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摘要：用 ＡＭ１、ＰＭ３、ＭＮＤＯ和 ＭＩＮＤＯ／３四种半经验分子轨道（ＭＯ）方法对 ５５种有机叠氮化合物的分子几何构

型进行了全优化计算，与已有的气相实验构型进行比较，发现 ＡＭ１法偏差较小，ＰＭ３和 ＭＮＤＯ次之。ＡＭ１法计算

所得生成热与基团加和法求得的结果最为接近，ＭＩＮＤＯ／３计算结果偏差最大。
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１　引　言

叠氮化物是重要的含能材料之一。我们曾以量子

化学方法较系统地研究过金属即无机叠氮化物的结构

性能关系
［１～６］

。早期认为有机叠氮化物中的叠氮基呈

线型结构，Ｎ１－Ｎ２键较短，Ｎ２－Ｎ３键较长［７］
。６０年

代，从叠氮酸、叠氮甲烷和叠氮乙烯的微波和中子衍射

中发现叠氮基呈非线型排列
［８～１１］

；后来又陆续报道了

有机叠氮化物气相分子几何参数
［１２～１８］

和用量子化学

ａｂｉｎｉｔｉｏ方法计算的相应结果［１９，２０］
，二者比较吻合，但

仅限于结构较简单的小分子，不够系统全面。此外，由

于有机叠氮类化合物在常压下多为凝聚态，且缺少升

华热和汽化热数据，故至今气态生成热实验数据报道

很少，而只有以实测燃烧热推算叠氮基生成热的贡

献
［２１，２２］

以及用基团加和法求得的系列叠氮烷的生成

热数据
［２３］
。

半经验分子轨道（ＭＯ）方法利于计算包括较大分
子的系列化合物，并可总结结构和性能之间的关

系
［２４～３６］

。我们选择 ＡＭ１、ＰＭ３、ＭＮＤＯ和 ＭＩＮＤＯ／３四
种国际上流行的近似 ＭＯ方法对各类型共 ５５种有机
叠氮化物进行了全优化 ＳＣＦ计算，获得了它们的分子
结构、电子结构、生成热、电离能和偶极矩等大量数据。

本文对有机叠氮化物作系统的分子轨道静态计算，着

重报导分子结构（键长、键角和二面角）和生成热的计

算结果，同时与文献值
［１２～１８］

进行比较，以考察计算方

法的适用性，旨在寻求更适合于题称化合物的 ＭＯ方
法以供后续研究，进而为题称化合物的设计合成和开

发应用提供参考数据和理论指导。

２　计算方法和结果

计算采用 ＭＯＰＡＣ６．０程序包中 ＡＭ１、ＰＭ３、ＭＮＤＯ
和 ＭＩＮＤＯ／３方法，以标准 Ｐｏｐｌｅ构型为初始值，以能量
梯度法优化几何构型，取程序内定值为阀值实现 ＳＣＦ计
算，全部计算工作均在 ＨＰ９０００８４２型机上完成。

表１给出用四种 ＭＯ方法计算过的 ５５种有机叠
氮化物的编号和名称；表 ２列出其中已有气相实验几
何数据的１０种有机叠氮化物的主要几何参数计算值
和实验值；表３给出各方法的计算值对实验值的偏差；
表４给出各方法计算各几何参数的变化范围；表 ５列
出不同方法求得的生成热。因有机叠氮化物的热解始

于叠氮基，故本文着重讨论与之相关的部分几何参数

（参见图１）。因篇幅所限，本文未列出所有计算过的
化合物的全部计算结果。

３　结果讨论

３．１　分子几何构型
从表２可见，对 Ｒ－Ｎ１键长，ＡＭ１方法中除化合物

（１）、（３）和（４）比实验值高外，其余均略低于实验值，其
中（１）和（２）偏差较大，其它结果均与实验值接近。ＰＭ３
计算值与实验值接近，（２）的计算值较实验值稍短，其它
结果 比 实 验 值 略 长 （平 均 长 ０．０１７Ａ），其 中 以
（１）长得最多。ＭＮＤＯ法与前两种方法结果较一致，除
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化合物 （１）偏差较大外，其余均与实验值接近；
ＭＩＮＤＯ／３计算结果均较实验值短，且偏离较大，平均
为０．０５３Ａ。对 Ｎ１－Ｎ２键，ＡＭ１、ＰＭ３和 ＭＮＤＯ三种
方法求得的键长均比实验值略长，多数处于 １．２４９～
１．２８４Ａ之间，个别化合物如（１）和（１０）偏长较多；此
外，发现 ＰＭ３计算值均较 ＡＭ１值大，可能因为 ＰＭ３法
过高地估计了孤对电子的排斥作用所致；ＡＭ１法是
ＭＮＤＯ法进一步参数化的结果，这两种方法计算结果
较为接近；ＭＩＮＤＯ／３法计算该键长在 １．１００～１．１９８Ａ
之间，均比实验值短（平均为 ０．０５７８Ａ）。对 Ｎ２Ｎ３
键，ＡＭ１、ＰＭ３和ＭＮＤＯ三种方法的计算结果均较好，
除化合物（１）偏大外，其余均与实验值吻合，其中又以
ＡＭ１法计算值最接近实验值；ＰＭ３计算值均较 ＡＭ１
值短，ＭＮＤＯ计算值与 ＡＭ１值更接近；ＭＩＮＤＯ／３的计
算误差最大。总结键长计算结果发现：ＡＭ１法的平均
偏差最小，ＰＭ３和ＭＮＤＯ法的结果与 ＡＭ１较接近，以
ＭＩＮＤＯ／３方法的计算偏差最大。

半经验 ＭＯ方法计算键角的精度稍差一些，但不
同方法的准确性也存在差异。对键角∠ＲＮ１Ｎ２，ＡＭ１、
ＰＭ３、ＭＮＤＯ和 ＭＩＮＤＯ／３四种方法的计算值均大于实
验值，平均偏差依次为 ６．１５°，６．７°，３．８°和 ２０．４°，以

ＭＮＤＯ法的计算误差最小，ＭＩＮＤＯ／３的误差最大，但
前三种方法计算化合物（１）的结果也偏离实验值较
远。对于键角∠Ｎ１Ｎ２Ｎ３，除个别计算值高于实验值外
均较实验值低，从而使叠氮基偏离线型结构的程度略

有增加，四种方法计算该键角的平均偏差依次为 ３．
７°，２．８°，７．０°和４．１°。

从５５种化合物的全部几何（结合能量）计算结果
可见：

（１）题称化合物分子中的叠氮基呈非线型结构，
取代基不同，偏离线型结构的程度也有差别；在四种半

经验方法中，以 ＡＭ１和 ＰＭ３计算的键角∠Ｎ１Ｎ２Ｎ３与
实验值比较吻合，大致在 １６９°～１７６°之间。Ｎ１－Ｎ２
和 Ｎ２－Ｎ３键长变化幅度不大，且前者略大于后者。
对 Ｎ１－Ｎ２键，ＭＮＤＯ计算结果较好；对 Ｎ２－Ｎ３键，
ＡＭ１计算结果较好。

（２）烷基叠氮化合物中叠氮基（－Ｎ３）与 Ｃ－Ｎ键
呈反式排布。直链烷基叠氮化物中，叠氮基与碳链大

体共面，旁式构象较反式构象稳定；对于烯烃类叠氮

化物，叠氮基（－Ｎ３）与 Ｃ Ｃ键接近共面，顺式构象
较反式构象稳定；芳香族叠氮化合物的叠氮基与苯环

共面。

表 １　ＭＯ法计算的有机叠氮化物的名称和编号

Ｔａｂｌｅ１　ＮａｍｅａｎｄｎｕｍｂｅｒｉｎｇｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｄｃｏｍｐｏｕｎｄｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙＭＯｍｅｔｈｏｄｓ

编 号 名　　称 编 号 名　　称 编 号 名　　称 编 号 名　　称

（１） 叠氮甲烷 （１５） 叠氮正己烷 （２９） １，１０二叠氮癸烷 （４３） 二甲胺基叠氮丙烯

（２） 叠氮乙酰 （１６） 叠氮正庚烷 （３０） 对甲基叠氮苯 （４４） １，２二氟２三氟甲基叠氮乙烯

（３） 叠氮腈 （１７） 叠氮正辛烷 （３１） 邻甲基叠氮苯 （４５） ２叠氮对甲基苯乙烯

（４） 叠氮丙炔 （１８） 叠氮正壬烷 （３２） 间甲基叠氮苯 （４６） ２叠氮对氯苯乙烯

（５） 叠氮乙腈 （１９） 叠氮正癸烷 （３３） 对氯叠氮苯 （４７） ２苯甲酰基叠氮乙烯

（６） 叠氮２丁炔 （２０） 叠氮异丙烷 （３４） 邻氯叠氮苯 （４８） ２苯甲酰基叠氮丙烯

（７） 叠氮丙烯 （２１） 叠氮叔丁烷 （３５） 间氯叠氮苯 （４９） １苯甲酰基２苯基叠氮乙烯

（８） ２叠氮１，３丁二烯 （２２） １，３二叠氮丙烷 （３６） 对硝基叠氮苯 （５０） １乙酰基２苯基叠氮乙烯

（９） ２，３二叠氮１，３丁二烯 （２３） １，４二叠氮丁烷 （３７） 邻硝基叠氮苯 （５１） 四叠氮甲基甲烷

（１０） 叠氮苯 （２４） １，５二叠氮戊烷 （３８） 间硝基叠氮苯 （５２） 叠氮环戊烷

（１１） 叠氮乙烷 （２５） １，６二叠氮己烷 （３９） 叠氮乙烯 （５３） 叠氮环己烷

（１２） 叠氮正丙烷 （２６） １，７二叠氮庚烷 （４０） 叠氮苯乙烯 （５４） １，３，４三叠氮丁烷

（１３） 叠氮正丁烷 （２７） １，８二叠氮辛烷 （４１） ２叠氮丙烯 （５５） ２叠氮苯乙烯

（１４） 叠氮正戊烷 （２８） １，９二叠氮壬烷 （４２） ２叠氮２丁烯
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表 ２　１０种有机叠氮化物的部分几何参数

Ｔａｂｌｅ２　Ｓｏｍｅｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒｔｅｎｏｒｇａｎｉｃａｚｉｄｅｓ

化合物 方 法
键长／■ 键角／（°） 二面角

１）／（°）
Ｒ－Ｎ１ Ｎ１－Ｎ２ Ｎ２－Ｎ３ ∠ＲＮ１Ｎ２ ∠Ｎ１Ｎ２Ｎ３ ∠ＲＮ１Ｎ２Ｎ３

（１） ＡＭ１ １．４４０ １．２５４ １．１３６ １２２．１ １６８．４ １７９．０
ＰＭ３ １．４６１ １．２５９ １．１２９ １２２．４ １６９．４ １７８．６
ＭＮＤＯ １．４６０ １．２５３ １．１３０ １１９．６ １６４．３ １７９．０
ＭＩＮＤＯ／３ １．３９９ １．１８６ １．１０６ １３０．２ １６６．２ １７９．５ＥＸＰ

（ＥＤ）２）
１．４０２ １．２０４ １．１６８

（２） ＡＭ１ １．４２４ １．２５８ １．１３２ １２４．３ １６７．９ １７９．４
ＰＭ３ １．４４６ １．２６２ １．１２６ １２５．８ １７０．０ １７９．２
ＭＮＤＯ １．４３６ １．２５６ １．１２８ １２２．５ １６２．８ １７８．９
ＭＩＮＤＯ／３ １．３６２ １．１７８ １．１０３ １４９．０ １７１．０ １７７．１ＥＸＰ

（ＭＶ）２）
１．４６０ １．２４８ １．１３１ １１０．７

（３） ＡＭ１ １．３７６ １．２７６ １．１２９ １１８．４ １６８．６ １７９．７
ＰＭ３ １．３８２ １．２８４ １．１２３ １１８．５ １６９．１ １８０．０
ＭＮＤＯ １．３６８ １．２７６ １．１２５ １１５．２ １６４．７ １８０．０
ＭＩＮＤＯ／３ １．３３７ １．１８５ １．１０４ １３２．６ １７０．２ １７７．８
ＥＸＰ（ＥＤ） １．３５５ １．２６１ １．１２１ １１４．５ １６９．２

（４） ＡＭ１ １．４６７ １．２５２ １．１３６ １２０．２ １６８．８ １７９．０
ＰＭ３ １．４８７ １．２５７ １．１２９ １２１．１ １７０．７ １７９．１
ＭＮＤＯ １．４７３ １．２５２ １．１３１ １１８．５ １６５．７ １７９．０
ＭＩＮＤＯ／３ １．４０７ １．１８５ １．１０５ １３３．０ １６８．２ １７９．６
ＥＸＰ（ＥＤ） １．４６４ １．２４９ １．１３７ １１４．５ １６９．０

（５） ＡＭ１ １．４６３ １．２５４ １．１３５ １２０．３ １６８．６ １７７．７
ＰＭ３ １．４８２ １．２６１ １．１２７ １２１．４ １７０．７ １７８．５
ＭＮＤＯ １．４６９ １．２５５ １．１３０ １１８．４ １６４．８ １８０．０
ＭＩＮＤＯ／３ １．４０６ １．１８６ １．１０５ １３２．６ １６８．１ １７９．４
ＥＸＰ（ＥＤ） １．４７６ １．２４５ １．１３５ １１５．４ １７３．０

（６） ＡＭ１ １．４５３ １．２５５ １．１３５ １２２．０ １６９．３ １７６．０
ＰＭ３ １．４７９ １．２５９ １．１２８ １２２．５ １７１．０ １７８．６
ＭＮＤＯ １．４７３ １．２５３ １．１３１ １１８．５ １６４．６ １７９．２
ＭＩＮＤＯ／３ １．４０８ １．１８４ １．１０６ １３３．５ １６８．２ １７９．７
ＥＸＰ（ＥＤ） １．４７４ １．１２４ １．１４２ １１６．５ １７４．０

（７） ＡＭ１ １．４６１ １．２５１ １．１３６ １２０．６ １６８．８ １８０．０
ＰＭ３ １．４８４ １．２５７ １．１２９ １２１．４ １７０．８ １８０．０
ＭＮＤＯ １．４６９ １．２５２ １．１３１ １１８．６ １６５．０ １７９．６
ＭＩＮＤＯ／３ １．４０９ １．１８４ １．１０６ １３２．７ １６８．１ １７９．３
ＥＸＰ（ＥＤ） １．４７５ １．２３６ １．１３８ １１５．１ １７４．０

（８） ＡＭ１ １．４２１ １．２６０ １．１３４ １２２．１ １６８．８ １８０．０
ＰＭ３ １．４３６ １．２６５ １．１２７ １２２．９ １６９．５ １７９．６
ＭＮＤＯ １．４２４ １．２５８ １．１３０ １２１．０ １６４．３ １７９．７
ＭＩＮＤＯ／３ １．３８５ １．１８４ １．１０５ １３５．２ １６８．０ １７９．７
ＥＸＰ（ＥＤ） １．４３４ １．２５３ １．１４３ １１６．８ １７３．０

（９） ＡＭ１ １．４１９ １．２６１ １．１３４ １２１．６ １６８．６ １７６．６
ＰＭ３ １．４４４ １．２６４ １．１２６ １２０．１ １７６．３ １８０．０
ＭＮＤＯ １．４７３ １．２５７ １．１２８ １１８．２ １７５．０ １７９．５
ＭＩＮＤＯ／３ １．３３８ １．１８７ １．１０５ １３５．０ １６７．８ １７８．８
ＥＸＰ（ＥＤ） １．４３４ １．２５３ １．１４３ １１６．８ １７３．０

（１０） ＡＭ１ １．４２０ １．２６０ １．１３４ １２２．２ １６８．５ １８０．０
ＰＭ３ １．４３４ １．２６４ １．１２８ １２３．０ １６９．２ １８０．０
ＭＮＤＯ １．４１９ １．２５９ １．１３０ １２０．７ １６４．１ １８０．０
ＭＩＮＤＯ／３ １．３７８ １．１８３ １．１０５ １３６．０ １６８．２ １７９．６
ＥＸＰ（ＭＶ） １．２３０ １．１４３ １７４．４

　　　　注：１）Ｒ指与叠氮基相连的 Ｃ原子；２）ＥＤ指电子衍射，ＭＶ指微波法。
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表 ３　１０种有机叠氮化物的几何参数的

计算值与实验值偏差比较

Ｔａｂｌｅ３　Ｄｅｖｉａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

ｏｆｔｅｎｏｒｇａｎｉｃａｚｉｄｅｓｆｒｏｍｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ

计算方法 ｄ δ

ＡＭ１ ２．７３８ ３．７６３
ＰＭ３ ２．９５１ ３．９１６
ＭＮＤＯ ３．６５３ ５．１５６
ＭＩＮＤＯ／３ ７．２０２ ９．３９５

　注：ｄ和 δ分别为平均偏差和均方差。
图 １　有机叠氮化物的原子编号

Ｆｉｇ．１　Ａｔｏｍｎｕｍｂｅｒｉｎｇｏｆｏｒｇａｎｉｃａｚｉｄｅｓ

表 ４　表 ２中 １０种化合物的部分键长、键角的变化范围

Ｔａｂｌｅ４　ＴｈｅｖａｒｉａｔｉｏｎｒａｎｇｅｓｏｆｓｏｍｅｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｔｅｎａｚｉｄｅｓｉｎＴａｂｌｅ２

几何参数 ＡＭ１ ＰＭ３ ＭＮＤＯ ＭＩＮＤＯ／３ ＥＸＰ

Ｎ１－Ｒ／Ａ １．３７６～１．４６７ １．３８２～１．４８４ １．３６８～１．４８４ １．３３７～１．４１７ １．３５５～１．４７６
Ｎ１－Ｎ２／Ａ １．２４９～１．２７６ １．２５６～１．２８４ １．２５２～１．２７６ １．１００～１．１９８ １．２３０～１．２６１
Ｎ２－Ｎ３／Ａ １．１２９～１．１３６ １．１２２～１．１２９ １．１２４～１．１３６ １．０９５～１．１９２ １．１１７～１．１６８
∠ＲＮ１Ｎ２／（°） １１８．４～１２４．３ １１８．３～１２２．９ １１５．４～１２１．０ １３２．５～１３６．０ １１１．８～１１６．８

∠Ｎ１Ｎ２Ｎ３／（°） １６８．３～１７０．０ １６９．１～１７６．０ １６４．０～１６５．０ １６７．９～１７９．０ １６６．７～１７５．３

　　（３）含有两个或四个叠氮基的有机叠氮化物在几
何构型上具有较好的对称性；对于含不饱和基团

（ Ｃ Ｃ， 帒帒Ｃ Ｃ，Ｐｈ等）的有机叠氮化物，其 Ｎ１－
Ｎ２键较饱和叠氮化物的相应值略长，键角∠Ｎ１Ｎ２Ｎ３
也稍大，从而使叠氮基更接近线型结构。

（４）结合键长与键角的计算结果，从表３可见，与
实验值比较，ＡＭ１方法的平均偏差和均方差均最小，
足见 ＡＭ１法用于优化有机叠氮化物的分子几何构型
最为适用，ＰＭ３和 ＭＮＤＯ法次之，ＭＩＮＤＯ／３法较差。

从 ＡＭ１的全部计算结果发现：（１）和（１１）～
（２９）等饱和叠氮化物，Ｒ－Ｎ１、Ｎ１－Ｎ２和 Ｎ２－Ｎ３的
平均键长分别为 １．４６０，１．２５１和 １．１３７■；而（３）～
（１０）和（３０）～（５０）等不饱和叠氮化合物中 Ｒ－Ｎ１、
Ｎ１－Ｎ２和Ｎ－Ｎ３的平均键长分别为 １．４２７，１．２６５和
１．１２９Ａ，由此可见，取代基中引入不饱和键后，其 π电
子和叠氮基的共轭作用使 Ｒ－Ｎ１键长缩短（与饱和叠
氮化物的Ｒ－Ｎ１键相比），同时使 Ｎ２和 Ｎ３原子上电子
云密度降低，故 Ｎ２－Ｎ３键变短，Ｎ１－Ｎ２键增长，进而
使 Ｎ１－Ｎ２键较易断裂，这可能是不饱和叠氮化合物的
热稳定性较饱和叠氮化合物下降的重要原因之一。

３．２　生成热
考察表５中计算结果可见，不同方法求得的生成

热存在较大差异。除 ＭＩＮＤＯ／３结果外，其它三种方法
的计算值较为接近，且随次甲基增多生成热减小的程

度有所不同，每增加一个次甲基，生成热减小值为

２８．５５ｋＪ· ｍｏｌ－１（ＡＭ１）、２２．５７ｋＪ· ｍｏｌ－１（ＰＭ３）、
１９．６４６ｋＪ·ｍｏｌ－１（ＭＮＤＯ）和 ２０．９ｋＪ·ｍｏｌ－１（基团加
和法）。此外，通过对化合物（１３）、（２３）和（５４）的考
察可推知，分子中叠氮基增加，其生成热明显增大，四

种方法平均依次增大 ３６０．８６ｋＪ·ｍｏｌ－１（ＡＭ１）、３４２．
８７ｋＪ·ｍｏｌ－１（ＰＭ３）、３４３．５３ｋＪ· ｍｏｌ－１（ＭＮＤＯ）和
３７５．７８ｋＪ·ｍｏｌ－１（基团加和法），可见 ＡＭ１法与基团
加和法推测叠氮基的生成热最为接近；同时表明了叠

氮基是一个高能基团，引入叠氮基能大大提高含能材

料的能量水平。ＭＩＮＤＯ／３计算值比较反常，所得生成
热均为负值，且随分子中次甲基增多而增加，即每增加

一个次甲基生成热平均增大 －２６．０７５ｋＪ·ｍｏｌ－１；分
子中增加一个叠氮基，生成热约增大 －２７．７０ｋＪ·
ｍｏｌ－１，这与叠氮基的含能水平显然不符。
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表 ５　不同方法求得的有机叠氮化合物的生成热

Ｔａｂｌｅ５　Ｈｅａｔｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｔｈｅａｚｉｄｅｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍｅｔｈｏｄｓ ｋＪ·ｍｏｌ－１

化合物 ＡＭ１ ＰＭ３ ＭＮＤＯ ＭＩＮＤＯ／３ 基团加和法

（１） 　　　３２０．７９ 　　　２９２．５１ 　　　２７４．２１ 　　　 －６４．９４
（２） １５８．０５ ９８．７０ ９２．８０ －３４６．１５
（３） ４９４．１５ ４９４．１５ ４６２．２２ －３５．７１
（４） ５７３．８０ ５２６．５３ ５１１．０８ ９９．０３
（５） ４７６．３５ ４５９．７０ ４２１．４２ －１０．３８
（６） ５０４．５４ ６６．９８ ４４２．５８ ２．６６
（７） ４０９．９１ ３８０．１０ ３５８．７５ －７．９２
（８） ４８６．５５ ４５６．９４ ４３８．３０ ５３．４６
（９） ８５０．０８ ７９２．２０ ７７０．９２ －５０．８４
（１０） ４５１．２０ ４２１．１２ ４００．０８ ２６．５３
（１１） ３０１．８７ ２７３．１４ ２５１．４４ －１１４．５９
（１２） ２７３．３６ ２５０．７０ ２３２．１１ －１３９．５６
（１３） ２４５．００ ２２８．３０ ２１２．３８ －１６５．４７ 　　　２５０．６２
（１４） ２１６．４３ ２０５．８０ １９２．８７ －１９１．６２ ２２９．７０
（１５） １８７．７８ １８１．８７ １７３．０２ －２１７．７１ ２０９．２０
（１６） １５９．１６ １６０．３９ １５３．４８ －２４３．６９ １８８．２８
（１７） １３０．７８ １３７．９２ １３４．０５ －２７０．２１ １６７．７７
（１８） １０１．９７ １１４．９６ １１４．３８ －２９６．４４ １４６．８５
（１９） ７３．４４ ９２．２０ ９４．４２ －３２２．４０ １２６．３５
（２０） ２６８．８１ ２３９．０７ ２４１．０２ －１２３．７３
（２１） ２６７．０６ ２１９．５２ ２４２．５０ －１０４．３３
（２２） ６５２．７７ ６０４．００ ５７０．５７ －１６７．２０ ６４７．２６
（２３） ６２１．１９ ５７８．０３ ５４９．１０ －１９３．１１ ６２６．７６
（２４） ５９２．８０ ５５６．３８ ５２９．９６ －２１９．３７ ６０５．８４
（２５） ５６３．４１ ５３２．８４ ５０９．７７ －２４５．４２ ５８５．３４
（２６） ５３４．９３ ５０４．１５ ４９０．４９ －２７１．６３ ５６４．４２
（２７） ５０６．１３ ４８９．３３ ４７０．５７ －２９７．８１ ５４３．９２
（２８） ４７７．４８ ４６５．２２ ４５０．９３ －３２４．０８ ５２３．００
（２９） ４４８．８０ ４４２．５８ ４３１．２９ －３５０．２５ ５０２．４９
（３０） ４１９．３４ ３８１．９８ ３６７．３４ ０．６７
（３１） ４２２．６６ ３９０．７８ ３７６．５６ １０．５８
（３２） ４１９．８５ ３８２．０１ ３６９．０２ －１．８８
（３６） ４６５．０９ ３８３．６４ ４６７．２６ －６２．７４
（３７） ４８０．６５ ３９２．２７ ４６２．５２ －８０．８１
（３８） ４７０．２１ ３８８．８６ ４７２．９６ －４８．９２
（３９） ４００．７２ ３８０．９０ ３６５．７４ －９．４６
（４０） ５２７．２５ ４９０．２９ ４６７．７３ １１９．７７
（４１） ３８７．３８ ３５１．８２ ３３６．１２ －４３．４８
（４２） ３４７．７０ ３１６．７８ ２９７．１８ －９６．２７
（４３） ４１２．９１ ３３８．８５ ３２６．０５ －１４．２７
（４４） －５８６．６４ －６３３．１２ －６４５．３８ －１３７０．１４
（５１） １３４７．６３ １２８２．８９ １２８９．８８ －１６９．６１
（５４） ９９２．５２ ９１２．８８ ９００．２３ －２２６．４５

７０１第 ３期　　　　　　　　　　　　陈兆旭等：有机叠氮化物几何构型和生成热的分子轨道研究



４　结　论

纵观五种方法的计算结果发现：ＡＭ１计算值与基
团加和结果较为接近。因早先用基团加和法求得的这

些生成热解释了某些实验事实，故在缺乏生成热实验

数据的情况下，以加和法数据作为比较标准也具有参

考价值。亦即表明，选择 ＡＭ１方法用作研究题称化合
物的能量特性较为可行。

总之，分子几何和生成热的计算结果表明，各种流

行的半经验 ＭＯ计算方法中，以 ＡＭ１方法对有机叠氮
化物较适用。
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