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Работа посвящена расчету основных параметров инициирования взрывного разложения пентаэритритатетра-

нитрата (тэна), содержащего наночастицы золота: зависимостей коэффициентов эффективности поглощения от 
размера наночастиц в матрице тэна, критической (минимальной) плотности энергии инициирования взрывного 
разложения системы тэн – золото, для первой (1064 нм) и второй (532 нм) гармоник неодимового лазера. При пе-
реходе от первой ко второй гармонике неодимового лазера наблюдается сдвиг максимума эффективности погло-
щения в сторону малых радиусов включений от 99 нм для первой гармоники, до 22 нм – для второй. Величина 
максимального коэффициента эффективности поглощения при этом возрастает от 0.100 до 4.878. Рассчитанные 
значения критической плотности энергии инициирования тэна, содержащего наночастицы золота, составили: для 
первой гармоники 552 мДж/см2; для второй – 15 мДж/см2, при радиусах металлических включений 94 и 26 нм 
соответственно. Сделан вывод, что композит тэн-золото является перспективным материалом для использования 
его в качестве капсюля оптического детонатора, который может быть создан на базе второй гармоники неодимо-
вого лазера. 

The paper focuses on calculation of the basic parameters of initiation of the explosive decomposition of pentaerythrityl 
tetranitrate (PETN) containing nano-particles of gold: the dependences of the ratios of absorption effectiveness on the size 
of nano-particles in the matrix of PETN, critical (minimum) energy density of initiation of explosive decomposition of 
PETN – gold system, for the first (1064 nm) and second (532 nm) harmonics of neodymium laser. Upon transfer from the 
first to the second harmonic of neodymium laser the authors observed the shift of the maximum of effectiveness of absorp-
tion to the side of small radii of metal inclusions from 99 nm for the first harmonic to 22 nm – for the second. The value of 
the maximum ratio of absorption effectiveness in this case grows from 0.100 to 4.878. The calculated values of critical 
density of energy for initiation of PETN containing nano-particles of gold is: 552 mJ/cm2 for the first harmonic; 15 mJ/cm2 

for the second, with radii of metal inclusions of 94 and 26 nm respectively. The authors conclude that the PETN – gold 
composite is a promising material for use as percussion cap of the optical detonator, which can be created on the base of 
the second harmonic of neodymium laser. 

Ключевые слова: наночастицы золота, коэффициент эффективности поглощения, моделирование, энергетиче-
ские материалы, безопасные взрывчатые вещества.  

Keywords: gold nanoparticles, absorptivity, simulation, energetic materials, safety explosives. 
 
 
Введение 
Создание энергетических материалов, селек-

тивно чувствительных к лазерному излучению с 
целью получения капсульных составов для оптиче-
ских детонаторов ведется уже более двух десятиле-
тий. Разработаны оптические детонаторы на основе 
различных инициирующих взрывчатых веществ: 
азидов серебра и свинца, перхлоратов меди, железа, 
кобальта и др. Недостатком использования таких 
веществ является их низкая селективность к внеш-
ним воздействиям. Высокая чувствительность оп-
тических детонаторов на основе инициирующих 
взрывчатых веществ к удару, трению, нагреву, ра-
диации и т. д. может приводить к их несанкциони-
рованному срабатыванию. Поэтому они не получи-
ли широкого применения. Одним из основных на-
правлений создания рабочего тела оптических де-
тонаторов в настоящее время является введение в 
существующие взрывчатые вещества (ВВ) свето-
чувствительных добавок [1]. 

В качестве добавок в данной работе предлагает-
ся использовать наночастицы золота. Золото явля-
ется химически инертным металлом, поэтому мож-
но утверждать, что золото не взаимодействует с 
ВВ, а также не покрывается оксидной пленкой. Это 
упрощает механизм химической реакции, приводя-
щей к взрывному разложению ВВ, и уменьшает 
число неизвестных факторов, влияющих на поведе-
ние системы. Благодаря инертным свойствам золота 
композиты на основе ВВ-золото могут являться 
модельным объектом для изучения процессов 
взрывного разложения. 

Для возникновения взрывного разложения не-
обходимо наличие механизмов положительной об-
ратной связи, которые могут приводить к самоус-
корению химической реакции. Существует два ос-
новных механизма положительной обратной связи: 
увеличение температуры, приводящее к экспонен-
циальному росту скорости реакции [1 – 4], и лави-
нообразное увеличение неравновесной концентра-
ции реагентов, также приводящее к росту скорости 
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реакции [5 – 7]. Во втором случае выделяющаяся в 
элементарном акте энергия частично расходуется 
на образование активных частиц, что может приво-
дить к развитию реакции по цепному механизму [8; 
9]. 

В работе [10] было показано, что добавки силь-
нопоглощающих свет наночастиц позволяют сни-
зить критическую плотность энергии лазерного 
инициирования пентаэритритатетранитрата (тэна). 
Показана принципиальная возможность использо-
вания вторичных ВВ содержащих сильнопогло-
щающие свет наночастицы в качестве капсюля оп-
тического детонатора. Доказана роль малых вклю-
чений как центров поглощения световой энергии в 
объеме вторичных взрывчатых веществ. Поглоще-
ние энергии излучения наночастицами приводит к 
быстрому переходу в тепло за времена порядка пи-
косекунды. Из этого следует, что действие излуче-
ния на такие системы может приводить к появле-
нию малых очагов разогрева, которые становятся 
центрами инициирования взрывного разложения. К 
данным системам применима микроочаговая мо-
дель теплового взрыва. 

Микроочаговая модель инициирования взрыв-
ного разложения лазерным излучением основыва-
ется на предположении, что в объеме прозрачного 
энергетического материала находятся включения, 
эффективно поглощающие лазерное излучение. 
Предполагается, что основным следствием погло-
щения света включениями является их нагрев, при-
водящий к увеличению температуры окружающего 
энергетического материала и образованию очага 
самоподдерживающейся экзотермической реакции. 
В микроочаговой модели предполагается, что ко-
эффициент эффективности поглощения света ме-
таллическими наночастицами не зависит от длины 
волны излучения, размеров и природы поглощаю-
щей частицы (значение коэффициента эффективно-
сти поглощения Qabs принимается равным единице).  

Целью настоящей работы является оценка в 
рамках теории Ми спектральной зависимости ко-
эффициентов эффективности поглощения наноча-
стиц золота в матрице тэна, расчет минимального 
значения плотности энергии взрывного разложения 
тэна, содержащего наночастицы золота для первой 
и второй гармоники неодимового лазера. 

В прессованных таблетках тэна коэффициент 
диффузного отражения света на длине волны 
1064 нм составляет 0.88, поэтому попадающий в 
образец свет претерпевает многократные отражения 
на границах зерен прессованных порошков. В силу 
хаотичности актов отражения происходит усредне-
ние освещенности по направлениям, что позволяет 
использовать (как и в работах [1; 11 – 14]) при рас-
четах сферическую симметрию, считая включение 
также сферическим. Основные процессы, учиты-
ваемые в модели, – нагрев наночастицы лазерным 
излучением, отвод тепла в энергетический материал 
и химическая реакция экзотермического разложе-
ния взрывчатого вещества. Данные процессы опи-
сываются системой уравнений: 
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где T – температура, E – энергия активации разло-

жения, 0k  – предэкспонент, Q – тепловой эффект 

реакции,   и M  – коэффициенты температуро-

проводности с материалов матрицы и включения R 

– радиус включения, c и Mc  – объемная теплоем-

кость материалов матрицы и включения, n – доля 

неразложенного взрывчатого вещества, )(tJ  – 

поглощаемая плотность мощности излучения ла-
зерного импульса. При расчетах использованы зна-
чения параметров:  

с = 2.22 Дж/(см3К) [5], Mc = 2.7 Дж/(см3·К) [5],  

Е = 165 КДж/(моль·К) [5], 0k = 1.2·1016 с-1 [5],  

 = 1.1·10-3 см2с-1 [5],  

M = 0.97 см2с-1, Q = 9.64 КДж/см3 [5].  

Для величины )(tJ  использовалось выраже-

ние: 

 2 2 2
0( ) exp ,abs i iJ t Q R k H k t              (3) 

где ki = 8.235·107 с-1 – параметр, определяющий 
длительность импульса (соответствует длительно-
сти импульса на полувысоте 20 нс); Н0 – плотность 

энергии за импульс; absQ  – коэффициент эффек-

тивности поглощения, который равен отношению 
интенсивностей поглощенного и падающего на 

включение потоков излучения. Величина absQ  за-

висит как от радиуса включения, так и от длины 
волны излучения. Множители уравнения (3) норми-

руют интеграл от )(tJ  по времени на Н0. 

Коэффициент эффективности поглощения (Qabs) 
сферическим включением радиуса R в рамках тео-
рии Ми рассчитывался по методике, приведенной в 
работах [15; 16]. При расчетах коэффициента эф-
фективности поглощения необходим комплексный 
показатель преломления, который в свою очередь 
также зависит от длины волны падающего излуче-
ния [17]. 

Необходимо либо экспериментально опреде-
лить комплексный показатель преломления вклю-
чений при данной длине волны, либо интерполиро-
вать по имеющимся в литературе значениям на ин-
тересующую нас длину волны. В работе [18] реали-
зована методика интерполяции имеющихся экспе-
риментальных данных методом наименьших квад-
ратов. Так как показатель преломления состоит из 
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двух частей (действительной n и мнимой m), то при 
заданной длине волны λ каждая часть определяется 
отдельно. Интерполяция комплексного показателя 
преломления проведена методом наименьших квад-
ратов. В результате получен следующий показатель 
преломления золота для длины волны 1064 нм: mi= 
0.1877 – 6.438i, для длины волны 532 нм:  
mi= 0.4231-2.322i [18]. 

Используя данные показатели преломления в 
рамках теории Ми, рассчитаны зависимости коэф-

фициентов эффективности поглощения absQ  от 

радиуса наночастиц золота в матрице тэна для длин 
волн света 1064 и 532 нм включений. Они приведе-
ны на рис. 1 и 2 (зависимости обладают различным 
масштабом, что делает невозможным их наглядное 
представление в одной координатной сетке). При 
расчетах полагали, что коэффициент преломления 

ТЭНа составляет 0m = 1.54 и не зависит от длины 

волны света. 
Кривые имеют максимум, положение которого 

определяется, в основном, длиной волны света. При 
меньших радиусах кривая спадает до нуля, причем 
в пределе r → 0 выполняется закон Рэлея. При 
больших радиусах происходит выход на плато с 
осцилляциями. Влияние длины волны в рамках тео-
рии Ми связано с тем, что аргументами специаль-

ных функций, по которым ведется разложение, яв-

ляются величины  02 Rm  и 0mmi . Если 

бы величина im  не зависела от длины волны, то 

зависимости  absQ  совпали бы. Действительная 

и мнимая части im  могут изменяться в несколько 

раз при изменении длины волны, что делает ситуа-
цию сложнее, что и продемонстрировано на рисун-
ках 1 и 2.  

Значение коэффициента эффективности погло-
щения для длины волны 1064 составляет 0.100 ± 
0.001 при радиусе включения 99 нм, в то время как 
для длины волны 532 составляет 4.878 ±0.001 при 
радиусе включения 22 нм. 

Отношение коэффициентов эффективности по-
глощения между первой и второй гармоникой не-
одимового лазера составляет почти 50 раз. 

Построены спектральные зависимости коэффи-
циента эффективности поглощения (Qabs) и радиуса 
включения, обладающего максимальной эффектив-
ностью поглощения (Rmax). Данные зависимости 
приведены на рисунках 3 и 4 соответственно. 

 

  
 
Рис. 1. Зависимость значения коэффициента 

эффективности поглощения от радиуса включе-
ния R. Длина волны 1064нм, mi= 0.1877-6.438i

Рис. 2. Зависимость значения коэффициента 
эффективности поглощения от радиуса включе-

ния R. Длина волны 532нм,mi= 0.4231-2.322i 
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Рис. 3. Зависимость радиуса включения золо-

та в тэне обладающего максимальной эффек-
тивностью поглощения (Rmax) от длинны волны 

Рис. 4. Спектральная зависимость коэффи-
циента эффективности поглощения (Qabs) нано-

частиц золота в тэне 
 

 
Также как для наночастиц алюминия [13], радиус 
наиболее поглощающего включения увеличивается с 
ростом длины волны, для золота зависимость практи-
чески линейна. Коэффициент эффективности погло-
щения, напротив, уменьшается при сдвиге в длинно-
волновую область, причем после длины волны 550 нм 
падение значительно. Для длин волн более 700 нм 
значение коэффициента эффективности поглощения 
не превышает 0.5, в то время как для 550 нм около 5. 

Для расчета критической (минимальной) плотно-
сти энергии инициирования взрывного разложения 
тэна, содержащего наночастицы золота численно, 
решались уравнения модели (1) – (3) на сетке с пере-
менным шагом по координате. Для размеров включе-
ний R ≥ 30 нм шаг в окрестностях включения состав-
лял не более 1/20 толщины прогретого за время им-

пульса инертного вещества ( ik2 ), далее размер 

ячейки увеличивался по закону геометрической про-
грессии таким образом, чтобы слой окружающего 
материала имел суммарную толщину не менее 8R. 
При использованной длительности импульса длина 
прогрева составляла ≈ 50 нм, размер ячеек около 
включения ≈ 2.5 нм. Соответственно характерное 
время выравнивания температуры между двумя со-

седними ячейками составляло 1t 57 пс. Поэтому 

используемая сетка достоверно описывает теплофи-
зические процессы вплоть до температуры  

 10ln tkk

E

B
≈ 1500 К. 

Формирование очага реакции происходит при 
значительно меньших температурах, что позволяет 
использовать настоящую методику для численного 
решения уравнений модели (1) – (3). Шаг сетки внут-

ри включения превышал шаг снаружи в M  

раз. Ячейка с границей раздела включение-матрица 

содержала как слой материалов матрицы, так и вклю-
чения толщиной в половину шага сетки для каждого 
вещества. При использованных параметрах размер 
ячейки во включении составлял ~ 10 нм, что близко к 
толщине слоя поглощения света, составляющую для 
большинства металлов менее 10 нм. Для размеров 
включений 20 ≥ R > 10 нм использовалась одна ячейка 
(10 нм) внутри включения и далее ячейка с границей 
раздела включение-матрица. Для размеров включений  
R ≤ 10 нм использовалась ячейка с включением и гра-
ницей раздела включение-матрица. Данная методика 
позволяет корректно учитывать поглощение света при 
помощи граничного условия (2) [19]. 

Полученная после разбиения пространства на 
ячейки система обыкновенных дифференциальных 
уравнений решалась методом Рунге-Кутты 1 – 5 по-
рядка с переменным шагом по времени. Относитель-
ная погрешность на шаге интегрирования не превы-
шала 10-9, при этом интегральная относительная по-
грешность, оцениваемая по точности выполнения за-
кона сохранения энергии, не превышала 2.5·10-5.  

Определение минимальной плотности энергии 
инициирования взрывного разложения (критической 
плотности энергии) ТЭНа, содержащего наночастицы 
хрома, проводилось следующим образом [20 – 21]:  

1. Рассчитывалась зависимость коэффициента 
эффективности поглощения от радиуса частицы, оп-
ределялся размер частицы, имеющий максимальный 
коэффициент эффективности поглощения.  

2. По уравнениям (1-3) рассчитывалась мини-
мальная для данного радиуса наночастицы плотность 
энергии импульса, инициирующего взрывное разло-
жение (H(R)). Расчет проводился до тех пор, пока ми-
нимальная плотность энергии, приводящая к взрыву 
(Hmin e), отличалась от максимальной плотности энер-
гии, не приводящей к взрыву (Hmax d), не более чем на 
0.01 % (1- Hmax d/Hmin e <0.0001).  
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3. Значения радиусов частицы, при которых про-
изводился расчет H(R), выбирались до тех пор, пока 
рассчитанные для этих размеров H не образуют ряд с 
выраженным минимумом. Далее по рассчитанным 
значениям критических плотностей энергии иниции-
рования H(R) проводилась интерполяция квадратич-
ной функцией для определения положения минимума. 
После этого рассчитывалась критическая плотность 
энергии в точке минимума. Процедура шага  
1 – 3 повторялась, пока точность определения крити-
ческого радиуса частицы с минимальной плотностью 
энергии инициирования взрывного разложения (Hc) 
не достигала 1 нм. 

Рассчитанная зависимость критической плотности 
энергии инициирования взрывного разложения ком-
позита тэн-золото от радиуса наночастицы металла 
для первой гармоники неодимового лазера при дли-
тельности импульса 20 нс представлена на рис. 5.  

Значение критической плотности энергии ини-
циирования велико (552 мДж/см2 при радиусе наноча-
стицы 94 нм) и превосходит аналогичную величину 
для алюминия в 3 раза [12-13]. Из этого можно сде-
лать вывод, что наночастицы золота в матрице тэна 
являются недостаточно чувствительными для лазер-
ного излучения первой гармоники неодимового лазе-
ра (1064 нм). Однако рассчитанные спектральные за-
висимости коэффициента эффективности поглощения 
и радиуса наночастицы, обладающей максимальной 
эффективностью поглощения, позволяют утверждать, 
что включения золота в тэне должны обладать низкой 
критической плотностью энергии инициирования для 
излучения второй гармоники неодимового лазера 
(532 нм). Величина максимального коэффициента 
эффективности поглощения возрастает при переходе 
от первой ко второй гармонике неодимового лазера 
почти в 50 раз от 0.100 (для 1064 нм) до 4.9 (для 
532 нм). Рассчитанное значение критической плотно-
сти энергии инициирования тэна, содержащего нано-

частицы золота, составили для второй гармонике 
15 мДж/см2 при радиусе металлического включения 
26 нм. Значения критической плотности энергии в 
единицы и десятки мДж/см2 характерны для низкопо-
рогового инициирования взрывного разложения ини-
циирующих ВВ импульсом неодимового лазера. В 
данном случае столь низкие значения критической 
плотности энергии получены на вторичных (бризант-
ных) ВВ, имеющих крайне низкую чувствительность 
к удару и спонтанным электрическим наводкам. Сле-
довательно, композит тэн-золото является перспек-
тивным материалом для использования его в качестве 
капсюля оптического детонатора, который может 
быть создан на базе второй гармоники неодимового 
лазера. 

 
 
Рис. 5. Зависимость критической плотности 

энергии инициирования тэна от радиуса наноча-
стицы золота для длины волны 1064 нм 
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