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РАСЧЕТНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ

УДАРНО-ВОЛНОВОГО НАГРЕВА ТАТБ

К. Ф. Гребенкин, А. Л. Жеребцов

ВНИИ технической физики, 456770 Снежинск

Представлена модель ударно-волнового нагрева конденсированных взрывчатых веществ (ВВ), в
которой используется уточненная зависимость теплоемкости ВВ от температуры и учитывает-
ся влияние начальной плотности ВВ. Проведены расчеты зависимости нагрева ВВ — тротила,
тэна, ТАТБ — от давления на фронте ударной волны. Моделирование нагрева ТАТБ предста-
вляет интерес для понимания процесса ударно-волнового инициирования детонации, в том числе
зависимости ударно-волновой чувствительности от начальной плотности и температуры ВВ.

ВВЕДЕНИЕ

Триаминотринитробензол (ТАТБ) обла-
дает исключительно низкой чувствительно-
стью к тепловым и ударно-волновым воздей-
ствиям. Процессы, протекающие при действии
ударных волн на ТАТБ, представляют боль-
шой практический и теоретический интерес

и служат объектом интенсивных исследова-
ний (см., например, [1]). Одной из актуаль-
ных проблем является определение температу-
ры ударно-волнового разогрева ТАТБ. Мож-
но ожидать, что кинетика ударно-волнового
инициирования детонации конденсированных

взрывчатых веществ (ВВ) в значительной ме-
ре определяется температурой, возникающей
после прохождения ударной волны. Поэтому
для разработки физических моделей ударно-
волнового возбуждения детонации необходим

корректный расчет температуры.
Расчетное моделирование нагрева конден-

сированных ВВ в ударных волнах является

нетривиальной задачей. Например, даже для
простейшего ВВ — нитрометана — расчетные

значения приращения температуры при давле-
нии p ≈ 15 ГПа, получаемые в разных моделях,
отличаются в 1,5 раза [2].

Помимо нитрометана, расчеты были про-
ведены и для некоторых других конденсирован-
ных ВВ — тротила, гексогена, октогена и др.
(см. монографию [3] и библиографию в ней).
Для ТАТБ подобные расчеты не проводились,
и это является основной целью данной рабо-
ты. Кроме того, в работе рассматривается су-
щественный эффект, который не учитывался
ранее, — влияние начальной пористости ВВ

на температуру разогрева, что может иметь
важное значение для объяснения наблюдаемой

в экспериментах сильной зависимости ударно-
волновой чувствительности конденсированных

ВВ от их начальной плотности.

МЕТОД РАСЧЕТА

Пусть начальное состояние вещества ха-
рактеризуется параметрами p0, v0, T0, E0, а
(p1, v1, T1, E1) — точка на ударной адиабате.
Здесь v, T , E — удельный объем, темпера-
тура и удельная внутренняя энергия соответ-
ственно. Дифференциальное уравнение, связы-
вающее температуру ударного сжатия с удель-
ным объемом с учетом зависимости теплоемко-
сти от температуры, имеет вид [4]

dT1

dv1
= F (v1, T1), (1)

где

F (v1, T1) =
1

cv(T1)

[
f(v1)−

( ∂p
∂T

)
v
T1

]
,

f(v1) =
1
2
dp1

dv1
(v0 − v1) +

1
2
p1,

cv — удельная теплоемкость при постоянном

объеме. Функция f(v1) определяется по экспе-
риментальной ударной адиабате p1(v1), а тем-
пература ударного сжатия находится путем

численного решения дифференциального урав-
нения (1) с начальными условиями T1(v0) = T0.

Конденсированные ВВ — это молекуляр-
ные среды, и внутримолекулярные степени сво-
боды вносят определяющий вклад в их тепло-
емкость. Действительно, если молекула ВВ со-
стоит из S атомов, то на поступательное и вра-
щательное движения приходится по 3 степе-
ни свободы, а на внутримолекулярные колеба-
ния— (3S−6) степеней свободы. Это означает,
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что, например, для ТАТБ (S = 24) вклад вну-
тримолекулярных колебаний в теплоемкость

будет на порядок больше, чем сумма враща-
тельной и поступательной составляющих теп-
лоемкости. Известно, что при p = 10÷ 20 ГПа,
характерном для ударно-волнового иницииро-
вания гомогенных конденсированных ВВ, зна-
чение p не влияет на частоты колебаний мо-
лекул ВВ [5]. Исходя из этого можно считать,
что приращение теплоемкости ВВ с увеличе-
нием температуры определяется возрастанием

колебательной теплоемкости, причем послед-
нюю можно взять такой же, как для изолиро-
ванной молекулы:

cv(T ) = c0v + ∆c(T ). (2)

Здесь c0v — теплоемкость вещества при нор-
мальных условиях (T0, p0), а ∆c(T ) — при-
ращение колебательной теплоемкости изолиро-
ванной молекулы при повышении температуры

на ∆T = T − T0.
Для малых молекул зависимость колеба-

тельной теплоемкости от температуры мож-
но рассчитать с использованием известных ча-
стот нормальных колебаний [6]. Однако для бо-
лее сложных молекул ВВ такой подход непри-
меним, поскольку их полные колебательные

спектры неизвестны.
На практике широкое распространение по-

лучил приближенный метод расчета колеба-
тельной теплоемкости, основанный на харак-
теристических частотах химических связей [7].
Согласно нашим оценкам использование этого

Рис. 1. Зависимость температуры ударного сжатия четыреххлористого углерода (A) и хлоро-
форма (B) от давления:
1 — cv = c0v = const, 2 — cv = cv(T ); точки: A — эксперимент [9], B — [10]

Табли ц а 1

BB A B C

Тротил −1,0718 −1,4707·10−3 0,13188

Тэн −1,0014 −1,3960·10−3 0,12815

ТАТБ −0,75954 −1,2538·10−3 0,11591

метода приводит к погрешности, особенно при
T < 1000 K.

В данной работе уточнение зависимости

теплоемкости от температуры достигнуто за

счет двух факторов. Во-первых, теплоемкость
при начальных условиях взята из эксперимен-
та, а изменение теплоемкости при изменении
температуры получено расчетным путем. Во-
вторых, зависимость ∆c(T ) получена из полу-
эмпирических квантово-химических расчетов

по стандартному методу MNDO, реализован-
ному в программе MOPAC [8], что обеспечило
более высокую точность по сравнению с моде-
лью [7]. Расчетная зависимость c(T ) в диапа-
зоне T = 300 ÷ 1500 K для каждого ВВ была

аппроксимирована формулой c(T ) = A + BT +
CT 1/2 (размерность c — Дж/(г · K)). Полу-
ченные таким образом наборы коэффициентов

представлены в табл. 1.

РЕЗУЛЬТАТЫ РАСЧЕТОВ

ДЛЯ СПЛОШНЫХ СРЕД

Для проверки изложенной выше модели

были рассчитаны температуры ударного сжа-
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Табли ц а 2

BB
T0, v0, c0, α, cp, Γ cv, (∂p/∂T )v,

K см3/г км/с 10−4 K−1 Дж/(г ·K) Дж/(г ·K) 10−3 ГПа/K

Тротил 358 0,690 1,55 7,00 1,604 1,05 1,270 1,933
(C7H5N3O6) [12] [12] [13]

Тэн 293 0,564 2,32 2,32 1,08 1,16 1,00 2,057

(C5H8N4O12) [11] [11] [11]

ТАТБ 293 0,516 1,43 0,995 1,00 0,3 0,99 0,576
(C6H6N6O6) [11] [11] [11]

Рис. 2. Расчетная температура ударно-сжатого жидкого тротила (A) и ударно-сжатого монокри-
сталлического тэна (B):
1 — cv = c0v = const, 2 — cv = cv(T ), 3 — [14]

тия простейших молекулярных сред — четы-
реххлористого углерода и хлороформа, и прове-
дено сравнение с экспериментальными данны-
ми (рис. 1). Температурная зависимость теп-
лоемкости этих веществ была рассчитана на

основе их колебательных спектров [6], термоди-
намические параметры начального состояния

взяты из [7], а уравнения ударных адиабат —
из работы [4].

Результаты расчетов с учетом зависи-
мости теплоемкости от температуры хорошо

согласуются с экспериментальными данными

всюду, за исключением области температур

T > 2500 ÷ 3000 K, где расхождение связано,
вероятно, с процессом диссоциации молекул,
который в расчетах не учитывался. Для ВВ
влиянием диссоциации можно пренебречь, по-
скольку при рассматриваемых давлениях (p 6
20 ГПа) температура ударного сжатия не пре-
вышает 1500 K.

Расчеты температур ударного сжатия ВВ

(жидкого тротила, а также тэна и ТАТБ кри-

сталлической плотности) проводили с исполь-
зованием исходных данных, приведенных в

табл. 2, где значения Γ, cv и
( ∂p
∂T

)
v
при на-

чальных условиях рассчитаны по формулам

Γ =
αc20
cp

, cv =
cp

1 + αΓT
,
( ∂p
∂T

)
v

= Γ
cv
v
.

Здесь c0 — скорость звука, α — коэффици-
ент объемного термического расширения, cp —
удельная энергия при постоянном давлении,
Γ — коэффициент Грюнайзена; использовалось
соотношение Γ/v = Γ0/v0.

При проведении расчетов зависимо-
сти p1(v1) определялись с помощью следующих
экспериментальных соотношений на ударной

адиабате:

жидкий тротил D = 2,0 + 1,65u [13],

тэн D = 2,81 + 1,73u [11],

ТАТБ D = 2,9 + 1,68u [11].
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Рис. 3. Расчетная температура ударно-
сжатого монокристаллического ТАТБ:
1 — cv = c0v = const, 2 — cv = cv(T )

Здесь D — скорость ударной волны, u — мас-
совая скорость.

Расчеты ударного нагрева взрывчатых ве-
ществ были проведены как с учетом зависимо-
сти cv(T ), так и с использованием постоянно-
го значения теплоемкости, соответствующего
начальным условиям. Результаты вычислений
представлены на рис. 2, 3.

Учет температурной зависимости тепло-
емкости ВВ приводит к существенному сниже-
нию температуры ударного сжатия. Для срав-
нения на рис. 2 представлены также резуль-
таты расчетов [14]. Наблюдается системати-
ческое расхождение между данными [14] и ре-
зультатами настоящей работы: в [14] значе-
ние приращения температуры выше на ≈ 30 %.
Наиболее вероятные причины этого различия

состоят в том, что в [14] для расчета коле-
бательной теплоемкости использована прибли-
женная модель [7], а начальное значение ко-
эффициента Грюнайзена Γ = 3 не согласова-
но с другими параметрами (α, c0, cp) и, по-
видимому, завышено.

Таким образом, уточнение значения удель-
ной теплоемкости и коэффициента Грюнайзе-
на приводит к существенному снижению тем-
пературы ударного сжатия по сравнению с [14].
Для проверки модели ударно-волнового нагре-
ва сплошных конденсированных ВВ было бы

полезно провести измерения температуры жид-
ких и кристаллических ВВ и на этой основе —
верификацию расчетных моделей.

Результаты расчетов ударно-волнового
нагрева ТАТБ представлены на рис. 3. Расчет-
ную зависимость температуры ударного нагре-
ва ТАТБ кристаллической плотности от давле-
ния на фронте ударной волны можно аппрокси-
мировать линейной функцией:

T (p) = A+B0p, (3)

где A = 187 K, B0 = 29 K/ГПа. Эта формула
применима при 5 6 p 6 25 ГПа.

Вообще говоря, учет зависимости тепло-
емкости от температуры приводит к тому,
что приращение температуры при определен-
ном давлении ударного сжатия нелинейно за-
висит от начальной температуры ВВ. Однако
расчеты показали, что при изменении началь-
ной температуры ТАТБ в пределах 0 ÷ 200 K
нелинейный эффект незначителен, и расчет-
ную температуру ударного сжатия ТАТБ кри-
сталлической плотности в зависимости от дав-
ления и начальной температуры с точностью

≈ 5 % можно представить в виде

T (p, T0) ≈ (T0 − 293) +A+B0p. (4)

ВЛИЯНИЕ ПОРИСТОСТИ

Многие промышленные ВВ получают пу-
тем прессования исходных мелкокристалличе-
ских материалов, и, как правило, плотность
прессованных ВВ оказывается несколько мень-
ше, чем у кристалла. Известно, что наличие
даже малой пористости может существенно

влиять на нагревание вещества под действием

ударных волн [15].
Для оценки этого эффекта воспользуемся

уравнением состояния пористой среды в форме

Грюнайзена [15]:

p = ρ0c
2
0π(σ) + Γρ(ε− εх),

где ρ0 — кристаллическая плотность вещества,
ρ0 = kρ00, ρ00 — начальная плотность веще-
ства, k — коэффициент пористости, c0 — ско-
рость звука в несжатом сплошном веществе,
σ = ρ/ρ0 — сжатие среды, π(σ) — зависимость

безразмерного холодного давления от сжатия,
Γ — коэффициент Грюнайзена, εх — холод-
ная составляющая внутренней энергии среды,

εх(σ) = c20i(σ), где i(σ) =

σ∫
1

π(σ)
σ2

dσ.

Увеличение температуры пористого ве-
щества под действием ударной волны можно

представить в виде [15]:
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∆T = c20

[
π(σ)

(
k − 1

σ

)
− 2i(σ)

]/
/

2cBB

[
1− Γ

2
(kσ − 1)

]
, (5)

где cBB — эффективная теплоемкость взрывча-
того вещества.

Рассмотрим случай малой пористости: k =
1 + ξ, ξ � 1. Тогда

∆T ≈ ∆T0 +
d∆T
dξ

ξ,

где ∆T0(p) — нагрев сплошного вещества в

ударной волне с давлением на фронте, рав-
ным p.

Из формулы (5) нетрудно получить, что
d∆T
dξ

≈ pх
2ρ0cBB

≈ p

2ρ0cBB
.

Здесь использовано то обстоятельство, что

в интересующей нас области давлений p 6
20 ГПа сжатие ВВ мало́ по сравнению с пре-
дельным значением и p ≈ pх, где pх = ρ0c

2
0π(σ).

Таким образом, влияние пористости сво-
дится к тому, что вместо B0 в формуле (4) сле-
дует взять B(ξ) = B0 + ξ/2ρ0cBB, т. е. зависи-
мость температуры ударного сжатия слабопо-
ристого ТАТБ от давления имеет вид

T (p, T0, ξ) ≈ (T0 − 293) +A+
(
B0 +

ξ

2ρ0cBB

)
p.

(6)
При проведении вычислений по форму-

ле (6) было принято, что cBB ≈ 1,3 Дж/(г·K) —
эффективное значение теплоемкости, прибли-
зительно воспроизводящее нагрев ТАТБ с уче-
том зависимости cv(T ). Для нормальных на-
чальных условий формула (6) принимает вид

T (p, ξ) ≈ A+ [B0 + 1,99ξ]p. (7)
Здесь ξ выражено в процентах.

Результаты расчетов нагрева в ударной

волне пористого ТАТБ по формуле (7) при
ρ00 = 1,905 г/см3 (ξ = 1,68 %) и нормальных
начальных условиях приведены на рис. 4. На
этом же рисунке для сравнения приведены ана-
логичные результаты, полученные с использо-
ванием уравнения состояния JWL для взрыв-
чатого вещества LX-17 (92,5 % ТАТБ, ρ00 =
1,905 г/см3) [16]. Наблюдаемое расхождение,
вероятно, объясняется тем, что в [16] в урав-
нении состояния JWL не учитывается зависи-
мость теплоемкости ТАТБ от температуры и

используется завышенное значение коэффици-
ента Грюнайзена, которое противоречит экспе-
риментальным данным [11].

Рис. 4. Расчетная температура ударно-
сжатого ТАТБ:
1 — расчет по уравнению состяния JWL для

состава LX-17 (ρ00 = 1,905 г/см3) [16], 2 — по-
ристый ТАТБ (ρ00 = 1,905 г/см3), 3 — ТАТБ

кристаллической плотности

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

На основании результатов расчетов можно

сделать некоторые выводы о процессе ударно-
волнового инициирования детонации и воз-
можных причинах наблюдаемой в эксперимен-
тах сильной зависимости ударно-волновой чув-
ствительности ТАТБ от его начальной темпе-
ратуры и плотности [1]. При проведении оце-
нок предполагалось, что инициирование ВВ

под действием ударной волны происходит при

ударном нагреве ВВ до некоторого критиче-
ского значения температуры (известно, что это
значение меньше температуры теплового ини-
циирования ВВ [3]). В таком случае критиче-
ское давление инициирования представляет со-
бой давление на фронте ударной волны, при ко-
тором происходит нагрев ВВ до критической

температуры ударного сжатия. На основании
полученных в данной работе результатов сде-
ланы простые оценки влияния начальной тем-
пературы и плотности на критическое давле-
ние инициирования детонации ТАТБ, которое
при нормальных условиях составляет≈ 15 ГПа
в условиях воздействия ступенчатым импуль-
сом [1].

Начальный нагрев ВВ приводит к то-
му, что достижение критической температуры
происходит при меньших давлениях. Согласно
уравнению (4) ∆p ≈ ∆T0/B, где ∆T0 — на-
чальный нагрев ВВ, ∆p — снижение крити-
ческого давления за счет начального нагрева.
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Отсюда следует, что значительное снижение
критического давления, например в 1,5 раза,
происходит при начальном нагреве ТАТБ все-
го лишь на ≈ 150 K. Качественно это согласу-
ется с экспериментальными данными [1].

Из (7) следует аналогичная оценка влия-
ния начальной плотности ВВ на критическое

давление:

B0p0 ≈ [B0 + 1,99ξ]pξ,

где p0 и pξ — критическое давление иницииро-
вания соответственно сплошного и пористого

ВВ. Отсюда следует, что снижение критиче-
ского давления в 1,5 раза происходит при пори-
стости 7 %, что соответствует начальной плот-
ности 1,8 г/см3. И эта оценка согласуется с экс-
периментальными данными [1].

Изложенные выше качественные сообра-
жения подтверждают предположение о том,
что кинетика ударно-волнового инициирова-
ния детонации конденсированных ВВ опре-
деляется температурой ударного нагрева. На
этом пути открывается возможность прид-
ти к пониманию причин сильной зависимости

ударно-волновой чувствительности от началь-
ной плотности и температуры ВВ и разрабо-
тать физическую модель кинетики иницииро-
вания детонации под действием ударных волн.

Авторы признательны М. А. Воробьевой и
С. В. Кольчугину за помощь при выполнении
работы.
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