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高压下固相硝基甲烷分解的分子动力学计算

张力 陈朗†

(爆炸科学与技术国家重点实验室,北京理工大学,北京 100081 )

( 2013年 3月 25日收到; 2013年 5月 3日收到修改稿 )

基于 ReaxFF,采用 NVT系综和 Berendsen方法对 0—7 GPa时和 2500 K时固相硝基甲烷的分解过程进行分子

动力学计算,通过分析硝基甲烷发生分解反应生成的碎片数量随时间的变化,对不同压强下硝基甲烷的分解机理进

行研究.计算结果表明在 0—3 GPa时,初始分解路径为 C—N键断裂和硝基甲烷的异构化;在 4—7 GPa时,初始分

解路径为分子间质子转移和 C—N, N—O键的断裂;在硝基甲烷的第二阶段反应中存在 H2O, NO, NO2, HONO,硝

基甲烷分子自身的催化反应.硝基甲烷在高温高压下发生热分解反应生成碳团簇,且团簇中碳原子的数量和碳团簇

的空间构型随着压强的变化而变化.
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1 引 言

含能材料包括炸药、烟火药和推进剂,在军事
和工业生产中具有重要的应用. 含能材料的反应包
括热分解、燃烧和爆轰三种形式,虽然人们已经采
用激光等方式对凝聚相含能材料从初始状态到最

终产物的复杂化学反应过程进行研究 [1−5],得到了
凝聚相炸药的初始反应路径. 通过实验, 人们认为
其分解机理与不同材料的物理和热力学性质以及

激光束的参数有关 [2,6−8]. 但由于激光实验并不能
得到含能材料分子在皮秒的时间尺度和纳米的空

间尺度下发生分解反应生成的热分解产物的化学

信息随时间的演化过程,必须采用分子动力学方法
(MD)对不同压强/密度下凝聚相炸药的化学反应细
节进行描述,得到其能量释放规律.通过 MD模拟,
人们不仅可以研究在极端条件下炸药的冲击起爆、

冲击点火和爆轰现象,对新型含能材料的理论设计
进行指导, 并且对含能材料的生产和使用、存储、
运输等也具有重要的现实意义.硝基甲烷虽然不是
实际应用的炸药,但由于含有 NO2 基团,可以代表
实际应用中含有 NO2官能团的炸药,而且在冲击作
用下硝基甲烷可以产生爆轰现象,因此被广泛用于

炸药的模拟中.
人们已经对压强/密度引起的硝基甲烷的初始

分解路径的变化进行实验研究, Piermarini等 [9] 采

用金刚石压腔实验, 发现在静水压作用下, 硝基甲
烷的分解机理发生了从单分子反应变为双分子反

应的变化; Shaw等 [10] 对氚化和未氚化的硝基甲烷

进行冲击起爆实验, 发现在高压下, 质子的转移过
程才是高压下硝基甲烷爆轰反应的速控步.
通过第一性原理分子动力学计算 (AIMD), 人

们对各种不同加载条件下固相和液相硝基甲烷的

分解路径进行模拟, 得到了不同状态的硝基甲烷
的初始分解路径和其产物随时间的演化. 徐京城
等 [11] 通过模拟认为高压下液相硝基甲烷的初始

热分解路径包括分子内和分子间两种不同的质子

转移、C—N键断裂. Wei等 [12] 对双分子和多分子

的硝基甲烷体系的研究表明在碰撞条件下,伴随着
质子的转移和 C—N键断裂的初始分解路径. Reed
等 [13] 采用多尺度冲击加载 (MSST)技术对凝聚相
硝基甲烷的分解反应进行模拟,表明在冲击作用下,
硝基甲烷的初始分解路径为分子内的质子转移,而
且其能带结构出现了从绝缘体到半金属化转变的

现象. Chang 等 [14] 对高温常压下固相硝基甲烷的

分解过程进行研究,发现硝基甲烷通过单分子硝基
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甲烷分子形成四元环的方式发生初始热分解反应.
Liu等 [15] 对高压下液相硝基甲烷和石墨烯组成的

推进剂体系的燃烧过程进行模拟,发现随着密度的
增加,硝基甲烷发生分解反应的数量逐渐降低.
上述的实验和理论计算表明随着压强/密度的

增加,硝基甲烷由单分子的反应路径变为双分子/多
分子的反应路径, Chen等 [16] 通过计算也表明在极

端条件下压强和温度对 H2 的分解过程也有明显的

影响.但由于实验仅能对较低压强下的硝基甲烷的
分解机理进行研究,而密度泛函理论 (DFT)的框架
中没有考虑低于弱相互作用时,范德华力对于固相
硝基甲烷晶体结构的影响,因此需要采用校正的密
度泛函理论对低压下固相硝基甲烷的晶体结构进

行研究.
在 AIMD方法中, 通过求解薛定谔方程, 得到

不同时间下系统中原子运动的位置和原子的电子

结构. 但在目前的计算水平下, 对于研究极端条
件下凝聚相炸药在纳米尺度和纳秒时间尺度下的

反应问题, AIMD 方法由于计算量过于庞大而很
难实现.

2001 年, Goddard 研究小组设计了 ReaxFF[17],
这种新型的力场以键级为基础, 具有快速模型化
学反应的能力,可以用来处理凝聚相炸药在极端条
件下的反应问题.最近,人们 [18−20] 采用 ReaxFF分
子动力学 (ReaxFF-MD)方法对固相和液相硝基甲
烷在不同加载条件下的反应路径进行研究. Han
等 [18] 发现固相硝基甲烷在 3000 K 时由于两
个硝基甲烷分子发生分子间的质子转移形成

CH3NOOH 和 CH2NO2 的结构, 而在 2000 K 和
2500 K 时单个硝基甲烷分子会发生重排反应, 形
成亚硝酸酯,随后发生 C—N的断裂. Guo等 [19] 对

冲击作用下固相硝基甲烷的分解机理进行研究,发
现在碰撞条件下首先是质子的转移,而在非冲击条
件下没有质子转移路径. Rom等 [20] 对液相硝基甲

烷在高温下的分解路径进行研究,发现低压和高压

存在竞争反应.

本文首先采用 DFT-D 方法 [21] 得到压强范围

在 0—7 GPa 时固相硝基甲烷的单胞结构, 然后搭

建不同静水压下硝基甲烷的超晶胞结构,随后采用

ReaxFF-MD方法对考虑色散作用时的硝基甲烷超

晶胞结构在高温下的分解路径进行 0.9 ns的模拟,

研究压强效应对硝基甲烷的分解机理和分解产物

的影响. 通过采用纳秒级的模拟, 发现凝聚相硝基

甲烷在不同压强下的分解路径不同,而且由于压强

效应的影响,使得硝基甲烷在高温高压下的分解产

物的构型也不相同.

2 计算方法和模型

X 射线衍射实验 [22] 表明硝基甲烷的单胞

结构属于 P212121 空间群, 晶格参数 a = 5.228 Å,

b = 6.293 Å, c = 8.664 Å, α = β = γ = 90◦. 图 1(a)

为固相硝基甲烷的单胞结构,图中灰色、蓝色、红

色和白色原子分别表示碳、氮、氧和氢原子. 从图

中看出固相硝基甲烷单胞结构包括 4 个硝基甲烷

分子,即 28个原子.

为了考虑低压时色散作用对硝基甲烷的超晶

胞结构的影响, 本文采用 Grimme 等 [21] 提出采用

DFT-D 方法对硝基甲烷的单胞结构 [12] 进行计算.

在计算过程中, 每次增加 0.5 GPa 的静水压, 直到

7 GPa. 对不同压强下的固相硝基甲烷单胞结构,分

别搭建 (4×3×2)的超晶胞结构,如图 1(c)所示,其

超晶胞结构共包括 672个原子, 96个硝基甲烷分子.

随后采用 ReaxFF-MD[17]方法对硝基甲烷超晶

胞结构在高温高压下的分解行为进行计算.在计算

过程中,首先对不同静水压下超晶胞结构中原子位

置进行优化,得到能量最小的结构,随后从 300 K开

(c)(b)(a)

图 1 硝基甲烷单胞和超胞结构
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始, 以每 10 ps时升高 100 K的速率对超晶胞体系
升高到 2500 K,在 2500 K时进行分子动力学计算,
采用时间步长为 0.1 fs, 共 0.9 ns 的模拟. 在上述
计算中,采用 Verlet Velocity方法进行积分, Berend-
sen控温法进行温度的控制,计算均采用周期性边
界条件.

3 计算结果和讨论

3.1 硝基甲烷体系的平均势能、温度随时
间的变化

图 2 是 0—7 GPa 时, 不同体系的平均势能和
温度随时间变化曲线.从图中看出在 0—0.2 ns时,
随着体系的温度增加,不同密度下硝基甲烷体系的
平均势能逐渐增加,在 0.2—0.23 ns时,硝基甲烷的
体系开始发生点火, 使平均势能迅速降低, 最后平
均势能在平衡位置处波动.通过对比不同体系发生

反应的平均势能,表明高压下体系的平均势能大于
低压下的平均势能,但在 3 GPa和 4 GPa时,却是低
压下的平均能量大于高压下的点火能量. 从图 2的
温度随时间的变化看出在 0—0.23 ns时,硝基甲烷
晶胞体系的温度呈阶梯状的增加.
图 3是 0—7 GPa时硝基甲烷生成的碎片数量

随时间的变化,碎片数量在 0—0.18 ns时基本保持
不变, 只是在 1.0 上下波动, 表明硝基甲烷体系没
有发生化学反应,这种波动是由于在高压下体系发
生分解间的反应造成;在 0.18—0.23 ns之间迅速增
加, 通过与体系的温度进行对比, 表明随着温度的
增加, 体系开始发生化学反应, 使得碎片数量迅速
增加;在 0.23—0.9 ns时,体系的碎片数量在平衡位
置波动,表明此时体系在高温下已经达到平衡状态.
图 3 中绿线表示体系的温度在所有模拟时间内的
变化,通过与不同压强下硝基甲烷的分解碎片的数
量进行比较, 表明随着压强的增加, 硝基甲烷发生
初始分解反应所需的温度逐渐增加.

图 2 硝基甲烷体系的平均势能和温度随时间的变化 (1 cal = 4.19 J)

图 3 硝基甲烷体系生成的平均碎片数量随时间的变化
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图 4 是不同压强下首先和最后硝基甲烷分子
发生分解反应的时间随压强的变化, 从图中可以
看出第一个硝基甲烷发生分解反应的时间区间在

160—200 ps之间,且在 7 GPa时,硝基甲烷的初始
分解反应的时刻最大,表明硝基甲烷的初始分解时
间与压强没有明显的关系,但最后的硝基甲烷分子
的反应时间与压强的关系表明在 0—3 GPa 时, 硝
基甲烷的反应时间比较短;在 4—7 GPa时,硝基甲
烷的反应时间比较长. 这是由于在高压下硝基甲
烷晶胞的体积被压缩, 硝基甲烷分子的键长变短,
分子间的相互作用增加, 使得硝基甲烷的反应时
间增加.
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图 4 硝基甲烷的反应时间随压强的变化

对不同压强下硝基甲烷体系的平均势能和平

均碎片以及反应时间进行对比, 表明在 0—7 GPa
时硝基甲烷体系存在不同的分解机理,使得不同密
度下硝基甲烷发生分解反应的平均势能和生成的

碎片数量不同,因此本文首先研究不同密度下的分
解机理,然后分析不同密度下产物随压强的变化.

3.2 压强效应对硝基甲烷的分解路径的
影响

分析不同压强下硝基甲烷的轨迹文件,发现在
不同压强区域内硝基甲烷的初始分解路径如表 1
所示. 从表 1中可以看出在低压区时, 硝基甲烷存
在两种不同的初始分解路基, 第一种初始分解路
径为 C—N键断裂,第二种为硝基甲烷异构化成压
硝酸酯, 亚硝酸酯发生 N—O 键断裂, 这与徐京城
等 [11]、Chang 等 [14] 和 Han 等 [18] 对低压下硝基

甲烷的分解反应得到的机理相同; 在高压区内, 第
三种路径为分子间的质子转移, 表中的示意图为
7 GPa时,固相硝基甲烷超晶胞体系在第 205.72 ps

时体系的快照,从图中看出两个硝基甲烷分子发生
分子间质子的转移形成 CH2NO2 和 CH3NOOH两
种碎片,第四种路径为硝基甲烷分子发生 N—O键
和 C—N键断裂. 早期的实验 [9,10] 也表明在高压下

的硝基甲烷体系中质子转移是首先发生的反应,而
Guo[19] 等对冲击作用下硝基甲烷的计算结果表明

其初始分解路径包括分子间质子转移和 C—N 键
断裂, Liu等 [15]对硝基甲烷和石墨烯组成的混合体

系的燃烧反应的模拟结果表明其初始分解路径为

分子间质子转移.

Reed 等 [13] 采用 MSST 方法计算得到的冲击
作用下固相硝基甲烷的初始分解路径却为分子

内质子转移; 徐京城等 [11] 采用 AIMD 方法表明
在高压下液相硝基甲烷是通过双分子六元环的协

调作用导致的硝基甲烷分子发生质子转移, 形成
CH2NOOH的结构,认为这是由于随着硝基甲烷超
元胞体积发生压缩,使得硝基甲烷分子结构发生变
化, 导致分子间的氢键作用增加, 降低分子内氢键
作用.
硝基甲烷作为最简单的含能材料, 其在不同

压强下的分解路径与其他不同种类的含能材料的

初始分解过程也具有相类似的反应路径. 通过采
用密度泛函理论 (DFT), Wu 等 [23] 和 Chakraborty
等 [24]对单分子 RDX的初始分解路径进行计算,发
现其初始分解路径包括 N—NO2 键断裂形成硝基

自由基和 C—N键断裂的开环过程; Lewis等 [25]和

Chakraborty等 [26]对不同晶型的 HMX的单分子分
解过程的进行研究,表明 N—N键的断裂、HONO
的离解、C—N键的断裂及主环的分解是主要的反
应路径; Okovytyy 等 [27] 应用 DFT 方法对单分子
CL-20 的初始分解的计算结果表明 N—NO2 键断

裂形成硝基自由基是其主要的初始分解路径.

由于量化计算不能考虑热力学条件对含能材

料的分解路径的影响,近年来, 人们采用 AIMD方
法对含能材料的分解机理进行研究. Manaa 等 [28]

采用 AIMD 方法研究了常压下单晶胞 δ-HMX 在
CJ状态时的热解过程,表明 N—NO2键断裂是初始

分解机理;赵纪军研究小组等采用 DMol程序对硝
基甲烷 [11]、RDX[29]、FOX-7[30] 等含能材料在高

温下的分解过程进行了系统的研究,发现含能分子
发生共价键的断裂形成硝基自由基的初始反应路

径在含能材料的初始引发反应中具有重要的作用;
Ge 等 [31] 和 Zhu 等 [32] 采用 MSST 技术对冲击下
HMX的分解反应进行计算,结果表明其初始分解
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路径与冲击速度间有着明显的依赖关系.人们采用
AIMD 的模拟方法还得到这些不同种类的含能材
料的 [11−15,28−32] 分解产物包括 N2, H2O, CO2, CO
等小分子产物.

ReaxFF MD的模拟结果还表明在第二阶段反
应中,存在着多种中间体和硝基甲烷分子之间的质
子转移路径, 并且 NO, NO2, HONO等中间体还存
在催化反应, 其路径如表 2 所示, 图中绿色表示催
化反应的中间体,而水分子在反应过程中并没有表

现催化反应, 只是在热分解反应中消耗质子, 在反

应完成后重新形成了新的水分子. Chang等 [14] 的

计算结果表明 H2O分子在固相硝基甲烷的分解过

程中也存在催化作用; Liu等 [15]的模拟结果表明硝

基甲烷在羟基化石墨烯表面的热分解反应过程中

也存在质子转移的催化作用; Wu等 [33]采用 AIMD

方法对 PETN炸药的计算结果表明 H2O, HO组成

催化体系,使得高温高压下 PETN炸药发生分解反

表 1 不同压强范围时硝基甲烷的初始分解路径
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+
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O CH3
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表 2 硝基甲烷体系的催化反应
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应形成 CO2 等产物. 最近张力等 [34] 采用 ReaxFF
MD方法研究了 CL-20的热分解反应,发现在不同
温度区间内由于水分子的反应机理不同.导致了水
分子对高温下 α相 CL-20反应路径的影响不同.
通过对不同压强下硝基甲烷的初始和第二阶

段的反应路径进行分析, 表明硝基甲烷分子在低
压下发生 C—N键断裂和硝基甲烷的异构化反应,
而在高压下硝基甲烷反应为双分子的质子转移和

C—N键, N—O键断裂,在第二阶段反应中,硝基甲
烷分子和初始分解生成的碎片发生不同的质子转

移反应,并且在反应过程中 NO, NO2, HONO, H2O
等中间产物表现为催化作用,使得硝基甲烷的反应
路径比较复杂.

3.3 压强效应对硝基甲烷的分解产物的
影响

图 5 是 900 ps 时 0 和 7 GPa 时固相硝基甲烷
的分子动力学模拟结果, 从图中可以在不同压强
下硝基甲烷的分解产物包括 N2, H2O, CO2 和不

同形态的碳团簇 C(S), 这与文献中通过 AIMD 和
ReaxFF MD方法对不同加载条件的固相和液相硝

基甲烷的 [11−15,18−20] 热分解产物和其他含能材料

的 [28−39]的分解产物一致.

图 6 是不同压强下产物的物质的量随压强的

变化,从图 6中可以看出 H2O和碳团簇 C(S)最多,

CO2 和 N2 居中, CO的生成量最少,生成的其他产

物还包括 NH3, C2H6, CH4 和 H2 等. 在 0—2 GPa

时, 主产物 H2O 的数量随着压强的增加而保持不

变,在 3—7 GPa时随压强的增加而减少;主产物 N2

的数量在 0—4 GPa时随着硝基甲烷体系密度的增

加而增加,在 4—5 GPa时, N2 的生成数量降低,在

5—7 GPa时, 随着密度的增加而保持不变;主产物

CO 的数量在 0—2 GPa 时保持不变, 在 3 GPa 时,

迅速增加, 在 4—7 GPa 时数量变为 0 mol; 主产物

CO2 随压强的变化比较复杂,在 0—3 GPa时, CO2

的数量随着压强的增加而保持不变, 在 4—6 GPa

时, 随着压强的增加, CO2 的数量随着压强的增加

而降低,但在最高压强 7 GPa时,随着 CO2 的数量

却增加; 而碳团簇 C(S) 的数量并没有随着压强的

增加而表现明显的变化趋势,只是在平衡位置波动,

需要进一步通过分析不同密度下硝基甲烷体系的

分子动力学轨迹文件研究碳团簇随压强的变化.

(a) (b)

图 5 压强分别为 0和 7 GPa时硝基甲烷在第 900 ps时的分解产物

Strachan等 [35]表明随着冲击速度的增加, RDX

晶胞生成的 N2 数量逐渐增加,而在 3000 K时 [36],

N2, H2O和 CO2的数量随着密度的增加而增加, CO

的数量则随着密度的增加而减少, 而周婷婷等 [37]

表明在直接加热的条件下, HMX分子生成的 H2O

分子的数量随着密度的增加而逐渐降低, 而 N2 和

CO2 的数量表现为先增加后降低的趋势.

图 7 是不同静水压作用下碳团簇的相对分子

质量随模拟时间的变化. 从图中可以看出,在 0 GPa

时, 硝基甲烷生成的碳团簇的相对分子质量是缓

慢增加, 最后达到平衡状态; 在 4 GPa 时, 碳团簇

的相对分子质量则是在 0—0.3 ps 时逐渐增加, 在

0.3—0.6 ps 范围内发生剧烈的波动, 而大于 0.6 ps

时,相对分子质量在平衡位置的波动较小;在 7 GPa

时,在 0—0.4 ps时,碳团簇的相对分子质量逐渐增

加, 大于 0.4 ns时, 团簇的相对分子质量开始减少,

达到平衡状态. 这种变化表明硝基甲烷在 0 GPa时,

体系只能发生缓慢的分解反应, 而在 4 GPa 时, 发
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生较剧烈的热分解反应, 在 7 GPa 时, 硝基甲烷体
系已经发生完全爆轰反应.
图 8(a), (b), (c), (d) 和 (e) 分别为 7 GPa 时, 硝

基甲烷生成的碳团簇的演化过程. 从图中可以看
出,硝基甲烷的热分解过程首先形成大量的分子量
很小的自由基,随后这些自由基在第 314.5 ps时形
成较小的碳团簇. 随着时间的增加, 相对分子质量
不同的碳团簇通过 C—N和 C—C键形成较大的碳
团簇, 在第 380.64 ps 时形成相对分子质量最大的
碳团簇,随着 N, O, H原子从碳团簇的结构中脱离
出来, 形成稳定的小分子物质 N2, H2O 和 CO2 等.
在第 380.64 ps 时, 形成相对分子质量最大的碳团
簇,而在第 900 ps时,由于压强的作用,使得生成的
类石墨结构的碳团簇发生卷曲而形成类似碳管的

结构.
通过 MD 计算, 人们已经得到了含能材料在

极端条件下发生分解分解生成的产物中包括不同

构型的碳团簇. 徐京城等 [11] 和 Reed 等 [13] 通过

AIMD 方法对高温高压下硝基甲烷的分解产物的
分析结果表明在最终的模拟结果中存在链状物质,
Chang等 [14] 通过对硝基甲烷单胞结构在高温下的

分解产物进行分析,发现也存在 CNCN键组成的产
物, Isayev等 [38] 通过采用 CPMD方法对 CL-20的
单分子和超晶胞体系的的分解产物中存在 C—N键
组成的产物.但上述的模拟过程由于均采用 AIMD
方法, 使得计算成本增加, 均未得到相对分子质量
很大的碳团簇, 而 Zhang 等 [39] 虽然通过 ReaxFF-
MD 方法对 TATB 在高温高压下的分解产物进行

研究,也得到了 TATB的分解产物在膨胀过程中也

会产生类似石墨的结构, 但计算时间却只有几十

皮秒, 与实际的炸药爆轰过程还存在着差异, 王音

等 [40] 通过纳秒级的 MD 模拟对碳团簇的聚合过

程进行计算, 发现环境温度对团簇聚合过程的影

响较大, 而本文中通过采用多达 96 个硝基甲烷分

子的超胞尺寸, 且模拟的时间达到纳秒级, 使得

通过 ReaxFF 分子动力学方法模拟得到的硝基甲

烷的分解产物的种类和数量与通过爆轰实验 [41]

得到的含能材料在高温高压下的分解产物更加

接近.
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图 6 硝基甲烷的热分解产物随压强的变化

图 7 不同压强下碳团簇的相对分子质量的变化
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(a)

C27H10N5O17

314.5 ps

C45H13N8O26

314.58 ps

C85H12N6O36

380.64 ps

C85H14N7O33

900 ps

C61H21N8O34

314.6 ps

(b) (c)

(d) (e)

图 8 压强为 7 GPa时碳团簇的演化过程

4 结 论

基于 ReaxFF,考虑分子间的色散相互作用,对
压强范围在 0—7 GPa 时和 2500 K 时硝基甲烷的
热分解反应进行 ReaxFF MD 计算. 通过分析不同
静水压下硝基甲烷超晶胞结构的MD轨迹文件,发
现在 0—3 GPa 时, 硝基甲烷的初始分解路径为单
分子反应,其反应路径包括 C—N键断裂和硝基甲
烷的异构化; 在 4—7 GPa 时其初始分解路径为双
分子分解路径,包括两个硝基甲烷分子发生分子间
质子转移和两个硝基甲烷分子发生 C—N 键断裂
和硝基官能团发生 N—O键断裂. 结果还表明在硝
基甲烷的第二阶段反应中存在中间体发生质子转

移过程,而且还存在 H2O, NO, NO2, HONO等中间

产物的催化作用.

通过对不同密度下硝基甲烷体系的分解产物

进行分析,表明在 0—7 GPa时, N2, H2O的数量在

低压范围内随着压强的增加而升高,在高压范围内

随着压强的增加而降低; 在不同压强下 C(S) 的结

构差异造成了 C(S), CO和 CO2 随压强的变化变得

复杂. 但由于计算量的限制,本文仅对 0—7GPa时

凝聚相硝基甲烷的分解反应进行了计算,还需继续

对更高压强下硝基甲烷的反应路径进行研究,得到

在更高压强范围内压强效应对固相硝基甲烷分解

产物的构型的影响.
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Abstract
The thermal decomposition of solid nitromethane (NM) is studied by ReaxFF molecular dynamics simulations to obtain the time

evolution of the mechanism of NM under high temperature and pressure. It is determined that the initial decomposition mechanism
of NM is dependent on pressure effect. In the 0—3 GPa pressure regime, the initial reactions is the C—N bond dissociation and the
unimolecular rearrangement connecting between NM and methyl nitrite isomers; in the 4—7 GPa, the initial pathways of NM are
the intermolecular proton transfer and C—N, C—O bond rupture. In the secondary reactions step, several fragments, like H2O, NO,
NO2, HONO, play a role of catalysis. The product decomposition of NM contains many different structures of carbon clusters, and the
configuration of cluster is dependent on pressure.
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