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内容概要

《含能化合物合成反应与过程》以含能化合物合成为主线，在简述含能化合物的概念、结构特点及其
合成反应及过程的进展情况的基础上，系统介绍了含能化合物的设计、合成方法和机理、制造工艺及
设备，重点论述了氮杂环化合物的合成反应、氮杂环化合物的硝解反应、芳香族化合物的硝化反应、
离子型含能化合物的合成反应的反应机理，以及典型含能化合物的合成路线及方法。此外，还针对含
能化合物制造过程常用的釜式反应和管式反应过程，阐述了制造过程的工艺、设备的设计基础理论，
以及安全控制策略的基本原则。 
《含能化合物合成反应与过程》在撰写过程中注重其理论性、新颖性、先进性、系统性及实用性。适
合有机化学、含能材料合成等专业科研人员阅读参考，也可作为高等院校含能材料专业研究生的教材
使用。
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章节摘录

版权页：插图：在进行合成路线设计时，化学家会从一类或几类相关的反应中抽象出某些通用的反应
模式，再结合实际需要形成一个或多个基本切实可行的合成反应，应用于某个特定目标化合物的合成
。对化学家来说，合成路线设计是一种知识的学习与运用过程。从这个角度考虑，用计算机解决合成
路线设计问题，可看作是用计算机模拟化学家的这种知识学习与运用的过程。在这个过程中，首先必
须解决的问题，是将化学家头脑中的反应知识转变成计算机可处理的形式，即建立所谓的反应知识表
述模型。因此，计算机辅助合成路线设计系统实际上是由反应知识库和合成分析两部分组成的。为了
提高系统的创新能力，就必须使系统具备与已有知识作类比和外推的能力。因此，在建立反应知识库
的时候，应尽可能全地提供反应条件、反应类型、反应可能的适用范围等信息，即让系统知道此种反
应对目标化合物的适用性，反应条件对目标分子中其他官能团产生的影响，或者反应起始物中官能团
的存在是否会抑制反应的发生（或产生大量的副产物）等知识，以便决定应采取的应对措施。为了提
高程序的外推能力，使计算机辅助合成路线设计系统更加智能化，化学家们尝试在反应知识的表达模
型中加入反应的可能适用范围。例如，哪些官能团可以参与反应、反应的温度范围为多少、反应体系
的pH值范围为多少、对较敏感基团在酸、碱、氧化剂、还原剂等存在的条件下是否会发生反应、需不
需要采取基团的保护、钝化等保护策略。
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编辑推荐

《含能化合物合成反应与过程》由化学工业出版社出版。
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精彩短评

1、内容比较不错，感觉挺适合化学专业的同学来作为参考书！
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