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ВВЕДЕНИЕ

4-Азидо-3-амино-1,2,5-оксадиазол 1 – при-
влекательный представитель семейства фураза-
нов, т.к. может быть использован в качестве ис-
ходного соединения для построения широкого
ряда различных гетероциклических систем:
(1,2,3-триазол-1-ил)-1,2,5-оксадиазолов [1, 2],
аннелированных [1,2,3]триазоло[4,5-c][1,2,5]ок-
садиазолов [3–8], 1-гидрокси-5-цианотетразола
[9], 3-(азидофуразанил)амино-s-тетразина [10],
N-([1,2,4]триазоло[4,3-b][1,2,4,5]тетразин-6-ил)-
4-азидофуразан-3-амина [11], 3-азидо-5,7-диме-
тил-[1,2,5]оксадиазоло[2,3-a]пиримидин-8-иум
перхлората [12].

Несмотря на то, что 4-азидо-3-аминофуразан 1
нашел относительно широкое применение в ор-
ганическом синтезе, свойства этого соединения
остаются малоизученными, что не позволяет в
полной мере оценить потенциал его применения.

Данная статья посвящена исправлению этой не-
справедливости.

ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ
В литературе описаны методы получения фу-

разана 1, которые включают диазотирование диа-
минофуразана 2 под действием NOHSO4 в среде
H2SO4–AcOH [1, 5, 13] или H2SO4–H3PO4 [14],
приводящее к образованию соли диазония 3 (схе-
ма 1). Затем раствор этой соли выливают в вод-
ный раствор NaN3 при температуре 0–5°C, после
окончания выделения газа продукт 1 экстрагиру-
ется хлористым метиленом. Мы считаем проведе-
ние реакции в среде H2SO4–H3PO4 более предпо-
чтительным по ряду причин: 1) целевой фуразан 1
образуется с лучшим выходом (80–90%); 2) реакци-
онная смесь не замерзает в случае переохлаждения,
что возможно при использовании H2SO4–AcOH;
3) не образуется побочный высокочувствитель-
ный диазидофуразан, который формируется при
проведении реакции в среде H2SO4–AcOH [13];
4) реакция лучше масштабируется вплоть до 10 г ис-
ходного диаминофуразана 2.

Отметим также ряд особенностей этого синте-
за. Поскольку на всех стадиях реакционная смесь
представляет собой вязкую трудно перемешивае-
мую массу, оптимально использовать верхнепри-
водную мешалку в случае, если реакция ставится
на граммовые количества исходного диаминофу-
разана 2. Выход фуразана 1 в значительной степе-
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ни зависит от качества используемой NOHSO4,
поэтому оптимальным является применение све-
жеприготовленного или коммерчески доступного
раствора NOHSO4–H2SO4 (процедуру получения
см., например, в книге [15]). Последующее раз-
бавление реакционной смеси кислотой (H3PO4
или AcOH) после введения всего диаминофураза-
на 2 в раствор NOHSO4–H2SO4 представляет со-
бой сильно экзотермический процесс, особенно
при граммовых загрузках, поэтому необходимо
эффективное охлаждение (например, баня хло-
ристый метилен–жидкий N2).

Кислотно-основные свойства и дипольный мо-
мент. Кислотно-основные свойства 4-азидо-3-
аминофуразана 1 в растворах H2SO4 ранее изуче-
ны с помощью электронной и ЯМР-спектроско-
пии [16]. Константа протонирования аминогруп-
пы была рассчитана и равна –2.88.

Дипольный момент фуразана 1 был ранее
определен экспериментально, а также рассчитан
с помощью ab initio и полуэмпирических методов
квантовой химии [17]. Подчеркивается, что, как и
у других 3-амино-4-R-1,2,5-оксадиазолов, экспе-
риментальный дипольный момент соединения 1
(4.27 D) заметно больше, чем у исходного незаме-
щенного фуразана или его алкильных и арильных
производных, что объясняется сильной поляриза-
цией структуры между электронодонорной ами-
ногруппой и электроноакцепторным N–O–N-
фрагментом цикла.

В этой работе мы рассчитывали дипольный
момент фуразана 1, используя метод PBE0-
D3/POB-TZVP. Оказалось, что расчетное значе-
ние для изолированной молекулы (4.18 D) очень
близко к экспериментальному (4.27 D). Отметим,
что дипольный момент молекулы в кристалле,
рассчитанный из теоретического распределения
электронной плотности, равен 6.14 D. Такое при-
мерно в 1.5 раза большее значение объясняется
высокой полярностью поля кристалла [18].

В данной работе структуру 4-азидо-3-амино-
фуразана 1 исследовали с помощью ИК-спектро-
скопии, спектроскопии ЯМР на ядрах 1H, 13C,
14N, 15N, элементного анализа, рентгеновской ди-
фракции монокристалла и порошковой рентге-
новской дифракции.

Спектроскопия. Отнесение сигналов в спек-
трах 13С ЯМР проводилось при помощи двумер-

ной ЯМР-спектроскопии 1H–13C HMBC, δ:
145.7 (C4), 150.7 (C3) м. д. На спектре 15N ЯМР
фуразана 1 присутствует полный набор сигналов
атомов азота: два сигнала оксадиазольного ядра
при δ = –1.3, –16.7 м. д. (N2 и N5), три сигнала
азидогруппы при δ = –143.1, –143.9 (N2' и N3'),
‒304.5 (N1') м. д. (химический сдвиг сигнала N1'
в (1–15N)азидобензоле равен –289.0 м. д. [19]) и
один сигнал аминогруппы при δ = –340.1 м. д.
(рис. 1).

В ИК-спектре соединения 1 присутствуют два
сигнала NH-колебаний (3411, 3327 см–1), сигналы
интенсивного поглощения антисимметричных
колебаний азидогруппы (2155, 2135 см–1) и сигна-
лы фуразанового цикла (1639, 1544, 1327 см–1).

Рентгеноструктурный анализ. Кристалличе-
ская структура фуразана 1, ранее полученная
при комнатной температуре (Кембриджская
база структурных данных (КБСД), [20], refcode
DOVCAT), была заново определена при 100 К.
Для экспериментального изучения электронной
структуры фуразана 1 было проведено прецизи-
онное рентгенодифракционное исследование,
мультипольное уточнение экспериментальных
данных и топологический анализ функции рас-
пределения электронной плотности ρ(r).

Все длины связей и углы в соединении 1 (рис. 2)
находятся в пределах ожидаемых диапазонов, что

Схема 1. Синтез 4-азидо-3-амино-1,2,5-оксадиазола 1.

1 (63–89%)

NN
O

H2N NH2

HSO4

NN
O

H2N N N

NN
O

H2N N3

2

0� 2�C 0� 5�C

3H2SO4� H3PO4

H2SO4� AcOH
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NOHSO4 NaN3/H2O

Таблица 1. Экспериментальные длины связей и топо-
логические характеристики функции распределения
электронной плотности ρ(r), ее лапласиана ∇2ρ(r) и
эллиптичности связей ε в соответствующих критиче-
ских точках связей

Связь Длина 
связи, Å

ρ(r),
e Å–3

∇2ρ(r), 
e Å–5 ε

O1–N2 1.4045(2) 1.868 8.291 0.00
O1–N5 1.3766(2) 2.001 6.761 0.04
N2–C3 1.31075(15) 2.413 –23.227 0.35
N5–C4 1.29863(15) 2.531 –27.445 0.41
C3–C4 1.43781(13) 1.979 –17.701 0.31
N6–C3 1.34547(15) 2.272 –20.982 0.32
N7–C4 1.38611(17) 1.978 –13.472 0.30
N7–N8 1.24460(18) 2.793 –12.692 0.17
N8–N9 1.12367(16) 3.940 –33.583 0.06
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подтверждается сопоставлением геометрических
параметров 1 с таковыми для схожих структурных
фрагментов из КБСД по программе Mogul (табл. 1)
[21]. Азидная группа является нелинейной с уг-
лом N7–N8–N9, равным 171.791(14)°, что очень
близко к среднему значению, рассчитанному для
1430 органических структур (не разупорядочен-

ных, не ионных) из КБСД (версии 5.43 с обновле-
ниями до июня 2022 г).

Топологические параметры эксперименталь-
ной функции распределения электронной плот-
ности ρ(r) и ее лапласиана ∇2ρ(r) в критических
точках (КТ) (3, –1) связей, соответствующих
внутримолекулярным взаимодействиям, отража-
ют особенности химической связи в фуразане 1
(табл. 1). Так, относительно низкие значения ρ(r)
и положительные значения ∇2ρ(r) в КТ связей
N2–O1 и N5–O1 являются характерной особен-
ностью полярных связей промежуточного типа и
делают их первыми кандидатами на расщепление
при размыкании цикла. Распределение функции
деформационной электронной плотности (ДЭП)
(рис. 3) без максимумов между атомами N и O ти-
пично для таких взаимодействий типа закрытых
оболочек. Напротив, три другие связи гетероцик-
ла характеризуются более высокими значениями
ρ(r), отрицательными значениями ∇2ρ(r) и нену-
левыми значениями эллиптичности связи (ε), де-
монстрируя на рис. 3 эффективную делокализа-
цию электронной плотности с ярко выраженны-
ми пиками ДЭП. Ожидаемо, связь N7–N8
азидной группы намного слабее и имеет двойной
характер, в то время как связь N8–N9 прочнее и
имеет четкий тройной характер с почти цилин-

Рис. 2. Общий вид молекулы 1 в кристалле в пред-
ставлении неводородных атомов вероятностными эл-
липсоидами атомных смещений.
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Рис. 1. Спектр 15N ЯМР фуразана 1.
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дрической симметрией и значением ε, близким к
нулю. Обратим внимание, что на распределении
ДЭП хорошо видны пики, которые могут быть
приписаны неподеленным электронным парам
гетероатомов циклического фрагмента, а также
атомов N7 и N9 азидной группы. Это свидетель-
ствует об их потенциальной роли в качестве ак-
цепторов межмолекулярных водородных связей.

Как и ожидалось, самыми прочными межмо-
лекулярными взаимодействиями в кристалле яв-
ляются связи, образующиеся между атомами во-
дорода аминогруппы и двумя атомами азота фу-
разанового кольца. Обе водородные связи
довольно слабые, поскольку атомы азота этих
групп не являются сильными акцепторами (сле-
дует отметить, что другие гетероатомы являются
еще худшими акцепторами). Первая связь
N6‒H6B···N2 (N···N 3.0839(2) Å, N–H···N 163°,
ρ(r) 0.151 e Å–3, ∇2ρ(r) 0.89 e Å–5) объединяет мо-
лекулы в центросимметричные димеры (рис. 3).
Энергия связи димера в кристалле, оцененная из
расчета методом PBE0-D3/POB-TZVP, равна
7.3 ккал моль–1. Вторая Н-связь N6–H6A···N5 слабее
(N···N 3.1931(2) Å, N–H···N 172°, ρ(r) 0.113 e Å–3,
∇2ρ(r) 0.87 e Å–5). Другие связующие межмолеку-
лярные контакты, выделенные как КТ (3, –1)
функции ρ(r) в межмолекулярном пространстве,
включают относительно сильные взаимодей-
ствия между азидогруппами (N···N 3.0994(3) и
3.0871(2) Å), симметричное π-стекинг взаимодей-
ствие между атомами углерода C3 гетероцикла (C···C
3.2695(1) Å), а также другие более слабые нена-
правленные O···N-, N···N- и N···C-контакты.

Энергия кристаллической решетки, равная
22.5 ккал моль–1, и энергия когезии, равная
21.8 ккал моль–1, были рассчитаны методом
PBE0-D3/POB-TZVP как разница энергий между
оптимизированной кристаллической структурой

и энергией изолированной молекулы в геометрии
кристалла и оптимизированной изолированной
молекулы соответственно.

Термохимические и энергетические параметры.
Фазовая чистота образца, использованного для
всех измерений, подтверждена методом порош-
ковой рентгеновской дифракции.

Для определения стандартной энтальпии об-
разования фуразана 1 были проведены калори-
метрические исследования. Стандартная энталь-
пия образования была рассчитана по экспери-
ментально определенной стандартной энтальпии
горения и составила 107.8 ккал моль–1 (856 ккал кг–1).
4-Азидо-3-аминофуразан 1 является соединени-
ем с высокой энтальпией образования, в несколь-
ко раз превышающей энтальпию образования
эталонных взрывчатых веществ (TNT, RDX,
HMX, CL-20) [22], благодаря наличию азидогруп-
пы и большого количества связей C–N и N–N.

Термическое поведение фуразана 1 было ис-
следовано методами термогравиметрического
анализа (ТГА) и дифференциальной сканирую-
щей калориметрии (ДСК). При линейном нагре-
вании фуразана 1 происходит незначительная по-
теря массы ниже точки плавления (87°C). После
плавления образца наблюдается широкая эндотер-
ма, регистрируемая ДСК (рис. 4, красная кривая),
что свидетельствует о значительном испарении ве-
щества при повышении температуры. Подавление
испарения [23] достигалось повышением давле-
ния до 2.0 МПа, что позволило зарегистрировать
экзотермическое разложение фуразана 1 (рис. 4,
синяя кривая). Термическая стабильность фура-
зана 1 уступает многим штатным энергетическим
соединениям, а также диаминофуразану 2 (табл. 2).

Фуразан 1 обладает высокой чувствительно-
стью к удару, которую можно сравнить с таковой
у нитроэфиров (тетранитропентаэритрит, PETN:

Рис. 3. Распределение деформационной электронной плотности в кристалле фуразана 1 в области межмолекулярных
Н-связей и O···O-взаимодействия. Шаг контура 0.1 e Å–3, положительные контуры обозначены сплошной синей ли-
нией, отрицательные – пунктирной красной линией.
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IS = 3 Дж) [24]. Это соединение также чувстви-
тельно к трению, его значение находится между
чувствительностью инициирующих взрывчатых
веществ (азид свинца: <5 Н) [25] и нитроэфиров
(PETN: 70 Н) [23]. Расчетные параметры детона-
ции фуразана 1 сопоставимы с широко использу-
емым взрывчатым веществом PETN (табл. 2). Как
видно из табл. 2, соединение 1 значительно пре-
восходит по энергетическим характеристикам
диаминофуразан 2 благодаря высоким значениям
плотности, энтальпии образования и более сба-
лансированной брутто-формуле.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
В результате проведенных исследований

структура 4-азидо-3-амино-1,2,5-оксадиазола 1
была полностью охарактеризована методами 1H,
13C, 14N, 15N ЯМР- и ИК-спектроскопии. Рентге-
новская дифракция высокого разрешения позво-
лила получить детальное описание геометриче-
ских и электронных особенностей фуразана 1.
Исследованы его термическое поведение (ТГА-
ДСК), определены стандартная энтальпия обра-

зования, чувствительность к механическим воз-
действиям, параметры детонации. Таким обра-
зом, данная работа представляет собой первое
мультидисциплинарное исследование синтеза,
выяснения структуры, физико-химических и
эксплуатационных свойств 3-амино-4-азидофу-
разана 1, которые показывают, что его возможно
использовать в качестве полиазотного иницииру-
ющего вещества или ценного прекурсора для дру-
гих высокоазотных энергетических материалов.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ
Внимание! Соединения, полученные в этой рабо-

те, чувствительны к удару и трению и с ними следует
обращаться как со взрывоопасными.

Общие методы

Спектры 1Н, 13С, 14N, 15N ЯМР регистрировали
на приборе Bruker AV600 с частотами 600.1, 150.9,
43.4, 60.8 MГц соответственно. Химические сдви-
ги приведены относительно SiMe4 (1H, 13C) или
MeNO2 (14N, 15N внешний стандарт, сильнополь-
ные химические сдвиги отрицательны). ИК-спек-
тры записаны на спектрометре Bruker ALPHA-T
(таблетка KBr). Химические реактивы закуплены в
фирме Acros и использованы без дополнительной
очистки. Органические растворители перегоняли
перед использованием. Диаминофуразан 2 при-
готовлен по методике [26].

Рентгеновская кристаллография. Данные рент-
геновской дифракции мнокристалла для соеди-
нения 1 были получены на дифрактометре Bruker
Quest (λ(MoKα) = 0.71073 Å, ω-сканирование с
шагом 0.5° и экспозицией 2–18 с, 2θ < 132°). Бес-
цветные кристаллы C2H2N6O при 100(2) K моно-
клинные, пространственная группа P21/c, a =
= 5.25502(10) Å, b = 10.5824(2) Å, c = 8.84267(17) Å,
β = 100.3593(7)°, V = 483.734(16) Å3, Z = 4 (Z ' = 1),
dрасч = 1.731 г см–3. Интенсивности 8613 независи-
мых отражений (Rint = 0.0669) из 190 682 собран-
ных использовали в решении и уточнении струк-

Таблица 2. Физико-химические свойства фуразанов 1 и 2

Tпл – температура плавления; Tразл – температура начала разложения; d – плотность при комнатной температуре; HOF – эн-
тальпия образования; IS – чувствительность к удару; FS – чувствительность к трению; D – расчетная скорость детонации;
PC–J – расчетное давление детонации (с использованием приложения PILEM [26]). 
а [24], b [22], c [27], d [28].

Соединение Tпл, °C Tразл, °C d, г см–3 HOF(s), 
кДж моль–1 IS, Дж FS, Н D, км с–1 PC–J, ГПа

1 87 131 1.655 451 2 20 8.2 29
2 180a 238a 1.61c 89b 80a 220a 7.4 22

PETN 141a 181a 1.78d –543b 3a 70a 8.4 29

Рис. 4. Кривые ДСК и ТГА для фуразана 1 (скорость ли-
нейного нагрева 5 К мин–1, давление 0.1 и 2.0 МПа).
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туры. Структура решена методом двойного про-
странства с помощью программы SHELXT [29] и
уточнена в модели независимых атомов методом
наименьших квадратов по F2 в анизотропном
приближении с помощью программы SHELXL
[30]. Атомы водорода найдены из разностного
синтеза Фурье и уточнены в изотропном прибли-
жении. Уточненные параметры расходимости со-
ставили R1 = 0.0292 (рассчитано для 7621 отраже-
ний с I > 2σ(I)), wR2 = 0.0824 и GOF = 0.978.

Мультипольное уточнение проводилось в рам-
ках модели Хансена–Коппенса [31] с помощью
пакета программ XD [32]. Положения атомов Н
нормированы на значения, взятые из расчета ме-
тодом PBE0-D3/POB-TZVP, и зафиксированы.
Уровень мультипольного разложения был окто-
польным для элементов второго ряда и квадру-
польным для атомов водорода, ограничения по
симметрии не накладывались. Уточнение прово-
дилось по F в несколько итераций с раздельным
уточнением геометрических и мультипольных
параметров; на последнем шаге все параметры
уточнялись вместе. Уточнение сошлось к R1 =
= 0.0165 (рассчитано для 7534 отражений с F >
> 3σ(I)), wR = 0.0163 и GOF = 1.002. Общее каче-
ство эксперимента и уточнения подтверждено
значениями разностей среднеквадратичных ам-
плитуд смещений вдоль векторов ковалентных
связей (значения не превышают 4 × 10–4 Å2).

Полные кристаллографические данные депо-
нированы в Кембриджский центр кристаллогра-
фических данных, CCDC 2164362 (мультиполь-
ная модель) и 2164363 (модель независимых ато-
мов).

Порошковый рентгенодифракционный экс-
перимент проводили на дифрактометре Bruker
AXS D8 (CuKα, λ = 1.534 Å, режим отражения),
оснащенном позиционно-чувствительным де-
тектором LynxEye. Параметры элементарной
ячейки уточнены по дифрактограмме методом
Паули с помощью программного обеспечения
Bruker TOPAS 5.0 [33], в качестве начальных взя-
ты значения, полученные для монокристалла.

Данные порошковой рентгеновской дифрак-
ции для соединения 1 (рис. 5) при комнатной
температуре (ок. 298 K): кристаллы моноклин-
ные, пространственная группа P21/c, a = 5.3289(4) Å,
b = 10.7266(7) Å, c = 8.9631(6) Å, β = 98.894(2)°,
V = 506.19(6) Å3, Z = 4 (Z' = 1), dрасч = 1.655 г см–3,
Rwp = 0.0385.

Вычислительные методы. Расчеты кристалли-
ческой структуры с периодическими граничными
условиями изолированной молекулы и димера
проводили с использованием теории функциона-
ла плотности с комбинацией дисперсионно-кор-
ректированного функционала PBE0-D3 и базис-
ного набора POB-TZVP [34]. Для расчетов ис-
пользовали программный пакет CRYSTAL17 [35].
Оптимизация геометрии проведена для кристал-

Рис. 5. Данные порошковой рентгеновской дифракции фуразана 1 и ее моделирования методом Паули. Синяя линия –
экспериментальная дифрактограмма, красная линия – расчетная дифрактограмма, серая линия – разностная кривая.
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ла с использованием экспериментальных пара-
метров элементарной ячейки и симметрии. Для
исправления ошибки суперпозиции базисных
наборов использовали метод противовеса [36].
Интегрирование электронной плотности по
атомным базисам проводили с помощью про-
граммы TOPOND17 [37] из пакета CRYSTAL17;
дипольный момент рассчитывали с помощью
собственного программного обеспечения.

Термический анализ и измерения чувствительно-
сти. Термическое поведение изучали на приборе
Netzsch DSC 204 HP в токе азота. Образцы массой
~0.3 мг помещались в закрытые алюминиевые тиг-
ли с проколотыми крышками и нагревались с ли-
нейной скоростью 5 К мин–1 до 300°C. Ударную и
фрикционную чувствительность оценивали в со-
ответствии с процедурами STANAG [38, 39] в се-
риях из 25–30 испытаний. Приведенные значе-
ния представляют собой энергию падения или
силу трения, которые соответствуют вероятности
инициирования, равной 50%.

Калориметрические измерения. Калориметри-
ческие измерения энергии сгорания фуразана 1
проводили на прецизионном автоматическом ка-
лориметре сжигания с изотермической оболоч-
кой (конструкции Лаборатории термодинамики
высокоэнергетических систем ФИЦ ХФ РАН),
разработанным специально для сжигания энер-
гоемких веществ [40]. Подробная методика под-
готовки образцов и проведения эксперимента по
сжиганию описана в статье [41]. Проверка на пол-
ноту сгорания веществ в калориметре в достаточ-
ной степени контролируется указанной погреш-
ностью калориметра (СКО = 0.003–0.004%).

Синтез
!!!Поскольку на всех стадиях синтеза реакцион-

ная смесь представляет собой вязкую трудно пере-
мешиваемую массу, оптимально использовать верх-
неприводную мешалку!!!

NOHSO4. Внимание!!! Не должно образовывать-
ся красных паров, и смесь не должна окрашиваться
в течение всех операций!!! Сухой хорошо перетер-
тый NaNO2 (7 г, 0.1 моль) добавляли небольшими
порциями к энергично перемешиваемой охла-
жденной концентрированной H2SO4 (80 мл, d =
= 1.83 г см–3), поддерживая температуру смеси не
выше 10°C. Важно, чтобы каждая порция NaNO2
сразу же смешивалась с кислотой и в смесь не по-
падала вода. После добавления всего NaNO2 по-
лученную суспензию перемешивали в течение
15 мин при температуре 10°C, затем колбу с реак-
ционной массой переносили в глицериновую ба-
ню, где нагревали до комнатной температуры. За-
тем начинали плавное нагревание до достижения
температуры ~60°C (но не выше 70°C), при кото-
рой весь NaNO2 растворился. Полученный про-

зрачный раствор нитрозилсерной кислоты охла-
дили на водно-ледяной бане до комнатной темпе-
ратуры.

4-Азидо-3-амино-1,2,5-оксадиазол 1. 1) Приго-
товление соли диазония 3. Внимание!!! Необходимо
эффективное охлаждение во время всех операций!!!
Полученный раствор нитрозилсерной кислоты
(0.1 моль) в концентрированной H2SO4 охладили
до –5°C и добавили 3,4-диамино-1,2,5-оксади-
азол 2 (10 г, 0.1 моль) небольшими порциями при
энергичном перемешивании, поддерживая тем-
пературу реакционной смеси не выше 2°C. Затем
по каплям добавили концентрированную H3PO4

(80 мл, d = 1.70 г см–3) при температуре не выше
2°C, после чего реакционную массу перемешива-
ли при 0–2°C в течение 1 ч.

Реакция соли диазония 3 с NaN3. К охлажденно-
му до 0°C раствору NaN3 (32.5 г, 0.5 ммоль) в H2O
(250 мл) в стакане (объем 2 л или более) добавили
лед (250 г) и при энергичном перемешивании
осторожно прилили свежеприготовленный рас-
твор соли диазония 3. Реакционную массу пере-
мешивали до прекращения выделения N2. Полу-
ченную суспензию экстрагировали CH2Cl2
(3 × 750 мл), органическую фазу промыли H2O
(3 × 500 мл), сушили над MgSO4, растворитель
удалили на вакуумном насосе. Остаток перекри-
сталлизовали из CCl4. Кристаллы бледно-желтого
цвета отделили и высушили. Получено 10.5 г
(79%) 4-азидо-3-амино-1,2,5-оксадиазола 1. ДСК
(5°C мин–1): Тпл = 87°C, Тразл = 131°C. 1H ЯМР
(600 МГц, ДМСО-d6, δ, м. д.): 6.21 (с, 2Н, NH2).
13C ЯМР (150 МГц, ДМСО-d6, δ, м. д.): 145.7 (C4),
150.7 (C3). 14N ЯМР (43 МГц, ДМСО-d6, δ, м. д.):
–143 (2N, N3, ∆ν1/2 = 170 Гц); –345 (очень ш. с.,
1N, NH2). 15N ЯМР (61 МГц, ДМСО-d6, δ, м. д.):
–1.3 (N2 или N5), –16.7 (N2 или N5), –143.1 (N2'
или N3'), –143.9 (N2' или N3'), –304.5 (N3'),
‒340.1 (NH2). ИК (KBr, νmax, см–1): 3411, 3327,
2313, 2155, 2135, 1639, 1544, 1327. Найдено, %: C,
19.23; H, 1.63; N, 66.28. Вычислено для C2H2N6O,
%: C, 19.05; H, 1.60; N, 66.66.
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4-AZIDO-3-AMINO-1,2,5-OXADIAZOLE: SYNTHESIS, STRUCTURAL 
CHARACTERIZATION AND PHYSICO-CHEMICAL PROPERTIES

S. P. Balabanovaa, A. A. Voronina,#, I. V. Fedyaninb, A. N. Pivkinac, D. B. Meerovc, T. S. Kon’kovac,
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The synthesis verification of 3-amino-4-azido-1,2,5-oxadiazole and its structural characterization
(IR, NMR, X-Ray, elemental analysis) are reported. Its thermal behavior (TG-DSC), standard enthalpy of
formation, sensitivity to mechanical stimuli, detonation parameters were studied. Our study unveils wide ap-
plication perspectives of 3-amino-4-azidofurazan as a precursor to novel energetic materials for future in-
sights and an eco-friendly primary explosive.
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