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МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНАМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ

УДАРНО-ВОЛНОВОГО СЖАТИЯ МОНОКРИСТАЛЛА ГЕКСОГЕНА

С ИСПОЛЬЗОВАНИЕМ МОДИФИЦИРОВАННОГО

РЕАКЦИОННОГО СИЛОВОГО ПОЛЯ ReaxFF-lg

С. А. Козлова1, С. А. Губин2, Ю. А. Богданова3, И. В. Маклашова4, А. А. Селезенев5

Аннотация: Проведено молекулярно-динамическое моделирование характеристик изотермического сжа-
тия монокристалла гексогена. Получены зависимости давления от степени сжатия монокристалла при
постоянной температуре T = 300 К в диапазоне давлений P = 0,05–40 ГПа. Результаты моделирования
показали, что модифицированное реакционное силовое поле ReaxFF-lg позволяет с удовлетворитель-
ной точностью воспроизвести экспериментальные изотермы сжатия монокристалла гексогена. Методом
Гюгониостата было проведено молекулярно-динамическое моделирование ударно-волнового (УВ) гид-
ростатического сжатия монокристалла гексогена. В широком диапазоне давлений P = 1–40 ГПа были
получены расчетные зависимости давления в ударной волне от степени сжатия монокристалла гексо-
гена и зависимости температуры от давления УВ сжатия. Ударная адиабата монокристаллов гексогена,
полученная в данной работе, хорошо согласуется с экспериментальными данными.
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