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２（２′，４′，６′三硝基）苯胺基４硝基咪唑的合成及热分解
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摘　要：将２氨基４硝基咪唑和 ２，４，６三硝基氯苯缩合，合成出耐热性能较好的 ２（２′，４′，６′三硝基）苯胺基４硝基咪唑，收率
３０．９％。用核磁共振、红外、质谱对其结构进行了结构表征，并利用差示扫描量热仪（ＤＳＣ）研究了 ２（２′，４′，６′三硝基）苯胺基
４硝基咪唑的热分解情况，分解温度为２８５．９２℃。
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１　引　言

　　硝基咪唑及其衍生物作为药物［１］
和钝感炸药

［２］

被广泛研究，如 ２硝基咪唑被用做合成麻醉剂的重要
中间体

［３］
，３羟乙基２，４二硝基咪唑常用于治疗癌症

的放射增感剂
［４］
，４，５二硝基咪唑［５］

、２，４，５三硝基
咪唑

［６］
被用作钝感高能炸药。密度泛函理论（ＤＦＴ）

研究指出氨基硝基咪唑
［７］
是一种潜在的高能钝感材

料。由于氨基存在，氨基硝基咪唑可以作为亲核试剂

与其他物质发生缩合反应。２，４，６三硝基氯苯［８］
因

为其苯环上的氯原子受到苯环上三个硝基的影响而变

得很活泼，它很容易被其它亲核基团取代，而且据文

献
［９］
报道在苯环上引入氨基可以增强硝基苯及其衍

生物的耐热性。

　　本研究参考２（３′氨基２′，４′，６′三硝基）苯胺基４
硝基咪唑

［１０］
的合成，用２胺基４硝基咪唑和２，４，６三

硝基氯苯经缩合反应合成出比２（３′氨基２′，４′，６′三硝
基）苯胺基４硝基咪唑耐热性能更好的新型含能材料２
（２′，４′，６′三硝基）苯胺基４硝基咪唑（Ｓｃｈｅｍｅ１）。

２　试剂与仪器

　　试剂：２，４，６三硝基氯苯［８］
，２氨基４硝基咪

唑
［１０］
自制；二甲基甲酰胺（ＤＭＦ），氢氧化钾为分析纯。

　　仪器：ＢｒｕｋｅｒＡｖａｎｃｅＤＲＸ５００ＭＨｚ核磁共振仪
（瑞士）；ＦｉｎｎｉｇａｎＴＳＱ Ｑｕａｎｔｕｍ ｕｌｔｒａＡＭ型质谱仪
（美国）；岛津 ＩＲＰｒｅｓｔｉｇｅ２１型傅立叶变换红外分光光
度计型红外光谱仪；ＤＳＣ８２３ｅ差示扫描量热仪（瑞士
ＭＥＴＴＬＥＲＴＯＬＥＤ公司）。

Ｓｃｈｅｍｅ１　Ｓｙｎｔｈｅｔｉｃｒｏｕｔｅｏｆ２（２′，４′，６′ｔｒｉｎｉｔｒｏ）ｐｈｅｎｙｌａｍｉｎｏ４

ｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅ

３　２（２′，４′，６′三硝基）苯胺基４硝基咪唑合成

　　将 ０．２６ｇ（２．０ｍｍｏｌ）２氨基４硝基咪唑溶于
１０ｍＬＤＭＦ，加入０．１ｇＫＯＨ，室温搅拌１ｈ，分批加入
０．５ｇ２，４，６三硝基氯苯（２．０ｍｍｏｌ），搅拌４ｈ，倒入
冰水中，过滤，干燥得０．３０ｇ粗产品，柱层析（ＥＡ／ＰＥ＝
１∶１）分离得到０．２１ｇ，收率３０．９％，ｍ．ｐ．２８５．９２℃
（ｄｅｃ．）。１Ｈ ＮＭＲ （ＤＭＳＯｄ６）δ：８．１５（ｓ，１Ｈ，
Ｃｉｍｉｄ５—Ｈ），８．９５（ｓ，２Ｈ，Ｃ５—Ｈ），１０．６８（ｂｒ，１Ｈ，

ＮＨ），１２．８３（ｂｒ，１Ｈ，ＮＨｉｍｉｄ）；ＩＲ（ｃｍ－１
）：３３７２

（ＮＨ），３２６４，３１６７Ｃ—Ｈ），３０８２（Ｃ—Ｈ），１６２０
（ＮＨ 面 内 弯 曲），１５３８ （ＮＯ２），１４９３，１３３８
（ＮＯ２），１３０３，１１８３，１０９８，９２５，８５４，８３０，８１３，

６７２

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２１，Ｎｏ．２，２０１３（２７６－２７７） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



２（２′，４′，６′三硝基）苯胺基４硝基咪唑的合成及热分解

７２３，６８１，６５２；ＭＳ（ＥＳＩ）：３３７．８３（ＭＨ）。

４　热分解研究

　　 在 Ｎ２ 流速为 ３０ｍＬ· ｍｉｎ－１，升温速率为

１０．００℃·ｍｉｎ－１，温度范围为５０～５００℃条件下测试
２（２′，４′，６′三硝基）苯胺基４硝基咪唑的 ＤＳＣ曲线，
结果如图１所示。从 ＤＳＣ曲线可以看出，２（２′，４′，６′
三硝基）苯胺基４硝基咪唑在２７８．１５～３４９．７６℃之间
有一个大的放热峰，峰值温度为２８５．９２℃，曲线积分计
算得其分解热为３２９．９３ｋＪ·ｍｏｌ－１。与２（３′氨基２′，
４′，６′三硝基）苯胺基４硝基咪唑（ｄｅｃ．２４４．８６℃）［１０］

相比，有更好的耐热性能和更高的分解放热量。

图１　２（２′，４′，６′三硝基）苯胺基４硝基咪唑的 ＤＳＣ曲线

Ｆｉｇ．１　 ＤＳＣ ｃｕｒｖｅｏｆ２（２′，４′，６′ｔｒｉｎｉｔｒｏ）ｐｈｅｎｙｌａｍｉｎｏ４

ｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅ

５　结　论

　　合成了２（２′，４′，６′三硝基）苯胺基４硝基咪唑，
收率为３０．９％，并用核磁共振、质谱、红外表征了其结
构；利 用 ＤＳＣ 研 究 了 其 热 分 解，分 解 温 度 为
２８５．９２℃，与２（３′氨基２′，４′，６′三硝基）苯胺基４
硝基咪唑相比，有更好的耐热性能。
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