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Оксадиазольные циклы имеют высокую энтальпию образования и довольно стабильны. 

Указанная особенность делает этот класс соединений перспективной основой для создания 

высокоэнергетических материалов [1-3]. Аминооксадиазолы являются удобным органиче-

ским агентом для последующего синтеза нитрооксадиазолов: как показала практика, введе-

ние нитрогруппы в оксадиазольное кольцо ведёт к повышению плотности и детонационных 

параметров получаемых производных [4]. Недостатками многих соединений этого ряда с 

точки зрения практического применения являются низкая термическая и химическая устой-

чивость, а также чувствительность к механическим воздействиям [5]. 

3-амино-4-циано-1,2,5-оксадиазол-2-оксид (3-амино-4-цианофуроксан, АЦФО) также 

тщательно изучается из-за его широкого применения в качестве функционального фрагмента 

в синтезе различных энергетических материалов [6,7]. Следует отметить, что информация о 

термических, безопасных и энергетических свойствах нитро-, циано- и метилфуроксанов ос-

тается весьма ограниченной. В то же время исчерпывающие данные о разнообразном наборе 

этих соединений и углубленных взаимосвязях между структурой и свойствами важны для 

целенаправленного и ориентированного на разнообразие синтеза новых перспективных энер-

гетических материалов.  

Цель данной работы - определить равновесную структуру молекулы АЦФО в отсутст-

вие межмолекулярных взаимодействий с помощью квантово-химических расчётов, а также 

сопоставить полученные результаты с литературными данными по экспериментальному оп-

ределению молекулярной структуры ряда родственных соединений. 

 

Рисунок 1. Номера атомов в молекуле 3-амино-4-циано-1,2,5-оксадиазол-2-оксида  

 

Квантово-химические расчеты проводили с использованием комплекса программ 

Gaussian 09 [8] методом теории функционала плотности с функционалом B3LYP [9, 10] и 

теории возмущений MP2 [11] с корреляционно согласованными базисными наборами 6-

31G(d,p) [12], cc-pVTZ [13] и aug-cc-pVTZ [14]. Также проведен расчет методом CCSD(T) 

[15] с базисным набором 6-31G(d,p). Для определения равновесных параметров АЦФО была 

выполнена полная оптимизация геометрии и расчёт частот колебаний. Нумерация атомов в 

исследуемой молекуле приведена на рисунке 1. Надёжность, которая может быть достигнута 

с помощью квантово-химических расчетов, зависит от правильного учета электронной кор-

реляции и полноты набора базисных функций [16]. 
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В таблице 1 приведены оптимизированные равновесные параметры 3-амино-4-

цианофуроксана (АЦФО). 

 

Tаблица 1. Структурные параметры 3-амино-4-цианофуроксана 

Параметр  

B3LYP MP2 CCSD(T) 

/6-31G(d,p) 
/cc-

pVTZ 

/aug-cc-

pVTZ 
/6-31G(d,p) 

/cc-

pVTZ 

/aug-cc-

pVTZ 
/6-31G(d,p) 

re(O1–N2) 1.480 1.475 1.471 1.477 1.451 1.450 1.434 

re(N2=C3) 1.330 1.324 1.323 1.364 1.359 1.358 1.323 

re(C3–C4) 1.423 1.419 1.420 1.395 1.388 1.388 1.423 

re(C4=N5) 1.322 1.315 1.314 1.351 1.347 1.348 1.315 

re(O1–N5) 1.345 1.339 1.340 1.365 1.354 1.356 1.364 

re(N2–O6) 1.230 1.223 1.225 1.220 1.210 1.212 1.241 

re(C4–C9) 1.424 1.419 1.419 1.424 1.418 1.418 1.436 

re(C9≡N10) 1.162 1.151 1.151 1.184 1.174 1.174 1.167 

re(N7–H8) 1.014 1.008 1.007 1.011 1.009 1.010 1.011 

A(O1–N2–C3) 105.9 106.0 106.1 105.6 106.0 106.1 107.6 

A(N2–C3–C4) 106.7 106.6 106.6 106.6 106.3 106.4 105.8 

A(C3–C4–N5) 111.7 111.6 111.6 113.0 112.7 112.6 111.7 

A(O1–N5–C4) 107.1 107.3 107.3 105.6 105.6 105.5 106.4 

A(N2–O1–N5) 108.6 108.4 108.4 109.0 109.4 109.4 108.5 

A(O1–N2–O6) 120.9 120.6 120.6 121.2 121.3 121.4 119.9 

A(C3–N2–O6) 133.2 133.4 133.2 133.1 132.7 132.5 132.5 

A(N2–C3–N7) 121.6 121.7 121.7 120.0 119.5 119.4 122.0 

A(C4–C3–N7) 131.6 131.6 131.6 132.9 134.0 134.0 131.8 

A(C4–C9–N10) 176.5 176.1 176.0 177.2 176.6 176.1 177.1 

A(C3–N7–H8) 115.7 116.0 116.6 113.4 113.5 114.3 113.6 

A(H8–N7–H8’) 114.1 114.1 114.8 111.1 111.8 112.8 111.3 

D(O1–N2–C3–C4) -0.6 -0.5 -0.4 0.4 -0.3 -0.2 0.0 

D(N2–O1–N5–C4) -1.0 -0.7 -0.6 -1.8 -0.8 -0.6 -1.4 

D(C3–C4–N5–O1) 0.6 0.4 -0.6 2.1 0.7 0.5 1.5 

D(O1–N5–C4–C9) -0.3 -0.3 -0.3 -0.4 -0.1 -0.2 -0.4 

D(C3–N7–H8–H8’) 135.2 136.4 139.3 127.0 128.3 131.1 127.0 

Длины связей даны в Å, величины углов – в градусах. 

 

В данной работе также проведено сравнение структурных параметров 3-амино-4-

цианофуроксана с геометрией близких по строению соединений, а именно 3,4-

дицианофуроксаном, 3-метил-4-нитрофуроксаном и 4-метил-3-нитрофуроксаном, которые 

были определены с помощью метода газовой электронографии (ГЭ) в работах [17][18]. Ре-

зультаты приведены в таблице 2. 

Наилучшее согласие с экспериментальными данными показал уровень теории 

CCSD(T)/6-31G(d,p). Он воспроизводит результаты ГЭ в пределе погрешности эксперимента. 

Наибольшие различия наблюдаются в значениях длин связей N2-O6 и C3-N7 (примерно на 

0,04 Å). Все остальные различия между сравниваемыми связями имеют ещё меньшую вели-

чину, лежащую в пределах от 0,01 Å до 0,03 Å. Если обратить внимание на валентные и тор-
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сионные углы, то максимальная разница между результатами вычислительного эксперимента 

для 3-амино-4-цианофуроксана и газовой электронографией для 3,4-дицианофуроксана не 

превышает 2,5°. 

 

Таблица 2. Сравнение структурных параметров 3-амино-4-цианофуроксана, дициано-

фуроксана, 3-метил-4-нитрофуроксана и 4-метил-3-нитрофуроксана 

Параметр 

3-амино-4-

цианофуроксан 

CCSD(T)/6-

31G(d,p) 

3,4-

дицианофуроксан 

ГЭ [17] 

3-метил-4-

нитрофуроксан 

ГЭ [18] 

4-метил-3-

нитрофуроксан 

ГЭ [18] 

re(O1–N2) 1.434 1.459(5) 1.462(9) 1.382(6) 

re(N2=C3) 1.323 1.331(3) 1.333(9) 1.307(6) 

re(C3–C4) 1.423 1.419(2) 1.414(9) 1.422(6) 

re(C4=N5) 1.315 1.299(3) 1.304(9) 1.340(6) 

re(O1–N5) 1.364 1.367(5) 1.354(9) 1.429(6) 

re(N2–O6) 1.241 1.199(4) 1.215(9) 1.205(6) 

re(C3–N7) 1.436 1.399(2) 1.488(9) 1.488(6) 

A(O1–N2–C3) 107.6 105.0(4) 107.2(5) 107.5(3) 

A(N2–C3–C4) 105.8 107.1(6) 104.6(5) 109.2(3) 

A(C3–C4–N5) 111.7 111.7(3) 113.9(5) 109.2(3) 

A(O1–N5–C4) 106.4 107.9(3) 106.1(10) 104.7(4) 

A(N2–O1–N5) 108.5 108.8(3) 108.1(10) 109.4(5) 

A(O1–N2–O6) 119.9 119.3(6) 118.1(6) 118.6(3) 

Длины связей даны в Å, величины углов – в градусах.  

 

Таким образом, наилучшее согласие с экспериментальной структурой получено на 

уровне теории CCSD(T)/6-31G(d,p), тогда как функционалы B3LYP оказались менее точны-

ми для описания молекулярной структуры 3-амино-4-цианофуроксана. 

Показано, что присутствие только одной цианогруппы в качестве заместителя вызывает 

искажение геометрии исследуемой молекулы по сравнению с 3,4-дицианофуроксаном. 

Выявлены также отличия молекулярной структуры АЦФО от структур родственных 

соединений. 

Полученная информация о молекулярном строении свободного АЦФО, а также о под-

ходящих теоретических методах может оказаться полезной для дальнейших структурных ис-

следований соединений, содержащих фуроксановые фрагменты. 
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