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Ｎ，Ｎ′二［（２，２，２三硝基乙基Ｎ硝基）］乙二胺的热安全性和密度泛函理论研究
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摘　要：借助 Ｎ，Ｎ′二［（２，２，２三硝基乙基Ｎ硝基）］乙二胺的恒容标准燃烧热（Ｑｃ），不同加热速率（β）非等温 ＤＳＣ曲线离开基
线的初始温度（Ｔ０）、ｏｎｅｓｔ温度（Ｔｅ）、最大峰顶温度，由 Ｋｉｓｓｉｎｇｅｒ法和 Ｏｚａｗａ法所得的热分解反应活化能（ＥＫ，ＥＯ）和指前因子
（ＡＫ），从方程 ｌｎβｉ＝ｌｎ［Ａ０／ｂｅ０（ｏｒｐ０）Ｇ（α）］＋ｂｅ０（ｏｒｐ０）Ｔｅ（ｏｒｐ）ｉ所得的值 ｂｅ０（ｏｒｐ０），从方程 ｌｎβｉ＝ｌｎ［Ａ０／（ａｅ０（ｏｒｐ０） ＋１）Ｇ（α）］＋

（ａｅ０（ｏｒｐ０）＋１）ｌｎＴｅ（ｏｒｐ）ｉ所得的 ａｅ０（ｏｒｐ０）值，从方程 ｌｎ
βｉ

Ｔｅｉ－Ｔ( )
０ｉ

＝ｌｎ
Ａ０
Ｇ（α( )） ＋ｂＴｅｉ所得的 ｂ值，从方程 ｌｎ βｉ

Ｔｅｉ－Ｔ( )
０ｉ

＝ｌｎ
Ａ０
Ｇ（α( )） ＋ａｌｎＴｅｉ所

得的 ａ值，估算的比热容（ｃｐ）、密度（ρ）、热导率（λ）和分解热（Ｑｄ，取爆热之半）数据，ＺｈａｎｇＨｕＸｉｅＬｉ公式，ＨｕＹａｎｇＬｉａｎｇＸｉｅ公
式，基于Ｂｅｒｔｈｅｌｏｔ方程和 ＨａｒｃｏｕｒｔＥｓｓｏｎ方程计算热爆炸临界温度的公式，Ｓｍｉｔｈ方程，Ｆｒｉｅｄｍａｎ公式，ＢｒｕｃｋｍａｎＧｕｉｌｌｅｔ公式，热力
学公式和 ＷａｎｇＤｕ公式，计算了由理想燃烧反应和 Ｈｅｓｓ定律得到的 ＢＴＮＥＤＡ的恒容标准燃烧能 ΔｃＵ（ＢＴＮＥＤＡ，ｓ，２９８．１５Ｋ）和标准生成焓
ΔｆＨ

θ
ｍ （ＢＴＮＥＤＡ，ｓ，２９８．１５Ｋ）， →β ０时的 Ｔ０、Ｔｅ和 Ｔｐ值（Ｔ００，Ｔｅ０和 Ｔｐ０），热爆炸临界温度（Ｔｂｅ０和 Ｔｂｐ０），绝热至爆时间（ｔＴＩａｄ），撞击感度

５０％落高（Ｈ５０），热点起爆临界温度（Ｔｃｒ），被３５０Ｋ环境包围的半厚和半径为１ｍ的无限大平板、无限长圆柱和球形 ＢＴＮＥＤＡ的热
感度概率密度函数，相应于 Ｓ（Ｔ）与 Ｔ关系曲线最大值的峰温（ＴＳ（Ｔ）ｍａｘ），安全度 （ＳＤ），临界热爆炸环境温度 （Ｔａｃｒ）和 热爆炸概率
（ＰＴＥ）。得到 了 评 价 ＢＴＮＥＤＡ 热 安 全 性 的 下 列 结 果：（１） ΔｃＵ（ＢＴＮＥＤＡ，ｓ，２９８．１５Ｋ） ＝ －（３４７８．１１±６．４１） ｋＪ· ｍｏｌ

－１
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θ
ｍ（ＢＴＮＥＤＡ，ｓ，２９８．１５Ｋ）＝－（５３．５４±６．４１）ｋＪ·ｍｏｌ

－１
；（２）Ｔ００＝４３８．７３Ｋ，ＴＳＡＤＴ＝Ｔｅ０＝４４０．７３Ｋ，Ｔｐ０＝４４６．５３Ｋ；Ｔｂｅ０＝４４９．８８Ｋ，

Ｔｂｐ０＝４５５．２８Ｋ；（３）当 ＥＫ＝１９９．５ｋＪ·ｍｏｌ
－１
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－１
·Ｋ－１，Ｑｄ＝３２２６Ｊ·ｇ

－１
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Ｔ＝Ｔｂ＝４５５．２６Ｋ，ｆ（α）＝３（１－α）
２／３
，ａ＝１０－３ｃｍ，ρ＝１．８７ｇ·ｃｍ－３

，ｔ－ｔ０＝１０
－４ｓ，Ｔｒｏｏｍ ＝２９３．１５Ｋ和 λ＝０．００２６９Ｊ·ｃｍ

－１
·ｓ－１·Ｋ－１，

Ｈ５０＝１５．０３ｃｍ，ｔＴＩａｄ ＝１．２５ｓ，Ｔｃｒ，ｈｏｔ，ｓｐｏｔ＝３３３．８６Ｋ；对无限大平板，ＴＳ（Ｔ）ｍａｘ＝３５０Ｋ，Ｔａｃｒ＝３４５．４７Ｋ，ＳＤ＝２８．５５％，ＰＴＥ ＝
７１．４５％；对无限长圆柱，ＴＳ（Ｔ）ｍａｘ＝３５４．５Ｋ，Ｔａｃｒ＝３４９．７３Ｋ，ＳＤ＝３９．３１％，ＰＴＥ＝６０．６９％；对球，ＴＳ（Ｔ）ｍａｘ＝３５７．００Ｋ，Ｔａｃｒ＝
３５２．４２Ｋ，ＳＤ＝４５．８１％，ＰＴＥ＝５４．１９％。运用密度泛函理论计算获得了 ＢＴＮＥＤＡ的优化构型及红外光谱，分析了其分子总能量、
前沿轨道能量和原子净电荷分布。

关键词：物理化学；Ｎ，Ｎ′二［（２，２，２三硝基乙基Ｎ硝基）］乙二胺（ＢＴＮＥＤＡ）；热分解；热安全性；自加速分解温度；热爆炸临
界温度；绝热至爆时间；撞击感度；热点起爆临界温度；安全度；临界热爆炸环境温度；热爆炸概率；量子化学计算

中图分类号：ＴＪ５５；Ｏ６４３　 文献标识码：Ａ ＤＯＩ：

櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂
檱檱檱檱檱檱檱檱

檱檱檱檱檱檱檱檱

殗

殗殗

殗

１０．３９６９／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１２．０５．００１

读者·作者·编者

追忆董海山院士

１９６２年，以周恩来总理为主任的中央专门委员会批准了二机部关于组织高能炸药协作攻关的请示报告。当年 ４月二

机部九院（现中国工程物理研究院）、中科院兰州化学物理研究所、三机部第三研究所（现西安近代化学研究所）的有关科

研人员，集中西安，大力协同，在西安近代化学研究所的标志性建筑———苏式大 Ｕ楼内开始了高能炸药的研制工作。４年

间，董海山博士作为这一研制工作的负责人、学术带头人和领军人物，以他的聪明才智，刻苦、奉献、敬业精神，严谨的学风，

高尚的协作风格，留苏掌握的先进技术、经验，成功地仿制了 １～９号硝仿系高能单质炸药，阐明了以硝仿为酸组分的曼尼

希反应机理，发现了伯胺的三硝基乙基Ｎ亚硝基化反应，改进了 １０号炸药的合成工艺，填补了我国研制新型高能单质炸

药的空白，促进了以后几十年含能材料合成的发展、高能炸药合成研究室、小型生产试制线的建立，带动了火炸药配方活性

添加剂、理化分析、性能测试手段的配套研究，为我国含能材料科学技术和国防建设作出了重要贡献。

２０１２年，迎来了 １４２任务 ５０周年纪念和董海山院士诞辰 ８０周年，为追忆青年董海山博士在西安三所 ４年工作的激情

岁月，我们特选那时由他亲自合成的 ＢＴＮＥＤＡ为研究对象，撰写了“ＢＴＮＥＤＡ的热安全和密度泛函理论研究”一文作纪念。

（西安近代化学研究所　朱春华　胡荣祖）
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