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ｃｈｅｍｉｃａｌｐａｃｋａｇｅ［２３］．Ｔｈｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｗｅｒｅｐｏｓｉｔｉｖｅｌｙ
ｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄｔｏｂｅｔｒｕｅｌｏｃａｌｍｉｎｉｍａｏｆｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｓｕｒ
ｆａｃｅｓｗｉｔｈｎｏｉｍａｇｉｎａｒｙｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓｂｙｆｒｅｑｕｅｎｃｙｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ．

Ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙａｎｄｐｒｅｓｓｕｒｅｗｅｒｅｅｖａｌｕａｔｅｄｂｙｔｈｅ
ｗｉｄｅｌｙｕｓｅｄｅｍｐｉｒｉｃａｌＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓｅｑｕａｔｉｏｎｓ［２４］：
Ｄ＝１．０１（ＮＭ１／２Ｑ１／２）１／２（１＋１．３ρ） （１）
ｐ＝１．５５８ＮＭ１／２Ｑ１／２ρ２ （２）
ＷｈｅｒｅＤｉｓｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ，ｋｍ·ｓ－１；ｐｉｓｔｈｅｄｅｔｏｎａ
ｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ，ＧＰａ；Ｎｉｓｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｍｏｌｅｓｏｆｇａｓｅｏｕｓｄｅｔｏ
ｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｓｐｅｒｇｒａｍｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅ，ｍｏｌ·ｇ－１；Ｍ ｉｓｔｈｅａｖ
ｅｒａｇｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｗｅｉｇｈｔｏｆｔｈｅｇａｓｅｏｕｓｐｒｏｄｕｃｔｓ，ｇ·ｍｏｌ－１；ρ
ｉｓｔｈｅｉｎｉｔｉａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆｔｈｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅ，ｇ·ｃｍ－３；ａｎｄＱ ｉｓｔｈｅ
ｃｈｅｍｉｃａｌｅｎｅｒｇｙｏｆｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ，Ｊ·ｇ－１．

Ｉｎｔｈｉｓｓｔｕｄｙ，ｔｈｅｄｅｎｓｉｔｉｅｓｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｅｒｅ
ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｕｓｉｎｇｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｅｑｕａｔｉｏｎｓｕｇｇｅｓｔｅｄｂｙＰｏｌｉｔｚｅｒ
ｅｔａｌ．［２５］．

ρ＝α′
Ｍｍｏｌ

Ｖ( )
ｍ

＋β′ｖσ２( )ｔｏｔ ＋γ′ （３）

ＷｈｅｒｅＭｍｏｌｉｓｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｍａｓｓ，ｇ·ｍｏｌ
－１
；Ｖｍ ｉｓｔｈｅｖｏｌ

７５６

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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２３
'

　
&

７
(

　（６５７－６６２）



ＪＩＡＮＧＴａｏ，ＬＩＨｕａｒｏｎｇ，ＭＡＱｉｎｇ，ＺＨＡＮＧＸｉａｏｙｕ，ＪＩＮＧＭｅｉ，ＳＨＵＹｕａｎｊｉｅ，ＷＡＮＧＪｕｎ

ｕｍｅｄｅｆｉｎｅｄａｓｔｈｅｓｐａｃｅｉｎｓｉｄｅａｃｏｕｎｔｅｒｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎｄｅｎｓｉｔｙ
ｏｆ０．００１ｅ／Ｂｏｈｒ３，?３·ｍｏｌ－１；α′，β′ａｎｄγ′ａｒｅｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎｃｏ
ｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓａｎｄｔｈｅｉｒｖａｌｕｅｓａｒｅｔａｋｅｎｆｒｏｍｒｅｆｅｒｅｎｃｅ［２５］．

ＴｈｅＱｃａｎｂｅｅｖａｌｕａｔｅｄｆｒｏｍｔｈｅＨＯＦｓｏｆｔｈｅｐｒｏｄｕｃｔｓａｎｄ
ｒｅａｃｔａｎｔｓ．ＴｈｅｓｔａｎｄａｒｄｇａｓｐｈａｓｅＨＯＦｓ（ΔＨｆ（ｇ，２９８Ｋ））
ｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｕｓｉｎｇａｔｏｍｉｚａｔｉｏｎａｐｐｒｏａｃｈａｓｆｏｌｌｏｗｉｎｇ［２６－２８］：

ΔＨｆ（Ｍ，０Ｋ）＝
ａｔｏｍ

ｘΔＨｆ（Ｘ，０Ｋ）－
ａｔｏｍ

ｘε０（Ｘ）－ε０（Ｍ）－εＺＰＥ（Ｍ[ ]） （４）
ΔＨｆ ｇ，( )２９８Ｋ ＝ΔＨｆ（Ｍ，０Ｋ）＋

ａｔｏｍ

ｘＨＸ（０Ｋ）－ＨＸ（２９８Ｋ( )） ＋

（ＨＭ（２９８Ｋ）－ＨＭ（０Ｋ）） （５）
ＷｈｅｒｅＭｄｅｎｏｔｅｓｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅ，ｘｉｓｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｔｈｅａｔｏｍＸ
ｉｎＭ，ε０（Ｍ）ｉｓｔｈｅｔｏｔａｌｅｎｅｒｇｙｏｆｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅ，εＺＰＥ（Ｍ）ｉｓ
ｉｔｓｚｅｒｏｐｏｉｎｔｅｎｅｒｇｙ，ａｎｄ（ＨＸ（０Ｋ）ＨＸ（２９８Ｋ））ｓｔａｎｄｓｆｏｒ
ｅｎｔｈａｌｐｙｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｓｆｏｒａｔｏｍｉｃｅｌｅｍｅｎｔｓ，ｗｈｉｃｈｃａｎｂｅｆｏｕｎｄ
ｆｒｏｍｒｅｆｅｒｅｎｃｅ［２９］

Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｉｎｔｈｅｃａｓｅｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ，ｔｈｅＨＯＦｓ
ｉｎｓｏｌｉｄｓｔａｔｅｏｆｔｈｅｄｅｓｉｇｎｅｄｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｒｅｎｅｅｄｅｄ．Ｔｈｅｙ
ｃａｎｂｅｅｓｔｉｍａｔｅｄｕｓｉｎｇＥｑ．（６）ａｎｄ（７）ｄｅｖｅｌｏｐｅｄｂｙＰｏｌｉｔｚ
ｅｒｅｔａｌ．［３０－３１］．
ΔＨｆ（ｓｏｌｉｄ，２９８Ｋ）＝ΔＨｆ（ｇａｓ，２９８Ｋ）－ΔＨｓｕｂ（２９８Ｋ） （６）
ΔＨｓｕｂ（２９８Ｋ）＝α（ＡＳ）

２＋βνσ２ｔｏｔ）
０．５＋γ （７）

ＷｈｅｒｅΔＨｓｕｂｉｓｔｈｅｓｕｂｌｉｍａｔｉｏｎｅｎｔｈａｌｐｙ，ｋＪ·ｍｏｌ
－１．Ｔｈｅｖａｌ

ｕｅｓｏｆｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓα，βａｎｄγａｒｅｔａｋｅｎｆｒｏｍ ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ［３０］．
Ａｓｉｓｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｕｒｆａｃｅａｒｅａ，?

２
；νｉｓａｍｅａｓｕｒｅｏｆｔｈｅｄｅ

ｇｒｅｅｏｆｂａｌａｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎｐｏｓｉｔｉｖｅａｎｄｎｅｇａｔｉｖｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｏｎｔｈｅ
ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｕｒｆａｃｅ，ａｎｄσ２ｔｏｔｉｓｔｈｅｔｏｔａｌｖａｒｉａｎｃｅｏｆｔｈｅｓｕｒｆａｃｅ
ｐｏｔｅｎｔｉａｌ，（ｋＪ·ｍｏｌ－１）２．

Ｔｈｅｓｔｒｅｎｇｔｈｏｆｔｈｅｂｏｎｄａｎｄｒｅｌａｔｉｖｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｃａｎｂｅｅｖａｌ
ｕａｔｅｄｂｙｔｈｅＢＤＥ，ｗｈｉｃｈｍｅａｎｓｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅ
ｅｎｅｒｇｙｏｆａｍｏｌｅｃｕｌｅａｎｄｔｈｏｓｅｏｆｔｈｅｒａｄｉｃａｌｓｐｒｏｄｕｃｅｄｗｈｅｎ
ａｂｏｎｄｏｆｔｈｉｓｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓｂｒｏｋｅｎ．Ｔｈｅｅｎｅｒｇｙｒｅｑｕｉｒｅｄｆｏｒｈｏ
ｍｏｌｙｔｉｃｂｏｎｄｃｌｅａｖａｇｅａｔ２９８Ｋａｎｄ１ａｔｍ ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｓｔｏｔｈｅ
ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｒｅａｃｔｉｏｎ．Ｔｈｉｓｈａｓｂｅｅｎｆｒｅｑｕｅｎｔｌｙｕｓｅｄａｓａｍｅａｓ
ｕｒｅｏｆｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓ．ＴｈｅＢＤＥｏｆｔｈｅ
ｔｒｉｇｇｅｒｂｏｎｄｃａｎｂｅｇｉｖｅｎｉｎｔｅｒｍｓｏｆＥｑ．（８）［３２］．
ＢＤＥ（Ｒ－Ｘ）＝Ｅ（Ｒ）＋Ｅ（Ｘ）－Ｅ（Ｒ－Ｘ） （８）
ＷｈｅｒｅＥｉｓｔｈｅｔｏｔａｌｅｎｅｒｇｙ，ｋＪ·ｍｏｌ－１；ＲＸｉｓｔｈｅｄｅｓｉｇｎｅｄ
ｍｏｌｅｃｕｌｅ．ＲａｎｄＸａｒｅｔｈｅｒａｄｉｃａｌｓｐｒｏｄｕｃｅｄｂｙｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｏｆ
ＲＸ．

ＴｈｅＢＤＥｗｉｔｈｚｅｒｏｐｏｉｎｔｅｎｅｒｇｙ（ＺＰＥ）ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｃａｎｂｅ
ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙＥｑ．（９）［３３］

ＢＤＥＺＰＥ（Ｒ－Ｘ）＝ＢＤＥ（Ｒ－Ｘ）＋ΔＺＰＥ （９）
ＷｈｅｒｅΔＺＰＥｉｓｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅＺＰＥｏｆｔｈｅｐｒｏｄｕｃｔｓ
ａｎｄｒｅａｃｔａｎｔｓ，ｋＪ·ｍｏｌ－１．

Ｔｈｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓｃａｎｂｅｍｅａｓｕｒｅｄｂｙｔｈｅｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ
ｄｒｏｐｈｅｉｇｈｔ（Ｈ５０）．Ｈｅｒｅ，ｔｈｅＨ５０ｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｃａｎ
ｂｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｆｒｏｍｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｅｑｕａｔｉｏｎ［３４］：

ｌｏｇＨ５０＝（４６．２９２３ａ＋３５．６３０５ｂ－７．７００５ｃ＋７．９４２５ｄ＋
４４．４１６７ｎ（—ＣＮＣ—）＋１０２．２７４９ｎ（—ＣＮＮＣ—））／Ｍｗ （１０）

Ｗｈｅｒｅａ，ｂ，ｃａｎｄｄｐｒｅｓｅｎｔｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｃａｒｂｏｎａｔｏｍｓ，ｈｙ
ｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓ，ｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｓａｎｄｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｓ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅ
ｌｙ．ｎ（—ＣＮＣ—） ａｎｄｎ（—ＣＮＮＣ—）ａｒｅｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆ—ＣＮＣ— ａｎｄ
—ＣＮＮＣ— ｍｏｉｅｔｉｅｓｉｎｔｈｅａｒｏｍａｔｉｃｒｉｎｇ．Ｍｗ ｍｅａｎｓｔｈｅａｖｅｒ
ａｇｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｍａｓｓ，ｇ·ｍｏｌ－１．

３　Ｒｅｓｕｌｔｓａｎｄｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

３．１　Ｏｐｔｉｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ
Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｒｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄａｔｔｈｅ

ＤＦＴＢ３ＬＹＰ／ａｕｇｃｃｐＶＤＺｌｅｖｅｌａｎｄｔｈｅｂａｓｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓａｎｄ
ｔｈｅａｔｏｍｎｕｍｂｅｒｉｎｇｓｃｈｅｍｅｓａｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄｉｎＦｉｇ．１．Ｏｐｔｉｍｉｚｅｄ
ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ１ａｎｄ
ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｓａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ２．Ｆｏｒｔｈｅｓｅ
ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ，ｔｈｅｌｅｎｇｔｈｓｏｆＣ—Ｎ（１．３１３～１．４６９?）ａｒｅｍｕｃｈ
ｓｍａｌｌｅｒｔｈａｎｎｏｒｍａｌＣ— Ｎｓｉｎｇｌｅｂｏｎｄ（１．４９?）［３５］．Ｂｏｎｄ
ｌｅｎｇｔｈｓｏｆＣ—Ｃｂｏｎｄｓａｒｅｉｎｒａｎｇｅｆｒｏｍ１．３８６?ｔｏ１．４１４?

Ｆｉｇ．１　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｆｒａｍｅｗｏｒｋｓａｎｄｔｈｅａｔｏｍｉｃｎｕｍｂｅｒｉｎｇｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅ
ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ，ｗｉｔｈｔｒｉｇｇｅｒｌｉｎｋａｇｅｓ（Ｃ—ＮＯ２）ｅｎｃｉｒｃｌｅｄｉｎｒｅｄ；ｔｈｅｌｉｓｔ
ｏｆｖａｌｕｅｓｂｅｓｉｄｅｓｅａｃｈｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｈｏｗｓｔｈｅｔｒｉｇｇｅｒｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ（ｉｎ?），
ｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｃｈａｒｇｅ（ｉｎｅ）ａｎｄｍｉｄｐｏｉｎｔｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｆｒｏｍｔｏｐ
ｔｏｂｏｔｔｏｍ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

Ｔａｂｌｅ１　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ（?）ｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｃｏｍｐｕｔｅｄａｔＢ３ＬＹＰ／ａｕｇｃｃｐＶＤＺｌｅｖｅｌ

ｂｏｎｄ ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ
（Ｒ１）／?

ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ
（Ｒ２）／?

ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ
（Ｒ３）／? ｂｏｎｄ ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ

（Ｒ４）／?
ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ
（Ｒ５）／?

ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ
（Ｒ６）／?

Ｎ１—Ｎ２ １．３５３ １．３１５ １．３１４ Ｎ１—Ｎ６ １．４０８ １．４０４ １．３９１
Ｎ１—Ｎ６ １．３９３ １．３９１ １．３８９ Ｃ４—Ｃ５ １．３８８ １．３８６ １．３９８
Ｃ３—Ｃ４ １．４１４ １．３９５ １．３９４ Ｃ２—Ｎ１ １．３８６ １．３５６ １．３６９
Ｃ４—Ｃ５ １．３８７ １．３９３ １．３９６ Ｃ２—Ｎ３ １．３１３ １．３２７ １．３２６
Ｃ３—Ｎ２ １．３１９ １．３４８ １．３４５ Ｃ４—Ｎ３ １．３４９ １．３４８ １．３３２
Ｃ３—Ｎ７ １．４６９ １．４５２ １．４５２ Ｃ５—Ｎ１ １．３５９ １．３９０ １．３７４
Ｃ５—Ｎ１ １．３７０ １．３７５ １．３７２ Ｃ２—Ｎ７ １．４６６ １．４４６
Ｃ４—Ｎ８ １．４３７ １．４６６ Ｃ４—Ｎ８ １．４５３ １．４６６
Ｃ５—Ｎ８ １．４３２ Ｃ４—Ｎ７ １．４６５
Ｃ５—Ｎ９ １．４３３ Ｃ５—Ｎ８ １．４２９

Ｃ５—Ｎ９ １．４３７

８５６

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．７，２０１５（６５７－６６２）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＴｈｅｏｒｅｔｉｃａｌＩｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｏｆＮＡｍｉｎｏｐｏｌｙｎｉｔｒｏｄｉａｚｏｌｅｓ

Ｔａｂｌｅ２　ＤｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｓｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｃｏｍｐｕｔｅｄａｔＢ３ＬＹＰ／ａｕｇｃｃｐＶＤＺｌｅｖｅｌ

ｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅ／（°） Ｒ１ Ｒ２ Ｒ３ ｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅ／（°） Ｒ４ Ｒ５ Ｒ６

Ｎ１—Ｎ２—Ｃ３—Ｃ４ －０．２２９ ０．６５４ ０．６４８ Ｎ１—Ｃ２—Ｎ３—Ｃ４ ０．６０５ －０．２７８ ０．２８５
Ｎ２—Ｃ３—Ｃ４—Ｃ５ ０．３４８ －０．３７３ －０．４０９ Ｃ２—Ｎ３—Ｃ４—Ｃ５ －０．８３２ ０．３８８ ０．０６８
Ｃ３—Ｃ４—Ｃ５—Ｎ１ －０．３１１ －０．０５２ －０．０１１ Ｎ３—Ｃ４—Ｃ５—Ｎ１ －０．７４２ －０．３５０ －０．３８０
Ｃ４—Ｃ５—Ｎ１—Ｎ２ ０．１９６ ０．４７１ ０．４０１ Ｃ４—Ｃ５—Ｎ１—Ｃ２ －０．３３４ ０．１６９ ０．５１５
Ｃ５—Ｎ１—Ｎ２—Ｃ３ ０．０１８ －０．６７７ －０．６４３ Ｃ５—Ｎ１—Ｃ２—Ｎ３ －０．１７０ ０．０６４ －０．５２０

ａｎｄａｒｅａｌｓｏｓｈｏｒｔｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆｎｏｒｍａｌＣ—Ｃ ｓｉｎｇｌｅｂｏｎｄ
（１．５４?）［３６］，ｗｈｉｃｈｃａｎｂｅａｔｔｒｉｂｕｔｅｄｔｏｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆｈｙ
ｐｅｒｃｏｎｊｕｇａｔｉｏｎｉｎｔｈｅｗｈｏｌｅｍｏｌｅｃｕｌｅ．Ｆｒｏｍ Ｔａｂｌｅ２，ｉｔｃａｎ
ｂｅｆｏｕｎｄｔｈａｔｔｈｅｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｓｉｎｄｉａｚｏｌｅｒｉｎｇｓａｒｅａｌｍｏｓｔ
ｚｅｒｏ（＜±１°）ａｎｄｆｉｖｅａｔｏｍｓｉｎｔｈｅｒｉｎｇｓｃａｎｂｅｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄａｓ
ｎｅａｒｌｙｃｏｐｌａｎａｒｉｎｔｈｅｔｉｔｌｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓ．

３．２　ＥｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｓａｎｄＦｒｏｎｔｉｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌ
ｅｎｅｒｇｉｅｓ
ＴｈｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｃｏｍｐｕｔｅｄａｔｔｈｅＢ３ＬＹＰ／ａｕｇｃｃ

ｐＶＤＺｌｅｖｅｌｗｅｒｅｅｍｐｌｏｙｅｄｔｏｃａｌｃｕｌａｔｅｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｅｌｅｃｔｒｏ
ｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｓｕｒｆａｃｅ（ＭＥＳＰ）ｕｓｉｎｇＭａｔｅｒｉａｌｓＳｔｕｄｉｏ６．０
ｐａｃｋａｇｅ［３７］．ＴｈｅＭＥＳＰｏｆｔｉｔｌｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓａｒｅｇｉｖｅｎｉｎＦｉｇ．２．
Ｏｖｅｒａｌｌ，ｔｈｅｐｏｓｉｔｉｖｅｃｈａｒｇｅｓａｒｅｍａｉｎｌｙｉｎｓｉｄｅ，ｗｈｉｃｈａｒｅ
ｓｔｒｏｎｇｅｒａｎｄｌａｒｇｅｒｉｎａｒｅａｔｈａｎｔｈａｔｏｆｔｈｅｎｅｇａｔｉｖｅｓｐａｔｉａｌｄｏ
ｍａｉｎｓ．ＴｈｉｓｉｓｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｗｉｔｈｔｈｅｖｉｅｗｓｏｆＫｌａｐｔｋｅｅｔａｌ．［３８］

ｆｏｒｔｈｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ．

Ｆｉｇ．２　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｓｕｒｆａｃｅｏｆｓｉｘｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
（Ｒｅｄａｎｄｂｌｕｅｓｕｒｆａｃｅｓｒｅｐｒｅｓｅｎｔｎｅｇａｔｉｖｅａｎｄｐｏｓｉｔｉｖｅｒｅｇｉｏｎｓ，ｒｅｓｐｅｃ
ｔｉｖｅｌｙ，ｗｉｔｈｃｏｌｏｒｓｒｅｐｒｅｓｅｎｔｉｎｇｖａｌｕｅｓｂｅｔｗｅｅｎ－２ｅ－２ａｎｄ２ｅ－２Ｈａｒｔｒｅｅ）

　　Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｆｒｏｎｔｉｅｒｏｒｂｉｔａｌｅｎｅｒｇｉｅｓａｎｄｅｎｅｒｇｙｇａｐｓ
ａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ３．Ｔｈｅｆｒｏｎｔｉｅｒｅｎｅｒｇｙｇａｐ（ΔＥ＝ＥＬＵＭＯ －
ＥＨＯＭＯ） ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ＨｉｇｈｅｓｔＯｃｃｕｐｉｅｄ ｍｏｌｅｃｕｌａｒＯｒｂｉｔａｌ
（ＨＯＭＯ）ａｎｄＬｏｗｅｓｔＵｎｏｃｃｕｐｉｅｄＭｏｌｅｃｕｌａｒＯｒｂｉｔａｌ（ＬＵ
ＭＯ）ｃａｎｂｅｕｓｅｄｔｏｄｅｔｅｒｍｉｎｅｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆａｍｏｌ
ｅｃｕｌｅｄｕｅｔｏｉｎｔｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｈａｒｇｅｔｒａｎｓｆｅｒ［３９－４０］．Ｉｎｇｅｎｅｒａｌ，
ｔｈｅｓｍａｌｌｅｒｔｈｅΔＥｉｓ，ｔｈｅｅａｓｉｅｒｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｔｒａｎｓｆｅｒａｎｄｔｈｅ
ｌｏｗｅｒｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｈｅｍｉｃａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙｉｓ．Ｆｒｏｍ ｔｈｅΔＥｖａｌｕｅｓ
ｏｆｔｈｅｌｉｓｔｅｄｃｏｍｐｏｕｎｄｓ，ｉｔｉｓｎｏｔｅｄｔｈａｔｔｈｅΔＥｖａｌｕｅｏｆＲ１ｉｓ
ｔｈｅｌａｒｇｅｓｔ，ａｎｄｔｈａｔｏｆＲ３ｉｓｔｈｅｓｍａｌｌｅｓｔ，ｗｈｉｃｈｉｎｄｉｃａｔｅｓｔｈａｔ
ｔｈｅｆｏｒｍｅｒｉｓｍｏｒｅｓｔａｂｌｅｔｈａｎｔｈｅｌａｔｔｅｒ．Ｉｔｃａｎｂｅｓｅｅｎｔｈａｔｔｈｅ
ｖａｌｕｅｓｄｅｃｒｅａｓｅｗｉｔｈｔｈｅｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎｏｆ—ＮＯ２ｇｒｏｕｐｓｆｒｏｍ
ｔｗｏｔｏｔｈｒｅｅｉｎｔｈｅｄｉａｚｏｌｅｒｉｎｇ．Ｔｈｅｄｅｃｒｅａｓｉｎｇｏｒｄｅｒｏｆｓｔａｂｉｌ
ｉｔｙｏｆｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｉｓａｓｆｏｌｌｏｗｓ：Ｒ１＞Ｒ２＞Ｒ４＞Ｒ５＞Ｒ６＞Ｒ３．

３．３　Ｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓ
ＡｓｉｓｅｖｉｄｅｎｔｉｎＴａｂｌｅ４，ｔｈｅＨ５０ｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｉｔｈｍｏｌ

ｅｃｕｌｅｓＲ１，Ｒ２，Ｒ４ ａｎｄＲ５ ａｒｅｈｉｇｈｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆＲＤＸ
（２６ｃｍ［２］），ｉｍｐｌｙｉｎｇｔｈａｔｔｈｅｓｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｒｅｌｅｓｓｉｎｓｅｎｓｉ
ｔｉｖｅｔｈａｎＲＤＸ．Ｉｎａｄｄｉｔｉｏｎ，Ｈ５０ ｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｉｔｈＲ１，Ｒ２，
Ｒ４ａｎｄＲ５ａｒｅｈｉｇｈｅｒｔｈａｎｔｈｏｓｅｏｆＲ３ａｎｄＲ６，ｗｈｉｃｈｉｎｄｉ
ｃａｔｅｓｔｈａｔｔｈｅＨ５０ ｄｅｃｒｅａｓｅｓｗｉｔｈｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｏｆｎｕｍｂｅｒｏｆ

ｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓ，ｔｈａｔｉｓｔｏｓａｙ，ｔｈｅｄｉｎｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｒｅｌｅｓｓｉｎ
ｓｅｎｓｉｔｉｖｅｔｈａｎｔｈｅｔｒｉｎｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓ．

Ｔａｂｌｅ３　ＴｈｅｖａｌｕｅｓｏｆＥＬＵＭＯ，ＥＨＯＭＯ ａｎｄΔＥｏｆｔｉｔｌｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓｃｏｍ
ｐｕｔｅｄａｔｔｈｅＢ３ＬＹＰ／ａｕｇｃｃｐＶＤＺｌｅｖｅｌ

ｃｏｍｐｏｕｎｄＥＬＵＭＯ／ｋＪ·ｍｏｌ
－１ ＥＨＯＭＯ／ｋＪ·ｍｏｌ

－１ ΔＥ／ｋＪ·ｍｏｌ－１

Ｒ１ －３１６．２４ －７８１．３１ ４６５．０７
Ｒ２ －３１５．８９ －７７０．０９ ４５４．２０
Ｒ３ －４０５．８８ －８０６．０５ ４００．１７
Ｒ４ －３６３．７６ －８０９．１８ ４４５．４２
Ｒ５ －３６３．２６ －７９０．３３ ４２７．０７
Ｒ６ －４３０．６３ －８２１．９９ ３９１．３６

Ｔｈｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓｏｆｍｏｄｅｌｃｏｍｐｏｕｎｄｓｃａｎａｌｓｏｂｅ
ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｂｙｔｈｅＭｕｌｌｉｋｅｎａｔｏｍｉｃｃｈａｒｇｅａｎａｌｙｓｉｓｏｆｎｉｔｒｏ
ｇｒｏｕｐ［４１］．Ｉｎｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｃ—ＮＯ２ａｎｄＮ—ＮＯ２ｂｏｎｄｓａｒｅｔｈｅ
ｗｅａｋｅｓｔａｎｄｔｈｅｉｒｂｒｅａｋｉｎｇｉｓｏｆｔｅｎｔｈｅｉｎｉｔｉａｌｓｔｅｐｉｎｔｈｅｄｅｔｏ
ｎａｔｉｏｎｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅ．Ｔｈｅｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｃｈａｒｇｅ（－ＱＮＯ２）ｉｓｃａｌｃｕ
ｌａｔｅｄｂｙｔｈｅｓｕｍｏｆｎｅｔＭｕｌｌｉｋｅｎａｔｏｍｉｃｃｈａｒｇｅｓｏｎｔｈｅｎｉｔｒｏ
ｇｅｎａｎｄｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｓｏｆｔｈｅｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐ：
－ＱＮＯ２＝ＱＮ＋ＱＯ（１）＋ＱＯ（２）

Ｖｍｉｄ＝
２（ＱＣ＋ＱＮ）
Ｒ（Ｃ—Ｎ）

ＷｈｅｒｅＶｍｉｄｉｓｔｈｅｍｉｄｐｏｉｎｔｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌ，Ｒ（Ｃ—Ｎ）
ｉｓｔｒｉｇｇｅｒｌｅｎｇｔｈ，?；ＱＣ，ＱＮ，ＱＯ（１）ａｎｄＱＯ（２）ａｒｅｔｈｅＭｕｌｌｉｋ
ｅｎｃｈａｒｇｅｓｏｎｃａｒｂｏｎ，ｎｉｔｒｏｇｅｎａｎｄｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｓ，ｅ，ｒｅｓｐｅｃ
ｔｉｖｅｌｙ．

Ｔｈｅｃｏｍｐｕｔｅｄｔｒｉｇｇｅｒｂｏｎｄ，Ｗｉｂｅｒｇｂｏｎｄｏｒｄｅｒ，Ｖｍｉｄａｎｄ
－ＱＮＯ２ ｖａｌｕｅｓｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ４．
Ｇｅｎｅｒａｌｌｙ，ｈｉｇｈｅｒｎｅｇａｔｉｖｅｃｈａｒｇｅｔｈｅｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｐｏｓｓｅｓｓｅｓ，
ｌｏｗｅｒｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎａｔｔｒａｃｔｉｏｎａｂｉｌｉｔｙｉｓ，ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｔｈｅｎｉｔｒｏ
ｃｏｍｐｏｕｎｄｉｓｍｏｒｅｓｔａｂｌｅ．Ｖａｒｉａｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ－ＱＮＯ２
ｖａｌｕｅｓｒａｎｇｅｆｒｏｍ ０．５２９ｅｔｏ０．７０２ｅ．Ｃｏｍｐａｒｅｄｗｉｔｈｔｈｅ
－ＱＮＯ２ｖａｌｕｅｓｏｆＴＮＴ（０．２４９ｅ），ＦＯＸ７（０．３６５ｅ），ＲＤＸ
（０．１３４ｅ），ＨＭＸ（０．１１２ｅ），ＴＮＡＺ（０．１１４ｅ），ＬＬＭ１０５
（０．２９２ｅ）ａｎｄＮＴＯ （０．２６４ｅ）［４１－４２］，ｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
ａｐｐｅａｒｔｏｂｅｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｅ．ＡｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅＶｍｉｄｖａｌｕｅｓｉｎＴａｂｌｅ
４，ａｌｌｍｏｌｅｃｕｌｅｓｍａｙ－ｅｘｈｉｂｉｔｌｏｗｅｒｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓｔｈａｎ（ＴＮＴ）
（０．２５）ａｎｄ（ＴＡＴＢ）（０．４２）［４２］．Ｔｈｅｓｔｒｅｎｇｔｈｏｆｔｒｉｇｇｅｒｂｏｎｄ
ｃａｎｂｅｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄｂｙＷｉｂｅｒｇｂｏｎｄｏｒｄｅｒ．Ｔｈｅｓｍａｌｌｅｒｔｈｅ
Ｗｉｂｅｒｇｂｏｎｄｏｒｄｅｒｉｓ，ｔｈｅｗｅａｋｅｒｔｈｅｂｏｎｄｗｉｌｌｂｅａｎｄｔｈｕｓ
ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓｌｅｓｓｓｔａｂｌｅ．Ｔｈｅｓｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓｍａｙａｔ
ｔｒｉｂｕｔｅｔｏｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆπｅｘｃｅｓｓｉｖｅａｒｏｍａｔｉｃｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｉｃ
ｒｉｎｇ，ｄｅｌｏｃａｌｉｚａｔｉｏｎｏｆπｅｌｅｃｔｒｏｎｓａｎｄｔｈｅｅｘｉｓｔｅｎｃｅｏｆｉｎｔｒａｏｒ
ｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓ．

３．４　ＢＤＥ
　　ＩｔｉｓｋｎｏｗｎｔｈａｔｔｈｅＢＤＥｏｆｔｈｅｔｒｉｇｇｅｒｂｏｎｄｃａｎｐｒｏｖｉｄｅ
ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎａｂｏｕｔｔｈｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆａｃｏｍｐｏｕｎｄ．Ａｓａｗｈｏｌｅ，
ｔｈｅｓｍａｌｌｅｒｔｈｅＢＤＥｉｓ，ｔｈｅｌｅｓｓｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔａｂｉｌｉｔｙｗｉｌｌｂｅ．
ＴｈｅＢＤＥｓｈａｖｅｂｅｅｎｐｒｅｄｉｃｔｅｄｆｏｒｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｂｙ
ｂｒｅａｋｉｎｇｔｈｅｗｅａｋｅｓｔｂｏｎｄｓ（Ｒ—ＮＯ２），ｓｈｏｗｎｉｎＴａｂｌｅ４．Ａｓ

９５６

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$
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　（６５７－６６２）



ＪＩＡＮＧＴａｏ，ＬＩＨｕａｒｏｎｇ，ＭＡＱｉｎｇ，ＺＨＡＮＧＸｉａｏｙｕ，ＪＩＮＧＭｅｉ，ＳＨＵＹｕａｎｊｉｅ，ＷＡＮＧＪｕｎ

ｃａｎｂｅｓｅｅｎｆｒｏｍＴａｂｌｅ４，ｔｈｅＢＤＥｓｏｆａｌｌｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｒｅ
ｉｎｔｈｅｒａｎｇｅｏｆ２３８．９４ｋＪ·ｍｏｌ－１ ｔｏ２７８．５３ｋＪ·ｍｏｌ－１，ａｎｄ
ＢＤＥｓｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓａｒｅｈｉｇｈｅｒｔｈａｎｔｈｏｓｅｏｆＲＤＸ
（１５２．０９ｋＪ·ｍｏｌ－１）ａｎｄＨＭＸ（１６６．４８ｋＪ·ｍｏｌ－１）［４３］，

ｗｈｉｃｈｉｍｐｌｉｅｓｔｈａｔｔｈｅｙｈａｖｅｂｅｔｔｅｒｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｉｅｓ．Ｉｔｃｏｕｌｄ
ａｌｓｏｂｅｎｏｔｅｄｔｈａｔｔｈｅＢＤＥｓｄｅｃｒｅａｓｅａｓｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｎｉｔｒｏ
ｇｒｏｕｐｉｎｃｒｅａｓｅｓ．

Ｔａｂｌｅ４　Ｔｒｉｇｇｅｒｂｏｎｄ，Ｗｉｂｅｒｇｂｏｎｄｏｒｄｅｒ，Ｖｍｉｄ，Ｍｕｌｌｉｋｅｎｃｈａｒｇｅｓｏｎｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐ（－ＱＮＯ２），ＢＤＥａｎｄＨ５０ｏｆｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

ｃｏｍｐｏｕｎｄ ｂｏｎｄ Ｗｉｂｅｒｇｂｏｎｄｏｒｄｅｒ Ｖｍｉｄ －ＱＮＯ２／ｅ ＢＤＥ／ｋＪ·ｍｏｌ－１ Ｈ５０／ｃｍ

Ｒ１ Ｃ（３）—ＮＯ２ ０．８８３ １．６３８ ０．６２９ ２４８．２８ ８０．０４
Ｒ２ Ｃ（３）—ＮＯ２ ０．９３６ ０．６９３ ０．５２９ ２７８．５３ ８０．０４
Ｒ３ Ｃ（４）—ＮＯ２ ０．８９６ １．９４４ ０．７０２ ２４５．６３ ２４．２５
Ｒ４ Ｃ（４）—ＮＯ２ ０．９３１ １．６４２ ０．５７１ ２７６．０４ ６６．９３
Ｒ５ Ｃ（４）—ＮＯ２ ０．８９６ １．５５９ ０．６５１ ２４４．９５ ６６．９３
Ｒ６ Ｃ（４）—ＮＯ２ ０．８９９ １．７８９ ０．６５１ ２３８．９４ ２１．０４

３．５　ＨＯＦａｎｄＤｅｎｓｉｔｉｅｓ
　　Ｔａｂｌｅ５ｓｕｍｍａｒｉｚｅｓｔｈｅΔＨｆ（ｇ），ΔＨｆ（ｓ）ａｎｄｔｈｅｒｅｌａｔｅｄ
ｄａｔａｏｆＡＳ，ｖσ

２
ｔｏｔａｎｄΔＨｓｕｂ．ＩｔｉｓｎｏｔｅｄｆｒｏｍＴａｂｌｅ５，ａｌｌｔｈｅｔｉ

ｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｓｈｏｗ ｖｅｒｙｈｉｇｈｐｏｓｉｔｉｖｅＨＯＦｓ（ΔＨｆ（ｇ），
３２２．６２ｋＪ·ｍｏｌ－１ｔｏ４３２．３９ｋＪ·ｍｏｌ－１，ΔＨｆ（ｓ），２０８．５２ｋＪ·ｍｏｌ

－１

ｔｏ３１４．６８ｋＪ·ｍｏｌ－１），ａｎｄａｒｅｆａｒｈｉｇｈｅｒｔｈａｎｔｈｏｓｅｏｆＲＤＸ
（ΔＨｆ（ｓ），１９１．６３ｋＪ·ｍｏｌ

－１
）ａｎｄＨＭＸ（ΔＨｆ（ｇ），２５８．１５ｋＪ·ｍｏｌ

－１
）．

Ｗｉｔｈｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｅｉｎｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｔｈｅｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓ，ｔｈｅＨＯＦｓ
ａｌｗａｙｓｉｎｃｒｅａｓｅ．Ｔａｂｌｅ５ａｌｓｏｓｈｏｗｓｔｈａｔｔｈｅＨＯＦｓａｒｅｓｌｉｇｈｔｌｙ
ａｆｆｅｃｔｅｄｂｙｔｈｅｒｅｌａｔｉｖｅｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｔｈｅｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓ．Ｔｈｅｔｉｔｌｅ
ｃｏｍｐｏｕｎｄｓｐｏｓｓｅｓｓｈｉｇｈｅｒＨＯＦｓｄｕｅｔｏｔｈｅｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓｏｆ
ＮＮｂｏｎｄｓａｓｃｏｍｐａｒｅｄｗｉｔｈｔｈａｔｏｆｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｃｏｍ
ｐｏｕｎｄｓ２，４ＤＮＩａｎｄ３，４ＤＮＰ．
　　Ａｃｏｎｖｅｎｉｅｎｔｍｅｔｈｏｄｗａｓｕｓｅｄｔｏｐｒｅｄｉｃｔｔｈｅｄｅｎｓｉｔｉｅｓｏｆ

ｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｐｒｏｐｏｓｅｄｂｙＰｏｌｉｔｚｅｒｅｔａｌ．［２５］．Ｔｈｅｄｅｎｓｉ
ｔｉｅｓａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ６．Ｔｈｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄｄｅｎｓｉｔｉｅｓｏｆ２，４ＤＮＩａｎｄ
３，４ＤＮＰａｇｒｅｅｗｅｌｌｗｉｔｈｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｖａｌｕｅｓ（１．７７ｇ·ｃｍ－３ａｎｄ
１．８１ｇ·ｃｍ－３），ｗｈｉｃｈｉｎｄｉｃａｔｅｓｔｈｉｓｍｅｔｈｏｄｉｓｒｅｌｉａｂｌｅ．Ｆｒｏｍ
Ｔａｂｌｅ６，ｔｈｅｖａｌｕｅｓｈａｖｅｂｅｅｎｆｏｕｎｄｔｏｂｅｉｎｒａｎｇｅｆｒｏｍ
１．７１ｇ·ｃｍ－３ ｔｏ１．８２ｇ·ｃｍ－３．ＴｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓＲ３ａｎｄＲ６
ｈａｖｅｅｑｕａｌｄｅｎｓｉｔｙ１．８２ｇ·ｃｍ－３，ｗｈｉｃｈｉｓｃｏｍｐａｒａｂｌｅｔｏｔｈｅ
ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆＲＤＸ．

３．６　Ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ
　　Ｓｅｖｅｒａｌｅｍｐｉｒｉｃａｌｏｒｓｅｍｉｅｍｐｉｒｉｃａｌｍｅｔｈｏｄｓｈａｖｅｂｅｅｎ
ａｐｐｌｉｅｄｔｏｅｓｔｉｍａｔｅｔｈｅｓｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓ［２４，４５－４６］．ＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓ
ｅｑｕａｔｉｏｎｓｈａｖｅｂｅｅｎｐｒｏｖｅｄｔｏｂｅｒｅｌｉａｂｌｅ ［４７－４８］．Ｔａｂｌｅ６
ｓｈｏｗｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ（Ｄ） ａｎｄ ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ
ｐｒｅｓｓｕｒｅ（ｐ）ｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｌｏｎｇｗｉｔｈｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ

Ｔａｂｌｅ５　Ｈｅａｔｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ（ＨＯＦｓ）ａｎｄｔｈｅｒｅｌａｔｅｄｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆＡＳ，νσ
２
ｔｏｔａｎｄΔＨｓｕｂｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｎｄｓｏｍｅｒｅｆｅｒｒｅｄｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

ｃｏｍｐｏｕｎｄ ＡＳ／?
２ νσ２ｔｏｔ／（ｋＪ·ｍｏｌ

－１）２ ΔＨｓｕｂ／ｋＪ·ｍｏｌ
－１ ΔＨｆ（ｇ）／ｋＪ·ｍｏｌ

－１ ΔＨｆ（ｓ）／ｋＪ·ｍｏｌ
－１

Ｒ１ １７８．６３ １７７．８８ １１１．８２ ３８９．５４ ２７７．７２
Ｒ２ １７６．６３ １４１．１３ １０４．０９ ３６２．３８ ２５８．２９
Ｒ３ ２００．１３ １２０．１９ １１７．７１ ４３２．３９ ３１４．６８
Ｒ４ １７５．８５ ２０４．８６ １１４．１０ ３２２．６２ ２０８．５２
Ｒ５ １７４．１９ １７３．６９ １０８．０３ ３４２．９４ ２３４．９１
Ｒ６ １９９．００ １１２．０４ １１５．２１ ３８１．９５ ２６６．７４
２，４ＤＮＩ １６２．５８ １９８．１９ １０４．１５ １７４．４５ ７０．３０
３，４ＤＮＰ １６２．１７ １７４．００ １００．０４ ２４７．９６ １４７．９２

ＲＤＸ［４４］ １９１．６３

ＨＭＸ［４４］ ２５８．１５

Ｔａｂｌｅ６　Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｄｅｎｓｉｔｉｅｓ，ｍｏｌａｒｖｏｌｕｍｅ（Ｖｍｏｌ）ａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｌｏｎｇｗｉｔｈｔｈｅｓｅｏｆｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｖａｌｕｅｓｏｆ
２，４ＤＮＩ，３，４ＤＮＰ，ＲＤＸａｎｄＨＭＸ

ｃｏｍｐｏｕｎｄ Ｖｍｏｌ／ｃｍ
３·ｍｏｌ－１ ρ／ｇ·ｃｍ－３ Ｑ／Ｊ·ｇ－１ Ｄ／ｋｍ·ｓ－１ ｐ／ＧＰａ

Ｒ１ １００．５３ １．７４ １５６４．２０ ８．３８ ３０．６０
Ｒ２ １０１．０３ １．７１ １５３７．３６ ８．２４ ２９．１６
Ｒ３ １１８．２９ １．８２ １６８８．６９ ８．９９ ３６．１２
Ｒ４ １００．０７ １．７７ １４６８．６１ ８．３４ ３０．５４
Ｒ５ １０１．８３ １．７２ １５０５．０６ ８．２３ ２９．２０
Ｒ６ １１７．８５ １．８２ １６３６．１３ ８．９２ ３５．５６
２，４ＤＮＩ ９０．８１ １．７８（１．７７）［１７］ １４６５．７０［１７］ ８．２３（８．１３）［１７］ ２９．８３（２８．１０）［１７］

３，４ＤＮＰ ９１．４４ １．７３（１．８１）［１７］ １２５８．７０［１７］ ７．８５（８．２４）［１７］ ２６．８３（２８．８０）［１７］
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ａｎｄｃａｌｃｕｌａｔｅｄｖａｌｕｅｓｏｆ２，４ＤＮＩａｎｄ３，４ＤＮＰ．Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔ
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ｓｔｕｄｙｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ，ｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｉｅｓ，ｈｅａｔｓｏｆｆｏｒ
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ｗｅａｋｅｓｔｂｏｎｄ（２３８．９４ｋＪ·ｍｏｌ－１ｔｏ２７８．５３ｋＪ·ｍｏｌ－１）ｓｕｇ
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ａｌｓ，２００４，１１２：１－１５．
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［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＨａｚａｒｄｏｕｓＭａｔｅｒｉａｌｓ，２００４，４１：５１－５５．

［１０］ＢｕｌｕｓｕＳ，ＤｈａｍａｖａｒａｐｕＲ，ＡｕｔｅｒａＪＲ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｒｍａｌｒｅａｒｒａｎｇｅ
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