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发展高氢多氮高焓含能材料

含能材料是一类能独立进行化学反应并瞬间释放出大量能量的化合物或混合物，是战略和战术武器系统中

不可或缺的做功能源。含能材料性能的提升会对武器系统产生极大的影响。例如，含能材料比冲的提升可有效

增加武器的射程，进而大幅提高武器系统的远程打击能力；含能材料能量水平的提升，可大幅提高武器系统的作

战效率等。在含能材料的众多应用中，作为火箭、导弹、空间飞行器的固体发动机的动力源，固体推进剂的应用要

求较为严格，发展也较为缓慢。高氯酸铵具有很好的性价比，但受限于其本身较低的能量性能，以其为基础配方

形成的推进剂的做功效率很难获得进一步突破。因此，研究可应用于固体推进剂的高氢多氮高焓含能材料具有

重要的科学意义和应用价值。

1.  推进剂含能组分研究现状

作为火箭、导弹、空间飞行器的固体发动机的动力源，固体推进剂不仅要求具有高能量，即高比冲、高密度，而

且要具有低特征信号、钝感和低污染等特性（辛振东， 刘亚青， 付一政， 等 . 几种高能固体推进剂的研究进展［J］. 现代制造

技术与装备， 2008， 2： 74-76.）。CL‑20 是典型的笼状高密度含能材料，具有优异的能量性能和热稳定性，但多晶

型、高机械感度和昂贵的造价限制了其广泛应用。因此，目前国内外常用的推进剂含能组分仍以 RDX、HMX 为

主。主体结构由多氢的亚甲基和高能的硝胺交替结合而成，使得它们具有出色的能量性能，但较多的亚甲基也导

致它们的生成焓偏低。如 RDX 的生成焓仅为 70.3 kJ·mol-1，这为进一步提高推进剂的比冲带来了一定的困难。

RDX、HMX 及 CL‑20 等含能组分的基本性能如表 1 所示（黄辉， 王泽山， 黄亨建， 等 . 新型含能材料的研究进展［J］. 火炸

药学报， 2005， 28（4）： 9-13.）。

为了克服如 RDX和 HMX等传统含能组分焓值低的缺陷，结构中富有 N─N、N􀰗N、C─N和 C􀰗N等高能键的

氮杂环得到了人们的重视（ZHANG Wen⁃quan， ZHANG Jia⁃heng， ZHANG Qing⁃hua， et al. A promising high⁃energy⁃density 

material［J］. Nature Communications， 2017， 8： 181.）。与传统的 CHON 含能材料相比，这些氮杂环含能材料，特别是

多氮唑类，通常具有释能形式多样化、生成焓高、爆炸（或燃烧）产物相对绿色等优点。但这种高焓值的富氮杂环结构

中氢原子数和可取代的位点数较少，致使以它们为骨架的多硝基含能材料尽管能表现出优异的爆轰性能，但比冲性

能仍然很难超越HMX等传统含能组分，因此很难替代HMX和CL‑20用于作为固体推进剂的含能组分（如图 1）。

表 1　常用的固体推进剂含能组分的基本性能表

含能组分

RDX
HMX
CL‑20
AP
ADN

密度 / g·cm-3

1.82
1.90
2.04
1.95
1.81

氧平衡 / % CO2， CO
-21.6，    0
-21.6，    0
-10.9，  10.9
  27.2，  27.2
  25.8，  25.8

生成焓 / kJ·mol-1（kJ·g-1）

    70.3（0.32）
    74.8（0.25）
  365.4（0.83）
-298.0（-2.54）
-151.0（-1.22）

氢含量 / %
2.70
2.70
1.37
3.40
3.23

起始分解温度 / ℃
204
287
215
300
120
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2.  高氢多氮高焓含能材料的研究内涵

由于氢的原子质量最小，增加含能材料的氢含量可使燃烧产物平均分子量下降，单位质量下能够释放更多的

气体，从而有效提高热‑功转换效率，同时确保了固体推进剂的低特征信号和低污染的特性。计算研究表明，每增

加 1％的氢含量，含铝固体推进剂的比冲增益为 6.5 s，因此具有高氢含量的含能材料，能更有效的提高固体推进

剂的能量比冲（何金选， 王业腾， 曹一林， 等 . 固体推进剂高能氧化剂的发展方向［J］. 含能材料， 2018， 26（4）： 286-289.）。

另一方面，含能材料氮含量的提升意味着高能键的增加，从而使生成焓得到有效提高。含能材料生成焓的高低直

接影响着其所能产生的热量，进而影响含能材料的能量性能。因为化学反应的定压热效应等于体系的焓降。在

绝热条件下燃烧时，推进剂的定压爆热即等于推进剂的定压热效应。通常来说，组成成分确定的含能材料的生成

焓值越高其能产生的爆热和比冲越高，做功效率也越高（由 K‑J方程可知生成焓是计算爆热的关键数据，而爆热是

计算爆速和爆压的关键点）。因此氢含量和生成焓的提高均有利于推进剂比冲的提升。

在含能材料的设计中，甲基、氨基、肼阳离子和羟胺阳离子等（见图 2）是高效的供氢结构或基团。高焓值氮

杂环与这些多氢结构或基团相结合，能够确保含能材料的高氢含量；另一方面，富氢结构形成的多维的氢键网络

以及富氮杂环所具备的共轭作用使得所形成的含能材料具备出色的稳定性，但与此同时也带来了密度和焓值偏

低等问题。因此，含能材料在氢含量、焓值和密度三者之间存在相互矛盾，在固体推进剂用含能材料的设计与研

发中需要综合考虑。 

3.  研究高氢多氮高焓含能材料的关键科学问题

影响固体推进剂比冲性能的因素主要包括：含能材料的氢含量、生成焓、密度和氧平衡。因此，针对推进剂组

分的燃烧特征，设计合成一类新型含能材料，其分子结构兼顾氢含量和焓值的同时考虑密度、氧平衡、热稳定性、

机械感度等综合性能。获得相应的设计合成路径与基本特性基础规律，并创制兼具高氢含量、高生成焓、高密度

图 1　常用的高氮骨架及其对应的氢含量

图 2　常用的富氢结构及其对应的氢含量
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和高氧平衡等特性的含能材料，将有利于固体推进剂的能量水平的提高。

研究需要解决三个关键科学问题：如何平衡高氢含量与高焓值之间的矛盾、如何平衡高氢含量与高密度之间

的矛盾以及如何平衡高氢含量与高氧平衡之间的矛盾。

（1）如何平衡高氢含量与高焓值之间的矛盾

氢含量和生成焓的提高均有利于推进剂比冲的提升，但两者对于比冲提升的方式却大相径庭。提升含能材

料的氢含量主要是通过提升单位质量的产气量来提高比冲；而焓值是通过影响爆热爆压进而提升总体的比冲。

两者存在一定的矛盾，也是需要解决的主要矛盾。H 含量提升的同时将导致含能材料的焓值降低，同时使推进剂

燃烧反应放热量降低，对提升推进剂的比冲又具有负面影响。这表明通过提升含能材料的氢含量来提升比冲的

方式有一定的阈值，在这一阈值范围内提升氢含量对于比冲提升可有效抵消对于焓值降低带来的负面作用。通

过对已合成的含能材料进行大量的总结和分析是找到这一阈值的关键，也是未来设计和研究高氢多氮高焓含能

材料需要关注的重点。在达到氢含量阈值的基础上，尽可能提升含能材料的焓值将是平衡这一主要矛盾的关键

突破点。

（2）如何平衡高氢含量与高密度之间的矛盾

为了达到同一飞行速度，增大推进剂密度就相当于提高比冲。而在提高含能材料的氢含量的同时往往会导

致密度的降低，氢的原子质量远低于其他元素，当含能材料中氢含量增加时，整体材料的质量增加较少。但由于

氢原子占据的体积并不会显著减少，从而导致高氢含能材料的密度降低，这也是发展高氢多氮高焓含能材料需要

解决的又一矛盾。含能材料的密度与其晶体堆积方式密切相关，分子的紧密堆积是含能材料高密度的基础。而

晶体堆积又由含能材料的结构所决定，良好的对称性、平面性以及较强的分子间相互作用是晶体堆积的有利因

素。因此，保证氢含量的同时尽可能提高分子的对称性、平面性和氮氧含量，使高氢含量与高密度之间达到平衡

是解决这一矛盾的有效策略。

（3）如何平衡高氢含量与高氧平衡之间的矛盾

高氢多氮高焓含能材料以作为可应用于固体推进剂的含能组分为目标，适量的硝基或配位氧的引入以保证

一定的正氧平衡是必要的。氧平衡的高低是衡量含能材料能量密度的重要指标之一，有效氧含量高的含能组分

能提供更多的氧，这将提高燃烧的完全程度，因而提高推进剂的总能量。含能材料中氢含量与氧平衡是此消彼长

的关系。随着氢含量的增加，为使这些氢完全氧化，则需要消耗一定氧原子从而降低了含能材料的氧平衡。另一

方面，氧原子的引入通常需要消耗反应位点上的氢原子，同时也增加了总体的相对分子质量，两者对氢含量有着

直接或间接的影响。因此，尽可能降低分子中碳对于氧原子的消耗以及充分利用有效的反应位点，选择性的引入

富氢或富氧结构可有效解决这一矛盾。

三种矛盾既具有其相对独立的部分，又不可避免的相互之间产生错综复杂的影响。因此，持续深入研究含能

材料的构效关系至关重要。通过综合考量高氢含量、高焓值和氧平衡这三个关键因素，从整体层面提升固体推进

剂的比冲性能。这要求在设计和合成含能材料时，不仅要追求单一性能的最大化，还要寻求这些因素之间的最佳

协同效应，以实现比冲的最大化。此外，还需要关注材料的热稳定性和安全性，确保在提高能量输出的同时，不会

牺牲推进剂的可靠性和使用安全性。通过这种多维度的优化策略，才能为固体推进剂的发展提供强有力的科学

支撑，推动相关技术的进步。

421



www.energetic-materials.org.cn含能材料Chinese Journal of Energetic Materials， Vol.33, No.5, 2025 （419-422）

陆明，杨峰，王显锋

4.  结束语

（1）为了提升固体推进剂的能量性能，创制一类以氮杂环为骨架，氨基、甲基、羟胺离子等为富氢结构，以硝

基、偕二硝基、硝仿基等为富氧结构的高氢多氮高焓含能材料势在必行。研究可通过分子力学和量子化学相结合

的方法，对所设计的化合物进行结构、能量性能和稳定性的理论研究，获得结构‑晶型‑稳定性‑能量性能之间的内

在关联。甲基化、氨化、硝化和成环等反应是制备高氢多氮高焓含能材料的有效途径，对其进行分子结构、晶型、

稳定性和能量等特性的表征将为后续应用研究提供技术基础支撑。

（2）未来战争不仅要求固体推进剂具有高能量，即高比冲、高密度，而且要具有低特征信号、钝感和低污染等

特性。作为高能固体推进剂的重要组成，高氢多氮高焓含能材料的研制成为新型高能量密度材料研究的热点之

一。探索高氢多氮高焓含能材料的分子结构、稳定性和能量特性之间的相互关系，是化学、材料科学和能源科学

等多学科交叉领域的前沿研究方向。氮杂环高氢含能材料因其较高的氢含量和生成焓，不仅确保了燃烧后能释

放大量低分子量气体以增强固体推进剂的比冲，而且由于结构中丰富的氢原子形成的氢键网络，显著提升了含能

材料及其推进剂配方的稳定性。设计和制备用于固体推进剂的高氢多氮高焓含能材料，将进一步促进推进技术

的进步和发展。
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