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极端条件下含能材料的模拟研究思考

姬广富
（中国工程物理研究院流体物理研究所冲击波物理与爆轰物理全国重点实验室,  四川 绵阳　621999）

摘要：含能材料在军事、民用和航天等领域具有广泛应用，极端条件下其物理化学性质会发

生显著变化。通过模拟研究预测和优化含能材料性能具有重要意义，包括性能预测、优化设计、

安全评估、成本效率控制等。为此，综述了极端条件下含能材料的研究背景、基本性质、模拟研

究方法及进展、关键问题以及相关实验研究进展。其中，详细介绍了量子力学、分子动力学、蒙

特卡罗和有限元等模拟方法及其研究进展，阐述了高压、高温、激光作用和界面效应等极端条件

下模拟研究的关键问题，并列举了含能材料在撞击感度、化学释能规律、3D 打印、绿色电合成、

爆轰机理和超高含能材料合成等方面的实验研究进展。通过遴选代表性研究，展示了模拟研究

在实际问题中的应用和解决方案。同时，介绍了一些最新研究成果，以反映该领域的最新进展

和未来趋势。此外，详细讨论了跨学科研究的实现方式以及含能材料在极端条件下的安全性问

题，包括可能的风险和预防措施。
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1    极端条件下的含能材料研究背景及意义

含能材料作为一类能够在特定条件下迅速释放出大量能量的特殊物质，在现代社会的众多领域中

扮演着举足轻重的角色。其家族成员包括炸药、推进剂、烟火剂等，广泛应用于军事国防、民用建设以

及航空航天等诸多关键领域。在军事领域，它们是武器装备威力的关键支撑；在民用领域，它们在各类

爆破工程中不可或缺；在航天领域，它们更是火箭推进等动力系统的核心要素。极端条件，如高温、高

压、高速撞击以及激光照射等特殊环境，能够促使含能材料发生更为复杂且独特的物理和化学变化，进

而开辟出更多样化的能量释放途径。深入探究极端条件下含能材料的特性和行为，具有极其重要的科

学意义和广泛的应用价值，不仅与现代科技发展的诸多需求紧密相连，更是推动材料科学、能源技术以

及军事国防等领域进步的关键驱动力之一。 

1.1    极端条件下的含能材料研究背景

(1) 国防军事领域的强劲推动

在当今复杂多变且竞争激烈的国际军事格局中，各国纷纷致力于军事技术的创新与发展，以维护

国家的安全和战略利益。含能材料作为现代武器系统的核心动力源和毁伤源，其性能的优劣直接关系

到武器装备的关键作战性能指标，如威力、射程、精度以及可靠性等。以导弹技术为例，为了实现更远

的打击射程和更高的命中精度，需要含能材料具备更高的能量密度，从而为导弹提供更强大的推力，确

保其在飞行过程中保持稳定的动力性能。同时，先进的炸药材料能够使炮弹、炸弹等弹药在爆炸瞬间

释放出更为巨大的能量，显著增强对目标的毁伤效果，从而有效提升军事作战效能 [1]。然而，现代战争

的战场环境日益复杂恶劣，武器装备常常需要在极端条件下运行。例如：在导弹发射瞬间，含能材料会
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受到高温气流的强烈冲击；在炎热气候地区长时间存储时，含能材料要面临高温环境的考验；在深海作

战环境或高海拔地区，含能材料需要承受高压或低压条件的挑战；炮弹发射以及炸弹爆炸时，含能材料

又会遭受强冲击和高过载作用。这些极端条件对含能材料的性能表现提出了严苛的要求，研究其在这

些条件下的性能变化和反应机理，对于确保武器装备在复杂战场环境下的可靠运行和有效使用具有重

要意义[2]。只有深入理解和掌握含能材料在极端条件下的特性，才能提升军队的战斗力，为作战胜利提

供坚实保障，这也是现代国防军事领域对含能材料研究的迫切需求所在。

(2) 航空航天事业的高速发展需求

航空航天领域作为人类探索宇宙和发展高科技的前沿阵地，对含能材料的性能和可靠性提出了近

乎极致的要求。在火箭推进系统中，含能材料作为推进剂，承担着为火箭提供强大推力的关键任务。

火箭发射过程是一个极其复杂和极端的过程，涉及极高的加速度、剧烈的温度变化以及巨大的压力波

动。例如，在火箭发动机点火瞬间，推进剂会瞬间受到高温高压的强烈冲击，此时含能材料必须迅速而

稳定地燃烧，产生持续且强大的推力，同时确保燃烧过程的精确可控和高度安全。对于深空探测任务

而言，航天器在漫长的太空飞行过程中，会面临各种极端恶劣的环境条件，如极低的温度、高真空状态

以及强烈的宇宙辐射等。在这样的环境下，含能材料需要始终保持稳定的性能，以确保在关键时刻，如

轨道调整、着陆等关键操作中正常工作，否则可能导致整个航天任务失败。此外，为了提高航天任务的

整体效率和降低成本，航天领域的科研工作者一直在不懈研发具有更高能量密度的含能材料。通过使

用高能量密度的含能材料，可以有效减少推进剂的质量和体积，从而为航天器增加更多的有效载荷，实

现更多的科学探测任务或提升航天器的功能 [3]。卫星技术在现代通信、导航、气象观测以及地球资源

探测等众多领域发挥着不可替代的重要作用。在卫星发射和运行过程中，含能材料同样具有广泛而关

键的应用价值。例如，卫星发射装置中的点火系统和分离装置，通常都依赖含能材料来实现精确控

制。在太空环境中，卫星面临着诸多潜在风险，如微流星体的撞击、太阳风暴等极端事件的威胁，这就

要求含能材料具备出色的抗冲击性能和良好的环境适应性，以保障卫星的安全稳定运行。同时，为了

满足卫星长期在轨运行的能源需求，研究人员正在积极探索将一些新型含能材料应用于卫星的能源存

储和转换系统，如基于含能材料的微型电池或能量回收装置等，以提高卫星的能源利用效率、延长使用

寿命，进一步提升卫星系统的性能和可靠性[4]。

(3) 能源领域的潜在应用需求

随着全球经济的持续发展和人口的不断增长，能源需求呈现日益增长的态势。与此同时，人们对

可持续能源的追求也愈发迫切，不断寻求新的解决方案[1]。含能材料因其独特的高能量密度特性，在高

能量密度存储与转换技术研发中展现出了潜在的应用价值。在电池技术领域，一些含能材料有望作为

高能量密度电池的电极材料或电解质添加剂，通过在充放电过程中的化学反应，实现电能的高效存储

和释放。与传统电池材料相比，含能材料具有显著的优势，能够提供更高的能量密度，意味着电池可能

具有更长的续航里程或更大的储能容量，从而更好地满足电动汽车、便携式电子设备等对高性能能源

存储的需求。例如，电动汽车行业一直在寻求突破续航里程瓶颈，含能材料的应用有望为其提供解决

方案。此外，含能材料在超级电容器的研发中也具有重要的应用潜力。超级电容器作为一种新型储能

器件，需要具备快速的能量释放和吸收特性，含能材料恰好满足这一要求，从而有效提高电容器的功率

密度和充放电效率，为需要瞬间高功率输出的应用场景提供理想的解决方案，如电动汽车的快速充电、

工业设备的瞬间启动等。在核能领域，含能材料同样展现出了一定的应用前景。一方面，通过深入研

究含能材料与核材料之间的相互作用机制，可以为开发新型的核燃料和核反应控制材料提供重要的理

论依据和技术支持。例如，一些含能材料可以作为添加剂或包覆材料应用于核燃料中，通过优化其性

能，提高核燃料的能量释放效率，同时增强核反应的安全性和可控性。另一方面，在核废料处理和核反

应堆退役等复杂而关键的环节中，含能材料也可能发挥重要作用。利用含能材料独特的化学反应特

性，研究人员可以设计出一些创新的处理方法和技术，以降低核废料的放射性和毒性，实现核废料的安

全处理和妥善处置，从而最大限度地减少对环境的潜在影响，确保核能产业的可持续发展[3]。
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(4) 科学研究的内在驱动

极端条件下的含能材料研究为科学家们提供了一扇独特而珍贵的窗口，使他们能够深入探索物质

的微观结构与宏观性质之间的内在联系。在高温、高压等极端条件下，含能材料内部的原子和分子排

列会发生显著变化，化学键的强度、长度以及角度等参数也会相应改变，这种微观结构的变化导致了材

料的电子结构、晶体结构以及物理和化学性质的一系列变化。通过深入研究这些变化，科学家们可以

逐步揭示物质在极端条件下的基本规律和内在机理，从而进一步丰富和完善材料科学的理论体系 [2]。

例如，利用高压技术，研究人员可以精确研究含能材料在不同压力下的晶体结构相变过程，深入了解相

变发生的机制和条件，以及相变对材料性能的具体影响。通过光谱学和量子力学计算等先进技术手

段，科学家们可以深入探究含能材料在极端条件下的电子结构变化，揭示电子结构与化学反应活性、能

量传递等重要性质之间的密切关系 [2]。这些研究成果不仅有助于加深对含能材料本身的理解，还能够

为其他材料的研究提供宝贵的借鉴和启示，从而推动整个材料科学领域不断发展。与此同时，随着科

学技术的持续进步，极端条件下的实验技术和理论模型也得到了飞速发展，为含能材料研究提供了更

为强大的支持。在实验技术方面，金刚石对顶砧（diamond anvil cell，DAC）技术的出现使得实验室能够

实现高达几百吉帕甚至更高的压力环境，为研究人员精确控制和测量含能材料在高压下的结构和性质

变化提供了有力工具[2]。同步辐射光源、中子散射等先进技术则能够提供关于含能材料原子和分子结

构的详细信息，帮助科学家们深入了解材料在极端条件下的微观行为。在理论模型方面，量子力学计

算、分子动力学模拟等方法不断完善和发展，能够从原子和分子水平对含能材料的结构和性能进行精

确预测和深入分析 [4]。理论模型与实验技术的紧密结合，使得科学家们能够更加全面、深入地研究极

端条件下含能材料的性能和反应机理，为含能材料的设计和优化提供强有力的理论依据和技术

手段[2]。 

1.2    含能材料在极端条件下的应用领域

含能材料在极端条件下的应用领域极为广泛，涵盖了众多重要领域，以下将详细阐述其在各领域

中的具体应用。

(1) 空间任务领域

火箭推进剂是火箭发射的关键动力源，在火箭发射过程中，推进剂需要在极端的高温和高压环境

下稳定燃烧，产生足够强大的推力，以克服地球引力，将火箭送入太空预定轨道，因此，其性能的稳定性

和可靠性直接关系到火箭发射的成败。卫星分离装置则在卫星进入轨道后发挥关键作用，利用含能材

料制造的分离装置能够精确地释放太阳能板或其他科学仪器，确保卫星在太空中正常运行并开展各项

科学探测任务。

(2) 军事应用领域

穿甲弹是现代军事装备中的重要武器之一，其弹芯通常含有高能材料。在击中目标时，这些高能

材料能够瞬间产生极高的压力和温度，凭借强大的能量穿透装甲目标，对敌方装备造成严重破坏。地

雷和水雷作为防御性武器，其中含有的炸药需要在极端环境下保持稳定性能，无论是在沙土环境还是

水下环境，都能够在触发时迅速爆炸，有效地发挥其防御和攻击作用。

(3) 民用爆破领域

在矿山开采过程中，炸药是破碎岩石的主要手段，需要在地下复杂的极端环境中安全且有效地使

用 [5]。这要求炸药具有足够高的爆炸力，能够高效破碎岩石，同时还要确保操作过程的安全性，避免发

生意外爆炸事故。建筑物拆除工作中，高能材料被用于精确控制建筑物的拆除过程，通过合理设计爆

破方案，能够使建筑物按照预定方向倒塌，减少对周围环境的影响，确保拆除工作的安全和高效。

(4) 深海探测领域

在进行海底地质调查或建设海底设施时，海底爆破作业是一项重要技术手段。含能材料被用于海

底爆破作业，能够穿透坚硬的海底沉积物，为地质勘探提供必要的数据支持，同时也为海底设施建设创

造有利条件。
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(5) 应急救援领域

在地震、山体滑坡等自然灾害发生后，救援通道往往被废墟和障碍物堵塞，此时使用含能材料可

以开辟救援通道，为被困人员争取宝贵的救援时间。在极地或冰冻海域，冰层的存在对船只航行构成

严重威胁，使用含能材料爆破冰层，能够为船只开辟安全的航道，保障海上救援和物资运输等工作顺利

进行。

(6) 科学研究领域

在实验室中，研究人员利用含能材料创造高压环境，研究材料在极端条件下的物理性质，深入理解

材料的行为规律。地球物理勘探中，含能材料被用于产生地震波，通过对地震波传播特性的分析，探测

地下地质结构或石油资源等，为资源勘探提供重要依据。 

1.3    研究极端条件下含能材料的内在原因

截至目前，科学家们深入研究极端条件下的含能材料主要基于以下几个关键方面的考量。

(1) 能量释放机制

在极端条件下含能材料的能量释放机制与常温常压条件下存在显著差异。含能材料在受到高速

撞击、高温或高压等极端条件作用时，会迅速发生复杂的化学反应，释放出大量的热能和气体，从而产

生强大的爆炸效应 [6]。例如，炸药在引爆瞬间，其内部的化学键会以极快的速度断裂并重新组合，这种

化学键的剧烈变化导致能量在短时间内迅速释放。深入了解这些特殊的能量释放机制，对于精确控制

含能材料的性能以及确保其使用安全性具有重要意义。

(2) 反应动力学

含能材料在极端条件下的反应动力学涉及反应速率、反应路径以及能量释放速率等多个关键参

数。这些参数不仅决定了含能材料在极端条件下的反应速度和方式，还与其内部的应力状态、温度梯

度以及化学组成等因素密切相关 [2]。深入研究反应动力学，有助于更好地理解含能材料在极端条件下

的行为特性，从而为其合理设计和有效应用提供坚实的理论依据。

(3) 安全性与稳定性

极端条件往往会增加含能材料的不稳定性，使其更容易发生意外爆炸或火灾等危险情况。环境因

素如温度、压力和湿度等对含能材料的稳定性有着显著影响。例如，长期储存的炸药可能会因为环境

温度、湿度的变化导致感度增加，即对外界刺激的敏感性增强，从而大幅增加了意外引爆的风险[1]。因

此，深入研究含能材料在极端条件下的安全性和稳定性，是保障人员生命安全和设备设施完好的关键

所在，从而制定出更加科学合理的储存、运输和使用规范，有效降低潜在风险，确保含能材料在各种应

用场景中安全可靠。

(4) 新材料开发

随着科学技术的不断进步，各个领域对含能材料的性能都提出了越来越高的要求。尤其是在一些

更为极端的环境中，含能材料需要保持出色的稳定性，并能够实现高效的能量释放。为了满足这些需

求，开发新型含能材料成为当前研究的重点和热点。这些新材料将具备更高的能量密度，从而能够在

相同体积或质量下释放出更多的能量；这些新材料将具有更好的稳定性，以适应各种复杂恶劣的环境；

同时，它们还应具备更低的感度，降低在使用和储存过程中的安全风险。计算材料科学的蓬勃发展为

新型含能材料的发现和设计提供了强有力的技术支持和理论指导 [3]。借助先进的计算模拟手段，研究

人员可以在虚拟环境中对大量不同结构和组成的材料进行筛选和优化，极大地提高了新材料研发的效

率和成功率，为新型含能材料的诞生开辟了新的途径。

(5) 模拟与实验的互补

实验研究极端条件下的含能材料存在诸多挑战，不仅具有一定的危险性，而且成本高昂，实验过程

复杂且耗时费力。相比之下，计算机模拟作为一种有效的补充手段应运而生。通过模拟，研究人员可

以在不影响实际材料的情况下，对含能材料在极端条件下的行为进行预测和分析。例如，采用分子动

力学模拟可以深入研究含能材料在冲击加载下原子级别的结构变化细节，从而为理解含能材料在极端
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动态条件下的响应机制提供重要依据[4]。模拟研究与实验研究相互配合、互为补充，能够更全面、深入

地揭示含能材料在极端条件下的特性和规律，加速含能材料领域的研究进展。 

1.4    极端条件下的含能材料在国防和民用领域的应用

极端条件下的含能材料在国防和民用领域的应用极为广泛，以下将列举部分应用场景、材料要求

及具体示例。

(1) 国防领域

火箭推进剂：火箭发射需要强大的推力，因此火箭推进剂必须具备在高温高压下稳定燃烧的能力，

同时具有高能量密度以提供足够动力、良好的存储稳定性以便长期储存以及在复杂环境下保持性能不

变。液体火箭推进剂中的液氧-液氢组合以及固体火箭推进剂等都是常见的选择，它们在导弹、运载火

箭等航天装备中发挥着关键作用，相关研究可参考文献 [7]。
装甲穿透弹药：装甲穿透弹药需要极高的硬度和密度以保证在撞击目标时能够有效穿透装甲，同

时还要具备优异的高温抗性以应对撞击瞬间产生的高温。贫铀、钨合金等材料常用于此类弹药，它们

在反坦克武器、穿甲弹等装备中展现出卓越的性能，具体可参考文献 [8]。
爆破设备：爆破设备要求含能材料具有高能量输出，以实现强大的爆破效果，同时反应迅速且具备

良好的安全性能，确保操作过程中的安全性。三硝基甲苯（TNT）、C4、塑料炸药等都是常用的爆破材

料，广泛应用于军事工程、战场爆破等场景，相关研究可参考文献 [9]。
防空和反导弹系统：该系统中的含能材料需要高能量输出以保证对来袭目标的有效拦截，并且能

够实现时间的精确控制，确保在关键时刻发挥作用。防空导弹弹头、反坦克导弹装药等都对含能材料

的性能有着严格要求，其研究成果可查阅文献 [10]。
(2) 民用领域

采矿爆破：矿山开采中，炸药需要有足够高的爆炸力来破碎坚硬的岩石，同时要确保操作安全，避

免对矿工和矿山设施造成伤害。铵油炸药、水胶炸药等是常见的采矿爆破材料，在各类矿山开采作业

中广泛应用，相关技术和应用可参考文献 [5]。
建筑拆除：含能材料用于建筑拆除的关键在于精确控制爆炸范围和力量，使建筑物按照预定方案

倒塌，减少对周围环境的影响。预制炸药包、电子雷管等技术和材料在城市建筑拆除、旧设施改造等

项目中发挥着重要作用，详细内容可参考文献 [11]。
地震勘探：地震勘探需要控制爆炸规模和频率，产生合适的地震波，以便准确探测地下地质结构和

石油资源等。地震勘探炸药、震源枪等就是为此专门设计的地震勘探材料和设备，其应用原理和效果

可参考文献 [12]。
水下爆破：在水下环境中作业的含能材料必须能够稳定运行并承受水压，确保爆破效果。水下炸

弹、水雷等在海洋工程建设、航道疏通等领域有着重要应用，相关技术和案例可查阅文献 [13]。
应急救援：应急救援场景要求含能材料能够快速响应，提供足够的动力，同时保证操作安全。救援

爆破装置、生命线开辟工具等在地震救援、山体滑坡抢险等紧急情况下发挥着关键作用，具体案例和

技术可参考文献 [14]。 

1.5    模拟研究在含能材料性能预测与优化中的重要性

模拟研究在含能材料性能预测与优化方面具有不可替代的重要意义，具体体现在以下几个关键

方面。

(1) 性能预测

燃烧性能预测：含能材料的燃烧过程复杂且关键，其燃烧速度、燃烧温度以及燃烧产物等参数直

接影响其应用效果。模拟研究通过分子动力学模拟等先进技术手段，可以深入分析含能材料分子在不

同温度、压力等条件下的运动和相互作用情况，从而精确推断燃烧反应的速率和路径。这对于实际应

用中根据具体需求选择合适的含能材料至关重要，例如为火箭推进剂设计提供坚实的理论支持，确保
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火箭发动机稳定、高效地工作。相关研究可参考文献 [15]。
爆轰性能预测：爆轰性能是含能材料的重要性能指标之一，爆速、爆压等参数对于武器装备的威

力和效能起着决定性作用。模拟研究能够基于材料的化学结构、物理性质等因素，运用数值计算方法

如有限元法、有限差分法等模拟爆轰波的传播过程，准确计算爆速、爆压等关键参数，为含能材料的设

计和应用提供重要参考依据。在新型炸药的研发过程中，模拟预测爆轰性能能够有效减少实验的盲目

性，显著提高研发效率，相关研究可查阅文献 [16]。
热稳定性预测：含能材料在储存和使用过程中必须具备良好的热稳定性，否则可能引发严重的安

全事故。模拟研究可以通过模拟含能材料在不同温度、热辐射等条件下的热分解过程，深入分析材料

的热分解反应机理、反应速率等关键因素，从而准确评估材料的热稳定性，并为其储存和使用条件提供

科学合理的建议。例如，对于一些在高温环境下使用的含能材料，通过模拟研究可以精确确定其能够

承受的最高温度和最长使用时间，有效保障使用安全，相关研究可参考文献 [17]。
(2) 优化设计

结构优化：含能材料的结构对其性能有着深远影响。模拟研究可以通过构建不同的分子结构模

型，详细分析分子的空间结构、化学键等因素对性能的影响机制，进而优化材料的结构设计。例如，利

用密度泛函理论计算，可以精准优化含能材料分子的电子结构和空间构型，提高其能量密度和稳定

性。在晶体结构方面，模拟研究能够深入分析晶体的堆积方式、晶格参数等对材料性能的影响规律，为

制备高性能的含能材料提供重要的理论指导，相关研究可参考文献 [18]。
组分优化：含能材料通常由多种组分组成，不同组分之间的相互作用对材料性能有着重要影响。

模拟研究可以系统分析不同组分的比例、混合方式等因素对含能材料性能的影响规律，从而实现组分

设计的优化。例如，在推进剂的配方设计中，通过模拟研究可以准确确定氧化剂、燃料等组分的最佳比

例，显著提高推进剂的能量输出和燃烧效率，相关研究可参考文献 [1]。
工艺优化：含能材料的制备工艺直接关系到其性能表现。通过模拟材料的制备过程，可以深入分

析工艺参数如温度、压力、反应时间等对材料性能的影响机制，从而优化制备工艺。例如，在含能材料

的合成过程中，通过模拟研究可以精确确定最佳的反应温度和反应时间，有效提高材料的产率和纯度，

同时减少副反应的发生，相关研究可参考文献 [15]。
(3) 安全评估

感度分析：含能材料对外部刺激如撞击、摩擦、静电等较为敏感，容易引发意外爆炸，严重威胁人

员和设备安全。模拟研究可以通过模拟含能材料在不同刺激条件下的响应过程，深入分析材料内部的

应力分布、能量传递等机制，从而准确评估其敏感性。例如，通过模拟撞击过程中含能材料的应力变化

和能量传递路径，预测材料是否会发生爆炸，为材料的安全储存、运输和使用提供科学依据，相关研究

可参考文献 [19]。
事故模拟：在含能材料的生产、储存和使用过程中，可能发生各种安全事故，如火灾、爆炸等。模

拟研究可以模拟事故的发生过程，详细分析事故的原因和影响范围，为制定有效的安全防范措施提供

重要参考。例如，通过模拟含能材料仓库的火灾事故，深入分析火灾的蔓延速度、温度分布等情况，从

而确定最佳的灭火方案和疏散路线，最大程度减少事故损失，相关研究可参考文献 [3]。
(4) 成本和效率

减少实验成本：含能材料的实验研究具有较高的危险性和成本，而且实验过程复杂、耗时较长。

模拟研究在计算机上进行，无需进行大量的实际实验，能够有效降低研究成本。同时，模拟研究可以快

速筛选出性能较好的含能材料，显著减少实验的次数和工作量，提高研究效率，相关研究可参考文献 [15]。
缩短研发周期：通过模拟研究，能够在短时间内获得含能材料的性能参数和优化设计方案，为实验

研究提供明确的指导方向，避免盲目地进行实验，减少研发过程中的失误和重复工作，有效缩短研发周

期。例如，在新型含能材料研发过程中，先通过模拟研究确定材料的结构和性能，再进行实验验证，可

以大大提高研发效率，加速新型含能材料的应用进程，相关研究可参考文献 [17]。
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(5) 模拟研究在含能材料性能预测与优化中的重要作用

性能预测：模拟研究借助计算机模拟技术，能够在分子或原子层面上对含能材料的性能进行精准

预测。这种预测能力为含能材料的研究及开发提供了极为关键的信息，因为它可以在材料合成和测试

之前，提前揭示其潜在性能。例如，通过计算化学反应动力学，准确预测含能材料在燃烧过程中的速

率，这对于推进剂和炸药的设计至关重要；利用量子力学和分子动力学模拟，精确预测材料在爆炸时的

能量释放情况，从而科学评估其爆炸威力；模拟还可以预测材料在储存和运输过程中的稳定性，帮助识

别可能导致意外反应的条件，为保障材料安全提供重要依据，相关研究可参考文献 [20]。
结构-性能关系：模拟研究有助于深入揭示含能材料的微观结构与宏观性能的内在关系，对于深刻

理解材料行为和指导新材料设计具有重要意义。例如，通过模拟，研究不同分子结构如何影响材料的

能量密度和反应性，分析晶体结构对材料物理和化学性质的影响，如晶格能和熔点等，还可以探究含能

材料与其他材料界面的相互作用，这对于理解混合系统的性能至关重要，相关研究可参考文献 [19]。
安全评估：模拟研究在含能材料的安全评估中发挥着关键作用，它能够帮助识别和有效控制潜在

的风险。例如，通过模拟可以清晰揭示材料在极端条件下的反应机理，从而准确预测材料的安全性；模

拟还可以预测材料在高温下的热失控行为，对于防止意外火灾和爆炸至关重要；此外，模拟能够评估含

能材料对冲击的敏感性，为设计抗冲击材料提供重要参考，相关研究可参考文献 [21]。
优化设计：模拟研究为含能材料的优化设计提供了强大的工具，使得在不进行实际实验的情况下，

也能够对材料性能进行有效改进。例如，模拟可以帮助研究人员在不实际合成新材料的情况下，测试

不同的化学组成对性能的影响，从而筛选出最优组合；模拟可以深入探索不同的材料结构，找到最佳的

性能配置；模拟还可以用于评估材料的环境影响，设计出更环保的含能材料，相关研究可参考文献 [3]。
综上所述，极端条件下的含能材料模拟研究是一个充满挑战和机遇的领域。通过持续深入的研

究，有望在含能材料性能提升、安全性保障、新型材料开发以及跨学科应用等方面取得重大突破，为国

防、航天、能源等领域的发展提供强有力的支撑。

为此，本文将围绕极端条件下含能材料模拟展开全面而深入的探讨。首先，将深入分析极端条件

下含能材料的基本性质，包括其分类及特点，以及在高压、高温、强磁场和强辐射等极端条件下物理化

学性质的显著变化；然后，系统介绍模拟研究方法及进展，涵盖量子力学、分子动力学、蒙特卡罗和有

限元法等多种方法及其在含能材料研究中的应用和发展趋势，通过展示模拟研究的最新案例，展现其

在含能材料实际研究中的具体应用和成果；接着，探讨极端条件下含能材料模拟研究的关键问题，如高

压下的结构相变、高温下的热分解与燃烧、高温高压的协同影响、激光作用下的响应行为以及界面效

应与力学性能等；同时，密切关注含能材料在极端条件下的安全性问题，深入分析可能存在的风险，并

提出切实可行的预防措施；最后，对该领域的未来发展进行全面展望，包括高精度模拟技术的持续发

展、新型含能材料的发现及设计、实验与模拟的深度融合、安全性与稳定性评估的进一步完善以及跨

学科研究的深入推进等，旨在为极端条件下含能材料模拟研究提供全面、系统的参考资料和具有前瞻

性的研究指导，推动该领域的研究不断向前发展，为相关领域的技术进步和创新应用提供有力支持。 

2    极端条件下含能材料的基本性质
 

2.1    含能材料的分类及特点

根据用途，含能材料可以分为 5类。

(1) 炸药 [22]：包括高炸药（如 TNT）和低炸药（如黑火药），能迅速释放大量能量，产生高温高压气体，

通常具有较高的敏感性和爆炸速度。

(2) 推进剂 [23]：用于火箭和导弹推进，分为固体推进剂和液体推进剂， 具有良好的能量密度和稳定

性，燃烧过程控制严格，以确保安全和性能。

(3) 火焰材料[24]：用于产生火焰和热量，如烟花和信号弹，通常具有较低的爆炸性，主要用于视觉效

果和信号传递。
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(4) 自燃材料[25]：用于催化和特种燃料，在特定条件下能自燃，如某些金属粉末，具有较高的反应性

和能量释放能力。

(5) 超高能材料 [26]：一种新型材料，能量密度极高，具有潜在的军事和航天应用，目前仍处于研发

中，其安全性和稳定性是主要关注点。

根据材料种类，含能材料可以分为 5类。

(1) 有机含能材料[22]：主要由碳、氢、氧、氮等元素构成，包括炸药、推进剂等， 具有较高的能量密度。

(2) 无机含能材料[27]：主要由金属和非金属元素构成，如硝酸铵、氯酸钾等，通常具有较高的稳定性

和较低的敏感性。

(3) 金属含能材料 [25]：包含金属元素，常用于增强能量释放效果，如铝粉、镁粉等，可用于推进剂和

炸药的添加剂。

(4) 高能聚合物 [26]：由高分子链构成，具有良好的机械性能和能量释放特性，包括聚合物基推进剂

和聚合物炸药。

(5) 氮基含能材料[28–30]：含有多个氮原子的化合物，如黑索金（RDX）、奥克托今（HMX）以及富氮化

合物等，具有高能量和高密度。

根据分子结构，含能材料可以分为 8类[31]。

(1) 硝基化合物类：含―NO2 或―ONO2 基团，能量密度高，爆热和爆速较高，感度较高，如 TNT、硝

化甘油。

(2) 叠氮化合物类：含―N3 基团，能量高，分解反应迅速，感度高，如叠氮化铅（Pb(N3)2）、叠氮甲烷

（CH3N3）。

(3) 含卤化合物类：含―NX2（X 为卤素），可增加密度和能量，部分燃烧会产生有害气体，如三氟化

氮（NF3）、二氯异氰尿酸钠（Na(CNO)Cl2）。
(4) 偶氮化合物类：含―N＝N―或―N＝N＝N―等偶氮基团，能量和反应活性高，稳定性差，如偶

氮二异丁腈（AIBN）、偶氮二甲酰胺（ADC）。
(5) 过氧化物类：含―O―O―或―O―O―O―等过氧基团，能量高、氧化性强、稳定性差，如过氧

化氢（H2O2）、过氧化苯甲酰（BPO）。

(6) 炔基化合物类：含碳碳三键（―C≡C―），反应活性和能量高，稳定性较差，如乙炔（C2H2）、丁炔

二酸二甲酯（DMAD）。

(7) 硝胺类：含硝胺基团，能量密度高、稳定性好，爆轰性能良好，如 RDX、HMX、六硝基六氮杂异

伍兹烷（CL-20）。
(8) 杂环类：含杂环，具有独特的化学和物理性质，能量和稳定性较高，如三唑类化合物、呋咱类化

合物等。 

2.2    极端条件下的物理化学性质

在极端条件下，含能材料的物理化学性质会发生显著且复杂的变化，这些变化对于理解含能材料

的性能、安全性以及在特定应用场景中的行为具有重要意义。以下将从高压、高温、强磁场和强辐射

4种极端条件分别进行详细描述。 

2.2.1    高压条件

(1) 晶体结构变化

A. 分子间相互作用改变

在高压环境下，含能材料分子间的距离显著减小，分子间的范德华力等相互作用增强。以硝基甲

烷为例，随着压力的增加，分子间的排列更加紧密，原本较弱的分子间相互作用变得不可忽视，从而影

响分子的振动模式和转动自由度。分子间距离的压缩可能导致分子间的电荷转移或重新分布，进而影

响整个晶体的电子结构。例如，在某些含能晶体中，高压下相邻分子的电子云发生一定程度的重叠，改

变了分子的局部电荷密度，可能对化学键的性质产生微妙的影响[2]。
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B. 晶格参数和对称性变化

高压通常会导致晶体的晶格参数发生改变。晶格常数可能会减小，晶胞体积也随之压缩。对于具

有特定晶体结构的含能材料，如立方晶系的 RDX，高压下晶胞的边长会缩短。

晶体的对称性也可能发生变化。一些原本具有较高对称性的晶体结构，在高压下可能会降低对称

性，出现结构相变。例如，某些含能材料在常压下属于正交晶系，在高压下可能转变为单斜晶系或更低

对称性的结构。这种对称性的改变会影响晶体的物理性质，如光学性质、热导率等[15]。

C. 化学键的变化

高压会使化学键的键长缩短，键能增加。对于含能材料中的共价键，如 C―N、N―O 等键，键长的

缩短会增强原子间的相互作用，使化学键更加稳定。然而，这种稳定性的增加是相对的，在一定程度上

也可能影响含能材料的反应活性。分子内和分子间的化学键角度也可能发生变化。例如，在一些含氮

杂环的含能材料中，高压下环内的键角可能会发生微小的改变，这会影响分子的几何构型和电子云分

布，进而对其物理化学性质产生影响[19]。

(2) 状态方程改变

A. 体积-压力关系

含能材料的体积随着压力的增加而减小，但其压缩率并非线性变化。在较低压力下，体积变化可

能相对较大；随着压力升高，材料的压缩变得越来越困难，压缩率逐渐减小。例如，对于 TNT 等含能材

料，通过实验测量和理论计算可以得到其体积与压力的关系曲线，该曲线呈现出非线性特征。状态方

程中的参数，如体弹模量、压缩系数等，会随着压力的变化而改变。体弹模量在高压下通常会增大，表

明材料抵抗体积压缩的能力增强；而压缩系数则减小，反映了材料体积对压力变化的敏感度降低[3]。

B. 密度-压力关系

高压导致含能材料的密度增加。由于分子间距离的减小和晶体结构的压缩，单位体积内的分子数

增多，因此密度增大。这种密度的增大对于含能材料的能量密度有重要影响，因为能量密度与质量及

体积相关，密度的增加可能会提高含能材料的能量释放潜力。不同含能材料的密度-压力曲线有所差

异，这取决于其分子结构和晶体结构的特点。例如，CL-20 在高压下的密度增加幅度可能与 RDX 不同，

这是其分子结构和堆积方式不同导致的[1]。

(3) 能量密度增大

A. 分子间相互作用能的变化

高压下分子间相互作用增强，导致分子间的势能增加。含能材料中分子间的静电相互作用、范德

华力等在高压下都发生了变化，使得分子间的结合更加紧密，储存了更多的势能。这种势能的增加可

以看作能量密度增大的一个方面。当含能材料发生化学反应或爆炸时，这些额外储存的势能会释放出

来，为反应提供更多的能量[21]。

B. 化学键能的变化及其对能量密度的影响

如前所述，高压使化学键的键长缩短、键能增加。虽然单个化学键键能的增加相对较小，但是对

于整个含能材料分子来说，所有化学键键能的总和变化是可观的 [22]。这意味着在高压下，含能材料分

子需要更多的能量来打破化学键，从而在一定程度上提高了其能量储存能力。当含能材料发生爆炸或

分解反应时，这些更强的化学键在断裂时会释放出更多的能量，进而提高含能材料的能量密度。例如，

高压下硝基化合物的硝基基团的化学键性质发生改变，使得爆炸时释放的能量比常压下更高[19]。

(4) 理论计算与实验验证

通过量子化学计算和分子动力学模拟等理论方法，可以预测高压下含能材料能量密度的变化趋

势。例如，采用密度泛函理论（density functional theory，DFT）计算含能材料在不同压力下的电子结构和

能量状态，得到能量密度与压力的关系曲线。实验方面，利用高压实验装置，如 DAC 等，直接测量含能

材料在高压下的物理化学性质，包括密度、状态方程等参数，进而通过计算得到能量密度。实验结果与

理论计算相互验证，进一步揭示了高压下含能材料能量密度增加的机制[2]。 
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2.2.2    高温条件

(1) 热分解加速

A. 反应动力学变化

高温显著提高了含能材料的热分解反应速率。根据阿仑尼乌斯方程，反应速率常数与温度呈指数

关系，温度升高会使反应速率常数大幅增加。例如，对于常见的含能材料 HMX，常温下其热分解速率

较低，但当温度升高到一定程度时，分解速率会迅速加快。

热分解反应的活化能在高温下可能发生变化。一方面，高温可能使一些反应路径的活化能降低，

使原本难以发生的反应变得更容易进行；另一方面，随着温度升高，反应体系的复杂性增加，可能出现

新的反应路径和中间体，导致整体的热分解动力学行为更加复杂[17]。

B. 分解产物的变化

高温下含能材料的热分解产物会发生改变。随着温度的升高，分解产物可能更加多样化，并且生

成更多的小分子气体产物，如 NO2、CO2、H2O 等。例如，硝化甘油在不同温度下的热分解产物分布不

同，高温时会产生更多的气体产物，这些气体产物的迅速膨胀是含能材料爆炸能量释放的重要因素之一。

高温还可能导致分解产物的进一步反应。一些初级分解产物在高温下具有较高的活性，会继续发

生二次反应或相互反应，生成更复杂的产物。例如，含能材料分解产生的自由基在高温下可能相互结

合或与其他分子反应，形成新的化合物[15]。

C. 热分解机理的转变

在常温下，含能材料的热分解可能主要通过一种或几种特定的机理进行，如化学键的均裂或异裂；

但在高温下热分解机理可能发生转变。例如，某些含能材料在低温时以分子内的某一化学键断裂为主

导的分解机理，在高温下可能会转变为涉及分子间相互作用和协同反应的更复杂的机理。

高温还可能引发含能材料的热失控反应。当热量产生速率大于散热速率时，温度会持续升高，导

致热分解反应加速，甚至引发爆炸。这是高温下含能材料安全性面临的重要问题之一[3]。

(2) 化学反应性增强

A. 与氧气的反应

高温下含能材料与空气中氧气的反应加剧。含能材料中的一些可燃成分，如碳、氢等，在高温下

更容易与氧气发生氧化反应。例如，含能材料中的有机基团在高温有氧环境下会迅速燃烧，释放出大

量的热量和气体产物。氧化反应速率随着温度的升高而加快，并且可能引发连锁反应。一旦氧化反应

开始，释放的热量会进一步提高含能材料的温度，使反应更加剧烈。同时，氧化反应生成的氧化物可能

影响含能材料的后续分解反应和能量释放过程[32]。

B. 与其他物质的相互作用

在高温下，含能材料还可能与其他添加剂、杂质或周围的材料发生相互作用。例如，在含能材料

的制备过程中，可能会添加一些稳定剂或催化剂，这些添加剂在高温下可能与含能材料发生化学反应，

改变含能材料的性能。含能材料与杂质的相互作用不容忽视。杂质可能会作为催化剂或引发剂，加速

含能材料的热分解或其他化学反应。例如，含能材料中微量的金属离子杂质在高温下可能催化分解反

应，降低含能材料的稳定性。

此外，高温下含能材料与周围材料的热传导和热辐射相互作用也会增强。如果含能材料与导热性

良好的材料接触，热量会更快地传递，可能导致含能材料局部温度升高，加速化学反应。而热辐射在高

温下也会更加显著，影响含能材料与周围环境的能量交换[3]。 

2.2.3    强磁场条件

(1) 电子结构改变

A. 电子轨道变化

强磁场会对含能材料中电子的轨道运动产生影响。根据量子力学原理，电子在磁场中受到洛伦兹
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力作用，使轨道发生偏转和量子化。例如，对于含能材料中的 π 电子体系，强磁场会改变其电子云的分

布和轨道形状。电子轨道的变化会影响电子的能量状态。在磁场作用下，电子的能级发生分裂，形成

不同的塞曼能级。这种能级分裂会改变电子的跃迁概率和光谱特性，进而影响含能材料的光学、电学

等性质[19]。

B. 自旋状态变化

电子的自旋在强磁场下也会受到影响。含能材料中的未成对电子具有自旋磁矩，在磁场中会发生

取向变化。例如，一些含氮自由基的含能材料，其电子自旋状态在强磁场下会发生改变，可能导致分子

的磁性和化学反应性发生变化。

自旋-轨道耦合作用在强磁场下也会增强。这种耦合作用影响电子的跃迁和能量转移过程，对于

含能材料的光吸收、光发射等过程具有重要意义。例如，在强磁场下，含能材料的荧光光谱可能发生位

移和强度变化，这是由于自旋-轨道耦合作用改变了电子的激发态和弛豫过程[33]。

C. 电荷分布与化学键性质变化

强磁场引起的电子结构变化会导致电荷分布改变。电子云在磁场作用下会重新分布，使得分子中

的电荷密度发生变化。这种电荷分布的改变会影响分子内和分子间的静电相互作用，进而对化学键的

性质产生影响。例如，在含能材料分子中，强磁场可能改变化学键的极性，影响化学键的键长、键能等

参数。对于一些具有共轭结构的含能材料，磁场对电荷分布的影响更为显著，可能改变其共轭体系的

电子传输性质和化学反应活性[19]。

(2) 能量吸收和释放变化

A. 磁场对能量吸收过程的影响

含能材料在吸收外界能量（如光、热等）时，强磁场会影响其吸收效率和吸收方式。在光吸收过程

中，磁场可以改变电子的跃迁选择规则，使含能材料对不同波长的光的吸收能力发生变化。例如，某些

含能材料在强磁场下的吸收光谱出现红移或蓝移现象，即吸收峰向长波或短波方向移动。对于热吸收

过程，磁场可能影响含能材料的热传导和热容量。由于磁场对电子和分子运动的作用，热传导过程中

热量的传递方式可能发生改变，热容量也可能有所不同。这会影响含能材料在加热过程中的温度分布

和能量积累速度[15]。

B. 磁场对能量释放过程的影响

在含能材料发生反应甚至爆炸而释放能量时，强磁场可能影响能量的释放方式和速率。例如，对

于一些基于电爆炸原理的含能材料装置，强磁场可以改变电流分布和电子运动轨迹，从而影响电爆炸

过程中的能量释放特性。磁场还可能对含能材料爆炸产生的冲击波传播和能量分布产生影响。冲击

波在磁场中传播时，会与磁场相互作用，导致冲击波的形态、速度和能量分布发生改变。这对于理解含

能材料的爆炸威力和作用范围具有重要意义[15, 34]。

C. 磁致能量变化的理论解释与实验研究

理论上，通过量子力学和电磁学的相关理论可以对强磁场下含能材料的能量吸收和释放变化进行

解释。例如，利用微扰理论计算磁场对电子能级和跃迁概率的影响，进而分析光吸收和发射过程的变

化。实验上，采用磁共振技术（如核磁共振、电子顺磁共振等）可以研究含能材料在强磁场下的电子结

构和自旋状态变化。同时，通过测量含能材料在不同磁场强度下的光吸收、热传导等物理量，以及观察

其在爆炸或反应过程中的能量释放特性变化，可以进一步验证理论模型、理解磁场对含能材料能量变

化过程的影响机制[15, 18]。 

2.2.4    强辐射条件

(1) 分子损伤

A. 化学键断裂及自由基的产生

强辐射（如高能射线、紫外线等）具有较高的能量，能够使含能材料分子中的化学键断裂。例如，
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γ 射线等高能辐射可以直接打断含能材料分子中的 C―N、N―O 等化学键，产生自由基和离子等活性

中间体。自由基的产生会引发一系列连锁反应。含能材料分子中的自由基具有较高的反应活性，可以

与其他分子或自由基发生反应，进一步破坏含能材料的分子结构。例如，硝基自由基可以与相邻的分

子发生反应，导致硝基的脱落或分子的分解，降低含能材料的稳定性和性能[35]。

B. 晶体结构破坏

对于晶状含能材料，强辐射还可能破坏其晶体结构。辐射能量可以使晶体中的晶格缺陷增多，甚

至导致晶格坍塌。例如，在长时间的辐射作用下，含能材料晶体的 X 射线衍射（X-ray diffraction，XRD）

谱会发生变化，衍射峰变宽或消失，表明晶体的有序结构受到破坏。晶体结构的破坏会影响含能材料

的物理性质，如密度、硬度、热导率等，同时，也会对其化学性质产生影响，使得含能材料更容易发生分

解反应或与其他物质发生化学反应[36]。

C. 性能下降与失效机制

分子损伤和晶体结构破坏最终会导致含能材料性能下降甚至失效，如爆炸性能受到影响，爆速、

爆压等参数可能降低。辐射导致的化学键断裂和结构破坏会使含能材料爆炸时能量释放不完全或不

均匀。对于一些在特殊环境下使用的含能材料，如太空环境中的含能材料，强辐射的影响更为显著。

辐射可能使含能材料在储存和使用过程中逐渐失效，从而影响相关设备或系统的正常运行[37]。

(2) 相态变化

A. 熔化与蒸发过程

含能材料在高温下会经历熔化过程。随着温度升高，当达到其熔点时，含能材料从固态转变为液

态。在熔化过程中，分子间的作用力逐渐减弱，分子运动的自由度增加。例如，TNT 的熔点相对较低，

在一定温度下会熔化，其液态下的流动性和扩散性增强。当温度继续升高到沸点以上时，含能材料会

发生蒸发变为气态。在蒸发过程中，分子需要克服液体的表面张力和分子间的吸引力进入气相。一些

挥发性较强的含能材料，如硝化甘油，在高温下容易蒸发，其气态分子在空气中的扩散速度较快[5]。

B. 相态转变对物理化学性质的影响

相态的变化会显著影响含能材料的密度。固态时密度相对较大，液态时密度有所减小，气态时密

度则变得非常小。这种密度的变化会影响含能材料的能量传递和爆炸性能。例如，在炸药的爆炸过程

中，与固态相比，液态或气态含能材料的能量释放更加迅速和均匀，因为分子的扩散速度更快，能够更

有效地与周围介质相互作用。

相态转变还会影响含能材料的比热容、热导率等热物理性质。液态含能材料的比热容通常比固

态大，意味着在吸收相同热量时，液态含能材料的温度升高幅度相对较小。不同相态下的热导率也有

所不同，固态时，热导率较高，有利于热量在材料内部传导，液态和气态时，热导率则相对较低[3]。

此外，温度也会改变含能材料的原子堆积方式，形成固固相变，最终影响含能材料的物理性能。当

然，相态变化对含能材料的化学反应性也有影响。液态和气态含能材料分子间的接触更加充分，反应

活性通常比固态时更高，更容易与其他物质发生化学反应。

(3) 能量传递和激发

A. 辐射能量的吸收与转移

含能材料可以吸收辐射能量，辐射的光子或粒子与含能材料分子相互作用，将能量传递给分子。

例如，紫外线辐射被含能材料分子吸收后，电子会从基态跃迁到激发态，实现能量吸收。吸收的能量在

分子内和分子间转移，能量可以通过分子内的振动、转动等方式在分子内部传递，也可以通过分子间的

相互作用（如氢键、范德华力等）在分子间传递。这种能量转移过程会影响含能材料的局部温度分布和

化学反应活性。

对于晶状含能材料，能量转移还可能涉及晶格振动和电子-声子耦合等机制。辐射能量激发的电

子可以与晶格振动相互作用，将能量传递给晶格，导致晶格温度升高。在强辐射条件下这种电子-声子

耦合可能对含能材料的热稳定性和热分解过程产生重要影响。
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B. 激发态分子的性质与反应活性

处于激发态的含能材料分子具有更高的能量和反应活性。激发态分子的电子结构和化学键性质

与基态分子不同，可能导致分子的几何构型、电荷分布等发生变化。例如，激发态的硝基化合物分子

中，硝基的电子云密度可能会发生改变，使得硝基的反应活性增强。激发态分子更容易发生化学反

应。它们可以与周围的分子发生碰撞，进行能量转移或化学反应。例如，激发态的含能材料分子可能

与空气中的氧气发生反应，生成氧化产物，或者与其他含能材料分子相互作用，引发连锁反应。激发态

分子的寿命通常较短，它们会通过各种方式回到基态，释放出吸收的能量。该过程可能伴随着光发射、

热释放或化学反应等。例如，激发态的含能材料分子可以通过荧光或磷光发射释放能量，也可以通过

热分解反应将能量转化为化学能。

C. 辐射对含能材料光学性质的影响

强辐射可以改变含能材料的光学性质。辐射能量的吸收和激发会导致含能材料的吸收光谱、发

射光谱等发生变化。例如，紫外线辐射可能使含能材料的吸收边向长波方向移动，即红移，意味着含能

材料对更长波长的光具有吸收能力。辐射还可能引起含能材料的荧光增强或猝灭。激发态分子的荧

光发射强度和寿命会受到辐射的影响。例如，在某些情况下，辐射可以促进激发态分子的荧光发射，使

荧光强度增强；而在另一些情况下，辐射可能导致荧光猝灭，即荧光强度减弱或消失。

含能材料的光学性质变化可以用于辐射检测和监测。通过测量含能材料在辐射前后的光学性质

变化，判断含能材料是否受到辐射以及辐射的强度和类型。例如，利用含能材料的荧光变化可以设计

辐射传感器，用于检测环境中的辐射水平。 

3    模拟研究方法及进展

含能材料模拟研究已经有很长的历史，目前，已经有非常成熟的方法，下面将介绍这些方法。 

3.1    量子力学方法
 

3.1.1    理论基础

量子力学从微观角度出发，以薛定谔方程等基本原理为基础，精确地描述了含能材料分子中电子

的运动状态和相互作用。通过求解这些方程，可以得到分子的电子结构、能级、轨道等信息，这些信息

对于理解含能材料的化学性质、反应活性、稳定性等至关重要。例如，通过量子力学计算可以确定含

能材料分子中化学键的强度、电子的分布等，从而预测分子的反应活性位点和可能的反应路径。 

3.1.2    常用技术

(1) Hartree-Fock 方法

Hartree-Fock 方法将多电子体系的波函数用单电子波函数的乘积近似表示，每个电子在其他电子

所产生的平均势场中运动。其优点是计算相对简单，能够在一定程度上考虑电子之间的平均相互作

用，对于一些简单的分子体系可以给出较为合理的结果。例如，对于小分子含能材料的初步电子结构

计算，Hartree-Fock 方法可以提供基础信息。但是，该方法忽略了电子间的关联效应，对于电子之间相

互作用较强的含能材料体系来说是一个重要的缺陷，可能导致计算结果不准确。例如，在一些含能材

料的激发态计算中，Hartree-Fock 方法往往无法准确描述电子的激发过程[38]。

(2) DFT
DFT 将体系的能量表示为电子密度的函数，避免了直接求解复杂的多电子波函数，大大降低了计

算难度。它通过引入各种交换关联泛函来近似描述电子间的相互作用，在计算效率与准确性之间取得

了较好的平衡。DFT 可以准确地预测含能材料分子的几何结构、电子结构、能量等性质。例如，通过

DFT 计算可以研究含能材料分子的前线轨道能级、电荷分布等，从而分析其反应活性和稳定性。常用

的交换关联泛函有局域密度近似（local-density approximation，LDA）、广义梯度近似（generalized gradient
approximation，GGA）等，不同的泛函对于不同的含能材料体系可能具有不同的适用性[18]。 
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3.1.3    研究进展

近年来，量子力学方法在含能材料研究中的应用不断发展。一方面，随着计算机硬件性能的不断

提升，能够处理的含能材料体系规模越来越大，计算精度也不断提高。例如，对于一些复杂的含能材料

大分子或团簇体系，可以通过高性能计算机进行精确的量子力学计算。另一方面，新的量子力学计算

方法和技术不断涌现。例如，多尺度量子力学方法将量子力学与其他模拟方法相结合，如量子力学/分
子力学（quantum mechanics/molecular mechanics，QM/MM）方法在研究含能材料的界面反应、与周围环境

的相互作用等方面具有很大的优势，可以在保证计算精度的前提下扩大模拟体系的规模和复杂度[15]。 

3.1.4    量子力学方法在含能材料结构优化中的应用

以新型含能材料聚合氮为代表的全氮化合物为例，在极高的压力和温度下，氮分子间的距离被缩

短，致使双原子分子离解，原子重排而形成带有双键或单键的聚合氮。由于分子键能的差异，如果在环

境条件下稳定并分离出聚合氮，则外部刺激会引发从单键材料向双原子氮的逆向转化，能量水平达

10 倍以上 TNT 当量[39]。与传统的 C、H、O、N 含能材料相比，聚合氮的理论爆速在 14 km/s 以上，爆炸

产物主要为氮气，不会对环境造成污染，而且用在军事上也不易被检测到，具有低信号的优点。因此，

聚合氮是最渴望获得应用的新一代含能材料 。科学家们正持续深入研究，以提高其能量密度和稳定

性。通过 DFT 计算，可深入分析聚合氮的分子结构。2020 年，预测出由 N10 分子组成的芳香族多氮晶

体，其能量优于先前提出的 N8 和 N6 分子晶体，并且在环境条件下具有稳定性[40–42]。这种在环境压力下

稳定的多氮环状结构预测可能为寻找全氮芳香分子晶体开辟新的领域，有助于指导新的聚合氮合成。

近年来，量子蒙特卡罗方法被应用于含能材料的电子结构计算。该方法结合了量子力学和蒙特卡

罗方法的优点，能更准确计算电子结构，尤其适用于具有强电子关联效应的含能材料体系。例如，在对

新型含能材料的研究中，采用量子蒙特卡罗方法准确计算出电子分布和能级情况，揭示了其特殊的化

学反应活性位点，为进一步优化材料性能提供了理论依据[43–44]。 

3.2    分子动力学方法
 

3.2.1    理论基础

基于牛顿力学定律，将含能材料体系中的每个分子看作一个粒子，通过跟踪粒子的位置、速度、加

速度等随时间的变化，来研究体系的宏观性质和微观行为。分子之间的相互作用通过力场描述，力场

函数通常包含化学键的伸缩、弯曲、扭转等能量项以及非键相互作用（如范德华力、库仑力等）能量项[45]。 

3.2.2    常用技术

(1) 经典分子动力学

经典分子动力学使用经验性的力场来描述分子间的相互作用，这些力场参数通常是通过拟合大量

实验数据得到的。例如，用 Lennard-Jones 势函数描述非键相互作用，用简单的谐波势函数描述化学键

伸缩等。经典分子动力学方法的计算效率高，可以模拟较大规模的含能材料体系和较长时间尺度的过

程，如模拟含能材料在不同温度、压力条件下的结构变化、热传导、扩散等过程，研究含能材料的热稳

定性、力学性能等[45]。

(2) 从头算分子动力学

从头算分子动力学（ab initio molecular dynamics，AIMD）基于量子力学的第一性原理计算分子间的

相互作用力，不依赖经验力场，因此具有较高的准确性。它可以更准确地描述分子间化学键的形成和

断裂过程以及电子结构变化。然而，AIMD 的计算成本非常高，只能模拟较小规模的体系和较短时间

尺度的过程。AIMD 通常与经典分子动力学方法结合使用，例如在研究含能材料的反应机理时，先使

用 AIMD 方法研究反应的初始阶段，然后使用经典分子动力学方法模拟后续的反应过程[36]。

(3) 深度势能分子动力学

深度势能分子动力学是一种结合了机器学习和分子动力学的方法，通过大量的第一性原理计算数

据训练深度神经网络，得到能够准确描述含能材料体系中原子间相互作用的势函数，这种势函数可以
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在保持较高精度的同时，大幅提高计算效率。深度势能分子动力学方法在处理复杂的含能材料体系时

具有很大的优势，可以快速准确地模拟含能材料的结构演化、反应过程等[46]。 

3.2.3    研究进展

在含能材料的热分解研究方面，分子动力学模拟可以揭示热分解过程中的微观机制，如化学键的

断裂顺序、中间产物的生成和演化等。通过模拟不同温度、压力条件下的热分解过程，可以预测含能

材料的热稳定性和分解速率，为含能材料的设计和应用提供理论指导。在冲击响应研究中，分子动力

学模拟可以模拟含能材料在冲击作用下的结构变化、应力分布、能量传递等过程，帮助理解含能材料

的冲击敏感性和爆轰性能。例如，通过分子动力学模拟研究含能材料在冲击作用下的相变、缺陷形成

等过程，对于提高含能材料的安全性和可靠性具有重要意义[15]。 

3.2.4    分子动力学方法在含能材料冲击响应研究中的应用

采用分子动力学方法可以模拟冲击作用下含能材料原子级结构变化、应力分布和能量传递过

程。结果表明，材料中某些化学键（如 N―N 键、C―N 键以及硝酸酯键等）在冲击时易断裂，导致能量

释放不均，影响爆轰性能。基于此，添加稳定剂（如高分子黏结剂）后重新模拟，能量释放将更均匀，爆

轰性能显著提高。经实际冲击实验验证，爆轰速度得到提高，爆轰压力也有所增加[47–50]。

新开发的极化力场模型可用于含能材料模拟研究。该模型能更准确地描述分子间相互作用，尤其

适用于极性分子的含能材料体系。在对含能材料热分解研究中，使用该模型模拟的分解温度和速率[51–52]

与实验结果更接近，误差很小，说明该新力场模型具有更高的准确性，能更好地预测含能材料性能。 

3.3    蒙特卡罗方法
 

3.3.1    理论基础

蒙特卡罗方法是一种基于随机抽样的数值计算方法，通过对含能材料体系的随机抽样和统计分

析，研究体系的性质和行为。它利用随机数生成器产生大量的随机样本，根据样本的统计结果估计体

系的各种性质[53]。 

3.3.2    常用技术

(1) Metropolis 算法

Metropolis 算法是蒙特卡罗方法中常用的一种抽样算法，用于在给定的温度和能量条件下随机生

成含能材料体系的构型，并根据一定的接受准则决定是否接受该构型。接受准则通常基于体系能量变

化和玻尔兹曼分布，即如果新构型的能量低于当前构型的能量，则接受新构型，如果新构型的能量高于

当前构型的能量，则以一定的概率接受新构型，这个概率与能量差及温度有关。通过不断重复这个过

程，可以得到含能材料体系在不同条件下的构型分布和热力学性质。例如，可以使用 Metropolis 算法研

究含能材料的相平衡、构象变化等问题[54]。

(2) 重要性抽样

对于一些复杂的含能材料体系，某些构型的出现概率可能非常低，直接抽样效率很低。重要性抽

样方法通过对抽样过程进行加权，增加重要构型的抽样概率，提高计算效率和准确性。例如，在研究含

能材料的反应路径时，可以使用重要性抽样方法重点抽样反应过程中的关键中间体和过渡态构型[4]。 

3.3.3    研究进展

在含能材料的相平衡研究中，蒙特卡罗方法可以模拟含能材料在不同温度、压力和组成条件下的

相态变化，确定相图和相变规律。例如，通过蒙特卡罗模拟可以研究含能材料在固态、液态和气态之间

的相变过程，以及含能材料与其他物质的混合相行为。在结构优化方面，蒙特卡罗方法可以搜索含能

材料分子的最优构象和晶体结构。通过随机生成大量的构象，并根据能量和其他约束条件进行筛选，

找到具有最低能量的构象和最稳定的晶体结构[4]。 

3.3.4    蒙特卡罗方法在含能材料相平衡研究中的应用

采用蒙特卡罗方法，结合 Metropolis 算法和重要性抽样技术，可以模拟大量构型变化，研究含能材
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料体系在不同温压条件下的相平衡状态，确定相图和相变规律。依据模拟结果，在某高温高压环境下，

准确预测材料相变，据此调整储存条件，避免因相变导致的性能下降或安全事故[55–56]。

基于机器学习的蒙特卡罗抽样方法在不断开发中。该方法通过学习已知含能材料体系的构型分

布和热力学性质，高效抽样重要构型，从而提高计算效率和准确性，可用于含能材料体系相平衡研究，

更快速准确地确定相图和相变规律[57]。 

3.4    有限元方法
 

3.4.1    理论基础

有限元方法是将材料体系离散为有限个小单元，通过对每个小单元的力学、热学等性质进行分

析，将这些小单元的结果进行组合，得到整个体系的宏观性质。有限元方法基于变分原理或加权余量

法，将连续的物理问题转化为离散的代数方程组进行求解[58]。 

3.4.2    常用技术

(1) 结构分析

结构分析可用于模拟含能材料在受到外力作用时的应力、应变等力学响应。例如，通过有限元方

法分析含能材料在爆炸冲击下的结构破坏过程，研究含能材料部件在武器装备中的力学性能和可靠

性。在结构分析中，需要建立含能材料的力学模型，包括材料的本构关系、边界条件等。常用的本构模

型有弹性模型、塑性模型、损伤模型等，需要根据含能材料的具体特性选择合适的本构模型。

(2) 热传导分析

热传导分析用于研究含能材料在热作用下的温度分布和热传递过程，可以模拟含能材料在燃烧、

热分解等过程中的热传导行为，分析热传递的机制和影响因素。在热传导分析中，需要考虑热传导方

程、边界条件和初始条件等。常用的数值求解方法包括有限差分法、有限元法等，需要根据具体问题

选择合适的求解方法[59]。 

3.4.3    研究进展

在含能材料的结构设计中，有限元方法可以帮助设计人员优化含能材料的结构形状和尺寸，提高

含能材料的力学性能和能量释放效率。例如，通过有限元分析优化含能材料的装药结构，提高爆炸威

力和能量利用率 [34]。在热管理方面，有限元方法可用于研究含能材料的热稳定性和热传导性能，为含

能材料的热防护和热控制提供理论支持。例如，通过有限元模拟分析含能材料在不同热环境下的温度

分布和热应力，设计合理的热防护结构。 

3.4.4    有限元方法在含能材料结构设计中的应用

在新型炸药研发中，利用有限元方法可以优化装药结构。众所周知，聚能装药战斗部作为战场上

毁伤装甲目标的有效杀伤力量，如何提高聚能毁伤元的威力一直受到各国武器设计者的高度重视。目

前，各国主要通过改变装药结构和研制新型毁伤材料两个方面提高聚能装药毁伤威力。在装药结构方

面，增设隔板或采用多种起爆方式，以增强炸药对药型罩的做功能力，提高药型罩的利用率；在新型毁

伤材料方面，利用含能材料，包括爆炸型和燃烧型含能破片、活性射流等，在侵彻目标的同时实现爆

炸、燃烧等二次毁伤，极大地提高了杀伤威力[60–63]。

人们还发展出新的多物理场耦合有限元模型，以开展高温高压等极端条件下的含能材料模拟研

究。该模型同时考虑了力学、热学、电学等多种物理场相互作用，能够更准确地模拟结构变化和反应

机制。在含能材料的高温高压研究中，预测材料能量释放性能和力学性能，如将含能材料的分解反应

等效为金属柱壳结构的内压载荷；对充压金属柱壳的屈曲行为和激光辐照充压金属柱壳结构的屈曲行

为进行多种物理场分析，得到了结构的屈曲缺陷，发现激光热流会使金属结构在辐照区域发生局部热

软化，使临界屈曲载荷发生大幅度降低，结合热-力耦合模型，总结出了穿孔损伤、裂纹延展以及沿母线

开膛破坏的损伤模式，通过温升响应和应力分布说明了 3 种模式的损伤机制，结果表明，内压载荷使激

光辐照金属充压柱壳结构的损伤速度远高于无内压载荷的损伤速度，该模型在预估激光辐照金属充压

结构的损伤模式方面具有一定的实用价值[64]。 
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4    极端条件下含能材料模拟研究的关键问题
 

4.1    高压下的结构相变

在高压条件下，含能材料的结构相变是一个关键问题。高压会压缩含能材料的体积，使分子间的

距离减小，分子间的相互作用增强，可能导致晶体结构的变形、相变等现象。例如，在高压下，含能材

料的晶体结构可能从一种晶相转变为另一种晶相，晶格参数、空间群等都会发生变化。在模拟中，可以

通过施加外部压力场，计算含能材料在不同压力下的结构变化，确定其相转变的压力阈值和相图。 

4.1.1    相变机制

研究高压如何影响含能材料的分子结构和晶体结构，如高压可能导致晶体结构的压缩、扭曲或转

变为不同的晶相；研究相变过程中的化学键变化，如键长、键角的改变以及可能出现的新化学键；确定

相变的压力阈值和相变路径。上述研究对于预测含能材料在不同压力环境下的性能至关重要。 

4.1.2    物理性质变化

研究并预测高压下含能材料的密度、硬度、弹性模量等物理性质的变化，为材料的设计和应用提

供依据；研究相变对含能材料的热导率、电导率等传输性质的影响，对于理解含能材料在极端条件下的

能量释放和传输过程具有重要意义。 

4.1.3    稳定性和安全性

高压下含能材料的稳定性是一个关键问题。通过模拟评估不同压力下材料的分解风险和爆炸可

能性，为安全存储和使用提供指导；研究相变对含能材料感度（如撞击感度、摩擦感度等）的影响，以确

保在极端条件下的操作安全。 

4.2    高温下的热分解与燃烧

高温是含能材料面临的另一个极端条件，热分解和燃烧是重要的研究问题。高温会加剧含能材料

的分子热运动，导致分子间的相互作用发生变化。例如，一些弱的分子间作用力（如范德华力、氢键等）

可能被削弱或破坏，使分子的排列方式发生改变。同时，高温还可能引发分子的热分解、异构化等化学

反应，从而改变材料的化学结构。在模拟中，可以通过设置较高的温度参数，观察含能材料的分子结构

在不同温度下的变化情况，分析其结构的稳定性和热稳定性。例如，对于一些含能聚合物，高温可能导

致聚合物链的断裂、交联等反应，从而影响材料性能。 

4.2.1    热分解机理

模拟高温下含能材料的热分解过程，揭示分解的起始步骤、中间产物和最终产物；研究热分解过

程中的化学键断裂、重组机制以及能量释放途径；确定热分解的温度范围和速率，对于预测含能材料的

热稳定性和燃烧性能至关重要。 

4.2.2    燃烧特性

模拟含能材料的燃烧过程，包括火焰传播、燃烧速度、燃烧温度等参数的计算；研究燃烧过程中的

化学反应动力学以及燃烧产物的组成和分布；考虑高温对燃烧过程的影响，如热辐射、热传导等，以更

准确地描述燃烧行为。 

4.2.3    安全性和可靠性

高温下含能材料的安全性是一个重要问题。通过模拟，评估材料在高温环境下的分解和燃烧风

险，为安全设计和使用提供依据；研究热分解和燃烧对含能材料的力学性能、结构稳定性的影响，确保

含能材料在极端条件下的可靠性。 

4.3    高温高压的协同影响

高温与高压的协同作用会使含能材料的结构变化更加复杂。例如，在高温高压下，含能材料的分

子可能发生重排、聚合等反应，形成新的结构；同时，高温高压还可能影响材料的缺陷结构，如空位、位
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错等，从而改变材料的物理和化学性质。在模拟中，需要同时考虑温度和压力的影响，通过多物理场耦

合的模拟方法，研究含能材料在高温高压下的结构变化和反应机制。 

4.3.1    材料性能的影响

(1) 能量释放性能

高温高压会影响含能材料的能量释放性能，如燃烧速度、爆炸威力等。在高温下，含能材料的反

应速率加快，能量释放更加迅速；而高压则可能抑制材料的燃烧和爆炸反应，使能量释放更加困难。在

模拟中，可以通过建立化学反应动力学模型，计算含能材料在不同温度和压力下的反应速率、能量释放

量等参数，评估其能量释放性能。

(2) 力学性能

高温高压会改变含能材料的力学性能，如硬度、强度、弹性模量等。在高温下，材料的原子热运动

加剧，原子间的键合作用减弱，导致材料的硬度和强度降低；而高压则会使材料的原子间距离减小，键

合作用增强，提高材料的硬度和强度。在模拟中，可以通过计算材料的应力-应变曲线、弹性模量等参

数，研究含能材料在高温高压下的力学性能变化。

(3) 感度性能

含能材料的感度（如撞击感度、摩擦感度等）是衡量其安全性的重要指标。高温高压会影响含能

材料的感度性能，使其更容易发生爆炸或燃烧。通过模拟含能材料在高温高压下的冲击、摩擦等过程，

可以计算其感度参数，评估其安全性。 

4.3.2    反应机理的影响

(1) 反应路径的改变

高温高压会改变含能材料的反应路径，使一些原本不可能发生的反应变成可能。例如，在高温高

压下，含能材料的分子可能发生解离、重组等反应，形成新的中间产物和最终产物。在模拟中，可以通

过建立反应路径图，分析含能材料在不同温度和压力下的反应路径变化，揭示其反应机理。

(2) 反应速率的变化

高温会加快含能材料的反应速率，而高压则可能对反应速率产生抑制或促进作用，具体情况取决

于反应体系和压力范围。通过计算反应速率常数、活化能等参数，可以研究含能材料在高温高压下的

反应速率变化规律。

(3) 反应动力学的影响

高温高压会影响含能材料的反应动力学，使反应过程更加复杂。例如，在高温高压下，反应体系可

能出现非平衡态、非线性等现象，需要采用非平衡态动力学、非线性动力学等方法进行研究。通过建

立反应动力学模型，可以研究含能材料在高温高压下的反应过程，揭示其反应动力学规律。 

4.4    激光作用下的响应行为

激光辐照作为一种极端条件，可以对含能材料产生独特的响应。 

4.4.1    激光吸收与能量沉积

模拟含能材料对激光的吸收过程，确定吸收系数和能量沉积的分布；研究激光能量在材料中的传

输和转化机制，包括热传导、电子激发等；确定激光能量沉积的阈值和时间尺度，对于理解激光诱导的

响应行为至关重要。 

4.4.2    热效应与相变

激光作用下含能材料会产生显著的热效应，可能导致温度升高、相变甚至爆炸。通过模拟，可以

预测这些热效应，为激光加工和应用提供指导；研究激光诱导的相变过程，包括晶体结构的变化、相稳

定性等；考虑热效应对含能材料的力学性能、化学性质的影响。 

4.4.3    爆炸与冲击响应

激光可以引发含能材料的爆炸和冲击响应。通过模拟，可以预测爆炸的威力、冲击波传播等参
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数，为安全评估和防护设计提供依据；研究爆炸过程中的化学反应动力学、能量释放机制以及与周围环

境的相互作用；考虑激光参数（如功率、波长、脉冲宽度等）对爆炸和冲击响应的影响。 

4.5    界面效应与力学性能

在极端条件下，含能材料的界面效应和力学性能也是含能材料研究的关键问题。 

4.5.1    界面结构与性质

研究含能材料与其他材料（如金属、聚合物等）之间的界面结构和性质，包括界面的化学成分、微

观结构、结合强度等；模拟界面处的物理和化学相互作用，如化学键合、范德华力、静电相互作用等；确

定界面效应对含能材料性能的影响，如热传导、电导率、力学强度等。 

4.5.2    力学性能变化

极端条件下含能材料的力学性能会发生显著变化。通过模拟，可以预测材料在高压、高温、激光

作用等条件下的应力-应变关系、弹性模量、屈服强度等力学参数；研究力学性能变化的机制，包括晶体

结构的变形、位错运动、相变等；考虑力学性能对含能材料的安全性、可靠性和性能的影响。 

4.5.3    界面强化与优化

为了提高含能材料在极端条件下的性能，可以通过界面强化和优化来改善其力学性能和稳定性。

通过模拟，可以指导界面设计和材料选择，以实现最佳的性能；研究界面强化的方法，如添加界面增强

剂、改变界面结构等；评估界面强化对含能材料性能的提升效果，并确定优化的设计参数。 

5    含能材料在极端条件下的安全性问题
 

5.1    可能的风险
 

5.1.1    化学不稳定性风险

在极端条件下，含能材料可能发生化学不稳定性，如热分解、氧化等反应，导致性能下降甚至爆炸

等安全事故。例如，高温环境下，某些含能材料（如硝基纤维素）可能迅速分解，释放大量热能和气体，

引发爆炸。硝基纤维素的分解受温度、湿度等因素影响，当温度超过一定值时，分解速率显著增加。 

5.1.2    物理不稳定性风险

含能材料在极端条件下可能出现物理不稳定性，如晶体结构变化、颗粒团聚等，影响材料性能并

可能导致安全事故。例如，高压环境下，某些含能材料（如 RDX）的晶体结构可能改变，导致能量密度

降低，燃烧性能变差，引发安全事故。 

5.2    预防措施
 

5.2.1    材料设计与优化

通过合理设计和优化材料，可以提高含能材料在极端条件下的稳定性。例如：对于某聚合物基含

能材料，通过调整其分子结构并添加稳定剂（如抗氧化剂），可以提高其热稳定性和化学稳定性。研究

表明，添加一定量的抗氧化剂后，材料在高温条件下的分解温度得到极大的提高，抗化学反应能力也显

著增强。 

5.2.2    储存条件控制

控制含能材料储存条件是预防安全事故的重要措施。例如，对热分解敏感的含能材料（如硝胺炸

药），应储存在低温环境下，降低其分解可能性。研究发现，硝胺炸药在低温储存时，分解速率在一定时

间内显著降低。严控贮存条件，如温度、湿度以及光照、电磁辐射等，及时发现不稳定情况并发出预警

信号，以便采取相应的处置措施。例如，在含能材料储存设施中安装温度传感器实时监测环境温度，安

装湿度传感器监测环境湿度，安装密度传感器监测材料密度变化，安装能量密度传感器监测材料的能

量状态变化。当温度传感器检测到温度超过设定的安全阈值（如设定温度阈值为 40 ℃），湿度传感器

检测到湿度超过安全范围（如湿度上限为 80%），密度传感器检测到密度变化超出正常波动范围（如密
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度变化率超过 5%），或者能量密度传感器检测到能量密度异常降低（如能量密度降低超过 10%）时，系

统会立即发出警报信号。警报信号可以通过声音、光纤或者远程通信方式发送给工作人员。工作人员

接收到警报后，采取相应的措施，如开启通风设备降低温度和湿度，对材料进行检查和评估，必要时对

储存条件进行调整，如将材料转移到更适宜的环境中。 

5.2.3    操作规范与培训

制定严格的操作规范，并对操作人员进行培训，可以预防安全事故。操作人员应当严格按照规范

操作，避免因操作不当而引发事故。例如，搬运含能材料时，应使用专用工具和设备，避免碰撞和摩擦

引发爆炸。 

6    展　望
 

6.1    高精度模拟技术的发展
 

6.1.1    量子力学方法的进步

(1) 计算能力推动应用拓展

随着计算机技术的飞速发展，计算能力呈指数级增长，使得量子力学方法在含能材料模拟中得以

更广泛应用。DFT 作为一种重要的量子力学方法，能够精确处理电子结构问题。在过去，受计算资源

的限制，其应用范围相对有限。但如今，借助强大的计算硬件和先进的算法，DFT 可以处理更大体系的

含能材料模拟。例如，对于复杂的含能分子体系，DFT 能够准确计算分子的电子云分布、轨道能量等关

键信息。通过对电子结构的精确描述，可以深入了解分子的化学反应活性、化学键强度以及能量存储

和释放的微观机制。这对于揭示含能材料在极端条件下的分子级反应机理至关重要。

(2) 提供精确反应机理和能量释放过程信息

在模拟含能材料的爆炸反应过程中，DFT 可以追踪化学反应的每个步骤。从分子的初始激发态到

化学键的断裂和形成，再到最终产物的生成，DFT 能够提供详细的反应路径和能量变化信息。比如，对

于硝基化合物类含能材料，DFT 可以计算硝基基团在极端条件下（如高温、高压）的分解反应机理，确

定反应的活化能、过渡态结构等关键参数。这有助于我们理解含能材料在爆炸过程中的能量释放速率

和效率，为优化材料性能提供理论指导。 

6.1.2    多尺度模拟的融合

(1) 连接不同尺度的必要性

含能材料的行为涉及从分子尺度到宏观尺度的多个层次。分子尺度上的化学反应决定了材料的

能量释放特性，微观尺度上的晶体结构和缺陷影响材料的力学性能和感度，而宏观尺度上的材料整体

性能则关系到其在实际应用中的表现。因此，发展能够无缝连接不同尺度的模拟技术是全面理解含能

材料在极端条件下行为的关键。

(2) 多尺度模拟技术的实现方式

分子动力学模拟在分子和微观尺度上有重要应用。它可以模拟含能分子在溶液中的扩散、晶体

中分子的振动和转动等行为。通过与量子力学方法相结合，如基于量子力学计算得到的分子间相互作

用势参数，分子动力学模拟可以更准确地描述分子间的相互作用。例如，在研究含能材料的热分解过

程时，首先利用量子力学方法计算分子的热分解反应路径和能量变化，然后将这些信息传递给分子动

力学模拟，模拟热分解过程中分子在晶体中的扩散和聚集行为。

有限元方法等宏观尺度模拟技术则可以模拟含能材料在宏观结构中的力学响应和能量传播。通

过将微观尺度上得到的材料性质参数（如弹性模量、强度等）作为输入，采用有限元方法可以模拟含能

材料在爆炸冲击等极端条件下的宏观变形和破坏过程。例如，在模拟炸药爆炸对周围结构的破坏效应

时，将分子动力学模拟得到的炸药爆炸过程中的压力、温度等参数传递给有限元模型，计算结构的应

力、应变分布和破坏模式，实现从微观到宏观的多尺度模拟融合。 
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6.2    新型含能材料的发现与设计
 

6.2.1    计算材料科学的应用

(1) 高通量计算加速材料发现

高通量计算是一种快速筛选材料的方法。在新型含能材料的研发中，通过构建大规模的材料数据

库，结合自动化的计算流程，可以同时对大量候选材料进行性能评估。例如：对于不同化学组成和结构

的含能材料，利用高通量计算，可以快速获得其生成热、密度、爆速等关键性能指标；通过设定筛选条

件，如高能量密度、低感度等，可以从众多候选材料中初步筛选出有潜力的新型含能材料。这种方法大

幅提高了发现新材料的效率，减少了实验试错的成本和时间。

(2) 机器学习方法辅助材料设计

机器学习算法可以从大量的材料数据中挖掘潜在的规律和模式。在含能材料领域，通过将已知含

能材料的结构、性能等数据输入机器学习模型中进行训练，模型可以学习材料结构与性能之间的关系，

然后，利用训练好的模型对新设计的含能材料进行性能预测。例如，通过机器学习模型可以预测新型

含能材料分子的能量释放性能、感度等，为材料设计提供指导。此外，机器学习还可以用于优化材料的

合成路径。通过分析大量的合成实验数据，模型可以推荐最优的合成条件和步骤，提高材料的合成成

功率和质量。 

6.2.2    可持续和环保材料

(1) 开发低毒材料的需求

传统含能材料往往含有一些有毒成分，如铅、汞等重金属，不仅对环境造成污染，还对生产和使用

人员的健康构成威胁。因此，开发低毒的含能材料是当前的一个重要方向。例如，研究人员正在探索

用无毒或低毒金属替代传统含能材料中的有毒金属。一些新型含能配合物，如以锌、铁等为中心金属

的配合物，具有一定的能量性能且毒性较低，是未来潜在的研究方向。

(2) 环境友好材料的设计原则

环境友好的含能材料可在满足性能要求的同时，尽量减少对环境的负面影响，即具有可降解性、

低污染性等。一些基于生物基原料的含能材料可以从可再生资源中获取，如纤维素、木质素等，在自然

环境中能够相对容易地降解，从而减少对土壤和水体的长期污染。同时，在材料设计过程中，还需要考

虑其生产过程的环保性。采用绿色化学合成方法、减少有机溶剂的使用、降低能耗等都是实现环境友

好含能材料开发的重要措施。

(3) 极端条件下的高性能保持

对于新型的可持续和环保含能材料，在极端条件下保持高性能是关键挑战之一。例如，在高温、

高压等极端条件下，含能材料需要具备稳定的能量释放性能和良好的力学性能。科学家们通过优化设

计材料结构，如调整分子结构、晶体形态等，来提高材料在极端条件下的性能。例如，设计具有特殊空

间结构的含能分子，使其在高温下保持稳定的化学键，从而保证能量释放的可控性和高效性。同时，通

过添加合适的稳定剂或采用复合结构等方式，提高材料在极端条件下的力学性能和稳定性。 

6.3    实验与模拟的深度融合
 

6.3.1    实验验证技术的创新

(1) 时间分辨光谱技术

采用时间分辨光谱技术可以实时监测含能材料在极端条件下的化学反应过程。例如，在研究含能

材料的热分解过程中，通过时间分辨红外光谱或拉曼光谱，可以追踪分子结构在不同时间尺度上的变

化。当材料受热时，随着时间的推移，某些化学键的振动频率会发生变化，通过光谱的实时监测可以确

定化学键的断裂和新化学键的形成时间。这对于验证模拟预测的反应路径和反应速率非常重要。例

如，对于含能聚合物的热分解，通过时间分辨光谱可以观察聚合物主链和侧链上不同官能团的分解顺

序，与模拟结果进行对比，从而进一步优化模拟模型。
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(2) 高速摄影技术

高速摄影技术在研究含能材料的爆炸过程中具有重要作用。它可以捕捉爆炸瞬间的微观和宏观

现象，如爆炸波的传播、材料的破碎和飞溅等。通过与模拟结果对比，验证模拟中对爆炸动力学的预

测，包括爆炸速度、压力分布等参数。例如，在研究炸药的爆炸性能时，利用高速摄影技术记录爆炸波

在不同介质中的传播速度和形态变化，与模拟中基于流体动力学等理论计算的结果进行对比，从而改

进模拟方法，提高模拟的准确性。 

6.3.2    数据共享和标准化

(1) 建立数据共享平台的意义

含能材料研究涉及多个领域和众多研究机构，建立实验与模拟数据共享平台可以促进不同研究团

队之间的交流与合作。研究人员可以在共享平台上分享自己的实验数据和模拟结果，避免重复实验和

计算，提高研究效率。同时，通过共享数据，可以发现不同研究之间的关联性和差异性，为进一步深入

研究提供线索。例如，一个关于含能材料热分解的数据共享平台分享了不同材料在不同温度、压力条

件下的热分解实验数据以及相应的模拟数据，研究人员可以通过查询平台上的数据，了解其他团队的

研究成果，启发自己的研究思路。

(2) 数据标准化的重要性和实施方法

数据标准化是确保数据可比性和可靠性的关键。在含能材料领域，需要制定统一的数据格式、实

验条件标准和模拟参数规范等。对于实验数据，应规定材料的制备方法、测试仪器的校准标准、实验

环境条件等详细信息的记录格式，例如：在测量含能材料的感度时，要明确规定撞击试验的设备参数、

撞击能量的测量方法等；对于模拟数据，应统一模拟软件的版本、输入参数的设置方法和输出数据的格

式，这样，不同研究人员在共享数据时，能够准确理解和比较数据，从而更好地验证模拟结果与实验数

据的一致性，推动含能材料研究的发展。 

6.4    安全性与稳定性评估
 

6.4.1    感度预测模型的改进

(1) 基于模拟的感度研究

模拟研究可以从分子和原子层面揭示含能材料的感度机制。通过量子力学计算和分子动力学模

拟等方法，可以分析含能材料在受到外界刺激（如撞击、摩擦、热等）时的分子结构变化和能量传递过

程。例如，对于撞击感度，通过模拟可以研究含能分子在受到撞击时化学键的断裂顺序和能量吸收情

况。通过计算分子的变形能、化学键强度等参数，评估材料的撞击敏感性。

(2) 发展更准确的预测模型

结合实验数据和模拟结果，发展更准确的感度预测模型。采用多元统计分析、机器学习等方法，

建立材料结构与感度的定量关系模型。例如，利用机器学习算法，将含能材料的分子结构特征（如化学

键类型、分子对称性、官能团等）、晶体结构参数（如晶格常数、晶面间距等）以及模拟得到的能量参数

等作为输入变量，将实验测定的感度数据作为输出变量进行训练，建立感度预测模型，从而预测新设计

的含能材料感度，为材料的安全使用提供科学依据，帮助筛选出感度较低、安全性较高的材料。 

6.4.2    老化与储存稳定性研究

(1) 模拟老化过程的化学变化

含能材料在长期储存过程中会发生化学老化，通过模拟可以研究其化学变化机制。通过量子力学

计算和反应动力学模拟，可以预测含能材料在不同环境条件（如温度、湿度、光照等）下的化学反应路

径和速率。例如，对于硝基化合物类含能材料，通过模拟可以研究硝基在长期储存过程中的分解反应

及其与空气中的氧气、水分等发生的副反应。通过计算反应的活化能和速率常数，可以预测材料在不

同储存条件下的化学稳定性。

(2) 模拟物理变化对稳定性的影响

除了化学变化，含能材料在储存过程中还会发生物理变化，如晶体结构转变、颗粒团聚等，这些变
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化也会影响材料的稳定性。分子动力学模拟可以用于研究含能材料晶体在长期储存过程中的结构弛

豫和缺陷形成。例如，通过模拟可以观察晶体中分子的排列变化、空位和位错等缺陷的产生和演化过

程，以及这些物理变化对材料力学性能和能量释放性能的影响。通过模拟含能材料的老化和储存过程

中的化学和物理变化，预测其稳定性，为合理制定储存条件和保质期提供理论支持，确保含能材料在储

存和使用过程中的安全性和可靠性。 

6.5    跨学科研究的推进
 

6.5.1    物理、化学与材料科学的交叉

(1) 物理理论在含能材料研究中的应用

物理学中的量子力学、统计力学、热力学等理论为含能材料研究提供了基础。量子力学用于描述

分子的电子结构和化学反应机理，统计力学可以处理含能材料的宏观性质与微观状态之间的关系，热

力学则用于研究能量变化和反应平衡等问题。例如，通过量子力学计算含能分子的轨道能量和电子云

分布，可以理解其化学反应活性和能量存储机制；利用统计力学方法可以计算含能材料的热容量、熵等

热力学性质，预测其在不同温度下的性能变化。同时，物理实验技术如 XRD、电子显微镜等也为含能

材料的结构表征提供了重要手段，帮助研究人员了解材料的晶体结构、微观形貌等信息，进一步加深对

材料性能的理解。

(2) 化学方法在含能材料合成与反应研究中的作用

化学合成方法是制备含能材料的关键。有机合成化学、无机合成化学等领域的技术被广泛应用

于含能材料合成。通过设计合理的合成路线，选择合适的原料和反应条件，可以制备出具有特定结构

和性能的含能材料。例如，在合成新型含能化合物时，化学合成方法可以实现对分子结构的精确调控，

引入特定的官能团可以优化材料的能量性能和感度。同时，化学分析方法如色谱、质谱等用于合成产

物的结构鉴定和纯度分析，确保合成材料的质量。化学反应动力学研究也是化学在含能材料领域的重

要应用。通过研究含能材料的热分解、燃烧等化学反应的速率和机理，可以为材料的应用和安全性评

估提供依据。

(3) 材料科学原理在含能材料性能优化中的应用

材料科学中的结构与性能关系原理对于含能材料的性能优化至关重要。通过对含能材料的晶体

结构、微观组织等进行设计和调控，可以改善其力学性能、能量释放性能等。例如，采用晶体工程方法

设计含能材料的晶体结构，提高其密度和结晶度，增加能量密度。材料复合技术可以将不同性能的材

料组合在一起，实现优势互补，如将含能材料与高韧性的聚合物复合，提高材料的力学性能和加工性

能，同时保持其能量性能。材料的表面与界面科学也在含能材料研究中有重要应用。通过对含能材料

表面进行改性处理，可以改善其与其他材料的相容性、降低感度等。例如，采用表面涂层技术在含能材

料颗粒表面形成一层保护膜，减少其与外界环境的接触，提高储存稳定性和安全性。 

6.5.2    工程应用的合作

(1) 爆炸加工中的应用

在爆炸加工领域，含能材料被用于金属成形、焊接等工艺。与工程领域的专家合作，将含能材料

的模拟研究成果应用于爆炸加工工艺参数优化。通过模拟爆炸过程中的压力分布、冲击波传播等，可

以设计合理的炸药布置方式和爆炸参数，以实现精确的金属成型和高质量焊接。例如，在爆炸冲压金

属零件时，通过模拟可以预测不同炸药量和爆炸方式对金属板材变形的影响，从而确定最佳的工艺方

案，提高零件的成型精度和质量，减少废品率。

(2) 矿山开采中的应用

在矿山开采中，含能材料多用于爆破岩石。含能材料模拟研究可以帮助工程师优化爆破设计，提

高开采效率和安全性。通过模拟可以分析爆破过程中岩石的破碎机理、应力波传播和能量分布等，确

定合理的炸药类型、用量和爆破孔布置方式。例如，通过模拟不同地质条件下的爆破过程，根据岩石的
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硬度、节理等特性调整爆破参数，减少爆破对周围环境的影响，如振动、飞石等，同时提高矿石的开采

回收率。此外，模拟还可以用于评估爆破后矿山边坡的稳定性，为矿山的安全生产提供保障。通过建

立矿山地质模型，结合含能材料爆炸模拟和岩土力学分析，预测爆破对边坡岩体结构的破坏程度，从而

提出相应的加固措施和安全监测方案。 

6.5.3    跨学科合作的实现方式

(1) 建立跨学科研究团队

组建含物理学家、化学家、材料科学家和工程师等不同专业背景人员的研究团队。例如，在新型

含能材料研发项目中，团队成员应包括研究量子力学的物理学家、擅长有机合成化学的化学家、专注

材料结构和性能优化的材料科学家、具有爆炸加工工程经验的工程师等。团队成员之间定期交流和讨

论，如本研究团队与中国工程物理研究院流体物理研究所的杨延强教授团队组成跨学科团队，定期召

开合作会议，共同确定提高含能材料在高温高压环境下的性能和安全性等研究目标和研究方向。

(2) 开展联合研究项目

围绕极端条件下含能材料的关键问题，如结构相变、热分解与燃烧、界面效应等开展联合研究项

目。例如：在开展含能材料热分解和冲击分解研究中，杨延强教授团队利用光谱技术研究含能材料在

分解过程中的电子结构变化，提供能量传递和反应机制见解；本研究团队则聚焦化学反应和分解途径，

确定关键反应步骤和中间产物；再结合材料科学家分析材料结构变化及其对性能的影响，优化材料结

构；相关的工程师设计优化实验装置和工艺参数，确保实验安全高效。

(3) 共享研究资源

实现跨学科合作需共享实验设备、计算资源、数据资源等。在新型含能材料开发项目中，物理学

家可能需要使用同步辐射光源研究材料电子结构，化学家可能需要使用超级计算机进行量子力学计算

以优化合成路线，材料科学家可能需要使用工程实验室的设备测试材料的机械性能，工程师可能需要

使用实验数据库设计材料工程过程。

(4) 加强学术交流

团队成员积极参加学术会议、研讨会等学术活动，分享研究成果和经验，了解最新进展和趋势，同

时积极邀请其他专业背景人员参加本专业的学术活动。例如，物理学家邀请化学家参加含能材料研究

学术会议，化学家邀请材料科学家参加材料结构与性能研讨会，材料科学家邀请工程师参加工程应用

研讨会，工程师邀请物理学家参加物理原理研讨会等，以此将研究资源共享，共同开发新型高能量、低

感度的含能材料。
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Abstract:  Energetic materials are widely used in military, civilian, aerospace and various other fields, and
their  physicochemical  properties  will  change  significantly  under  extreme  conditions.  It  is  of  great
significance  to  predict  and  optimize  the  performance  of  energetic  materials  through  simulation  research,
including  performance  prediction,  optimal  design,  safety  assessment,  cost  and  efficiency  control,  etc.  This
article reviews the research background, basic properties, methods of simulation research and progress, key
issues  and related  experimental  research  progress  of  energetic  materials  under  extreme conditions.  Among
them,  simulation  methods  such  as  quantum  mechanics,  molecular  dynamics,  Monte  Carlo  and  the  finite
element  method  and  their  research  progress  are  introduced  in  detail,  the  key  issues  in  simulation  research
under  extreme  conditions  such  as  high  pressure,  high  temperature,  laser  action  and  interface  effect  are
elaborated,  and  the  experimental  research  progress  of  energetic  materials  in  impact  sensitivity,  chemical
energy  release  law,  3D printing,  green  electro-synthesis,  detonation  mechanism and  the  synthesis  of  ultra-
high  energy  materials  is  listed.  By  selecting  representative  research,  the  applications  and  solutions  of
simulation  research  in  practical  problems  are  demonstrated.  At  the  same  time,  some  of  the  latest  research
results  are  introduced  to  reflect  the  latest  progress  and  future  trends  in  this  field.  In  addition,  the
implementation  methods  of  interdisciplinary  research  and  the  safety  issues  of  energetic  materials  under
extreme conditions are discussed in detail, including possible risks and preventive measures.
Keywords:  energetic materials；extreme conditions；simulation research；high pressure；high temperature；
laser action
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