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摘 要 ： 以 5‑氨 基 吡 唑 为 原 料 ，经 重 氮 化 环 化 、环 加 成 和 硝 化 反 应 合 成 得 到 富 氮 稠 环 与 钾 离 子 形 成 的 三 维 含 能 金 属 有 机 骨 架

（3D EMOF）化 合 物 4‑硝 氨‑3，8‑二 硝 基 吡 唑 并［5，1‑c］［1，2，4］三 嗪 钾 盐（44）。 采 用 核 磁 共 振（NMR）、傅 里 叶 红 外 光 谱（FT‑IR）、

质谱（MS）、X‑射线单晶衍射（XRD）、差示扫描量热法（DSC）等对化合物 44 进行了分析表征，运用 BAM 标准测试方法测试了摩擦感度

和撞击感度，并基于等键反应方程与 EXPLO5 软件预测其爆轰性能。结果表明，化合物 44 的晶体属于单斜晶系，Pn 和 P21/c 空间群，

具有三维金属有机骨架（MOF）结构，150 K 时密度高达 2.021 g·cm−3；化合物 44 的热分解温度为 203.4 ℃，理论爆速为 8717 m·s-1，

理论爆压为 33.5 GPa，摩擦感度为 168 N，撞击感度<3 J。
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0 引 言

含能金属有机骨架（EMOF）由于具有致密的晶体

结构和高能量密度，在耐热炸药、燃速催化剂、起爆药

等领域具有广阔的应用前景［1-2］。EMOF 晶体中，金属

离 子 与 富 氮 配 体 可 形 成 一 维 、二 维 或 三 维 有 序 结

构［3-4］。与一维和二维结构相比，三维结构具有更复杂

的连接模式，有助于提高晶体结构强度、堆积密度和分

子稳定性等，从而引起广泛关注［5-7］。

金属离子与富氮五元环和六元环的硝基、氮原子

等 配 位 是 实 现 高 密 度 三 维 EMOF 的 一 种 常 用 策

略［8-10］。2017 年，Li C 等［11］报道了一种基于吡唑联三

唑 的 三 维 EMOF 材 料 KCPT 表 现 出 极 强 的 耐 热 性 ，其

分 解 温 度 为 323 ℃。 2018 年 ，Li W 等［12］报 道 了 一 种

基 于 吡 嗪 的 三 维 EMOF 材 料 K2DNADFP 表 现 出 优 异

的的爆轰性能，其爆速高达 9660 m·s-1。然而，基于平

面型富氮稠环的三维 EMOF 却未见报道。富氮稠环的

含能化合物具有高密度、高生成焓，以及良好的热稳定

性［13］，使其具有作为三维 EMOF 的优良富氮配体发展

潜力。

已报的 EMOF 常见金属阳离子有 Mn（Ⅱ）、Co（Ⅲ）、

Ni（Ⅱ）、Cd（Ⅱ）、Cu（Ⅱ）、Zn（Ⅱ）、Pb（Ⅱ）、Ag（Ⅰ）和

K（Ⅰ）等［14-15］。与其他金属材料相比，钾基材料具有易

降解、生物低毒等环保特性。K（Ⅰ）单电子配位简单，

与含氧/氮配体的配位键强度适中，有助于调控晶体成

核与生长，更容易合成。此外，钾的原子量相对较低，

可以通过增加富氮配体的相对含量来提高三维 EMOF
的爆轰性能和热稳定性，使得钾基 EMOF 在含能材料领

域的研究得到了更多的关注［16-17］。2019 年，Zhang J［18］

等 基 于 硝 基 或 硝 氨 基 取 代 唑 环 来 制 备 钾 的 三 维

EMOF，部 分 表 现 出 高 密 度 和 良 好 的 热 稳 定 性 。 由 此

可见，在含能分子中引入硝氨含能基团可以有效提高

其能量密度和爆轰性能。

研究基于富氮杂稠环骨架的高氮含量与刚性共轭

特性，以及钾离子的强配位能力与电荷平衡作用，并通

过 引 入 硝 基 和 硝 氨 基 来 提 升 能 量 密 度 。 以 5‑氨 基 吡

唑为原料，经重氮化环化、环加成和硝化反应合成三维
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EMOF 4‑硝 氨‑3，8‑二 硝 基 吡 唑 并［5，1‑c］［1，2，4］三

嗪钾盐（44）。采用溶剂挥发法得到化合物 44 的单晶，通

过单晶 X 射线衍射、核磁共振（NMR）、红外光谱（IR）、

质谱（MS）进行了结构表征，研究了化合物 44 的热分解

动力学，并计算其爆轰性能，为其应用潜能评估等提供

参考。

1 实验部分

1.1 试剂与仪器

试剂：5‑氨基吡唑，分析纯，上海阿拉丁生化科技

股 份 有 限 公 司 ；丙 二 腈 ，上 海 麦 克 林 生 化 科 技 有 限 公

司 ；叠 氮 化 钠 ，自 制［19］；亚 硝 酸 钠（NaNO2）、盐 酸

（HCl）、醋 酸 钠（AcONa）、氯 化 铵（NH4Cl）、氢 氧 化 钾

（KOH）、N，N‑二甲基甲酰胺（DMF）、醋酸酐（Ac2O）、

发烟硝酸（fuming HNO3），分析纯，成都市科隆化学品

有限公司。

仪 器 ：美 国 PerkinElmer 公 司 Spectrum 100 傅 里

叶变换红外吸收光谱仪；Ultimate3000DGLC 双三元、

二维液相色谱，中国赛莫飞世尔科技；瑞士 BruckerA‑
vance600 型 核 磁 共 振 波 谱 仪 ；美 国 TA 公 司 Q200 
DSC 测 试 仪 ；美 国 TA 仪 器 公 司 SDTQ600 同 步 热 分

析仪。

1.2 合成路线

以 5‑氨基吡唑（11）为原料，通过重氮化、环化得到

3‑氰 基‑4‑氨 基 吡 唑 并［5，1‑c］［1，2，4］三 嗪（22），进 一

步 与 叠 氮 化 钠 发 生 1，3‑偶 极 环 加 成 反 应 得 到 3‑四 唑

基‑4‑氨基吡唑并［5，1‑c］［1，2，4］三嗪（33），最后经硝

酸/乙酸酐硝化、调 pH 值得到 4‑硝氨基‑3，8‑二硝基吡

唑并［5，1‑c］［1，2，4］三嗪的钾盐（44）（Scheme 1）。

1.3 实验过程

（1）3‑氰 基‑4‑氨 基 吡 唑 并［5，1‑c］［1，2，4］三 嗪

（22）的合成

冰浴条件下，将 5‑氨基吡唑（1.00 g，12.00 mmol）
加入到 10 mL 水和 4.3 mL 浓盐酸的混合溶液中，制得

溶液 A；将 NaNO2 （1.00 g，14.50 mmo）溶于 16 mL 水

中 ，制 得 溶 液 B。 保 持 0~5 ℃，将 B 缓 慢 滴 加 至 A 中 ，

反 应 0.5 h 后 得 到 混 合 溶 液 C。 将 丙 二 腈（0.96 g，

14.50 mmol）和 乙 酸 钠（4.93 g，60.16 mmol）溶 于

29 mL 水中，制得溶液 D。然后在低温条件下将 D 缓

慢滴加到混合溶液 C 中，常温继续搅拌 2~3 h，析出棕

色 固 体 。 过 滤 ，冰 水 洗 ，干 燥 后 得 1.89 g 化 合 物 22，产

率 98.1%。

（2）3‑四唑基‑4‑氨基吡唑并［5，1‑c］［1，2，4］三嗪

（33）的合成

将化合物 22（1.6 g，10.0 mmol）、叠氮化钠（0.7 g，

11.0 mmol）和 氯 化 铵（0.6 g，11.0 mmol）加 入 20 mL 
DMF 中，在 120 ℃下加热反应 12 h。冷却至室温后，

减 压 除 去 DMF，将 残 余 物 溶 解 在 水 中 ，用 KOH 调 节

pH 至 1~2，过滤，冰水洗，干燥后得 1.99 g 化合物 33，产

率 98.0%。 1H NMR（500 MHz，DMSO‑d6，25 ℃）δ：

7.07（d，1H，─CH），8.37（d，1H，─CH），8.57（s，1H，

─ NH2），9.39（s，1H，─ NH2）；13C NMR（125 MHz，

DMSO‑d6，25 ℃）δ：153.23，149.47，145.85，139.81，

115.57，98.42；IR（KBr，ν/cm-1）：3297，3149，1661，

1584，1441，1360，769，681；MS（ESI），m/z：202.10 
［M‑H］-；HRMS（ESI）， m/z： 202.0591［M‑K］-。

（3）4‑硝氨基‑3，8‑二硝基吡唑并［5，1‑c］［1，2，4］

三嗪钾盐（44）的合成

将 1.5 mL Ac2O 加入圆底烧瓶中，冷却至-5~0 ℃，

缓慢滴加 0.5 mL 发烟硝酸，搅拌反应 5 min。然后将

化 合 物 33（0.203 g，1.0 mmol）分批（0.02 g×10）加入上

述溶液中，加料过程中保持温度-5~0 ℃。加料完毕，搅

拌反应 3 h。将混合物倒入碎冰，用 KOH 溶液调节 pH 至

2~3，析出黄色固体，过滤，冰水洗，干燥得到 0.122 g 化

合 物 44，产 率 44.5%。 1H NMR（500 MHz，DMSO‑d6，

25 ℃）δ：9.01（s，1H，─ CH）；13C NMR（125 MHz，

DMSO‑d6，25 ℃）δ：145.11，143.96，143.84，138.17，

122.94；IR（KBr，ν/cm-1）：3443，3128，1574，1551，

1517，1491，1452，1376，1334，1249，1184，817，766；

DSC（10 ℃ ·min-1）：203.4 ℃（dec.）；MS（ESI），m/z：

269.35［M‑K］-；HRMS（ESI）， m/z： 269.0018［M‑K］-。

Scheme 1　Synthesis of compound 44
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1.4 结构与性能测试

单晶结构测试：将化合物 44 溶于乙腈中，过滤后取

大约 2 mL 溶液置于干净的小玻璃瓶中，于室温下缓慢

挥 发 溶 剂 ，约 3 d 后 得 到 淡 黄 色 透 明 晶 体 。 选 取 尺 寸

为 0.15 mm×0.12 mm×0.10 mm 的晶体，用单晶衍射

仪进行结构分析。

热性能测试：在氮气气氛（流速 30 mL·min-1）下，

同步热分析仪（TG‑DSC）测定化合物 44 的热分解行为，

加热速率为 5 ℃·min-1，温度范围为 25~500 ℃。

性能计算：运用密度泛函理论中的 B3LYP 基组［20］

对 化 合 物 44 的 生 成 焓 进 行 理 论 计 算 ；运 用 EXPLO5 
（V6.05.04） 软件［21］对其爆速和爆压进行理论计算。

按 照 BAM 测 试 标 准［20］，在 相 应 测 试 条 件 ：药 量

（30±1） mg，落 锤 质 量 0.5 kg，环 境 温 度 10~35 ℃，相

对湿度不大于 80%，测试化合物 44 的撞击感度和摩擦

感度。

2 结果与讨论

2.1 合成

参考文献［22］，5‑氨基吡唑经重氮化、与丙二腈环

化得到化合物 22；在氯化铵催化下，化合物 22 与叠氮化

钠 发 生 1，3‑偶 极 环 加 成 反 应 得 到 化 合 物 33。 文 献 报

道［23］，具 有 邻 氨 基 四 唑 的 芳 环 结 构 ，在 硝 化 条 件 下 可

构建新的六元环。化合物 33 在不同硝化条件下并未得

到 目 标 产 物 化 合 物 55。 在 乙 酸 酐 和 硝 酸 的 混 合 体 系

中，得到了 4‑硝氨‑3，8‑二硝基吡唑并［5，1‑c］［1，2，4］

三嗪钾盐（44）。在该反应条件下，化合物 33 的四唑可能

先分解生成羧基中间体化合物 66［24］，进一步发生脱羧

硝 化 和 硝 氨 化 反 应 生 成 中 间 体 化 合 物 77，中 和 得 到 化

合物 44。采用相同反应条件，化合物 66 确实可以转化为

化合物 44，从而确证了上述反应机理。（Scheme 2）。

2.2 晶体结构分析

X‑射 线 单 晶 衍 射 仪 对 化 合 物 44 晶 体 结 构 进 行 分

析 ，化 合 物 44 的 晶 体 属 单 斜 晶 系 ，P21/c 空 间 群

（CCDC： 2415131），在 晶 胞 中 有 4 个 分 子 ，在 150 K
时晶体密度为 2.021 g·cm-3（表 1）。由表 2 可见，吡唑

和 三 嗪 上 的 C—C 的 键 长 为 1.386~1.430 Å，介 于

C—C 单键（1.540 Å）和 C􀰗C 双键（1.340 Å）之间；吡

唑、三嗪和硝氨上的 N—N 的键长为 1.328~1.366 Å，

介于 N—N 单键（1.450 Å）和 N􀰗N 双键（1.250 Å）之

间，表明稠环和硝氨上均产生了共轭效应使得化合物

表面的电子更加分散，从而提高化合物 44 的稳定性。从

表 2 的二面角数据来看，N（2）—C（3）—N（7）—N（8）的

二面角为-174.0°，表明稠环部分具有较好的平面性；

N（1）—C（2）—C（3）—N（7）和 N（6）—C（5）—N（7）—N（8）
的 二 面 角 分 别 为 178.7° 和 -0.9° ，说 明 吡 唑 环 上 的

─ NO2 中 的 N 原 子 和 硝 氨 基 中 的 亚 氨 基 N 原 子 均 与

稠环共平面，有助于化合物的三维致密堆积，可提高化

合物 44 的密度。

化合物 44 的有机配体为含稠环结构的硝氨基衍生

物，其主要配位位点包括：（1）稠环芳香体系中的氮原

子；（2）硝氨基（─NH─NO2）中的胺基氮原子；（3）硝

基（─NO2）中 的 两 个 氧 原 子（图 1a~c）。 该 配 体 具 有

多齿配位能力，通过上述杂原子与金属中心形成配位

键。每个钾离子（K+）采用八配位模式，同来自稠环配

Scheme 2　Possible synthetic mechanism of compound 44
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体上的与五个氧原子、三个氮原子配位。其中，K─O
键长为 2.717~3.096 Å，K─N 键长为 2.855~3.293 Å。

通过配体与钾离子穿插交联的方式延伸为三维 MOF
骨架。图 2a~b 中，显示了化合物 44 沿 a 轴的视图和沿

a 轴 延 伸 的 层 状 3D MOF 结 构 ，其 三 维 的 致 密 堆 积 骨

架，有助于晶体密度和热稳定性的提升。然而，刚性的

三维 MOF 结构，使得化合物 44 对抗外力的冲击或摩擦

的能力有所降低。

此外，使用 Crystal Explorer 软件［25］探索了化合物 44

中 的 Hirshfeld 表 面 、2D 指 纹 和 原 子 间 相 互 作 用 的 比

例，结果如图 3 所示。图 3 中 Hirshfeld 表面上红色的

圆点表示分子间强相互作用力，蓝色部分示分子间弱

相互作用力。从图 3a~c 中可以看出，化合物 44 的红色

圆点主要分布在分子结构的四周。这些红点代表稠环

上的氮原子和硝基上氧原子与钾离子之间的配位作用

（K…O、K…N），占 Hirshfeld 表 面 总 面 积 的 28.7%。

Hirshfeld 表面上的蓝色部分主要代表分子间的 π‑π 相

互 作 用（N…O、C…O 等）。 化 合 物 44 中 O…O、K…O

表 2　化合物 44 的部分化学键长和二面角

Table 2　Selected bond lengths and dihedrals of compound 44
bond
C（1）—C（2）

C（2）—C（3）

C（4）—C（5）

N（2）—N（3）

N（5）—N（6）

N（7）—N（8）

bond lengths / Å
1.386（6）

1.399（6）

1.430（6）

1.328（5）

1.361（5）

1.366（5）

dihedral
O（1）—N（1）—C（2）—C（1）

O（3）—N（4）—C（4）—N（3）

N（1）—C（2）—C（3）—N（7）

N（1）—C（2）—C（3）—N（2）

N（2）—C（3）—N（7）—N（8）

N（6）—C（5）—N（7）—N（8）

Bondangles / （°）
      1.6（5）

  -31.2（4）

  178.7（5）

    -4.8（6）

-174.0（4）

    -0.9（4）

a.　molecular structure b.　coordination environment of ligand c.　coordination environment of K

图 1　化合物 44 的分子结构、配体的配位环境和 K 的配位环境

Fig.1　Molecular structure， coordination environment of ligand and K atom of compound  44

表 1　化合物 44 的晶体数据和结构优化参数

Table 1　Crystal data and structure optimization parameters of compound 44
parameter
empirical formula
formula weight
temperature/K
crystal system
space group
a / Å
b / Å
c / Å
α / （°）
β / （°）
γ / （°）
volume / Å3

Z

ρcalc / g·cm-3

44
C5HKN8O6

308.212
150.00 （10）

monoclinic
P21/c
6.4616（9）

15.609（2）

10.1426（13）

90
97.938（4）

90
1013.2 （2）

4
2.021

parameter
μ / mm-1

F（000）

crystal size / mm3

radiation
theta range for data collection / （°）
index ranges
reflections collected
independent reflections
data / restraints / parameters
goodness‑of‑fit on F2

final R indexes［I>=2σ（I）］

final R indexes［all data］

largest diff. peak / hole / e∙Å-3

CCDC deposition number

44
0.576
617.4
0.29×0.21×0.2
MoKα（λ=0.71073）

4.82 to 52.78
-6≤h≤8，-18≤k≤19，-12≤l≤12
7067
2064［Rint=0.0941，Rsigma=0.0936］

2064 / 0 / 181
1.143
R1=0.0598，wR2=0.1188
R1=0.1143，wR2=0.1514
0.76 / -0.82
2415131
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相互作用占 Hirshfeld 表面总面积的 33.1%，因为 O…O
相互作用会导致分子机械感度较高，且在化合物 44 中

占比较高，所以导致化合物 44 的感度较为敏感。化合

物 44 的 O…H 之 间 的 氢 键 占 比 为 9.1%。 氢 键 在 提 升

化合物的密度和稳定性有着重要作用，会使化合物的

密度更高，结构更稳定。

2.3 热性能分析

使 用 TG‑DSC 实 验 来 评 估 化 合 物 44 的 热 稳 定 性 。

从 图 4 中 DSC 曲 线 显 示 可 以 看 出，在 5 ℃·min-1 的 升

温速率下，化合物 44 在 203.4~220.3 ℃的温度范围内，

出现了第一个放热峰，在 296.2~324.2 ℃的温度范围

内 ，出 现 了 第 二 个 放 热 峰 ，其 峰 值 温 度 分 别 为

212.1 ℃ 和 312.0 ℃ 。 通 过 在 DSC 曲 线 的 基 线 与 放

热 峰 的 拐 点 处 作 切 线 ，可 以 得 到 相 交 点 ，进 一 步 确 认

化 合 物 44 的 起 始 分 解 温 度 为 203.4 ℃ 。 TG 曲 线 在

5 ℃·min-1 的 升 温 速 率 下 呈 现 两 个 明 显 的 失 重 阶 段 ，

第 一 次 失 重 出 现 在 203.2 ℃ 处 ，失 重 13.7%，可 能 是

由 于 敏 感 硝 氨 的 分 解 所 致 。 第 二 次 失 重 出 现 在

297.1 ℃ 处 ，失 重 43.8%，代 表 化 合 物 44 的 另 一 次 显

著 分 解 ，可 能 是 由 于 硝 基 发 生 断 裂 以 及 稠 环 分 解 所

致。如图 4 所示。

a.　the 3D MOF extended along the a‑axis b.　view along the a‑axis

图 2　化合物 44 沿 a 轴扩展 3D MOF 和沿 a 轴的视图

Fig.2　The 3D MOF extended along the a‑axis and view along the a‑axis of compound 44

a.　Hirshfeld surface diagram b.　two‑dimensional fingerprinting c.　proportion of interatomic interactions

图 3　化合物 44 的 Hirshfeld 表面图、二维指纹图和原子间相互作用的比例

Fig.3　Hirshfeld surface diagram， two‑dimensional fingerprinting and the proportion of interatomic interactions of compound 44

图 4　化合物 44 的 DSC 和 TG 曲线

Fig.4　DSC and TG curves of compound 44

5
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2.4 爆轰性能与感度分析

为进一步研究化合物 44 的爆轰参数和理化性质，

利 用 Gaussian 软 件 在 b3lyp/6‑31++g（d， p）［26］水 平 下

对化合物 44 进行分子优化并计算单点能，然后利用等

键 方 程（Scheme 3）计 算 得 到 生 成 焓 。 依 据 文 献［27］

计算得到化合物 44 的密度（298 K），根据该密度和生成

焓，采用 EXPLO5（V6.01）软件［28］计算得到了化合物 44
的理论爆轰性能，所得结果如表 4 所示。

由表 4 可知，化合物 44 在 150 K 显示出 2.021 g·cm-3

的高密度，这可能归因于金属和配体之间的强配位，通

过在同一平面上形成稳定的氢键，扩展了无溶剂的三维

MOF。含能材料的爆轰性能与其生成焓密切相关，生成

焓越高，表示化合物燃烧时释放的热量也越大，因此爆轰

性 能 也 越 好 。 化 合 物 44 的 理 论 爆 速 和 爆 压 分 别 为

8717 m·s-1，33.5 GPa，高于传统炸药 HNS（7612 m·s-1，

24.3 GPa）［29］和 TNT（6881 m·s-1，19.5 GPa）［30］以 及 含

能 MOF 材料 MOF（Zn）‑3（6547 m·s-1，22.17 GPa）［32］，

接近 RDX（8878 m·s-1，34.9 GPa）［31］和 3D EMOF 材料

［Ag2（2‑ntz）2］n（8970 m·s-1，44.87 GPa）［33］。此外，通

过 BAM 跌落锤试验和 BAM 摩擦试验，分别对化合物

44 的撞击灵敏度（IS）和摩擦感度（FS）进行分析。结果

（表 4）显 示 ，化 合 物 44 的 撞 击 和 摩 擦 感 度 为（IS<3 J，
FS=168 N），较 HNS（IS=5 J，FS=240 N）［29］和 TNT（IS=15 J，
FS=353 N）［30］更为敏感，这是因为晶格中金属钾离子与

有机配体形成刚性的配位结构，当受到外力撞击时，配位

键急速断裂会引发能量急速释放，而导致感度较高。

3 结 论

（1）研 究 以 5‑氨 基 吡 唑（11）为 原 料 ，经 重 氮 化 环

化 、环 加 成 反 应 成 功 得 到 化 合 物 33，然 后 在 发 烟 硝 酸/
乙酸酐混合体系中硝化，并通过氢氧化钾调节 pH，得

到 了 一 种 新 型 含 能 化 合 物 4‑硝 氨‑3，8‑二 硝 基 吡 唑 并

［5，1‑c］［1，2，4］三嗪钾盐（44）。对化合物 44 的晶体结

构、热分解特性及理化性能进行了测试与分析。

（2）化 合 物 44 为 无 溶 剂 三 维 金 属 有 机 骨 架

（MOF），K⁺与 富 氮 稠 环 含 能 配 体 形 成 致 密 刚 性 网 络。

相 较 于 传 统 含 能 MOF 中 常 用 的 过 渡 金 属（如 Cu² ⁺、

Co²⁺），K⁺具 有 更 高 的 配 位 灵 活 性，可 同 时 与 8 个 配 位

点键合，形成高密度（2.021 g·cm⁻³）且热稳定（分解温

度 203.4 ℃）的骨架结构。然而，刚性的三维 MOF 结

构 ，使 得 化 合 物 44 对 抗 外 力 的 冲 击 和 摩 擦（IS<3 J， 
FS=168 N）的能力有所降低。

（3）化合物 44 的理论爆速和爆压分别为 8717 m·s-1

和 33.5 GPa，高 于 传 统 炸 药 HNS 和 TNT 以 及 含 能

MOF 材 料 MOF（Zn）‑3，接 近 RDX 和 3D EMOF 材 料

［Ag2（2‑ntz）2］n。
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表 4　化合物 44 与其他含能材料的理化性能
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RDX［31］

MOF（Zn）‑3［32］

［Ag2（2‑ntz）2］n
［33］
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Synthesis and Properties of a New Pyrazolo⁃triazine⁃based Energetic K⁃MOF

CHEN Zheng⁃guo1， ZHANG Li1， ZOU Jia1， LI Hao⁃ran1， ZHANG Xiao⁃tian2， XIE Hu⁃gen1， SHI Hai⁃chuan1， ZHOU 
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Abstract： Energetic potassium 3，8‑dinitro（pyrazolo［5，1‑c］［1，2，4］ triazin‑4‑yl）nitramide （44） with a 3‑dimensional 
metal‑organic framework （3D EMOF） was synthesized via diazotization， cycloaddition and nitration by using 5‑aminopyrazole 

（11） as raw material. Compound 44 was characterized and analyzed by nuclear magnetic resonance （NMR）， Fourier infrared spec‑
troscopy （FT‑IR）， mass spectrometry （MS）， single crystal X‑ray diffraction （SC‑XRD）， and differential scanning calorimetry 

（DSC）. The friction sensitivity and impact sensitivity of compound 44  were tested according to BAM standard. The detonation per‑
formance of compound 44  was predicted by EXPLO 5 software based on isodesmic reaction. Results show that the crystal of com ‑
pound 44 belongs to monoclinic system， space groups Pn and P21/c， exhibits a 3‑dimensional metal‑organic framework （MOF） 
structure with a density of 2.021 g·cm-3 at 150 K. Compound 44 has a thermal decomposition temperature of 203.4 ℃， a theoreti‑
cal detonation velocity of 8717 m·s-1， a theoretical detonation pressure of 33.5 GPa， a friction sensitivity of 168 N， and an im‑
pact sensitivity <3 J.
Key words： 3D EMOF；nitrogen‑rich ring‑fused compound；organic synthesis；energetic salt；crystal structure；properties
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图文摘要：

Energetic potassium 3，8‑dinitro（pyrazolo［5，1‑c］［1，2，4］triazin‑4‑yl）nitramide with a 3‑dimensional metal‑organic framework 
was synthesized via diazotization， cycloaddition and nitration by using 5‑aminopyrazole as raw material. It has high density， 
high thermal decomposition temperature and good detonation velocity.
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