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ε⁃CL⁃20 冲击感度各向异性规律的分子动力学模拟研究
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摘 要： 为了揭示笼状含能材料六硝基六氮杂异伍兹烷（hexanitrohexaazaisowurtzitane， ε‐CL‐20）冲击感度各向异性规律，采用

低梯度色散校正的反应性力场（reactive force field with low‐gradient dispersion corrections，ReaxFF‐lg）和分子动力学方法，分别垂

直 ε‐CL‐20 的 6 个重要晶面（010）、（110）、（20-1）、（011）、（11-1）和（001）进行多尺度冲击加载模拟，考察体系内应力、温度以及化学

反应与冲击方向的关联规律。结果表明 ε‐CL‐20 具有明显的冲击感度各向异性，6 个重要晶面冲击感度强弱顺序为：（010）>（110）>
（20-1）≈（011）>（11-1）>（001）。垂直于（010）晶面冲击时体系的力‐热‐化学响应最强、感度最高，垂直于（001）晶面冲击时体系的

力‐热‐化学响应最弱、感度最低。以 ε‐CL‐20 不同晶面冲击响应特性为基础，总结了平面层状堆积含能材料的冲击感度各向异性规

律，即当冲击方向平行于分子层时冲击感度最高，垂直于分子层时冲击感度最低。
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0 引 言

受到外界刺激时，含能材料不同晶向的弹塑性响

应可能表现出显著差异性，即出现各向异性现象，其主

要取决于含能材料的微观结构（如分子结构、分子堆积

方式、内部缺陷等），也与外界刺激种类密切相关。短

脉冲冲击载荷（如冲击波、飞片撞击等）是含能材料的

典型加载方式，具有瞬时能量高、作用时间短、反应复

杂等特点。阐明含能材料冲击响应各向异性机制，对

于提高其释能效率、安全性以及新型含能材料结构设

计等，均具有重要意义。

诸多研究已表明，层状堆积含能材料如太安（Pen‐
taErythrite TetraNitrate，PETN）、奥克托今（High‐Mole‐ 
cular‐weight RDX，HMX）、1，3，5‐三氨基‐2，4，6‐三硝

基苯（triaminotrinitrobenzene，TATB）、黑索今（Hexo‐
gen，RDX）等［1-9］具有明显的冲击响应各向异性。对其

原 因 当 前 存 在 以 下 几 种 解 释 ：（1）团 簇 产 生 。 Li 等［10］

认 为 ，平 面 结 构 TATB 的 感 度 各 向 异 性 与 不 同 晶 向 冲

击 产 生 团 簇 的 难 易 程 度 有 关 。 Wen 等［11］也 发 现 ，

TATB 等 负 氧 炸 药 的 感 度 各 向 异 性 主 要 取 决 于“ 团 簇

产生并消亡”的存续时间；（2）剪切滑移。Zybin 等［12］

认为，长脉冲载荷下 PETN 的感度各向异性，始于因剪

切应力造成的层间滑移。Dick 等［2-3］研究表明，PETN
晶体内相邻滑移面之间的空间位阻越大，越易诱发化

学键的断裂。但宋华杰等［7］基于 HMX 滑移特性研究，

提出塑性滑移只易于在低压长脉冲刺激下启动。有观

点认为 PETN 的各向异性可能源于因剪切带而导致的

分 子 相 变 和 局 域 晶 格 极 化［13］。（3）分 子 堆 积 方 式 。 王

宁 等［14］认 为 晶 体 内 分 子 层 的 交 替 排 布 是 造 成 CL‐20/
HMX 共 晶 感 度 各 向 异 性 的 根 本 原 因 。 Ma 等［15］分 析

了 二 过 氧 化 二 丙 酮（diacetone diperoxide，DADP）及

其 三 种 共 晶 的 堆 积 结 构 ，发 现 只 有 平 面 层 状 堆 积 的

DADP/1，3，5‐三碘‐2，4，6‐三硝基苯共晶降感明显，且

表现较强的各向异性。尽管上述多种含能单晶或共晶

的分子结构存在较大差异，但均表现为明显的层状堆

积，因此推测分子堆积方式是影响感度各向异性的重
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要因素。

作为已应用能量密度最高的含能材料，笼形含能

分子 CL‐20 冲击响应各向异性相比于上述含能材料更

为 复 杂 。Xu 等［16］基 于 COMPASS 力 场 计 算 的 弹 性 系

数 ，首 次 推 测 ε‐CL‐20 在 力 学 性 能 上 具 有 各 向 异 性 。

陈 华 雄 等［17］结 合 量 子 力 学 和 分 动 力 学 方 法 ，预 测

ε‐CL‐20 晶体的 6 个重要晶面为（20-1）、（010）、（011）、

（11-1）、（001）、（110），其附着能和生长速度均呈现出

各向异性。Xue 等［18］比较 ε‐CL‐20 在三个不同方向的

Hugoniot 曲 线 ，推 测 其 冲 击 感 度 不 具 有 各 向 异 性 ，但

后 续 多 项 研 究 对 该 结 论 提 出 异 议 。 刘 海 等［19］利 用

ReaxFF‐lg 力场研究发现，CL‐20/HMX 共晶在 b、c 方向

上的冲击感度相同，且小于 a 方向上的冲击感度。李

昌霖［20］通过非平衡加载冲击模拟，发现沿 CL‐20 各晶

向 冲 击 的 波 阵 面 推 移 速 度 存 在 各 向 异 性 。Guo 等［21］

通 过 分 子 动 力 学 模 拟 ，揭 示 了 γ‐CL‐20 以 及 γ‐CL‐20/
三硝基甲苯共晶在压缩剪切载荷下的剪切应力响应存

在各向异性。CL‐20 虽为笼形结构，但其常见的四种

晶型（α、β、γ、ε）可近似为层状堆积［22］，已有研究指出

CL‐20 存在冲击响应各向异性可能性，但对于产生各

向异性的分子结构、晶体堆积差异缺乏系统研究，特别

是尚未阐明 ε‐CL‐20 冲击感度各向异性规律。

为了探究 ε‐CL‐20 感度各向异性与分子堆积差异

内 在 关 系 ，采 用 ReaxFF‐lg 反 应 力 场 和 多 尺 度 冲 击 技

术 ，分 别 对 ε‐CL‐20 的 6 个 重 要 晶 面（010）、（110）、

（20-1）、（011）、（11-1）和（001）进行冲击压缩模拟。获

得在不同方向冲击加载下的 ε‐CL‐20 力‐热‐化学响应

特 性 ，提 出 ε‐CL‐20 分 子 堆 积 方 式 与 感 度 各 向 异 性 之

间的构效关系，总结了平面层状堆积含能材料冲击感

度 各 向 异 性 规 律 ，为 进 一 步 揭 示 ε‐CL‐20 的 冲 击 响 应

特性提供理论参考。

1 模拟方法

1.1 模型构建和弛豫

自 剑 桥 晶 体 数 据 库 取 得 ε‐CL‐20 单 晶［23］数 据 ，用

Materials Studio 程 序 将 非 正 交 晶 胞 按 指 定 晶 面 切 割

成正交体系，设定晶面与空间坐标的 z 轴相互垂直，同

时在冲击方向上两端各增加 5 Å 的真空层，避免因周

期 性 边 界 条 件 产 生 的 非 键 弱 相 互 作 用 。 分 别 构 建

ε‐CL‐20 的（010）、（110）、（20-1）、（011）、（11-1）和（001）

晶 面 冲 击 模 型 ，冲 击 体 系 尺 寸 在 100 Å×15 Å×260 Å
左 右 ，原 子 数 在 40000 左 右 。 图 1 显 示 了 6 组 超 晶 胞

模 型 的 结 构 和 分 子 排 布 ，其 中（010）分 子 层 排 布 方 向

与 冲 击 方 向 平 行 ，（001）分 子 层 排 布 方 向 与 冲 击 方 向

垂直，其余晶面体系的分子层排布方向与冲击方向存

在一定角度。表 1 显示了 6 组超晶胞模型尺寸与包含

的原子数目。

采 用 大 规 模 原 子/分 子 大 规 模 并 行 模 拟 器

（Large‐scale Atomic/Molecular Massively Parallel 
Simulator，LAMMPS）［24］和 ReaxFF‐lg 力场［25］对模型进

行 弛 豫 ，该 力 场 可 有 效 地 描 述 PETN［12］、TATB［6］、

RDX［26］、HMX［7， 27］、ε‐CL‐20［28-31］的 理 化 性 质 ，并 且 已

用于含能材料冲击响 应 研 究 。 采 用 共 轭 梯 度 算 法［32］

对超晶胞进行能量最小化，获得 0 K 下优化后的超晶

胞 结 构 。 利 用 麦 克 斯 韦‐玻 尔 兹 曼 分 布［33］为 每 个 原

子 赋 予 300 K 对 应 的 初 始 速 度 ，并 在 NPT 系 综 下 运

行 20 ps，然 后 在 NVT 系 综 下 运 行 20 ps。 采 用 周 期

性 边 界 条 件 ，每 0.1 fs 步 长 内 生 成 邻 近 原 子 近 邻 表 ，

每 1000 步 统 计 一 次 体 系 的 温 度 、应 力 、势 能 、动 能 等

信息。

图 1　ε‐CL‐20 超晶胞模型分子排布

Fig.1　Molecular arrangement of ε‐CL‐20 supercell model
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1.2 冲击压缩模拟

多尺度冲击技术利用冲击过程中的质量、能量、动

量等守恒关系，能够精确地捕捉波阵面后方的雨贡纽

态，可从微观和宏观角度考察含能材料在冲击起爆过

程中的化学反应、产物分布、能量释放和温度变化等规

律。为了考察热力学响应和感度各向异性的相关性，

采用多尺度冲击技术将分子体系约束至宏观冲击波波

后 的 热 力 学 状 态 ，其 冲 击 加 载 过 程 见 图 2。 保 持 超 晶

胞 在 各 方 向 的 周 期 性 ，分 别 施 加 7，8，9，10 km·s-1 速

度冲击，时间步长为 0.1 fs，总持续时间为 10 ps。每隔

1 fs 输出一次键级信息，每隔 10 fs 统计一次平均键级

并输出键级文件。

冲 击 过 程 中 的 应 力 变 化 计 算 基 于 维 里 应 力 理

论［34］，应力 P 计算公式如下：

P = NkBT
V

+
∑i = 1

N ∑j < i
r ijf ij

dV
（1）

式 中 ，N 是 体 系 的 原 子 数 ；kB 是 玻 尔 兹 曼 常 数 ，

1.38×10-23 J·K-1；T 是温度，单位为 K；d 是体系的维度，

V 是体系的体积，fij 是原子 i 受到沿着 j 方向的原子间作

用力，rij 是原子 i 到原子 j 的位移。

区域温度分析以能量均分定理［35］为基础，通过区

域原子的总动能和总能量换算得出区域温度。将原子

速度减去所属范围质心平均速度得到相对速度，计算

相对平动动能，进而使用能量均分定理计算该范围的

温度，平动动能计算公式如下：

C ke = 3NAkBT/2 （2）

式 中 ，Cke 为 平 动 动 能 ，kJ·mol-1；NA 为 阿 伏 伽 德 罗 常

数 ，6.02×1023；T 为 区 域 温 度 ，K。 将 式（5）变 换 ，得 到

区域内原子 Cke 与该区域平均温度 T 的换算关系如下：

T = 80.27C ke （3）

将各模型区域沿超晶胞 x、z 方向以 50×50 划分，

计算各区域温度后求均值，得到体系的平均温度。

1.3 化学键分析

为分析冲击载荷下各体系的化学响应差异，基于

键级对冲击过程中的成键和断键进行分析，ReaxFF‐lg
力场通过下式计算键级［36］：

BO ij =BO' ij ⋅ f1 (Δ' i，Δ' j )⋅ f2 (Δ'i，BO'ij )⋅ f3 (Δ'j，BO'ij ) （4）

式中，BO' ij 为基本键级方程，f1~f3 为修正项。

采 用 自 编 Python 程 序 读 取 键 级 文 件 中 的 原 子 编

号 、键 级 数 值 等 信 息 ，并 根 据 预 设 的 键 级 阈 值［37］筛 选

键 级 数 据 ，分 析 原 子 之 间 的 键 接 关 系 ，建 立 相 应 的 成

键、断键关系网络。表 2 显示了四种原子之间的键级

阈 值 。 基 于 分 子 识 别 理 论［38］对 键 级 数 据 和 分 子 基 团

进行统计分析，得出化学反应式、反应频次，成键断键、

产 物 种 类 和 数 量 随 时 间 变 化 信 息 。 采 用 OVITO 软

件［39］对轨迹进行可视化展示。

由于不同模型中分子数量存在微小差异，为避免

结果出现偏差，对化学键、产物的相对含量进行归一化

处理。定义化学键相对含量 Cm 为：

Cm=NA‐B/N°A‐B （5）

其中，NA‐B（A，B=C、N、O、H）为某时刻的 A─B 化学键

含量，N°A‐B 为各超晶胞中初始化学键的相对数量。各

类型化学键的相对数量如表 3 所示。

表 1　ε‐CL‐20 超晶胞尺寸与原子数目

Table 1　Size and atomic number of ε‐CL‐20 supercell
crystallographic 
plane

（010）

（110）

（20-1）

（011）

（11-1）

（001）

a/ Å

106.4

106.5

  99.8

  96.7

109.4

114.0

b/Å

17.5

15.3

25.0

18.2

15.2

12.5

c/Å

258.7

259.9

260.9

259.6

260.2

253.6

atomic 
number

46080

41184

65520

44352

42624

36504

molecules 
number

1280

1144

1820

1232

1184

1014

图 2　多尺度冲击加载过程示意图

Fig.2　Multiscale impact loading process diagram
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2 结果与讨论

2.1 ε⁃CL⁃20 冲击感度各向异性

2.1.1 体系应力和温度分析

在同等速度冲击下，如果材料的压缩率越高、冲击

方向应力和温度上升量越大、化学反应程度更高，则认

为该体系具有更高的冲击感度［5］。为了比较冲击加载

下不同体系的应力响应差异，对各体系的应力和体积

变化进行了统计分析。如图 3 所示，冲击压缩过程中，

2 ps 以前为冲击波传播阶段，此阶段体积骤降、应力迅

速上升，之后体系逐渐趋于稳定。其中（010）与（001）

体系的体积和应力表现出最为显著的差异；相同速度

冲击下（001）体系的体积、压力响应总是小于（010）体

系。以 7 km·s-1 速度冲击为例，二者体积压缩率相差

约 0.1 倍 ，应 力 相 差 6.4 GPa，表 明 ε‐CL‐20 的 冲 击 体

积 、应 力 响 应 具 有 明 显 的 各 向 异 性 ，其 中（001）晶 面

最不易压缩、感度最低，（010）晶面最易压缩、感度最

高。从图 3 可见，随着冲击速度的增大各体系应力曲

线 的 间 距 越 来 越 小 ，特 别 是 在 10 km·s-1 速 度 冲 击 下

8~10 ps 内 应 力 基 本 一 致 ，故 认 为 当 冲 击 速 度 大 于

表 2　四种原子间的键级阈值

Table 2　 Threshold values of bond order between pairs of 
four atomic
atomic species
C
C
C
C
H
H
H
O
O
N

atomic species
C
H
O
N
H
O
N
O
N
N

bond order threshold
0.55
0.40
0.65
0.30
0.55
0.40
0.55
0.65
0.40
0.55

表 3　化学键相对数量表

Table 3　Table of Chemical Bond Relative Number

C
N
O
H

N°A‐B

C
NC/2（3Nmol）

-
-
-

N
NN（12Nmol）

NN/2（6Nmol）

-
-

O
NO（12Nmol）

NO（12Nmol）

NO/2（6Nmol）

-

H
NH（6Nmol）

NH（3Nmol）

NH（6Nmol）

NH/2（3Nmol）

图 3　ε‐CL‐20 在不同冲击速度下的相对体积和应力曲线

Fig.3　Relative Volume and pressure curves of ε‐CL‐20 at different impact velocities
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ε‐CL‐20 爆轰速度（9.7 km·s-1［40］）时，各晶面分子结构

和 堆 积 方 式 差 异 对 感 度 影 响 较 小 。 9 km·s-1 速 度 冲

击 下 ε‐CL‐20（（001）体 系 之 外）各 体 系 10 ps 时 内 部

应 力 均 值 为 55 GPa，与 Liu 等［41］基 于 ReaxFF‐lg 力 场

的应力预测值（57 GPa）以及 Zhang 等［42］基于神经网

络 势 的 应 力 预 测 值（50.3 GPa）相 近 ，略 高 于 实 验 值

（44 GPa［43］）。

ε‐CL‐20 体 积 压 缩 过 程 也 可 能 存 在 各 向 异 性 ，也

将 导 致 沿 不 同 晶 向 冲 击 的 ε‐CL‐20 体 系 温 升 差 异 性 。

如图 4 所示，冲击波加载后超晶胞内部温升表现出两

个 阶 段 ：第 一 阶 段 主 要 集 中 于 2 ps 内 ，冲 击 波 压 缩 导

致超晶胞内部的分子层间距急剧缩减，晶体发生塑性

形变，温度急剧增高；2 ps 后出现第二阶段，以化学反

应为特征，推测该阶段温升的幅度取决于化学反应剧

烈 程 度 。 从 图 4a 可 见 ，7 km·s-1 冲 击 2 ps 后（001）、

（11-1）体 系 温 度 几 乎 属 于 平 衡 状 态 ，认 为 几 乎 没 有 发

生化学反应，其余四组温度体系出现较小幅温升，认为

发生少量的化学反应，可见（001）、（11-1）体系感度相

对较低。冲击 10 ps 时（010）体系温度比（001）体系高

出 850~1410 K，与体积和应力分析一致。图 3 和图 4
结果表明，各体系的应力、体积、温度指标都表现出一

致 的 各 向 异 性 ，推 测 各 晶 面 的 冲 击 波 感 度 顺 序 为

（010）>（110）>（20-1）≈（011）>（11-1）>（001）。 其 中

ε‐CL‐20（010）、（100）、（001）体 系 的 感 度 顺 序 与 Xu
等［16］通过弹性常数 C11、工程模量 K/G 评估的 ε⁃CL‐20
感度顺序一致，如表 4 所示。

2.1.2 化学键分析

为 研 究 冲 击 压 缩 下 ε‐CL‐20 化 学 反 应 差 异 ，对 冲

击过程中成断键历程进行了考察。从图 5 可见，不同

速 度 冲 击 下 ε‐CL‐20 各 体 系 化 学 键 变 化 呈 现 明 显 差

异 ，其 中 引 发 键 N─N 键 和 分 子 骨 架 C─N 键 差 异 最

为 显 著 。 7 km·s-1 冲 击 下 N ─ N 键 曲 线 接 近 线 性 下

降，认为该过程中各晶面体系均处于初级化学反应阶

段 ；8 km·s-1 冲 击 时 ，（010）与（110）晶 面 体 系 8 ps 后

N─N 键含量趋于稳定，而其余四组体系 N─N 键依然

近似线性下降，表明仍处于初级反应阶段；从图 5c 和

5d 可见 9 km·s-1 和 10 km·s-1 速度冲击下，N─N 键的

数量呈 现 先 下 降 后 上 升 变 化 ，可 通 过 N ─ N 键 曲 线

拐 点 出 现 的 时 间 评 估 反 应 进 程 。 9 km·s-1 速 度 冲 击

下 ，（010）体 系 N ─ N 键 含 量 在 4 ps 时 率 先 出 现 拐

点 ，认 为 该 体 系 率 先 进 入 次 级 反 应 阶 段 ，而（001）体

系 10 ps 后 仍 未 出 现 拐 点 ，表 明 次 级 反 应 起 始 时 间

a.　7 km·s-1

c.　9 km·s-1

b.　8 km·s-1

d.　10 km·s-1

图 4　ε‐CL‐20 在不同冲击速度下的温度曲线

Fig.4　Temperature curve of ε‐CL‐20 at different impact velocities
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远 晚 于 其 他 体 系 ，验 证 了 前 述（001）体 系 最 为 钝 感 的

结 论 ；10 km·s-1 速 度 冲 击 时 ，过 大 的 冲 击 速 度 致 使

（010）、（110）、（20-1）三个体系的 N─N 键曲线接近重

合。相较于 9 km·s-1冲击，10 km·s-1冲击时体系内 N─
N 键曲线拐点位置随着冲击速度的增大依次提前，且

N─N 键含量逐渐增大。以（11-1）体系为例，9 km·s-1

冲击下 6.7 ps 时 N─N 键曲线出现拐点，此时 Cm 值为

0.668，10 km·s-1 冲击下 2.5 ps 时曲线出现拐点，此时

Cm 值为 0.707。

冲击使诱导 ε‐CL‐20 的 C─N 键快速且不可逆的

断 裂 ，是 其 点 火 起 爆 的 关 键 步 骤［41］。 对 比 各 体 系

C─N 键含量变化（见图 6c 和图 6d），发现 9 km·s-1 速

度加载下（010）、（110）、（20-1）、（011）体系内 C─N 键

在 10 ps 后 趋 于 平 衡 ，（001）体 系 的 C ─ N 键 含 量 在

10 ps 时降到 0.68，而 10 km·s-1 速度加载下，除（001）

以 外 的 5 组 体 系 C‐N 键 含 量 在 6 ps 后 趋 于 平 衡 ，

（001）体 系 的 C‐N 键 含 量 在 10 ps 时 降 到 0.1。 结 合

Liu 等［41］高速冲击有利于含 C、N 大团簇形成的观点，

本 文 认 为 10 km·s-1 速 度 冲 击 下 N─N 键 曲 线 拐 点 提

前、拐点处 N─N 键相对含量增大，是因为高速冲击所

产生的高温和高压促进 C─N 键的断裂，进一步加剧

了 含 有 C、N 大 团 簇 的 形 成 ，从 而 减 少 了 N─N 断 键 。

不 同 于 Zhang 等［40］提 出 的 高 速 冲 击 产 生 高 温 和 高 压

抑 制 N ─ N 键 断 裂 推 测 。 对 比 图 5 和 图 6 可 见 ，

ε‐CL‐20 的 C─N 键断裂速度远大于 N─N 键，且具有

不可逆性。7~9 km·s-1 冲击时不同晶面体系 C─N 键

含量曲线表现出一致的规律性，10 km·s-1 冲击时前述

感度较高的（010）、（110）、（20-1）体系曲线发生重叠。

因 此 认 为 在 低 于 爆 轰 临 界 速 度 冲 击 时 ，C─N 键 作 为

ε‐CL‐20 冲击感度各向异性评估指标要优于 N─N 键。

基于成键和断键规律，推测不同晶面冲击感度强弱顺

表 4　ε‐CL‐20 不同晶面感度评估结果比较

Table 4　Comparison of Sensitivity Evaluation Results for Dif‐
ferent Crystal Planes of ε‐CL‐20

Crystallographic 
plane

（010）

（100）

（001）

Xu［16］

C11 / GPa
12.4
13.7
20.2

K/G
1.53
2.28
2.43

The work
P / GPa
41.2
39.6
34.4

T / K
3155.4
2418.2
1227.1

 Note： 1）The smaller the value of C11 and K/G， the more sensitive it is［44］；

The larger the value of P and T， the more sensitive it is.

a.　7 km·s-1

c.　9 km·s-1

b.　8 km·s-1

d.　10 km·s-1

图 5　不同速度冲击下 ε‐CL‐20 超晶胞 N─N 键相对含量曲线

Fig.5　Curves of the relative content of N─N bonds of ε‐CL‐20 supercell at different impact velocities
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序为（010）>（110）>（20-1）≈（011）>（11-1）>（001），与

2.1 节基于应力、体积、温度评估的感度顺序一致。

2.1.3 ε⁃CL⁃20 冲击感度各向异性规律

ε‐CL‐20 冲击感度各向异性来源于分子排布方式

的差异，尽管 CL‐20 并不是 π 共轭分子，但其堆积模式

可 用 平 面 层 状 堆 积 来 描 述［22］。 如 图 7 所 示 ，ε‐CL‐20
（001）体系的分子排布类似于 TATB 的平面层状堆积，

在冲击压缩加载下，层与层之间在克服分子间作用力

的同时，容易发生滑移并释放应力，此时应力、温度上

升幅度较低，化学反应速率较低，表现出较低的感度。

而垂直于 ε‐CL‐20（010）体系冲击时，冲击方向与分子

层 平 行 ，层 与 层 之 间 的 通 道 类 似 晶 体 中 的 空 位［22］，体

系易压缩，此时应力、温度上升幅度较大，在冲击加载

下层内分子直接碰撞，化学反应速率较高，导致感度更

高 。 因 此 ，ε‐CL‐20 冲 击 感 度 各 向 异 性 规 主 要 取 决 于

冲击方向与分子层排布关系，即冲击方向平行于分子

层时冲击感度最高，垂直于分子层时冲击感度最低，其

余方向感度介于二者之间，如图 8 所示。

a.　7 km·s-1

c.　9 km·s-1

b.　8 km·s-1

d.　10 km·s-1

图 6　不同速度冲击下 ε‐CL‐20 超晶胞 C─N 键相对含量曲线

Fig.6　Curve of relative content of C─N bond of ε‐CL‐20 supercell at different impact velocities

图 7　ε‐CL‐20 与 TATB 超晶胞分子排布对比

Fig.7　Comparison of molecular arrangement between ε‐CL‐20 and TATB supercell
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在 ε‐CL‐20 在冲击感度各向异性研究中，Xue 等［18］

忽 略 了 化 学 反 应 与 感 度 之 间 的 关 联 ，得 出 了 ε‐CL‐20
在（100）、（010）、（001）三 个 方 向 无 冲 击 压 缩 感 度 各

向异性。李昌霖［20］基于 ε‐CL‐20 的 4 个晶面在冲击压

缩 作 用 下 波 阵 面 传 播 差 异 ，初 步 提 出 ε‐CL‐20 具 有 明

显的冲击响应各向异性。本文从体系压力、温度、主要

产 物 以 及 化 学 键 数 量 等 角 度 ，发 现 了 在 ε‐CL‐20 在 冲

击压缩作用下存在明显的感度各向异性，6 个重要晶

面冲击感度强弱顺序为（010）>（110）>（201）≈（011）

>（111）>（001），其中（010）与（001）感度差异显著，总

结了 ε‐CL‐20 冲击感度各向异性规律。

2.2 平面层状堆积含能晶体冲击感度各向异性

为了验证 ε‐CL‐20 感度各向异性规律对平面层状

堆 积 含 能 材 料 的 普 适 性 ，选 取 β‐CL‐20、α‐HMX、

ε‐RDX、γ‐FOX‐7 四种单晶各三种晶向，进行 8 km·s-1

冲击加载模拟。如图 9 所示，冲击方向分别为平行分

子层、与分子层成一定角度和垂直分子层。对比四种

含能材料的压力和温度变化（见图 10），得到各含能材

料 冲 击 感 度 顺 序 为 ：ε‐RDX（100）>（1-10）>（010）、

α‐HMX（001）>（1-10）>（010）、γ‐FOX‐7（010）>（001）

>（100）、β‐CL‐20（010）>（011）>（001）。 四 种 含 能 材

料在冲击下的温度、应力响应都表现出一致的各向异

性 ，符 合 本 文 提 出 的 冲 击 感 度 各 向 异 性 规 律 。 文 玉

史［5］的 TATB 冲击感度各向异性研究结果也与本文一

致。此外，ε‐RDX 的（100）和（010）体系应力响应差距

为 5.15 GPa 时 ，温 度 响 应 仅 差 90 K；而 β‐CL‐20 的

（010）和（001）体 系 应 力 响 应 差 距 仅 为 2.415 GPa 的

情 况 下 ，温 度 响 应 相 差 872.8 K，表 明 β‐CL‐20 的 冲 击

响应各向异性远高于 ε‐RDX。

图 8　冲击压缩载荷下 ε‐CL‐20 感度各向异性规律

Fig.8　The anisotropic rule of sensitivity of ε‐CL‐20 under im‐
pact compression loading

图 9　四种含能材料分子排布示意图

Fig.9　Schematic diagram of the molecular arrangement of the four energetic materials
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综 上 所 述 ，ε⁃和 β⁃CL‐20、α‐HMX、ε‐RDX、

γ‐FOX‐7、TATB 表 现 出 相 似 的 感 度 各 向 异 性 ，其 中 冲

击方向垂直分子排布与平行分子排布各向异性最为显

著。预测平面层状堆积含能晶体在冲击压缩载荷下具

有相同的感度各向异性规律，如图 11 所示。

3 结 论

本文基于 ReaxFF‐lg 反应力场和多尺度冲击技术，

开展 ε‐CL‐20 不同晶面冲击加载的力‐热‐化学响应多

尺度模拟，探究了 ε‐CL‐20 冲击感度各向异性，并总结

了平面层状堆积含能材料冲击感度各向异性规律，得

到如下结论：

（1）冲 击 压 缩 载 荷 下 ε‐CL‐20 的 冲 击 感 度 具 有 各

向 异 性 ，6 个 主 要 晶 面 的 冲 击 感 度 顺 序 为（010）>
（110）>（20-1）≈（011）>（11-1）>（001），其中（010）晶面

最敏感，（001）晶面最钝感。

（2）低 于 爆 轰 临 界 速 度 冲 击 时 ，C ─ N 键 作 为

ε‐CL‐20 冲击感度各向异性评估指标要优于 N─N 键。

（3）分子排布方式差异是含能材料冲击感度各向

异 性 的 根 本 原 因 ，平 面 层 状 堆 积 的 ε⁃和 β⁃CL‐20、

α‐HMX、ε‐RDX、γ‐FOX‐7、TATB 具有相似的各向异性

规律，即平行分子层方向冲击时体系最易压缩、感度最

高，垂直分子层方向冲击时体系最难压缩、感度最低。
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Simulation Study on the Anisotropy Rule of Impact Sensitivity of ε⁃CL⁃20

LIANG Lin， WANG Ya⁃jun， GAN Qiang， ZHANG Wen⁃bo， REN Shu， LI Gen， FENG Chang⁃gen
（State Key Laboratory of Explosion Science and Safety Protection， Beijing Institute of Technology， Beijing 100081， China）

Abstract： To investigate the anisotropy of impact sensitivity of the cage‐like energetic material hexanitrohexaazaisowurtzitane 
（ε‐CL‐20），this work used the ReaxFF‐lg reactive force field and molecular dynamics method， multiscale impact loading simula‐
tions were performed on six typical crystallographic planes： （010）， （110）， （20-1）， （011）， （11-1）， and （001）. The correlation 
between stress， temperature， chemical reactions， and the direction of impact was analyzed. Results indicate a pronounced an‐
isotropy in the impact sensitivity of ε‐CL‐20， with the sensitivity ranking of the planes as （010）>（110）>（20-1）≈（011）>（11-1）> 

（001）. The system exhibits the strongest thermo‐mechanical and chemical responses when impacted perpendicular to the （010） 
plane， implying the highest sensitivity. In contrast， the weakest responses and lowest sensitivity occurs when impacted perpen‐
dicular to the （001） plane. Based on these findings， for planar layered energetic materials， impacts parallel to the molecular lay‐
ers yield the highest sensitivity， while the impacts perpendicular to the molecular layer opposite result in low sensitivity.
Key words： ε‐CL‐20；impact sensitivity；anisotropy；laminated accumulation；reaxff‐lg force field；multiscale impact
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图文摘要：

To reveal the relationship between the molecular arrangement of the cage‐shaped energetic molecule ε‐CL‐20 and its anisotropy 
of impact sensitivity， the ReaxFF‐lg reactive force field was employed to perform multiscale impact simulations. These 
simulations focus on the thermo‐mechanical‐chemical response of six typical crystallographic planes of ε‐CL‐20， namely （010）， 

（110）， （20-1）， （011）， （11-1） and （001）. By comparing the diversities in stress， temperature， and chemical bonds （such as 
C─N and N─N）， the most and lowest sensitive planes were identified. Additionally， a comparative analysis with other typical 
layered energetic materials， such as HMX， RDX， FOX‐7， and TATB， was conducted to derive a generalized understanding of 
the anisotropy in impact sensitivity across energetic materials.
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