  ریمقاااد

 m/sو  GPa 6/40 = CJP ، بااراباار3g/cm944/7 یچااگااالاا

9048=  CJD.مقادیر هسااتند CJP  وCJD جیآمده از نتادسااتبه 

کاهش  ،در این پژوهش یسازهیشب جیبا نتا ساهیدر مقا ،یتجرب

 GPa 40/09 = CJP، m/s ریمقاااد ن،یعلاوه بر ا .اباناادیاایما

9044=  CJD وK 0122 = CJT ی ترکیببرا RDX  خالص با

 جینتااساات. گزارش شااده  [01]در مرجع  3g/cm14/7 یچگال

آمده دستبه یسازهیشب جیبا نتا در این پژوهش MD یسازهیشب

 جیانت ن،ی؛ بنابرامطاابقات نسااابتاا، خوبی دارناد ،[01]مرجع  در

 یسازهیو شب یتجرب یهابا داده در این پژوهش MD یسازهیشب

در این  MD یسازهیشاب جینتا در نتیجه، مطابقت دارد و پیشاین

 قی. لازم به اکر اسات که استخراج دقکندیم دییرا تأ پژوهش

 هیناح یبالا، برا یفشاااار و دما طیتحت شااارا CJ یپارامترها

 در وادم برای دهیچیبا معادلات حالت پ دهیچیپ اریواکنش بسااا

 اریمنتشار شاده بس یهادر داده تیعدم قطع لیدلفاز متراکم، به

 .[48]دشوار است 

( برای نانوکامپوزیت 7نتاایج حاصااال از جدول ) توجاه باهباا 

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni [ برای نانوکامپوزیت 00و مرجع ]

3RDX+Al+MoO مشااخص اساات که پارامترهای ،aE و b1E 

نسااابت به  4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Niناانوکامپوزیت برای 

و  kJ/mol 77/40)به ترتیب  3RDX+Al+MoOنانوکامپوزیت 

kcal/mol 80/11دهنااده فعاالیاات تر هساااتناد کااه نشاااان( کم

بر ترکیب  4O2Fe0.5Co0.5Al+Niکااتالیزوری بالاتر نانوترمیت 

RDX  ،پارامترهای است. علاوه براینCJP  وCJD  نانوکامپوزیت

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni ناانوکاامپوزیت نسااابات باه  نیز

3RDX+Al+MoO  بااه تاارتاایااب(GPa 70/04  وkcal/mol 

نااانوکااامپوزیاات  CJTتار هساااتنااد و پااارامتر ( کام18/1290

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni  ناااناوکااامپوزیاات نساااباات بااه

3RDX+Al+MoO (K 14/4218.بیشتر است ) 

برای [ 32در مرجع ]آمده دستبه یسازهیشب جینتاعلاوه براین، 

با نتایج تحقیق  ،4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znناانوکاامپوزیت 

برای دهناد کاه حااضااار مقااایساااه شااادناد. نتاایج نشاااان می

و نانوکامپوزیت  4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Niناانوکامپوزیت 

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn مشااخص اساات که پارامترهای ،

aE و b1E  4ناانوکاامپوزیت برایO2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni 

)به  4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Znناانوکامپوزیت نسااابات باه 

تر هساااتند که ( کمkcal/mol 76/14و  kJ/mol 62/46ترتیب 

دهانااده فاعااالایاات کاااتااالیزوری بااالاتر نااانوترمیاات نشااااان

4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni  بار ترکیاابRDX  ،اساااات. همچنین

نااااناااوکااااماااپاااوزیااات  CJDو  CJPپااااراماااتااارهاااای 

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni ناانوکاامپوزیت نسااابات باه  نیز

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn  بااه تاارتاایااب(GPa 73/01  و

kcal/mol 13/1498تر هستند و پارامتر ( کمCJT  نانوکامپوزیت

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni  ناااناوکااامپوزیاات نساااباات بااه

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn (K 67/4749.بیشتر است ) 

نااانوکااامپوزیاات دهنااد کااه این نتااایج نشاااان میی، طورکلبااه

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni  های ناانوکامپوزیتنسااابات باه

3RDX+Al+MoO  4وO2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn  بااارای

جای مواد منفجره اولیه نظیر ترکیب آزید جاایگزین شااادن باه

نانوکامپوزیت  CJDتر اساات، زیرا مقدار پارامتر ساارب مناسااب

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni  و ترکیب آزید سااارب مطابقت

نانوکامپوزیت  CJTبیشاااتری دارند. علاوه براین، مقدار پارامتر 

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni برای  تواندباالاتر اسااات که می

های سطحی قابل کاربرد در های متصال به کپسولآغازش نانل

 معادن، شرایط بهتری را فراهم نماید.
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 گیرینتیجه -4

 ی و ارزیابیبررس یبرا MD یسازهیشبدر این پژوهش، از روش 

احتراقی و  بر عملکرد 4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni تیاثرات نانوترم

و  aEمانند  ییپارامترها استفاده شد. RDX انفجاری ترکیب

نانوکامپوزیت خالص و  RDX برای ترکیب CJ حالت

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Niمختلف  طی، تحت شرا

 تینانوترم بالای یزوریکاتال تی. فعالشدندوتحلیل تجزیه

4O2Fe0.5Co0.5Al+Ni ترکیب بر عملکرد RDX توسط خوبیبه 

 مشخص شد که ن،یشد. علاوه بر ا مشخص MD یهایسازهیشب

نانوکامپوزیت برای  CJDو  CJP یپارامترها

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Ni  ،با سهیشده در مقا محترقکاملا 

 CJTکه پارامتر درحالی هستند؛ ترکمخالص  RDX ترکیب

این  .استخالص بالاتر  RDX ها نسبت به ترکیبتینانوکامپوز

 4O2Fe0.5Co0.5Al+Zn تینانوترمدلیل اثرات تغییرات احتمالا، به

 بر مکانیسم انتقال حرارت و جرم است. 

نانوکامپوزیت با توجه به این نتایج، 

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn جای مواد منفجره قابل کاربرد به

ی طورکلبهاولیه نظیر آزید سرب است. علاوه براین، 

نسبت به  4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Niنانوکامپوزیت 

و  3RDX+Al+MoOهای نانوکامپوزیت

4O2Fe0.5Co0.5RDX+Al+Zn ، شرایط بهتری را برای جایگزین

 نماید.جای ترکیب آزید سرب فراهم میشدن به
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