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对称的吡嗪并环脲硝基衍生物结构和性能的量子化学研究

马丛明１，刘祖亮１，姚其正１，２

（１．南京理工大学化工学院，江苏 南京 ２１００９４；２．中国药科大学药学院，江苏 南京 ２１０００９）

摘　要：运用密度泛函理论 ＤＦＴＢ３ＬＹＰ／６３１Ｇ方法得到了对称的吡嗪并环脲硝基衍生物的分子几何构型和电子结构。用量子
化学方法计算了理论密度和生成热，用 ＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓ方程计算了爆速和爆压，对这些硝基衍生物的结构性能关系进行了研究。结
果表明，分子中硝基的数量、位置、环境和分子结构的对称性是影响对称吡嗪并环脲硝基衍生物热稳定性和爆轰性能的一些主要因

素。１，３，５，７四硝基５，７二氢二咪唑［４，５ｂ：４′，５′ｅ］吡嗪２，６（１Ｈ，３Ｈ）二酮的理论密度为 ２．０３ｇ·ｃｍ－３，生成热为
２６５．６３ｋＪ·ｍｏｌ－１，爆速为９．０８ｋｍ·ｓ－１，爆压为 ３９．２２ＧＰａ。１，３，５，７四硝基２，６二氧杂１，２，３，５，６，７六氢二咪唑 ［４，５ｂ：
４′，５′ｅ］吡嗪４氧化物 的结构是不稳定的。这些计算结果为新型高能量密度材料的设计和合成提供了基础研究数据。
关键词：量子化学；爆轰性能；环脲硝胺；吡嗪环
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