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Fig. 1 The numbering of atoms in PDADN
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Table 1 AM1 calculated geometrical parameters and atomic charges of four PDADN conformations

#E/(nn) I i N M/ 1 I I N
1—2 7 01531 0.1533 0. lo.d‘i 0.1538 £1—2~3 104.7 106.5 105.4 105.3
23 0.1459  0.1453  0.1456 0.1456 L2—3—4 118.4 118.4 118.9 118.7
3—4  0.1343 0.1344 0.1349 01345 L 3—4—5 [13.3 1i3.5 113.0 113.2
4—5 0.1188 0.1187 0.1187 0.1188 ,3—4—§ 117.5 117.7 117.4 117.7
4—8 0.1192 0.1183 0. 1190 0.4191 2—1—7 106.4 105.9 108.1 108.7
1—-7 0.1532 0.1542 0.1532 0.1532 ~1—7—8 104.9 105.7 109.8 111.5
7—8 0.1458 0.1452 0.1445 0.1442 7—8—9 118.5 119.3 120.3 120.9
8—9 0.1344 0.1347 0.1351 0.1348 8—9—10 3.3 113.2 1129 113.1
9—10 0. 1188 0.1187 0.1188 0.118 8—9—11 - 117.6  117.7 118.0 118.0
9—11 0.1191 0.1319! 0.1188 0.1191 L2—1—12 1113 111.7 112.1 107.3
1—12 0.1547  0.1545 0.1549 0.1550 ~1—12—13 110.4 111.2 116.8 112.1
12—13  0.1458 0.1456  0.1442 0.1455 ~12—13—14 120.2 120.5 122.0 120.9
13—14 0.1255 0.1255 0.1259 0.1257 Z13—14—15  169.5 169.2 168.8 l168.9
14—15 0.1134  0.1135 "0.1133 0.1135 L2—1—16 111.1 112.0 1114 111.6
1—16 0.1547 0.1540 0.1548 0.154] Z1—16—17 110.5 109.8 116.2 110.1
16—17 0. 1457 0.1459 0.1443 0,1458 16—17—18 120.6 120.6 122.4 121.1
17—18 0.1254 0.1253 0.1260 0.1254 L17—18—19 169.0 "169.0 168.3 169.3
18—1% 0.1134 0.1135 0.1133 0.1134 L1-2—20 111.9 111.6 112.1 111.8
2—20 0.1121 0.1123 0.1120 0.1122 /1-2—21 112.0 111.1 111.8 111.3
2—21 0.1121 0.1121 0.1121 ©.1121 L1—7—22 112.0 111.4 110.2 110.8
7—22 0.1123 0.1122 0.1121 0.1122 L1—7-23 111.8 111.8 110.9 110.3
723 0.1123 0.1122 0.1125 0.1126 St1—12—24 107.6 107.8 107.8 107.3
12—24 0.1131  0.1130 0.1130 0.1129 /1—12—25 107.6 107.1 107.5 108.4
12—25 ° 0.1129 0.113F 0.1129 0,1130 L1—16—26 107.5  108.2 107.3 107.9
16— 26 0.1129 0.1130 0.1128 0.1129 /1—16—27 107.5 107.6 107.7 108.3
16—27  0.1129 0.1130 ©0.1130 0.1129 '
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®1 & Tab.1 (Cont.)

—Hm/C) 1 i :f N W 1 H [ v
Z1—2—3—4 i 178.4 170. 8 —169.5 —166.3 1 —0.004 —0.010—0.111 —0, 041
£2—3—4—5 —179. 8 177. 2 -179. 7 178.2 2 —0.011 —0. 006 —0.020 —0.014
£2—3—4~—6 0.1 —3.0 0.3 —2.6 3 —0.266 —0.239 —0, 287 —0. 272
£3—2—1—7 —178. 9 156. 7 —167.0 —179.6 4 0.662 0.661 0.658 0.662
Z2—1—7—8 —178.5 —178.7  —AT.7 —d42.4 5  —0.289 —0,295 —0. 288 0. 301
4‘1—7—8—9 —178.2 159.3 —111.8 —101.8 & —0.354 —0. 366 —0. 344 —0. 349
L7—8—9—10 180.0 —177.2 165.7 174.% 7 —0.012 —0.021 —0.013 —0.012
Z7—8—9—11 —0.0 2.3 —16.3 —8.4 8 —0.266 —0.269—0.270 —0. 258
Z7-2—1—12 121.3  115.8 118.9 117.6 9 0.661 0.663 0.700 0,700
£2—1—12-13 —58.6 58.3 —53.2 —172.1 10 —0.299 —0.293 —0. 302 —0. 290
Z1—12—13-14 —179.8 161. 7 83.7 —146.3 11 —0. 353 —0.350 —0. 3140 — 0. 366
Z12—13—14—15 180.0 179.5 176.3 —176.2 12 —0.080 —0.079 —0. 069 —0.079
47—2—]—16 —121.4 —120.9 —123.1 —123.5 13 —0.302—0.288 —0. 298 —0. 302
J2—1—16—17 59.8 62.0 . 72,6 54.0 14 0.219 0.215 0.218 0.216
Z1—16—17—18 176.5 —171.7 —90.) 165.2 15 —0.026 —0.028 —0.021 —0. 025
Z16—17—18—19 179.1 —178.0 —170. 1 176.4 16  —0.078 —0.089 —0.076 —0. 070
Z3-1—2—20 —117.7 —1i7.1 —116.9 =119.7 17 - — 0,303 —0.308 —0.309 —0. 318
£3—1—2—2] 118.2 118.6 117.9 116.1 18 0.219 0.222 0.212 0.225
£8—1—7—22 —118.2 —115.9 —124,4 —125.2 19 —0.027 —0.032 —0.004 — 0,019
£ 8—1—-7—23 117.9 120.5 112. 9 li2.4' 20 0.129 0.117 0.127 0.155
Zi3—1—-12—24 —121.8 —121.0 —114.9 —125.7 2} 0.130 ©0.119 0.116 0.105
£13—1-12-25 121.7  123.8 127.9 118.8 22 0.130 0.3104 0.145 0.151
Z17T—1—16-—-126 —121.5 —122.7 —129.6'—120.1 23 0.128 0.147 0.137 0.130
S17—1—16-27 1221 1200 114.1  123.9 24 0.100 0.087 0.132 0.109

25 0.101 0.104 0.105 0.095
26 0.101 0.122 ©.102 0.096
27 0.100 0.095 0.132 0.102
*2 AMli‘l'ﬁﬁfrﬁﬂﬂﬁﬂﬁ?%imm‘{ﬁmﬁﬁﬁ?ﬁﬁﬁﬁt
Table 2 AM1 calculated heats of formation .dipole moment and ¢lectronic
structures of four PDADN conformations
g A IR T iR A fiE it _%~$.ﬁﬁ§ BEE
(k] /mol} (keV) (keV) (V) (o~ C -md
1 481.13 19,934 —=24. 251 10._12 0. 6176
i 188. 99 20. 034 —24. 350 9.94 0.5183
i 463,17 20.916 — 25,232 10.17 1. 1257
I\ 473.10° 20,420 —24.737 10. 04 1.6123
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Table 3 AM1 caleulated geometries of PDADN und corresponding experimental values
of CH,;N, and CH,ONO,

CH;N; R CH,0ONO, H 8
LI I 1 I T 32 - L 1 ] v
s/{nm) 0. 141 0.1458 0.1456 0.1442 0.1455 0. 1437  0.1459 0.1453 0.1456. 0. 1456
¢/(om) 0,124 0.1255 0.1255 0.1259 0.1257 0.1402 O, 343 0.1344 0.1349 0. 1345
w/(am) 0117 01134 0.1135 0.1133 0.1135- 0.1208 0.1188 0.1187 0. 1187 -0. 1188,
a/(°) 1200 120.2 1205 1220 1209  1J2.7 - 118.4 1184 118.9 1187
B/ 180 . 169.5 169.2 168.8 168.9 112.4 3.3 1135 1130 113.2
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. : 1 i | N

44 BEFLS@E WERG S —0.257 —0.239 —0.261 —0.260

AFE 19 W,PDADN &
F B 00 R4 5 & R RLR T b ol —o s
b st 7 5 BEAR BB L E ok C R
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AM1-MO STUDY ON THE CONFORMATIONS OF
PENTAERYTHRITOL DIAZIDO DINITRATE

Wang Zunyao
(Yancheng Institute of Technology, Yancheng 224003)
Gong Xuedong  Xiao Heming
(Nanjing University of Science and Technology, Nanjing 210094)

ABSTRACT The molecular geometrics and clectronic structures of the four conforma-
tions of PDADN are [ully optimized bg} using the semi-empirical AMI-MO method. A-
‘mong the four conformations,the structure with one —ONQ), group at trans-conforma-
tion and another —ON(), and two —Nj; groups at cis-conformations is the most stable.
When all four groups,two —ONQ, and two —Nj,are at trans-conformations,the nuclei
repulsion energy is lower and the dipole moment is smaller than those in other qonfor-
mations. : : _ ,
KEYWORDS AMI method, molecular geometry, PDADN, stability.
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