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Characteristics Prediction of 3-Nitro-4-azidofuroxan 
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A 

采用密度泛函理论的B3LYP方法，在6-31G(d)基组水平上得到了3-硝基-

4-叠氮基呋咱（NAFO）的全优化构型，并在相同基组水平上求得体系

的振动频率，用B3LYP/6-311+G(2d,p)方法求得NAFO的核磁数据。预估

了该化合物的前线轨道能级差、密度、生成焓、爆速、爆压和撞击感

度。结果表明，该化合物的分子轨道能级差为422.45[KG-*9]kJ/mol，理

论密度为1.86]g/cm
3
，固相生成焓为572.66kJ/mol，爆速为9398 m/s，

爆压为40.71 GPa，撞击感度H50为2.8cm，爆轰性能优于RDX和HMX，

但其感度较高。  
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