Ранее неизвестные низкоэнергетичные пути распада 1,1-диамино-2,2-динитроэтилена
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В работе были изучены первичные стадии термолиза перспективного энергоемкого соединения 1,1-диамино-2,2-динитроэтилена (ДАДНЭ или FOX-7)[1] с помощью методов квантовой химии с использованием гибридного функционала РВЕ0 с базисным набором cc-pVDZ и метода связанных кластеров на уровне CCSD/aug-cc-pVDZ. 
Был изучен ряд реакций термолиза, в том числе, считавшийся ранее наиболее энергетически выгодным канал термолиза, соответствующий реакции переноса Н с аминогруппы на углерод[2].
В результате исследования было показано, что термолиз может также протекать через различные превращения аци-формы ДАДНЭ (P5) (энергии на схемах соответствуют уровню расчёта CCSD и приведены относительно исходного ДАДНЭ):
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Конечным результатом превращения аци-форм является отщепление молекулы NH3:
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Все новые каналы термолиза, протекающие через кислую форму ДАДНЭ имеют  энтальпию активации (На около 200 кДж/моль, что хорошо соответствует экспериментальным данным[3,4]. Также, присутствие NH3 зафиксировано на масс-спектрах продуктов термолиза ДАДНЭ[5], что подтверждает верность полученных результатов.
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