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新型高氮含能叠氮化物的分子设计与理论研究

满田田，牛晓庆，张建国，王　颖，张同来，周遵宁
（北京理工大学爆炸科学与技术国家重点实验室，北京 １０００８１）

摘　要：根据 ＣＨ４、ＢＨ３、ＮＨ３以及 Ｃ２Ｈ４的结构特点，设计了 ７种新型叠氮类高氮含能化合物 Ｃ（Ｎ３）４、Ｂ（Ｎ３）３和 Ｎ（Ｎ３）３；
ＣＣ（Ｎ３）４、ＢＮ（Ｎ３）４、ＮＮ（Ｎ３）４和 ＣＣ（Ｎ３）６，在 Ｂ３ＰＷ９１／６３１１＋Ｇ（ｄ）水平下对上述化合物进行了构型优化、振动频率以及键级
分析，计算结果表明，所有化合物均无虚频，为势能面上的稳定结构，理论计算的红外结果与现有的实验结果十分相符。键级结果表

明中心原子形成的键相对较弱，为爆炸时可能的首发键。计算得到了目标化合物的生成热、密度、爆速和爆压。计算得到几乎所有

分子的爆速和爆压都超过了 ＨＭＸ，在含能材料领域具有潜在的应用前景。
关键词：物理化学；叠氮化合物；高氮化合物；生成热；爆速；爆压
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第四届固体推进剂安全技术研讨会征文通知（第一轮）

第四届固体推进剂安全技术研讨会拟定于 ２０１３年 ７月下旬在安徽黄山召开，此次会议由航天工业固体推进剂安全技

术研究中心、华中危险化学品安全检测检验中心主办，航天科技集团公司四院四十二所承办。

会议主题：固体推进剂安全技术研究进展与发展方向

一、征文范围

　　（１）固体推进剂安全技术研究进展

（２）固体推进剂配方与新型含能材料安全性

（３）固体推进剂安全性试验方法与测试技术

（４）固体推进剂安全性数值模拟及仿真分析技术

　　（５）固体推进剂安全性评估、评价方法

（６）火箭发动机、导弹武器安全评估技术

（７）火药、炸药及火工品安全技术

（８）危险化学品安全技术

二、征文要求

（１）观点明确、数据可靠、图表清晰、文字简洁流畅（格式见附件）；（２）文责自负，论文不应涉及他人知识产权，须通

过单位保密审查；（３）投稿请注明作者姓名、单位、详细通讯地址、联系电话、传真、电子邮箱等；（４）投稿请寄打印稿和电

子文档各一份，并附单位保密审查证明；（５）录用稿件将统一编入《第四届固体推进剂安全技术研讨会论文集》，创新性和

高质量的论文将向《固体火箭技术》、《含能材料》等专业核心期刊推荐；（６）本论文集已加入中国知网、万方数据资源系

统数字化期刊群并全文入网，如作者不同意论文编入数据库或入网，请在投稿时声明。

三、征文截稿时间　　２０１３年 ３月 ３１日

四、联系方式　　联 系 人：蒲远远　０７１０－３２１９０９９（Ｏ）　１３６６９００１１７０
赵孝彬　０７１０－３２１９２０２（Ｏ）　０７１０－３２１９１１１（Ｆ）　１３０８５２８８５８２　ｚｘｂ７３５２５＠ｓｉｎａ．ｃｏｍ
李　军　０７１０－３２１９０１０（Ｏ）　１３４８７１５１４３１　ａｑｊｓｙｔｈ＠１６３．ｃｏｍ

通信地址：湖北省襄樊市 １５６信箱，４４１００３
航天工业固体推进剂安全技术研究中心

华中危险化学品安全检测检验中心

２０１２年 ７月 １日
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