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　　为了寻找新的多硝基
!

耐热炸药，按 Ｓｃｈｅｍｅ１加
热回流 １２ｈ得到了标题化合物 （１）产率 ７２％
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（１）
Ｓｃｈｅｍｅ１

　　用自然挥发法在 ＤＭＦ溶液中培养了单晶。结构
分析表明：该晶体属三斜晶系，Ｐ１空间群，分子式为
Ｃ２２Ｈ１２Ｎ６Ｏ１２，有一对称中心，分子中两端的苯环所在平
面相互平行，面间距为０．０９?，二位上取代的硝基与苯
环共面，另外两个硝基与苯环有一定的角度。

　　１ＨＮＭＲ（ＤＭＳＯ／ＴＭＳ）δ，６．８０（ｓ，１Ｈ），６．８６
（ｓ，１Ｈ），７．５４（ｓ，１Ｈ），７．５９（ｓ，１Ｈ），７．６（ｓ，
４Ｈ），９．１２ （ｓ，４Ｈ）； １３ＣＮＭＲ（ＤＭＳＯ／ＴＭＳ）δ：
１１９．２５，１２３．０４，１２８．０６，１３２．３４，１３５．８８，１３６．３７，
１４６．４８，１４９．５４。ＩＲ（ＫＢｒ，ｃｍ－１

）：νａｓＮＯ２１５９９，１５３６；

νｓＮＯ２１３４４；ν
ｓ
ＮＯ２
１２８４；νＣ—Ｈ３０９２；δＣ Ｃ ９７１；δＣ—Ｈ９２４，

δＮＯ２８１９。ＭＳ（ＥＩ）ｍ／ｚ：５５２（Ｍ
＋
，２１）；元素分析

（％）Ｃ２２Ｈ１２Ｎ６Ｏ１２（ＭＷ ５５２．３８）计算值（实测值）：
Ｃ４７．８０（４７．８４），Ｈ２．２４（２．１９），Ｎ１４．８５（１５．２２）。
ＤＳＣ、ＴＧＤＴＧ分析表明，在 ３０２～３０３℃有一个吸热
峰，紧随之后是一个大的放热峰，于 ３１１℃开始分解，
３２４℃时失重速率最大，为３５．４％·ｍｉｎ－１，此时失重
量为８１．７％，升温到７５０℃，分解完毕。

关键词：有机化学；多硝基
!

类化合物；聚多硝基
!

类化合

物；耐热起爆药；耐热炸药；合成
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