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ＦＯＸ７·Ｈ２Ｏ．Ｉｎｔｈｅｓｙｓｔｅｍ，ｓｕｂｓｔｉｔｕｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎｏｆＦＯＸ７
ｈａｐｐｅｎｅｄａｔｔｈｅｃａｔａｌｙｔｉｃａｃｔｉｏｎｏｆＣｄ２＋ ａｔｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ
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ｌｅｃｔｅｄｏｎａＢｒｕｋｅｒＳＭＡＲＴＡＰＥＸＣＣＤＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒｕｓｉｎｇ
ｇｒａｐｈｉｔｅｍｏｎｏｃｈｒｏｍａｔｅｄＭｏＫα ｒａｄｉａｔｉｏｎ（λ＝０．０７１０７３ｎｍ）．
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ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｍｏｄｅｌｓ．Ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａａｎｄ ｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｒｅｓｕｌｔｓｏｆ
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１０４２５４５．

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

５３２１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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　（１２３５－１２３９）



ＳＵＮＱｉａｎ，ＬＩＹａｎｆｅｎｇ，ＸＵＫａｎｇｚｈｅｎ，ＳＯＮＧＪｉｒｏｎｇ，ＺＨＡＯＦｅｎｇｑｉ

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 ｆｕｌｌｍａｔｒｉｘｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｏｎＦ２

ｇｏｏｄｎｅｓｓｏｆｆｉｔｏｎＦ２ 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
　　ＭｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｃｒｙｓｔａｌｐａｃｋｉｎｇｏｆＡＥＦＯＸ７·Ｈ２Ｏ
ａｒｅｉｌｌｕｓｔｒａｔｅｄｉｎＦｉｇ．１ａｎｄＦｉｇ．２．Ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄ
ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｏｆＡＥＦＯＸ７·Ｈ２ＯａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ２．

Ｔａｂｌｅ２　ＳｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｏｆＡＥＦＯＸ７·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
ＡＥＦＯＸ７·Ｈ２Ｏｉｓｍａｄｅｕｐｏｆａｎａｍｉｎｏｇｒｏｕｐ，ａｎｅｔｈｙｌａｍｉ

ｎｏｇｒｏｕｐ，ｔｗｏｎｉｔｒｙｌｓａｎｄａｃｒｙｓｔａｌｗａｔｅｒａｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．１．
Ｔｈｅｒｅ ａｒｅ ｔｈｒｅｅ ｏｒｔｈｏｇｏｎａｌｐｌａｎｅｓ ｉｎ ｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｏｆ
ＡＥＦＯＸ７：ｔｈｅ ｎｉｔｒｏｎｉｔｒｏ ｇｒｏｕｐｓｐｌａｎｅ， ｔｈｅ ａｍｉｎｏｉｍｉｎｏ
ｇｒｏｕｐｓｐｌａｎｅａｎｄｔｈｅｅｔｈｙｌｇｒｏｕｐｐｌａｎｅ，ｔｈｅｉｎｔｅｒｓｅｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅ
ｆｉｒｓｔｔｗｏｐｌａｎｅｓｉｓＣ（１）—Ｃ（２），ｗｈｉｌｅＮ（４）—Ｃ（３）ｃｏｍ
ｂｉｎｅｓｔｈｅｌａｓｔｔｗｏｐｌａｎｅｓ，ａｎｄｔｈｅｐｌａｎｅｔｏｗｈｉｃｈｔｈｅｃｒｙｓｔａｌ
ｗａｔｅｒｂｅｌｏｎｇｓｐａｒａｌｌｅｌｓｗｉｔｈ ｔｈｅｎｉｔｒｏｎｉｔｒｏ ｇｒｏｕｐｓｐｌａｎｅ．
ＣｏｍｐａｒｉｎｇｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｗｉｔｈｔｈａｔｏｆｔｈｅｐａｒｅｎｔｃｏｍｐｏｕｎｄＦＯＸ７
ａｎｄｏｔｈｅｒｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ，ｓｕｃｈａｓ１ａｍｉｎｏ１ｍｅｔｈｙｌａｍｉｎｏ２，２
ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ（ＡＭＦＯＸ７），ｏｎｅａｍｉｎｏｇｒｏｕｐｉｓｓｕｂｓｔｉｔｕｔｅｄ
ｂｙｔｈｅｎｕｃｌｅｏｐｈｉｌｅｏｆｍｅｔｈｙｌａｍｉｎｅ．Ｃｏｎｓｅｑｕｅｎｔｌｙ，ｔｈｅｍｏｌｅｃ
ｕｌａｒｓｙｍｍｅｔｒｙｉｓｂｒｏｋｅｎｉｎａｃｅｒｔａｉｎｅｘｔｅｎｔ，ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ ｃｈａｎｇｅｓａｎｄ ｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｌｍｏｓｔ
ｔｒａｎｓｆｏｒｍｓｉｎｔｏｏｗｎｔｗｏｏｒｔｈｏｇｏｎａｌｐｌａｎｅｓ（ｔｈｅｎｉｔｒｏｎｉｔｒｏ
ｇｒｏｕｐｓｐｌａｎｅａｎｄｔｈｅａｍｉｎｏｍｅｔｈｙｌａｍｉｎｏｇｒｏｕｐｓｐｌａｎｅ）．

Ｆｉｇ．１　ＭｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＡＥＦＯＸ７·Ｈ２Ｏ

Ｆｉｇ．２　ＣｒｙｓｔａｌｐａｃｋｉｎｇｏｆＡＥＦＯＸ７·Ｈ２Ｏ

　　Ｉｎａｃｃｏｒｄａｎｃｅｗｉｔｈｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌａｎａｌｙｓｉｓ，ｔｈｅｒｅｉｓａｈｙ
ｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｉｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅ．ＥａｃｈｍｏｌｅｃｕｌｅｏｆＡＥＦＯＸ７
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．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄＥｎｔｈａｌｐｙｏｆＣｏｍｂｕｓｔｉｏｎｏｆＡＥＦＯＸ７

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）．
　　ＣｏｍｐａｒｉｎｇｒｅｌａｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓｏｆＥＡＦＯＸ７ｗｉｔｈｔｈａｔｏｆ
ＦＯＸ７，ｉｔｃａｎｂｅｓｅｅｎｔｈａｔｔｈｅｃｈａｎｇｅｉｓｇｒｅａｔ［５］．Ｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ

ｏｆＣ（１）—Ｃ（２）（０．１４８７７ｎｍ）ｉｓｌｏｎｇｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆＦＯＸ７ａｓ
１．４５４ｎｍ．ＢｏｎｄＣ（１）—Ｎ（１）ａｎｄＣ（１）—Ｎ（２）ｃｈａｎｇｅｇｒｅａｔ
ｌｙｆｒｏｍ０．１４２６，０．１３８７ｎｍｉｎＦＯＸ７ｔｏ０．１３９６，０．１３５２ｎｍｉｎ
ＥＡＦＯＸ７．ＣｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇＣ（２）—Ｎ（３）ａｎｄＣ（２）—Ｎ（４）ｂｏｎｄ
ｓｈｏｒｔｅｎｆｏｒｍ０．１３１７，０．１３１３ｎｍｔｏ０．１３０７７，１．３００４ｎｍ．Ｔｈｅ
ｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎｏｆｅｔｈｙｌｇｒｏｕｐ（ｅｌｅｃｔｒｏｎｄｏｎａｔｉｎｇｇｒｏｕｐ）ｈａｓａｎ
ｏｂｖｉｏｕｓｅｆｆｅｃｔｏｎｔｈｅｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｏｆｍｏｌｅｃｕｌｅ．Ｔｈｅｗｈｏｌｅ
ｍｏｌｅｃｕｌｅｐｒｅｓｅｎｔｓａｓｈｉｆｔｔｒｅｎｄｆｒｏｍ ａｍｉｎｏｇｒｏｕｐｓｔｏｎｉｔｒｏ
ｇｒｏｕｐｓ．Ｔｈｅｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎｏｆｅｔｈｙｌｇｒｏｕｐｍａｋｅｓｔｈｅ“ｐｕｓｈｐｕｌｌ”
ｅｆｆｅｃｔｅｎｈａｎｃｅ，ａｌｓｏｍａｋｉｎｇＥＡＦＯＸ７ｅｘｈｉｂｉｔｍａｎｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｗｉｔｈＦＯＸ７［１３］．

Ｔａｂｌｅ３　ＨｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｏｆＡＥＦＯＸ７·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，ｙ１／２，ｚ＋１／２；（＃２）ｘ＋１／２，ｙ１／２，ｚ１／２；（＃３）ｘ１／２，ｙ＋３／２，ｚ；（＃４）ｘ，ｙ＋１，ｚ．

３．２　ＣｏｎｓｔａｎｔｖｏｌｕｍｅＣｏｍｂｕｓｔｉｏｎＥｎｔｈａｌｐｙ
　　ＦｒｏｍｔｈｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｉｎＴａｂｌｅ４，ｉｔｃａｎｂｅｓｅｅｎｔｈａｔ
ｔｈｅｃｏｎｓｔａｎｔｖｏｌｕｍｅｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｆｏｒＡＥＦＯＸ７，ＡＭＦＯＸ７

Ｔａｂｌｅ４　Ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ

ｓａｍｐｌｅ ｎｏ． ｍ／ｇ ΔＴ／Ｋ －ΔｃＵ ／Ｊ·ｇ
－１

ＡＥＦＯＸ７

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

ＡＭＦＯＸ７

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

ＦＯＸ７

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．

ａｎｄＦＯＸ７ａｒｅ－（１３３２７．８３±２７．４６），－（１１２２５．３３±３６．６５）Ｊ· ｇ－１

ａｎｄ－（７８３１．００±８．７５）Ｊ·ｇ－１，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅｓｅｑｕｅｎｃｅｏｆ
ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｆｏｒｔｈｅｓｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｉｓＡＥＦＯＸ７＞
ＡＭＦＯＸ７＞ＦＯＸ７．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＝ＡＥＦＯＸ７：Ｃ４Ｈ８Ｏ４Ｎ４，ａ＝４，ｂ＝４，ｃ＝４，ｄ＝２；
ＡＭＦＯＸ７：Ｃ３Ｈ６Ｏ４Ｎ４，ａ＝５／２，ｂ＝３，ｃ＝３，ｄ＝２；
ＦＯＸ７：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．ＴａｋｉｎｇＡＥＦＯＸ７
ｆｏｒｉｎｓｔａｎｃｅ，ｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｉｓ：
ΔｆＨ

θ
ｍ（ＡＥＦＯＸ７，ｓ）＝４ΔｆＨ

θ
ｍ（ＣＯ２，ｇ）＋

４ΔｆＨ
θ
ｍ（Ｈ２Ｏ，ｌ）－ΔｃＨ

θ
ｍ（ＡＥＦＯＸ７，ｓ）

７３２１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１５
%

　
&

２３
'

　
&

１２
(

　（１２３５－１２３９）



ＳＵＮＱｉａｎ，ＬＩＹａｎｆｅｎｇ，ＸＵＫａｎｇｚｈｅｎ，ＳＯＮＧＪｉｒｏｎｇ，ＺＨＡＯＦｅｎｇｑｉ

　　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
ｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｆｏｒＡＥＦＯＸ７，ＡＭＦＯＸ７ａｎｄＦＯＸ７ｃａｎｂｅｃａｌ
ｃｕｌａｔｅｄａｎｄｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ５，ａｎｄｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓａｌｓｏｉｎｄｉｃａｔｅｔｈａｔ
ｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｒｉｓｅｓｗｉｔｈｔｈｅｎｕｍｂｅｒ
ｏｆＣａｔｏｍｉｎｍｏｌｅｃｕｌｅ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌ
ｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆＦＯＸ７［－（２０６．３５±１．３３）ｋＪ·ｍｏｌ－１］ｉｓ
ｃｌｏｓｅｔｏｔｈｅｌｉｔｅｒａｔｕｒｅｖａｌｕｅｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ
－１３３．７ｋＪ·ｍｏｌ－１［１９］．

Ｔａｂｌｅ５　Ｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｃｏｎｓｔａｎｔｖｏｌｕｍｅｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ，
ｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎａｎｄｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｉｅｓ
ｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｔｈｒｅｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｔ２９８．１５Ｋ

ｓａｍｐｌｅ
Ｍ
／ｇ·ｍｏｌ－１

－ΔｃＵｍ
／ｋＪ·ｍｏｌ－１

－ΔｃＨθｍ
／ｋＪ·ｍｏｌ－１

－ΔｆＨθｍ
／ｋＪ·ｍｏｌ－１

ＡＥＦＯＸ７ １７６．１６ ２３４７．８３±４．８４ ２３４２．８７±４．８４ ３７４．４９±４．８７

ＡＭＦＯＸ７ １６２．１３ １８１９．９６±５．９４ １８１３．７７±５．９４ ２２４．２５±５．９５

ＦＯＸ７ １４８．１０ １１５９．７７±１．３０ １１５２．３３±１．３０ ２０６．３５±１．３３

　Ｎｏｔｅ：Ｍ ｉｓｍｏｌｅｃｕｌａｒｍａｓｓ；ΔｃＵｍｉｓｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｃｏｎｓｔａｎｔｖｏｌ
ｕｍｅｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ；ΔｃＨθｍ ｉｓｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ；

ΔｆＨθｍ ｉｓｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ．

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ
　　ＴｈｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆＡＥＦＯＸ７·Ｈ２Ｏｉｓｏｂｔａｉｎｅｄｕｎｅｘｐｅｃｔｅｄｌｙ．
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