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高能量密度氮的研究进展

袁嘉男，李建福，王晓丽
（烟台大学物理与电子信息学院,  山东 烟台　264005）

摘要：氮在常压下是非常稳定的元素，以氮气分子形式存在。研究发现，氮在高温高压下能

够形成聚合结构，这种结构具有极高的能量密度，而且分解产物为无污染的氮气，从应用角度上

看，它能够作为新型环保高能量密度材料。随后，人们对其进行了大量的研究，得到了氮在高压

条件下的相图，并且合成出立方偏转氮、层状聚合氮等结构。然而，纯氮聚合结构的合成条件比

较严苛，在常压下很难保存。人们又转向分子结构氮和惰性气体氮化物等，希望能够得到常压

下稳定的高能量密度氮结构。为此，针对目前高能量密度氮的理论和实验进展进行了简要的介

绍，并对未来高能量密度氮的发展方向进行了探讨。
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炸药是一种能够迅速释放大量能量的物质，它的发明和发展对人类社会产生了深远的影响。炸药

的历史可以追溯到古代中国的火药。火药是由硝石、硫磺和木炭混合而成，其爆炸原理是快速氧化还

原反应。黑火药的化学反应方程式为 2KNO3+S+3C＝K2S+N2+3CO2。作为最古老的炸药，火药最初用

于炼丹、焰火和信号，后来逐渐被用于火箭、火炮、地雷等军事领域。随着科学技术的进步，人们开始

探索更强大、更安全、更稳定的炸药。19 世纪是炸药发展的重要时期，许多新型炸药相继被发明和改

进。其中，最有名的炸药是意大利化学家 A. Sobrero 发明的硝化甘油。硝化甘油是一种无色透明的液

体，由甘油与硝酸反应而成，其爆炸原理是快速分解并释放气体。硝化甘油比火药的威力大得多，但也

更加不稳定和危险，易因振动、温度变化等引起意外爆炸。瑞典化学家诺贝尔为了解决这个问题，发明

了雷管、达纳炸药、无烟火药等多种新型炸药，将硝化甘油与其他物质混合进而改性，使之更加安全可

控。诺贝尔也因此被誉为“现代炸药之父”。
20 世纪以来，随着化学、物理、核能等领域的飞速发展，人们又创造了许多更先进、更强力、更复

杂的炸药，如 TNT、HMX、RDX 和 CL-20 等。它们的爆炸原理是硝基分子键断裂释放能量，其产物包

括 CO、NOx 等有毒气体。这些气体可经地下渗透到附近住宅和商业建筑物、沟渠、人孔井等封闭空间

中，也会残留在大气、水和土壤中，对动植物造成危害。此外，还有一种“核子炸药”，即利用核裂变或核

聚变产生巨大能量的武器，如原子弹、氢弹等。这些核子炸药是人类历史上最强大也最可怕的炸药，其

爆炸原理是核反应释放能量。核子炸药不仅能够造成毁灭性的杀伤和毁坏，还会产生辐射污染和核冬

天等长期后果。

由于传统炸药的爆炸性能来自硝基分解，因此，过去科学家通常采用化学手段在碳骨架上增加更

多的硝基来提高炸药性能。然而，一方面，过多的硝基会破坏碳骨架的稳定，并且这种提高性能的方法
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已经达到极限；另一方面，硝基分解产生有毒气体。因此，人们迫切需要新型、环保的高能量密度材料

来代替传统炸药。随着高压科学的发展，科学家们发现，氮三键的键能远高于氮单键和氮双键[1]。如果

能找到由氮单键或氮双键组成的材料，其分解物为无污染的氮气，氮单键/氮双键转变为氮三键释放巨

大的化学能，可同时解决传统炸药的 2 个问题。然而，也正是因为巨大的键能差，氮元素在自然界中主

要以氮气分子的形式存在，非常稳定，很难分解。过去，在实验室中很难让惰性的氮气发生反应。在自

然现象中，只有闪电这种强力的外界条件可以打破氮三键，生成可反应的氮分子，氮分子与空气中的氧

气分子结合转化为氮氧化物。近年来，随着金刚石压砧、激光加温、动态加压等实验技术以及第一性

原理计算的发展，人们终于能够在高温高压环境下对氮进行进一步的研究。本文将从立方偏转氮

（cubic gauche nitrogen，cg-N）开始，对高能量密度氮的理论与实验研究进展进行简要介绍。 

1    高能量密度氮
 

1.1    聚合氮

从 20 世纪八九十年代开始，就陆续出现关于聚合氮的理论研究[1–7]。1992 年，Mailhiot 等[1] 首先提

出了一种全部由氮单键组成的聚合氮，其结构呈立方偏转的形式，称之为 cg-N。当时，虽然已经给出

了 cg-N 的结构，但是 cg-N 的实验合成十分困难。直到 12 年后，Eremets 等 [8–9] 通过激光加热金刚石压

腔中的分子氮，在 110 GPa、2  000 K 以上的极端高温高压条件下合成了 cg-N。随后，在 2017 年，

Benchafia 等 [10] 将氮气与氩气的混合物流过分散在 100 nm 长的多壁碳纳米管上的 β-叠氮化钠或块状

β-叠氮化钠，在常温常压条件下合成了 cg-N。如图 1 所示，通过与立方氮化硼（cubic BN，c-BN）的 X 射

线衍射（X-ray diffraction，XRD）谱进行对比，确认了合成物质就是 cg-N。可以看到，每个氮原子都与

3 个氮原子成键，其键长在压强 p=115 GPa、温度 T=300 K 的条件下均为 1.346 Å，接近氮单键的键长，因

此，cg-N 由氮单键组成。通过计算 cg-N 与其分解产物氮气的能量差，发现 cg-N有极高的能量密度

（9.7 kJ/g），是 TNT 的能量密度（4.3 kJ/g）的 2 倍以上，是新型高威力炸药 CL-20 能量密度（6.23 kJ/g）的
1.5倍左右[11–12]。
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图 1    (a) cg-N的原胞和延伸结构，(b) cg-N的 XRD谱（波长 λ=0.416 86 Å）[8]

Fig. 1    (a) Primitive cell and extended structure of cg-N; (b) XRD spectrum of cg-N (wave length λ=0.416 86 Å)[8]
 

自 Eremets 等 [8] 成功合成 cg-N 之后，研究者对聚合氮产生了浓厚的研究兴趣，对 cg-N 进行了更深

入的理论研究，发现在更高的压强下存在着聚合氮的新相 [13–18]。吉林大学 Ma 等 [15] 发现，cg-N 在更高

的压强下会发生相变，并于 188 GPa 转变为 Pba2 相，于 320 GPa 转变为 P212121 相。如图 2(a) 所示，

Pba2 相是一种层状结构，由 N4 单元组成，每个 N4 单元由 1 个中心 N 原子和 3 个其他 N 原子以共价键

结合，这些 N4 单元在层内排列，并沿着 c 轴形成大的构筑单元；P212121 相是一种完全三维结构，由螺旋

状的通道组成，这些通道由 N―N 共价键相连。随后，Wang 等 [19] 对聚合氮的相图进行了进一步的研

究，并于 2012 年提出聚合氮的 Pba2 相在 263 GPa 左右转变成笼状类金刚石聚合氮 N10
[20]，取代了之前

的 P212121 相。该结构由占据每个晶格点的金刚烷组成，每个金刚烷是由 10 个氮原子形成的一个
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N10 四环笼，每个笼与其最近邻的 6 个笼共价键合，形成具有高对称性的体心立方结构。另外，还可以

看出，当电子局域函数（electron localization function，ELF）为 0.83 时，N10 笼内的 ELF 等值面表明价电子

完全局域化，如图 2(b) 所示。之后，Wang 等 [21] 在更高的压强下发现了呈金属性的聚合氮 Pnnm 相，

363 GPa 下聚合氮 Pnnm 相比 cg-N 更稳定。图 2(c) 左图表明，在 460 GPa 的压力下，费米能级穿过能带，

图 2(c) 右图表明，随着压力的升高，Pnnm 结构的能隙逐渐减小，并在 460 GPa 消失，说明 Pnnm 结构在
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图 2    (a) Pba2和 P212121 的原胞和延伸结构[15]，(b) N10 的结构及 ELF[20]，(c) Pnnm 相的能带结构和各种结构的带隙随压强的

变化[21]，(d) 100～400 GPa压强区间聚合氮的相图[15]，(e) 100～500 GPa压强范围内聚合氮的相图[20]，(f) 0～14 TPa压强

范围内聚合氮的相图[22]（H、HBP、HPba2 分别为聚合氮、BP相和 Pba2相的焓，ΔH 为聚合氮与 P4/nbm 相的焓差）

Fig. 2    (a) Primitive cell and extended structures of Pba2 and P212121[15]; (b) structure and ELF of N10
[20]; (c) band structure of

Pnnm phase and the band gap variation with pressure for various structures[21]; (d) phase diagram of polynitrogen from 100 GPa
to 400 GPa[15]; (e) phase diagram of polynitrogen from 100 GPa to 500 GPa[20]; (f) phase diagram of polynitrogen from 0 TPa
to 14 TPa[22] (H, HBP, HPba2 represent the enthalpies of nitrogen polymeric phases, BP phase and Pba2 phase, respectively,

and ΔH represents the enthalpy difference between various pure nitrogen polymeric phases and the P4/nbm phase.)
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460 GPa 出现了绝缘体到金属的转变。另外，电声耦合计算表明，Pnnm 相在 500～600 GPa 下呈现超导

性。同年，南京大学 Sun 等[22] 在 2.5 TPa 以上也发现了新的具有金属性的聚合氮 P4/nbm 相（图 2(f)），该
结构由带电的氮基团 对和 四面体组成，具有很强的电荷转移特性，有部分离子特征，并且有类似

于电荷密度波的波动，其在 6.8 TPa 转变为层状的 P21 相。这两项工作极大地丰富了人们对高压下聚合

氮电学性质的认知，代表一类新型金属性聚合氮可能存在。

在聚合氮的实验合成方面，Tomasino 等[23] 于 2014 年在 150 GPa、2 000 K 左右的条件下合成了一种

层状聚合氮（layered polymeric nitrogen，LP-N），LP-N 具有单键层状聚合物结构，他们认为，其类似于理

论预测的 Pba2 相 [13–18]。如图 3(a) 所示，在 150 GPa 的压强下，LP-N 在 1 000 和 1 300 cm−1 处出现 2 个巨

大的拉曼带，分别来自层的内部和表面上高度极化的两组氮原子，具有较低的电离能和较高的杂化程

度，与 cg-N 相形成了鲜明的对比。之后，Adeleke 等 [24] 预测了一种新的 Pccn 相，该结构是融合 N8、

N10 和 N12 环而形成的畸变四面体网络。通过对比 XRD 谱，他们认为 Pccn 相很可能是 LP-N 的一种次

要组分。2018 年，来自法国原子能与替代能源委员会军事应用实验室的 Laniel 等[25] 在相同温度和更高

压力（250 GPa、2 000 K）条件下合成了一种新的六方层状聚合氮（hexagonal layered polymeric nitrogen, HLP-N），

空间群为 P42bc，由相互连接的 N6 六边形链组成层状结构，与 Pba2 结构类似，但层间距更大，如图 3(b)
所示。随后，他们又合成了与黑磷同构的层状氮（black phosphorus nitrogen, BP-N）[26]，如图 3(c) 所示，它

是由锯齿形和扶手椅形的氮链构成的二维氮层堆叠而成，键的长度和电子密度与黑磷有很大差异，导

致结构各向异性增强。同年，北京高压科学研究中心的 Ji 等 [27] 也合成了 BP-N。这些结构都由氮单键

组成，有很高的能量密度，然而在环境压强下都不能保持稳定。因此，合成能够在较低的压强甚至常压

下稳定的高能量密度氮结构仍是一个极具挑战性的课题。
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图 3    (a) 室温 150 GPa下激光加热氮气的拉曼光谱、LP-N的 2个特征振动频移随压力的变化与 cg-N的对比、

层状 Pba2的晶体结构与三维结构的对比（左侧插图中，A、B、C分别代表黑色非晶态、LP-N、cg-N）[23]，

(b) HLP-N的 X射线散射谱以及晶体结构[25]，(c) BP-N的晶体结构[26]

Fig. 3    (a) Raman spectra of laser-heated nitrogen at 150 GPa and ambient temperature, the pressure-dependent shifts of two
characteristic vibration of LP-N shown in comparison with that of cg-N, and the comparison of the crystal structure and
three-dimensional structure of layered Pba2 (A, B and C represent black amorphous, LP-N, and cg-N, respectively)[23];

(b) X-ray scattering spectrum and crystal structure of HLP-N[25]; (c) the crystal structure of BP-N[26]
  

1.2    分子结构氮

研究者发现，在较低的压强下，氮更有可能以分子的形式存在。研究者对 N3 到 N60 分子都进行了

研究 [28–33]。其中一项典型研究是 Hirshberg 等 [34] 于 2014 年预测的一种由 N8 分子组成的结构，如
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图 4(a) 所示。N8 分子是由 1 个末端三键（N4≡N5 和 N7≡N8）、1 个中心双键（N1＝N2）、1 个弱单键

（N2―N3）和 1 个具有强离子性的键（N3―N4）组成的线性链。N8 分子的相对构型不同，存在 2 种 N8 异

构体，分别称为 EEE 和 EZE。这 2 种构型依靠弱范德华力和静电力构成三维晶体结构。如图 4(b) 所
示，N8 固体在 20 GPa 以下比 cg-N 稳定，在 20 GPa 以上可能转变为 cg-N。2016 年，Greschner 等 [35] 预测

了另一种由 N6 链状氮构成的晶体，其成键模式与 N8 类似，即末端三键，中间的氮原子成单键或双键，

N6 分子通过强烈的静电相互作用形成层状结构。由于 N6 与 N8 的结构相似，因此，N6 的稳定性与 N8 接

近，在 23 GPa 以下 N6 比 cg-N 更稳定。根据分子动力学模拟，N6 晶体在 700 K 以上可以解离为 N2 分

子，释放大量的能量（约 774 kJ/mol）。这使得 N6 晶体成为一种潜在的高能量密度材料。
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图 4    (a) N8 的分子结构和晶体结构[34]，(b) 0～60 GPa压强范围内各结构的焓[34]，

(c) N6 链的电子结构[35]，(d) N6 分子组成的晶体结构及其焓[35]

Fig. 4    (a) Structure and crystal structure of N8 molecule[34]; (b) enthalpy values of various structures from 0 GPa to 60 GPa[34];
(c) electronic structure of N6 chain[35]; (d) crystal structure and enthalpy values of N6 molecule[35]

 

除了链状分子之外，环状分子也是重要的研究对象。其中，氮五环离子的合成一直很有挑战。直到

2017年，南京理工大学陆铭团队才首次合成出室温下稳定的氮五环阴离子盐— (N5)6(H3O)3(NH4)4Cl[36]，
随后又合成了一系列含能金属氮五环盐水合物 [37]。氮五环能否以纯氮聚合物的方式存在？吉林大学

的刘冰冰课题组在 2020 年预测 2 个氮五环能够组成 N10 分子 [38]，依据其排列方式以及 N10 分子中 2 个

环的角度，形成了 3 种结构：V 型、I 型和 P 型，如图 5 所示。这 3 种晶体结构在 39.3 GPa 以下的压力范

围内均具有比 cg-N 更低的能量，其中：V 型在常压下最稳定，I 型和 P 型在高压下更稳定。结构中起主

要作用的是 N10 分子中 2 个环的夹角。在环境压强下，当 2 个氮五环垂直时（V 型），N10 分子具有最低

的总能量；当 2 个氮五环平行时（P 型），N10 分子具有最高的总能量；当 2 个氮五环之间的夹角在

70°～90°之间时（I 型），N10 分子的总能量介于两者之间。这些结果说明不同的分子构型对晶体结构和

稳定性有显著影响。V 相在环境压强下的能量密度达到 5.5 kJ/g，超过了 TNT。同年，Bondarchuk[39]

也预测出这种 N10 分子，并提出了一种可能的合成路径：在阳极和阴极的表面，戊唑盐分解为戊唑自由

基和铵自由基，戊唑自由基在水介质中是稳定的，可以无障碍、强放热地重组形成 N10 分子，反应焓为

−382.4 kJ/mol。该过程没有势垒，是自发的。铵自由基则完全不稳定，会分解为氨分子和氢原子。氨分

子进一步溶解和离解为氨基和羟基，在阴极和阳极产生氢气和氧气。随后，2022年 Zhao等[40] 又发现了

由 3 个氮五环连接到 1 个中心氮原子构成的 N16 分子，每个 N5 环都满足芳香性规则（电子数为 4n+2，
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n 为自然数），中心 N 原子接近中性。通过分子动力学模拟和过渡态计算，揭示了 N16 晶体在高温下的

分解过程，主要是以 N2 为产物，从 N5 环上顺序剥离。通过第一性原理计算发现，N16 晶体在 0～
100 GPa 的压强范围内没有发生结构转变，在常压下是除了分子 N2 之外能量最低的全氮化合物，其焓

随压力增加的速率也最低，表现出较好的稳定性和高压适应性。 

1.3    惰性气体氮化物

为了得到在环境温度和压强下稳定的氮结构，除了上述分子结构氮，研究人员还尝试将氮和金属

离子等带电基团结合，利用化学预压效应降低合成难度。这样确实得到了很多在常压下稳定的结

构[41–50]。例如，研究者通过 CALYPSO 结构预测软件，预测出一些金属元素与氮形成的在常压下稳定的

高能量密度化合物[51–54]。如图 6(a) 和图 6(b) 所示，铍和铜在高压下与氮形成了分子晶体。在这些结构

中，氮既能够形成三维框架，也能形成链状和环状分子。另外，如图 6(c) 和图 6(d) 所示，研究人员不仅

理论预测了 Ga-N 化合物的结构，而且在实验室合成了该结构，研究结果表明，这种方法在理论和实验

上都是可行的。然而，引入其他原子必然会导致氮元素含量减少，从而降低能量密度，例如：LiN5 的能

量密度为 2.72 kJ/g[44]，低于 cg-N等纯氮聚合相。

R3m

能否引入不带电原子，既起到化学预压作用，又不与氮成键，相互作用强度低，还可在后续的过程

中通过一些方法将其去除，由此得到在环境条件下稳定的纯氮结构？研究人员沿着这个方向进行了探

索。Peng 等 [55] 最早发现惰性元素氙和氮能够在 146 GPa 以上反应，形成 XeN6。XeN6 具有六方 结

构，由 N6 六元环和 12 配位的氙原子组成，如图 7(a) 所示。因为氙是最活泼的惰性气体，所以与氮原子
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图 5    (a) V型、P型以及 I型 N10 的晶体结构[38]，(b) N10 分子的可能合成路径[39]，(c) 0～80 GPa压强区间的焓值[38]，

(d) N16 的分子结构[40]，(e) N16 分子的分解路径[40]

Fig. 5    (a) Crystal structures of N10 for V-type, P-type, and I-type[38]; (b) possible synthesis path of N10 molecule[39]; (c) enthalpy
values from 0 GPa to 80 GPa[38]; (d) structure of N16 molecule[40]; (e) decomposition path of N16 molecule[40]
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图 6    (a) P4/nmm-BeN4 的成键模式[54]，(b) P21/m-CuN5 的可能合成路径[51]，

(c) Ga-N化合物的晶体结构[53]，(d) 85 GPa下 Ga-N化合物的 XRD谱[53]

Fig. 6    (a) Chemical bonding pattern of P4/nmm-BeN4
[54]; (b) possible synthesis route of P21/m-CuN5

[51];
(c) crystal structures of Ga-N compounds[53]; (d) XRD patterns of Ga-N compounds at 85 GPa[53]

 

(a) (c)

N1
N2

N3 N4

a
b

c
b

b
a

N4
N2

N1
N3N4N2

N3
N1

b
c a

b
c a

b
c a

b
c a

(b) (d)

NeN6 NeN10

NeN22C2/c P1 I4
1
/a N22

N
He

N
Xe

He
N NNe

图 7    (a) XeN6 的晶体结构和成键性质[55]，(b) HeN4 的晶体结构和成键性质[56]，

(c) He-N体系的晶体结构[57]，(d) Ne-N体系的晶体结构以及纯氮框架[58]

Fig. 7    (a) Crystal structure and bonding properties of XeN6
[55]; (b) crystal structure and bonding properties of HeN4

[56];
(c) crystal structure of He-N compounds[57]; (d) crystal structures of Ne-N compounds and pure nitrogen[58]
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Nδ+20 Nδ−2

有着较强的共价作用，不能简单地分离。随后，研究人员把目光投向最不活泼的惰性元素—氦。Li等[56]

通过结构搜索，发现了富氮的氦氮化合物 HeN4，如图 7(b) 所示。随着压力的升高，HeN4 呈现出 C2/c、
P1 和 I41/a 3 种不同的晶体结构，其中：C2/c 结构在 8.5 GPa 以上比固态 He 与 N2 的混合物稳定；I41/a 结

构在 95 GPa 以上最稳定，它由 1 个三维单键氮聚合网络和填充在通道中的氦原子链组成。从 I41/a 结

构中移除氦原子后得到了一种纯聚合氮 t-N，如图 7(c) 所示，其能量密度达到 11.31 kJ/g。因为氦原子链

与氮原子的相互作用很弱，所以 t-N 在常压下依然稳定，这为合成高能量密度的聚合氮提供了一种可能

的途径。随后，Hou 等 [57] 更全面地搜索了 He-N 体系，在 25～100 GPa 的压力范围内新发现了 HeN4、

HeN6、HeN10 和 HeN22，如图 7(d) 所示。这些化合物具有独特的结构和性质，其中：HeN22 是一种部分离

子氮笼状结构，由中性的氦原子、带电的 和 组成，去掉氦原子之后，这种离子氮笼结构依然能够

在环境压强下保持稳定，能量密度达到 10.44 kJ/g。随后，研究人员又对第 2 周期的惰性元素氖进行了

研究[58]，得到了 I4/m 相 NeN22，结果与 HeN22 类似，去掉氖之后的纯氮结构也能够在常压下稳定。 

2    结束语

本文首先回顾了炸药的历史，从中国古代的火药到近代的硝酸甘油，再到如今的 TNT、HMX 等现

代炸药，炸药的发展对人类文明进步起着至关重要的作用。鉴于传统炸药性能已达到瓶颈及其产生的

污染问题，人们开始大力研究新型炸药。近年来，高压科学发展迅速，人们发现氮气能够在高温高压环

境下相变为聚合物形态，分解时释放出巨大能量，并且产物为无污染的氮气。2004 年，人们终于在实验

室合成出 12 年前预测的 cg-N，证明聚合氮这条通往绿色高能量密度材料之路是可行的。之后，人们对

聚合氮的高压相图进行了大量的研究，预测出一系列结构：Pba2、P212121、金刚石笼状 N10、金属性的

Pnnm 和 P4/nbm 等相。随后，通过高压实验合成出 LP-N、HLP-N 和 BP-N 等聚合结构。这些结构基本

都是由氮单键组成，具有极高的能量密度。以 cg-N 为例，其能量密度达到 9.7 kJ/g，远超 TNT（4.3 kJ/g）。
然而，这些材料距离工业化应用还有很远的距离，因为它们在常压下都不能稳定存在，在炸药保存和运

输上造成了很大的困难。由此，人们转而研究能够在较低压强甚至常压下稳定存在的聚合氮。人们发

现，分子形态氮的稳定压强低于聚合形态的氮，并预测了从 N3 到 N60 的氮分子都有可能存在。比较典

型的有 N6、N8、N10、N16 分子组合成的分子晶体，其稳定压强都在 40 GPa 以下，在常压下为亚稳结构，

理论上看更有可能在低压下合成与保存。可以说，人们在聚合氮的工业化应用方面迈出了一大步。随

后，人们对惰性气体氮化物进行了研究，发现氦和氖能够与氮原子形成化合物，当移除惰性原子时，剩

下的纯氮结构依然能够在常压下稳定，这一性质提供了一种新的合成聚合氮的方法。根据目前的理论

和实验进展，我们认为，在接近环境条件下合成高能量密度氮需要对其施加束缚，例如：在纳米管或石

墨烯等二维材料的束缚下进行合成；通过化学预压方法，先将氮与另一种元素（如惰性气体）结合，再利

用惰性气体元素与氮框架作用较弱的特点，将其与氮分离，得到聚合氮框架。未来的研究目标仍然是

获得既有优异的能量性能，又能在常压下保存的高能量密度氮，这是一个极具挑战性的研究领域。
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Research Progress of High Energy Density Nitrogen

YUAN Jianan, LI Jianfu, WANG Xiaoli

（School of Physics and Electronic Information, Yantai University, Yantai 264005, Shandong, China）

Abstract:  Nitrogen is a highly stable element that exists in the form of nitrogen molecules under ambient
pressure.  Researchers  have  found  that  nitrogen  can  form polymeric  structures  under  high  temperature  and
pressure,  which have extremely high energy density  and decompose into  pollution-free  nitrogen.  From the
perspective  of  application,  it  can  be  used  as  a  new  type  of  environmentally  friendly  high-energy-density
material.  Subsequently,  a  large  number  of  studies  have  been  conducted  on  nitrogen,  resulting  in  phase
diagrams  of  nitrogen  under  high-pressure  conditions  and  the  synthesis  of  structures  such  as  cubic  gauche
nitrogen  and  layered  polymeric  nitrogen.  However,  the  synthesis  conditions  for  pure  nitrogen  polymeric
structures are relatively harsh, and it is also difficult to preserve them under ambient pressure. People have
turned  to  methods  such  as  molecular  nitrogen  and  inert  gas  nitrides  in  the  hope  of  obtaining  stable  high-
energy-density  nitrogen  structures  under  normal  pressure.  This  article  briefly  introduces  the  current
theoretical and experimental progress of high-energy-density nitrogen and discusses the future development
direction of high-energy-density nitrogen.
Keywords:  high-energy density materials；polymeric nitrogen；high pressure science；nitrogen single bond；
nitrogen double bond
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