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摘要：本文用半经验 ＡＭ１方法优化了六硝基六氮杂异伍兹烷（ＨＮＩＷ）的几何构型，进行了振动

频率计算与分析。针对 －ＮＯ２强吸收频率的归属进行了讨论，并与实验测得的红外光谱作了比较。

由集居数分析讨论了分子结构的稳定性，用自然键轨道方法和键级判定法分析了 Ｎ－ＮＯ２的成键

特征。
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１　引　言

六硝基六氮杂异伍兹烷（ＨＮＩＷ，ＣＬ２０）是一种具
有立体笼状结构的高能量密度材料，其笼状结构紧凑，

对称性高，是迄今为止密度和能量最高的单质炸药，理

论密度高达 ２．０５５ｇ·ｃｍ－３
（ＨＭＸ为 １．９０ｇ·ｃｍ－３

），

实验测得 ＨＮＩＷ的能量输出比 ＨＭＸ高约 １４％，又因
为热安定性好，具有很大的潜在应用价值

［１，２］
。

因此，研究 ＨＮＩＷ 的分子结构特征具有重要意
义。我们从分子的红外吸收光谱着手研究分子的特性

基团振动情况，并通过振动分析从理论上确证分子的

稳定构型。ＨＮＩＷ由两个五元环和一个六元环组成，
六个桥氮原子上各连有一个硝基，其六元环底座构象

为船式，由于各硝基的空间取向不同，决定了它具有多

种不同的构型，实验也证明了这一点，已在常温常压下

合成了四种晶型，并测得四种晶型的红外光谱
［３］
。我

们通过建立理论构型，对 ＨＮＩＷ骨架振动吸收频率和
Ｎ－ＮＯ２的强吸收频率进行分析，确定构型的稳定性，
进而讨论其分子结构与性质。

２　计　算

计算采用了 ＧＡＵＳＳＩＡＮ９４程序，首先建立 ＨＮＩＷ

的理论构型（原子编号见图１），并对构型进行了调整，
在作了分子力学几何优化后，再用半经验 ＡＭ１方法对
该构型进行优化和振动频率计算。

图 １　六硝基六氮杂异伍兹烷的原子编号

Ｆｉｇ．１　Ａｔｏｍｎｕｍｂｅｒｉｎｇｏｆｈｅｘａｎｉｔｒｏｈｅｘａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ

３　结果与讨论

３．１　构型分析
通过振动频率计算表明，最小频率为正值，且力常

数矩阵本征值也为正值，表明优化后构型处于能量超

曲面的极小点，说明了计算得到的优化构型可能为稳

定构型，将优化后的构型参数与文献［４］中的构型参
数作了比较。

计算所得部分键长、键角、二面角列于表 １，Ｃ－
Ｈ、Ｃ－Ｃ、Ｎ－Ｎ、Ｃ－Ｎ、Ｎ－Ｏ键对应的重叠集居数列
于表２。
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表 １　键长、键角、二面角

Ｔａｂｌｅ１　Ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ，ｂｏｎｄａｎｇｌｅａｎｄｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｏｆＨＮＩＷ

原子原子　 键长／Ａ 原子原子原子　 键角／（°） 原子原子原子原子 二面角／（°）

Ｃ２－Ｎ１ １．４８５ Ｃ１－Ｎ２－Ｃ３ 　１０５．３４ Ｃ３－Ｎ２－Ｃ１－Ｎ４ 　 －４０．３
Ｃ６－Ｃ１ １．６１６ Ｎ２－Ｃ１－Ｎ４ １０２．５４ Ｃ５－Ｎ４－Ｃ１－Ｎ２ ４４．６
Ｎ１３－Ｎ２ １．４２２ Ｎ２－Ｃ１－Ｃ６ １０９．３７ Ｃ３－Ｎ２－Ｃ１－Ｃ６ ８１．５
Ｎ２２－Ｎ８ １．４０２ Ｎ８－Ｃ９－Ｎ１１ １１６．１３ Ｎ７－Ｃ６－Ｃ１－Ｎ２ －１１６．３
Ｎ２９－Ｎ１１ １．４１８ Ｃ１－Ｎ２－Ｎ１３ １１７．６６ Ｎ８－Ｃ６－Ｃ１－Ｎ２ －１．９
Ｃ３－Ｃ２ １．５６９ Ｎ２－Ｎ１３－Ｏ１４ １１７．１１ Ｎ１１－Ｃ９－Ｎ８－Ｃ６ ９０．２
Ｎ１１－Ｃ９ １．４６７ Ｎ２－Ｎ１３－Ｏ１５ １１７．３３ Ｃ１０－Ｎ７－Ｃ６－Ｎ８ －３４．９
Ｏ１４－Ｎ１３ １．１９６ Ｎ２－Ｃ１－Ｈ２５ １１３．１７ Ｎ２２－Ｎ８－Ｃ６－Ｎ７ －１８０．６
Ｃ２５－Ｈ１ １．１３４ Ｎ２－Ｃ３－Ｈ２６ １１１．９９ Ｎ１３－Ｎ２－Ｃ１－Ｎ４ ９３．９

Ｃ１－Ｃ６－Ｈ２８ １０７．１１ Ｏ１４－Ｎ１３－Ｎ２－Ｃ１ ３１．３
Ｃ９－Ｎ１１－Ｎ２９ １１９．７９ Ｏ１５－Ｎ１３－Ｎ２－Ｃ１ －１５２．４
Ｎ１１－Ｎ２９－Ｏ３０ １１７．１１ Ｎ１６－Ｎ４－Ｃ１－Ｎ２ －１８０．６
Ｎ１１－Ｎ２９－Ｏ３１ １１６．６７ Ｏ１７－Ｎ１６－Ｎ４－Ｃ１ ２５．７

Ｏ１８－Ｎ１６－Ｎ４－Ｃ１ －１５８．０
Ｏ２０－Ｎ１９－Ｎ７－Ｃ６ ３１．３
Ｎ１９－Ｎ７－Ｃ６－Ｎ８ ９３．９

表 ２　重叠集居数

Ｔａｂｌｅ２　Ｏｖｅｒｌａｐｐｏｐｕｌａｔｉｏｎｓ

Ｃ－Ｃ Ｃ－Ｎ Ｎ－Ｏ Ｃ－Ｈ Ｎ－Ｎ

Ｃ１－Ｃ６ 　０．２９ Ｃ１－Ｎ４ ０．２５ Ｎ１３－Ｏ１４ ０．３１ Ｃ１－Ｈ２５ ０．３５ Ｎ７－Ｎ１９ ０．１７
Ｃ９－Ｃ１０ ０．３０ Ｃ１－Ｎ１６ －０．０１ Ｎ１３－Ｏ１５ ０．３１ Ｃ６－Ｈ２８ ０．３５ Ｎ４－Ｎ１６ ０．２０
Ｃ３－Ｃ５ ０．３１ Ｃ５－Ｎ１６ －０．０１ Ｎ１６－Ｏ１７ ０．３１ Ｃ３－Ｈ２６ ０．３５ Ｎ２－Ｎ１３ ０．１７
Ｃ１－Ｃ５ －０．０３８ Ｃ３－Ｎ１１ －０．０１２ Ｎ１６－Ｏ１８ ０．３１ Ｃ５－Ｈ２７ ０．３６ Ｎ８－Ｎ２２ ０．２０
Ｃ１－Ｃ３ －０．０３１ Ｃ６－Ｎ７ ０．２６ Ｎ１９－Ｏ２０ ０．３１ Ｃ９－Ｈ３６ ０．３５ Ｎ１１－Ｎ２９ ０．１８
Ｃ６－Ｃ１０ －０．０３１ Ｃ６－Ｎ８ ０．２６ Ｎ１９－Ｏ２１ ０．３１ Ｃ１０－Ｈ３５ ０．３５ Ｎ１２－Ｎ３２ ０．１８
Ｃ６－Ｃ９ －０．０３８ Ｃ９－Ｎ８ ０．２５ Ｎ２２－Ｏ２３ ０．３１ Ｃ９－Ｈ３５ －０．０２６ Ｎ２－Ｎ１１ －０．０１２
Ｃ３－Ｃ９ －０．０３１ Ｃ１０－Ｎ７ ０．２４ Ｎ２２－Ｏ２４ ０．３１ Ｃ１０－Ｈ３６ －０．０２８ Ｎ８－Ｎ１１ －０．０１７
Ｃ５－Ｃ１０ －０．０２８ Ｃ３－Ｎ２９ －０．０１２ Ｎ２９－Ｏ３０ ０．３１ Ｃ５－Ｈ２６ －０．０２７ Ｎ４－Ｎ１２ －０．０１０

Ｃ９－Ｎ２９ －０．０１ Ｎ２９－Ｏ３１ ０．３１ Ｃ３－Ｈ２７ －０．０２９ Ｎ７－Ｎ１２ －０．００９
Ｃ５－Ｎ３２ －０．０１ Ｎ３２－Ｏ３３ ０．３１ Ｃ６－Ｈ２５ －０．０３３ Ｎ４－Ｎ７ －０．０００４
Ｃ１０－Ｎ３２ －０．０１ Ｎ３２－Ｏ３４ ０．３１ Ｃ１－Ｈ２８ －０．０３３

　　从表 １和表 ２可以看出，ＨＮＩＷ分子中各类原子
形成的键（Ｃ－Ｈ、Ｃ－Ｃ、Ｎ－Ｎ、Ｃ－Ｎ、Ｎ－Ｏ）均处于对
称的几何位置，且对应的重叠集居数大约相等，有利于

分子处于稳定构型。

计算所得几何构型与文献［５］及 εＨＮＩＷ晶体结
构数据

［４］
比较，Ｃ－Ｎ键长（１．４８５Ａ）及 Ｎ－Ｏ键长

（１．１９６Ａ）均在正常范围内，Ｎ－Ｎ键长（１．４０～１．

４２Ａ）大于通常的 Ｎ－Ｎ键长（１．３６Ａ）。五元环上的 Ｃ
－Ｃ键长在正常范围，而连接两五元环的 Ｃ－Ｃ键长
（１．６１６Ａ）远高于正常值（１．５４０Ａ）［５］。这一点可从集
居数分析说明，Ｎ－Ｎ键伸长是由于与之相邻的两 Ｃ
原子排斥作用的结果（如重叠集居数 Ｃ１－Ｎ１６＝－０．
０１，Ｃ５－Ｎ１６＝－０．０１），而 Ｃ－Ｃ键的伸长是由于五
元环张力作用的结果：单独的五元环其平衡构象为平

１１１第 ３期　　　　　　　　　　　　文　忠等：六硝基六氮杂异伍兹烷分子构型的理论研究



面，计算发现，ＨＮＩＷ中五元环不是一个平面，这一点
从 二 面 角 可 看 出 （∠Ｃ５Ｎ４Ｃ１Ｎ２ ＝ ４４．６°，
∠Ｃ１０Ｎ７Ｃ６Ｎ８＝－３４．９°），由于它们有回复到平衡构
象的趋势，从而产生较大张力，导致了连接两五元环的

Ｃ－Ｃ键的伸长。同时，五元环的 Ｃ－Ｃ与 Ｃ－Ｎ之间
的重叠集居数（见表 ２）说明环内也有较大张力，这是
环上 Ｃ－Ｃ键伸长的原因。

对单独的六元环来说，其平衡构象为椅式（如环

己烷），但计算结果表明 ＨＮＩＷ中底座六元环为船式，
这是因为五元环上邻近的 Ｎ原子对六元环 Ｎ原子有
排斥作用，从相邻 Ｎ原子重叠集居数可说明这一点
（如 Ｎ４－Ｎ１２＝－０．０１０）。而五元环上的 Ｎ与 Ｎ之间
排斥作用相对于前者来说很弱（Ｎ４－Ｎ７＝－０．０００４）。
另外，六元环底座上的 Ｃ原子对底座上的 －ＮＯ２也有
较强的排斥作用（如 Ｃ３－Ｎ１１＝－０．０１２）。正由于诸
多排斥作用的存在，使得六元环底座呈船式构象。

计算发现分子中六个 Ｎ－ＮＯ２二面角均为 １８０°，
说明它们均以平面形式存在。通过 ＮＢＯ（自然键轨
道）计算与分析说明：以 Ｎ２－Ｎ１３＜（Ｏ１４）Ｏ１５为例，
Ｎ２－Ｎ１３之间成键以 Ｐ轨道为主，且 Ｎ２有一孤对电子
（ＬＰＮ２），说明二者之间以 π键形式结合。由表 ３知：
Ｏ１５的 ＬＰ（３）占据数为１．２３，说明 ＬＰ（３）上为一单电
子，由 ＮＢＯ结果可看出 Ｏ１５－Ｎ１３之间以单键结合。
而 Ｏ１４与 Ｎ１３之间以双键结合，说明硝基存在
（Ｎ１３－Ｏ１５， Ｎ１３ Ｏ１４或 Ｎ１３ Ｏ１５，Ｎ１３－Ｏ１４，
ＮＢＯ分析取了一种）两个相等的共振结构，这与文献
［６］的结论一致，Ｏ１５的 ＬＰ（３）与 Ｎ２－Ｎ１３成键轨道
作用的稳定化能最大（２１．５ｋＪ·ｍｏｌ－１），说明它们存
在较强的相互作用，电子出现离域。同时，Ｏ１５的 ＬＰ
（３）与 Ｎ１３－Ｏ１４反键作用的稳定化能为 ６００．７６ｋＪ·
ｍｏｌ－１，说明其完全参与了 Ｎ１３－Ｏ１４的离域体系，由
π电子共轭贡献，Ｏ１４的 ＬＰ（２）与 Ｏ１５的 ＬＰ（３）相互
作用的稳定化能为３５．７４ｋＪ·ｍｏｌ－１，与 Ｎ２－Ｎ１３的反
键轨道的稳定化能为最大（１２０．２ｋＪ·ｍｏｌ－１）。从而说
明 Ｎ２的孤对电子参与了 －ＮＯ２的离域，对其它 Ｎ－
ＮＯ２体系一样，由于与 －ＮＯ２相连的 Ｎ原子（五元环或
六元环上的 Ｎ原子）的孤对电子加入 －ＮＯ２体系的共
轭，参与离域的电子增多，加强了共轭的程度，使 Ｎ－
ＮＯ２处于一个平面。

另外由表 １知二面角∠Ｎ１６Ｎ４Ｃ１Ｎ２＝－１８０．６°，
∠Ｎ１９Ｎ７Ｃ６Ｎ８＝９３．９°，∠Ｎ１３Ｎ２Ｃ１Ｎ４＝９３．９°，这 表
明五元环上的 －ＮＯ２有两个倾向于与五元环面一致，

另两个却大大偏离环面。

从上面分析看出，整个分子具有较大张力，计算得

到生 成 热 为 ２３８５．２ｋＪ· ｍｏｌ－１，实 验 值 为 ４３０．５
ｋＪ·ｍｏｌ－１，两值相差较大的原因在于半经验方法忽略
的电子积分项太多，我们曾作过从头算３２１Ｇ的计算，
其生成热为１１６９．７ｋＪ·ｍｏｌ－１。可见，提高计算精度可
以得到与实验更接近的结果。

表 ３　自然键轨道计算结果

Ｔａｂｌｅ３　Ｒｅｓｕｌｔｓｏｆｎａｔｕｒａｌｂｏｎｄｏｒｂｉｔａｌａｎａｌｙｓｉｓ

占据数 键轨道 系数 杂化

１．９９ＢＤ（１）Ｎ２－Ｎ１３０．６９００ Ｎ２Ｓ（２２．６３％）Ｐ３．４２（７７．３７％）
０．７２３８ Ｎ１３Ｓ（３０．５７％）Ｐ２．２７（６９．４３％）

１．９７ＢＤ（１）Ｎ１３－Ｏ１４０．６５３７ Ｎ１３Ｓ（２５．８８％）Ｐ２．８６（７４．１２％）
０．７５６８ Ｏ１４Ｓ（７．７２％）Ｐ１１．９６（９２．２８％）

１．９７ＢＤ（２）Ｎ１３－Ｏ１４０．６８５５ Ｎ１３Ｓ（１２．７４％）Ｐ６．４６（８７．２６％）
０．７２８０ Ｏ１４Ｓ（１３．４１％）Ｐ６．４６（８６．５９％）

１．９６ＢＤ（１）Ｎ１３－Ｏ１５０．６６４９ Ｎ１３Ｓ（３０．６７％）Ｐ２．２６（６９．３３％）
０．７２８０ Ｏ１５Ｓ（１０．０５％）Ｐ８．９５（８９．９５％）

占据数 孤电子 杂化

１．９９ ＬＰ（１）Ｏ１４ Ｓ（７８．９６％）Ｐ０．２７（２１．０４％）
１．９０ ＬＰ（２）Ｏ１４ Ｓ（０．０１％）Ｐ９９．９９（９９．９９％）
１．９９ ＬＰ（１）Ｏ１５ Ｓ（７９．２４％）Ｐ０．２６（２０．７６％）
１．２３ ＬＰ（３）Ｏ１５ Ｓ（１０．７５％）Ｐ８．３０（８９．２５％）
１．９０ ＬＰ（２）Ｏ１５ Ｓ（０．０５％）Ｐ９９．９９（９９．９５％）
１．８５ ＬＰ（１）Ｎ２ Ｓ（１１．８８％）Ｐ７．４２（８８．１２％）
二级微扰理论分析

供体（ＮＢＯ） 受体（ＮＢＯ） Ｅ１）／ｋＪ·ｍｏｌ－１

ＢＤ（１）Ｎ２－Ｎ１３ ＬＰ（３）Ｏ１５ ２１．５
ＬＰ（２）Ｏ１４ ＬＰ（３）Ｏ１５ ３５．７４
ＬＰ（２）Ｏ１４ ＢＤ（１）Ｎ２－Ｎ１３ １２０．２
ＬＰ（３）Ｏ１５ ＢＤ（１）Ｎ１３－Ｎ１４ ６００．７６
ＬＰ（３）Ｏ１５ ＢＤ（２）Ｎ１３－Ｎ１４ ７３．８４

　　注：１）稳定化能。

３．２　振动分析
现将具有代表性的红外振动频率计算结果列于表

４，并对 ＩＲ值较大者进行了讨论，给出了它们的归属。
通过对 ＨＮＩＷ分子振动分析，并对计算结果进行

了校正（频率校正因子为 ０．９），得到了与文献［３］一
致的结论：通常测得 Ｃ－Ｈ键的伸缩振动在 ２４００～
３７００ｃｍ－１

范围内，我们计算得到 ＨＮＩＷ中 Ｃ－Ｈ键振
动频率在 ２８９０ｃｍ－１

左右。 －ＮＯ２的伸缩振动表现明

显，有不对称伸缩与对称伸缩两种方式，实验表明
［５］
，

硝基在１６００ｃｍ－１
附近的不对称伸缩和 １３００ｃｍ－１

附近

的对称伸缩振动具有鲜明特性，可以区分不同晶型。
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计算得到硝基的不对称伸缩振动在 １８８６．１ｃｍ－１
，对称

伸缩振动在 １２６７．８ｃｍ－１
。计算所得结果与实验值基

本相符合。

对整个分子来说，Ｎ－Ｎ之间的重叠集居数最小
（０．１７～０．２０，见表２），说明其成键强度最弱。按文献
［６］的方法，我们计算了 ＨＮＩＷ的键级（见表５）。

表 ４　ＨＮＩＷ 的振动分析

Ｔａｂｌｅ４　ＶｉｂｒａｔｉｏｎａｎａｌｙｓｉｓｏｆＨＮＩＷ

键名（或基团） 频率／ｃｍ－１
力常数／ｍＤｙｎｅ· Ａ－１ ＩＲ强度／ｋｍ·ｍｏｌ－１ 振动方式

－ＮＯ２ 　　　　６６０．９ 　　　３．８３４１ 　　　２３２．１６２４ 剪动

－ＮＯ２ ６８９．７ ４．０８６７ １８７．７４０６ 卷曲

－ＮＯ２ ７０４．２ ３．４９３０ １２７．６９５３ 面外弯曲

－ＮＯ２ ８１０．８ ３．２１３８ ４０６．４９１３ 面外弯曲

－ＮＯ２ ９９９．２ ２．１２４７ １４４．５３３５ 面外弯曲

笼形骨架 １００６．４ ５．７５０８ １２３．６４７５ 收缩

Ｃ－Ｈ １０３３．５ １．５６０１ ２３３．９９６１ 不对称摇摆

六元环底座 １０９０．９ １．９６４８ ２３４．３８６９ 扭动

－Ｎ－Ｎ＜ １１８６．７ ６．４２６２ １０４．５７０７ 伸缩

－ＮＯ２ １２４０．８ ３．１５４０ ２４１．８８５０ 收缩

笼形骨架 １２５５．７ ３．３７６８ ２９３．７５８８ 收缩

－Ｎ－ＮＯ２ １２６７．８ ３．１１４２ ２３８．５７０８ 对称伸缩

－Ｃ－Ｃ－
（连接两五元环）

１２８０．５ ４．７８１２ ２７９．７１１９ 面外扭动

Ｈ－Ｃ－Ｃ－Ｈ
中两 Ｃ－Ｈ键 １５２０．０ ２４．８８６８ １３１．９１１６ 面内对称摇摆

－Ｃ－Ｎ １５２１．３ ２５．４４５２ ４０７．９０２８ 收缩

－Ｎ－Ｃ １５３３．２ ２５．７２７７ ６８２．６２２１ 收缩

－Ｎ－Ｃ １５３５．３ ２５．７４８４ １２４６．３７５５ 伸缩

六个 －ＮＯ２ １８８０．６ ３６．９９０２ １５０．２１３９ 平面摇摆

六个 －ＮＯ２ １８８６．１ ３７．５２３４ １２２６．９９６７ 不对称伸缩

六元环底座 －ＮＯ２ １８９４．８ ３７．７４４５ ７８６．６３６８ 面内摇摆

Ｃ－Ｈ ２６４６．５ ５．４９３５ ２２１．３２６０ 收缩

Ｃ－Ｈ ２６５４．５ ５．５１９５ １７０．３８６７ 伸展

表 ５　键级

Ｔａｂｌｅ５　Ｂｏｎｄｏｒｄｅｒ

Ｃ－Ｃ Ｃ－Ｈ Ｃ－Ｎ Ｎ－Ｏ Ｎ－Ｎ

Ｃ１－Ｃ６ ０．８９４３ Ｃ１－Ｈ２５ ０．９１１５ Ｃ１－Ｎ４ ０．９０９９ Ｎ１３－Ｏ１４ １．４７５６ Ｎ２－Ｎ１３ ０．８２３４
Ｃ９－Ｃ１０ ０．９０８０ Ｃ５－Ｈ２７ ０．９１４０ Ｃ１－Ｎ２ ０．９４６４ Ｎ２９－Ｏ３０ １．４７０８ Ｎ８－Ｎ２２ ０．８５２０
Ｃ３－Ｃ５ ０．９０８８ Ｃ９－Ｈ３６ ０．９１４０ Ｃ３－Ｎ２ ０．８９６７ Ｎ３２－Ｏ３３ １．４７０６ Ｎ１１－Ｎ２９ ０．８１３７

　　结果表明：分子内以 Ｎ－Ｎ键级最小，也反映了含
Ｎ－ＮＯ２硝胺类炸药的起爆引发键为 Ｎ－Ｎ键。在各
种条件下的研究也表明含 Ｎ－ＮＯ２基团的高能炸药
（如 ＲＤＸ和 ＨＭＸ）的热解机理为：Ｎ－Ｎ键均裂，生成
含·ＮＯ２在内的双自由基

［７］
。可见，二者是一致的。

由构型分析也发现，含（Ｃ）２＞Ｎ－ＮＯ２基团的非笼状
分子（ＨＭＸ）比 ＨＮＩＷ 的（Ｃ）２ ＞Ｎ－ＮＯ２键短，说明
ＨＮＩＷ的 Ｎ－Ｎ键更易断裂，这是由于笼形骨架的张
力导致键伸长的结果，由键级比较发现，ＨＮＩＷ中的 Ｎ
－Ｎ键级最小为０．８１，ＨＭＸ中为 ０．８４，说明后者较稳
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定。热稳定性实验、冲击感度实验及摩擦感度实验表

明，ＨＮＩＷ各项指标均小于 ＨＭＸ和 ＲＤＸ（即 ＨＮＩＷ感
度较高）

［８］
，这说明笼状分子稳定性比非笼状分子差，

验证了前面构型分析的结果。

４　结　论

通过构型计算与振动分析，对分子结构及与性质

的联系作了讨论，由此可得出如下结论：六元环底座

取船式构象是由于五元环上的 Ｎ原子对六元环上 Ｎ
原子及五元环上的 Ｃ原子对六元环上 Ｎ原子排斥作
用的结果。五元环与六元环内有较大张力，两五元环

间也有较大张力，造成分子内键的伸长。分子中最弱

键为 Ｎ－Ｎ键，为热解引发键。由振动分析找到了
Ｎ－ＮＯ２特征吸收峰。分子对称性高（中心对称），笼
形结构紧凑，从而晶体理论密度高，单位质量能量密度

大，具有高爆性能。计算结果与实验结果较接近。
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