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金刚烷的结构、溶解性及热力学性质
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摘要：介绍了表征金刚烷分子和晶体结构的 ＸＲＤ、ＦＴＩＲ、ＭＳ、ＮＭＲ、ＥＭＳ、ＤＭＳ、ＲＡＭＡＮ、ＤＳＣ等多种谱图特征，

分析了金刚烷晶体随温度、压力变化而产生晶相转变的特征，归纳了金刚烷的热力学性质及其在不同溶剂、不同温

度下的溶解度。例举了多硝基金刚烷和氮杂多硝基金刚烷在高能量密度（ＨＥＤＭ）分子设计中的最新研究状况。
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１　引　言

　　金刚烷（ａｄａｍｎｔａｎｅ，简称 ＡＤＨ）是由１０个碳原子和
１６个氢原子构成的笼状烃（见图１），它不仅在抗肿瘤等
特效药物合成、航空航天、功能材料、石油加工等领域具

有重要用途，而且在润滑剂、照相感光材料、表面括性剂、

杀虫剂、催化剂等领域具有广泛用途，因而被誉为下一代

精细化工原料。作为最小的“钻石烃”（Ｃ４ｎ＋６Ｈ４ｎ＋１２，对于
金刚烷，ｎ＝１），金刚烷潜在的衍生物数目甚至比苯的衍
生物还要多，基于这一设想，诺贝尔化学奖获得者 Ｇ．Ａ．
Ｏｌａｈ预言［２１］

，未来将出现一门新的分支学科———金刚烷

化学。金刚烷具有密度大（１．０７ｇ·ｃｍ－３）、热值高（燃烧
热（－６０３３±３）ｋＪ·ｍｏｌ－１）等特点，其衍生物多硝基金
刚烷、氮杂多硝基金刚烷等则是近年来最受推崇的高能

量密度材料，金刚烷化学有可能改变高密度、高能量燃

料的生产方法，为航空航天及军事领域提供新型化学推

进剂。金刚烷的独特结构、物理化学性能研究是学术界

长期致力研究的课题，随着现代分析测试技术及化学研

究方法的进步，这一领域的研究已取得很大进展。

２　金刚烷 Ｘ射线衍射谱图（ＸＲＤ）

　　Ｘ射线衍射［１］
研究表明：常温常压条件下金刚烷晶

体属于面心立方格（ａ＝（９．４２６±０．０８）?），每个晶胞含
４个金刚烷分子。所有Ｃ—Ｃ键长均为（１．５４±０．０１）?，
Ｃ—Ｃ—Ｃ键角均为（１０９．５±１．５）°，因此，金刚烷分子完

全没有角张力和扭张力。近来采用 ＡＤＸＲＤ（ＡｎｇｌｅＤｉｓ
ｐｅｒｓｉｖｅＸｒａｙＤｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ）［２］技术研究了不同压力下金刚
烷的晶相转化规律，结果表明：在０．５～１２．５ＭＰａ压力范
围内，金刚烷呈稳定有序的四方晶相，两个分子组成一个

晶胞；压力大于１６ＭＰａ时，ＸＲＤ谱图上同时出现四方晶
相和单斜晶相特征峰；压力大于２２ＭＰａ时，金刚烷完全
转变为单斜晶相（晶胞常数 ａ＝７．７０４?，ｂ＝４．７４３?，
ｃ＝４．３４７?，ｃ＝１１２．６４?）。不同压力下金刚烷衍射谱图
（见图１）的差异证实了这一结论。
　　常压下，随着温度变化，金刚烷晶相也会产生变
化，最典型的是在２０８Ｋ低温条件下金刚烷由Ⅰ相转
变为Ⅱ相，相应的晶相参数见表１。

图 １　金刚烷晶体的 ＸＲＤ谱图［１］
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表 １　金刚烷的晶相特征［３］
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Ⅰ ２９８ ｆａｃｅｃｅｎｔｅｒｅｄｃｕｂｉｃ Ｆｍ３ｍ ４ ９．４５ － － １２７．１

Ⅱ ２０８ ｃｕｂｉｃ Ｐ４２１ｃ ２ ６．６０ － ８．８１ １１５．６

３　金刚烷红外光谱图（ＩＲ）

　　金刚烷（Ｃ１０Ｈ１６）由六个 ＣＨ２键和四个 ＣＨ键构成，

由于其结构高度对称（对称数为１２），四个ＣＨ键和六个
ＣＨ２键的性质各自完全相同。因此，金刚烷的红外光谱

并无特殊之处（见图２），在５００～４０００ｃｍ－１
区间出现了

９个吸收峰（比较明显的有５个），分别对应于 ＣＨ键和
ＣＨ２键不同振动方式以及分子骨架振动，但骨架振动峰

强度不高。Ｍｅｃｈｅ等人［４］
对各峰归属做了分析：谱峰

２９０７，２９３３，２８７５ｃｍ－１
对应于 ＣＨ，ＣＨ２键的伸缩振动，

１４５３，１３５７ｃｍ－１
对应于 ＣＨ２键的剪切、摇摆振动，１１５５

ｃｍ－１
对应于 ＣＨ键的变形振动，７９９ｃｍ－１

对应于 ＣＨ２键

的摇摆振动，９６６，７１４ｃｍ－１
对应于金刚烷骨架振动。

图 ２　金刚烷的红外光谱图［４］

Ｆｉｇ．２　Ｔｈｅｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒｕｍｏｆａｄａｍａｎｔａｎｅ

　　１取代金刚烷衍生物的红外光谱与金刚烷类似，也
比较简单。值得注意的是，几乎所有简单的金刚烷衍生

物都在１０１７～１０３８ｃｍ－１
区域出现特征峰，而金刚烷在

此区域未出现吸收峰。但由于１０１７～１０３８ｃｍ－１
特征峰

强度有时较低（如１金刚烷羧酸在此区域甚至未出现到
吸收峰），因而不宜作为判断金刚烷骨架存在与否的特

征峰。相比１取代衍生物，２取代金刚烷衍生物结构对
称性较低，其红外光谱较为复杂，二取代金刚烷衍生物

红外光谱则更为复杂。近年来，肖鹤鸣教授对多硝基金

刚烷的 ＩＲ谱及其归属进行了系统研究［５，６］
。

４　金刚烷质谱图（ＭＳ）［７］

　　在金刚烷合成研究中，色谱质谱联用是最有效的产

物分析和鉴定方法。金刚烷分子为笼状结构，其多环体

系具有高度对称、刚性、无张力等特征。金刚烷的质谱

（见图３）十分独特，与大多数分子量中等的饱和烃不同，
金刚烷的母峰（Ｍ／ｅ＝１３６，记为 Ｍ１３６）是其质谱中最强
的峰，反映了金刚烷多环结构所固有的刚性、稳定性特

征。要完全破坏金刚烷分子离子，至少需三个Ｃ—Ｃ键断
裂，这需要较高能量，因而不易发生。一碳碎片的形成只

需要两个Ｃ—Ｃ键的断裂，但在金刚烷及其它环状烃质谱
中很难观察到 Ｃ１碎片峰，对应的 Ｍ１５峰非常弱。对于
一般烃类，Ｃ２碎片（如乙烯基）较容易形成，但对于不
含—ＣＨ２—ＣＨ２—结构的金刚烷分子来说并非如此，质谱
中 Ｍ２８和 Ｍ２９峰强度较低，这是因为要形成 Ｃ２碎片，
同样必须有三个Ｃ—Ｃ键断裂。Ｍ７９、Ｍ９３峰强度较高，
表明金刚烷损失３～４个碳原子，从而形成Ｃ６或Ｃ７带电碎
片最容易。目前对金刚烷衍生物的质谱研究报道不多。

图 ３　金刚烷质谱图［７］

Ｆｉｇ．３　Ｔｈｅｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｕｍｏｆａｄａｍａｎｔａｎｅ

５　金刚烷的核磁共振谱

　　核磁共振是鉴别金刚烷及其衍生物结构的快捷、有
效方法。金刚烷的独特结构和性质极易体现在核磁共振

谱的化学位移和积分强度上。图４为固态金刚烷的１３Ｃ
ＭＡＳＮＭＲ谱［８］

：化学位移３８．５６±０．１和２９．５０±０．１处
的两个较宽的峰分别对应于固态金刚烷桥头碳和亚甲基

碳的
１３Ｃ共振，两个较窄的峰则分别对应于溶解在四甲基

硅烷（ＴＭＳ）中的金刚烷桥头和亚甲基上的１３Ｃ共振。金
刚烷的

１ＨＮＭＲ谱图（见图 ５）中出现两个峰，化学位移
１．８８处较小的峰对应于金刚烷桥头氢，１．７８对应于亚甲
基质子的化学位移。与一般化合物不同的是，溶剂变化
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对金刚烷ＮＭＲ谱峰的形状、化学位移几乎没有影响。金
刚烷桥头氢和亚甲基质子间的耦合常数 Ｊｖｉｃ可根据 ＣＨ２
基团的

１３Ｃ谱图［９］
来估算，尽管这些峰较复杂且长程耦

合，仍可得出Ｊ１３ＣＨ＝１２０±１ｃ．ｐ．ｓ，Ｊｖｉｃ≤２．６５ｃ．ｐ．ｓ。

６　金刚烷的 ＥＭＳ光谱

　　ＥＭＳ光谱法是研究原子和小分子电子结构的有效工
具，它可用于测量单一分子轨道的平均电子动量分布，进

而给轨道电子密度成像。ＩｇｏｒＶ．Ｌｉｔｖｉｎｙｕｋ等人［１０］
采用

ＥＭＳ光谱法研究了金刚烷价键层轨道成像（见图６），测
定了金刚烷分子价键轨道的电子结合能及电子动量分布

曲线，测量结果与理论计算结果吻合很好，证实了最早在

光电子能谱表征基础上提出的金刚烷轨道分配理论
［１１］
。

７　金刚烷的 Ｒａｍａｎ光谱

　　固态金刚烷的 Ｒａｍａｎ光谱（图７）中，２９４４，２９１７，

２８９５ｃｍ－１
峰分别对应于 ＣＨ、ＣＨ２的伸缩振动，１４７４，

１４５０，１４３７ｃｍ－１
对应于 ＣＨ２的剪切振动，１３７１，１３１５，

１２２３ｃｍ－１
对应于 ＣＨ弯曲振动，９７２，９５１，７６０ｃｍ－１

对

应于金刚烷骨架上 Ｃ—Ｃ伸缩振动，４４３ｃｍ－１
则为

Ｃ—Ｃ—Ｃ键变形振动［１２］
。金刚烷在温度 ５４３Ｋ时按

立方空间群结晶，并具有塑性晶体特征，在２０８Ｋ时由
面心立方相开始向体心立方相转化，因而是研究有序
无序物相分子动力学的理想体系。对无定形金刚烷固

体膜的低频 Ｒａｍａｎ光谱散射研究［１３］
表明：金刚烷在

室温和低温条件下分别呈定向无序的塑化相和无定形

两种相态。金刚烷在低温下的有序无序相转变行为
也可通过室温下的压力变化来诱导，压力诱导的金刚

烷相变会导致约 ３％的体积收缩，在四方晶相中这种
可压缩性是各向异性的。高压 Ｒａｍａｎ散射光谱表
明

［１４］
，压力在０．５，２．８，８．５，２４ＭＰａ以上，金刚烷都

会发生相变，其分子动力学行为类似于 Ｃ６０富勒烯。

图 ４　金刚烷的１３ＣＭＡＳＮＭＲ

（１３Ｃ魔角自旋核磁共振谱）［８］

Ｆｉｇ．４　ＭＡＳ１３ＣＮＭＲｓｐｅｃｔｒｕｍ

ｏｆｓａｍｐｌｅｏｆｓｏｌｉｄａｄａｍａｎｔａｎｅ

图５金刚烷的１ＨＮＭＲ谱图［９］

Ｆｉｇ．５　１ＨＮＭＲｓｐｅｃｔｒｕｍ

ｏｆａｄａｍａｎｔａｎｅ

图 ６　金刚烷的 ＥＭＳ结合能谱［１０］

Ｆｉｇ．６　Ｅｌｅｃｔｒｏｎｍｏｍｅｎｔｕｍｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ（ＥＭＳ）

ｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｓｐｅｃｔｒｕｍｏｆａｄａｍａｎｔａｎｅ

图 ７　金刚烷的 Ｒａｍａｎ光谱图［１２］

Ｆｉｇ．７　Ｒａｍａｎｓｐｅｃｔｒｕｍｏｆａｄａｍａｎｔａｎｅ

８　金刚烷的 ＤＳＣ分析［１５］

　　采用 ＤＳＣ方法可以研究金刚烷的热力学性质（如
熔化热），根据熔化热与比容 ｖ（ＤＳＣ锅的内体积 Ｖ与固

体样品起始质量 ｍ之比）之间的线性关系，构建 Ｔｖ曲

线图，从 Ｔｖ图中的三相点（Ｔｆｕｓ＝（５４３±２）Ｋ处）可以

得到金刚烷融化热 ΔｆｕｓＨ＝（１２．４±０．３）ｋＪ·ｍｏｌ
－１
，蒸

汽相比容 ｖ＝Ｖ／ｍ＝（５２．７±１．５）ｃｍ３·ｇ－１。

９　金刚烷的热力学性质

　　金刚烷的独特结构对其物理性质的影响十分显著，

它是熔点最高的烃类化合物之一（２６９℃），室温、常压
下呈白色针状晶体，易升华。金刚烷的沸点无法直接测

定，但发现在烃类混合物中金刚烷分馏点为１９０℃。表
２为金刚烷的基本物性数据。在研究金刚烷热容过程
中发现，温度在 ２０８．６２Ｋ左右金刚烷出现明显的晶相
转变：由面心立方晶格（ａ＝（９．４２６±０．０８）?）向体心
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四方晶格（ａ＝６．６４１?，ｃ＝８．８７５?）转变。这种相态变
化源自较高温条件下，分子自由旋转、晶格随机排列程度

加剧。２０８．６２Ｋ相变时焓变 ΔＨ０ｔｒｓ为 －３．３７６ｋＪ·ｍｏｌ
－１
，

熵差 ΔＳｔｒｓ为１６１．８Ｊ·ｍｏｌ
－１
·Ｋ－１。表 ３、４、５分别为

晶体、液体和理想气体状态下金刚烷的热力学性质

（表中未注明单位的都属无因次量）。

表 ２　金刚烷的基本物理化学性质［１６］

Ｔａｂｌｅ２　Ｔｈｅｂａｓｉｃｐｈｙｓｉｃａｌｃｈｅｍｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆａｄａｍａｎｔａｎｅ

ｍｏｌａｒｍａｓｓ １３６．３３

ｍｅｌｔｉｎｇｐｏｉｎｔ／℃ ２６９（ｉｎｓｅａｌｅｄｔｕｂｅ）

ｄｅｎｓｉｔｙ／ｇ·ｃｍ－３ １．０７
ｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘ １．５６８±０．００３（２０℃）
ｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎΔＨｃ

ｏ／ｋＪ·ｍｏｌ－１ －１９２．５±０．４（２５℃，ｓｏｌｉｄ）
ｈｅａｔｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎΔＨｆ

ｏ／ｋＪ·ｍｏｌ－１ －６０３３±３（２５℃，ｓｏｌｉｄ）

ｓｐｅｃｉｆｉｃｈｅａｔ／ｋＪ·ｍｏｌ－１ １８９．７４（２５℃，ｓｏｌｉｄ）
ｈｅａｔｏｆｓｕｂｌｉｍａｔｉｏｎ ５９±３（２７℃）

ｖａｐｏｕｒｐｒｅｓｓｕｒｅ／ｍｍＨｇ ｌｎＰ＝５０．２７－（８４１６／Ｔ－ｌｎ４．
２１１１Ｔ（２７８－４４３Ｋ）

ｔｒｉｐｈａｓｅｐｏｉｎｔ／℃／２７ｋｂａｒ ４６０ｂｏｄｙｃｅｎｔｅｒｅｄｃｕｂｉｃ／ｆａｃｅ
ｃｅｎｔｅｒｅｄｃｕｉｂｉｃ／ｌｉｑｕｉｄ

ｐｈａｓｅｃｒｉｔｉｃａｌｐｏｉｎｔ／Ｋ ２０８．６２ ｂｏｄｙｃｅｎｔｅｒｅｄｃｕｂｉｃ／
ｆａｃｅｃｅｎｔｅｒｅｄｃｕｉｂｉｃ

ｅｎｔｈａｌｐｉｅｓＳ°／Ｊ·ｍｏｌ－１·Ｋ－１ １９５．８３（２５℃，ｓｏｌｉｄ）
（Ｈｏ－Ｈｏ０）／Ｔ ２４．３８（２５℃）
－（Ｆｏ－Ｆｏ０）／Ｔ ２２．４２（２５℃）

表 ３　晶体状态下金刚烷的摩尔热力学性质［１７］

Ｔａｂｌｅ３　Ｍｏｌａｒｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｓｆｕｎｃｔｉｏｎｓｆｏｒａｄａｍａｎｔａｎｅｃｒｙｓｔａｌｓ

Ｔ／Ｋ Ｃ０ｐ，ｍ／Ｒ ΔＴ０Ｓ
０
ｍ／Ｒ ΔＴ０Ｈ

０
ｍ／ＲＴ Φ０ｍ／Ｒ

３４０ ２６．２６ ２６．６４ １３．６６ １２．９８
３５０ ２７．３８ ２７．４２ １４．０４ １３．３８
３６０ ２８．４１ ２８．２１ １４．４２ １３．７８
３７０ ２９．３７ ２９．００ １４．８２ １４．１８
３８０ ３０．２７ ２９．７０ １５．２１ １４．５８
３９０ ３１．１４ ３０．５９ １５．６１ １４．９８
４００ ３１．９８ ３１．３９ １６．０１ １５．３８
４１０ ３２．８０ ３２．１９ １６．４１ １５．７８
４２０ ３３．６１ ３２．９９ １６．８１ １６．１８
４３０ ３４．４２ ３３．７９ １７．２１ １６．５８
４４０ ３５．２４ ３４．５９ １７．６１ １６．９８
３５０ ３６．０７ ３５．３９ １８．０１ １７．３８
４６０ ３６．９１ ３６．１９ １８．４１ １７．７８
４７０ ３７．７７ ３７．００ １８，８１ １８．１９
４８０ ３８．６５ ３７．８０ １９．２２ １８．５９
４９０ ３９．５５ ３８．６１ １９．６２ １８．９９
５００ ４０．４６ ３９．４２ ２０．０３ １９．３９
５１０ ４１．３８ ４０．２３ ２０．４４ １９．７９
５２０ ４２．３２ ４１．０４ ２０．８５ ２０．１９
５３０ ４３．２５ ４１．８５ ２１．２６ ２０．５９
５４０ ４４．１８ ４２．６７ ２１．６８ ２０．９９
５４３．２ ４４．４８ ４２．９３ ２１．８１ ２１．１２

表 ４　液体状态下金刚烷的摩尔热力学性质［１７］

Ｔａｂｌｅ４　Ｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎｓ

ｆｏｒａｄａｍａｎｔａｎｅｉｎｌｉｑｕｉｄｓａｔｅ

（Ｒ＝８．３１４５１Ｊ·Ｋ－１·ｍｏｌ－１，ｐｏ＝０．１０１３２５ＭＰａ）

Ｔ／Ｋ Ｃ０ｐ，ｍ／Ｒ ΔＴ０Ｓ
０
ｍ／Ｒ ΔＴ０Ｈ

０
ｍ／ＲＴ Φ０ｍ／Ｒ

５４３．２ ４４．４８ ４６．０２ ２４．８１ ２１．２１
５５０ ４５．１０ ４６．５８ ２５．０６ ２１．５２
５６０ ４５．９９ ４７．４０ ２５．４２ ２１．９８
５７０ ４６．８４ ４８．２２ ２５．７９ ２２．４３
５８０ ４７．６５ ４９．０４ ２６．１６ ２２．８８
５９０ ４８．３９ ４９．８７ ２６．５３ ２３．３３
６００ ４９．０５ ５０．６８ ２６．９０ ２３．７８

表 ５　理想气体状态下金刚烷的标准摩尔热力学性质［１７］

Ｔａｂｌｅ５　Ｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎｓ

ｆｏｒａｄａｍａｎｔａｎｅｉｎｔｈｅｉｄｅａｌｇａｓｓｔａｔｅ

（Ｒ＝８．３１４５１Ｊ·Ｋ－１·ｍｏｌ－１，ｐｏ＝０．１０１３２５ＭＰａ）

Ｔ／Ｋ
Ｃ０ｐ，ｍ

／Ｒ

ΔＴ０Ｓ
０
ｍ

／Ｒ

ΔＴ０Ｈ
０
ｍ

／ＲＴ

Φ０ｍ

／Ｒ

ΔｆＨ
０
ｍ

／ｋＪ·ｍｏｌ－１
ΔｆＧ

０
ｍ

／ｋＪ·ｍｏｌ－１

１００ ５．１４４ ２８．２６ ４．２２５ ２４．０４ －９８．５７ －４０．５４
２００ １０．３８ ３３．２９ ５．８８７ ２７．４０ －１１７．１ ２４．７６
２９８．１５１７．７３ ３８．７５ ８．５３０ ３０．２２ －１３４．６ ９８．１６
３００ １７．８８ ３８．８６ ８．５８７ ３０．２７ －１３４．９ ９９．６１
３０３．５４１８．１７ ３９．０７ ８．６９７ ３０．３７ －１３５．４ １０２．５
４００ ２６．０１ ４５．１２ １１．９３ ３３．１９ －１５０．１ １８０．２
５００ ３３．２３ ５１．７３ １５．４９ ３６．２３ －１６２．１ ２６４．２
６００ ３９．２４ ５８．３３ １８．９７ ３９．３７ －１７１．１ ３５０．３
７００ ４４．１９ ６４．７７ ２２．２３ ４２．５４ －１７７．５ ４３７．８
８００ ４８．３１ ７０．９４ ２５．２４ ４５．７１ －１８１．９ ５２６．５
９００ ５１．７６ ７６．８４ ２８．００ ４８．８４ －１８４．４ ６１４．６
１０００ ５４．６８ ８２．４５ ３０．５２ ５１．９２ －１８５．３ ７０３．５

１０　金刚烷的溶解度

　　（１）２０℃条件下金刚烷在 Ｃ１Ｃ１０溶剂中的溶解度

　　测量方法：折射率法（金刚烷 ２０℃时折射率为
１．５７），结果见表６。
　　（２）２５℃条件下金刚烷在烃类溶剂中的溶解度
　　测量方法：准确秤取金刚烷 ０．０５ｇ，加入一小瓶
中，然后在搅拌状态下逐步加入溶剂，每次加入０．１ｍＬ，
直到溶液中仅剩微量金刚烷晶体未溶。结果见表７。
　　作为一种多环、非极性烃类分子，金刚烷可溶于大
多数有机溶剂，但在非极性溶剂中的溶解度普遍高于

极性溶剂，其中在其异构体挂式四氢双环戊二烯

（ｅｘｏＴＣＤ）的溶解度最高，环己烷中也较高，显然这与
它们的结构相似性密切相关。近年来对金刚烷在超临

界流体中（如二氧化碳、甲烷、乙烷、ＣＣｌＦ３、Ｎ２Ｏ等）的

８８４ 第 １４卷　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 　含　　能　　材　　料



溶解性研究日益受到重视
［２０，２１］

。

表 ６　２０℃条件下金刚烷的溶解度［１８］

Ｔａｂｌｅ６　Ｓｏｌｕｂｉｌｉｔｉｅｓｏｆａｄａｍａｎｔａｎｅｉｎｌｉｑｕｉｄｓｏｌｖｅｎｔａｔ２０℃

ｓｏｌｖｅｎｔ ａｄａｍａｎｔａｎｅ
ｍａｓｓ／％ ｓｏｌｖｅｎｔ ａｄａｍａｎｔａｎｅ

ｍａｓｓ／％

ｍｅｔｈａｎｏｌ ０．８ ２ｂｕｔａｎｏｌ ０．８
ｅｔｈａｎｏｌ １．１ ２ｍｅｔｈｙｌ２ｐｒｏｐａｎｏｌ ２．５
ｐｒｏｐａｎｏｌ １．５ ２ｍｅｔｈｙｌ２ｂｕｔａｎｏｌ ３．２
ｂｕｔａｎｏｌ １．０ ２ｍｅｔｈｙｌ１ｐｒｏｐａｎｏｌ １．５
ｐｅｎｔａｎｏｌ ３．３ ２ｐｒｏｐｙｌｅｎｅ１ｏｌ ３．６
ｈｅｘａｎｏｌ ３．０ ｃｙｃｌｏｐｅｎｔａｎｏｌ １．７
ｈｅｐｔａｎｏｌ ２．３ ｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｏｌ ３．６
ｏｃｔａｎｏｌ ２．１ ｂｅｎｚｏｐｈｅｎｏｌ ４．８
ｄｅｃａｎｏｌ ２．０ ａｅｔｈｅｒ ８．１
ｕｎｄｅｃａｎｏｌ １．８ １，４ｄｉｏｘａｎｅ ４．７
ｉｓｏｐｒｏｐａｎｏｌ １．５ ｍｅｔｈｙｌａｃｅｔｏｎｅ ７．６
ｃｙｃｌｏｐｅｎｔａｎｏｎｅ ２．１ ｔｏｌｕｅｎｅ ０．５
ｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｏｎｅ ４．７ ｍｉｘｅｄｘｙｌｅｎｅ １．１
Ａｃｅｔｉｃａｃｉｄ ０．５ ｄｅｃａｈｙｄｒｏｎａｐｈｔｈａｌｅｎｅ ５．１
ｐｒｏｐｉｏｎｉｃａｃｉｄ １．８ ｈｅｘａｎｅ ８．８
Ｂｕｔｙｌｒｉｃａｃｉｄ ２．５ １，２，４ｔｒｉｍｅｔｈｙｌｂｅｎｚｅｎｅ １．８
ｂｅｎｚｅｎｅ ２．３

表 ７　２５℃条件下金刚烷的溶解度［１９］

Ｔａｂｌｅ７　Ｓｏｌｕｂｉｌｉｔｉｅｓｏｆａｄａｍａｎｔａｎｅｉｎｌｉｑｕｉｄｓｏｌｖｅｎｔａｔ２５℃

ｓｏｌｖｅｎｔ ａｄａｍａｎｔａｎｅ
ｍａｓｓ／％ ｓｏｌｖｅｎｔ ａｄａｍａｎｔａｎｅ

ｍａｓｓ／％

ｐｅｎｔａｎｅ １１．６ ｃａｒｂｏｎＴｅｔ． ７
ｈｅｘａｎｅ １０．８ ｍｘｙｌｅｎｅ ９．８
ｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｅ １１．１ ｐｘｙｌｅｎｅ ９．６
ｈｅｐｔａｎｅ １０．４ ｏｘｙｌｅｎｅ ９．６
ｏｃｔａｎｅ １０．０ ｔｏｌｕｅｎｅ ９．９
ｄｅｃａｎｅ ８．９ ＴＨＦ １２
ｕｎｄｅｃａｎｅ ７．９ ｂｅｎｚｅｎｅ １０．９
ｔｒｉｄｅｃａｎｅ ７．３ ｄｉｅｓｅｌｏｉｌ ７．５
ｔｅｔｒａｄｅｃａｎｅ ７．５ １，３ｄｉｍｅｔｈｙｌａｄａｍａｎｔａｎｅ ６
ｐｅｎｔａｄｅｃａｎｅ ７．１ ｅｘｏｔｅｔｒａｈｙｄｒｏｄｉｃｙｃｌｏｐｅｎｔａｄｉｅｎｅ１） １５．０１）

　Ｎｏｔｅ：１）Ｉｔｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄｔｈｒｏｕｇｈｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｍｂｙｕｓ，ｏｔｈｅｒｄａｔａｗｅｒｅ

ｆｒｏｍｒｅｆｅｒｅｎｃｅ［１９］．

　　金刚烷化学理论体系的不断成熟有力地推动了高
能量密度材料（ＨＥＤＭｓ）分子设计技术的发展。将金刚
烷分子中６个次级 Ｃ原子全部以 Ｎ原子代替可构成六
氮杂金刚烷（ＨＡＡ），再将 ＨＡＡ分子中的 Ｈ原子以不同
硝基取代，得到的多硝基六氮杂金刚烷

［２２，２３］
是一类性能

优异、应用价值极高的的高能量密度材料。利用计算机

辅助设计技术、密度泛涵理论（ＤＦＴ）Ｂ３ＬＹＰ等方法可以
在分子设计基础上求得多硝基金刚烷、氮杂多硝基金刚

烷等金刚烷衍生物的振动特征、热力学性质，为预示高

能量密度材料（ＨＥＤＭ）提供理论基础和规律。
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读者·作者·编者

致　谢

２００６年，在各级领导的关心和各行专家的帮助下，本刊得以顺利出版发行，为此，本编辑部特向下列各位审稿人（以

汉语拼音为序）致谢！

安立超　白春华　蔡建国　曹端林　曹一林　陈惠武　陈　捷　陈鲁英　陈鹏万　陈小伟　陈智群　陈周玉　成　一

楚　广　褚恩义　邓　力　邓敏智　董海山　杜成中　杜　磊　杜志明　段卓平　樊学忠　封继康　冯长君　冯增国

符全军　甘孝贤　高　滨　高大元　高胜利　葛红光　顾文彬　何　碧　何洪庆　洪　滔　胡焕性　胡庆贤　胡荣祖

胡时胜　胡新科　黄风雷　黄　明　黄毅民　黄振亚　黄志萍　惠君明　姜联成　蒋建伟　蒋　明　蒋树君　焦清介

金丰年　居学海　李葆萱　李澄俊　李海波　李金山　李晋庆　李静峰　李　明　李齐方　李前树　李上文　李生慧

李疏芬　李银成　李战雄　梁国柱　刘宝光　刘宏英　刘家骢　刘学涌　刘永刚　刘玉存　刘　育　刘子如　刘祖亮

龙新平　卢　斌　卢芳云　鲁国林　路庆华　罗景润　罗世凯　罗顺火　罗运军　马吉亭　米镇涛　聂福德　欧育湘

潘功配　潘仁明　庞爱民　裴明敬　彭新华　钱立新　钱新明　秦承森　秦志春　任　慧　沈瑞琪　沈兆武　盛涤伦

施德恒　松全才　宋华杰　宋纪蓉　宋锦泉　宋武林　孙承纬　孙　杰　谭多望　汤业朋　唐承志　唐汉祥　田安民

田德余　田　勇　汪　亮　王　成　王贵朝　王　军　王凯民　王连军　王乃兴　王亲会　王世英　王树山　王晓川

王晓峰　王　欣　王玄玉　王占江　魏运洋　翁春生　吴文辉　吴耀国　奚立民　向　永　肖　川　肖鹤鸣　肖忠良

谢高第　严　楠　阳世清　杨荣杰　杨　毅　杨永琦　杨振英　姚　朴　尹喜凤　于　川　余咸旱　余永刚　禹天福

郁卫飞　张宝钅平　张景林　张　奇　张绍文　张树海　张泰华　张同来　张为华　张　炜　张跃军　张志忠　赵　峰

赵凤起　赵君科　赵瑞先　赵孝彬　赵新强　赵信歧　赵志换　郑　波　郑　剑　钟发春　周集义　周　霖　周申范

周显明　周向葛　周彦煌　周遵宁　朱春华　宗　琦　左　军
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