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（１．０ｍＬ，２３．５ｍｍｏｌ）ａｔ１０℃，ｔｈｅｎｔｈｅｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｓｔｉｒｒｅｄ
ａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｆｏｒ６ｈ．Ｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｐｏｕｒｅｄ
ｔｏｉｃｅｗａｔｅｒ（３０ｍＬ），ｔｈｅｎｅｘｔｒａｃｔｅｄｆｉｖｅｔｉｍｅｓｗｉｔｈＣＨ２Ｃｌ２
（１５ｍＬ）．Ｔｈｅｅｘｔｒａｃｔｉｏｎｗｅｒｅｗａｓｈｅｄｗｉｔｈｗａｔｅｒａｎｄｄｒｉｅｄｏ
ｖｅｒｍａｇｎｅｓｉｕｍ ｓｕｌｆａｔｅ，ｆｉｌｔｅｒｅｄａｎｄｔｈｅｓｏｌｖｅｎｔｗａｓｒｅｍｏｖｅｄ
ｔｏｇｉｖｅ０．３９ｙｅｌｌｏｗｓｏｌｉｄｉｎａｙｉｅｌｄｏｆ８２．６％．１ＨＮＭＲ（Ａｃｅ
ｔｏｎｅｄ６，５００ ＭＨｚ）：１．４３ （ｓ，１８Ｈ），６．６４ （ｓ，２Ｈ）；
１３ＣＮＭＲ（Ａｃｅｔｏｎｅｄ６，１２５ＭＨｚ）：１５６．７０，１４７．３６，６７．５０，
６１．７８，２５．１８；ＩＲ （ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：２９７１，１７５３，１６０６，
１４７８，１４５２，１３００，１２８３，１１２５，９０４，８５９ ｃｍ－１；Ａｎａｌ．
Ｃａｌｃｄ．（％）ｆｏｒＣ１３Ｈ２０Ｎ１２Ｏ８：Ｃ３３．０５，Ｈ４．２７，Ｎ３５．５８；
Ｆｏｕｎｄ（％）：Ｃ３２．９５，Ｈ４．３０，Ｎ３５．７２．

２．５　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ４
　　２（０．３８ｇ，１ｍｍｏｌ）ｗａｓａｄｄｅｄｔｏａｍｉｘｔｕｒｅｏｆｔｒｉｆｌｕｏｒｏ
ａｃｅｔｉｃａｎｈｙｄｒｉｄｅ （１３．５ ｍＬ） ａｎｄ ａｎｈｙｄｒｏｕｓｎｉｔｒｉｃ ａｃｉｄ
（３．４ｍＬ，０．０８ｍｏｌ）ａｔｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ｔｈｅｎｔｈｅｍｉｘｔｕｒｅ
ｗａｓｓｔｉｒｒｅｄａｔ３７℃ ｆｏｒ５ｈ．Ｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｐｏｕｒｅｄ
ｔｏｉｃｅｗａｔｅｒ（５０ｍＬ），ｔｈｅｎｅｘｔｒａｃｔｅｄｆｉｖｅｔｉｍｅｓｗｉｔｈＣＨ２Ｃｌ２
（１５ｍＬ）．Ｔｈｅｅｘｔｒａｃｔｉｏｎｗｅｒｅｗａｓｈｅｄｗｉｔｈｗａｔｅｒａｎｄｄｒｉｅｄｏ
ｖｅｒｍａｇｎｅｓｉｕｍ ｓｕｌｆａｔｅ，ｆｉｌｔｅｒｅｄａｎｄｔｈｅｓｏｌｖｅｎｔｗａｓｒｅｍｏｖｅｄ
ｔｏｇｉｖｅｙｅｌｌｏｗ ｏｉｌ．Ｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ（４）ｗａｓｐｕｒｉｆｉｅｄｂｙ
ｃｏｌｕｍｎｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙｏｎｓｉｌｉｃａｇｅｌｕｓｉｎｇａｍｉｘｔｕｒｅｏｆｐｅｔｒｏ
ｌｅｕｍｅｔｈｅｒａｎｄｅｔｈｙｌａｃｅｔａｔｅ（Ｒｆ＝０．４，３∶１，Ｖ／Ｖ）ａｓａｎｅｌｕ
ｅｎｔ，ａｆｆｏｒｄｉｎｇ０．３ｇｏｆｙｅｌｌｏｗ ｏｉｌｉｎａｙｉｅｌｄｏｆ６６．７％．
１ＨＮＭＲ（Ａｃｅｔｏｎｅｄ６，５００ＭＨｚ）：６．９２（ｓ，２Ｈ）；

１３ＣＮＭＲ
（Ａｃｅｔｏｎｅｄ６，１２５ＭＨｚ）：１５３．６７，１４６．９４，６６．７３；ＩＲ（ＫＢｒ，
ν／ｃｍ－１）：３０４１，２９０６，１７８４，１６３６，１６１０，１５５６，１４９５，
１３６９，１２８３，１２２０，１１７２，１０８２，１０２３，９４６，８３５ｃｍ－１；ＭＳ
（ＥＳＩ－）ｍ／ｚ（％）：５１２（Ｍ＋ＮＯ－３）；Ａｎａｌ．Ｃａｌｃｄ．（％）ｆｏｒ
Ｃ５Ｈ２Ｎ１４Ｏ１２：Ｃ１３．３４，Ｈ ０．４５，Ｎ ４３．５６；Ｆｏｕｎｄ（％）：
１３．３０，Ｈ０．４４，Ｎ４３．５０．

２．６　ＤｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ２
　　ＢｌｏｃｋｌｉｋｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓｓｕｉｔａｂｌｅｆｏｒＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｓｔｕｄ
ｉｅｓｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄａｆｔｅｒ１５ｄａｙｓｂｙｓｌｏｗｅｖａｐｏｒａｔｉｏｎｆｒｏｍａｓｏ
ｌｕｔｉｏｎｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２ｉｎＣＨＣｌ３ａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ａｙｅｌｌｏｗ
ｃｒｙｓｔａｌｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２ｗｉｔｈｄｉｍｅｎｓｉｏｎｓｏｆ０．１５ｍｍ×０．１５ｍｍ
×０．１０ｍｍｗａｓｃｈｏｓｅｎｆｏｒＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎａｎａｌｙｓｉｓｐｅｒｆｏｒｍｅｄ
ｏｎＢｒｕｋｅｒＳＭＡＲＴＡＰＥＩＩＣＣＤ Ｘｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒｗｉｔｈａ
ＭｏＫαｒａｄｉａｔｉｏｎ（λ＝０．７１０７３?）ｂｙｕｓｉｎｇａφωｓｃａｎｍｏｄｅａｔ
２９６（２）Ｋ．Ｉｎｔｈｅｒａｎｇｅｏｆ２．１０°≤θ≤２８．３６°，ａｔｏｔａｌｏｆ
５９９１ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｗｅｒｅｃｏｌｌｅｃｔｅｄｉｎｃｌｕｄｉｎｇ４４２４ｕｎｉｑｕｅｏｎｅｓ
（Ｒｉｎｔ＝０．０１８６）．Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｓｏｌｖｅｄｂｙｄｉｒｅｃｔｍｅｔｈｏｄｓ
ｕｓｉｎｇＳＨＥＬＸＳｐｒｏｇｒａｍｏｆｔｈｅＳＨＥＬＸＬ９７ｐａｃｋａｇｅａｎｄｒｅｆｉｎｅｄ

ｗｉｔｈＳＨＥＬＸＬｐａｃｋａｇｅ［１５］．Ｔｈｅｆｉｎａｌｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｗａｓｐｅｒｆｏｒｍｅｄ
ｂｙｆｕｌｌｍａｔｒｉｘｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｍｅｔｈｏｄｗｉｔｈａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｔｈｅｒｍａｌ
ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｎＦ２ｆｏｒｔｈｅｎｏｎｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓ．
　　Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｂｅｌｏｎｇｓｔｏｔｈｅｔｒｉｃｌｉｎｉｃｓｙｓｔｅｍ，ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐ
Ｐ１ｗｉｔｈａ＝９．９１８（４）?，ｂ＝１０．７４８（４）?，ｃ＝１０．９２４（４）?，
α＝９８．１７０（５）°，β＝１１３．３４５（６）°，γ＝１０８．４８４（６）°，Ｍｒ＝
３８２．４１，Ｖ＝９６４．８（６）?３，Ｚ＝２，Ｄｃ＝１．３１６ｇ·ｃｍ

－３
，Ｆ（０００）

＝４０４，μ＝０．１０１ｍｍ－１，Ｒ＝０．０４７６ａｎｄｗＲ＝０．１０５３．Ｃｒｙｓｔａｌ
ｌｏｇｒａｐｈｉｃｄａｔａｆｏｒｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｒｅｐｏｒｔｅｄｈｅｒｅｈａｖｅｂｅｅｎｄｅｐｏｓ
ｉｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅＣａｍｂｒｉｄｇｅＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃＤａｔａＣｅｎｔｒｅ（Ｄｅｐｏ
ｓｉｔｉｏｎＮｏ．ＣＣＤＣ９６１２８２）．

３　ＲｅｓｕｌｔｓａｎｄＤｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

３．１　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ
　　１ｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｌｉｔｅｒａｔｕｒｅ［１４］，ａｎｄ２
ｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｕｓｉｎｇ１ａｎｄｆｏｒｍａｌｄｅｈｙｄｅｂｙｔｈｅａｌｄｅｈｙｄｅａ
ｍｉｎｅｃｏｎｄｅｎｓａｔｉｏｎｔｈａｔｗｉｄｅｌｙｕｓｅｄｉｎｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｎｇｔｈｅｂａｃｋ
ｂｏｎｅｏｆＨＥＤＭｓ．Ｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｐｒｏｇｒｅｓｓｗａｓｍｏｎｉｔｏｒｅｄｂｙ
ＴｈｉｎＬａｙｅｒＬｉｑｕｉｄＣｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ（ＴＬＣ）．Ｗｉｔｈ１０％ ａｑ．
Ｈ２ＳＯ４ ｕｓｅｄ，ｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅｃｏｎｔａｉｎｅｄｔｈｅｓｔａｒｔｉｎｇｍａｔｅ
ｒｉａｌ１．Ｗｈｉｌｅｗｉｔｈ２０％ ～３０％ ａｑ．Ｈ２ＳＯ４，ｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｘ
ｔｕｒｅｃｏｎｔａｉｎｅｄ１ａｎｄｓｍａｌｌａｍｏｕｎｔｏｆ２．Ｔｈｅｏｐｔｉｍａｌｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ
ｆｏｒｔｈｅｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎｏｆ２ａｒｅｓｔｉｒｒｉｎｇｔｈｅｓｔａｒｔｉｎｇｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｉｎ
５０％ ａｑ．Ｈ２ＳＯ４ａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ａｎｄｉｔｓｙｉｅｌｄｉｓ９２．２％．
　　Ｔｒｅａｔｉｎｇ２ｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｎｉｔｒｏｌｙｓｉｓａｇｅｎｔｍａｙｇｅｎａｒａｔｅｄｉｆ
ｆｅｒｅｎｔｐｒｏｄｕｃｔｓ．Ｗｈｅｎ１００％ ＨＮＯ３Ａｃ２Ｏ ｍｉｘｔｕｒｅｕｓｅｄ，ｔｈｅ
ｄｉｎｉｔｒａｍｉｎｅｃｏｍｐｏｕｎｄ３ｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄｉｎａｙｉｅｌｄｏｆ８２．６％．
Ｗｈｅｎａｓｔｒｏｎｇｅｒｎｉｔｒｏｌｙｓｉｓａｇｅｎｔ１００％ ＨＮＯ－３（ＣＦ３ＣＯ）２Ｏ，
ＴＬＣｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗ ｔｈａｔ３ｗａｓａｐｐｅａｒｅｄｆｉｒｓｔｌｙａｎｄｔｈｅｎｔｒａｎｓ
ｆｏｒｍｅｄｉｎｔｏ４．
　　３ａｎｄ４ｗｅｒｅｗｅｌｌｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄｂｙＩＲ，１３ＣＮＭＲ，１Ｈ
ＮＭＲ，ｅｌｅｍｅｎｔａｌａｎａｌｙｓｉｓ．ＩｎｔｈｅＩＲｓｐｅｃｔｒａ，３ａｎｄ４ｂｏｔｈ
ｈａｖｅｓｅｖｅｒａｌｍａｉｎａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｂａｎｄｓｗｈｉｃｈｃａｎａｔｔｒｉｂｕｔｅｄｔｏ
ｔｈｅｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇａｎｄｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｉｎｔｈｅ１３ＣＮＭＲ
ｓｐｅｃｔｒｕｍ，ｔｈｅｒｅｓｏｎａｎｃｅｓｏｆｔｈｅｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇａｎｄｍｅｔｈｙｌｅｎｅ
（—ＣＨ２—）ｃａｒｂｏｎｗａｓｍｏｒｅｄｏｗｎｆｉｅｌｄｆｏｒ３ａｔ１５６．７０，
１４７．３６，６７．５０，ａｎｄ１５３．６７，１４６．９４，６６．７３ｆｏｒ４ｒｅｓｐｅｃ
ｔｉｖｅｌｙ．Ｆｕｒｔｈｅｒｍｏｒｅ，ｔｈｅＭ＋ＮＯ－３ ｐｅａｋｏｆ４ａｔ５１２ｍ／ｚｗａｓ
ｄｅｔｅｃｔｅｄａｎｄｔｈｅｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆ４ｗａｓｃｏｎｆｉｒｍｅｄ．

３．２　ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅ
　　Ｉｎｏｒｄｅｒｔｏｅｌｕｃｉｄａｔｅｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｂａｃｋｂｏｎｅｉｎｔｈｅｔｉｔｌｅ
ｃｏｍｐｏｕｎｄ，ｔｈｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆｋｅｙｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅ２ｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄ
ａｎｄｓｔｕｄｉｅｄ．Ａｐｅｒｓｐｅｃｔｉｖｅｖｉｅｗ ｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２，ｓｈｏｗｉｎｇｔｈｅ
ａｔｏｍｉｃｎｕｍｂｅｒｉｎｇｓｃｈｅｍｅ，ｉｓｇｉｖｅｎｉｎＦｉｇ．１．Ｉｎｅａｃｈｍｏｌｅｃｕｌｅ，
ｔｈｅｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｂｅｔｗｅｅｎｆｕｒａｚａｎｐｌａｎｅｓｄｅｆｉｎｅｄｂｙＯ（１）＼Ｎ
（１）＼Ｃ（１）Ｃ（２）Ｎ（２）ａｎｄＯ（３）＼Ｎ（７）＼Ｃ（８）Ｃ（９）Ｎ（８），ｉｓａ
ｂｏｕｔ７８．３１（２）°．ＡｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．２，ｉｎｔｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎ
ｂｏｎｄｓＮ—Ｈ…ＮａｎｄＣ—Ｈ…ＯｆｏｒｍｉｎｇＳ（６）ｍｏｔｉｆｐｒｏｄｕｃｅｓｉｘ
ｍｅｍｂｅｒｅｄｒｉｎｇａｎｄｓｔａｂｉｌｉｚｅｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．Ｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃ
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一种含硝基ＮＮＯ氧化偶氮基新型含能材料的合成与表征

李　辉１，赵凤起１，于倩倩２，来蔚鹏１，王伯周１
（１．西安近代化学研究所燃烧与爆炸技术重点实验室，陕西 西安 ７１００６５；２．陕西国防工业职业技术学院，陕西 西安 ７１０３００）

摘　要：以 ３氨基４（特丁基ＮＮＯ氧化偶氮）基呋咱为原料，经过缩合和硝化两步反应合成了未见文献报道的化合物亚甲基双
［３（硝基ＮＮＯ氧化偶氮）基４硝氨基呋咱］，并采用核磁共振、红外（ＩＲ）、元素分析和质谱确定了其结构。通过对其关键中间体
晶体结构的研究确认了目标化合物的骨架结构。此外，通过量子化学计算方法预估了目标化合物的爆轰性能，密度为

１．９４ｇ·ｃｍ－３，爆速９５０２．５２ｍ·ｓ－１，爆压４１．７９ＧＰａ，生成焓１００７．６７ｋＪ·ｍｏｌ－１。
关键词：有机化学；含能材料；硝基ＮＮＯ氧化偶氮；设计；合成；性能
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《含能材料》第七届编委会在成都召开

　　２０１４年１１月２０日《含能材料》编辑部在成都双流组织召开了《含能材料》第七届编委会。北京理工
大学、南京理工大学、天津大学、中北大学、西南科技大学、第二炮兵工程大学、石家庄军械工程学院、中国

兵器２０４研究所、山西北方兴安化学工业有限公司及中国工程物理研究院流体物理研究所、化工材料研究
所、总体工程研究所所等单位的近３０位编委参加了会议。

会议由李明副主编主持，田勇主编代表期刊主办单位及编辑部对远道而来的编委表示欢迎与感谢并

对新一届编辑委员会的调整与组成进行了说明，聂福德执行主编强调了新一届编委的职责并向与会者介

绍了编辑部的努力方向和今后四年的初步工作计划，编辑部向新一届编辑委员会汇报了编辑部在上一届

（第六届）编委会领导下近四年的工作情况，对期刊近年影响因子的提升、网络化与电子化进展及多种形

式丰富刊载内容和提高可读性等情况进行了介绍。会议还宣布了评选出的 ２０篇优秀论文（２００８～２０１１
年发表的）。

本刊特聘顾问冯长根教授参加了本次编委会，他在讲话中指出《含能材料》经历了艰难的办刊之路，

经过２０余年的努力，终于使期刊走上良性发展道路，但期刊只是一个交流平台，这个平台的核心还是创新
的科研成果和优秀的学术论文，希望历史能翻开新的一页，老编委与新编委共同努力提高《含能材料》的

学术水平和出版质量。

与会编委认真听取了编辑部的工作汇报，充分肯定了编辑部在上一届编委会领导下所取得的成绩，以

编委、审稿专家、作者及读者身份分别从不同角度围绕期刊如何在新形势下，加快网络化、国际化发展，缩

短论文发表时滞，办出特色这一主题展开了热烈讨论。大家一致认为，论文的学术水平和编校质量是期刊

的立足之本，办刊观念必须紧跟期刊界形势的发展，一方面要向国际化发展，一方面要真正注重内涵，不能

放松三审三校，同时更要注重论文的学术水平，办出特色栏目，在本行业内做强。

最后，由田勇主编进行了总结，他再次向到会的编委表示感谢，并表示会后将对各位专家提出的宝贵

意见进行认真研究，梳理出可操作的建议尽快实施，进一步改进编辑部的工作，努力提升《含能材料》学术

水平和出版质量，为业内科技人员搭建良好的交流平台。
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