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配合物的合成、结构表征和热分析

陈红艳，张同来，张建国，杨　利
（北京理工大学 爆炸科学与技术国家重点实验室，北京 １０００８１）

摘要：将 ＮａＨＣＯ３与三硝基间苯三酚分散于蒸馏水中，加热搅拌制备出３，５二羟基２，４，６三硝基苯酚钠溶液，再与硝酸

钡水溶液反应合成了 ３，５二羟基２，４，６三硝基苯酚钡盐。在乙醇的水溶液中培养得到了配合物（［Ｂａ２（Ｈ２ＴＮＰ）２（ＯＨ）２
（Ｈ２Ｏ）２］·（ＣＨ３ＣＨ２ＯＨ）·２．５Ｈ２Ｏ（Ｈ２ＴＮＰ：３，５二羟基２，４，６三硝基苯酚盐），其化学式为 Ｃ１４Ｈ２１Ｂａ２Ｎ６Ｏ２５．５。对其进行

了元素分析和红外表征，利用单晶分析测定了晶体结构，晶体属于四角形晶系，空间群为 Ｉ４（１）／ａｍｄ，晶体学数据为：

ａ＝１９．９１１（３）ｎｍ，ｂ＝１９．９１１（３）ｎｍ，ｃ＝１３．２６５（３）ｎｍ，Ｖ＝５２５９．０（１５）ｎｍ３，Ｚ＝８，对 １０９２个衍射点 Ｒ＝０．０３３５。分子结

构由二个氧桥联钡的二聚体单元组成。每个 Ｂａ原子是 １０配位，配位的氧原子分别为：８个来自 ４分子 Ｈ２ＴＮＰ，一个来自

一分子 Ｈ２Ｏ，一个来自氢氧根离子。金属原子由氧桥连成网状结构，非配位的水分子和乙醇分子位于晶体的空穴中。用

ＤＳＣ，ＴＧＤＴＧ和 ＩＲ技术研究了标题物的热分解机理，在 ５５０℃，分解残渣主要为 ＢａＣＯ３。
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