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基于Reaxff反应力场，采用NPT、NVT系综和Berendsen方法，通过分

子动力学计算研究了不同密度和温度下CL-20单分子和超晶胞的初始热

解路径。结果表明，CL20分子中的两种N-NO2键能生成NO2·自由基。

单分子CL-20初始热分解中，两种不同类型的N-NO2化学键均能发生断

裂生成NO2·自由基和R-(NO2)n(n≤5)碎片，NO2·自由基形成N2O4，

N2O4分解为NO、NO3等碎片或重新生成两个NO2·自由基，NO2·自

由基与其他中间体发生反应生成N2、HNO3等碎片。CL-20超晶胞的热解

初始反应路径与单分子的初始热解反应路径相同，但由于非键相互作

用，使得生成NO2·自由基的总量减少。超晶胞CL-20发生热解反应生

成的HNO3碎片会继续分解成H2O和N2O5等碎片。  
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