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：１００６９９４１（２０１５）１２１２３５０５

ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄＥｎｔｈａｌｐｙｏｆＣｏｍｂｕｓｔｉｏｎｏｆＡＥＦＯＸ７

ＳＵＮＱｉａｎ１，ＬＩＹａｎｆｅｎｇ１，ＸＵＫａｎｇｚｈｅｎ１，ＳＯＮＧＪｉｒｏｎｇ１，ＺＨＡＯＦｅｎｇｑｉ２
（１．ＳｃｈｏｏｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，ＮｏｒｔｈｗｅｓｔＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｘｉ′ａｎ７１００６９，Ｃｈｉｎａ；２．Ｘｉ′ａｎＭｏｄｅｒｎＣｈｅｍｉｓｔｒｙＲｅｓｅａｒｃｈＩｎｓｔｉｔｕｔｅ，Ｘｉ′ａｎ７１００６５，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｔｈｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆ１ａｍｉｎｏ１ｅｔｈｙｌａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ（ＡＥＦＯＸ７）ｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄ．ＴｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＡＥＦＯＸ７·Ｈ２Ｏ ｉｓｏｒｔｈｏ
ｒｈｏｍｂｉｃ，ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐＰｎａ２（１）／ｍｗｉｔｈｃｒｙｓｔａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆａ＝１．３６９２（３）ｎｍ，ｂ＝０．７１２４０（１６）ｎｍ，ｃ＝０．９０２４（２）ｎｍ，β＝９０°，Ｖ＝０．８８０２（４）ｎｍ３，Ｚ＝
４，μ＝０．１３３ｍｍ－１，Ｆ（０００）＝４０８，Ｄｃ＝１．４６５ｇ·ｃｍ

－３，Ｒ１＝０．０３０６ａｎｄｗＲ２＝０．０８５５．ＥｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｏｆＡＥＦＯＸ７，ＡＭＦＯＸ７（１ａｍｉｎｏ１ｍｅｔｈ
ｙｌａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ）ａｎｄＦＯＸ７ａｔ２９８．１５Ｋｗｅｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄ，ａｎｄｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｗｅｒｅ－（２３４７．８３±４．８４），
－（１８１９．９６±５．９４）ｋＪ·ｍｏｌ－１ａｎｄ－（１１５９．７７±１．３０）ｋＪ·ｍｏｌ－１，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：１，１ｄｉａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ（ＦＯＸ７）；１ａｍｉｎｏ１ｅｔｈｙｌａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ（ＡＥＦＯＸ７）；ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ；ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｃｏｍ
ｂｕｓｔｉｏｎ
ＣＬＣｎｕｍｂｅｒ：ＴＪ５５；Ｏ６１４．１ Ｄｏｃｕｍｅｎｔｃｏｄｅ：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１５．１２．０１７

ＲｅｃｅｉｖｅｄＤａｔｅ：２０１５０１１５；ＲｅｖｉｓｅｄＤａｔｅ：２０１５０３１６
ＰｒｏｊｅｃｔＳｕｐｐｏｒｔｅｄ：ＮａｔｉｏｎａｌＮａｔｕｒａｌＳｃｉｅｎｃｅＦｏｕｎｄａｔｉｏｎｏｆＣｈｉｎａ（２１２４１００３
ａｎｄ２０８０３０５８），ＰｏｓｔｄｏｃｔｏｒａｌＳｃｉｅｎｃｅＦｏｕｎｄａｔｉｏｎｏｆＳｈａａｎｘｉＰｒｏｖｉｎｃｅａｎｄＥｄｕ
ｃａｔｉｏｎＣｏｍｍｉｔｔｅｅＦｏｕｎｄａｔｉｏｎｏｆＳｈａａｎｘｉＰｒｏｖｉｎｃｅ（２０１３ＪＫ０６９７）
Ｂｉｏｇｒａｐｈｙ：ＳＵＮ Ｑｉａｎ（１９８９－），ｆｅｍａｌｅ，ｄｏｃｔｏｒｐｏｓｔｇｒａｄｕａｔｅ，ｒｅｓｅａｒｃｈｆｉｅｌｄｓ：
ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｅｍａｉｌ：１１５６６３３１９７＠ｑｑ．ｃｏｍ
ＣｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇＡｕｔｈｏｒ：ＸＵＫａｎｇｚｈｅｎ（１９７６－），ｍａｌｅ，ｐｒｏｆｅｓｓｏｒ，ｒｅｓｅａｒｃｈｆｉｅｌｄｓ：
ｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｎｅｗｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｅｍａｉｌ：ｘｕｋｚ＠ｎｗｕ．ｅｄｕ．ｃｎ

１　Ｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎ
　　１，１Ｄｉａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ（ＦＯＸ７）ｉｓａｎｏｖｅｌｈｉｇｈ
ｅｎｅｒｇｙｍａｔｅｒｉａｌｗｉｔｈｈｉｇｈｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙａｎｄｌｏｗｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ，
ｗｈｉｃｈｈａｓａｓａｍｅｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｔｏＴＡＴＢａｎｄａｓｉｍｉｌａｒｅｎｅｒｇｙ
ｄｅｎｓｉｔｙｗｉｔｈ ＲＤＸ ａｎｄ ＨＭＸ［１］．Ｗｈｅｎ ｆｉｒｓｔｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄ ｉｎ
１９９８［１］，ＦＯＸ７ｒｅｃｅｉｖｅｄｍｕｃｈａｔｔｅｎｔｉｏｎａｎｄｗａｓｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄａｓ
ｔｈｅｍａｉｎｃｏｍｐｏｎｅｎｔｐｏｔｅｎｔｉａｌｌｙｉｎｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｅａｍｍｕｎｉｔｉｏｎｓａｎｄ
ｓｏｌｉｄｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ．Ｍａｎｙｒｅｓｅａｒｃｈｅｓｈａｖｅｂｅｅｎｃａｒｒｉｅｄｏｕｔａｂｏｕｔ
ｔｈｅｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，ｍｅｃｈａｎｉｓｍ，ｍｏｌｅｃｕｌｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｔｈｅｒｍａｌｂｅｈａｖ
ｉｏｒ，ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅａｎｄａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆＦＯＸ７［２－４］．
　　ＦＯＸ７ｃａｎｒｅａｃｔｗｉｔｈｓｏｍｅｎｕｃｌｅｏｐｈｉｌｅｓｔｏｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅ
ｎｅｗ ｈｉｇｈｅｎｅｒｇｅｔｉｃｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｄｕｅｔｏｉｔｓ“ｐｕｓｈｐｕｌｌ”ｎｉｔｒｏ
ｅｎａｍｉｎｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｗｈｉｃｈｐｏｓｓｅｓｓｅｓａｈｉｇｈｌｙｐｏｌａｒｉｚｅｄｃａｒｂｏｎ
ｃａｒｂｏｎｄｏｕｂｌｅｂｏｎｄｗｉｔｈｐｏｓｉｔｉｖｅａｎｄｎｅｇａｔｉｖｅｃｈａｒｇｅｓｓｔａｂｉ
ｌｉｚｅｄｂｙｔｈｅａｍｉｎｏｇｒｏｕｐａｎｄｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ［５－７］．
Ｔｈｅｐｏｓｉｔｉｖｅｅｎｄｏｆｔｈｅｃａｒｂｏｎｃａｒｂｏｎｄｏｕｂｌｅｂｏｎｄｃａｎｂｅａｔ
ｔａｃｋｅｄｂｙｎｕｃｌｅｏｐｈｉｌｉｃｒｅａｇｅｎｔｓｔｏｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｎｅｗｓｉｎｇｌｅｓｕｂ
ｓｔｉｔｕｔｅｄｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｏｒｄｉｓｕｂｓｔｉｔｕｔｅｄ ｃｌｏｓｅｄｌｏｏｐ ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ．
ＷｅｈａｖｅｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｍａｎｙｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｏｆＦＯＸ７，ｓｕｃｈａｓ１ａ
ｍｉｎｏ１ｈｙｄｒａｚｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｅｎｅ（ＡＨＤＮＥ），１ａｍｉｎｏ１
（ ２， ４ｄｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌｈｙｄｒａｚｉｎｙｌ）２， ２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ
（ＡＰＨＤＮＥ）， １ａｍｉｎｏ１ｍｅｔｈｙｌａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ
（ＡＭＦＯＸ７），２（ｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌｅｎｅ）１，３ｄｉａｚａｃｙｃｌｏｐｅｎｔａｎｅ
（ＤＮＤＺ），５（ｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌｅｎｅ）ｔｅｔｒａｚｏｌｅ（ＤＮＭＴ），ｓｅｒｉｅｓｏｆ
ｐｏｔａｓｓｉｕｍａｎｄｏｔｈｅｒｓａｌｔｓｏｒｃｏｍｐｌｅｘｅｓ［８－１３］，ｓｏｍｅｏｆｗｈｉｃｈ
ｗｉｌｌｂｅｕｓｅｄａｓｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃａｔａｌｙｓｔｓｏｒｅｎｅｒｇｅｔｉｃｆｌａｍｅｓｕｐｐｒｅｓ
ｓｏｒｉｎｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ．
　　１Ａｍｉｎｏ１ｅｔｈｙｌａｍｉｎｅ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｅｎｅ（ＡＥＦＯＸ７）ｗａｓ
ａ ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ ｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄ ｂｙ ｏｕｒｇｒｏｕｐ ｉｎ ２０１０， ｗｈｏｓｅ
ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎａｎｄｔｈｅｒｍａｌｂｅｈａｖｉｏｒｈａｖｅ

ｂｅｅｎｒｅｐｏｒｔｅｄ［１３］．ＢｕｔｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＡＥＦＯＸ７ｗａｓ
ｎｏｔｇｏｔｂｙｍａｎｙｍｅｔｈｏｄｓ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｗｅｏｂｔａｉｎｉｔｗｉｔｈａｎｕｎ
ｅｘｐｅｃｔｅｄｍｅｔｈｏｄ．Ｔｈｉｓｐａｐｅｒｍａｉｎｌｙｒｅｐｏｒｔｓｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃ
ｔｕｒｅａｎｄｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｏｆＡＥＦＯＸ７．

２　Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓ

２．１　Ｓａｍｐｌｅ
　　ＦＯＸ７ｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍ Ｘｉ′ａｎＭｏｄｅｒｎＣｈｅｍｉｓｔｒｙＲｅ
ｓｅａｒｃｈＩｎｓｔｉｔｕｔｅ．ＡＥＦＯＸ７ａｎｄＡＭＦＯＸ７ｗｅｒｅｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄａｃ
ｃｏｒｄｉｎｇｔｏＲｅｆｅｒｅｎｃｅｓ［１３－１４］．Ｔｈｅｐｕｒｉｔｉｅｓｏｆｔｈｅｔｈｒｅｅｃｏｍ
ｐｏｕｎｄｓａｒｅａｌｌｏｖｅｒ９９％．

２．２　Ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
　　ＷｅｔｒｉｅｄｔｏｐｒｅｐａｒｅＣｄ（ｅｔｈａｍｉｎｅ）２（ＦＯＸ７）２ ｂｙｐｕｔｔｉｎｇ
Ｃｄ（ＮＯ３）２ ａｎｄＫ（ＦＯＸ７）·Ｈ２Ｏ ｉｎｔｏｅｔｈｙｌａｍｉｎｅａｑｕｅｏｕｓ
ｓｏｌｕｔｉｏｎ（５０％）． Ａｌｔｈｏｕｇｈ ｔｈｅｒｅ ｗａｓ ｎｏ ｓｕｃｃｅｓｓ ｏｆ
Ｃｄ（ｅｔｈａｍｉｎｅ）２（ＦＯＸ７）２，ｗｅｆｉｎａｌｌｙｇｏｔｍａｎｙｃｒｙｓｔａｌｓｏｆＡＥ
ＦＯＸ７·Ｈ２Ｏ．Ｉｎｔｈｅｓｙｓｔｅｍ，ｓｕｂｓｔｉｔｕｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎｏｆＦＯＸ７
ｈａｐｐｅｎｅｄａｔｔｈｅｃａｔａｌｙｔｉｃａｃｔｉｏｎｏｆＣｄ２＋ ａｔｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ
ｆｏｒ３ｍｏｎｔｈｓ．
　　Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｗｉｔｈｄｉｍｅｎｓｉｏｎｓｏｆ０．３９ｎｍ×０．２１ｎｍ×
０．１９ｍｍｗａｓｃｈｏｓｅｎｆｏｒＸｒａｙｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ．Ｔｈｅｄａｔａｗｅｒｅｃｏｌ
ｌｅｃｔｅｄｏｎａＢｒｕｋｅｒＳＭＡＲＴＡＰＥＸＣＣＤＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒｕｓｉｎｇ
ｇｒａｐｈｉｔｅｍｏｎｏｃｈｒｏｍａｔｅｄＭｏＫα ｒａｄｉａｔｉｏｎ（λ＝０．０７１０７３ｎｍ）．
Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｓｏｌｖｅｄｂｙｔｈｅｄｉｒｅｃｔｍｅｔｈｏｄｓ（ＳＨＥＬＸＴＬ９７）
ａｎｄｒｅｆｉｎｅｄｂｙｔｈｅｆｕｌｌｍａｔｒｉｘｂｌｏｃｋｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｍｅｔｈｏｄｏｎ
Ｆ２ｗｉｔｈａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｔｈｅｒｍａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒａｌｌｎｏｎｈｙｄｒｏｇｅｎａｔ
ｏｍｓ［１５－１６］．Ｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｗｅｒｅａｄｄｅｄａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅ
ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｍｏｄｅｌｓ．Ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａａｎｄ ｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｒｅｓｕｌｔｓｏｆ
ＡＥＦＯＸ７·Ｈ２Ｏ ａｒｅｓｕｍｍａｒｉｚｅｄｉｎＴａｂｌｅ１．ＣＣＤＣ Ｎｏ．：
１０４２５４５．

２．３　Ｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｏｆｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ
　　ＥｎｔｈａｌｐｙｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｗａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙＩＫＡＣ５０００
ｏｘｙｇｅｎｂｏｍｂｃａｌｏｒｉｍｅｔｅｒ（Ｇｅｒｍａｎ）ａｄｉａｂａｔｉｃａｌｌｙ．Ｔｈｅｃａｌｏ
ｒｉｍｅｔｅｒｗａｓｃａｌｉｂｒａｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｓｕｂｓｔａｎｃｅｂｅｎｚｏｉｃ
ａｃｉｄｈａｖｉｎｇａｐｕｒｉｔｙｏｆ９９．９９％，ａｎｄｅａｃｈｓａｍｐｌｅｗａｓｔｅｓｔｅｄ
ｗｉｔｈ６ｔｉｍｅｓ．Ｔｈｅｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｏｆ－（２６５０３±７３．３０）Ｊ·ｇ－１

５３２１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$
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　（１２３５－１２３９）



ＳＵＮＱｉａｎ，ＬＩＹａｎｆｅｎｇ，ＸＵＫａｎｇｚｈｅｎ，ＳＯＮＧＪｉｒｏｎｇ，ＺＨＡＯＦｅｎｇｑｉ

ｆｏｒｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｓｕｂｓｔａｎｃｅｂｅｎｚｏｉｃａｃｉｄｉｓｖｅｒｙｃｌｏｓｅｔｏｔｈｅ
ｓｔａｎｄａｒｄｖａｌｕｅａｓ－（２６４３４±５．８）Ｊ·ｇ－１ａｔ２９８．１５Ｋ，ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇ
ｔｈａｔｔｈｅｍｅａｓｕｒｉｎｇｓｙｓｔｅｍｉｓａｃｃｕｒａｔｅａｎｄｒｅｌｉａｂｌｅ［１７］．

Ｔａｂｌｅ１　Ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｄｅｔａｉｌｓ

ｃｈｅｍｉｃａｌｆｏｒｍｕｌａ Ｃ４Ｈ１０Ｎ４Ｏ５

ｆｏｒｍｕｌａｍａｓｓ／ｇ·ｍｏｌ－１ １９４．１６
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ／Ｋ ２９６（２）
ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ／ｎｍ ０．０７１０７３
ｃｒｙｓｔａｌｓｙｓｔｅｍ ｏｒｔｈｏｒｈｏｍｂｉｃ
ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐ Ｐｎａ２（１）
ａ／ｎｍ １．３６９２（３）
ｂ／ｎｍ ０．７１２４０（１６）
ｃ／ｎｍ ０．９０２４（２）

ｖｏｌｕｍｅ／ｎｍ３ ０．８８０２（４）
Ｚ ４
Ｄｃ／ｇ·ｃｍ

－３ １．４６５

ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ／ｍｍ－１ ０．１３３
Ｆ（０００） ４０８

θ／（°） ２．９８－２５．１０
ｉｎｄｅｘｒａｎｇｅｓ －９≤ｈ≤１６，－８≤ｋ≤８，－１０≤ｌ≤１０
ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｃｏｌｌｅｃｔｅｄ １４５１
ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｕｎｉｑｕｅ １２７９
ｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｍｅｔｈｏｄ ｆｕｌｌｍａｔｒｉｘｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｏｎＦ２

ｇｏｏｄｎｅｓｓｏｆｆｉｔｏｎＦ２ １．０６０
ｆｉｎａｌＲｉｎｄｉｃｅｓ［Ｉ＞２σ（Ｉ）］ Ｒ１＝０．０３０６，ｗＲ２＝０．０８５５

Ｒｉｎｄｉｃｅｓ（ａｌｌｄａｔａ） Ｒ１＝０．０３５２，ｗＲ２＝０．０９０４

ｌａｒｇｅｓｔｄｉｆｆ．ｐｅａｋ
ａｎｄｈｏｌｅ／（ｅ·?－３）

０．１３ａｎｄ－０．２０１

３　ＲｅｓｕｌｔｓａｎｄＤｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

３．１　ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅ
　　ＭｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｃｒｙｓｔａｌｐａｃｋｉｎｇｏｆＡＥＦＯＸ７·Ｈ２Ｏ
ａｒｅｉｌｌｕｓｔｒａｔｅｄｉｎＦｉｇ．１ａｎｄＦｉｇ．２．Ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄ
ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｏｆＡＥＦＯＸ７·Ｈ２ＯａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ２．

Ｔａｂｌｅ２　ＳｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｏｆＡＥＦＯＸ７·Ｈ２Ｏ

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／ｎｍ ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）

Ｎ（１）—Ｏ（１） ０．１１８６（６） Ｏ（１）—Ｎ（１）—Ｏ（２）１２２．０（４）
Ｎ（１）—Ｏ（２） ０．１２６７（４） Ｏ（１）—Ｎ（１）—Ｃ（１）１１７．３（３）
Ｎ（１）—Ｃ（１） ０．１３９６（６） Ｏ（２）—Ｎ（１）—Ｃ（１）１２０．６（３）
Ｎ（２）—Ｏ（３） ０．１２０４（４） Ｏ（３）—Ｎ（２）—Ｏ（４）１２１．５（３）
Ｎ（２）—Ｏ（４） ０．１３２３（５） Ｏ（３）—Ｎ（２）—Ｃ（１）１２６．７（３）
Ｎ（２）—Ｃ（１） ０．１３５２（５） Ｏ（４）—Ｎ（２）—Ｃ（１）１１１．８（３）
Ｎ（３）—Ｃ（２） ０．１３０７７（１９） Ｃ（２）—Ｎ（４）—Ｃ（３） １２３．４３（１３）
Ｎ（４）—Ｃ（２） ０．１３００４（１８） Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｎ（１）１２３．２５（１３）
Ｎ（４）—Ｃ（３） ０．１４６７４（１８） Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｃ（２） １２０．６（４）
Ｃ（１）—Ｃ（２） ０．１４８７７（１９） Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｃ（２） １１６．０（４）
Ｃ（３）—Ｃ（４） ０．１５０２（２） Ｎ（４）—Ｃ（２）—Ｎ（３）１２３．１９（１３）

Ｎ（４）—Ｃ（２）—Ｃ（１） １１８．８０（１２）
Ｎ（３）—Ｃ（２）—Ｃ（１） １１８．００（１２）
Ｎ（４）—Ｃ（３）—Ｃ（４） １０９．７４（１４）

　 　 Ｔｈｅ ａｎａｌｙｔｉｃａｌｒｅｓｕｌｔｓｉｎｄｉｃａｔｅ ｔｈａｔｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｏｆ
ＡＥＦＯＸ７·Ｈ２Ｏｉｓｍａｄｅｕｐｏｆａｎａｍｉｎｏｇｒｏｕｐ，ａｎｅｔｈｙｌａｍｉ

ｎｏｇｒｏｕｐ，ｔｗｏｎｉｔｒｙｌｓａｎｄａｃｒｙｓｔａｌｗａｔｅｒａｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．１．
Ｔｈｅｒｅ ａｒｅ ｔｈｒｅｅ ｏｒｔｈｏｇｏｎａｌｐｌａｎｅｓ ｉｎ ｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｏｆ
ＡＥＦＯＸ７：ｔｈｅ ｎｉｔｒｏｎｉｔｒｏ ｇｒｏｕｐｓｐｌａｎｅ， ｔｈｅ ａｍｉｎｏｉｍｉｎｏ
ｇｒｏｕｐｓｐｌａｎｅａｎｄｔｈｅｅｔｈｙｌｇｒｏｕｐｐｌａｎｅ，ｔｈｅｉｎｔｅｒｓｅｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅ
ｆｉｒｓｔｔｗｏｐｌａｎｅｓｉｓＣ（１）—Ｃ（２），ｗｈｉｌｅＮ（４）—Ｃ（３）ｃｏｍ
ｂｉｎｅｓｔｈｅｌａｓｔｔｗｏｐｌａｎｅｓ，ａｎｄｔｈｅｐｌａｎｅｔｏｗｈｉｃｈｔｈｅｃｒｙｓｔａｌ
ｗａｔｅｒｂｅｌｏｎｇｓｐａｒａｌｌｅｌｓｗｉｔｈ ｔｈｅｎｉｔｒｏｎｉｔｒｏ ｇｒｏｕｐｓｐｌａｎｅ．
ＣｏｍｐａｒｉｎｇｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｗｉｔｈｔｈａｔｏｆｔｈｅｐａｒｅｎｔｃｏｍｐｏｕｎｄＦＯＸ７
ａｎｄｏｔｈｅｒｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ，ｓｕｃｈａｓ１ａｍｉｎｏ１ｍｅｔｈｙｌａｍｉｎｏ２，２
ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ（ＡＭＦＯＸ７），ｏｎｅａｍｉｎｏｇｒｏｕｐｉｓｓｕｂｓｔｉｔｕｔｅｄ
ｂｙｔｈｅｎｕｃｌｅｏｐｈｉｌｅｏｆｍｅｔｈｙｌａｍｉｎｅ．Ｃｏｎｓｅｑｕｅｎｔｌｙ，ｔｈｅｍｏｌｅｃ
ｕｌａｒｓｙｍｍｅｔｒｙｉｓｂｒｏｋｅｎｉｎａｃｅｒｔａｉｎｅｘｔｅｎｔ，ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ ｃｈａｎｇｅｓａｎｄ ｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｌｍｏｓｔ
ｔｒａｎｓｆｏｒｍｓｉｎｔｏｏｗｎｔｗｏｏｒｔｈｏｇｏｎａｌｐｌａｎｅｓ（ｔｈｅｎｉｔｒｏｎｉｔｒｏ
ｇｒｏｕｐｓｐｌａｎｅａｎｄｔｈｅａｍｉｎｏｍｅｔｈｙｌａｍｉｎｏｇｒｏｕｐｓｐｌａｎｅ）．

Ｆｉｇ．１　ＭｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＡＥＦＯＸ７·Ｈ２Ｏ

Ｆｉｇ．２　ＣｒｙｓｔａｌｐａｃｋｉｎｇｏｆＡＥＦＯＸ７·Ｈ２Ｏ

　　Ｉｎａｃｃｏｒｄａｎｃｅｗｉｔｈｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌａｎａｌｙｓｉｓ，ｔｈｅｒｅｉｓａｈｙ
ｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｉｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅ．ＥａｃｈｍｏｌｅｃｕｌｅｏｆＡＥＦＯＸ７
ｆｏｒｍｓｆｏｕｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓ，ｗｈｉｃｈａｒｅｆｏｒｍｅｄｂｙｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎ
ａｔｏｍｓｏｆｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｗａｔｅｒａｎｄｃｏｎｎｅｃｔｉｎｇｔｗｏａｄｊａｃｅｎｔｎｉｔｒｙｌｓ
ｏｆｔｗｏａｄｊｏｉｎｉｎｇｍｏｌｅｃｕｌｅｓ，ｗｉｔｈｎｅｉｇｈｂｏｒｉｎｇｍｏｌｅｃｕｌｅｓｔｏ
ｆｏｒｍａｎｉｎｆｉｎｉｔｅ１Ｄｃｈａｉｎ．Ｔｈｅａｄｊａｃｅｎｔｔｗｏ１Ｄｃｈａｉｎｓａｒｅａｔ
ｔａｃｈｅｄｂｙｔｗｏｋｉｎｄｓｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｔｏｆｏｒｍａ２Ｄｍｏｎｏｌａｙ
ｅｒｎｅｔｗｏｒｋ．Ｔｈｅｓｅｔｗｏｓｏｒｔｓｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓａｐｐｅａｒｂｅ
ｔｗｅｅｎｔｈｅａｍｉｎｏｇｒｏｕｐｓｏｆｏｎｅ１Ｄｃｈａｉｎａｎｄｔｈｅｎｉｔｒｙｌｓｏｆｔｈｅ
ｎｅｉｇｈｂｏｒｉｎｇｃｈａｉｎ．Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｐａｃｋｉｎｇ（Ｆｉｇ．２）ｉｓｆｏｒｍｅｄｂｙ
ｗｅａｋＮ—Ｈ…Ｏｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎａｄｊａｃｅｎｔ２Ｄｌａｙｅｒｓ．Ｔｈｅ
ｄｅｔａｉｌｓｏｆｔｈｅａｂｏｖｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓａｒｅｓｈｏｗｎｉｎＴａｂｌｅ３．
　 　 Ｆｒｏｍ Ｔａｂｌｅ２，ｗｅｃａｎｓｅｅｔｈａｔｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｏｆ

６３２１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．１２，２０１５（１２３５－１２３９）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄＥｎｔｈａｌｐｙｏｆＣｏｍｂｕｓｔｉｏｎｏｆＡＥＦＯＸ７

Ｃ（１）—Ｃ（２）（０．１４８７７ｎｍ）ｉｓｌｏｎｇｅｒｔｈａｎｔｈｅａｖｅｒａｇｅｌｅｎｇｔｈｏｆ
Ｃ—Ｃｄｏｕｂｌｅｂｏｎｄ（０．１３２ｎｍ）ａｎｄｃｌｏｓｅｔｏｔｈｅｌｅｎｇｔｈｏｆＣ—Ｃ
ｓｉｎｇｌｅｂｏｎｄ（０．１５３ｎｍ）．ＴｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓｏｆＣ（２）—Ｎ（３）ａｎｄ
Ｃ（２）—Ｎ（４）（ａｌｌｅｑｕａｌｔｏ０．１３０ｎｍ ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｅｌｙ）ａｒｅ
ｓｈｏｒｔｅｒｔｈａｎｔｈｅａｖｅｒａｇｅｌｅｎｇｔｈｏｆＣ—Ｎｓｉｎｇｌｅｂｏｎｄ（０．１４７－
０．１５０ｎｍ），ａｎｄｃｌｏｓｅｔｏｔｈｅｌｅｎｇｔｈｏｆｃｏｎｊｕｇａｔｅｄＣ—Ｎ
ｄｏｕｂｌｅｂｏｎｄ（０．１２８ｎｍ）．Ａｌｌｔｈｅｓｅｐｒｏｖｅｔｈａｔｔｈｅｏｂｖｉｏｕｓ
ｃｏｎｊｕｇａｔｉｖｅｅｆｆｅｃｔｏｃｃｕｒｓｂｅｔｗｅｅｎ ｂｏｎｄ Ｃ（１）—Ｃ（２），
Ｃ（２）—Ｎ（３），ａｎｄＣ（２）—Ｎ（４）．
　　ＣｏｍｐａｒｉｎｇｒｅｌａｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓｏｆＥＡＦＯＸ７ｗｉｔｈｔｈａｔｏｆ
ＦＯＸ７，ｉｔｃａｎｂｅｓｅｅｎｔｈａｔｔｈｅｃｈａｎｇｅｉｓｇｒｅａｔ［５］．Ｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ

ｏｆＣ（１）—Ｃ（２）（０．１４８７７ｎｍ）ｉｓｌｏｎｇｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆＦＯＸ７ａｓ
１．４５４ｎｍ．ＢｏｎｄＣ（１）—Ｎ（１）ａｎｄＣ（１）—Ｎ（２）ｃｈａｎｇｅｇｒｅａｔ
ｌｙｆｒｏｍ０．１４２６，０．１３８７ｎｍｉｎＦＯＸ７ｔｏ０．１３９６，０．１３５２ｎｍｉｎ
ＥＡＦＯＸ７．ＣｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇＣ（２）—Ｎ（３）ａｎｄＣ（２）—Ｎ（４）ｂｏｎｄ
ｓｈｏｒｔｅｎｆｏｒｍ０．１３１７，０．１３１３ｎｍｔｏ０．１３０７７，１．３００４ｎｍ．Ｔｈｅ
ｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎｏｆｅｔｈｙｌｇｒｏｕｐ（ｅｌｅｃｔｒｏｎｄｏｎａｔｉｎｇｇｒｏｕｐ）ｈａｓａｎ
ｏｂｖｉｏｕｓｅｆｆｅｃｔｏｎｔｈｅｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｏｆｍｏｌｅｃｕｌｅ．Ｔｈｅｗｈｏｌｅ
ｍｏｌｅｃｕｌｅｐｒｅｓｅｎｔｓａｓｈｉｆｔｔｒｅｎｄｆｒｏｍ ａｍｉｎｏｇｒｏｕｐｓｔｏｎｉｔｒｏ
ｇｒｏｕｐｓ．Ｔｈｅｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎｏｆｅｔｈｙｌｇｒｏｕｐｍａｋｅｓｔｈｅ“ｐｕｓｈｐｕｌｌ”
ｅｆｆｅｃｔｅｎｈａｎｃｅ，ａｌｓｏｍａｋｉｎｇＥＡＦＯＸ７ｅｘｈｉｂｉｔｍａｎｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｗｉｔｈＦＯＸ７［１３］．

Ｔａｂｌｅ３　ＨｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｏｆＡＥＦＯＸ７·Ｈ２Ｏ

Ｄ—Ｈ…Ａ ｄ（Ｄ—Ｈ）／ｎｍ ｄ（Ｈ…Ａ）／ｎｍ ｄ（Ｄ…Ａ）／ｎｍ ∠ＤＨＡ／（°）

ｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｉｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅ
Ｎ（４）—Ｈ（４）…Ｏ（５） ０．０８６ ０．２０１１ ０．２８６３ １７１．１２

ｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｂｅｔｗｅｅｎａｄｊａｃｅｎｔｍｏｌｅｃｕｌｅｓ
Ｏ（５）—Ｈ（５）Ａ…Ｏ（４）＃１ ０．０８２３ ０．１９７５ ０．２７９ １７０．３８
Ｏ（５）—Ｈ（５）Ａ…Ｎ（２）＃１ ０．０８２３ ０．２６８６ ０．３４３３ １５１．６６
Ｏ（５）—Ｈ（５）Ｂ…Ｏ（１）＃２ ０．０８２ ０．１９６３ ０．２７７３ １６９．１７
Ｏ（５）—Ｈ（５）Ｂ…Ｎ（１）＃２ ０．０８２ ０．２６７８ ０．３３８６ １４５．５４

ｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｂｅｔｗｅｅｎ１Ｄｃｈａｉｎｓ
Ｎ（３）—Ｈ（３）Ａ…Ｏ（３）＃３ ０．０８６ ０．２３６５ ０．３１１３ １４５．６
Ｎ（３）—Ｈ（３）Ａ…Ｏ（２）＃３ ０．０８６ ０．２３８６ ０．３１１７ １４３．１３

ｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｂｅｔｗｅｅｎ２Ｄｌａｙｅｒｓ
Ｎ（３）—Ｈ（３）Ｂ…Ｏ（５）＃４ ０．０８６ ０．２０３１ ０．２８８３ １７０．９４

　Ｎｏｔｅ：（＃１）ｘ＋１／２，ｙ１／２，ｚ＋１／２；（＃２）ｘ＋１／２，ｙ１／２，ｚ１／２；（＃３）ｘ１／２，ｙ＋３／２，ｚ；（＃４）ｘ，ｙ＋１，ｚ．

３．２　ＣｏｎｓｔａｎｔｖｏｌｕｍｅＣｏｍｂｕｓｔｉｏｎＥｎｔｈａｌｐｙ
　　ＦｒｏｍｔｈｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｉｎＴａｂｌｅ４，ｉｔｃａｎｂｅｓｅｅｎｔｈａｔ
ｔｈｅｃｏｎｓｔａｎｔｖｏｌｕｍｅｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｆｏｒＡＥＦＯＸ７，ＡＭＦＯＸ７

Ｔａｂｌｅ４　Ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ

ｓａｍｐｌｅ ｎｏ． ｍ／ｇ ΔＴ／Ｋ －ΔｃＵ ／Ｊ·ｇ
－１

ＡＥＦＯＸ７

１ ０．１７２０３ ０．２２１７ １３３２８
２ ０．１７２０８ ０．２２０３ １３２３５
３ ０．１７２３７ ０．２２１７ １３３０１
４ ０．１７２２４ ０．２２２７ １３３７５
５ ０．１７２２４ ０．２２１５ １３２９９
６ ０．１７３１６ ０．２２４７ １３４２９

ｍｅａｎ １３３２７．８３±２７．４６

ＡＭＦＯＸ７

１ ０．１３８４５ ０．１５４２ １１２５４
２ ０．１３８９７ ０．１５３６ １１３５９
３ ０．１３８４０ ０．１５２９ １１１５６
４ ０．１３８９８ ０．１５２６ １１２７８
５ ０．１３８３８ ０．１５２３ １１１１１
６ ０．１３８４２ ０．１５４３ １１１９４

ｍｅａｎ １１２２５．３３±３６．６５

ＦＯＸ７

１ ０．１５３８７ ０．１２１６ ７８２１
２ ０．１５３９６ ０．１２２０ ７８４４
３ ０．１５４１２ ０．１２２２ ７８５０
４ ０．１５３２５ ０．１２１４ ７８３８
５ ０．１５４７１ ０．１２１８ ７７９２
６ ０．１５２６５ ０．１１９６ ７７４１

ｍｅａｎ ７８３１．００±８．７５
　Ｎｏｔｅ：ｍｉｓｍａｓｓｏｆｓａｍｐｌｅ；ΔＴｉｓｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｒｉｓｅ；ΔｃＵｉｓｅｎｅｒｇｙｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ．

ａｎｄＦＯＸ７ａｒｅ－（１３３２７．８３±２７．４６），－（１１２２５．３３±３６．６５）Ｊ· ｇ－１

ａｎｄ－（７８３１．００±８．７５）Ｊ·ｇ－１，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅｓｅｑｕｅｎｃｅｏｆ
ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｆｏｒｔｈｅｓｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｉｓＡＥＦＯＸ７＞
ＡＭＦＯＸ７＞ＦＯＸ７．Ｓｏ，ｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｒｉｓｅｓｗｉｔｈ
ｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｅｏｆｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆＣａｔｏｍｉｎｍｏｌｅｃｕｌｅ．

３．３　ＥｎｔｈａｌｐｙｏｆＦｏｒｍａｔｉｏｎ
　　Ｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ（ΔｃＨ

θ
ｍ）ｗａｓ

ｒｅｆｅｒｒｅｄｔｏｔｈｅｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｅｎｔｈａｌｐｙｃｈａｎｇｅｏｆｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｉ
ｄｅａｌｉｚｅｄｒｅａｃｔｉｏｎｆｏｒｍｕｌａ（１）ａｔＴ＝２９８．１５Ｋａｎｄｐθ＝
１０１．３２５ｋＰａ［１８］．
Ｍ（ｓ）＋ａＯ２（ｇ）＝ｂＣＯ２（ｇ）＋ｃＨ２Ｏ（ｌ）＋ｄＮ２（ｇ） （１）
Ｍ＝ＡＥＦＯＸ７：Ｃ４Ｈ８Ｏ４Ｎ４，ａ＝４，ｂ＝４，ｃ＝４，ｄ＝２；
ＡＭＦＯＸ７：Ｃ３Ｈ６Ｏ４Ｎ４，ａ＝５／２，ｂ＝３，ｃ＝３，ｄ＝２；
ＦＯＸ７：Ｃ２Ｈ４Ｏ４Ｎ４，ａ＝１，ｂ＝２，ｃ＝２，ｄ＝２．
ΔｃＨ

θ
ｍ ｃａｎｂｅｄｅｒｉｖｅｄｆｒｏｍｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｃｏｍ

ｂｕｓｔｉｏｎｉｎａｃｃｏｒｄａｎｃｅｗｉｔｈｅｑｕａｔｉｏｎｓ（２）ａｎｄ（３）．Ｔｈｅｃａｌ
ｃｕｌａｔｅｄｒｅｓｕｌｔｓａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ５．
ΔｃＨ

θ
ｍ＝ΔｃＵ

θ
ｍ＋ΔｎＲＴ （２）

Δｎ＝∑ｎｉ（ｐｒｏｄｕｃｔｓ，ｇ）－∑ｎｉ（ｒｅａｃｔａｎｔｓ，ｇ） （３）

ｗｈｅｒｅ∑ｎｉｉｓｔｈｅｔｏｔａｌｍｏｌａｒａｍｏｕｎｔｏｆｇａｓｅｓｉｎｐｒｏｄｕｃｔｓｏｒ
ｒｅａｃｔａｎｔｓ．
　　Ｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｃｏｍ
ｐｏｕｎｄ（ΔｆＨ

θ
ｍ）ｃａｎｂｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙＨｅｓｓ′ｓｌａｗ

［１８］，ａｃｃｏｒｄ
ｉｎｇｔｏｔｈｅａｂｏｖｅｔｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｃａｌｅｑｕａｔｉｏｎ．ＴａｋｉｎｇＡＥＦＯＸ７
ｆｏｒｉｎｓｔａｎｃｅ，ｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｉｓ：
ΔｆＨ

θ
ｍ（ＡＥＦＯＸ７，ｓ）＝４ΔｆＨ

θ
ｍ（ＣＯ２，ｇ）＋

４ΔｆＨ
θ
ｍ（Ｈ２Ｏ，ｌ）－ΔｃＨ

θ
ｍ（ＡＥＦＯＸ７，ｓ）

７３２１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１５
%

　
&

２３
'

　
&

１２
(

　（１２３５－１２３９）



ＳＵＮＱｉａｎ，ＬＩＹａｎｆｅｎｇ，ＸＵＫａｎｇｚｈｅｎ，ＳＯＮＧＪｉｒｏｎｇ，ＺＨＡＯＦｅｎｇｑｉ

　　ＴｈｅｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｆｏｒＣＯ２（ｇ）
ａｎｄＨ２Ｏ （ｌ）ｒｅｃｏｍｍｅｎｄｅｄｂｙＣＯＤＡＴＡ，ΔｆＨ

θ
ｍ（ＣＯ２，ｇ）＝

－（３９３．５１±０．１３）ｋＪ·ｍｏｌ－１ａｎｄΔｆＨ
θ
ｍ（Ｈ２Ｏ，ｌ）＝－（２８５．８３±

０．０４）ｋＪ·ｍｏｌ－１，ａｒｅｅｍｐｌｏｙｅｄｉｎｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆΔｆＨ
θ
ｍ

（ｃｏｍｐｏｕｎｄ，ｓ）ｖａｌｕｅｓ［１７－１８］．Ｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｉｅｓ
ｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｆｏｒＡＥＦＯＸ７，ＡＭＦＯＸ７ａｎｄＦＯＸ７ｃａｎｂｅｃａｌ
ｃｕｌａｔｅｄａｎｄｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ５，ａｎｄｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓａｌｓｏｉｎｄｉｃａｔｅｔｈａｔ
ｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｒｉｓｅｓｗｉｔｈｔｈｅｎｕｍｂｅｒ
ｏｆＣａｔｏｍｉｎｍｏｌｅｃｕｌｅ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌ
ｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆＦＯＸ７［－（２０６．３５±１．３３）ｋＪ·ｍｏｌ－１］ｉｓ
ｃｌｏｓｅｔｏｔｈｅｌｉｔｅｒａｔｕｒｅｖａｌｕｅｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ
－１３３．７ｋＪ·ｍｏｌ－１［１９］．

Ｔａｂｌｅ５　Ｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｃｏｎｓｔａｎｔｖｏｌｕｍｅｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ，
ｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎａｎｄｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｉｅｓ
ｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｔｈｒｅｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｔ２９８．１５Ｋ

ｓａｍｐｌｅ
Ｍ
／ｇ·ｍｏｌ－１

－ΔｃＵｍ
／ｋＪ·ｍｏｌ－１

－ΔｃＨθｍ
／ｋＪ·ｍｏｌ－１

－ΔｆＨθｍ
／ｋＪ·ｍｏｌ－１

ＡＥＦＯＸ７ １７６．１６ ２３４７．８３±４．８４ ２３４２．８７±４．８４ ３７４．４９±４．８７

ＡＭＦＯＸ７ １６２．１３ １８１９．９６±５．９４ １８１３．７７±５．９４ ２２４．２５±５．９５

ＦＯＸ７ １４８．１０ １１５９．７７±１．３０ １１５２．３３±１．３０ ２０６．３５±１．３３

　Ｎｏｔｅ：Ｍ ｉｓｍｏｌｅｃｕｌａｒｍａｓｓ；ΔｃＵｍｉｓｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｃｏｎｓｔａｎｔｖｏｌ
ｕｍｅｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ；ΔｃＨθｍ ｉｓｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ；

ΔｆＨθｍ ｉｓｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ．

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ
　　ＴｈｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆＡＥＦＯＸ７·Ｈ２Ｏｉｓｏｂｔａｉｎｅｄｕｎｅｘｐｅｃｔｅｄｌｙ．
ＴｈｅｃｒｙｓｔａｌｉｓｏｒｔｈｏｒｈｏｍｂｉｃｗｉｔｈｓｐａｃｅｇｒｏｕｐｏｆＰｎａ２（１）／ｍ．Ｔｈｅ
ｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｏｆＡＥＦＯＸ７，ＡＭＦＯＸ７ａｎｄＦＯＸ７
ａｒｅｍｅａｓｕｒｅｄｔｏｂｅ－（２３４７．８３±４．８４），－（１８１９．９６±５．９４），
－（１１５９．７７±１．３０）ｋＪ·ｍｏｌ－１ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅｉｒｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ
ｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎａｒｅ－（３７４．４９±４．８７），
－（２２４．２５±５．９５）ａｎｄ－（２０６．３５±１．３３）ｋＪ·ｍｏｌ－１，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅ
ｌｙ．Ｂｏｔｈｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎａｎｄｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌ
ｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｒｉｓｅｗｉｔｈｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｅｏｆｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆＣａｔｏｍ
ｉｎｍｏｌｅｃｕｌｅ．

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ：
［１］ＬａｔｙｐｏｖＮＶ，ＢｅｒｇｍａｎＪ，ＬａｎｇｌｅｔＡ，ｅｔａｌ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄｒｅａｃｔｉｏｎ

ｏｆ１，１ｄｉａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ［Ｊ］．Ｔｅｔｒａｈｅｄｒｏｎ，１９９８，５４：

１１５２５－１１５３６．

［２］ＥｋＳ，ＯｔｔｉｓＪ，ＤｕｄｅｋＫ，Ｒｕｚｉｃｋａ，Ａ，ｅｔａｌ．Ｓｃａｌａｂｌｅｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ１，

１ｄｉａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｅｎｅｗｉｔｈｏｕｔｈａｚａｒｄｏｕｓｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｓｏｒ

ｂｙｐｒｏｄｕｃｔｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，５４：８７－９９．

［３］ＤｒｅｇｅｒＺＡ，ＺｂｉｇｎｉｅｗＡ，ＴａｏＹＣ，ｅｔａｌ．Ｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｖｉｂｒａｔｉｏｎ

ａｌａｎｄｐｏｌｙｍｏｒｐｈｉｃｒｅｓｐｏｎｓｅｏｆ１，１ｄｉａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｅｎｅ

ｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓ：ｒａｍａｎｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｉｃａｌＣｈｅｍｉｓ

ｔｒｙＡ，２０１４，１１８：５００２－５０１２．

［４］ＺａｂｋａＪ，ＳｉｍｋｏｖａＬ，ＪａｌｏｖｙＺ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｕｎｉｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｈｅｍｉｓｔｒｙ

ｏｆｐｒｏｔｏｎａｔｅｄａｎｄｄｅｐｒｏｔｏｎａｔｅｄ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｅｎｅ１，１ｄｉａｍｉｎｅ

（ＦＯＸ７）ｓｔｕｄｉｅｄｂｙｔａｎｄｅｍｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙａｎｄｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ

ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ［Ｊ］．ＥｕｒｏｐｅａｎＪｏｕｒｎａｌｏｆＭａｓｓＳｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ，２０１４，２０：

２３３－２４７．

［５］ＢｅｍｍＵ，?ｓｔｍａｒｋＨ．１，１Ｄｉａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ：ａｎｏｖｅｌ

ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｗｉｔｈｉｎｆｉｎｉｔｅｌａｙｅｒｓｉｎｔｗｏｄｉｍｅｎｓｉｏｎｓ［Ｊ］．Ａｃｔａ

ＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａＳｅｃｔｉｏｎＣ，１９９８，５４：１９９７－１９９９．

［６］ＨｅｒｖｅＧ，ＧｕｙＪ，ＬａｔｙｐｏｖＮ．Ｔｈｅｒｅａｃｔｉｖｉｔｙｏｆ１，１ｄｉａｍｉｎｏ２，２ｄｉ

ｎｉｔｒｏｅｔｈｅｎｅ（ＦＯＸ７）［Ｊ］．Ｔｅｔｒａｈｅｄｒｏｎ，２００５，６１：６７４３－６７４８．

［７］ＡｎｎｉｙａｐｐａｎＭ，ＴａｌａｗａｒＭＢ，ＧｏｒｅＧＭ，ｅｔａｌ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，ｃｈａｒ

ａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎａｎｄｔｈｅｒｍｏｌｙｓｉｓｏｆ１，１ｄｉａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ

（ＦＯＸ７）ａｎｄｉｔｓｓａｌｔｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＨａｚａｒｄｏｕｓＭａｔｅｒｉａｌｓ，２００６，

１３７：８１２－８１９．

［８］ＸｕＫＺ，ＳｏｎｇＪＲ，ＹａｎｇＸ，ｅｔａｌ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎａｎｄｔｈｅｒｍａｌｂｅｈａｖｉｏｒｏｆ２（１，１ｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌｅｎｅ）１，

３ｄｉａｚｅｐｅｎｔａｎｅ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭｏｅｃｕｌａｒＳｔｒｕｃｔｕｒｅ，２００８，８９１：

３４０－３４５．

［９］ＣｈａｎｇＣＲ，ＸｕＫＺ，ＳｏｎｇＪＲ，ｅｔａｌ．Ｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎ，ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

ａｎｄ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ１ａｍｉｎｏ１ｈｙｄｒａｚｉｎｏ２，２ｄｉｎｉ

ｔｒｏｅｔｈｅｎｅ［Ｊ］．ＡｃｔａＣｈｉｍｉｃａＳｉｎｉｃａ，２００８，６６：１３９９－１４０４．

［１０］ＸｕＫＺ，ＣｈａｎｇＣＲ，ＳｏｎｇＪＲ，ｅｔａｌ．Ｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎ，ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

ａｎｄｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆＧ（ＦＯＸ７）［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆ

Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，２００８，２６：４９５－４９９．

［１１］ＸｕＫＺ，ＳｏｎｇＪＲ，ＺｈａｏＦＱ，ｅｔａｌ．Ｎｏｎｉｓｏｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ

ｋｉｎｅｔｉｃｓ，ｓｐｅｃｉｆｉｃｈｅａｔｃａｐａｃｉｔｙａｎｄａｄｉａｂａｔｉｃｔｉｍｅｔｏｅｘｐｌｏｓｉｏｎｏｆ

ａｎｏｖｅｌｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｍａｔｅｒｉａｌ：１ａｍｉｎｏ１ｍｅｔｈｙｌａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏ

ｅｔｈｙｌｅｎｅ（ＡＭＦＯＸ７）［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆｔｈｅＣｈｉｎｅｓｅＣｈｅｍｉｃａｌＳｏｃｉｅ

ｔｙ，２００９，５６：５２４－５３１．

［１２］ＸｕＫＺ，ＺｈａｏＦＱ，ＳｏｎｇＪＲ，ｅｔａｌ．Ｎｏｎｉｓｏｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ

ｋｉｎｅｔｉｃｓｏｆａｎｅｗｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｏｒｇａｎｉｃｐｏｔａｓｓｉｕｍｓａｌｔ：Ｋ（ＤＮＤＺ）

［Ｊ］．ＢｕｌｌｅｔｉｎｏｆｔｈｅＫｏｒｅａｎＣｈｅｍｉｃａｌＳｏｃｉｅｔｙ，２００９，３０：２２５９－

２２６４．

［１３］ＸｕＫＺ，ＺｈａｏＦＱ，ＷａｎｇＦ，ｅｔａｌ．Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎａｎｄ

ｔｈｅｒｍａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ１ａｍｉｎｏ１ｅｔｈｙｌａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ

［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，２０１０，２３：３３５－３４１．

［１４］ＸｕＫＺ，ＷａｎｇＦ，ＲｅｎＹＨ，ｅｔａｌ．Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎａｎｄ

ｔｈｅｒｍａｌｂｅｈａｖｉｏｒｏｆ１ａｍｉｎｏ１ｍｅｔｈｙｌａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ

［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，２０１０，２８：５８３－５８８．

［１５］ＳｈｅｌｄｒｉｃｋＧＭ．ＳＨＥＬＸＳ［ＣＰ］．ＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＧｔｔｉｎｇｅｎ，Ｇｅｒｍａｎｙ，

１９９７．

［１６］ＳｈｅｌｄｒｉｃｋＧＭ．ＳＨＥＬＸＬ［ＣＰ］．ＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＧｔｔｉｎｇｅｎ，Ｇｅｒｍａｎｙ，

１９９７．

［１７］ＣｏｘＪＤ．ＣＯＤＡＴＡｒｅｃｏｍｍｅｎｄｅｄｋｅｙｖａｌｕｅｓｆｏｒｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｓ，

１９７７ＲｅｐｏｒｔｏｆｔｈｅＣＯＤＡＴＡＴａｓｋＧｒｏｕｐｏｎｋｅｙｖａｌｕｅｓｆｏｒｔｈｅｒｍｏ

ｄｙｎａｍｉｃｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＴｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｓ，１９７８，１０：

９０３－９０６．

［１８］ＡｔｋｉｎｓＰ，ＰａｕｌａＪＤ．Ａｔｋｉｎｓ′ＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ（７ｔｈ）［Ｍ］，Ｂｅｉ

ｊｉｎｇ：ＨｉｇｈＥｄｕｃａｔｉｏｎＰｒｅｓｓ，２００６．

［１９］ＴｉａｎＹＤ，ＺｈａｏＦＱ，ＬｉｕＪＨ．ＨａｎｄｂｏｏｋｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ

ａｎｄｔｈｅＲｅｌａｔｅｄＣｏｍｐｏｕｎｄｓ［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＮａｔｉｏｎａｌＤｅｆｅｎｓｅＩｎ

ｄｕｓｔｒｙＰｒｅｓｓ，２０１１．

８３２１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．１２，２０１５（１２３５－１２３９）
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