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１　Ｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎ
　　Ｉｎｔｈｅｌａｓｔｄｅｃａｄｅｓ，ｔｈｅｆｕｒａｚａｎｆｕｓｅｄｒｉｎｇｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
ｈａｖｅａｔｔｒａｃｔｅｄｍｏｒｅａｔｔｅｎｔｉｏｎｏｗｉｎｇｔｏｔｈｅｉｒｈｉｇｈｄｅｎｓｉｔｙ，ｈｉｇｈ
ｓｐｅｃｉｆｉｃｖｏｌｕｍｅａｎｄｈｉｇｈｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔ［１－５］．Ａｎｏｖｅｌｅｎｅｒ
ｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｂａｓｅｄｏｎｆｕｒａｚａｎａｎｄｐｉｐｅｒａｚｉｎｅｆｕｓｅｄｒｉｎｇ，
６ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ４，５，８ｔｒｉｎｉｔｒｏ５，６，７，８ｔｅｔｒａｈｙｄｒｏ４Ｈｉｍｉｄ
ａｚｏ［４，５ｅ］ｆｕｒａｚａｎｏ［３，４ｂ］ｐｉｐｅｒａｚｉｎｅ（ＰＮＥＩＦＰ），ｗａｓｆｉｒｓｔｌｙ
ｄｅｓｉｇｎｅｄａｎｄｉｔｓｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ
ｂｙ Ｇａｕｓｓｉａｎ ０９ ｐｒｏｇｒａｍ［６］ ａｎｄ ＶＬＷ ｍｅｔｈｏｄ［７］ （ｄｅｎｓｉｔｙ
２．０２ｇ·ｃｍ－３，ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ＋７２４．１ｋＪ·ｍｏｌ－１（２９８Ｋ）
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ＰＮＥＩＦＰｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｆｏｒｔｈｅｆｉｒｓｔｔｉｍｅｖｉａｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｓｏｆ
ｔｗｏ ｃｙｃｌｉｚａｔｉｏｎｓａｎｄ ｎｉｔｒａｔｉｏｎ ｗｉｔｈ ａｔｏｔａｌｙｉｅｌｄ ｏｆ５．２％
（Ｓｃｈｅｍｅ１），ＰＮＥＩＦＰａｎｄｉｔｓｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｓｗｅｒｅｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄ
ｂｙＮＭＲ，ＩＲ，ＭＳａｎｄＥＡｅｔｃ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｉｔｉｓｆｏｕｎｄｔｈａｔＰＮＥＩＦＰ
ｓｈｏｗｓａｂａｄｓｔａｂｉｌｉｔｙ，ｅａｓｉｌｙｄｅｃｏｍｐｏｓｅｓａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．
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２　Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ

２．１　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ４，５ｄｉｈｙｄｒｏｘｙ２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅｉｍｉｄａｚｏ（１）
　　Ｇｌｙｏｘａｌ（４０％ ｉｎｗａｔｅｒ，７．５ｇ，０．０５ｍｏｌ），１０ｍＬｗａｔｅｒ

ｗｅｒｅｍｉｘｅｄａｎｄｓｔｉｒｒｅｄａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ｔｏｔｈｉｓｍｉｘｔｕｒｅ，
Ｎａ２ＣＯ３（０．１５ｇ，１．４ｍｍｏｌ）ｗａｓａｄｄｅｄ，ａｎｄｔｈｅｎＦＯＸ７
（７．４ｇ，０．０５ｍｏｌ）ｗａｓａｄｄｅｄｉｎｂａｔｃｈｅｓａｆｔｅｒＮａ２ＣＯ３ ｄｉｓ
ｓｏｌｖｅｄ，ｔｈｅｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｓｔｉｒｒｅｄｆｏｒａｎｏｔｈｅｒ４ｈ．Ｔｈｅｙｅｌｌｏｗ
ｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄｔｏｏｂｔａｉｎ８．３ｇｓｏｌｉｄｗｉｔｈａｙｉｅｌｄｏｆ
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３４８３，３４２９（—ＯＨ），３３０７（—ＮＨ），１６０２（—Ｃ Ｎ），１５６２，
１３５２（—ＮＯ２），１０４８（—Ｃ—Ｏ）；

１Ｈ ＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，５００
ＭＨｚ），δ：４．９７８（ｓ，２Ｈ，ＯＨ），６．７２９（ｓ，２Ｈ，ＣＨ），９．６６０（ｓ，
２Ｈ，ＮＨ）；１３ＣＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，５００ＭＨｚ），δ：８５．９５（ＣＨ），
１２９．２７（Ｃ（ＮＯ２）２），１５２．９２（Ｃ Ｃ）；Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒ
Ｃ４Ｈ６Ｏ６Ｎ４：Ｃ２３．３１，Ｈ２．９３，Ｎ２７．１８；ｆｏｕｎｄＣ２２．７９，Ｈ
２．９１，Ｎ２６．９１．

２．２　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ６ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ５，６，７，８ｔｅｔｒａｈｙｄｒｏ４Ｈ
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　　１（２．０６ｇ，０．０１ｍｏｌ），１０ｍＬｄｉｓｔｉｌｌｅｄｗａｔｅｒｗｅｒｅｔｒａｎｓ
ｆｅｒｒｅｄｉｎｔｏａｔｈｒｅｅｎｅｃｋｅｄｒｏｕｎｄｂｏｔｔｏｍｅｄｆｌａｓｋｗｉｔｈａｍｅｃｈａｎ
ｉｃａｌｓｔｉｒｒｅｒ，ｔｈｅｎ３７％ ｈｙｄｒｏｃｈｌｏｒｉｃａｃｉｄ（７ｍＬ，０．０８ｍｏｌ）ｗａｓ
ａｄｄｅｄｄｒｏｐｗｉｓｅ．Ａｆｔｅｒｂｅｉｎｇｗａｒｍｅｄｔｏ７０℃ ａｎｄ１ｄｉｓｓｏｌｖｅｄ
ｃｏｍｐｌｅｔｅｌｙ，３，４ｄｉａｍｉｎｏｆｕｒａｚａｎ（１．０ｇ，０．０１ｍｏｌ）ｗａｓａｄｄｅｄ
ｉｎｂａｔｃｈｅｓａｎｄｔｈｅｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｓｔｉｒｒｅｄｆｏｒａｎｏｔｈｅｒ２ｈａｔｔｈｉｓ
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ｔｈｅｓｏｌｕｔｉｏｎｗａｓｃｏｏｌｅｄｔｏ１０℃，ｔｈｅｎ，ｔｈｅｄｅｅｐ
ｒｅｄｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄｔｏｏｂｔａｉｎ１．０ｇｓｏｌｉｄｗｉｔｈａｙｉｅｌｄｏｆ
３７．０％ ａｎｄａｐｕｒｉｔｙｏｆ９８．５％ （ＨＰＬＣ）．ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：
３３２３（—ＮＨ），１５４３，１３２０（—ＮＯ２），１６１５，１５２０，１０９８
（ｆｕｒａｚａｎ）；１Ｈ ＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，５００Ｈｚ）δ：５．６３１（２Ｈ，ｓ，
ＣＨ），７．７３８（２Ｈ，ｓ，ＮＨｐｉｐｅｒａｚｉｎｅ），９．４８９（２Ｈ，ｓ，ＮＨｉｍｉｄ
ａｚｏｌｉｄｉｎ）；１３ＣＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，１２５Ｈｚ）δ：６４．５７８（ＣＨ），
１２９．３０６ （Ｃ（ＮＯ２）２），１４５．６４５ （Ｃｆｕｒａｚａｎ），１５２．３５６
（Ｃ Ｃ）；Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒＣ６Ｈ６Ｏ５Ｎ８：Ｃ２６．６７，Ｈ２．２２，Ｎ
４１．４８；ｆｏｕｎｄＣ２６．６８，Ｈ２．５２，Ｎ４０．２６．

２．３　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ６ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ４，５，８－ｔｒｉｎｉｔｒｏ５，６，７，
８ｔｅｔｒａｈｙｄｒｏ４Ｈｉｍｉｄａｚｏ［４，５ｅ］ｆｕｒａｚａｎｏ［３，４ｂ］ｐｉ
ｐｅｒａｚｉｎｅ（ＰＮＥＩＦＰ）

　　２（０．３８ｇ，１．４ｍｍｏｌ）ａｎｄ５ｍＬ１００％ ｎｉｔｒｉｃａｃｉｄｗｅｒｅ
ａｄｄｅｄｉｎａｔｈｒｅｅｎｅｃｋｅｄｒｏｕｎｄｂｏｔｔｏｍｅｄｆｌａｓｋｗｉｔｈａｓｔｉｒｒｅｒ．
Ｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｃｏｏｌｅｄｔｏ－５℃，ａｎｄｔｈｅｎａｃｅｔｉｃａｎ
ｈｙｄｒｉｄｅｗａｓａｄｄｅｄｄｒｏｐｗｉｓｅ．Ａｆｔｅｒａｃｅｔｉｃａｎｈｙｄｒｉｄｅｗａｓａｄｄｅｄ

４７２

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２２，Ｎｏ．２，２０１４（２７４－２７５） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ６Ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ４，５，８ｔｒｉｎｉｔｒｏ５，６，７，８ｔｅｔｒａｈｙｄｒｏ４Ｈｉｍｉｄａｚｏ［４，５ｅ］ｆｕｒａｚａｎｏ［３，４ｂ］ｐｉｐｅｒａｚｉｎｅ

ｃｏｍｐｌｅｔｅｌｙ，ｉｔｗａｓｓｔｉｒｒｅｄｆｏｒａｎｏｔｈｅｒ５ｈａｔ０～５℃．Ｔｈｅｆｉｎａｌ
ｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｐｕｔｉｎｔｏｉｃｅｗａｔｅｒ，ａｎｄｔｈｅｎｔｈｅｙｅｌｌｏｗｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅ
ｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄｔｏｏｂｔａｉｎ０．１ｇｓｏｌｉｄｗｉｔｈａｙｉｅｌｄｏｆ１７．５％ ａｎｄｐｕ
ｒｉｔｙｏｆ９８．７％．ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：３３８１（—ＮＨ），１６１９，１３８４
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６偕二硝基乙烯基４，５，８三硝基５，６，７，８四氢化４Ｈ咪唑烷并［４，５ｅ］呋咱并
［３，４ｂ］哌嗪的合成

霍　欢，王伯周，廉　鹏，来蔚鹏，李　辉，葛忠学
（西安近代化学研究所，陕西 西安 ７１００６５）

摘　要：以 ＦＯＸ７和乙二醛为原料，经过两步缩合环化反应和硝化反应，首次设计并合成出了一种新型的呋咱稠环硝胺化合物
６偕二硝基乙烯基４，５，８三硝基５，６，７，８四氢化４Ｈ咪唑烷并［４，５ｅ］呋咱并［３，４ｂ］哌嗪（ＰＮＥＩＦＰ）。采用 Ｇａｕｓｓｉａｎ０９程序和
ＶＬＷ 方程计算 ＰＮＥＩＦＰ的密度、生成焓和爆速分别为２．０２ｇ·ｃｍ－３、７２４．１ｋＪ·ｍｏｌ－１和 ９６８１．０ｍ·ｓ－１。利用 ＴＬＣ跟踪实验的方
法，确定 ＰＮＥＩＦＰ室温下易分解。
关键词：有机化学；合成；６偕二硝基乙烯基４，５，８三硝基５，６，７，８四氢化４Ｈ咪唑烷并［４，５ｅ］呋咱并［３，４ｂ］哌嗪；性能
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