
书书书

ＸＩＡＹｕｎｘｉａ，ＷＡＮＧＰｉｎｇ，ＳＵＮＪｉｅ，ＭＡＯＺｈｉｈｕａ

文章编号：１００６９９４１（２０１０）０１０００４０３

ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＣｏｍｐｏｕｎｄ４Ａｍｉｎｏ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌｉｕｍＰｉｃｒａｔｅ

ＸＩＡＹｕｎｘｉａ１，ＷＡＮＧＰｉｎｇ１，ＳＵＮＪｉｅ１，ＭＡＯＺｈｉｈｕａ２
（１．ＩｎｓｔｉｔｕｔｅｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＭａｔｅｒｉａｌｓ，ＣｈｉｎａＡｃａｄｅｍｙｏｆＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇＰｈｙｓｉｃｓ，Ｍｉａｎｙａｎｇ６２１９００，Ｃｈｉｎａ；２．ＳｉｃｈｕａｎＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｃｈｅｎｇｄｕ６１００６４，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ａｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄ４ａｍｉｎｏ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌｉｕｍ ｐｉｃｒａｔｅ（４ＡＴＰＡ）ｗａｓｃｕｌｔｕｒｅｄｆｒｏｍ ｍｅｔｈａｎｏｌｓｏｌｖｅｎｔａｔ２５℃．Ｔｈｅ
ｃｏｍｐｏｕｎｄｃｒｙｓｔａｌｌｉｚｅｄｉｎｔｈｅｏｒｔｈｏｒｈｏｍｂｉｃｓｙｓｔｅｍ，ｉｓｓｐａｃｅｇｒｏｕｐＰｃｎｂｗｉｔｈａ＝９．１７７（４），ｂ＝１３．２７９（６），ｃ＝１９．８５５（６）?，Ｖ＝２４１９．５（１６）?３，
Ｄｃ＝１．７２０ｇ·ｃｍ

－３，Ｚ＝８，μ（ＭｏＫα）＝０．１５２ｍｍ－１ａｎｄＦ（０００）＝１２８０．Ｏｆｔｈｅ２５８０ｔｏｔａｌｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓ，２１９４ｗｅｒｅｕｎｉｑｕｅ（Ｒｉｎｔ＝０．００４８）．Ｔｈｅ
ｆｉｎａｌＲ＝０．０５８８ａｎｄｗＲ＝０．１３７０ｆｏｒ２１９４ｏｂｓｅｒｖｅｄｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｗｉｔｈＩ＞２σ（Ｉ）．ＳｉｎｇｌｅＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｒｅｖｅａｌｓｔｈａｔｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｉｓｃｏｍｐｏｓｅｄｏｆ
４ａｍｉｎｏ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌｉｕｍｃａｔｉｏｎａｎｄｐｉｃｒｉｃａｎｉｏｎ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｐｈｙｓｉｃａｌｃｈｅｍｉｓｔｒｙ；４ａｍｉｎｏ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌｉｕｍｐｉｃｒａｔｅ（４ＡＴＰＡ）；ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ；ｉｏｎｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄ；ｅｘｐｌｏｓｉｖｅ
ＣＬＣｎｕｍｂｅｒ：ＴＪ５５；Ｏ６４　 Ｄｏｃｕｍｅｎｔｃｏｄｅ：Ａ ＤＯＩ：１０．３９６９／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１０．０１．００２

ＲｅｃｅｉｖｅｄＤａｔｅ：２００９０３１１；ＲｅｖｉｓｅｄＤａｔｅ：２００９０９１１
ＰｒｏｊｅｃｔＳｕｐｐｏｒｔｅｄ：ＳｕｐｐｏｒｔｅｄｂｙｔｈｅＳｉｇｎｉｆｉｃａｎｔＩｔｅｍ ｏｆＤｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔＦｏｕｎｄａ
ｔｉｏｎｏｆＣｈｉｎａＡｃａｄｅｍｙｏｆＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇＰｈｙｓｉｃｓ（Ｎｏ．２００７Ａ０３００２）
Ｂｉｏｇｒａｐｈｙ：ＸＩＡＹｕｎｘｉａ（１９７７－），ｆｅｍａｌｅ，ａｓｓｉｓｔａｎｔｒｅｓｅａｒｃｈｅｒ，ｄｏｉｎｇｒｅｓｅａｒｃｈｅｓｏｎ
ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｅｍａｉｌ：ｋｉｎｄｙ７７７＠ｓｏｈｕ．ｃｏｍ　ｏｒ　ｘｉａｙｕｎｘｉａ７７７＠ｇｍａｉｌ．ｃｏｍ

１　Ｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎ
　　ＡｉｒＦｏｒｃｅＲｅｓｅａｒｃｈＬａｂｏｒａｔｏｒｙｏｆＡｍｅｒｉｃａ（ＡＦＲＬ）ｈａｓｅｎ
ｇａｇｅｄ ｉｎ ｅｎｅｒｇｅｔｉｃ ｉｏｎｉｃ ｃｏｍｐｏｕｎｄｓｆｏｒｏｖｅｒｄｅｃａｄｅ［１］．
ＲｅｃｅｎｔｌｙｔｈｅｙｈａｖｅｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄｔｈｅｆｅａｓｉｂｉｌｉｔｙｏｆｒｅｐｌａｃｉｎｇＴＮＴ
ｗｉｔｈａｎｉｏｎｉｃｌｉｑｕｉｄｆｏｒｕｓｅｉｎｍｅｌｔｃａｓｔａｂｌｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ．Ｔｈｅ
ａｐｐｒｏａｃｈｆｏｃｕｓｅｓｏｎｓｙｎｔｈｅｓｉｚｉｎｇｔｒｉａｚｏｌｉｕｍｂａｓｅｄｓａｌｔｓｔｈａｔ
ｈａｖｅｔｈｅａｐｐｒｏｐｒｉａｔｅｐｈｙｓｉｃａｌａｎｄｓａｆｅｔｙｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ，ｔｈｅｒｍａｌ
ｓｔａｂｉｌｉｔｙ，ａｎｄｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｔｏｐｏｔｅｎｔｉａｌｌｙｒｅｐｌａｃｅ
ＴＮＴ．Ｉｎｄｉｖｉｄｕａｌｓａｌｔｓｓｅｌｅｃｔｅｄｆｒｏｍｓｅｖｅｒａｌｆａｍｉｌｉｅｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔ
ｉｃｔｒｉａｚｏｌｉｕｍ ｓａｌｔｓｒｅｃｅｎｔｌｙｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄａｔＡＦＲＬｐｏｓｓｅｓｓｈｉｇｈ
ｄｅｎｓｉｔｉｅｓ，ｒｅｌａｔｉｖｅｌｙｈｉｇｈｈｅａｔｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ，ａｎｄｐａｓｓａｃｃｅｐｔｅｄ
ｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙｔｅｓｔｓ［２－３］．
　　Ｗｅｄｅｓｉｇｎｅｄａｎｄｐｒｅｐａｒｅｄｔｈｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｉｏｎｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄ
４ａｍｉｎｏ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌｉｕｍ ｐｉｃｒａｔｅ（４ＡＴＰＡ）［４］．Ｉｔｓｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
ｈａｓｎｏｔｂｅｅｎｒｅｐｏｒｔｅｄｙｅｔ．ＴｈｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｓｕｃｈａｓｖＤ
ａｎｄｐＤ ｈａｖｅｇｒｅａｔｒｅｌａｔｉｏｎｔｏｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｄｅｎｓｉｔｙ，ａｎｄｔｈｅｔｈｅｒ
ｍａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｎｄ ｍｅｃｈａｎｉｃａｌｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙａｌｓｏ ａｒｅｃｌｏｓｅｌｙ
ｌｉｎｋｅｄｗｉｔｈｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅ［５－７］．Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，
ｗｅａｎａｌｙｚｅｄｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ４ＡＴＰＡｉｎｔｈｅｐａｐｅｒ，ａｎｄ
ｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄｐｌｅｎｔｙｏｆｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓａｎｄππｂｏｎｄｓｈａｄ
ｍｕｃｈａｔｔｒｉｂｕｔｅｔｏｉｔｓｅｘｃｅｌｌｅｎｔｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙ．

２　Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ

２．１　Ｍａｔｅｒｉａｌｓａｎｄｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔ
　　Ａｌｌｃｈｅｍｉｃａｌｓｆｒｏｍｃｏｍｍｅｒｃｉａｌｓｏｕｒｃｅｓｗｅｒｅｏｆｒｅａｇｅｎｔｇｒａｄｅ
ａｎｄｕｓｅｄｗｉｔｈｏｕｔｆｕｒｔｈｅｒｐｕｒｉｆｉｃａｔｉｏｎ．４ＡＴＰＡ ｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄ
ｂｙｎｅｕｔｒａｌｉｚａｔｉｏｎｏｆ４ａｍｉｎｏ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌｉｕｍ ａｎｄｐｉｃｒｉｃａｃｉｄ．
ＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｗａｓｐｅｒｆｏｒｍｅｄｏｎａＨｏｌａｎｄＥＮＲＡＦＮＯＮＩＵＳ
ＣＡＤ４Ｘｒａｙｆｏｕｒｃｉｒｃｌｅｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒｅｑｕｉｐｍｅｎｔ．

２．２　Ｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎｏｆ４ＡＴＰＡ
　　 Ｓｏｍｅ４ＡＴＰＡｗａｓａｄｄｅｄｔｏｔｈｅｍｅｔｈａｎｏｌｓｏｌｖｅｎｔ，ｔｈｅｎ
ｍａｄｅｔｈｅｍｄｉｓｓｏｌｖｅｄｃｏｍｐｌｅｔｅｌｙｂｙｈｅａｔａｎｄｓｔｉｒｒｉｎｇ．Ｔｈｅｓｏｌｕ

ｔｉｏｎｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄ，ａｎｄｔｈｅｆｉｌｔｒａｔｅｗａｓｋｅｐｔａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｆｏｒ
ｓｏｍｅｄａｙｓ，ｏｂｔａｉｎｅｄｃｏｌｏｒｌｅｓｓｃｒｙｓｔａｌｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ．

２．３　Ｘｒａｙｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｙ
　　Ａｃｏｌｏｒｌｅｓｓｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆ４ＡＴＰＡｗｉｔｈｄｉｍｅｎｓｉｏｎｓｏｆ
０．２５ｍｍ×０．２２ｍｍ×０．１８ｍｍｗａｓｕｓｅｄｆｏｒＸｒａｙｄａｔａｃｏｌ
ｌｅｃｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍｅｄｏｎａＣＡＤ４ｆｏｕｒｃｉｒｃｌｅｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒｅｑｕｉｐ
ｐｍｅｎｔｗｉｔｈａｇｒａｐｈｉｔｅｍｏｎｏｃｈｒｏｍａｔｉｃＭｏＫαｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ（λ＝
０．７１０７３?）ａｔ２９５（２）Ｋ．Ａｔｏｔａｌｏｆ２５８０ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓ，ｏｆ
ｗｈｉｃｈ２１９４ｉｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓ（Ｒｉｎｔ＝０．００４８）ｈａｄｂｅｅｎ
ｃｏｌｌｅｃｔｅｄｉｎｔｈｅｒａｎｇｅｏｆ２．１８°＜θ＜２５．５０°．Ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｓｆｏｒ
Ｌｏｒｅｎｔｚｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎ ｆａｃｔｏｒｓａｎｄ ｅｍｐｉｒｉｃａｌａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ ｗｅｒｅ
ｍａｄｅ．Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｓｏｌｖｅｄｂｙｄｉｒｅｃｔｍｅｔｈｏｄｓａｎｄｒｅｆｉｎｅｄ
ｂｙ ｆｕｌｌｍａｔｒｉｘ ｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓｂａｓｅｄ ｏｎ Ｆ２ ｗｉｔｈ
ＳＨＥＬＸＴＬ９７［８－１０］ｐｒｏｇｒａｍ，ｇｉｖｉｎｇｔｈｅｆｉｎａｌＲ＝０．０５８８ａｎｄ
ｗＲ＝０．１３７０．Ａｌｌｎｏｎｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｗｅｒｅｒｅｆｉｎｅｄａｎｉｓｏｔｒｏｐ
ｉｃａｌｌｙ． ＡｌｌＨ ａｔｏｍｓ ｗｅｒｅ ｐｏｓｉｔｉｏｎｅｄ ｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌｌｙ ｗｉｔｈ
Ｆｏｕｒｉｅｒ．Ｔｈｅｍａｘｉｍｕｍａｎｄｍｉｎｉｍｕｍｐｅａｋｓｏｎｔｈｅｆｉｎａｌｄｉｆｆｅｒ
ｅｎｃｅＦｏｕｒｉｅｒｍａｐｗａｓ０．３０５ａｎｄ－０．３０６ｅ／?３，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．
　　ＴｈｅＭｏｌｅｃｕｌａｒｆｒａｍｅｗｏｒｋａｎｄａｔｏｍｉｃｎｕｍｂｅｒｉｎｇｏｆｔｉｔｌｅ
ｃｏｍｐｏｕｎｄａｒｅｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．１．Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃｄａｔａｆｏｒｉｔ
ａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ１，ａｎｄｔｈｅｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄ
ａｎｇｌｅｓｉｎＴａｂｌｅ２ａｎｄ３．

Ｆｉｇ．１　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｆｒａｍｅｗｏｒｋａｎｄａｔｏｍｉｃｎｕｍｂｅｒｉｎｇ

４

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．１８，Ｎｏ．１，２０１０（４－６） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＣｏｍｐｏｕｎｄ４Ａｍｉｎｏ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌｉｕｍＰｉｃｒａｔｅ

Ｔａｂｌｅ１　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／? ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／? ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／?

Ｃ（１）—Ｏ（２） ２．４００９（１３） Ｃ（１）—Ｏ（３） ２．４３４９（１３） Ｃ（１）—Ｏ（４） ２．４５２２（１３）
Ｃ（１）—Ｏ（９） ２．４０６９（１４） Ｃ（１）—Ｏ（１０） ２．３９７６（１７） Ｃ（１）—Ｏ（４）ｃ ２．４９７５（１２）
Ｃ（１）—Ｏ（７）ａ ２．２８２０（１６）

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

Ｏ（７）ａ—Ｃ（１）—Ｏ（１０） １７４．１８（６） Ｏ（３）—Ｃ（１）—Ｏ（４） ６５．４７（４） Ｏ（１０）—Ｃ（１）—Ｏ（３） ８２．６１（６）
Ｏ（１０）—Ｃ（１）—Ｏ（２） ９３．０２（６） Ｏ（１０）—Ｃ（１）—Ｏ（４）ｃ ９０．１５（６） Ｏ（９）—Ｃ（１）—Ｏ（３） １３８．４０（５）
Ｏ（１０）—Ｃ（１）—Ｏ（９） ８６．７９（６） Ｏ（９）—Ｃ（１）—Ｏ（４）ｃ ８０．６４（５） Ｏ（１０）—Ｃ（１）—Ｏ（４） ８２．４９（５）
Ｏ（７）ａ—Ｃ（１）—Ｏ（３） ９４．６３（６） Ｏ（４）—Ｃ（１）—Ｏ（４）ｃ ７３．７７（５） Ｏ（９）—Ｃ（１）—Ｏ（４） １５２．１２（５）
Ｏ（２）—Ｃ（１）—Ｏ（３） ６５．１６（５） Ｏ（７）ａ—Ｃ（１）—Ｏ（２） ９０．４４（６） Ｏ（７）ａ—Ｃ（１）—Ｏ（４）ｃ ８８．６１（５）
Ｏ（７）ａ—Ｃ（１）—Ｏ（４） ９１．７１（５） Ｏ（７）ａ—Ｃ（１）—Ｏ（９） ９８．６１（６） Ｏ（２）—Ｃ（１）—Ｏ（４）ｃ １５５．６３（５）
Ｏ（２）—Ｃ（１）—Ｏ（４） １３０．６０（５） Ｏ（２）—Ｃ（１）—Ｏ（９） ７５．４４（５） Ｏ（３）—Ｃ（１）—Ｏ（４）ｃ １３９．１７（４）
Ｎｏｔｅ：Ｓｙｍｍｅｔｒｙｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎ：ａ：ｘ，ｙ＋１，ｚ；ｃ：－ｘ，－ｙ＋１，－ｚ．

Ｔａｂｌｅ２　Ｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ

Ｄ—Ｈ…Ａ ｄ（Ｄ—Ｈ）／? ｄ（Ｈ…Ａ）／? ｄ（Ｄ…Ａ）／? ∠ＤＨＡ／（°）

Ｏ（９）—Ｈ（９Ａ）…Ｏ（５）ａ ０．８６８ １．８６８ ２．７２８（１８） １７１（２）
Ｏ（９）—Ｈ（９Ｂ）…Ｏ（２）ｂ ０．８７３ １．９３６ ２．７９６（２） １６８（２）
Ｏ（１０）—Ｈ（１０Ａ）…Ｏ（１１）ｃ ０．８５７ １．９９３ ２．７９５（２） １５５（２）
Ｎｏｔｅ：Ｓｙｍｍｅｔｒｙｃｏｄｅｓ：ａ：－ｘ，－ｙ＋１，－ｚ；ｂ：－ｘ＋１／２，－ｙ＋３／２，－ｚ；ｃ：ｘ，ｙ，ｚ－１．

Ｔａｂｌｅ３　Ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｏｆ４ＡＴＰＡ

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

Ｏ（３）—Ｎ（１）—Ｏ（２） １２２．５（３） Ｎ（４）—Ｎ（７）—Ｈ（７ｂ） １０９．５ Ｃ（５）—Ｃ（４）—Ｎ（２） １１５．１（３）
Ｏ（３）—Ｎ（１）—Ｃ（２） １２０．４（３） Ｈ（７ａ）—Ｎ（７）—Ｈ（７ｂ） １０９．５ Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｎ（２） １１９．７（３）
Ｏ（２）—Ｎ（１）—Ｃ（２） １１７．０（３） Ｎ（４）—Ｎ（７）—Ｈ（７ｃ） １０９．５ Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｃ（６） １１８．８（３）
Ｏ（５）—Ｎ（２）—Ｏ（４） １１９．６（３） Ｈ（７ａ）—Ｎ（７）—Ｈ（７ｃ） １０９．５ Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｈ（５） １２０．６
Ｏ（５）—Ｎ（２）—Ｃ（４） １１９．６（３） Ｈ（７ｂ）—Ｎ（７）—Ｈ（７ｃ） １０９．５ Ｃ（６）—Ｃ（５）—Ｈ（５） １２０．６
Ｏ（４）—Ｎ（２）—Ｃ（４） １２０．８（３） Ｃ（２）—Ｃ（１）—Ｃ（６） １１９．２（３） Ｃ（１）—Ｃ（６）—Ｃ（５） １２１．３（３）
Ｏ（６）—Ｎ（３）—Ｏ（７） １２３．４（３） Ｃ（２）—Ｃ（１）—Ｈ（１） １２０．４ Ｃ（１）—Ｃ（６）—Ｎ（３） １１８．６（３）
Ｏ（６）—Ｎ（３）—Ｃ（６） １１８．９（３） Ｃ（６）—Ｃ（１）—Ｈ（１） １２０．４ Ｃ（５）—Ｃ（６）—Ｎ（３） １２０．１（３）
Ｏ（７）—Ｎ（３）—Ｃ（６） １１７．６（３） Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（１） １１６．１（３） Ｎ（５）—Ｃ（７）—Ｎ（４） １０６．９（３）
Ｃ（７）—Ｎ（４）—Ｃ（８） １０７．５（３） Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３） １２４．２（３） Ｎ（５）—Ｃ（７）—Ｈ（７） １２６．５
Ｃ（７）—Ｎ（４）—Ｎ（７） １２４．５（３） Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３） １１９．８（３） Ｎ（４）—Ｃ（７）—Ｈ（７） １２６．５
Ｃ（８）—Ｎ（４）—Ｎ（７） １２８．０（３） Ｏ（１）—Ｃ（３）—Ｃ（４） １２６．４（３） Ｎ（６）—Ｃ（８）—Ｎ（４） １１０．１（３）
Ｃ（７）—Ｎ（５）—Ｎ（６） １１１．０（３） Ｏ（１）—Ｃ（３）—Ｃ（２） １２２．２（３） Ｎ（６）—Ｃ（８）—Ｈ（８） １２５．０
Ｃ（８）—Ｎ（６）—Ｎ（５） １０４．６（３） Ｃ（４）—Ｃ（３）—Ｃ（２） １１１．４（３） Ｎ（４）—Ｃ（８）—Ｈ（８） １２５．０
Ｎ（４）—Ｎ（７）—Ｈ（７ａ） １０９．５ Ｃ（５）—Ｃ（４）—Ｃ（３） １２５．２（３）

３　Ｒｅｓｕｌｔｓａｎｄｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎ
　　Ｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｃｏｎｔａｉｎｓｏｎｅ４ａｍｉｎｏ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌｉ
ｕｍｃａｔｉｏｎａｎｄｏｎｅｐｉｃｒｉｃａｃｉｄａｎｉｏｎ（Ｆｉｇ．１），ａｎｄＮ（７）ａｔｏｍ
ｏｆｔｈｅｆｏｒｍｅｒａｃｔｓａｓｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｉｎｇｄｏｎｏｒｓｖｉａＨ（７ａ），
Ｈ（７ｂ） ａｎｄＨ（７ｃ） ｔｏｔｈｅｎｅｉｇｈｂｏｒｉｎｇｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｉｎｇ
ａｃｃｅｐｔｏｒｓＯ（５）ａｎｄＯ（４）ａｔ（－ｘ＋１／２，ｙ，ｚ＋１／２），（－ｘ，
－ｙ＋１／２，ｚ），（－ｘ＋１，－ｙ＋１／２，ｚ）ａｎｄ（ｘ－１／２，－ｙ＋１，
－ｚ＋３／２）ｆｒｏｍｃａｒｂｏｘｙｌ．Ｔｈｅｒｅａｒｅａｌｏｔｓｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓ，
ｂｅｓｉｄｅｓｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｖａｌｅｎｔｂｏｎｄｓｏｆｐｉｃｒｉｃａｎｉｏｎａｎｄ４ＡＴｃａｔｉｏｎ，
ｗｈｉｃｈｃｏｎｔｒｉｂｕｔｅｓｔｏｔｈｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｍｏｌｅｃｕｌｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｔｈｅｎ
ｉｎｃｒｅａｓｅｄｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆ４ＡＴＰＡｔｏ１．７２０ｇ·ｃｍ－３．
　　ＢｙｕｓｉｎｇｔｈｅＦｏｕｒＣｉｒｃｌｅＤｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒ，ｐａｃｋｉｎｇａｒｒａｎｇｅ
ｍｅｎｔｏｆ４ＡＴＰＡｉｎＣｅｌｌｗｅｒｅｆｏｕｎｄａｓＦｉｇ．２．Ｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｍ
ａｔｏｍｏｆＯ（１）ｂｅｌｏｎｇｓｔｏ４ＡＴｔｒａｎｓｆｅｒｅｄｔｏＮ（７）ｐｏｓｉｔｉｏｎ（Ｆｉｇ．
１），ａｎｄｉｔｃｏｎｆｉｒｍｓｔｈｅｎｅｕｔｒａｌｉｚａｔｉｏｎｏｆ４ＡＴａｎｄｐｉｃｒｉｃａｃｉｄ．
　　Ｏｎｅｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｃｈａｉｎｐａｒａｌｌｅｌｔｏｔｈｅｄｉｒｅｃｔｉｏｎｉｓｇｅｎｅｒａ
ｔｅｄｂｙｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｏｆＨ（７）—Ｏ（４，５）（Ｆｉｇ．１，Ｔａｂｌｅ
７）．Ａｌｌｔｈｅａｔｏｍｓｏｆ４ＡＴｃａｔｉｏｎａｒｅｎｅａｒｌｙｉｎａｐｌａｎｅｗｉｔｈｔｈｅ
ｍｅａｎｄｅｖｉａｔｉｏｎｏｆ０．００４８?，ｓｉｍｉｌａｒｔｏｔｈｅｐｉｃｒｉｃａｃｉｄａｎｉｏｎ

ｗｉｔｈｔｈｅｍｅａｎｄｅｖｉａｔｉｏｎｏｆ０．００８５?．Ｔｈｅｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｂｅ
ｔｗｅｅｎｔｈｅｍｉｓ８０．３８°，ｓｕｇｇｅｓｔｅｄｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｉｎｇｉｎｔｅｒ
ａｃｔｉｏｎｓｈａｖｅｌｉｔｔｌｅｉｎｆｌｕｅｎｃｅｏｎｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．Ｔｈｅｐｌａｎｅｏｆ４ＡＴ
ｃａｔｉｏｎ（Ｆｉｇ．２）ｃｏｕｌｄｂｅｅｘｐｒｅｓｓｅｄａｓａｎｅｑ．：－６．３８０６ｘ＋
２．４４１７ｙ＋１３．７９５４ｚ＝９．６８５９，ｔｈｅｐｌａｎｅｅｑ．ｏｆｐｉｃｒｉｃａｎｉｏｎ
ｃｏｕｌｄｂｅｅｘｐｒｅｓｓｅｄａｓ０．０６５１ｘ＋１３．２７６５ｙ－０．３３７６ｚ＝
１．５４０５．

Ｆｉｇ．２　Ｐａｃｋｉｎｇａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔｉｎｃｒｙｓｔａｌｏｆ４ＡＴＰＡ

５

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ 含能材料 ２０１０年　第１８卷　第１期　（４－６）



ＸＩＡＹｕｎｘｉａ，ＷＡＮＧＰｉｎｇ，ＳＵＮＪｉｅ，ＭＡＯＺｈｉｈｕａ

　 　 Ａｔｏｍ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ａｎｄ ｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｉｓｏｔｒｏｐｉｃ ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔ
ｐａｒａｍｅｔｅｒｓａｒｅｓｈｏｗｎｉｎＴａｂｌｅ４．
　　Ｆｒｏｍ Ｆｉｇｕｒｅ２，ｗｅｃａｎｆｉｎｄｔｈｅｒｅａｒｅｐｌｅｎｔｙｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎ
ｂｏｎｄｓａｓｔｈｅｃｏｎｎｅｃｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎｐｉｃｒｉｃｉｏｎａｎｄ５ｍｅｍｂｅｒｅｄ
ｒｉｎｇ，Ｎ（４）—Ｃ（７）—Ｎ（５）—Ｎ（６）—Ｃ（８）ｉｏｎ，ｂｅｓｉｄｅｓｓｔａｔｉｃ
ｅｆｆｅｃｔ，ｔｈａｔｉｎｆｉｎｉｔｙｅｘｔｅｎｄｔｏｐｌａｎａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．Ｉｎｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
ｏｆ４ＡＴＰＡ，ｔｈｅｒｅａｌｓｏｅｘｉｓｔππｅｆｆｅｃｔｂｅｔｗｅｅｎｐｉｃｒｉｃｉｏｎａｎｄ
５ｍｅｍｂｅｒｅｄｒｉｎｇ，ｔｈａｔｉｓ，ππｅｆｆｅｃｔａｍｏｎｇＯ（２），Ｏ（６）ａｎｄ

５ｍｅｍｂｅｒｅｄｒｉｎｇ，ｔｈａｔｂｅｎｅｆｉｔｓｔｈｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｔｈｅｉｎｆｉｎｉｔｅ
ｐｌａｎａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．Ａｎｄｔｈｅππｂｏｎｄｓｆｏｒｍ ｉｎｆｉｎｉｔｅｓｐａｃｅｔｈｒｅｅ
ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｂｅｔｗｅｅｎｐｌａｎａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｐａｒａｌｌｅｌ
ｐｉｃｒｉｃｐｌａｎｅ，ｍａｄｅｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｍｕｃｈｓｔａｂｌｅ．
　 ｗｅａｎａｌｙｚｅｄｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ４ＡＴＰＡ．Ｗｅｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄ
ｐｌｅｎｔｙｏｆｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓａｎｄ ππ ｂｏｎｄｓｈａｖｅｍｕｃｈ
ａｔｔｒｉｂｕｔｅｔｏｉｔｓｅｘｃｅｌｌｅｎｔｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙ．

Ｔａｂｌｅ４　Ａｔｏｍｉｃｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ（×１０４）ａｎｄｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｉｓｏｔｒｏｐｉｃｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓ（?２×１０３）

ａｔｏｍ ｘ ｙ ｚ Ｕ（ｅｑ） ａｔｏｍ ｘ ｙ ｚ Ｕ（ｅｑ）

Ｏ（１） １５４７（２） １２２９（２） ３８２９（１） ４７（１） Ｃ（１） ４５９０（３） １２５５（２） ４９９２（２） ３６（１）
Ｏ（２） ５９００（３） ９１４（２） ３８２３（１） ６７（１） Ｃ（２） ３８０９（３） １２６３（２） ４４０４（２） ３２（１）
Ｏ（３） ４１３６（３） １５４１（２） ３２６７（１） ５１（１） Ｃ（３） ２２１５（３） １２５９（２） ４３７１（２） ３１（１）
Ｏ（４） －７７４（３） １３１９（３） ４６２７（１） １００（１） Ｃ（４） １５８０（３） １２７５（２） ５０３１（２） ３６（１）
Ｏ（５） －５１２（４） １２２５（４） ５６３５（２） １６２（３） Ｃ（５） ２３４６（４） １２９６（２） ５６２３（２） ４１（１）
Ｏ（６） ４０６３（４） １３９８（２） ６７５１（１） ７０（１） Ｃ（６） ３８５８（４） １２８７（２） ５５９７（２） ４０（１）
Ｏ（７） ６０３１（３） １２０５（２） ６１６９（１） ７７（１） Ｃ（７） ３１８７（３） ３２６１（２） ７９１４（２） ３７（１）
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含能化合物４氨基１，２，４－三唑苦味酸盐的晶体结构

夏云霞１，王　平１，孙　杰１，毛志华２
（１．中国工程物理研究院化工材料研究所，四川 绵阳 ６２１９００；２．四川大学分析测试中心，四川 成都 ６１００６４）

摘　要：在甲醇溶液中培养了化合物４氨基１，２，４－三唑苦味酸盐的单晶。该化合物属于正交晶系，Ｐｃｎｂ空间群，晶体学参数如
下：ａ＝９．１７７（４），ｂ＝１３．２７９（６），ｃ＝１９．８５５（６）?，Ｖ＝２４１９．５（１６）?３，Ｄｃ＝１．７２０ｇ·ｃｍ

－３
，Ｚ＝８，μ（ＭｏＫα）＝０．１５２ｍｍ－１

，

Ｆ（０００）＝１２８０。在２５８０个点中有２１９４个独立衍射点（Ｒｉｎｔ＝０．００４８），Ｒ＝０．０５８８，ｗＲ＝０．１３７０，Ｉ＞２σ（Ｉ）。通过 Ｘ射线单晶衍
射得到该化合物结构中包含一个４氨基１，２，４三唑阳离子和一个苦味酸阴离子。
关键词：物理化学；４氨基１，２，４三唑苦味酸盐（４ＡＴＰＡ）；晶体结构；离子化合物；炸药
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