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衝撃起爆過程の分子動力学シミュレーション

菊地 康晴●. 地 光男●

分子動力学はにより衝撃起爆過程のシミュレーションを行った｡試聴峻流体もしくは固体結晶Il･で

おこる簡単な2分子発熱反仙 こより衝撃波からの爆麻への転移を.給起した｡粒7･剛榊互作用としては

Exp･6ポテンシャルを用いた｡高密度流体については分子動力学法により和られた俗曲特性値と,Exp･

6ポテンシャルに対する状態方程式(Kataokaの状態式)から計W.したC･J特性仙 ま良く一致した｡結晶

岡体中を伝播する爆藤波については,波面直後の払皮がCJ仇よりも.t:.･)'くなる場合も観測されたが,こ

れは反応熱の並進自由度への分配の壮jJ'に依存することを確かめた.格子欠陥のモデルとしてJE･;子ス

ケールの空隙がある場合とポテンシャルが局所的に破くなる助命とを検討した｡裸子スケールの窄隙

の存在によって,SDT(ShocktoDetonationTran8ition)が起こりやすくなる,即ち衝撃感皮が高く

なることを見出した｡

1.はじめに

RDXやHMXのような爆薬の多くは,常温で分+

結晶として存在 している｡爆発として望ましいのは.

通常は安定な物質でかつ威力が高いことである｡この

ような条件を満たす新しい爆発の介成や,高エネル

ギー物質の感度制御法の開発が求められているが.そ

のためには起爆機構に対する理解が必安である.起爆

感度制御について考える上で必安な,結晶問体中での

爆轟披生成のメカニズムについては必ずしも明らかに

なっていない｡

RDX,HMX,TNTなどのSeeomdaryexplo8ive8の

多くは分子結晶であり.通常は数十一数百pm程度の

大きさの結晶粒として存在する｡この結lV11立内部.あ

るいは結晶粒の閥に微小な空隙(void)があると,この

空隙が衝撃により機械的に断熱l*-_崩 される｡その結

栄,空隙内部が高温になって気相反応,または空隙内

部の分子の結晶粒表iblでの反応によって起爆すると考

えられる｡この過程は通常の連続流体に対する流体力

学保存則を用いて解析できる1･2)｡これらの解析によ

れば,起爆は数psの時間スケールで起こる｡高エネ

ルギー物質に微小なボイドを混入すると感度が上がる

ことから,この考え方は実験的にも支持されている｡

一方,軽ガス鏡や近年発娘しているレーザによる超知
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パルス衝撃披兜lI:Ji術を用いた光験では,ピコ秒オー

ダーのはるかに早い起搬過程が観測されている36)｡

このような早い時rluスケールの現象は,ボイドの衝撃

Jl三桁に鵜づくモデルでは到底親切できない｡こうした

?･い起撤過椎について,極めて高速のエネルギー移動

過掛 こよって分7･のr̂J榔エネルギーが肋起され,その

純米として介T･y.･一合が切断される,というモデルがい

くつか鬼衣されている｡

同体AJJ:I(ll)lllTの超応速現象をシミュレーションする方

法として,分子動力学法がある｡我々は既に衝撃波の

/l:.成が比較的少数 (5000稚皮)の相子をf恥 ､た分子動

力学はによりシミュレートできることを示したが7･B),

本研究ではこれらの研究の延長として衝撃波lllにモデ

ル放応を導入して撤鹿波の/生成をシミュレートするこ

とを試みた｡

爆鹿波に対する分-(･動力学法の適用については既に

いくつかの研究例がある｡KawakntSuら9Jは衝撃波中

の発熱it･性化反応を恕近し,反応粒子Aと溶媒分子S

との棚対jft'.進エネルギーが活性化エネルギーEを超え

ると放LL'.し.AはBになり,AQだけ発熱するモデル

A+S⇔B十S+△Q(AQ≧0)(逆反応の活性化エネ

ルギーは△Q+Eとなる)について考察している｡計

掛 ま2次元の剛体円盤粒子について行われ,'#度 一定

の場合,爆鹿速度は活牲化エネルギーによらず,発熱

_掛 このみ依存するというC･J理論による頼光と,爆耗

迎皮が兜熱-;Ii･の平方根に比例することを確認し,分子

動力学はによる気体据皮での伽井波計算が有効な方法

であることを示した｡Riceら10)も2次元計算を行って

いる｡2拐':1･分子A･Bの発熱反応B･A+A.-･B+A2
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(]illL:勲AQ=4･OeV),およびAIB+B-A+B2(A

Q=1･OeV)(結合エネルギーはA･BleV.A:5eV,B:

2eV)を仮起して衝撃波から爆推波への転移過程のシ

ミュレーションを行っている｡反応物質の関に10倍

の所丑の粒子C2をいれて.その厚さに対する爆藤波

-の転移距離の依存性を求め,衝撃感度制御に対する

考察を行っている｡30%以上悉い分子を入れると爆井

波が転移しないことが示され,この方法による衝撃起

爆制御の可能性を示唆したb

以上は気相虐政についてのシミュレーションである

が,結晶中における爆曲シミュレーションも例は多く

はないが行われている｡Tarverら5)は32個のHMX分

7･のポテンシャルを母子化学計芽(ftF/3121G レベル)

により計辞し,HMXの分子内及び分子間ポテンシャ

ルの解析的な式を得た (HMXlポテンシャル)｡この

ポテンシャルにより計芥されたフォノンの状態席度は

申惟7-散乱実験により得られている結果とよく-一致す

る｡これを用いてフォノンの初期温度 16000K,振動

の初期鮎度300Kとしておこなった分子動力学計罪で

は.フォノンから振動-の緩和時間は50良となってお

り.きわめて早い現象であることを予測している｡

分子結晶に衝撃波を当てて化学反応を開始させる

(分子結合を切断する)ためには,多食のエネルギー

が衝撃波からエネルギー物質分子の振動エネルギーに

変換されなければならない｡衝撃波背後で.衝撃エネ

ルギーが分子の内部エネルギーに変換され,化学反応

が起こりデ トネーションにいたる過程は･櫛 erら
1･S)およびDlottら3･6)によってモデル化されている｡

これらのモデルによれば,衝撃波背後の現勤ま以下の

ようなJIつの錦城に分けられる｡

I)高エネルギー物質中を衝撃波が通過すると,祈撃

ノJによって衝撃波面直後の領域で分子結晶格子が変形

をうけ.結晶のフォノンモー ドが助起される｡この

フォノンモー ドの励起は極めて早く,lpB棟度の時間

スケールで起こり.フォノンモ-ド内の熱iV･衡分布が

実現する｡(Phonon-rich zone) 分子振動は衝撃波

によって直接には励起されないので,この領域内では

まだ励起されていない0

2)励起されたフォノンのエネルギーが分子振動モー

ド-と変換される｡一般にフォノンのエネルギーは振

動エネルギ-脚 立に比して小さい (100･250cm-1程度)

ので,このエネルギー移動過掛まマルチフォノンモー

ドと分子振動のうちの低振動数モー ドとの間でおこ

る｡フォノンモー ドと振動モ- ドとは100pS程度の時

間スケールで平衡になる.(Up･Pumpingwne)

3) 分子振動が励起されると,高エネルギー物質分子の

単分子分解が可能となり,分子結合が切Wrされる｡

(Ignidon2Dne)この領域は1r埠程度の時間スケールで起

こる｡通常,この過程の解版反応は吸熱虹応である｡

4)Ignition2K)neでの解離反応の結果,さまざまなラ

ジカルが生成するが,これらのラジカルによって発熱

連鎖反応が開始し,やがてはC･J (Champman･

Jouget)状態が実現される｡この鶴城の反応の時間ス

ケールは0.0111〟S程度である｡(Reactionzone)

これらの4つの過程で,起爆感度に関して最も砥要な

のは2)のUp-Pumpimig20neである｡先に述べたよ

うに,2)の過程における振動励起が空間的に均一に

起こるならば,フォノンと振動モード閥の熱ifF･衡分布

が成立したときの振動温度は3)の領域の吸熱反応を

引き起こすほど高温にはならない｡したがって2)の

領域で何らかの原田で"HotSpot"が生成することが

必要であるbこのHot SpotのJt'.成は2)の領域の時

間スケール内でおこらなければならないので,数 I.

p8程度の極めて端速の過程でなければならない｡

Dbttらはこのような高速のHot Spot生成は格子欠

陥によって引き起こされると考えている｡フォノンと

分7-振動がいずれも調和振動であるとすると,フォノ

ンと分子振動の間のエネルギー移動は起こり得ない｡

フォノンと振動自由度の間のエネルギー交換は非調和

カップリングにより可能になり.フォノンおよび分子

振動の非調和性が大きいほどエネルギー移動速度は大

きくなる｡分子結晶中に格子欠航がある場合,その欠

陥により振動の非調和性が大きくなるので.欠陥のあ

る細域では局所的にエネルギー移動速度が速くなり,

Hot 8pOtが生成すると考えるのである｡

本研究では,このような結晶中におけるホットス

ポットの生成過程がどの粒度の時間スケールで起こり

うるのかを明らかにすることを目的としている｡

Kaw8katBuら,Riceらのシミュレーションと同様に

シンプルな仮想的な発熱反応を過程し,分子結晶固体

中での衝撃波から爆轟波-の転移過程のシミュレー

ションを行った.とくに,結晶中に格子欠陥がある場

合に注目し,欠陥が起爆過程に及ぼす膨轡を考察し

た｡

2 計井方法とモデル

本研究で用いた分子動力学法と計罪方法は,固体中

を伝播する衝撃波のシミュレーションに用いた方法と

同じであり,既に文献8に述べられている｡したがっ

てここでは爆轟波を発生させるためのモデル化学反応

を中心に述べる｡

衝撃波の進行方向を21軸に取り,CLxCLX20CL

の直方体容器rl)に存在する5120佃の粒7-群を対象とし

てシミュレーションを行った｡細 .方=20CLの位置に
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完全弾性放射哩をLW.き.x及びyA)Jlnlに関しては周期
境界条件を適用した｡まず.各粒(-を休心717:方構造を

持つ格7･点に配LW.した後,一様乱数によりこの格子点

から･0.0125-0.0125CLの聴州でランダムに変位させ

た｡また各枇子の初速皮は.辿皮分布r対数が設延初期

iLi皮TIにおけるMaxweu分JIlHこ従うように,モンテ

カルロ法(ここでは一様乱数を用いた合成尭却法を用

いた)より決延した｡なお衝撃汲荊JJ-の熟平衡状態菜を

添字 1で.後方の熟平衡状態ii･を掩字2で表す｡

運動方程式の鶴介はVerlet班を用いて行い,計貸

効率をあげるために粒子発錨法を用いた｡

衝撃波伝播シミュレーションを開始する前に.与え

た初期配置にある粒子を完全な熟 f̀f･街状濃に破和させ

る必要がある｡これを行うためにNVrアンサンブル

(粒子致.体札 温皮JjEの兆介)に対する分子動力学

計算を50008tep実行した｡NVTアンサンブルに対す

る計界では温皮を初期温皮T.に保つため.速度ス

ケーリングによる温度コントロールを行った｡

系が 11分に平衡状態に繊和した後,t=0で21=0の

位置にある完全糾惟衝突噂を一定速度 Upで Z軸の

正方rt･Jに動かし衝弊政を兜生させた｡ピストンrtlll方,

後方の温度.圧力を求めるために21=0から21=20CL

の問を200個の小伽城に分州し,各小旬り攻での温度,

圧力,分子数を求めた｡

また衝撃波過度U8は鮎皮波が延滞に進行している

時問誹城において,溢皮が(T.+T2)/2に等しくなる

点の軌跡から求めた｡この点における衝撃波面からの

距離を0とし.衝撃波耐伺定の稚横糸を考えたとき

には原点としている｡

粒子の分刊恥ポテンシャルとして,斥力項がL･Jポ

テンシャルに比べてより現炎的な,EXP･6ポテンシャ

ル≠(r)を用いた｡

Q,(,-却 司 恒 瞳 )l (1,

ここでrは分1･関節離.a, 6, Eはそれぞれポテン

シャルの鋭さ.分了･の大きさ,エネルギーを衣すパラ

メータである｡

2.1 高圧頻轟特性価の計耳

高IT_流体FPを伝播する撤藤波のMDシミュレー

ション法を確立することをH的とする計解をrJ'･った｡

舷も単純な系としてJP･成分系をAJ.起し,ポテンシャル

パラメータはE/k=123.2.6=3.866A,a=14とした｡

衝撃波中での化学反応のモデルとして以 卜のモデル

を考えた｡2粒子問の胡対迎動エネルギーが活性化エ

ネルギーÊ を越えた助命.

A+CjB+a+Aq (2)

の反応が起こる.このJjtl:Ll'･による鬼熱31tはdQであ

り,それぞれの投了-に鹿進エネルギーとして分配され

る｡この時速此ベクトルのガl叫まおのおの保存される

こととした｡2:軸力lt･Jを200介剖し.0.4p8似 こ各セル

毎の温度,Tt力.N.丁･分机 および触井波速度Dを求

めた｡

衝撃波前方の状.fB7号誌を縫え'-i:.1.後方を添え字2で

表す｡質最保存則,運動端保存則,エネルギー保存則

より.以下のRankine･Hougo山ot(R･H)式

A-A-主ryl･Y2)(A-A) (3)

が導かれる｡発敷を作う域合は

吉 (- 2一肌 '-Aq･i'vI･V2''か A' '4'

となる｡ここでγは比熱比,hはエンタルピー.pは

IF.刀,Yは比休職である｡延滞俗曲波速皮は,実現可

能な爆蕗速度のうち,般小の撤速である (Chapman･

Jouget(C･J)条件)｡この粂作を用いることにより爆轟

速度が叶井されるo槻想丸体に対しては撤速は頼政に

依存しないが,満都腔流体では撤迎は衡皮に依存し,

状態方#.式の非PF.想性を考慮しなければならない｡本

研究で用いたEXP･6ポテンシャルについては.MD計

井の結氷を解析的に衣成した状態方程式(K8taOkaの

式Il))が単成分鵡'#皮流体についてすでに得られてい

る｡これは実在気体とBF.想欠体のヘルムホルツエネル

ギーの是1をE. a,および密皮にr対する75項の多項

式であらわした式であるが.これを用いてMD法にお

ける爆曲計算の安当件について検討した｡

2.2 固体中での衝撃波から雌鳥波への転移のシミュ

レーション

分子紡品を形成するために.EXP･6ポテンシャルに

おいて引力項を大きくしたポテンシャルを採用して分

子動力学計井を行った｡パラメータは.q=14,0

=3.866Åとし, E/k=1500K.1辺IF21.2Aとして常

iuの分子結晶を作った｡化学如 6.のモデルは高密皮流

体における爆曲シミュレーションと('7J雌であるが,比

応後の速度ベクトルについては.過度ベクトルの方向

が反応mIと同一･(反応分子の方rt')1が保存される)とす

るモデルと,反応後の迎腔ベクトルの方向はまったく

ランダムであるとするモデルについて検討した｡

格子欠陥が爆鹿波に影響を与えることが報告されて
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いるが,粍7･速腔を変える部により,格子欠陥の膨管

による爆血波への転移について調べた｡直方体の中央

に格子欠陥が存在するものとして.格子欠陥のモデル

として以下の二つの場合について検討した)

(I)イこ鈍物による欠陥を想起し,ポテンシャルが局所

的に大きく乱れる場合｡ポテンシャルパラメータのう

ち.αをほかの粒子間の値より大きくし斥力項を藤め

るモデルを検討した.

(2)空孔モデル :粒子 (分子)のディスロケーション

がある助命を想起して,いくつかの粒子を抜いてIji(千

サイズの'空隙をつくる｡

3 結果及び考察

3.1低密度における悠血特性値の検討

まず揃庄流体中を伝播する燦推波のMDシミュ

レーション法を確立することを【的とする計欝を行っ

た｡L=25人,EP=10000K,A卯 =4500K.Up l･OkmJ

8として,線和後10p8,16p8における2:軸方向の温度

プロファイルを朗lに示す｡)Opさでは衝撃波後方に化

で7:反応による温度上昇(反応波)が醒められる.GIJち,

この時刻においては,衝撃波がbi応波に先行してい

て.衝撃波ままだ爆轟波に転移していない.16pさでは

反応波が祈撃波に追いつき.撒き馴こ転移 している｡図

2aに温度等A.練のZ･tダイアグラムを示すが.先行

する衝撃波にLk応波が追いついて燦耗波-と転移する

様子が明確に観測できる｡またL.Ê を同じとし.A

卵 =20000K.ujFO.8km/8の場分 (初期耗度と所作

化エネルギ-が同じで.発熱故がより大きい場合)の

Fig.1rrbmperaturepro丘le80ftheshock

wave8propagatinginhigh denBitynuidwith

chemicalreaction.L=25A,Up=1.0km

JB,Ê/k=10000K,AQ瓜=

4500K.KayakuGakbishi.Vol･63･No･3･2002 計芥結展を図2bに示

す.この場今はよりF)J鹿に衝撃波から爆並波-の転

移が観測される｡Up=1･0kn /8(粒子速度)IEP 10
000.A¢知叫500とし,舵度を変えて燥轟

特性値を求めたCこの結果と式 (JI)およびKataokaの式を

用いてR･H式から収火計芥を行ない求めたC･J爆苑特性

仙とを比倣した｡結果を映Ⅰ3に示す｡この計芥領域では

爆轟速度,温唆,庄ノ)ともに分子動カーLY･一

法とC･J計算の結果が良く ･放しているOこのことから,衝撃波から燥轟-の

転移についても比較的小BL模な分子動力'17:計節に

よって,1li述できることが結論される.,3.2

回体中の銀線波分子結晶中を伝播する爆菰波の準

軸と高燕皮流体rllの挙動との追いを解明するためのシ

ミュレーションを行ったoUp=1･Okm/8･E
ik lOOOO･A卵 =5000として.格子欠

陥非存在下 (均一同体rl))で行ったシミュレーション

のzi軸方向の温度プロファイルを図4(a)に示す｡

爆耗波の先朗の温度が急激に 卜がっているが.この挙動は通常の

船疎理論では説明できない｡ZND モデルによれば.術撃波先

端のi剛壁はCIJ点の温度より低く,発熱旋応の速度

によって決まる特作時間後にC･J粒度(平衡温度)にな

るはずであるが,固体中の僻み波先端の脱皮はC･J

温度より大村に高くなることが見出された｡このことの原田として以 Fの原因が考

えられるC(I)LkLL:モデルが反は:前の速度方向を

保存するモデルになっている｡反応前の2i方向の速度成

分は粒子迎腔の分だけX,y方向成分より大きいC速度ベ

クトルの -̂向を保存するモデルでは,反応によるエ

ネルギー放出分が21方向にもっとも多く髭分される

ために21方向の並進温度が と昇す

る.(2)この条件 ドでの同体での聴進緩和が反IL:

(並進励起)より遅い｡圃体中では,粒7･は格子点に

炎紳されているために,涜体rf]とは異なり並進エ

ネルギ-緩和のための r衝突｣が起こらない｡圃体

中の舷進エネルギー緩和は,格子エネルギーの緩和に

対応するが.このメカニズムは流体rflとは光なる

Cそこで,(1)に関しては.現実により近いと考えら

れる汝応モデルとして.発熱数分の#.進速度はランダム

な方向に分配されるモデルを考えた｡即ち,反応が起こる場合の衝突群
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デルでの計昇を行ったが.
流体中においては爆轟特性

値や温度プロファイルに対する大きな違いは見出され

なかった｡
固体rHこおける並進エネルギー(格1･振動

エネルギー)の移動速度と反応モデルに関してさらに

検討する必要がある
.
固体中の爆曲波のC･J特性値をMD計界と比較し

た
｡
この計昇条件の固体奄度領域はKataoknの状態式

の適応範囲外 である｡固体粂件下で適用で
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K.においでは欠陥のある無しにかかわらず衝撃波から

爆推波-の松移が起こっている｡Br15に示されるよう

に,爆蕗波通過の前後で粍7･位置のずれはほとんど見ら

れないO

さらにこの場分の温度プロファイルを図5(b)にホすが.

弧JA'プロファイルに対しても欠陥層の膨轡は小さいJ

さらに･より粒子速度を遅くして (㌍ 0･85km/
8)欠qrlが8楢ある場合についても計昇をおこなっ

た｡この場介には格7･欠陥通過後も潜血波には転移

せず,このモデルにおける格子欠陥の膨瑠劉ま小さい｡さらに清作エネルギ

ーをより大きくして,かつ発熱杜も大きいU,=0･8kmJS･E# 15000K,A卵 =20000Kの助命に ついて,欠陥鵬がない場介,16層の場合.及

び32感の場合についても

計昇を行った｡結果を図6に示すが.32層の欠陥層が存在する

場合は爆舟渡-のむ移が起こっていることが解るC

3.3.2 空孔の格子欠陥モデルにおける偉さ波へ

の転移ディスロケーションなどのように粍7･が特

定の格子に存在しない場介の鮪7･欠陥について考察した｡甥孔の格子欠陥

モデルにおける粒子配何問として.たとえばⅩ方向

の粒子を4911J,y方向の粒子を2列,2:方If'TJの粒子を8

列抜く場介を(4,2.8)と記述する｡L=21･2人,D/A=15000K,A卵 =20000Kの条件
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(Seetext).で計井を行った｡杓子を

(4,2.1)だけ抜いて.UFO.8kmJ8とし

た場合には執筆波から鮮血波-の転移は観測されなかった｡そこでさらに空隙朗

域を大きくして(4,3.4)とし,UFO.75km

ねとして計罪を行った.この場合には爆血波-の鮎移が観

測された.このときの爆轟波の粒子配匿の2次}亡朗

.および温度プロファイルを図7に示す｡窄隙がつぶ

れてそれとともに聴進温度が 仁丹していく状況が観測さ

れるJ焚孔の大きさによっては,爆前の転移-

の格子欠陥の効果が大きいことが分かる｡空孔の大きさ((4,2,Z).Z=1

.2,3,4.6)と,爆轟波に転移する噂の速IR'Upおよ

び鮮血波速度Dの関係を表2に示す｡甥イLの格子

欠陥モデルは,aを変えるモデルよりも抑撃波に対する膨轡が

大きく,空孔の大きさの糊加とともに燦政波に拒移す

る粒子速度が低下すること.即ち起爆感度は娘子レ

ベルでの'空孔が大 きくなるほ ど描 くなることが示 され た

.U,=0･65km/B･E/A=15000K,
A卵 =20000Kとし,(4,2,8)の格子欠陥通過前

後の爆曲波の挙動をP)8に示す.この清作化エネル

ギー ･発熱健の状態 卜で札 欠陥がない場合には U=0.85

km/8までしか爆政波に転〟移しないが,欠陥の存在 卜ではその粒子速度より低い 値でも燦疎放に駈移 している｡燥藤波先端の阻必 ま

C･J温度よりもはるかに描くなっているが,これは

*･孔の細 によって凪 L:熱の供給を受けた粒7･の並

進連動がまったく火緋を受けなくなるためであると考えら

れる｡･方Z=6以上の計算も行ったが.この場合でもqF0.6

5km/8までしか爆菰波に転移しないことがわかっ

た｡さらに格子欠陥の方向性について調奄するため.(4,2,3)および(4,3,2)の欠陥について,q

F0.75km/8として計芥を行った｡いずれの場合も燦鹿

波に転移している｡さらに燦菰波-の転移に必要な最低粒7-

逮度はPJ'方の欠陥でおなじであった｡空孔率とZ方向の

格子欠陥の膨管を見るため,(4,2.JI)および(4,3,4)の場

合について,燦鹿波

に晦移する臨非の相子速度を求めた｡後者は叫声

0.7kmJ8まで爆轟波に転移する｡空孔の膨轡は方向では

なく.欠沸した粒子欺 く空孔の大きさ)によって決め

られていると考えられる.(4.2.6)と(4

,3,4)の結果の差については,反応後の速度ベクトル方向がランダムであることに起関すると･P,･えられる｡

欠陥の形状よりも大きさが爆藤波に転移する粒

子速度に影響を与えている｡4 轄 絵本研

究で得られた主賓な結曲を以下にまとめる｡1. 衝撃波

については,5000偶程度の粒7･数のMD計昇によって低圧 (気体)から高蘇

度総体まで計算できることが既に示されているが.燦菰

波についても5000個程度の粒1･敦で高密度流体

まで#.歳計第とよく一致 し,MD法による燦菰

波計掛 ま穿当である｡とくに衝撃波から燦岳-の鮎

移も,記述できる.2.固体中の爆在波の様子は流体中のそれとは典なり,

健在波先朗にC･J温度より痛い胞腔パルスが現れる場合がある.この温度パルスの大きさは結晶格

子エネルギーの緩和過稔に依
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NoleculardynamicssinLJlationoftrNaSh∝kinitiationpro00sses

inenergeticnaterials

YiLBuhruKikuchi■,andMitBuOKoShi*

Molectllardynamic8imulationshaveusedtoinvestigatesh∝kinitiationinenergeticmateri･

als.Shocktodetonationtransition(SDT)isinducedbyasitnpleexothermicbitnolecularreac･

tion.Itiscon瓜nnedthattheshock･to･detonationtransition(SI)T)inhighdensityfluidscould

besimulatedbyaconventionalmoleculardynamicssimulationswithrelativelysnailnum･

herofsampleparticles(about5000particles).Tbmperatureprorllesofthedetonationwaves

insolidcrystalswerefoundtobesensitivetothemodelforthechemiCalenergyportioningto

thetranslationalenergy(orlatticeenergy).Effectsofthedefectincrystalwerealsoinvesti･

gated.AvoidofatomiCsizecouldlargelyaccretetheSDT.Ontheotherhand,adefectcaused

bythepotentialanomalyisratherinsensitivetoSDT.

(●DepartmentofChemicalSy8temEnginnering.Univer8ityofTbkyo7-3-1Hongo,
Bunkyo･kn,Tbkyo113･8656)
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