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磁场辐射下 TNT 晶体性能的变化特性

任海超 1，贾宪振 1，刘瑞鹏 1，王 昊 2，孙晓宇 2，张增明 2，陶 俊 1，王晓峰 1

（1. 西安近代化学研究所， 陕西 西安 710065；　2. 中国科学技术大学物理学院， 安徽 合肥 230022）

摘 要： 为了解强磁场辐射下三硝基甲苯（TNT）晶体性能的变化特性，借助扫描电子显微镜仪研究了磁场辐射（0，6 T）下 TNT 晶

体形貌，利用 X 射线衍射仪和拉曼光谱分析了磁场辐射后 TNT 晶格的变化，采用差示扫描量热仪（DSC）获得了磁场辐射下 TNT 的

热分解特性。基于分子动力学模拟，探讨了磁场辐射下（0，3，6 T 和 8 T）TNT 的晶格常数、微观分布、力学性能和撞击感度变化情

况。结果表明：TNT 晶体受到 6 T 磁场辐射后，微观形貌由辐射前的鳞片针状结构转变为不规则的块状结构，热分解放热峰温度由

289.6 ℃升高到 304.1 ℃，但 TNT 的晶体相结构和晶格常数未发生明显改变。TNT 晶格常数不受磁场辐射的影响，但磁场会改变

TNT 分子在晶体内部的分布。8 T 磁场辐射能显著改善 TNT 晶体的延展性。通过比较最长引发键的占比，发现 8 T 磁场会增加 TNT
晶体的撞击感度。
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0 引 言

现代战争技术日益向信息化和智能化的方向上发

展，战场环境也日趋复杂灵活，传统的化学发射技术受

其原理局限，越来越无法满足军队行动中的对武器弹

药高初速、高动能的要求。电磁发射技术利用电磁力

加速弹丸，使弹丸达到超高速的新概念发射方式，具有

初速高、毁伤能力强、可控性好的技术优点，在军事上

有着广阔的应用前景［1-2］。2004 年 ，美国海军采用电

磁发射系统，发射炮弹达到了多倍音速。2008 年，美

国水面作战中心成功发射 3.18 kg 的炮弹，并且达到了

10.64 MJ 的炮口动能［3-4］。2010 年 ，我国制造了长约

6 m 的电磁轨道发射装置，该装置能储能 10 MJ，峰值

电流高达 1.8 MA［5］。

电磁发射过程中，在膛内炮弹部位会产生感应电

场和磁场，这不仅将对控制模块中的电子元器件产生

电磁干扰，还可能对含能材料造成安全和能量等方面

的威胁。根据波印廷矢量可知，磁场是能量的载体，通

过能量传导耦合和辐射耦合模式作用于含能装药上，

进而降低含能装药的作战效能甚至完全失效。作用结

果取决于含能装药中部分部件电磁感度和电磁脉冲作

用时间内部分部件受到的电磁脉冲辐射。实验研究表

明 ，功 率 密 度 为 0.01~1 μW·cm-2 的 脉 冲 不 仅 会 造 成

雷达和通讯设备无法正常工作，还会对武器装备造成

“硬损伤”；功率密度为 0.01~1 W·cm-2 的脉冲不仅会

造 成 电 子 系 统 功 能 混 乱 、计 算 机 死 机 ，甚 至 会 烧 毁 雷

达 、通 讯 、导 航 等 系 统 的 电 子 元 件 ；功 率 密 度 为

1~100 KW·cm-2 的 脉 冲 不 仅 能 够 在 瞬 间 摧 毁 无 电 磁

防护的目标，引爆地雷、导弹和各类电火工品，还可直

接攻击卫星、导弹、飞机、坦克、军舰等武器装备［6-9］。

上述研究内容主要集中在电磁场对含能序列中电

子元器件的研究方面，也有部分研究电磁场对含能装

药 性 能 的 影 响 。 基 于 爆 轰 产 生 的 等 离 子 流 对 反 应 程

度、爆轰速率等方面有影响，那么磁场可以调节等离子

流的性质，进而影响含能装药的感度和性能的理论，如

Tasker 等［10］使用 1T 磁场，研究磁场对 PBX 产生的等离

子流的影响，但是 18 次实验结果均表明等离子流的速

度没有发生明显的改变，其原因可能是洛伦兹力提供
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向心加速度，不提供径向加速度。然而目前磁场对含

能材料本身性能的影响却鲜有报道。

为此，本研究以三硝基甲苯（TNT）为研究对象，采

用扫描电子显微镜（SEM）、拉曼光谱方法和 X 射线粉

末衍射仪研究在强磁场作用下 TNT 的结构变化；采用

差 示 扫 描 量 热 法（DSC）研 究 在 强 磁 场 作 用 下 TNT 的

热分解性能变化，最后结合分子动力学模拟，获得在强

磁 场 作 用 下 TNT 的 空 间 分 布 、力 学 性 能 、撞 击 感 度 等

性质的变化。

1 实验部分

1.1 辐射样品的制备

TNT，分子式 C7H5N3O6，相对分子质量 227.13，黄

色片状，西安近代化学研究所。通过国家脉冲强磁场

科学中心——磁特性科学实验站提供如图 1 所示的单

向脉冲磁场，其最大强度为 6 T，辐射时间为 5 s。每次

辐射 TNT 样品 0.5 g，辐射后 TNT 样品为实验组，标记

为 TNT⁃6 T；未 辐 射 的 TNT 样 品 为 对 照 组 ，标 记 为

TNT⁃0 T。

1.2 仪器与测试

扫描电子显微镜的型号 ZEISS Sigma，德国蔡司公

司，发射电流为 4 A，发射电压为 30 kV。拉曼光谱仪

的 型 号 为 HR800，HORIBA 公 司 ，激 光 发 光 源 波 长 为

632.8 nm，光 谱 分 辨 率 为 1 cm-1，谱 图 采 用 高 斯 和 洛

伦 兹 函 数 拟 合 ，测 试 范 围 为 50~3200 cm-1，累 计 时 间

为 50 s。X 射线粉末衍射仪的型号为 SmartLab XG，测

试电压为 40 kV，测试电流为 150 mA，测试范围为 5~
40°，测试步长为 0.01°，测试速度为 3°·min-1。差示扫

描 量 热 仪 型 号 为 TA Q2000，产 自 美 国 TA 公 司 ，温 度

范围为 50~400 ℃，升温速率为 10 ℃·min-1。

1.3 结果与讨论

1.3.1 磁场辐射后 TNT 形貌分析

磁 场 辐 射 前 后 TNT 晶 体 的 SEM 如 图 2 所 示 。 从

图 2a~2c 可 见 ，原 TNT 晶 体 呈 现 无 色 针 状 结 晶 ，晶 体

大小范围为 100~300 μm，分布比较均匀（图 2a）。放

大观察，发现其表面具有片状的鳞片结构，呈现出多层

形 貌（图 2b），晶 型 形 状 则 呈 现 规 则 的 立 方 体 结 构

（图 2c）。而经过 6 T 磁场辐射后（图 2d~ 2f），TNT 晶

体 表 面 失 去 立 体 的 针 状 结 构 ，呈 现 不 规 则 的 块 状

（图 2d）。 放 大 观 察 ，其 表 面 呈 现 无 规 则 的 针 状 堆 积

（图 2e），晶 型 形 状 变 得 圆 润（图 2f），与 原 晶 体 表 面 形

貌呈现出明显的差异。扫描电镜结果表明磁场辐射会

改变 TNT 晶体表面形貌。

1.3.2 磁场辐射后 TNT 的拉曼光谱分析

TNT 晶体磁场辐射前后的拉曼光谱如图 3 所示。

由 TNT 正则模式分析可知［11］：326 cm-1 属于 C—N 的

伸 缩 振 动 ，796 cm-1 属 于 NO2 中 N—O 剪 切 振 动 ，

826 cm-1 和 938 cm-1 属 于 C—H 垂 直 苯 环 振 动 ，

1089 cm-1 属 于 C—H 平 行 苯 环 弯 曲 振 动 ，1211 cm-1

属于 CH3 弯曲振动，1366 cm-1 属于 C—N 和 N—O 拉

伸 振 动 ，1536 cm-1 和 1619 cm-1 属 于 苯 环 呼 吸 振 动

（图 3a）。辐射前后拉曼光谱均表现为典型的 TNT 拉

曼振动模式，在 200~2950 cm-1 范围内除了整体强度

的区别外，没 有 观 察 到 新 峰 的 出 现 、波 数 偏 移 等 明 显

的 变 化 ，比 如 N—O 对 称 伸 缩 和 不 对 称 伸 缩 、C  C
拉 伸、晶 格 振 动 等 均 维 持 不 变 。 但 是 受 到 6 T 磁 场 辐

射 后 ，其 拉 曼 光 谱 在 3011 cm-1 处 附 近 出 现 一 个 新 的

肩 峰（3020 cm-1），而 且 3144 cm-1 处 的 峰 消 失 。 由

于 波 数 大 于 2900 cm-1 的 频 率 属 于 CH3 拉 伸 振 动

（图 3b），表 明⁃CH3 周 围 化 学 环 境 发 生 变 化 ，进 而 影

响—CH3 的拉伸振动峰位。综上所述，磁场不会改变

TNT 的 骨 架 结 构 ，但 会 改 变 晶 体 内 TNT 分 子 的 分 布 ，

6 T 磁场会增加 TNT 分子层间的距离。

1.3.3    磁场辐射后 TNT 热分解分析

TNT 晶体磁场辐射前后的 DSC 曲线如图 4 所示。

由图 4 可以看出，磁场辐射前后 TNT 晶体均存在熔化

吸 热 现 象 ，同 时 伴 随 升 华 ，二 者 熔 化 温 度 接 近 ，均 在

82 ℃左右，与文献结果一致［13］。但是对应的分解放热

峰形状变化明显，且峰值温度相差近 15 ℃，对照组样

品的热分解放热峰峰值为 289.6 ℃，实验组样品的热

分解放热峰峰值温度为 304.1 ℃，说明磁场可能调控

了 热 分 解 进 程 。 研 究 结 果 表 明 磁 场 辐 射 会 改 变 TNT
晶体的热分解过程。

图 1　脉冲磁场强度随时间的变化曲线

Fig.1　 Variation curve of pulsed magnetic field strength over 
time
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2 分子动力学模拟

目前实验条件仍存在很大的限制，如强磁场辐射

大量样品的条件，观测手段等限制，并且实验研究主要

获得强磁场辐射下的 TNT 宏观性能变化，很难从微观

角 度 探 究 强 磁 场 辐 射 下 TNT 的 响 应 机 制 。 分 子 动 力

学模拟作为联系宏观性能与微观性能的桥梁，目前已

广 泛 应 用 于 极 端 条 件 下 含 能 材 料 的 性 能 研 究［12-14］。

本 研 究 采 用 分 子 动 力 学 模 拟 方 法 探 究 强 磁 场 辐 射 下

TNT 微观性能的响应，与宏观实验性能相互补充。

2.1 模拟算法

TNT 晶体结构取自 X⁃ray 衍射结果［15］，将 TNT 单胞

扩展为（2×2×3）的超胞，共计 96 个 TNT 分子，2016 个原

子，如图 5 所示。采用 Scigress 软件［16］中的 Molecules 
Dynamics 模 块 对 TNT 超 胞 晶 体 进 行 退 火 优 化 ，优 化

后的结构能有效消除初始结构不合理的接触，其中磁

场分别设置为 0，3，6 T 和 8 T，方向沿着 Z 轴。TNT 分

子 采 用 Dreiding 力 场［17］，TNT 分 子 间 相 互 作 用 采 用

a.　TNT⁃0 T （1.00 mm）

c.　TNT⁃0 T （50 μm）

e.　TNT⁃6 T （100 μm）

b.　TNT⁃0 T （100 μm）

d.　TNT⁃6 T （1.00 mm）

f.　TNT⁃6 T （50 μm）

图 2　磁场辐射前后 TNT 的 SEM 图像

Fig.2　SEM images of TNT before and after exposure to magnetic field
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Lennard⁃Jones 势 ，非 键 相 互 作 用 能 截 断 半 径 设 为 7.5 
Å。原子电荷采用 REPEAT 电荷，获得该电荷的具体做

法 为 ：基 于 CP2K 第 一 性 原 理 软 件 采 用 密 度 泛 函 理

论［18］，使 用 BLYP 泛 函 和 DZVP⁃MOLOPT⁃SR⁃GTH 基

组［19-21］，同 时 考 虑 D3⁃BJ 色 散 校 正［22］，对 TNT 单 胞 晶

体 进 行 结 构 优 化 ，然 后 对 优 化 后 的 结 构 进 行 REPEAT
电荷计算。为进一步保证 TNT 超胞体系能量最低，在

NVT 系综下进行 150 ps 的分子动力学弛豫，温度设为

298 K，积 分 步 长 为 1 fs，温 度 控 制 采 用

Velocity⁃Rescaling 算 法［23］。 然 后 在 NPT 系 综 下 进 行

150 ps 的分子动力学弛豫，温度设为 298 K，压力设为

1×105 Pa，压 力 控 制 采 用 Parrinello⁃Rahman 算 法［24］。

获 得 最 终 结 构 后 ，继 续 在 NPT 系 综 下 进 行 25 ps 的 分

子动力学模拟，每隔 5 fs 保留一帧构象，共计 5000 帧

构象进行性能计算和分析。

2.2 模拟验证

使 用 退 火 优 化 算 法 ，获 得 了 不 同 强 磁 场 辐 射 下

（0，3，6 T 和 8 T）TNT 晶体的晶格常数，并将其分别与

TNT 的对照组和实验组样品的晶格常数进行对比，结

果如表 1 所示。从表 1 中可以看出，优化后的 TNT 晶

格常数 a=21.685 Å，b=15.103 Å 和 c=5.876 Å，与 6 T
条件下所测的实验结果及 0 T 下文献［15］结果较为一

致 ，其 中 理 论 晶 格 常 数 值 与 文 献［15］的 误 差 为

-3.84%、0.55% 和-3.57%。表 1 实验结果表明 6 T 磁

场 辐 射 下 ，TNT 的 晶 格 常 数 未 发 生 明 显 变 化 ；理 论 计

算结果也显示 TNT 晶格常数不受磁场辐射的影响，也

未发生明显变化。可见，理论计算所采用的 Dreiding
力 场 、Lennard⁃Jones 势 和 REPEAT 电 荷 可 以 很 好 地 再

现实验 TNT 实验结构，所用模拟方法合理可行。

表 1　磁场作用下 TNT 理论晶格常数模拟结果和实验结果

Table 1　 Theoretical and experimental lattice constants of 
TNT under magnetic field

experiment

calculation

magnetic field

0 T

0 T［15］

6 T

0 T

3 T

6 T

8 T

a / Å

20.079

20.882

20.058

21.685

21.697

21.680

21.682

b / Å

15.032

15.019

15.028

15.103

15.083

15.110

15.109

c / Å

6.098

6.093

6.093

5.876

5.868

5.873

5.886

图 4　磁场辐射前后 TNT 晶体的 DSC 曲线

Fig.4　 DSC curves of TNT crystals before and after exposure 
to under magnetic field

a.　0-1800 cm-1

b.　2800-3200 cm-1

图 3　磁场辐射前后 TNT 晶体的归一化拉曼光谱

Fig.3　 Raman spectra of TNT crystals before and after expo⁃
sure to magnetic field 

图 5　TNT 晶体结构示意图（俯视）

Fig.5　Top view of TNT crystal structure
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2.3 模拟研究

（1）径 向 分 布 函 数 g（r）又 称 对 关 联 函 数 ，其 定 义

为其他例子相距参考例子的密度［25］，见式（1）：

g (r ) = ΔN ( )r，Δr
ρ4πr 2 Δr

（1）

式中，r 是以某特定例子的位置；ri 为原点的球半径，Å；

点 ΔN（r，Δr）表 示 以 r 为 半 径 、Δr 球 壳 厚 度 内 的 粒 子

数 ；ρ 表 示 空 间 某 点 的 密 度 函 数 。 径 向 分 布 函 数 的 峰

值是反映两粒子间的位置关系的重要特征量。

（2）采 用 微 扰 理 论 计 算 TNT 的 力 学 模 量［25］，

见式（2）：

δ (ε ij，εkl) = kBT
V0

(Cij，kl) -1

ε = 1
2 (-h -1

0
-h hh -1

0 - 1)
（2）

式（2）中，ε 是应力张量；T 是为温度，K；V0 是无应

力 作 用 下 的 体 积 ，Å3；kB 是 玻 尔 兹 曼 常 数 ；Cij，kl 是 弹 性

系数矩阵；h0 是初始情况下的哈密顿矩阵；h 是随着时

间演化的哈密顿矩阵。然后根据得到的弹性系数矩阵

Cij，kl，计算拉梅系数 λ 和 μ，即：

λ = C12                        μ = C11 - C12

2 （3）

则 杨 氏 模 量 E、剪 切 模 量 G 和 体 积 模 量 K 的 表 达

式见式（4）：

E =
μ ( )3λ + 2μ

λ + μ
          G = μ            K = λ + 2

3 μ （4）

（3）统计不同强磁场辐射下（0 T、3 T、6 T 和 8 T）

TNT 模型的分子动力学轨迹，获得每种化学键的个数

和键长，进而计算获得每种化学键所占的比例。

2.4 模拟结果与讨论

2.4.1 磁场辐射下 TNT 的配分函数结果分析

本研究将单个 TNT 分子的质心作为一个粒子，获

得 TNT 分 子 质 心 的 径 向 分 布 函 数 g（r），r 表 示 质 心 的

距 离［25］，结 果 如 图 6 所 示 。 由 图 6 可 以 看 出 ，无 磁 场

时 ，r≤4.36 Å，径 向 分 布 函 数 g（r）等 于 0（图 6a），表 明

此时 TNT 分子间最小距离为 4.36 Å；当磁场为 3 T 时，

r≤4.32 Å，径向分布函数等于 0（图 6b），表明此时 TNT
分子间最小距离为 4.32 Å；当磁场为 6 T 时，r≤4.43 Å，

径向分布函数等于 0（图 6c），表明此时 TNT 分子间最

小距离为 4.43 Å；当磁场为 8 T，r≤4.23 Å 时，径向分布

函数等于 0（图 6d），表明此时 TNT 分子间最小距离为

4.23 Å。因为在 TNT 分子中，CH3 与其对位的 NO2 的

距 离 大 于 5.70 Å，TNT 分 子 的 质 心 位 于 苯 环 内 ，所 以

TNT 分 子 间 最 小 距 离 可 反 映 TNT 分 子 沿 着 Z 轴 的 层

间距离，上述结果表明 6 T 磁场会增加 TNT 分子层间

的距离但 8 T 磁场会显著减小 TNT 分子层间距离。

图 6　磁场辐射下 TNT 分子质心的径向分布函数

Fig.6　Radial distribution function of TNT molecule center of mass under magnetic field
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径 向 分 布 函 数 最 大 峰 的 位 置 可 反 映 TNT 分 子 在

同一 XY 平面内的分布情况。无磁场时，径向分布函数

的最高峰出现在分子间距离 6.72 Å 处，此时径向分布

函数 g（r）最大峰值为 2.44（图 6a）；磁场为 3 T 时，径向

分 布 函 数 的 最 高 峰 出 现 在 6.91 Å 处 ，此 时 最 大 峰 值

g（r）为 2.39（图 6b）；磁场 6 T 时，径向分布函数的最高

峰 出 现 在 6.82 Å 处 ，此 时 最 大 峰 值 g（r）为 2.22
（图 6c）；磁场 8 T 时 ，径 向 分 布 函 数 的 最 高 峰 出 现 在

6.85 Å 处 ，此 时 最 大 峰 值 为 2.14（图 6d）。 上 述 结 果

表 明 ，TNT 受 到 磁 场 辐 射 后 ，同 一 XY 平 面 内 的 TNT
分 子 间 距 离 增 加 。 综 上 所 述 ，强 磁 场 影 响 TNT 分 子

的 空 间 分 布 ，与 实 验 拉 曼 光 谱（图 3）的 变 化 结 果 相

一致。

2.4.2 磁场辐射下 TNT 的力学性能分析

力学性能是含能材料的重要性能之一，关系到含

能材料的制备、加工和使用［26］。磁场作用下 TNT 晶体

的理论力学模量变化如表 2 所示。弹性模量 E 可衡量

材 料 抵 抗 弹 性 形 变 的 能 力 ，是 评 价 材 料 刚 性 的 指 标 。

由 表 2 可 以 看 出 ，无 磁 场 时 TNT 的 杨 氏 模 量 E 约 为

10 GPa，略 小 于 无 磁 场 时 的 实 验 值 11.15 GPa［27］，当

磁场为 8 T 时，TNT 杨氏模量数值最小，表明此时 TNT
抵抗弹性变形的能力最弱。体积模量 K 和剪切模量 G
可衡量材料抵抗塑性形变的能力，体积模量值越大表

示材料断裂强度越大，剪切模量值越大表示材料的硬

度 和 屈 服 强 度 越 高 。 当 磁 场 为 3 T 时 ，TNT 的 体 积 模

量 最 大 为 10.54 GPa，此 时 断 裂 强 度 最 大 。 当 磁 场 为

6 T 时 ，TNT 的 剪 切 模 量 最 大 ，为 4.56 GPa，此 时 TNT
晶体最硬。K/G 的比值可用于衡量材料的延展性，其

值越大材料延展性越好。当磁场为 8 T 时，K/G 值最大

为 3.619，此时 TNT 晶体延展性最好，与此时杨氏模量

数值最小相对应。综上所述，磁场辐射改变 TNT 晶体

的力学性能，8 T 磁场作用下 TNT 晶体的延展性最好。

2.4.3 磁场辐射下 TNT 的理论撞击感度

研究表明含能材料引发键的最大键长可作为撞击

感度相对大小的理论判据［26，28-29］，虽然最长的引发键

在分子动力学轨迹中出现的概率很小，但是它一旦被

引发，最容易引起初始的热分解和爆轰。TNT 的引发

键 为 C ─ NO2，它 的 最 长 键 长 范 围 为 ：1.50~1.55 Å。

图 7 给 出 了 不 同 强 磁 场 辐 射 下 最 长 引 发 键 所 占 的 比

例 。 无 磁 场 时 ，C─ NO2 最 长 键 长 占 比 为 2.015%，受

到磁场辐射后，C─NO2 最长键长占比均增加，当磁场

为 8 T 时 ，C─NO2 最 长 键 长 占 比 为 2.178%。 上 述 结

果 表 明 受 到 磁 场 辐 射 后 ，TNT 的 撞 击 感 度 上 升 ，而 且

磁场越强，TNT 撞击感度越高。

3 结 论

（1）强 磁 场 破 坏 TNT 晶 体 微 观 的 鳞 片 状 结 构 ，使

其 呈 现 不 规 则 的 块 状 。 而 且 强 磁 场 会 影 响 TNT 晶 体

的热分解过程，升高热分解放热峰峰值温度 15 ℃。

（2）采用分子动力学模拟获得的 TNT 晶格常数与

实验值一致，而且理论模拟和实验结果均表明强磁场

不影响 TNT 的晶格常数。

（3）分 子 动 力 学 模 拟 结 果 表 明 ，强 磁 场 辐 射 改 变

TNT 分子在晶格内部的分布，与实验拉曼光谱的结果

相 一 致 。8 T 磁 场 会 显 著 改 善 TNT 晶 体 的 延 展 性 ，但

也会提高 TNT 晶体的撞击感度。
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Theoretically and Experimentally Revealed the Response of TNT Crystal to Strong Magnetic Field
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Xiao⁃feng1
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Abstract： To gain a comprehensive understanding of the properties changes of TNT crystals under strong magnetic field radia ⁃
tion， the morphological changes， the lattice constants and the thermal decomposition characteristic were explored using the 
scanning electron microscope， X⁃ray diffraction， Raman spectroscopy and differential scanning calorimeter （DSC）， respectively. 
Moreover， the variations of lattice constants， molecules distributions， mechanical properties and theoretical impact sensitivity of 
TNT under magnetic field radiation were investigated by molecular dynamics simulations. The experimental results， with the ap⁃
plication of 6 T magnetic field， showed that the microscopic morphology was changed from the scale⁃needle structure to the ir⁃
regular block structure， and the exothermic peak temperature of thermal decomposition was increased from 289.6 ℃ to 
304.1 ℃ . However， the crystal phase structure and lattice constants of the TNT remained unchanged. Furthermore， theoretical 
investigations indicated that the TNT lattice constant not affected by magnetic field radiation， but the magnetic field did change 
the molecules distribution in the TNT crystal. The 8 T magnetic field radiation significantly improved the ductility of TNT. Howev⁃
er， it simultaneously increased the impact sensitivity of TNT by comparing the ratio for the longest trigger bonds.
Key words： magnetic field；microscopic morphology；thermal analysis；molecular dynamics；mechanical modulus；impact sensi⁃
tivity
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