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 به روش تاگوچی  دی نیتروآنیسول -4،2 سازی سنتزبهینه

 کلروبنزن  از استفاده با
 

 مجتبی پیریائی ،، داریوش فلاح، ابوالفضل ابراهیمی+محمدعلی ذرعی

 مجتمع دانشگاهی شیمی و مهندسی شیمی، دانشگاه صنعتی مالک اشتر، تهران، ایران

 
اسید اسید و نیتریکی سولفوریکوسیلهنیتروآنیسول از طریق نیتراسیون کلروبنزن بهدی-4،2پژوهش، در این : چکیده

هیدروکسید و متانول انجام شد. پارامترهای موثر ی سدیم وسیلهکلروبنزن بهنیترودی-4،2سنتز شد و سپس متیلاسیون 
 تاگوچیو به روش  Minitab 18افزار نرم یوسیلهور و... بهدر واکنش از جمله دما، زمان، نسبت مولی واکنشگرها، کاتالیز

 و با کاهش زمان انجام واکنش کلروبنزن از طریق نیتراسیون کلروبنزننیترودی-4،2سازی شد. در مرحله نخست، بهینه
 کلروبنزن با کاهش زمان و دمای واکنش نیترودی-4،2از طریق متیلاسیون  DNANسنتز شد و سپس  بازده افزایش و

با سطح پایه  DNANدر  LUMOو  HOMOهمچنین سطوح انرژی  .سنتز شد بازده با افزایش در غیاب کاتالیزور وو 
B3LYP/6-311G ++ (d,p)  و  -2203/8به ترتیبeV 3386/4- .محاسبه شد 

 

 تاگوچی ذوبی، روش گری، ریختهDNANغیرحساس،  مواد منفجره، مهمات :کلیدی کلمات
 

KEYWORDS: Explosives, Insensitive Munitions, DNAN, Melt Casting, Taguchi Method 

 

 مقدمه
 صورت در و ناپایدار شیمیایی نظر از که هستند موادی 1منفجره مواد

 گاز زیادی حجم و شوندمی منبسط زیاد سرعت با ،2انفجار فرایند آغاز
 گاز شدن آزاد این که کنندمی تولید زیاد صدای همراه با نور گاهی و

  اطراف اشیاء به و قطعات شدنپرتاب  باعث تواندمی خود نوبه به
در قرن بیستم، مواد منفجره  .[1] شود تَرکِش به هاآن شدنتبدیل  و

 در سراسر جهان شناخته شدند TNT3گری مذاب مبتنی بر ریختهبا قابلیت 
و به طور گسترده در مواد منفجره نظامی مورد استفاده قرار گرفتند. 

ماده از تولید این که پساب حاوی نیتروتولوئن سولفاته قرمز  جریان
 .[2]. باشدمیزیست خطرناک برای سلامتی کارگران و محیط شدایجاد می

4نیتروآنیسول )دی-4،2
 DNANهاترین جایگزین(، یکی از امیدوارکننده 

شامل دو گروه نیترو است که  مادهاین  .باشدمی TNTبه جای 
 

 دار مکاتبات عهده                                                                                                                                                      +E- mail: ma.zarei@mut.ac.ir 
(1)  Explosives 

(2)  Detonation 

)3( Trinitrotoluene 

(4)  2,4-Dinitroanisole 

دادن انرژی و چگالی را دارد  کمترین میزان از دست TNTنسبت به 
این ماده دارای  .باشدذوب بالاتر می پایدار با نقطهدارای ساختاری و 

 باشدنسبت به سایر مواد منفجره میبا سمیت کمتر  همراه ارزانقیمتی 
 .[3]. دهدبرای آن افزایش میشدن و تولید در مقیاس بالا را  که قابلیت تجاری

نیتروآنیسول و دی-4،2های دارای دو شکل پایدار با نام مادهاین 
 خواص نیتروآنیسولدی-4،2 تنها که باشدنیتروآنیسول میدی-6،2

 مندی علاقه برای اصلی دلیل دو .[4] دهدمی نشان را انفجاری
 محیط یک عنوان بهاین ماده  دارد: اولاً، وجود DNAN به

را  هاییفرصت ،TNT به نسبت کمتر حساسیت با مذاب گریریخته
  حساسیت با مذاب گریریخته هایفرمولاسیون توسعه برای

  کلاس یک مواد عنوان به ثانیاً، .در اختیار محققان قرار داده است
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 [7] با کلروبنزن DNCBسنتز  -1شکل 

 
  بنابراین شود،می بندیطبقه «اشتعالقابل جامد» 1/4 خطرناک

 نقل و حمل الزامات مشمول ،TNT مانند 1/1کلاس  مواد با مقایسه در
 نیتروکلروبنزندی-4،2از طریق متیلاسیون  مادهاین  .[5] شودمی کمتری

 (رنگکمزرد) جامد DNCB)1(نیتروکلروبنزن دی-2،4گردد. سنتز می
های یکی از روش .[6] باشدمی یآل یهاحلال و با قابلیت حل شدن

اولیه کلروبنزن طی واکنش نیتراسیون استفاده از ماده  مادهسنتز این 
 1باشد که در شکل اسید میاسید و سولفوریکدر حضور نیتریک

 .[7] نشان داده شده است

ها تکامل یافته است. طی سال DNAN سازیسنتز و بهینه
ها و مواد اولیه مختلف تهیه کرد، توان با روشاگرچه این ماده را می

آزمایشگاهی احتیاج داشته و اما برخی از فرآیندها به شرایط سخت 
 .کنندهای خطرناکی تولید میشامل مواد اولیه سمی هستند و پساب

 لیفن یمتوکس -4 هلیبا استفاده از ماده او همکاران و 2مونیس
 کیفلورواست یتر دیدریان و تراتین ومیآمونو در حضور  دیاس کیبورون

 همکارانو  3جاکوبوای .[8] بدست آوردند  68% بازدهبا  این ماده را
 ،ساعت 7بنزن و در مدت زمان کلرو تروینید-4،2 هیبا استفاده از ماده اول

 . [2] سنتز کردند 3/96% بازدهرا با  سولیتروآنین ید-2،4
در حضور  سولیآن تروین-4 هیبا استفاده از ماده اول همکاران و 4تانجان

ساعت  48کلرواتان در مدت زمان ید -2،1و تراتی( نIII) سموتیب
 . [9] کردند تولید 94% بازدهرا با  سولیتروآنین ید-4،2

 اولیه  استفاده از ماده مادهای سنتز این هکی از روشی
 ساده و متیلاسیون دوستینیتروکلروبنزن از طریق واکنش هستهدی-4،2

و واکنش با  4000گلایکول اتیلندر حضور متانول و کاتالیزور پلی
. [11،10] آمده است 2باشد که در شکل هیدروکسید میسدیم

همچنین در کارهای متعدد دیگری که این ماده سنتز شد همواره 
شرایط سخت همراه با زمان واکنش زیاد و تولید محصولات جانبی 

 .[12-16] به عنوان مشکلات سنتز مطرح بودند

 

1 2,4-Dinitrochlorobenzene 

2 Simon 

3 Jacoway 

4 Johnston 

5 Factorial 

6 Taguchi 

7 Response Surface 

 
 [10] نيتروکلروبنزندی-4،2با  DNANسنتز  -2شکل 

 
 تواند بسیار حائز اهمیت باشددر این بین رسیدن به بازده بیشتر می

 های سنتییک فرآیند بتواند قابلیت صنعتی شدن را پیدا کند. روش تا
بهینه سازی، قابلیت چندانی در تحلیل نتایج ندارند و ممکن است 

 افزارهای مختلف طراحی آزمایشها نادیده گرفته شود. نرمبعضی از بازه
اند تا بتوانند تحلیل نتایج را با کیفیت بهتری به کمک محققان آمده

و...  7پاسخ ، سطح6، تاگوچی5های فاکتوریلانجام دهند. روش
 کنند تا محققان به این مهم دست یابند. با توجه بهکمک میهمگی 

 هاهزینه و زمان مورد نیاز، محققین ممکن است هر کدام از این روش
اولیه  یشده، بهترین مادهبا توجه به مطالعات انجام را انتخاب کنند.

 طی دو مرحله این سنتز ، کلروبنزن انتخاب شد و درDNANبرای سنتز 
اولیه کلروبنزن از ماده DNCB ی نخست صورت گرفت: در مرحله

 سنتز شد و در ادامه  93% بازدهاز طریق نیتراسیون با 
دوستی ساده نیتروآنیسول از طریق واکنش جایگرینی هستهدی-4،2

دست آمد. به 98%بازده نیتروکلروبنزن با دی-4،2و متیلاسیون با 
 بر روی پارامترهای مختلف به روش تاگوچیسازی در هر دو مرحله بهینه

 از جمله دما، زمان، کاتالیزور، نسبت واکنشگرها و... انجام شد 
دست آورد. تا بتوان بهترین روش سنتز با کمترین هزینه و زمان را به

توان به کم کردن دما و زمان واکنش، سازی میاز مزایای این بهینه
 زور اشاره کرد. همچنین سطوحنسبت مولی واکنشگرها و حذف کاتالی

 مطالعه شد. 10DFTبا  DNANدر  9LUMO و 8HOMO انرژی
 

 بخش تجربی
 مواد و تجهیزات

(، %99هند،  11مواد مورد استفاده شامل: کلروبنزن )رویالکس
(، %98 ،12اسید )دکتر مجللی(، سولفوریک98اسید )%نیتریک

 (،%99)مرک،  4000گلایکول اتیلن(، پلی99%، 13هیدروکسید )مرکسدیم
سازی ( خریداری گردید و بدون خالص%99متانول )دکتر مجللی، 

8 Highest Occupied Molecular Orbital 

9 Lowest Unoccupied Molecular Orbital 

10 Density Functional Theory 

11 Royalex 

12 Dr Mojallali 

13 Merck 

(1)  2,4-Dinitrochlorobenzene    (2)  Simon 

(3)  Jacoway      (4)  Johnston 

(5)  Factorial      (6)  Taguchi 

)7( Response Surface     )8( Highest Occupied Molecular Orbital 

)9( Lowest Unoccupied Molecular Orbital   )10( Density Functional Theory 

(11)  Royalex      (12)  Dr Mojallali 

(13)  Merck 
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های استفاده شدند. تجهیزات مورد استفاده برای شناسایی ترکیب
سنتز  موادهای شامل: برای تعیین نقطه ذوب دستگاهسنتز شده از 

به منظور استفاده شد.   1مدل الکتروترمال شده از دستگاه نقطه ذوب
 ییبا کارا عیما یکروماتوگراف از آنالیز DNANتعیین خلوص ماده 

  Vis -UVاستفاده شد. برای این منظور از دتکتور )HPLC(2 بالا
با فاز متحرک  C18و ستون نانومتر  298با طول موج 

جهت ( استفاده شد. 30:70:1/0)اسید استونیتریل/آب/فسفریک 
با سطح محاسباتی  Gaussian 09افزار از نرم DFTانجام محاسبات 

B3LYP/6-311G ++ (d,p) .انجام شد 
 

 نیتروکلروبنزندی-4،2سنتز 

لیتری مجهز به دماسنج، میلی 250ی دهانهدر یک بالن سه
مول  51/0افزاینده،  همزن مغناطیسی، مبرد )کندانسور( و قیف

 98اسید %مول نیتریک 76/0گرم( و  50) 98اسید %سولفوریک
گرم( را  20مول کلروبنزن ) 177/0گرم( اضافه شد. سپس  96/47)

قطره و به آرامی از طریق قیف افزاینده به محتویات بالن قطره 
خوردن اضافه شد که در حین افزودن کلروبنزن دمای حال همدر

بیشتر گردد. پس از اتمام افزودن کلروبنزن،  C40°واکنش نباید از 
و مخلوط واکنش  افزایش داده شد C 75°آرامی تا واکنش را به دمای

ساعت در این دما بازروانی شد. محتویات بالن بعد از  دوبه مدت 
لیتر میلی 50شو با ومرتبه شست پنجسرد شدن دکانت شده و بعد از 

 مول  165/0کردن رسوبات در دمای محیط، آب مقطر و خشک
 93% بازدهرنگ با گرم( جامد زرد کم 42/33نیتروکلروبنزن )دی-2،4
لیتر میلی 25گرم( در  025/2)مول از آن  01/0دست آمد. سپس به

نیتروکلروبنزن دی-2،4مول  0089/0متانول داغ نوبلور گردید و 
 دست آمد.به C 53°و نقطه ذوب  %89 بازدهگرم( با  80/1)

 

 نیتروآنیسول  دی-4،2سنتز 

لیتری مجهز به دماسنج، میلی 250ی دهانهبه یک بالن سه
 نیتروکلروبنزندی-2،4مول  075/0مغناطیسی و مبرد )کندانسور(، همزن

گرم( )در صورت استفاده از  76/22متانول ) 71/0گرم(،  15/15)
 دیگرم( افزوده گرد40/0) 4000گلایکول اتیلنمول پلی 0001/0کاتالیزور 

 هیدروکسیدمول سدیم 225/0سپس  .رسانده شد C45°و دمای واکنش به 
کم و به آرامی به محتویات بالن گرم( در مدت یک ساعت کم 9)

 لیترمیلی 200واکنش محتویات بالن به  اضافه شد. پس از اتمام زمان
مرتبه  پنج و کردن صاف از پس مخلوط آب و یخ افزوده شد و

 ،C40°کردن در دمای لیتر آب مقطر و سپس خشکمیلی 50وشو با شست

 

1 Electrthermal 

2 High performance liquid chromatography 

گرم( جامد سفید رنگ  56/14نیتروآنیسول )دی-2،4مول  0735/0
گرم( در  2مول از آن ) 01/0 در نهایت،دست آمد. به %98 بازدهبا 
 نیتروآنیسولدی-2،4مول  0094/0لیتر متانول داغ نوبلور گردید و میلی 25

 دست آمد.به C 94°و نقطه ذوب  %94 بازدهگرم( با  87/1)

 

 نتایج و بحث
پایین  در دمای است که ایتنها ماده منفجره TNT که آنجایی از

(°C 4/80مذاب ) زمان مدت برای نیز مذاب حالت در و باشدمی 
 گیردنمی قرار محیط دمای تأثیر تحت و بوده پایدار طولانی نسبتاً

. شودمی داده ترجیح گریریخته جهت مناسبی ماتریس عنوان به
 11-12میزان % به جامدشدن هنگام در که است این TNT عیب اما

 هاینقص بروز سبب تواندمی مسئله این. شودمنقبض می حجمی
 . شود فرمولاسیون در شکست و خوردن ترک همچون زیادی

 ظهور مذاب گریریخته منفجره مواد از جدیدی نسل اخیر هایسال در
 نیتروآزیتیدینتری-3،3،1توان به می هاآن بهترین از .[17]اند کرده پیدا

3(TNAZ) [18،19] ،2،4-( دی نیتروآنیسولDNANو دی ) نیتروبی
گری مذاب مواد برای ریخته .[20] اشاره کرد( DNBF)4 فورازان

 کنند؛ باید ن مقدار زیادی گاز آزاد میشدپرانرژی که در اثر ذوب 
 گری پایین باشد و مدت زمانی که ماده تا حد امکان دمای ریخته

 .[21]در حالت مذاب است را به حداقل ممکن کاهش داد 

 DNANسازی بهینهسنتز و  به رسیدن برای تحقیق این اجرای از هدف
  DNAN سنتز. دارد TNTای نسبت به بوده که برتری عمده

 شد، مطالعه MINITAB18 افزارنرم موثر توسط هایپارامتر بررسی با
پارامترهای مرحله اول  شدند، شناخته موثر فاکتورهای و بهینه شرایط و

افزودن ( و دمای 4SO2H/3HNOزمان، نسبت مولی ) دما، شامل سنتز
کلروبنزن و پارامترهای مرحله دوم سنتز شامل دما، زمان، نسبت مولی 

(DNCB/NaOHو وجود یا عدم وجود کاتالیزور می )از استفاده با. باشند 
 فاکتور چهار براساس شده طراحی واکنش نه شامل تاگوچی، مرحله اولروش
شده واکنش طراحی هشتو مرحله دوم شامل  سطح سه در که است

 سطح مورد بررسی قرار گرفتند. دو در که است فاکتور چهار براساس
 

 تاگوچیافزار به روش نرم توسط نتایج تحلیل

 پاسخ، تاگوچی و...سطح های طراحی آزمایش از جمله روش روش
 سازیها، بهترین نتایج را از یک بهینهتوانند با کاهش زمان و هزینهمی

تواند بهترین ها میحاصل کنند. امروزه روی آوردن به این روش
ها نتایج را در کمترین زمان ممکن حاصل نماید و با استخراج داده

 .[23،22]تر کرد به صورت نمودارها، تحلیل و فهم نتایج را آسان

3 1,3,3-Trinitroazetidine 

4 4,4-dinitro3,3-bifurazan (DNBF) 

(1)  Electrthermal      (2)  High performance liquid chromatography 

)3( 1,3,3-Trinitroazetidine     )4( 4,4-dinitro3,3-bifurazan (DNBF) 
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 DNCBتاگوچي روشفاکتورها و سطوح طراحي آزمايش به  -1جدول 

  
 پارامترها

 مولی نسبت
4SO2/H3HNO 

دمای 
(°C) 

زمان 
(h) 

  دمای افزودن کلروبنزن
(°C) 

تعداد سطح
 

1 5/1:1 95 3 55 
2 1:1 85 2 47 
3 1 :5/1 75 1 40 

 
 DNCB سازی و نتايج حاصل از سنتز آزمايشات بهينه -2 جدول

 مولی نسبت
4SO2/H3HNO 

دما 
(°C) 

زمان 
(h) 

 دمای افزودن کلروبنزن

(°C) 

بازده 
)%( 

ذوبنقطه  
(°C) 

5/1:1 95 3 55 4/91 2/49 
5/1:1 85 2 47 2/89 49 
5/1:1 75 1 40 2/92 5/49 

1:1 95 2 40 4/93 4/49 
1:1 85 1 55 7/84 7/49 
1:1 75 3 47 6/90 3/49 

1 :5/1 95 1 47 6/89 8/49 
1 :5/1 85 3 40 2/93 5/49 
1 :5/1 75 2 55 7/94 3/49 
 

آزمایش مرحله اول یعنی سنتز و  طراحی 1جدول  طبق
 غربال نیتروکلروبنزن که شامل چهار فاکتوردی-4،2سازی بهینه
(، دمای انجام 4SO2H/3HNOنسبت مولی واکنشگرها ) یشده

 در باشددمای افزودن کلروبنزن می و واکنش، زمان انجام واکنش
 .گرفت قرار بررسی مورد سطح سه

آزمایش طراحی شد و آزمایشات با بررسی  نه، 2براساس جدول 
دیگر مقایسه شدند. نقاط ذوب ارائه شده مربوط به ها با یکبازده

باشند و اختلاف چندانی ندارند و قابل قبول سازی میقبل از خالص
گردد اما در متانول باشند. این ماده در متانول جوشان حل میمی

سازی بایستی این خالصسرد حلالیت ندارد. به همین منظور، جهت 
ماده در متانول جوشان حل گردد و سپس با سرد کردن متانول، 

 به دست آمد. C53°نوبلور گردد.  بعد از نوبلور کردن، نقطه ذوب 
 باشند که برای مقایسهمی بازده( S/Nنمودار سیگنال به نویز ) 3شکل 

 هااین نمودارهای مختلف رسم شده است. قسمت افقی پارامترها در سطح
ها های آزمایش بوده و قسمت عمودی این نمودارمربوط به تعداد سطح

دهد. با استفاده از این نمودارها مقدار سیگنال به نویز را نشان می
توان مقدار بهینه و میزان تاثیر هر یک از پارامترها را بر روی سنتز می
 هایی(هایی یا )حالتدهمذکور را بررسی کرده و همچنین در نمودارها دا ماده

مد نظر هستند که از خط میانی نمودار بالاتر بوده و بیشترین مقدار 
 3بر همین اساس و با توجه به شکل  سیگنال به نویز را داشته باشند.

  مولی واکنشگرها نسبت ترین حالت پارامترها زمانی حاصل شد که:بهینه

 DNCBترتيب تاثير پارامترهای مختلف بر بازده سنتز  -3جدول
 )مقدار بيشتر بهتر است(.

Level Molar Ratio Temp time Temp C 

1 39/17 39/32 39/97 39/36 

2 39/04 38/98 39/31 39/07 

3 39/32 39/22 39/25 39/10 

Delta 28/0 34/0 35/0 30/0 

Rank 4 2 1 3 

 

 
 DNCBدر سنتز  S/Nتاثير پارامترهای مختلف بر روی بازده در  -3شکل

 

 
 DNCBدر سنتز تاثير پارامترهای مختلف بر روی بازده  -4شکل

 
، C75°واکنش:  دمای انجام، 5/1: 1اسید(: اسید : نیتریک)سولفوریک

باشد.  C40°ساعت، دمای افزایش کلروبنزن:  2واکنشزمان انجام 
دهد که را نشان می بازدهتاثیر عوامل مختلف به  4همچنین شکل 

 در شرایط ذکر شده مشاهده شد. بازدهبیشترین 

ترتیب تاثیر پارامترها نسبت به  3با توجه به جدول همچنین 
دمای انجام واکنش  <بدین صورت است: زمان انجام واکنش  بازده
 (.4SO2H/3HNOنسبت مولی واکنشگرها ) <دمای افزودن کلروبنزن  <
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 DNAN فاکتورها و سطوح طراحي آزمايش  -4جدول 

  
 تعداد پارامترها

نسبت مولی 
(DNCB/NaOH) 

 دما
(°C) 

 زمان
(h) 

 کاتالیزور

تعداد سطح
 

 (Yes)با کاتالیزور 3 60 1:  3 1

 (No)بدون کاتالیزور 1 45 1:  2/3 2

 
 DNANسازی طراحي شده به روش تاگوچي سنتز آزمايشات بهينه -5جدول

نسبت مولی 
(DNCB/NaOH) 

 دما
(°C) 

 زمان
(h) 

 کاتالیزور
 بازده
)%( 

ذوبنقطه  
(°C) 

3  :1 60 3 Yes 7/90 9/87 

3  :1 60 1 No 4/98 3/87 

3  :1 45 3 No 6/96 5/86 

3  :1 45 1 Yes 0/98 8/86 

2/3  :1 60 3 No 6/86 6/88 

2/3  :1 60 1 Yes 8/90 7/88 

2/3  :1 45 3 Yes 3/96 8/86 

2/3  :1 45 1 No 5/96 87 
 

 سازی آزمایش سنتز و بهینهطراحی  4جدول  طبق
 نسبت مولی ی:شده غربال فاکتور چهار شامل نیتروآنیسول کهدی-4،2

انجام واکنش، زمان انجام (، دمای DNCB/NaOH)واکنشگرها 
 مورد سطح دو که در باشدو وجود یا عدم وجود کاتالیزور می واکنش
 .گرفت قرار بررسی

آزمایشات طراحی شده به روش تاگوجی به  (5)جدول  در
و نقطه  بازدههمراه با نتایج  DNANسازی سنتز منظور بهینه

 ذوب آمده است. نقاط ذوب ارائه شد مربوط به قبل از 
 گرددبه راحتی در متانول جوشان حل می DNANباشد. سازی میخالص

سازی اما در متانول سرد حلالیت مناسبی ندارد و جهت خالص
بایستی در متانول جوشان حل شده و با سرد کردن متانول، 

DNAN .بعد از نوبلور کردن نوبلور گردد DNAN ، نقطه ذوب
°C 94 دست آمد.به 

ترین حالت پارامترها بهینه 6و  5های با توجه به شکل
مولی  نسبتصورت:  به نیتروآنیسولدی-4،2 بازدهبراساس 

، دمای انجام 1:3مولی  (: نسبتDNCB/NaOHواکنشگرها )
، زمان انجام واکنش یک ساعت و بدون استفاده C45° واکنش: 

 باشد.میاز کاتالیزور 
( ترتیب تاثیر پارامترها به این 6با توجه به جدول )و همچنین 

 نسبت مولی < زمان انجام واکنش <صورت است: دمای انجام واکنش 
 کاتالیزور. <( DNCB/NaOHواکنشگرها )

  DNANترتيب تاثير پارامترها بر بازده سنتز  -6جدول
 )مقدار بيشتر بهتر است(

Level Molar Ratio Temp time Catalyst 

1 39/63 39/72 39/63 39/45 

2 39/39 39/30 39/39 39/57 

Delta 0/24 0/42 0/24 0/12 

Rank 3 1 2 4 

 

 
و انتخاب مقدار  S/Nتاثير پارامترهای مختلف بر روی بازده در  -5شکل

 DNANبهينه در سنتز 

 

 
 DNANتاثير پارامترهای مختلف بر روی بازده در سنتز  -6شکل

 
 HPLCبا  DNANتعیین خلوص 

 باشد.های تعیین خلوص مواد مییکی از بهترین روش HPLCآنالیز 
 DNANبه همین منظور از این آنالیز جهت تعیین خلوص ماده 

  DNANمشخص است،  7گونه که در شکل استفاده شد. همان
در این دقیقه  HPLCدقیقه از ستون خارج شد. منحنی  259/40در 

درصد بوده و نشان از خلوص  100دارای مساحت سطح زیر پیک 
 درصدی محصول دارد. 100
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 DNANماده  HPLCمنحني  -7شکل

 

 DFTبا  آنیسولنیترودی-4،2تعیین سطوح انرژی 

اجزای مختلفی از قبیل  PBXدر فرمولاسیون یک پیشرانه یا 
و  3HMX، مواد منفجره از قبیل 2کننده، سوخت، نرم1پلیمر یا بایندر

4RDX ،آمونیوم پرکلرات و.... وجود دارد. از نکات قابل توجه ،
باشد. به همین دلیل در طراحی یک سازگاری این مواد با یکدیگر می

 فرمولاسیون به پایداری و سازگاری این مواد در کنار یکدیگر 
 ، 5شود. آزمون پایداری در خلاهای مختلف پرداخته میبا آزمون

گیرد. هاست که معمولاً مورد استفاده قرار مییکی از این آزمون
 باشدهای ویژه میدستگاههای تجربی معمولاً نیازمند به هزینه و روش

هایی امکان پذیر نیست. که در بسیاری از موارد تامین چنین دستگاه
های تجربی وری از روشین مواد قابلیت انفجار داشته و داز طرفی ا

  DFTحاسباتتواند در تامین ایمنی کمک شایانی به عمل آورد.  می

 

1 Binder 

2 Plasticizer 

3 1,3,5,7-Tetranitro-1,3,5,7-Tetraazacylooctane 

تواند اطلاعات ارزشمندی در مورد ساختار ترکیبات مختلف همواره می
 HOMOدر اختیار محققان قرار دهد. در این بین، محاسبه سطوح انرژی 

پذیری مواد بینی مناسبی در مورد واکنشتواند پیشمی LUMOو 
 با داشتن سطوح انرژی . [25،24] مختلف در اختیار قرار دهد

 بینی واکنش پذیریتوان به پیشحتی پلیمرها میهای مختلف و در مولکول
تواند کمک کند . داشتن سطوح انرژی سایر مواد می[26-31] پرداخت

 بینی کرد که چند ماده مختلف تا در یک فرمولاسیون بتوان پیش
 هایک محتمل واکنش با یکدیگر بوده و فقط در آندر کنار یکدیگر، کدام

 7گونه که در شکل همانهای تجربی پرداخت. به بررسی آزمون
 DNANدر ماده  LUMOو  HOMOمشخص است، سطوح انرژی 

 -2203/8انجام و به ترتیب  G ++ (d,p)311-6LYP/3Bبا سطح پایه 
 به دست آمد. -eV 3386/4و 

4 1,3,5-Trinitroperhydro-1,3,5-triazine 

5 Vacuum Stability Test 

(1)  Binder      (2)  Plasticizer 

)3( 1,3,5,7-Tetranitro-1,3,5,7-Tetraazacylooctane  )4( 1,3,5-Trinitroperhydro-1,3,5-triazine 

(5)  Vacuum Stability Test 
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 DNANماده  LUMOو  HOMOسطوح انرژی  -7شکل 

 

 گیرینتیجه
 با خلوص بالا طی دو مرحله  DNANسنتز  پژوهش،در این 

دوستی ساده و متیلاسیون و با نیتراسیون کلروبنزن و واکنش هسته
صورت گرفت. پارامترهای متعددی از جمله دما،  DNCBحدواسط 

 (،NaOH/DNCB( و )4SO2H/3HNOزمان، نسبت مولی واکنشگرها )
دمای افزودن کلروبنزن و وجود یا عدم وجود کاتالیزور در این واکنش 

افزار نرم باشند. در این تحقیق ضمن بررسی این پارامترها، ازموثر می
(Minitab 18 و با روش )سازی سنتز تاگوچی جهت بهینهDNAN 

سازی با موفقیت ها و زمان، بهینهاستفاده شد و با کاهش هزینه
آزمایش با شرایط بهینه پیشنهاد شده صورت گرفت. پس از انجام 

اولیه کلروبنزن از طریق نیتراسیون و با ماده  DNCBتاگوچی، روش
کم کردن مقدار واکنشگرها، زمان انجام واکنش و دمای افزودن 

 آزمایش دست آمد. نهایتاً پس از انجام به 93%بازده کلروبنزن با 
با محصول  DNANتاگوچی، با شرایط بهینه پیشنهاد شده روش 

 دوستیبا واکنش جایگرینی هسته DNCBتولید شده مرحله اول یعنی 
و با کاهش زمان و دمای انجام  98% بازدهساده و متیلاسیون با 

، HOMOوح انرژی سط دست آمدند.واکنش و در غیاب کاتالیزور به
LUMO  و گپ انرژی در مادهDNAN  محاسباتباDFT   انجام و

 محاسبه شد. eV 8817/3و  -3386/4،  -2203/8به ترتیب 

 

 قدردانی
تمامی نویسندگان از دانشگاه صنعتی مالک اشتر جهت حمایت 

 از این مقاله کمال تشکر را دارند.
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