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Abstract: The high accurate theoretic method  is performed to  investigate the nitration 

mechanism of furoxan by dinitrogen pentoxide. We demonstrate that the nitronium ion 

is the active species in furoxan nitration. The nitration process including two main steps: 

the  two  hydrogen  atoms  on  carbon  are  replaced  by  nitronium  ion  respectively.  The 

energy barrier of  the second nitration step  is higher  than  the  first one. Each nitration 

step  is  characterized by  the nitronium  ion attacking and  the proton elimination  step. 

For  the  first nitration step  the proton elimination process has a higher energy barrier 

than the nitronium ion attacking step, but for the second nitration step the result is just 

the reverse.   
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Furoxan(1,2,5‐oxadiazole‐2‐oxides)  is  a  five‐membered  nitrogen  oxygen  heterocycles with 

coordination of an oxygen atom. The high nitrogen contents and  the potential nitro group 

make the furoxan derivatives to be the outstanding energetic materials. Over the last decade, 

the synthesis of furoxan derivatives has attracted considerable interest due to their potential 

applications  in  pharmacolog  [1],  argochemistry  [2]  and  high  energy  density  materials 

involving  explosives  [3].  The  3,4‐dinitrofuroxan  compound  is  one  of  the most  important 

derivatives  for  functional  furoxan derivatives. As  shown  in Figure 1,  the  two added nitro 
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