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A 

用4-氨基-1,2,4-三唑的甲醇溶液与3,5-二硝基苯甲酸的甲醇溶液合成了4-

氨基-1,2,4-三唑-3,5-二硝基苯甲酸盐。室温下培养出单晶，通过X射线

衍射测定晶体结构，晶体属于单斜系，空间群为C2/c，晶胞参数为：

a=1.8160(2)nm，b=0.4818(5)nm，c=2.616〖KG-*9〗0(3)nm，

α=γ=90°，β=101.764(16)°，V=2.241(4)nm3，Dc=1.756g/cm3，

Z=8，F(000)=1216，R1= 0.0605，wR2=0.1904。运用Micro-DSCⅢ微热

仪测定化合物的比热容，298.15K下标准摩尔比热容为247.23J·mol
‐1
·

K‐1,比热容与温度的关系式为：Cp＝1.22780-3.754315×10‐3T+8.176156

×10
‐6

T
2
。用NETZSCH TASC 414/3A热分析仪研究了化合物的热分解行

为，结果显示，该化合物的热分解过程包括一个吸热熔化过程和两个放

热分解过程。  
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