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ｔａｉｎｅｄｆｒｏｍｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅＦｏｕｒｉｅｒｍａｐａｎｄｒｅｆｉｎｅｄ．Ｔｈｅｈｙｄｒｏ
ｇｅｎａｔｏｍｓｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅＦｏｕｒｉｅｒｍａｐｏｒｐｏ
ｓｉｔｉｏｎｅｄｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌｌｙａｎｄｔｒｅａｔｅｄａｓｒｉｄｉｎｇｏｎｔｈｅｐａｒｅｎｔａｔｏｍｓ
ｏｒｃｏｎｓｔｒａｉｎｅｄｉｎｔｈｅｌｏｃａｔｉｏｎｓｄｕｒｉｎｇｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｓ．Ｃｒｙｓｔａｌｌｏ
ｇｒａｐｈｉｃａｎｄｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｄａｔａｗｅｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ．１．

７７１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ 含能材料 ２０１４年　第２２卷　第２期　（１７７－１８１）



ＬＩＵＪｉｎｊｉａｎ，ＬＩＵＺｕｌｉａｎｇ，ＣＨＥＮＧＪｉａｎ

Ｔａｂｌｅ１　 Ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃｄａｔａａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｄｅｔａｉｌｓｆｏｒ
［Ｃｕ３（Ｃ４Ｈ２Ｎ６Ｏ５）３（Ｈ２Ｏ）３］·５ＮＭＰ

ｃｏｍｐｏｕｎｄ ［Ｃｕ３（Ｃ４Ｈ２Ｎ６Ｏ５）３（Ｈ２Ｏ）３］·５ＮＭＰ

ｅｍｐｉｒｉｃａｌｆｏｒｍｕｌａ Ｃ３７Ｈ５７Ｃｕ３Ｎ２３Ｏ２３
ｆｏｒｍｕｌａｗｅｉｇｈｔ １３８２．６８
ｃｒｙｓｔａｌｓｙｓｔｅｍ ｔｒｉｃｌｉｎｉｃ
ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐ Ｐ－１
ａ／ｎｍ １．０２９５（２）
ｂ／ｎｍ １．７２０８（３）
ｃ／ｎｍ １．７５５４（４）

α／（°） １１２．４０（３）

β／（°） ９７．０７（３）

γ／（°） ９９．２０（３）

ｖｏｌｕｍｅ／ｎｍ３ ２．７８００（１０）
Ｚ ２

ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄｅｎｓｉｔｙ／ｇ·ｃｍ－３ １．６５２
Ｆ（０００） １４２２
ｃｒｙｓｔａｌｓｉｚｅ／ｍｍ ０．２０×０．１０×０．１０

Θｒａｎｇｅ／（°） １．４１ｔｏ２５．３７
ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｃｏｌｌｅｃｔｅｄ １０２１４
ｉｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓ ４６０１
ｍａｘ，ａｎｄｍｉｎ．ｔｒａｓｍｉｓｓｉｏｎ ０．７８９９，０．８８６３
ｆｉｎａｌＲｉｎｄｉｃｅｓ（Ｉ＞２σ（Ｉ）） Ｒ１＝０．０８９２，ＷＲ２＝０．０８７８

Ｒｉｎｄｉｃｅｓ（ａｌｌｄａｔａ） Ｒ１＝０．２０１０，ＷＲ２＝０．１０９８

３　Ｒｅｓｕｌｔｓａｎｄｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

３．１　Ｓｙｎｔｈｅｔｉｃｐｒｉｎｃｉｐｌｅ
　　Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗ ｔｈａｔａｌｌｔｈｅａｔｏｍｓｏｆ
ＬＬＭ１０５ａｒｅｉｎｔｈｅｓａｍｅｐｌａｎｅｗｉｔｈｉｎｗｈｉｃｈｔｈｅｄｅｌｏｃａｌｉｚａ
ｔｉｏｎｏｆЛｅｌｅｃｔｒｏｎｓｅｘｉｓｔｓ［１７］．ＴｈｅｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｉｎＮ→Ｏｇｒｏｕｐ
ｉｓｅａｓｙｔｏｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｗｉｔｈｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｍｅｔａｌｓｂｅｃａｕｓｅｏｆｓｍａｌｌ
ｓｔｅｒｉｃｈｉｎｄｒａｎｃｅａｎｄｆｒｅｅｌｏｎｅｐａｉｒｅｌｅｃｔｒｏｎｓ．Ｔｈｅｎｉｔｒｏｇｅｎａｔ
ｏｍｉｎａｍｉｎｏｇｒｏｕｐｐａｒｔｉｃｉｐａｔｅｓｉｎｔｈｅｈｙｐｅｒｃｏｎｊｕｇａｔｉｏｎｓｙｓｔｅｍ
ｄｕｅｔｏａｓｔｒｏｎｇｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｗｉｔｈｔｈｅｌｏｎｅｐａｉｒｏｒｂｉｔａｌ，ｗｈｉｃｈ
ｄｅｃｒｅａｓｅｓｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｃｌｏｕｄ．Ｓｏｉｔｉｓｈａｒｄｆｏｒｔｈｅ
Ｎａｔｏｍ ｉｎａｍｉｎｏｇｒｏｕｐｔｏｐｒｏｖｉｄｅａｄｄｉｔｉｏｎａｌｌｏｎｅｐａｉｒｅｌｅｃ
ｔｒｏｎｓｔｏｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｗｉｔｈｍｅｔａｌｃａｔｉｏｎｓ．Ａｆｔｅｒｈｅｔｅｒｏｇｅｎｏｕｓ
ｓｐｌｉｔｔｉｎｇｏｆＮ— Ｈｂｏｎｄ，ｅａｃｈａｍｉｎｏｇｒｏｕｐｌｏｓｅｓａｐｒｏｔｏｎｔｏ

ｐｒｏｖｉｄｅｏｎｅｐａｉｒｏｆｌｏｎｅｅｌｅｃｔｒｏｎｓｔｏｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｗｉｔｈｃｅｎｔｒａｌ
ｍｅｔａｌａｔｏｍｉｎｔｈｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｓｔｒｕｃｔｕｒｅ［１８］．

３．２　Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｄｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎ
　　ＡｐｅｒｓｐｅｃｔｉｖｅｖｉｅｗｏｆｔｈｅｃｏｍｐｌｅｘｉｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．１；ｔｈｅ
ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｏｆｔｈｅｃｏｍｐｌｅｘａｒｅｌｉｓ
ｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ２．

Ｆｉｇ．１　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ［Ｃｕ３（Ｃ４Ｈ２Ｎ６Ｏ５）３（Ｈ２Ｏ）３］·５ＮＭＰ

　　 Ａｓｃａｎ ｂｅｓｅｅｎ ｆｒｏｍ Ｆｉｇ．１，ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｕｎｉｔｏｆ
［Ｃｕ３（Ｃ４Ｈ２Ｎ６Ｏ５）３（Ｈ２Ｏ）３］·５ＮＭＰｉｓｃｏｍｐｒｉｓｅｄｏｆｔｈｒｅｅ
ｃｅｎｔｒａｌｃｏｐｐｅｒｃａｔｉｏｎｓ，ｔｈｒｅｅｄｅｐｒｏｔｏｎａｔｅｄＬＬＭ１０５ａｎｉｏｎｓ，
ｔｈｒｅｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｄＨ２Ｏ ａｎｄｆｉｖｅｌａｔｔｉｃｅＮＭＰ．Ｔｈｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎ
ｎｕｍｂｅｒｏｆｅａｃｈｃｏｐｐｅｒｃａｔｉｏｎｉｓｆｉｖｅａｎｄｔｈｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｓｔｒｕｃ
ｔｕｒｅｆｏｒｍｓｄｉｓｔｏｒｔｅｄｔｅｔｒａｇｏｎａｌｐｙｒａｍｉｄ．Ｔｈｅｃｏｐｐｅｒｃａｔｉｏｎｄｉｒｅｃｔ
ｌｙｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓｗｉｔｈｔｗｏｉｍｉｎｅｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｓａｎｄｔｗｏＮ→Ｏｏｘｙ
ｇｅｎａｔｏｍｓｆｒｏｍ ｔｗｏｄｉｆｆｅｒｅｎｔＬＬＭ１０５ｌｉｇａｎｄｓ，ａｎｄｆｏｒｍｓｔｗｏ
ｆｉｖｅｍｅｍｂｅｒｅｄｃｈｅｌａｔｅｒｉｎｇｓ．ＴｈｅｔｈｒｅｅＣｕｃａｔｉｏｎｓａｎｄｃｏｏｒｄｉｎａ
ｔｅｄＯａｔｏｍｓｆｏｒｍａｄｉｓｔｏｒｔｅｄｓｉｘｍｅｍｂｅｒｒｉｎｇ．Ｔｈｅｂｏｎｄｄｉｓｔａｎｃｅ
ｏｆＣｕ—Ｏｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｂｏｎｄｓｉｓｆｒｏｍ１．９６１（４）?ｔｏ２．４３０（５）?，
Ｃｕ—Ｎｆｒｏｍ１．８９７（６）?ｔｏ１．９３１（６）?，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｉｔｉｓｗｏｒｔｈ

Ｔａｂｌｅ２　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ（ｎｍ）ａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ（°）ｆｏｒ［Ｃｕ３（Ｃ４Ｈ２Ｎ６Ｏ５）３（Ｈ２Ｏ）３］·５ＮＭＰ

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈｓ／ｎｍ ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅｓ／（°） ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅｓ／（°）

Ｃｕ（１）—Ｎ（３） ０．１８９７（６） Ｎ（３）—Ｃｕ（１）—Ｎ（９） ９７．４（３） Ｎ（３）—Ｃｕ（１）—Ｏ（１４） １７１．２（２）
Ｃｕ（１）—Ｏ（１３） ０．２０２２（５） Ｎ（３）—Ｃｕ（１）—Ｏ（１３） ８２．０（２） Ｎ（９）—Ｃｕ（１）—Ｏ（１３） １６９．０（２）
Ｃｕ（１）—Ｎ（９） ０．１９３１（６） Ｎ（３）—Ｃｕ（１）—Ｏ（１６） ９９．６（２） Ｎ（９）—Ｃｕ（１）—Ｏ（１６） １０２．５（２）
Ｃｕ（１）—Ｏ（１６） ０．２４３０（５） Ｏ（１４）—Ｃｕ（１）—Ｏ（１６） ８９．１９（１８） Ｏ（１５）—Ｃｕ（２）—Ｏ（１４） ９８．４０（１８）
Ｃｕ（１）—Ｏ（１４） ０．１９６１（４） Ｎ（９）—Ｃｕ（１）—Ｏ（１４） ８０．７（２） Ｏ（１３）—Ｃｕ（１）—Ｏ（１６） ８８．３３（１８）
Ｃｕ（２）—Ｎ（７） ０．１９０３（５） Ｏ（１４）—Ｃｕ（１）—Ｏ（１３） ９８．１９（１８） Ｎ（７）—Ｃｕ（２）—Ｏ（１５） １６６．５（２）
Ｃｕ（２）—Ｏ（１８） ０．２３２７（５） Ｎ（１３）—Ｃｕ（２）—Ｎ（７） ９７．０（３） Ｎ（１３）—Ｃｕ（２）—Ｏ（１５） ８０．５（２）
Ｃｕ（２）—Ｎ（１３） ０．１９０４（５） Ｎ（１３）—Ｃｕ（２）—Ｏ（１４） １６７．８（２） Ｎ（７）—Ｃｕ（２）—Ｏ（１４） ８１．２（２）
Ｃｕ（２）—Ｏ（１５） ０．１９９０（５） Ｎ（１３）—Ｃｕ（２）—Ｏ（１８） ９７．３（２） Ｎ（７）—Ｃｕ（２）—Ｏ（１８） １０１．１（２）
Ｃｕ（２）—Ｏ（１４） ０．２００７（４） Ｏ（１５）—Ｃｕ（２）—Ｏ（１８） ９２．３８（１９） Ｏ（１４）—Ｃｕ（２）—Ｏ（１８） ９４．８４（１８）
Ｃｕ（３）—Ｏ（１３） ０．１９９９（４） Ｎ（１）—Ｃｕ（３）—Ｏ（１３） ８１．３（２） Ｎ（１５）—Ｃｕ（３）—Ｏ（１３） １７０．４（２）
Ｃｕ（３）—Ｏ（１５） ０．２００７（４） Ｎ（１５）—Ｃｕ（３）—Ｏ（１５） ８１．１（２） Ｏ（１３）—Ｃｕ（３）—Ｏ（１５） ９７．８２（１７）
Ｃｕ（３）—Ｎ（１５） ０．１９１２（６） Ｎ（１５）—Ｃｕ（３）—Ｏ（１７） １０１．３（２） Ｏ（１３）—Ｃｕ（３）—Ｏ（１７） ８８．２６（１８）
Ｃｕ（３）—Ｏ（１７） ０．２４３８（５） Ｎ（１）—Ｃｕ（３）—Ｎ（１５） ９８．４（２） Ｎ（１）—Ｃｕ（３）—Ｏ（１５） １７１．８（２）

８７１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２２，Ｎｏ．２，２０１４（１７７－１８１） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ［Ｃｕ３（Ｃ４Ｈ２Ｎ６Ｏ５）３（Ｈ２Ｏ）３］·５ＮＭＰ

ｎｏｔｉｎｇｔｈａｔｓｏｍｅＣｕ—Ｏ ｂｏｎｄｄｉｓｔａｎｃｅｓａｒｅｃｏｎｓｉｄｅｒａｂｌｙｌｏｎ
ｇｅｒｔｈａｎｏｔｈｅｒｓ：Ｃｕ（１）—Ｏ（１６），２．４３０（５）?，Ｃｕ（２）—
Ｏ（１８），２．３２７（５）?，Ｃｕ（３）—Ｏ（１７），２．４３８（５）?．Ｔｈｉｓ
ｍｅａｎｓｔｈａｔｔｈｅｓｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｂｏｎｄｓａｒｅｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｌｙｗｅｅｋ．Ａｓ
ａｔｒｉｄｅｎｔａｔｅｌｉｇａｎｄ，ＬＬＭ１０５ｆｏｒｍｓｔｗｏｆｉｖｅｍｅｍｂｅｒｅｄｃｈｅ
ｌａｔｅｒｉｎｇｓ．Ｅａｃｈｆｉｖｅｍｅｍｂｅｒｅｄｃｈｅｌａｔｅｒｉｎｇｉｓｆｏｒｍｅｄｂｙｏｎｅ
ｃｏｐｐｅｒａｔｏｍｗｉｔｈｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｆｒｏｍＮ→ＯｇｒｏｕｐｉｎｔｈｅＬＬＭ
１０５ｒｉｎｇａｎｄｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍ ｆｏｒｍ ｉｍｉｎｅｇｒｏｕｐｏｎｔｈｅｓａｍｅ
ｓｉｄｅ．Ｔｈｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｔｈｅｆｉｖｅｍｅｍｂｅｒｅｄｃｈｅｌａｔｅｒｉｎｇｓａｎｄｔｈｅ
ｅｘｃｅｌｌｅｎｔｍｏｌｅｃｕｌｅｆｌｅｘｉｂｉｌｉｔｙｍａｋｅａｎｉｍｐｏｒｔａｎｔｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ
ｔｏｔｈｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｔｈｅｃｏｍｐｌｅｘ．

２．３　Ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ
　　ＴｈｅＤＳＣａｎｄＴＧＤＴＧａｎａｌｙｓｅｓｗｅｒｅｃａｒｒｉｅｄｏｕｔｉｎｏｒｄｅｒ
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含能配合物［Ｃｕ３（Ｃ４Ｈ２Ｎ６Ｏ５）３（Ｈ２Ｏ）３］·５ＮＭＰ的合成、晶体结构及性能

刘进剑，刘祖亮，成　健
（南京理工大学化工学院，江苏 南京 ２１００９４）

摘　要：合成了一种２，６二氨基３，５二硝基吡嗪１氧化物（ＬＬＭ１０５）的含能配合物［Ｃｕ３（Ｃ４Ｈ２Ｎ６Ｏ５）３（Ｈ２Ｏ）３］·５ＮＭＰ，并通
过红外、元素分析、差示扫描量热法（ＤＳＣ）、热重分析（ＴＧ）等对配合物的结构进行了分析。此 Ｃｕ（ＩＩ）配合物属三斜晶系，空间群为
Ｐ１。用 Ｋｉｓｓｉｎｇｅｒ和 Ｏｚａｗａ法计算了配合物的放热过程的表观活化能，计算值为１６１ｋＪ·ｍｏｌ－１。同时研究了此配合物对高氯酸铵
（ＡＰ）热分解催化效果的影响。结果表明，此配合物可以使 ＡＰ的高温分解峰温提前９８．３６３℃，使分解速度加快，对 ＡＰ具有非常显
著的催化效果。

关键词：无机化学；２，６二氨基３，５二硝基吡嗪１氧化物（ＬＬＭ１０５）；含能配合物［Ｃｕ３（Ｃ４Ｈ２Ｎ６Ｏ５）３（Ｈ２Ｏ）３］·５ＮＭＰ；晶体结
构；高氯酸铵；催化性能

中图分类号：ＴＪ５５；Ｏ６１ 文献标识码：Ａ ＤＯＩ：

櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂
檱檱檱檱檱檱檱檱

檱檱檱檱檱檱檱檱

殗

殗殗

殗

１０．３９６９／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１４．０２．０１０

读者·作者·编者

“中国化学会第２９届学术年会第２９分会”征文通知

中国化学会第２９届学术年会定于２０１４年８月４日－７日在北京市举行。本届年会由中国化学会主办，其中第２９分会由

中国工程物理研究院化工材料研究所承办。

　　本届年会设立学术分会 ４１个、创新论坛 ３个、双边学术论坛 ４个、发展论坛 ３个和产学研论坛 １个。学术交流形式包括

大会特邀报告（ＰＬ）、分会邀请报告（Ｉ）、口头报告（Ｏ）和墙报（Ｐ）。年会面向全国广大化学工作者征集学术论文（摘要），欢

迎踊跃投稿，积极参会。

一、分会征文范围

１、公安、安保领域中的化学问题研究；

２、化学研究、生产等领域中的化学问题；

３、危险物质的公共管理政策研究；

４、危险物质的制备、特性、监测与探测技术；

５、安全应急技术与处置。

二、参会指南

１．会议注册、论文撰写请参看中国化学会第 ２９届学术年会网站（ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｃｈｅｍｓｏｃ．ｏｒｇ．ｃｎ／ｍｅｅｔｉｎｇ／２９ｔｈ／）；

２．论文接收起止日期 ２０１３年 １２月 １日－２０１４年 ５月 ３１日；

３．会议设立＂中国化学会第 ２９届学术年会优秀墙报奖＂、＂中国化学会第 ２９届学术年会优秀分会组织奖＂，并将在闭幕

式上颁发证书。

　　４．请及时关注年会网上信息公告，及时预定宾馆，安排参会事宜。

　　５．其他未尽事宜，请密切关注会议信息发布网站：ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｃｈｅｍｓｏｃ．ｏｒｇ．ｃｎ／ｍｅｅｔｉｎｇ／２９ｔｈ／

三、分会秘书处及联系方式

分会秘书处设在中国工程物理研究院化工材料研究所。

联系人：张　琪　０８１６－２４８５３６２　　１３０３５６７５７２７　　　　张翠娟　０８１６－２４９０８１０　　１８１８１７６６７０１

传　真：０８１６－２４９５８５６　　电子邮箱：ｗｘｗｚｙｊ２０１３＠１６３．ｃｏｍ　　通信地址：四川省绵阳市 ９１９信箱 ３０８分箱，６２１９００
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