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ｐａｃｋｉｎｇｏｆＢＡＤＤＤｍｏｌｅｃｕｌｅｓｉｎｔｈｅｃｒｙｓｔａｌ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

Ｆｒｏｍｔｈｅｔｅｓｔｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓ，ｏｎｅｃａｎｓｅｅｔｈａｔｔｈｅＢＡＤ
ＤＤｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓｃｏｎｓｔｒｕｃｔｅｄｂｙｔｗｏａｍｉｎｏｆｕｒａｚａｎｏｒｉｎｇｓ
ａｎｄａ６ｍｅｍｂｅｒｅｄｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｅｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｔｗｏｃａｒｂｏｎ，ｔｗｏ
ｎｉｔｒｏｇｅｎａｎｄｔｗｏｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｓ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，ｗｉｔｈｔｈｅ６
ｍｅｍｂｅｒｅｄｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｅｒｉｎｇｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｔｗｏａｍｉｎｏｆｕｒａｚａ
ｎｏｒｉｎｇｓ．ＴｈｅｐｌａｎｅｅｑｕａｔｉｏｎｏｆＣ（１），Ｃ（２），Ｎ（２），
Ｎ（３）ａｎｄＯ（１）ｉｓ３．１５１４（０．００３８）ｘ－３．０５５３
（０．００４５）ｙ＋６．３５０６（０．００７７）ｚ＝０．０２０４（０．００４１）ｗｉｔｈ
ｔｈｅｄｅｖｉａｔｉｏｎｂｅｉｎｇ０．０００２４ｎｍ．ＢＡＤＤＤｍｏｌｅｃｕｌｅｈａｓａ
ｓｙｍｍｅｔｒｉｃａｌｃｅｎｔｅｒｉ．Ａｎｄ，ｔｈｅｒｅａｒｅ３４πｅｌｅｃｔｒｏｎｓｉｎｔｈｅ
ｍｏｌｅｃｕｌｅａｃｃｏｒｄｉｎｇｗｉｔｈｔｈｅＨüｃｋｌ４ｎ＋２ｒｕｌｅ．Ａｌｌｔｈｅａ
ｂｏｖｅｍｅｎｔｉｏｎｅｄｓｈｏｗｔｈａｔＢＡＤＤＤｈａｓｅｘｃｅｌｌｅｎｔａｒｏｍａｔｉｃｉ
ｔｙａｎｄｃｏｐｌａｎａｒｉｔｙ，ａｎｄｉｔｓｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｉｓｓｔａｂｌｅ．

ＡｌｌｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｉｎＢＡＤＤＤｍｏｌｅ
ｃｕｌｅａｒｅｉｎｔｈｅｎｏｒｍａｌｒａｎｇｅ．Ｔｈｅｒｅｅｘｉｓｔｓｗｅｌｌｓｔｒｏｎｇｃｏｎｊｕｇａ
ｔｉｎｇｅｆｆｅｃｔｂｅｔｗｅｅｎａｍｉｎｏｇｒｏｕｐａｎｄｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇ，ｗｈｉｃｈ

ｍａｋｅｓｔｈｅＣ— Ｎｂｏｎｄｓｈｏｒｔｅｒａｎｄｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｗｉｔｈ Ｃ Ｎ
（０．１３２ｎｍ）［６］．Ｔｈｅｂｏｎｄｓａｎｄａｎｇｌｅｓａｒｅｎｅａｒｔｏｔｈｅｏｔｈｅｒｓ
ｏｆｔｈｅｏｔｈｅｒｆｕｒａｚａｎｏｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ（ｓｅｅｉｎＴａｂｌｅ２）．Ｉｎｔｈｅｈｅｔ
ｅｒｏｃｙｃｌｅ，ｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｏｆＣ（３）—Ｎ（４）＿１ｉｓｔｈｅｓａｍｅａｓ
ｔｈａｔｏｆＣ（３）＿１—Ｎ（４），０．１２７ｎｍ，ｓｈｏｒｔｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆ

Ｃ Ｎ；ａｎｄｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｏｆＮ（４）—Ｏ（２）ｉｓｔｈｅｓａｍｅａｓ
ｔｈａｔｏｆＮ（４）＿２—Ｏ（２）＿１，０．１４３２（２）ｎｍ，ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｗｉｔｈ
ｔｈａｔｏｆＮ—Ｏ （０．１４３５ｎｍ）．Ｔｈｅｓｅｍｅｎｔｉｏｎｅｄｓｈｏｗｔｈａｔ
ｔｈｏｕｇｈＢＡＤＤＤｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓａｌａｒｇｅｐｌａｎａｒｃｏｎｊｕｇａｔｉｎｇｓｙｓｔｅｍ，
ｆｏｒｔｈｅｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｅｂｅｉｎｇ，ｔｈｅｒｅｅｘｉｓｔｓｓｏｍｅｅｘｔｅｎｔｆｉｎｉｔｅｆｉｅｌｄ
ｅｆｆｅｃｔｉｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅ．Ａｎｄ，ｔｈｅＮ—Ｏｂｏｎｄｉｎｔｈｅｈｅｔｅｒｏｃｙ
ｃｌｅｉｓｔｈｅｗｅａｋｅｓｔｏｎｅｉｎＢＡＤＤＤｍｏｌｅｃｕｌｅ，ｅａｓｙｔｏｒｕｐｔｕｒｅ．

Ｔａｂｌｅ１　Ａｔｏｍｉｃｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ（×１０４）ａｎｄｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｉｓｏｔｒｏｐｉｃ

ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓ（×１０５ｎｍ２）ｏｆＢＡＤＤＤ

ａｔｏｍ ｘ ｙ ｚ Ｕｅｑ
Ｏ（１） １２５（３） ７７０１（３） ３６７５（２） ５１（１５）
Ｏ（２） １７９２（４） ２５０１（３） ３２３（１６） ６４（５）
Ｎ（１） －４８７２（４） １７７４（４） ３２９６（２） ５２（６）
Ｎ（２） －２２４１（４） ６１７３（３） ４１１２（１８） ４６（５）
Ｎ（３） １０２９（４） ６２４４（３） ２５２９（１７） ４７（５）
Ｎ（４） ２１６２（４） ４７１（３） －８５１（１７） ４４（５）
Ｃ（１） －２７４３（４） ３８１３（４） ３２３３（２） ３６（５）
Ｃ（２） －６８９（４） ３８９０（４） ２２４０（１９） ３５（５）
Ｃ（３） －３９１（４） １７６１（４） １０５９（２） ３８（５）

　Ｎｏｔｅ：ＵｅｑｉｓｄｅｆｉｎｅｄａｓｏｎｅｔｈｉｒｄｏｆｔｈｅｔｒａｃｅｏｆｔｈｅｏｒｔｈｏｇｏｎａｌｉｚｅｄＵｉｊｔｅｎｓｏｒ．

Ｔａｂｌｅ２　ＢｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｏｆＢＡＤＤＤ

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／ｎｍ ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／ｎｍｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／ｎｍ

Ｏ（１）—Ｎ（３） １．３６０（２） Ｏ（１）—Ｎ（２） １．４０４（２）
Ｏ（２）—Ｃ（３） １．３５３（２） Ｏ（２）—Ｎ（４） １．４３２（２）
Ｎ（１）—Ｃ（１） １．３４１（３） Ｎ（１）—Ｈ（１） ０．９２（３）
Ｎ（１）—Ｈ（２） ０．８５（２） Ｎ（２）—Ｃ（１） １．３１０（３）
Ｎ（３）—Ｃ（２） １．３０３（３） Ｎ（４）—Ｃ（３）＿１ １．２７０（３）
Ｃ（１）—Ｃ（２） １．４３１（３） Ｃ（２）—Ｃ（３） １．４５７（３）
Ｃ（３）—Ｎ（４）＿１ １．２７０（３）

ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）

Ｎ（３）—Ｏ（１）—Ｎ（２） １１１．１０（１５） Ｃ（３）—Ｏ（２）—Ｎ（４） １１５．３１（１６）
Ｃ（１）—Ｎ（１）—Ｈ（１） １１８．８（１７） Ｃ（１）—Ｎ（１）—Ｈ（２） １１６．９（１７）
Ｈ（１）—Ｎ（１）—Ｈ（２） １２３（３） Ｃ（１）—Ｎ（２）—Ｏ（１） １０５．３１（１６）
Ｃ（２）—Ｎ（３）—Ｏ（１） １０５．６９（１６） Ｃ（３）＿１—Ｎ（４）—Ｏ（２） １１５．５６（１７）
Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｎ（１） １２３．５４（１９） Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｃ（２） １０７．９７（１７）
Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｃ（２） １２８．４８（１８） Ｎ（３）—Ｃ（２）—Ｃ（１） １０９．９２（１６）
Ｎ（３）—Ｃ（２）—Ｃ（３） １２１．６７（１８） Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３） １２８．４１（１９）
Ｎ（４）＿１—Ｃ（３）—Ｏ（２） １２９．１４（１９） Ｎ（４）＿１—Ｃ（３）—Ｃ（２） １１７．５１（１９）
Ｏ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（２） １１３．３５（１９）

Ｔａｂｌｅ３　ＨｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄａｎｇｌｅｓｏｆＢＡＤＤＤ

ｄｏｎｏｒ Ｈ ａｃｃｅｐｔｏｒ ＤＨ／ｎｍ Ｈ…Ａ／ｎｍ Ｄ…Ａ／ｎｍ ＤＨ…Ａ／（°）

Ｎ（１）Ｈ（１） Ｎ（２） ０．０９２（３） ０．２１８（３） ０．３０６２（３） １６１（２）
Ｎ（１）Ｈ（２） Ｎ（４）＿２ ０．０８５（２） ０．２３６（２） ０．２９３３（３） １２５（２）
Ｎ（１）Ｈ（２） Ｎ（３）＿３ ０．０８５（２） ０．２５３（３） ０．３０７１（３） １２２．１（１９）

　Ｎｏｔｅ：Ｎ（４）＿２ａｎｄＮ（３）＿２ａｒｅｉｎｔｈｅｏｔｈｅｒＢＡＤＤＤｍｏｌｅｃｕｌｅ．

７４４第 ６期　　　　ＷＡＮＧＪｕｎ，ｅｔａｌ：ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ３，６Ｂｉｓ（３′ａｍｉｎｏｆｕｒａｚａｎ４ｙｌ）１，４ｄｉｏｘａ２，５ｄｉａｚａｃｙｃｌｏｈｅｘａ２，５ｄｉｙｎｅ



Ｆｉｇ．１　ＭｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＢＡＤＤＤ

Ｆｉｇ．２　２ＤｃｏｎｎｅｃｔｉｏｎｓｏｆＢＡＤＤＤｍｏｌｅｃｕｌｅｓ

ｉｎａｓｉｎｇｌｅｌａｙｅｒｏｆｔｈｅｃｒｙｓｔａｌ

Ｆｉｇ．３　３ＤｐａｃｋｉｎｇｏｆＢＡＤＤＤｍｏｌｅｃｕｌｅｓｉｎｃｒｙｓｔａｌ

Ｔｈｅｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｎｏｎｂｏｎｄｄｉｓｔａｎｃｅ（ｓｅｅｉｎＴａｂｌｅ３）
ｂｅｔｗｅｅｎＨ（１）ａｎｄＮ（２）ｉｓ０．２１７８ｎｍ，ｉｓｓｈｏｒｔｅｒｔｈａｎｔｈａｔ
ｏｆｔｈｅｓｕｍＶａｎｄｅｒＶａｌｅｓｒａｄｉｕｓ（０．２７５ｎｍ）ｏｆＨａｎｄＮ．Ｉｔ
ｓｈｏｗｓｔｈａｔｔｈｅｒｅｅｘｉｓｔｓｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｉｎＢＡＤ
ＤＤｍｏｌｅｃｕｌｅ．Ｔｈｅｉｎｔｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒｎｏｎｂｏｎｄｄｉｓｔａｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎ
Ｈ（２）ａｎｄＮ（４）ｉｓ０．２３５９ｎｍ；ｂｅｔｗｅｅｎＨ（２）ａｎｄＮ（３）ｉｓ
０．２５３２ｎｍ，ｓｈｏｒｔｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆｔｈｅｓｕｍＶａｎｄｅｒＶａｌｅｓｒａｄｉｕｓ
ｏｆＨａｎｄＮ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，ｉｎｔｈｅｎｏｒｍａｌｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｒａｎｇｅ
（０．２５－０．３０ｎｍ）［７］．Ｉｔｓｈｏｗｓｔｈｅｒｅｅｘｓｉｔｓｉｎｔｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｂｅｔｗｅｅｎＢＡＤＤＤｍｏｌｅｃｕｌｅｓ．ＢＡＤＤＤｍｏｌｅ
ｃｕｌｅｓｒｅｌａｔｅｗｉｔｈｅａｃｈｏｔｈｅｒｂｙｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓ．

ＴｈｅｐａｃｋｉｎｇｏｆＢＡＤＤＤｍｏｌｅｃｕｌｅｓｉｎｔｈｅｃｒｙｓｔａｌ（ｓｅｅ
ｉｎＦｉｇ．３）ｓｈｏｗｓｔｈａｔｔｈｅｐｌａｎａｒＢＡＤＤＤｍｏｌｅｃｕｌｅｓａｒｅａｒ
ｒａｎｇｅｄｂｙｌａｙｅｒａｎｄｌａｙｅｒｌｉｋｅｇｒａｐｈｉｔｅａｎｄｔｈｅｄｉｓｔａｎｃｅｂｅ
ｔｗｅｅｎｌａｙｅｒｓｉｓ０．３１６ｎｍ，ｌｏｎｇｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆｎｏｒｍａｌｈｙｄｒｏ
ｇｅｎｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ．Ｉｔｓｈｏｗｓｔｈａｔｔｈｅｒｅａｒｅｎｏｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓ
ｂｅｔｗｅｅｎｌａｙｅｒｓ，ｏｎｌｙＶａｎｄｅｒＶａｌｅｓｅｆｆｅｃｔ．Ａｌｔｈｏｕｇｈｂｅｉｎｇ
ｔｈｅｉｎｔｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓ，ｔｈｅａｃｔｉｏｎｆｏｒｃｅｂｅｔｗｅｅｎ
ｌａｙｅｒｓｉｓｎｏｔｓｔｒｏｎｇ，ｓｏ，ｔｈｅｐａｃｋｉｎｇｏｆＢＡＤＤＤｍｏｌｅｃｕｌｅｓｉｓ
ｎｏｔｗｅｌｌｄｅｎｓｅ，ａｎｄｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙｉｓ１．７８３ｇ·ｃｍ－３．

Ａｃｋｎｏｗｌｅｄｇｅｍｅｎｔ：Ｔｈｅａｕｔｈｏｒｓｗｉｓｈｔｏｔｈａｎｋｐｒｏｆ．ＭａｏＺｈｉｈｕａｉｎＳｉｃｈｕａｎ
ＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｆｏｒｈｉｓｈｅｌｐｄｕｒｉｎｇｔｈｅｄｅｔｅｒｍｉｎｉｎｇｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＢＡＤＤＤ．

Ｅｓｐｅｃｉａｌｎｏｔｅ：ＴｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＢＡＤＤＤｈａｓｂｅｅｎｄｅｐｏｓｉｔｅｄａｔｔｈｅ
ＣａｍｂｒｉｄｇｅＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃＤａｔａＣｅｎｔｒｅａｎｄａｌｌｏｃａｔｅｄｔｈｅｄｅｐｏｓｉｔｉｏｎｎｕｍｂｅｒ

ＣＣＤＣ６２１９８１．
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３，６二（３′氨基呋咱４基）１，４二氧杂２，５二氮杂环己２，５二烯的晶体结构

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

摘要：制备并表征了化合物 ３，６二（３′氨基呋咱４基）１，４二氧杂２，５二氮杂环己２，５二烯（ＢＡＤＤＤ）。其晶体结构

参数为：Ｍｒ＝２５２．１７，三斜晶系，Ｐ１空间群，ａ＝０．４８６１６（１０）ｎｍ，ｂ＝０．５２３７（２）ｎｍ，ｃ＝０．９７０７６（１９）ｎｍ，α＝

１０２．２５（３）°，β＝９３．６３１（１７）°，γ＝１０１．８８（２）°，Ｖ＝０．２３４８９（１２）ｎｍ３，Ｚ＝１，Ｄｃ＝１．７８３ｇ·ｃｍ
－３
，λ（ＭｏＫα）＝

０．０７１０７３ｎｍ，μ（ＭｏＫα）＝０．１５３ｍｍ－１
，Ｆ（０００）＝１２８，Ｔ＝２９４（２）ｋ，Ｒ１＝０．０３５１ａｎｄｗＲ２＝０．０８７５。ＢＡＤＤＤ分子由两个

氨基呋咱环和一个由两个 Ｏ原子，两个 Ｎ原子和两个 Ｃ原子组成的六元杂环构成。分子具有中心对称性。

关键词：物理化学；高能化合物；３，６二（３′氨基呋咱４基）１，４二氧杂２，５二氮杂环己２，５二烯；晶体结构

中图分类号：ＴＪ５５　　　 文献标识码：Ａ

８４４ 第 １４卷　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 　含　　能　　材　　料


