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应用 ＭＤＬ化学反应数据库设计
含能材料合成路线研究

李海波，聂福德，黄　明
（中国工程物理研究院化工材料研究所，四川 绵阳 ６２１９００）

摘要：对 ＭＤＬ化学反应数据库软件及计算机辅助设计在含能材料合成路线设计中的应用进行

了阐述。基于美国 ＳＧＩ图形工作站，应用 ＩＳＩＳ操作平台软件和 ＭＤＬ化学反应数据库软件辅助设计

了黑索今（ＲＤＸ）和一种虚拟含能材料的合成路线，验证了将 ＭＤＬ化学反应数据库软件及辅助设

计技术应用于含能材料合成路线设计的可行性和有效性。
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１　引　言

新型含能材料的研制开发周期相当长，其间不仅

要耗费大量的人力物力，而且能得到实际应用的含能

材料很少。计算机辅助设计合成技术是以逻辑的方法

而不是单凭经验和直觉来寻找新化合物的合成路线。

计算机辅助设计合成路线包括虚拟化合物合成路线设

计、已知化合物新合成路线设计和已知化合物合成条

件优化等三方面的研究内容。

随着计算机软硬件技术的不断发展，以及量子化

学、分子动力学、化学反应和爆轰理论的日臻完善，含

能材料计算机化学已逐渐成为现代含能材料科学发展

的一个重要研究方向。

２　计算机辅助设计含能材料合成路线原理和
技术途径

　　ＭＤＬ化学反应数据库是一种较全面的计算机辅
助设计合成路线应用软件，具有分子查寻、反应结构查

寻、化学反应查寻以及构建用户自己的化学反应数据

库等功能。应用 ＭＤＬ化学反应数据库软件辅助设计
含能材料合成路线的原理和技术途径如下。

应用 ＭＤＬ化学反应数据库软件，根据合成工作者

给定的反应物和产物的分子结构式（限定结构相似度

等条件），并利用限定条件（试剂、反应条件、作者或出

版年代等）对查寻结果进行再次分类，在 ＭＤＬ中查寻
出更具代表性的反应，使结果分析更灵活有效，为新型

含能材料的合成路线设计提供可行性和反应条件参

考。也可指定反应物分子结构式中要发生反应的官能

团，在 ＭＤＬ中查寻与此官能团相对应的所有能发生的
反应，并利用限定条件优选出有参考价值的相似反应，

最后结合合成工作者的理论知识设计出新的合成路

线。

３　虚拟含能材料合成路线设计

３．１　利用 ＭＤＬ化学反应数据库查寻虚拟含能材料
合成相似反应

　　为了初步验证 ＭＤＬ化学反应数据库软件辅助设
计新型含能材料合成路线的可行性和有效性，我们设

计了一种结构较为简单的虚拟含能材料，其分子结构

式如下：

Ｎ３ＣＨ２ ＣＨ ２Ｎ
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　　为此，我们选取双（２羟基）乙基胺为起始反应物
质：

ＨＯＣＨ２ ＣＨ ２ＮＨ ＣＨ ２ ＣＨ２ ＯＨ

　　并初步设计了以下两条合成路线：
（１）先硝化仲胺基和羟基，最后再叠氮化。
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　　（２）先在两个羟基位叠氮化，最后再硝化仲胺基。
上述合成路线（２）生成的有机叠氮化合物中间体

双（２叠氮基乙基胺 ）与路线（１）生成的 Ｎ硝基Ｎ，
Ｎ双（２硝酸酯基）乙基胺中间体相比，化学性质不稳
定，硝化过程中更容易发生危险，因此，我们选取路线

（１）。我们通过 ＭＤＬ化学反应数据库查寻了以下两
类反应。

Ａ．仲胺基硝化反应：
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试剂：ＮａＮ３、ＣａＣｌ２、ＤＭＦ
反应温度：８０～８５℃
反应 ｃ［３］：




Ｎ

Ｎ
＋Ｏ

Ｏ

－

Ｏ
Ｎ＋

Ｏ－





Ｏ

Ｏ


→
Ｃｌ




Ｎ

Ｎ
＋Ｏ

Ｏ

－

Ｎ
Ｎ


＋
Ｎ



－

Ｏ
Ｎ

Ｎ


＋
Ｎ－

６３％

试剂：ＮａＮ３、ＤＭＦ
反应温度：８５～９０℃

３．２　查寻结果分析以及合成路线设计
上述三个反应，反应 ａ中反应物二乙胺的结构与

虚拟含能材料合成路线中选取的起始物质双（２羟基）
乙基胺的结构类似，反应 ａ为典型的仲胺基硝化反应，
反应产率较高。反应 ｂ和 ｃ中反应物的硝酸酯基很容
易被叠氮基所取代，但 Ｎ—ＮＯ２很稳定，硝基没有被叠
氮基所取代，与我们设计的合成路线要求相符，即生成

的 Ｎ硝基Ｎ，Ｎ双（２硝酸酯基）乙基胺中间体在进行
叠氮反应时，硝基能被有效保护，保证叠氮基选择取代

硝酸酯基。

根据上述查寻结果，我们设计合成路线为：
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试剂：ＥＸＣＥＳＳ（ＮＯ２）２、ＣＨ２Ｃｌ２
反应温度：－８０℃
第二步：
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试剂：ＮａＮ３、ＣａＣｌ２、ＤＭＦ
反应温度：８０～８５℃

４　黑索今（ＲＤＸ）合成路线设计

４．１　利用 ＭＤＬ化学反应数据库查寻 ＲＤＸ合成
（相似）反应

　　通过反复限定查寻条件，我们从 ＭＤＬ化学反应数
据库优选了下面两种合成 ＲＤＸ的相似反应：
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试剂：１００％ ＨＮＯ３
反应温度：－３５℃
反应时间：１．０ｈ
反应 ｂ［５］：
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试剂：Ｈ２Ｏ２（ｉｎＨＮＯ３）、ＨＮＯ３、（ＣＡ９３％）
反应温度：－４０～－３０℃
反应时间：０．６ｈ

４．２　查寻结果分析以及合成路线设计
上述两个反应，反应物均为含有 Ｎ—ＮＯ的氮六杂
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环化合物，都是将 Ｎ—ＮＯ进一步氧化成 Ｎ—ＮＯ２，反
应时间较短，反应温度都较低。反应都以不同浓度的

硝酸为氧化剂，其中反应 ｂ主要产物为 ＲＤＸ（７４％），
具有试剂较为易得和反应时间更短的优点。因此，选

择反应 ｂ为黑索今（ＲＤＸ）的合成路线：

Ｎ

Ｎ
 
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试剂：Ｈ２Ｏ２（ｉｎＨＮＯ３）、ＨＮＯ３、（ＣＡ９３％）
反应温度：－４０～３０℃
反应时间：０．６ｈ

５　结　论

应用 ＭＤＬ化学反应数据库软件辅助设计了黑索
今（ＲＤＸ）和一种虚拟含能材料的合成路线。验证了
ＭＤＬ化学反应数据库软件在辅助设计含能材料合成

路线方面的可行性和有效性。
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