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摘 要： 含能材料的多尺度结构与刺激动态响应机制研究存在非均质特性及跨时空演化带来的实验诊断难题，制约了对其安全性

和能量释放特性的深入科学认识。以中子源、同步辐射光源及大型激光为代表的大科学装置，凭借深穿透性、极端加载条件与高时

空分辨能力，为解决这些问题提供了关键手段。综述了国内外大科学装置在含能材料的多尺度微结构、药柱残余应力、冲击加载物

性、细观结构演化、爆轰反应特性等方面的研究进展，中子散射技术通过深穿透特性与轻元素灵敏性，实现了炸药内部微纳结构及残

余应力的无损定量表征；高亮度 X 射线相衬成像和动态 X 射线衍射技术，以亚微米级分辨率揭示了冲击加载下缺陷动态演化过程，

并原位捕捉了爆轰波阵面结构及纳米碳产物的动力学特征；强激光加载结合超快光谱技术，获取了炸药在高压下的 Hugoniot 数据

和起爆反应机理。未来需开发多场耦合加载诊断平台，进一步提升装置时空分辨率，贯通多装置数据融合分析，为炸药动静态安全

与反应特性认识、炸药结构设计与性能提升提供技术支撑。
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0 引 言

含能材料是武器装备实现远程投送和高效毁伤的

做 功 能 源 ，其 性 能 直 接 关 系 到 武 器 的 效 能 与 安 全 性 。

这类亚稳态物质涉及从分子、晶体到混合炸药及装药

的多尺度复杂结构与非均质特性［1-3］，常规手段难以准

确表征炸药微裂纹扩展、界面脱粘与残余应力等，缺乏

多尺度微结构贯通分析技术［4］。含能材料的力‐热‐化
耦合作用下的动态响应时间跨度大，涉及从皮秒级化

学键断裂到小时级烤燃反应的跨时空尺度过程［5］，这

种多尺度、非均质特性使得其冲击/非冲击起爆、热点

形成、爆轰化学反应动力学等反应机理的研究极具挑

战［6］。传统实验手段在时空分辨率、穿透深度及原位

表征能力方面存在显著局限，难以直接观测微介观尺

度的关键动态过程，导致理论模型缺乏充分的实验验

证，制约了对其能量释放规律和安全性能的深入理解

和精准预测。因此，亟需借助具有高时空分辨、极端条

件 加 载 和 深 穿 透 诊 断 能 力 的 大 科 学 装 置 来 突 破 研 究

瓶颈。

以中子源、同步辐射光源和大型激光为代表的大

科学装置，为解决上述挑战提供了基础研究平台。中

子凭借其深穿透性、对轻元素（尤其是氢）的高灵敏性

及非破坏性特点，适合于解析含能材料残余应力分布、

晶体结构演变、孔隙网络及多相界面特性［7］。同步辐

射 光 源 、大 型 激 光 产 生 的 高 亮 度 、高 相 干 性 的 X 射 线

（波长 0.01~10 nm），形成先进成像（如 X 射线相衬成

像 XPCI）、衍射（如动态 X 射线衍射 DXRD）等技术，能

够实现对炸药内部裂纹、冲击压缩下物态相变、孔洞等

缺陷动态演化、爆轰波阵面前沿和反应产物的高时空

分辨原位观测；并集成大型激光提供的高压加载和超

快光谱条件，为研究材料在极端动态载荷下的压缩响

应及起爆化学反应路径提供了重要实验能力［8］。这些

装置的主要优势是提供的极端环境、跨尺度透视诊断

和高时空分辨能力，能够直接量化含能材料在真实或

模拟服役条件下的微介观结构演化与物理化学响应。

本研究系统综述了近年来国内外利用上述大科学
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装置在含能材料关键科学问题研究方面取得的重要进

展。重点涵盖以下几方面内容：（1） 多尺度微结构研

究 ：利 用 中 子 散 射（SANS/USANS）和 衍 射（ND）表 征

炸药晶体结构、粉末孔隙率/表面特征、单质炸药压制

体 的 微 观 结 构 演 化 以 及 聚 合 物 粘 结 炸 药（PBX）的 界

面/孔隙结构，实现炸药跨尺度微结构定量分析及演化

机制认识；（2） 炸药件残余应力研究：基于中子衍射技

术实现装药内部三维应力场的无损测量，初步揭示工

艺参数与残余应力的关联机制；（3） 冲击加载下炸药

压缩物性研究：利用强激光加载和动态 X 射线衍射等

手段，获取炸药在宽区冲击压力下的精密 Hugoniot 数

据及相变行为；（4） 刺激下细观结构演化研究：借助高

能 X 射线相衬成像等技术，原位捕捉冲击或非冲击加

载下微孔洞塌缩、裂纹扩展等细观失效过程，为热点理

论提供直接实验证据；（5） 爆轰反应特性研究：应用 X
射线相衬成像、动态 X 射线衍射及超快激光光谱等技

术，原位探测爆轰波阵面结构、固体产物（如纳米碳）的

动力学演化以及初始化学断键与反应路径。这些研究

深化了对含能材料刺激下微介观结构‐宏观性能关联、

反应起始与传播机制的认识，为优化炸药设计与制造

工艺、建立实证物理模型、提升安全与反应特性预测能

力提供了关键技术支撑。

1 国内外大科学装置简介

1.1 大型中子科学装置

大型中子科学装置是研究物质微观结构、核反应

机制及技术应用的重要科学基础设施，凭借中子束流

特有的深穿透性、氢元素敏感性及非破坏性检测优势，

为材料科学、生命科学、环境能源等领域提供了多维度

研究手段［9］（表 1）。其核心功能体系包括：（1）物质结

构精准解析——中子散射技术可穿透金属并精准识别

氢同位素（1H/D），解析多组分结构特征，定位氢原子

及氢键网络，实现晶体结构、磁性序列和生物大分子动

态 行 为 的 原 子 级 表 征 ；（2）极 端 环 境 模 拟——依 托 强

流氘氚中子源构建聚变堆 14MeV 中子辐照场，评估核

材料辐照损伤机理；大气中子谱仪通过高能中子加速

模拟宇宙射线环境，测试高精度电子元器件的抗辐照

性能；（3）跨尺度无损检测——覆盖 1 nm 至 20 μm 的

检测范围，中子振动谱宽域扫描（0~2000 cm-1），中子

成像技术可检测金属构件内部缺陷与残余应力（应变

分辨率达 10⁻⁶量级），并实现材料服役过程的原位动态

追踪［10］。

根据激发源类型，大型中子装置主要分为 3 类：散

裂 中 子 源（如 中 国 散 裂 中 子 源 CSNS、美 国 SNS、日 本

J‐PARC、英 国 ISIS）、研 究 堆 中 子 源（中 国 绵 阳 研 究 堆

CMRR、美国 HFIR、德国 FRM‐II）及加速器驱动白光中

子 源（欧 洲 n_TOF、比 利 时 GELINA、美 国 LANSCE/
WNR）［11-14］。其中散裂中子源聚焦量子材料、核物理

等基础研究领域（学术研究占比超 70%），而研究堆中

子源主要为核废料处理、聚变堆设计提供工程验证数

据 。 我 国 CSNS 装 置 束 流 功 率（目 前 为 170 kW，二 期

将 升 级 至 500 kW）和 CMRR 的 20MW 束 流 功 率 均 已

达到国际先进水平［15-17］。其中，CMRR 已建成 15 台国

表 1　国内外大型中子科学装置对比

Table 1　Comparison of large neutron scientific devices
装置类型

研究堆中子源

散裂中子源

散裂中子源

散裂中子源

散裂中子源

白光中子源

白光中子源

代表装置

绵阳研究堆

（CMRR）

中国散裂中子源

（CSNS）

美国 SNS

日本 J‐PARC

英国 ISIS

欧洲 n_TOF（CERN）

比利时 GELINA

关键参数

热中子通量：2.4×1014/cm2/s；堆功率：20 MW

束流功率：一期 100 kW（二期规划 500 kW）；质子能量：1.6 
GeV；<脉冲中子通量：>2.4×10¹⁶ /cm2·s-1；谱仪数量：一期 3
台，二期规划 20 台

束流功率：1.4 MW（设计值）；中子通量峰值：1017/cm2·s-1；谱

仪数量：20 台

质子能量：3 GeV；束流功率：1 MW；专用束线（ANNRI）：低能

中子（0.0015 eV~1.1 keV）

束流功率：升级后 300 kW；中子通量：8×1015/cm2·s-1；谱仪数

量：27 台

能谱范围：热中子‐GeV 级；时间分辨率：1 ps

脉冲宽度：1 ns（全球最优）；能谱范围：0.001 eV~20 MeV

技术特色

核燃料辐照测试主力平台，支撑第三代核电

材料研发，中子散射技术综合平台。

国产化率超 90%，靶站中子效率国际先进；

支持锂电池动态演化、文物无损检测等。

全球首个兆瓦级装置，极端条件材料研究

（如超导高压相变）。

核天体物理元素合成模拟，氢存储材料动力

学研究。

工程材料残余应力分析（分辨率达 10⁻⁶应
变），运行效率高（年实验超 2000 项）。

核废料嬗变截面测量精度比研究堆高 3 个

量级，支持超新星爆发模拟。

高精度核反应截面测量基准装置，镭‐252 自

发裂变中子标定平台。
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际 先 进 谱 仪（包 括 6 台 热 中 子 谱 仪 和 9 台 冷 中 子 谱

仪），集 成 中 子 自 旋 回 波 谱 仪 、超 小 角 散 射 系 统 及 应

力‐织构综合测量平台，并配备温度（-268~1500 ℃）、

压力（真空 10 GPa）、磁场（±8T）等多物理场原位加载系

统，支撑物理、化学、生物等交叉学科的前沿探索［18-19］。

1.2 高亮度 X 射线光源

产生高亮度 X 射线光源的大科学装置主要分为同

步 加 速 器 辐 射 光 源（Synchrotron Radiation Source，

SRS，主 要 为 第 三 代 和 第 四 代 光 源）和 大 型 激 光 装 置

（又称强激光装置）两种。

1.2.1 同步加速器辐射光源

第 三 代 同 步 辐 射 光 源 对 通 过 加 速 器 设 计 的 进 步

（更低的发射度）和插入件设备优化，最大限度的利用

同步辐射源固有亮度来提高光源亮度，该种光源在全

球 主 要 发 达 和 发 展 中 国 家 广 泛 分 布［20］。 第 四 代 同 步

辐 射 光 源 以 自 由 电 子 激 光（Free Electron Laser，FEL）
为代表，其主要特征是高度相干的辐射，其亮度远高于

第 三 代 光 源 ，同 时 还 具 有 脉 冲 极 短 、平 均 功 率 高 等 优

点，目前具备第四代光源国家包括美国、德国、瑞士、意

大利、日本、韩国、中国等［20］。同步辐射是速度接近于

光速的带电粒子在偏转磁场中运动时，沿着运动曲线

的切线方向释放出的电磁辐射，能够提供从红外到硬

X 射线连续可调的宽波谱，具有高通量、高亮度、窄脉

冲、高偏振等优异性能。

位于美国阿贡国家实验室（Argone National Lab‐
oratory）的先进光源（Advanced Photon Source， APS）

是第三代同步辐射光源，APS 包括 35 个扇区，每个扇

区包括一个或多个线站。其中，位于第 16 号扇区的高

压协同访问团队（High Pressure Collaborative Access 
Team， HPCAT）以 及 位 于 第 35 号 扇 区 的 动 态 压 缩 区

（Dynamic Comperssion Sector， DCS）是 与 美 国 能 源

部 国 家 核 安 全 委 员 会（National Nuclear Security Ad‐
ministration，NNSA）的 合 作 研 究 束 线 ，常 用 于 开 展 含

能材料的研究［21-22］。另外，APS 第 32 号扇区搭建了一

个 名 为“ 用 于 超 快 同 步 辐 射 实 验 的 冲 击 系 统（IMPact 
System for Ultrafast Synchrotron Experiments，IM ‐
PULSE）”的实验平台，也可用于含能材料相关研究［23］。

1.2.2 大型激光装置

大型激光装置是将多路激光组合使用获取更高能

量、更高强度激光的典型大科学装置，需要对不同链路

输出的激光进行严格的同步控制，是集中了激光、精密

仪器、多种光机电控制及计算机控制系统为一体的综

合高科技工程系统，其作为集加载（脉冲激光）和诊断

能力（X 射线源、超快光谱等）为一体的综合性实验平

台，为高温、高压、高应变率等极端条件下材料动态力

学性能的微介观尺度研究提供了重要支撑。大型激光

装置通过激光束聚焦后与靶相互作用产生高亮度、微

焦 点 X 射 线 辐 射 源 。 国 内 外 建 成 了 很 多 大 型 激 光 装

置［24］，包 括 美 国 劳 伦 斯 利 弗 摩 尔 国 家 实 验 室（Law‐
rence Livermore National Laboratory，LLNL）的 国 家

点火装置（National Ignition Facility，NIF，目前是世界

上最大的激光器，1.8 MJ，3 ns），英国原子能武器机构

（Atomic Weapons Establishment， AWE）的“ 猎 户 座 ”

（Orion）激光装置（500 J，500 fs），法国原子能和替代

能 源 委 员 会（Commissariat à l'énergie atomique et 
aux énergies alternatives，CEA）的 LMJ（Laser Mega‐
joule）激光装置（1.4 MJ， 3.5 ns），俄罗斯联邦核中心−
全俄实验物理研究所（VNIIEF）的大型激光装置，中国

的 大 型 激 光 装 置（主 要 分 布 在 上 海 、北 京 和 绵 阳 等

地）等。

依托中国工程物理研究院（CAEP，以下简称中物

院）激 光 聚 变 研 究 中 心（绵 阳）建 成 的 神 光‐III（SG‐III）
激光装置，是亚洲最大、世界第二的高功率激光装置。

SG‐III具备输出 48 路激光、三倍频激光能量为 60 kJ/1ns
与 180 kJ/3ns［25］。此外，激光聚变研究中心的星光‐III

（XG‐III）激光装置是国际首台具备“零抖动”同步输出

纳秒、皮秒和飞秒三种脉冲宽度、三种波长激光束的多

功能大型科学研究装置，具备三类光束的多组合、多角

度 配 置 协 同 打 靶 能 力 ，能 量 为 100 J 级［26］。 装 置 配 备

了光学、带电粒子、X 射线辐射、电磁辐射、核物理等方

面的先进诊断设备，同时装置依托单位可提供不同特

征尺度和类型实验用靶的设计和制备，从而形成体系

化的前沿物理实验研究能力。以星光‐Ⅲ激光装置纳

秒束为泵浦源，激光聚变研究中心于 2017 年建成全光

参量啁啾脉冲放大技术路线的 PW 级超高峰值功率激

光 实 验 平 台 SILEX‐II。 该 装 置 激 光 中 心 波 长 800 nm，

脉 冲 宽 度 约 30 fs，信 噪 比 大 于 1010∶1（50 ps 之 外），

聚 焦 功 率 密 度 大 于 1020 W·cm-2，具 备 开 展 PW 级 超

短脉冲激光与物质相互作用实验研究能力［27］。

2 含能材料应用实例

面 向 含 能 材 料 结 构 与 性 能 的 多 尺 度 关 系 认 知 需

求 ，多 尺 度 微 结构的准确、全面、高精密表征是基本前

提；面向含能材料安全机理和放能过程的科学认知需求，

多尺度微结构反应动力学过程的动态捕捉是基本前提。
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2.1 多尺度微结构研究

PBX（聚合物黏结炸药）是由炸药晶体与高分子粘

结 剂 经 压 制 形 成 的 多 相 复 合 材 料 ，其 微 结 构 具 有 纳

米‐微 米‐毫 米 多 尺 度 特 征 ，包 含 孔 隙 、界 面 、裂 纹 及 织

构等缺陷。在长期力‐热载荷耦合作用下，这些微结构

会发生动态演化，导致材料力学性能衰退和起爆特性

改变，成为制约武器系统可靠性的关键因素［28］。传统

表征手段存在显著局限性：宏观层面通过密度法测定

平均孔隙率，但无法反映多相分布特性；微介观层面依

赖扫描电镜（SEM）的局部形貌观察、CT 的微米级裂纹

检测及 X 射线衍射（XRD）的晶体结构分析，这些方法

仅能提供定性或有限尺度的信息，且受限于样品的空

间分辨率与统计代表性［29-30］。

基于中子大科学装置的散射技术（小角中子散射

SANS、中 子 反 射 NR、中 子 衍 射 ND）为 PBX 多 层 级 结

构解析提供了革命性解决方案（表 2），其核心优势体

现在：（1）统计性定量分析能力，通过中子与核素特异

性作用‐可测定孔隙率、比表面积、分形维度等微结构统

计特征参数；（2）原位动态追踪特性，利用中子穿透性优

势结合温度（-268~1500 ℃）、压力（真空至 10 GPa）等

极端环境加载装置，实时解析热循环、机械应力等工况

下 微 结 构 演 化 规 律 ；（3）跨 尺 度 覆 盖 范 围 ，通 过 SANS
（1~300 nm）与超小角中子散射USANS（300 nm~20 μm）

联用，实现从微观分子链团到介观缺陷的跨尺度表征，

精确捕捉炸药晶体相变、粘结剂相分离、孔隙演化等关

键过程；（4）同位素标记技术，通过氘代粘结剂或特定

组分替换，增强散射对比度，实现多相界面与缺陷类型

的特异性识别［31］。

当 前 中 子 散 射 技 术 已 系 统 应 用 于 PBX 体 系 的 五

个核心研究方向：（1）炸药晶体相变与晶格畸变机制，

通过 ND 解析 HMX 等晶体在热‐力载荷下的 δ→β 相变

路径及残余应力分布；（2）粘结剂网络动态行为，利用

SANS 定 量 分 析 高 分 子 链 构 象 演 变 与 孔 隙 率 关 联 性 ；

（3）界 面失效机理，结合 NR 测定炸药‐粘结剂界面粗糙

度、扩散层厚度及其环境响应特性；（4）微缺陷演化动

力 学 ，通 过 原 位 SANS/USANS 揭 示 湿 度/温 度 诱 导 的

HMX 逆相变、温度诱导的 PBX 损伤与孔洞衍生现象；

（5）多 尺 度 建 模 和 构 效 关 联 探 究 ，将 散 射 数 据 与 宏 观

性能实验、理论模拟等研究结合，建立微结构参数‐宏
观 性 能 的 定 量 构 效 关 系［32］。 随 着 中 国 绵 阳 CMRR、

CSNS 等中子装置谱仪性能的提升，PBX 微结构表征正

从静态分析向动态多场耦合研究转型（图 1），为含能

材 料 服 役 寿 命 预 测 与 性 能 优 化 提 供 多 尺 度 表 征 实 验

支撑［33］。

2.1.1 炸药晶体结构研究

固态含能材料的性能受多重因素制约，包括对刺

激引发爆轰的敏感性、爆轰速度、化学反应性、热稳定

性、晶体密度和形态等，而这些性能本质上由含能材料

的固态结构所决定。作为分子晶体，含能材料分子间

相 互 作 用 较 弱 ，导 致 其 相 变 能 垒 较 低 ，多 晶 型 现 象 显

著。不同晶型会直接影响物理性质（如形态、感度、能

量密度），进而决定材料整体性能。因此，通过中子衍

射等技术精确表征晶体结构及其在热/机械过程中的

演变尤为重要。

中子衍射凭借其对氢原子的高灵敏性，成为含能

材料氢原子定位的首选技术。早在 1970 年，单晶中子

衍射技术已成功解析 β‐HMX 的氢原子空间分布［34］：通

过 551 个反射点数据测定了分子内所有原子的位置和

各 向 异 性 参 数 ，最 终 获 得 R 值 低 至 0.059 的 高 精 度 结

构模型。该研究不仅完整呈现了键长、键角等几何参

数 ，还 揭 示 了 分 子 内 氢 键（C─ H…O）和 分 子 间 氢 键

（N─H…O）的三维网络，其中分子间氢键沿晶体 c 轴

形成链状排列，这对理解其热稳定性具有重要意义。

在高压相变研究领域，X 射线与中子衍射的联用

图 1　绵阳 CMRR 研究堆的中子小角/超小角散射谱仪［33］

Fig.1　 Neutron small/ultra small angle scattering spectrome‐
ter of Mianyang CMRR research reactor［33］

表 2　中子散衍射谱仪的性能对比

Table 2　Performance comparison of neutron scattering spec‐
trometers
类型

SANS
USANS
NR
高分辨 ND

检测尺度范围

1nm~300nm
300nm~20μm
0.1nm~100nm
原子尺度

特色功能

孔隙分形分析、界面面积、原位温控加载

大尺寸孔隙网络表征、原位温度加载

界面粗糙度、多层膜结构解析

氢原子定位、晶体相变、残余应力测量
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揭 示 了 RDX 的 复 杂 相 行 为 。 α‐RDX 在 3.9 GPa 压 力

下直接转变为 γ 相，此过程几乎不受温度影响，但转变

速 率 与 温 度 压 力 耦 合 相 关［35］。 中 子 粉 末 衍 射 证 实 ，

γ‐RDX 中分子通过硝基取向差异形成两种重排模式，

这 与 早 期 振 动 光 谱 推 测 的 β 相 假 说 存 在 本 质 区 别

（2009 年 Millar［36］团 队 通 过 中 子 数 据 修 正 了 这 一 认

知）。值得注意的是，相变过程中分子构象的显著改变

可能影响材料冲击感度，这为后续的感度调控研究提

供了结构基础。

FOX‐7 的多晶型研究同样受益于中子衍射突破。

2015 年发现的高压新相推翻了此前基于 X 射线的 γ 相

假 说［37］：尽 管 两 者 在 层 状 结 构 反 射 特 征 上 相 似 ，但 中

子数据揭示新相的分子堆积模式与 γ 相存在显著差异

（如层间距压缩率和氢键角度变化）。由于缺乏单晶数

据 ，该 高 压 相 的 完 整 结 构 尚 未 解 析 ，但 其 发 现 标 志 着

FOX‐7 相变机理研究的重要进展，后续研究可通过原

位高压中子衍射追踪动态转变过程（图 2）。

对 于 HMX 的 多 晶 型 体 系 ，中 子 衍 射 结 合 湿 度 控

制实验揭示了相变路径的特殊性。δ 相向 β 相转变时，

潮湿环境通过水分子介入加速相变并诱发晶体缺陷，

但并未观察到 γ 相中间态［38］。这一现象与理论计算结

果吻合：γ→β 相变的能垒（约 120 kJ·mol-1）显著高于

δ→β 相变（约 80 kJ·mol-1），使得 δ 相更倾向于直接转

变。值得注意的是，γ 相作为水合物的亚稳态特性，解

释了其在非溶剂环境中难以稳定存在的实验现象，这

对炸药储存条件优化具有指导价值。

2.1.2 炸药晶体粉末的孔隙率和表面特征研究

炸药晶体粉末的孔隙率与表面特征研究在含能材

料领域具有重要价值。聚合物粘结炸药（PBX）通常以

高含量炸药晶体作为主要能量载体，尽管其制造过程

中可能改变晶体初始结构，但全面表征晶体粉末的微

观参数仍是建立构效关系的基础。炸药晶体粉末的结

构特征涵盖粒径分布、晶型、形貌、比表面积及孔隙网

络，这些参数通过小角中子散射（SANS）技术可实现系

统性解析。该技术利用中子对氢/氘同位素散射截面

的显著差异，通过匹配氘代溶剂与炸药晶体的中子散

射长度密度（SLD），可精准分离孔隙与表面信号，同时

结合统计便捷性和动态对比度调节优势，成为比表面

积、分形维数、孔径分布等核心参数的首选表征手段。

2000 年 Joseph 等［36］开 创 性 地 采 用 对 比 度 匹 配

SANS（CV‐SANS）技 术 研 究 HMX 晶 体 粉 末 的 机 械 变

形 效 应 。 实 验 显 示 ：粗 颗 粒 HMX（初 始 比 表 面 积

0.28 m²·g-1）经压缩后表面粗糙度增加（0.65 m²·g-1），

而细颗粒 HMX（初始 3.61 m2·g-1）在压缩后表面趋于

致密化（2.64 m²·g-1），该趋势与压汞法结果一致。通

过多分散球形孔隙的高斯分布模型拟合发现，粗颗粒

压缩后内部孔隙呈现双峰分布，表明晶体破碎与裂纹

扩展主导其变形；细颗粒则表现为大孔隙塌陷与小孔

隙尺寸收缩，揭示压缩过程存在孔隙融合与分支裂纹

形成机制。同年在 TATB 粉末中的类似研究进一步验

证［40］，研 磨 过 程 可 显 著 降 低 内 部 孔 隙 平 均 尺 寸 ，凸 显

CV‐SANS 在炸药粉末孔隙演化表征中的普适性。

2010 年 Chad 等［41］突 破 SANS 的 Q 值 范 围 限 制 ，

通 过 联 合 超 小 角 中 子 散 射（USANS）技 术 对 五 家 厂 商

RDX 晶体进行对比研究。跨尺度分析（50 nm~20 μm）

显 示 所 有 样 品 均 呈 现 表 面 分 形 特 征（分 形 维 数 2.4~
2.9），其分形行为源于晶体生长过程中缺陷的层级累

积，由散射数据表征的微介观孔隙含量与大隔板试验

的冲击敏感性数据高度相关。该研究首次建立微介观

孔隙含量与宏观冲击感度的定量关联，为炸药性能预

测提供了介观尺度理论依据（图 3）。

2019 年 Song 等［42］将 CV‐SANS 与 Beaucage 模 型

结合，系统解析微米/纳米级 TATB 的分形特性。微米

级晶体外表面光滑且内部孔隙呈单一表面分形结构，

而纳米级晶体则表现出外表面分形与内部双级体积分

形的复合特征。该发现突破传统单一分形模型的局限

性，揭示纳米化处理对含能材料孔隙层级结构的重构

效应，为高能低感炸药设计提供了新视角。

图 2　（a） α‐FOX‐7 的 β 角 与 静 水 压 力 的 函 数 关 系 。 方 形 ：实

验；圆形：DFT‐D；（b） HMX 不同物相的中子衍射实验结果和理

论图像［38-39］

Fig. 2　（a） β angle as a function of hydrostatic pressure for 
α‐FOX‐7. Square： experiment； circle： DFT‐D. （b）Experimen‐
tal results of neutron diffraction and theoretical patterns of dif‐
ferent phases of HMX［38-39］
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2.1.3 单质炸药压制体的微观结构研究

单质 炸 药 压 制 体 的 微 观 结 构 研 究 聚 焦 于 压 制 炸

药 晶 体 的 孔 隙 演 化 与 力 学 响 应 机 制 。 作 为 聚 合 物

粘 结 炸 药（PBX）的 简 化 模 型 体 系 ，压 制 单 质 炸 药 片

体 系 可 通 过 小 角 中 子 散 射（SANS）与 超 小 角 中 子 散

射（USANS）联 用 技 术 实 现 跨 尺 度 结 构 表 征 ，其 晶 间

孔 隙 网 络 的 分 形 特 征 与 压 制 工 艺 参 数 密 切 关 联 。

2013 年 Joseph 团 队［43］针 对 TATB 压 制 颗 粒 的 研 究 显

示：松散粉末的晶间孔隙呈随机分布（表面特征平均尺

寸 0.66 μm），而压制样品则形成具有粗糙界面的分形

网 络 。 当 压 制 密 度 从 1.65 g·cm-3 升 至 1.80 g·cm-3

时，孔隙表面平均尺寸与体积分形维数呈现先增后减

的 非 单 调 变 化 ，临 界 密 度 约 为 1.72 g·cm-3。 此 现 象

揭 示 了 TATB 颗 粒 的 压 制 相 变 机 制 —— 低 密 度 区

（<1.72 g·cm-3）以 脆 性 断 裂 主 导 ，晶 间 孔 隙 通 过 裂

纹 扩 展 形 成 多 级 分 形 结 构 ；高 密 度 区（>1.72 g·cm-3）

则 转 向 塑 性 流 动 主 导 ，孔 隙 界 面 因 晶 体 滑 移 而 趋 于

平 滑 。

在 DAAF 压制体系的研究中，Joseph 团队［44］观察

到与 TATB 截然不同的演化规律：三种不同粒径 DAAF

颗 粒 的 孔 隙 平 均 尺 寸（0.059~0.195 μm）随 压 制 密 度

增加呈单调递减，而体积分形维数（2.13~2.78）则同步

递增。值得注意的是，当压制密度达到阈值时，不同体

系的孔隙参数均收敛于统一值（平均尺寸 0.08 μm，分

形维数 2.6），这表明 DAAF 晶体的各向异性力学响应

在高压下趋于均质化。这种收敛行为可能源于 DAAF
分子独特的氧化偶氮呋咱环结构，其层间 π‐π 堆叠作

用在高压下产生协同变形，使得晶间孔隙的闭合路径

具 有 普 适 性 。 相 较 之 下 ，TATB 的 层 状 氢 键 网 络 在 压

制过程中表现出更强的方向依赖性，导致孔隙参数演

变呈现体系特异性（图 4）。

微观结构差异的本质可追溯至炸药晶体的本征特

性［45］：TATB 的 层 间 弱 相 互 作 用（范 德 华 力 主 导）允 许

大尺度滑移，形成分形特征显著的多孔网络；而 DAAF
的刚性共轭体系与分子间强偶极作用则限制塑性变形

范围，促使孔隙结构在高压下快速均质化。这些发现

为 PBX 炸 药 配 方 设 计 提 供 了 关 键 指 导——通 过 匹 配

炸药晶体力学特性与压制工艺参数，可精准调控装药

体系的孔隙拓扑结构，进而优化其冲击波传播路径与

能量释放效率。

图 3　（a） 采用对比度匹配 SANS（CV‐SANS）技术研究 HMX 晶体粉末的机械变形效应； （b） PBX9501 在匹配点的 SANS 曲线； （c） 
不同厂家生产 RDX 晶体的 SANS 和 USANS 数据［39-41］

Fig.3　（a） SANS（CV‐SANS） contrast variation analysis technique was used to study the mechanical deformation effect of HMX 
powder； （b） SANS curve of PBX 9501 at match point； （c） SANS and USANS data in normal and high‐Q range for different qual‐
ity RDX crystal［39-41］
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2.1.4 PBXs 的界面 /表面结构研究

PBXs 的界面/表面结构研究聚焦于炸药晶体‐粘结

剂、炸药晶体‐孔隙及粘结剂‐孔隙三类界面，这些界面

通过调控应力传递路径和冲击热点形成机制，深刻影

响复合材料的力学响应与爆轰特性。对比度匹配小角

中 子 散 射（CV‐SANS）凭 借 其 区 分 不 同 界 面 散 射 信 号

的独特能力，成为量化界面面积的核心技术。该技术

通过调控样品中子散射长度密度（SLD），采用全氘代/
非氘代溶剂或粘结剂混合物的浸润策略，实现三界面

参数联立方程的精确求解。

2006 年 Joseph 等［46］通 过 甲 苯 溶 胀 PBX9501 的

CV‐SANS 实 验 ，首 次 解 析 了 HMX‐粘 结 剂（SHB）、

HMX‐孔隙（SHV）及粘结剂‐孔隙（SBV）的界面面积动态变

化。尽管溶胀可能轻微扰动界面结构，但实验数据仍揭

示 压 力 作 用 下 SHB 与 SBV 的 竞 争 性 演 变 规 律 。 2011 年

该团队进一步采用氘代粘结剂混合体系，发现热压压力

升至 200 MPa时 SHB增加 7.2%，而 SHV下降 4.5%，此现象

归因于 HMX 晶体脆性断裂产生的微裂纹界面。与之形

成对比的是，2019 年白亮飞等［47］在冷压（64~382 MPa）
研究中首次提出界面结合率（SHB/（SHB+SHV））：当压力从

64 MPa 增至 382 MPa 时，结合率从 28% 跃升至 76%，

表明粘结剂在高压下通过流动填充晶体表面缺陷，形

成更紧密的物理互锁结构。这种冷压与热压机制的差

异（前者以粘结剂流动主导，后者以晶体断裂为主）为

PBX 成型工艺优化提供了关键依据（图 5）。

多技术联用策略推动了界面表征的突破。Trevino
团队［48］于 2008 年 结 合 SANS 与 SAXS 技 术 ，通 过 X 射

线/中子散射截面差异实现四类 PBX 复合材料的界面

损伤评估。轴向应变实验表明，仅当应变超过临界值

（如 PBX9404 的 12% 应 变）时 ，填 料‐粘 结 剂 比 表 面 积

因晶体断裂和粘结剂重分布显著增加。这种跨尺度损

伤演化机制与聚多巴胺改性界面中观察到的"互锁块"
效应形成呼应——表面粗糙度的增加通过增强机械咬

合作用抑制裂纹扩展。中子反射技术（NR）在亚纳米

图 5　从成型压力下 PBXs 的 SANS 结果中提取的各类界面面积的变化（a）热压 PBX9501 和（b）冷压 HMX 基 PBX［47］

Fig.5　 Changes in various types of interface areas extracted from the SANS results of the PBXs under the forming pressure （a） 
Hot‐pressed PBX 9501 and （b） cold‐pressed HMX‐based PBX［47］

图 4　孔隙体积分形维数对压制密度的依赖性（a）TATB 体系和（b）通过不同合成路线制备的三种不同平均粒径的 DAAF 粉末［27-28］

Fig.4　Dependence of the void volume fractal dimension on the pressed density. （a） TATB system， and （b） three types of DAAF 
powders with different mean particle sizes prepared through different synthesis routes［27-28］
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级界面解析中展现出独特优势。Yeager 团队［49］2018
年 对 比 原 始、热 处 理 及 老 化 PBX9404 的 界 面 结 构 ，发

现 增 塑 剂 迁 移 导 致 粘 结 剂 层 厚 度 减 少 3.2 nm（热 处

理）和 5.7 nm（老化），同时界面粗糙度从 0.8 nm 增至

1.5 nm。 这 种 微 观 结 构 退 化 与 巴 西 试 验 中 界 面 剥 离

率上升 23% 的现象直接相关。结合分子动力学模拟，

ε‐HNIW/F2311 界 面 在 348K 时 体 积 模 量（K）下 降

18%、形状模量（G）提升 12%，表明温度诱导的粘结剂

链段运动可优化界面应力分散能力。这些发现为建立

"界面参数‐环境条件‐宏观性能"定量模型奠定了基础。

当前研究已形成多尺度表征技术体系：CV‐SANS 量化

介观界面面积（1~100 nm）、中子反射解析分子级界面

厚 度（0.5 nm 精 度 ）、结 合 同 步 辐 射 X 射 线 荧 光

（SR‐XRF）定 位 元 素 分 布 特 征 。 例 如 ，在 PDA 改 性

LLM‐105 基 PBX 中 ，界 面 氢 键 密 度 增 加 2.3 倍 可 使 抗

压 强 度 提 升 52%［50］。 这 种 跨 尺 度 关 联 分 析 方 法 为 新

型高能低感炸药设计提供了理论框架，未来可通过机

器 学 习 整 合 介 观 参 数 数 据 库 ，实 现 界 面 结 构 的 逆 向

设计。

2.1.5 PBXs 的孔隙率和微观结构研究

PBXs 的 孔 隙 率 与 微 观 结 构 研 究 揭 示 了 含 能 材 料

性能调控的关键机理。作为热点模型中影响起爆敏感

性的核心参数，100 nm~1 μm 尺度孔隙的演化规律通

过 SANS/USANS 联用技术得以系统解析。基于 HMX
的 PBX 体 系 在 热 处 理 过 程 中 的 多 尺 度 孔 隙 重 构 尤 为

复杂：2016 年 Yan 等［51］的原位 SANS 实验发现，200 ℃
加热导致界面面积骤降 60%，证实熔融 F2314 粘结剂

对初始孔隙的填充效应。但随后的室温储存阶段（3 h
内）15~35 nm 孔隙体积反常增加，这与 δ→β 相变引发

的晶格畸变和晶粒重排有关；而 60% 湿度环境下孔隙

体 积 增 速 提 升 至 干 燥 条 件 的 2.3 倍 ，凸 显 环 境 因 素 对

相变动力学的强化作用。

对 比 度 匹 配 技 术 的 创 新 应 用 拓 展 了 孔 隙 表 征 维

度 。 Joseph 等［52］通 过 氘 代 粘 结 剂 体 系 实 现 PBX9501
多组分解耦，这种"自愈合"机制与 TATB 基 PBX 的棘轮

生长现象形成鲜明对比——后者在热循环中因片层分

子各向异性膨胀产生定向孔隙网络，导致不可逆体积

增 长 达 0.8%/cycle。 Thompson［53］的 USANS 研 究 揭

示 ，经历-55~80 ℃循环的 PBX9502 中 0.1~10 μm 孔

隙体积较新压制样品增加 37%，，直接导致其压缩模量

下降 28%。跨尺度表征技术的融合革新了孔隙拓扑分析

手段。Trevor团队［54］结合 FIB‐XRCT 与 USAXS/USANS，

构建了纳米至毫米级的全尺度孔隙分布图谱，这些孔

隙 在 热 应 力 下 沿（001）晶 面 优 先 扩 展 形 成 分 支 网 络

（图 6。）Joseph 等［55］通过压制方向依赖性 SANS 实验，

解析出 PBX9502 中椭球孔隙的取向分布：平行压制面

方 向 长 径 比 达 1.35，而 垂 直 方 向 仅 为 0.87，这 种 各 向

异性导致冲击波传播速度差异达 12%。热‐力耦合作

用下的孔隙动态演化机制研究取得突破。Christopher
团 队［56］ 在 25~220 ℃ 原 位 实 验 中 ，通 过 修 正

Ornstein‐Zernike 模型量化孔隙回转半径与冲击感度

的关联性：当 温 度 升 至 180 ℃ 时 ，对 应 冲 击 感 度 阈 值

下降 43%。Lin 等人开发的 PDA 涂层技术使 TATB 基

PBX 在 室 温 至 120 ℃ 升 温 过 程 中 的 纳 米 微 结 构 稳 定

性 获 得 显 著 提 升 ，其 关 键 在 于 聚 多 巴 胺 的 π‐π 堆 叠

作 用 抑 制 了 分 子 层 滑 移 。 新 型 理 论 模 型 与 实 验 数

据 的 深 度 融 合 推 动 性 能 预 测 精 度 提 升 。 Perry 团

队［57］ 将 双 峰 对 数 正 态 分 布 的 USANS 数 据 导 入

SURF 燃 烧 模 型 ，使 爆 速 预 测 误 差 从 传 统 模 型 的

15% 降 至 5.2%。 在 纳 米 复 合 体 系 研 究 中 ，Sanjay［58］

发 现 RDX/SiO2 干 凝 胶 的 3~5 nm 介孔被炸药晶体占

据 后 ，比 表 面 积 从 350 m2·g-1 骤 降 至 82 m2·g-1，显 著

延缓了燃烧转爆轰过程。这些发现为"孔隙工程"调控

含能材料性能提供了新范式。

图 6　（a）突出显示裂缝的 PBX 9501 显微图和（b）USAXS 数据中 LX 17 的最大熵 孔洞大小分布（左），聚焦于 USANS 和 FIB‐XRCT 结

果的左窗格的内嵌视图（右）［54］

Fig.6　（a） Micrographs of PBX 9501 with cracks highlighted and （b） Left pane： maximum‐entropy derived void size distribu‐
tions of LX 17 from the USAXS data. Right pane： an inset view of the left pane that focuses on the USANS and FIB‐XRCT results［54］

968



CHINESE JOURNAL OF ENERGETIC MATERIALS 含能材料 2025 年 第 33 卷 第 9 期 （961-980）

大 科 学 装 置 在 含 能 材 料 研 究 中 的 应 用

2.2 炸药件残余应力研究

PBX 药柱在注装、压制、时效及加工过程中，由于

温度梯度分布不均与挤压应力场非均匀性，会形成复

杂的残余应力网络。这种应力场不仅是裂纹萌生的潜

在诱因，更会与外部热机械载荷耦合作用，引发颗粒断

裂（粒 径 >200 μm 时 断 裂 概 率 增 加 47%）、界 面 脱 粘

（界 面 结 合 能 下 降 至 0.8 kJ·mol-1）、粘 结 剂 基 体 开 裂

（裂 纹 扩 展 速 率 达 0.15 mm·s-1）等 多 尺 度 损 伤 模 式 ，

导 致 材 料 弹 性 模 量 下 降 达 35%。 传 统 检 测 手 段 面 临

多重挑战：磁性法受多组分干扰信噪比不足，超声法虽

能穿透深度达 50 mm，但受微观孔隙（孔隙率>2% 时

声 速 偏 差 达 8%）和 晶 界 散 射 影 响 ，测 量 精 度 局 限 在

±20 MPa 量级；X 射线衍射法基于布拉格方程虽可实

现±5 MPa 高 精 度 表 征 ，但 其 穿 透 深 度 仅 10~35 μm，

难 以 捕捉体应力分布特征，雍志华团队［59］发现 TATB 基

PBX 边 缘 拉 应 力（3.2 MPa）较 中 心 区 域（1.8 MPa）高

78% 的梯度特征，却无法解释跨尺度应力传递机制。

中子衍射技术的突破性应用解决了上述难题。中

国工程物理研究院开发的中子应力检测系统，利用中

子深穿透特性（6 mm 深度衰减率<15%）和高通量统计

优势（单点测量时间缩短至 30 分钟），实现了 1 MPa 级精

度的三维应力场重构。通过双丝杆拉伸台原位实验，发

现 TATB 晶体（002）晶面在 29°衍射角的晶格应变与外

加应力呈线性响应（R2=0.96）。徐尧等［60］的热压工艺研

究表明：当压力升至 140 MPa 时，TATB 晶体（002）面取

向 集 中 度 提 高 至 82%，压 缩 强 度 相 应 提 升 45%，这 源

于粘结剂在 120 ℃时的粘流态促进了晶体重排（界面

结合能增加至 1.2 kJ·mol-1）。与美国 LANL 实验室［53］的

对比研究显示，疏松 TATB 粉末在热循环中晶格膨胀系

数（α =2.3×10-5/K）较 压 制 样 品（α =1.7×10-5/K）高

35%，证实了压制工艺对残余应力的调控作用。（图 7）

跨尺度应力演化模型的建立标志着检测技术的理

论突破。通过巴西实验与中子衍射的联用，发现宏观

裂 纹 萌 生 阈 值（0.8 MPa）与 介 观 晶 格 应 变 突 变 点

（0.75 MPa）高度吻合，验证了 "晶界滑移‐孔隙连通‐宏
观 开 裂 " 的 损 伤 演 化 路 径 。 分 子 动 力 学 模 拟 揭 示 ：

TATB 层间范德华作用能（0.25eV/Å2）在压应力下转化

为氢键重构能（转化效率达 68%），这为设计应力耗散

型 PBX 提 供 了 理 论 依 据 。 当 前 技 术 已 实 现 工 艺 参

数‐晶 格 应 变‐宏 观 性 能 的 定 量 关 联 ，例 如 压 制 压 力 每

增加 50 MPa，（002）面取向角分布半高宽减小 12°，对

应 爆 速 提 升 3.2%。 该 研 究 为 TATB 基 聚 合 物 炸 药 的

热压工艺优化提供了实验依据和理论指导。

2.3 冲击加载下炸药压缩物性

含能材料在极端条件（高压数十 GPa、高温数千 K）

下物质发生化学断键、晶体相变等复杂反应，状态参数

图 7　（a）原位压缩加载/卸载实验过程中的应力‐应变曲线；（b）中子衍射深度实验；（c）原位压缩加载/卸载实验过程中的中子衍射

应力检测的晶格应变结果；（d） 300 s 计数条件下采样体积为 4 mm×4 mm×8 mm 时不同穿透深度的衍射强度；（e）不同采样体积下

衍射强度随衍射深度的变化情况［60-61］

Fig.7　（a） Stress‐strain curves in in‐situ compression loading /unloading test process； （b） Neutron diffraction depth test； （c） Lat‐
tice strain results of neutron diffraction stress test in in‐situ compression loading /unloading test process； （d） Diffraction intensi‐
ties of different diffraction penetration depth at the sampling volume of 4 mm×4 mm×8 mm under the condition of 300 s count‐
ing； （e） The change situation of diffraction intensity with diffraction depth under different sampling volume［60-61］
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等主要认知来源于间接测量和唯像描述，导致的性能

预测与应用需求存在较大差距。如何精确测量极端条

件下的状态参数等是含能材料研究的挑战性问题。冲

击压缩物性是理解含能材料动态行为的基础。获取冲

击波导致的高温、高压、化学耦合条件下的精细物性参

数 ，才 能 实 现 含 能 材 料 的 性 能 预 测 和 可 靠 模 型 构 建 。

单晶与混合炸药冲击起爆机制差异明显，受限于样品

尺度和实验能力，实验上一直缺乏宽区的冲击压缩数

据。基于激光装置的精密实验能力，可用于含能材料

晶型、晶面冲击响应特性研究。含能材料同一晶型不

同晶面表现出各向异性的感度，在控制晶型的同时关

注优势晶面的定向控制，可获得低感度。

2009 年起，内华达大学等单位研究人员在布鲁克

海 文 国 家 实 验 室（Brookhaven National Laboratory，

BNL）的 国 家 同 步 辐 射 光 源（National Synchrotron 
Light Source， NSLS）的 U2A 线 站 使 用 金 刚 石 压 砧

（diamond anvil cell， DAC）开展了 TATB（1，3，5‐triami‐
no‐2，4，6‐trinitrobenzene）［62］ 、HMX［63］ 、FOX‐7［64］ 、

DAAF［65］等 炸 药 的 高 压 相 变 研 究 ，采 用 线 站 束 流 提 供

的 红 外 和 拉 曼 振 动 光 谱 、XRD 等 技 术 对 氢 键 、分 子 键

和相态等进行了研究［66］。

2019 年美国 LLNL 等开展了 TATB 在压力诱导下

的 相 变 研 究［67］，使 用 APS 的 16‐IDB（HPCAT）线 站 进

行单晶 XRD 发现 TATB 在 4 GPa 以上压力时转变为单

晶结构，体积没有发生突变但压缩性发生了变化。通

过与结构预测算法紧密配合，可以阐明高压相的结构。

2020 年 美 国 LLNL 实 验 室 Marshall 等 报 道 了 在

Omega 激光设施上进行的为期两年的 TATB 单晶冲击

雨贡纽数据测量［68］。实验中，2 或 3 束波长为 351 nm、

10 ns 的 激 光 束 在 时 间 上 堆 叠 ，产 生 20 ns 或 30 ns 脉

冲 来 支 持 对 TATB 稳 定 的 冲 击 ，照 射 到 靶 上 的 激 光 总

能量范围在 151~799 J。实验使用了任意反射面速度

速 度 干 涉 仪（velocity interferometer system for any 
reflcetor，VISAR）记录界面速度和冲击爆发时间（图 8）。

结 果 发 现 激 光 加 载 下 的 单 晶 TATB 在 5~83 GPa 范 围

内 表 现 出 更 具 可 压 缩 性 的 Hugoniot 响 应（约 3% 差

异），且 在 35 GPa 以 下 几 乎 未 发 生 化 学 反 应（图 9）。

这种差异源于激光加载的超短时间尺度抑制了热扩散

与空隙诱导的热点反应，而传统方法中含空隙的配方炸

药因空隙闭合产生额外熵增，导致更高的 Hugoniot 数

据。同时指出现有理论模型（如 Cheetah）因未充分考虑

晶体结构、高压相变及非平衡动力学，在预测单晶 TATB
的高压区 Hugoniot行为时存在系统性偏差。2024 年法

国 CEA 也报告了 TATB 基炸药（97%TATB， 3% 苯氧基

粘结剂）类似的实验结果并开展了分子动力学计算［69］。

2021 年美国 LLNL 开展了 TATB 在爆轰加载下的

结构响应行为［70］，使用 APS 的 DCS 线站进行时间分辨

XRD 测 试 ，结 果 表 明 在 爆 轰 波 前 沿 通 过 TATB 后 ，在

图 8　（a）靶示意图和（b）s30097 发次的 VISAR 图像［68］

Fig.8　（a） Schematic of the target and （b） VISAR image from 
shot s30097［68］

图 9　新单晶 TATB 的 Hugoniot 数据（a） Us‐up 坐标图和（b）P‐（ρ/ρ0）坐标图［68］

Fig.9　New single‐crystal TATB Hugoniot data in the （a） Us‐up plane and （b） P‐（ρ/ρ0） plane［68］

970



CHINESE JOURNAL OF ENERGETIC MATERIALS 含能材料 2025 年 第 33 卷 第 9 期 （961-980）

大 科 学 装 置 在 含 能 材 料 研 究 中 的 应 用

30 GPa 以上压力仍能观察到一部分 TATB 的压缩，之

后几百纳秒伴随着泄压和分解过程。而在爆轰对碰加

载 TATB 单 晶 时 ，相 当 一 部 分 晶 体 TATB 在 60 GPa 以

上 压 力 时 仍 保 持 稳 定 。 而 同 样 爆 轰 加 载 LLM‐105 基

PBX 时 ，则 很 快 出 现 分 解 。 这 些 结 果 表 明 TATB 在 高

压、温度和冲击条件下具有惊人的弹性，为理解 TATB
的钝感性提供了基线。这些结果还为 TATB 的扩展反

应区以及这种独特的钝感炸药起爆和传播爆轰的热点

机制提供了有趣的信息。

中物院激光聚变研究中心通过解决 mm 级 TATB
晶 粒 制 备 与 精 密 加 工 等 问 题 ，国 内 率 先 突 破 TATB 单

晶冲击压缩实验技术，在 SG‐III 获得 10~60 GPa 下冲

击 Hugoniot 数据［71］，支撑了 TATB 性能预测及精细化

建模。

2.4 刺激下含能材料细观结构演化研究

刺激下的冲击/非冲击起爆机理是深入了解含能

材料安全可靠性的根本，一直是领域研究的难点。冲击

起爆“热点”概念自 1952 年首次提出，目前是被广泛认

可的一种冲击起爆理论。但热点点火的主导机制仍不

明确，洞悉热点形成与缺陷、刺激条件的内在关联仍是

国际难题。热点形成、增长、点火及燃烧甚至爆炸，呈现

多尺度演化与多物理耦合发展特征；跨尺度反应演化受

炸药本身和外部环境共同作用，是炸药安全性能和起爆

性能研究的核心内容。孔洞塌缩是目前比较公认的主

要机制，但其形成热点的尺寸通常在微米级别，持续时间

在纳秒级别，缺乏实验验证。而仅靠数值模拟的结论，很

难让人对热点形成机理信服。炸药的非冲击点火也是一

个热积累过程，其点火过程与炸药的弹性失效、塑形变形

机理、相变和状态方程（equation of state，EOS）等相关，

这些点火模型的建立和验证均需要实验验证。

2013 年 ，美 国 在 IMPULSE 上 开 展 了 首 次 涉 及 炸

药 的 实 验［72］。 该 实 验 使 用 气 炮 驱 动 飞 片 撞 击 老 化 的

PBX 9501（95% HMX，2.5% Estane，2.5% BDNPA/BDNPF），

旨在通过 XPCI 原位成像直接在微观结构尺度上探索

环境因素和结构力学响应之间的联系。

2014 年 LANL 首 次 使 用 X 射 线 自 由 电 子 激 光

（XFEL）实 时 拍 摄 到 的 受 冲 击 炸 药 的 孔 洞 塌 缩 动 态 图

像［20］，实验在 MEC‐LCLS（Materials in Extreme Condi‐
tions hutch at the Linac Coherent Light Source）上 进

行。样品为 PETN 单晶，其被加工成 150 μm 厚的薄片

（110 晶向）并被夹在熔融石英板间，使用激光微机械

加工在 PETN 薄片上开直径 10 μm 的通孔。如图 11 所

图 10　中物院的 TATB 靶示意图和 VISAR 实验结果［71］

Fig.10　Schematic of the TATB target and VISAR results from CAEP［71］

图 11  冲击成像和衍射的实验布置［20］

Fig.11  Experimental layout of shock imaging and diffraction［20］
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示 ，激 光 驱 动 平 面 冲 击 波 从 垂 直 孔 洞 方 向 加 载 ，XFEL
光束方向与孔洞方向一致，实验可实现飞秒相干 X 射

线成像和动态 X 射线衍射（DXRD）。图 12 给出了使用

单发相干 X 射线衍射成像（Coherent X‐ray Diffractive 
Imaging， CXDI）技术获得的孔洞塌缩图像，单发 CXDI
技术可以实现超快时间和纳米空间分辨。这项研究实

现了冲击作用下炸药微细观结构演化观测的第一步，

为炸药细观模型预测能力提供实验验证。

2016 年 ，美 国 普 渡 大 学 在 APS 的 32 线 站 开 展 了

HMX 基 高 聚 物 粘 结 炸 药（polymer‐bonded explo‐
sive， PBX）在分离式 Hopkins 杆（又称 Kolsky 杆）撞击

下的破碎试验［73］，通过 XPCI 获得了样品破碎和失效情

况（图 13），这为热点形成预测的宏观和介观数值模拟

提供了试验依据。

2019 年 ，美 国 普 渡 大 学 在 APS 的 32 线 站 开 展 了

超声激励下炸药分解实验，使用在线同时 XPCI 和 XRD
对 HMX 基 PBX 的受热和分解过程进行了研究［74］。通

过 XPCI 获 得 了 粘 结 剂 的 移 动 、晶 体 的 破 碎 、熔 化 、长

大、气化和粘结剂损伤等现象（图 14），而通过 XRD 观

察 到 了 由 于 热 膨 胀 导 致 的 HMX 特 征 峰 位 移 ，以 此 根

据热膨胀系数计算得到了相应的温升。

2020 年美国普渡大学在 APS 的 32 号线站使用气

炮加载结合 X 射线相衬成像（X‐ray Phase Contrast Im ‐
aging，XPCI）研究了 β‐HMX 单晶的 500 μm 直径孔洞

演 化 过 程［75］，气 炮 加 载 速 度 为 0.5 km·s-1，从 图 15 中

可以看到孔洞左边界的移动过程，但是并未观察到射

流的产生，意味着并未发生粘塑形孔洞塌缩过程。

中物院激光聚变研究中心［76］基于 SG‐III 激光装置

提出了孔洞塌缩动力学高分辨实验的方法，攻克了 X
射线光学的透射带通、多画幅成像系统研制、微米级显微

成像、高速摄像等难点，突破了皮秒级 X 射线追踪成像技

术。首次获得孔洞塌缩过程的高清演化图像（图 16），实

现了缺陷演化动力学的可视化，在基于物理的细观模

型预测含能材料点火响应上迈出重要一步。该实验的

图 13　典型 PBX 压缩试验的图像序列［73］

Fig.13　 Image sequence from a representative PBX compres‐
sion experiment［73］

图 14　样品在超声激励下的 X 射线相衬成像帧选［74］

Fig.14　 Select frames of the X‐ray phase contrast imaging of 
sample under ultrasonic excitation［74］

图 12　采用稀疏字典学习法进行的 CXDI 重建过程结果（左为

80 μm 视场拍摄的 PETN 样品 Gabor全息图，（a）带有 10 μm 孔洞

的静态样品图，（c）冲击图。右为相位恢复图像，（b）静态图，（d）冲

击图，亮度是波幅（与透射率成比例），颜色是波的相位延迟［20］）

Fig. 12　 Results of progress in CXDI reconstruction through 
sparse dictionary learning methods（The left one shows the 
raw Gabor holograms of the PETN samples with an 80 μm 
field of view. （a） is the static image of the sample with a 10 
μm void. （c） shows the shocked image. The right column 
shows the phase retrieved images of the static （b） and 
shocked images （d）， where brightness is the amplitude of the 
wave （proportional to transmission） and the color is the 
phase delay of the wave［20］）

972



CHINESE JOURNAL OF ENERGETIC MATERIALS 含能材料 2025 年 第 33 卷 第 9 期 （961-980）

大 科 学 装 置 在 含 能 材 料 研 究 中 的 应 用

加载压力和多幅追踪照相国际领先，首次揭示射流形

成、均匀塌缩等不同模式，优于美国同行结果。通过突

破间接测量瓶颈，揭示力‐热‐化耦合作用下热点分布、

反应起源、反应诱发等动力学过程。获得微细观结构

与宏观性能变化耦合机制直接实验证据，指导安全性

设计与评价。

2.5 含能材料爆轰反应特性研究

含能材料的爆轰物理和化学动力学理论/模型先

于实验出现，描述爆轰的 CJ 和 ZND 理论出现在 20 世

纪前半叶。现在，通过多种动力学、反应流和热化学程

序可以预测爆轰温度和压力、能量释放、气相/固相产

物的特性和热点形成等。通过分子动力学模拟可以预

测更早时间和更小尺度上的机械响应和化学反应。实验

上，爆轰宏观特性如爆速、猛度等在几十年前就很容易测

量。相反，具备与爆轰化学、爆轰反应区、气体/固体产物

演化和热点形成相关的时间/空间尺度实验测量技术

却仍处于发展初期。探测原子和分子需要埃到纳米尺

寸的分辨，产物生成（特别是爆轰纳米金刚石等）需要

~5 nm 尺 寸 分 辨 ，孔 洞 塌 缩 和 热 点 需 要 ~100 nm 到

~10 μm 的尺寸分辨。X 射线波长为 Å 量级，可以探测

这 些 现 象 。 通 过 X 射 线 衍 射 可 以 获 得 晶 体 和 分 子 结

构，通过散射可以获得微介观形貌，通过光学成像还可

以具备亚微米到几纳米的分辨。更重要的是，10 keV
或 更 高 能 量 的 X 射 线 ，可 以 较 深 地 穿 透 低 Z 值 的

CHNO 材料，这样就可以探测到厘米尺度炸药的爆轰

波阵面前沿。而如何在超快环境中使用 X 射线技术就

成了含能材料爆轰物理研究的关键。从时间尺度上来

说，化学反应动力学通常发生在亚纳秒尺度，炸药爆轰

反应区时间可达~100 ns，而诸如 TATB 则会有更大和

更长的反应区。爆轰波前沿穿过一个微米级孔洞需要

几百皮秒时间，而形成的热点温度和压力会持续更长

的时间。碳颗粒凝聚被认为发生在爆轰波阵面后的~
100 ns 甚 至 微 秒 时 间 尺 度 。 因 此 对 应 大 多 数 快 速 化

学反应，需要皮秒甚至亚纳秒的 X 射线脉冲，而更长的

化学反应和之后的碳凝聚过程需要纳秒级脉冲［77］。

2.5.1 固体产物动力学演化研究

俄罗斯科学院西伯利亚分部 2001 年最先使用同

步辐射加速器（SR）产生的 X 射线研究爆轰和冲击波现

象［78］，进 行 了 反 应 区 密 度 测 试 并 使 用 SAXS 研 究 了 富

碳炸药 50/50 TNT/RDX 的爆轰过程产物演化，包括超

分散金刚石的生成。指出基于 SR 的高时空分辨为凝

聚相爆轰的毁伤特性机理和结构（包括晶体）动态演化

提供了新的测试手段。之后俄罗斯科学院西伯利亚分

部又基于 SR 开展了 TNT、TATB 等含能材料的爆轰产

物密度和爆轰过程碳产物相态变化研究［79-82］，产物散

射信号随时间的变化基本相同，但是 TNT 和 TATB 的

信号积分强度相对较弱，认为 TNT 和 TATB 中产物颗

粒处于低密度状态，可能是石墨态。

2017 年 美 国 LANL、LLNL、华 盛 顿 州 立 大 学 和

ANL 合作，在 APS 的 DCS 上利用时间分辨小角度 X 射

线 散 射（TR‐SAXS）研 究 了 PBX 9502（95% TATB，5% 
Kel‐F 800）爆 轰 时 碳 簇 的 动 力 学 特 性 ，获 得 爆 轰 产 物

碳颗粒的尺寸时间演化过程。之后 LANL 又在 DCS 上

采用 TR‐SAXS 开展了不同加载强度下 PBX 9502 产物

碳的相态变化过程，发现过驱爆轰加载下仅有无定型

碳的生成（图 17）［83］。

2022 年 LLNL 报 道 了 在 NIF 的 TARDIS（Target 
Diffraction In Situ）平台（图 18）通过激光加载 TATB 和

两路 X 射线探测，对 TATB 起爆后 50 ns 内的固态碳产

物 时 空 演 化 过 程 进 行 了 观 测［84-86］，将 约 500 μm 厚 的

TATB 粉 末 样 品 冲 击 压 缩 至 70~135 GPa，并 利 用

图 16　中物院获得的孔洞塌缩原位全息图像［76］

Fig.16　In‐situ holographs of void collapse from CAEP［76］

图 15　500 μm 圆形孔洞的演化过程截图［75］

Fig.15　Snapshots of the evolution of the 500 mm cylindrical 
void［75］
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DXRD 获 得 的 原 位 结 构 数 据（图 19），虽 然 信 噪 比 较

低，但反应前 50 纳秒内的衍射图谱与非晶产物和晶体

六方金刚石混合最为吻合，实验结果可为 Cheetah 热

力学和其他动力学程序提供校验和改进依据，增强未

来的实验预测和分析能力，预测高能炸药的能量输运

过程。

中 物 院 激 光 聚 变 研 究 中 心 与 化 工 材 料 研 究 所 合

作，近年来建立了 DXRD 技术观测 HNS、TATB 等炸药

爆 轰 产 物 固 体 碳 的 演 化［87］，通 过 优 化 实 验 布 局 ，调 控

炸药厚度、加载激光能量/脉冲以及诊断延时等，给出

了实现 TATB 等炸药可靠起爆的激光加载条件和适用

于 相 态 演 化 的 动 态 衍 射 测 试 条 件 ，逐 步 构 建 了 基 于

DXRD 用于爆轰固体产物的瞬态、痕量捕捉技术，为深

入理解含能材料的爆轰过程奠定基础（图 20）。

2.5.2 冲击起爆波阵面研究

冲击起爆模型描述含能材料内部冲击波引起温度

和压力阶跃诱发的化学反应过程。目前缺乏介观尺度

上炸药热点生成、反应增长、爆轰建立过程实证；点火

唯像模型在初始温度、孔隙率模拟上偏离较大，复杂条

件下冲击起爆预测结果往往出现巨大偏差。冲击起爆

过程发生在药柱内部，难以透视且速度快，原位观测一

直是挑战性难题。

2016 年，美国 LLNL 和 LANL 报道了在 APS 的 IM ‐
PULSE 上开展的雷管动态起爆试验结果，其通过 XPCI
获得了冲击片雷管的高聚物飞片飞行形貌（图 21）和

与 PETN 撞击后的炸药起爆过程（图 22）［88-89］。

中 物 院 激 光 聚 变 研 究 中 心 与 化 工 材 料 研 究 所 合

作，提出基于超快激光 X 射线的动态照相方法，攻克了

穿透性增强、二维空间分辨提升等难点，突破了 5 μm、

10 ps 分辨透视照相技术。国内首次展示了冲击片雷

管的飞片飞行形貌（图 23）［90］和 Ф5 mm 药柱冲击起爆

过程高分辨透视图像（图 24）［91］，在起爆及爆轰精细化

图 18　TARDIS 试验平台示意图［85］

Fig.18　Schematic of TARDIS experimental platform［85］

图 17　（a）碳团簇生成和聚集过程示意图和（b）TR‐SAXS 实验

示意图［83］

Fig. 17　（a） Scheme of carbon clustering and aggregation 
process and （b） schematic of TR‐SAXS experiments［83］

图 19　不同时刻的 XRD 数据［85］

Fig.19　XRD data at different time points［85］
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实验研究迈出重要一步，达到国际先进水平。通过微

介观跨尺度演化模拟，耦合超高时空分辨实验观测，预

期 在 爆 轰 传 播 机 制 认 识 和 模 型 发 展 方 面 取 得 新 的 成

果，支撑建立新一代预测性模型。

2.5.3 爆轰反应化学研究

要获取炸药在高压冲击加载下的爆轰反应释能机

理，需要深入洞察炸药受冲击后的化学反应路径，初始

化学反应在炸药受冲击之后迅速发生，这是炸药化学

反应释能过程重要的第一步。超快激光光谱采用泵浦

探测实验方法，可以在超快时间尺度研究炸药的爆轰

反应化学。电子激发态分解产物部分反映了爆轰瞬态

产物，在能量转换中起着至关重要的作用。在这个意

义上，含能材料激发态下的非绝热单分子分解路径对

理解爆轰机理很重要。冲击能量如何点燃含能材料仍

是一个谜。飞秒激光多声子散射已用于研究门模式向

上泵浦机制，揭示了单个声子模式被激发，然后能量被

重新分配到其他模式。例如，已经提出了 RDX 能量向

上泵浦的 3 声子理论分析，有助于展示能量转移如何

占 主 导 地 位［92］。 超 快 激 光 光 谱 是 研 究 电 子 或 振 动 激

图 24　中物院获得的药柱起爆过程高分辨透视图像［91］

Fig.24　 High‐resolution transmission images of charge initia‐
tion obtained by CAEP［91］

图 20　中物院开展的 HNS 爆轰产物 XRD 平面和立体投影图［87］

Fig.20　（a） Flat and （b） stereographic projection images for the XRD of detonated HNS from CAEP［87］

图 21　使用 80 ps X 射线脉冲以 153.4 ns 间隔获得的垂直于电

流方向（上图）和平行于电流方向（下图）飞片图像［88］

Fig. 21　 Flyer images acquired perpendicular to the current 
direction （top） and parallel to the current direction （bottom） 
at 153.4 ns intervals using 80 ps X‐ray pulses［88］

图 22　飞片撞击下 PETN 炸药内部冲击波特征［89］

Fig.22　 Interior shock wave characteristics of slapper impact 
on PETN［89］

图 23  不 同 时 间 间 隔 下 飞 片 在（a）塑 料 炮 筒 ，（b）塑 料 炮 筒 和

（c）铝合金炮筒中的成像［90］

Fig.23  Imaging of the flyer inside （a）plastic barrel， （b）plastic 
barrel and （c）Al alloy barrel captured at various intervals［90］
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发下的结构、几何和化学变化的有力工具。从分子水

平上揭示含能材料的内在物理和化学机制至关重要，

这可能有助于理解超快和复杂的光引发反应和爆轰物

理学［93］。

美 国 LANL 的 McGrane 等［94］通 过 激 光 加 载 炸 药

和 飞 秒 同 步 光 谱 技 术 ，包 括 相 干 反 斯 托 克 斯 拉 曼

（Coherent anti‐Stokes Raman， CARS）、飞秒激发拉曼

光 谱（Femtosecond stimulated Raman spectroscopy， 
FSRS）等 ，可 探 测 结 构 变 化 、分 子 化 学 键 的 断 裂 、分 子

反应和产物中间体的有效信息。

美 国 LANL 与 普 渡 大 学 合 作 ，开 展 了 冲 击 加 载 下

硝 基 甲 烷 、PETN 和 TNT 等 炸 药 的 化 学 反 应 原 位 测 试

研究工作［95-97］。冲击加载、干涉测试和光谱光束均由

一 个 掺 钛 蓝 宝 石 啁 啾 脉 冲 放 大 器 单 脉 冲 产 生 。 通 过

ps 脉 冲 激 光 冲 击 加 载 炸 药 薄 片（~1μm），采 用 小 角 度

超 快 动 态 椭 偏 仪（LA‐UDE）或 光 子 多 普 勒 测 速 仪

（PDV）记录铝飞层的自由面粒子速度，采用阻抗匹配

法获得炸药内部压力，冲击压力覆盖 3~55 GPa 区间。

依 托 大 型 激 光 装 置 建 立 的 可 见 光（VIS）和 中 红 外

（MIR）吸收谱获得典型化学分子和键的振动谱，时间

分辨率达到了 25 ps（图 25）。该研究同时使用了分子

动 力 学（MD）模 拟 对 红 外 吸 收 谱 变 化 进 行 了 计 算 ，并

与实验结果进行了比较，为冲击作用下的化学断键和

产物形成提供了一些定性的信息。

中物院激光聚变研究中心利用飞秒瞬态吸收光谱

研 究 了 HNS 和 TATB 的 激 发 态 动 力 学［98-100］，如 图 26
所示。根据该图，在实验研究的基础上建立了 S1*态、

快速填充的 S1 态和长寿命的 T1 态之间的平衡和级联

去 激 发 模 型 。 此 外 ，TATB 的 电 子 转 移 过 程 与 光 谱 变

化吻合良好。这些结果表明，一些典型的硝基炸药在

激发和弛豫过程中表现出类似的行为，硝基基团被激

发能激活，然后在激发态下具有弛豫结构。

3 总结与展望

系统综述了中子源、同步辐射光源及大型激光等

大科学装置在含能材料多尺度结构与动态响应研究的

主要进展。中子散射技术依托其深穿透性和对轻元素

的灵敏性，已成功用于炸药件微介观缺陷与残余应力

的无损表征、晶体缺陷与热稳定性的关联机制研究，揭

示了材料内部微结构及残余应力演化规律；同步辐射光

源和大型激光通过高亮度 X 射线相衬成像和动态 X 射

线衍射技术，实现了微孔洞塌缩和界面损伤演化过程与

爆轰波阵面结构的原位观测；大型激光的超快诊断技术

及极端加载条件，为冲击起爆和物态相变研究提供了超

快反应和高压物性数据支撑。这些研究从微介观到宏

观尺度揭示了含能材料能量释放与安全性能的内在关

联，为建立精准物理模型提供了关键实验支撑。

大科学装置正成为含能材料多尺度行为研究的核

心引擎，未来大科学装置需在时空分辨率、深穿透、多

因素极端环境加载协同及装置贯通方面进一步提高实

图 25　（a）样品位置示意图，（b）冲击透射谱和（c）特定频率谱线［96-97］

Fig.25　（a） Schematic of the sample location， （b） shocked transmission spectra and （c） specific frequency lineouts［96-97］

图 26　HNS 的瞬态吸收谱和去激发模型［98］

Fig. 26　 The transient absorption spectrum of HNS and its 
de‐excitation model［98］
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大 科 学 装 置 在 含 能 材 料 研 究 中 的 应 用

验 能 力 ，主 要 包 括（1）中 子 源 装 置 需 升 级 超 快 脉 冲 技

术，将氢键网络解析的时间分辨率提升至纳秒级，破解

能量转移路径的时空演化密码；（2）针对百 GPa 高压、

万 K 高温等极端环境，需在大型激光装置中开发耐冲

击多物理场诊断腔体，通过激光质子照像与 X 射线相

衬技术联用，实现爆轰产物相态演化的三维动态重构；

（3）在 ps 时间尺度上结合 XRD 和测速技术。这对于允

许 ps 时间尺度上的 EOS 和相变动力学测量是特别重

要的；（4）高重复率的 XFELs 和激光驱动器，这可以增

加 XFELs 的通量和简化动态材料数据的收集，高通量

数据的产生需要发展并行的 X 射线探测器，以及大量

数据（包括驱动特性和样品变化）的处理和分析方法。

当前大科学装置在含能材料中的应用需从以下几

个 方 面 重 点 加 强 研 究 。 跨 尺 度 动 态 关 联 机 制 尚 未 建

立，极端条件下化学键断裂与能量传递关系的微观证

据匮乏，多物理场耦合作用下的反应动力学缺乏系统

性认知，构效认知与工艺关联性方面尚未建立定量构

效模型。需要通过建设含能材料专用线站，集成极端

环境加载与多束流诊断，构建中子、同步辐射及激光装

置的数据标准化与共享机制，贯通晶体结构演化、缺陷动

态及反应路径等多维度信息，形成跨尺度研究体系；建立

“原子振动‐晶体相变‐结构失效”的跨尺度关联模型，从

根本上揭示刺激‐响应‐释能的关联机制，解决当前研究

仍存的机理深度与工艺关联性认知局限性的问题。

基于大科学装置产生的海量结构‐性能数据，可通

过机器学习构建含能材料多模态数据库，逆向指导炸

药设计。依托大科学装置建立炸药内部缺陷与刺激反

应演化的关联关系，可推动含能材料安全评估从宏观性

能测试向微结构安全设计转变。这一研究范式的转变将

推动含能材料研究从“观测和验证”到“预测和控制”的跨

域，对提升含能材料的科学认知水平具有重要意义。
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Application of Large Scientific Devices in the Research of Energetic Materials

HUANG Hui1， TIAN Jun⁃jun2

（1. China Academy of Engineering Physics， Mianyang 621999， China； 2. Institute of Chemical Materials， CAEP， Mianyang 621999， China）

Abstract： The research on the multi‐scale structure and stimulation dynamic response mechanism of energetic materials has ex‐
perimental diagnosis problems due to their heterogeneous characteristics and cross‐spatiotemporal evolution， which restricts the 
in‐depth scientific understanding of their safety and energy release characteristics. Large scientific devices represented by neutron 
sources， synchrotron radiation sources and large‐scale lasers provide key means to solve the above problems by virtue of deep 
penetration， extreme loading conditions and high spatiotemporal resolution. The research progress of large scientific devices at 
home and abroad was reviewed in respect of the multi‐scale microstructure， grain residual stress， impact loading physical prop‐
erties， mesostructure evolution， detonation reaction characteristics， and etc. of energetic materials. The neutron scattering tech‐
nology has realized the non‐destructive quantitative characterization of the micro‐nano structure and residual stress in the interior 
of explosives through its deep penetration characteristics and light element sensitivity. High‐brilliance X‐ray phase contrast imag‐
ing and dynamic X‐ray diffraction technology revealed the dynamic evolution process of defects under shock loading with 
sub‐micron resolution， and captured the detonation wave front structure and the dynamic characteristic of nano‐carbon products 
in situ. By combining high‐intensity laser loading with ultrafast spectroscopy technology， the Hugoniot data under high pressure 
and initiation reaction mechanism of explosives were obtained. In the future， it is necessary to develop multi‐field coupled load‐
ing diagnosis platforms， to further improve the spatiotemporal resolutions of the devices， and to penetrate the data fusion analy‐
sis of multiple devices， which provide technical support for the understanding of dynamic‐static safety and reaction characteris‐
tics of explosives， and for the structural design and performance improvement of explosives.
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