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　　运用 Ｇａｕｓｓｉａｎ９８程序，在密度泛函理论（ＤＦＴ）
Ｂ３ＬＹＰ／６３１１＋（ｄ，ｐ）水平下，对十一种芳香族含能材
料（见表１）进行了几何全优化。在此基础上，首次运
用核独立化学位移（ＮＩＣＳ）的概念，采用标准的

ＧＩＡＯ程序在 Ｂ３ＬＹＰ／６３１１＋＋Ｇ（ｄ，ｐ）水平计算了这
十一种化合物中心的 ＮＩＣＳ值，记作 ＮＩＣＳ（０），结果表
明撞击感度 Ｈ５０的对数和 ＮＩＣＳ（０）与零点校正能 Ｅ的
乘积 ＮＩＣＳ（０）×Ｅ的对数有很好的线性关系。

表 １　十一种芳香化合物的撞击感度 Ｈ５０，零点校正值 Ｅ、ＮＩＣＳ（０）

Ｔａｂｌｅ１　Ｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓ（Ｈ５０），ｃｏｒｒｅｃｔｅｄｚｅｒｏｐｏｉｎｔｖｉｂｒａｔｉｏａｎｌｅｎｅｒｇｙＥ，ＮＩＣＳ（０）ｏｆｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

　　　　ｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ ＮＩＣＳ（０） Ｅ／Ｈａｒｔｒｅｅ ＮＩＣＳ（０）×Ｅ Ｈ５０／ｃｍ ｌｎ［ＮＩＣＳ（０）×Ｅ］ ｌｎ（Ｈ５０）
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１，３，４，５ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏａｎｉｌｉｎｅ －１１．０１ －１１０５．７７ １２１７４．５３ ４１１） ９．４１ ３．７１
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　　Ｎｏｔｅ：１）ＲｉｃｅＢＭｅｔａｌ．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＳｔｒｕｃｔｕｒｅ（Ｔｈｅｏｃｈｅｍ），２００２，５８３：６９－７２．

２）ＸＩＡＯＨｅｍｉｎｇ．ＴｈｅＭｏｌｅｃｕｌａｒＯｒｂｉｔａｌＴｈｅｏｒｙｏｆＮｉｔｒｏＣｏｍｐｏｕｎｄｓ．Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＮａｔｉｏｎａｌＤｅｆｅｎｓｅＩｎｄｕｓｔｒｙＰｒｅｓｓ，１９９３．

　　芳香族化合物存在离域 π电子，在垂直于环分子
平面的外磁场 Ｈ０的作用下，离域 π电子会产生环电
流，ＮＩＣＳ值的本质是环电流的反映，通常是在环中心
或在环上０．１ｎｍ处计算 ＮＩＣＳ值。

它在一定程度上反映芳香族化合物的稳定性，而零

点校正能是物质稳定性的另一种描述符。将它们组合，

就是为了表征芳香族化合物的稳定性，进而与感度关联。

　　图１为表１中 ｌｎ（ＮＩＣＳ（０）×Ｅ）与 ｌｎ（Ｈ５０）的关系
图。从图 １中可以看出 ＮＩＣＳ（０）与 Ｅ乘积的对数和
Ｈ５０的对数之间有很好的线性关系，线性相关度为
０．９８６。它们的关系如式（１）：

ｌｎＨ５０ ＝３８．０１－３．６６ｌｎ［（ＮＩＣＳ（０）×Ｅ） （１）
　　由此可见，芳香性指标 ＮＩＣＳ（０）与零点校正能 Ｅ组

合与撞击感度之间有很好的线性统计关系，是表征芳香

族炸药感度的一个简单描述符。

图 １　十一种芳香化合物的 ＮＩＣＳ（０）与 Ｅ乘积的对数

和 Ｈ５０的对数变化图

Ｆｉｇ．１　Ｃｕｒｖｅｏｆｌｎ（Ｈ５０）ｖｓｌｎ［ＮＩＣＳ（０）×Ｅ］

ｏｆｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
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