
分子間ポテンシャルモデルによる燥推特性の研究 (第4報)

一酸化炭素の斥力係欺

田 中 克 己●

前報で推定した-靴 炭素 (CO)の斥力係政の妥当性について政近報告されたNelliSらに

ょる一酸化成瀬の衝撃圧樽Hugoniotの乗魚住に基き検肘した｡その括果液体一散化炭熱 ま衝

撃圧矧 こよりCO,.CO.Cに分解する事がわかった｡また机報で推定したCOの斥力係掛 ま

妥当なものである巾がわかった｡

1.捧 臨

界1旬1)でも述べたようにCHNO系爆薬T･はH10,

Nl.COT.CO及びCが主たる爆轟生成物である｡し

かしCOの斥力係掛 こついては推定伍を使用 した.千

の場合COの斥力併敢J一はNlのものと同じにしてい

る｡この理由はCOのHtJgOniot英放任の報告がなか

った中にもよるが.COとNlを比べると液件釈放では

包外点や密度が同じであり,又包子状癌や分子丑が同

じである等物理的性質がよく似ているという掛 こよる｡

しかし熱化学的な性質についてはNlが比較的安定で

あるのに対 し,蔽体COは,2CO-･COI+Cという分

解反応をおこし.計廿ではMader)) も指摘 している

ように糠轟をおこす群ができる｡したがって絞体 CO

のHugortiot爽放任のみからCOの斥力係欺 Ilを決定

する群はできない｡

政近.Nellisら3)は液体COの衝撃圧揺典故を行い,

700kbArまでの圧力一体槻Hugoniotを報告している｡

本飴.<･(まNellisらの失敬仇をもとに朗報で推定したC

Oの斥力係数の妥当性について検討した｡

2.液体COのHqoniot

第1報lIで報告した木原一疋田一田中 (KHT)式を

用いてCOが術筆圧掛 こより分解 しないとした場合の

Hugoniotの朴や結果をFig.1に示す.計耳方法は窮

l報に述べたものと同じである｡帝1報のT8blelに

示したCOの斥力係欺llを用いると50-100kbarの

圧力まではNe)lisら3)の爽放任とよく合 うが,それ以

上の圧力に対 しては全く合わない｡そこでCOの斥力

係放llを変えて200kbAr以上での夷耐Hugoniot曲
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与え た国体炭素の 状態式を用い てHugo ni

otを計耳した｡結果はFig.2及びFig.

3(Equilibrium)で示すようにNellisらにより測定された

実験値 とよく合致した.この時,計昔により求められた平衡組成は01が0.

01mole%粒度で,COB,CO,Cの生成量の都合は各々約 1/3となっており衝撃

圧力が160kbarまではC03とCの生成丑は圧力が高くなるにつれて減少し 8aTCW邑saTCW 0.50.4
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0.20,10≡
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.COが増えるが160kb

ar以上の圧力では逆になった｡Fig.4CO

の斥力係崇を変えた場合のHugoniot計隼も行った｡CO

の斥力係欺11を低 くするとCOの化学ポテンシャlレが減少する

ためCO,C02の気体生成虫が増しその籍果国体炭素の生成丑が減少するため計

等により求め

たCOの圧力ー体積 Hugoniot曲線はFig.2において

右側,つまり体塀が増大する方向にずれて夷放任と合わなくな

る｡又,COのIiを高くすると低圧で実放任と計甘伍が

合わなくなる｡又,液体 CO分解生成物をCO虫とCとした場

合の圧力一体横Hugoniotの計昔も行った｡結

果はFig.2,Fig.3に示すように200kba

r以上の高圧力下では実放任とよく合致するが5〇･

･V200kbarの圧力下では集魚伍と少 し違

った｡3.考 察披体 COの爆轟特性をCOg,CO,0号

,Cの生成を仮定して第 1報のTable1倍と第3報1

)の固体炭素の状態式は式より計耳するとTablelのよ う

になIP>た.TablelにはMaderにより同掛 こし

て計等された液体COの爆蕗特性が示されているが,我々の

計背位と概略一散 している｡Fig.3には計隼により求め

られた衝撃波速度と粒子速度の関係が実験伍とともに示されているが,実数で得 られた曲線は計耳



TE)ble1 CalculatedChapman-JougetpropertiesoHiquidcarbonmonoxide

PD AH/ 上) Pc-I

Tc-I(g′cm3) (keal′mol) (m/see) (k

bar) (K)M8der9) 0.798 -28.09++ 3

330 25.3 2056Thiswork 0.807● -26.42 3260 23.4 2235

' NC)]isB),
8177KH at0K

の爽放任を粒子速度0まで外挿 して得られる音速の方が高くな

る群からもわかる｡以上の考轟より,Nilliさら

の爽攻では液体COの厚さが歎mmであるため斬首はできないが.液体COが

過大爆轟を起こしている可能性があると督える｡次に突放で求められた液体COのHugonio

t曲線を(i)綾体

COが分解しない場合,液体COが分解し,かつ(ii)

col,CO.Cの熱化学的平掛 こある場合,(i

ii)CO皇,Cの熱化学的平衡にある場合,に分け

て計井したHugoniot曲鼓と比較してみる｡(i)の助金.

Fig.1に示すように衝撃圧が50-100kba

rのところでは前報で推定したCOの斥力係数を用いた場合爽

放伐と計苛伍がよく合うが.200kbar以上で

はCOの斥力係款を頻常に低くしないと合わない｡Ma°er))

や NeLLisら3)の計耳でも同じ結果が得られており.Nell

i8ら3)は100kbar以下では液体COが分解しない,或

いは実験条件下では完全分解しないとしている｡(

ii)の場合は的報で得られた斥力係牡と,ダイヤモ

ンドより掛 こ高い圧特性をもつと仮定した固体炭素の状憩式を

用いて計甘すると実験で得られたHtJgOnid曲線とよ

く合致した｡このgfについてはMaderl) やNeHi

sら3)の計軌 こおいても似たような結論が得られている｡この時.

MaderlIやNellisら3)によれば固体炭素の状

曲式としてブラ7 7イトのHugoniotより得ら

れた状放式を用いるよりはグラフ丁イトからダイヤモンド-

転移する状感式の方が突放とよく合う｡Nenisら3

)は高圧下での固体炭素の状放式にダイヤモンドについて

の温度に依存しない形のMumaghanの圧力一体横式を使用

している｡NcllisらSJはダイヤモンドの圧

力一体功式に温度依存の項を入れると聖に実験値とよ

く合うだろうとしている｡彼らはこの事からCOの分

解生成物中にダイヤモンドあるいはそれ以上に圧縮性

の高い液体金属炭素が生じているかもしれないと推挽

している｡我々は的報でも述べたように輝点生成物中

の同体炭兼の状銀式をダイヤモンドの状態式より更に圧相性の掛 ､状版式にしなければ爆



合も我々の計耳仇より2㈱ 収粒度低い｡

(iii)の場合.我々の計母結果はFig.2に示すよう

に圧力が200kbJlr以下ではよく合わなかったがMatkr

))の計耳では全ての圧力屯PZIT･突放と合わない｡

4.括 蛤

軟体COの研駈 将来故により求められたHugoniol

は仇鞭で推定したCOの斥力係故を用いてCOt.CO.

0).Cの靴 学平舘を仮定 して計耳したHugoniot曲

故とよく一女する｡又.COがL分解 しないと仮定した

HtJgOniot計称伍は50-100kbArの低い圧力下範組で

は来放任と一女する｡以上の結果より(i)耗倖COは

高い帯革圧力下で分解する(ii)机報で推定 したCOの

斥力係政は妥当な伍であるというgFがわかった｡
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ARepLJIsive-ForceCoefficientofCarbonMonoxide

byKatsumi TANAKA'

A repulsive-EorcccoetEicientoEaciLrbonmonoxidehasbeenconsideredbased

ontheexperimentalresultofshockcompressionoEliquidcarbonmonoxide by

Nellisetal. ItisconcludedbyHugoniotcaJculationsof)iquidcarbonmonoxide

thataliquidcarbonmonoxidedecomposestoCOLCOaJIdCunderashockcom-

pressionandthattheestimatedvalueoEarepulsive-forcecoeEEcientofCO in the

previousreportisvalid.
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