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К высокоэнергетическим соединениям, которые находят применение в различных составах взрыв-
чатых веществ для оборонных технологий в ряде стран, относят 3-нитро-4,5-дигидро-1,2,4-триазол-5-
он (NTO) [1, 2]. Данное вещество имеет высокие значения теплоты образования, плотности и низкую 
чувствительность к внешним воздействиям [2]. В то же время, NTO обладает недостатками, которые 
препятствуют его широкому применению, такими как пониженный уровень энергетических характе-
ристик (87% от гексогена) и химической стойкости, в частности повышенный уровень кислотности 
самого соединения и растворов на его основе. Из-за низкого pKa = 3,67 [2] в процессе хранения  
и переработки NTO могут образовываться металлсодержащие соли NTO, которые относятся к вы-
сокому классу опасности 1.1A [3]. Кроме того, каталитическое действие воды на НТО при хранении 
и транспортировке было показано авторами работы [4] теоретическими методами квантовой химии. 
Один из путей увеличения химической стабильности NTO, с возможным увеличением скорости его 
взрывчатого превращения, является создание солей, содержащих в объеме элементарной ячейки (ЭЯ) 
кристаллического твердого тела два и более иона, различных по строению и не содержащих ионов 
металлов и воды. Таким образом, низкий уровень pH в целом не мешает применению NTO и даже 
позволяет создавать более энергоемкие соли, ион-молекулярные комплексы и со-кристаллы [3, 5]. 

В данной работе с помощью совокупности методов порошковой рентгеновской дифракции, эле-
ментного анализа, Рамановской и ИК-Фурье спектроскопии исследованы структуры солей 3-нитро-
4,5-дигидро-1,2,4-триазол-5-она (NTO) с аммиаком, гидразином и гидроксиламином. Впервые полу-
ченные данные Рамановских спектров солей NTO 2a-c (схема 1) целесообразно использовать для 
экспресс-оценки химического состава веществ на основе NTO, а также составления фононных спек-
тров. Анализ структурных фрагментов солей 2a-c позволил выявить взаимосвязи между термической 
стабильностью и химической активностью. Совмещенными методами термического анализа, ИК-Фу-
рье спектроскопии и масс-спектрометрии установлены механизмы активации и разложения солей 
NTO 2a-c. Получены значения каталитических эффектов анионов в кристаллах солей NTO (табл. 1).

R = NH2 (a), OH (b), H (c)
Схема 1. Синтез образцов солей NTO

Таблица 1
Каталитические эффекты найденные для процессов термического разложения  

солей NTO 2a-c относительно NTO 1

Наименование Структурный фрагмент-катализатор разложения кристалла
Каталитический эффект

% кДж/моль

HNTO 2a +NH3NH2 139,0 136,1

HANTO 2b +NH3OH 144,6 155,6

ANTO 2с H2O, +[H4N] 158,4 203,7



Показано, что при термическом воздействии соли NTO 2a-c претерпевают перестроение крис-
таллических структур и постепенно, в несколько стадий, разлагаются с выделением слабосвязанных  
в решетке соединений. Характер разложения солей 2a-c зависит от скорости термического воздейс-
твия. Соль 3-нитро-5-оксо-4,5-дигидро-1,2,4-триазолид аммония моногидрат (ANTO, 2c) при мед-
ленном термическом воздействии со скоростями не более 0,25 с-1 разлагается с образованием ис-
ходного NTO 1. При более высоких скоростях воздействия наблюдаются каталитические эффекты 
ионов аммония на процесс разложения NTO. Соль 3-нитро-5-оксо-4,5-дигидро-1,2,4-триазолид гид-
роксиламмония (HANTO, 2b) разлагается с выделением гидроксиламина, который является катали-
затором процесса разложения NTO. Соль 3-нитро-5-оксо-4,5-дигидро-1,2,4-триазолид гидразиния  
(HNTO, 2a) является термически стабильной на уровне гексогена, обладает схожей плотностью 
и чувствительностью к механическим воздействиям, но при этом имеет большее значение скорости 
детонации. Процессы завершаются разложением NTO, конечными продуктами которого являются 
азот и вода. Установлено, что устойчивость NTO к термическим воздействиям придает его кристал-
лическая структура, а не молекулярное строение.
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