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摘 要： 以 1⁃丙酮基⁃3，5⁃二硝基吡唑为起始原料，通过硝化反应合成 1⁃三硝基甲基⁃3⁃硝基⁃5 叠氮吡唑（化合物 11），并进一步与

KI 反应，制备得到 1⁃偕二硝基⁃3⁃硝基⁃5⁃叠氮吡唑钾盐（化合物 22）。通过傅里叶红外光谱和核磁共振等方法对化合物 11 和 22 的结构

进行了表征，并采用 X 射线单晶衍射技术精确确定其晶体结构。结果显示，化合物 22 中同时含有叠氮基团与偕二硝基基团，其综合

性 能 表 现 突 出 ，具 有 较 高 的 热 分 解 温 度（151.41 ℃）和 爆 速（8369 m·s-1），对 外 界 机 械 刺 激 较 为 敏 感 ，适 合 用 作 起 爆 药 。 通 过

Gaussian 和 Explo5 软件对其爆轰性能进行计算分析，结果与实验测定数据一致。本文为新型绿色起爆药的设计提供了有益思路。
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0 引 言

起爆药是一类易被摩擦、火花或静电等非爆炸方

式引发的高敏感性炸药，广泛应用于工业和军事领域

的起爆装置［1-2］。传统起爆药主要分为无机和有机两

类，其中无机起爆药的研究可以追溯至 17 世纪。早期

的雷酸汞作为一种经典的无机起爆药，曾在爆破领域

广泛使用，但其在生产和使用过程中存在明显的毒性

和环境污染问题［3］。为减少毒性危害，20 世纪初开发

了叠氮酸铅（LA）和三硝基间苯二酚铅（LS），虽然其性

能较雷酸汞有所提升，但铅污染依然无法避免，且其燃

烧和爆炸过程会释放大量有毒气体，不仅危害操作人

员健康，还严重污染环境［4-6］。为应对这些挑战，研究

者开发了不含铅的替代起爆药，例如 2⁃重氮⁃4，6⁃二硝

基苯酚（DDNP）。DDNP 有效减少了铅污染，且在国

内已有大规模工业化生产，年产量超过 200 万千克［7］。

然 而 ，DDNP 存 在 光 敏 分 解 及 一 定 毒 性 等 问 题 ，制 约

了其在更广泛领域的应用［8-13］。因此，开发新型绿色、

高性能的起爆药具有重要意义。

近年来，新型含能材料的研究取得了显著进展，尤

其 是 在 叠 氮 基 团 和 偕 二 硝 基 基 团 的 应 用 方 面［14-15］。

叠 氮基团因其高能量和优良 的 起 爆 性 能 受 到 广 泛 关

注。例如，张庆华等［16］于 2019 年开发的 6⁃硝基⁃7⁃叠氮

吡 唑 并 三 嗪（ICM⁃103）展 现 出 高 密 度（1.86 g·cm-3）、

高爆速（9111 m·s-1）、摩擦感度适中（60 N）等综合性

能。同年，程广斌等［17］研制的 3，6⁃二［2⁃（4，6⁃叠氮⁃1，

3，5⁃三嗪⁃2⁃酰基）⁃肼基］⁃1，2，4，5⁃四嗪，因其高热分

解温度（193.9 ℃）和低光敏性，成为叠氮化铅的理想

替代品。汤永兴老师［18］在 2020 年研制的有机起爆药

6⁃叠氮⁃8⁃硝基四唑吡嗪⁃7 胺（3at）具有优异的性能，其

密 度 为 1.82 g·cm-3，爆 速 达 到 了 8746 m·s-1，热 分 解

温度为 163 ℃，摩擦感度为 120 N，其性能也都超越了

DDNP。另一类具有优异性能的是含偕二硝基基团的

钾盐起爆药。2015 年，何春林等［19］报道的 4，5⁃双（二硝

基甲基）呋咱酸钾密度高达 1.82 g·cm-3，爆轰性能优越，

且热分解温度达到 218.3 ℃，是一种绿色环保型材料。

同 年 ，翟 连 杰 等［20］报 道 的 3，4⁃双（3⁃二 硝 基 甲 基 呋

咱⁃4⁃氧基）呋咱二钾（K2BDFOF）的密度为 2.09 g·cm-3，

具有优异的爆轰性能，爆速达到了 8431 m·s-1，热分解

温度达到了 221.5 ℃，是一种性能优异的绿色起爆药。
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随 后 ，汤 永 兴 等［21］开 发 的 4，4′⁃双（二 硝 基 甲 基）⁃3，

3′⁃偶氮呋咱酸钾不仅密度高（2.039 g·cm-3），热分解

温 度 更 是 高 达 229 ℃ 。 这 些 成 果 证 明 了 含 叠 氮 和 偕

二硝基基团的化合物在起爆药领域的潜力。

研究结合叠氮基团的高敏感性和偕二硝基基团的

高氧平衡特性，设计并合成了一种以吡唑为骨架的叠

氮⁃偕 二 硝 基 协 同 的 新 型 含 能 化 合 物 ——1⁃偕 二 硝

基⁃3⁃硝 基⁃5⁃叠 氮 吡 唑 钾 盐（化 合 物 22）。 通 过 实 验 和

理论计算对其结构、热稳定性及爆轰性能进行了全面

分析，结果表明其综合性能优异，具备作为绿色高性能

起爆药的潜力。

1 实验部分

1.1 试剂与仪器

试剂：浓硫酸，化学纯，购于北京通广精细化工公

司 ；乙 酸 ，分 析 纯 ，购 于 北 京 通 广 精 细 化 工 公 司 ；乙 酸

酐，分析纯，购于北京通广精细化工公司；NaOH，分析

纯，天津市光复科技有限公司；苯甲腈，分析纯，购于北

京通广精细化工公司；二氯甲烷，分析纯，购于北京通

广精细化工公司；溴化钠，分析纯，购于北京通广精细

化 工 公 司 ；氯 丙 酮 ，分 析 纯 ，购 于 北 京 通 广 精 细 化 工

公 司 ；乙 醇 ，分 析 纯 ，购 于 北 京 通 广 精 细 化 工 公 司 ；甲

醇 ，分 析 纯 ，购 于 北 京 通 广 精 细 化 工 公 司 。 发 烟 硝 酸

提 纯 获 得 。 化 合 物 1⁃三 硝 基甲基⁃3，5⁃二硝基吡唑根

据文献［21］制备获得。化合物 NaN3 根据文献［23］制

备获得。

仪器：瑞士 Bruker 公司型号为 AVANCE DRX⁃500
的 核 磁 共 振 仪 ，美 国 TA 型 号 为 TA⁃DSC Q2000 的 差

示 扫 描 量 热 仪 ，布 鲁 克 公 司 型 号 为 D8 Quest X⁃射 线

单 晶 衍 射 仪 ，赛 默 飞 世 尔 公 司 型 号 为 NICOLET FT⁃IR
的红外光谱仪，爱迪赛恩公司型号为 BFH 10 的 BAM
落 锤 撞 击 感 度 仪 ，爱 迪 赛 恩 公 司 型 号 FKSM 10 的

BAM 摩擦感度仪。

1.2 合成研究

采 用 Scheme 1 合 成 化 合 物 1⁃三 硝 基 甲 基⁃3⁃硝
基⁃5⁃叠 氮 吡 唑（11）和 化 合 物 1⁃三 硝 基 甲 基⁃3⁃硝
基⁃5⁃叠氮吡唑钾盐（22）。1⁃三硝基甲基⁃3，5⁃二硝基吡

唑的合成参考文献［22］。以 1⁃三硝基甲基⁃3，5⁃二硝

基吡唑为原料，将其溶于少量的甲醇中，然后加入自制

的 NaN3，通过取代反应得到了化合物 11。化合物 11 在

KI 的甲醇溶液中进行成盐反应，得到了化合物 22。

11，，33⁃⁃二硝基吡唑的合成二硝基吡唑的合成：：取 250 mL 的三口烧瓶，

加 入 50 mL 的 乙 酸 ，称 取 10.0 g（89 mmol）的 3⁃硝 基

吡唑加入其中，搅拌并控制温度为 15~20 ℃使其溶解

且不结冰，之后向其中缓慢逐滴加入 10 mL 发烟硝酸，

然后量取 20 mL 乙酸酐逐滴加入其中，溶液由悬浊液

变为棕黄色澄清溶液，室温搅拌 6 h。之后配置 20 mL
的 10 mol·L-1 的 NaOH 溶液，将反应体系冰浴，向其中

逐 滴 加 入 NaOH 溶 液 中 和 至 pH=7，溶 液 变 为 金 黄 色

并产生白色沉淀，将析出的固体过滤可以得到白色固

体 7.7 g，产率为 55.3%。

33，，55⁃⁃二硝基吡唑氨盐的合成二硝基吡唑氨盐的合成：：取 100 mL 的三口烧

瓶，加入 20 mL 的苯甲腈，称取 6 g（38 mmol）的 1，3⁃二
硝基吡唑加入其中，在 160 ℃重排 8 h。溶液由棕黄色

变 为 红 棕 色 ，然 后 将 反 应 体 系 降 至 室 温 ，通 入 干 燥 的

NH3，反应 1 h 后产生棕黄色沉淀，将产生的沉淀过滤，

用二氯甲烷冲洗得到棕黄色固体 4.4 g，产率为 65.8%。

11⁃⁃丙酮基丙酮基⁃⁃33，，55⁃⁃二硝基吡唑的合成二硝基吡唑的合成：：取 100 mL 的茄

型瓶，量取 20 mL 水加入其中，称取 3.76 g（21.5 mmol）

Scheme 1　Synthesis of compounds 11 and 22
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的 3，5⁃二 硝 基 吡 唑 氨 盐 加 入 其 中 使 其 溶 解 。 然 后 称

取 2.65 g（25.8 mmol）的溴化钠加入反应体系中使其

溶解，然后用移液枪量取 2.05 mL 氯丙酮加入其中，将

反 应 体 系 升 温 至 70 ℃ 回 流 ，反 应 24 h。 溶 液 中 析 出

白色偏黄的固体，然后降至室温，过滤出沉淀并用乙醇

洗涤得到白色固体 2.5 g，产率为 54.3%。

11⁃⁃三 硝 基 甲 基三 硝 基 甲 基⁃⁃33，，55⁃⁃二 硝 基 吡 唑 的 合 成二 硝 基 吡 唑 的 合 成 ：：冰 盐 浴

下 ，取 25 mL 的 茄 型 瓶 ，量 取 2.5 mL 浓 硫 酸 逐 滴 加 入

其 中 ，然 后 称 取 0.5 g（2.3 mmol）的 1⁃丙 酮 基⁃3，5⁃二
硝基吡唑加入冰浴状态下的浓硫酸中搅拌使其充分溶

解，然后量取 3 mL 发烟硝酸逐滴加入其中，常温状态

下 反 应 3 d，溶 液 中 析 出 白 色 沉 淀 。 将 反 应 后 的 反 应

液倒入适量的冰水中，搅拌 15 min 后过滤，并用大量

冷水洗涤，得到白色固体 0.61 g，产率为 86.4%。

11⁃⁃三 硝 基 甲 基三 硝 基 甲 基⁃⁃33⁃⁃硝 基硝 基⁃⁃55⁃⁃叠 氮 吡 唑叠 氮 吡 唑（（11））的 合 成的 合 成 ：取

50 mL 的 茄 型 瓶 ，量 取 20 mL 甲 醇 加 入 其 中 ，称 取

0.307 g（1 mmol）的 1⁃三硝基甲基⁃3，5⁃二硝基吡唑加

入 其 中 使 其 溶 解 ，然 后 称 取 0.13 g（2 mmol）的 NaN3

加入反应体系中，搅拌使其充分溶解，溶液由白色变为

黄色，搅拌 40 min 后过滤掉沉淀，滤液晾干后得到黄

色 晶 体 0.25 g，产 率 为 82.5%。 1H NMR（500 MHz， 
Acetone⁃d6）δ： 7.61（s， 1H）。 13C NMR（126 MHz， 
Acetone）δ：160.72， 148.57， 120.96， 97.62。 IR

（KBr，ν͂/cm-1）： 3138， 2872， 2344， 2166， 1647， 
1609， 1492， 1375， 1337， 1289， 1245， 995， 849， 
843， 824， 757， 688， 558， 510， 475。

11⁃⁃偕 二 硝 基偕 二 硝 基⁃⁃33⁃⁃硝 基硝 基⁃⁃55⁃⁃叠 氮 吡 唑 钾 盐叠 氮 吡 唑 钾 盐（（22））的 合 成的 合 成 ：

取 50 mL 的 茄 型 瓶 ，量 取 15 mL 甲 醇 加 入 其 中 ，称 取

0.348 g（2 mmol）的 KI 加 入 其 中 使 其 溶 解 ，然 后 称 取

0.303 g（1 mmol）的 1⁃三硝基甲基⁃3⁃硝基⁃5 叠氮吡唑

溶于 4 mL 甲醇中；将其逐滴加入上述反应体系中，溶液

由白色变为黄色，然后逐渐变为黑色。搅拌 15 min 后

产生沉淀，过滤，用甲醇洗涤沉淀，晾干后得到白色固体

0.11 g，产 率 为 37.2%。 1H NMR（500 MHz，Deuteri⁃
um Oxide）δ： 7.56（s， 1H）。 13C NMR（126 MHz，

D2O）δ： 158.37， 147.23， 112.44， 98.26。 IR（KBr，
ν͂/cm-1）3281， 3098， 1674， 1655， 1546， 1469，

1407， 1284， 1269， 1069， 1002， 835， 758， 736， 
665， 621， 444。

1.3 结构与性能测试

以 甲 醇 作 为 溶 剂 配 置 化 合 物 11 和 22 的 饱 和 溶 液 ，

在室温下缓慢挥发得到化合物 11 和 22 的晶体。晶体 11
选 取 0.08 mm×0.09 mm×0.15 mm 的 单 晶 ，晶 体 22 选

取 0.12 mm×0.06 mm×0.04 mm 的单晶，使用 D8 Quest 
X⁃射线 单 晶 衍 射 仪 ，在 296 K 下 进 行 数 据 收 集 。 晶 体

结构用全矩阵最小二乘法修正［24］。

在氮气氛围下，利用 TA⁃DSC Q2000 型差示扫描

量热仪测定化合物 11 和 22 的热分解温度。升温速率为

10 ℃·min-1，温度测试范围为室温至 400 ℃。

按 照 BAM［25］测 试 标 准 ，相 应 测 试 条 件 ：药 量

（30±1） mg，落锤质量 5 kg，环境温度 10~35 ℃，相对

湿度不大于 80%，测试化合物 11 和 22 的撞击感度和摩

擦感度。

2 结果与讨论

2.1 晶体结构分析

化合物 11 和 22 的晶体学数据如表 1 所示，化合物 11
和 化 合 物 22 的 晶 体 结 构 分 别 如 图 1a~b 所 示 。 由 图 1
可 知 ，化 合 物 11 和 22 的 整 体 分 子 不 在 同 一 平 面 。 其 中

化合物 22 中的钾与多个氧进行配位。通过 X 射线单晶

衍射技术获得化合物 11 和 22 的晶体学数据（表 1）。化

合 物 11：属 于 单 斜 晶 系 ，空 间 群 为 P21/c。 晶 胞 参 数 为

a=16.679（3） Å，b=11.628（2） Å，c=11.772（2） Å。

化合物 22：属于正交晶系，空间群为 P212121。晶胞参数

为 a=7.5734（3） Å，b=9.2855（3） Å，c=14.2696（5） Å。

表 1　化合物 11 和 22 的晶体学参数

Table 1　Crystallographic parameters of compounds 11 and 22
formula
formula mass
crystal system
space group
a / Å
b / Å
c / Å
α / （°）
β / （°）
γ / （°）
V / Å3

Z

Dc / g·cm-3

T / K
μ / mm-1

F（000）

data/restraints/parameters
goodness⁃of⁃fit on F2

R1 （all data）

wR2 （all data）

C4HN9O8（11）

303.14
monoclinic
P21/c
16.679（3）

11.628（2）

11.772（2）

90
107.421（6）

90
2178.4（7）

8
1.849
296
0.177
1216.0
4454/0/379
1.088
0.0682
0.1757

C4HKN8O6（22）

296.23
orthorhombic
P212121

7.5734（3）

9.2855（3）

14.2696（5）

90
90
90
1003.48（6）

4
1.961
296
5.169
592.0
1933/0/172
1.061
0.0442
0.1116
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2.2 热稳定性与爆轰性能

在氮气氛围下，以升温速率 10℃ min-1，从室温升

至 400 ℃对化合物 11 和 22 进行差示扫描量热法（DSC）

测 试 ，其 结 果 如 图 2 所 示 。 从 DSC 曲 线 可 以 看 出 ，化

合物 22 的热分解温度显著高于化合物 11。在 149.28 ℃
至 157.16 ℃的温度范围内，化合物 22 出现了尖锐的放

热峰，表明该化合物在此区间内快速放热分解。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 22 的起始热分解温度为

149.28 ℃ ，而 峰 值 温 度 为 151.41 ℃。 这 些 结 果 表 明

相比于化合物 11，化合物 22 具有良好的热稳定性，适合

于作为起爆药的应用。

2.3 理化性能分析

为了研究化合物 11 和 22 的爆轰性能，使用 Gaussian
软件，在 B3LYP 6⁃31+**/mp2 6⁃311++**基组下，通过

等键方程，计算得到生成焓，根据生成焓和单晶密度，

使 用 EXPLO5（V6.05.02）软 件 计 算 了 爆 轰 性 能 ，同 时

根据 BAM 标准测试法测定得到撞击感度和摩擦感度，

结果如表 2 所示。

化合物 11 的撞击感度和摩擦感度分别为 1.25 J 和

10 N，展 现 出 敏 感 的 特 性 ；理 论 爆 速 和 爆 压 分 别 为

9065 m·s-1 和 35.5 GPa，展现出良好的爆轰性能。化

合 物 22 具 有 较 高 的 生 成 焓 达 到 278.31 kJ·mol-1；撞 击

感 度 和 摩 擦 感 度 分 别 为 1 J 和 5 N，展 现 出 敏 感 的 特

性 ；理 论 爆 速 爆 压 分 别 为 8369 m·s-1 和 31.0 GPa，展

现出良好的爆轰性能。

2.4 理论计算

为了解化合物中电荷分布，对化合物 11和 22的表面静

电势（ESP）进行了研究。化合物的静电势可以表明正负

电荷在化合物中分布状态。化合物 11 和 22 的静电势图如

图 3a 和 4a 所示，红色区域为正电荷集中分布的区域，蓝

色区域为负电荷集中分布的区域，颜色越深表示该位置

的电荷分布越集中［26］。一般而言，ESP 数值越大，代表正

电荷在此区域分布越集中，往往会导致化合物具有更高

的感度［27］。由图 3a 可以看出，化合物 11 的正电荷主要分

布在吡唑骨架的叠氮键附近，最大值为 50.59 kcal·mol-1

（2.18 eV），负电荷主要集中在吡唑骨架与硝基之间，

最小值为-25.26 kcal·mol-1（-1.09 eV）；由图 4a 可以

看出，化合物 22 的正电荷主要分布在钾离子附近，最大

值为 107.62 kcal·mol-1（4.63 eV），负电荷主要集中在

图 2　化合物 11 和 22 的 DSC 曲线

Fig.2　DSC curves of compounds 11  and 22

表 2　化合物 11 和 22 和的物理化学性能

Table 2　Physicochemical properties of compounds 11 and 22

compounds

11
22

Td
 

/ ℃
139.76
151.41

ρ 

/ g∙cm-3

1.849
1.961

ΔfH
θ
m

 

/ kJ·mol-1

-9.26
278.31

D 
/ m·s-1

9065
8369

p
/ GPa
35.5
31.0

IS
/ J
1.25
1

FS
/ N
10
  5

 Note： Td is thermal decomposition temperature（⁃peak）under nitrogen gas
（DSC，10 ℃ ·min-1）. ρ is the density of compound 11 and 22 onset at 
25 ℃. ΔfH

θ
m is calculated molar enthalpy of formation. D is calculated 

detonation velocity via EXPLO5 v6.02. p is calculated detonation pres⁃
sure via EXPLO5 v6.02. IS is impact sensitivity. FS is friction sensitivity.

a.　compound 11

b.　compound 22

图 1　化合物 11 和 22 的晶体结构图

Fig.1　Structures of compounds 11 and 22
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a.　electrostatic potential diagram of the molecular surface

c.　two⁃dimensional fingerprinting

b.　Hirshfeld surface diagram

d.　proportion of interatomic interactions
图 4　化合物 22 的分子表面静电势图、Hirshfeld 表面图、二维指纹图和原子间相互作用的比例

Fig.4　 Electrostatic potential diagrams of the molecular surface， Hirshfeld surface diagram， two⁃dimensional fingerprinting and 
the proportion of interatomic interactions of compound 22

a.　electrostatic potential diagram of the molecular surface

c.　two⁃dimensional fingerprinting

b.　Hirshfeld surface diagram

d.　proportion of interatomic interactions
图 3　化合物 11 的分子表面静电势图、Hirshfeld 表面图、二维指纹图和原子间相互作用的比例

Fig.3　 Electrostatic potential diagrams of the molecular surface， Hirshfeld surface diagram， two⁃dimensional fingerprinting and 
the proportion of interatomic interactions of compound 11
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吡 唑 骨 架 与 硝 基 之 间 ，最 小 值 为 -48.24 kcal·mol-1

（2.07 eV）；与 化 合 物 11 相 比 ，化 合 物 22 的 正 电 荷 分 布

更加集中，从而具有更高的感度，这也体现在两者的摩

擦感度与撞击感度上，由表 22 可知，化合物 22 的摩擦感

度和撞击感度均小于化合物 11。

为了进一步研究化合物 11 和 22 晶体中各组分之间

的相互作用，本研究采用 Crystal Explorer 13.5［28］软件

对化合物 11 和 22 的 Hirshfeld 表面及二维指纹谱进行了

拟合，具体如图 3b~c 和 4b~c 所示。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 3b~c 中可以看出，化合物 11
的红色圆点主要分布在分子结构的四周。这些红点代

表 硝 基 上 氧 原 子 和 阳 离 子 之 间 的 氢 键 作 用（O…H），

占 Hirshfeld 表 面 总 面 积 的 12.9%。 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）。其中化合物 11 的 O…O 相互作用占 Hirsh⁃
feld 表面总面积的 33.8%，化合物 22 的 O…O 相互作用

以 及 K…O 相 互 作 用 占 Hirshfeld 表 面 总 面 积 的

32.8%，因 为 O…O 相 互 作 用 会 导 致 分 子 机 械 感 度 较

高，同时在化合物 11 和 22 的占比较高，所以导致化合物

11 和 22 的感度较为敏感。同化合物 11 相比，化合物 22 的

O…H 之间的氢键占比为 11.1%。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。

3 结 论

（1）研 究 以 1⁃三 硝 基 甲 基⁃3，5⁃二 硝 基 吡 唑 为 原

料，利用叠氮化钠进行取代反应成功合成了化合物 11，

随后通过碘化钾的成盐反应得到了化合物 22。通过单

晶 X 射线衍射技术验证了偕二硝基钾盐 22 的结构。对

化合物 22 的晶体结构、热分解特性及理化性能进行了

全面的测试与分析。

（2）化 合 物 2 具 有 较 高 的 密 度（1.961 g·cm-3）和

良 好 的 热 稳 定 性 ，热 分 解 温 度（Td）为 151.4 ℃。 此 外

也 有较高的感度，撞击感度（IS）为 1 J，摩擦感度（FS）为

5 N，最后能量性能良好，爆速（VD）达到 8369.4 m·s-1，爆

压（p）为 31.0 GPa。 综 上 所 述 ，化 合 物 22 展 现 出 出 色

的综合性能，具备作为新型起爆药的潜力，其合成方法

为构建新型起爆药提供了一种创新思路。
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Synthesis， Structure， and Performance of Potassium 1⁃（Dinitromethyl）⁃3⁃nitro⁃5⁃azidopyrazole

KANG Xue⁃meng， DING Ning， XU Xu⁃dong， SUN Qi， LI Sheng⁃hua， PANG Si⁃ping
（School of Materials Science and Engineering， Beijing Institute of Technology， Beijing 100081， China）

Abstract： 1⁃（Trinitromethyl）⁃3⁃nitro⁃5⁃azidopyrazole （compound 11） was synthesized from 1⁃acetonyl⁃3，5⁃dinitropyrazole via ni⁃
tration. The 1⁃（dinitromethyl）⁃3⁃nitro⁃5⁃azidopyrazole potassium salt （compound 22） was further prepared through a salification 
reaction with KI. The structures of both two compounds were characterized by Fourier⁃transform infrared spectroscopy （FT⁃IR）， 
nuclear magnetic resonance （NMR）， and single crystal X⁃ray diffraction. The results show that compound 22 contains both azido 
and dinitromethylene groups， exhibiting superior overall properties of high decomposition temperature （151.41 ℃） and detona⁃
tion velocity （8369 m∙s-1）. The relatively high sensitivity towards external mechanical stimuli make it suitable to be a primary ex⁃
plosive. The detonation performance of compound 22 was further analyzed using Gaussian and Explo5 software. This research pro⁃
vides valuable insights for the design of novel green explosives.
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