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１．５ｈ，ｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｈｅａｔｅｄｕｐｔｏ６０℃ ａｎｄｓｔｉｒｒｅｄ
ｆｏｒ１ｈ，ｔｈｅｎｃｏｏｌｅｄｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅｔｏｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．
２６．９ｍＬ６．０ｍｏｌ·Ｌ－１ｓｕｌｆｕｒｉｃａｃｉｄａｎｄ４．７ｇ（０．０４８ｍｏｌ）
ａｍｉｎｏｓｕｌｆｕｒｉｃａｃｉｄｗｅｒｅａｄｄｅｄｔｏｒｅａｃｔｉｏｎｓｙｓｔｅｍ ａｎｄｓｔｉｒｒｅｄ

７６１１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$
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　（１１６７－１１７１）



ＬＩＹａｎａｎ，ＷＵＭｉｎｊｉｅ，ＺＨＡＮＧＳｈｅｎｇｙｏｎｇ，ＬＩＵＮｉｎｇ，ＷＡＮＧＢｏｚｈｏｕ

ｆｏｒａｎｏｔｈｅｒ０．５ｈ，ｅｘｔｒａｃｔｅｄｗｉｔｈ９０ｍＬ×５ｏｆｅｔｈｅｒ，ｄｒｉｅｄ
ｗｉｔｈｍａｇｎｅｓｉｕｍ ｓｕｌｆａｔｅ，ａｎｄｔｈｅｓｏｌｖｅｎｔｗａｓｒｅｍｏｖｅｄｕｎｄｅｒ
ｒｅｄｕｃｅｄｐｒｅｓｓｕｒｅ，ａｎｄ７．８９ｇｙｅｌｌｏｗｏｉｌ３，５ｄｉｎｉｔｒｏ１，２，４ｔｒｉ
ａｚｏｌｅ（ＤＮＴ）ｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄｗｉｔｈａｙｉｅｌｄｏｆ６１．４％．１ＨＮＭＲ
（ＤＭＳＯｄ６，５００ＭＨｚ）δ：６．４２４（ｓ，１Ｈ，ＮＨ）；

１３ＣＮＭＲ
（ＤＭＳＯｄ６，１２５ＭＨｚ）δ：１６２．５６；ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ

－１
）：３２２４

（—ＮＨ—），１６５９，１３８２（—ＮＯ２）；ＭＳ（ｍ／ｚ）：１５９［Ｍ
＋
］；

Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒＣ２Ｈ３Ｎ５Ｏ５：Ｃ１３．５７，Ｎ ３９．５５，Ｈ１．７１；
ｆｏｕｎｄＣ１３．７３，Ｎ３８．９１，Ｈ２．１３．
　　２．０ｇ（０．１３ｍｏｌ）ｏｆＤＮＴｗａｓｄｉｓｓｏｌｖｅｄｉｎ１５．０ｍＬｅｔｈ
ａｎｏｌ，ｔｈｅｎ１４．２ｇ５％ ｐｏｔａｓｓｉｕｍ ｈｙｄｒｏｘｉｄｅ（０．１３ｍｏｌ）ｗａｓ
ａｄｄｅｄｄｒｏｐｗｉｓｅａｔ５－１０℃．Ａｆｔｅｒ２ｈａｔｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，
ｔｈｅｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄｏｆｆ，ｗａｓｈｅｄｗｉｔｈｅｔｈａｎｏｌａｎｄｉｃｅ
ｗａｔｅｒ，ａｎｄｄｒｉｅｄｔｏｇｉｖｅ２．２５ｇｙｅｌｌｏｗｓｏｌｉｄ３，５ｄｉｎｉｔｒｏ１，２，
４ｔｒｉａｚｏｌｅｐｏｔａｓｓｉｕｍ ｓａｌｔ（ＤＮＰＫ）ｗｉｔｈａｙｉｅｌｄｏｆ９０．７％．
１３ＣＮＭＲ（Ｄ２Ｏｄ２，１２５ＭＨｚ）δ：１６１．７４；ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ

－１
）：

１６２０（—Ｃ Ｎ），１５６８，１３８３，１３１６（—ＮＯ２），１４９７，１０３６，
８４３（ｔｒｉａｚｏｌｅｒｉｎｇ）；Ａｎａｌ．ＣａｌｃｄｆｏｒＣ２Ｎ５Ｏ４Ｋ：Ｃ１２．１８，
Ｎ３５．５２；ｆｏｕｎｄＣ１２．３０，Ｎ３５．４３．

２．３．２　ＳｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆＢＤＮＴＭＮ
　　３，５Ｄｉｎｉｔｒｏ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌｅｐｏｔａｓｓｉｕｍｓａｌｔ（ＤＮＴＫ）（０．４ｇ，
２．０３ｍｍｏｌ）ｗａｓｔｒａｎｓｆｅｒｒｅｄｉｎｔｏａｔｈｒｅｅｎｅｃｋｅｄｒｏｕｎｄｂｏｔｔｏｍ
ｆｌａｓｋ，ｔｈｅｎ１１．０ｍＬｏｆＮ，Ｎ′ｄｉｍｅｔｈｙｌｆｏｒｍａｍｉｄｅａｎｄ１，３ｄｉ
ｃｈｌｏｒｏ２ｎｉｔｒａｚａｐｒｏｐａｎｅ（ＤＣＮＰ）（０．６１ｇ，３．８６ｍｍｏｌ）ｗｅｒｅ
ａｄｄｅｄａｔｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｓｔｉｒｒｅｄ
ａｔ７０－７５℃ ｆｏｒ２ｈ，ａｎｄｔｈｅｎｃｏｏｌｅｄｔｏｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．
Ｔｈｅｓｏｌｕｔｉｏｎｐｏｕｒｅｄｉｎｔｏｉｃｅｗａｔｅｒ，ｔｈｅｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄ
ｏｆｆ，ｗａｓｈｅｄｗｉｔｈｃｏｌｄｗａｔｅｒ，ａｎｄｄｒｉｅｄｔｏｇｉｖｅ０．３７ｇｙｅｌｌｏｗ
ｓｏｌｉｄＢＤＮＴＭＮｗｉｔｈａｙｉｅｌｄｏｆ９０．２％．１ＨＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，
５００ＭＨｚ）δ：６．４８４（ｓ，４Ｈ，２ＣＨ２）；

１３ＣＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，
１２５ＭＨｚ）δ：６２．３９５，１４４．６１；ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：３０４４，
２９８６，２９２７（—ＣＨ２），１６６７（—Ｃ Ｎ），１５６４，１３８５（—ＮＯ２），

１４９８，１０１９，８４２（Ｔｒｉａｚｏｌｅｒｉｎｇ）；ＭＳ（ｍ／ｚ）：４０４［Ｍ＋
］；

Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒＣ６Ｈ４Ｎ１２Ｏ１０：１７．８３，Ｎ ４１．５９，Ｈ １．００；
ｆｏｕｎｄＣ１７．７３，Ｎ４１．７１，Ｈ１．０５．

２．４　ＳｔｒｕｃｔｕｒｅＤｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｏｆＤＮＴ
　　ＳｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓｏｆＤＮＴｓｕｉｔａｂｌｅｆｏｒＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｓｔｕｄｉｅｓ
ｗｅｒｅｇｒｏｗｎｂｙａｌｌｏｗｉｎｇｗａｔｅｒｔｏｓｌｏｗｌｙｄｉｆｆｕｓｅｉｎｔｏａｓａｔｕｒａｔ
ｅｄｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆＤＮＴｆｏｒｔｅｎｄａｙｓａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．
　　Ａｙｅｌｌｏｗ ｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｗｉｔｈｄｉｍｅｎｓｉｏｎｓｏｆ０．２０ｍｍ×
０．１８ｍｍ×０．２３ｍｍ ｗａｓｃｈｏｓｅｎｆｏｒＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎａｎａｌｙｓｉｓ
ａｎｄｔｈｅｄａｔａｗｅｒｅｃｏｌｌｅｃｔｅｄｏｎａＢｒｕｋｅｒＳＭＡＲＴＡＰＥＸＩＩＣＣＤ
ＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒｗｉｔｈａＭｏＫαｒａｄｉａｔｉｏｎ（λ＝０．７１０７３?）
ｂｙｕｓｉｎｇａφωｓｃａｎｍｏｄｅａｔ２９６（２）Ｋ．Ｉｎｔｈｅｒａｎｇｅｏｆ
２．８２≤θ≤２８．３３°，ａｔｏｔａｌｏｆ３１４４ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｗｅｒｅｃｏｌｌｅｃｔｅｄ
ｉｎｃｌｕｄｉｎｇ１４８３ｕｎｉｑｕｅｏｎｅｓ（Ｒｉｎｔ＝０．０２７６），ｏｆｗｈｉｃｈ１４８３
ｗｅｒｅｏｂｓｅｒｖｅｄｗｉｔｈＩ＞２σ（Ｉ）．Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｓｏｌｖｅｄｂｙ
ｄｉｒｅｃｔｍｅｔｈｏｄｓｕｓｉｎｇＳＨＥＬＸＳｐｒｏｇｒａｍｏｆｔｈｅＳＨＥＬＸＬ９７ｐａｃｋ
ａｇｅａｎｄｒｅｆｉｎｅｄｗｉｔｈＳＨＥＬＸＬｐａｃｋａｇｅ［１２－１３］．Ｔｈｅｆｉｎａｌｒｅｆｉｎｅ
ｍｅｎｔｗａｓｐｅｒｆｏｒｍｅｄｂｙｆｕｌｌｍａｔｒｉｘｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｍｅｔｈｏｄｗｉｔｈ
ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｔｈｅｒｍａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｎＦ２ｆｏｒｔｈｅｎｏｎｈｙｄｒｏｇｅｎａｔ
ｏｍｓ．ＴｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｗｅｒｅｌｏｃａｔｅｄｆｒｏｍＦｏｕｒｉｅｒｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ
ｍａｐｓ．ＴｈｅｆｉｎａｌＲ１ ＝０．０５５５，ｗＲ２ ＝０．１７７２，Ｓ＝１．１６６，
（Δρ）ｍａｘ＝０．３４５ａｎｄ（Δρ）ｍｉｎ＝－０．３９７ｅ／?

３．

３　ＲｅｓｕｌｔｓａｎｄＤｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

３．１　ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＤＮＴ
　　ＴｈｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆＤＮＴｉｓｏｂｔａｉｎｅｄｆｏｒｔｈｅｆｉｒｓｔｔｉｍｅｉｎｔｈｉｓ
ｐａｐｅｒ（ＣＣＤＣＮｏ．９２０６０５）．Ｔｈｅｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄ
ａｎｇｌｅｓ，ｓｅｌｅｃｔｅｄｔｏｒｓｉｏｎａｎｇｌｅｓａｎｄｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓａｒｅｇｉｖｅｎｉｎ
Ｔａｂｌｅｓ１，２ａｎｄ３，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ａｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｅｌｌｉｐｓｏｉｄｐｌｏｔ
ｗｉｔｈａｔｏｍｉｃｎｕｍｂｅｒｉｎｇｓｃｈｅｍｅａｎｄａｐｅｒｓｐｅｃｔｉｖｅｖｉｅｗ ｏｆｔｈｅ
ｃｒｙｓｔａｌｉｎａｕｎｉｔｃｅｌｌａｒｅｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．１ａｎｄＦｉｇ．２，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

Ｔａｂｌｅ１　ＳｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｏｆｔｈｅＤＮＴ

ｂｏｎｄ ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ／? ｂｏｎｄ ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ／? ｂｏｎｄ ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ／?

Ｎ（１）—Ｃ（２） １．３２６（３） Ｎ（１）—Ｎ（２） １．３２９（３） Ｎ（３）—Ｃ（２） １．３１７（４）
Ｎ（３）—Ｃ（２） １．３１７（４） Ｎ（２）—Ｃ（１） １．３３５（３） Ｎ（５）—Ｏ（４） １．２０８（３）
Ｎ（５）—Ｏ（３） １．２２３（３） Ｎ（５）—Ｃ（２） １．４５４（３） Ｎ（４）—Ｏ（１） １．２２２（３）
Ｎ（４）—Ｏ（２） １．２３１（３） Ｎ（４）—Ｃ（１） １．４２８（４）

ｂｏｎｄ ｂｏｎｄａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ｂｏｎｄａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ｂｏｎｄａｎｇｌｅ／（°）

Ｃ（２）—Ｎ（１）—Ｎ（２） １０１．１（２） Ｃ（２）—Ｎ（３）—Ｃ（１） ９９．６（２） Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（１） １０８．８（１９）
Ｏ（４）—Ｎ（５）—Ｏ（３） １２４．５（２） Ｏ（４）—Ｎ（５）—Ｃ（２） １１７．９（２） Ｏ（３）—Ｎ（５）—Ｃ（２） １１７．６（２）
Ｏ（１）—Ｎ（４）—Ｏ（２） １２３．３（３） Ｏ（１）—Ｎ（４）—Ｃ（１） １１８．８（２） Ｏ（２）—Ｎ（４）—Ｃ（１） １１７．９（２）
Ｎ（３）—Ｃ（１）—Ｎ（２） １１２．３（２） Ｎ（３）—Ｃ（１）—Ｎ（４） １２６．０（２） Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｎ（４） １２１．７（２）
Ｎ（３）—Ｃ（２）—Ｎ（１） １１８．１（２） Ｎ（３）—Ｃ（２）—Ｎ（５） １２２．５（２） Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（５） １１９．４（２）

Ｔａｂｌｅ２　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｔｏｒｓｉｏｎａｎｇｌｅｓ

ｂｏｎｄ ｂｏｎｄａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ｂｏｎｄａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ｂｏｎｄａｎｇｌｅ／（°）

Ｃ（２）—Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（１） 　０．１（２） Ｃ（２）—Ｎ（３）—Ｃ（１）—Ｎ（２） 　　０．１（３） Ｃ（２）—Ｎ（３）—Ｃ（１）—Ｎ（４） 　１７９．２（２）
Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｎ（３） 　－０．２（３） Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｎ（４）　　－１７９．３（２） Ｏ（１）—Ｎ（４）—Ｃ（１）—Ｎ（３） 　－１．４（４）
Ｏ（２）—Ｎ（４）—Ｃ（１）—Ｎ（３）　１７７．７（２） Ｏ（１）—Ｎ（４）—Ｃ（１）—Ｎ（２）　　１７７．６（２） Ｏ（２）—Ｎ（４）—Ｃ（１）—Ｎ（２） 　－３．３（３）
Ｃ（１）—Ｎ（３）—Ｃ（２）—Ｎ（１） 　－０．１（３） Ｃ（１）—Ｎ（３）—Ｃ（２）—Ｎ（５）　　－１７８．８（２） Ｎ（２）—Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（３） 　０．０（３）
Ｎ（２）—Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（５）　１７８．７１（１９） Ｏ（４）—Ｎ（５）—Ｃ（２）—Ｎ（３）　　１７９．２（２） Ｏ（３）—Ｎ（５）—Ｃ（２）—Ｎ（３） 　－１．７（４）
Ｏ（４）—Ｎ（５）—Ｃ（２）—Ｎ（１） 　０．６（３） Ｏ（３）—Ｎ（５）—Ｃ（２）—Ｎ（１）　　１７９．６（２）

８６１１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．１２，２０１５（１１６７－１１７１）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＮ，ＮＢｉｓ（（３，５ｄｉｎｉｔｒｏ１Ｈ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌ１ｙｌ）ｍｅｔｈｙｌ）ｎｉｔｒａｍｉｎｅ

Ｔａｂｌｅ３　ＨｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｆｏｒＤＮＴ

Ｄ—Ｈ．．．Ａ Ｄ—Ｈ／? Ｈ…Ａ／? Ｄ…Ａ／? ∠ＤＨＡ／（°） ｓｙｍｍｅｔｒｙｃｏｄｅ

Ｏ（５）—Ｈ（１）… Ｏ（３） １．０１（３） ２．０４（３） ３．０４２（３） １６９（３） ｘ＋１，ｙ，ｚ
Ｏ（５）—Ｈ（１）…．Ｎ（５） １．０１（３） ２．６９（４） ３．５５７（３） １４４（３） ｘ＋１，ｙ，ｚ
Ｎ（２）—Ｈ（３）…Ｏ（５） ０．７５（６） ２．０３（６） ２．６８５（３） １４５（６） －ｘ＋３／２，－ｙ＋１，ｚ＋１／２

　　Ｉｔｃａｎｂｅｓｅｅｎｆｒｏｍ Ｆｉｇ．１ｔｈａｔｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ
ＤＮＴｉｓｃｏｍｐｏｓｅｄｏｆｏｎｅ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌｅｒｉｎｇａｎｄｔｗｏｎｉｔｒｏ
ｇｒｏｕｐｓｔｏＣ（１）ａｎｄＣ（２），ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．ＢｅｃａｕｓｅｏｆｔｈｅＶａｎ
ＤｅｒＷａａｌｓｒｅｐｕｌｓｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｈｏｓｅｓｕｂｓｔｉｔｕｅｎｔｓｃｏｎｔａｃｔｅｄｔｏ
Ｃ（１）ａｎｄＣ（２），ｔｈｅｔｏｒｓｉｏｎａｎｇｌｅｓ，ｗｈｉｃｈａｒｅＯ（２）—
Ｎ（４）—Ｃ（１）—Ｎ（３）（１７７．７（２）），Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（１）—
Ｎ（３） （－０．２（３）），Ｎ（２）—Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（５）
（１７８．７１（１９）），Ｏ（４）—Ｎ（５）—Ｃ（２）—Ｎ（１）（０．６（３）），
Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｎ（４）（－１７９．３（２）），Ｏ（４）—
Ｎ（５）—Ｃ（２）—Ｎ（３）（１７９．２（２）），Ｏ（２）—Ｎ（４）—Ｃ（１）—
Ｎ（２） （－３．３（３）），Ｏ（３）—Ｎ（５）—Ｃ（２）—Ｎ（３）
（－１．７（４）），ｉｎＴａｂｌｅ４ｉｎｄｉｃａｔｅｔｈａｔａｌｌｎｏｎｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓ
ａｒｅａｌｍｏｓｔｉｎｏｎｅｐｌａｎｅ．Ｉｎａｄｄｉｔｉｏｎ，ｔｈｅｒｅａｒｅｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒ
Ｏ（５）—Ｈ（１）…Ｏ（３）（ｘ＋１，ｙ，ｚ），Ｏ（５）—Ｈ（１）…Ｎ（５）
（ｘ＋１，ｙ，ｚ），Ｎ（２）—Ｈ（３）…Ｏ（５）（－ｘ＋３／２，－ｙ＋１，ｚ＋１／２）
ｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｂｅｔｗｅｅｎＤＮＴａｎｄＨ２Ｏｍｏｌｅｃｕｌｅ，ｗｈｉｃｈｆｕｒ
ｔｈｅｒｓｔａｂｉｌｉｚｅｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．Ｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｌｅｎｇｔｈｓａｎｄａｎ
ｇｌｅｓｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ３．

Ｆｉｇ．１　ＭｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＤＮＴ

Ｆｉｇ．２　ＴｈｅｐａｃｋｉｎｇｏｆｔｈｅＤＮＴｉｎｕｎｉｔｃｅｌｌ

３．２　ＴｈｅｒｍａｌＢｅｈａｖｉｏｒｏｆＢＤＮＴＭＮ
　　ＴｈｅＤＳＣａｎｄＴＧＤＴＧ ａｎａｌｙｓｅｓｒｅｖｅａｌｔｈａｔＢＤＮＴＭＮ ｉｓ
ｔｈｅｒｍａｌｌｙｓｔａｂｌｅｕｐｔｏ１５０℃．ＴｈｅＤＳＣｃｕｒｖｅｏｆＢＤＮＴＭＮｉｎ
Ｆｉｇ．３ｅｘｈｉｂｉｔｓｔｈａｔｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄｈａｓｎｏｍｅｌｔｉｎｇｐｏｉｎｔ，ｂｕｔ
ｅｘｉｓｔｓｔｗｏｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐｅａｋｓａｔ１７０．４ ℃ ａｎｄ

２５４．１℃，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．ＴｈｅＴＧＤＴＧ ｃｕｒｖｅｏｆＢＤＮＴＭＮ ｉｎ
Ｆｉｇ．４ｓｈｏｗｓｔｗｏｓｔａｇｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｗｉｔｈａｍａｓｓｌｏｓｓ
ｏｆ１５．６６％ ｂｅｆｏｒｅ１８０．３℃ ａｔｆｉｒｓｔｓｔａｇｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄａ
ｔｏｔａｌｍａｓｓｌｏｓｓｏｆ７１．２２％ ｂｅｆｏｒｅ２９０．４℃ ａｔｔｈｅｓｅｃｏｎｄｓｔａｇｅ
ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ，ａｎｄａ１６．３６％ ｒｅｓｉｄｕｅａｔ４９６．１℃．

Ｆｉｇ．３　ＤＳＣｃｕｒｖｅｏｆＢＤＮＴＭＮ

Ｆｉｇ．４　ＴＧＤＴＧｃｕｒｖｅｏｆＢＤＮＴＭＮ

３．３　ＥｎｅｒｇｅｔｉｃＰｒｏｐｅｒｔｙｏｆＢＤＮＴＭＮ
　　ＡｌｌｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎｓａｒｅｐｅｒｆｏｒｍｅｄｕｓｉｎｇｔｈｅＧａｕｓｓｉａｎ０９
ｓｕｉｔｅｏｆｐｒｏｇｒａｍｓ［１４］．Ｔｈｅｅｌｅｍｅｎｔａｒｙｇｅｏｍｅｔｒｉｃｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ
ａｎｄｔｈｅｆｒｅｑｕｅｎｃｙａｎａｌｙｓｉｓａｒｅｃａｒｒｉｅｄｏｕｔａｔｔｈｅｌｅｖｅｌｏｆＢｅｃｋｅ
ｔｈｒｅｅＬｅｅＹａｎＰａｒｒ（Ｂ３ＬＹＰ）ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｓｗｉｔｈ６３１＋Ｇ （ｄ，ｐ）
ｂａｓｉｓｓｅｔ［１５－１７］．Ａｌｌｏｆｔｈｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓａｒｅｃｈａｒａｃｔｅｒ
ｉｚｅｄｔｏｂｅｌｏｃａｌｅｎｅｒｇｙｍｉｎｉｍａｏｎｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｓｕｒｆａｃｅｗｉｔｈ
ｏｕｔａｎｙｉｍａｇｉｎａｒｙｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ．
　　Ｔｈｅｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ（ＨＯＦ）ｏｆｔｈｅｒｅｌａｔｅｄｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
ｍｅｎｔｉｏｎｅｄｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒｉｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙｕｓｉｎｇｔｈｅｉｓｏｄｅｓｍｉｃ
ｒｅａｃｔｉｏｎｍｅｔｈｏｄ．ＴｈｅｉｓｏｄｅｓｍｉｃｒｅａｃｔｉｏｎｏｆＢＤＮＴＭＮｉｓｃａｒ
ｒｉｅｄｏｕｔａｓｄｅｓｃｒｉｂｅｄｂｙＨａｋｉｍａＡｂｏｕＲａｃｈｉｄ（Ｓｃｈｅｍｅ２）．
ＢａｓｅｄｏｎｔｈｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｉｎＦｉｇ．５，ｔｈｅｔｏｔａｌｅｎｅｒｇｙ
（Ｅ０）ａｎｄｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓ，ｉｎｃｌｕｄｉｎｇｚｅｒｏｐｏｉｎｔｅｎ
ｅｒｇｙ（ＺＰＥ）ａｎｄｔｈｅｒｍａｌｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｔｏｅｎｔｈａｌｐｙ（Ｈｃｏｒｒ），ａｒｅ
ｏｂｔａｉｎｅｄａｔＭＰ２（ｆｕｌｌ）／６３１１＋＋Ｇ（ｄ，ｐ）ｌｅｖｅｌ，ｔｈｅｎｔｈｅｈｅａｔ
ｏｆｔｈｅｉｓｏｄｅｓｍｉｃｒｅａｃｔｉｏｎｃａｎｂｅｏｂｔａｉｎｅｄ．
　　ＴｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆＢＤＮＴＭＮ ａｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｂｙ

９６１１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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　（１１６７－１１７１）



ＬＩＹａｎａｎ，ＷＵＭｉｎｊｉｅ，ＺＨＡＮＧＳｈｅｎｇｙｏｎｇ，ＬＩＵＮｉｎｇ，ＷＡＮＧＢｏｚｈｏｕ

ＫａｍｌａｔＪａｃｂｏｓｅｑｕａｔｉｏｎｓ［１６］ｕｓｉｎｇｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙａｎｄｈｅａｔｏｆｆｏｒ
ｍａｔｉｏｎａｓｂａｓｉｃｄａｔａ．ＴｈｅｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｄａｔａｏｆＢＤＮＴＭＮ，
１，３，５ｔｒｉｎｉｔｒｏ１，３，５ｔｒｉａｚｉｎａｎｅ（ＲＤＸ）ａｎｄ１，３，５，７ｔｅｔｒａｎｉ
ｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａａｚｉｎａｎｅ（ＨＭＸ） ａｒｅｓｈｏｗｎｉｎＴａｂｌｅ４．
Ｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗ ｔｈａｔｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓｏｆＢＤＮＴＭＮ ａｒｅ
ｂｅｔｔｅｒｔｈａｎｔｈｏｓｅｏｆＲＤＸ，ｓｉｍｉｌａｒｗｉｔｈＨＭＸ．

Ｓｃｈｅｍｅ２　ＩｓｏｄｅｓｍｉｃｒｅａｃｔｉｏｎｆｏｒＢＤＮＴＭＮ

Ｆｉｇ．５　ＴｈｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＢＤＮＴＭＮａｔＢ３ＬＹＰ／６３１＋Ｇ（ｄ，ｐ）ｌｅｖｅｌ

Ｔａｂｌｅ４　ＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＢＤＮＴＭＮ，ＲＤＸａｎｄＨＭＸ

ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓ ＢＤＮＴＭＮ ＲＤＸ［１８］ ＨＭＸ［１９］

ｆｏｒｍｕｌａ Ｃ６Ｈ４Ｎ１２Ｏ１０Ｃ３Ｈ６Ｎ６Ｏ６ Ｃ４Ｈ８Ｎ８Ｏ８
ｍｏｌｅｃｕｌａｒｍａｓｓ ４０４ ２２２ ２９６
ａｐｐｅａｒａｎｃｅ ｙｅｌｌｏｗｓｏｌｉｄ ｗｈｉｔｅｃｒｙｓｔａｌｗｈｉｔｅｃｒｙｓｔａｌ

ｄｅｎｓｉｔｙ／ｇ·ｃｍ－３ １．９５ １．８２ １．９１
ｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔ／％ ４１．６ ３７．８ ３７．８
ｍｅｌｔｉｎｇｐｏｉｎｔ／℃ － ２０３ ２７６

ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐｅａｋ
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ／℃

２５４ ２３０ ２８７

ｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ
／ｋＪ·ｍｏｌ－１

４２５ ９２．６ １０４．８

ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ
／ｋｍ·ｓ－１

９．０３ ８．７１ ９．１８

ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ
／ＧＰａ

３８．７ ３３．７ ３９．６

ｅｎｅｒｇｙｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ
／ｋＪ·ｇ－１

６．２３ ５．３６ ５．７０

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ
　　（１）Ｎ，Ｎｂｉｓ（（３，５ｄｉｎｉｔｒｏ１Ｈ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌ１ｙｌ）ｍｅｔｈ
ｙｌ）ｎｉｔｒａｍｉｄｅ（ＢＤＮＴＭＮ）ｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｕｓｉｎｇ３，５ｄｉａｍｉｎｏ
１，２，４ｔｒｉａｚｏｌｅａｓｓｔａｒｔｉｎｇｍａｔｅｒｉａｌｖｉａｄｉａｚｏｔｉｚａｔｉｏｎ，ｎｉｔｒａｔｉｏｎ
ａｎｄＮａｌｋｙｌａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ．
　　 （２）ＢＤＮＴＭＮ ｈａｓｈｉｇｈｅｒｐｏｓｉｔｉｖｅｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ，
ｗｈｉｃｈｉｓ４２５ｋＪ·ｍｏｌ－１ ｃｏｍｐａｒｅｄｗｉｔｈ９２．６ｋＪ·ｍｏｌ－１ｆｏｒ
ＲＤＸａｎｄ１０４．８ｋＪ·ｍｏｌ－１ｆｏｒＨＭＸ．
　　（３）ＢＤＮＴＭＮｈａｓｔｗｏｓｔａｇｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｕｎ
ｄｅｒｈｅａｔｉｎｇｃｏｎｄｉｔｉｏｎ，ａｎｄｔｗｏｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐｅａｋｓ
ａｒｅａｔ１７０．４℃ ａｎｄ２５４．１℃，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．
　　（４）ＴｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓｏｆＢＤＮＴＭＮａｒｅｂｅｔｔｅｒ
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