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４氨基１，２，４三唑ＮＴＯ盐的晶体结构及性能
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４氨基１，２，４三唑ＮＴＯ盐的晶体结构及性能

徐　容，董海山 ，孙　杰
（中国工程物理研究院化工材料研究所，四川 绵阳 ６２１９００）

摘　要：用 Ｘ射线单晶衍射法测定了４氨基１，２，４三唑（４ＡＴ）与 ３硝基１，２，４三唑５酮（ＮＴＯ）制得的盐（ＡＴ）（ＮＴＯ）的单晶结
构。结果表明：该晶体为单斜晶系，属Ｐ２１／ｃ空间群，晶体学参数ａ＝７．０７１（２）?，ｂ＝６．３６１（３）?，ｃ＝１８．７９２（７）?；β＝９６．４３（３）°；

Ｖ＝８３９．９（５）?３；Ｚ＝４；Ｄｃ＝１．６９４ｇ·ｃｍ
－３
；μ＝０．１４５／ｍｍ；Ｆ（０００）＝４４０。在（ＡＴ）（ＮＴＯ）晶体中，４ＡＴ阳离子上所有的原子

和 ＮＴＯ阴离子上所有的原子均在以各自三唑环为基础的一个平面上，两平面夹角为 ７．６°。由真空安定性（ＶＳＴ）、撞击感度、摩擦感
度和静电火花感度试验所得的真空放气量、特性落高、爆炸概率、５０％发火电压、５０％发火能分别为 ０．２８ｍＬ·ｇ－１（１００℃／４８ｈ），
１２４．７ｃｍ，０％，１２．８４１ｋＶ和２．５１５Ｊ，表明，（ＡＴ）（ＮＴＯ）对热是稳定的，对撞击、摩擦和静电火花是不敏感的。
关键词：物理化学；４氨基１，２，４三唑；３硝基１，２，４三唑５酮（ＮＴＯ）；晶体结构；性能；结构化学
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１　引　言

　　长久以来，以黑索今（ＲＤＸ）和梯恩梯（ＴＮＴ）为主
要成分的 Ｂ炸药被广泛用于装填各种弹药和爆破器
材
［１］
，但是 ＴＮＴ脆性大、容易形成裂纹、机械强度低、能

量低、毒性大且安全性能较差，无法满足当今武器弹药

对高能钝感及环保的要求
［２］
。因此，美国空军现将新型

含能材料（含能离子液体）作为基础和应用研究计划的

一部分
［３］
。对这种新型含能材料的要求包括：（１）高

密度和高能量；（２）热稳定性／耐贮性；（３）危险性低
（如撞击、摩擦和静电火花感度低及毒性低）；（４）简单
的制造路线、低成本。以含能盐为基的含能材料，具有

较低的蒸汽压，较高的密度和能量，低易损性等优势。

美国空军实验室（ＡＦＲＬ）一直致力于含能离子液体的结
构设计、合成及其应用研究。他们选择了一些三唑类化

合物作为阳离子，与强酸根阴离子如：硝酸、高氯酸和

二硝酰胺铵等制备了一系列的含能离子盐
［４－５］

。其中

以４氨基１，２，４三唑高氯酸盐性能较好。而 ３硝基
１，２，４三唑５酮（ＮＴＯ）是一种低感高能量密度化合
物，世界各国已经对其进行了广泛研究

［６－１０］
，我国也对

其性能及应用进行了深入的研究
［１１－１３］

。虽然 ＮＴＯ性

能优越，制备工艺简单，生产成本低，但其强酸性限制了

它的应用
［１４］
。由于 ＮＴＯ的强酸性（ｐＫａ３．６７），可与许

多碱金属、碱土金属离子或带碱性的阴离子形成盐然后

加以应用
［１５－１６］

。因此，我们尝试将 ＮＴＯ作为含能离

子化合物的阴离子，４氨基１，２，４三唑（４ＡＴ）作为阳
离子形成一种新型的含能离子盐，研究其作为新型含能

离子液体的可能性。因此，研制了 ４氨基１，２，４三唑
与 ＮＴＯ形成的（ＡＴ）（ＮＴＯ）盐，培养了它的单晶，分析
了它的分子和晶体结构，为（ＡＴ）（ＮＴＯ）进一步应用研
究提供参考数据。

２　实验部分

２．１　试剂与仪器
　　甲醇、乙醚、４氨基１，２，４三唑等均为分析纯，用

ＮＴＯ和４氨基１，２，４三唑通过中和反应合成了 ４氨
基１，２，４三唑与 ＮＴＯ的盐（ＡＴ）（ＮＴＯ）。

Ｘ射线单晶衍射分析：荷兰 ＥＮＲＡＦＮＯＮＩＵＳＣＡＤ４
型四圆单晶衍射仪。温度为２９５（２）Ｋ，λ为０．７１０７３?的
ＭｏＫα射线，石墨单色器。

差示扫描量热（ＤＳＣ）测试：美国 ＰＥ公司热分析
系统。氮气气氛，流速为４０ｍＬ·ｍｉｎ－１；升温速率为

１０℃·ｍｉｎ－１，温度范围１０～３００℃。
热重（ＴＧ）分析：美国 ＴＡ公司 ＴＧＡＱ５００型热

分析仪。氮气气氛，流速为４０ｍＬ·ｍｉｎ－１；升温速率

５３
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为１０℃·ｍｉｎ－１，温度范围１０～３００℃。
２．２　单晶培养
　　选取适量的（ＡＴ）（ＮＴＯ）晶体，加入适量的乙腈，
搅拌状态下加热至沸腾，使其充分溶解，冷却至室温后

过滤，将滤液放在２５℃的恒温箱中进行单晶培养，３ｄ
后即可得到无色的片状晶体。

２．３　试剂与仪器
　　选取尺寸为０．３０ｍｍ×０．２５ｍｍ×０．１２ｍｍ的
单晶，在 ＣＡＤ４型四圆单晶衍射仪上，用波长为
０．７１０７３?的 ＭｏＫα射线，石墨单色器，晶胞参数用回
摆照相测定，用回摆法收集整个倒易空间的衍射数据。

在２９５（２）Ｋ温度条件下，在θ为２．１８°～２５．５０°范围
内，共收集衍射点 １７２１个（－８≤ｈ≤８，０≤ｋ≤７，
－３≤Ｌ≤２２），其中独立衍射点１５５０个（Ｒｉｎｔ＝０．０１４０）。
Ｉ＞２σ（Ｉ）衍射点１２３０个，全部数据经 ＬＰ校正和经验吸
收校正，整个计算工作在 Ｆｏｕｎｄｅｒ５１６６计算机上用
ＳＨＥＬＸＬ９７程序完成。

３　实验结果与讨论

３．１　晶体结构测量结果
　　四圆单晶衍射仪实测（ＡＴ）（ＮＴＯ）晶体中的分子
结构和分子在晶胞中的堆积方式分别如图１和图２所
示。非氢原子坐标和等效温度因子见表 １，键长和键
角数据见表 ２和表 ３，各向异性移动参数见表 ４，氢原
子坐标和等效温度因子见表５。

图１　（ＡＴ）（ＮＴＯ）的分子结构

Ｆｉｇ．１　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ（ＡＴ）（ＮＴＯ）

图２　（ＡＴ）（ＮＴＯ）分子在晶胞中的堆积

Ｆｉｇ．２　Ｐａｃｋｉｎｇｏｆｔｈｅ（ＡＴ）（ＮＴＯ）ｍｏｌｅｃｕｌｅｉｎｃｒｙｓｔａｌｌａｔｔｉｃｅ

表１　（ＡＴ）（ＮＴＯ）非氢原子坐标和等效温度因子

Ｔａｂｌｅ１　Ｎｏｎｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｉｃｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ（×１０４）ａｎｄｅｑｕｉｖａｌｅｎｔ

ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｆａｃｔｏｒ（?２×１０３）ｆｏｒ（ＡＴ）（ＮＴＯ）

ｘ ｙ ｚ Ｕ（ｅｑ）

Ｏ（１） ３６６（３） １３４３８（３） －８３８（１） ４２（１）
Ｏ（２） ９３２（３） ６９６５（３） ９８（１） ４９（１）
Ｏ（３） ４２６８（３） ８０２３（３） １１９５（１） ５２（１）
Ｎ（１） ７５６５（３） １１８８５（３） １５１３（１） ３７（１）
Ｎ（２） ８４６８（３） １１１８４（３） ２１４８（１） ４２（１）
Ｎ（３） ７２５１（３） １４３０５（３） ２２６３（１） ３２（１）
Ｎ（４） ６６５１（４） １６２１８（４） ２２５１（１） ４５（１）
Ｎ（５） １３４７（３） １３０１３（３） ３７９（１） ３５（１）
Ｎ（６） ２３０５（３） １１５５２（３） ８１５（１） ３５（１）
Ｎ（７） ２１０１（３） １０５２９（３） －３４７（４） ３２（１）
Ｎ（８） ３６９６（３） ８２５５（３） ５６２（１） ３７（１）
Ｃ（１） ６８１８（４） １３７２７（４） １５８４（１） ３４（１）
Ｃ（２） ８２５２（４） １２７０８（４） ２５９３（１） ３７（１）
Ｃ（３） １２０３（４） １２４１２（４） －３２０（１） ３２（１）
Ｃ（４） ２６９０（３） １０１５３（４） ３４１（１） ２９（１）

表２　键长测试结果

Ｔａｂｌｅ２　Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／? ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／?

Ｏ（１）—Ｃ（３） １．２６３（３） Ｎ（１）—Ｃ（１） １．２９８（３）
Ｏ（２）—Ｎ（８） １．２２３（２） Ｎ（２）—Ｃ（２） １．３００（３）
Ｏ（３）—Ｎ（８） １．２２２（３） Ｎ（３）—Ｎ（４） １．４１６（３）
Ｎ（１）—Ｎ（２） １．３６５（３） Ｎ（１）—Ｈ（ｎ１） ０．９１（３）
Ｎ（３）—Ｃ（１） １．３３０（３） Ｎ（３）—Ｃ（２） １．３４８（３）
Ｎ（４）—Ｈ（１ｎ４） ０．８６（３） Ｎ（４）—Ｈ（２ｎ４） ０．９４（４）
Ｎ（５）—Ｃ（３） １．３６０（３） Ｎ（５）—Ｎ（６） １．３６７（３）
Ｎ（６）—Ｃ（４） １．３０８（３） Ｎ（７）—Ｃ（４） １．３３５（３）
Ｎ（７）—Ｃ（３） １．３６０（３） Ｎ（８）—Ｎ（４） １．４３９（３）
Ｃ（１）—Ｈ（１） ０．９２（２） Ｃ（２）—Ｈ（２） ０．９４（３）

表３　键长测试结果

Ｔａｂｌｅ３　Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ

ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）

Ｃ（１）—Ｎ（１）—Ｎ（２） １１１．１（２） Ｃ（１）—Ｎ（１）—Ｈ（ｎ１） １２７．１（１６）

Ｃ（２）—Ｎ（２）—Ｎ（１） １０４．０（２） Ｃ（１）—Ｎ（３）—Ｃ（２） １０６．６（２）

Ｃ（２）—Ｎ（３）—Ｎ（４） １２９．５（２） Ｎ（３）—Ｎ（４）—Ｈ（１ｎ４） １０６．６（１９）

Ｈ（１ｎ４）—Ｎ（４）—Ｈ（１ｎ４）１０３（３） Ｃ（３）—Ｎ（５）—Ｎ（６） １１１．４（２）

Ｃ（４）—Ｎ（７）—Ｃ（３） １０２．５４（１８） Ｏ（３）—Ｎ（８）—Ｏ（２） １２３．９（２）

Ｏ（２）—Ｎ（８）—Ｃ（４） １１７．４（２） Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｎ（３） １０７．２（２）

Ｎ（３）—Ｃ（１）—Ｈ（１） １２５．３（１５） Ｎ（２）—Ｃ（２）—Ｎ（３） １１１．１（２）

Ｎ（３）—Ｃ（２）—Ｈ（２） １２５．９（５） Ｏ（１）—Ｃ（３）—Ｎ（７） １２７．３（２）

Ｎ（７）—Ｃ（３）—Ｎ（５） １０７．４（２） Ｎ（６）—Ｃ（４）—Ｎ（７） １１８．１（２）

Ｎ（７）—Ｃ（４）—Ｎ（８） １２１．３（２） Ｎ（２）—Ｎ（１）—Ｈ（ｎ１） １２１．４（１７）

Ｃ（１）—Ｎ（３）—Ｎ（４） １２３．９（２） Ｎ（３）—Ｎ（４）—Ｈ（２ｎ４） １０９（２）

Ｃ（４）—Ｎ（６）—Ｎ（５） １００．４８（１８） Ｏ（３）—Ｎ（８）—Ｃ（４） １１８．８（２）

Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｈ（１） １２７．５（１６） Ｎ（２）—Ｃ（２）—Ｈ（２） １２３．０（１５）

Ｏ（１）—Ｃ（３）—Ｎ（５） １２５．２（２） Ｎ（６）—Ｃ（４）—Ｎ（８） １２０．５（２）

６３
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表４　各向异性移动参数（?×１０３）

Ｔａｂｌｅ４　Ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓ（?×１０３）

ａｔｏｍ Ｕ１１ Ｕ２２ Ｕ３３ Ｕ２３ Ｕ１３ Ｕ１２

Ｏ（１） ５６（１） ３７（１） ３２（１） １（１） －４（１） ９（１）

Ｏ（２） ５８（１） ３７（１） ５３（１） －８（１） １０（１） １２（１）

Ｏ（３） ６０（１） ５９（１） ３７（１） １５（１） ３（１） １９（１）

Ｎ（１） ４６（２） ３７（１） １５（１） －３（１） ３（１） ５（１）

Ｎ（２） ４７（２） ４４（１） ３５（１） ３（１） ０（１） １３（１）

Ｎ（３） ３５（１） ３５（１） ２６（１） －３（１） ２（１） ２（１）

Ｎ（４） ５６（２） ４６（２） ３３（１） －７（１） ３（１） １２（１）

Ｎ（５） ４５（１） ２７（１） ３３（１） －１（１） ２（１） ６（１）

Ｎ（６） ４１（１） ２９（１） ３３（１） １（１） ２（１） ３（１）

Ｎ（７） ３９（１） ２８（１） ２８（１） ０（１） ３（１） １（１）

Ｎ（８） ３９（１） ３５（１） ３８（１） ３（１） ８（１） ３（１）

Ｃ（１） ３５（２） ３８（２） ２９（１） １（１） １（１） １（１）

Ｃ（２） ３８（２） ４５（２） ２９（１） ２（１） ０（１） ７（１）

Ｃ（３） ３６（２） ２９（１） ３０（１） １（１） ２（１） －３（１）

Ｃ（４） ３１（２） ２６（１） ３１（１） ０（１） ６（１） －１（１）

Ｎｏｔｅ：Ｔｈｅａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｆａｃｔｏｒｅｘｐｏｎｅｎｔｔａｋｅｓｔｈｅｆｏｒｍ：

－２ｐｉ２［ｈ２ａ２Ｕ１１＋．．．＋２ｈｋａ ｂ Ｕ１２］．

表５　氢原子坐标（ｘ１０４）和等效温度因子（?２×１０３）

Ｔａｂｌｅ５　Ｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｉｃｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ（ｘ１０４）ａｎｄｅｑｕｉｖａ

ｌｅｎｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｆａｃｔｏｒ（?２×１０３）

ｘ ｙ ｚ Ｕ（ｅｑ）

Ｈ（２） ８７９０（３） １２６９０（４） ３０７６（１４） ３９（７）
Ｈ（ｎ１） ７６３０（４） １１１７０（４） １０９７（１５） ５５（９）
Ｈ（１） ６１５０（４） １４５３０（４） １２３５（１３） ４５（７）
Ｈ（１ｎ４） ６９７０（４） １６１６０（４） ３００７（１７） ５６（９）
Ｈ（２ｎ４） ７４１０（５） １７３２０（５） ２４００（２） ９７（１４）

　　晶体分析结果表明，该晶体为单斜晶系，属 Ｐ２１／ｃ空间
群，晶体学参数 ａ＝７．０７１（２）?，ｂ＝６．３６１（３）?，ｃ＝
１８．７９２（７）?；β＝９６．４３（３）°；Ｖ＝８３９．９（５）?３；Ｚ＝４；
Ｄｃ＝１．６９４ｇ·ｃｍ

－３
；μ＝０．１４５／ｍｍ；Ｆ（０００）＝４４０。晶

体结构测定中，非氢原子坐标由直接法获得，氢原子坐标

由差值Ｆｏｕｒｉｅｒ合成法得到，结构参数为１６０个，由全矩
阵最小二乘法优化。非氢原子采用各向异性热参数，氢

原子采用各向同性热参数修正，最终偏差因子 Ｒ１为
０．０３９９，Ｒｗ２ ＝０．０９４，最佳拟合度 Ｓ为 ０．９９２，Ｗ ＝

σ２（Ｆ２０）＋（０．１０７４Ｐ）
２
，其中Ｐ＝（Ｆ２０＋２Ｆ

２
ｃ）／３。最终差值

Ｆｏｕｒｉｅｒ图上的最高峰（Δρ）ｍａｘ＝０．１９８ｅ／?
３
；最低峰：

（Δρ）ｍｉｎ＝－０．２１０ｅ／?
３
。

３．２　（ＡＴ）（ＮＴＯ）分子结构讨论
　　从图 １可以看出，（ＡＴ）（ＮＴＯ）分子是由一个
ＮＴＯ负离子和一个４氨基三唑上正离子组成的，从图
中还可看出原 ＮＴＯ分子位于 Ｎ（７）上的氢原子已转

移到４氨基三唑上 Ｎ（１）位置处，表明 ＮＴＯ与 ４ＡＴ
发生了酸碱中和反应，生成了目标产物（ＡＴ）（ＮＴＯ）。
从平面方程的计算及晶体结构图可以发现，在 ４ＡＴ
阳离子上所有的原子均在以三唑环为基础的一个平面

上，其平面方程为：Ｃ１Ｃ２Ｎ１Ｎ２Ｎ３Ｎ４Ｈｎ１Ｈ１Ｈ２Ｈ１ｎ４Ｈ２ｎ４：
　　６．２１４０ｘ＋２．６７４７ｙ－６．０５８６ｚ＝６．９５６４
　　（偏差为０．００５５?）。
　　ＮＴＯ阴离子上所有原子也在以三唑环为基的一个
平面上，其平面方程为：Ｃ３Ｃ４Ｎ５Ｎ６Ｎ７Ｎ８Ｈｎ１Ｏ１Ｏ２Ｏ３：
　　６．２０５６ｘ＋２．９７９１ｙ－３．７４８４ｚ＝４．５６７５
　　（偏差为０．００２５?）。

计算表明，两平面的夹角为７．６°，所有 ＮＴＯ阴离
子和４ＡＴ阳离子中键长、键角均属正常范围。

（ＡＴ）（ＮＴＯ）分子中 ４ＡＴ阳离子三唑环氮上的
氢原子和氨基上的氢原子与 ＮＴＯ阴离子上的氮原子
及４ＡＴ阳离子三唑环上的氮原子形成氢键，氢键参
数如表６所示。从表 ６可以看出，（ＡＴ）（ＮＴＯ）分子
中 ＮＴＯ阴离子和 ４ＡＴ阳离子之间不仅有离子键还
有氢键相连，使得分子排列规则，这种结构使分子间排

列得更整齐，分子排列更加紧密，晶体结构更加稳定，

从而使（ＡＴ）（ＮＴＯ）的密度达到１．６９４ｇ·ｃｍ－３
。

表６　（ＡＴ）（ＮＴＯ）分子内氢键的键长和键角

Ｔａｂｌｅ６　Ｓｐｅｃｉｆｉｅｄｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｆｏｒ（ＡＴ）（ＮＴＯ）

ａｔｏｍＤ ａｔｏｍＨ ａｔｏｍＡ Ｄ—Ｈ／?
Ｈ…Ａ
／?

Ｄ…Ａ
／?

Ｄ—Ｈ…Ａ
／（°）

Ｎ（１） Ｈ（ｎ１） Ｎ（７） ０．９１（３） １．８０（３） ２．７０６（３）１７３（２）
Ｎ（４） Ｈ（１ｎ４） Ｎ（６） ０．８６（３） ２．２３（３） ３．０８５（３）１７１（３）
Ｎ（４） Ｈ（２ｎ４） Ｎ（２） ０．９４（４） ２．６３（４） ３．５２４（４）１５９（３）

３．３　（ＡＴ）（ＮＴＯ）的性能
３．３．１　（ＡＴ）（ＮＴＯ）的 ＤＳＣ分析

　　按ＧＪＢ５０２．１方法，气氛Ｎ２、流速２０ｍＬ·ｍｉｎ
－１
、升

温速度１０℃·ｍｉｎ－１测得（ＡＴ）（ＮＴＯ）的 ＤＳＣ曲线，如
图３所示。

图３　（ＡＴ）（ＮＴＯ）的 ＤＳＣ曲线（升温速率１０℃·ｍｉｎ－１）

Ｆｉｇ．３　ＤＳＣｃｕｒｖｅｏｆ（ＡＴ）（ＮＴＯ）ａｔａｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｏｆ１０℃·ｍｉｎ－１

７３
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３．３．２　（ＡＴ）（ＮＴＯ）的热重分析
　　按 ＧＪＢ７７２Ａ－１９９７中方法 ５０２．１，气氛 Ｎ２，升温

速度１０℃·ｍｉｎ－１，气体流量２０ｍＬ·ｍｉｎ－１，温度范围
为１０～３００℃，测得（ＡＴ）（ＮＴＯ）的 ＴＧＤＴＧ曲线如图
４所示。由图４可知，（ＡＴ）（ＮＴＯ）的外推起始温度为
１７２℃，结束分解温度在２１０℃左右，在结束分解时产
物的剩余量接近４０％。（ＡＴ）（ＮＴＯ）中４ＡＴ的理论含
量为４２％，这表明，在测试温度范围内，（ＡＴ）（ＮＴＯ）中
只有 ＮＴＯ离子发生了分解反应，而４ＡＴ离子几乎全部
未发生分解。

图４　（ＡＴ）（ＮＴＯ）的 ＴＧＤＴＧ曲线

Ｆｉｇ．４　ＴＧＤＴＧｃｕｒｖｅｓｏｆ（ＡＴ）（ＮＴＯ）

３．３．３　（ＡＴ）（ＮＴＯ）的热安定性
　　按 ＧＪＢ７７２Ａ－１９９７中方法 ５０１．２和 ５０２．３对
（ＡＴ）（ＮＴＯ）和 ＮＴＯ进行了真空安定性（ＶＳＴ）和热失
重（ＴＧ）试验，结果见表７。为便于比较，同时列出 ＮＴＯ
的数据。从表７可以看出，（ＡＴ）（ＮＴＯ）的 ＶＳＴ数据在
４８ｈ，１００℃条件下的放气量为０．２８ｍＬ·ｇ－１，远低于
２ｍＬ·ｇ－１的标准，只比 ＮＴＯ稍大，表明其热安定性很
好。恒温 ＴＧ数据也表明，（ＡＴ）（ＮＴＯ）的热安定性好。

表７　（ＡＴ）（ＮＴＯ）的真空安定性和热失重试验数据

Ｔａｂｌｅ７　ＶＳＴａｎｄＴＧｔｅｓｔｅｄｄａｔａｏｆ（ＡＴ）（ＮＴＯ）

ｔｅｓｔｍｅｔｈｏｄｓ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ＶＨ／ｍＬ·ｇ
－１ ｔｅｓｔｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ

ＶＳＴ （ＡＴ）（ＮＴＯ）
ＮＴＯ

０．２８
０．２０

１００℃，４８ｈ
１００℃，４８ｈ

ＴＧ ＡＴ）（ＮＴＯ）
ＮＴＯ

０．０２
０．１３

７５℃，２４ｈ
１００℃，４８ｈ

Ｎｏｔｅ：ＶＨ ｉｓｔｈｅｖａｌｕｅｏｆｅｖｏｌｖｅｄｇａｓ．

３．３．４　感度的测定
　　按 ＧＪＢ７７２Ａ－１９９７方法 ６０１．１、６０１．２和 ６０２．１
标准方法测试了（ＡＴ）（ＮＴＯ）和 ＮＴＯ的撞击感度和
摩擦感度，结果见表 ８和表 ９。由表 ８和表 ９可知，

（ＡＴ）（ＮＴＯ）的摩擦感度和撞击感度的爆炸概率均为
０，特性落高为 １２４．７ｃｍ，其感度比 ＮＴＯ低，静电火
花感度也比 ＮＴＯ低很多，因此（ＡＴ）（ＮＴＯ）为不敏感
炸药，在不敏感弹药中有潜在的应用前景。

表８　（ＡＴ）（ＮＴＯ）和 ＮＴＯ的感度测试结果

Ｔａｂｌｅ８　Ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓｏｆ（ＡＴ）（ＮＴＯ）ａｎｄＮＴＯ

ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｆｒｉｃｔｉｏｎｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ／％ ｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ／％ Ｈ５０／ｃｍ

（ＡＴ）（ＮＴＯ） ０ ０ １２４．７
ＮＴＯ ６ ７ ９２

表９　（ＡＴ）（ＮＴＯ）的静电火花感度测试结果

Ｔａｂｌｅ９　Ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓｔｏｓｔａｔｉｃｅｌｅｃｔｒｉｃｉｔｙｓｐａｒｋｏｆ（ＡＴ）（ＮＴＯ）

ａｎｄＮＴＯ

ｍａｔｅｒｉａｌｓ ５０％ ｆｉｒｅｖｏｌｔａｇｅ／ｋＶ ５０％ ｆｉｒｅｅｎｅｒｇｙ／Ｊ

（ＡＴ）（ＮＴＯ） １２．８４１ ２．５１５
ＮＴＯ ５．９９８ ０．５４９

４　结　论

　　（１）Ｘ射线单晶衍射测试结果为：（ＡＴ）（ＮＴＯ）晶体
为单斜晶系，属 Ｐ２１／ｃ空间群，晶体学参数 ａ＝７．０７１（２）?，
ｂ＝６．３６１（３）?，ｃ＝１８．７９２（７）?；β＝９６．４３（３）°；
Ｖ＝８３９．９（５）?３；Ｚ＝４；Ｄｃ＝１．６９４ｇ·ｃｍ

－３
；μ＝

０．１４５／ｍｍ；Ｆ（０００）＝４４０。在（ＡＴ）（ＮＴＯ）晶体中，
４ＡＴ阳离子上所有的原子和 ＮＴＯ阴离子上所有的原
子均在以各自三唑环为基础的一个平面上，两平面夹

角为７．６°。（ＡＴ）（ＮＴＯ）分子中 ＮＴＯ阴离子和 ４ＡＴ
阳离子之间不仅有离子键还有氢键相连，使得分子排

列规则，晶体结构更稳定。

（２）感度测试和热安定性测试表明（ＡＴ）（ＮＴＯ）
的感度低，热安定性好。
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室的周建华、姚燕群、沈永兴、夏敬琼等测试了 ＤＳＣ、热安定性

等，以上同志对本工作给予了大力协助，特此致谢！
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