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　　Ｆｌａｍｅｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｗａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙｆｏｌｌｏｗｉｎｇａｓｔａｎｄａｒｄ
ｍｅｔｈｏｄ，ｉｎｗｈｉｃｈｔｈｅｓａｍｐｌｅｗａｓｉｇｎｉｔｅｄｂｙｓｔａｎｄａｒｄｂｌａｃｋ
ｐｏｗｄｅｒｐｅｌｌｅｔ．Ｓａｌｔ（２０ｍｇ）ｗａｓｃｏｍｐａｃｔｅｄｔｏａｃｏｐｐｅｒｃａｐ
ｕｎｄｅｒｔｈｅｐｒｅｓｓｏｆ５８．８ＭＰａａｎｄｗａｓｉｇｎｉｔｅｄｂｙｓｔａｎｄａｒｄｂｌａｃｋ
ｐｏｗｄｅｒｐｅｌｌｅｔ．

２．２　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
　　ＡｓｓｈｏｗｎｉｎＳｃｈｅｍｅ２，ｔｈｅＩＭＩ·ＴＮＲ（１），４ＡＴ·ＴＮＲ

１２２１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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　（１２２１－１２２７）



ＬＩＹｉｎｇ，ＢＩＹａｎｇａｎｇ，ＺＨＡＯＷｅｎｙｕａｎ，ＧＵＯＷｅｉｍｉｎｇ，ＺＨＡＮＧＴｏｎｇｌａｉ

（２）ｗｅｒｅｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｂｙｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅａｐｐｒｏｐｒｉａｔｅ
ｆｒｅｅｂａｓｅｓａｎｄｓｔｙｐｈｎａｔｅａｃｉｄｉｎｗａｔｅｒｗｉｔｈ１∶１ｍｏｌａｒｑｕａｎｔｉ
ｔｉｅｓ．

Ｓｃｈｅｍｅ２　ＳｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆｔｈｅｓａｌｔｓｏｆＩＭＩ·ＴＮＲ（１），４ＡＴ·ＴＮＲ（２）

　　ＩＭＩ（０．１４ｇ，２ｍｍｏｌ）ａｎｄＴＮＲ（０．４９ｇ，２ｍｍｏｌ）ｗｅｒｅ
ｄｉｓｓｏｌｖｅｄｉｎ３０ｍＬＨ２Ｏ ａｎｄｓｔｉｒｒｅｄｆｏｒ３０ｍｉｎａｔ７０℃．Ｔｈｅ
ｓｕｓｐｅｎｓｉｏｎｗａｓｓｔｉｒｒｅｄｆｏｒ１ｈａｎｄｆｉｌｔｒａｔｅｄｉｍｍｅｄｉａｔｅｌｙｉｎｔｏａ
ｃｕｐ．Ｔｈｅｓｙｎｔｈｅｓｉｓｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓｏｆ４ＡＴ·ＴＮＲａｒｅｂａｓｉｃａｌｌｙｔｈｅ
ｓａｍｅ，ｂｕｔｏｎｌｙｃｈａｎｇｅＩＭＩｔｏ４ＡＴｉｎｔｈｅｓａｍｅｍｏｌｅｒａｔｉｏ，
ｔｗｏｋｉｎｄｓｏｆｙｅｌｌｏｗ ｃｒｙｓｔａｌｓｗｏｕｌｄｂｅｏｂｔａｉｎｅｄａｆｔｅｒ１ｄｗｉｔｈ
ｙｉｅｌｄｏｆ７５％ ａｎｄ７０％，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．ＩＲｆｏｒＩＭＩ·ＴＮＲ（ＫＢｒ，
ν／ｃｍ－１）：３４２１，２６０１，１６３２，１５３３，１４７３，１４１５，１２６６，
１１８４，１１０２，９０４，８４０，７９０，７０５，６３０．Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒ
ＩＭＩ·ＴＮＲ：Ｃ３４．５０，Ｎ２２．３６，Ｈ２．２４；ｆｏｕｎｄ：Ｃ３４．４２，
Ｎ２２．２９，Ｈ２．３１．ＩＲｆｏｒ４ＡＴ·ＴＮＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：３３６３，３１３９，
２６８４，１６３３，１５７４，１５２９，１４５５，１３８０，１３４０，１２８８，１１８７，１０８６，
９３０，８３３，７１７，６１７．Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒ４ＡＴ·ＴＮＲ：Ｃ２９．１８，
Ｎ２９．７９，Ｈ２．１３；ｆｏｕｎｄ：Ｃ２９．１１，Ｎ２９．６９，Ｈ２．１９．

２．３　ＸｒａｙＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｙ
　　ＴｈｅｃｒｙｓｔａｌｄａｔａｏｆＩＭＩ·ＴＮＲ（１），４ＡＴ·ＴＮＲ（２）ｗｅｒｅ
ｃｏｌｌｅｃｔｅｄｗｉｔｈａＢｒｕｋｅｒＳｍａｒｔＣＣＤｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒｗｉｔｈｇｒａｐｈ
ｉｔｅｍｏｎｏｃｈｒｏｍａｔｉｃＭｏ Ｋα ｒａｄｉａｔｉｏｎ （λ＝０．７１０７３?） ａｔ
２９４（２）Ｋｕｓｉｎｇφａｎｄωｓｃａｎｍｏｄｅｓ．Ｔｈｅｉｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｗｅｒｅ
ｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄａｎｄｒｅｆｉｎｅｄｂｙｄｉｒｅｃｔｍｅｔｈｏｄｓｕｓｉｎｇＳＨＥＬＸＳ９７［２２］

ａｎｄＳＨＥＬＸＬ９７［２３］ｐｒｏｇｒａｍｓ．Ａｌｌｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｗｅｒｅｌｏｃａ
ｔｅｄｆｒｏｍ ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅＦｏｕｒｉｅｒｅｌｅｃｔｒｏｎｄｅｎｓｉｔｙｍａｐｓａｎｄｒｅｆｉｎｅｄ
ｉｓｏｔｒｏｐｉｃａｌｌｙ，ｗｈｉｌｅａｌｌｎｏｎｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄ
ｆｒｏｍ ｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅＦｏｕｒｉｅｒｍａｐａｎｄｒｅｆｉｎｅｄａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃａｌｌｙ．
Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｃｏｎｃｅｒｎｉｎｇｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃｄａｔａｃｏｌｌｅｃｔｉｏｎａｎｄ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｓａｒｅｇｉｖｅｎｉｎＴａｂｌｅ１．
　　 ＣＣＤＣ９５１７１４ａｎｄＣＣＤＣ９５１７１５ｃｏｎｔａｉｎｔｈｅｓｕｐｐｌｅ
ｍｅｎｔａｒｙｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃｄａｔａｆｏｒｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ（１）ａｎｄ
（２），ａｎｄｔｈｅｓｅｄａｔａｃａｎｂｅａｃｑｕｉｒｅｄｆｒｅｅｏｆｃｈａｒｇｅｆｒｏｍ ｔｈｅ
ＣａｍｂｒｉｄｇｅＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃＤａｔａＣｅｎｔｒｅｖｉａｗｗｗ．ｃｃｄｃ．ｃａｍ．
ａｃ．ｕｋ／ｄａｔａｒｅｑｕｅｓｔ／ｃｉｆ（ｏｒｔｈｒｏｕｇｈｔｈｅＣａｍｂｒｉｄｇｅＣｒｙｓｔａｌｌｏ
ｇｒａｐｈｉｃＤａｔａＣｅｎｔｒｅ，１２ＵｎｉｏｎＲｏａｄ，ＣａｍｂｒｉｄｇｅＣＢ２１ＥＺ，
ＵＫ；Ｆａｘ：＋４４１２２３３３６０３３；ＥＭａｉｌ：ｄｅｐｏｓｉｔ＠ｃｃｄｃ．ｃａｍ．
ａｃ．ｕｋｏｒｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｃｃｄｃ．ｃａｍ．ａｃ．ｕｋ）．

３　ＲｅｓｕｌｔｓａｎｄＤｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

３．１　ＭｏｌｅｃｕｌａｒＳｔｒｕｃｔｕｒｅｓ
　　Ｆｉｇ．１ｓｈｏｗｓｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｐａｃｋｉｎｇｄｉａｇｒａｍｏｆ
ＩＭＩ·ＴＮＲａｎｄ４ＡＴ·ＴＮＲ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄ
ｌｅｎｇｔｈｓａｎｄａｎｇｌｅｓａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ２，ａｎｄｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄ
ｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｏｆＩＭＩ·ＴＮＲａｎｄ４ＡＴ·ＴＮＲｉｎＴａｂｌｅｓ
３ａｎｄ４，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．
　　ＩＭＩ·ＴＮＲｃｒｙｓｔａｌｌｉｚｅｓｉｎａｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃｃｅｌｌ，ｗｈｉｃｈｂｅｌｏｎｇｓ
ｔｏｓｐａｃｅｇｒｏｕｐＰ２１／ｃｗｉｔｈｃｅｌｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆａ＝６．００６（１）?，
ｂ＝１３．１７０（３）?ａｎｄｃ＝１４．８１６（４）?．Ｆｏｒ４ＡＴ·ＴＮＲ，ｉｔｉｓ

Ｔａｂｌｅ１　 ＣｒｙｓｔａｌｄａｔａａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｓｆｏｒＩＭＩ· ＴＮＲ ａｎｄ
４ＡＴ·ＴＮＲ

ｃｏｍｐｏｕｎｄ ＩＭＩ·ＴＮＲ ４ＡＴ·ＴＮＲ

ＣＣＤＣＮｏ． ９５１７１４ ９５１７１５
ｆｏｒｍｕｌａ Ｃ９Ｈ７Ｎ５Ｏ８ Ｃ８Ｈ７Ｎ７Ｏ８
ｆｏｒｍｕｌａｍａｓｓ
／ｇ·ｍｏｌ－１

３１３．２０ ３２９．２１

ｃｒｙｓｔａｌｓｙｓｔｅｍ ｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃ ｔｒｉｃｌｉｎｉｃ
ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐ Ｐ２１／ｃ Ｐ－１
ｃｒｙｓｔａｌｓｉｚｅ／ｍｍ ０．３３×０．３２×０．２９ ０．５３×０．５３×０．１９
Ｚ ４ ２
ａ／? ６．００６（１） ８．１５７（２）
ｂ／? １３．１７０（３） ８．２０４７（１９）
ｃ／? １４．８１６（４） １０．１５９（３）

α／（°） － ７８．８４４（９）

β／（°） ９３．８１８（４） ８９．６０２（１１）

γ／（°） － ６８．００５（７）

ｖｏｌｕｍｅ／?３ １１６９．４（５） ６１６．９（３）
ρｃ／ｇ·ｃｍ

－３ １．７７９ １．７７２
μ（ＭｏＫα）／ｍｍ

－１ ０．１５９ ０．１６０
Ｆ（０００） ６４０．０ ３３６．０

θ／（°） ６．３２－５８．２６ ５．４－５８．２２

ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｃｏｌｌｅｃｔｅｄ
／ｕｎｉｑｕｅ

１０１９２／３０９１ ７５６１／３２３０

Ｒ１，ｗＲ２［Ｉ＞２σ（Ｉ）］ ０．０４１２／０．１０６９ ０．０４５１／０．１２３７
Ｒ１，ｗＲ２（ａｌｌｄａｔａ） ０．０５２２／０．１１５６ ０．０５６４／０．１３３４
ＧＯＦｏｎＦ２ １．００１ ０．９９９

ｌａｒｇｅｓｔｄｉｆｆ．ｐｅａｋａｎｄ
ｈｏｌｅ／ｅ·?－３

０．３２／－０．２３ ０．７６／－０．２７

ｔｒｉｃｌｉｎｉｃ，ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐＰ１ｗｉｔｈａｄｅｎｓｉｔｙｏｆ１．７７２ｇ·ｃｍ－３ａｎｄ
ｃｅｌｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆａ＝８．１５７（２）?，ｂ＝８．２０４７（１９）?ａｎｄ
ｃ＝１０．１５９（３）?．
　 　 Ｉｎ ＩＭＩａｎｉｏｎｓ，ｔｈｅＣ—Ｎ ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈｓｒａｎｇｅ ｆｒｏｍ
１．３２１（２）?［Ｎ（１）—Ｃ（３）］ｔｏ１．３７５（２）?［Ｎ（１）—Ｃ（１）］
ｗｉｔｈａｎａｖｅｒａｇｅｖａｌｕｅｏｆ１．３５１?，ｗｈｉｃｈｉｓｌｏｎｇｅｒｔｈａｎｔｈｅ
ｎｏｒｍａｌＣ Ｎ ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ（１．２７０?）ａｎｄｓｈｏｒｔｅｒｔｈａｎｔｈｅ
ｎｏｒｍａｌＣ—Ｎｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ（１．４５０?）．Ｉｎ４ＡＴａｎｉｏｎｓ，ｔｈｅ
Ｃ—Ｎｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓｒａｎｇｅｆｒｏｍ１．３０７（２）?［Ｎ（１）—Ｃ（１）］
ｔｏ１．３６２（２）?［Ｎ（３）—Ｃ（１）］ｗｉｔｈａｎａｖｅｒａｇｅｖａｌｕｅｏｆ
１．３２８?，ｗｈｉｃｈｉｓｌｏｎｇｅｒｔｈａｎｔｈｅｎｏｒｍａｌＣ Ｎｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ
（１．２７０?）ａｎｄｓｈｏｒｔｅｒｔｈａｎｔｈｅｎｏｒｍａｌＣ—Ｎ ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ
（１．４５０?）［２４］．ＴｈｅｒｅａｒｅｔｗｏＮ—Ｎ ｂｏｎｄ［Ｎ（１）—Ｎ（２），
１．３６９（２）?ａｎｄＮ（３）—Ｃ（４），１．４１２（２）?］，ｌｏｎｇｅｒｔｈａｎ
ｔｈｅｎｏｒｍａｌＮ Ｎ ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｏｆ１．２５２?ａｎｄｓｈｏｒｔｅｒｔｈａｎ
ｔｈｅｎｏｒｍａｌＮ—Ｎｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｏｆ１．４７０?．［２４］

　　ＩｎＩＭＩ·ＴＮＲｍｏｌｅｃｕｌｅ，ｔｈｅｒｅｉｓｏｎｌｙｏｎｅｉｏｎｉｃｂｏｎｄｂｅ
ｔｗｅｅｎｅｖｅｒｙＩＭＩａｎｉｏｎａｎｄＴＮＲｃａｔｉｏｎ．Ｐｌａｎｅｏｆｔｈｅｉｍｉｄａｚｏｌｅ
ｒｉｎｇａｎｄｔｈｅｐｈｅｎｙｌｒｉｎｇａｒｅｎｏｔｉｎｏｎｅｐｌａｎｅｂｕｔｐａｒａｌｌｅｌｓｕｂ
ｓｔａｎｔｉａｌｌｙｔｏｅａｃｈｏｔｈｅｒ（Ａｎｇｌｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｔｗｏｐｌａｎｅｓｉｓ
１．６９６（５９）°）．Ｃｏｎｖｅｒｓｅｌｙ，ｉｎ４ＡＴ·ＴＮＲｔｈｅｂｅｎｚｅｎｅａｎｄ
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ＩＭＩ·ＴＮＲ

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／?
４ＡＴ·ＴＮＲ

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／?

Ｏ（４）—Ｃ（６） １．３３２（２） Ｏ（１）—Ｃ（３） １．３３９（１）

Ｏ（４）—Ｈ（４）Ｏ ０．８４（２） Ｏ（１）—Ｈ（１）Ｏ ０．９４（３）

Ｏ（６）—Ｎ（４） １．２３２（１） Ｏ（２）—Ｎ（５） １．２１８（２）

Ｏ（１）—Ｃ（４） １．２４８（１） Ｏ（３）—Ｎ（５） １．２２４（２）

Ｏ（５）—Ｎ（４） １．２５０（１） Ｏ（４）—Ｃ（５） １．２５６（２）

Ｎ（３）—Ｏ（３） １．２２９（２） Ｏ（５）—Ｎ（６） １．２３２（２）

Ｎ（３）—Ｏ（２） １．２２５（２） Ｏ（６）—Ｎ（６） １．２３５（２）

Ｎ（３）—Ｃ（５） １．４６３（２） Ｏ（７）—Ｎ（７） １．２３２（２）

Ｏ（７）—Ｎ（５） １．２２６（１） Ｏ（８）—Ｎ（７） １．２５４（２）

Ｎ（５）—Ｃ（９） １．４５２（２） Ｎ（５）—Ｃ（４） １．４６２（２）

Ｎ（５）—Ｏ（８） １．２２４（２） Ｎ（６）—Ｃ（６） １．４５３（１）

ＩＭＩ·ＴＮＲ
ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）

４ＡＴ·ＴＮＲ
ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）

Ｃ（６）—Ｏ（４）—Ｈ（４）Ｏ １０６（２） Ｃ（３）—Ｏ（１）—Ｈ（１）Ｏ １０４（２）
Ｏ（３）—Ｎ（３）—Ｏ（２） １２３．７（１） Ｏ（２）—Ｎ（５）—Ｏ（３）１２３．８（１）
Ｏ（３）—Ｎ（３）—Ｃ（５） １１７．９（１） Ｏ（２）—Ｎ（５）—Ｃ（４） １１８．１（１）
Ｏ（２）—Ｎ（３）—Ｃ（５） １１８．４（１） Ｏ（３）—Ｎ（５）—Ｃ（４） １１８．１（１）
Ｏ（７）—Ｎ（５）—Ｃ（９） １１８．３（１） Ｏ（５）—Ｎ（６）—Ｏ（６）１２３．４（１）
Ｏ（７）—Ｎ（５）—Ｏ（８） １２２．２（１） Ｏ（５）—Ｎ（６）—Ｃ（６） １１８．８（１）
Ｃ（９）—Ｎ（５）—Ｏ（８） １１９．５（１） Ｏ（６）—Ｎ（６）—Ｃ（６） １１７．８（１）
Ｎ（５）—Ｃ（９）—Ｃ（８） １１６．８（１） Ｏ（７）—Ｎ（７）—Ｏ（８）１２１．６（１）
Ｎ（５）—Ｃ（９）—Ｃ（４） １２０．９（１） Ｏ（７）—Ｎ（７）—Ｃ（８） １２０．１（１）
Ｃ（８）—Ｃ（９）—Ｃ（４） １２２．３（１） Ｏ（８）—Ｎ（７）—Ｃ（８） １１８．３（１）
Ｎ（３）—Ｃ（５）—Ｃ（４） １１５．８（１） Ｏ（１）—Ｃ（３）—Ｃ（４） １１８．１（１）
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Ｄ—Ｈ…Ａ
ｄ（Ｄ—Ｈ）
／?

ｄ（Ｈ…Ａ）
／?

ｄ（Ｄ…Ａ）
／?

∠Ｄ—Ｈ…Ａ
／（°）

Ｎ（１）—Ｈ（１）Ｎ…Ｏ（１）（ａ）０．９１００ １．７７００ ２．６６６６ １６９．００

Ｎ（２）—Ｈ（２）Ｎ…Ｏ（６）（ｂ）０．８０００ ２．４１００ ３．１７３３ １６１．００

Ｎ（２）—Ｈ（２）Ｎ…Ｏ（２）（ｃ）０．８０００ ２．５６００ ３．０９６６ １２６．００

Ｏ（４）—Ｈ（４）Ｏ…Ｏ（２）（ｄ）０．８５００ ２．４３００ ２．８７６６ １１４．００
Ｏ（４）—Ｈ（４）Ｏ…Ｏ（５） ０．８５００ １．８３００ ２．５６８４ １４５．００
Ｏ（４）—Ｈ（４）Ｏ…Ｎ（４） ０．８５００ ２．４３００ ２．９０６９ １１６．００

Ｃ（１）—Ｈ（１）…Ｏ（８）（ａ） ０．９５００ ２．５６００ ３．０８４８ １１５．００
　Ｎｏｔｅ：Ｓｙｍｍｅｔｒｙｏｐｅｒａｔｏｒｓ：（ａ）１ｘ，１／２＋ｙ，１／２ｚ；（ｂ）１＋ｘ，ｙ，ｚ；

（ｃ）ｘ，１／２＋ｙ，１／２ｚ；（ｄ）１＋ｘ，ｙ，ｚ．

Ｔａｂｌｅ４　Ｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｆｏｒ４ＡＴ·ＴＮＲ

Ｄ—Ｈ…Ａ
ｄ（Ｄ—Ｈ）
／?

ｄ（Ｈ…Ａ）
／?

ｄ（Ｄ…Ａ）
／?

∠Ｄ—Ｈ…Ａ
／（°）

Ｏ（１）—Ｈ（１）Ｏ…Ｏ（５）（ａ）０．９４００ ２．３９００ ２．９４１９ １１７．００
Ｏ（１）—Ｈ（１）Ｏ…Ｏ（８） ０．９４００ １．７５００ ２．５８４３ １４７．００
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Ｎ（２）—Ｈ（２）Ｎ…Ｏ（４）（ａ）０．９０００ １．７９００ ２．６２５５ １５３．００

Ｎ（２）—Ｈ（２）Ｎ…Ｏ（５）（ａ）０．９０００ ２．４０００ ３．０３１７ １２７．００

Ｎ（４）—Ｈ（４）Ａ…Ｏ（６）（ｂ） ０．９６００ ２．１９００ ３．１４４３ １７３．００
Ｎ（４）—Ｈ（４）Ｂ…Ｏ（３） ０．９１００ ２．５３００ ３．０２６３ １１４．００
　Ｎｏｔｅ：Ｓｙｍｍｅｔｒｙｏｐｅｒａｔｏｒｓ：（ａ）１＋ｘ，１＋ｙ，ｚ；（ｂ）１＋ｘ，１＋ｙ，１＋ｚ．
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　　ＷｅｕｓｅｄＫｉｓｓｉｎｇｅｒ′ｓｍｅｔｈｏｄ［２５］ａｎｄＯｚａｗａ′ｓｍｅｔｈｏｄ［２６］

ｔｏｓｔｕｄｙｔｈｅｋｉｎｅｔｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｔｈｅｒａｐｉｄｌｙｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃ
ｐｒｏｃｅｓｓｏｆｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓ，ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅＤＳＣｃｕｒｖｅｓｏｂｔａｉｎｅｄ
ｕｎｄｅｒｔｈｅｃｏｎｄｉｔｉｏｎｏｆｓｔａｔｉｃａｉｒａｔｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｓｏｆ５，１０，
１５℃· ｍｉｎ－１ ａｎｄ２０℃ · ｍｉｎ－１．Ｔｈｅｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ
（Ｔｐ）ｏｆｔｈｅｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｐｒｏｃｅｓｓａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｓ，ｔｈｅ
ａｐｐａｒｅｎｔａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ（Ｅａ），ｔｈｅｐｒｅｅｘｐｏｎｅｎｔｉａｌｆａｃｔｏｒ
（Ａ）ａｎｄｔｈｅｌｉｎｅａｒｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｏｆｔｗｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
ｗｅｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄａｎｄｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ５ａｎｄＴａｂｌｅ．６．Ｔｈｅｃａｌ
ｃｕｌａｔｅｄｒｅｓｕｌｔｓｗｉｔｈｔｗｏｍｅｔｈｏｄｓ，ａｒｅｓｉｍｉｌａｒａｎｄａｌｌｉｎｔｈｅ
ｎｏｒｍａｌｒａｎｇｅ（４０－４００ｋＪ·ｍｏｌ－１）［２７］．

Ｔａｂｌｅ５　ＰｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓｏｆｔｈｅｆｉｒｓｔｍａｉｎｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｓｔａｇｅａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｓａｎｄｋｉｎｅｔｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒＩＭＩ·ＴＮＲｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍｅｔｈｏｄ

β
／℃·ｍｉｎ－１

Ｔｐ／℃
Ｋｉｓｓｉｎｇｅｒ′ｓｍｅｔｈｏｄ

Ｅ／ｋＪ·ｍｏｌ－１ ｌｎ（Ａ／ｓ－１） ｒ Ｓ
Ｏｚａｗａ′ｓｍｅｔｈｏｄ

Ｅ／ｋＪ·ｍｏｌ－１ ｌｎ（Ａ／ｓ－１） ｒ Ｓ
５ ２１９．６
１０ ２２３．４
１５ ２２５．７
２０ ２２８．７

３１０．６５ ７５．６２ －０．９９０４ ０．０９９２ ３０３．２７ － －０．９９０９ ０．０４３１

　Ｎｏｔｅ：βｉｓｔｈｅｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅ，ｒｉｓｔｈｅｌｉｎｅａｒｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ．

４２２１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．１２，２０１５（１２２１－１２２７）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＴｗｏｎｅｗＥｎｅｒｇｅｔｉｃＩｏｎｉｃＳａｌｔｓｗｉｔｈＥｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｌＰｒｏｔｅｃｔｉｏｎ：ＰｒｅｐａｒａｔｉｏｎａｎｄＴｈｅｒｍａｌＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＩＭＩ·ＴＮＲａｎｄ４ＡＴ·ＴＮＲ

Ｔａｂｌｅ６　Ｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓｏｆｔｈｅｆｉｒｓｔｍａｉｎｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｓｔａｇｅａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｓａｎｄｋｉｎｅｔｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒ４ＡＴ·ＴＮＲｗｉｔｈｔｗｏｍｅｔｈｏｄ

β
／℃·ｍｉｎ－１

Ｔｐ／℃
Ｋｉｓｓｉｎｇｅｒ′ｓｍｅｔｈｏｄ

Ｅ／ｋＪ·ｍｏｌ－１ ｌｎ（Ａ／ｓ－１） ｒ Ｓ
Ｏｚａｗａ′ｓｍｅｔｈｏｄ

Ｅ／ｋＪ·ｍｏｌ－１ ｌｎ（Ａ／ｓ－１） ｒ Ｓ
５ ２４９．７
１０ ２５９．８
１５ ２６５．６
２０ ２７３．４

１３２．９７ ２９．４１ －０．９９１２ ０．０９１２ １３４．８９ － －０．９９２３ ０．０３９５

３．４　ＣａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＴｈｅｒｍａｌＥｘｐｌｏｓｉｏｎＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓ
　　Ａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｆｏｒｍｕｌａｇｒｏｕｐ［２８］ａｓｆｏｌｌｏｗ，ｔｈｅｃｏｒｒｅ
ｓｐｏｎｄｉｎｇｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓｏｆｔｈｅｒｍａｌｅｘｐｌｏｓｉｏｎ（Ｔｂ），ｅｎ
ｔｒｏｐｉｅｓｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ（ΔＳ≠），ｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ（ΔＨ≠），
ａｎｄｆｒｅｅｅｎｅｒｇｉｅｓｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ（ΔＧ≠）ｏｆｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ
ｒｅａｃｔｉｏｎａｒｅｏｂｔａｉｎｅｄ，ａｎｄｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ７．
Ｔｐｉ＝Ｔｐ０＋ａβ＋ｂβ

２＋ｃβ２＋ｄβ２

Ｔｂ＝
Ｅ－ Ｅ２－４ＥＲＴ槡 ｐ０

２Ｒ

Ａ＝
ｋＢＴ
ｈ
ｅΔＳ

≠／Ｒ

ΔＨ≠ ＝Ｅ－ＲＴ
ΔＧ≠ ＝ΔＨ≠－ＴΔＳ≠

　　Ａｍｏｎｇｔｈｅｍ，ａ，ｂ，ｃａｎｄｄａｒｅｃｏｎｓｔａｎｔｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ，ａｎｄＴｐｉｉｓ
ｔｈｅｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｐｒｏｃｅｓｓａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅａｔｉｎｇ
ｒａｔｅｓ．ＴｈｅｋＢｉｓｔｈｅＢｏｌｔｚｍａｎｎｃｏｎｓｔａｎｔ，１．３８１×１０

－２３Ｊ·Ｋ－１ａｎｄｈ
ｉｓｔｈｅＰｌａｎｃｋｃｏｎｓｔａｎｔ，６．６２６×１０－３４Ｊ·ｓ，Ｔ＝Ｔｐ０ ａｎｄＡ＝Ａｋ
（Ｋｉｓｓｉｎｇｅｒ′ｓｍｅｔｈｏｄ）．

Ｔａｂｌｅ７　ＣａｌｃｕｌａｔｅｄＴｂ，ΔＳ≠，ΔＨ≠，ａｎｄΔＧ≠

ｓｕｂｓｔａｎｃｅ
Ｔｐ０
／Ｋ

Ｔｂ
／Ｋ

ΔＳ≠

／Ｊ·Ｋ－１·ｍｏｌ－１
ΔＨ≠

／ｋＪ·ｍｏｌ－１
ΔＧ≠

／ｋＪ·ｍｏｌ－１

ＩＭＩ·ＴＮＲ ４８９．１ ４９５．５ －２１３．０６ ３０２．８９ ４０７．１０
４ＡＴ·ＴＮＲ５１３．２ ５３０．４ －２２１．３１ １２９．６６ ２４３．２４

３．５　Ｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ
　　Ｔｈｅｉｍｐａｃｔａｎｄｆｒｉｃｔｉｏｎｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓａｓｗｅｌｌａｓｔｈｅｆｌａｍｅ
ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｗｅｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｏｎｔｈｅｂａｓｉｃｏｆｔｈｅＣｈｉｎａＮａｔｉｏｎａｌ
ＭｉｌｉｔａｒｙＳｔａｎｄａｒｄ（ＣＮＭＳ）［２９－３１］．Ｔｈｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓｆｏｒ
ｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓ，ＲＤＸ，ＨＭＸａｎｄＴＮＴａｒｅｓｈｏｗｎｉｎＴａｂｌｅ８．
Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗ ｔｈａｔｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｒｅｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｅｔｏ
ｆｒｉｃｔｉｏｎｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ（ｍｉｓｆｉｒｅｕｎｄｅｒｔｈｅｃｏｎｄｉｔｉｏｎｏｆｐｒｅｓｓｕｒｅ
３．９２ＭＰａ，ｈａｍｍｅｒａｎｇｌｅ９０°）ａｎｄｆｌａｍｅｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ（ｄｏｎｏｔ
ｆｉｒｅｗｈｅｎｔｈｅｄｉｓｔａｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎａｇｅｎｔｓａｎｄｔｈｅｂｌａｃｋｐｏｗｄｅｒ
ｐｅｌｌｅｔ＜６ｃｍ）．Ｍｅａｎｗｈｉｌｅ，ｔｈｅｙｍｉｓｆｉｒｅｉｎｔｈｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉ
ｔｉｅｓｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｅｖｅｎｔｈｅｄｒｏｐｈｅｉｇｈｔｗａｓａｂｏｖｅ８０ｃｍ．Ｉｔ
ｒｅｖｅａｌｓｔｈａｔｔｈｅｔｗｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓｈａｖｅｌｏｗ ｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ，
ｆｒｉｃｔｉｏｎｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙａｎｄｆｌａｍｅｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ．

Ｔａｂｌｅ８　ＰｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＩＭＩ·ＴＮＲ，４ＡＴ·ＴＮＲ，ＲＤＸ，ＨＭＸａｎｄＴＮＴ

ｓｕｂｓｔａｎｃｅ
Ｔｍ
／℃

Ｔｄ
／℃

ρ
／ｇ·ｃｍ－３

ΔＵｃ
／ｋＪ·ｋｇ－１

ΔＨｃ
／ｋＪ·ｋｇ－１

ΔＨｆ
／ｋＪ·ｍｏｌ－１

ＯＢ
／％

Ｎ
／％

Ｓｉ
／％

Ｓｆ
／％

ＳＦ
／ｃｍ

ＩＭＩ·ＴＮＲ Ｄｅｃ． ２２３ １．７８ －１４３２９ －１４３６６．６ －４２．１８ －６８．９６ ２２．３６ ／ ／ ／
４ＡＴ·ＴＮＲ ２０５ ２６０ １．７７ －１１３１３ －１１３５６．３ －４０９．６９ －５５．８９ ２９．７８ ／ ／ ／

ＲＤＸ［２８］ Ｄｅｃ． ２３０ １．９１ －９６００ ／ ／ －２１．６ ３７．８４ ８０ ７６±８ ／

ＨＭＸ［２８］ Ｄｅｃ． ２８７ １．８２ －９８８０ ／ ／ －２１．６ ３７．８４ １００ １００ ／

ＴＮＴ［２８，３２］ ８１ ３００ １．６５ －１５２２０ ／ ／ －７４．０ １８．５０ ４－８ ４－６ ／
　Ｎｏｔｅ：Ｔｍｉｓｔｈｅｍｅｌｔｉｎｇｐｏｉｎｔ（ｐｅａｋ）．Ｔｄｉｓｔｈｅｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．ρｉｓｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄｅｎｓｉｔｙ．ΔＵｃｉｓｔｈｅｅｎｅｒｇｙｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ．ΔＨｃｉｓｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｏｆ

ｃａｔｉｏｎ．ΔＨｆｉｓｔｈｅｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ．ＯＢｉｓｔｈｅｏｘｙｇｅｎｂａｌａｎｃｅ（Ｏ２ＣＨ／２Ｚ）×１６００／Ｍ；Ｏ，ｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｓ；Ｃ，ｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｃａｒ
ｂｏｎａｔｏｍｓ；Ｈ，ｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓ；Ｚ，ｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｍｅｔａｌａｔｏｍｓ；Ｍ，ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｍａｓｓｏｆｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄ．Ｎｉｓｔｈｅｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔ．Ｓｉｄｅｎｏｔｅｓ
ｔｈｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ，ｆｉｒｉｎｇｒａｔｅｗｉｔｈ１０．０ｋｇｄｒｏｐｈａｍｍｅｒ．Ｓｆｄｅｎｏｔｅｓｔｈｅｆｒｉｃｔｉｏｎｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ，ｆｉｒｉｎｇｒａｔｅａｔｔｈｅｐｒｅｓｓｕｒｅｏｆ３．９２ＭＰａｗｉｔｈａ１．５ｋｇｈａｍｍｅｒ
ｆｒｏｍ９０°ａｎｇｌｅ．ＳＦｄｅｎｏｔｅｓｔｈｅｆｌａｍｅｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ，ｔｈｅｍａｘｉｍｕｍ ｈｅｉｇｈｔｏｆ１００％ ｉｇｎｉｔｉｏｎ．

　　 ＣｏｍｐａｒｅｄｗｉｔｈＲＤＸ，ＨＭＸａｎｄＴＮＴ，ｓｏｍｅｐｈｙｓｉｃｏ
ｃｈｅｍｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｔｈｅｔｗｏｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｒｅｓｈｏｗｎｉｎ
Ｔａｂｌｅ８．Ｏｂｖｉｏｕｓｌｙ，ｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＩＭＩ·ＴＮＲ
ａｎｄ４ＡＴ·ＴＮＲ（Ｔｄ＝２２３，２６０℃，ΔＵｃ＝－１４３２９，－１１３１３ｋＪ·ｋｇ

－１
，

ρ＝１．７７，１．７８ｇ·ｃｍ－３）ａｒｅｂｏｔｈｎｏｔｌｏｗｅｒｔｈａｎＲＤＸ（Ｔｄ＝
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