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'为新合成的高能炸药"利用密度泛函理论计算研究

NcE-."

及其氘代物的太赫兹光谱!探讨压强和氘代对
N̂ f

光谱的影响"结果表明!

NcE-."

有四个低频

峰!分别是
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吸收强度较大"正则振动模式分析表明
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和
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波段

内!与
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的
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和
=',@N̂ f

吸收峰相对应的氘代物吸收峰分别是
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和
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"氘代导致
NcE-."

的
N̂ f

峰发生红移!并且吸收峰强度降低"氘代导致
(^

=

摇摆

振动所产生的
!'@+

和
.'==N̂ f

两个峰发生重叠和红移!变为
!'??N̂ f

"随着压强的变化!分子间距离的

变化大于键长的变化"分子间
;
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^

距离通常随压力的增加而减小!特别是
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距离"然而!
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和
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键长度随压力的变化呈现不规则地变化"在
#62A

!

="TQ6

压力下!其
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!

.'==

和
.'@.N̂ f

峰因

压力的诱导作用!谱带发生红移和重叠!并伴随吸收强度产生较大变化%在
="TQ6

时!重叠为
!'.!N̂ f

一

个弱吸收峰"随压强的增加!

?'?.N̂ f

的吸收峰略微蓝移!而
@',.N̂ f

的吸收峰先红移后逐渐蓝移"这是

因为当压力增加时!原子间平衡距离减小!将导致化学键增强%另外!当晶体被严重压缩时!

(^

=

的摇摆振

动空间位阻变大!需要克服较大的势能!导致吸收峰向短波方向移动"低频峰则随压强的变化呈现不规则变

化!主要是因为
(
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^

键长度随压力的变化表现为不规则地变化"由于高压下的分子振动受到空间位阻限

制!振幅减小!其
N̂ f

谱吸收强度随着压力的增加而降低"上述研究不仅揭示
NcE-."

的
N̂ f

光谱特征及

其压力和同位素效应!而且为进一步研究同类含能材料分子在
N̂ f

波段的光学性质及其快速穿透性检测提

供理论依据"

关键词
!

#

!

#

2

-

二羟基
-.

!

.

2

-

联四唑二羟胺盐%太赫兹光谱%密度泛函理论%压强%氘代

中图分类号!

;?.@'=

!!

文献标识码!

9

!!!

'()

!

#"'=+?!

"

D

':447'#"""-".+=

#

*"*"

$

#"-=".?-".

!

收稿日期!

*"#+-"@-#"

%修订日期!

*"#+-##-#+

!

基金项目!国家自然科学基金项目&

*#*"@"??

'资助

!

作者简介!宋雪燕!女!

#++#

年生!南京理工大学化工学院硕士研究生
!!

0-A6:&

$

*.*+.=#*?.

"II

>1%A

"

通讯联系人
!!

0-A6:&

$

e:6

I

:

5

:7

V"

#?='1%A

%

eG

D

H

"

7

D

H42'08H'17

引
!

言

!!

太赫兹波&

N036G032f

!

N̂ f

'是一种波长在
"'"=

!

=AA

范围内的电磁波(
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!其对应的频率为
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"在太赫

兹发展的初期!受太赫兹源和探测器的限制!太赫兹波一度

被称为.
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/"超快激光技术的发展!极大地促进太赫

兹技术的研究和应用"除了具有波粒二象性!
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光谱还具

有低能性#穿透性#瞬态性及指纹谱特征性等独特的优
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谱在大气污染#无损伤检测#天文探测#工业探
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的合

成比较简单!毒性较低!有望成为传统炸药的替代品!在混



合炸药和推进剂领域具有潜在应用前景"

由于大多数炸药分子的振动和转动能级都有太赫兹波吸

收!可利用
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辐射对爆炸物进行研究和识别"例如!
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等研究了
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单斜和正交多晶型的太赫兹光
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"结果表明!晶体构型变化不仅导致振动频率发现改

变!并直接影响到振动模式"在
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波段内!
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光谱同时受到分子间和分子内振动的影响!分子间的振动主
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以下"对
#

!

=

!

.-N(_

的
N̂ f

光谱进行预测!

表明适度的化学修饰导致
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光谱发生变化"迄今为止!

NcE-."

的
N̂ f

光谱还未在理论上或实验上进行研究"为

此!我们用量子化学计算研究
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及其氘取代物在
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波段内的
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光谱!以及压强对
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的
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光谱的影响"通过计算
NcE-."

在
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范围内的振动模式!

揭示
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太赫兹光谱产生的机理和谱线归属!为
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法模拟得到的晶胞参数"与文献中的实验值进行比较!
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模拟的结果与实验值吻合较好!更适合
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晶体"进一步采用
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方法对高压下的晶体几何构

型和晶胞参数进行优化"由于氘化不改变离子的电子结构!
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计算
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的
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_=]SQ

*

?-=##nT

"" 方
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Ŷ

摇摆引起!与

实验结果有较好的一致性(

#=

)
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在
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范围内的
N̂ f

光谱"通

过
T6H44:67d:0h

分析可以得出!四个低频峰分别是
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和
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"其中!

#'#@N̂ f
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!
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对应的氘取代吸收峰分别是
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和
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"氘取代后!吸收峰发生了红移"这些吸收峰红移主要

是因为氘原子核中有一个质子和一个中子!其相对原子量为

氢的二倍"两个原子的振动频率与质量的平方根成反比"另

外!频率改变导致振动耦合变化"对于
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的摇摆振动!其
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和
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处吸收峰!氘化导致这两个峰发生重叠和

红移!振动频率变为
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"同样的!在
.'"

!

,'"N̂ f
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.'@.

!

?'?.

和

@',.N̂ f

移至
.'@"

!

.'+*

和
@',"N̂ f

"其中
.'@.

*

.'@"

N̂ f

吸收峰是由环变形振动所引起%

?'?.

*

.'+*N̂ f

为

(^

=

的摇摆频率!

@',.

*

@',"N̂ f

则归属于
Y

1

Y

的扭转!

^

1

;

剪式振动频率"整体来看!氘取代后!

N̂ E-."

的

N̂ f

光谱发生红移!并且吸收强度降低"

>-$

!

不同压强下
FM\EK"

的
FNJ

光谱

表
*

是不同压强下
NcE-."

的化学键和氢键的长度"可
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变"分子间
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图
.

是不同压强下
NcE-."

的
N̂ f

光谱"在
#62A

!

="

TQ6

压强下!其
!'@+

!

.'==

和
.'@.N̂ f

峰因压力的变化!

谱带发生红移和重叠!并伴随吸收强度较大变化%在
="TQ6

时!重叠为
!'.!N̂ f

一个弱吸收峰"在
?'"

!

,'"N̂ f

波段

内!随压强的增加!

?'?.N̂ f

的吸收峰略微蓝移!而
@',.

N̂ f

吸收峰先红移后逐渐蓝移"分析认为当施加高压时!原

子间平衡距离随之减小!与标准压强下的化学键相比!化学

键会增强%压强的增加也会使
(^

=

振动时的空间位阻变大!

导致振动的势能梯度增加!从而使吸收峰向短波方向移动"

低频峰则随压强的变化呈现不规则变化!分析认为
(

1

^

键

长度随压强的变化呈现不规则地变化"由于高压下的分子振

动受到空间位阻限制!振幅减小!其
N̂ f

谱吸收强度随着压

图
K

!

不同压强下
FM\EK"

的理论模拟
FNJ

光谱

*+
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力的增加而降低"

=

!

结
!

论

!!

利用密度泛函理论研究了
NcE-."

和氘代
NcE-."

的

N̂ f

光谱!以及压强对
NcE-."

的
N̂ f

光谱的影响"结果

表明!

NcE-."

有四个低频峰!分别是
#'#@

!

#'#+

!

*'."

和

*'+.N̂ f

"位于高频区!有三个较强的峰和三个弱峰"其

中!强峰频率依次为
=',@

!

.'==

和
?'?.N̂ f

"将
NcE-."

的氢原子替换为氘原子后!对于
(^

=

的摇摆!在
!'@+

和

.'==N̂ f

处的峰!通过氘化转变为
!'?? N̂ f

"整体上

NcE-."

的光谱带红移!并且吸收强度降低"随着压强的增

加!

NcE-."

的低频峰呈现不规则变化%

?'?.

和
@',.N̂ f

的吸收峰总体上发生蓝移%而
!'@+

!

.'==

和
.'@.N̂ f

峰发

生红移和重叠"

NcE-."

的
N̂ f

吸收强度随压强的增加而降

低"上述研究不仅揭示了
NcE-."

的
N̂ f

光谱特征及其压

力和同位素效应!而且为进一步研究基于
N̂ f

谱检测
NcE-

."

及其同类分子提供理论依据"

D17151%/1;

(

#

)

!

Y%&&02P

!

9ff%&:76T

!

\1G::N

!

026&>QG

5

4:14%JY%7807408B62203

!

*"#+

!

+*

&

#

'$

#*>

(

*

)

!

97O

!

FH67E

!

/G:]

!

026&>YG:7040a%H3676&%JP703

V

02:1B6203:6&4

!

*"#@

!

*.

&

@

'$

.==>

(

=

)

!

E\9;N:67-2:67

!
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墙报展示

墙报展示作为本次会议的一种主要形式"墙报要求制作规范!内容体现研究工作的创新点"在准备墙报时注意以下几个

方面$

#'

墙报尺寸$高
##"

公分
[

宽
,"

公分%

*'

墙报内容不包括中英文摘要和参考文献%

='

墙报内容以图文为主!层次分明!主要体现研究工作的创新性!主要结果和结论%

!'

墙报右上侧写上论文编号%

!!

拟作墙报展示的代表!在会议注册系统中提交墙报题目和编号"组委会将组织专家对青年学者#博硕士研究生墙报进行

评审!并对优秀墙报颁发优秀论文证书和奖金"

!!

三&会议稿件

会议截稿日期为
*"*"

年
?

月
="

日!请大家按照会议第一轮通知的要求继续投稿"

G22

)

$**

hhh'4:7%4

)

0123%41%

)5

'%3

V

'17

*

306870h4'

)

G

)

3

7:8b+!"+,

四&会议注册

$-!

!

会议注册费

*"*"

年
+

月
*"

日以前缴纳注册费$正式代表$

#?""

元*人%学生代表$

#"""

元*人%

*"*"

年
+

月
*"

日后及现场缴纳注册

费$正式代表$

#,""

元*人%学生代表$

#*""

元*人!现场缴费将邮寄发票"由于酒店房间是预留!

*"*"

年
+

月
*"

日后及现场

缴纳注册费的代表将不能保证房间%陪同家属
#"""

元*人&没有发票'"

会议注册费收缴方式$

银行汇款!如网银#手机银行#支付宝#微信转账#银行柜台等"

收款单位$四川大学&请注明$

*"*"

光谱
n

姓名'%

帐
!!

号$

.#""#,@"!?+".+,,,???

%

开 户 行$建行成都川大支行%

汇款成功后请务必将姓名#参会编号#单位发票抬头#单位税号#汇款金额通过邮箱&

621

)

H<4

"

41H'08H'17

'告知会务组!

以便核实会议注册费发票信息"&如果需要开具增值税发票!请注明并提供单位名称#纳税人识别号#地址#电话#开户行及

账号'

发票联系人$张亮 联系邮箱$

fG67

V

'&:67

V"

41H'08H'17

联系方式$

#.+"*,!!!@=

$->

!

会议注册系统

请登陆光谱网会议主页$

G22

)

$**

hhh'4:7%4

)

0123%41%

)5

'%3

V

'17

*

A002:7

V

*

:780e'

)

G

)

3

A:8b*!

注册并提交您的参会信息!包括个人信息#报告题目#墙报题目#住房预定等信息"

$-C

!

会议住宿

会议酒店$

#'

世外桃源酒店

地址$四川省成都市武侯区科华北路
?+

号

酒店房间价格$标间
?*"

元*间天%大床房
.?"

元*间天

*'

科华苑宾馆

地址$四川省成都市武侯区科华北路
#!#

号

酒店房间价格$标间
=?"

元*间天%大床房
!@"

元*间天 #下转
="+#
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