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Аннотация
Программный комплекс позволяет проводить расчеты равновесных тер-

модинамических параметров плотных газов и флюидов с учетом межмоле-
кулярных взаимодействий. Протестированный диапазон параметров состав-
ляет по температуре – от 100 до 10 000 K и до давления 100 ГПа. Базовыми
параметрами для задания условий являются плотность, температура и хи-
мический элементный состав исследуемой смеси. Для этих условий вычис-
ляется равновесный химический состав, внутренняя энергия, теплоемкости,
показатель адиабаты и скорость звука. В расчетах учтена возможность об-
разования следующих химических компонент: 𝐴𝑟, 𝑁𝑒, 𝐻𝑒, 𝐾𝑟, 𝑁2, 𝑁 , 𝑂2, 𝑂,
𝐻2, 𝐻, 𝐻2𝑂, 𝑂𝐻, 𝑁𝐻3, 𝐶𝑂, 𝐶𝑂2, 𝐶𝐻4, 𝑁𝐻3, 𝑁𝑂 и конденсированной фазы
углерода.

Для построения уравнения состояния используются методы молекуляр-
ной динамки и статистической физики. При этом, вещество рассматривает-
ся как набор точечных объектов (молекул) взаимодействующих с централь-
ным парным потенциалом в форме exp6. Дополнительно молекулы обладают
внутренними степенями свободы, энергия которых зависит только от тем-
пературы. Для определения давления и полной энергии системы численно
решается задача движения небольшого ансамбля частиц (NVT ансамбль из
50-100 молекул), при этом внутренняя энергия системы вычисляется как сум-
мы кинетических энергий молекул и потенциальной энергии взаимодействия,
давление вычисляется по Теореме о вириале. Подбор параметров парных по-
тенциалов взаимодействия осуществлялся из условий наилучшего соответ-
ствия экспериментальным данным: таблицам термодинамическим величин
Американского института стандартов, ударным адиабатам сжиженных газов
и параметрам детонационным конденсированных взрывчатых материалов.

Программный комплекс позволяет определять равновесные термодина-
мические параметры смесей газов при заданной плотности и температуре,
рассчитывать ударные и детонационные адиабаты. Для построения ударной
адиабаты, численно решается нелинейное уравнение Гюгонио в переменных
плотность и температура, при этом, все необходимые параметры (давление и
удельная внутренняя энергия) вычисляются описанным выше методом. Па-
раметры детонации определяются из условий Чепмена-Жуге - на ударной
адиабате с энерговыделением находится точка с условиями D=u+c, где D -
скорость фронта, u - массовая скорость, c - равновесная скорость звука.

Программный комплекс позволяет проводить удаленные вычисления в
сети интернет по адресу http://ancient.hydro.nsc.ru/chem.
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1 Выбор параметров потенциала
Критическая точка Кипение
Ткр, K Pкр, МПа дм3/моль моль/дм3 кг/м3 Тпл кг/м3

He 5.19 0.2274 0.05747 17.4 69.6
Ne 44.4 2.654 0.0417 23.98 479
Ar
Kr
Xe
H2 33 1.3 0.065 15.38 30.8
N2

O2 154.576 5.043 0.0734 13.624 436 90.19 1141
CO 132.91 3.499 0.0931 10.7411 300.8
CO2 304.20 7.383 0.0940 10.6383 468.1
CH4 190.555 4.595 0.0989 10.1112 162.2
H2O 647.13 22.06 0.0559 17.89 322
C 6810 223 0.0188 53.1915 638.9
C2H2 308.33 6.138 0.1197 8.35422 217.5

2 Однокомпонентные смеси
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Изотермы 𝐴𝑟. 𝑇𝑐 = 150.6 K, 𝑝𝑐 = 4.86 МПа, 𝜌𝑐 = 531 кг/м3.
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2.5 N2

Экспериментальные данные по уравнению состояния 𝑁2: сжатие до дав-
ления 2 ГПа [1], сжатие в алмазных наковальнях [2, 3], ударные адиабаты [4,
5]. Модели уравнения состояния [6].
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Рис. 1: Зависимости давления от плотности флюида 𝑁2 вдоль изотерм: NIST
– [1], Olijnyk – [2], Gregoryanz – [3].
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Рис. 2: Ударная адиабата сжиженного азота: SWD – [4], Nellis – [5]. Начальное
состояние: 𝜌0 = 0.808 г/см3, 𝑇0 = 77.4 K.
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2.6 O2

Экспериментальные данные по уравнению состояния 𝑂2: [1, 4]. Модели
уравнения состояния [7, 8].
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Рис. 3: Зависимости давления от плотности флюида 𝑂2 вдоль изотерм: NIST
– [1].
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Рис. 4: Ударная адиабата сжиженного азота: SWD – [4], Chen – [8], Ree – [7].
Начальное состояние: 𝜌0 = 1.202 г/см3, 𝑇0 = 77 K.
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2.7 CO
Экспериментальные данные по уравнению состояния 𝐶𝑂: [1, 4].
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Рис. 5: Зависимости давления от плотности флюида 𝐶𝑂 вдоль изотерм: NIST
– [1].
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Chen – [8], Ree – [7]. Начальное состояние: 𝜌0 = 1.202 г/см3, 𝑇0 = 77 K.
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2.8 CO2

Экспериментальные данные по уравнению состояния 𝐶𝑂2: [1, 9, 10, 11].
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Рис. 7: Зависимости давления от плотности флюида 𝐶𝑂2 вдоль изотерм:
NIST – [1], Liu – [10].
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Рис. 8: Ударная адиабата твердого 𝐶𝑂2: Zubarev – [9]. Начальное состояние:
𝜌0 = 1.54 г/см3, 𝑇0 = 196 K.
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Рис. 9: Ударная адиабата жидкого 𝐶𝑂2: Nellis – [11], Schott – [12]. Начальное
состояние: 𝜌0 = 1.172 г/см3, 𝑇0 = 218 K, 𝑝0 = 7𝑒5 Па.
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2.9 H2O
Экспериментальные данные по уравнению состояния 𝐻2𝑂: [1, 4].
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Рис. 10: Зависимости давления от плотности флюида 𝐻2𝑂 вдоль изотерм:
NIST – [1], Mazevet – [13].
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Рис. 11: Ударная адиабата 𝐻2𝑂: SWD – [4], Karahanov – [14], Lyzenga – [15].
Начальное состояние: 𝜌0 = 0.994 г/см3, 𝑇0 = 300 K.
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2.13 Mg
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3 Продукты детонации конденсированных вв

3.1 Аммиачная селитра
Параметры детонации Чепмена-Жуге в зависимости от начальной плот-

ности заряда аммиачной селитры ([𝑁𝐻4][𝑁𝑂3]).
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3.2 Эмульсионное вв
Параметры детонации Чепмена-Жуге в зависимости от начальной плот-

ности заряда. Состав: 80, 4.67, 12 массовых частей 𝐻4𝑁2𝑂3, [𝐶𝐻2]𝑛 – пара-
фин (стеарин 𝐶18𝐻36𝑂2), 𝐻2𝑂 соответственно. Состав близок к соотношению
соответствующему полному окислению компонент – 1𝐻4𝑁2𝑂3 + 1/3𝐶𝐻2 +
2/3𝐻2𝑂 = 1𝑁2 + 3𝐻2𝑂 + 1/3𝐶𝑂2.
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Параметры адиабаты разгрузки продуктов детонации ВВ с начальной
плотоностью 1.0 г/см3.
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3.3 Тэн
Параметры детонации Чепмена-Жуге в зависимости от начальной плот-

ности заряда тэна (𝐶5𝐻8𝑁4𝑂12).
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Параметры адиабаты разгрузки продуктов детонации тэна с начальной
плотоностью 1.77 г/см3.
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3.4 Гексоген
Параметры детонации Чепмена-Жуге в зависимости от начальной плот-

ности заряда гексогена (𝐶3𝐻6𝑁6𝑂6).

0

2

4

6

8

10

ρ0, г/см30 0.5 1 1.5

T , K

0

1000

2000

3000

4000

D
,к

м
/с

D
T

D 1
T 2
T 3

0

5

10

15

20

25

30

35

40

ρ0, г/см30 0.5 1 1.5

p
,Г

П
а

p 1

γ

0

0.5

1

1.5

2

2.5

3

ρ0, г/см30 0.5 1 1.5

γ =

(
∂p

∂ρ

)

S

ρ

p

mi/m

0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

ρ0, г/cм30 0.5 1 1.5

Ccond

N2

CO2

CO
H2O
O2

OH
O

NO
NH3

CH4

H2

Параметры адиабаты разгрузки продуктов детонации гексогена с началь-
ной плотоностью 1.80 г/см3.
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3.5 Октоген
Параметры детонации Чепмена-Жуге в зависимости от начальной плот-

ности заряда (𝐶4𝐻8𝑁8𝑂8).
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Параметры адиабаты разгрузки продуктов детонации октогена с началь-
ной плотоностью 1.90 г/см3.
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3.6 Тротил
Параметры детонации Чепмена-Жуге в зависимости от начальной плот-

ности заряда (𝐶7𝐻5𝑁3𝑂6).
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Параметры адиабаты разгрузки продуктов детонации тротила с началь-
ной плотоностью 1.640 г/см3.
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3.7 Тетрил
Параметры детонации Чепмена-Жуге в зависимости от начальной плот-

ности заряда (𝐶7𝐻5𝑁5𝑂8).
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Параметры адиабаты разгрузки продуктов детонации тетрила с началь-
ной плотоностью 1.640 г/см3.
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3.8 Тротил/гексоген
Параметры детонации Чепмена-Жуге в зависимости от начальной плот-

ности заряда из смеси 50%тнт + 50%гексоген.
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Параметры адиабаты разгрузки продуктов детонации вв с начальной пло-
тоностью 1.65 г/см3.
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3.9 Гексонитростильбент
Параметры детонации Чепмена-Жуге в зависимости от начальной плот-

ности заряда (𝐶14𝐻6𝑁6𝑂12).
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Параметры адиабаты разгрузки продуктов детонации вв с начальной пло-
тоностью 1.7 г/см3.
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3.10 Татб
Параметры детонации Чепмена-Жуге в зависимости от начальной плот-

ности заряда (𝐶6𝐻6𝑁6𝑂6).
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Параметры адиабаты разгрузки продуктов детонации татб с начальной
плотоностью 1.80 г/см3.
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3.11 Нм
Параметры детонации Чепмена-Жуге в зависимости от начальной плот-

ности заряда нитрометана (𝐶𝐻3𝑁𝑂2).
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Параметры адиабаты разгрузки продуктов детонации нм с начальной пло-
тоностью 1.137 г/см3.
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3.12 Тнм
Параметры детонации Чепмена-Жуге в зависимости от начальной плот-

ности заряда (𝐶𝑁4𝑂8).
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Параметры адиабаты разгрузки продуктов детонации тнм с начальной
плотоностью 1.65 г/см3.
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3.13 Бтф
Параметры детонации Чепмена-Жуге в зависимости от начальной плот-

ности заряда (𝐶6𝑁6𝑂6).
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Параметры адиабаты разгрузки продуктов детонации бтф с начальной
плотоностью 1.8 г/см3.
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3.14 ДНТФ
Параметры детонации Чепмена-Жуге в зависимости от начальной плот-

ности заряда DNTF (𝐶6𝑁8𝑂7).
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Параметры адиабаты разгрузки продуктов детонации ДНТФ с начальной
плотоностью 1.75 г/см3.
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3.15 CL-20, ГНИВ, HNIW
Параметры детонации Чепмена-Жуге в зависимости от начальной плот-

ности заряда (𝐶6𝐻6𝑁12𝑂12).
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Параметры адиабаты разгрузки продуктов детонации cl-20 с начальной
плотоностью 1.9 г/см3.
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