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ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｍｅｔｈｏｄｉｓ０．３４２３（０．０２４９）ｘ＋
９．７７２１（０．０２１５）ｙ＋１０．３７１７（０．０５３０）ｚ＝１５．７８３
（０．０４１０）ｗｉｔｈｔｈｅｄｅｖｉａｔｉｏｎｂｅｉｎｇ０．０００５６ｎｍ．Ｔｈｅｒｅａｒｅ
１８πｅｌｅｃｔｒｏｎｓｉｎＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅｉｎａｃｃｏｒｄｉｎｇｗｉｔｈＨｃｋｌ
４ｎ＋２ｒｕｌｅ．ＦｒｏｍＦｉｇ．１，ＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓｗｅｌｌｃｏｐｌａｎａｒ．

Ｔａｂｌｅ１　Ａｔｏｍｉｃｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ（×１０４）ａｎｄｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｉｓｏｔｒｏｐｉｃｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓ（×１０５ｎｍ２）ｆｏｒＡＡＯＦ

ａｔｏｍ ｘ ｙ ｚ Ｕｅｑ ａｔｏｍ ｘ ｙ ｚ Ｕｅｑ

Ｎ（１） １６３６２（８） ５９６７（６） ９１２１（３） ３３（２） Ｃ（１７） １８４０７（８） ９６９９（６） ８７７６（３） ２１（２）
Ｎ（２） １４９１０（７） ７０１８（６） ８１７２（３） ２８（２） Ｎ（１８） １８３００（７） １０２８４（５） ８２０２（２） ２６（１）
Ｏ（４） １６６６４（７） ７１６８（５） ８０１５（３） ３３（１） Ｏ（１９） ２００７０（６） １０５０４（４） ８０２６（２） ２７（１）
Ｃ（５） １３１９５（９） ６１６６（６） ８９６５（３） ２３（２） Ｎ（２０） １９８２３（９） ９３１８（７） ９１６５（３） ３８（２）
Ｃ（６） １１４９５（９） ６５３４（６） ８６８９（３） ２２（２） Ｃ（２１） ９８３０（９） ２８８２（６） ８９２９（３） ２３（２）
Ｎ（７） １０３０３（８） ６１６３（６） ９０６７（３） ３４（２） Ｃ（２２） ８１５８（８） ３２５８（６） ８６１７（３） ２２（２）
Ｏ（８） １１２８４（６） ５５５２（４） ９６１４（２） ３９（１） Ｎ（２３） ６９２７（７） ２８４５（６） ８９６８（３） ３４（２）
Ｎ（９） １３０７２（７） ５５９０（６） ９５２５（３） ２９（２） Ｏ（２４） ７８６８（６） ２２０５（４） ９５１６（２） ３７（１）
Ｎ（１０） １１０５７（１２） ７１７６（８） ８０６９（４） ３７（２） Ｎ（２５） ９６５０（７） ２２４７（５） ９４８６（３） ２９（２）
Ｃ（１１） １６６６８（９） ９４６９（６） ９００４（３） ２１（２） Ｎ（２６） ７７７２（１０） ３８７４（６） ８０２１（３） ３２（２）
Ｃ（１２） １４９６２（８） ９８４５（６） ８７１６（３） ２０（２） Ｃ（２７） １１５８８（９） ３１１６（６） ８７０９（３） ２４（２）
Ｎ（１３） １３７７９（７） ９４２５（６） ９０８２（３） ３１（２） Ｎ（２８） １１５３６（７） ３７４７（５） ８１５７（３） ２５（１）
Ｏ（１４） １４７２９（６） ８７９４（４） ９６１８（２） ３９（１） Ｏ（２９） １３２８０（６） ３９３７（５） ７９７７（２） ３０（１）
Ｎ（１５） １６４８３（７） ８８２６（５） ９５５９（３） ３３（２） Ｎ（３０） １３０１８（８） ２６７２（７） ９０７５（３） ３６（２）
Ｎ（１６） １４５１７（９） １０４４０（６） ８１１１（３） ３０（２） Ｃ（２） １４９４４（９） ６４０３（６） ８７４６（３） ２５（２）

Ｔａｂｌｅ２　ＢｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｆｏｒＡＡＯＦ

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／ｎｍ ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／ｎｍ ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／ｎｍ

Ｎ（１）—Ｃ（２） ０．１３３４（９） Ｎ（１）—Ｈ（１１） ０．０９０（６） Ｎ（１）—Ｈ（３０３） ０．０８３（７）
Ｎ（２）—Ｃ（２） ０．１３１４（８） Ｎ（２）—Ｏ（４） ０．１４１９（８） Ｏ（４）—Ｈ（２８） ０．０６８（５）
Ｃ（５）—Ｎ（９） ０．１２８２（８） Ｃ（５）—Ｃ（６） ０．１４１５（９） Ｃ（５）—Ｃ（２） ０．１４７４（１０）
Ｃ（６）—Ｎ（７） ０．１３０２（９） Ｃ（６）—Ｎ（１０） ０．１４１６（１０） Ｃ（６）—Ｈ（２３） ０．１４６（７）
Ｎ（７）—Ｏ（８） ０．１４１６（７） Ｏ（８）—Ｎ（９） ０．１３９９（８） Ｎ（１０）—Ｈ（２３） ０．０５３（６）
Ｎ（１０）—Ｈ（１２） ０．０９７（６） Ｃ（１１）—Ｎ（１５） ０．１３２６（８） Ｃ（１１）—Ｃ（１２） ０．１４２９（９）
Ｃ（１１）—Ｃ（１７） ０．１４７１（９） Ｃ（１２）—Ｎ（１３） ０．１３０４（９） Ｃ（１２）—Ｎ（１６） ０．１３６４（９）
Ｎ（１３）—Ｏ（１４） ０．１４０２（７） Ｏ（１４）—Ｎ（１５） ０．１３６０（８） Ｎ（１６）—Ｈ（１６１） ０．０８７（６）
Ｎ（１６）—Ｈ（１６２） ０．０８４（６） Ｃ（１７）—Ｎ（１８） ０．１２９３（８） Ｃ（１７）—Ｎ（２０） ０．１３２２（９）
Ｎ（１８）—Ｏ（１９） ０．１４５５（７） Ｏ（１９）—Ｈ（１０） ０．０９２（１２） Ｎ（２０）—Ｈ（１４） ０．０８２（６）
Ｎ（２０）—Ｈ（９） ０．０９０（６） Ｃ（２１）—Ｎ（２５） ０．１３２２（８） Ｃ（２１）—Ｃ（２２） ０．１４２０（９）
Ｃ（２１）—Ｃ（２７） ０．１４８０（１０） Ｃ（２２）—Ｎ（２３） ０．１３１１（９） Ｃ（２２）—Ｎ（２６） ０．１３５８（９）
Ｎ（２３）—Ｏ（２４） ０．１４２０（７） Ｏ（２４）—Ｎ（２５） ０．１３７２（７） Ｎ（２６）—Ｈ（２６１） ０．０６４（６）
Ｎ（２６）—Ｈ（２６２） ０．１００（７） Ｃ（２７）—Ｎ（２８） ０．１２９１（８） Ｃ（２７）—Ｎ（３０） ０．１３３６（９）
Ｎ（２８）—Ｏ（２９） ０．１４３３（８） Ｏ（２９）—Ｈ（２２） ０．０８４（８） Ｎ（３０）—Ｈ（３０１） ０．０７５（６）
Ｎ（３０）—Ｈ（３０２） ０．１０１（１０）

２４４ 第 １４卷　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 　含　　能　　材　　料



Ｔａｂｌｅ２　（ｃｏｎｔｉｎｕｅｄ）

ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）

Ｃ（２）—Ｎ（１）—Ｈ（１１） １１０（３） Ｃ（２）—Ｎ（１）—Ｈ（３０３） １２３（５） Ｈ（１１）—Ｎ（１）—Ｈ（３０３） １２７（６）
Ｃ（２）—Ｎ（２）—Ｏ（４） １０８．４（５） Ｎ（２）—Ｏ（４）—Ｈ（２８） １１５（５） Ｎ（９）—Ｃ（５）—Ｃ（６） １０８．８（６）
Ｎ（９）—Ｃ（５）—Ｃ（２） １１９．６（６） Ｃ（６）—Ｃ（５）—Ｃ（２） １３１．５（６） Ｎ（７）—Ｃ（６）—Ｃ（５） １１１．３（６）
Ｎ（７）—Ｃ（６）—Ｎ（１０） １２２．０（７） Ｃ（５）—Ｃ（６）—Ｎ（１０） １２６．６（７） Ｎ（７）—Ｃ（６）—Ｈ（２３） １１７（３）
Ｃ（５）—Ｃ（６）—Ｈ（２３） １２６（３） Ｎ（１０）—Ｃ（６）—Ｈ（２３） ２１（２） Ｃ（６）—Ｎ（７）—Ｏ（８） １０３．６（５）
Ｎ（９）—Ｏ（８）—Ｎ（７） １０９．７（５） Ｃ（５）—Ｎ（９）—Ｏ（８） １０６．６（５） Ｃ（６）—Ｎ（１０）—Ｈ（２３） ８４（８）
Ｃ（６）—Ｎ（１０）—Ｈ（１２） １０７（３） Ｈ（２３）—Ｎ（１０）—Ｈ（１２） １１６（１０） Ｎ（１５）—Ｃ（１１）—Ｃ（１２） １０８．１（６）
Ｎ（１５）—Ｃ（１１）—Ｃ（１７） １２１．７（６） Ｃ（１２）—Ｃ（１１）—Ｃ（１７） １３０．２（６） Ｎ（１３）—Ｃ（１２）—Ｎ（１６） １２２．０（６）
Ｎ（１３）—Ｃ（１２）—Ｃ（１１） １０９．５（６） Ｎ（１６）—Ｃ（１２）—Ｃ（１１） １２８．１（７） Ｃ（１２）—Ｎ（１３）—Ｏ（１４） １０５．１（５）
Ｎ（１５）—Ｏ（１４）—Ｎ（１３） １１１．０（５） Ｃ（１１）—Ｎ（１５）—Ｏ（１４） １０６．２（５） Ｃ（１２）—Ｎ（１６）—Ｈ（１６１） １１５（４）
Ｃ（１２）—Ｎ（１６）—Ｈ（１６２） １０１（４） Ｈ（１６１）—Ｎ（１６）—Ｈ（１６２） １４１（６） Ｎ（１８）—Ｃ（１７）—Ｎ（２０） １２９．０（７）
Ｎ（１８）—Ｃ（１７）—Ｃ（１１） １１２．２（６） Ｎ（２０）—Ｃ（１７）—Ｃ（１１） １１８．８（６） Ｃ（１７）—Ｎ（１８）—Ｏ（１９） １０８．７（５）
Ｎ（１８）—Ｏ（１９）—Ｈ（１０） ９３（９） Ｃ（１７）—Ｎ（２０）—Ｈ（１４） １１５（４） Ｃ（１７）—Ｎ（２０）—Ｈ（９） １１１（４）
Ｈ（１４）—Ｎ（２０）—Ｈ（９） １３４（５） Ｎ（２５）—Ｃ（２１）—Ｃ（２２） １１０．１（６） Ｎ（２５）—Ｃ（２１）—Ｃ（２７） １２１．０（６）
Ｃ（２２）—Ｃ（２１）—Ｃ（２７） １２８．８（６） Ｎ（２３）—Ｃ（２２）—Ｎ（２６） １２１．９（６） Ｎ（２３）—Ｃ（２２）—Ｃ（２１） １０９．６（６）
Ｎ（２６）—Ｃ（２２）—Ｃ（２１） １２８．４（７） Ｃ（２２）—Ｎ（２３）—Ｏ（２４） １０４．０（５） Ｎ（２５）—Ｏ（２４）—Ｎ（２３） １１１．９（５）
Ｃ（２１）—Ｎ（２５）—Ｏ（２４） １０４．４（５） Ｃ（２２）—Ｎ（２６）—Ｈ（２６１） １０３（６） Ｃ（２２）—Ｎ（２６）—Ｈ（２６２） １０７（４）
Ｈ（２６１）—Ｎ（２６）—Ｈ（２６２） １１５（８） Ｎ（２８）—Ｃ（２７）—Ｎ（３０） １２７．０（７） Ｎ（２８）—Ｃ（２７）—Ｃ（２１） １１３．３（６）
Ｎ（３０）—Ｃ（２７）—Ｃ（２１） １１９．７（６） Ｃ（２７）—Ｎ（２８）—Ｏ（２９） １１０．１（５） Ｎ（２８）—Ｏ（２９）—Ｈ（２２） ９９（７）
Ｃ（２７）—Ｎ（３０）—Ｈ（３０１） １１９（５） Ｃ（２７）—Ｎ（３０）—Ｈ（３０２） １３５（６） Ｈ（３０１）—Ｎ（３０）—Ｈ（３０２） １０２（７）
Ｎ（２）—Ｃ（２）—Ｎ（１） １２６．９（７） Ｎ（２）—Ｃ（２）—Ｃ（５） １１４．２（６） Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（５） １１８．９（６）

Ｔａｂｌｅ３　ＨｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｆｏｒＡＡＯＦ

ｄｏｎｏｒ Ｈ ａｃｃｅｐｔｏｒＤＨ／ｎｍＨ…Ａ／ｎｍＤ…Ａ／ｎｍ ＤＨ…Ａ／（°）

Ｎ（２６） Ｈ（２６１） Ｎ（２８） ０．０６４３ ０．２４３７ ０．２８８６ １２６．５１
Ｎ（２６） Ｈ（２６２） Ｏ（２９） ０．１００ ０．２５５２ ０．３４２９ １４６．３８
Ｎ（２６） Ｈ（２６２） Ｎ１６ ０．１００ ０．２６９６ ０．３２０９ １１２．１５
Ｎ（２０） Ｈ（１４） Ｎ（１３） ０．０８２２ ０．２３０１ ０．３０５１ １５２．１１
Ｎ（１０） Ｈ（２３） Ｏ（１９） ０．０５２５ ０．２４５３ ０．２９３２ １５３．３２
Ｎ（１０） Ｈ（１２） Ｏ（４） ０．０９７３ ０．２６１９ ０．３３５１ １３２．１３
Ｎ（２０） Ｈ（９） Ｎ（１５） ０．０９０２ ０．２３４２ ０．２８０６ １１１．９０
Ｎ（２０） Ｈ（９） Ｎ（２５） ０．０９０２ ０．２３５３ ０．３１６３ １４９．５３
Ｎ（３０） Ｈ（３０１） Ｎ（１５） ０．０７５０ ０．２４２８ ０．３１４４ １６０．２５
Ｎ（３０） Ｈ（３０２） Ｎ（２３） ０．１００６ ０．２０３５ ０．３０２７ １６８．６１
Ｎ（１） Ｈ（１１） Ｎ（７） ０．０８９６ ０．２２６５ ０．３０３７ １４４．１２
Ｎ（１） Ｈ（３０３） Ｎ（９） ０．０８３１ ０．２３８７ ０．３１６７ １５６．５２
Ｎ（１６） Ｈ（１６１） Ｎ（１８） ０．０８７１ ０．２２９７ ０．２８８６ １２５．０６
Ｎ（１６） Ｈ（１６１） Ｎ（２） ０．０８７１ ０．２５７４ ０．３１５１ １２４．６２
Ｎ（１６） Ｈ（１６２） Ｏ（１９） ０．０８４５ ０．２５４６ ０．３３８９ １７５．３４
Ｏ（４） Ｈ（２８） Ｏ（２９） ０．０６８１ ０．２１４３ ０．２８１９ １７１．６５
Ｏ（４） Ｈ（２８） Ｎ（２８） ０．０６８１ ０．２６９４ ０．３３２９ １５６．１９
Ｏ（２９） Ｈ（２２） Ｎ（１８） ０．０８４１ ０．２３０８ ０．２９０９ １２８．７３

Ｆｉｇ．１　ＭｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＡＡＯＦ

Ｆｉｇ．２　ＨｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｏｆＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅ

Ｆｉｇ．３　ＰａｃｋｉｎｇａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔｏｆＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅｉｎａｕｎｉｔｃｅｌｌ

ＦｒｏｍＦｉｇ．１ａｎｄＴａｂｌｅ２，ａｌｌｂｏｎｄｓａｎｄａｎｇｌｅｓｉｎ
ＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅａｒｅｉｎｔｈｅｎａｔｕｒａｌｒａｎｇｅ．ＩｎＡＡＯＦｍｏｌｅ
ｃｕｌｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｔｈｅｂｏｎｄｓａｎｄａｎｇｌｅｓｏｆｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇａｒｅ
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ｓｉｍｉｌａｒｔｏｔｈｏｓｅｏｆｔｈｅｏｔｈｅｒｆｕｒａｚａｎｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ．Ｔｈｅｌｅｎｇｔｈ
ｏｆＣ—ＮｂｏｎｄｏｆＮ（１０）ｉｎａｍｉｎｏｇｒｏｕｐｂｏｎｄｅｄｗｉｔｈＣ（６）
ｉｎｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｉｓ０．１４２ｎｍａｐｐｒｏａｃｈｉｎｇｔｈａｔｏｆｔｈｅｎｏｒｍａｌ
Ｃ—Ｎｓｉｎｇｌｅｂｏｎｄ（０．１４７ｎｍ）．Ｉｔｓｈｏｗｓｔｈａｔｔｈｅｆｉｎｉｔｅ
ｆｉｅｌｄｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｏｆｔｈｉｓｐａｒｔｉｎＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓｗｅｌｌ
ｏｂｖｉｏｕｓ．ＴｈｅｌｅｎｇｔｈｏｆＣ—ＮｂｏｎｄｏｆＮ（１）ｉｎａｍｉｎｏ
ｇｒｏｕｐｂｏｎｄｅｄｗｉｔｈＣ（２）ｉｎｏｘｉｍｉｎｏｇｒｏｕｐｉｓ０．１３３ｎｍａｐ

ｐｒｏａｃｈｉｎｇｔｈａｔｏｆｔｈｅｎｏｒｍａｌ Ｃ Ｎ （０．１３２ｎｍ）［５］，
ｓｈｏｗｉｎｇｔｈａｔｔｈｅｒｅｉｓｔｈｅｗｅｌｌｓｔｒｏｎｇｃｏｎｊｕｇａｔｉｎｇｃｈａｒａｃｔｅｒ

ｉｓｔｉｃ．ＴｈｅｌｅｎｇｔｈｏｆＮ Ｏ ｄｏｕｂｌｅｂｏｎｄｉｎｏｘｉｍｉｎｏｇｒｏｕｐ
ｉｓ０．１４２ｎｍ（８）ａｐｐｒｏａｃｈｉｎｇｔｈａｔｏｆｔｈｅｎｏｒｍａｌＮ—Ｏ
ｓｉｎｇｌｅｂｏｎｄ（０．１４４ｎｍ）［６］．Ｔｈｅｌｅｎｇｔｈｏｆｄｏｕｂｌｅｂｏｎｄｉｎ
ＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅｉｎｃｒｅａｓｅｓ，ｏｆｓｉｎｇｌｅｂｏｎｄｄｅｃｒｅａｓｅｓ．
Ｔｈｅｓｅｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅｔｈａｔｔｈｅｃｏｎｊｕｇａｔｉｎｇｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｏｆ
ＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓｓｔｒｏｎｇｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆｆｉｎｉｔｅｆｉｅｌｄ．

Ｔｈｅｐｌａｎｅｅｑｕａｔｉｏｎｏｆｔｈｅ５ｍｅｍｂｅｒｅｄｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇ［Ｃ
（５），Ｃ（６），Ｎ（７），Ｏ（８）ａｎｄＮ（９）］ｉｎＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅ
ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｍｅｔｈｏｄｉｓ０．３４２３（０．０２４９）ｘ＋
９．７７２１（０．０２１５）ｙ＋１０．３７１７（０．０５３０）ｚ＝１５．７８３（０．０４１０）
ｗｉｔｈｔｈｅｄｅｖｉａｔｉｏｎｂｅｉｎｇ０．０００５６ｎｍ．Ｔｈｅｒｅａｒｅ１８πｅｌｅｃ
ｔｒｏｎｓｉｎＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅｉｎａｃｃｏｒｄｉｎｇｗｉｔｈＨｃｋｌ４ｎ＋２
ｒｕｌｅ．ＦｒｏｍＦｉｇ．１，ＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓｗｅｌｌｃｏｐｌａｎａｒ．
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ＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅａｒｅｉｎｔｈｅｎａｔｕｒａｌｒａｎｇｅ．ＩｎＡＡＯＦｍｏｌｅ
ｃｕｌｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｔｈｅｂｏｎｄｓａｎｄａｎｇｌｅｓｏｆｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇａｒｅ
ｓｉｍｉｌａｒｔｏｔｈｏｓｅｏｆｔｈｅｏｔｈｅｒｆｕｒａｚａｎｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ．Ｔｈｅｌｅｎｇｔｈ
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Ｃ—Ｎｓｉｎｇｌｅｂｏｎｄ（０．１４７ｎｍ）．Ｉｔｓｈｏｗｓｔｈａｔｔｈｅｆｉｎｉｔｅ
ｆｉｅｌｄｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｏｆｔｈｉｓｐａｒｔｉｎＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓｗｅｌｌ
ｏｂｖｉｏｕｓ．ＴｈｅｌｅｎｇｔｈｏｆＣ—ＮｂｏｎｄｏｆＮ（１）ｉｎａｍｉｎｏ
ｇｒｏｕｐｂｏｎｄｅｄｗｉｔｈＣ（２）ｉｎｏｘｉｍｉｎｏｇｒｏｕｐｉｓ０．１３３ｎｍａｐ

ｐｒｏａｃｈｉｎｇｔｈａｔｏｆｔｈｅｎｏｒｍａｌ Ｃ Ｎ （０．１３２ｎｍ）［５］，
ｓｈｏｗｉｎｇｔｈａｔｔｈｅｒｅｉｓｔｈｅｗｅｌｌｓｔｒｏｎｇｃｏｎｊｕｇａｔｉｎｇｃｈａｒａｃｔｅｒ

ｉｓｔｉｃ．ＴｈｅｌｅｎｇｔｈｏｆＮ Ｏ ｄｏｕｂｌｅｂｏｎｄｉｎｏｘｉｍｉｎｏｇｒｏｕｐ
ｉｓ０．１４２ｎｍ（８）ａｐｐｒｏａｃｈｉｎｇｔｈａｔｏｆｔｈｅｎｏｒｍａｌＮ—Ｏ
ｓｉｎｇｌｅｂｏｎｄ（０．１４４ｎｍ）［６］．Ｔｈｅｌｅｎｇｔｈｏｆｄｏｕｂｌｅｂｏｎｄｉｎ
ＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅｉｎｃｒｅａｓｅｓ，ｏｆｓｉｎｇｌｅｂｏｎｄｄｅｃｒｅａｓｅｓ．
Ｔｈｅｓｅｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅｔｈａｔｔｈｅｃｏｎｊｕｇａｔｉｎｇｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｏｆ
ＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓｓｔｒｏｎｇｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆｆｉｎｉｔｅｆｉｅｌｄ．

ＦｒｏｍＴａｂｌｅ３ａｎｄＦｉｇ．２，ｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｅｆｆｅｃ
ｔｉｖｅｉｎＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓｆａｉｎｔｉｓｈ．Ｔｈｅｎｏｎｂｏｎｄｄｉｓｔａｎｃｅ
ｏｆＨ…ＯａｎｄＨ…Ｎｂｅｔｗｅｅｎｍｏｌｅｃｕｌｅｓｉｓｌｅｓｓｔｈａｎｔｈａｔｏｆ

ｔｈｅｓｕｍ ｏｆＶａｎｄｅｒｖａｌｅｓｒａｄｉｕｓ（０．２７２ ｎｍ） ａｎｄ
（０．２７５ｎｍ）［７］，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，ａｎｄｉｓｐａｒｔｌｙｉｎｔｈｅｒａｎｇｅ
ｏｆｔｈａｔｏｆｔｈｅ ｎｏｒｍａｌｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄ （０．２５ －
０．３０ｎｍ）［８］．Ｔｈｅｓｅｓｈｏｗｔｈａｔｔｈｅｒｅａｒｅｔｗｏｋｉｎｄｓｏｆ
Ｎ—Ｈ…ＯａｎｄＮ—Ｈ…Ｎｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｂｅｔｗｅｅｎｍｏｌｅ
ｃｕｌｅｓ．ＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅｓｒｅｌａｔｅｗｉｔｈｅａｃｈｏｔｈｅｒｂｙｈｙｄｒｏ
ｇｅｎｂｏｎｄｓ．ＦｒｏｍＦｉｇ．３，ｔｈｅａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔｏｆＡＡＯＦｍｏｌｅ
ｃｕｌｅｓｉｎｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｉｓｌａｙｅｒｅｄ．Ｂｕｔｔｈｅｒｅａｒｅｓｐａｃｅｂａｆ
ｆｌｉｎｇｅｆｆｅｃｔｉｖｅｓｏｆｏｘｉｍｉｎｏａｎｄａｍｉｎｏｇｒｏｕｐｓ，ｓｏ，ｔｈｅ
ｐａｃｋｉｎｇｏｆＡＡＯＦｍｏｌｅｃｕｌｅｓｉｎｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｉｓｎｏｔｄｅｎｓｅ，
ａｎｄｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙｏｆＡＡＯＦｃｒｙｓｔａｌｉｓ１．６６８ｇ·ｃｍ－３．

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎ

Ｔｈｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆ３ａｍｉｎｏ４ａｃｙｌａｍｉｎｏｘｉｍｉｎｏ
ｆｕｒａｚａｎ（ＡＡＯＦ）ｗａｓｃｕｌｔｕｒｅｄｕｓｉｎｇｔｈｅｍｉｘｅｄｓｏｌｖｅｎｔｏｆ
ｗａｔｅｒａｎｄｅｔｈａｎｏｌ（Ｖ／Ｖ＝１．０／１．０）．Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓ
ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄｂｙ４ｃｉｒｃｌｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ，
ＩＲａｎｄｅｌｅｍｅｎｔａｌａｎａｌｙｓｉｓ．Ｉｔｓｍｏｌｅｃｕｌａｒｒｅｌａｔｉｖｅｍａｓｓｉｓ
１４３．１２．Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｉｓｙｅｌｌｏｗｇｏｌｄｅｎ，ｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃｗｉｔｈ
ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐＰ２１／ｃａｎｄｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙｉｓ１．６６８ｇ·ｃｍ－３．

Ａｃｋｎｏｗｌｅｄｇｅｍｅｎｔ：
Ｔｈｅａｕｔｈｏｒｓｗｉｓｈｔｏｔｈａｎｋｐｒｏｆ．ＭａｏＺｈｉｈｕａｉｎＳｉｃｈｕａｎＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｆｏｒ

ｈｉｓｈｅｌｐｉｎｔｈｅｄｅｔｅｒｍｉｎｉｎｇｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＡＡＯＦ．

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ：
［１］ＳｈｅｒｅｍｅｔｅｅｖＡＢ，ＫｕｌａｇｉｎａＶＯ，ＢａｔｏｇＬＶ．Ｆｕｒａｚａｎｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ：

Ｈｉｇｈｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓｆｒｏｍｄｉａｍｉｎｏｆｕｒａｚａｎ［Ａ］．Ｐｒｏｃ．Ｔｗｅｎｔｙｓｅｃ

ｏｎｄｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓｓｅｍｉｎａｒ［Ｃ］，Ｊｕｌｙ１５－１９，ＵＳＡ：Ｃｏｌｏ

ｒａｄｏ，１９９６，３７７－３８８．

［２］ＳｈｅｒｅｍｅｔｅｅｖＡＢ．Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆｆｕｒａｚａｎｆｕｓｅｄｔｏｆｉｖｅｍｅｍｂｅｒｅｄｒｉｎｇｓ

［Ｊ］．ＪＨｅｔｅｒｏｃｙｃｌｉｃＣｈｅｍ，１９９５，３２：３７１－３８５．

［３］ＳｈｅｒｅｍｅｔｅｅｖＡＢ，ＫｕｌａｇｉｎａＶＯ，ＡｌｅｋｓａｎｄｒｏｖａＮＳ．Ａｍｉｎｏｆｕｒａｚａｎｓａｓ

ｋｅｙｓｙｎｔｈｏｎｓｆｏｒｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎｏｆｈｉｇｈｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌ［Ａ］．Ｐｒｏｃ．２１ｔｈ

ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓｓｅｍｉｎａｒ［Ｃ］，Ｂｅｊｉｎｇ，１９９５：２４９－２５４．
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Ｂｅｊｉｎｇ：ＤｅｆｅｎｓｅＩｎｄｕｓｔｒｙＰｒｅｓｓ，１９８４，１１．

［６］ＺＨＯＵＧｏｎｇｄｕ，ＤＵＡＮＬｉａｎｙｕｎ．ＦｏｕｎｄａｔｉｏｎｏｆＳｔｒｕｃｔｕｒａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ

［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＢｅｉｊｉｎｇＰｒｅｓｓ，１９９７，２６０．
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３氨基４酰胺肟基呋咱的晶体结构

王　军，董海山，黄奕刚，李金山
（中国工程物理研究院化工材料研究所，四川 绵阳 ６２１９００）

摘要：从水和乙醇的混合溶剂中培养出了 ３氨基４酰胺肟基呋咱（ＡＡＯＦ）的单晶，用四圆单晶 Ｘ射线衍射仪、ＩＲ和元

素分析对其结构进行了表征。结果表明，ＡＡＯＦ晶体属单斜晶系，空间群 Ｐ２１／Ｃ。晶体学参数为：Ｍｒ＝１４３．１２，

ａ＝０．７６５１（３）ｎｍ，ｂ＝１．１７０２（３）ｎｍ，ｃ＝１．９２１６（１０）ｎｍ，β＝９６．４７（４）°，Ｖ＝１．７０９５（１２）ｎｍ３，Ｚ＝４，Ｄｃ＝１．６６８ｇ·ｃｍ
－３
，

Ｆ（０００）＝８８８。ＡＡＯＦ分子平面性好，晶体中存在分子内和分子间氢键。

关键词：物理化学；含能化合物；３氨基４酰胺肟基呋咱（ＡＡＯＦ）；晶体结构
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读者·作者·编者 　　　　２００６年火炸药新技术研讨会召开

由西安近代化学研究所火炸药燃烧国防重点实验室、中国兵工学会火炸药专业委员会、总装部

火炸药技术专业组联合主办的２００６年火炸药新技术研讨会于 ２００６年 １０月 ２６日至 ２８日在深圳
召开。本次会议共收录了１５８篇论文，来自全国从事含能材料研究、生产和使用及其相关领域的大
学、研究所、工厂和公司的科技人员 １００余人参加了会议交流，主题覆盖了含能材料的各个领域。
其中，ＨＥＤＭ、ＩＨＥ、含能粘结剂、高氮化合物、高品质 ＲＤＸ、温压炸药以及新材料新技术等的研究和
应用引起了参会者的广泛关注。

从会议论文集和交流报告来看，ＣＬ２０、ＤＮＴＦ、ＦＯＸ７、ＡＤＮ等在推进剂中的应用研究已成为当今
的研究热点之一，ＤＮＴＦ、ＦＯＸ７在炸药中的应用研究也已有有益的探索；ＰＢＡＭＯ、ＢＡＭＯＡＭＭＯ、
ＢＡＭＯＴＨＦ、ＧＡＰ等含能粘结剂的合成及应用在火炸药中具有乐观的前景；高品质 ＲＤＸ的制备和降
感取得显著效果；纳米含能复合材料、毁伤增强型材料及破片、含能离子液体等新材料的探索研究悄

然进行并取得一定进展；ＰＢＡＭＯ的一步合成、微反应器中芳烃硝化反应、分子烙印技术处理火炸药
废水、原位聚合包覆 ＨＭＸ、甲苯氟两相硝化一步合成 ＴＮＴ、ＴＮＴ选择性氧化等新方法、新技术，以及一
些分析检测新技术如光谱法测定燃烧火焰温度等正在拓展含能材料研究新领域并推动学科发展。此

外，炸药安全和爆轰性能研究的独特方法，也为含能材料的表征和评估注入了新的活力。

（中国工程物理研究院化工材料研究所 黄亨建供稿）
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