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２．１　ＡｒｒｈｅｎｉｕｓＰａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆＴｈｅｒｍａｌＤｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ
ＴｈｅＲｕｓｓｉａｎｍａｎｏｍｅｔｒｉｃｍｅｔｈｏｄ（ＲＭＭ）ｉｓａｓｐｅｃｉａｌｋｉｎｄ

ｏｆＶａｃｕｕｍＳｔａｂｉｌｉｔｙＴｅｓｔ［１１，１３，１７－２１］ｗｈｉｃｈｕｓｅｓａｇｌａｓｓｃｏｍｐｅｎ
ｓａｔｉｎｇｍａｎｏｍｅｔｅｒｏｆｔｈｅＢｏｕｒｄｏｎｔｙｐｅｔｏｅｘａｍｉｎｅｔｈｅｋｉｎｅｔｉｃｓ
ｏｆｔｈｅｒｍｏｌｙｓｉｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓｉｎａｖａｃｕｕｍ．ＴｈｅＥａａｎｄ
ｌｏｇＡｖａｌｕｅｓ，ｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｔｈｉｓｍｅｔｈｏｄ，ａｒｅｔｈｅｍａｉｎｄａｔａｕｓｅｄ
ｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒａｎｄ，ａｓａｌｒｅａｄｙｍｅｎｔｉｏｎｅｄ，ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｔｏｔｈｅ
ｕｎｉｍｏｌｅｃｕｌａｒｎｏｎａｕｔｏｃａｔａｌｙｚｅｄｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｔｈｅｎｉｔｒａ
ｍｉｎｅｓｓｔｕｄｉｅｄ．Ｉｔｉｓｐｏｓｓｉｂｌｅｔｏａｐｐｌｙｈｅｒｅａｌｓｏｋｉｎｅｔｉｃｄａｔａ
ｆｒｏｍ ｏｔｈｅｒｍａｎｏｍｅｔｒｉｃｍｅｔｈｏｄｓ（ｅ．ｇ．Ｒｏｂｅｒｔｓｏｎ′ｓｍｅｔｈ
ｏｄ［２１］）ｏｒｓｏｍｅｔｈｅｒｍｏａｎａｌｙｔｉｃａｌｍｅｔｈｏｄｓ，ｐａｒｔｉｃｕｌａｒｌｙｔｈｅ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｓｃａｎｎｉｎｇｃａｌｏｒｉｍｅｔｒｙ（ＤＳＣ）［３０，３４，３６］ ａｎｄｐａｒｔｉａｌ
ＴＧＡ［３８，４１－４２］，ｗｈｉｃｈａｒｅｄｉｒｅｃｔｌｙｃｏｍｐａｔｉｂｌｅｗｉｔｈｔｈｅＲＭＭｒｅ

５５１１
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ＳｖａｔｏｐｌｕｋＺｅｍａｎ，ＺｄｅｎěｋＦｒｉｅｄｌ，ＭｏｎｉｋａＢａｒｔｏｋｏｖ，ＱｉＬｏｎｇＹＡＮ

ｓｕｌｔｓ．Ｔｈｅａｂｏｖｅｍｅｎｔｉｏｎｅｄｄａｔａｃａｎｂｅａｌｓｏｏｂｔａｉｎｅｄｖｉａｔｈｅ
ｏｒｅｔｉｃａｌｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｕｓｉｎｇｔｈｅｏｕｔｐｕｔｓｏｆｔｈｅ１５ＮＮＭＲｓｐｅｃｔｒｏｓ
ｃｏｐｙ［９，１２，１５，２２］．ＴｈｅＡｒｒｈｅｎｉｕｓｐａｒａｍｅｔｅｒｓｕｓｅｄａｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄ
ｉｎＴａｂｌｅ１．

２．２　Ｎｉｔｒａｍｉｎｅｓ
Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｆｏｒｍｕｌａｓｏｆｔｈｅｉｎｄｉｖｉｄｕａｌｎｉｔｒａｍｉｎｅｓｓｔｕｄ

ｉｅｄａｒｅｓｈｏｗｎｉｎＳｃｈｅｍｅ１．

Ｓｃｈｅｍｅ１　Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｆｏｒｍｕｌａｓｏｆｔｈｅｎｉｔｒａｍｉｎｅｓｓｔｕｄｉｅｄ

Ｔａｂｌｅ１　Ａｌｉｓｔｏｆｔｈｅｎｉｔｒａｍｉｎｅｓｓｔｕｄｉｅｄ，ｓｈｏｗｉｎｇｔｈｅＡｒｒｈｅｎｉｕｓｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｔｈｅｉｒｌｏｗｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｎｃｌｕｄｉｎｇｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ
ｒａｔｅｃｏｎｓｔａｎｔｓｋｆｏｒｕｎｉｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｔ２３０℃
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Ａｒｒｈｅｎｉｕｓｐａｒａｍｅｔｅｒｓ
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１．１ ２Ｎｉｔｒｏ２ａｚａｐｒｏｐａｎｅ ＤＭＮＡ ＩＲ ２９８ ｓｏｌｉｄ １９２．５ １４．２ ２５ １．６２Ｅ０６
１．２ ＤＭＮＡ ＮＭＲ ３６０ｃ ｌｉｑｕｉｄ １５９．８ １４．７ ９，２２ １．２７Ｅ０２
２．１ １，３Ｄｉｎｉｔｒｏ１，３ｄｉａｚｅｔｉｄｉｎｅ ＴＥＴＲＯＧＥＮａ ｃａｌｃｄ． ４５０ｃ １５３．１ １４．１ｂ ２６ １．５９Ｅ０２
３．１ １，３，３Ｔｒｉｎｉｔｒｏａｚｅｔｉｄｉｎｅ ＴＮＡＺ ＤＳＣ ４００５１０ ｌｉｑｕｉｄ １６１．６ １５．７ ２７ ８．２７Ｅ０２
４．１ １，３Ｄｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｉｄｉｎｅ ＣＰＸ ｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ ４２３４７３ ｌｉｑｕｉｄ １４９．４ １３．５ ２８ ９．６５Ｅ０３
４．２ ＣＰＸ ｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ ３８３４０３ ｓｏｌｉｄ １９７．８ １８．７ ２９ １．４４Ｅ０２
５．１ １，４Ｄｉｎｉｔｒｏｐｉｐｅｒａｚｉｎｅ ＤＮＤＣ ｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ ４８９５０７ ｓｏｌｉｄ １９８．４ １７．３ ２８ ４．９７Ｅ０４
６．１ １，３，５Ｔｒｉｎｉｔｒｏ１，３，５ｔｒｉａｚｉｎａｎｅ ＲＤＸ ｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ ４８６５７２ ｌｉｑｕｉｄ １９８．９ １８．５ ２１ ６．９８Ｅ０３
６．２ ＲＤＸ ＤＳＣ ４８６５２５ ｌｉｑｕｉｄ １９７．１ １８．３ ３０ ６．７８Ｅ０３
６．３ ＲＤＸ ｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ ４２３４７０ ｓｏｌｉｄ ２１３．５ １８．６ １８ ２．６８Ｅ０４
６．４ ＲＤＸ ｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ ４２３４７０ ｓｏｌｉｄ ２１７．６ １９．１ ３１ ３．１８Ｅ０４
７．１ １，３，５Ｔｒｉｎｉｔｒｏ１，３，５ｔｒｉａｚｅｐａｎｅ ＨＯＭＯ １５ＮＮＭＲ ４９０ｃ ｓｏｌｉｄ ２０７．１ １８．６ ９，２２ １．２４Ｅ０３
８．１ ３，５，７Ｔｒｉｎｉｔｒｏ１ｏｘａ３，５，７ｔｒｉａｚｏｃａｎｅ ＴＮＯＴＺ ｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ ４６３４９８ ｌｉｑｕｉｄ １９０．１ １６．４ ３２ ４．５５Ｅ０４
９．１ ３，４，６Ｔｒｉｎｉｔｒｏｈｅｘａｈｙｄｒｏ２Ｈｉｍｉｄａｚｏ

［４，５ｄ］［１，３］ｏｘａｚｏｌｅ
ＴＮＩＯ ｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ ４０８４２８ ｓｏｌｉｄ ２０３．９ １８．２ ３３ １．０６Ｅ０３

９．２ ＴＮＩＯ ｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ ４４０４６８ ｌｉｑｕｉｄ １６６．４ １５．２ ３３ ８．３０Ｅ０３
１０．１ β１，３，５，７Ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｚｏｃａｎｅ βＨＭＸ ｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ ５４４５８７ ｓｏｌｉｄ ２２０．５ １９．５ ２１ ３．９９Ｅ０４
１０．２ βＨＭＸ ＤＳＣ ５４４５５８ ｓｏｌｉｄ ２１４．６ １８．８ ３４ ３．２６Ｅ０４
１０．３ βＨＭＸ ＭＳ ５３４５４９ ｓｏｌｉｄ ２０９．０ １７．８ ３５ １．２５Ｅ０４

１１．１ ｃｉｓ１，３，４，６Ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏｏｃｔａｈｙｄｒｏｉｍｉｄａｚｏ
［４，５ｄ］ｉｍｉｄａｚｏｌｅ

ＢＣＨＭＸ ｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ ４５３４７３ ｓｏｌｉｄ ２１０．２ １８．０ ３３ １．４８Ｅ０４

１２．１ ｔｒａｎｓ１，４，５，８Ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏｄｅｃａｈｙｄｒｏ
ｐｙｒａｚｉｎｏ［２，３ｂ］ｐｙｒａｚｉｎｅ

ＴＮＡＤ ＤＳＣ ４７７５０７ ｓｏｌｉｄ ２１０．０ １８．９ ３６ １．２３Ｅ０３

１３．１ １，３，５，７，９Ｐｅｎｔａｎｉｔｒｏ１，３，５，７，９
ｐｅｎｔａａｚａｃｙｃｌｏｄｅｃａｎｅ

ＤＥＣＡＧＥＮａ １５ＮＮＭＲ ５２０ｃ ｓｏｌｉｄ ２１３．５ １８．６ ９ ２．６８Ｅ０４

１４．１ ４，１０Ｄｉｎｉｔｒｏ２，６，８，１２ｔｅｔｒａｏｘａ
４，１０ｄｉａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ

ＴＥＸ ｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ ４８３４９８ ｓｏｌｉｄ １９６．８ １５．４ ３７ ９．１７Ｅ０６

１５．１ ４，８，１０，１２Ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ２，６ｄｉｏｘａ４，８，
１０，１２ｔｅｔｒａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ

Ａｕｒｏｒａ５ ｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ ４６３４８３ ｓｏｌｉｄ １８８．４ １６．７ ４０ １．３６Ｅ０３

１５．２ βＡｕｒｏｒａ５ ｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ ４２３４６３ ｓｏｌｉｄ １８８．８ １６．８ ４０ １．５６Ｅ０３

１６．１ ２，４，６，８，１０，１２Ｈｅｘａｎｉｔｒｏ２，４，６，８，
１０，１２ｈｅｘａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ

εＨＮＩＷ ＴＧＡ ４３３４５３ ｓｏｌｉｄ １７２．０ １３．８ ３８ ８．６６Ｅ０５

１６．２ εＨＮＩＷ ＤＳＣ ４８３５３３ ｓｏｌｉｄ １７６．０ １５．１ ３９ ６．６４Ｅ０４
１６．３ εＨＮＩＷ ｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ ４４３４７３ ｓｏｌｉｄ ２１６．９ １９．８ ４０ １．８８Ｅ０３
１６．４ εＨＮＩＷ ｉｓｏＴＧＡ ４４６４８４ ｓｏｌｉｄ ２２３．４ ２０．５ ４１ １．９９Ｅ０３
１６．５ γＨＮＩＷ ｉｓｏＴＧＡ ４４５４６７ ｓｏｌｉｄ １９６．０ １７．７ ４２ ２．２１Ｅ０３

１７．１ １，４Ｄｉｎｉｔｒｏｔｅｔｒａｈｙｄｒｏｉｍｉｄａｚｏ［４，５ｄ］
ｉｍｉｄａｚｏｌ２，５（１Ｈ，３Ｈ）ｄｉｏｎｅ

ＤＩＮＧＵ ｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ ４５８４７３ ｓｏｌｉｄ ２０３．０ １８．５ ３３ ２．６２Ｅ０３

　Ｎｏｔｅ：ａ）ａｓｕｂｓｔａｎｃｅｗｈｉｃｈｈａｓｎｏｔｙｅｔｂｅｅｎｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄ，ｔｈｅｉｒｄａｔａｗｅｒｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄ［９，１５，４３］；ｂ）ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｉｎＲｅｆ．［２２］；ｃ）ｔｈｅｅｓｔｉｍａｔｅｄｖａｌｕｅｓｆｏｒｔｈｅｋｖａｌｕｅｓ
ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ（ｅｓｔｉｍａｔｉｏｎｏｎｔｈｅｂａｓｉｓｏｆｉｔｓｐｒｅｄｉｃｔｅｄｐｈｙｓｉｃａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙｉｎＲｅｆ．［４３］）
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ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．１２，２０１５（１１５５－１１６１）
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ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｗｉｔｈＭｏｌｅｃｕｌａｒＳｕｒｆａｃｅＥｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃＰｏｔｅｎｔｉａｌａｎｄＴｈｅｒｍａｌＲｅａｃｔｉｖｉｔｙｏｆＮｉｔｒａｍｉｎｅｓ

２．３　Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ
Ｔｈｅｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ ｇｅｏｍｅｔｒｉｅｓｏｆａｌｌｔｈｅｎｉｔｒａｍｉｎｅｓｓｔｕｄｉｅｄ

ｗｅｒｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｂｙｍｅａｎｓｏｆｔｈｅＳｐａｒｔａｎ′１０ＷｉｎＰｐｒｏｇｒａｍ［２３］

ａｔｔｈｅＤＦＴＢ３ＬＹＰ／６３１１＋Ｇ（ｄ，ｐ）／／６３１１＋Ｇ（ｄ，ｐ）ｌｅｖｅｌ，ａｎｄ
ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓｏｂｔａｉｎｅｄｗｅｒｅｒｅｆｉｎｅｄｂｙｔｈｅｕｎｓｃａｌｅｄ
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