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ｇｒａｐｈｉｔｅ，ｓｃａｎｎｅｄｂｙω／２θｍｏｄｅ（２．３２°≤θ≤２５．００°）
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ｗｉｔｈ１１７４ｕｎｉｑｕｅｏｎｅｓ（Ｒｉｎｔ＝０．００６８），ｏｆｗｈｉｃｈ５３３ｗｉｔｈ
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第１４卷　第５期
２００６年１０月 　

　 　
含　能　材　料

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
　 　

Ｖｏｌ．１４，Ｎｏ．５
Ｏｃｔｏｂｅｒ，２００６



书书书

ｗｅｒｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｂｙｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｍｅｔｈｏｄｗｉｔｈａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃ
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Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｒｅｓｏｌｖｅａｎｄｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｗｅｒｅｐｒｏｃｅｓｓｅｄ
ｕｓｉｎｇＳＨＥＬＸＳ９７（Ｓｈｅｌｄｒｉｃｋ，１９９０）［５］ａｎｄＳＨＥＬＸＬ９７
（Ｓｈｅｌｄｒｉｃｋ，１９９７）［６］ｐｒｏｇｒａｍｐａｃｋａｇｅ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

３　Ｒｅｓｕｌｔｓａｎｄｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎｓ

　　Ｔｈｅｎｏｎｈｙｄｒｏｇｅｎｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓａｎｄｔｈｅｒｍａｌｐａｒａｍｅ
ｔｅｒｓａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ１．Ｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎ
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ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓ（×１０５ｎｍ２）ｏｆＢＮＦＦ

ａｔｏｍ ｘ ｙ ｚ Ｕｅｑ

Ｏ（１） １４１９（１６） １７０７（７） ６４０８（４） ７９（３）

Ｏ（２） ４４７９（１１） ５１６６（７） ５８９４（５） ６４（２）

Ｏ（３） ６２２７（１２） ３５１１（９） ５５３７（６） ９０（３）

Ｏ（４） －１６０１（１０） ６４２５（７） ６５０５（５） ６９（２）

Ｏ（５） －１８００（１２） ７５１３（８） ５２４３（５） ７８（３）

Ｏ（６） ２３６３（１２） ４７６９（６） ３３９１（４） ６７（２）

Ｏ（７） －３３２０（１４） ６３１８（９） ３７５４（６） ８８（３）

Ｏ（８） －１６７０（２） ７４６２（９） ２９１０（７） １５１（６）

Ｎ（１） ３２５４（１７） ２１０３（８） ６１９１（５） ６９（３）

Ｎ（２） ７３（１５） ２６４８（８） ６３８５（４） ６３（３）

Ｎ（３） ４７６３（１６） ４０１６（９） ５７９４（６） ６３（３）

Ｎ（４） －７９４（１０） ５３１９（７） ６７７８（５） ５５（２）

Ｎ（５） －１１９５（１１） ６５６４（７） ５６０１（５） ４８（２）

Ｎ（６） ２０８８（１２） ４７３９（６） ４２９３（５） ５０（２）

Ｎ（７） ９５０（１５） ５４９４（７） ２９８８（５） ６０（３）

Ｎ（８） －１８７１（１９） ６６８３（１０） ３４４２（７） ７６（４）

Ｃ（１） ３０３１（１７） ３２８６（９） ６０４４（３） ４３（３）

Ｃ（２） １０７４（１３） ３６２１（９） ６１６１（３） ４７（３）

Ｃ（３） ３９（９） ４８５３（７） ６０７４（５） ３８（２）

Ｃ（４） －１６６（８） ５５８７（７） ５３３８（５） ３６（３）

Ｃ（５） ５０６（１１） ５４３４（５） ４４３９（６） ３０（２）

Ｃ（６） －１４４（１５） ５８７２（７） ３６２６（７） ４９（３）

　Ｎｏｔｅ：ＵｅｑｉｓｄｅｆｉｎｅｄａｓｏｎｅｔｈｉｒｄｏｆｔｈｅｔｒａｃｅｏｆｔｈｅｏｒｔｈｏｇｏｎａｌｉｚｅｄＵｉｊｔｅｎｓｏｒ．

Ｔａｂｌｅ２　Ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ（ｎｍ）ａｎｄａｎｇｌｅｓ（°）ｏｆＢＮＦＦ

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／ｎｍ ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／ｎｍ

Ｏ（１）Ｎ（１） １．３５７（１３） Ｏ（１）Ｎ（２） １．３６４（１１）
Ｏ（２）Ｎ（３） １．２６１（１０） Ｏ（３）Ｎ（３） １．１９９（１２）
Ｏ（４）Ｎ（４） １．３７４（１０） Ｏ（４）Ｎ（５） １．４０４（９）
Ｏ（５）Ｎ（５） １．２２７（１０） Ｏ（６）Ｎ（６） １．３７９（９）
Ｏ（６）Ｎ（７） １．３７８（１１） Ｏ（７）Ｎ（８） １．１６０（１２）
Ｏ（８）Ｎ（８） １．１７０（１１） Ｎ（１）Ｃ（１） １．３０１（１１）
Ｎ（２）Ｃ（２） １．２９３（１１） Ｎ（３）Ｃ（１） １．４６３（１３）
Ｎ（４）Ｃ（３） １．３０７（１０） Ｎ（５）Ｃ（４） １．３２３（１０）
Ｎ（６）Ｃ（５） １．３２８（１１） Ｎ（７）Ｃ（６） １．２８４（１２）
Ｎ（８）Ｃ（６） １．４８８（１６） Ｃ（１）Ｃ（２） １．３８９（１３）
Ｃ（２）Ｃ（３） １．５０６（１２） Ｃ（３）Ｃ（４） １．３７２（１１）
Ｃ（４）Ｃ（５） １．４４５（１１） Ｃ（５）Ｃ（６） １．３９０（１２）

ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）

Ｎ（１）Ｏ（１）Ｎ（２） １１２．１（７） Ｎ（４）Ｏ（４）Ｎ（５） １０７．９（７）
Ｎ（６）Ｏ（６）Ｎ（７） １１０．９（８） Ｃ（１）Ｎ（１）Ｏ（１） １０４．０（１０）
Ｃ（２）Ｎ（２）Ｏ（１） １０４．７（８） Ｏ（３）Ｎ（３）Ｏ（２） １２７．６（１２）
Ｏ（３）Ｎ（３）Ｃ（１） １２０．５（１０） Ｏ（２）Ｎ（３）Ｃ（１） １１１．８（１０）
Ｃ（３）Ｎ（４）Ｏ（４） １０５．０（７） Ｏ（５）Ｎ（５）Ｃ（４） １３４．８（８）
Ｏ（５）Ｎ（５）Ｏ（４） １１７．０（９） Ｃ（４）Ｎ（５）Ｏ（４） １０８．２（８）
Ｃ（５）Ｎ（６）Ｏ（６） １０５．１（８） Ｃ（６）Ｎ（７）Ｏ（６） １０４．５（８）
Ｏ（８）Ｎ（８）Ｏ（７） １２８．５（１６） Ｏ（８）Ｎ（８）Ｃ（６） １１７．０（１３）
Ｏ（７）Ｎ（８）Ｃ（６） １１３．３（１０） Ｎ（１）Ｃ（１）Ｃ（２） １１０．０（１１）
Ｎ（１）Ｃ（１）Ｎ（３） １１８．４（１２） Ｃ（２）Ｃ（１）Ｎ（３） １３１．６（１０）
Ｎ（２）Ｃ（２）Ｃ（１） １０９．１（１０） Ｎ（２）Ｃ（２）Ｃ（３） １１９．３（７）
Ｃ（１）Ｃ（２）Ｃ（３） １３１．６（８） Ｎ（４）Ｃ（３）Ｃ（４） １１３．５（８）
Ｎ（４）Ｃ（３）Ｃ（２） １１７．９（７） Ｃ（４）Ｃ（３）Ｃ（２） １２８．７（６）
Ｎ（５）Ｃ（４）Ｃ（３） １０５．４（７） Ｎ（５）Ｃ（４）Ｃ（５） １２２．７（８）
Ｃ（３）Ｃ（４）Ｃ（５） １３１．９（８） Ｎ（６）Ｃ（５）Ｃ（６） １０７．５（９）
Ｎ（６）Ｃ（５）Ｃ（４） １１８．４（８） Ｃ（６）Ｃ（５）Ｃ（４） １３４．０（８）
Ｎ（７）Ｃ（６）Ｃ（５） １１２．０（１０） Ｎ（７）Ｃ（６）Ｎ（８） １２０．１（１０）
Ｃ（５）Ｃ（６）Ｎ（８） １２７．９（１０）

Ｆｉｇ．１　ＭｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＢＮＦＦ

Ｆｉｇ．２　ＰａｃｋｉｎｇｏｆＢＮＦＦｍｏｌｅｃｕｌｅｓｉｎｔｈｅｃｒｙｓｔａｌ

５７３第 ５期　　　　　　　　　　　　ＷＡＮＧＪｕｎ，ｅｔａｌ：ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ３，４Ｂｉｓ（ｎｉｔｒｏｆｕｒａｚａｎｏ）ｆｕｒｏｘａｎ



　　ＦｒｏｍＦｉｇ．１，ｔｗｏｎｉｔｒｏｆｕｒａｚａｎｏｒｉｎｇｓａｎｄｏｎｅｆｕｒｏｘａ
ｎｏｒｉｎｇｗｉｔｈｔｈｅｆｕｒｏｘａｎｏｒｉｎｇｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｔｗｏｎｉｔｒｏｆｕｒａｚａ
ｎｏｒｉｎｇｓｃｏｎｓｉｓｔｏｆＢＮＦＦｍｏｌｅｃｕｌｅｗｉｔｈｚｅｒｏｈｙｄｒｏｇｅｎ．Ｉｔ
ｃａｎｂｅｓｅｅｎｆｒｏｍＴａｂｌｅｓ１，２ａｎｄＦｉｇｓ１，２ｔｈａｔｔｈｅｓｔｒｕｃ
ｔｕｒｅｏｆｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｉｎＢＮＦＦｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓｐｌａｎａｒ．Ｓｉｘｅｌｅｃ
ｔｒｏｎｓｏｆｗｈｉｃｈｔｗｏｃｏｍｅｆｒｏｍｃａｒｂｏｎａｔｏｍｓ［Ｃ（１）ａｎｄ
Ｃ（２）ｏｒＣ（５）ａｎｄＣ（６）］，ｔｗｏｆｒｏｍ ｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｓ
［Ｎ（１）ａｎｄＮ（２）ｏｒＮ（６）ａｎｄＮ（７）］ａｎｄｔｗｏｆｒｏｍｏｘ
ｙｇｅｎａｔｏｍ［Ｏ（１）ｏｒＯ（６）］ｉｎｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｆｏｒｍａｃｏｎｊｕ
ｇａｔｉｏｎｓｙｓｔｅｍ．Ｆｒｏｍｔｈｅｂｏｎｄｄａｔａｔｅｓｔｅｄ，ｔｈｅａｖｅｒａｇｅ
ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ ｏｆＣ—Ｃ ｉｓ０．１４２０ ｎｍ，ｏｆＮ—Ｏ ｉｓ
０．１２９８ｎｍ，ａｎｄｏｆＣ—Ｎｉｓ０．１３４８ｎｍ，ｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅ
ｓｉｎｇｌｅａｎｄｄｏｕｂｌｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｏｆＣ—Ｃ，Ｎ—Ｏ［７］ ａｎｄ
Ｃ—Ｎｅａｃｈ．Ｔｈｅａｎｇｌｅｓｔｅｓｔｅｄａｒｅｓｉｍｉｌａｒｔｏｔｈｏｓｅｏｆｔｈｅ
ｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｏｆｔｈｅｏｔｈｅｒｆｕｒａｚａｎｏｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ（Ｔａｂｌｅ２）．
Ｃｏｎｓｅｑｕｅｎｔｌｙ，ｔｈｅｔｈｒｅｅｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｓｆｏｒｍａｓｔａｂｌｅｃｏｎｊｕ
ｇａｔｉｏｎｓｙｓｔｅｍ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｂｕｔｔｈｅｔｗｏｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓｃｏｎ
ｎｅｃｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅｔｗｏｆｕｒａｚａｎｏｒｉｎｇｓａｎｄｔｈｅｏｘｙｇｅｎａｔｏｍ
ｂｏｎｄｅｄｗｉｔｈｆｕｒｏｘａｎｏｒｉｎｇｄｏｎｏｔｔａｋｅｐａｒｔｉｎｔｈｅｆｕｒａｚａｎｏ
ｃｏｎｊｕｇａｔｉｎｇｓｙｓｔｅｍ．
　　Ｃ（１），Ｃ（２），Ｎ（２），Ｏ（１）ａｎｄＮ（１）；Ｃ（３），
Ｃ（４），Ｎ（５），Ｏ（４）ａｎｄＮ（４）；Ｃ（５），Ｃ（６），Ｎ（７），
Ｏ（６）ａｎｄＮ（６）ｐａｒｔｌｙｃｏｎｓｔｉｔｕｔｅｔｈｅｔｈｒｅｅｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｓ
ｏｆＢＮＦＦｍｏｌｅｃｕｌｅ．Ｔｈｅｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｐｌａｎｅｅｑｕａｔｉｏｎｓｏｆ
ｔｈｅｔｈｒｅｅ５ｍｅｍｂｅｒｅｄｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｓａｒｅ１．２４３１（０．０２５２）
ｘ＋２．０８９７（０．０３５１）ｙ＋１４．５８７８（０．０１５９）ｚ＝９．８７８２
（０．００７１）ｗｉｔｈｔｈｅａｖｅｒａｇｅｄｅｖｉａｔｉｏｎ０．０００２１ｎｍ，
５．７７６４（０．０１１２）ｘ＋５．１０４８（０．０３０１）ｙ＋３．４４３９
（０．０４４２）ｚ＝４．５９２３（０．０２９１）ｗｉｔｈ０．０００２１ｎｍａｎｄ

３．９５７４（０．０１７９）ｘ＋８．６７２５（０．０２１６）ｙ＋１．５４９５
（０．０４９７）ｚ＝５．５９９９（０．０１８９）ｗｉｔｈ０．０００２８ｎｍ．Ｉｔ
ｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅｓｔｈａｔｔｈｅｔｈｒｅｅｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｓｈａｖｅｖｅｒｙｇｏｏｄ
ａｒｏｍａｔｉｃｉｔｙａｎｄａｒｅｐｌａｎａｒ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｏｔｈｅｒｗｉｓｅ，ｔｈｅ
ｔｗｏｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｔｈｒｅｅｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｐｌａｎｅｓ
ａｒｅ６２．１６（０．２９）°ａｎｄ２５．６７（０．３６）°ｓｈｏｗｔｈａｔＢＮＦＦ
ｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓｔｗｉｓｔ，ａｎｄｎｏｔａｒｏｍａｔｉｃ．Ｔｈｉｓｉｓｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔ
ｗｉｔｈｔｈｅｒｅｐｏｒｔｅｄＣ６Ｎ８Ｈ４Ｏ４

［８］
［３，４ｂｉｓ（ａｍｉｎｏｆｕｒａｚａｎｏ）

ｆｕｒｏｘａｎ］．ＴｈｅｓｐａｃｅｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｏｆＢＮＦＦｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓ
ｃｈａｉｒｌｉｋｅｍａｋｅｓｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓｏｆＢＮＦＦｉｎｃｒｙｓｔａｌａｃｃｕ
ｍｕｌａｔｅｄｅｎｓｅｒｗｉｔｈｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙ１．８７５ｇ·ｃｍ－３．

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ：
［１］ＳｈｅｒｅｍｅｔｅｅｖＡＢ．Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆｆｕｒａｚａｎｓｆｕｓｅｄｔｏｆｉｖｅｍｅｍｂｅｒｅｄｒｉｎｇｓ

［Ｊ］．ＪＨｅｔｅｒｏｃｙｃｌｉｃＣｈｅｍ，１９９５，３２：３７１－３８５．

［２］ＳｈｅｒｅｍｅｔｅｅｖＡＢ，ＫｕｌａｇｉｎａＶＯ，ＢａｔｏｇＬＶ．Ｆｕｒａｚａｎｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ：

Ｈｉｇｈｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓｆｒｏｍｄｉａｍｉｎｏｆｕｒａｚａｎ［Ａ］．Ｐｒｏｃ．Ｔｗｅｎｔｙｓｅｃ

ｏｎｄＩｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌＰｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓＳｅｍｉｎａｒ［Ｃ］，Ｊｕｌｙ１５－１９，ＵＳＡ：Ｃｏｌ

ｏｒａｄｏ，１９９６：３７７－３８８．

［３］ＳｈｅｒｅｍｅｔｅｅｖＡＢ，ＫｕｌａｇｉｎａＶＯ，ＡｌｅｋｓａｎｄｒｏｖａＮＳ．Ａｍｉｎｏｆｕｒａｚａｎｓａｓ

ｋｅｙｓｙｎｔｈｏｎｓｆｏｒｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎｏｆｈｉｇｈｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌ［Ａ］．２１ｔｈＩｎ

ｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌＰｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓＳｅｍｉｎａｒ［Ｃ］，Ｂｅｊｉｎｇ，１９９５：２４９－２５４．
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３，４二（硝基呋咱基）氧化呋咱的晶体结构研究

王　军，董海山，黄奕刚，李金山，周小青
（中国工程物理研究院化工材料研究所，四川 绵阳 ６２１９００）

摘要：在丙酮中培养出了 ３，４二（硝基呋咱基）氧化呋咱（ＢＮＦＦ）的单晶。用单晶 Ｘ射线衍射、元素分析、红外、质谱和
１３Ｃ核磁共振谱对其结构进行了表征。测试结果表明：ＢＮＦＦ晶体属正交晶系，空间群 Ｐ２１２１２１。主要晶体学参数为：ａ＝

０．６７９４（３）ｎｍ，ｂ＝１．０７５５（５）ｎｍ，ｃ＝１．５１３７（４）ｎｍ，Ｖ＝１．１０６０（７）ｎｍ３，Ｍｒ＝３１２．１４，Ｚ ＝４，Ｄｘ＝１．８７４ｇ·ｃｍ
－３
，

Ｄｃ＝１．８７５ｇ·ｃｍ
－３
，Ｆ（０００）＝６２４，μ（ＭｏＫα）＝０．１７６ｍｍ－１

，Ｒ１＝０．０７５７，ｗＲ２＝０．１２０６。ＢＮＦＦ分子中三个五员呋咱环

分别处于 ３个不同的面中，在空间呈椅型结构，三环面扭曲，面间夹角为 ６２．１６（０．２９）°和 ２５．６７（０．３６）°

关键词：有机化学；高能化合物；３，４二（硝基呋咱基）氧化呋咱（ＢＮＦＦ）；晶体结构
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