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TATB在不同溶剂中的溶解特性研究进展
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摘 要： 1，3，5‐三氨基‐2，4，6‐三硝基苯（TATB）具有良好的爆轰能量和极佳的安全性能，是当前唯一满足钝感高能炸药标准

（IHE）的单质炸药。然而，由于 TATB分子内外具有强的氢键作用，导致其难溶于常规溶剂。而提升 TATB的溶解度是对其进行产品

精制、品质控制和形貌调控的重要前提，也是降低其产品制造成本，减少环境污染的重要途径。因此，提升 TATB的溶解度是其工程

化应用的重要基础。针对 TATB在不同溶剂中的溶解特性研究进展进行综述，溶剂类型包括常规溶剂（如二甲基亚砜）、强酸和强碱

（如浓硫酸，氢氧化钠溶液），以及离子液体（如 1‐乙基‐3‐甲基咪唑醋酸盐）等，分析了当前溶剂体系在溶解 TATB存在的优势与不足，

并就未来的溶解溶剂与溶解方法进行了展望，例如发展新型组合溶剂提高溶解度，采用计算化学方法研究溶解机理。
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1 引 言

炸药本身是一种亚稳态物质，容易受外界刺激而发

生反应、燃烧甚至爆炸，而钝感高能炸药在维持炸药高能

量的同时，还降低了对外界意外刺激的敏感性，使武器系

统的安全性更高、环境适应性更好［1］。尽管世界各国已

报道了数量众多的新型含能材料，1，3，5‐三氨基‐2，4，
6‐三硝基苯（TATB）由于兼具高能（爆速为 7658 m·s-1）
和低感（撞击感度H50>350 cm）特性，是目前唯一通过美

国钝感高能炸药标准（IHE）标准的单质炸药，在武器

弹药、推进剂、石油钻井等方面都有一定的应用［2-3］。

TATB极佳的钝感性能主要得益于其硝基芳香骨

架上间隔排布着三个氨基，通过分子内和分子间强的

氢键作用形成具有类石墨烯层状结构的氢键网络，并

具有高度对称、大共轭、平面稳定结构［4-6］。基于氢键

作用的氢键网络结构提升了 TATB的安全性能，从

2，4，6‐三 硝 基 甲 苯（TNT）到 2，4，6‐三 硝 基 苯 胺

（TNA）、1，3‐二氨基‐2，4，6‐三硝基苯（DATB），再到

TATB，其熔点和撞击感度（H50）均随氨基数量增多而

逐渐升高。氢键作用一方面提高了炸药的热稳定性、

降低了感度［7］，另一方面却导致其溶解性急剧下降，以

在“万能溶剂”二甲基亚砜（DMSO）中的溶解性可以明

显看到氢键作用下溶解度的变化趋势，由 TNT 的

128 g/100 g降至 DATB的 2.2 g/100 g，再降至 TATB
的小于 0.1 g/100 g，几乎不溶于任何常规溶剂［8-10］。

TATB极差的溶解特性给其工程化应用、改性及拓展

带来诸多挑战，包括难以对合成的 TATB粗产物进行

精制纯化，以致严重影响了 TATB的安全性能［11-12］；

TATB在常规溶剂中溶解度极低的现状，致使目前很

难通过重结晶等技术得到大颗粒的 TATB晶体。当前

TATB基的高聚物黏结炸药（PBX）主要采用片层结构

的小晶体，在实际应用中易出现取向性较大等问题，导

致 PBX药柱的热膨胀系数随 TATB晶体取向增大而增

大 ，以 至 于 产 生 界 面 结 构 失 稳 、不 可 逆 膨 胀 等 弊

端［13-26］。要突破 TATB面临的上述应用瓶颈，必须改

善 TATB的溶解特性，提升其溶解度。

迄今为止，人们为改善 TATB溶解度先后发展了

多种方法：首先，基于 Ostwald‐Freundlich方程［27］，颗

粒的溶解度将随着粒径减小到纳米范围而呈指数增
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加，可通过减小 TATB颗粒至纳米尺度来改善其溶解

性；其次，也可提升 TATB在溶液中的溶解温度，加快

TATB在溶液中的扩散运动，减弱 TATB的氢键作用，

改善其溶解度；另外，还可优化溶剂体系，通过扰乱、破

坏 TATB的氢键网络增强对其的溶解能力。总体而

言，优化溶剂体系对 TATB氢键网络的破坏程度更大，

溶解能力更强，是目前提升 TATB溶解特性的主要途

径之一。为此，针对 TATB在常规溶剂、强酸强碱及离

子液体等不同溶剂体系中的溶解特性研究进展进行了

综述，分析了当前溶剂体系存在的优势与不足，并提出

TATB溶解特性研究的新趋势，为后续的 TATB溶解特

性研究提供参考。

2 TATB在常规溶剂中的溶解性

常规溶剂是指在化学化工领域中经常用到的甲

醇、丙酮、四氢呋喃、乙酸乙酯、正己烷等结构明确、组成

单一的有机溶剂，这类溶剂具有价格低廉、易于获取、种

类多样等特点，在含能材料研制领域中应用广泛。目前

用于提升 TATB在常规溶剂中溶解度的途径主要有两

种，一是选择合适的溶剂类型，二是提高溶解温度。

Sitzmann［9］等研究了 TATB在不同溶剂中的溶解

度及其随温度的变化情况，结果显示 TATB在DMSO、

N‐甲基吡咯烷酮（NMP）、苯胺中的溶解度（25 ℃）均

小 于 0.1 g/100 g，几 乎 不 溶 ；将 温 度 升 至 98 ℃，

DMSO、NMP对 TATB的溶解度分别增至 0.5 g/100 g
和 0.8 g/100 g，研究表明提高温度能在一定程度上促进

TATB的溶解，但是增幅有限，且增加了能耗与安全风险。

Foltz［28-29］等也研究了 TATB在DMSO中的溶解度随温

度的变化情况，如图 1所示，21.2 ℃时其溶解度为

（0.47±0.23）g·L-1（（0.04±0.02）g/100 g），当温度增至

145.5 ℃时，溶解度有一定改善，为（6.8±1.13）g·L-1

（（0.62±0.10）g/100 g），但仍较低，可见 DMSO作为

常规溶剂中的“万能溶剂”对 TATB的溶解能力也十分

有限；虽然，Foltz以 DMSO为溶剂重结晶制备了百微

米级的 TATB晶体颗粒，但这需要约 23 g的 TATB溶于

6 L的 DMSO中，这种溶解方式造成了有机溶剂的大

量使用，给后续的废液处理带来了不便。此外，Hoff‐
man［30］等研究了 TATB在环丁砜中的溶解特性，结果

显 示 ，在 190 ℃的 溶 解 度 为 1.2% W/V（12 g·L-1，
0.95 g/100 g），但是，溶解所需温度较高，会使 TATB
缓慢热分解而产生杂质。另外，Selig［31］等还系统考察

了 TATB在不同极性、不同类型的常规溶剂中于常温

条件下（<30 ℃）的溶解情况，如表 1所示，TATB在这

图 1 TATB在DMSO中于不同温度下的溶解度［28］

Fig.1 The solubility of TATB in DMSO in different tempera‐
tures［28］

表 1 TATB于常温下在不同溶剂中的溶解度［31］

Table 1 The solubility of TATB in different solvents at ambient temperature［31］

solvent

hexamethylphosphortriamide
DMSO
hexafluoroacetone sesquihydrate
N‐methyl‐2‐pyrrolidinon
N，N‐dimethylacetamide
DMF
tetramethylurea
dimethyl methylphosphonate
N，N‐dimethylpropionamide

3‐methylsulfolane

pyridine

solubility
/（g/100 g）
1.5×10-2

7.0×10-3

6.8×10-3

5.8×10-3

3.3×10-‐3

2.7×10-3

2.6×10-3

2.2×10-3

1.6×10-3

1.3×10-3

1.2×10-3

solvent

trimethylphosphate
dimethylcyanamide，vinyl sulfone
methyl dichlorophosphate
N‐methylformamide
methyl methanesulfonate
trimethylphosphite
acetone，dimethyl carbamoyl chlorid
acetonitrile，acetic anhydride
acetic acid
hexamethyldisilazane，trifluoroacetic anhydride，
hexafluorobenzene，pentafluoropyridine，
perfluoro‐2‐butyltetrahydrofuran，water，methanol

solubility
/（g/100 g）
1.1×10-3

8×10-4

7×10-4

6×10-4

5×10-4

4×10-4

3×10-4

2×10-4

1×10-4

˂1×10-4
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些常规溶剂中的溶解度都非常低，即便是在溶解性较

好的六甲基磷酰三胺（HMPA）和 DMSO等溶剂中溶

解度也分别只有 0.015 g/100 g和 0.007 g/100 g。
综上所述，由于 TATB分子内外存在很强的氢键

作用和氢键网络，常规溶剂很难将其破坏，升高温度对

TATB的溶解度提升非常有限，并且增加了能耗与安

全风险，严重制约了 TATB后续的精制纯化、形貌控制

等研究。

3 TATB在强酸强碱中的溶解性

为了解决 TATB在常规溶剂中面临的溶解度低的

问题，研究人员尝试用强酸和强碱对 TATB进行溶解，

结果发现强酸、强碱可与 TATB的氨基发生衍生化反

应，破坏其氢键网络，从而有效改善其溶解度。

Sitzmann［9］等研究了 TATB在浓硫酸和三氟乙酸

中的溶解度，其在三氟乙酸中的溶解度小于 0.1 g/
100 g，而在相同温度下（25 ℃），其在浓硫酸中的溶解

度为 14 g/100 g，当温度升至 98 ℃时，溶解度升至

18 g/100 g。此外，Selig［31］等也研究了 TATB在一些强

酸中的溶解性，如浓硫酸、氯磺酸、氟磺酸、三氟甲磺

酸，结果显示 TATB在这些强酸中的溶解度均大于

20% W/V（200 g·L-1，10.87 g/100 g），表现出较高的

溶解度；但是并不是所有强酸都对 TATB具有好的溶

解性能，如在甲磺酸、乙磺酸和三氟乙酸中溶解度并不

高，分别为 0.820 g/100 g、0.012 g/100 g、0.0002 g/
100 g，由此可见 TATB在强酸中的溶解是具有选择性

的。众多学者选择浓硫酸作为溶剂溶解 TATB，并将

这种溶解方式广泛应用于 TATB的细化、纳米化等过

程，如 Talawar［32］等以浓硫酸为溶剂制备了 2~5 µm的

TATB，王保国［33］等也以这种方式制备得到亚微米级

TATB，杨利［34］等则通过溶剂反溶剂法并添加表面活

性剂制备了 50 nm的 TATB。
但是，由于浓硫酸本身具有较强的氧化性，在溶解

TATB的过程中还可能产生部分杂质。Harris［35］等探

讨 了 TATB 在 浓 硫 酸 中 可 能 形 成 物 质 的 化 学 结 构

（Scheme 1），一是在氨基上发生质子化效应，在苯环

上发生溶剂化效应产生结构 A；二是在 TATB苯环上发

生质子化和溶剂化效应产生 B；三是 TATB分子自身溶

剂化效应产生结构 C。王彦群［36］等进一步探究了

TATB在浓硫酸中形成杂质的化学结构，经量子化学

理论与 X射线光电子能谱（XPS）分析，认为杂质为

1，3，5‐三氨基‐2，4，6‐三硝基‐2，5‐环己二烯硫酸氢

盐，其反应物、过渡态和产物的几何参数如图 2所示，

当 TATB溶于浓H2SO4后开始发生反应，H2SO4分子中

的 H移向 TATB分子 C（1），导致 TATB分子的O（1）—H
（1）键减弱，形成过渡态 TS，之后，TATB分子的 C（1）原

子被H2SO4分子的H（1）原子攻击，在此过程中，TATB
分子的键长 C（1）—H（1）从 1.344 Å减少到 1.098 Å，
而 O（1）—H（1）键长由 1.258 Å增加为 2.079 Å，因
此，H2SO4分子的 O（1）—H（1）键被破坏，H（1）被分

离，从而形成 1，3，5‐三氨基‐2，4，6‐三硝基‐2，5‐环己

二烯硫酸氢盐。因此，总的来看，将浓硫酸作为溶剂，

虽然在一定程度上大幅度增加了 TATB的溶解度，但

图 2 反应物（R1和 R2），过渡态（TS）和产物（P）（键长 Å和键

角）的几何参数［36］

Fig.2 Geometric parameters of reactants（R1 and R2），tran‐
sition state（TS），and product（P）（bond length in Å，bond
angle in degree）［36］

Scheme 1 Possible structures of TATB in concentrated sulfu‐
ric acid［35］
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是其强氧化性和强腐蚀性也会带来杂质，从而降低

TATB的纯度。

除了使用强酸来增强 TATB的溶解度，也有学者

研究了强碱对 TATB的溶解性能。Nandi［37］等研究了

TATB 在 带 有 强 碱 性 溶 剂 中 的 溶 解 行 为 ，选 择

NaOH‐DMSO 混 合 溶 剂 溶 解 TATB，在 室 温 下 ，

NaOH/TATB摩尔比为 15/1，溶解度可达 25 g·L-1（约

2.3 g/100 g），比在单纯的 DMSO溶液或 NaOH溶液

中的溶解度有较大提升，并且研究了混合溶液对

TATB的酸化反应机制（Scheme 2），在强碱的参与下，

DMSO可转为一种亚稳定的DMSO阴离子，该阴离子

攻击碳环生成中间Ⅰ，接着，碱攻击中间体Ⅰ上 NH2

上的质子，生成棕色中间体Ⅱ，进而增强了对 TATB的

溶解性；同时，基于这种溶解方式可用于制备细化

TATB，具体流程是通过将硝酸水溶液滴入溶液中，通

过反应结晶过程酸化Ⅱ的阴离子生成细化 TATB；在
TATB细化过程中，作者还还特别指出，酸化试剂应避

免使用 HCl和 H2SO4，因其会引入 Cl-和 SO4
2-等杂质。

因此，基于以上研究，使用带有强碱性的溶剂对 TATB
进行溶解，虽然大幅度增强了 TATB的溶解度，但是同

时会伴有三硝基间苯三酚，硝基酚类等杂质的生成，从

而降低重结晶所得的 TATB的纯度。

可见，采用强酸、强碱在一定程度上有效提升了对

TATB的溶解，然而这种溶解方式也有一些不足，如重

结晶所得的 TATB晶体容易夹带强酸或者强碱溶剂，

从而使晶体颗粒呈酸性或者碱性，而且还会使 TATB
分子发生降解、形成杂质，降低重结晶后所得 TATB的

纯度，另外，强酸、强碱由于本身具有强腐蚀性，还给实

验操作带来较大的安全风险和污染因素。

4 TATB在离子液体中的溶解性

离子液体是指在室温或接近室温下呈液态的，并

完全由阴、阳离子所组成的盐类化合物，因为离子液体

具有低的蒸气压、高的热稳定性和好的溶解性等优势，

是新型绿色溶剂，在有机合成、绿色化学、分析化学等

领域引起了研究人员的关注［38］。2002年，Swatloski
等［39］发现纤维素可以溶于离子液体 1‐丁基‐3‐甲基咪

唑氯化物（［Bmim］Cl），为强氢键难溶性材料的可控溶

解开启了新的思路，如今研究人员针对离子液体以及

离子液体与常规溶剂的组合溶剂对纤维素等强氢键难

溶材料的溶解进行了诸多研究［40-52］，纤维素的溶解度

得到了较大的提升，这对同样具有强氢键网络的

TATB溶解研究具有十分重要的借鉴意义。众多学者

也研究了离子液体对 TATB溶解作用，希望通过离子

液体来改善 TATB的溶解性。

Han［53］等通过实验考察了离子液体的不同阴离子

（如 Cl-、HSO3
-、NO3

-、CH3COO-）对 TATB溶解行为的

影响，100 ℃下 TATB于不同离子液体中的溶解度如

表 2所示，其中，TATB在 1‐乙基‐3‐甲基咪唑醋酸盐

（［Emim］OAc）中溶解度最大，达到（11±1.0）g/100 g，
表明阴离子为 CH3COO‐对 TATB具有好的溶解性能，

其溶解机理是通过溶剂‐溶质相互作用形成 σ‐络合物

来拆分 TATB的氢键网络（如 Scheme 3），亲核试剂在

亲电芳香环上发生亲核反应，通过邻位或对位取代的

硝基稳定负电荷，经取代后，碳中心转变为 sp3杂化中

心，由此产生的负电荷可以离域到硝基，从而稳定

σ‐络合物。考虑到离子液体的高粘性，Han继续研究

了离子液体与 DMSO混合体系对 TATB的溶解性，发

现 80% DMSO与 20%［Emim］OAc组成的混合体系

对 TATB的溶解度达到 4 g/100 g，可见在降低黏度的

同时也能维持较高的溶解度。

之后，孟子晖［54］等报道了 3‐乙基‐1‐甲基咪唑四氟

化 硼（［Emim］BF4）、3‐丁 基‐1‐甲 基 咪 唑 四 氟 化 硼

（［Bmim］BF4）、3‐丁基‐1‐甲基咪唑六氟化磷（［Bmim］PF6）、
Scheme 2 Reaction mechanism of acid recrystallization pro‐
cess［36］
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3‐己基‐1‐甲基咪唑溴化物（C6mimBr）和 3‐丁基‐1‐甲
基咪唑氯化物（［Bmim］Cl）五种离子液体对 TATB的

溶解研究，分析了离子液体的不同阴离子、阳离子对

TATB 溶解性能的影响，通过初步的溶剂筛选发现

TATB不能溶解于前三种离子液体，而在［Bmim］Cl中

的溶解度最大，在 100 ℃时溶解度为 0.5 g/100 g，温
度升高至 145 ℃时，溶解度达到 0.85 g/100 g，但是并

未提出明确的溶解机理，只是推测可能涉及 Cl‐与
TATB分子中氨基形成氢键，破坏了 TATB的氢键网络

从而溶解 TATB。
齐秀芳［55］等考察了不同离子液体与 DMSO复合

溶剂对 TATB溶解性的影响，离子液体阳离子主要包

括三乙胺类、吡啶类和甲基咪唑类，阴离子包括 Br-、
NO3

- 、CF3COO- 和 CH3COO- ，具 体 的 离 子 液 体 与

DMSO的复合溶剂对 TATB的溶解性如表 3所示，结

果显示当 m（丁磺酸甲基咪唑乙酸盐）∶m（DMSO）为

1∶4时，该复合溶剂对 TATB具有最好的溶解能力，溶

解度达 0.630 g/100 g。

朱海翔等［56］则重点研究了 TATB在［Emim］OAc中
的溶解度，其阴离子也为CH3COO-，研究发现，70 ℃时，

TATB在［Emim］OAc中的溶解度为 3.24 g/100 g，当温

度升高到 90 ℃时，溶解度则上升至 6.01 g/100 g；同时

朱海翔等［57］研究了 TATB在［Emim］OAc与 DMSO混

合体系中的溶解度（表 4），研究发现当离子液体与

DMSO的质量比为 3∶7，温度为 90 ℃时，TATB的溶解

度最大，达到 9.8 g/100 g，在该体系进行重结晶，将原

料的纯度由 88.431%提高到 98.104%。Hoffman［58］

等同样利用［Emim］OAc对 TATB进行溶解，溶解度达

9～10 g/100 g，同时提出高于 60 ℃延长加热时间会

伴随副反应，将影响所得晶体密度和质量。同样，陈云

阁［59］等也研究了离子液体［Emim］OAc与DMSO复合溶

剂对 TATB的溶解性，研究同样发现当［Emim］OAc与
DMSO的质量比为3∶7时，溶解度最大，约10 g/100 g。

Fan［60］等研究了 TATB在离子液体 1‐丁基‐3‐甲基

咪唑醋酸盐中在 110 ℃时的溶解性，溶解度为 2.38 g/
100 g，基于此制备了平均粒径为 1.48μm 的 TATB
颗粒。

Maiti［61］等 利 用 量 子 化 学 溶 剂 化 模 型（COS‐

表 2 TATB在 100 ℃时于不同离子液体中的溶解度［52］

Table 2 Solubility of TATB in different ionic liquids at 100 ℃［52］

IL
［Bmim］Cl
［Emim］Cl
［Allylmim］Cl
［Meomim］Cl
［Bmim］HSO4

［Emim］NO3

［Emim］OAc

R
CH3CH2CH2CH2

CH3CH2

CH2CH
CH3OCH2

CH3CH2CH2CH2

CH3CH2

CH3CH2

X-

Cl-

Cl-

Cl-

Cl-

HSO4
-

NO3
-

CH3COO-

solubility /（g/100 g）
<0.5
<0.5
<0.5
<0.5
<0.5
<0.5
11

Scheme 3 Schematic of σ‐complex formation from TATB［52］

表 3 TATB在不同离子液体‐DMSO复合溶剂中的溶解度［55］

Table 3 Solubility of TATB in different ionic liquid‐DMSO co‐solvents［55］

ionic liquid‐DMSO co‐solvents

methylimidazole butanesulfonate trifluoroacetate‐DMSO

butanesulfonic acid pyridine trifluoroacetate‐DMSO

1‐methyl‐3‐butanesulfonic acid imidazole acetate ‐DMSO

butanesulfonic acid pyridine acetate‐DMSO

butylmethylimidazole bromide‐DMSO

butyl triethyl quaternary ammonium nitrate‐DMSO

m（ionic liquid）∶m（DMSO）

1∶6

1∶6

1∶4

1∶4

1∶6

1∶4

T / ℃

100

115

110

110

110

110

t / min

120

10

90

120

110

260

solubility /（g/100 g）

0.429

0.214

0.630

0.430

0.164

0.248
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MO‐RS）分别筛选了对 TATB溶解度最大的阴离子和

阳离子，首先保持 1，3‐二甲基咪唑阳离子（MeMim+）

不变，在 PF6-、BF4-、AlCl4-、I-、Br-、Cl-、和 F-七种阴离子

中确认 F-对 TATB溶解性能最佳，溶解度是相同条件

下在 DMSO中的 200倍，其原因是 F-半径比 Cl-小，电

负性更大，是一个比 Cl-更好的氢键受体；选定 F-不变，

在 1‐乙基‐3‐甲基咪唑（EMim+）、1‐乙基‐2，3‐二甲基咪

唑（EdiMim+）、MeMim+、胍（G+）、甲基四甲基尿苷

（MTI+）、四甲基铵（TMA+）和六甲基胍（HMG+）七种阳

离子中确认甲基配体溶解度最大，即阳离子官能团越

小，溶解度越大，详细结果如图 3所示。之后，Mal‐
lik［62］等采用第一性原理分子动力学（FPMD）方法研究

TATB在水合四甲基氟化铵中的溶解机制，高溶解度

的原因在于两个氨基的 N、H原子和两个 F-形成共享

质子的配合物。

综上所述，不同离子液体对 TATB的溶解度不同，

且并非所有离子液体均对 TATB具有好的溶解性，就

目前研究结果显示，阴离子为 F-和 CH3COO-，阳离子

官能团越小的离子液体对 TATB的溶解性越好。与常

规有机溶剂、强酸、强碱相比，离子液体具有一定的优

势，它比常规溶剂的溶解性更好，拆分 TATB的氢键网

络更有效，比强酸、强碱的溶解过程更为温和、更加绿

色安全。但是研究样本仍较少，还不能得到更为统一

的溶解规律，并且，TATB在不同离子液体中具体的溶

解机制尚不明确，也存在局限性，一是价格昂贵（如

［Emim］OAc约 80元/g，而浓硫酸仅为 0.02元/g）；二

是制备过程复杂，分离困难，合成的离子液体可能包含

杂质，三是最新的研究发现离子液体并非人们想象的

那样绿色环保，也存在一定毒性，上述问题导致离子液

体至今尚未被用于 TATB溶解的工程应用。

5 总结与展望

TATB作为目前在诸多领域有着重要应用的单质

炸药，对其进行品质控制与形貌调控有着重要意义，然

而因其在常规溶剂中的溶解度极小以致很难得到大颗

粒的 TATB晶体，要突破 TATB的应用瓶颈问题，有必

要改善 TATB溶解特性，提升其溶解度。与在常规溶

剂中的溶解度相比，TATB在强酸、强碱和离子液体中

的溶解度虽大幅提升，但仍存在一定的问题和局限性，

其后续研究需克服上述缺点，主要包括以下三点：

（1）加强溶解机理研究，采用计算化学方法研究

不同溶剂对 TATB的溶解机理，在深刻理解并掌握溶

解机理与规律的基础上，通过计算模拟对新型溶剂进

行快速设计，可为新型溶剂的高效研制及 TATB在溶

剂中溶解机理提供理论指导，并为后续难溶性物质的

可控溶解提供一种新的思路与方法。

（2）发展新型组合溶剂用于溶解难溶性强氢键材

料是未来的趋势，这就要求新型溶剂不仅需要能高效

拆分 TATB的强氢键网络、促进其溶解，还应具有价格

低廉、制备简单及绿色环保等优势，具备大规模工业化

应用的潜力，从而为 TATB的结构调控与性能优化提

供更加绿色、安全、有效的新型溶剂。

（3）建立高通量的溶解研究方法，因为组合型溶

剂体系数量众多，逐一试验必然效率低下，而建立高通

量的溶解方法，可以缩短研究周期，降低研发成本，加

快开发进度。

总之，TATB的溶解性研究仍需从多方面协同发

展，不仅要求快速筛选设计出溶解性能优异的新型组

合溶剂，更需从机理方面进行解释，以全面深入地认识

问题，从而解决现有问题以拓展其后续应用，亦为难溶

性材料的溶解研究提供一定的思路。

表 4 ［Emim］OAc与 DMSO 的质量比对 TATB 溶解度的影

响［57］

Table 4 Effect of mass ratio of［Emim］OAc and DMSO on
the solubility of TATB［57］

m（［Emim］OAc）
∶m（DMSO）

0∶10
1∶9
2∶8
3∶7

solubility
/（g/100 g）

1.80×10-3

0.1
8.0
9.8

m（［Emim］OAc）
∶m（DMSO）

4∶6
6∶4
8∶2
10∶0

solubility
/（g/100 g）

8.4
8.6
8.1
6.0

图 3 TATB在各种溶剂（包括离子液体）中实验（空心符号）和

计算（实心符号）溶解度的比较［61］

Fig. 3 Comparison of experimental （open symbols） and
computed（filled symbols）solubilities of TATB in various sol‐
vents，including ionic liquids［61］
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Review on the Dissolution Characteristics of TATB in Different Solvents

JIA Jian⁃hui，CHEN Jian⁃bo，LIU Yu
（Institute of Chemical Materials，CAEP，Mianyang 621999，China）

Abstract：1，3，5‐triamino‐2，4，6‐trinitrobenzene（TATB）has good detonation energy and excellent safety performance，which is
the only single explosive meeting the insensitive high energy explosive（IHE）standard. However，TATB has strong intramolecu‐
lar and intermolecular hydrogen bonding，which makes it difficult to dissolve in common solvents. While improving the solubili‐
ty of TATB is not only an important prerequisite for product refining，quality control and shape control，but also an important
way to reduce the production cost and environmental pollution. Therefore，improving the solubility of TATB is an important ba‐
sis for engineering application. The research progress of dissolution characteristics of TATB in different solvents are reviewed，in‐
cluding common solvents（e.g. dimethyl sulfoxide），strong acids and bases（e.g. concentrated sulfuric acid，sodium hydroxide
solution），and ionic liquids（e.g. 1‐ethyl‐3‐methylimidazolium acetate），et al. The existing advantages and disadvantages of the
current solvent systems in dissolving TATB are analyzed. The dissolving solvents and methods of the future are also anticipated，
for instance，developing new combination solvents to improve solubility，and studying the dissolution mechanism by using com ‐
putational chemistry method.
Key words：1，3，5‐triamino‐2，4，6‐trinitrobenzene（TATB）；solubility；solvent dissolution；ionic liquid；research progress
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