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МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНАМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ

ТЕРМИЧЕСКОГО РАЗЛОЖЕНИЯ ОРГАНИЧЕСКИХ ВЕЩЕСТВ∗

А. В. Кудинов1, Ю. А. Богданова2, С. А. Губин3

Аннотация: Выполнено молекулярно-динамическое (МД) моделирование термического разложения ор-
ганического вещества на примере молекулы, содержащей триазиновое кольцо, в условиях постоянного
объема при мгновенном подъеме температуры до 4000 К. Исследованы возможные механизмы разложе-
ния, описанные в литературе, выполнено сравнение результатов расчетов с доступными данными по росту
и убыли количества молекул из экспериментальных и теоретических исследований. Проведено иссле-
дование состава продуктов разложения для определения кинетического механизма быстропротекающих
реакций по существующим моделям разложения, представлено относительное содержание молекул, со-
ставляющих основную долю в системе, после выхода на равновесие основных продуктов разложения
исследуемого органического вещества.
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