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[摘　 要] 　 以 ２ꎬ３￣二羟甲基￣２ꎬ３￣二硝基￣１ꎬ４￣丁二醇(ＢＨＤＢ)和苯甲酸为原料ꎬ４￣二甲氨基吡啶(ＤＭＡＰ)为活化剂ꎬ
ＮꎬＮ􀆳￣二环己基碳二亚胺(ＤＣＣ)为脱水剂ꎬ通过酯化反应得到含能增塑剂 ２ꎬ３￣二羟甲基￣２ꎬ３￣二硝基￣１ꎬ４￣丁二醇四

苯甲酸酯(ＢＨＤＢＴＢ)ꎬ对产物进行了１Ｈ ＮＭＲ、１３Ｃ ＮＭＲ、ＩＲ 等结构表征ꎮ Ｘ￣射线单晶衍射说明ꎬＢＨＤＢＴＢ 晶系属于

三斜晶系ꎬ空间群为 Ｐ￣１ꎬＭｒ ＝ ６５６. ５８ꎮ 晶体的数据为:ａ ＝ ８. ８５１ ｎｍꎬｂ ＝ ９. ３７３ ｎｍꎬｃ ＝ １０. ２１１ ｎｍꎬα ＝ ８２. ６１°ꎬβ ＝
８３. ３１°ꎬγ ＝ ６７. ７４°ꎬＶ ＝ ７７５. ３ ｎｍ３ꎬＺ ＝ ２ꎬＤｃ ＝ １. ４０６ ｇ / ｃｍ３ꎬＲ１ ＝ ０. ０８３ ６ꎬＲｗ２ ＝ ０. ０８６ １ꎮ
[关键词] 　 苯甲酸酯ꎻ合成ꎻ晶体结构ꎻ表征

[分类号] 　 Ｏ６２１. ３

Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ ａｎｄ Ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ ｏｆ Ｅｎｅｒｇｅｔｉｃ Ｐｌａｓｔｉｃｉｚｅｒ
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[ＡＢＳＴＲＡＣＴ] 　 Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ ｏｆ ２ꎬ３￣ｂｉｓ(ｈｙｄｒｏｘｙｍｅｔｈｙｌ)￣２ꎬ３￣ｄｉｎｉｔｒｏ￣１ꎬ４￣ｂｕｔａｎｅｄｉｏｌ ｔｅｔｒａｂｅｎｚｏａｔｅ (ＢＨＤＢＴＢ) ｗｉｔｈ ａｃｔｉｖａ￣
ｔｏｒ ｏｆ ４￣ｄｉｍｅｔｈｙｌａｍｉｎｏｐｙｒｉｄｉｎｅ (ＤＭＡＰ) ａｎｄ ｄｅｈｙｄｒａｎｔ ｏｆ ＮꎬＮ￣ ｄｉｃｙｃｌｏｈｅｘｙｌｃａｒｂｏｄｉｉｍｉｄｅ (ＤＣＣ) ｈａｓ ｂｅｅｎ ｃａｒｒｉｅｄ ｏｕｔ ｂｙ
ｅｓｔｅｒｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｏｆ ２ꎬ３￣ ｂｉｓ(ｈｙｄｒｏｘｙｍｅｔｈｙｌ)￣２ꎬ３ ｄｉｎｉｔｒｏ ￣１ꎬ４￣ｂｕｔａｎｅｄｉｏｌ (ＢＨＤＢ) ａｎｄ ｂｅｎｚｏｉｃ ａｃｉｄ. Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｐｒｏｄｕｃｔ ｗａｓ
ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄ ｂｙ １Ｈ ＮＭＲꎬ １３Ｃ ＮＭＲ ａｎｄ ＩＲ. Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ Ｘ￣ｒａｙ ｓｉｎｇｌｅ￣ｃｒｙｓｔａｌ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｓｈｏｗ ｔｈａｔ ＢＨＤＢＴＢ ｂｅｌｏｎｇｓ ｔｏ
ｔｒｉｃｌｉｎｉｃ ｓｙｓｔｅｍꎻ ｔｈｅ ｓｐａｃｅ ｇｒｏｕｐ ｉｓ Ｐ￣１ꎬ Ｍｒ ＝ ６５６. ５８. Ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｃｅｌｌ ｄａｔａ ｏｆ ｐｒｏｄｕｃｔ ｗｅｒｅ: ａ ＝ ８. ８５１ ｎｍꎬｂ ＝ ９. ３７３
ｎｍꎬｃ ＝ １０. ２１１ ｎｍꎬα ＝ ８２. ６１°ꎬβ ＝ ８３. ３１°ꎬγ ＝ ６７. ７４°ꎬＶ ＝ ７７５. ３ ｎｍ３ꎬＺ ＝ ２ꎬＤｃ ＝ １. ４０６ ｇ / ｃｍ３ꎬＲ１ ＝ ０. ０８３ ６ꎬＲｗ２ ＝
０. ０８６ １.
[ＫＥＹＷＯＲＤＳ] 　 ｂｅｎｚｏａｔｅꎻ ｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄꎻ ｃｙｓｔａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅꎻ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ

引言

多元醇酯是一类非常重要的有机化合物ꎬ可作

为非离子表面活性剂、润滑剂和增塑剂等ꎬ应用于很

多领域[１￣２]ꎮ 增塑剂是工业上广泛使用的高分子材

料助剂ꎬ作为外增塑剂的酯类有机化合物是一种高

沸点的较难挥发的液体或低熔点的固体ꎬ其性能比

较优越ꎬ生产方法简单且使用方便ꎬ因此ꎬ应用范围

极为广泛[３￣４]ꎮ
多元醇酯具有良好的润滑性和氧化稳定性[５￣６]ꎬ

作为酯类增塑剂有良好的应用前景ꎮ目前ꎬ酯类增

塑剂的缺点是挥发性高ꎮ文献报道的几种２ꎬ３ ￣二
羟 甲基￣２ꎬ３￣二硝基￣１ꎬ４￣丁二醇四脂肪酸酯[７￣８] ꎬ均
为 固体ꎬ不仅挥发性低ꎬ且４个酯键的结合ꎬ形成立

体结构ꎬ属于受阻酯ꎬ热稳定性较高ꎬ可能会成为优

良的耐热增塑剂ꎮ且分子结构中均含有两个硝基ꎬ
可为推进剂体系提供较多的能量ꎬ也有望成为具有
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应用前景的含能增塑剂ꎮ
笔者在文献[９￣１０]的基础上ꎬ结合酯化反应的

机理ꎬ在 ４￣二甲氨基吡啶(ＤＭＡＰ)和 ＮꎬＮ􀆳￣二环己基

碳二亚胺(ＤＣＣ)存在下ꎬ使苯甲酸与 ２ꎬ３￣二羟甲基￣
２ꎬ３￣二硝基￣１ꎬ４￣丁二醇(ＢＨＤＢ)反应ꎬ在室温下得

到 ２ꎬ３￣二羟甲基￣２ꎬ３￣二硝基￣１ꎬ４￣丁二醇四苯甲酸

酯(ＢＨＤＢＴＢ)ꎮ 加入有机碱能够有助于苯甲酸更好

地脱去质子ꎬ增强苯甲酸对 ＤＣＣ 的亲核能力ꎬ加快

了酯化反应的速率ꎮ 且使反应在室温下得以进行ꎬ
避免了酸性催化剂的使用ꎬ降低了对环境的污染ꎮ
因此ꎬ具有一定的经济性和环保性ꎮ

１　 试验部分

１. １　 试剂与仪器

ＢＨＤＢ 为试验室自制[１１]ꎬ所有药品为分析纯ꎮ
Ｂｒｕｋｅｒ ＡＶＡＮＣＥ ＩＩＩ ５００ ＭＨｚ 型核磁共振仪ꎻ

ＺＦ７ 三用紫外分析仪ꎻＷＲＳ￣１Ｂ 数字熔点仪ꎻＳｈｉｍａｄ￣
ｚｕ 红外光谱仪ꎮ
１. ２　 合成步骤

称取 ＢＨＤＢ ３. ８４ ｇ 于 ２５０ ｍＬ 干燥的三口烧瓶ꎬ
用量筒量取 １００ ｍＬ 干燥处理过的二氯甲烷溶液ꎬ缓
慢倒入三口烧瓶ꎬ搅拌ꎮ 称量苯甲酸 １１. ７２ ｇ 加入

三口烧瓶ꎬ搅拌下分批加入脱水剂 ＤＣＣ １６. ４８ ｇꎬ活
化剂 ＤＭＡＰ ０. ４ ｇꎬ室温搅拌ꎬ薄层色谱(ＴＬＣ)跟踪ꎬ
待原料 ＢＨＤＢ 反应完全时ꎬ停止反应ꎮ 将三口烧瓶

内溶液倒入圆底烧瓶ꎬ用旋转蒸发器减压蒸馏ꎬ蒸出

溶剂二氯甲烷ꎬ取下圆底烧瓶ꎬ向其固态中加入氯仿

溶液对产物提取ꎬ减压抽滤ꎬ对滤饼用氯仿溶液洗 ４
次ꎬ将 ４ 次洗完的滤液减压蒸馏ꎬ分别用甲醇和丙酮

重结晶ꎮ 得到 ＢＨＤＢＴＢ ６. ８２ ｇꎬ收率为 ６５％ ꎮ 合成

路线见图 １ꎮ
　 　 ＢＨＤＢＴＢ熔点１８３. ３ ~ １８３. ７ ℃ ꎬ １Ｈ ＮＭＲ(５００
ＭＨｚ ꎬＣＤＣｌ３ ) δ:５. ２４ꎬ５. ２７ꎬ５. ４０ꎬ５. ４３( ｄｄꎬＪ ＝ １５
Ｈｚꎬ８Ｈ)ꎻ７. ４３ꎬ７. ４５ꎬ７. ４７( ｔꎬＪ ＝ １０ Ｈｚꎬ８Ｈ)ꎻ７. ５８ꎬ
７. ６０ꎬ７. ６２(ｔꎬＪ ＝ １０ Ｈｚꎬ４Ｈ)ꎻ７. ９１ꎬ７. ９２ꎬ７. ９３(ｔꎬＪ ＝
５ Ｈｚꎬ８Ｈ) ꎮ １３Ｃ ＮＭＲ( ５００ ＭＨｚꎬＣＤＣｌ３ ) δ :１６４. ７ꎬ

１３４. ０ꎬ１２９. ８ꎬ１２８. ７ꎬ１２８. １ꎬ９０. ９ꎬ６０. ６ꎮ ＩＲ 光谱 ｖ
(ｃｍ － １):３ ０７８ꎬ２ ９８７ꎬ１ ９８０ꎬ１ ７３６ꎬ１ ７２２ꎬ１ ５６８ꎬ
１ ４４９ꎬ１ ３７２ꎬ１ ２４５ꎬ１ １１６ꎮ

２　 ＢＨＤＢＴＢ 的晶体结构表征

称取适量 ＢＨＤＢＴＢ 样品ꎬ溶于丙酮中ꎬ制成饱

和溶液ꎬ静置一周ꎬ得透明无色晶体ꎮ 选取尺寸为

０. １ ｍｍ ×０. １ ｍｍ ×０. １ ｍｍ 的单晶ꎬ置于 ＣＡＤ４ / ＰＣ
型四圆单晶衍射仪上ꎬ用经过石墨单色器单色化的

Ｍｏ Ｋα 射线(λ ＝ ０. ７１０ ７３ ｎｍ)为光源ꎬ在室温 ２９３
Ｋꎬ２. ０２°≤θ≤２５. ３７° 范围内共收集 ２ ８５９ 个衍射

点ꎮ 所有计算由 ＳＨＥＬＸＬ￣９７ 程序包解出ꎬ非氢原子

坐标和各向异性温度因子经全矩阵最小二乘法修

正ꎬ数据经 Ｌｐ因子及经验吸收校正ꎮ 晶体结构由直

接法和 Ｆｏｕｒｉｅｒ 合成法解出ꎬ经全矩阵最小二乘法对

Ｆ２ 进行修正ꎮ 最终偏差因子 Ｒ１ ＝ ０. ０８３ ６ꎬＲｗ２ ＝
０. ０８６ １ꎬ拟合优度(ＧＯＦ) ＝ １. ０００ꎮ

晶体数据、试验参数和精制的结果见表 １ꎬ挑选

出来的键长和键角分别列于表 ２ 和表 ３ꎮ 主要的二

面角和扭转角如表 ４ 所示ꎮ
　 　 ＢＨＤＢＴＢ 的分子结构图如图 ２ 所示ꎮ 图 ２ 分子

结构显示出ꎬＢＨＤＢＴＢ 分子中含有一个由 ３４ 个 Ｃ 原

子、２ 个 Ｎ 原子和 ４ 个苯环组成的骨架结构ꎮ Ｃ１ 和

Ｃ１Ａ 位上分别连接一个 —ＮＯ２ꎬＣ２、Ｃ２Ａ、Ｃ１０、Ｃ１０Ａ
位上分别连接有一个酯基ꎬ４ 个 Ｃ 支链向空间 ４ 个

不同方向延展ꎮ
表 ２ 中 Ｃ１—Ｃ１Ａ 键长 (１. ５５１ ｎｍ) 比其他的

Ｃ—Ｃ 键长略长ꎮ 表 ３ 中列举了除了苯环上的 Ｃ 的

二面角ꎬ所有的 Ｃ 原子都是采取 ｓｐ３ 杂化的ꎮ 由于

苯 甲 酸 酯 基 和—ＮＯ２ 的 体 积 不 同ꎬ Ｃ２—Ｃｌ—Ｎ
(１０６. ４°) 的键角较正常的 (１０９. ５°) [１２] 略小ꎬ而

Ｃ１０—Ｃ１—Ｃ１Ａ(１１６. ３°) [１２]较正常的键角略大ꎮ
从图 ３ 可以看出ꎬ其晶系属于三斜晶系ꎬ该晶系

的斜角相交ꎬ晶轴长短不同ꎬ前后、左右、上下的 ３ 组

晶面只能顺晶轴作平移重合(平面对称)ꎬ因此ꎬ其
对称性不是很好ꎮ由表４可知ꎬ在该晶体中分子之

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　
图 １　 ＢＨＤＢＴＢ 的合成路线

Ｆｉｇ. １　 Ｓｙｎｔｈｅｔｉｃ ｐｒｏｃｅｄｕｒｅ ｏｆ ＢＨＤＢＴＢ

􀅰８１􀅰 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 爆　 破　 器　 材　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 第 ４７ 卷第 ２ 期



表 １　 ＢＨＤＢＴＢ 的晶体数据和试验参数

Ｔａｂ. １　 Ｃｒｙｓｔａｌ ｄａｔａ ａｎｄ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ＢＨＤＢＴＢ
分子式 Ｃ３４Ｈ２８Ｎ２Ｏ１２

温度 / Ｋ ２９３(２)
晶系 Ｔｒｉｃｌｉｎｉｃ
ａ / ｎｍ ８. ８５１ ０(１８)
ｂ / ｎｍ ９. ３７３ ０(１９)
ｃ / ｎｍ １０. ２１１(２)
Ｖ / ｎｍ３ ７７５. ３(９)

晶体大小 / (ｍｍ × ｍｍ × ｍｍ) ０. １０ × ０. １０ × ０. １０
单胞内的电子数目 Ｆ(０００) ３４２

θ 角收集范围 / (°) ２. ０２ ~ ２５. ３７
细化方法 Ｆｕｌｌ￣ｍａｔｒｉｘ ｌｅａｓｅ￣ｓｑｕａｒｅｓ ｏｎ Ｆ２

偏差因子(全部数据) Ｒ１ ＝ ０. ２２０ ３ꎬＲｗ２ ＝ ０. １１４ ４

分子量 ６５６. ５８
波长 / ｎｍ ０. ０７１ ０７３
空间群 Ｐ￣１
α / (°) ８２. ６１(３)
β / (°) ８３. ３１(３)
γ / (°) ６７. ７４(３)

Ｚ ２
Ｄｃ / (ｇ􀅰ｃｍ － ３) １. ４０６
吸收系数 / ｍｍ － １ ０. １０８

指数范围
０≤ｈ≤１０ꎬ － １０≤ｋ≤１１ꎬ

－ １２≤ｌ≤１２
最终偏差因子 Ｒ１ ＝ ０. ０８３ ６ꎬＲｗ２ ＝ ０. ０８６ １

表 ２　 挑选出的键长

Ｔａｂ. ２　 Ｓｅｌｅｃｔｅｄ ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈｓ
ｎｍ

化学键 键长

Ｎ—Ｏ１ １. ２２０(５)
Ｎ—Ｏ２ １. ２５４(５)
Ｎ—Ｃ１ １. ５５４(５)

Ｃ１—Ｃ１０ １. ５１１(５)
Ｃ１—Ｃ２ １. ５４５(５)
Ｃ１—Ｃ１Ａ １. ５５１(６)
Ｃ２—Ｏ３ １. ４４３(４)
Ｏ３—Ｃ３ １. ３６７(５)
Ｃ３—Ｏ４ １. １６７(５)
Ｃ３—Ｃ４ １. ４９０(５)

化学键 键长

Ｃ４—Ｃ９ １. ３７７(５)
Ｃ４—Ｃ５ １. ４１４(５)
Ｏ５—Ｃ１１ １. ３４８(４)
Ｏ５—Ｃ１０ １. ４２８(４)
Ｃ５—Ｃ６ １. ３９５(５)
Ｏ６—Ｃ１１ １. １９８(４)
Ｃ６—Ｃ７ １. ３３１(６)
Ｃ７—Ｃ８ １. ３９１(５)
Ｃ８—Ｃ９ １. ３７３(５)

Ｃ１１—Ｃ１２ １. ４８１(５)

化学键 键长

Ｃ１２—Ｃ１７ １. ４００(５)
Ｃ１２—Ｃ１３ １. ４１８(５)
Ｃ１３—Ｃ１４ １. ３５２(６)
Ｃ１４—Ｃ１５ １. ３７０(５)
Ｃ１５—Ｃ１６ １. ４０４(６)
Ｃ１６—Ｃ１７ １. ３４５(６)
Ｃ１６—Ｈ１６Ａ ０. ９３０ ０
Ｃ１７—Ｈ１７Ａ ０. ９３０ ０
Ｃ８—Ｈ８Ａ ０. ９３０ ０
Ｃ９—Ｈ９Ａ ０. ９３０ ０

表 ３　 挑选出的键角

Ｔａｂ. ３　 Ｓｅｌｅｃｔｅｄ ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅｓ
(°)

化学键 键角

Ｏ１—Ｎ—Ｏ２ １２５. ３(５)
Ｏ１—Ｎ—Ｃ１ １１７. ９(５)
Ｏ２—Ｎ—Ｃ１ １１６. ８(５)
Ｃ１０—Ｃ１—Ｃ２ １０９. ９(３)
Ｃ１０—Ｃ１—Ｃ１Ａ １１６. ３(４)
Ｃ２—Ｃ１—Ｃ１Ａ １１３. ０(４)
Ｃ１０—Ｃ１—Ｎ １０５. ２(４)
Ｃ２—Ｃ１—Ｎ １０６. ４(３)
Ｃ１—Ｃ１—Ｎ １０５. ０(４)
Ｏ３—Ｃ２—Ｃ１ １０５. １(３)
Ｏ３—Ｃ２—Ｈ２Ａ １１０. ７
Ｃ１—Ｃ２—Ｈ２Ａ １１０. ７
Ｏ３—Ｃ２—Ｈ２Ｂ １１０. ７
Ｃ１—Ｃ２—Ｈ２Ｂ １１０. ７
Ｈ２Ａ—Ｃ２—Ｈ２Ｂ １０８. ８

化学键 键角

Ｃ３—Ｏ３—Ｃ２ １１４. ４(３)
Ｏ４—Ｃ３—Ｏ３ １２５. ２(４)
Ｏ４—Ｃ３—Ｃ４ １２６. ０(４)
Ｏ３—Ｃ３—Ｃ４ １０８. ８(４)
Ｃ９—Ｃ４—Ｃ５ １１８. ４(４)
Ｃ９—Ｃ４—Ｃ３ １２５. ０(４)
Ｃ５—Ｃ４—Ｃ３ １１６. ５(４)
Ｃ６—Ｃ５—Ｃ４ １１９. ５(４)
Ｃ６—Ｃ５—Ｈ５Ａ １２０. ２
Ｃ７—Ｃ６—Ｃ５ １１９. ７(４)
Ｃ６—Ｃ７—Ｃ８ １２２. ４(５)
Ｃ９—Ｃ８—Ｃ７ １１８. ２(５)
Ｃ８—Ｃ９—Ｃ４ １２１. ６(４)
Ｏ５—Ｃ１０—Ｃ１ １０８. ７(３)
Ｏ６—Ｃ１１—Ｏ５ １２２. ５(４)

化学键 键角

Ｏ６—Ｃ１１—Ｃ１２ １２６. １(４)
Ｃ１７—Ｃ１２—Ｃ１３ １１７. ９(４)
Ｃ１７—Ｃ１２—Ｃ１１ １２１. ６(４)
Ｃ１３—Ｃ１２—Ｃ１１ １２０. ５(４)
Ｃ１４—Ｃ１３—Ｃ１２ １１８. １(４)
Ｃ１４—Ｃ１３—Ｈ１３Ａ １２０. ９
Ｃ１３—Ｃ１４—Ｃ１５ １２３. ７(５)
Ｃ１４—Ｃ１５—Ｃ１６ １１８. ６(５)
Ｃ１４—Ｃ１５—Ｈ１５Ａ １２０. ７
Ｃ１６—Ｃ１５—Ｈ１５Ａ １２０. ７
Ｃ１７—Ｃ１６—Ｃ１５ １１８. ８(５)
Ｃ１７—Ｃ１６—Ｈ１６Ａ １２０. ６
Ｃ１５—Ｃ１６—Ｈ１６Ａ １２０. ６
Ｃ１６—Ｃ１７—Ｃ１２ １２２. ８(４)
Ｃ１２—Ｃ１７—Ｈ１７Ａ １１８. ６
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表 ４　 挑选出的二面角

Ｔａｂ. ４　 Ｓｅｌｅｃｔｅｄ ｄｉｈｅｄｒａｌ ａｎｇｌｅｓ
(°)

化学键 键角

Ｏ１—Ｎ—Ｃ１—Ｃ１０ － １１４. ０(４)
Ｏ２—Ｎ—Ｃ１—Ｃ１０ ３４. ９(５)
Ｏ１—Ｎ—Ｃ１—Ｃ２ － ２７. ４(５)
Ｏ２—Ｎ—Ｃ１—Ｃ２ １５１. ６(４)
Ｏ１—Ｎ—Ｃ１—Ｃ１ ９２. ７(５)
Ｏ２—Ｎ—Ｃ１—Ｃ１ － ８８. ４(５)

Ｃ１０—Ｃ１—Ｃ２—Ｏ３ ５１. ５(４)
Ｃ１—Ｃ１—Ｃ２—Ｏ３ － １７６. ８(４)
Ｎ—Ｃ１—Ｃ２—Ｏ３ － ６２. ０(４)
Ｃ１—Ｃ２—Ｏ３—Ｃ３ １４９. ５(３)
Ｃ２—Ｏ３—Ｃ３—Ｏ４ ０. ８(７)
Ｃ２—Ｏ３—Ｃ３—Ｃ４ － １７９. ０(３)

Ｃ１３—Ｃ１４—Ｃ１５—Ｃ１６ ０. ９(８)
Ｃ１３—Ｃ１２—Ｃ１７—Ｃ１６ － １. ７(７)

化学键 键角

Ｏ４—Ｃ３—Ｃ４—Ｃ９ １６８. ２(５)
Ｏ３—Ｃ３—Ｃ４—Ｃ９ － １２. ０(６)
Ｏ４—Ｃ３—Ｃ４—Ｃ５ － ９. ２(６)
Ｏ３—Ｃ３—Ｃ４—Ｃ５ １７０. ７(３)
Ｃ９—Ｃ４—Ｃ５—Ｃ６ ２. ２(６)
Ｃ３—Ｃ４—Ｃ５—Ｃ６ １７９. ８(４)
Ｃ４—Ｃ５—Ｃ６—Ｃ７ － ２. ３(７)
Ｃ５—Ｃ６—Ｃ７—Ｃ８ ３. ９(８)
Ｃ６—Ｃ７—Ｃ８—Ｃ９ － ５. ２(７)
Ｃ７—Ｃ８—Ｃ９—Ｃ４ ５. １(７)
Ｃ５—Ｃ４—Ｃ９—Ｃ８ － ３. ７(７)
Ｃ３—Ｃ４—Ｃ９—Ｃ８ １７８. ９(４)

Ｃ１４—Ｃ１５—Ｃ１６—Ｃ１７ － ２. ８(８)
Ｃ１１—Ｃ１２—Ｃ１７—Ｃ１６ １７９. ０(４)

化学键 键角

Ｃ１１—Ｏ５—Ｃ１０—Ｃ１ － １３６. ３(３)
Ｃ２—Ｃ１—Ｃ１０—Ｏ５ ５３. ４(４)
Ｃ１—Ｃ１—Ｃ１０—Ｏ５ － ７６. ６(５)
Ｎ—Ｃ１—Ｃ１０—Ｏ５ １６７. ７(３)

Ｃ１０—Ｏ５—Ｃ１１—Ｏ６ ３. ３(６)
Ｃ１０—Ｏ５—Ｃ１１—Ｃ１２ － １７６. ８(３)
Ｏ６—Ｃ１１—Ｃ１２—Ｃ１７ １０. ９(６)
Ｏ５—Ｃ１１—Ｃ１２—Ｃ１７ － １６８. ９(３)
Ｏ６—Ｃ１１—Ｃ１２—Ｃ１３ － １６８. ４(４)
Ｏ５—Ｃ１１—Ｃ１２—Ｃ１３ １１. ８(５)
Ｃ１７—Ｃ１２—Ｃ１３—Ｃ１４ － ０. ４(６)
Ｃ１１—Ｃ１２—Ｃ１３—Ｃ１４ １７８. ９(４)
Ｃ１５—Ｃ１６—Ｃ１７—Ｃ１２ ３. ３(８)

　 　 　 　 　 　

　 　 　 　 　 　 　 　 图 ２　 ＢＨＤＢＴＢ 的分子结构　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 图 ３　 ＢＨＤＢＴＢ 晶体的晶格结构

　 　 　 　 　 Ｆｉｇ. ２　 Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ＢＨＤＢＴＢ　 　 　 　 　 　 　 　 Ｆｉｇ. ３　 Ｐａｃｋｉｎｇ ｏｆ ＢＨＤＢＴＢ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｉｎ ｃｒｙｓｔａｌ ｌａｔｔｉｃｅ

间存在范德华力和弱 Ｃ—Ｈ􀆺Ｏ 氢键ꎬ使得化合物分

子维系在一起ꎬ从而构建成三维空间结构ꎮ

３　 结 论

以 ＢＨＤＢ 和苯甲酸为原料ꎬ通过酯化反应得到

含能增塑剂 ＢＨＤＢＴＢꎬ对产物进行了１Ｈ ＮＭＲ、１３ Ｃ
ＮＭＲ、ＩＲ 等结构表征ꎮ

Ｘ￣射线单晶衍射表明ꎬ在 ＢＨＤＢＴＢ 晶体中ꎬ分
子之间存在范德华力和弱 Ｃ ― Ｈ􀆺Ｏ 氢键ꎬ使得化

合物分子维系在一起ꎬ从而构建成三维空间结构ꎬ具
有高度的稳定性ꎮ
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