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ｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄ，ｗａｓｈｅｄｗｉｔｈｗａｔｅｒｔｏｇｉｖｅａｃｒｕｄｅｐｒｏｄｕｃｔ．Ｔｈｅ
ｌｉｇｈｔｂｒｏｗｎｓｏｌｉｄｗａｓｄｉｓｓｏｌｖｅｄｉｎ５０ｍＬｅｔｈｙｌａｃｅｔａｔｅ，ａｎｄ
ｔｈｅｎｆｉｌｔｅｒｅｄ．ＴｈｅｆｉｌｔｒａｔｅｗａｓｄｒｉｅｄｏｖｅｒＮａ２ＳＯ４ａｎｄｅｖａｐｏｒａｔ
ｅｄｕｎｄｅｒｒｅｄｕｃｅｄｐｒｅｓｓｕｒｅｔｏｇｉｖｅｌｉｇｈｔｂｒｏｗｎｓｏｌｉｄｓｕｂｓｔａｎｃｅ
２ｏｆ３．２７ｇｗｉｔｈｙｉｅｌｄ６０％．ｍ．ｐ．１０６－１０９℃；１Ｈ ＮＭＲ
（ＤＭＳＯｄ６，５００ＭＨｚ）δ：８．９５（ｔ，１Ｈ），８．５０（ｓ，２Ｈ）；
１３ＣＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，１２５ＭＨｚ）δ：１４８．００，１４４．７０，
１４２．５１，１３３．４３，１３０．２５；Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒＣ５Ｈ３ＣｌＮ４Ｏ４：
Ｃ２７．４８，Ｈ １．３８，Ｎ ２５．６４；ｆｏｕｎｄ：Ｃ２７．５３，Ｈ １．４５，
Ｎ２５．５３；ＭＳ（ＥＳＩ）ｍ／ｚ：２１６．９１∶２１８．８９＝３∶１（Ｍ－Ｈ）．
Ｔｈｅｆｉｌｔｅｒｃａｋｅｗａｓｄｉｓｓｏｌｖｅｄｉｎ３０ｍＬｍｅｔｈａｎｏｌ，ａｎｄｔｈｅｎｆｉｌ
ｔｅｒｅｄｔｏｇｉｖｅｒｅｄｓｏｌｉｄｓｕｂｓｔａｎｃｅ３ｏｆ０．９８ｇｗｉｔｈｙｉｅｌｄ２３％．
ｍ．ｐ．２２４－２２６℃；１Ｈ ＮＭＲ（ＣＤＣｌ３，５００ＭＨｚ）δ：８．７７
（ｄ，Ｊ＝５．３Ｈｚ，２Ｈ），７．５２（ｄ，Ｊ＝５．３Ｈｚ，２Ｈ）；１３ＣＮＭＲ
（ＤＭＳＯｄ６，１２５ＭＨｚ）δ：１５１．１１，１４７．４８，１４２．８３，１０８．５２；
Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒＣ１０Ｈ４Ｃｌ２Ｎ６Ｏ４：Ｃ３５．０１，Ｈ１．１８，Ｎ２４．５０；
ｆｏｕｎｄ：Ｃ３５．０４，Ｈ１．１６，Ｎ２４．５３．

２．４　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ２，４Ｄｉａｍｉｎｅ３，５ｄｉｎｉｔｒｏｐｙｒｉｄｉｎｅ（４）
　　Ｔｏａｓｔｉｒｒｅｄｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆ２（０．３０ｇ，１．３８ｍｍｏｌ）ｉｎ２５ｍＬ
ｏｆｍｅｔｈａｎｏｌｗａｓａｄｄｅｄｄｒｙａｍｍｏｎｉａｆｏｒａｂｏｕｔ３０ｍｉｎａｔ０℃，
ａｎｄａｎｏｔｈｅｒ３ｈａｔｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ｔｈｅｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓ
ｆｉｌｔｅｒｅｄ，ｗａｓｈｅｄｗｉｔｈｗａｔｅｒａｎｄｄｒｉｅｄｔｏｇｉｖｅｇｒａｙｓｏｌｉｄｓｕｂ
ｓｔａｎｃｅ４ｏｆ０．２７ｇｗｉｔｈｙｉｅｌｄ９８．６％．ｍ．ｐ．＞２７０℃；
１ＨＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，５００ＭＨｚ）δ：９．４７（ｓ，１Ｈ），９．３３（ｓ，
１Ｈ），９．１０（ｓ，１Ｈ），９．０３（ｓ，１Ｈ），８．９１（ｓ，１Ｈ）；１３ＣＮＭＲ
（ＤＭＳＯｄ６，１２５ＭＨｚ）δ：１５７．３４，１５３．１３，１４７．４０，１２１．７６，
１１３．２４；Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒＣ５Ｈ５Ｎ５Ｏ４：Ｃ３０．１６，Ｈ ２．５３，
Ｎ３５．１７；ｆｏｕｎｄＣ３０．１２，Ｈ２．５５，Ｎ３５．２３；ＭＳ（ＥＳＩ）ｍ／ｚ：
１９７．９９（Ｍ－Ｈ）．

２．５　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ（Ｅ）１，２ｂｉｓ（２ａｍｉｎｏ３ｎｉｔｒｏｐｙｒｉｄｉｎ４ｙｌ）
ｄｉａｚｅｎｅ（５）

　　Ｔｏａｓｔｉｒｒｅｄｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆ３（２．５ｇ，７．３１ｍｍｏｌ）ｉｎ１０ｍＬ
ｏｆＮ，Ｎｄｉｍｅｔｈｙｌｆｏｒｍａｍｉｄｅ（ＤＭＦ）ｗａｓａｄｄｅｄａｍｍｏｎｉｕｍ
ｃｈｌｏｒｉｄｅ（１．１２ｇ，２０．９４ｍｍｏｌ）ｉｎｐｏｒｔｉｏｎｓ，ａｎｄｔｈｅｎａｃａｔａ
ｌｙｔｉｃａｍｏｕｎｔｏｆｃｕｐｒｏｕｓｉｏｄｉｄｅ．Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｉｎｇｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｔｈｅｎ
ｈｅａｔｅｄｔｏ６０℃ ｆｏｒ２．５ｈ，ａｔｗｈｉｃｈｔｉｍｅｃｏｍｐｌｅｔｅｃｏｎｓｕｍｐ
ｔｉｏｎｏｆｔｈｅｓｔａｒｔｉｎｇｍａｔｅｒｉａｌｗａｓｏｂｓｅｒｖｅｄｂｙｔｈｉｎｌａｙｅｒｃｈｒｏｍａ
ｔｏｇｒａｐｈｙ．Ｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｔｈｅｎｐｏｕｒｅｄｏｖｅｒｉｃｅ，ａｎｄ
ｆｉｌｔｅｒｅｄ，ｗａｓｈｅｄｗｉｔｈｗａｔｅｒ，ａｎｄｄｒｉｅｄｏｎａｉｒ．Ｔｈｅｃｒｕｄｅｍａ
ｔｅｒｉａｌｗａｓｔｈｅｎｐｕｒｉｆｉｅｄｖｉａａｓｉｌｉｃａｇｅｌｃｏｌｕｍｎｕｓｉｎｇＥｔＯＡｃ／ＰＥ
ａｓｅｌｕｔｉｎｇｓｏｌｖｅｎｔｔｏｇｉｖｅｗｈｉｔｅｓｏｌｉｄｓｕｂｓｔａｎｃｅ５ｏｆ１．７３ｇ
ｗｉｔｈｙｉｅｌｄ７８％．ｍ．ｐ．１５４－１５６℃；１Ｈ ＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，
５００ＭＨｚ）δ：８．９６（ｄ，Ｊ＝５．２５Ｈｚ，２Ｈ），８．６１（ｄ，Ｊ＝５．２５Ｈｚ，
２Ｈ），７．８９ （ｓ，１Ｈ），７．４２（ｓ，１Ｈ）；Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄ ｆｏｒ
Ｃ１０Ｈ８Ｎ８Ｏ４：Ｃ３９．４８，Ｈ２．６５，Ｎ３６．８３；ｆｏｕｎｄＣ３９．４５，
Ｈ２．６３，Ｎ３６．８６．
　　ＳｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓｓｕｉｔａｂｌｅｆｏｒＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄ
ｆｒｏｍｓｌｏｗｅｖａｐｏｒａｔｉｏｎｏｆｓｏｌｖｅｎｔＣＨＣｌ３ａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．

２．６　ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅＤｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ
　　Ｒｅｄｂｌｏｃｋｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆ３（０．３０ｍｍ×０．２０ｍｍ×
０．１０ｍｍ）ｗａｓｃｏｌｌｅｃｔｅｄｂｙａＮｏｎｉｕｓｃａｄ４ｄｅｔｅｃｔｏｒｅｑｕｉｐｐｅｄ
ｗｉｔｈａｇｒａｐｈｉｔｅｍｏｎｏｃｈｒｏｍａｔｉｃＭｏＫαｒａｄｉａｔｉｏｎ（λ＝０．７１０７３?）
ｕｓｉｎｇａω／２θｓｃａｎｍｏｄｅａｔ２９３（２）Ｋ．Ａｔｏｔａｌｏｆ１３０６ｒｅｆｌｅｃ
ｔｉｏｎｓｗｅｒｅｃｏｌｌｅｃｔｅｄｉｎｔｈｅｒａｎｇｅｏｆ２．７０°≤ θ≤２５．３９°，
ａｍｏｎｇｗｈｉｃｈ１２３４（Ｒｉｎｔ＝０．０３５５）ｗａｓｉｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔａｎｄ９６２

ｗａｓｏｂｓｅｒｖｅｄｗｉｔｈＩ＞２σ（Ｉ）．Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｓｏｌｖｅｄｂｙｄｉ
ｒｅｃｔｍｅｔｈｏｄｓａｎｄｅｘｐａｎｄｅｄｂｙｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅＦｏｕｒｉｅｒｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓ
ｗｉｔｈＳＨＥＬＸＬ９７ｐｒｏｇｒａｍ．Ａｌｌｔｈｅｎｏｎｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｗｅｒｅａｎ
ｉｓｏｔｒｏｐｉｃａｌｌｙｒｅｆｉｎｅｄ，ａｎｄｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｗｅｒｅａｄｄｅｄａｃ
ｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｍｏｄｅｌｓ．Ｔｈｅｆｕｌｌｍａｔｒｉｘｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓ
ｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｇａｖｅＲ１＝０．０５２８，ｗＲ２＝０．１４１９（ｗ＝１／［σ

２
（Ｆｏ

２
）＋

（０．１０００Ｐ）２＋０．１８００Ｐ）］，ｗｈｅｒｅＰ＝（Ｆｏ
２＋２Ｆｃ

２
）／３），Ｓ＝

１．００４，（Δρ）ｍａｘ＝０．２４７，（Δρ）ｍｉｎ＝－０．３５０ｅ／?
３
，（Δ／σ）ｍａｘ＝

０．０００ａｎｄ（Δ／σ）ｍｅａｎ＝０．０００．

３　ＲｅｓｕｌｔｓａｎｄＤｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

３．１　ＳｙｎｔｈｅｓｉｓＤｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎ
　　Ｗｈｅｎｃｏｍｐｏｕｎｄ１ｗａｓｒｅａｃｔｅｄｗｉｔｈｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｅｄｓｕｌｆｕｒｉｃ
ａｃｉｄａｎｄｐｏｔａｓｓｉｕｍｎｉｔｒａｔｅａｔ６０℃，ｃｏｍｐｏｕｎｄ２（ｍａｊｏｒ）ａｎｄ
ａｚｏｃｏｍｐｏｕｎｄ（３，ｍｉｎｏｒ，ｎｏｔｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄｕｎｔｉｌＸｒａｙｑｕａｌｉｔｙ
ｃｒｙｓｔａｌｓｇｒｏｗ ｕｐ）ｗｅｒｅｉｓｏｌａｔｅｄ．Ｅｘｔｅｎｄｉｎｇｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｔｉｍｅ
ｏｒｒａｉｓｉｎｇｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｉｄｎｏｔｃｈａｎｇｅｃｏｍｐｏｕｎｄ３
ｉｎｔｏｔｈｅｍａｊｏｒｐｒｏｄｕｃｔ．Ｔｏｖｅｒｉｆｙｔｈｅｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ
３，ｉｔｗａｓｓｈｏｗｎｔｈａｔｗｈｅｎｃｏｍｐｏｕｎｄ２ｗａｓｉｓｏｌａｔｅｄａｎｄｔｈｅｎ
ｒｅａｃｔｅｄｗｉｔｈｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｅｄｓｕｌｆｕｒｉｃａｃｉｄａｎｄｐｏｔａｓｓｉｕｍｎｉｔｒａｔｅａｔ
ｔｈｅｓａｍｅｃｏｎｄｉｔｉｏｎ，ａｎｄｎｏｎｅｗｃｏｍｐｏｕｎｄｗａｓｆｏｕｎｄａｓｔｈｅ
ｐｏｓｓｉｂｌｅｐｒｏｄｕｃｔ．Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｈｏｗｅｄｔｈａｔｎｉｔｒａｔｉｏｎａｎｄｄｉａｚｏ
ｃｏｕｐｌｉｎｇｒｅａｃｔｉｏｎｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ１ｉｎｖｏｌｖｅｄａｐａｒａｌｌｅｌｒｅａｃｔｉｏｎ，
ａｎｄｏｎｃｅ—ＮＨ２ｉｎｔｈｅｐｙｒｉｄｉｎｅｒｉｎｇｆｏｒｍｅｄｓｔｒｏｎｇｈｙｄｒｏｇｅｎ
ｂｏｎｄｗｉｔｈｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓａｔｏｒｔｈｏｐｏｓｉｔｉｏｎｓ，ｒｅａｃｔｉｏｎｓｃｏｕｌｄ′ｔｏｃ
ｃｕｒｅｖｅｎｉｎｈａｒｓｈｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ．Ｓｏｉｔｗａｓｌｉｋｅｌｙｔｈａｔｃｏｍｐｏｕｎｄ１
ｕｎｄｅｒｗｅｎｔｔｈｅｏｘｉｄａｔｉｏｎａｎｄｎｉｔｒａｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｅｓｓｕｃｃｅｓｓｉｖｅｌｙ
ｔｏｇｅｎｅｒａｔｅ３（Ｓｃｈｅｍｅ２）．

Ｓｃｈｅｍｅ２　

　　Ｐｏｌｙａｍｉｎｏａｎｄｎｉｔｒｏｐｙｒｉｄｉｎｅｓｐｌａｙａｎｉｍｐｏｒｔａｎｔｒｏｌｅｉｎ
ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｈｉｃｈｈａｖｅｂｅｅｎｉｎｖｅｓｔｉｇａ
ｔｅｄａｓｐｏｔｅｎｔｉａｌｎｅｗｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ．Ｗｈｅｎｃｏｍｐｏｕｎｄ２
ｒｅａｃｔｅｄｗｉｔｈａｍｍｏｎｉａｉｎｅｔｈａｎｏｌ，ｃｏｍｐｏｕｎｄ４ｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄ
ｉｎａｈｉｇｈｙｉｅｌｄｓｍｏｏｔｈｌｙ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｓｕｂｓｅｑｕｅｎｔａｍｉｎａｔｉｏｎｒｅ
ａｃｔｉｏｎｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ３ｗｉｔｈａｍｍｏｎｉａｏｒａｍｍｏｎｉｕｍ ｃｈｌｏｒｉｄｅ
（ＮＨ４Ｃｌ）ｆａｉｌｅｄ，ｂｕｔｓｕｃｃｅｅｄｅｄｗｉｔｈａｍｍｏｎｉｕｍｃｈｌｏｒｉｄｅａｎｄ
ａｃａｔａｌｙｔｉｃａｍｏｕｎｔｏｆｃｕｐｒｏｕｓｉｏｄｉｄｅｔｏｇｉｖｅｃｏｍｐｏｕｎｄ５ａｓａ
ｒｅｄｓｏｌｉｄ．Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｈｏｗｅｄｔｈａｔｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｇｈｔｔａｋｅｐｌａｃｅ
ｄｕｅｔｏＣｕｃａｔａｌｙｚｅｄＣ—Ｎ ｃｒｏｓｓｃｏｕｐｌｉｎｇｒｅａｃｔｉｏｎｍｅｃｈａ
ｎｉｓｍ，ｂｕｔｎｏｔａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｍｏｒｅｃｌａｓｓｉｃａｌａｄｄｉｔｉｏｎｅｌｉｍｉｎａ
ｔｉｏｎ ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｏｏ ｍａｎｙ ｃｏｎｊｕｇａｔｅｄ ｄｏｕｂｌｅ
ｂｏｎｄｓ［１２］．

３．２　ＳｔｒｕｃｔｕｒａｌＤｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎ
　　Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｐｅｒｓｐｅｃｔｉｖｅｖｉｅｗｏｆｔｈｅｃｒｙｓ
ｔａｌｐａｃｋｉｎｇｉｎａｕｎｉｔｃｅｌｌｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ３ａｒｅｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇｓ．１
ａｎｄ２，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ，ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ
ａｎｄｔｏｒｓｉｏｎａｎｇｌｅｓａｒｅｓｈｏｗｎｉｎＴａｂｌｅｓ１ａｎｄ２，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．
Ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ３（ＣＣＤＣ：
９５６２８８）ａｒｅｓｈｏｗｎｉｎＴａｂｌｅ３．
　　Ｃｏｍｐｏｕｎｄ３ｃｒｙｓｔａｌｓｉｎａｔｒａｎｓｆｏｒｍ，ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇｔｈａｔｉｔｍａｙ
ｈａｖｅｌｏｗｅｒｅｎｅｒｇｙｔｈａｎｉｔｓｃｉｓｆｏｒｍ．Ｃｌ—Ｃ（５）ａｎｄＣ（４）—Ｎ（２）

７７１１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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　（１１７６－１１８０）



ＭＡＣｏｎｇｍｉｎｇ，ＬＩＵＺｕｌｉａｎｇ，ＹＡＯＱｉｚｈｅｎｇ

ｂｏｎｄｏｆｔｈｅｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐａｒｅｎｅａｒｌｙｃｏｐｌａｎａｒｗｉｔｈｔｈｅｐｙｒｉｄｉｎｅｒｉｎｇ
ａｎｄｔｗｉｓｔｅｄｏｕｔｏｆｔｈｅｐｙｒｉｄｉｎｅｐｌａｎｅｂｙ０．７°ａｎｄ－１７９．７°，
ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｔｈｅａｚｏｂｏｎｄｏｆＮ（３）—Ｎ（３Ａ）ｉｓｎｏｔ
ｃｏｐｌａｎａｒｗｉｔｈｔｈｅｐｙｒｉｄｉｎｅｒｉｎｇ，ｗｈｉｃｈｔｗｉｓｔｓｏｕｔｏｆｉｔｂｙ－１５．６°．

Ｆｉｇ．１　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ３

Ｆｉｇ．２　Ｐａｃｋｉｎｇｏｆｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅ３ｉｎｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｌａｔｔｉｃｅ

Ｔａｂｌｅ１　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｆｏｒｃｏｍｐｏｕｎｄ３

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／? ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／?

Ｃｌ—Ｃ（５） １．７１７（３） Ｎ（１）—Ｃ（５） １．３１８（４）
Ｎ（１）—Ｃ（１） １．３３５（４） Ｎ（３）—Ｃ（３） １．４３３（４）
Ｃ（１）—Ｃ（２） １．３７５（５） Ｏ（２）—Ｎ（２） １．２１４（３）
Ｃ（２）—Ｃ（３） １．３８０（４） Ｎ（２）—Ｏ（１） １．２０８（３）
Ｎ（２）—Ｃ（４） １．４６８（４） Ｃ（３）—Ｃ（４） １．３８７（４）
Ｃ（４）—Ｃ（５） １．３８８（４） Ｎ（３）—Ｎ（３Ａ） １．２３４（４）

ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）

Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｃｌ １１６．９（３） Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｃ（２） １２４．４（３）
Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３） １１８．５（３） Ｏ（１）—Ｎ（２）—Ｏ（２） １２４．８（３）
Ｏ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（４）１１７．３（３） Ｏ（２）—Ｎ（２）—Ｃ（４） １１７．９（３）
Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４） １１７．５（３） Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｎ（３） １２６．０（２）
Ｃ（４）—Ｃ（３）—Ｎ（３） １１６．５（２） Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（５） １１９．６（３）
Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｎ（２） １１９．６（２） Ｃ（５）—Ｃ（４）—Ｎ（２） １２０．７（２）
Ｎ（１）—Ｃ（５）—Ｃ（４） １２２．９（３） Ｎ（５）—Ｃ（５）—Ｃｌ １１７．２（２）
Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｃｌ １１９．８（２）

３．３　ＴｈｅｏｒｅｔｉｃａｌＳｔｕｄｉｅｓ
　　ＴｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｗｅｒｅｃａｒｒｉｅｄｏｕｔｂｙｔｈｅＧａｕｓｓｉａｎ
０９ｐｒｏｇｒａｍｓｕｉｔｅ［１３］．Ｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｙｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｍｏｌｅｃ
ｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｆｒｅｑｕｅｎｃｙａｎａｌｙｓｅｓｗｅｒｅｃａｒｒｉｅｄｏｕｔｂｙｕｓｉｎｇ
ｔｈｅＢ３ＬＹＰｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｗｉｔｈｔｈｅ６３１Ｇ ｂａｓｉｓｓｅｔ［１４］．Ｔｈｅ
ｏｐｔｉｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄｔｏｂｅｔｒｕｅｌｏｃａｌｅｎｅｒｇｙ

ｍｉｎｉｍａｏｎｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｓｕｒｆａｃｅｗｉｔｈｏｕｔｉｍａｇｉｎａｒｙｆｒｅ
ｑｕｅｎｃｉｅｓ．

Ｔａｂｌｅ２　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｔｏｒｓｉｏｎａｎｇｌｅｓｆｏｒｃｏｍｐｏｕｎｄ３

ｂｏｎｄ 　ａｎｇｌｅ／（°）

Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｃ（２） ０．８（５）
Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｃ（３）—Ｃ（３） －１．３（５）
Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４） ０．３（４）
Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｎ（３） －１７７．６（３）
Ｎ（３Ａ）—Ｎ（３）—Ｃ（３）—Ｃ（２） －１５．６（５）
Ｎ（３Ａ）—Ｎ（３）—Ｃ（３）—Ｃ（４） １６６．４（３）
Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（５） １．１（４）
Ｎ（３）—Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（５） １７９．２（２）
Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｎ（２） １７９．１（３）
Ｎ（３）—Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｎ（２） －２．８（４）
Ｏ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（４）—Ｃ（３） －７１．３（４）
Ｏ（２）—Ｎ（２）—Ｃ（４）—Ｃ（３） １０９．８（３）
Ｏ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（４）—Ｃ（５） １０６．７（３）
Ｏ（２）—Ｎ（２）—Ｃ（４）—Ｃ（５） －７２．２（４）
Ｃ（１）—Ｎ（１）—Ｃ（５）—Ｃ（４） ０．７（４）
Ｃ（１）—Ｎ（１）—Ｃ（５）—Ｃｌ －１７７．６（２）
Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１） －１．７（４）
Ｎ（２）—Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１） －１７９．７（３）
Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｃｌ １７６．６（２）
Ｎ（２）—Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｃｌ －１．５（４）

Ｔａｂｌｅ３　Ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｆｏｒｃｏｍｐｏｕｎｄ３

ｃｈｅｍｉｃａｌｆｏｒｍｕｌａ Ｃ１０Ｈ４Ｃｌ２Ｎ６Ｏ４

ｃｒｙｓｔａｌｓｙｓｔｅｍ ｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃ
ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐ Ｐ２１／Ｎ

ｓｉｚｅ／ｍｍ３ ０．３０×０．２０×０．１０
ａ／? ９．９６５（２）
ｂ／? ６．３１９０（１３）
ｃ／? １０．７３７（２）

β／（°） ９３．７５（３）
Ｄｃ／ｇ·ｃｍ

－３ １．６８９

ｆｏｒｍｕｌａｗｅｉｇｈｔ／ｇ·ｍｏｌ－１ １７１．５５

ｖｏｌｕｍｅ／?３ ６７４．６（２）
Ｚ ４

λ／? ０．７１０７３
Ｆ（０００） ３４４
ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｃｏｌｌｅｃｔｅｄ／ｕｎｉｑｕｅ １２３４／９６２
Ｒ１，ｗＲ２（Ｉ＞２σ（Ｉ）） ０．０５２８，０．１４１９
Ｒ１，ｗＲ２（ａｌｌｄａｔａ） ０．０６８６，０．１５５９

　　Ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ（Ｄ）ａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ（ｐ）ａｒｅ
ｔｈｅｍｏｓｔｉｍｐｏｒｔａｎｔｔａｒｇｅｔｓｏｆｓｃａｌｉｎｇｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｃｈａｒａｃｔｅｒ
ｉｓｔｉｃｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ＦｏｒＣＨＮＯ ｔｙｐｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，ｔｈｅ
ＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓｅｍｐｉｒｉｃａｌｅｑｕａｔｉｏｎｓ［１５－１６］ｗａｓｕｓｅｄｔｏｄｅｔｅｒｍｉｎｅ
ｔｈｅｓｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓ．
　　ＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓｅｍｐｉｒｉｃａｌｅｑｕａｔｉｏｎｓ：
Ｄ＝１．０１（ＮＭ０．５Ｑ０．５）０．５（１＋１．３０ρｏ） （１）
ｐ＝１．５５ρ２ｏＮＭ

０．５Ｑ０．５ （２）
　　ＷｈｅｒｅＤｉｓｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙｉｎｋｍ·ｓ－１，ｐｉｓｄｅｔｏｎａ
ｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅｉｎＧＰａ，Ｎｉｓｍｏｌｅｓｏｆｇａｓｅｏｕｓｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄ

８７１１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．１２，２０１５（１１７６－１１８０）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＣｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆＴｗｏＮｅｗＥｎｅｒｇｅｔｉｃＰｏｌｙａｍｉｎｏａｎｄＮｉｔｒｏＰｙｒｉｄｉｎｅＤｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ

ｕｃｔｓｐｅｒｇｒａｍ ｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｍ ｉｓｔｈｅａｖｅｒａｇｅｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｗｅｉｇｈｔｓｏｆｇａｓｅｏｕｓｐｒｏｄｕｃｔｓ，Ｑ ｉｓｔｈｅｅｎｅｒｇｙｏｆｅｘｐｌｏｓｉｏｎｉｎ
Ｊ·ｇ－１ｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅａｎｄρｏｉｓｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｄｅｎｓｉｔｙｉｎｇ·ｃｍ

－３．Ｎ，
Ｍ ａｎｄＱ ａｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｌａｒｇｅｓｔｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃ
ｐｒｉｎｃｉｐｌｅ，ｉ．ｅ．，ｆｏｒｔｈｅＣＨＮＯ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，ａｌｌｔｈｅＮ ａｔｏｍ
ｃｏｎｖｅｒｔｓｉｎｔｏＮ２，ｔｈｅＯａｔｏｍｆｏｒｍｓＨ２ＯｗｉｔｈＨａｔｏｍｆｉｒｓｔａｎｄ
ｔｈｅｒｅｍａｉｎｄｅｒｆｏｒｍｓＣＯ２ｗｉｔｈＣａｔｏｍ．ＴｈｅｒｅｍａｉｎｄｅｒｏｆＣａｔ
ｏｍ ｗｉｌｌｅｘｉｓｔｉｎｓｏｌｉｄｓｔａｔｅｉｆＯａｔｏｍｄｏｅｓｎｏｔｓａｔｉｓｆｙｆｕｌｌｏｘｉｄａ
ｔｉｏｎｏｆＣａｔｏｍ．ＴｈｅｒｅｍａｉｎｄｅｒｏｆＯａｔｏｍｗｉｌｌｅｘｉｓｔｉｎＯ２ｉｆＯ
ａｔｏｍｉｓｓｕｐｅｒｆｌｕｏｕｓ．

　　ＴｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｒｅｓｕｌｔｓｉｎＴａｂｌｅ４ｉｎｄｉｃａｔｅｔｈａｔｃｏｍｐｏｕｎｄ４
ｈａｓａｓｉｍｉｌａｒｏｘｙｇｅｎｂａｌａｎｃｅａｎｄ ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ
ｃｏｍｐａｒｉｎｇｔｏＴＮＴ［１７］，ｂｕｔｉｓｗｏｒｓｅｔｈａｎｈｅｘａｈｙｄｒｏ１，３，５ｔｒｉ
ｎｉｔｒｏ１，３，５ｔｒｉａｚｉｎｅ（ＲＤＸ）［１８］，ａｎｄｃｏｍｐｏｕｎｄ５ｉｓｌｅｓｓｃｏｍ
ｐｅｔｉｔｉｖｅ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ａｓａｎｅｗａｚｏｂｒｉｄｇｅｄｐｙｒｉｄｉｎｅｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ，
ｃｏｍｐｏｕｎｄ５ｈａｓａｈｉｇｈｖａｌｕｅｏｆｄｅｎｓｉｔｙ，ｄｕｅｔｏｔｈｅｉｎｔｒｏｄｕｃ
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