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Oz

Oktahidro-1,3,5,7-tetranitro-1,3,5,7-tetrazosin (HMX) askeri ve endistriyel uygulamalarda yaygin olarak
kullanilan nitramin tirevi bir patlayicidir. HMX ve benzeri 6zelliklere sahip patlayicilar icin duyarlihk
Onemli bir parametredir. Duyarliligin disurilmesi sayesinde 11, sicaklik, carpma, surtinme ile statik
elektrik desarji gibi cesitli olaylarin olusmasiyla meydana gelebilecek kontrolsiiz patlamalar énlenebilir.
Bu amagla, cesitli katki maddeleri kullanmak veya patlayici etkide dnemli bir kayiba neden olmaksizin
kimyasal modifikasyonlar yapilmaktadir. HMX(C4HsNgOsg) molekiliiniin 4 tane nitro grubu vardir. Bu
caligmada, nitro gruplarinin nitrozo ve amino gruplarina donustlrilmesiyle duyarlihgi distirmenin
mimkin olabilecegi dusiinilmektedir. Balistik 6zellikler, yani patlama hiz1 (D) ve patlama basinci (P)
Kamlet-Jacobs denklemleri kullanilarak incelenmistir. Elde edilen sonuclara gére, belirtilen molekiler
modifikasyonlarla, HMX'in duyarliliginin distrilebilecegi tespit edilmistir.

Anahtar Kelimeler: HMX (Oktojen), Patlama basinci, Patlama hizi, Yogunluk fonksiyonu teorisi

Structurally Modified HMX-A DFT Study

Abstract

Octahydro-1,3,5,7-tetranitro-1,3,5,7-tetrazosine (HMX) is a nitramine explosive derivative that widely
used in military and industrial applications. The sensitivity is a significant parameter for HMX and
explosives which have similar properties. By reducing the sensitivity, uncontrolled explosions that may
occur due to various events such as heat, temperature, impact, friction and static electricity discharge can
be prevented. For this purpose, chemical modifications are made without using various additives or
causing a significant loss in explosive effect. HMX (C4HgNgOsg) molecule has 4 nitro groups. In this
study, it is thought that it may be possible to reduce the sensitivity by converting these nitro groups into
nitroso and amino groups. Ballistic properties, ie detonation velocity (D) and detonation pressure (P), are
investigated using Kamlet-Jacobs equations. According to the results, it was determined that the
sensitivity of HMX can be decreased with the specified molecular modifications.
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1. GIRIS

Gunlimizde enerjik malzemeler (zerine yapilan
teorik caligmalar molekiler modellemenin gelisimi
ile glnden glne hiz kazanmstir. Gelistirilen
molekiller modelleme programlari  sayesinde
molekullerin ~ geometrileri,  enerjileri, hal
degisimleri, kimyasal etkinlikleri, IR, UV ve NMR
spektrumlari, bir enzim ile bir ylzeyin etkilesimi
ve maddelerin fiziksel ozellikleri gibi bir takim
oOzellikler hakkinda bilgi sahibi olunmaktadir. Bu
sayede vyapilacak olasi deneysel calismalar
hakkinda 6nceden bilgi sahibi olunabilmekte ve
mevcut calismalar ise gelistirilebilmektedir [1-3].

Oktahidro -1,3,5,7- tetranitro -1,3,5,7- tetrazosin
(HMX), patlayici bir polinitramindir [4]. Kimyasal
formili C4H8N8O8 olan ve yaklasik 286°C erime

NO,

NO,

noktasina sahip renksiz bir katidir [5]. HMX,
hekzaminin asetik asit/asetik anhidrit ¢ozicusl

icinde amonyum nitrat ve nitrik asit ile
nitratlanmasiyla sentezlenir [6]. Yap:1 olarak
HMX'e benzer bir baska patlayict olan

siklotrimetilen-trinitramin (RDX) sentezi sirasinda
da az miktarda HMX olusur. Termal kararlihg: ve
sahip oldugu yiksek balistik 6zellikleri nedeniyle
diger patlayicilara gore askeri ve endustriyel
uygulamalar icin 6nemli bir malzeme haline
gelmistir [7,8]. HMX, yiiksek sicakliklarda (279°C
ve Uzeri) siddetli bir sekilde patlar [5]. Bu 6zellik

Sekil 1. HMX molekdll

Patlayict hassasiyetinin azaltilmas: ile ilgili
literatlirde bir¢ok calisma bulunmaktadir [10-15].
Bu kapsamda gerceklestirilen yontemlerden ilki
katki maddelerinin ve patlayict kaplamalarinin
kullanilmasidar. ikinci yontem ise bu cahsmada da
sunuldugu gibi, patlayici molekilin yapisinda
balistik dzelliklerini fazla degistirmeden molekler
dizeyde degisiklikler yapmaktir. Sekil 1’den
gorilecegi Uzere HMX molekulli 4 tane nitro
grubu icermektedir. Bu nitro (-NO2) gruplarinin
nitrozo (-NO) ve amino (-NH) gruplarina
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nedeniyle, niikleer cihazlarda parcalanabilir
malzemeyi  patlatmak igin, plastik  bagh
patlayicilarin - bir bileseni olarak, roket itici
yakitinin bir bileseni olarak siklikla
kullanilmaktadir [9].
CH

2 NO,

CH,

NO,
donusturtlmesinin (Sekil 2) duyarlilig:

azaltabilecegi varsayilmaktadir. HMX'ten tiretilen
molekdillerin  balistik 6zelliklerinin anlasilmasi,
yapisal modifikasyon yoluyla patlayicilarin
duyarlihgim degistirmede kullanilabilecek
faktorleri ortaya koymaktadir. Duyarsizlagtirma
sayesinde  tlretilen  molekiller,  baslangic
molekiiline kiyasla ¢ok daha giivenli patlayicilar
olabilir ve 151, sicaklik, carpma, stirtinme ile statik
elektrik desarji gibi cesitli olaylarin olusmas: ile
meydana gelen kontrolstiz patlamalar1 6nleyebilir.
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Sekil 2. HMX ve ondan uretilen molekiillerin sekilleri

2. MATERYAL VE METOT

Calismada incelenen molekiiller icin yapilan teorik
hesaplamalar Spartan 14 ve Gaussian 03Wpaket
programlart ile B3LYP/6-31G** (d,p) temel
setinde yapilmigtir [16,17].

C.U. Miih. Fak. Dergisi, 36(3), Eyliil 2021

Bu calismada, Spartan 14 paket programinda
HMX molekiliinin G¢ boyutlu yapisi cizilerek,

programin  “calculations” ara yizd acild.
“calculate” bolumiine “Equilibrium Geometry”
komutu, “compute” kismina “IR” ve “Print”

kismina ise “Thermodynamics” komutlar: girildi.
Temel durum ve gecis durumu geometrileri ve
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termodinamik &zellikler gibi birgok amag igin
glivenilir sonuclar ortaya koyan [18-21] Hartree-
Fock yontemiyle vakumda molekile sirasiyla
STO-3G, 3-21G, 6-31G™* ve 6-31G** temel setleri
uygulandi. Akabinde HMX molekiline Yogunluk
Fonksiyonu Teorisi DFT/B3LYP diizeyinde
sirasiyla 6-31G* ve 6-31G** temel setleri
uygulanarak molekdiliin geometrik optimizasyonu
yapildi. Bu sayede elde edilen yap:1 Sekil 3’de
verilmistir.

!{ 23.75°
114 2
nﬂ 93°
s \090

‘.4‘01

16.60°

126,630

Sekil 3. Optlmlze edl|m|$ HMX molekili

DFT/B3LYP dizeyinde 6-31G** temel sette HMX
molekilinin  enerji  hesab1  yapilarak cesitli
termodinamik 6zellikleri hesaplandi. Ardindan,
HMX molekild igin Spartan 14 programinda
Parametrizasyon metodu (PM3) kullanilarak,
molekilun standart olusum entalpi (AH%) degeri
hesapland.

Enerjik bilesiklerin balistik niteliklerini etkileyen
Ozelliklerden biri olan yogunlugu hesaplamak igin
en yaygin kullanilan ydntemlerden birisi Monte
Carlo metodudur [8,23-25]. Bu nedenle optimize
edilen HMX molekuluniin  teorik yogunluk
hesabini yapmak i¢in Gaussian 03W paket
programinda yer alan Monte Carlo metodu
kullanilarak molekuliin molar hacmi 100 defa
hesaplanmis ve aritmetik ortalamas: alinmustir.
Molekilin mol kutlesinin bulunan ortalama molar
hacmine bélinmesiyle HMX molekili icin teorik
yogunluk degeri hesaplanmastir.
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CaHoOcNg  molekill  yapisina sahip  patlayici
molekilleri igin kullanilan stokiyometrik iligki
(2a+b/2>c>h/2 ise N=(b+2c+2d)/4M,
M=(56d+88c-8b)/(b+2c+2d), Q=[28.9b+94.05
(c/2-b/4)+0.239  AH%]/M) [26] kullamlarak
molekulin N, M ve Q degerleri hesaplanmistir
[27].

Esitik 1 wve 2'de wverilen Kamlet-Jacobs
denklemleri  [26,28-30] kullanilarak ~ HMX
molekdiilinlin teorik olarak patlama hizi (D) ve
patlama basinci (P) hesaplanmastir.

D =1,01 (N M¥2 Q¥2)¥2(1+1,30 p) 1)
P = 1,558 p> NMY2 Q2 (2)
D: Patlama hizi1 (km/s), P: Patlama basinci (GPa),
p: bilesigin yogunlugu (g/cm®), N: patlayicinin

grami basina disen patlama Grinlerinden olusan
gazin molli (mol/g), Mo olusan gaz rdnlerinin

ortalama mol kuitlesi (g/mol), Q: patlamanin
kimyasal enerjisi (kJ/g).

Esitlik 3 kullanilarak ise  oksijen icerigi
hesaplanmustir [20].

0, = =

% Q Hpm(c 2a )x100 3)

Patlama reaksiyonunun bir sonucu olarak ortaya
cikabilecek olast gaz urlnleri, Kistiakowsky-
Wilson kurallar: [22]:

1- Oksijen atomlari, ‘H’ atomlarm ‘HxO’
molekillerine okside eder. (2H + O — H2O))

2- Kalan ‘O’ atomlari, tim ‘C’ atomlarint CO
molekullerine oksitler. (C+O—CO(g))

3- Kalan ‘O’ atomlari, tim ‘CO’ molekdllerini
‘CO2’ molekiillerine okside eder.
(CO+0—COxyq)

4- O, H ve N atomlarinin fazlasi Oz, Hz v« N2'ye
dondstralar. Fazla C, C ( olarak Kkalir,
(2H—>H2(g), 2N—>N2(g), 20—>Oz(g)) yard1m1yla
belirlenmistir.
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HMX molekili icin elde edilen teorik degerlerle
literatir degerleri karsilastirilmigtir.  Tasarlanan
yeni molekdller icinde yukarida sunulan islemler
strastyla uygulanmustr.

3. ARASTIRMA BULGULARI

3.1. Geometriler

HMX ve ondan tiuretilen molekillerin optimize
edilmis yapilar1 Sekil 4’de goérilmektedir. Teorik
olarak hesaplanmis bag acilar ve bag uzunluklar

Mehmet Erman MERT

ise sirasiyla Cizelge 1 ve Cizelge 2’de verilmistir.
HMX molekulu igin literatirden elde edilen
degerler ile belirlenen veriler arasindaki iligki
degerlendirildiginde  parelel ~ sonucglarin  elde
edildigi gorilmektedir. Bu durum, molekdllerin
geometri optimizasyonunun basarili bir sekilde
gerceklestirildigini gostermektedir. HMX
molekilindeki NO, grubunun NO veya NH; ile
yer degistirmesi sonucu bag uzunluklarinin
bag uzunlugunun arttigi, NO eklenmeside ise
azaldig1 gorulebilmektedir.

Cizelge 1. HMX molekili igin bu ¢alismada elde edilen ve literatir verilerinden elde edilen bag acilari(®)

Bag Acilan HMX [31] [32] [33] [34] [35]
N-N-O 116,36-118,69 116,8 117 116,56 116,6-119,9 117,28
O-N-O 126,63-127,28 126,3 127 127,10 123,9-128,2 125,65
C-N-N 116,72-113,58 117,3 117 115,9-114,3 119,94
C-N-C 123,64-123,75 123,1 122 123,15 124,3-125,3
N-C-H 109,45-109,05 109,86
N-C-N 114,20-110,93 111,8 114 111,23 114,4-108,7

Cizelge 2. HMX ve ondan tiiretilen molekiller igin elde edilen bag uzunluklari(A) a:[36], b: [37], c: [33]

Bag Uzunlugu HMX Literatur 1 2 3 4 5 6

N1-C1 1,450 1,450° 1,480 | 1,500 | 1,466 1,453 1,454 | 1,453
C1-N2 1,456 1,4502 1,439 | 1,454 | 1,479 1,456 1,447 | 1,448
N2-C2 1,456 1,458? 1,438 | 1,466 1,473 1,451 1,454 | 1,456
C2-N3 1,450 1,4472 1,486 | 1,489 1,473 1,453 1,458 | 1,452
N3-C3 1,450 1,451° 1,449 | 1,479 1,495 1,450 1,451 | 1,452
C3-N4 1,456 1,4562 1,456 | 1,467 1,466 1,456 1,454 | 1,456
N4-C4 1,456 1,453° 1,460 | 1,468 1,454 1,453 1,450 | 1,448
C4-N1 1,450 1,452¢ 1,446 | 1,469 1,501 1,453 1,455 | 1,453
N1-4-NO2 1,404 1,405? 1,399 | 1,453 1,436 1,413 1,401 | 1,402
N2-1-NO2 1,416 1,413° 1,421 | 1,442 1,507 1,377 1,378 | 1,381
N3-2-NO2 1,404 1,398°¢ 1,388 | 1,511 1,434 1,411 1,375 | 1,402
N4-3-NO2 1,416 1,4167 1,410 | 1,432 1,431 1,402 1,410 | 1,381

3.2. Elektrostatik Potansiyel

Elektrostatik potansiyellerin belirlenmesi
sayesinde, molekdlin (¢ boyutlu olarak yik
dagilimlari, kimyasal tepkimelere girme egilimi,
hidrojen bag: etkilesimleri, elektronca zengin yani
pozitif yukli (elektrofilik) bolgeler veya tam tersi
(nukleofilik)  bolgeler tespit edilebilmektedir
[38-39]. Kisaca molekiliin  fizikokimyasal
Ozelliklerinin belirlenmesinde ¢ok faydali oldugu

C.U. Miih. Fak. Dergisi, 36(3), Eyliil 2021

bilinmektedir. Elektron yogunlugunun az oldugu
bolgelerde atom cekirdeginin protonu itmesinden
olusan potansiyel (+) yukli elektrostatik potansiyel
olarak bilinir ve mavi renk ile gosterilmektedir.
Elektron yogunlugunun fazla oldugu bdlgelerde
protonun cekilmesiyle olusan potansiyel (-) yukli

potansiyel olarak bilinir ve kirmizi renk ile
gosterilmektedir. Molekuldeki atomlarin
etkilesimleri veya diger molekillerle olan

etkilesimlerini anlayabilmek icin bu bdlgelerin
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belirlenmesi 6nem arz etmektedir. HMX ve ondan  civarinda ve az oldugu (mavi) bolgelerin hidrojen
tiretilen molekdller icin DFT/B3LYP dlzeyinde (H) atomlart ve N-H civarinda oldugu
6-31G** temel settinde elde edilen V (r) = 0,001  gdrtlmektedir. Nitro (NO2) gruplar: yerine amino
au izodensite yuzeyinde eslenen elektrostatik (NH) ve nitrozo (NO) gruplarinin gelmesi ile bir
potansiyeller Sekil 5’de gortlmektedir. Sekil 5 miktar yogunluk azalmaktadir ve en disuk
incelendiginde, elektron yogunlugunun fazla  yogunluk 3-(2)NH>-2 icin tespit edilmistir.

oldugu (kirmizi) bdlgelerin oksijen (O) atomlar:

Y

1%DNH2' 2-(2)NH»-1 3-(2)NHz-2

HMX

&

4-(1)NO 5-(2)NO-1 6-(2)NO-2

Sekil 4. HMX ve ondan tiretilen molekillerin optimize sekilleri
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1-(1)NH2 2-(2)NH2-1 3-(2)NH2-2

5-(2)NO-1 6-(2)NO-2

4-(1)NO

Sekil 5. HMX ve ondan taretilen molekdllerin V' (r) = 0,001 au Uzerinde eslenen elektrostatik
potansiyeller, -200 (kirmiz1) ile +200 (mavi) arasinda degisen izodensite yizeyi
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3.3. Balistik Ozellikleri

Patlayic1 maddeler, ¢arpma, sok, kivilcim v.b. bir
etkiye maruz kaldiklarinda kendi kendine ilerleyen
son derece hizl ve karmasik kimyasal reaksiyonlar
olustururlar. Surecin hizli olmas: nedeniyle yanma
reaksiyonu icin  gerekli  oksijen  havadan
saglanamaz ve molekulin yapisindaki oksijenlerle
tepkime devam eder [40]. Esitlik 3 yardimyla
hesaplanan oksijen dengesi (% ), molekilin
oksitlenebilme 6lcusi olarak ifade edilebilir. Bir
patlayict molekulli yapisindaki  karbon (C),

hidrojen (H), azot (N) ve yapisinda olan
metallerden oksit uUretebilecek oksijene sahip
olmasi1 durumunda, sifir oksijen dengesine sahiptir
(Cizelge 3- EGDN). Molekulun ihtiyag
duyulandan fazla oksijene sahip olmas: durumunda
pozitif oksijen dengesine (Cizelge 3- Nitrogliserin)
ve tersinde ise negatif oksijen dengesine
(Cizelge 3- Pikrik asit) sahip olmas:
gerekmektedir. Bu calismadaki tim molekdller,
askeri calhigsmalarda siklikla kullamlan TNT ve
RDX gibi negatif oksijen dengesine sahiptir.

Cizelge 3. Bazi patlayici molekillerinin, HMX ve onun turevlerinin oksijen degerleri

Patlayici Kimyasal formult %Q

Nitrogliserin C3HsN30q 3,50

EGDN (Etilen glikol dinitrat) C2HsN206 0,00

PETN CsHsN4O12 -10,13
RDX (Siklotrimetilen-trinitramin) C3HeN6Os -21,60
Pikrik asit (1-Hydroxy-2,4,6-trinitrobenzene) CesH3N30O7 -45,40
HMX C4HgNgOs -21,62
1 C4H10NgOg -42,08
2 C4H12NgO4 -67,74
3 C4H12NgO4 -67,74
4 C4HgNsO7 -28,55
5 CaHgNgOs -36,34
6 CaHsNgOs -36,34
TNT (Trinitrotoluen) C7HsN30s -73,98

Balistik ozellikler, patlama basinci ve patlama hizi
olmak Uzere iki 6nemli degiskenden olusmaktadir.
Patlayici bilesiklerin balistik niteliklerini etkileyen
Ozelliklerden biri olan yogunluk hesabi icin Monte
Carlo metodu, Esitlik 1 ve 2’de verilen Kamlet-
Jacobs denklemleri kullanilarak HMX

molekiliniin teorik olarak patlama hizi (D) ve
patlama basinci (P) hesaplanmis ve Cizelge 4’de
verilmistir. Cizelge 4’den goriilecegi Uzere bu
calismada elde edilen degerler ile literatiir verileri
uyum icerisindedir.

Cizelge 4. HMX molekild igin gaz fazinda yogunluk, patlama hizi ve patlama basinci degerlerinin
literatir verileri ve bu calismada elde edilen degerler

HMX [13] [21] [41] [42] [43] [44] [45] [46]

P (g/cm?) 1,907 1,90 1,89 1,90 1,91 1,91 1,90 1,91 1,9

D (km/s) 9,24 9,10 9,03 9,10 9,20 9,25 8,89 9,32 9,14

P (GPa) 39,19 39,30 39,00 39,00 38,90 39,31 36,2 39,6 39,5
762 C.U. Miih. Fak. Dergisi, 36(3), Eylul 2021



HMX ve ondan tiretilen  molekdillerin
Kistiakowsky—Wilson kurallar1 [22] uygulanarak
olas: reaksiyon drunleri asagidaki sekilde verilmis
olup patlama sonrasi olusabilecek toplam gaz
miktarlar: Cizelge 5°de gortlmektedir.

Mehmet Erman MERT

(HMX) C4HgNgOg = 4CO)+4H20(g)+4Nx2(g)

1) CsH10NgOg 2 COg)+5H20g)+4 N2

(2-3) C4H12NgOs 2 4H20(g+4Ny(g) + 2H2+4C
4) C4HsN5O7 > 3CO(g)+4H:0(g+4N2(g+Cy
(5-6) C4HgNgOs > 2CO)+4H20(g)+4N2(g)+2C

Cizelge 5. HMX ve ondan tiiretilen molekillerin patlama sonras: olusabilecek olasi gaz molekdilleri.

Formdil N2 H.0O CO H> C(k) N Toplam gaz
HMX C4HsNsOs 4 4 4 - - 12
1 C4H10N5Os 4 5 1 - 3 10
2 C4H12N504 4 4 - 2 4 10
3 C4H12N504 4 4 - 2 4 10
6 C4HgNsO~ 4 4 3 - 1 11
7 C4HsNsOs 4 4 2 - 2 10
8 C4HsNsOs 4 4 2 - 2 10
Cizelge 6’da HMX ve ondan turetilen molekullerin ~ yapilacak olursa yine ayni sekilde amino

B3LYP dlzeyinde 6-31G** temel setinde elde
edilen ve hesaplamalar yapilarak bulunan balistik
Ozelliklerle ilgili TNT <PA<2<3<1<6<5<
4 < HMX seklinde bir performans siralamasi
yapilabilir. Nitro (NO.) gruplarinin nitrozo (NO)
gruplari ve amino (NHz) gruplann ile yer
degistirmesi balistik &zellikleri azaltirken, amino
gruplarindaki dusls nirtozo gruplarina gére daha
fazladir. Yogunluklar bakimindan degerlendirme

gruplarinin nitrozo gruplarina gore daha disuk
yogunluga  sahip oldugu gorulmektedir.
Cizelge 6°da verilen olusum 1sis1 (AHE) degerleri
Parametrizasyon metodu (PM3) T1 enerji
diizeyinde kullanilarak gaz fazinda hesaplanmigtir
[15]. Patlama basinct ve patlama hizi her bir
molekul icin patlama tepkimelerinin oksijen
dengesi () kurallarina uyduklar varsayilarak
hesaplanmistir.

Cizelge 6. HMX ve ondan tiretilen molekiller icin elde edilen teorik sonuclar.

p % Q \Y N M Q AH? D P

(g/cmd) (cm*mol) | (mmol/g) | (g/mol) (kJ/g) (kJ/mol) | (km/s) | (GPa)

HMX | 1,907 | -21,61 155,29 33,77 27,20 1542,05 156,43 9,24 39,19
1 1,813 | -42,08 146,82 35,69 23,58 1439,87 197,62 8,69 33,68

2 1,687 | -67,74 140,09 38,11 19,56 1311,26 238,32 7,97 27,06

3 1,699 | -67,74 139,03 38,10 19,56 1313,57 240,61 8,01 27,47

4 1,889 | -28,55 148,30 33,91 26,32 1509,29 211,56 9,07 37,57

5 1,888 | -36,34 139,94 34,10 25,33 1472,30 266,43 8,95 36,53

6 1,873 | -36,34 141,02 34,11 25,33 1473,80 268,10 | 8,90 35,99
*Pikrik asit (1-Hydroxy-2,4,6-trinitrobenzene, PA) 7,85 27,72
*TNT (Trinitrotoluen) | 737 | 23,46

*[47]

Amino grubu degisimlerinin (Cizelge 6-1, 2 ve 3)
ve nitrozo grubu degisimlerinin (Cizelge 6- 4, 5 ve
6) duyarliligi  azaltmada etkili  olduklar
gorilmektedir. Ancak amino grubu degisimleri,
balistik Ozelliklerde ana yapiya gore cok fazla
degisiklige sebep oldugu i¢in duyarlilig: azaltmada
nitrozo grubu degisimleri daha etkin bir yoldur.
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Patlama reaksiyonu sonunda ortama sicak gaz ve
151 verildigi  bilinmektedir. Ac¢iga ¢ikan gazin
hacmi patlayici molekiliin yapmis oldugu is ile
ilgili bilgi verebilir [48-52]. Bu nedenle olusan
gazin hacmini belirlemek icin standart kosullarda
(273 K, 1 atm, 22,4 L) hesaplama yapmak gerekir.
Patlamada olusan toplam gaz hacminin molekdl
agirhigina  bolunmesiyle bir gram patlayici

763




Yapisal Olarak Degistirilmis HMX - DFT Calismas:

molekulli basina ne kadar gaz agiga cikacagi
bulunabilir.

Patlayicinin giict, patlama 1sis1 (Q) ve olusan
gazin hacminin (v) carpimi olarak gosterilebilir
[22].

Patlayici Giicii= Q.v 4

Esitik 5 vyardimyla, her bir molekidl igin
hesaplanan gl¢ degerleri, Pikrik Asitin (PA) gig
degeri ile kiyaslanarak guc endeksi verileri elde
edilebilir (Cizelge 7).

Q.o

% Gl¢ Endeksi = x100 (5)

PA.UPA

Cizelge 7°de gorilecegi lzere HMX ve ondan
tiretilen molekillerin glc endeksi degerleri %
106,09 ile 118,86 arasindadir ve HMX >4 >6 > 5
>3>2>1>PA > TNT seklinde siralanabilir.
HMX’ten tiretilen tim yapilarin, genis capta
kullanilan PA ve TNT gibi patlayicilardan daha
yiuksek  gl¢  endeksine  sahip  olduklan
gorilmektedir.

Cizelge 7. Pikrik asit, TNT, RDX, HMX ve ondan turetilen molekillerin gii¢ endeksi verileri

Bilesik Q (kJ-gh) v (dm3-gh) Q* v % Gl¢ Endeksi
HMX 1542,05 0,908 1400,18 118,86
1 1439,87 0,842 1212,37 102,92
2 1311,26 0,949 1244,39 105,63
3 1313,57 0,949 1246,58 105,82
4 1509,29 0,879 1326,67 112,62
5 1472,30 0,848 1248,51 105,98
6 1473,80 0,848 1249,78 106,09
PA (Pikrik Asit) 1417,61 0,831 1178,03 100,00
TNT(Trinitrotoluen) 1424,11 0,740 1053,35 89

3. SONUCLAR VE ONERILER

HMX molekilinin DFT/B3LYP dizeyinde 6-
31G** temel setinde optimizasyonu yapilarak
belirlenmis olan bag uzunlugu ve bag acilar
verilerinin literatir degerleriyle uyum igerisinde
oldugu gorilmektedir. HMX'in nitro (NOy)
gruplarinin nitrozo (NO) gruplar: ve amino (NH2)
gruplarina  donusturtlmesiyle  bir  patlayicimin
duyarliligini  6nemli  bir gu¢ kaybi olmadan,
Ozellikle nitrozo gruplarimin  azaltma olasihg:
kanitlanmistir. Taretilen butin molekdllerin, TNT
(Trinitrotoluen) ve PA’dan (Pikrik asit) daha iyi
birer patlayict olduklar1 goriilmektedir. Nitro
(NO7) gruplarimin amino (NH2) gruplarina
donlstirilmesi, nitrozo (NO) donisimlerine
kiyasla daha duyarsiz patlayicilar olusturmaktadir.
Disuk hassasiyetli uygulamalar gerektiginde,
tiretilen molekillerin herhangi biri kullanilabilir.
Bu caligma, molekiler modifikasyonun HMX'in
duyarsizlastiriimasinda etkili bir yontem oldugunu
gOstermistir.
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