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СИНТЕЗА, КРИСТАЛОГРАФСКА И IN SILICO ИСПИТИВАЊА НОВОГ АЗИДОКСИМА


Љубица Брењо1, Оливера Клисурић1, Јовица Нешић2, Нико Радуловић3, Срђан Бједов1, Александар Окљеша1
[image: image1.emf]1Природно-математички факултет, Универзитет у Новом Саду, Трг Доситеја Обрадовића 3, Нови Сад, Србија, ljubica.brenjo@dh.uns.ac.rs, olivia@uns.ac.rs , srdjan.bjedov@dh.uns.ac.rs, aleksandar.okljesa@dh.uns.ac.rs
2Војнотехнички институт, Ратка Ресановића 1, Београд, Србија, jovica.nesic@beotel.net
3Природно-математички факултет, Универзитет у Нишу, Вишеградска 33, Ниш, Србија nikoradulovic@yahoo.com
Сажетак: Развој савремених енергетских материјала (ЕМ) значајна је област науке о материјалима. Азидоксими су једињења која би могла бити интересантна као потенцијални ЕМ зато што садрже енергетски богату азидо-групу, и посједују кисеоник из оксима, што доприноси бољем билансу кисеоника. Углавном се користе као прекурсори за добијање одговарајућих N-хидрокситетразола. Ови деривати тетразола садрже, поред високог садржаја азота, планарности, и високих вриједности енталпија формирања, кисеоник у структури, што резултује и позитивнијем билансу кисеоника. Насупрот тетразолима, азидоксими су недовољно истражени као потенцијални ЕМ. У овом раду, описана је синтеза (1Z,2E)-3-амино-3-оксо-N'-хидрокси-2-(хидроксиимино)-пропанимидоил-азида. Структура једињења потврђена је ИР и НМР спектроскопијом, као и рендгенском структурном анализом. Физичко-хемијски параметри добијени су теоријским прорачунима. Такође, анализиране су нековалентне интеракције унутар кристала.
Кључне ријечи: Енергетски материјали, тетразоли, азидоксими 
SYNTHESIS, CRYSTALLOGRAPHIC, AND IN SILICO STUDIES OF A NEW AZIDOXIME
Abstract: The development of modern energetic materials (EM) is a significant area of materials science research. Azidoximes are compounds that are attractive as potential EM because they contain the energetic azide group, and possess an oxygen atom from the oxime, which contributes to a better oxygen balance. They are usually used as precursors for the corresponding N-hydroxytetrazoles. These tetrazole derivatives contain, aside from a high nitrogen content, planarity, and high heat of formation, an oxygen atom in their structure, which results in a more positive oxygen balance. In contrast to tetrazoles, azidoximes are insufficiently researched as potential EM. In this work, the synthesis of (1Z,2E)-3-amino-N'-hydroxy-2-(hydroxyimino)-3-oxopropanimidoyl azide is described. The structure of the compound was confirmed by IR and NMR spectroscopy, and by single-crystal X-ray diffraction. Physicochemical parameters were obtained via theoretical calculations. Non-covalent interactions in the crystal were analyzed as well.
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