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Широко применяемые в настоящее время взрывные технологии наибольшее развитие получили применительно к металлообработке при формовании, сварке, резке, упрочнении, уплотнении. Многие из этих технологий уже внедрены в производство, в то время как применение методов твердофазного синтеза при взрывном нагружении сдерживается недостатком способов контроля и управления процессом синтеза, и к настоящему времени еще не достигло уровня технологии. Пока не проработаны многие теоретические вопросы взрывного нагружения реагирующих смесей. Для анализа этих процессов необходима разработка математических моделей с введением дополнительных параметров и уравнений, описывающих кинетику химических превращений с учетом начальных параметров и характеристик взаимодействующих компонентов среды, а также разработка соответствующих вычислительных алгоритмов. В совокупности с доступными экспериментальными данными, такой подход расширит область применения разрабатываемых моделей и обеспечит возможность получения достоверной информации о поведении реагирующих сред, включая механизмы и кинетику физико-химических превращений и пути формирования новых состояний веществ. 

В данной работе численно исследуется инициирование и развитие твердофазного синтеза сульфида алюминия (продукта реакции) в зависимости от начальной дисперсности компонентов смеси алюминий-сера (Al-S) и длительности воздействия ударных волн на основе модели многокомпонентной среды [1, 2].

 На рис. 1 показана динамика развития вынужденных твердофазных химических превращений в смеси Al-S с низкой начальной дисперсностью при варьировании длительности воздействия ударной волны. 
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Рис. 1. Осевое сечение ампулы и степень превращения в смеси с низкой начальной дисперсностью при разной толщине слоя ВВ в момент времени 59 мкс: а) Δ = 30 мм; б) Δ = 40 мм; в) Δ = 50 мм; г) Δ = 58 мм.
Анализ результатов расчетов показывает, что для смеси Al-S как с низкой, так и с высокой начальной дисперсностью реакция в ампуле инициируется в проходящей ударной волне. За фронтом ударной волны реакция останавливается, так как критерий по давлению перестает выполняться, а критерий инициирования реакции по температуре еще не достигнут. Далее, химическая реакция инициируется вновь ввиду выполнения критерия по температуре. Для обоих рассматриваемых случаев процесс химических превращений протекает в три стадии, включая промежуточную стадию остановки реакции [3].
Использование смеси Al-S с высокой дисперсностью приводит к существенному уменьшению промежуточной стадии остановки в трехстадийном режиме протекания химических превращений. Кроме того, возрастает массовая доля продукта реакции, образующаяся в области ударного фронта. В результате процесс полного химического превращения в высокодисперсной смеси протекает заметно быстрее, а объем смеси, в котором реакция синтеза протекает полностью, близок к 100%. При использовании низкодисперсной смеси Al-S, объем смеси, в котором реакция синтеза протекает полностью, составляет около 70%.
Увеличение длительности воздействия ударной волны на реагирующую смесь Al-S с низкой дисперсностью в целом не способствует полному завершению химической реакции. При увеличении толщины слоя ВВ от 30 до 58 мм полнота превращения в объеме низкодисперсной смеси Al-S изменяется незначительно и составляет примерно 70% от общего объема смеси. Использование смеси Al-S с высокой дисперсностью с увеличением длительности взрывного нагружения позволяет перейти от трехстадийного к двустадийному режиму протекания химических превращений без промежуточной стадии остановки реакции. Объем смеси, в котором реакция синтеза протекает полностью, в данном случае составляет почти 100%.
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