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ＲｅｃｅｉｖｅｄＤａｔｅ：２０１２０９２５；ＲｅｖｉｓｅｄＤａｔｅ：２０１２１１３０
Ｐｒｏｊｅｃｔ Ｓｕｐｐｏｒｔｅｄ： Ｆｏｕｎｄａｔｉｏｎ Ｒｅｓｅａｒｃｈ Ｐｒｏｊｅｃｔ ｏｆ Ｎａｔｉｏｎａｌ ｄｅｆｅｎｃｅ
（Ｂ０９２０１１００５１）
Ｂｉｏｇｒａｐｈｙ：ＨｕｏＨｕａｎ（１９８４－），ｆｅｍａｌｅ，ｒｅｓｅａｒｃｈｆｉｅｌｄ：ｔｈｅｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔ
ｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ，ｅｍａｉｌ：ｈｕｏｈｕａｎ２３４＠１６３．ｃｏｍ

１　Ｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎ
　　Ｉｎｔｈｅｌａｓｔｄｅｃａｄｅｓ，ｔｈｅｆｕｒａｚａｎｆｕｓｅｄｒｉｎｇｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
ｈａｖｅｂｅｅｎｐａｉｄｍｕｃｈｍｏｒｅａｔｔｅｎｔｉｏｎｏｗｉｎｇｔｏｔｈｅｉｒｃｈａｒａｃｔｅｒ
ｉｓｔｉｃｓ，ｓｕｃｈａｓｈｉｇｈｄｅｎｓｉｔｙ，ｈｉｇｈｓｐｅｃｉｆｉｃｖｏｌｕｍｅａｎｄｈｉｇｈ
ｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔ［１－３］．Ａｎｏｖｅｌｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｂａｓｅｄｏｎ
ｆｕｒａｚａｎｆｕｓｅｄｒｉｎｇ，６ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ４，８ｄｉｎｉｔｒｏ５，６，７，８ｔｅｔｒａ
ｈｙｄｒｏ４Ｈｉｍｉｄａｚｏ ［４，５ｅ］ ｆｕｒａｚａｎｏ ［３，４ｂ］ ｐｙｒａｚｉｎｅ
（ＮＩＦＤＮＰ），ｗａｓｆｉｒｓｔｌｙｄｅｓｉｇｎｅｄａｎｄｉｔｓｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｐｈｙｓｉｃｏ
ｃｈｅｍｉｃａｌａｎｄ ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ ｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｂｙＧａｕｓｓｉａｎ０９
ｐｒｏｇｒａｍ［４］ａｎｄＶＬＷ ｍｅｔｈｏｄ［５］．Ｕｓｉｎｇｇｌｙｏｘａｌａｎｄｎｉｔｒｏｇｕａｎｉ
ｄｉｎｅａｓｓｔａｒｔｉｎｇｍａｔｅｒｉａｌｓ，ＮＩＦＤＮＰｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｆｏｒｔｈｅｆｉｒｓｔ
ｔｉｍｅｖｉａｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｓｏｆｔｗｉｃｅｃｙｃｌｉｚａｔｉｏｎｓａｎｄｎｉｔｒｉｆｉｃａｔｉｏｎ
ｗｉｔｈａｔｏｔａｌｙｉｅｌｄｏｆ１４．３％ （Ｓｃｈｅｍｅ１），ＮＩＦＤＮＰａｎｄｉｔｓ
ｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｓｗｅｒｅｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄｂｙｔｈｅｍｅａｎｓｏｆＮＭＲ，ＩＲ，
ＭＳａｎｄＥＡｅｔｃ．Ｆｕｒｔｈｅｒｍｏｒｅ，ｉｔｓｍｅｌｔｉｎｇｐｏｉｎｔｗａｓｔｅｓｔｅｄｂｙ
ｍｅｌｔｉｎｇｐｏｉｎｔａｐｐａｒａｔｕｓ．

Ｓｃｈｅｍｅ１　ＴｈｅｓｙｎｔｈｅｔｉｃｒｏｕｔｅｏｆＮＩＦＤＮＰ

２　Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ

２．１　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ４，５ｄｉｈｙｄｒｏｘｙ２ｎｉｔｏｉｍｉｎｏｉｍｉｄａｚｏ（１）
　　Ｇｌｙｏｘａｌ（４０％ ｉｎｗａｔｅｒ，２７．９ｇ，０．２ｍｏｌ），１３ｍＬｗａｔｅｒ
ｗｅｒｅｍｉｘｅｄａｎｄｓｔｉｒｒｅｄａｔｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ｔｏｔｈｉｓｍｉｘｔｕｒｅ，
Ｎａ２ＣＯ３（０．４８ ｇ，０．００４５ ｍｏｌ） ｗａｓａｄｄｅｄ， ａｎｄ ｔｈｅｎ
ｎｉｔｒｏｇｕａｎｉｄｉｎｅ（２０．８ｇ，０．２ｍｏｌ）ｗａｓａｄｄｅｄｉｎｂａｔｃｈｅｓａｆｔｅｒ
Ｎａ２ＣＯ３ ｄｉｓｓｏｌｖｅｄ ｃｏｍｐｌｅｔｅｌｙ，ｔｈｅｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｓｔｉｒｒｅｄ ｆｏｒ
ａｎｏｔｈｅｒ４ｈ．Ｔｈｅｐｉｎｋｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄｔｏｏｂｔａｉｎ２６．２ｇ
ｓｏｌｉｄｗｉｔｈａｙｉｅｌｄｏｆ８０．９％ ａｎｄａｐｕｒｉｔｙｏｆ９９．９％ （ＨＰＬＣ）．ＩＲ
（ＫＢｒ，ｃｍ－１

）υ：３３７５，３３２３（—ＯＨ），３２２０，３１３０（—ＮＨ），
１６０２（—Ｃ Ｎ），１５６０，１３３９（—ＮＯ２），１３６１（—ＣＨ），１０４５

（—Ｃ—Ｏ）；１３Ｃ ＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，１２５ＭＨｚ），δ：１６０．９５
（Ｃ Ｎ—ＮＯ２），８５．３８（ＣＨ）；Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒＣ３Ｈ６Ｏ４Ｎ４：
Ｃ２２．２３，Ｈ ３．７３，Ｎ ３４．５６；ｆｏｕｎｄＣ ２２．０３，Ｈ６．６８，
Ｎ３４．１７．

２．２　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ６ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ５，６，７，８ｔｅｔｒａｈｙｄｒｏ４Ｈｉｍｉｄ
ａｚｏ［４，５ｅ］ｆｕｒａｚａｎｏ［３，４ｂ］ｐｙｒａｚｉｎｅ（２）

　　１（８．１ｇ，０．０５ｍｏｌ），５０ｍＬｄｉｓｔｉｌｌｅｄｗａｔｅｒｗｅｒｅｔｒａｎｓ
ｆｅｒｒｅｄ ｉｎｔｏ ａ ｔｈｒｅｅｎｅｃｋｅｄ ｒｏｕｎｄｂｏｔｔｏｍｅｄ ｆｌａｓｋ ｗｉｔｈ ａ
ｍｅｃｈａｎｉｃａｌｓｔｉｒｒｅｒ，ｔｈｅｎ３７％ ｈｙｄｒｏｃｈｌｏｒｉｃａｃｉｄ （３５ ｍＬ，
０．４ｍｏｌ）ｗａｓａｄｄｅｄｄｒｏｐｗｉｓｅ．Ａｆｔｅｒｗａｒｍｅｄｔｏ６０℃，１ｗａｓ
ｄｉｓｓｏｌｖｅｄｃｏｍｐｌｅｔｅｌｙ，３，４ｄｉａｍｉｎｏｆｕｒａｚａｎｏ（５．０ｇ，０．０５ｍｏｌ）
ｗａｓａｄｄｅｄｉｎｂａｔｃｈｅｓａｎｄｔｈｅｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｓｔｉｒｒｅｄｆｏｒａｎｏｔｈｅｒ
２ｈａｔｔｈｉｓｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ｔｈｅｓｏｌｕｔｉｏｎｗａｓｃｏｏｌｅｄｔｏ１０℃，
ｔｈｅｎ，ｔｈｅｏｒａｎｇｅｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄｔｏｏｂｔａｉｎ９．０ｇｓｏｌｉｄ
ｗｉｔｈａｙｉｅｌｄｏｆ６４．５％ ａｎｄａｐｕｒｉｔｙｏｆ９９．２％ （ＨＰＬＣ）．ＩＲ
（ＫＢｒ，ｃｍ－１

）υ：３３５０，３２２１（—ＮＨ），１６３９（—Ｃ Ｎ），
１３９６（—ＣＨ），１５８４，１３９６ （—ＮＯ２）１６２１，１５４８，１０８５
（ｆｕｒａｚａｎ）；１Ｈ ＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，５００ＭＨｚ）δ：５．４３８（２Ｈ，
ｓ，ＣＨ），７．８６８（２Ｈ，ｓ，ＮＨｉｐｉｐｅｒａｚｉｎｅ），９．１２８（２Ｈ，ｓ，
ＮＨｉｍｉｄａｚｏｌｉｄｉｎ）；Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒＣ５Ｈ６Ｏ３Ｎ８：Ｃ２６．５５，
Ｈ２．６７，Ｎ４９．５５；ｆｏｕｎｄＣ２６．４５，Ｈ２．６８，Ｎ４９．９３．

２．３　 Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ６ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ４，８ｄｉｎｉｔｒｏ５，６，７，８ｔｅｔｒａ
ｈｙｄｒｏ４Ｈｉｍｉｄａｚｏ［４，５ｅ］ｆｕｒａｚａｎｏ［３，４ｂ］ｐｙｒａｚｉｎｅ
（ＮＩＦＤＮＰ）

　　ＡｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆＮ２Ｏ５（１．８ｇ，０．０１７ｍｏｌ）ｉｎ６ｍＬ１００％
ｎｉｔｒｉｃａｃｉｄｗａｓｐｌａｃｅｄｉｎａ５０ｍＬｔｈｒｅｅｎｅｃｋｅｄｒｏｕｎｄｂｏｔ
ｔｏｍｅｄｆｌａｓｋｗｉｔｈａｍａｇｎｅｔｉｃｓｔｉｒｒｅｒ．Ｔｈｉｓｗａｓｃｏｏｌｅｄｔｏ－５℃
ａｎｄｓｔｉｒｒｅｄｗｈｉｌｅ２（０．４ｇ，０．００１８ｍｏｌ）ｗａｓａｄｄｅｄｉｎｓｍａｌｌ
ｐｏｒｔｉｏｎｏｖｅｒ５ｍｉｎ．Ｔｈｅｍｉｘｔｕｒｅｗａｓａｌｌｏｗｅｄｔｏ０－５℃ ｏｖｅｒ
５ｈ．Ｔｈｅｎｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｐｏｕｒｅｄｉｎｔｏｍｅｔｈｙｌｅｎｅ
ｃｈｌｏｒｉｄｅ（６０ｍＬ）ａｎｄｃｏｏｌｅｄｔｏ－１０℃ ｏｖｅｒ１２ｈ．Ｔｈｅｗｈｉｔｅ
ｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄｔｏｏｂｔａｉｎ０．２ｇｓｏｌｉｄｗｉｔｈａｙｉｅｌｄｏｆ
ａｎｄ２７．４％ ａｎｄａｐｕｒｉｔｙｏｆ９８．９％ （ＨＰＬＣ）．ＩＲ（ＫＢｒ，
ｃｍ－１

） υ： ３４３２， ３２８１（—ＮＨ）， １６１７， １５９０， １３５６
（ｆｕｒａｚａｎ），１４００（—ＣＨ），１５３２，１３３４，１３５６（—ＮＯ２）；
１３ＣＮＭＲ（Ａｃｅｔｏｎｅｄ６，１２５ＭＨｚ）δ：１６０．９５（Ｃ Ｎ—ＮＯ２），
１４１．８６（ＣＨ），７０．０２（Ｃｆｕｒａｚａｎ）； Ａｎａｌ． ｃａｌｃｄ ｆｏｒ
Ｃ５Ｈ４Ｏ７Ｎ１０：Ｃ１８．９９，Ｈ１．２７，Ｎ４４．３０；ｆｏｕｎｄＣ１８．５６，
Ｈ１．４４，Ｎ４４．２０；ＭＳ（ＥＩ）ｍ／ｚ：３１５（Ｍ１）．

２．４　ＴｈｅｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｏｆＮＩＦＤＮＰ
　　Ｔｈｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ，ｓｕｃｈａｓｄｅｎｓｉｔｙ，ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ，
ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅｆｏｒＮＩＦＤＮＰｗｅｒｅ
ｓｈｏｗｎｉｎｔｈｅＴａｂｌｅ１．ＡｓｓｅｅｎｉｎＴａｂｌｅ１，ＮＩＦＤＮＰｈａｓｇｏｏｄ
ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓａｎｄｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ．

８９３

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２１，Ｎｏ．３，２０１３（３９８－３９９） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ６Ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ４，８ｄｉｎｉｔｒｏ５，６，７，８ｔｅｔｒａｈｙｄｒｏ４Ｈｉｍｉｄａｚｏ［４，５ｅ］ｆｕｒａｚａｎｏ［３，４ｂ］ｐｙｒａｚｉｎｅ

Ｔａｂｌｅ１　ＴｈｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＮＩＦＤＮＰ

ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｒｅｓｕｌｔｓ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ

ａｐｐｅａｒａｎｃｅ ｗｈｉｔｅｓｏｌｉｄ
ｅｙｅｂａｌｌｉｎｇ
（ｔｅｓｔｅｄ）

ｄｅｎｓｉｔｙ
／ｇ·ｃｍ－３ ２．０４

Ｇａｕｓｓｉａｎ０９ｐｒｏｇｒａｍ
（ｃａｃｕｌａｔｅｄ）

ｄｉｓｓｏｌｕｂｉｌｉｔｙ
ｓｏｌｕｂｌｅｉｎａｃｅｔｏｎｅ
ａｎｄＤＭＳＯ

ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ
（ｔｅｓｔｅｄ）

ｍｅｌｔｉｎｇｐｏｉｎｔ
／℃

１７３－１７５
ｍｅｌｔｉｎｇｐｏｉｎｔａｐｐａｒａｔｕｓ
（ｔｅｓｔｅｄ）

ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ
／ｍ·ｓ－１

９２２６
ＶＬＷ ｍｅｔｈｏｄ
（ｃａｃｕｌａｔｅｄ）

ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ
／ＧＰａ

４０．５６
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