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六硝基六氮杂异伍兹烷气相热解

引发反应的理论研究
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摘要：运用量子化学中非限制性 Ｈａｒｔｒｅｅ－Ｆｏｃｋ自洽场 ＰＭ３（ＵＨＦ－ＳＣＦ－ＰＭ３）分子轨道（ＭＯ）

方法计算研究了与六硝基六氮杂异伍兹烷（ＨＮＩＷ）的 α、β、γ、ε和 δ五种晶型相对应的化合物分子

的气相热解引发反应，求得反应过渡态、活化能和位能曲线，揭示了反应中体系几何、能量和原子上

电荷的递变规律。发现标题物与通常的非笼状硝胺类爆炸物遵循类似的热解引发反应机理。讨论

了反应活化能和撞击感度的关系。
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１　引　言

六硝基六氮杂异伍兹烷（ＨＮＩＷ，即 ＣＬ－２０）是具
有立体笼状结构的新型高能密度化合物，１９８７年由美
国首先合成

［１］
出来，其能量密度高，热安定性较好，潜

在应用价值很大，已成为当前的研究热点
［１～１３］

。

ＨＮＩＷ由六个硝基连接到六氮杂异伍兹烷六个桥氮原
子上构成，六个硝基相对于五元环和六元环的空间指

向（以及空间堆积）决定了 ＨＮＩＷ的晶型结构。根据
计算并考虑空间位阻，ＨＮＩＷ 可能有 １３种晶型异构
体。目前，在常温常压下已获得 α、β、γ和 ε四种晶
型，其中 α和 γ仅晶格堆积不同、在气相时具有相同
分子结构，而 δ晶型出现在 ＨＮＩＷ分解温度附近（约
２０３℃）［４］。它们的分子结构见图１。

对 ＨＮＩＷ的理论研究只有其分子结构的静态计
算报道

［８－１１］
。本文用 ＵＨＦ－ＰＭ３－ＭＯ法求得与其五

种晶型对应的不同构象的热解引发反应的过渡态、活

化能和位能曲线。从理论上比较了 ＨＮＩＷ 与其它炸
药的感度相对大小，并认为通常的非笼状硝胺类爆炸

物气相热解引发反应始于 Ｎ－Ｎ键均裂（生成两个自
由基）这一机理同样适用于 ＨＮＩＷ。

α、γ β

ε δ
图 １　ＨＮＩＷ五种晶型的分子结构和部分原子编号

Ｆｉｇ．１　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓａｎｄｔｈｅｎｕｍｂｅｒｉｎｇｓｏｆｓｏｍｅａｔｏｍｓ

ｆｏｒｆｉｖｅｐｏｌｙｍｏｒｐｈｓｏｆＨＮＩＷ

２　计算方法

因 ＨＮＩＷ分子较大，以严格的ａｂｉｎｉｔｉｏ或ＤＦＴ方
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法进行动态计算较困难；而用限制性 Ｈａｒｔｒｅｅ－Ｆｏｃｋ
方法（ＲＨＦ）计算均裂反应，只得到能量一直上升并趋
于平缓的曲线，而得不到过渡态

［１４～１６］
。此外，笔者曾

采用 ＰＭ３和 ＡＭ１两种半经验 ＭＯ法［１７，１８］
计算过

ＨＮＩＷ五种晶型下的化合物，在与实验结果［３，１９］
进行

比较后发现，尽管 ＡＭ１计算分子几何和电子结构优于
ＰＭ３，但用 ＰＭ３计算生成热远比 ＡＭ１好。笔者根据先
前工作

［２０～２３］
选用了 Ｍｏｐａｃ６．０程序包中 ＵＨＦ－ＳＣＦ

－ＰＭ３ＭＯ方法加以研究。
非笼状硝胺类爆炸物的热解机理已有文献总结，

其气相热解引发反应步骤通常认为是 Ｎ—Ｎ键均裂、
生成两个自由基

［２４］
。从图 １可见，ＨＮＩＷ五种晶型的

分子中 Ｎ—Ｎ键全部位于笼环的侧链上，但各分子中
笼环上均具较大张力，笼环上 Ｃ—Ｃ和 Ｃ—Ｎ键也可能

断裂。为推测热解引发键加以理论计算，参照表 １给
出的 ＰＭ３静态计算结果，发现在 ＨＮＩＷ的各类键中以
Ｎ—Ｎ键的键级最小、最弱，加之考虑到非笼状硝胺化
合物的热解机理，我们对以下 ＨＮＩＷ五种晶型所对应
化合物分子中键级最小的 Ｎ—Ｎ键均裂（形成两个自
由基）反应进行了研究。

Ｒ（α、γ）ＮＮＯ →２ Ｒ（α、γ）Ｎ…ＮＯ →２ Ｒ（α、γ）Ｎ·＋·ＮＯ２ （１）
　Ｒ（β）ＮＮＯ →２ Ｒ（β）Ｎ…ＮＯ →２ Ｒ（β）Ｎ·＋·ＮＯ２ （２）
　Ｒ（ε）ＮＮＯ →２ Ｒ（ε）Ｎ…ＮＯ →２ Ｒ（ε）Ｎ·＋·ＮＯ２ （３）
　Ｒ（δ）ＮＮＯ →２ Ｒ（δ）Ｎ…ＮＯ →２ Ｒ（δ）Ｎ·＋·ＮＯ２ （４）

式中，Ｒ代表五种晶型分子中各去掉一个 ＮＮＯ２基团
后的组成，其右下方字母表示 ＨＮＩＷ晶型。因 α和 γ
两种晶型的分子结构相同，故用 Ｒ（α、γ）统一表示。

表 １　ＨＮＩＷ 五种晶型的分子中各类键的 Ｗｉｂｅｒｇ键级变化范围（ＰＭ３结果）

Ｔａｂｌｅ１　ＴｈｅｖａｒｉａｔｉｏｎｒａｎｇｅｓｏｆＷｉｂｅｒｇｂｏｎｄｏｒｄｅｒｏｆｍｏｌｅｃｕｌｅｓｉｎｔｈｅｆｉｖｅｐｏｌｙｍｏｒｐｈｓｏｆＨＮＩＷ （ＰＭ３ｒｅｓｕｌｔｓ）

Ｃ—Ｃ Ｃ—Ｈ Ｃ—Ｎ Ｎ—Ｏ Ｎ—Ｎ

０．８９４０～０．９２０１ ０．９１１２～０．９１７８ ０．８９６４～０．９５６４ １．４７０１～１．４７６２ ０．８１３１～０．８４８６

　　计算中反应物和产物的构型均采用 ＥＦ方法优
化。以 Ｎ—ＮＯ２基团中两个 Ｎ原子间距离为反应坐
标，０．０１ｎｍ为间距，拉伸各晶型分子中最弱的 Ｎ—Ｎ
键求得各单点的优化几何和生成热，再用反应坐标上

各点对应的生成热作出位能曲线。位能曲线上的最高

点即为过渡态。过渡态用 ＮＬＬＳＱ方法优化，并由 Ｈｅｓ
ｓｉａｎ力常数矩阵中仅有一个负本征值所确证，计算中
所有收敛精度均取程序内定值，全部计算在本室同创

５８６微机上完成。

３　结果和讨论

３．１　分子几何构型的递变
表２给出上述四个气相热解引发反应中反应物

（Ｒ）、过渡态（ＴＳ）和产物（Ｐ）的主要几何参数。参照
图１可见，在反应物中 Ｎ４、Ｎ３、Ｏ１和 Ｏ２近于同面，Ｎ３
近似取 ｓｐ２杂化，键角 Ｏ１Ｎ３Ｏ２约 １３０°，Ｏ１—Ｎ３键长
约为０．１１９ｎｍ。随着 Ｎ３—Ｎ４键的拉长，在 ０．２１～０．
２２ｎｍ时体系处于过渡态，键角 Ｏ１Ｎ３Ｏ２增大到 １３６°
左右，笼环上的键角 Ｃ９Ｎ４Ｃ８略有增大，Ｏ１—Ｎ３键长
缩小为０．１１８ｎｍ。反应坐标（Ｎ３—Ｎ４间距）继续增长
至０．３４～０．３７ｎｍ时，优化得到产物的几何构型，键角
Ｏ１Ｎ３Ｏ２增至 １３７°，Ｏ１—Ｎ３键长变化很小，在反应

（１）、（２）和（３）中，二面角 Ｎ４Ｎ３Ｏ１Ｏ２由接近 １８０°（反
应物和过渡态）分别递减为１０２．３°、９１．８°和 ６８．９°（产
物），这说明三个反应在过渡态后硝基发生了扭转；但

对于反应（４），二面角 Ｎ４Ｎ３Ｏ１Ｏ２在反应物、过渡态和
产物中分别为１７９．３°、－１７４．８°和 －１７３．８°，表明随着
反应的进行，硝基 －ＮＯ２构型变化甚微。
３．２　原子上净电荷的递变

为详细、直观地考察反应中原子上净电荷的递变

规律，以 β晶型对应的反应（２）为例，表 ３列出 ５种原
子上净电荷随反应坐标（Ｎ３—Ｎ４间距）的变化，图 ２
是对应的变化曲线。由图可看出，当反应坐标从 ０．
１５６ｎｍ变至０．１９０ｎｍ时，Ｎ３原子上正电荷仅减小 ０．
０１３ｅ，Ｎ４原子上负电荷仅增加 ０．０８８ｅ；但当反应坐标
从０．１９０ｎｍ变化至０．２１６ｎｍ时，Ｎ３和 Ｎ４原子上净电
荷由１．２９７ｅ和 －０．４９２ｅ突变为 ０．８８７ｅ和 －０．１２５ｅ，
即分别变化了０．４１０ｅ和０．３６７ｅ，而反应过渡态正处于
这一突变之中；此后随反应进行Ｎ３和Ｎ４原子上净电
荷变化均较小，曲线趋于平缓，直至产物分别稳定在

０．８３３ｅ和 －０．０７７ｅ。反应产物两基团中各原子的净
电荷之和均为零，表明反应确是生成了两个自由基。

与 Ｎ３和 Ｎ４原子相比，硝基上的 Ｏ１原子以及在笼环
上并与均裂键直接相连的 Ｃ９原子即使在接近过渡态

０５１ 第 ８卷　　　　　　　　　　　　　　　　　　　含　　能　　材　　料



时净电荷变化均较小；而距离均裂键较远的其它原子

上净电荷，在整个热解过程中几乎没有什么变化。

总之，反应中均裂键上原子净电荷变化最显著，而

与均裂键直接相连的有关原子净电荷变化相对较小，

其它原子净电荷几乎无变化。另三个反应也具相似变

化规律。

表 ２　ＵＨＦ－ＰＭ３法求得的 ＨＮＩＷ 五种晶型气相热解引发反应中反应物（Ｒ）、过渡态（ＴＳ）和产物（Ｐ）的主要几何参数

Ｔａｂｌｅ２　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｒｅａｃｔａｎｔｓ，ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅｓａｎｄｐｒｏｄｕｃｔｓ

ｆｏｒｔｈｅｐｙｒｏｌｙｓｉｓｉｎｉｔｉａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎｓｏｆｆｉｖｅｐｏｌｙｍｏｐｈｓｏｆＨＮＩＷ ｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｔｈｅＵＨＦ－ＰＭ３ｍｅｔｈｏｄｉｎｇａｓｐｈａｓｅ

几何参数
反应（１）

Ｒ ＴＳ Ｐ
反应（２）

Ｒ ＴＳ Ｐ
反应（３）

Ｒ ＴＳ Ｐ
反应（４）

Ｒ ＴＳ Ｐ
Ｏ１—Ｎ３／■ １．１９４ １．１８０ １．１８１ １．１９６ １．１８４ １．１８１ １．１９１ １．１８０ １．１８０ １．１９８ １．１８０ １．１８１
Ｎ３—Ｎ４／■ １．５６７ ２．１９２ ３．６０７ １．５６４ ２．１５６ ３．６３６ １．５８３ ２．１８６ ３．７２０ １．５５０ ２．１７３ ３．４７３
Ｎ４—Ｃ９／■ １．４９４ １．４６５ １．４５９ １．４８３ １．４６３ １．４５９ １．４８８ １．４６３ １．４５７ １．４９５ １．４７９ １．４６１
Ｃ１０—Ｃ１１／■ １．５７７ １．５８０ １．５７９ １．５７６ １．５７６ １．５７８ １．５８０ １．５８１ １．５８２ １．５８０ １．５８３ １．５８１
Ｏ１Ｎ３Ｏ２／（°） １２９．５ １３６．０ １３７．９ １３０．６ １３５．７ １３７．３ １３１．１ １３６．３ １３７．４ １３０．２ １３６．１ １３８．０
Ｏ１Ｎ３Ｎ４／（°） １１４．３ １１１．５ ９４．９ １１５．１ １１１．４ ８５．１ １１３．８ １１２．０ ９５．０ １１６．０ １０９．９ １０７．４
Ｃ９Ｎ４Ｃ８／（°） １１５．３ １１６．５ １１７．３ １１５．９ １１６．３ １１６．９ １１５．３ １１６．４ １１７．１ １０７．５ １０８．０ １０８．７
Ｎ４Ｎ３Ｏ１Ｏ２／（°）１７６．５ １６８．４ １０２．３ １７５．９ １６１．７ ９１．８ －１７５．２ －１６２．４ －６８．９ １７９．３ －１７４．８ －１７３．８
Ｏ１Ｎ３Ｎ４Ｃ９／（°）－１６９．３ －１４２．４ ３６．７ １４６．９ １４５．４ １６０．４ １６４．９ １５６．７ １２８．５ －１２３．２ －９９．５ ７６．１
Ｎ３Ｎ４Ｃ９Ｃ８／（°）－１４２．６ －１４３．３ －１６７．６ －１５８．０ －１５３．９ －１６３．３ １４９．４ １４８．２ １４７．６ １４２．５ １３９．８ －１７６．８

表 ３　反应（２）中 ５种原子上净电荷随 Ｎ３—Ｎ４原子间距离的变化

Ｔａｂｌｅ３　ＴｈｅｃｈａｎｇｅｓｏｆｎｅｔｃｈａｒｇｅｓｏｆｆｉｖｅｋｉｎｄｓｏｆａｔｏｍｓｏｖｅｒＮ３—Ｎ４ｄｉｓｔａｎｃｅｉｎｒｅａｃｔｉｏｎ（２） ｅ

原子
Ｎ３—Ｎ４距离／１０－１ｎｍ

１．５６ １．７０ １．９０ ２．１６ ２．３０ ２．５０ ２．８０ ３．１０ ３．４０ ３．６４ ４．００
Ｏ１ －０．５２２ －０．４７９ －０．４１７ －０．４２５ －０．４２７ －０．４２７ －０．４２７ －０．４２７ －０．４２０ －０．４１７ －０．４１９
Ｎ３ １．３１０ １．３００ １．２９７ ０．８８７ ０．８５０ ０．８４４ ０．８５１ ０．８４５ ０．８３０ ０．８３３ ０．８３２
Ｎ４ －０．４０４ －０．４３４ －０．４９２ －０．１２５ －０．１０２ －０．０９９ －０．１０２ －０．０８５ －０．０９０ －０．０７７ －０．０７７
Ｃ９ ０．０６３ ０．０６３ ０．０６５ ０．００１ －０．００２ ０．０００ ０．００１ －０．００１ －０．００１ －０．００１ －０．００１
Ｈ１３ ０．１３８ ０．１３１ ０．１２１ ０．１４３ ０．１４７ ０．１４４ ０．１４６ ０．１４３ ０．１４４ ０．１４３ ０．１４４

图 ２　反应（２）中随着 Ｎ３—Ｎ４距离增长部分原子上

净电荷的变化曲线

Ｆｉｇ．２　Ｔｈｅｃｕｒｖｅｓｏｆｎｅｔｃｈａｒｇｅｓｏｆｓｏｍｅａｔｏｍｓ

ｏｖｅｒＮ３－Ｎ４ｄｉｓｔａｎｃｅｉｎｒｅａｃｔｉｏｎ（２）

３．３　热解反应位能曲线
表４给出四个反应中反应物（Ｒ）、过渡态（ＴＳ）和

产物（Ｐ）的生成热以及各反应经零点能校正的活化
能。根据生成热（平行地即分子总能量）随反应坐标

的变化可得位能曲线（图 ３）。从图 ３和表 ４可见，对
于反应（２），反应物生成热为 ４５３．２４ｋＪ·ｍｏｌ－１，随着
Ｎ—ＮＯ２键的拉长，反应体系的生成热逐渐增大，当反
应坐标为０．２１６ｎｍ时对应于过渡态，体系的生成热达
到最大值 ５６０．５６ｋＪ·ｍｏｌ－１；其后，随着反应进行，生
成热逐渐变小，直至产物生成热为 ５２０．３８ｋＪ·ｍｏｌ－１。
与反应物相比，产物生成热增大 ６７．１４ｋＪ·ｍｏｌ－１，为
吸热反应。图３中反应（１）、（３）和（４）的位能曲线与
反应（２）很接近，若干点几近重合；此外，各过渡态均
处于反应坐标０．２１５～０．２１９ｎｍ范围内，且均为吸热
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反应。这表明对应于 ＨＮＩＷ的 α、β、γ、ε和 δ五种晶
型的气相热解引发反应，其能量变化规律很相似，这是

由于它们的气相分子间彼此互成构象、分子结构非常

接近所致。

表 ４　ＨＮＩＷ 气相热解引发反应中反应物（Ｒ）、过渡态（ＴＳ）和

产物（Ｐ）的生成热以及各反应的活化能

Ｔａｂｌｅ４　Ｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｆｏｒｒｅａｃｔａｎｔｓ，ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅｓ

ａｎｄｐｒｏｄｕｃｔｓａｎｄａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｆｏｒｔｈｅｐｙｒｏｌｙｓｉｓｉｎｉｔｉａｔｉｏｎ

ｒｅａｃｔｉｏｎｓｏｆＨＮＩＷ ｉｎｇａｓｐｈａｓｅ ｋＪ·ｍｏｌ－１

生成热

Ｒ ＴＳ Ｐ
活化能

１）

反应（１） ４５７．２４ ５６７．９７ ５３１．０１ １００．０４
反应（２） ４５３．２４ ５６０．５６ ５２０．３８ ９７．７７
反应（３） ４６２．６０ ５７２．８８ ５３４．２０ ９９．９１
反应（４） ４６６．７２ ５６９．２４ ５３２．７３ ９２．９１

　注：１）活化能均经零点能校正

图 ３　ＵＨＦ－ＰＭ３法计算得到的 ＨＮＩＷ五种晶型

气相热解引发反应的位能曲线

Ｆｉｇ．３　Ｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｃｕｒｖｅｓｆｏｒｔｈｅｐｙｒｏｌｙｓｉｓｉｎｉｔｉａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ

ｏｆｆｉｖｅｐｏｌｙｍｏｒｐｈｓｏｆＨＮＩＷ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ

ｂｙｔｈｅＵＨＦ－ＰＭ３ｍｅｔｈｏｄｉｎｇａｓｐｈａｓｅ

３．４　热解活化能和撞击感度
多数研究者认为，硝基化合物热解引发反应步骤

为较慢的一级均相裂解并决定整个热解反应的速

率
［２４］
。热解引发反应活化能决定该步骤进行的难易，

进而可判断整个热解反应速率的大小。比较表４中四
个反应的活化能可见：反应（１）和（３）的活化能相对
较大（１００．０４ｋＪ·ｍｏｌ－１和 ９９．９１ｋＪ·ｍｏｌ－１），预示对
应于 α、γ和 ε三种晶型的气相热解反应相对较难；而
反应（４）的活化能最小（９２．９１ｋＪ·ｍｏｌ－１），说明 δ晶
型对应的气相热解最易；β对应的气相热解难易程度

居中。

感度是衡量炸药性能优劣的重要指标。我们曾以

气相热解引发反应活化能判别结构相似系列爆炸物撞

击感度的相对大小，活化能越低，感度越高
［２０～２３］

。由

表５可见，三种常见炸药 ＴＡＴＢ、ＤＡＴＢ和 ＴＮＴ的气相
热解引发反应活化能

［２１，２５］
与其感度

［２６］
之间存在着平

行关系；而与 ＨＮＩＷ五种晶型对应的气相热解引发反
应活化能均低于这三种常见炸药的活化能，因而可推

断 ＨＮＩＷ五种晶型的感度均高于这三种炸药，这与表
５所列实验数据［１３］

一致，表明本文计算结果与实验相

符。

表 ５　ＨＮＩＷ 五种晶形和三种常见炸药的撞击感度（Ｈ５０％）
［２６，１３］

及对应气相热解引发反应的活化能［２１，２５］

Ｔａｂｌｅ５　Ｔｈｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ（Ｈ５０）
［２６，１３］

ａｎｄｔｈｅａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ［２１，２５］ｆｏｒｐｙｒｏｌｙｓｉｓｉｎｉｔｉａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎｓ

ｉｎｇａｓｐｈａｓｅｏｆｔｈｅｆｉｖｅｐｏｌｙｍｏｒｐｈｓｏｆＨＮＩＷ ａｎｄｔｈｒｅｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

化合物 撞击感度 Ｈ５０／ｍ 活化能／ｋＪ·ｍｏｌ－１

α ０．２１ １００．０４
β ０．２４ ９７．７７

γ ０．２５ １００．０４
ε ０．２７ ９９．９１

δ — ９２．９１
ＴＡＴＢ ３．２０ １５７．２１
ＤＡＴＢ ３．２０ １４０．４０
ＴＮＴ １．６ １１４．５０

比较 ＨＮＩＷ五种晶型对应的气相热解引发反应
活化能和实测感度，可预示 δ晶型最易分解、感度最
高，这与至今尚不能在常温常压下合成 δ晶型的事实
相符。至于 α、β、γ和 ε四种晶型所对应的气相热解
引发反应活化能与它们撞击感度之间的平行关系不够

理想，这是因为反应物分子间互成构象、结构很相似，

活化能相差很小（最大差值仅 ２．２７ｋＪ·ｍｏｌ－１）；同时
四种晶型的实测撞击感度也彼此接近（最大差值仅为

０．０６ｍ）。在这种情况下，对于对实验条件很敏感的
物质，显然不能仅以气相电子结构性质加以严格判别。
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［２３］　ＦａｎＪｉａｎｆｅｎ，ＧｕＺｉｍｉｎｇ，ＸｉａｏＨｅｍｉｎｇ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｓｔｕｄｙ

ｏｎｐｙｒｏｌｙｓｉｓａｎｄｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ（４）：

Ｎｉｔｒｏｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｏｆｐｈｅｎｏｌｓ［Ｊ］．Ｊ．Ｐｈｙｓ．Ｏｒｇ．Ｃｈｅｍ．，

１９９８，１１：１７７－１８４．

［２４］　肖鹤鸣．硝基化合物的分子轨道理论［Ｍ］．北京：国

防工业出版社，１９９３．

［２５］　樊建芬．含能材料热解和感度的 ＱＭ研究及乙烯在沸

石中扩散行为的 ＭＤ模拟［Ｄ］．南京理工大学，１９９７．

［２６］　ＫａｍｌｅｔＭＪ，ＡｄｏｌｐｈＨＧ．Ｔｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｏｆｉｍｐａｃｔｓｅｎ

ｓｉｔｉｖｉｔｙｗｉｔｈｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｏｒｇａｎｉｃｈｉｇｈｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ．ＩＩ．ｐｏｌｙ

ｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．Ｐｒｏｐ．Ｅｘｐｌｏｓ．Ｐｙｒｏｔｅｃｈ．，

１９７９，４：３０－３４．
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ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ

隆重推荐国家级重点教材———

《耐热硝基芳烃化学》

《含能材料》编辑部向读者推荐最新出版的炸药专著———《耐热硝基芳烃化学》。该书由南京

理工大学博士生导师吕春绪教授撰写，由兵器工业出版社出版，现已由《爆破器材》编辑部公开发

行。

该书蕴含吕春绪教授多年丰富的教学经验和丰硕的科研成果，介绍了国内外炸药领域的最新

成果及发展前景，内容翔实，数据可靠，是吕教授继《工业炸药》、《猛炸药化学及工艺学》、《硝化理

论》之后又一部极具特色的专著，被列为普通高等教育“九五”国家级重点教材。可供从事这方面

教学、科研、生产和应用的工程技术人员和院校师生参考。

耐热炸药（主要是耐热硝基芳烃）已广泛应用于深空宇航、深井射孔，耐热线型装药及耐热火

工品领域中。该书以耐热硝基芳烃应用为主线，以“耐热炸药合成理论与实践”、“硝化理论”、“芳

烃硝化”、“炸药化学及工艺学”以及“有机含能化合物”等为蓝本，在结构设计、性能计算上，均具有

较强的理论性，有其独到之处。该书结合作者在耐热炸药合成及工艺，特别是在合成理论、硝酰阳

离子反应研究中的成果，介绍了各种类型硝基芳烃，具有较好的完整性和系统性。书中列举的众多

实例对生产实际具有重要的参考价值。

全书近４０万字，共分１０章６３节，书末附有 ２７０篇主要参考资料。该书为 １６开本，每册定价
２６元，另加包装、挂号邮寄费５元，合计每册３１元。请需要的读者速从邮局汇款至：南京理工大学
化工学院《爆破器材》编辑部刘美娣老师收，款至即发书。邮编：２１００９４，电话：０２５－４３１５５３０。
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