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ＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ１（２′，４′，６′Ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）４，５Ｄｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅ

２．３　Ｔｈｅｒｍａｌａｎａｌｙｓｉｓ
　　 Ｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｙｃｈａｎｇｅａｎｄｍａｓｓｃｈａｎｇｅｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓ
ｗｅｒｅｍａｄｅｕｓｉｎｇａｂｏｕｔ０．６ｍｇｓａｍｐｌｅｉｎｐｌａｔｉｎｕｍｉｒｉｄｉｕｍ
ｔｈｅｒｍｏｃｏｕｐｌｅｓｗｉｔｈｔｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｒａｎｇｉｎｇｆｒｏｍ １５０℃ ｔｏ
４５０℃ ｉｎｓｔａｔｉｃａｉｒａｇａｉｎｓｔｅｑｕａｌａｍｏｕｎｔｏｆｃａｌｃｉｎｅｄａｌｕｍｉｎａ．
Ｔｈｅｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｗａｓ１０℃·ｍｉｎ－１．ＰｔＩｒ（Ｒｈ１０％）ｔｈｅｒｍｏ
ｃｏｕｐｌｅａｓｓｅｍｂｌｙｗａｓｕｓｅｄｆｏｒΔＴａｎｄｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｍｅａｓｕｒｅ
ｍｅｎｔ．ＦｏｒＤＳＣｓｔｕｄｉｅｓ，０．６～０．７ｍｇｓａｍｐｌｅｗａｓｃｒｉｍｐｅｄｉｎ
ａｎａｌｕｍｉｎｉｕｍ ｃｕｐｗｈｉｃｈｗａｓｈｅａｔｅｄａｇａｉｎｓｔｃｒｉｍｐｅｄｂｌａｎｋ
ｃｕｐａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｓ，ｉ．ｅ．１０，１５，２０，２５℃·ｍｉｎ－１．
Ａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ ｏｆｔｈｅ ｃｏｍｐｏｕｎｄ ｗａｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｕｓｉｎｇ
Ｏｚａｗａ［１５］ａｎｄＫｉｓｓｉｎｇｅｒ［１６］ｍｅｔｈｏｄｓ．

３　Ｒｅｓｕｌｔｓａｎｄｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

３．１　Ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎｏｆ１（２′，４′，６′ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅ
ｎｙｌ）４，５ｄｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅ

　　Ａｐｅｒｓｐｅｃｔｉｖｅｖｉｅｗｏｆ１（２′，４′，６′ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）４，５ｄｉ
ｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．１，ａｎｄｔｈｅｔｈｒｅｅｄｉ
ｍｅｎｓｉｏｎａｌｐａｃｋｉｎｇｄｉａｇｒａｍ ｏｆ１（２′，４′，６′ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）４，
５ｄｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅｃｒｙｓｔａｌｃｅｌｌｉｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．２．Ｉｔｓｃｒｙｓｔａｌ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｂｅｌｏｎｇｓｔｏｔｈｅｏｒｔｈｏｒｈｏｍｂｉｃｓｙｓｔｅｍ，ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐ
Ｐ２１２１２１，ａ＝８．２３７０（１６）?，ｂ＝１２．７９１（３）?，ｃ＝１２．９１６（３）?，
Ｚ＝４，Ｖ＝１３６０．８（５）?３，ｄ＝１．８０２ｇ·ｃｍ－３．Ｆｕｒｔｈｅｒｉｎｆｏｒ
ｍａｔｉｏｎｃｏｎｃｅｒｎｉｎｇｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｓｉｎＣＩＦ
ｆｏｒｍａｔｉｓａｖａｉｌａｂｌｅｆｒｏｍ ｔｈｅＣａｍｂｒｉｄｇｅＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃＤａｔａ
Ｃｅｎｔｒｅ（ＣＣＤＣ８８４５４８）．Ｔｈｅａｔｏｍｉｃｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ，ｄｉｓｐｌａｃｅ
ｍｅｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓ，ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｄｉｓｔａｎｃｅｓａｎｄａｎｇｌｅｓｗｅｒｅｌｉｓ
ｔｅｄｉｎＴａｂｌｅｓ１３，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ａｌｌｒｅｓｕｌｔｓｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｂｙ
Ｍｅｒｃｕｒｙｐｒｏｇｒａｍ．

Ｆｉｇ．１　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ１（２′，４′，６′ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）４，５ｄｉｎｉｔｒｏｉ
ｍｉｄａｚｏｌｅ

Ｆｉｇ．２　Ｐａｃｋｉｎｇｄｉａｇｒａｍｏｆ１（２′，４′，６′ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）４，５ｄｉｎｉｔｒｏｉｍｉ
ｄａｚｏｌｅ

Ｔａｂｌｅ１　Ａｔｏｍｉｃｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ（×１０４）ａｎｄｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｉｓｏｔｒｏｐｉｃｄｉｓ
ｐｌａｃｅｍｅｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓ（?２）ｆｏｒ１（２′，４′，６′ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）４，５ｄｉｎｉ
ｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅ

ａｔｏｍ ｘ ｙ ｚ Ｕ（ｅｑｕｉｖ．）

Ｎ（１） ０．９４７７（６） ０．０１５４（３） ０．６３３２（４） ０．０３２２（１１）

Ｏ（１） ０．８５３４（７） ０．０７５６（５） ０．３７８８（４） ０．０６８８（１６）

Ｃ（１） ０．８８５６（９） ０．０６１３（５） ０．７１５７（４） ０．０３９８（１５）

Ｎ（２） ０．８０１１（６） ０．１４９１（４） ０．６８８８（３） ０．０２８２（１０）

Ｃ（２） ０．８９４８（７） ０．０７２３（４） ０．５５３３（４） ０．０２９８（１２）

Ｏ（２） １．０２８３（７） －０．０３１５（４） ０．４３７８（４） ０．０６４４（１５）

Ｎ（３） ０．９２４８（７） ０．０３６６（４） ０．４４８９（４） ０．０４２３（１３）

Ｃ（３） ０．８０００（７） ０．１５３５（４） ０．５８３２（４） ０．０３０９（１２）

Ｏ（３） ０．７７９９（９） ０．２６９１（６） ０．４５６０（６） ０．０９９

Ｎ（４） ０．７１９３（８） ０．２４２０（５） ０．５２６８（５） ０．０５２

Ｃ（４） ０．７１０４（７） ０．２１２５（４） ０．７６１６（４） ０．０３０４（１３）

Ｏ（４） ０．６５４７（８） ０．２９１３（５） ０．５７３８（５） ０．０９２

Ｎ（５） ０．９７３９（６） ０．２９５３（４） ０．８０２３（４） ０．０３５６（１２）

Ｃ（５） ０．７９８３（７） ０．２８５１（４） ０．８２００（４） ０．０２７８（１２）

Ｏ（５） １．０１９７（７） ０．３２４３（４） ０．７１６６（４） ０．０６６４（１６）

Ｏ（６） １．０６３０（５） ０．２７６３（４） ０．８７５９（４） ０．０５４９（１３）

Ｎ（６） ０．４８７８（７） ０．３９９１（４） ０．９９１１（４） ０．０４１２（１２）

Ｃ（６） ０．７２７８（７） ０．３４７０（４） ０．８９３３（４） ０．０３０５（１３）

Ｏ（７） ０．５７０８（７） ０．４５８２（４） １．０４１３（４） ０．０５５８（１３）

Ｎ（７） ０．４４４１（６） ０．１２５７（４） ０．７２８８（４） ０．０４０３（１２）

Ｃ（７） ０．５６６２（７） ０．３３７２（４） ０．９０８６（４） ０．０３０５（１２）

Ｏ（８） ０．３４２９（６） ０．３９０１（４） １．００２０（３） ０．０５５６（１３）

Ｃ（８） ０．４７０９（７） ０．２６７２（５） ０．８５４４（４） ０．０３５９（１４）

Ｏ（９） ０．２９７４（７） ０．１２７２（５） ０．７４７５（５） ０．０６９６（１６）

Ｃ（９） ０．５３９３（７） ０．２０２９（４） ０．７８０５（４） ０．０３１０（１３）

Ｏ（１０） ０．５０６２（７） ０．０６２３（４） ０．６７２８（４） ０．０６３９（１５）

Ｔａｂｌｅ２　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ（?）ｏｆ１（２′，４′，６′ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）
４，５ｄｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅ

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／? ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／?

Ｎ（１）—Ｃ（１） １．３１９（７） Ｃ（３）—Ｎ（４） １．５００（８）

Ｎ（６）—Ｏ（７） １．２０７（７） Ｎ（１）—Ｃ（２） １．３３７（７）

Ｏ（３）—Ｎ（４） １．０９８（７） Ｎ（６）—Ｏ（８） １．２０７（７）

Ｏ（１）—Ｎ（３） １．１９０（７） Ｎ（４）—Ｏ（４） １．０２４（７）

Ｎ（６）—Ｃ（７） １．４７７（７） Ｃ（１）—Ｎ（２） １．３６６（７）

Ｃ（４）—Ｃ（５） １．３９８（８） Ｃ（６）—Ｃ（７） １．３５２（８）

Ｎ（２）—Ｃ（３） １．３６６（７） Ｃ（４）—Ｃ（９） １．４３６（８）

Ｎ（７）—Ｏ（１０） １．２０１（７） Ｎ（２）—Ｃ（４） １．４４９（７）

Ｎ（５）—Ｏ（６） １．２２４（７） Ｎ（７）—Ｏ（９） １．２３３（７）

Ｃ（２）—Ｃ（３） １．３５６（８） Ｎ（５）—Ｏ（５） １．２２７（６）

Ｎ（７）—Ｃ（９） １．４２６（７） Ｃ（２）—Ｎ（３） １．４４５（７）

Ｎ（５）—Ｃ（５） １．４７０（７） Ｃ（７）—Ｃ（８） １．３８２（８）

Ｏ（２）—Ｎ（３） １．２２７（７） Ｃ（５）—Ｃ（６） １．３６４（８）

Ｃ（８）—Ｃ（９） １．３８０（８）

７２７

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ 含能材料 ２０１３年　第２１卷　第６期　（７２６－７２９）



ＨＯＵＫｅｈｕｉ，ＬＩＵＺｕｌｉａｎｇ

Ｔａｂｌｅ３　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ（°）ｏｆ１（２′，４′，６′ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）４，５
ｄｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅ

ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）

Ｃ（１）—Ｎ（１）—Ｃ（２） １０４．７（４） Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｎ（２） １０４．４（５）
Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｎ（２） １１１．０（５） Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｎ（４） １３４．０（５）
Ｃ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（３） １０６．９（５） Ｎ（２）—Ｃ（３）—Ｎ（４） １２１．３（５）
Ｃ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（４） １２３．９（５） Ｃ（６）—Ｃ（５）—Ｎ（５） １１８．４（５）
Ｃ（３）—Ｎ（２）—Ｃ（４） １２８．４（５） Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（５） １１９．０（５）
Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３） １１２．７（５） Ｃ（８）—Ｃ（７）—Ｎ（６） １１７．７（５）
Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（３） １１９．５（５） Ｃ（８）—Ｃ（９）—Ｎ（７） １２０．８（５）
Ｃ（３）—Ｃ（２）—Ｎ（３） １２７．３（５） Ｎ（７）—Ｃ（９）—Ｃ（４） １２１．３（５）

３．２　Ｔｈｅｒｍａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ
　　Ｔｈｅｒｅａｒｅｏｎｅｅｎｄｏｔｈｅｒｍｉｃｐｅａｋａｎｄｏｎｅｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｐｅａｋ
ｉｎｔｈｅＤＳＣｃｕｒｖｅｏｆ１（２′，４′，６′ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）４，５ｄｉｎｉｔｒｏｉｍ
ｉｄａｚｏｌｅ（Ｆｉｇ．４）ａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｔｗｏｏｂｖｉｏｕｓｍａｓｓｌｏｓｓｓｔａｇｅｓ
ｉｎｔｈｅＴＧＤＴＧ ｃｕｒｖｅｓ（Ｆｉｇｕｒｅ３）．Ｔｈｅｅｎｄｏｔｈｅｒｍｉｃｐｅａｋ
（ｗｉｔｈｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆ２２８．９８℃）ｉｎｔｈｅＤＳＣｃｕｒｖｅｉｎｄｉ
ｃａｔｅｓｔｈｅｍｅｌｔｉｎｇｏｆｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄ，ｗｈｉｃｈｃａｎｂｅｃｏｎｆｉｒｍｅｄ
ｂｙｔｈｅｆｉｒｓｔｍａｓｓｌｏｓｓｓｔａｇｅ（ｉｎｔｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｒａｎｇｅｏｆ２００－
２３０℃）ｉｎｔｈｅＴＧＤＴＧｃｕｒｖｅｓｗｉｔｈｍａｓｓｌｏｓｓｏｆ６％．Ｔｈｅｅｘ
ｏｔｈｅｒｍｉｃｐｅａｋ（ｗｉｔｈｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆ３３９．７３℃）ｒｅｐｒｅ
ｓｅｎｔｓｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｅｓｏｆ１（２′，４′，６′ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅ
ｎｙｌ）４，５ｄｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅ，ａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｓｅｃｏｎｄｍａｓｓｌｏｓｓ
ｓｔａｇｅ（ｉｎｔｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｒａｎｇｅｏｆ２３０－３３０ ℃）ｉｎｔｈｅ
ＴＧＤＴＧｃｕｒｖｅｓｗｉｔｈｍａｓｓｌｏｓｓｏｆ８７％，ｔｈｅｍａｓｓｌｏｓｓｄｕｅｔｏ
ｏｖｅｒａｌｌｒｅａｃｔｉｏｎ（２００－４４０℃）ｉｓ９８％．Ｉｎｏｒｄｅｒｔｏｄｅｔｅｒｍｉｎｅ
ｔｈｅｅｎｅｒｇｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ，ｔｈｅＤＳＣｓｔｕｄｉｅｓｈａｖｅｂｅｅｎｃａｒｒｉｅｄｏｕｔ
ａｔｆｏｕｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｓ，ｉ．ｅ．１０，１５，２０，２５℃·ｍｉｎ－１．
Ｔｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓｏｆｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｗｅｒｅｓｈｏｗｎｗｉｔｈｔｈｅｈｅａｔ
ｉｎｇｒａｔｅｉｎＴａｂｌｅ４．Ｔｈｅｅｎｅｒｇｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎｗａｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄ
ｕｓｉｎｇＯｚａｗａａｎｄＫｉｓｓｉｎｇｅｒｅｑｕａｔｉｏｎｓａｎｄｉｔｉｓｆｏｕｎｄｔｏｂｅ
１４６．３２ｋＪ·ｍｏｌ－１ ａｎｄ１４３．５３ｋＪ·ｍｏｌ－１，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，ｗｉｔｈ
ａｎｅｘｃｅｌｌｅｎｔｌｉｎｅａｒｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ．

Ｆｉｇ．３　ＴＧ／ＤＴＧｃｕｒｖｅｓｏｆ１（２′，４′，６′ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）４，５ｄｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅ

Ｆｉｇ．４　ＤＳＣｃｕｒｖｅｓｏｆ１（２′，４′，６′ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）４，５ｄｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅ

Ｔａｂｌｅ４　Ａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｍａｘｉｍａｌｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｐｅａｋｓａｔ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｓ

ｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅ／℃·ｍｉｎ－１

１０ １５ ２０ ２５
　
ａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ／ｋＪ·ｍｏｌ－１

Ｋｉｓｓｉｎｇｅｒ［１６］ Ｏｚａｗａ［１５］

ｍａｘｉｍａｌｐｅａｋ
／℃ ３３９．７３３４７．５８３５４．１８３５８．７３ １４３．５３ １４６．３２

３．３　Ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙａｎｄｐｒｅｓｓｕｒｅ
　　Ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ（Ｄ，ｍ·ｓ－１）ａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ
（ｐ，ＧＰａ）ａｒｅｔｈｅｍｏｓｔｉｍｐｏｒｔａｎｔｔａｒｇｅｔｓｏｆｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｃｈａｒ
ａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．Ｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙａｎｄ
ｐｒｅｓｓｕｒｅｏｆａｎｅｘｐｌｏｓｉｖｅｃａｎｂｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅｎｉｔｒｏｇｅｎｅ
ｑｕｉｖａｌｅｎｔｅｑｕａｔｉｏｎ（ＮＥｅｑｕａｔｉｏｎ）ｓｈｏｗｎａｓＥｑ．（１）－（３）［１３］．
Ｄ＝（６９０＋１１６０ρ０）∑ Ｎ （１）

ｐ＝１．０９２（ρ０∑ Ｎ）２－０．５７４ （２）

∑ Ｎ＝（１００∑ ｘｉＮｉ）／Ｍ （３）

ｗｈｅｒｅρ０ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓｄｅｎｓｉｔｙｏｆａｎｅｘｐｌｏｓｉｖｅ，ｇ·ｃｍ
－３
，∑ Ｎ

ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓｎｉｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｏｆｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｓ，Ｎｉｉｓ
ｎｉｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｉｎｄｅｘｏｆｃｅｒｔａｉｎｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔ，ｘｉｉｓ
ｔｈｅｍｏｌｅｎｕｍｂｅｒｏｆｃｅｒｔａｉｎｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｐｒｏｄｕｃｅｄｂｙａ
ｍｏｌｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅ．
　　Ｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｓｐｒｏｄｕｃｅｄｂｙｇｅｎｅｒａｌｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ
ｔｏｇｅｔｈｅｒｗｉｔｈｔｈｅｉｒｎｉｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｉｎｄｅｘｅｓａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａ
ｂｌｅ６．ＡｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｏｒｄｅｒｏｆＨ２Ｏ—ＣＯ—ＣＯ２ｉｎｆｏｒｍｉｎｇ
ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｓ，ｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｓｏｆ１（２′，４′，６′ｔｒｉ
ｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）４，５ｄｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅａｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｓｆｏｌｌｏｗｓ：
Ｃ９Ｈ３Ｎ７Ｏ１０＝１．５Ｈ２Ｏ＋８．５ＣＯ＋０．５Ｃ＋３．５Ｎ２
ＡｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏＥｑ．（３），ｉｎｗｈｉｃｈＭ＝３６９．１８，ρ０＝１．８０２ｇ·ｃｍ

－３
，

ｔｏｔａｌｎｉｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｓｏｆ１（２′，４′，６′ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）４，５
ｄｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅａｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｔｈｒｏｕｇｈｔｈｅｎｉｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔ
ｉｎｄｅｘｅｓｏｆｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｓｉｎＴａｂｌｅ６．

∑ Ｎ＝１００×（１．５×０．５４＋８．５×０．７８＋０．５×０．１５＋
３．５×１）／３６９．１８＝２．９８４

Ｄ ＝（６９０＋１１６０ρ０）∑ Ｎ＝（６９０＋１１６０×１．８０２）×２．９８４
＝８２９６．４８ｍ·ｓ－１

ｐ＝１．０９２（ρ０∑ Ｎ）２－０．５７４＝１．０９２×（１．８０２×２．９８４）２－０．５７４
＝３１．００ＧＰａ

　　Ａｓｉｎｄｉｃａｔｅｄａｂｏｖｅ，ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙａｎｄ
ｐｒｅｓｓｕｒｅｏｆ１（２′，４′，６′ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）４，５ｄｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅａｒｅ
８２９６．４８ｍ·ｓ－１ａｎｄ３１．００ＧＰａ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

Ｔａｂｌｅ６　Ｎｉｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｓ

ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｓ ｎｉｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｉｎｄｅｘ

Ｎ２ １
Ｈ２Ｏ ０．５４

ＣＯ ０．７８
ＣＯ２ １．３５
Ｏ２ ０．５

Ｃ ０．１５

ＨＦ ０．５７７
ＣＦ４ １．５０７
Ｈ２ ０．２９０
Ｃｌ２ ０．８７６

８２７

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２１，Ｎｏ．６，２０１３（７２６－７２９） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ１（２′，４′，６′Ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）４，５Ｄｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅ

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ
　　１（２′，４′，６′Ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）４，５ｄｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅｗａｓｏｂ
ｔａｉｎｅｄｂｙｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｏｆｐｉｃｒｙｌｃｈｌｏｒｉｄｅｗｉｔｈ４，５ｄｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄ
ａｚｏｌｅｕｎｄｅｒＫＨＣＯ３／ＴＢＡＢｃａｔａｌｙｔｉｃｓｙｓｔｅｍ，ａｎｄｉｔｓｍｅｌｔｉｎｇ
ａｎｄｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓａｒｅ２２８．９８℃ａｎｄ３３９．７３℃
ａｎｄｔｈｅｍａｓｓｌｏｓｓｏｆｏｖｅｒａｌｌｒｅａｃｔｉｏｎ（２００～４４０℃）ｉｓ９８％．
Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｃｒｙｓｔａｌｄｅｎｓｉｔｙｉｓ１．８０２ｇ·ｃｍ－３

，ａｎｄｔｈｅｃｏｒｒｅ
ｓｐｏｎｄｉｎｇｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙａｎｄｐｒｅｓｓｕｒｅａｒｅ８２９６．４８ｍ·ｓ－１

ａｎｄ３１．００ＧＰａ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ：
［１］ＰａｇｏｒｉａＰＦ，ＬｅｅＧＳ，ＭｉｔｃｈｅｌｌＡＲ，ｅｔａｌ．Ａｒｅｖｉｅｗｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃ

ｍａｔｅｒｉａｌｓｓｙｎｔｈｅｓｉｓ［Ｊ］．ＴｈｅｒｍｏｃｈｉｍｉｃａＡｃｔａ，２００２，３８４：１８７－
２０４．

［２］ＢａｄｇｕｊａｒＤＭ，ＴａｌａｗａｒＭ Ｂ，ＡｓｔｈａｎａＳＮ，ｅｔａｌ．Ａｄｖａｎｃｅｓｉｎ
ｓｃｉｅｎｃｅａｎｄｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙｏｆｍｏｄｅｒｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ：Ａｎｏｖｅｒ
ｖｉｅｗ［Ｊ］．ＪＨａｚａｒｄＭａｔ，２００８，１５１：２８９－３０５．

［３］ＪａｄｈａｖＨＳ，ＴａｌａｗａｒＭＢ，ＳｉｖａｂａｌａｎＲ，ｅｔａｌ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，ｃｈａｒａｃ
ｔｅｒｉｚａｔｉｏｎａｎｄｔｈｅｒｍｏｌｙｓｉｓｓｔｕｄｉｅｓｏｎｎｅｗｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｏｆ２，４，５ｔｒｉ
ｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅｓ：Ｐｏｔｅｎｔｉａｌｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｅｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．Ｊ
ＨａｚａｒｄＭａｔ，２００７，１４３：１９２－１９７．

［４］ＤｕｄｄｕＲ，ＤａｖｅＰＲ，ＤａｍａｖａｒａｐｕＲ，ｅｔａｌ．ＮｕｃｌｅｏｐｈｉｌｉｃＳｕｂｓｔｉ
ｔｕｔｉｏｎＲｅａｃｔｉｏｎｓｏｆ１Ｍｅｔｈｙｌ２，４，５ｔｒｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅ（ＭＴＮＩ）［Ｊ］．
ＳｙｎｔｈｅｔｉｃＣｏｍｍｕｎｉｃａｔｉｏｎｓ，２００９，３９（２３）：４２８２－４２８８．

［５］ＤｕｄｄｕＲ，ＤａｖｅＰＲ，ＤａｍａｖａｒａｐｕＲ，ｅｔａｌ．ＳｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆＮａｍｉ
ｎｏａｎｄＮｎｉｔｒａｍｉｎｏｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅｓ［Ｊ］．ＴｅｔｒａｈｅｄｒｏｎＬｅｔｔｅｒｓ，
２０１０，５１：３９９－４０１．

［６］ＣｈｏＪＲ，ＫｉｍＫＪ，ＣｈｏＳＧ，ｅｔａｌ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ
ｏｆ１ｍｅｔｈｙｌ２，４，５ｔｒｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅ（ＭＴＮＩ）［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＨｅｔ
ｅｒｏｃｙｃｌｉｃＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，２００２，３９（１）：１４１－１４７．

［７］ＤｕｄｄｕＲ，ＺＨＡＮＧＭａｏｘｉ，ＤａｍａｖａｒａｐｕＲ，ｅｔａｌ．Ｍｏｌｔｅｎｓｔａｔｅ
ｎｉｔｒａｔｉｏｎｏｆｓｕｂｓｔｉｔｕｔｅｄｉｍｉｄａｚｏｌｅｓ：Ｎｅｗｓｙｎｔｈｅｔｉｃａｐｐｒｏａｃｈｅｓｔｏ

ｔｈｅｎｏｖｅｌｍｅｌｔｃａｓｔｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌ，１ｍｅｔｈｙｌ２，４，５ｔｒｉｎｉｔｒｏｉ
ｍｉｄａｚｏｌｅ［Ｊ］．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，２０１１，１７：２８５９－２８６４．

［８］ＧＡＯＨａｉｘｉａｎｇ，ＹＥＣｈｅｎｇｆｅｎｇ，ＧｕｐｔａＯＤ，ｅｔａｌ．２，４，５Ｔｒｉｎｉ
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１（２′，４′，６′三硝基苯基）４，５二硝基咪唑的合成与性能

侯可辉，刘祖亮
（南京理工大学化工学院，江苏 南京 ２１００９４）

摘　要：合成出１（２′，４′，６′三硝基苯基）４，５二硝基咪唑，研究了其热性能和晶体结构。其熔解温度为 ２２８．９８℃，分解温度为
３３９．７３℃，热重变化范围为 ２００～４４０℃，总共失重 ９８％；其晶体属于斜方晶系，空间群为 Ｐ２１２１２１，晶胞参数为：ａ＝
８．２３７０（１６）?，ｂ＝１２．７９１（３）?，ｃ＝１２．９１６（３）?，Ｚ＝４，Ｖ＝１３６０．８（５）?３，ｄ＝１．８０２ｇ·ｃｍ－３．根据晶体密度计算的爆速和
爆压分别为８２９６．４８ｍ·ｓ－１和 ３１．００ＧＰａ。
关键词：有机化学；Ｎ芳基Ｃ二硝基咪唑；结构；热性能；活化能
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