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Molecular Dynamic Simulation of the Crystallization o f HNIW 
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利用六硝基六氮杂异伍兹烷（HNIW）晶体生长及添加剂附 着晶面的模拟，来优选添加

剂使转晶得到的ε型HNIW晶体形状更规则；构立了ε型 HNIW晶胞模型，采用分子动力

学方法模拟了晶体生长的外部形态。应用分子动力学计算，筛 选到能修改εHNIW晶体

生长外形的T1、T2和T3添加剂。在转晶实验中利用T1、T2和T3 添加剂修改了εHNIW晶

体的外形，与分子动力学模拟结果基本一致。结果表明，分子 动力学模拟可预示添加

剂对εHNIW晶体生长的影响。借助这种模拟，易选择添加剂， 使εHNIW晶体具有更规

则的形貌。  
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