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При термическом воздействии на молекулярные кристаллы протекают процессы анизотропной 
термической деформации и полиморфных переходов. Каждая точка кристаллического твердого тела 
перемещается относительно своего первоначального положения на некоторую величину, которая оп-
ределяется не только изменением параметров элементарной ячейки, но и изменением независимых 
координат атомов, т. е. тензором распределения электронной плотности и потенциала химической 
активности. В свою очередь при определенных значениях температуры и давления окружающей сре-
ды кристаллические тела формируют различные виды равновесной огранки кристалла и габитуса.  
В случае отклонения от заданных параметров существования кристалла происходит накопление 
внутренних напряжений пропорционально перемещению поля деформации внутри кристалла, что 
может приводить к потере равновесной морфологии. 

В данной работе проведен анализ взаимосвязи изменения характеристик кристаллической струк-
туры (параметров элементарной ячейки, плотности упаковки, независимых координат атомов и длин 
связей в молекулах) и микроморфологических характеристик (габитус, равновесная огранка, пло-
щадь поверхности граней, скорость деформации граней). Анализ проводился для семнадцати моле-
кулярных кристаллов энергетических материалов в сверхчистом состоянии: α-, β-, βʹ-ДНА, α-ТНТ, 
α-, β-, γ-, δ-октоген, α-, β-, γ-апрол, α-НТО, α-гексоген, ТЭН-I, БТФ и ТАТБ. Экспериментальные 
данные о состоянии кристаллов твердого тела при конкретной температуре были получены методами 
порошковой рентгеновской дифракции и спектроскопии комбинационного рассеяния света. Обработ-
ка данных выполнялась методами полнопрофильного анализа с интегрированным циклом уточнения 
квантово-топологической модели с помощью различных полуэмпирических методов квантовой хи-
мии [1–5]. Экспериментальные данные огранки кристаллов получены методами электронной и опти-
ческой микроскопии. Обработка данных выполнялась методами дихотомии и Монте-Карло согласно 
правила скорости роста Бравэ-Фриделя-Доннели-Харкера (BFDH) и термодинамического минимума 
поверхностной энергии Гиббса (EM). 

В результате были построены диаграммы тензора деформации морфологии молекулярных крис-
таллов по всем кристаллографическим плоскостям роста граней. Установлена связь главных кристал-
лографических осей в равновесной морфологии и элементарной ячейке исследуемых молекулярных 
кристаллов.
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