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Общая характеристика работы

Работа посвящена комплексному экспериментальному и теорети-
ческому исследованию параметров детонации конденсированных взрывча-
тых материалов ҫ структуре детонационного течения и уравнению состоя-
ния продуктов взрыва.

В рамках работы была проведена глубокая реконструкция экспе-
риментальной станции для проведения исследований методом скоростной
рентгенографии с использованием синхротронного излучения (СИ) на базе
ускорителя электронов ВЭПП-3 Института ядерной физики им. Г.И. Буд-
кера СО РАН г. Новосибирск. Возможности новой станции являются ре-
кордными. Станция оборудована взрывной камерой на 50 г взрывчатого
вещества, позволяющей получать рентгенографические изображения ис-
следуемого детонационного течения непосредственно в процессе взрыва.

Для исследований течений с цилиндрической симметрией разра-
ботана оригинальная методика, позволяющая определять распределение
плотности и ряд газодинамических параметров течения при детонации
зарядов конденсированных взрывчатых веществ. По полученным данным
восстанавливается адиабата разгрузки продуктов взрыва исследуемого
взрывчатого состава, которая является характеристикой исследуемого
взрывчатого вещества и может использоваться для моделирования и
предсказания характеристик течения в других условиях. Методика позво-
лила уточнить адиабаты разгрузки известных взрывчатых веществ, для
ряда новых составов впервые получены уравнения состояния продуктов
взрыва.

Используя методы статистической физики, построена модель
термодинамики реагирующей смеси плотных газов для условий взрыва
конденсированных энергетических материалов. В основе подхода лежит
численное моделирование методами классической молекулярной динамики
небольшого NVT ансамбля молекул, взаимодействующих с простым пар-
ным потенциалом exp-6. Полная внутренняя энергия системы вычислялась
прямым суммированием потенциальной энергии пар взаимодействующих
молекул и табличными значениями внутренней энергии молекул. Для
определения равновесного химического состава использовался метод
реагирующих частиц (Reactive Monte Carlo), основанный на итеративном
поиске и усреднении исследуемых параметров моделируемой системы.
Разработан алгоритм, позволяющий определять параметры ударных
волн и детонации Чепмена-Жуге для широкого круга горючих смесей.
Проведено тестирование модели путем сравнения с экспериментальными
данными.

Актуальность работы

Несмотря на опасность обращения, конденсированные энерге-
тические материалы являются безальтернативной основой компактных
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мощных импульсных источников энергии. Широкое использование в тех-
нологии и научном эксперименте сформулировало ряд "вечных" проблем
использования энергии взрыва: для добывающей промышленности это
вопросы экономической эффективности и безопасности обращения; для
устройств специального назначения это вопросы стабильности существую-
щих составов и разработка новых, более эффективных. Для решения этих
задач необходимо согласованное развитие экспериментальных методик,
позволяющих получать прецизионные данные о поведении вещества в
условиях взрыва, и численных моделей с глубокой научной основой, про-
калиброванных на известных экспериментальных данных и обладающих
предсказательной силой.

В диссертационной работе реализована идеологически относитель-
но простая методика абсорбционной рентгенографии детонационного тече-
ния. Но высокое пространственное и временное разрешение методики поз-
воляет получать уникальные данные о структуре детонационного течения.
Эти данные являются основой для построения эмпирических уравнений
состояния и калибровки моделей с глубоким теоретическим обоснованием.

Реализованный и прокалиброванный программный комплекс поз-
воляет определять термодинамические и газодинамические параметры те-
чений в экстремальных условиях, в частности для задач взрыва. Выбран-
ный в работе подход относительно малопараметрического уравнения со-
стояния несколько проигрывает в точности при описании конкретного ве-
щества, но выигрывает в универсальности, позволяя удовлетворительно
описывать смеси из большого спектра химических компонент в широком
диапазоне давлений и температур.

Степень разработанности темы исследования

Благодаря высокому пространственному и временному разреше-
нию, методики синхротронной диагностики находят широкое применение
для исследования быстропротекающих и детонационных процессов.
За последнее десятилетие специализированные станции появились в
США, Франции, Германии и Англии. Исследовательский потенциал син-
хротронного излучения для научных и технологических задач только
раскрывается. Методами рентгенографии, в основном, исследуются отно-
сительно тонкие объекты, а получаемые характеристики представляются в
относительных единицах ослабления излучения. Станция с возможностью
получать метрологические значения плотности при детонации толстых
зарядов остается актуальной научной задачей.

Расчетные модели уравнения состояния плотных реагирующих га-
зов активно развиваются. Появляются программные комплексы с глубокой
теоретической основой, в этой области наблюдается постепенный эволю-
ционный прогресс. Построение модели уравнения состояния, работающей
для широкого диапазона сжатий и согласованной с экспериментальными
данными ҫ это актуальная научная задача.
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Цели и задачи работы

Целью работы являлась разработка согласованных эксперимен-
тальной и расчетной методик определения газодинамических параметров
детонационного течения.

Для этого ставились следующие промежуточные задачи:

• Разработать экспериментальную методику скоростной рентгеновской
томографии с высоким пространственным и временным разрешением
с возможностью получать количественные значения интеграла массы
на луче.

• Разработать методики обработки экспериментальных данных и вос-
становления газодинамических параметров течения при детонации
цилиндрических зарядов конденсированных взрывчатых веществ.
Критическим требованием к методике является устойчивость к
ошибке экспериментальных данных.

• Разработать и протестировать расширяемую модель уравнения состо-
яния плотных реагирующих газов для условий детонации и ударно-
волнового нагружения.

Новизна работы

Некоторые результаты работы является новыми и даже рекордны-
ми.

• Модернизирована экспериментальная станция для исследования
детонационных процессов с помощью синхротронного излучения на
ускорителе ВЭПП3 ИЯФ СО РАН. Станция позволят проводить
рентгенографические исследования с рекордными возможностями:
массами зарядов до 50 г, широким полем наблюдения 40 мм и
временем между рентгеновскими кадрами 124 нс.

• Реализована оригинальная методика, позволяющая определять
распределение газодинамических параметров цилиндрически-
симметричного течения: плотности 𝜌(𝑟, 𝑧, 𝑡), давления 𝑝(𝑟, 𝑧, 𝑡),
вектора массовой скорости �⃗�(𝑟, 𝑧, 𝑡) и адиабаты разгрузки продуктов
детонации в виде политропного уравнения состояния 𝑝(𝜌). Полу-
чены параметры Чепмена-Жуге и адиабаты разгрузки продуктов
детонации чистых и смесевых взрывчатых составов на основе тэна,
гексогена, тротила, ТАТБ (триаминотринитробензол), БТФ (бен-
зотрифуроксана), ГАВ (гексанитрогексаазаизовюрцитан, ГНИВ,
CL-20), эмульсионного взрывчатого вещества на основе аммиачной
селитры и композиций энергетических материалов с добавками
алюминия.
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• Сами по себе основные положения реализованной модели уравнения
состояния плотных газов не новы и были предложены другими авто-
рами. Их эффективность для задач взрыва была показана в работах
предшественников. Новизна реализованного подхода заключается в
подборе одного базиса параметров, подходящего для широкого набо-
ра термодинамических условий и исследуемых смесей. Впервые про-
ведено сравнение с широким массивом данных: данные Американско-
го института стандартов при сжатии до 1 ГПа, сжатие в алмазных
наковальнях до давлений 100 ГПа, ударные адиабаты сжиженных га-
зов, зависимости параметров детонации конденсированных взрывча-
тых веществ от начальной плотности, адиабаты разгрузки продуктов
детонации.

Теоретическая и практическая значимость

Созданная экспериментальная методика скоростной рентгеногра-
фии позволяет получать количественные характеристики параметров де-
тонационного течения. Она позволяет контролировать стабильность пара-
метров известных взрывчатых веществ и исследовать новые составы. По-
лученные экспериментальные данные используются для контроля безопас-
ности и боеспособности составов, применяемых в специальных устройствах
Российских ядерных центров (г. Саров и г. Снежинск).

Была проведена серия исследований по оптимизации составов для
синтеза детонационного углерода и увеличения метательной и фугасной
способности составов для АО "ГосНИИмаш" г. Дзержинск.

Разработанное и протестированное уравнение состояния плотных
реагирующих газов позволяет предсказывать детонационные свойства
новых составов без проведения экспериментов по известной энтальпии
образования и начальной плотности. Разработанный программный ком-
плекс позволяет проводить удаленные вычисления по сети Интернет
(http://ancient.hydro.nsc.ru/chem).

Программный комплекс успешно используется для проведения на-
учных расчетов, оптимизации горючих смесей в технологических процес-
сах и для анализа задач взрыво- и пожаробезопасности. Он был использо-
ван при анализе взрывобезопасности взвесей сульфидных руд в атмосфере
воздуха, образующейся при добыче полиметаллических руд в шахтах. Бы-
ли выработаны рекомендации для предприятий г. Норильска.

Методология и методы исследования

Для экспериментального определения параметров детонационного
течения использовались методы скоростной рентгеновской радиографии.
Для построения уравнения состояния использовались методы классиче-
ской молекулярной динамики.
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Положения, выносимые на защиту

По результатам работы сформулированы следующие положения,
выносимые на защиту.

1. Методика скоростной рентгеновской томографии цилиндрически-
симметричных газодинамических течений, возникающих при дето-
нации зарядов конденсированных взрывчатых веществ. Методика
использует дополнительную информацию о структуре течения ис-
следуемого процесса и позволяет значительно повысить точность
восстановления пространственного распределения плотности.

2. Методика восстановления параметрического баротропного (𝑝 = Π(𝜌))
уравнения состояния продуктов детонации конденсированных взрыв-
чатых веществ по данным скоростной рентгенографии. Методика ос-
новывается на подборе уравнения состояния, при котором за фронтом
детонационной волны реализуется течение с рентгеновской тенью, хо-
рошо соответствующей эксперименту.

3. Модель уравнения состояния плотных газов с учетом равновес-
ного химического состава. Модель основывается на классическом
молекулярно-динамическом моделировании небольшого ансамбля
взаимодействующих молекул и прямом определении давления и
полной энергии системы. При этом равновесный состав подбирается
методом реагирующего ансамбля Монте-Карло (Reactive Monte
Carlo). Модель позволяет определять термодинамические парамет-
ры плотных газов в условиях взрыва в диапазоне температур от
нормальных условий до 5 000 K и давлений до 50 ГПа.

Достоверность и апробация результатов

Достоверность экспериментальных результатов по определению
газодинамических параметров детонационного течения подтверждается
сравнением с экспериментальными и расчетными данными других ра-
бот. Достоверность разработанной модели уравнения состояния плотных
реагирующих газов подтверждается сравнением с экспериментальны-
ми данными в широком диапазоне давлений, температур. При этом
использовались разнообразные экспериментальные данные по сжатию
веществ в алмазных наковальнях, ударным адиабатам сжиженных газов
и параметрам детонации газообразных и конденсированных взрывчатых
смесей.

Результаты работы представлены на ряде авторитетных Россий-
ских и международных конференций в области физики взрыва, уравнений
состояния и экспериментальных методик с использованием синхротронно-
го излучения.

• Забабахинские научные чтения г. Снежинск (2021, 2019, 2017, 2014,
2012, 2010, 2007, 2005, 2003 г.г.).
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• Международная конференция Харитоновские тематические научные
чтения «Экстремальные состояния вещества. Детонация. Ударные
волны» (2017, 2015, 2013, 2011, 2009, 2007, 2005, 2003, 2001 г.г.)

• Лаврентьевские чтения по математике, механике и физике г. Новоси-
бирск (2020, 2015, 2010 г.г.).

• International Detonation Symposium (2018, 2014, 2010 г.г.).

• Synchrotron and Free electron laser Radiation: generation and application
(2020, 2014, 2012, 2008, 2004 г.г.)

• 9 Международный семинар по структуре пламени (2017).

Всего по материалам диссертационной работы подготовлено 41
публикация. Из них 14 статей с определяющим вкладом автора опубли-
ковано в журналах, рекомендованных Высшей аттестационной комиссией
при Министерстве образования и науки Российской Федерации и в
ведущих международных журналах.

Соответствие специальности 1.3.17 ҫ химическая физика, горение

и взрыв, физика экстремальных состояний вещества

Диссертационная работа соответствует п. 1 "экспериментальные
методы исследования химической структуры и динамики химических пре-
вращений", п. 3 "Молекулярная динамика, межмолекулярные потенциалы
и молекулярная организация веществ" и п. 7 "Закономерности и механиз-
мы распространения, структура, параметры и устойчивость волн горения,
детонации, взрывных и ударных волн", паспорта научной специальности
1.3.17 ҫ химическая физика, горение и взрыв, физика экстремальных со-
стояний вещества (отрасль науки — физикоҫматематические).

Структура и объем работы

Диссертация состоит из введения, 3-х глав, заключения, библиогра-
фии и приложения. Общий объем диссертации 207 страниц. Библиография
включает 173 ссылки.

Благодарности
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разце формируется горизонтальная полоса излучения шириной 40 мм и
высотой от 0.1 до 1 мм. Большая горизонтальная протяженность являет-
ся рекордной для исследования взрывных процессов на источниках СИ и
позволяет исследовать широкий круг масштабных явлений.

Прошедшее излучение регистрируется одномерным газовым де-
тектором. Детектор регистрирует 100 временных кадров, с промежутком
124 нс и с экспозицией одного кадра 124 нс. Каждый кадр состоит из 512
пространственных каналов с шагом 0.1 мм. Специализированный детектор
был разработан сотрудниками ИЯФ СО РАН [1ҫ5].

Параметры станции в области исследования объектов с малой рент-
геновской плотностью являются уникальными. После последней рекон-
струкции в станции задействованы все возможности ускорителя и источни-
ка излучения. В некоторой степени достигнуты предельные возможности
имеющегося ускорителя.

Анализ мировых центров по исследованию быстропротекающих
процессов показал, что это направление интенсивно развивается. Рентге-
новские методики, разработанные для статических объектов, переносятся
на динамические объекты. Реализованы методы абсорбционной и фа-
зовой радиографии, малоуглового рассеяния и дифракции, идет поиск
новых методик. Расширяется спектр исследуемых явлений: энергетиче-
ские материалы, ударные волны в инертных материалах, генерируемые
пневматическими пушками и импульсным лазерным излучением.

Сложно создать станцию, подходящую для широкого спектра ме-
тодик и объектов исследований. Рекордные параметры достигаются на спе-
циализированных станциях. Надо понимать свой научную нишу.

Характеристики ускорительного комплекса ВЭПП-3, источника из-
лучения и оборудования исследовательской станции наилучшим образом
подходят для проведения скоростного рентгеновского исследования дето-
национных течений. Ряд достигнутых параметров и научных результатов
является абсолютным мировым рекордом.

Для исследования детонационного течения использовались две по-
становки рентгенографического эксперимента. В первой, продольной, ис-
следуемый заряд зондировался вдоль оси (2, а). В этой постановке опреде-
лялась динамика рентгеновской тени вдоль оси заряда. Простая в анализе,
эта постановка позволяет определять и контролировать постоянство скоро-
сти детонационной волны. Для нестационарных течений, метод позволяет
исследовать динамику развития волнового процесса.

Во второй, поперечной, постановке определялась динамика рент-
геновской тени в поперечном сечении (рис. 2, б). В качестве результатов
проведения эксперимента получался набор интенсивностей теней в разные
моменты времени в фиксированном сечении исследуемого заряда. Эти дан-
ные служили основой для постановки задачи томографии структуры внут-
реннего течения.

Для восстановления массы на луче (
∫︀

𝜌𝑑𝑙) проводилась калибровка
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а) б)

Рисунок 2 ҫ Схема ориентации исследуемого заряда и детектора: а ҫ про-
дольные измерения для определения скорости детонационной волны или
структуры нестационарного течения; б ҫ поперечные измерения для опре-
деления внутренней структуры течения.

детектора. Для этого снимались тени от набора однородных пластин из ма-
териала заряда разной толщины. Для каждого канала строилась калибро-
вочная зависимость интенсивности детектора от толщины просвеченного
материала (𝜌𝑑). При обработке динамического эксперимента эта зависи-
мость обращалась ҫ из значений интенсивности детектора определялось
количество массы на пучке.

После описанной процедуры, с учетом небольшого геометрического
коэффициента увеличения изображения на детекторе (1.044), восстанавли-
вались пространственные распределения средней плотности вещества для
разных моментов времени.

Специальные исследования, проведенные командой, разрабатыва-
ющей детектор, показали, что пространственное разрешение составляет 1ҫ
2 канала или 0.1-0.2 мм. Общая точность измерения массы на луче состав-
ляет от 0.1 г/см2 при маленьких плотностях до 0.5 г/см2 при предельных
просвечиваемых толщинах 5 г/см2.

Для определения динамики средней плотности вдоль оси заряда и
скорости детонационной волны проводились продольные рентгенографи-
ческие эксперименты. Схема проведения экспериментов показана на ри-
сунке 2 а, результаты исследования детонационного течения зарядов пред-
ставлены на рисунках 3 и 4.

Для проведения исследования в поперечной постановке использо-
валась схема эксперимента, представленная на рисунке 2 б, результаты ис-
следования детонационного течения заряда на основе октогена приведены
на рисунке 5.
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Во второй главе приводится описание 3х методик обработки
данных рентгенографического эксперимента: восстановление плотности,
газодинамических параметров детонационного течения по подобранно-
му давлению и уравнению состояния продуктов взрыва. Для широкого
круга взрывчатых составов определены значения параметров детонации
Чепмена-Жуге.

Современные методы томографии позволяют с большой точностью
определять внутреннее распределение плотности даже в сложных объек-
тах. Для этого производится многократное просвечивание одного сечения с
разных ракурсов. После соответствующей математической обработки боль-
шого количества теней, восстанавливается распределение плотности 𝜌(𝑥, 𝑦)
в одном сечении. За редким исключением, многоракурсная томография
динамического течения ҫ непозволительная роскошь. Требуются методи-
ки анализа внутренней структуры объекта при просвечивании с одного
ракурса.

Для простых объектов с цилиндрической симметрией достаточно
одного ракурса для восстановления зависимости плотности от радиуса.
Для этого необходимо решить интегральное уравнение Абеля относитель-
ного неизвестного распределения плотности 𝜌(𝑟) по известной тени 𝐹 (𝑥):

𝐹 (𝑥) =

∫︁ R0

x

2𝑟
√
𝑟2 − 𝑥2

𝜌(𝑟)𝑑𝑟. (1)

В качестве простого алгоритма восстановления плотности, дающе-
го удовлетворительную точность, в работе было использовано соотношение
из [6]

𝜌(𝑟) = −
1

𝜋𝑟

𝑑

𝑑𝑟

∫︁ R0

r

𝑥𝐹 (𝑥)
√
𝑥2 − 𝑟2

𝑑𝑥. (2)

При вычислении интеграла в правой части соотношения 2, 𝐹 (𝑥)
задавалась в виде кубического сглаживающего сплайна [7], проведенного
через экспериментальные точки. Параметр степени сглаживания подби-
рался из условий разумного соотношения точности и пространственного
разрешения.

Результаты восстановления распределения плотности в детонаци-
онном течении представлены на рисунке 6. На распределении плотности
хорошо видно исходную структуру заряда перед взрывом, различим ис-
кривленный фронт детонационной волны и разлет продуктов взрыва. К
сожалению, точность восстановления значений плотности и пространствен-
ное разрешение метода низки. Разрывы в плотности на границе заряда и
на фронте детонационной волны смазываются. При расширении продуктов
взрыва за границы наблюдаемой области, алгоритм перестает работать.
Для восстановления распределения плотности необходимо иметь зависи-
мость тени от пространственной координаты для всего объекта, с захватом
свободного края.
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он позволяет явно выделить особенности плотности вблизи искривленного
фронта, в частности, удается выделить короткую зону химической реакции
(рис. 8).

Для работы описанного метода необходим эффективный алгоритм
поиска экстремума функции от нескольких десятков переменных. Наиболь-
шую эффективность продемонстрировал симплекс метод поиска экстрему-
ма функции многих переменных.

В работе описана методика восстановления газодинамических па-
раметров течения путем подбора пространственного распределения дав-
ления. Пусть в исследуемом стационарном течении известно простран-
ственное распределение давления 𝑝(𝑟, 𝑧). Тогда, зная граничные условия
на фронте детонации, можно, решив задачу газовой динамики, восста-
новить пространственное распределения плотности и массовой скорости.
Иными словами, как будет показано, по известному распределению давле-
ния однозначно восстанавливаются плотность и вектор массовой скорости
в рассматриваемом потоке.

Для обоснования этого метода рассмотрим систему стационарных
уравнений газовой динамики течения с цилиндрической симметрией при
известном распределении давления ҫ 𝑝(𝑟, 𝑧):

Запишем систему уравнений газовой динамики для плоского ста-
ционарного течения. Задача ҫ восстановить компоненты массовой скорости
ҫ 𝑢(𝑟, 𝑧) и 𝑣(𝑟, 𝑧) и плотность 𝜌(𝑟, 𝑧) при известной функции 𝑝(𝑟, 𝑧).

𝜕𝑟𝜌𝑢

𝜕𝑟
+

𝜕𝑟𝜌𝑣

𝜕𝑧
= 0,

𝜕𝑟𝜌𝑢2

𝜕𝑟
+

𝜕𝑟𝜌𝑢𝑣

𝜕𝑧
+ 𝑟

𝜕𝑝

𝜕𝑟
= 0,

𝜕𝑟𝜌𝑣2

𝜕𝑧
+

𝜕𝑟𝜌𝑢𝑣

𝜕𝑟
+ 𝑟

𝜕𝑝

𝜕𝑧
= 0.

Представленная система была проанализирована. Найдены урав-
нения характеристик:

(𝑣𝑑𝑟 − 𝑢𝑑𝑧)3 = 0.

Получены соотношения на характеристиках:

𝑑𝑢/𝑑𝑙 = −𝑝r/(𝜌
√︀

𝑢2 + 𝑣2),

𝑑𝑣/𝑑𝑙 = −𝑝z/(𝜌
√︀

𝑢2 + 𝑣2),

𝑑(𝑟𝜌)/𝑑𝑙 = −𝑟𝜌(𝑢r + 𝑣z)/(𝑢
2 + 𝑣2)1/2.

Проанализированная система является гиперболической относи-
тельно координаты вдоль линии тока. Полученные соотношения вдоль
характеристик позволяют реализовать явный метод определения плот-
ности и двух компонент массовой скорости, двигаясь от фронта по всей
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а) б)

в)

Рисунок 9 ҫ Параметры течения при детонации заряда ТАТБ: а ҫдавление,
б ҫ плотности, в ҫ вектор массовой скорости.

области, занятой потоком. Данный подход был реализован и показал свою
состоятельность.

При обработке реальных экспериментальных данных по динамике
рентгеновской тени от детонационного течения в качестве основы исполь-
зовалось параметрическое представление распределения давления в иссле-
дуемой области. Параметры этого распределения подбирались численно,
из условий наилучшего соответствия теней измеренной в эксперименте и
рассчитанной по плотности, полученной при решении газодинамической
задачи по тестируемому распределению давления.

Используя описанную методику, были восстановлены параметры
течения при детонации зарядов на основе ТАТБ (рис. 9, 10).

В результате обращения рентгеновской тени, полученной в экс-
перименте, удалось восстановить все механические параметры течения:
𝜌(𝑟, 𝑧), �⃗�(𝑟, 𝑧), 𝑝(𝑟, 𝑧). При этом использовались только механические свой-
ства системы, никаких предположений о ее термодинамике не делалось,
хотя эта информация и определяет результат через измеренную в экспе-
рименте плотность. Возвращаясь к термодинамическим свойствам, можно
определить некоторые из них по полученным данным. В частности, уда-
ется построить адиабату разгрузки продуктов детонации в координатах
давлениеҫплотность (рис. 10).

Полученный результат разумно согласуется с часто используемым
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Рисунок 10 ҫ Динамика давления, плотности, массовой скорости и адиаба-
ты разгрузки продуктов детонации вдоль линий тока. Заряд ТАТБ.

приближенным уравнением состояния в виде политропного газа, 𝑝/𝜌γ =
𝑐𝑜𝑛𝑠𝑡. При этом, наилучшее соответствие для диапазона плотностей от 1.5ҫ
2.5 г/см3 достигается для 𝛾 ≈ 3, что согласуется с данными работ [8, 9].

Для широкого круга составов, детонирующих без особенностей,
описанная выше методика восстановления независимых полей плотности
и давления дает избыточную информацию. Часто достаточно одного для
всей расчетной области уравнения состояния 𝑝 = Π(𝜌), в среднем хорошо
описывающего все течение и определяющего параметры Чепмена-Жуге
для плоского детонационного фронта.

В основе метода восстановления полей газодинамических харак-
теристик детонационного течения лежит численное решение газодинами-
ческой задачи в постановке, соответствующей эксперименту. Рассмотрим
задачу о цилиндрически симметричном нестационарном течении газа, в
этом случае в эйлеровых координатах уравнения неразрывности, движе-
ния и баротропное уравнение состояния имеют вид:
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𝜕𝑟𝜌𝑢

𝜕𝑟
+

𝜕𝑟𝜌𝑣

𝜕𝑧
=

𝜕𝑟𝜌

𝜕𝑡
,

𝜕𝑟𝜌𝑢2

𝜕𝑟
+

𝜕𝑟𝜌𝑢𝑣

𝜕𝑧
+ 𝑟

𝜕𝑝

𝜕𝑟
=

𝜕𝑟𝜌𝑢

𝜕𝑡
, (3)

𝜕𝑟𝜌𝑣2

𝜕𝑧
+

𝜕𝑟𝜌𝑢𝑣

𝜕𝑟
+ 𝑟

𝜕𝑝

𝜕𝑧
=

𝜕𝑟𝜌𝑣

𝜕𝑡
,

𝑝 = Π(𝜌),

где 𝜌 ҫ плотность, 𝑝 ҫ давление, 𝑢, 𝑣 ҫ осевая и радиальная компоненты
вектора скорости, 𝑟, 𝑧 ҫ радиальная и осевая пространственные координа-
ты, 𝑡 ҫ время; Π(𝜌) ҫ тестируемое параметрическое уравнение состояния
продуктов детонации.

Будем рассматривать детонационную волну, распространяющуюся
по цилиндрическому заряду с начальной плотностью 𝜌0, с постоянной ско-
ростью 𝐷 и с плоским фронтом. В системе отсчета, связанной с фронтом,
постановка соответствует сверхзвуковому истечению газовой струи. При
этом по плоскому сечению детонационного фронта задавались однород-
ные параметры потока, соответствующие условиям Чепмена-Жуге: поток
массы ҫ 𝜌0𝐷, импульса ҫ 𝜌0𝐷

2.
Уравнение состояния подбиралось из условий простоты использо-

вания и удобства описания параметров Чепмена-Жуге

Π(𝜌) = 𝑝J(𝜌/𝜌J)
G(ρ), (4)

где 𝑝J и 𝜌J ҫ параметры в точке Чепмена-Жуге, 𝐺(𝜌) ҫ параметрическая
зависимость показателя адиабаты от плотности.

Используемое уравнение состояния обладает следующими свой-
ствами:

𝑐 =

(︂

𝜕𝑝

𝜕𝜌

)︂1/2

=

[︂

𝑝J(𝜌/𝜌J)
G(ρ)

(︂

𝐺(𝜌)

𝜌
+𝐺′(𝜌) ln(𝜌/𝜌J)

)︂]︂1/2

, (5)

𝛾 =
𝜕𝑝

𝜕𝜌

𝜌

𝑝
= 𝐺(𝜌) + 𝜌𝐺′(𝜌) ln(𝜌/𝜌J), (6)

где 𝑐 ҫ скорость звука (скорость распространения возмущений), 𝛾 ҫ диф-
ференциальный показатель адиабаты.

Система дифференциальных уравнений (3) решалась численно ме-
тодом Годунова, в Лагранжевых координатах, распады разрывов счита-
лись в акустическом приближение. Границы расчетных ячеек перемеща-
лись с массовой скоростью. Никаких дополнительных алгоритмов пере-
стройки сетки не использовалось, до момента расширения области про-
дуктов взрыва до двух диаметров сетка сохраняла приемлемое качество.
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Искомая функция 𝐺(𝜌) задавалась в виде кубического сплайна,
проведенного через опорные точки: 𝐺(0), 𝐺(𝜌1), 𝐺(𝜌2), ... , 𝐺(𝜌J). Прием-
лемых результатов удается добиться при использовании пяти равномерно
расположенных узлов. Значения 𝐺i в опорных узлах определялись числен-
но из условий наилучшего соответствия экспериментальной рентгеновской
тени и от тестируемого распределения плотности.

Таким образом, зная начальную плотность заряда 𝜌0 и скорость де-
тонации 𝐷, для фиксации уравнения состояния необходимо задать несколь-
ко промежуточных значений 𝐺. После этого можно решить газодинамиче-
скую задачу и определить все характеристики течения: 𝑝(𝑟, 𝑧, 𝑡), 𝜌(𝑟, 𝑧, 𝑡) и
�⃗�(𝑟, 𝑧, 𝑡).

Используя описанную методику были исследованы заряды литого
тротила (тринитротолуол): плотность 1.63 г/см3, диаметр 16 мм, скорость
детонации 6.8 км/с. Численно решая систему уравнений газовой динами-
ки (2) с соответствующим уравнением состояния (4), были восстановлены
распределения газодинамических параметров детонационного течения на
момент времени 3 мкс от момента инициирования (рис. 11).

Простое баротропное уравнение состояния в виде зависимости дав-
ления только от плотности Π(𝜌) (4) фактически является адиабатой Пуас-
сона, связывающей давление с плотностью на изоэнтропе. Методика позво-
ляет определять газодинамические параметры от условий Чепмена-Жуге
до расширения по плотности в десять раз, а по давлению ҫ до 107 Па. Тем-
пература при этом остается совершенно неизвестной. Восстанавливаются
только согласованные с уравнениями газовой динамики механические па-
раметры течения.

Для построения адиабаты разгрузки в терминах давлениеҫ
массовая скорость необходимо численно проинтегрировать соотношение
на характеристике для одномерного нестационарного течения:

𝑢(𝜌) +

∫︁ ρ

ρJ

𝑐(𝜌)

𝜌
𝑑𝜌 = 𝑐𝑜𝑛𝑠𝑡 = 𝑢J , (7)

где 𝑢 ҫ массовая скорость, 𝑐(𝜌) ҫ зависимость скорости звука от плотности
(5).

По соотношениям (4, 6, 7) были построены адиабаты разгрузки
(рис. 12). Приведено сравнение с экспериментальными данными других
авторов и моделью, описанной ниже.

Для состава тнт, рентгенографическая методика хорошо определи-
ла параметры детонации Чепмена-Жуге. Давление и массовая скорость в
точке Чепмена-Жуге хорошо соответствуют экспериментальным данным
других авторов.

Адиабата разгрузки, восстановленная из рентгенографического
эксперимента, хорошо соответствует экспериментальным данным [10] и
модели. От параметров в точке Чепмена-Жуге (2 г/см3, 20 ГПа) до 1 г/см3
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Рисунок 11 ҫ Пространственные распределения (а ҫ (𝑟, 𝑧), б ҫ вдоль оси 𝑧)
газодинамических параметров при детонации заряда тротила на момент
времени 3 мкс от момента инициирования: давление, плотность, скорость
звука, вектор массовой скорости и дифференциальный показатель адиаба-
ты.
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Рисунок 12 ҫ Адиабаты разгрузки продуктов детонации тротила: "рентге-
нография" ҫ адиабата, восстановленная по данным рентгенографического
эксперимента, "модель" ҫ численная модель описанная далее, 1 ҫ экспери-
ментальные данные [10].

и 2 ГПа наблюдается стабилизация дифференциального показателя 𝛾 око-
ло 3, это хорошо соответствует часто используемому в физике взрыва
приближению политропного газа. Для меньших плотностей и давлений
наблюдается плавный переход к уравнению состояния разреженного газа
с показателем адиабаты несколько большим единицы.

В третьей главе приводится описание двух моделей уравнения
состояния реагирующих газовых смесей и газовзвесей для описания про-
цессов горения и детонации.

Для разреженных газов, используя методы статистической физи-
ки, реализована модель термодинамики реагирующей смеси газов и кон-
денсированных компонент. Для определения детального равновесного хи-
мического состава рассматривается NVT ансамбль и численно находится
минимум свободной энергии смеси всех возможных компонент.

Вторая модель позволяет проводить расчеты равновесных термо-
динамических параметров плотных реагирующих газов и флюидов с уче-
том межмолекулярных взаимодействий. Протестированный диапазон па-
раметров составляет по температуре ҫ от 100 до 10 000 K и до давлений
100 ГПа. Базовыми параметрами для заданных условий являются плот-
ность, температура и химический элементный состав исследуемой смеси.

Для определения свойств индивидуальных компонент, используя
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подход работы [11], введем табличную функцию 𝑓(𝑇 ), характеризующую
внутренние степени свободы молекулы:

𝑓(𝑇 ) = ln

(

𝑘𝑇

𝑝0

(︂

𝑚𝑘𝑇

2𝜋~2

)︂3/2
∑︁

k

𝑒−ε′k/kT

)

, (8)

где 𝑇 ҫ температура, 𝑝0 ҫ давление при нормальных условиях, суммирова-
ние ведется по всем по всем энергиям 𝜀′k.

Выразим через нее свободную энергию 𝐹 , удельную внутреннюю
энергию и энтальпию на моль вещества 𝑒ν и ℎν .

Для газов

𝐹 (𝑇, 𝑉, 𝜈) = 𝜈

[︂

𝑒ν0 −𝑅𝑇

(︂

1 + 𝑓(𝑇 ) + ln

(︂

𝑝0𝑉

𝜈𝑅𝑇

)︂)︂]︂

,

𝑒ν(𝑇 ) = 𝑒ν0 +𝑅𝑇 2 𝜕𝑓(𝑇 )

𝜕𝑇
−𝑅𝑇, (9)

ℎν(𝑇, 𝑝) = 𝑒ν0 +𝑅𝑇 2 𝜕𝑓(𝑇 )

𝜕𝑇
;

где 𝜈 это количество молей рассматриваемого вещества, 𝑒ν0 ҫ энергия фор-
мирования одного моля молекул из атомов при нуле градусов Кельвина, 𝑅
ҫ универсальная газовая постоянная, 𝑉 ҫ объем.

Для конденсированных компонент:

𝐹 (𝑇, 𝑉, 𝜈) = 𝜈 [𝑒ν0 −𝑅𝑇 (1 + 𝑓(𝑇 ))] ,

𝑒ν(𝑇 ) = 𝑒ν0 +𝑅𝑇 2 𝜕𝑓(𝑇 )

𝜕𝑇
− 𝑝0𝜇/𝜌0, (10)

ℎν(𝑇, 𝑝) = 𝑒ν0 +𝑅𝑇 2 𝜕𝑓(𝑇 )

𝜕𝑇
+ (𝑝− 𝑝0)𝜇/𝜌0;

где 𝜇 ҫ молярная масса компоненты, 𝜌0 ҫ ее неизменная плотность.
Приведенный подход позволяет описывать сложную зависимость

теплоемкости от температуры (рис. 13). Для определения термодинами-
ческих характеристик индивидуальных компонент использовались данные
из [11ҫ16].

Для определения давления и внутренней энергии плотного газа
взаимодействующих молекул с известным химическим составом численно
решалась задача классической молекулярной динамики. Рассматривался
3d 𝑁𝑉 𝑇 ансамбль в кубическом объеме с периодическими граничными
условия.

В качестве межмолекулярного взаимодействия использовался пар-
ный центральный потенциал exp-6 и соответствующая ему сила:

𝑈(𝑟) =
𝜀

1− 6/𝛼

(

(︂

6

𝛼

)︂

exp
(︁

𝛼
(︁

1−
𝑟

𝑏

)︁)︁

−

(︂

𝑏

𝑟

)︂6
)

,
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Рисунок 13 ҫ Зависимости теплоемкости от температуры одного моля ато-
мов 𝐻𝑒, 𝑁2 и конденсированного углерода (графит).

𝐹 (𝑟) = −
𝜕𝑈

𝜕𝑟
=

6𝜀/𝑏

1− 6/𝛼

(

1

𝛼
exp

(︁

𝛼
(︁

1−
𝑟

𝑏

)︁)︁

−

(︂

𝑏

𝑟

)︂7
)

,

где 𝑟 модуль расстояния; 𝜀, 𝑏 и 𝛼 параметры потенциала взаимодействия
между двумя рассматриваемыми молекулами. Как было показано в ра-
ботах других авторов, например [17], потенциал exp-6 хорошо описывает
детонационные и ударно-волновые процессы до давлений 50 ГПа.

Параметры потенциала exp-6 между молекулами одного вида 𝑖
определялись через критическую температуру 𝑇c и плотность 𝜌c. Для это-
го использовались свойства фазовой диаграммы состояний более простой,
хорошо исследованной системы частиц, взаимодействующих с потенциа-

лом Леннард-Джонса 𝑈LJ(𝑟) = 4𝜀LJ

(︁

(︀

bLJ

r

)︀12
−
(︀

bLJ

r

)︀6
)︁

, где 𝑟 модуль рас-

стояния; 𝜀LJ и 𝑏LJ параметры потенциала взаимодействия между двумя
рассматриваемыми молекулами. Для этой системы диаграмма фазовых со-
стояний хорошо изучена, и для параметров критической точки можно ис-
пользовать соотношения: 𝑘𝑇c/𝜀LJ = 1.326, 𝜌c𝑏

3
LJ/𝑚 = 0.316, где 𝑚 ҫ масса

молекулы [18].
Потенциалы exp-6 и Леннард-Джонса схожи в области межмоле-

кулярных расстояний вблизи положения равновесия. Можно показать, что
при выборе параметров потенциалов в соотношении 𝜀 = 𝜀LJ , 𝑏 = 1.22𝑏LJ

для расстояний 𝑟/𝑏 > 1 потенциалы близки.
Таким образом, по модифицированным соотношения: 𝑘𝑇c/𝜀ii =

1.326, 𝜌c(𝑏ii/1.22)
3/𝑚i = 0.316 подбирались два параметра потенциала exp-

6 для молекул одного вида.
Параметр потенциала 𝛼 в основном влияет на уравнение состоя-

ния при больших сжатиях, для межатомных расстояний 𝑟/𝑏 меньше 0.75. В
этих условиях потенциал exdp-6 мягче потенциала Леннард-Джонса и луч-
ше описывает взаимодействие молекул в диапазоне десятков ГПа. Значение
безразмерного параметра 𝛼 подбиралось в диапазона 10-14 из условий наи-
лучшего соответствия ударным адиабатам сжиженных газов в указанном
диапазоне давлений.

24



Для перекрестных компонент использовалось усреднение парамет-
ров: 𝑏ij = 0.5(𝑏ii + 𝑏jj), 𝜀ij = (𝜀ii ∗ 𝜀jj)

1/2, 𝛼ij = 0.5(𝛼ii + 𝛼jj).
В моделируемой системе объема 𝑉 при температуре 𝑇 из 𝑁 взаи-

модействующих частиц, давление 𝑝 и внутренняя энергия системы 𝐸 опре-
деляются по следующим соотношениям:

𝑝𝑉 = 𝑁𝑘𝑇 − 1/6

N
∑︁

i=1

N ′

∑︁

j ̸=i

𝑟ij𝐹 (𝑟ij), (11)

𝐸 = 1/2
N
∑︁

i=1

N ′

∑︁

j ̸=i

𝑈(𝑟ij) +
N
∑︁

i=1

𝑁i/𝑁A𝑒
ν
i (𝑇 ). (12)

В слагаемых с двойной суммой перебираются все пары взаимодействую-
щих частиц с учетом периодических граничных условий. Во внешней сумме
перебираются все реальные частицы в расчетной области (1 ... 𝑁), во внут-
ренней сумме перебираются все частицы в расчетной области и фиктив-
ные частицы, являющиеся отражениями для реализации периодических
граничных условий.

Для решения уравнений движения использовался явный числен-
ный метод Верле в скоростной форме. Для поддержания заданной темпе-
ратуры использовался простой метод масштабирования скоростей ҫ тер-
мостат Берендзена [19].

По аналогии с работами [20ҫ22], для определения равновесного хи-
мического состава использовался методом ансамбля реагирующих частиц
(Reactive Monte Carlo).

В методе рассматривается механика движения относительно
небольшого количества (десятки штук) молекул разного вида, взаимодей-
ствующих с заданными парными потенциалами в кубическом объеме с
периодическими граничными условиями при фиксированной температуре
ҫ 𝑁𝑉 𝑇 ансамбль.

Несмотря на взаимодействие, энергия внутренних степеней свобо-
ды молекул (вращения, колебания и электронные возбуждения) (9) и ста-
тистический вес 𝑞 вычислялись как для разреженных газов. Полная энер-
гия системы 𝐸 вычисляется по (12).

При фиксированных 𝑉 и 𝑇 вероятность нахождения системы в со-
стоянии с химическим составом 𝑁1, 𝑁2, ... 𝑁l пропорциональна выражению

∼
∏︁

i

(︁

𝑞Ni

i /𝑁i!
)︁

𝑒−E/kT , (13)

где 𝑞i = 𝑉
(︀

mkT
2π~2

)︀3/2∑︀

k 𝑒
−ε′k/kT вычисляется через (8).

Для примера опишем нахождение равновесного химического соста-
ва смеси из молекул вида 𝐴 и 𝐵. Между компонентами возможна прямая
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и обратная реакции с балансом 𝑎𝐴+ 𝑏𝐵 = 0. Из текущего состояния с хи-
мическим составом 𝑁A, 𝑁B и энергией 𝐸0 система может перейти в три
других состояния. Обозначим вероятности этих состояний через 𝑤0, 𝑤f и
𝑤r соответственно: с текущим химическим составом: 𝑁A, 𝑁B и энергией
𝐸0; после прямой реакции: 𝑁A → 𝑁A + 𝑎, 𝑁B → 𝑁B + 𝑏, 𝐸f ; и после
обратной: 𝑁A → 𝑁A − 𝑎, 𝑁B → 𝑁B − 𝑏, 𝐸r;

𝑤0 =
𝑞A

NA

𝑁A!

𝑞B
NB

𝑁B !
𝑒

−E0

kT , (14)

𝑤f =
𝑞A

NA+a

(𝑁A + 𝑎)!

𝑞B
NB+b

(𝑁B + 𝑏)!
𝑒

−Ef
kT , (15)

𝑤r =
𝑞A

NA−a

(𝑁A − 𝑎)!

𝑞B
NB−b

(𝑁B − 𝑏)!
𝑒

−Er
kT . (16)

Для определения каждой вероятности задавался соответствующий
химический состав в моделируемом ансамбле молекул. По (12) проводилось
вычисление и усреднение полной энергии системы.

Согласно вероятностям 𝑤0, 𝑤f , 𝑤r случайно выбирался новый хи-
мический состав. При этом возможны все три исхода: состав не изменился,
произошла прямая или обратная реакция. По этим правилам строилась
последовательность Маркова из тестируемых химических составов. Про-
водилось усреднение химического состава, давления и полной внутренней
энергии системы.

В описанном подходе базовыми являются зависимости давления 𝑝
и внутренней энергии на единицу массы 𝑒 от плотности и температуры.
Таким образом, рассмотрев 𝑁𝑉 𝑇 ансамбль, вычислялись базовые зависи-
мости равновесного химического состава, давления и внутренней энергии
от плотности и температуры. Численно вычислялись частные производные
(︁

∂p
∂ρ

)︁

T
,
(︁

∂p
∂T

)︁

ρ
,
(︁

∂e
∂ρ

)︁

T
,
(︀

∂e
∂T

)︀

ρ
.

Остальные характеристики вычисляются по термодинамическим
соотношениям:

𝑐v =

(︂

𝜕𝐸

𝜕𝑇

)︂

ρ

,

𝑐p = 𝑐v +

(︂

𝑝

𝜌2
−

(︂

𝜕𝑒

𝜕𝜌

)︂

T

)︂(︂

𝜕𝑝

𝜕𝑇

)︂

ρ

/

(︂

𝜕𝑝

𝜕𝜌

)︂

T

,

𝑐sound =

(︂

𝜕𝑝

𝜕𝜌

)︂

S

1/2

=

(︂(︂

𝜕𝑝

𝜕𝜌

)︂

T

𝑐p
𝑐v

)︂1/2

, (17)

𝛾 =

(︂

𝜕𝑝

𝜕𝜌

)︂

S

𝜌

𝑝
=

(︂

𝜕𝑝

𝜕𝜌

)︂

T

𝑐p
𝑐v

𝜌

𝑝
,
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Рисунок 14 ҫ Изотермы в координатах давление-плотность. Сплошные ли-
нии ҫ вычисление по модели, символы ҫ экспериментальные данные. а ҫ
азота (𝑁2), символы ҫ данные Института стандартов США [16]; б ҫ флюида
𝐶𝑂2: NIST ҫ [16], Liu ҫ [23].

(︂

𝜕𝑇

𝜕𝜌

)︂

S

=

(︂

𝑝/𝜌2 −

(︂

𝜕𝑒

𝜕𝜌

)︂

T

)︂

/

(︂

𝜕𝑒

𝜕𝑇

)︂

ρ

. (18)

Где 𝑐v и 𝑐p ҫ теплоемкости при постоянном объеме и давлении,
𝑐sound ҫ равновесная скорость звука (с учетом меняющегося химического
состава), 𝛾 ҫ дифференциальный показатель адиабаты.

Для ряда химических компонент было проведено сравнение модели
с данными Института стандартов США [16]. До давлений 1 ГПа проведено
сравнение зависимостей давления от плотности для изотерм 0.6, 1.0 и 2.0
критических температур. Для примера представлены изотермы для азота
и воды (рис. 14, а). Для компонент 𝐴𝑟, 𝑁𝑒, 𝐻𝑒, 𝐾𝑟, 𝑂2, 𝐻2, 𝑁2, 𝐶𝑂, 𝐶𝑂2,
𝐻2𝑂, 𝐶𝐻4, 𝑁𝐻3 удается подобрать параметры потенциалов молекулярного
взаимодействия и хорошо описать поведение плотных газов до давлений
1 ГПа.

Используя данные по сжатию в алмазных наковальнях, проведена
калибровка модели в широком диапазоне давлений, для некоторых соста-
вов ҫ до давления 100 ГПа (рис. 14, б). Температура при этом обычно не
превышает нескольких сотен градусов Кельвина.

Для ряда химических компонент было проведено сравнение модели
с банком данных ударных адиабат сжиженных газов [24].

Для построения ударной адиабаты численно решалось нелинейное
уравнение Гюгонио

(𝑒− 𝑒0)−
𝑝+ 𝑝0

2
(1/𝜌0 − 1/𝜌) = 0, (19)
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Рисунок 15 ҫ Ударная адиабата сжиженного азота: 𝑇0 = 77.4 K, 𝜌0 =
0.808 г/см3. Сплошные линии ҫ вычисление по модели, 1 ҫ данные сборника
[24], 2 ҫ данные [25].

где 𝑒 ҫ плотность внутренней энергии на единицу массы, 𝑝 ҫ давление, 𝜌 ҫ
плотность. 𝑒 и 𝑝 являются зависимостями от температуры 𝑇 и плотности
𝜌.

Для решения (19) при заданных начальных параметрах смеси 𝜌0
и 𝑇0 вычислялись 𝐸0 и 𝑝0. Интенсивность волны фиксировалась заданием
температуры ударносжатого материала 𝑇 , при этом в уравнении Гюгонио
оставался один неизвестный параметр 𝜌, который находился численно.

Для большинства химических компонент (𝐴𝑟, 𝑁𝑒, 𝐻𝑒, 𝐾𝑟, 𝑂2, 𝐻2,
𝑁2, 𝐶𝑂, 𝐶𝑂2, 𝐻2𝑂, 𝐶𝐻4, 𝑁𝐻3) проведено сравнение зависимостей давле-
ния от плотности вдоль ударной адиабаты сжиженных газов (рис. 15).

Для определения параметров детонации Чепмена-Жуге строилась
ударная адиабата продуктов взрыва (19), и численно определялась точка

с условиями 𝐷 = 𝑢 + 𝑐, где 𝐷 =
[︀

1/𝜌20(𝑝− 𝑝0)/(1/𝜌0 − 1/𝜌)
]︀1/2

ҫ скорость

фронта, 𝑢 = [(𝑝− 𝑝0)(1/𝜌0 − 1/𝜌)]
1/2

ҫ массовая скорость, 𝑐 ҫ равновесная
скорость звука в продуктах взрыва, определяемая по соотношению (17).
Начальная плотность энергии 𝑒0 вычислялась из стандартной энтальпии
образования исходных компонент детонирующей смеси.

Было проведено тестирование на индивидуальных энергетических
материалах и смесях. При условии отсутствия конденсированной фазы уг-
лерода или при небольшом его количестве (менее 5 массовых процентов)
модель демонстрирует хорошее согласие с экспериментальными данными.
Для тэна (рис. 16 а) приведено подробное сравнение модели и доступных
экспериментальных данных. Механические параметры течения ҫ скорость
волны и давление ҫ очень хорошо для взрывного эксперимента предсказы-
ваются моделью.

Для смесей, формирующих большое количество (более 5 массовых
процентов) конденсированного углерода, наблюдается некоторое отклоне-
ние модели от экспериментальных данных. Для таких составов удается
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Рисунок 16 ҫ Зависимость параметров детонации Чепмена-Жуге от на-
чальной плотности: а ҫ для тэна (C5H8N4O12, ∆f𝐻

∘
cond = −1.704 МДж/кг);

б ҫ для тротила (C7H5N3O6, ∆f𝐻
∘
cond = −0.328 МДж/кг). Сплошные ли-

нии ҫ вычисления по модели, 1 ҫ данные работы [26], 2 ҫ [27].
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добиться только качественной предсказательной силы модели (рис. 16 б).
Результаты более полного сравнения с широким набором взрывчатых со-
ставов приведены в приложении.

Используя соотношение (18) в базовых параметрах плотность и
давление численно строилась адиабата разгрузки продуктов детонации
(рис. 17).

Численно интегрируя инвариант Римана, используя соотношения
(18) и (17),

𝑢(𝜌) +

∫︁ ρ

ρJ

𝑐(𝜌)

𝜌
𝑑𝜌 = 𝑐𝑜𝑛𝑠𝑡 = 𝑢J , (20)

получаем соотношение в волне разрежения между давлением и массовой
скоростью (рис. 17).

Описанная модель реализована в виде программного комплекса
удаленных вычислений термодинамических параметров и простых тече-
ний (http://ancient.hydro.nsc.ru/chem) со следующими возможностями.

• Вычисление ряда термодинамических параметров и равновесного хи-
мического состава смеси газов: 𝐴𝑟, 𝑁𝑒, 𝐻𝑒, 𝐾𝑟, 𝑁2, 𝑁 , 𝑂2, 𝑂, 𝐻2,
𝐻, 𝐻2𝑂, 𝑂𝐻, 𝑁𝐻3, 𝐶𝑂, 𝐶𝑂2, 𝐶𝐻4, 𝑁𝐻3, 𝑁𝑂 и конденсированного
углерода в широком диапазоне параметров. Для ряда компонент в
промежутке от 200 до 6 000 K и давлений до 50 ГПа.

• Решение уравнения Гюгонио и построение равновесных и заморожен-
ных ударных адиабат. Определение параметров детонации Чепмена-
Жуге взрывчатых смесей.

На разработанный программный комплекс получены свидетель-
ства о государственные регистрации программ для ЭВМ [29, 30].
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В заключении приведены полученные результаты, обозначены
направления развития экспериментальных методик и модели уравнения
состояния.

1. Модернизирована экспериментальная станция для исследования
детонационных процессов с помощью синхротронного излучения на
ускорителе ВЭПП3 ИЯФ СО РАН. Станция позволят проводить
рентгенографические исследования с рекордными возможностями:
массами зарядов до 50 г, широким полем наблюдения 40 мм и
временем между рентгеновскими кадрами 124 нс. Даже с учетом
некоторой конкуренции со стороны других ускорителей, комплекс
характеристик модернизированной станции ҫ масса исследуемых
зарядов, поле наблюдения и временное разрешение ҫ является
уникальным.

2. Реализована оригинальная методика, позволяющая определять
распределение газодинамических параметров цилиндрически-
симметричного течения: плотности 𝜌(𝑟, 𝑧, 𝑡), давления 𝑝(𝑟, 𝑧, 𝑡),
вектора массовой скорости �⃗�(𝑟, 𝑧, 𝑡) и адиабаты разгрузки продуктов
детонации в виде политропного уравнения состояния 𝑝(𝜌). Полу-
чены параметры Чепмена-Жуге и адиабаты разгрузки продуктов
детонации ряда взрывчатых составов.

3. Реализована модель уравнения состояния плотных газов с учетом
равновесного химического состава. Модель основывается на класси-
ческом молекулярно-динамическом моделировании небольшого ан-
самбля взаимодействующих молекул и прямом определении давления
и полной энергии системы. При этом равновесный состав подбира-
ется методом реагирующего ансамбля Монте-Карло (Reactive Monte
Carlo). Модель позволяет определять термодинамические параметры
плотных газов в условиях взрыва в диапазоне температур от нор-
мальных условий до 5 000 K и давлений до 50 ГПа.

В приложении приведено сравнение модели с экспериментальными дан-
ными Института стандартов США, сжатием до больших давлений в ал-
мазных наковальнях, ударными адиабатами сжиженных газов и детонаци-
онными характеристиками энергетических материалов.
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