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آلدر مواد شديدالانفجار ايدهCJتراكخواص روش پتانسيل المان در محاسبه بكارگيري

*2كيومرث مظاهري- 1ميثم بابااحمدي

14115-311، صندوق پستي هازك گايناميشگاه دي، آزمابخش مهندسي مكانيكت مدرس، يدانشگاه ترب
)*kiumars@modares.ac.ir(

دهيچك
روش پتانسيل المانازبراي اولين بار. اندآل تعيين شدهعادلي موج تراك در مواد شديد الانفجار ايدهپارامترهاي تدر كار حاضر

هاي هر يك از اتمروش پتانسيل المان، در . محصولات تراك مواد شديد الانفجار استفاده شده استخواص تراك درتعيينبراي 
انرژي آزاد گيبس فاز قرار دارد نقش يكساني در كمينه كردن تابع هر عنصر بدون در نظر گرفتن اينكه دركدام مولكول يا

مجهول وجود دارد، در حاليكه در ديگر مخلوط انفجاري مورد بررسيدر اين روش به تعداد عناصر در تركيب.دارندمحصولات
جم حاستفاده از اين روش اصليمزيتهاي .حاضر در محصولات مي باشدهاي شيمياييهمان تعداد گونهتمجهولاتعدادروشها 
انرژي آزاد گيبس در مراحل عددي كمينه سازيهاگونهتي بسيار پايين آن و جلوگيري از منفي شدن كسر مولي امحاسب

. استفاده شده استBKWاز معاله حالت كار حاضردرالانفجارمحصولات تراك مواد شديدمعادله حالتبراي. دباشمحصولات مي
در و نتايج تجربيCHEETAHكد تعادلي نتايج شده، نتايج بدست آمده با تحقيق انجامدرستي عملكرد براي اطمينان از 

نتايج بدست آمده براي مواد شديد الانفجار نشان دهنده تطابق بسيار خوب اين نتايج با نتايج تجربي و .اندمقايسه شده،دسترس
.باشدميCHEETAHنتايج مشابه كد 

BKWمعادله حالت -المانليروش پتانس- بسيآزاد گيانرژ-دالانفجاريماده شد-تراك:هاي كليديواژه

مقدمه-1
گونه مواد، سوخت و اكسيد گيرند كه در ايناي از مواد احتراق پذير قرار ميدر دسته-يا مواد منفجره - 3مواد شديدالانفجار

اي پيشتاز كه با ناحيه از يك موج ضربه4به طور كلي موج تراك.د دارندطور پيش مخلوط در هر مولكول ماده منفجره وجوده بهـكنن
واكنش آغاز شده و تا انتهاي ناحيه واكنش ،ايبا عبور موج ضربه. ]1[د، تشكيل شده استشوصورت جفت منتشر مينش خود بهواك

هاي محاسباتي و همچنين ت مرتبط، گسترش شيوهبا توجه به اهميت تعيين پارامترهاي تراك براي طراحي تجهيزا.]2[يابدادامه مي
سازي تراك هاي موجود براي مدلدر ميان تئوري. باشدهاي كامپيوتري براي تعيين پارامترهاي تراك، بسيار مورد توجه ميتهيه برنامه
عدي پايا با ضخامت صفر در نظر در اين تئوري تراك يك فرايند يك ب.استتوجه قرار گرفتهموردبيش از بقيه موارد CJپايا، تئوري
براي تعيين تركيب . ]3[باشندشيميايي مي-شود و فرض بر اين است كه محصولات پس از خروج از موج تراك در تعادل ترموگرفته مي

اصر مورد براي اين منظور قانون دوم ترموديناميك به همراه معادلات بالانس عن. شودمحصولات تراك از محاسبات تعادلي استفاده مي
قانون دوم ترموديناميك بيانگر اين است كه در حالت تعادل شيميايي انرژي آزاد گيبس محصولات كه تابعي از . گيرنداستفاده قرار مي

معادلات بقا، (معادلات حاكم با توجه به غير خطي بودن شديد . كسرمولي محصولات است، كمترين مقدار ممكن را دارا خواهد بود
، حل عددي اين )معادلات مربوط به تعادل ترموشيميايي و روابط مربوط به خواص ترموشيميايي مواد حاصل از انفجارمعادله حالت،

تحقيقاتي شاخص دنيا به اين دليل طي ساليان گذشته كدهاي متعددي بوسيله مراكز . معادلات از پيچيدگي فراواني برخوردار است
معادلات حاكم بر تراك مواد شديدالانفجار را با فرض تعادل 1954ان و فيكت در سال براي نخستين بار كو. اندتوسعه داده شده

تبديل انرژي، دانشگاه تربيت مدرس-دانشجوي دكتري مكانيك. 1
تبديل انرژي، دانشگاه تربيت مدرس- دانشيار مهندسي مكانيك. 2

3. High Explosive (HE)
4. Detonation Wave
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هاي گذشته كدهايي براي تعيين پارامترهاي تعادلي در تراك مواد شديدالانفجار و همچنين مخلوطهاي در دهه. شيميايي حل كردند
شده است، اجرا ميIBM704برروي كامپيوتر 2مك فيكتكه با كBKWدر سومين سمپوزيوم تراك از كد 1مدر. گازي تهيه شده است

پس از آن در . گونه شيميايي تهيه شده بود15عنصر و 5اين كد براي . تهيه شده است1956ظاهرا اين كد در سال . اسم برده است
1970و 1960هاي لدر سا. تهيه شدIBM7030براي كامپيوترهاي STRETCH BKEWهاي مشابه با نام كدي با قابليت1961سال 
 ,CHEETAH, TIGERتوان به از مهمترين اين كدها مي. براي مواد شديدالانفجار تهيه شدندBKWهاي ديگري از كد نسخه

ARPEGE, RUBYترين كدهاي تعادلي براي محاسبه پارامترهاي تراك مواد شديدالانفجار، كدهاي شناخته شده. اشاره كردBKW و
CHEETAHكد. دنباشميBKWنويسي فرترن و كد توسط مدر و با زبان برنامهCHEETAHكد مدر .تهيه شده است3توسط فريد
سازي مستقيم تابع انرژي آزاد گيبس، با قيد اين كد بر مبناي كمينه. منتشر گرديد1967در سال FORTRAN BKWتحت عنوان 

استفاده 5وايت4سازي از روش نزول ناگهانيغير خطي حاصل از كمينهدر اين كد براي حل معادلات . بقاي عناصر، توسعه داده شده بود
در اين كد از معادله . باشداين كد از معتبرترين كدهايي است كه همچنان مورد استفاده محققين در بعضي مراكز مي. ]4[شده بود
مشكل بزرگ . شدمحصولات استفاده ميهاي جامد موجود در براي گونهCowanبراي محصولات گازي و از معادله حالت BKWحالت 

شديد الانفجار اين مشكل بخصوص براي مواد . باشداين كد كه در بسياري از كدهاي تعادلي وجود دارد نياز به حدس اوليه دقيق مي
- بر مبناي ثابت1958تمام محاسبات تعادلي قبل از سال . در اين حالت امكان واگرايي كد وجود دارد. شودساز ميآل مسئلهغير ايده

سازي مستقيم تابع انرژي آزاد هاي عددي در اين سال پيشنهاد استفاده از كمينهبا پيشرفت كامپيوتر و روش. هاي تعادل بوده است
اي كه با استفاده دسته. هاي بعد محققان اين زمينه علمي دو دسته شدنددر سال. ارائه شد6گيبس توسط وايت، جوهانسون و دنتزيك

. كردندسازي مستقيم تابع انرژي آزاد گيبس استفاده مياي كه از كمينهدادند و دستههاي تعادلي را توسعه ميثابت تعادل، كداز روش
ي، براSTANJANكد بسيار توانمند .گيردهاي تعادل تقريبا براي كدهاي كامپيوتري مورد استفاده قرار نميدر حال حاضر روش ثابت

. توسط رينولدز در دانشگاه استنفورد آمريكا بر مبناي روش پتانسيل المان توسط رينولدز تهيه شد1986ل در سا،يگازيمخلوطها
در اين كد . دهاي بسيار دقيقي از پارامترهاي تراك در مخلوطهاي گازي ارائه كناين كد قادر است كه در مدت زمان بسيار كوتاه، جواب

اين امر . استافتهيكاهش يقبليتعادلينسبت به كدهايريمحاسباتي به طور چشمگزمان حل و همچنين امكان رخ دادن خطاهاي 
از . ها در تعيين پارامترهاي تعادلي تراك شناخته شودباعث شده كه استفاده از روش پتانسيل المان به عنوان يكي از توانمندترين روش

9كه در سالهاي بعد توسط كلازن8روش رند. ]5[را نام برد1959ل در سا7توان پاول و سارنرابداع كنندگان روش پتانسيل المان مي

المان ليروش پتانسيرياز بكارگدر كار حاضر براي اولين بار.]6[بر اساس روش پتانسيل المان بوده استارائه شد، در اصل9كلازن
.الانفجار استفاده شده استديخواص تراك در محصولات تراك مواد شدنييتعيبرا

المانليبا استفاده از روش پتانسييايمشي- تعادل ترموطيشرانييتع- 2
معادلات حاكم بر شرايط تعادل- 1- 2

:]1[باشندقانون اول و قانون دوم ترموديناميك به صورت روابط زير مي
)1(dUpdVQ =−δ

1. Mader
2. Fickett
3. Fried
4. Steepest descent
5. White
6. White, Johnson, and Dantzig
7. Powell and Sarner
8. RAND method
9. Clasen



سومين كنفرانس سوخت و احتراق ايران
1388اسفند ماه - دانشگاه صنعتي اميركبير - تهران 

 �������� �	
�� ������

������ ������ ������FCCI2010-1178

)2(
T
QdS δ

≥

:شودبه صورت زير تعريف ميسگيبآزادانرژي

)3(TTT STHG −=

:آيدو قانون اول ترموديناميك و قانون دوم ترموديناميك، رابطه زير بدست مي)1(با توجه به تعريف انرژي آزاد گيبس در رابطه 

)4(0)( , ≤=−+ pTdGTdSpdVdU

:در يك فرايند برگشت ناپذير در دما و فشار ثابت

)5(0)( , ≤pTdG

باشد تا دهد كه در يك سيستم در دما و فشار ثابت در يك فرايند برگشت ناپذير، انرژي گيبس در حال كاهش ميلا نشان ميرابطه با
:توان به صورت زير بيان كردرا مي)3(رابطه . به كمترين مقدار خود در حالت تعادل برسد

)6()ln( pRTGT += ψ

ل از رابطه زير آي هر مخلوط گاز ايدهبا تركيب روابط بالا، انرژي گيبس در دما و فشار مشخص برا.باشدميTي از تنها تابعψكه 
:آيدبدست مي

)7(o
Tmix GGG +∆=

)8()lnln( iii XpNRTG ++∑= ψ

.]5[شودميباشد، مستقل سيستم ميكوچكترين تغييري در تعادل شيميايي، باعث تغيير انرژي گيبس كه تابعي از تمام متغيرهاي
),,(بنابراين، iNTpGG =

)9(i
NTpiiNTNp

dN
N
GdP

P
GdT

T
GdG

lii ,,,,








∂
∂

∑+






∂
∂

+






∂
∂

=

:]5[رسيدتوان به روابط زير با استفاده از روابط ترموديناميكي مي

)10(SdP
T
G

Nip

−=






∂
∂

,

)11(VdT
p
G

NiT

=







∂
∂

,

:آيدست ميبد)9(با جايگزاري دو رابطه بالا در رابطه

)12(i
NTpii
dN

N
GVdPdTSdG

l,,








∂
∂

∑++−=

مشتق 
lNTpiN

G

,,








∂
)(امiگونه ) انرژي گيبس جزئي(را پتانسيل شيميايي∂ iµنامند كه تابعي از ميP وT و بقيهNiباشدها مي .

:را به صورت زير نشان داد)12(ه توان رابطبنابراين مي
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)13(∑++−=
i

iidNVdPdTSdG µ

هاي ثابت و دماي ثابت با Niدر )12(به عنوان مثال، رابطه. باشددادن پتانسيل شيميايي به يك حالت مبنا بسيار سودمند مينسبت 
):باشدنشانگر شرايط استاندارد ميoبالا نويس (باشد ، به صورت زير مياتمسفرPiتا 1گيري از فشار انتگرال

)14(∫=− ipo
TT VdpGG 1

:ال به فرم زيردله حالت گاز ايدهسپس با استفاده از معا

)15(
P
RTNV
i

i=

:آيددر نهايت رابطه زير بدست مي

)16(ii
o

TT pRTNGG ln=−

:آيدبدست ميNiبه هر گيري از رابطه بالا نسبت با مشتق

)17(i
o
ii pRT ln+= µµ

:شودبه رابطه زير تبديل مي) 13(دهد و در يك دما و فشار مشخص رابطه ميψتابع رابطه بالا معناي فيزيكي به

)18(∑=
i

ii NG µ

:را به صورت زير بيان كرد)8(توان رابطه و مي

)19(∑ += )ln( i
o
ii pRTNG µ

RToكه
ii /µψ :توان براي يك گونه گازي به صورت زير بيان كردميرا)19(در نتيجه رابطه . باشدمي=

)20(∑ ++= )lnln( i
o
ii XRTpRTNG µ

:]5[باشدبه صورت زير مي) 12(هايي كه در فاز گازي قرار ندارند، رابطهبراي گونه

)21(∑ += )ln( i
o
ii XRTNG µ

اين امر به اين دليل است كه پتانسيل . باشدمي)20(حذف شدن ترم فشار از رابطه)21(شود، تفاوت رابطه همانطور كه ديده مي
:توان گفتميدر فازهاي غير از فاز گازيباشد، بطوريكهشيميايي در فازهاي جامد و مايع مستقل از فشار مي

)22(o
ii µµ =

.]5[ندارد) فازهاي جامد و مايع(گازي هاي موجود در فازهاي غير از فازو در نتيجه تغييرات فشار تاثيري بر روي كسر مولي گونه

مباني تئوري پتانسيل المان-2- 2
قيد بقاي . ]6[باشدمي1سازي انرژي گيبس، با در نظر گرفتن قيد بقاي عناصر، بكارگيري روش ضرايب لاگرانژيكي از روشها براي كمينه
:توان به صورت زير نوشتبقاي تعداد عناصر را مي

0)23(∑ ===
=

S

i
jiij SiajbNn

1
,...,1,,...,1, 

1 . Lagrange Multipliers Method
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تعداد عناصر در تركيب بوده و aباشد، ام در سيستم ميiهاي تعداد كل اتمbjام است و iدر گونه jهاي نوع تعداد اتمijnدر اين رابطه
Sو فشار مشخص، به معني پيدا كردن يك توزيع حل شرايط تعادل در يك دما.باشدها در تركيب ميتعداد گونهNi هيچكدام از (است
Niكه ) ها نبايد منفي باشندG سازي يك تـابع چنـد   هايي كه بطور وسيع در علوم و مهندسي براي كمينهيكي از شيوه. كنندرا كمينه

iتي محاسباتابتدا براي راح. رود، روش ضرايب لاگرانژ استمتغيره با اعمال قيدهايي بكار مي
~µ    به صورت زير براي فـاز گـازي تعريـف

:شودمي

)24(
i

o
i p
RT

µµ ~ln =+

:شودبه صورت زير تعريف مي~iµبراي فاز غير گازي 

)25(
i

o
i

RT
µµ ~=

:توان به صورت زير در حالت كلي بازنويسي كردرا مي)20(و )19(از دو رابطه بالا، روابطبا استفاده 

)26()ln~(
1

iii

S

i
XN

RT
G

+∑=
=

µ

:توان نشان دادمي
)27(

∑ +=
=

S

i
iii dNX

RT
Gd

1
)ln~()( µ

:]7[آيدبدست ميير رابطه زd(G/RT)صفر قرار دادنتوان نشان داد بامي.باشدميG/RTتابع در نهايت هدف ما كمينه كردن 
)28(

0ln~
1

=∑−+
=

ijj

a

j
ii nX λµ

:امiبا توجه به اين رابطه، براي گونه .رابطه بالا براي يك گونه مشخص بدست آمده است
)29(

)n~exp(X ijj

a

1j
ii λ∑+µ−=

=

بـه مقـدار پتانسـيل    اين رابطه كسر مولي هـر گونـه شـيميايي را   . استروش پتانسيل المانآيد كه نتيجه اصلي ميبدست) 29(رابطه 
پتانسـيل  بـه عنـوان   jλهر يك از ضـرايب . كند، مربوط مي)ضرايب لاگرانژ(گونه، آرايش اتمي و يك دسته ضرايب مجهولشيميايي آن

ن در نظر گرفتن اينكـه  هاي هر عنصر بدونكته بسيار جالب در رابطه بالا اين است كه هر يك از اتم. شوندام معرفي ميjبراي اتم المان
هـا بـا توجـه بـه قيـد بقـاي       پتانسيل المانمقادير . ]6[دركدام مولكول يا فاز قرار دارد، نقش يكساني در كمينه كردن تابع گيبس دارند

:شودبه صورت زير باز نويسي مي)23(بدين منظور رابطه . آينداست، بدست ميده بيان ش)23(رابطه عناصر كه به صورت 
)30(

∑ ==
=

S

i
jiij ajbNXn

1
,...,1   ,      

:شودباشد و به صورت زير تعريف ميتعداد مول در تركيب ميمجموعN،)30(در رابطه

)31(
i

i

X
NN =

ضرايب لاگرانژ يا همان (مجهول aمعادله براي بدست آوردن aبا استفاده از روابط بالا، يك دستگاه معادلات جبري غير خطي شامل 
.آيدبدست مي) هال المانپتانسي

هاپتانسيل المانروش عددي بكار رفته براي محاسبه -3- 2
- استفاده ميها، به صورت زيرها استفاده از قيد بقاي عناصر و واحد بودن مجموع كسر مولي گونهبراي بدست آوردن پتانسيل المان

: ]4[شود
)32(1)( =∑=

i
iXX
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)33(Bb
bB j

j
j

j
j

0=













∑=

:)33(كه در رابطه
)34(Xnb i

i
ijj ∑=

Bjمقدار . باشدمي
باشد و از رابطه زير لت اوليه مينشان دهنده حا) 0(آيد و بالانويس ها بدست ميبا توجه به مقدار واكنش دهنده0

:آيدبدست مي

)35(

∑ ∑

∑
=

= =

=
a

j
i

R

i
ij

i

R

i
ij

j

Xn

Xn
B

1 1

10

)36(1
1

=∑
=

a

i

o
jB

قيدها به صورت بالا و با استفاده ازبا . ]4[باشدمي)32(قيد ديگر نيز، رابطه . باشدها ميبيانگر تعداد واكنش دهندهR، )35(در رابطه 
. ]7[آيدها بدست مياستفاده از روش نيوتن رافسن يك دستگاه معادلات خطي براي محاسبه پتانسيل المان

ژوگت- تراك چاپمن- 3
محاسبات ترموديناميكي تراك - 1- 3

محاسـبات  . نتروپي محصولات انفجـار محاسـبه شـوند   آبراي انجام محاسبات تعادلي لازم است انرژي آزاد گيبس، انرژي داخلي و 
هـاي بيشـتري   كننـد از پيچيـدگي  يآل پيروي متعادلي محصولات مواد شديد الانفجار نسبت به مواد گازي كه از معادله حالت گاز ايده

از طرفي لازم است معادله حالت مناسب فشارهاي بالا استفاده شود و از طرف ديگر بدليل فشارهاي بسيار بالا و اهميـت  . برخوردار است
تـراك ازيدر كار حاضر براي محصولات گ ـ.نيروهاي بين مولكولي خواص ترموديناميكي نيز بايد براي اين شرايط خاص محاسبه گردند

اغلب جداول ترمودينـاميكي  . شده استاستفاده ] Cheetah]8روش كد از ) كربن جامد(و براي محصولات جامد BKWاز معادله حالت 
با توجه به اينكه معمولا محصولات انفجار مواد شديد الانفجار از معادلـه  . اندتهيه شده) هاي كم و دماهاي بالافشار(آل هاي ايدهبراي گاز

شـوند و  آل محاسبه ميكنند، در محاسبه خواص ترموديناميكي در اين شرايط، ابتدا خواص براي حالت ايدهلت گاز كامل پيروي نميحا
در اين بخش بعـد از معرفـي معـادلات    . ]9[شوندسپس تاثيرات غير كامل بودن به عنوان تصحيحاتي به خواص محاسبه شده اضافه مي

محصولات تراك شـامل تركيبـاتي در   .شوندآل ارائه ميحالت ايدهنسبت به ، تصحيحات لازم جامد و گازيآل در فازهاي غير ايدهحالت
به ترتيب خواص مولي و خواص وابسته به جرم محصولات باشند رابطه حاكم بر اين خواص بـه  hو Hاگر . باشندفازهاي جامد و گاز مي

.نشانگر محصولات جامد تراك استsنشانگر محصولات گازي و زيرنويس gس قابل نمايش است كه در آن زيرنوي) 37(صورت رابطه 
)37(

SSgg HnHnh +=
تـوان بـا انتگـرال گيـري از معـادلات ماكسـول و       آنتالپي، آنتروپي و ديگر خواص ترموديناميكي محصولات تـراك شـديدالانفجار را مـي   

. ]5[ردبدست آوBKWاري پارامترها از معادلات حالت زجايگ

الانفجاريدمحاسبات ترموديناميكي تراك در مواد شد-2- 3
الانفجاريدمحصولات تراك مواد شديمعادله حالت فاز گاز-2-1- 3

.]9[شودميبيان)38(به صورت رابطهBKWمعادله حالت 
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)38(
)()(1 XFeX

RT
PV Xg =×+= β

.شودتعريف مي)39(به صورت رابطه Xرابطه بالا،كه در 
)39(

αθ
κ

)( +×
=

TV
KX

g

دمـا  T، )بـار مگـا (نشانگر فشار Pآيد و ميبدست) 40(رابطهنشان دهنده حجم مولي محصولات گازي است كه از Vg، )38(در رابطه
.ستاثابت جهاني گازهاRو ) كلوين(
)40(

g

STOT
g n

VVV −
=

αر ، مقادي0)39(و)38(ر روابط د.باشندهاي گازي ميتعداد مول گونهngهاي جامد و حجم گونهVSحجم كل وVTOT، )40(در رابطه
رامترپـا )39(در رابطـه . آينـد با نتايج آزمايشگاهي بدست ميBKWمعادله 1ضرايبي تجربي هستند كه از مطابقت دادنҚو θو βو 
κ ،Covolumeشودمحاسبه مي) 41(شود و با رابطهكل محصولات ناميده مي .
)41(∑ ×= )( iiX κκ

توسـط  ) m3(اين مقدار نشان دهنـده حجـم اشـغال شـده بـا واحـد       . ام استiهندسي گونه شيميايي 0ki،Covolume،)41(در رابطه
براي اين افزوده شـده كـه مقـدار    46/10عدد . باشدمي46/10گونه شيميايي به دور مركز جرمش ضربدر مولكول در حال چرخش هر 

Covolume مولكولCO9[تطابق يابد،شدهاش كه قبلا استفاده ميبا مقدار ابتدايي[.

الانفجاريدمعادله حالت فاز جامد محصولات تراك مواد شد-3-2-2
].8[فاز غيرگازي از معادله حالت زير استفاده شده استدر كار حاضر براي توصيف رفتار

)42(bPaTVV ++= 0

انديسـهاي  . باشـد ضرايب تجربي مـي b,a,V0وmolcm3حجم مولي بر حسب Vدما بر حسب كلوين، Tفشار برحسب اتمسفر، Pكه 
.باشندر خواص مورد نظر در شرايط استاندارد محيط ميصفر بكار رفته در اين بخش بيانگر مقدا

تعيين كسر مولي و خواص محصولات در دما و فشار مشخص-3- 3
به شرح المانيلو خواص محصولات در دما و فشار مشخص با استفاده از روش پتانسيكسر موليينتعالگوريتم بكار رفته براي 

:باشدزير مي
.ندشوابتدا دما و فشار مشخص مي.1
.شودها، مقدار اوليه داده ميبه پتانسيل المان.2
.شوندمقادير توابع ترموديناميكي در دما و فشار مشخص شده، تعيين مي.3
سازي توابع ترموديناميكي نسبت به معادله آل بودن معادله حالت بكار رفته براي محصولات انفجار، تصحيحبا توجه به غير ايده.4

.گيردآل صورت ميحالت گاز ايده
.شوندسازي توابع ترموديناميكي در دما و فشار مشخص، كسر مولي محصولات تعيين ميپس از تصحيح.5
.شودهاي جديد پرداخته ميسپس با استفاده از روش نيوتن رافسن، به حل دستگاه معادلات خطي براي محاسبه المان پتانسيل.6
.شوندها نهايي محاسبه ميها، پتانسيل المانه پتانسيل المان، روش عددي بكار رفته براي محاسبLUبا استفاده از روش .7
.شوندها نهايي، كسر مولي نهايي و خواص محصولات محاسبه ميدر پايان با مشخص شدن پتانسيل المان.8

1 . Fitting
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روش عددي محاسبه نقاط منحني هوگونيوت-4- 3
در بين تمام خطوط رايلي كه از . باشدمماس ميخط رايلي بر منحني هوگونيوت CJ، در نقطه CJطبق تئوري ترموديناميكي 

كنند، خطي كه بر هوگونيوت مماس است، كمترين شيب را نقطه مربوط به شرايط اوليه رسم شده و منحني هوگونيوت را قطع مي
هوگونيوت براي حالت با توجه به اينكه روابط مربوط به خط رايلي و منحني . شوداز اين خاصيت استفاده ميCJبراي تعيين نقطه . دارد

روش مورد . باشديك روش سعي و خطا ميCJباشند، روش كلي مورد استفاده براي تعيين نقطه كلي معادله حالت روابط صريحي نمي
اي از منحني هوگونيوت كه خط رايلي واصل به باشد، تعيين نقاط روي منحني هوگونيوت و تعيين نقطهاستفاده شامل دو مرحله مي

:نيوت زير بايستي حل شودوگونيوت معادله هوگوبراي محاسبه يك نقطه از منحني ه). CJنقطه (ن شيب را دارد آن كمتري

0))((
2
1

000 =−+−− vvPPee
)43(

مجموع e0. باشندكه متغيرهاي با زيرنويس صفر مربوط به حالت قبل از انفجار و متغيرهاي ديگر مربوط به حالت بعد از انفجار مي
ماده منفجره اوليهحجمv0.باشدكه در كتابخانه مربوط به واكنشگرها موجود مي،باشدگرماي تشكيل ماده منفجره ميو انرژي داخلي

سپس با . شودابتدا فشار نقطه انتخاب مي،نيوتوگوبراي محاسبه يك نقطه از منحني هدر حالت كلي. باشنداوليه ميفشار P0و 
فشار انتخاب شده و دماي محاسبه . شودميتعيين،كندميصدق ) 43(دمايي كه در معادله،و با تكرار،دماتخمين براي استفاده از يك 

توان گفت كه با مشخص شدن دما و فشار، كسر مولي محصولات و در مي. باشدميمحصولاتنيوتوگوشده يك نقطه از منحني ه
.شودتعيين مي... ژي آزاد گيبس و نتيجه كليه پارامترهاي تعادلي شامل آنتالپي، آنتروپي، انر

كار حاضرياعتبار سنج- 4-1
-در مواد شديد الانفجار پرداخته مـي CJبراي تراك كد تهيه شده بر مبناي روش پتانسيل المان در اين قسمت به اعتبار سنجي 

محاسـبات مربـوط   . ه صورت نگرفته استها، با توجه به عدم دسترسي به نتايج تجربي در اين رابطمحاسبات مربوط به مقدار گونه. شود
در تمامي محاسـبات ايـن بخـش    . اندنيز مقايسه شدهCHEETAHبه تراك علاوه بر برخي نتايج تجربي موجود با نتايج در دسترس كد 

: اند ازها عبارتاين گونه. باشندميCHEETAHكد BKWCموجود در بانك اطلاعاتي CHNOگونه 17محصولات تراك 
C(s), CH2O2, C2H4, CH3OH, CH2O, C2H6, CO, CO2, CH4, H2, H2O, H3N, N2, NO, NO2, OH, O2

الانفجاريددر مواد شدCJتراك يبرايمحاسبات تعادل-4-1-1
كه مقدار تجربي حداقل يكي از خواص انفجـاري آنهـا در دسـترس    CHNOدر مرحله اول تعداد نسبتا زيادي ماده شديدالانفجار 

.ندابا مقدار تجربي مقايسه شده1-در جدولحاضركارخاب شده و نتايج محاسبه شدهباشد انتمي

هاي مختلفمواد شديدالانفجار در دانسيتهCJمحاسبات تعادلي براي تراك -2- 4-1
و 1-لشـك در . باشـد اوليه مـاده منفجـره مـي   دانسيتهيكي از كاربردهاي كدهاي ترموشيميايي محاسبه تغييرات خواص با تغيير 

اين شـكلها  . اندبا كد حاضر و مقادير تجربي مقايسه شدهRDX ،TNTبراي مواد اوليهدانسيتهبا تراكتغييرات سرعت و فشار 2-شكل
.داردتطابق بسيار خوبي با نتايج تجربيهاي مختلف چگاليدردهند كه فشار محاسبه شده نشان مي
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Pcj(Gpa), Dcj(km/s)در مواد شديد الانفجار،CJاي تراك برحاضركد نتايج اعتبار سنجي -1جدول 

CHEETAH 2.0 
متغير]10[تجربيكد حاضر]10[

مشخصات ماده منفجره
نام اوليهدانسيته

38.638.038.7Pcj
1.89(gr/cc)HMX

9.249.149.11Dcj

30.8429.0431Pcj
1.76(gr/cc)PETN

8.278.298.26Dcj

33.1232.1833.79Pcj
1.77(gr/cc)RDX

8.808.678.63Dcj

27.0326.9125.9Pcj
1.847(gr/cc)TATB

7.8147.7417.66Dcj

22.1121.9122.64Pcj
1.61(gr/cc)TETRYL

7.367.257.58Dcj

19.1718.9119.0Pcj
1.64(gr/cc)TNT

6.846.676.95Dcj

24.1923.9124.6Pcj
1.68(gr/cc)

PENTOLITE

7.6777.477.75Dcj

30.3332.3332.0Pcj
1.8 (gr/cc)

OCTOL

(78-22) 8.228.488.16Dcj

)ب()الف(
جيكد حاضر با نتاجينتاسهيمقا(RDXر الانفجاديماده شديبراتغييرات فشار جبهه تراك با دانسيته،) ب(تهيسرعت جبهه تراك با دانسراتييتغ)الف(:1شكل 

]).11[مرجع يتجرب
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)ب()الف(
جيكد حاضر با نتاجينتاسهيمقا(TNTالانفجار ديماده شديبراتغييرات فشار جبهه تراك با دانسيته،) ب(تهيسرعت جبهه تراك با دانسراتييتغ)الف: (2شكل 

]).11[مرجع يتجرب

يريگجهينتويبندجمع- 5
براي اين . توان پارامترهاي تعادلي موج تراك را در مواد شديدالانفجار محاسبه كردبا استفاده از كد تهيه شده در كار حاضر مي

دستگاه تشكيل شده توسط اين . حل گردندترموديناميكي هوگونيوت به همراه معادلات تعادل -منظور نياز است تا معادلات رانكين
هاي ممكن است در روند تكرار حل، گونهدر اكثر روشها . باشدحل اين معادلات به شدت سخت ميو خطي استمعادلات به شدت غير

در . شودكه اين امر باعث حذف گونه مذكور در روند حل و در نهايت ايجاد خطا در جواب نهايي ميبا تعداد مول منفي نيز ظاهر شوند
ها با مقدار مي در روند حل نداشته و در روند تكرار حل جهت همگرايي، تعداد مول گونهها تاثير مهروش پتانسيل المان تعداد گونه

.شودبسيار كم نيز منفي نمي
نتايج بدست آمده براي مواد شديد الانفجار نشان دهنده تطابق بسيار خوب اين نتايج با نتايج تجربي در دسترس و نتايج مشابه 

امكان بدست آوردن دقيق ضرايب معادلات حالت براي مواد شديد الانفجار و خطاي موجود با توجه به عدم. باشدميCHEETAHكد 
. باشنددر نتايج تجربي، نتايج بدست آمده موجود نشان دهنده قابليت اعتماد بالاي كد توسعه داده شده مي
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