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　　《四唑化学的现代理论》一书由科学出版社于
２０００年１０月出版。作者是南京理工大学肖鹤鸣教授
和他的学生陈兆旭博士。陈兆旭的博士学位论文被评

为全国百篇优秀学位论文；肖鹤鸣成为“２０００全国优
秀博士学位论文指导教师”。该书是他们多年教、学和

科研工作的结晶，是“含能材料量子化学”研究领域最

新的高水平学术专著。

全书共十章，除第一章简介该书所涉及的当代理

论化学研究方法外，其余九章均为作者的研究成果总

结。第二至第六章是（９种取代基 ６３种）四唑衍生物
的静态计算结果，包括气相和液相的分子几何构型、电

子结构、ＩＲ谱和不同温度下的热力学性质，关联了芳
香性、稳定性和溶剂效应。第七和第八章是四唑衍生

物互变异构反应和热解反应的动态计算结果，揭示各

种因素对平衡浓度和热解机理的影响。第九章归纳四

唑金属配合物的结构和成键特征。第十章探讨重要爆

炸性质———撞击感度的理论判别。由此可见，该书内

容十分丰富，是四唑化合物结构和性能最为系统完整

的理论总结。

该书主要基于量子化学中从头计算和密度泛函理

论，计算方法先进，结果精确严格，标志进入了以 ａｂｉｎ
ｉｔｉｏ和 ＤＦＴ为主流的“量化”新时代。但与通常量子化
学专著不同，该书借助统计力学作所谓“量化后”（ＰＱ）
研究，提供了丰富的热力学性质，直至求得反应的平衡

常数和平衡组成，也提供了大量动力学参量，包括活化

能、指前因子和速率常数，这些信息更具深度和广度，

利于更紧密地阐明或预示实验。

与作者先前的两本专著
［１，２］
一样，该书也有其国防

科技应用背景。该书围绕着寻求新型安全钝感炸药这

一主题，对含能材料的最基本属性———感度（爆炸的难

易程度）相对大小的判别进行细致的理论探索。在国

内外前人提出的各种理论判据都无法归纳四唑衍生物

及其金属配合物感度实验的状况下，他们找到了“热解

引发反应活化能”这一动态新判据
［３，４］
，将先前的判

据———最小键级原理 （ＰＳＢＯ）［５］和 最易跃迁原理
（ＰＥＩ）［６］上升到动力学高度［７～１２］

。

该书除提出“取代基模型”揭示四唑金属配合物

的热解机理
［１３］
，进而发现其与四唑衍生物均可用热解

引发反应活化能作感度统一判据外，还将等键等电子

对反应（以四唑母体为参照物）成功用于四唑衍生物

（共轭体系）精确生成热的计算
［１４，１５］

。这一思想近期

又被他们成功而简便地推广于有机笼状体系———多取

代基立方烷
［１６～１９］

（以立方烷为参照物）的精确生成热

计算，从而有助于其结构、性能关系的深入研究和高能

量密度材料（ＨＥＤＭ）的寻求。
笔者认为，炸药感度理论判据问题的解决，仅靠量

子化学的方法是不够的。因炸药在外界刺激作用下发

生爆炸是一个十分复杂的过程，包括机械的、物理的和

化学的等多个方面。在相同的刺激下，由于炸药的摩

擦系数、弹塑性、硬度和模量等性质不同，炸药所吸收

的机械功就不同；即使在炸药吸收的机械功相同的情

况下，由于炸药的熔点、熔化焓、比热、导热系数等参数

的不同，在炸药内产生的热点温度就不同。只有在热

点的尺寸、温度及持续时间相同的情况下，炸药发生爆

炸的难易程度才决定于炸药分子的反应能力，即可由

量子化学计算的结构参数及热力学和动力学数据。但

是，对于炸药合成工作者来说，他们最感兴趣的正是决

定炸药感度诸因素的最后那些参数。肖鹤鸣教授正是

在这一领域中成功地运用了量子化学方法，并作出了

许多开拓性和奠基性的工作。近来他们又对含能混合

体系分子间相互作用做了一些有益的探索研究
［２０～２６］

，

以期对高聚物粘结炸药的配方设计提供理论指导。

祝愿南京理工大学在这独具特色的多学科交叉研

究领域取得新的更大的成就。
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