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МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНАМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ

ХИМИЧЕСКОГО РАЗЛОЖЕНИЯ ОРГАНИЧЕСКИХ ВЕЩЕСТВ

В УДАРНЫХ ВОЛНАХ С РАЗНЫМИ

ПРОСТРАНСТВЕННО-ВРЕМЕННЫМИ МАСШТАБАМИ

ФАЗ СЖАТИЯ∗

С. А. Губин1, И. В. Маклашова2, Ю. А. Богданова3

Аннотация: На основе анализа многочисленных публикаций в научной литературе проведено сравнение
экспериментальных и рассчитанных методом молекулярной динамики значений критических параме-
тров ударных волн (УВ) для начала химического разложения жидких органических веществ с различными
пространственными и временными масштабами фаз сжатия: миллиметры и микросекунды — обычные
УВ; нанометры и пико- и наносекунды — ультракороткие УВ, создаваемые плазменными разрядами
лазеров. Показано согласие результатов молекулярно-динамического (МД) моделирования с измерен-
ными значениями критических параметров ультракоротких УВ, генерируемых разрядами лазеров. При
этом экспериментальные значения критических параметров обычных УВ, создаваемых традиционными
методами взрыва или взрывного метания, оказываются ниже предсказанных МД моделированием. Пред-
ложены объяснения для полученных в экспериментах и расчетах различающихся значений критических
параметров УВ с разными временными и пространственными масштабами.
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