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１Ｈ），９．２５（ｓ，１Ｈ），９．１１（ｓ，１Ｈ）；Ａｎａｌ（％），Ｃａｌｃｄｆｏｒ

４０５

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．５，２０１５（５０４－５０６）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，ＣｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎａｎｄＴｈｅｏｒｅｔｉｃａｌＳｔｕｄｉｅｓｏｆＰｏｌｙｎｉｔｒｏｂｉｓｐｙｒｉｄｉｎｅｓ

Ｃ１０Ｈ５ＣｌＮ８Ｏ８（ＭＷ ＝３９９．９９）：Ｃ２９．９８，Ｈ１．２６，Ｎ２７．９７；
ｆｏｕｎｄ：Ｃ２９．８９，Ｈ１．２９，Ｎ２７．９１％；ＥＳＩＭＳｍ／ｚ：３９８．８１
［Ｍ－Ｈ］－．

２．４　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ３
　　Ｔｏａｓｔｉｒｒｅｄｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆ２（２．００ｇ，０．００５ｍｏｌ）ｉｎ５０ｍＬ
ａｃｅｔｏｎｅｗａｓａｄｄｅｄｓｏｄｉｕｍａｚｉｄｅ（０．４９ｇ，０．００７５ｍｏｌ）ｐｏｒ
ｔｉｏｎｗｉｓｅ．Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｉｎｇｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｋｅｐｔａｔｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ
ｆｏｒ３０ｍｉｎ，ａｔｗｈｉｃｈｔｉｍｅｃｏｍｐｌｅｔｅｃｏｎｓｕｍｐｔｉｏｎｏｆｔｈｅｓｔａｒｔ
ｉｎｇｍａｔｅｒｉａｌｗａｓｏｂｓｅｒｖｅｄｂｙＴＬＣ．Ｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅｗａｓ
ｔｈｅｎｅｖａｐｏｒａｔｅｄｕｎｄｅｒｒｅｄｕｃｅｄｐｒｅｓｓｕｒｅ，ｗａｓｈｅｄｗｉｔｈｗａｔｅｒ，
ａｎｄｄｒｉｅｄｏｎａｉｒ．Ｔｈｅｃｒｕｄｅｐｒｏｄｕｃｔｗａｓｔｈｅｎｃｒｙｓｔａｌｌｉｚｅｄｆｒｏｍ
ＥｔＯＡｃ／ＰＥｔｏｇｉｖｅ１．６５ｇｄｅｅｐｙｅｌｌｏｗ ｓｏｌｉｄ，ｙｉｅｌｄ８１％，
ｍ．ｐ．：１６５－１６７℃（ｄｅｃ．）；１ＨＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，５００ＭＨｚ）：δ：
９．２１（ｓ，１Ｈ），９．１６（ｓ，１Ｈ），８．７３（ｓ，１Ｈ），８．４３（ｓ，
１Ｈ）；１３ＣＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，１２５ＭＨｚ）：δ：１５７．１０，１５３．５９，
１４４．７７，１３５．９９，１３４．１２，１３１．８３，１２５．５７，１２０．７５，
１１９．６９，１１５．２９；Ａｎａｌ（％），ＣａｌｃｄｆｏｒＣ１０Ｈ５Ｎ１１Ｏ８（ＭＷ ＝
４０７．０３）：Ｃ，２９．５０；Ｈ，１．２４；Ｎ，３７．８４；ｆｏｕｎｄ：Ｃ，２９．５６；
Ｈ，１．１９；Ｎ，３７．７８％．ＥＳＩＭＳｍ／ｚ：４０５．８４［ＭＨ］－．

３　ＲｅｓｕｌｔｓａｎｄＤｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

３．１　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ３
　　Ｂｙｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆｐｏｌｙｎｉｔｒｏｂｉｓｐｙｒｉｄｉｎｅｓ，
ｔｗｏｐｏｌｙｎｉｔｒｏｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｏｆｐｙｒｉｄｉｎｅｎａｍｅｄ１ａｎｄ４ｗｅｒｅａｔ
ｔｅｍｐｔｅｄａｓｓｔａｒｔｉｎｇｍａｔｅｒｉａｌｓ，ｕｓｉｎｇａｖａｒｉｅｔｙｏｆｂａｓｅｓ，ｓｕｃｈａｓ
ｐｏｔａｓｓｉｕｍ ｃａｒｂｏｎａｔｅ，ｐｏｔａｓｓｉｕｍ ｂｉｃａｒｂｏｎａｔｅ，１，８ｄｉａｚａｂｉｃｙ
ｃｌｏ［５．４．０］ｕｎｄｅｃ７ｅｎｅ（ＤＢＵ）ａｎｄｔｒｉｅｔｈｙｌａｍｉｎｅ（ＴＥＡ）．
Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｏｎｌｙ１ｃａｎｂｅｅａｓｉｌｙｃｏｎｖｅｒｔｅｄｉｎｔｏ２ａｔｒｏｏｍｔｅｍ
ｐｅｒａｔｕｒｅ．Ａｎｄｆｏｒ４，ｒａｉｓｉｎｇｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ｅｘｔｅｎ
ｄｉｎｇｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｔｉｍｅ，ａｎｄｃｈａｎｇｉｎｇｄｉｆｆｅｒｅｎｔｂａｓｅｓｒｅｓｕｌｔｉｎ
ｒｅｃｏｖｅｒｙｏｆｔｈｅｓｔａｒｔｉｎｇｍａｔｅｒｉａｌ．Ｔｈｉｓｐｈｅｎｏｍｅｎｏｎｐｒｏｖｅｄｔｈａｔ
ｔｈｅｉｎｔｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｂｅｔｗｅｅｎａｍｉｎｏａｎｄｎｉｔｒｏ
ｇｒｏｕｐｓｉｎｃｏｍｐｏｕｎｄ４ｈｉｎｄｅｒｔｈｅｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｂｉｓｐｙｒｉｄｉｎｅ５
（Ｓｃｈｅｍｅ２）．

Ｓｃｈｅｍｅ２

　　Ｉｎｓｐｉｒｅｄｂｙｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ２，６ｄｉａｍｉｎｏ３，５ｄｉｎｉｔｒｏｐｙｒｉ
ｄｉｎｅ（ＡＮＰＹ），ｓｕｂｓｅｑｕｅｎｔａｍｉｎａｔｉｏｎｏｆ２ｗｉｔｈａｍｍｏｎｉａｗａｓ
ｃｏｎｄｕｃｔｅｄ，ａｎｄ ａｆｔｅｒｅｖａｐｏｒａｔｉｏｎ，ｗａｓｈｅｄ ｗｉｔｈ ｗａｔｅｒ，ａ
ｙｅｌｌｏｗｓｏｌｉｄｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｉｔｓｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｈａｒｄｌｙ
ｃｏｎｆｉｒｍｅｄ ｂｙ ＮＭＲ ｂｅｃａｕｓｅ ｏｆｉｔｓｉｎｓｏｌｕｂｉｌｉｔｙ ｉｎ ＤＭＦ，
ＤＭＳＯ，ａｎｄｅｖｅｎＣＦ３ＣＯＯＨ，ｗｈｉｃｈｍｉｇｈｔｂｅａｔｔｒｉｂｕｔｅｄｔｏ
ｔｈｅｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｉｎｔｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒａｎｄｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎ
ｂｏｎｄｓｗｈｉｃｈｗｅｒｅａｓｓｏｃｉａｔｅｄｗｉｔｈｓｏｍａｎｙａｌｔｅｒｎａｔｉｎｇａｍｉｎｏ
ａｎｄｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓ，ａｎｄｔｈｕｓｗｅａｋｅｎｔｈｅｓｏｌｖｅｎｔｅｆｆｅｃｔｇｒｅａｔｌｙ．
　　Ｓｏｄｉｕｍａｚｉｄｅｉｓｐｒｏｖｅｄｔｏｂｅａｎｅｆｆｉｃｉｅｎｔｎｕｃｌｅｏｐｈｉｌｉｃｒｅａ
ｇｅｎｔ，ａｎｄｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｗｉｔｈ２ｉｎａｃｅｔｏｎｅ，ｏｆｃｏｕｒｓｅ，ｐｒｏｃｅｅｄｓ
ｖｅｒｙｒａｐｉｄｌｙｗｉｔｈｉｎｉｔｉａｌｎｕｃｌｅｏｐｈｉｌｉｃｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｏｆｃｈｌｏｒｉｎｅ
ｂｙｔｈｅａｚｉｄｅｉｏｎｔｏｇｉｖｅｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ３．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｄｉｆｆｉ
ｃｕｌｔｉｅｓｈａｖｅｂｅｅｎｏｃｃｕｒｒｅｄｉｎｔｈｅｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆｐｙｒｉｄｏｆｕｒｏｘａｎｓ
ｉｎｔｈｅｓｏｌｖｅｎｔｓｏｆ１０％ ｅｔｈａｎｏｌａｑｕｅｏｕｓｓｏｌｕｔｉｏｎ（Ｖ／Ｖ）ｉｎｔｈｅ

ｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆｈｙｄｒｏｃｈｌｏｒｉｃａｃｉｄ，ａｃｅｔｉｃａｃｉｄ，ｔｏｌｕｅｎｅ，ＤＭＦ，
ａｎｄｎｏｄｅｓｉｒｅｄｐｒｏｄｕｃｔｗａｓｄｅｔｅｃｔｅｄ，ｅｖｅｎａｔａｈｉｇｈｅｒｔｅｍｐｅｒ
ａｔｕｒｅ．

３．２　ＴｈｅｏｒｅｔｉｃａｌＳｔｕｄｉｅｓ
　　 Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｗｅｒｅｃａｒｒｉｅｄｏｕｔｂｙｕｓｉｎｇｔｈｅ
Ｇａｕｓｓｉａｎ０９ｐｒｏｇｒａｍ ｓｕｉｔｅ［１０］．Ｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｙｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎｏｆ
ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｆｒｅｑｕｅｎｃｙａｎａｌｙｓｅｓｗｅｒｅｃａｒｒｉｅｄ
ｏｕｔｂｙｕｓｉｎｇｔｈｅＢ３ＬＹＰｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｗｉｔｈｔｈｅ６３１Ｇ ｂａｓｉｓｓｅｔ
［１１－１２］．Ｔｈｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄｔｏｂｅｔｒｕｅ
ｌｏｃａｌｅｎｅｒｇｙｍｉｎｉｍａｏｎｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｓｕｒｆａｃｅｗｉｔｈｏｕｔ
ｉｍａｇｉｎａｒｙｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ．
　　Ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ（Ｄ）ａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ（ｐ）ａｒｅ
ｔｈｅｍｏｓｔｉｍｐｏｒｔａｎｔｔａｒｇｅｔｓｏｆｓｃａｌｉｎｇｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｃｈａｒａｃｔｅｒ
ｉｓｔｉｃｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ＦｏｒｔｈｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｗｉｔｈＣＨＮＯｅｌ
ｅｍｅｎｔｓ，ｔｈｅＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓｅｍｐｉｒｉｃａｌｅｑｕａｔｉｏｎｓ［１３－１４］（１）ａｎｄ
（２）ｗｅｒｅｕｓｅｄｔｏｄｅｔｅｒｍｉｎｅｔｈｅｓｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓ．
Ｄ＝１．０１（ＮＭ０．５Ｑ０．５）０．５（１＋１．３０ρｏ） （１）
ｐ＝１５．５８ρｏ

２ＮＭ０．５Ｑ０．５ （２）
　　ＷｈｅｒｅＤｉｓｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙｉｎｋｍ·ｓ－１，ｐｉｓｄｅｔｏｎａ
ｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅｉｎＧＰａ，Ｎｉｓｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｍｏｌｅｓｏｆｇａｓｅｏｕｓｄｅｔ
ｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｓｐｅｒｇｒａｍｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅ，Ｍ ｉｓｔｈｅａｖｅｒａｇｅｍｏ
ｌｅｃｕｌａｒｗｅｉｇｈｔｏｆｇａｓｅｏｕｓｐｒｏｄｕｃｔｓ，Ｑ ｉｓｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｅｎｅｒｇｙ
ｏｆｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅｉｎＪ·ｇ－１ａｎｄρｏｉｓｔｈｅ
ｃｒｙｓｔａｌｄｅｎｓｉｔｙｉｎｇ·ｃｍ－３．ＶａｌｕｅｓｏｆＮ，Ｍ ａｎｄＱ ａｒｅｄｅｔｅｒ
ｍｉｎｅｄａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｌａｒｇｅｓｔｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｐｒｉｎｃｉｐｌｅ，ｉ．ｅ．，ｆｏｒ
ｔｈｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｗｉｔｈＣＨＮＯ ｅｌｅｍｅｎｔｓ，ａｌｌｔｈｅＮａｔｏｍ ｃｏｎｖｅｒｔｓ
ｉｎｔｏＮ２，ｔｈｅＯａｔｏｍｆｏｒｍｓＨ２ＯｗｉｔｈＨａｔｏｍｆｉｒｓｔａｎｄｔｈｅｒｅ
ｍａｉｎｄｅｒｆｏｒｍｓＣＯ２ ｗｉｔｈＣａｔｏｍ．ＴｈｅｒｅｍａｉｎｄｅｒｏｆＣａｔｏｍ
ｗｉｌｌｅｘｉｓｔｉｎｓｏｌｉｄｓｔａｔｅｉｆＯａｔｏｍｄｏｅｓｎｏｔｓａｔｉｓｆｙｆｕｌｌｏｘｉｄａｔｉｏｎ
ｏｆＣａｔｏｍ．ＴｈｅｒｅｍａｉｎｄｅｒｏｆＯａｔｏｍｗｉｌｌｅｘｉｓｔｉｎＯ２ｉｆＯａｔｏｍ
ｉｓｓｕｐｅｒｆｌｕｏｕｓ．
　　Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｒｅｓｕｌｔｓｉｎｄｉｃａｔｅｔｈａｔｃｏｍｐｏｕｎｄ３ｅｘｈｉｂｉｔｓ
ｂｅｔｔｅｒｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｔｈａｎＴＮＴ［１５］，ｂｕｔｉｔｉｓｗｏｒｓｅ
ｔｈａｎＲＤＸ［１６］．

Ｔａｂｌｅ１　Ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ３，ＴＮＴａｎｄＲＤＸ

ｃｏｍｐｏｕｎｄＯＢ
１）

／％
Ｖ
／ｃｍ３·ｍｏｌ－１

ρ２）

／ｇ·ｃｍ－３
Ｄ３）

／ｋｍ·ｓ－１
Ｐ４）

／ＧＰａ
Ｑ５）

／Ｊ·ｇ－１

３ －５７．００ ２１５．７７ １．８９ ７．８９ ２８．３７ １２６０．８４
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