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摘　要：运用量子化学方法研究了５，８二硝基四唑并三嗪化合物的结构和性能。在Ｂ３ＬＹＰ／６３１１＋Ｇ（２ｄ）理论水

平下，对其进行了几何优化及计算了电子密度、ＩＲ和ＮＭＲ，以探究其电子结构性质和化学键本质，预估了密度、生

成焓和爆炸性能等关键参数。结果表明，５，８二硝基四唑并三嗪生成焓为４９７．６４ｋＪ／ｍｏｌ，密度为１．８２ｇ／ｃｍ
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速和爆压分别为８．７３ｋｍ／ｓ和３３．９７ＧＰａ，与ＲＤＸ相当，具有良好的爆炸性能，有望成为潜在的含能材料。
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ｉｎｃｌｕｄｉｎｇｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄｔｅｓｔ．

１　犆狅犿狆狌狋犪狋犻狅狀犪犾犕犲狋犺狅犱狊

Ａｌｌｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｉｎｖｏｌｖｅｄｉｎｔｈｉｓｗｏｒｋｗｅｒｅｃａｒｒｉｅｄ

ｏｕｔｕｓｉｎｇｔｈｅＧａｕｓｓｉａｎ０９
［８］
ｓｕｉｔｅｏｆｐｒｏｇｒａｍｓ．Ｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｉｃ

ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｔａｒｇｅｔｃｏｍｐｏｕｎｄｈａｓｂｅｅｎｐｅｒｆｏｒｍｅｄｕｓｉｎｇ

ｔｈｅｈｙｂｒｉｄＤＦＴＢ３ＬＹＰｍｅｔｈｏｄｗｉｔｈｔｈｅ６３１１＋Ｇ（２ｄ）ｂａｓｉｓ

ｓｅｔ．Ａｎｄｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｄｅｎｓｉｔｙ，ＩＲｓｐｅｃｔｒｕｍ，ＮＭＲａｎｄ

ｔｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄａｔｔｈｅｓａｍｅｌｅｖｅｌｓ

ｏｆｔｈｅｏｒｙｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｇａｓｐｈａｓｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．

Ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ （ＥＯＦ）ｉｓｔｈｅｍｏｓｔｉｍｐｏｒｔａｎｔ

ｐａｒａｍｅｔｅｒ ｆｏｒ ｅｎｅｒｇｅｔｉｃ ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ． Ａｔｏｍ ｅｑｕｉｖａｌｅｎｔ

ｓｃｈｅｍｅｓａｒｅｕｓｅｄｔｏｃｏｎｖｅｒｔｑｕａｎｔｕｍｍｅｃｈａｎｉｃａｌｅｎｅｒｇｉｅｓｏｆ

ｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆａｔｏｍｓｔｏｈｅａｔｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｆｏｒｖａｒｉｏｕｓｃｌａｓｓｅｓｏｆ

ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ．Ｔｈｅｇａｓｐｈａｓｅｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｕｓｉｎｇａｔｏｍ

ｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｓｉｓｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄａｓ
［９］：

Δ犎ｆ（ｇ）＝犈（ｇ）－∑ｉ狀ｉ狓ｉ （１）

ＩｎＥｑ．（１），犈（ｇ）ｉｓｔｈｅｃｏｍｐｕｔｅｄｍｉｎｉｍｕｍｅｎｅｒｇｙｏｆ

ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅａｔ０Ｋ；狀ｉｉｓｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆａｔｏｍｓｏｆｅｌｅｍｅｎｔ犻

ａｎｄ狓ｉｉｓｉｔｓａｔｏｍｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｅｎｅｒｇｙ．

Ｗｅｈａｖｅｕｓｅｄｔｈｅ狓ｉ ｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙ Ｒｉｃｅａｎｄ Ｂｙｒｄ

ｔｈｒｏｕｇｈａｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｆｉｔｔｉｎｇｏｆＥｑ．（１）ｔｏｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ

Δ犎ｆ （ｇ） ｏｆ ａ ｓｅｒｉｅｓ ｏｆ Ｃ， Ｈ， Ｎ， Ｏｃｏｎｔａｉｎｉｎｇ

ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
［９］
．

Ｏｆｔｅｎｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｓｔａｔｅｏｆｔｈｅ ｍａｔｅｒｉａｌｏｆｉｎｔｅｒｅｓｔ

ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｓｔｏｔｈｅｃｏｎｄｅｎｓｅｄｐｈａｓｅ．Ｔｈｕｓ，ｃｏｎｄｅｎｓｅｄｐｈａｓｅ

ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｃａｎｂｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｕｓｉｎｇｔｈｅｇａｓｐｈａｓｅ

ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎａｎｄｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ（ｅｉｔｈｅｒ

ｓｕｂｌｉｍａｔｉｏｎｏｒｖａｐｏｒｉｚａｔｉｏｎ）ａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏ Ｈｅｓｓ’ｌａｗ ｏｆ

ｃｏｎｓｔａｎｔｈｅａｔｓｕｍｍａｔｉｏｎ
［１０］：

Δ犎（ｓ）＝Δ犎（ｇ）－Δ犎（Ｓｕｂｌｉｍａｔｉｏｎ） （２）

Δ犎（ｌ）＝Δ犎（ｇ）－Δ犎（Ｖａｐｏｒｉｚａｔｉｏｎ） （３）

Ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｏｆａｍｏｌｅｃｕｌｅｔｈｒｏｕｇｈ

ｑｕａｎｔｕｍｍｅｃｈａｎｉｃａｌｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ，ｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｓｕｂｌｉｍａｔｉｏｎ

ｅｉｔｈｅｒｖａｐｏｒｉｚａｔｉｏｎｃａｎｂｅｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄａｓ
［１１］：

Δ犎（ｓｕｂｉｍａｔｉｏｎ）＝犪（犛犃）
２
＋犫 σ

２
Ｔｏｔ槡 狏＋犮 （４）

Δ犎（ｖａｐｏｒｉｚａｔｉｏｎ）＝犪 （犛犃槡 ）＋犫 σ
２
Ｔｏｔ槡 狏＋犮 （５）

Ｗｈｅｒｅ （犛犃）ｉｓｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｕｒｆａｃｅａｒｅａｆｏｒｔｈｉｓ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ；σ
２
Ｔｏｔｉｓｄｅｓｃｒｉｂｅｄａｓａｎｉｎｄｉｃａｔｏｒｏｆｔｈｅｖａｒｉａｂｉｌｉｔｙｏｆ

ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｏｎｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｕｒｆａｃｅ；υｉｓ

ｉｎｔｅｒｐｒｅｔｅｄａｓｓｈｏｗｉｎｇｔｈｅｄｅｇｒｅｅｏｆｂａｌａｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｐｏｓ

ｉｔｉｖｅａｎｄｎｅｇａｔｉｖｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｓｏｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｕｒｆａｃｅ；犪，犫，

ａｎｄ犮ａｒｅｆｉｔｔｉｎｇｐａｒａｍｅｔｅｒｓ．Ｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆ

ｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｃａｎｂｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄｏｎｔｈｅｂａｓｉｓｏｆｔｈｅｓｅｅｑｕａ

ｔｉｏｎｓ．

Ｂｅｓｉｄｅｓｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ，ｔｈｅｏｔｈｅｒｃｒｉｔｉｃａｌｐａｒａｍｅ

ｔｅｒｆｏｒｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｉｓｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｐａｃｋｉｎｇｄｅｎｓｉｔｙ．Ｃｏｎ

ｓｉｄｅｒｉｎｇｔｈｅｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｗｉｔｈｉｎｔｈｅｃｒｙｓｔａｌ，

ｔｈｅｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｄｅｎｓｉｔｙｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄｂｙａｎｉｍｐｒｏｖｅｄｅｑｕａｔｉｏｎ

ｐｒｏｐｏｓｅｄｂｙＰｏｌｉｔｚｅｒｅｔａｌ
［１２］
ｔｈｒｏｕｇｈｔｈｅｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅ

ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｉｎｄｅｘυσ
２
Ｔｏｔ：

ρ＝α
犕

犞（０．００１（ ）） ＋β（狏σ２Ｔｏｔ）＋狉 （６）

ＩｎＥｑ．（６），犕ｉｓｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｍａｓｓｉｎｇ／ｍｏｌａｎｄ犞（０．

００１）ｉｓｔｈｅｖｏｌｕｍｅ，ｉｎｃｍ３／ｍｏｌ，ｔｈａｔｉｓｅｎｃｏｍｐａｓｓｅｄｂｙｔｈｅ

０．００１ａｕｃｏｎｔｏｕｒｏｆｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅ′ｓｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｄｅｎｓｉｔｙ．Ｔｈｅｉｎ

ｄｅｘυσ
２
Ｔｏｔ，ｄｅｆｉｎｅｄｂｙＥｑｓ．（４）ａｎｄ（５）ｅａｒｌｉｅｒｔｏｄｅｔｅｒｍｉｎｅ

ｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｖａｐｏｒｉｚａｔｉｏｎａｎｄｓｕｂｌｉｍａｔｉｏｎ，ｉｓｏｂｔａｉｎｅｄｖｉａ

ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｓｏｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｕｒｆａｃｅｓ．Ｔｈｅｃｏ

ｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓα，βａｎｄγｗｅｒｅａｓｓｉｇｎｅｄｂｙｆｉｔｔｉｎｇＥｑ．（６）ｔｏｔｈｅ

ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄｅｎｓｉｔｉｅｓｏｆａｄｉｖｅｒｓｅｇｒｏｕｐｏｆ３６ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍ

ｐｏｕｎｄｓ
［１２］
．

ＴｈｅｅｍｐｉｒｉｃａｌＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｅｑｕａｔｉｏｎｓ
［１３］，ｗｉｄｅｌｙｅｍ

ｐｌｏｙｅｄｔｏｅｖａｌｕａｔｅｔｈｅｅｎｅｒｇｙｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍ

ｐｏｕｎｄｓｗｅｒｅｕｓｅｄｔｏｅｓｔｉｍａｔｅｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙａｎｄｄｅｔ

ｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅｏｆｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ．ＥｍｐｉｒｉｃａｌＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓ

ｅｑｕａｔｉｏｎｓｃａｎｂｅｗｒｉｔｔｅｎａｓｆｏｌｌｏｗｓ：

犇＝１．０１ 犖犕
１
２

犙（ ）
１
２

１
２ （１－１．３０ρ） （７）

狆＝１．５５８ρ
２
犖犕

１
２

犙
１
２ （８）

Ｗｈｅｒｅ犇ｉｓｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ（ｋｍ／ｓ）；狆ｉｓｔｈｅｄｅｔ

ｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ（ＧＰａ）；犖ｉｓｔｈｅｍｏｌｅｓｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｇａｓｅｓ

ｐｅｒｇｒａｍｅｘｐｌｏｓｉｖｅ；犕ｉｓｔｈｅａｖｅｒａｇｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｗｅｉｇｈｔｏｆ

ｔｈｅｓｅｇａｓｅｓ；犙ｉｓｔｈｅｈｅａｔｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ（ｋＪ／ｇ）；ａｎｄρｉｓｔｈｅ

ｌｏａｄｅｄｄｅｎｓｉｔｙｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ（ｇ／ｃｍ
３）．

Ｉｎｐｒａｃｔｉｃｅ，ｔｈｅｌｏａｄｉｎｇｄｅｎｓｉｔｙｃａｎｏｎｌｙｂｅａｐｐｒｏｘｉｍａｔｅｄ

ｔｏａｖａｌｕｅｌｅｓｓｔｈａｎｔｈｅｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｄｅｎｓｉｔｙ，ｔｈｕｓｔｈｅ犇ａｎｄｐ

ｖａｌｕｅｓｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍＥｑｓ．７ａｎｄＥｇｓ．８ｃａｎｂｅｒｅｇａｒｄｅｄａｓ

ｔｈｅｉｒｕｐｐｅｒｌｉｍｉｔｓ．

２　犚犲狊狌犾狋狊犪狀犱犇犻狊犮狌狊狊犻狅狀狊

２．１　犕狅犾犲犮狌犾犪狉犵犲狅犿犲狋狉狔

ＴｈｅｇｅｏｍｅｔｒｙｏｆＤＮＴｚＴｒｈａｓｂｅｅｎｏｐｔｉｍｉｚｅｄｕｓｉｎｇ

ｖａｒｉｏｕｓｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓｍｅｔｈｏｄｓｉｎｃｌｕｄｉｎｇＨＦａｎｄＢ３ＬＹＰ，

ａｎｄｔｈｅｂａｓｉｓｓｅｔｓｉｎｃｌｕｄｅｔｈｅｓｐｌｉｔｖａｌｅｎｃｅｔｙｐｅｓ６３１Ｇ（ｄ），６

３１１Ｇ（ｄ），６３１１＋Ｇ（２ｄ）
［１４１５］

．Ｓｏｍｅｂｏｎｄｄｉｓｔａｎｃｅｓｏｐｔｉ

ｍｉｚｅｄａｔｖａｒｉｏｕｓｌｅｖｅｌｓｏｆｔｈｅｏｒｙｃｏｍｐａｒｅｄｗｉｔｈｔｈｅｅｘｐｅｒｉ

ｍｅｎｔａｌｖａｌｕｅｓ
［７］
ａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ１．Ａｎｄｔｈｅｍｏｓｔｓｔａｂｌｅ

ｍｏｌｅｃｕｌｅｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅ ｃｏｍｐｏｕｎｄｉｓ ｓｈｏｗｎ

ｉｎＦｉｇ．１．

Ａｓｓｈｏｗｎｉｎ Ｆｉｇ．１，ｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆ

ＤＮＴｚＴｒａｒｅｎｏｔｓｅｎｓｉｔｉｖｅｔｏｔｈｅｂａｓｉｓｓｅｔｓｕｓｅｄｉｎｔｈｅｏｐｔｉｍｉ

ｚａｔｉｏｎｆｏｒＢ３ＬＹＰｍｅｔｈｏｄｓａｎｄｔｈｅｃｈａｎｇｅｏｆｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｉｓ

ａｌｗａｙｓｌｅｓｓｔｈａｎ０．００１ｎｍ．Ａｎｄｔｈｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｖａｌｕｅｓｆｒｏｍ６

３１１＋Ｇ（２ｄ）ｂａｓｉｓｓｅｔｓａｒｅｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｌｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｆｒｏｍｔｈｏｓｅ

ｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｏｔｈｅｒｂａｓｉｓｓｅｔｓ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌ

ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｄｏ ｄｅｐｅｎｄ ｏｎｔｈｅ ｍｅｔｈｏｄｓ．Ｕｓｉｎｇｔｈｅ ＨＦ

ｍｅｔｈｏｄ，ｍｏｓｔｏｆｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄｉｓｔａｎｃｅｓｏｆＮ－ＮａｎｄＣ－Ｎ

ｂｏｎｄｓａｒｅｓｈｏｒｔｅｒｔｈａｎｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄａｔａ，ｗｈｉｌｅｔｈｅ

ｄｉｓｔａｎｃｅｓｏｆＣ－Ｃ，Ｏ－ＮａｎｄＣ－Ｈｂｏｎｄｓａｒｅａｌｉｔｔｌｅｌｏｎｇｅｒ

ｔｈａｎｔｈａｔｏｆｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ．Ｔｈｕｓｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙ

８２



　第３８卷第３期　　　　　何　飘，张建国，殷　昕，等：Ｎ６含能化合物：５，８二硝基四唑并三嗪的理论研究

Ｂ３ＬＹＰｍｅｔｈｏｄａｒｅｃｌｏｓｅｔｏｔｈｏｓｅｏｆｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｃｏｍｐａｒｅｄ

ｗｉｔｈｔｈｅＨＦｍｅｔｈｏｄ，ｉｍｐｌｙｉｎｇｔｈａｔｔｈｅｄｙｎａｍｉｃａｌｅｌｅｃｔｒｏｎ

ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｐｌａｙｓａｋｅｙｒｏｌｅｆｏｒｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅｏｆｏｕｒｃｏｎｃｅｒｎ．

Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｗｅ ｐｅｒｆｏｒｍｅｄ ａｌｌｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌａｎｄ ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｂｙＢ３ＬＹＰｍｅｔｈｏｄｗｉｔｈ６３１１

＋Ｇ（２ｄ）ｂａｓｉｓｓｅｔｓ．Ｔｈｅｗｈｏｌｅｍａｉｎｂｏｄｙｏｆｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓ

ｍａｄｅｏｆｔｈｅｔｅｔｒａｚｏｌｅ ａｎｄ ｔｒｉａｚｉｎｅ ｒｉｎｇ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｗｉｔｈ

ｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｓｅｎｅｒｇｅｔｉｃｇｒｏｕｐｓ，ｗｈｉｃｈｃｏｎｔｒｉｂｕｔｅｓｔｏｔｈｅ

ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ．
犉犻犵．１　犜犺犲狅狆狋犻犿犻狕犲犱犵犲狅犿犲狋狉狔狅犳犇犖犜狕犜狉

犜犪犫犾犲１　犛犲犾犲犮狋犲犱犫狅狀犱犾犲狀犵狋犺狅犳犇犖犜狕犜狉犪狋犎犉犪狀犱犅３犔犢犘犪狊狑犲犾犾犪狊狋犺犲犲狓狆犲狉犻犿犲狀狋犪犾狏犪犾狌犲狊（狀犿）

Ｂｏｎｄ

Ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ／ｎｍ

ＨＦ
Ｂ３ＬＹＰ／

６３１Ｇ（ｄ）

Ｂ３ＬＹＰ／

６３１１Ｇ（ｄ）

Ｂ３ＬＹＰ／

６３１１＋Ｇ（２ｄ）
Ｅｘｐ．

［７］
Ｂｏｎｄ

Ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ／ｎｍ

ＨＦ
Ｂ３ＬＹＰ／

６３１Ｇ（ｄ）

Ｂ３ＬＹＰ／

６３１１Ｇ（ｄ）

Ｂ３ＬＹＰ／

６３１１＋Ｇ（２ｄ）
Ｅｘｐ．

［７］

Ｎ１－Ｎ２ ０．１４３４ ０．１３７９ ０．１３７９ ０．１３７７ ０．１３８５ Ｃ２－Ｃ３ ０．１５２９ ０．１５３２ ０．１５３２ ０．１５２５ ０．１５２７

Ｎ２－Ｎ３ ０．１２６２ ０．１２８１ ０．１２８１ ０．１２７５ ０．１２８７ Ｃ３－Ｎ７ ０．１４８８ ０．１４７４ ０．１４７４ ０．１４７４ ０．１４８２

Ｎ３－Ｎ４ ０．１４００ ０．１３６６ ０．１３６６ ０．１３６３ ０．１３６０ Ｎ６－Ｏ１ ０．１２４１ ０．１２１６ ０．１２１６ ０．１２１０ ０．１２１０

Ｎ４－Ｃ１ ０．１３６１ ０．１３６７ ０．１３６７ ０．１３６３ ０．１３５７ Ｎ６－Ｏ２ ０．１２１６ ０．１２０７ ０．１２０７ ０．１２０１ ０．１２０５

Ｃ１－Ｎ１ ０．１２８９ ０．１３１３ ０．１３１３ ０．１３０８ ０．１３１４ Ｎ８－Ｏ３ ０．１２２５ ０．１２１２ ０．１２１２ ０．１２０６ ０．１２２１

Ｎ４－Ｎ５ ０．１３７８ ０．１３７２ ０．１３７２ ０．１３６９ ０．１３８４ Ｎ８－Ｏ４ ０．１２５１ ０．１２２５ ０．１２２５ ０．１２２０ ０．１２２４

Ｎ５－Ｎ６ ０．１４６４ ０．１５０７ ０．１５０７ ０．１５０５ ０．１４９８ Ｃ２－Ｈ２ａ ０．１０７５ ０．１０９１ ０．１０９１ ０．１０８７ ０．０９９０

Ｃ１－Ｎ７ ０．１３６９ ０．１３８４ ０．１３８４ ０．１３８２ ０．１３８６ Ｃ２－Ｈ２ｂ ０．１０７９ ０．１０９６ ０．１０９６ ０．１０９２ ０．０９９０

Ｎ７－Ｎ８ ０．１３８８ ０．１４２１ ０．１４２１ ０．１４２ ０．１３９１ Ｃ３－Ｈ２ａ ０．１０７７ ０．１０９３ ０．１０９３ ０．１０８９ ０．０９９０

Ｎ５－Ｃ２ ０．１４９２ ０．１４７９ ０．１４７９ ０．１４７６ ０．１４８３ Ｃ３－Ｈ２ｂ ０．１０７３ ０．１０８８ ０．１０８８ ０．１０８４ ０．０９９０

２．２　犈犾犲犮狋狉狅狀犻犮狊狋狉狌犮狋狌狉犲

Ｉｎｇｅｎｅｒａｌ，ｍｏｓｔｍｏｌｅｃｕｌｅｓｈａｖｅｐｏｒｔｉｏｎｓｔｈａｔａｒｅｒｅｌａｔｉｖｅ

ｌｙｅｌｅｃｔｒｏｎｒｉｃｈａｎｄｏｔｈｅｒｓｔｈａｔａｒｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｌｙｅｌｅｃｔｒｏｎ

ｐｏｏｒａｎｄａｖａｒｉｅｔｙｏｆａｔｏｍｉｃａｎｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｃａｎｂｅ

ｅｘｐｒｅｓｓｅｄｉｎｔｅｒｍｓｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｄｅｎｓｉｔｙｐｏｐｕｌａｔｉｏｎ．

ＵｓｉｎｇｔｈｅＭｕｌｔｉｗｆｎｐｒｏｇｒａｍ
［１６］
ｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇｄｅｎｓｉｔｙ，ｔｈｅｃｏｎｔｏｕｒ

ｌｉｎｅｍａｐｓｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｄｅｎｓｉｔｙｏｎｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄａｒｅ

ｖｉｓｕａｌｉｚｅｄｉｎＦｉｇ．２．

犉犻犵．２　犆狅狀狋狅狌狉犾犻狀犲犿犪狆狅狀犇犖犜狕犜狉

ＡｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．２（ａ），ｔｈｅｈｅａｖｙｎｕｃｌｅｕｓｈａｖｅｈｉｇｈｐｅａｋｓ

ｃａｕｓｅｄｂｙｎｕｃｌｅａｒｃｈａｒｇｅｉｍｐｒｏｖｉｎｇｅｌｅｃｔｒｏｎａｇｇｒｅｇａｔｉｏｎａｎｄ

ｔｈｅｎ ｄｉｓｐｌａｙｉｎｔｅｇｒａｌｅｘｐｏｎｅｎｔｉａｌ ａｔｔｅｎｕａｔｉｏｎ ｔｏｗａｒｄｓ ａｌｌ

ａｒｏｕｎｄ．Ｉｔｉｓｏｂｖｉｏｕｓｔｈａｔｅｌｅｃｔｒｏｎｄｅｎｓｉｔｙｓｕｒｒｏｕｎｄｉｎｇｔｈｅ

ｏｘｙｇｅｎａｎｄｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｉｓｈｉｇｈｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆｏｔｈｅｒａｔｏｍｓ

ｄｕｅｔｏｔｈｅｓｔｒｏｎｇｅｌｅｃｔｒｏｎｅｇａｔｉｖｉｔｙ．Ｓｏｍｅｏｒｉｇｉｎｓｗｉｔｈｅｉｔｈｅｒ

ｐｏｓｉｔｉｖｅｏｒｎｅｇａｔｉｖｅｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｆｒｏｍ ｅｌｅｃｔｒｏｎｓｓｈｏｕｌｄｂｅ

ｎｏｔｉｃｅｄａｎｄｍａｒｋｅｄｉｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍａｊｕｓｃｕｌｅｓ（ａｓｓｈｏｗｎｉｎｃｙａｎ）．

Ａｓｗｅｋｎｏｗ，ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｓｐｒｅｆｅｒｔｏａｓｓｅｍｂｌｅｉｎｔｈｅｂｏｎｄｉｎｇ

ａｒｅａ（ｓｕｃｈａｓＡ）ｂｅｃａｕｓｅｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎｐａｉｒｓｈａｒｉｎｇｂｅｔｗｅｅｎ

ａｔｏｍｓｗｉｔｈｃｏｖａｌｅｎｃｅｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ．Ａｎｄｔｈｅｄｅｌｏｃａｌｉｚａｔｉｏｎｍａｉｎｌｙ

ｏｃｃｕｒｓｉｎｔｅｔｒａｚｏｌｅｒｉｎｇ（ａｓｍａｒｋｅｄＢ），ｗｈｉｃｈｍａｙｉｍｐｒｏｖｅｔｈｅ

ｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｔｈｅｒｉｎｇｓｋｅｌｅｔｏｎａｓｗｅｌｌａｓｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．

Ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｃａｎｂｅｒｅｇａｒｄｅｄａｓ，ｅｆｆｅｃｔｉｖｅｌｙ，

ａｎｏｔｈｅｒｆｕｎｄａｍｅｎｔａｌｄｅｔｅｒｍｉｎａｎｔｏｆｃｈｅｍｉｃａｌｒｅａｃｔｉｖｉｔｙａｎｄ

ｍｏｌｅｃｕｌａｒｉｎｔｅｒａｃｔｉｖｅｂｅｈａｖｉｏｒ
［１７］
．Ａｎｄｔｈｅｃｏｎｔｏｕｒｌｉｎｅｍａｐｏｆ

ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｄｅｆｉｎｅｄｂｙｔｈｅ狓狔ｐｌａｎｅａｒｅｓｈｏｗｎｉｎ

Ｆｉｇ．２（ｂ）．Ｔｈｅｎｕｃｌｅｉｎａｔｕｒａｌｌｙｄｉｓｐｌａｙｔｈｅｐｏｓｉｔｉｖｅｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃ

ｐｏｔｅｎｔｉａｌｏｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅ．Ｉｎａｄｄｉｔｉｏｎ，ｔｈｅｓｔｒｏｎｇｎｅｇａｔｉｖｅ

ｒｅｇｉｏｎｓｏｆｐｏｔｅｎｔｉａｌａｒｅｓｈｏｗｎｉｎｔｈｅｒｉｎｇｎｉｔｒｏｇｅｎ，ｗｈｉｃｈｉｓ

ｉｎｉｔｉａｌｌｙａｔｔｒａｃｔｅｄｔｏｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｐｈｉｌｅｓ．Ａｎｄｓｏｍｅｏｆｔｈｅｍａｌｓｏ

ｓｈｏｗｔｈｅｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｗｅａｋｅｒｎｅｇａｔｉｖｅｒｅｇｉｏｎｏｆｐｏｔｅｎｔｉａｌ

ａｒｏｕｎｄｔｈｅｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｓ．Ｏｖｅｒａｌｌ，ｔｈｅｐｏｓｉｔｉｖｅａｎｄｎｅｇａｔｉｖｅ

ｐｏｔｅｎｔｉａｌｓａｒｅｄｅｌｏｃａｌｉｚｅｄｉｎｓｉｄｅａｎｄｏｕｔｓｉｄｅｔｈｅｒｉｎｇｓ，ｒｅｓｐｅｃ

ｔｉｖｅｌｙ．Ｓｕｃｈａｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｉｓｖｅｒｙｈｅｌｐｆｕｌｆｏｒｔｈｅ

ｍｏｌｅｃｕｌａｒｐａｃｋｉｎｇｖｉａｓｔｒｏｎｇππｓｔａｃｋｉｎｇｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ．

２．３　犞犻犫狉犪狋犻狅狀犪狀犪犾狔狊犻狊犪狀犱犖犕犚

ＴｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅＩＲｓｐｅｃｔｒｕｍｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｉｓｓｈｏｗｎ

９２
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ｉｎＦｉｇ．３．

Ｆｉｇ．３　ＣａｌｃｕｌａｔｅｄＩＲｓｐｅｃｔｒｕｍｏｆＤＮＴｚＴｒ

ＡｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．３，ｔｈｅｓｔｒｏｎｇＩＲｐｅａｋｓａｔ１６８５ｃｍ
－１
ａｎｄ

１６５３ｃｍ
－１
ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｓｔｏｔｈｅａｓｙｍｍｅｔｒｉｃａｌｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇｍｏｄｅｓｏｆ

ｔｈｅｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓ．ＡｎｄｔｈｅｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇｖｉｂｒａｔｉｏｎｓｏｎＣ－Ｎｂｏｎｄｓ

ａｎｄＮ－Ｎｂｏｎｄｓｏｆｔｈｅｔｅｔｒａｚｏｌｅａｎｄｔｒｉｚａｉｎｅｒｉｎｇａｒｅｅｘｐｅｃｔｅｄ

ｉｎｔｈｅｒｅｇｉｏｎ１５７６，１４４３ａｎｄ１２２７ｃｍ
－１，９９３ｃｍ－１

．Ａｇａｉｎｔｈｅ

ｐｅａｋｓａｔ１３３１ａｎｄ１２９２ｃｍ
－１
ｒｅｆｅｒｔｏｓｙｍｍｅｔｒｉｃａｌｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇ，

ｗｈｉｌｅｔｈｅｗｅａｋｐｅａｋｓａｔ８４１ｃｍ
－１
ｉｓｂｅｌｏｎｇｉｎｇｔｏｔｈｅｓｃｉｓｓｏｒ

ｖｉｂｒａｔｉｏｎｍｏｄｅｏｆｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓ．

　　Ｌａｒｇｅ，ｓｙｓｔｅｍａｔｉｃｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｓｏｎｌｙａｌｌｏｗｆｏｒ

ｒｅｌｉａｂｌｅｅｒｒｏｒｅｓｔｉｍａｔｅｓｉｆａｐｐｒｏｐｒｉａｔｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｓｔｕｄｉｅｓ，

ｓｕｃｈａｓｇａｓｐｈａｓｅＮＭＲ ｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓｏｎｓｍａｌｌｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｓｙｓｔｅｍｓａｒｅａｖａｉｌａｂｌｅ
［１８］
．ＴｈｅｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｏｆＣ

ａｎｄＨｉｎｐｐｍｉｎ
１
Ｈ ａｎｄ

１３
Ｃ ＮＭＲｒｅｌａｔｉｖｅｔｏ Ｍｅ４Ｓｉａｎｄ

ｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｏｆＮｉｎ
１５
Ｎ ＮＭＲｔｏ ＭｅＮＯ２，ｈａｖｅｂｅｅｎ

ｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｓｗｅｌｌ．Ａｎｄｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗｔｈａｔ，１ＨＮＭＲ：３．４０

（Ｈ２ａ），５．２５（Ｈ２ｂ），４．４１（Ｈ３ａ），３．６７（Ｈ３ｂ）；１５ＮＮＭＲ：

－１６３．２９ （Ｎ１），－７．９８（Ｎ２），－７０．４３（Ｎ３），－２７１．３７

（Ｎ４），－２６７．８６（Ｎ５），－４５．９７（Ｎ６），－３１２．６７（Ｎ７），

－６８．７２（Ｎ８）；１３ＣＮＭＲ：１５６．００（Ｃ１），４１．９２（Ｃ２），４７．３２

（Ｃ３）．ＷｅｉｎｃｌｕｄｅｄｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄＩＲａｎｄ ＮＭＲｆｏｒｅａｓｉｅｒ

ａｓｓｉｇｎｍｅｎｔａｎｄｐｏｓｉｔｉｖｅｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＤＮＴｚＴｒ．

２．４　犘狉犲犱犻犮狋犲犱狆狉狅狆犲狉狋犻犲狊

Ｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓｈａｖｅ

ｂｅｅｎｃａｌｃｕｌａｔｅｄｉｎｃｌｕｄｉｎｇｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｈｅａｔ（犙），ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ

ｖｅｌｏｃｉｔｙ（犇）ａｎｄｐｒｅｓｓｕｒｅ （狆），ａｎｄｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ

（ＥＯＦ），ｄｅｎｓｉｔｙ（ρ）ａｓｗｅｌｌａｓｏｘｙｇｅｎｂａｌａｎｃｅ（犗犅）ｖａｌｕｅｓｏｆ

ｔｈｅｔｉｔｌｅ ｍｏｌｅｃｕｌｅａｌｏｎｇ ｗｉｔｈｔｈｒｅｅｆａｍｏｕｓｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｆｏｒ

ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎａｎｄｓｙｓｔｅｍｉｃｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ３．

犜犪犫犾犲２　犇犲狋狅狀犪狋犻狅狀狆犪狉犪犿犲狋犲狉狊犳狅狉犮狅犿犿狅狀犲狓狆犾狅狊犻狏犲狊犪狀犱犇犖犜狕犜狉

Ｓｐｅｃｉｅｓ
Δｆ犎２９８Ｋ（ｓ）／

（ｋＪ·ｍｏｌ－１）
犙／（ｋＪ·ｇ

－１） ρ／（ｇ·ｃｍ
－３） 犇／（ｋｍ·ｓ－１） 狆／ＧＰａ 犗犅／％

ＴＮＴ
［１９］

－６３．１２ ３０８ １．６４ ６．９５ １９．００ －７４．００

ＲＤＸ
［１９］

７９．００ ３５７ １．８０ ８．７５ ３４．７０ －２１．６２

ＰＥＴＮ
［１９］

－１２８．７０ ３６０ １．７７ ８．３０ ３３．５０ －１０．１２

ＤＮＴｚＴｒ ４９７．６４ ３６２ １．８２ ８．７３ ３３．９７ －２９．６３

　　Ｉｔｉｓｓｅｅｎｔｈａｔｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｐｏｓｓｅｓｓｅｓａｖｅｒｙｈｉｇｈ

ｓｏｌｉｄｐｈａｓｅｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｄｅｒｉｖｅｄｆｒｏｍ ｔｈｅｌａｒｇｅ

ｎｕｍｂｅｒｏｆｉｎｈｅｒｅｎｔｌｙｅｎｅｒｇｅｔｉｃＣ－ＮａｎｄＮ－Ｎｂｏｎｄｓｏｆ

ｈｉｇｈｎｉｔｒｏｇｅｎｍｏｌｅｃｕｌｅｓ．ＤＮＴｚＴｒｈａｓｔｈｅｍｏｓｔｐｏｓｉｔｉｖｅｅｎ

ｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ（４９７．６４ｋＪ／ｍｏｌ）ａｍｏｎｇｔｈｅｃｏｍｍｏｎｅｎ

ｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ，ａｎｄｈａｓｈｉｇｈｄｅｎｓｉｔｙｗｉｔｈｔｈｅｖａｌｕｅｏｆ１．

８２ｇ／ｃｍ
３，ｗｈｉｃｈｉｓｈｉｇｈｅｒｔｈａｎｏｔｈｅｒｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

ｓｕｃｈａｓＴＮＴ，ＲＤＸａｎｄＰＥＴＮ．Ｔｈｅｈｅａｔｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎａｓａｎ

ｏｔｈｅｒｐｒｏｐｅｒｔｙｏｆＤＮＴｚＴｒｉｓａｂｏｕｔ３６２ｋＪ／ｇ，ｗｈｉｃｈｂｅｃｏｍｅ

ｔｈｅｈｉｇｈｅｓｔｏｎｅａｍｏｎｇａｌｌｃｏｍｐｏｕｎｄｓ．Ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙａｎｄ

ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ ｐｒｅｓｓｕｒｅ ａｓｔｗｏ ｖｅｒｙｉｍｐｏｒｔａｎｔ ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ

ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒａｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄａｒｅｃｏｍｐａｒｅｄｉｎＴａｂｌｅ

３．Ｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｈｏｗｓｒｅｌａｔｉｖｅｌｙｈｉｇｈｅｒｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ

ｖｅｌｏｃｉｔｙ（犇＝８．７３ｋｍ／ｓ）ｔｈａｎＴＮＴａｎｄＰＥＴＮ，ｅｖｅｎｃｌｏｓｅｔｏ

ｒｅｍａｒｋａｂｌｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅＲＤＸ．Ａｇａｉｎｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ（狆

＝３３．９７ＧＰａ）ｉｓｍｕｃｈｈｉｇｈｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆＴＮＴａｎｄｓｉｍｉｌａｒｔｏ

ＰＥＴＮ．Ｏｖｅｒａｌｌ，ｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄ ＤＮＴｚＴｒｐｏｓｓｅｓｓｅｓｇｏｏｄ

ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｎｄｃａｎｂｅａｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌ．

３　犆狅狀犮犾狌狊犻狅狀狊

（１）５，８ｄｉｎｉｔｒｏ５，６，７，８ｔｅｔｒａｈｙｄｒｏｔｅｔｒａｚｏｌｏ［１，５ｂ］［１，

２，４］ｔｒｉａｚｉｎｅ（ＤＮＴｚＴｒ），ｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｓｉｘｃａｔｅｎａｔｅｄｎｉｔｒｏｇｅｎａｔ

ｏｍ ｃｈａｉｎｓ ｗａｓｓｔｕｄｉｅｄｂｙｕｓｉｎｇｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓｑｕａｎｔｕｍ

ｃｈｅｍｉｓｔｒｙｍｅｔｈｏｄｓ．Ｔｈｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｉｓｍａｄｅｏｆｔｈｅ

ｔｅｔｒａｚｏｌｅａｎｄｔｒｉａｚｉｎｅｒｉｎｇｗｉｔｈｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｓｅｎｅｒｇｅｔｉｃｇｒｏｕｐｓ．Ｔｈｅ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｄｅｎｓｉｔｙｐｒｏｖｉｄｅｓａｖｉｓｕａｌｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｃｈｅｍｉ

ｃａｌｌｙａｃｔｉｖｅｓｉｔｅｓ．

（２）ＴｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄＩＲａｎｄＮＭＲｓｐｅｃｔｒｕｍｄａｔａｈａｖｅｂｅｅｎ

ｐｅｒｆｏｒｍｅｄｆｏｒｅａｓｉｅｒａｓｓｉｇｎｍｅｎｔａｎｄｐｏｓｉｔｉｖｅｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆ

ｔｈｅｔａｒｇｅｔｃｏｍｐｏｕｎｄ．

（３）ＴｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄＤＮＴｚＴｒｐｏｓｓｅｓｓｅｓｔｈｅｍｏｓｔｐｏｓｉｔｉｖｅ

ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ（４９７．６４ｋＪ·ｍｏｌ
－１）ａｎｄｈｉｇｈｅｓｔｄｅｎｓｉ

ｔｙ（１．８２ｇ／ｃｍ
３）ａｍｏｎｇｔｈｅｃｏｍｍｏｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ．

Ａｎｄｗｉｔｈｇｏｏｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐａｒａｍｅｔｅｒｓ（犇＝８．７３ｋｍ／ｓ，狆＝

３３．９７ＧＰａ），ｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄＤＮＴｚＴｒｃａｎｂｅｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌ

ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌ．

犚犲犳犲狉犲狀犮犲：

［１］　ＧａｏＨ，ＳｈｒｅｅｖｅＪＭ．Ａｚｏｌｅｂａｓｅｄｅｎｅｒｇｅｔｉｃｓａｌｔｓ［Ｊ］．Ｃｈｅｍｉ

ｃａｌＲｅｖｉｅｗｓ，２０１１，１１１（１１）：７３７７７４３６．

［２］　ＦｉｓｃｈｅｒＤ，ＫｌａｐｔｋｅＴＭ，ＰｉｅｒｃｅｙＤＧ，ｅｔａｌ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ５

ａｍｉｎｏｔｅｔｒａｚｏｌｅ１Ｎｏｘｉｄｅａｎｄｉｔｓａｚｏｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ：ａｋｅｙｓｔｅｐｉｎ

ｔｈｅｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔｏｆｎｅｗｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ

ＥｕｒｏｐｅａｎＪｏｕｒｎａｌ，２０１３，１９（１４）：４６０２４６１３．

［３］　ＬｉｕＺ，ＷｕＱ，ＺｈｕＷ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｓｔｕｄｙｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｔｒｉ

ｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌｓｕｂｓｔｉｔｕｔｅｄｔｅｔｒａｚｏｌｅａｎｄｔｅｔｒａｚｉｎｅｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ［Ｊ］．

０３



　第３８卷第３期　　　　　何　飘，张建国，殷　昕，等：Ｎ６含能化合物：５，８二硝基四唑并三嗪的理论研究

Ｊｏｕｒｎａｌｏｆ Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｏｒｇａｎｉｃ Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，２０１３，２６（１１）：

９３９９４７．

［４］　ＫｌａｐｔｋｅＴＭ，ＭａｒｔｉｎＦＡ，ＳｔｉｅｒｓｔｏｒｆｅｒＪ．Ｎｂｏｕｎｄｐｒｉｍａｒｙ

ｎｉｔｒａｍｉｎｅｓｂａｓｅｄｏｎ１，５ｄｉａｍｉｎｏｔｅｔｒａｚｏｌｅ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ

ＥｕｒｏｐｅａｎＪｏｕｒｎａｌ，２０１２，１８（５）：１４８７１５０１．

［５］　ＫｌａｐｔｋｅＴＭ，ＫｒｕｍｍＢ，ＭａｒｔｉｎＦＡ，ｅｔａｌ．Ｎｅｗａｚｉｄｏｔｅｔ

ｒａｚｏｌｅｓ：ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｌｙｉｎｔｅｒｅｓｔｉｎｇａｎｄｅｘｔｒｅｍｅｌｙｓｅｎｓｉｔｉｖｅ［Ｊ］．

ＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡｎＡｓｉａｎＪｏｕｒｎａｌ，２０１２，７（１）：２１４２２４．

［６］　ＨｉｓｋｅｙＭＡ，ＧｏｌｄｍａｎＮ，ＳｔｉｎｅＪＲ．Ｈｉｇｈｎｉｔｒｏｇｅｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃ

ｍａｔｅｒｉａｌｓｄｅｒｉｖｅｄｆｒｏｍａｚｏｔｅｔｒａｚｏｌａｔｅ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃ

Ｍａｔｅｒｉａｌｓ，１９９８，１６（２３）：１１９１２７．

［７］　ＷｉｌｌｅｒＲＬ，ＨｅｎｒｙＲＡ．Ｔｅｔｒａｚｏｌｏ［１，５ｂ］［１，２，４］ｔｒｉａｚｉｎｅｓ：

ａｎａｌｔｅｒｎａｔｅｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄｃｈｅｍｉｓｔｒｙ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＯｒ

ｇａｎｉｃＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９８８，５３（２２）：５３７１５３７４．

［８］　ＦｒｉｓｃｈＭＪ，ＴｒｕｃｋｓＧ Ｗ，ＳｃｈｌｅｇｅｌＨＢ，ｅｔａｌ．［ＣＰ／ＣＤ］∥

Ｇａｕｓｓｉａｎ０９（ＲｅｖｉｓｉｏｎＡ．０１）：Ｇａｕｓｓｉａｎ，Ｉｎｃ．，Ｗａｌｌｉｎｇｆｏｒｄ

ＣＴ，２００９．

［９］　ＢｙｒｄＥＦ，ＲｉｃｅＢＭ．Ｉｍｐｒｏｖｅｄｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｈｅａｔｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ

ｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓｕｓｉｎｇｑｕａｎｔｕｍ ｍｅｃｈａｎｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ
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