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Ｆｉｇ．２　ＩＲｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｔＢ３ＰＷ９１／６３１１＋Ｇ（ｄ）ｌｅｖｅｌ

　　Ｔｈｅａｂｓｅｎｃｅｏｆａｎｙｉｍａｇｉｎａｒｙｆｒｅｑｕｅｎｃｙｉｎｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｒｅ
ｓｕｌｔｓｉｎｄｉｃａｔｅｓｔｈａｔｔｈｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｔｏａｍｉｎｉ
ｍｕｍｐｏｉｎｔｏｎｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｓｕｒｆａｃｅ．Ｗｅａｓｓｉｇｎｅｄｔｈｅｍａｉｎ
ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ．ＴｈｅｍｏｓｔｉｎｔｅｎｓｅｖｉｂｒａｔｉｏｎｓｉｎｔｈｅＩＲｓｐｅｃ
ｔｒｕｍａｒｅａｚｉｄｅａｓｙｍｍｅｔｒｉｃｖｉｂｒａｔｉｏｎｓａｔ２２４３～２３２２ｃｍ－１ａｓｗｅｌｌ
ａｓＮ—Ｃ—Ｎｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎｖｉｂｒａｔｉｏｎｓ（δｓａｎｄδａｓ）．Ａｚｉｄｅｓｙｍｍｅｔ
ｒｉｃｖｉｂｒａｔｉｏｎｓａｒｅｅｖｉｄｅｎｔａｔ１３１６～１４５２ｃｍ－１．Ｎ—Ｃ—Ｎａｓｙｍ
ｍｅｔｒｉｃｖｉｂｒａｔｉｏｎｓａｒｅｅｖｉｄｅｎｔａｔ１０１５～１３７４ｃｍ－１ｉｎｔｈｅＣ（Ｎ３）４，
ＣＣ（Ｎ３）４ ａｎｄＣＣ（Ｎ３）６．Ｎ—Ｂ—Ｎｓｙｍｍｅｔｒｉｃｖｉｂｒａｔｉｏｎｓｗｉｔｈａ
ｂｒｏａｄｓｉｇｎａｌａｔ１１４９ａｎｄ１１５１ｃｍ－１

，ａｓｙｍｍｅｔｒｉｃｖｉｂｒａｔｉｏｎｓｗｉｔｈａ
ｂｒｏａｄｓｉｇｎａｌａｔ１４５１ａｎｄ１４５６ｃｍ－１

，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．９３０ｃｍ－１ａｎｄ
１１６０ｃｍ－１ａｒｅｔｈｅＮ—Ｎ—Ｎ（ｔｈｅｃｅｎｔｅｒＮａｔｏｍａｎｄｔｗｏａｚｉｄｏ
Ｎａｔｏｍｓ）ａｓｙｍｍｅｔｒｉｃｖｉｂｒａｔｉｏｎｓｉｎｔｈｅｓｐｅｃｔｒｕｍｏｆＮ（Ｎ３）３ａｎｄ
ＢＮ（Ｎ３）４．８２３ｃｍ

－１ ｉｓｔｈｅＮ—Ｎ—Ｎ（ｔｈｅｔｗｏｃｅｎｔｅｒＮ ａｔｏｍｓ
ａｎｄａｚｉｄｏＮ ａｔｏｍ）ｓｙｍｍｅｔｒｉｃｖｉｂｒａｔｉｏｎｓｉｎｔｈｅｓｐｅｃｔｒｕｍ ｏｆ
ＮＮ（Ｎ３）４．Ａｔｌｏｗｅｒｆｒｅｑｕｅｎｃｙｍａｉｎｌｙｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎａｎｄｏｕｔｏｆ
ｐｌａｎｅｖｉｂｒａｔｉｏｎｓａｒｅｏｂｓｅｒｖｅｄ．

Ｔａｂｌｅ１　Ｔｈｅｍａｊｏｒｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ（ＩＲｉｎｔｅｎｓｉｔｉｅｓ）ｏｆｔｈｅＢ（Ｎ３）３ｍｏｌｅｃｕｌｅ

ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ
ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ Ｂ３ＰＷ９１／６３１１＋Ｇ（ｄ） ＭＰ２／６３１１＋Ｇ（ｄ） ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ

νｓ（Ｎ—Ｂ—Ｎ） １１０６（２１６） １１５１（２１７） １１００
νｓ（—Ｎ３） １３９５（９４７） １４５３（９４８） １３６０
νｓ（ 帒帒Ｎ Ｎ） ２２２８（１０６５） ２３１８（１０６８） ２１６３

３．３　Ｗｉｂｅｒｇｂｏｎｄｏｒｄｅｒｓａｎｄｂｏｎｄｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓ（ＢＤＥｓ）
　　ＴｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄＷｉｂｅｒｇｂｏｎｄｏｒｄｅｒｓｆｏｒｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｒｅ
ｃｏｍｐａｒｅｄｉｎＴａｂｌｅ２．ＴｈｅＷｉｂｅｒｇｂｏｎｄｉｎｄｉｃｅｓｏｆａｌｌＮ—Ｎ
ｂｏｎｄｓｉｎｔｈｅｆｒｏｎｔｏｆａｚｉｄｏｇｒｏｕｐｔｈｅｆｏｒｅａｃｈｃｏｍｐｏｕｎｄａｒｅｆｒｏｍ
１．４０２８ｔｏ１．４９２１，ｗｈｉｃｈａｒｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｖａｌｕｅｓｏｆ
ｓｉｎｇｌｅｂｏｎｄ（１．０）ａｎｄｄｏｕｂｌｅｂｏｎｄｓ（２．０）．Ｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆｔｈｅ
ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｏｎｄｏｒｄｅｒｏｆｔｈｅＮ—Ｎｂｏｎｄａｔｔｈｅｅｎｄｏｆｔｈｅａｚｉｄｏ
ｇｒｏｕｐａｒｅｔｈｅｈｉｇｈｅｓｔ，ｓｏｔｈｅｂｏｎｄｉｓｔｈｅｓｔｒｏｎｇｅｓｔ，ｗｈｉｃｈｉｓａｇｒｅｅ
ｗｉｔｈｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｃｈａｒａｃｔｅｒｏｆａｚｉｄｏａｔｔｈｅｅｎｄｏｆｔｉｔｌｅｄｍｏｌｅ
ｃｕｌｅｓ．Ｔｈｅｔａｂｌｅｓｈｏｗｓｔｈａｔｔｈｅｌｏｗｅｓｔｉｎｄｅｘｉｓａｔｔｈｅｂｏｎｄ
ｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｃｅｎｔｅｒａｔｏｍ ａｎｄｔｈｅａｔｏｍ ｏｆａｚｉｄｏｇｒｏｕｐｉｎｔｈｅ
Ｃ（Ｎ３）４，Ｂ（Ｎ３）３，Ｎ（Ｎ３）３，ＣＣ（Ｎ３）４ａｎｄＢＮ（Ｎ３）４，ｗｈｉｌｅｔｈｅ
ｂｏｎｄＮ（１）—Ｎ（２）ａｎｄＣ（１）—Ｃ（２）ｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｃｅｎｔｅｒａｔｏｍｓ
ｉｎＮＮ（Ｎ３）４ａｎｄＣＣ（Ｎ３）６，ｔｈｕｓｔｈｏｓｅｂｏｎｄｓｗｉｌｌｂｅｔｈｅｗｅａｋｅｓｔ
ｂｏｎｄ．Ｆｒｏｍｔｈｅａｂｏｖｅａｎａｌｙｓｉｓｗｅｍａｙｐｒｅｄｉｃｔｔｈａｔｔｈｅｅｌｉｍｉｎａ
ｔｉｏｎｏｆａｚｉｄｏｇｒｏｕｐｏｒｔｈｅｃｅｎｔｅｒｂｏｎｄｂｒｅａｋｉｎｇｉｓｔｈｅｐｏｓｓｉｂｌｅ
ｐｒｉｍａｒｙｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓ．
　　Ｉｎｏｒｄｅｒｔｏｄｉｓｃｕｓｓｔｈｅｄｉｆｆｉｃｕｌｔｙｌｅｖｅｌｏｆｓｕｂｓｔｉｔｕｔｉｏｎｓｕｆｆｉｃｉｅｎｔ
ｌｙ，ｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓｏｆｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｃｈｅｍｉｃａｌｂｏｎｄｓａｒｅ
ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ，ｃｏｍｐａｒｉｎｇｔｈｅｆｒａｃｔｕｒｅｅｎｅｒｇｉｅｓ，ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓｃｏｕｌｄｂｅ
ｂｅｔｔｅｒｇｕｉｄｅｄ．ＢＤＥｃｏｕｌｄａｌｓｏｐｒｏｖｉｄｅｕｓｗｉｔｈｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎａｂｏｕｔ
ｔｈｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄｓ．ＴｈｅｈｉｇｈｅｒｔｈｅＢＤＥｉｓ，ｔｈｅｂｅｔｔｅｒｏｆ
ｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｍｏｌｅｃｕｌａｒｗｉｌｌｂｅ．Ｔｈｅｂｏｎｄｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓ
（ＢＤＥｓ）ｏｆｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｒｅｓｈｏｗｅｄａｔＴａｂｌｅ３．ＢＤＥ１ｍｅａｎｓ
ｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｏｆｅａｃｈｂｏｎｄＮ—Ｎａｔｔｈｅｅｎｄｏｆｍｏｌｅｃｕｌａｒ，
ａｎｄＢＤＥ２ｓｔａｎｄｓｆｏｒｆｒａｃｔｕｒｅｅｎｅｒｇｙｏｆｂｏｎｄｂｅｔｗｅｅｎＮａｎｄｃｅｎ
ｔｒａｌａｔｏｍ，ｆｏｒｅｘａｍｐｌｅＣ—Ｎ，Ｂ—ＮｉｎＣ（Ｎ３）４，Ｂ（Ｎ３）３ｒｅｓｐｅｃ
ｔｉｖｅｌｙ．ＷｈｉｌｅｔｈｉｎｇｓａｒｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉｎＢＮ（Ｎ３）４，ｔｈｅｒｅａｒｅｔｗｏｋｉｎｄｓ
ｏｆＢＤＥ１ａｎｄＢＤＥ２，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．
　　ＩｔｃｏｕｌｄｂｅｉｎｄｉｃａｔｅｄｆｒｏｍｖａｌｕｅｓｏｆＢＥＤｓｔｈａｔｔｈｅｙａｒｅｓｔａ
ｂｌｅｍａｔｅｒｉａｌｓ．Ｂｅｓｉｄｅｓ，ｉｔｃａｎａｌｓｏｂｅｉｎｆｅｒｒｅｄｔｈａｔＢＤＥ１＞
ＢＤＥ２，ｗｈｉｃｈｍｅａｎｓｔｈｅＮ—Ｎ ｂｏｎｄａｔｔｈｅｅｎｄｏｆｔｈｅａｚｉｄｅ
ｇｒｏｕｐｉｓｍｕｃｈｍｏｒｅｓｔａｂｌｅｔｈａｎｂｏｎｄｂｅｔｗｅｅｎＮ ａｎｄｃｅｎｔｒａｌ
ａｔｏｍ．Ｔｈｕｓｗｅｇｅｔｔｈｅｓｉｍｉｌａｒｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎａｓｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆ
Ｗｉｂｅｒｇｏｒｂｉｔａｌａｎａｌｙｓｉｓ，ｃｒａｃｋｏｆｔｈｅａｚｉｄｅｇｒｏｕｐｉｓｔｈｅｍｏｓｔ
ｐｏｓｓｉｂｌｅｒｅａｃｔｉｏｎｉｎｔｈｅｓｅｋｉｎｄｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄｓ．

３．４　Ｆｒｏｎｔｉｅｒｏｒｂｉｔａｌｅｎｅｒｇｙｌｅｖｅｌｓａｎｄｔｈｅｉｒｇａｐｓ
　　Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｆｒｏｎｔｉｅｒｏｒｂｉｔａｌｅｎｅｒｇｙｌｅｖｅｌｓａｎｄｔｈｅｉｒｇａｐｓａｒｅ
ｃｏｎｔａｉｎｅｄｉｎＴａｂｌｅ４．Ｔｈｅｅｎｅｒｇｙｇａｐｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｈｉｇｈｅｓｔｏｃｃｕ
ｐｉｅｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌ（ＨＯＭＯ）ａｎｄｔｈｅｌｏｗｅｓｔｕｎｏｃｃｕｐｉｅｄｍｏ
ｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌ（ＬＵＭＯ）ｃａｎｂｅｕｓｅｄｔｏｄｅｔｅｒｍｉｎｅｔｈｅａｃｔｉｖｉｔｙｏｆａ
ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｄｕｅ ｔｏ ｉｎｔｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｃｈａｒｇｅ ｔｒａｎｓｆｅｒ， ｓｏ ｔｈｅ
ＬＵＭＯＨＯＭＯ ｅｎｅｒｇｙｇａｐｓｆｏｒＣ（Ｎ３）４，Ｂ（Ｎ３）３，Ｎ（Ｎ３）３；
ＣＣ（Ｎ３）４，ＢＮ（Ｎ３）４，ＮＮ（Ｎ３）４ａｎｄＣＣ（Ｎ３）６ｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｔ
ｔｈｅＢ３ＰＷ９１／６３１１＋Ｇ（ｄ）ｌｅｖｅｌ．ＩｔｉｓｏｂｖｉｏｕｓｔｏｓｅｅｆｒｏｍＴａｂｌｅ
３，ｔｈｅｆｒｏｎｔｉｅｒｏｒｂｉｔａｌｅｎｅｒｇｉｅｓｄｉｆｆｅｒｆｒｏｍ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｏｍｐｏｕｎｄｓ．
Ｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｓｐｒｅｄｉｃｔｔｈａｔｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌａｃｔｉｖｉｔｙｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍ
ｐｏｕｎｄｓｄｅｃｒｅａｓｅｉｎｔｈｅｏｒｄｅｒ：Ｂ（Ｎ３）３＞Ｃ（Ｎ３）４＞ＣＣ（Ｎ３）６＞ＮＮ
（Ｎ３）４＞ＢＮ（Ｎ３）４＞Ｎ（Ｎ３）３＞ＣＣ（Ｎ３）４．Ｔｈｅｓｍａｌｌｅｒｔｈｅｅｎｅｒｇｙ
ｇａｐｉｓ，ｔｈｅｅａｓｉｅｒｅｌｅｃｔｒｏｎｔｒａｎｓｆｅｒＨＯＭＯ ＬＵＭＯ ａｎｄｔｈｅｍｏｒｅ
ｓｅｎｓｉｔｉｖｅｏｆｔｈｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍｏｌｅｃｕｌｅ．

３．５　Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｄｅｎｓｉｔｙａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ
　　Ｏｕｒｐｒｅｄｉｃｔｅｄｒｅｓｕｌｔｓｏｆｖｏｌｕｍｅ（Ｖ），ｄｅｎｓｉｔｙ（ρ），ｓｔａｎｄａｒｄ
ｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ（ΔｆＨ

０
），ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ（Ｄ）ａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ

ｐｒｅｓｓｕｒｅ（ｐ）ｆｏｒＣ（Ｎ３）４，Ｂ（Ｎ３）３，Ｎ（Ｎ３）３；ＣＣ（Ｎ３）４，ＢＮ（Ｎ３）４，
ＮＮ（Ｎ３）４ａｎｄＣＣ（Ｎ３）６ａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ５．

０３５

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２０，Ｎｏ．５，２０１２（５２８－５３３） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＭｏｌｅｃｕｌａｒＤｅｓｉｇｎａｎｄＴｈｅｏｒｅｔｉｃａｌＳｔｕｄｙｏｎＮｏｖｅｌＨｉｇｈｎｉｔｒｏｇｅｎＥｎｅｒｇｅｔｉｃＡｚｉｄｏＣｏｍｐｏｕｎｄｓ

Ｔａｂｌｅ２　ＴｈｅＷｉｂｅｒｇｂｏｎｄｉｎｄｅｘａｔＢ３ＰＷ９１／６３１１＋Ｇ（ｄ）ｌｅｖｅｌ

ｓｐｅｃｉｅｓ ｂｏｎｄ Ｗｉｂｅｒｇｂｏｎｄｏｒｄｅｒ

Ｃ（１）—Ｎ（２），Ｃ（１）—Ｎ（３），Ｃ（１）—Ｎ（４），Ｃ（１）—Ｎ（５） ０．９５０４
Ｃ（Ｎ３）４ Ｎ（３）—Ｎ（１２），Ｎ（２）—Ｎ（６），Ｎ（４）—Ｎ（８），Ｎ（５）—Ｎ（１０） １．４５１５

Ｎ（６）—Ｎ（７），Ｎ（１２）—Ｎ（１３），Ｎ（８）—Ｎ（９），Ｎ（１０）—Ｎ（１１） ２．４０４３
Ｂ（１）—Ｎ（２），Ｂ（１）—Ｎ（５），Ｂ（１）—Ｎ（８） ０．９６９１

Ｂ（Ｎ３）３ Ｎ（２）—Ｎ（３），Ｎ（５）—Ｎ（６）Ｎ（８）—Ｎ（９） １．４７７５
Ｎ（３）—Ｎ（４），Ｎ（６）—Ｎ（７），Ｎ（９）—Ｎ（１０） ２．３９４３
Ｎ（１）—Ｎ（２），Ｎ（１）—Ｎ（５），Ｎ（１）—Ｎ（８） ０．９６１２

Ｎ（Ｎ３）３ Ｎ（２）—Ｎ（３），Ｎ（５）—Ｎ（６），Ｎ（８）—Ｎ（９） １．４５３４
Ｎ（３）—Ｎ（４），Ｎ（６）—Ｎ（７），Ｎ（９）—Ｎ（１０） ２．３９３７

ＣＣ（Ｎ３）４

Ｃ（１）—Ｃ（２） １．５５９４
Ｃ（１）—Ｎ（３），Ｃ（１）—Ｎ（４），Ｃ（２）—Ｎ（５），Ｃ（２）—Ｎ（６） １．０５０５
Ｎ（３）—Ｎ（９），Ｎ（４）—Ｎ（７），Ｎ（５）—Ｎ（１１），Ｎ（６）—Ｎ（１３） １．４５９３
Ｎ（７）—Ｎ（８），Ｎ（１１）—Ｎ（１２），Ｎ（９）—Ｎ（１０），Ｎ（１３）—Ｎ（１４） ２．３６３４

ＢＮ（Ｎ３）４

Ｂ（１）—Ｎ（２），Ｂ（１）—Ｎ（３），Ｂ（１）—Ｎ（４） ０．９８０８，０．９６７１，０．９５５９
Ｎ（２）—Ｎ（５），Ｎ（２）—Ｎ（６） ０．９８４５，０．９９７７
Ｎ（３）—Ｎ（７），Ｎ（４）—Ｎ（１３），Ｎ（５）—Ｎ（１１），Ｎ（６）—Ｎ（９） １．４２３１～１．４９２１
Ｎ（７）—Ｎ（８），Ｎ（９）—Ｎ（１０），Ｎ（１１）—Ｎ（１２），Ｎ（１３）—Ｎ（１４） ２．３７２１～２．４１７５

ＮＮ（Ｎ３）４

Ｎ（１）—Ｎ（２） ０．８８０７
Ｎ（１）—Ｎ（３），Ｎ（２）—Ｎ（６） １．０３５１
Ｎ（１）—Ｎ（４），Ｎ（２）—Ｎ（５） ０．９６３７
Ｎ（３）—Ｎ（７），Ｎ（６）—Ｎ（９） １．４０２８
Ｎ（４）—Ｎ（１３），Ｎ（５）—Ｎ（１１） １．４３８１
Ｎ（１３）—Ｎ（１４），Ｎ（１１）—Ｎ（１２） ２．４１２３
Ｎ（７）—Ｎ（８），Ｎ（９）—Ｎ（１０） ２．４２７８

ＣＣ（Ｎ３）６

Ｃ（１）—Ｃ（２） ０．８７１０
Ｃ（１）—Ｎ（３），Ｃ（２）—Ｎ（６），Ｃ（１）—Ｎ（４），Ｃ（２）—Ｎ（７），Ｃ（１）—Ｎ（５），Ｃ（２）—Ｎ（８） ０．９５４５～０．９６７４
Ｎ（３）—Ｎ（１１），Ｎ（４）—Ｎ（１３），Ｎ（５）—Ｎ（９），
Ｎ（６）—Ｎ（１９），Ｎ（７）—Ｎ（１５），Ｎ（８）—Ｎ（１７） １．４５７７～１．４５３７
Ｎ（１３）—Ｎ（１４），Ｎ（１１）—Ｎ（１２），Ｎ（９）—Ｎ（１０），
Ｎ（１５）—Ｎ（１６），Ｎ（１９）—Ｎ（２０），Ｎ（１７）—Ｎ（１８） ２．３９１２～２．４００４

Ｔａｂｌｅ３　Ｔｈｅｂｏｎｄｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓ（ＢＤＥｓ）ｏｆｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｔＢ３ＰＷ９１／６３１１＋Ｇ（ｄ）ｌｅｖｅｌ

ｓｐｅｃｉｅｓ Ｃ（Ｎ３）４ Ｂ（Ｎ３）３ Ｎ（Ｎ３）３ ＣＣ（Ｎ３）４ ＮＮ（Ｎ３）４ ＣＣ（Ｎ３）６ ＢＮ（Ｎ３）４

ＥＢＤＥ１／ｋＪ·ｍｏｌ
－１ ５６２．７６ ７６８．８６ ４１４．１４ ７１０．９２ ４３６．３３ ７５７．８０ ７５９．２４（Ｂ，Ｎ—Ｎ）

６７３．３３（Ｃ，Ｎ—Ｎ）

ＥＢＤＥ２／ｋＪ·ｍｏｌ
－１ －１４７．９４ ２１５．８８ －２０８．９７ －１２３．１５ ７３．４８ －２２１．２８ ２０９．１６（Ｂ—Ｎ）

－５２７．９２（Ｃ—Ｎ）

Ｔａｂｌｅ４　Ｔｈｅｆｒｏｎｔｉｅｒｏｒｂｉｔａｌｅｎｅｒｇｉｅｓａｎｄｔｈｅｉｒｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｓｏｆｔｉｔｌｅｃｏｍ
ｐｏｕｎｄｓａｔＢ３ＰＷ９１／６３１１＋Ｇ（ｄ）ｌｅｖｅｌ ｋＪ·ｍｏｌ－１

ｓｐｅｃｉｅｓ ＥＬＵＭＯ ＥＨＯＭＯ ΔＥＬＵＭＯＨＯＭＯ
Ｎ（Ｎ３）３ －２８１．７ －７１６．６ ４３４．９
Ｂ（Ｎ３）３ －２２４．９ －７９９．９ ５７５．０
ＣＣ（Ｎ３）４ －２１９．１ －６１７．９ ３９８．８
ＢＮ（Ｎ３）４ －２５６．２ －７２２．６ ４６６．４
ＮＮ（Ｎ３）４ －２４５．８ －７３７．１ ４９１．３
ＣＣ（Ｎ３）６ －２３９．９ －７７４．５ ５３４．５

　　Ｔｈｅｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｆｏｒｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｔｔｈｅ
Ｂ３ＰＷ９１／６３１１＋Ｇ（ｄ）ｌｅｖｅｌ．Ｔｈｅｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅ
ｃｏｍｐｏｕｎｄｓｄｅｃｒｅａｓｅｉｎｔｈｅｏｒｄｅｒ：ＣＣ（Ｎ３）６ ＞ＮＮ（Ｎ３）４ ＞
ＣＣ（Ｎ３）４＞ＢＮ（Ｎ３）４＞Ｃ（Ｎ３）４＞Ｎ（Ｎ３）３＞Ｂ（Ｎ３）３．

　　Ｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙ，ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅｒｅｓｕｌｔｓ
ｃｏｍｐａｒｅｄｔｏｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｖａｌｕｅｓｆｏｒＴＮＴ（ρ＝１．６００ｇ·ｃｍ－３

，

Ｄ＝６８４０ｍ·ｓ－１，ｐ＝２０．３ＧＰａ）；ＲＤＸ（ρ＝１．８００ｇ·ｃｍ－３
，

Ｄ＝８７５０ｍ·ｓ－１，ｐ＝３４．７ＧＰａ）ａｎｄＨＭＸ（ρ＝１．８５４ｇ·ｃｍ－３
，

Ｄ＝８９１７ｍ·ｓ－１，ｐ＝３９．３ＧＰａ）［２１］．Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｒｅｖｅａｌｔｈａｔ
ｔｈｏｓｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｒｅｍｏｒｅｐｏｗｅｒｆｕｌｔｈａｎＴＮＴａｎｄｃｏｍｐａｒａｂｌｅ
ｔｏＲＤＸａｎｄＨＭＸ．ＥｓｐｅｃｉａｌｌｙｔｈｅＣ（Ｎ３）４ ａｎｄＢＮ（Ｎ３）４，
ｗｈｉｃｈｉｓｍｏｒｅｐｏｗｅｒｆｕｌｔｈａｎｔｈｅｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌｈｉｇｈｅｘｐｌｏｓｉｖｅ
ＨＭＸ．ＩｔｃｏｕｌｄａｌｓｏｂｅｓｅｅｎｆｒｏｍＴａｂｌｅ５，ｔｈｅｓｅｑｕｅｎｃｅｓｏｆｄｅｔｏ
ｎａｔｉｏｎｔｈｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｒｅａｓｆｏｌｌｏｗｓ：Ｄ（Ｃ（Ｎ３）４）＞Ｄ（ＢＮ（Ｎ３）４）
＞Ｄ（ＮＮ（Ｎ３）４）＞Ｄ（ＣＣ（Ｎ３）６）＞Ｄ（Ｎ（Ｎ３）３）＞Ｄ（Ｂ（Ｎ３）３）＞
Ｄ（ＣＣ（Ｎ３）４），ｐ（Ｃ（Ｎ３）４）＞ｐ（ＢＮ（Ｎ３）４）＞ｐ（ＣＣ（Ｎ３）６）＞
ｐ（ＮＮ（Ｎ３）４）＞ｐ（Ｂ（Ｎ３）３）＞ｐ（Ｎ（Ｎ３）３）＞ｐ（ＣＣ（Ｎ３）４），
ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｉｓｉｎｄｉｃａｔｅｓａｇｏｏｄｇｒｏｕｐａｄｄｉｔｉｖｉｔｙｅｆｆｅｃｔｏｎ
ｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ．Ｔｈｅｍｏｒｅａｚｉｄｏｇｒｏｕｐｓ，ｔｈｅｈｉｇｈｅｒ

１３５
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ＭＡＮＴｉａｎｔｉａｎ，ＮＩＵＸｉａｏｑｉｎｇ，ＺＨＡＮＧＪｉａｎｇｕｏ，ＷＡＮＧＹｉｎｇ，ＺＨＡＮＧＴｏｎｇｌａｉ，ＺＨＯＵＺｕｎｎｉｎｇ

ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ ｖｅｌｏｃｉｔｙ ａｎｄ ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ ｐｒｅｓｓｕｒｅｓ ｖａｌｕｅｓ ａｒｅ．
ＣＣ（Ｎ３）６ ａｎｄＣＣ（Ｎ３）４ｓｐｅｃｉａｌｂｅｃａｕｓｅｔｈａｔｄｉｓｔａｎｃｅｏｆＣ—Ｃ
ａｆｆｅｃｔｓｔｈｅｉｒｄｅｎｓｉｔｉｅｓ．Ｉｎｔｈｉｓｗａｙ，ｔｈｉｓｒｅｓｕｌｔｓｕｐｐｏｒｔｓｔｈｅ

ｎｏｔｉｏｎｔｈａｔｉｎｔｒｏｄｕｃｉｎｇｍｏｒｅａｚｉｄｅｓｕｂｓｔｉｔｕｅｎｔｓｉｎｔｏａｍｏｌｅｃｕｌｅ
ｉｎｃｒｅａｓｅｓｉｔｓｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ．Ｔｈｅｙｗｏｕｌｄｂｅｎｏｖｅｌ
ｐｏｔｅｎｔｉａｌＨＥＤＭ ｃａｎｄｉｄａｔｅｓｉｆｓｕｃｃｅｓｓｆｕｌｌｙｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄ．

Ｔａｂｌｅ５　Ｄｅｎｓｉｔｙ，ｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅａｔＢ３ＰＷ９１／６３１１＋Ｇ（ｄ）ｌｅｖｅｌ

ｓｐｅｃｉｅｓ Ｃ（Ｎ３）４ Ｂ（Ｎ３）３ Ｎ（Ｎ３）３ ＮＮ（Ｎ３）４ ＣＣ（Ｎ３）４ ＣＣ（Ｎ３）６ ＢＮ（Ｎ３）４

ｍｏｌｅｃｕｌａｒｆｏｒｍｕｌａ ＣＮ１２ ＢＮ９ Ｎ１０ Ｎ１４ Ｃ２Ｎ１２ Ｃ２Ｎ１８ ＢＮ１３
Ｍ／ｇ·ｍｏｌ－１ １８０．１３ １３６．９０ １４０．１０ １９６．１４ １９２．１４ ２７６．２ １９２．９４

Ｖ／ｃｍ３ ９２．４２２ ７９．７３２ ８６．４２８ １１９．１６２ １１５．６７７ １５５．８６９ １０７．０１１

ρ／ｇ·ｃｍ－３ １．９４９ １．７１７ １．６２１ １．６４６ １．６６１ １．７７２ １．８０３
ΔｆＨ

０／ｋＪ·ｍｏｌ－１（０Ｋ） １３５５ ６８２ １３１２ ２７０３ ２２５０ ３２４１ ２０５２
ΔｆＨ

０／ｋＪ·ｍｏｌ－１（２９８Ｋ） １１６５ ６６８ １２９５ ２６８１ ２２３３ ３２１４ １８４９

Ｄ／ｍ·ｓ－１ ９３９７ ７９５７ ９３５１ １０４１９ ９４１６ １００６２ ９８６４
ｐ／ＧＰａ ４１．０ ２７．３ ３６．３ ４５．６ ３７．４ ４４．５ ４３．２

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ
　　Ｉｎｏｕｒｒｅｓｅａｒｃｈ，ｓｅｖｅｎｐｏｓｓｉｂｌｅａｚｉｄｅｓｕｂｓｔｉｔｕｅｎｔｓｗｅｒｅｉｎｖｅｓ
ｔｉｇａｔｅｄｕｓｉｎｇｑｕａｎｔｕｍｃｈｅｍｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ．Ｓｏｍｅｏｆｔｈｅｍｏｌｅｃ
ｕｌａｒｇｅｏｍｅｔｒｉｅｓｗｅｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｆｏｒｔｈｅｆｉｒｓｔｔｉｍｅ．Ｒｅｓｕｌｔｓｆｏｒｈａｒ
ｍｏｎｉｃｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓｒｅｖｅａｌｔｈａｔｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｈａｖｅ
ａｖｅｒｙｓｔａｂｌｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｗｉｔｈａｍｉｎｉｍｕｍ ｏｎｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙ
ｓｕｒｆａｃｅａｎｄｔｈｅａｂｓｅｎｃｅｏｆａｎｙｎｅｇａｔｉｖｅｍｏｄｅ．Ｗｉｂｅｒｇｂｏｎｄｏｒ
ｄｅｒｓａｎａｌｙｓｉｓａｎｄＢＤＥｐｒｏｖｅｄｔｈａｔｔｈｅＮ—Ｎｂｏｎｄａｔｔｈｅｅｎｄｏｆ
ｔｈｅａｚｉｄｅｇｒｏｕｐｉｓｔｈｅｓｔｒｏｎｇｅｓｔａｎｄｔｈｅｂｏｎｄｃｌｏｓｅｔｏｃｅｎｔｒａｌａｔｏｍ
ｉｓｔｈｅｗｅａｋｅｓｔ．Ｔｈｅｆｒｏｎｔｉｅｒｏｒｂｉｔａｌｅｎｅｒｇｉｅｓａｎｄｔｈｅｉｒｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｓ
ｐｒｅｄｉｃｔｔｈａｔｃｈｅｍｉｃａｌａｃｔｉｖｉｔｙｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｄｅｃｒｅａｓｅａｓ
ｆｏｌｌｏｗｓ：Ｂ（Ｎ３）３＞Ｃ（Ｎ３）４＞ＣＣ（Ｎ３）６＞ＮＮ（Ｎ３）４＞ＢＮ（Ｎ３）４＞
Ｎ（Ｎ３）３＞ＣＣ（Ｎ３）４．Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｒｅｖｅａｌｅｄｔｈａｔｔｈｏｓｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
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新型高氮含能叠氮化物的分子设计与理论研究

满田田，牛晓庆，张建国，王　颖，张同来，周遵宁
（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：根据 ＣＨ４、ＢＨ３、ＮＨ３以及 Ｃ２Ｈ４的结构特点，设计了 ７种新型叠氮类高氮含能化合物 Ｃ（Ｎ３）４、Ｂ（Ｎ３）３和 Ｎ（Ｎ３）３；
ＣＣ（Ｎ３）４、ＢＮ（Ｎ３）４、ＮＮ（Ｎ３）４和 ＣＣ（Ｎ３）６，在 Ｂ３ＰＷ９１／６３１１＋Ｇ（ｄ）水平下对上述化合物进行了构型优化、振动频率以及键级
分析，计算结果表明，所有化合物均无虚频，为势能面上的稳定结构，理论计算的红外结果与现有的实验结果十分相符。键级结果表

明中心原子形成的键相对较弱，为爆炸时可能的首发键。计算得到了目标化合物的生成热、密度、爆速和爆压。计算得到几乎所有

分子的爆速和爆压都超过了 ＨＭＸ，在含能材料领域具有潜在的应用前景。
关键词：物理化学；叠氮化合物；高氮化合物；生成热；爆速；爆压
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第四届固体推进剂安全技术研讨会征文通知（第一轮）

第四届固体推进剂安全技术研讨会拟定于 ２０１３年 ７月下旬在安徽黄山召开，此次会议由航天工业固体推进剂安全技

术研究中心、华中危险化学品安全检测检验中心主办，航天科技集团公司四院四十二所承办。

会议主题：固体推进剂安全技术研究进展与发展方向

一、征文范围

　　（１）固体推进剂安全技术研究进展

（２）固体推进剂配方与新型含能材料安全性

（３）固体推进剂安全性试验方法与测试技术

（４）固体推进剂安全性数值模拟及仿真分析技术

　　（５）固体推进剂安全性评估、评价方法

（６）火箭发动机、导弹武器安全评估技术

（７）火药、炸药及火工品安全技术

（８）危险化学品安全技术

二、征文要求

（１）观点明确、数据可靠、图表清晰、文字简洁流畅（格式见附件）；（２）文责自负，论文不应涉及他人知识产权，须通

过单位保密审查；（３）投稿请注明作者姓名、单位、详细通讯地址、联系电话、传真、电子邮箱等；（４）投稿请寄打印稿和电

子文档各一份，并附单位保密审查证明；（５）录用稿件将统一编入《第四届固体推进剂安全技术研讨会论文集》，创新性和

高质量的论文将向《固体火箭技术》、《含能材料》等专业核心期刊推荐；（６）本论文集已加入中国知网、万方数据资源系

统数字化期刊群并全文入网，如作者不同意论文编入数据库或入网，请在投稿时声明。

三、征文截稿时间　　２０１３年 ３月 ３１日

四、联系方式　　联 系 人：蒲远远　０７１０－３２１９０９９（Ｏ）　１３６６９００１１７０
赵孝彬　０７１０－３２１９２０２（Ｏ）　０７１０－３２１９１１１（Ｆ）　１３０８５２８８５８２　ｚｘｂ７３５２５＠ｓｉｎａ．ｃｏｍ
李　军　０７１０－３２１９０１０（Ｏ）　１３４８７１５１４３１　ａｑｊｓｙｔｈ＠１６３．ｃｏｍ

通信地址：湖北省襄樊市 １５６信箱，４４１００３
航天工业固体推进剂安全技术研究中心

华中危险化学品安全检测检验中心

２０１２年 ７月 １日
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