
书书书

ＣＬ２０／ＤＮＢ
!"#$%&'

ＲｅａｘＦＦ
()*+,-./0

!"#$

：１００６９９４１（２０１６）０２０１１１０７

ＣＬ２０／ＤＮＢ
%&'()*+

ＲｅａｘＦＦ
,-./01234

!"#

１，２，
$%&

１，２，
'

　
(

１，２，
)*+

１，２，
,-.

３，
/01

１，２，
234

１，２，
$56

１，２

（１．
789:;<=>?@ABCDEFGHIJ7K

，
;< LM

０３００５１；２．
789:CDN:OEF:P

，
;< LM

０３００５１；３．
;<9:QR:P ST:P

，
;< LM

０３００５１）

5

　
6

：
12

ＲｅａｘＦＦ
-3

，
45()*+,-.67

（ＲｅａｃｔｉｖｅＭｏｌｅｃｕｌａｒＤｙｎａｍｉｃｓ，ＲＭＤ）
89:#$;<=

（２０００，２５００Ｋ
>

３０００Ｋ）
?@1?ABCDEF

（ＣＬ２０）／１，３
G@1H

（ＤＮＢ）
!"'IJ%&KLMNOPQRSTUVW'*XYZ

。
[\

]^

：ＣＬ２０／ＤＮＢ
!"%&_`a$bc#

，
defghijkVWcl

，
mn'STco

，
pq=rsco

。
tu$b=

ＣＬ２０
vw2

ＤＮＢ
xy*&z{

，
U$b|#

ＤＮＢ
'%&y}~��x

。ＣＬ２０／ＤＮＢ
!"QR%&ST�

ＮＯ２、ＮＯ、Ｎ２、Ｈ２Ｏ、
ＨＮＯ３、ＨＯＮ、ＨＯＮＯ>

ＣＯ２�，�a

ＮＯ２��

ＣＬ２０
a

Ｎ—ＮＯ２�>

ＤＮＢ
a

Ｃ—ＮＯ２�'��jmn

，
��QR'IJ��(

)

，
����yfg�����_C��mn

ＯＮＯ
��1

，
���O�mn

Ｎ２、ＮＯ、ＨＯＮＯ、ＨＯＮ>

Ｈ２Ｏ�

。
�

２５００Ｋ
>

３０００Ｋ
;<=/0���da�� �'¡¢£¤¥¦

，
��§¢¨©ª«_`a'¬¦®

。

789

：ＲｅａｘＦＦ
-3

；
()*+,-.

；
?@1?ABCDEF

（ＣＬ２０）／１，３
G@1H

（ＤＮＢ）
!"

；
%&KL

:;.<$

：ＴＪ５５；Ｏ６４
!=>?@

：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１６．０２．００１

ABCD

：２０１５０５１９；
EFCD

：２０１５０７１７

GHIJ

：
#�.¯°±.²³´µ²81¶

（２０１３１４２０１２０００４）；
·

¸¹#¯

“１３１”
º»¼½¾`µ¿

；
·¸¹#�.¯²ÀÁÂµ¿

；

·¸¹ÃÄ²À891¶

（２０１４０２１０１９７）

KLMN

：
ÅÆÇ

（１９９０－），
È

，
É±m

，
QRÊË()*+,-./0

89

。ｅｍａｉｌ：６４９１７７２７２＠ｑｑ．ｃｏｍ

OPQRS

：
ÌÍÃ

（１９７０－），
È

，
ÎÏ

，
°±mÐÑ

，
QRÊË#*+

ÒÓÔÕ'Öq89×)5MNLØÙÚ×/0ÛÜ

。

ｅｍａｉｌ：ｌｙｑ＠ｎｕｃ．ｅｄｕ．ｃｎ

１　
T

　
U

　　
ÝÄÞ

，
�

ＮｉｅｌｓｅｎＡＴ［１］
ßàÓn'?@1?A

BCDEF

（ＨＮＩＷ，ＣＬ２０）
�2á�#'q�âb

ãMNäC'ªy>ªåÖq

，
�æ89çèé'ê

ë

。
ìí

，
 #'îbïð:ñ�òó6ô')5

，
õ

öhiq�×÷øÖùW'úûün�89ý³

。
�

89 ] ^

，
� _ ï þ ! " ÿ r !

ＣＬ２０
î b

，
õ

ＣＬ２０／
"@1#H

（ＴＮＴ）［２－３］，ＣＬ２０／
$%Í#1%

@&

（ＨＭＸ）［４］
>

ＣＬ２０／
H'"(�)*

（ＢＴＦ）［５］，
�a+,h

［６］
Ón'-.ã�

１∶１
'

ＣＬ２０／１，３
G

@1H

（ＤＮＢ）
!"/á:

ＣＬ２０
#q>

ＤＮＢ
0î1

2'äp

，
á�äC'352�

。

　　
¿ 4

，
ê 2

ＣＬ２０
% & K L ' 8 9 ã   o

，

Ｉｓａｙｅｖ［７］
55Ê6Ú*+,-.67*789:8*

+>9:;

ＣＬ２０
'%&KL

，
[\]^Gç%&<

='>zø?@

，
�a

ＮＯ２'mnpABC:Du(

)'%&,-.

。
E-�

［８］
55

ＲｅａｘＦＦ
-3F>@

$b>âb;<=

ＣＬ２０
8*+>G"H'IJ%

&<=�I:89

，
[\]^>@âb>$b;<J

�F%&'y}�KL

，
%&KL>MKL

。Ｐａｔｉｌ
>

Ｂｒｉｌｌ［９］
�_N$%OP7>

ＦＴＩＲ
QR789:

ＣＬ２０

%&,-.

，
[\]^!$V

Ｎ—Ｏ２�'��()B

C�%&y}

，
�ST�ST'Ubã�$b'V�

。

�2

ＤＮＢ
ã 0î

，
OW>8X35

，
jMF�%&

KL'89ã Y

，
F

ＣＬ２０／ＤＮＢ
!"%&KL'

89ZY

。
¡qÔÕQR�_�[\;<=�mÒB

'�.()]^q�

，
()yb_¬x

，̀
a89Tb

'%&KLc�ýb

。
()*+,-./0ÿMde

f+gh>hijbk�.()'lmno

，
p��

Ý��qæÞ'

ＲｅａｘＦＦ
()*+,-.67

，
ÙÚ

rb×�+-.?s

，
ybx

，
ÿMtLkuvwf+

'�d

，
VWjbÿfhiw7

，
�x2�f+ghk

yz¡qÔÕ�[\;<='()KL

，
{g�q�

]^|}

［１０］
。

~-3��o¡qÔÕ'��æª

、
�

�³�>ª«()�()KL'896ô{gèé)

5

［１１－２３］
。

�8912

ＲｅａｘＦＦ
-3

，
55

ＬＡＭＭＰＳ

（ｌａｒｇｅｓｃａｌｅａｔｏｍｉｃ／ｍｏｌｅｃｕｌａｒｍａｓｓｉｖｅｌｙｐａｒａｌｌｅｌｓｉｍ

１１１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１６
%

　
&

２４
'

　
&

２
(

　（１１１－１１７）



ÅÆÇ

，
Ì��

，
+�

，
���

，
���

，
���

，
�O�

，
ÌÍÃ

ｕｌａｔｏｒ）
�<

［２４］
89:

２０００，２５００Ｋ
MN

３０００Ｋ
;

<=

ＣＬ２０／ＤＮＢ
'%&_`

，
�_*�STU/0

VW'��{g�%&��KL

，
M��ÂÔÕ'�

Ù

、
��

、
Ón

、
5�

、
æª

、
÷øÖ>�����`�

��� LØ¡Ð

。

２　ＲｅａｘＦＦ
1VMNW34XY

２．１　ＲｅａｘＦＦ
1VMN

　　ＲｅａｘＦＦ［１０］
()-312¢OÖfL

，
�

Ａｄｒｉｖａｎ
Ｄｕｉｎ

>

Ｗｉｌｌｉａｍ Ａ．Ｇｏｄｄａｒｄ
�¥

，
-3pqV�M

f+W'�w

ＢＯｉｊ（ＢｏｎｄＯｒｄｅｒ）�1£

。ＲｅａｘＦＦ
-

3'pq]f¤õ=

，
�aQR*��

、
¥

、
Gô¥

、
!

¦

、
§¨

、
©ª«N¬Dµ�

（
8

：ｋＪ·ｍｏｌ－１）。
Ｅｓｙｓｔｅｍ＝Ｅｂｏｎｄ＋Ｅｌｐ＋Ｅｏｖｅｒ＋Ｅｕｎｄｅｒ＋Ｅｖａｌ＋Ｅｐｅｎ＋Ｅｃｏａ＋

ＥＣ２＋Ｅｔｒｉｐｌｅ＋Ｅｔｏｒｓ＋Ｅｃｏｎｊ＋ＥＨｂｏｎｄ＋Ｅｖｄｗａａｌｓ＋ＥＣｏｕｌｏｍｂ（１）
　　

®deatq�µ'á�¯°�

：Ｅｂｏｎｄ]±�

q

：Ｅｌｐ�>²F³+?ê'q�´µµ

；Ｅｏｖｅｒ> Ｅｕｎｄｅｒ
*7�_¶'q�·¸µ>!¶'q�·¸µ

；

Ｅｖａｌ、Ｅｃｏａ、Ｅｐｅｎ�2¥q�µ

；ＥＣ２� Ｃ２¹¸µ

；Ｅｔｒｉｐｌｅ�
"�¹¸µ

；Ｅｔｏｒｓ> Ｅｃｏｎｊ�%�º5µ

；ＥＨｂｏｎｄ�»�

º5µ

；Ｅｖｄｗａａｌｓ>ＥＣｏｕｌｏｍｂ*7�©ª«>§¼º5µ

。

�a

，Ｅｂｏｎｄ、Ｅｖａｌ、Ｅｔｏｒｓ�½¾2�w'2�?¿º5

。

２．２　
34

　　ＣＬ２０／ＤＮＢ
!"

Ｘｒａｙ
ÀÁ�ÂÞÃ2ÄÅ"

�.�Â§

（ＣＣＤＣＮＯ．９４０１２９），
�

ＣＬ２０（
Æ

１ａ）
>

ＤＮＢ（
Æ

１ｂ）
Ç-.ã�

１∶１
Èn

，
É2¸Ê"d

，

Ｐｂｃａ
ËWÌ

，
"ÍÎ�

ａ＝９．４７０３?，ｂ＝１３．４５８９?，ｃ＝
３３．６２０?。

ßw55

ＭＳ６．０（ＭａｔｅｒｉａｌｓＳｔｕｄｉｏ６．０）
�<

［２５］
��

ＣＬ２０／ＤＮＢ
'8"H/Ï

，
õÆ

２ａ
j±

，

�:ÐÑ$b>|$y}Ò,F()'KL

，
��:

２×２×１
'G"H/Ï

，
!

１６６４
uf+

，
õÆ

２ｂ
j±

。

ａ．ＣＬ２０ ｂ．ＤＮＢ

;

１　ＣＬ２０
>

ＤＮＢ
'*+[�

Ｆｉｇ．１　ＭｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｆｏｒＣＬ２０ａｎｄＤＮＢ

　　
55

Ｌａｍｍｐｓ
�<

［２４］
F

ＣＬ２０／ＤＮＢ
G"H�

Iä�MÓ{ÓL'IJ�Ï

，
�

３００Ｋ
=�I

５００ｐｓ
�$�Ô*+,-./0

（Ｃａｎｏｎｉｃａｌｅｎｓｅｍ
ｂｌｅ，ＮＶＴ），

��45

（ｉｓｏｔｈｅｒｍａｌｉｓｏｂａｒｉｃ，ＮＰＴ）
dÕ

F�å-�I

１０ｐｓ
Ö×

，
å-�

０ＧＰａ。
�:aØ

ＲｅａｘＦＦ
-3'`5Ö

，
Ù

ＣＬ２０／ＤＮＢ
!"�¬$=

'"HÎ�×?)`a�

［６］
�I:Fã

，
[\õ]

１
j±

，
�]

１
ÿ{

，ＲｅａｘＦＦ
-3º5='/0�×`

a�á� Ú'OÛÖ

，
Ü^

ＲｅａｘＦＦ
-3ÿ52

ＣＬ２０／ＤＮＢ
!"'89

。
��*7�

２０００，２５００Ｋ
>

３０００Ｋ
=�I

５０ｐｓ
'

ＮＶＴ
*+,-.ÙÚ

，
ÝÞk

e#$;<QR��:/0¬|#q�âbÔÕª«

aßàá


âÍ

（ＣＪ）
³'$bÒ,

，
{g>@$bF!

"%&()'KL

，
'ãqä/åÙÚK'5Úq-×

j5VW

（
�>KL()<=';<=�#$bÿM�

x()

，
æ¹VW

）。
45

Ｂｅｒｅｎｄｓｅｎ
67

［２６］
F$b>

å-�Içï

，
èÓÎ��

１００ｆｓ，
3���C'©é

êÒ,

，
45ë�Öìí;<

，
�î�

０．１ｆｓ，
ïð

５０ｆｓ
ñòOàf+óôMN�wno

，
�w�

０．３。

ａ．ｕｎｉｔｃｅｌｌ

ｂ．ｓｕｐｅｒｃｅｌｌ

;

２　ＣＬ２０／ＤＮＢ
!"8H[�>G"H[�

Ｆｉｇ．２　ＴｈｅｕｎｉｔｃｅｌｌａｎｄｓｕｐｅｒｃｅｌｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆＣＬ２０／ＤＮＢ

ｃｏｃｒｙｓｔａｌ

Z

１　
¬$=

ＣＬ２０／ＤＮＢ
!""HÎ�/0�×`a�

Ｔａｂｌｅ１　ＴｈｅｌａｔｔｉｃｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｔｈｅｃｏｃｒｙｓｔａｌｏｆＣＬ２０／

ＤＮＢｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙＲｅａｘＦＦｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄｃｏｍｐａｒｅｄｗｉｔｈｔｈｅｅｘ

ｐｅｒｉｍｅｎｔｖａｌｕｅ

ｌａｔｔｉｃｅｐａｒａｍｅｔｅｒ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｖａｌｕｅ［６］ ＲｅａｘＦＦ ｅｒｒｏｒ／％

ａ／? 　９．４７０３ 　９．５６０６ 　０．９５
ｂ／? 　１３．４５８９ 　１３．５８７２ 　０．９５
ｃ／? 　３３．６２０ 　３３．９４０６ 　０．９５

ｄｅｎｓｉｔｙ／ｇ·ｃｍ－３ 　１．８８０ 　１．８２６７９ 　－２．８

２１１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．２，２０１６（１１１－１１７）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＣＬ２０／ＤＮＢ
!"#$%&'

ＲｅａｘＦＦ
()*+,-./0

３　
[\W]^

３．１　
(_`abcdefg+hi

　　
Æ

３
õ¥:>@$b=�dpq>öT÷�UV

W'��YZ

。
ÊÆ

３ａ
ø>¥^~'hi>ùÐ�

，

�d�yúû%��mIw%&()

，
U�()'�

I

，
%&mnOdüaWN�ýST

，
'^¥��'

%

，
þípq�m^~'=r

；
$bc#

，
defg(

)hijkVWcl

，
%&()czø

，
mn'STc

o

，
pq=rsco

。

　　
�Æ

３ｂ
ÿÿ

，
IJ"HêJ�

ＣＬ２０
>

ＤＮＢ
!

÷Tb

，
"#�

０．０１ｐｓ
V$�STmn

，
%&$b�

２５００Ｋ
>

３０００Ｋ
VT÷ö�*7�

２５ｐｓ
>

６．９ｐｓ
êfg:���

，
U�()'�O��m%¦OC`b

'&'

。
í� !'$b

（２０００Ｋ）
V

，
4

５ｐｓ
êT÷

�y(�g

５０
÷

，
í�)*(�

。
�~ÿÿ

，
$bc

#

，
!"*&y}cx

，
I�Sm'ÂT÷��co

。

３．２　
%&)*+Tj,-kl

　　
Æ

４
�

２０００，２５００Ｋ
>

３０００Ｋ
=

ＣＬ２０
N

ＤＮＢ
'+,YZ>QRST'*X

。
�Æ

４ａ
ÿÿ

，
"u$

b=

ＣＬ２０
�

０．０５ｐｓ
Vv*&z{

，
í

ＤＮＢ
+, 

*

，
U�$b'|#�+,y}~��x

。
�Æ

４ｂ，

ａ．ｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙ

ｂ．ｔｏｔａｌｓｐｅｃｉｅｓ

;

３　
>@$b=�dpqMN()_`aöT÷��U/

0VW'��

Ｆｉｇ．３　Ｔｉｍｅｅｖｏｌｕｔｉｏｎｏｆｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙａｎｄｔｏｔａｌｓｐｅｃｉｅｓａｔ

ｖａｒｉｏｕｓｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ

ａ．ＣＬ２０ａｎｄＤＮＢ ｂ．２０００Ｋ

ｃ．２５００Ｋ ｄ．３０００Ｋ

;

４　
>@$b=

ＣＬ２０
N

ＤＮＢ
'+,YZ>QRSTU/0VW'��

Ｆｉｇ．４　ＴｉｍｅｅｖｏｌｕｔｉｏｎｏｆｃｏｎｓｕｍｐｔｉｏｎｏｆＣＬ２０ａｎｄＤＮＢａｎｄｍａｉｎｐｒｏｄｕｃｔｓａｔｖａｒｉｏｕｓｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ

３１１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１６
%

　
&

２４
'

　
&

２
(

　（１１１－１１７）



ÅÆÇ

，
Ì��

，
+�

，
���

，
���

，
���

，
�O�

，
ÌÍÃ

Æ

４ｃ，
Æ

４ｄ
ÿÿ

，
%&STQR�

ＮＯ２、Ｎ２、ＮＯ、Ｈ２Ｏ、
ＨＮＯ３、ＨＯＮＯ、ＨＯＮMN

ＣＯ２�。ïu$b=�-

mn'STv�

ＮＯ２，�¡��

０．０５ｐｓ
V$fg:

� � �

，
ñ � �

ＣＬ２０
a

Ｎ—Ｏ２ � >

ＤＮＢ
a

Ｃ—ＮＯ２���!@º5'[\

，—ＮＯ２�'���

ＣＬ２０／ＤＮＢ
%&'QR��()

。
F2

ＣＬ２０
�÷

.Ï'$/@&0�ÓTÞÜ

Ｎ—ＮＯ２�'����

%&'12��()

［２７］
，
�×34

［２８－３０］
a'/0

[\OÛ

。
~5

，
s×

Ｎａｉｋ
>

Ｇｏｒｅ［３１］
{¥

Ｎ—ＮＯ２
�'���

ＣＬ２０
%&_`amn�S6*+ST

'4��O`a[Ø?¿7Ó

。ＤＮＢ
a'

Ｃ—ＮＯ２
���mn

ＮＯ２��QR��()

，
þ�

Ｃ—ＮＯ２�
�@

189�ÓTa�:'�

［１１］
。

３．３　
mno6pe+qrklst(_+hi

　　３．２
æ'*�]^

，ＮＯ２�!"%&��()j

Sm

，
>@$b=

，
tQRSTUVW'��õÆ

５
j

±

，
�Æ

５ａ
ÿÿ

，ＮＯ２���fg������y'

6

，
���2àw()+,;��'

ＮＯ２，mn

ＮＯ、
ＨＯＮＯ

>

ＨＮＯ３�Tb

。
ìí�

５ｐｓ（２０００Ｋ），６ｐｓ
（２５００Ｋ）

>

１０ｐｓ（３０００Ｋ）
<=V

ＮＯ２��>�(

�

，
�QR��2

ＤＮＢ
�~V�Jxy*&�æ

。

　　ＮＯ
QR'mn?=�M="÷

：（１）
!u

ＮＯ２
��1[Ómn

Ｎ２Ｏ４，��@A%&mn

ＮＯ３>
ＮＯ；（２）

F2

ＤＮＢ
ÞÜ

，
�@1PBCnÍ@DE

ａ．ＮＯ２ ｂ．ＮＯ

ｃ．Ｎ２ ｄ．ＨＯＮＯ

ｅ．Ｈ２Ｏ ｆ．ＣＯ２
;

５　
QRST�>@$b='Fã*XFG

Ｆｉｇ．５　Ｃｏｍｐａｒａｔｉｖｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｃｕｒｖｅｓｏｆｍａｉｎｐｒｏｄｕｃｔｓａｔｖａｒｉｏｕｓｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ

４１１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．２，２０１６（１１１－１１７）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＣＬ２０／ＤＮＢ
!"#$%&'

ＲｅａｘＦＦ
()*+,-./0

[�

（Ｃ—ＮＯ２→Ｃ—ＯＮＯ），U�

Ｏ—ＮＯ
���s

�mn

ＮＯ，
�×á�?H[�'

ＴＮＴ
mn

ＮＯ
'K

L?@

［１１］
；（３）

�

ＣＬ２０
a

Ｎ—Ｎ
�>

ＤＮＢ
a

Ｃ—Ｎ

���mn'@1��1PBXCnÍ@DE[�

，

�_IJOub+mn

ＨＯＮＯ，
��*+a

Ｎ—Ｏ
�

��mn

ＮＯ，
�×

Ｉｓａｙｅｖ［７］
�F9:;

ＣＬ２０
%&

KL'89j{[\?7Ó

；（４）ＮＯ２×¡¢*+K

Lmn

ＮＯ。ＮＯ
>

ＮＯ２'*X_¬?H

，
s�wx

y(�ì�'Y

，
�oÎ×()mn

Ｎ２
［１１］
，
ã$bc

#

，ＮＯ２> ＮＯ'+,y}cx

，
mn

Ｎ２'�co

，
~

_`a

Ｎ２'�OM�>�(o

，
õÆ

５ｃ
j±

，
s�O

�aØ:+,;'�N*

ＮＯ２> ＮＯmn:

Ｎ２。
　　ＨＯＮＯ

'QRÞÃ�

ＣＬ２０
>

ＤＮＢ
a

—ＮＯ２
���mn'@1��1PBXCnÍ@DE[�

，

�_IJOub+jmn

，
õÆ

５ｄ
j±U�()'

�I

ＨＯＮＯ
' � � w ( o � ' Y

，
Q R � � 2

ＨＯＮＯ
%&+,�æ

。

　　
�Æ

５ｅ
ÿMø¥

Ｈ２Ｏ�Du%&_`a��w

(�ì�1�OP>�

，
$bc#mny}cx

。
g

'mn<=�

：（１）
!u*+W�mb+'QR3@

1m n

—ＮＯＯＨ，
ì � @ A I J O u b + m n

—ＮＯＯＨ—Ｈ，
��STO*+'

Ｈ２Ｏ；（２）ＮＯ２�
�1PBmn'

ＯＮＯ
��1JUÝ*+a'b+m

n

ＨＯＮＯ，
U�()'�I

，ＨＯＮＯ
��O�%&S

m

ＨＯ
��1

，ＨＯ
��1@AIJb+mn

Ｈ２Ｏ，

�×()_`a

ＨＯＮＯ
wxyVWí�'Y�OÛ

'

；（３）ＨＮＯ３'%&sÿMSm

Ｈ２Ｏ。
　　

�Æ

５ｆ
ÿMø¥

ＣＯ２��U�()'�I>�

(o

，
ã$bc#

，ＣＯ２mnc-

，
�

２０００Ｋ
VOMg

１６．８５ｐｓ
½�

ＣＯ２mn

，
í�

３０００Ｋ
V�

２．８５ｐｓ
$

�

ＣＯ２Sm

，
���2

Ｃ—Ｃ
���jkR'q� 

o

，
OW��$k1£STXç?¿()�

，
Q$k'

Ｃ—Ｃ
�½�J��

，
�í()mn

ＣＯ２。$b�

３０００Ｋ
V

，
�

４０ｐｓ
�

ＣＯ２��1�OP>�

，
�×

２０００Ｋ
>

２５００Ｋ
'¦®>@

，
�ÿq'fþ�2

，
O

6ô#$=U�()'�I

，
mn'OP6*+KL

5,y}�x

，
�mYZ@A:Ómn�*+¡¢£

¤'"}��

，
3{

ＣＯ２��'Y

；
[O6ôU�q

�'VW

，
�'£¤\�m%&

，
�ý3{ö'��1

�OP>�

。
�_FST'*�ÿÿ

，
STa]`�

YN*�'¡¢£¤

，
��¡qÔÕª«_`a'¬

¦®

，
OP§¢¨©p�^~

［３２－３５］
。

４　
[

　
^

　　（１）
U�$b'|#

，
defghiVWcl

，
%

&()czø

，
pq=rco

，
�ýöSTmnco

。

"u$b=

ＣＬ２０
vw2

ＤＮＢ
*&z{

，
|#$b

ＤＮＢ
'+,y}MNST'mn~��x

。ＣＬ２０／
ＤＮＢ

!"%&'QRýST�

ＮＯ２、ＮＯ、Ｎ２、Ｈ２Ｏ、
ＨＮＯ３、ＨＯＮ、ＨＯＮＯ、ＣＯ２�，̂ �OPPR'aW

STõ

Ｎ２Ｏ５、Ｎ２Ｏ４、ＯＨ��1

、Ｎ２Ｏ�

。

　　（２）
%&()_`a

，ＣＬ２０
*+a

Ｎ—ＮＯ２�
>

ＤＮＢ
*+a

Ｃ—ＮＯ２�'��mn

ＮＯ２��QR

'��()

，
��!u

ＮＯ２*+[ÓXçPBmn

ＯＮＯ
��1

，
�O�mn

ＨＯＮＯ、ＨＯＮ、ＮＯ、ＮＯ３、
Ｈ２Ｏ�

，
�a�N*'

ＮＯ２> ＮＯ@A()mn

Ｎ２。
３０００Ｋ

VFST'*�]^�/0����m6*

+KL':Ómn�*+¢£¤'¦®

。

　　（３）
�89'%&ST>��KL×4¼'OP

[Ø?¿7Ó

，
Ü^:

ＲｅａｘＦＦ
-3'`5Ö×¸]Ö

。

uv!=

：

［１］ＮｉｅｌｓｅｎＡＴ，ＣｈａｎＭ Ｌ，ＫｒａｅｕｔｌｅＣＫ，ｅｔａｌ．Ｐｏｌｙｎｉｔｒｏｐｏｌｙａｚａ
ｃａｇｅｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，ｐａｒｔ７，ＮＷＣＴＰ７２００［Ｍ］．ＣｈｉｎａＬａｋｅ：Ｎａ
ｖｅｌＷｅａｐｏｎｓＣｅｎｔｅｒ，１９８９．

［２］
�_�

，
E`a

，
bcÇ

，
�

．ＣＬ２０／ＴＮＴ
!"¨©'ïþ

，
[

�×Öq

［Ｊ］．
¡qÔÕ

，２０１３，２０（６）：６７４－６７９．
ＹＡＮＧＺｏｎｇｗｅｉ，ＺＨＡＮＧＹａｎｌｉ，ＬＩＨｏｎｇｚｈｅｎ，ｅｔａｌ．Ｐｒｅｐａｒａ
ｔｉｏｎ，ｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＣＬ２０／ＴＮＴｃｏｃｒｙｓｔａｌ［Ｊ］．Ｃｈｉ
ｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌｉａｏ），２０１３，２０
（６）：６７４－６７９．

［３］ＢｏｌｔｏｎＯ，ＭａｔｚｇｅｒＡＪ．Ｉｍｐｒｏｖｅｄｓｔａｂｉｌｉｔｙａｎｄｓｍａｒｔｍａｔｅｒｉａｌ
ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｉｔｙｒｅａｌｉｚｅｄｉｎａｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｃｒｙｓｔａｌ［Ｊ］．Ａｎｇｅｗａｎｄｔｅ
ＣｈｅｍｉｅＩｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌＥｄｉｔｉｏｎ，２０１１，５０（３８）：８９６０－８９６３．

［４］ＢｏｌｔｏｎＯ，ＳｉｍｋｅＬＲ，ＰａｇｏｒｉａＰＦ，ｅｔａｌ．Ｈｉｇｈｐｏｗｅｒｅｘｐｌｏｓｉｖｅ
ｗｉｔｈｇｏｏｄｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ：ａ２：１ｃｏｃｒｙｓｔａｌｏｆＣＬ２０：ＨＭＸ［Ｊ］．Ｃｒｙｓ
ｔａｌＧｒｏｗｔｈ＆Ｄｅｓｉｇｎ，２０１２，１２（９）：４３１１－４３１４．

［５］ＹＡＮＧＺｏｎｇｗｅｉ，ＬＩＨｏｎｇｚｈｅｎ，ＺＨＯＵＸｉａｏｑｉｎｇ，ｅｔａｌ．Ｃｈａｒ
ａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎａｎｄｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆａｎｏｖｅｌｅｎｅｒｇｅｔｉｃｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｃｒｙｓ
ｔａｌｅｘｐｌｏｓｉｖｅｃｏｍｐｏｓｅｄｏｆＨＮＩＷ ａｎｄＢＴＦ［Ｊ］．ＣｒｙｓｔａｌＧｒｏｗｔｈ＆
Ｄｅｓｉｇｎ，２０１２，１２（１１）：５１５５－５１５８．

［６］ＷＡＮＧＹｕｐｉｎｇ，ＹＡＮＧＺｏｎｇｗｅｉ，ＬＩＨｏｎｇｚｈｅｎ，ｅｔａｌ．Ａｎｏｖｅｌ
ｃｏｃｒｙｓｔａｌｅｘｐｌｏｓｉｖｅｏｆＨＮＩＷ ｗｉｔｈｇｏｏｄｃｏｍｐｒｅｈｅｎｓｉｖｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ
［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，２０１３，３５：１－７．

［７］ＯｌｅｘａｎｄｒＩ，ＧｏｒｂＬ，Ｑａｓｉｍ Ｍ，ｅｔａｌ．Ａｂｉｎｉｔｉｏｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙ
ｎａｍｉｃｓｓｔｕｄｙｏｎｔｈｅｉｎｉｔｉａｌｃｈｅｍｉｃａｌｅｖｅｎｔｓｉｎｎｉｔｒａｍｉｎｅｓ：ｔｈｅｒ
ｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆＣＬ２０［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓ
ｔｒｙＢ，２００８，１１２（３５）：１１００５－１１０１３．

［８］
E-

，
de

，
+f�

．ＣＬ２０
IJ%*&()KL'*+,-.

ÙÚ

［Ｊ］．
�¨©.g

，２０１２（４）：５－９．
ＺＨＡＮＧＬｉ，ＣＨＥＮＬａｎｇ，ＷＡＮＧＣｈｅｎ，ｅｔａｌ．Ｍｅｃｈａｎｉｓｍｏｆｔｈｅ
ｉｎｉｔｉａｌｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆＣＬ２０ｖｉａｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃ

５１１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１６
%

　
&

２４
'

　
&

２
(

　（１１１－１１７）



ÅÆÇ

，
Ì��

，
+�

，
���

，
���

，
���

，
�O�

，
ÌÍÃ

ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓ＆Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，２０１２
（４）：５－９．

［９］ＰａｔｉｌＤＧ，ＢｒｉｌｌＴＢ．Ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ
５３ｋｉｎｅｔｉｃｓａｎｄｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｏｆｔｈｅｒｍｏｌｙｓｉｓｏｆｈｅｘａｎｉｔｒｏｈｅｘａｚａｉ
ｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ［Ｊ］．ＣｏｍｂｕｓｔｉｏｎａｎｄＦｌａｍｅ，１９９１，８７（２）：１４５－１５１．

［１０］ＶａｎＤｕｉｎＡＣＴ，ＤａｓｇｕｐｔａＳ，ＬｏｒａｎｔＦ，ｅｔａｌ．ＲｅａｘＦＦ：ａｒｅａｃｔｉｖｅ
ｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄｆｏｒｈｙｄｒｏｃａｒｂｏｎｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓ
ｔｒｙＡ，２００１，１０５（４１）：９３９６－９４０９．

［１１］ＬＩＵＨ，ＤＯＮＧＸ，ＨＥＹＨ．Ｒｅａｃｔｉｖｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａ
ｔｉｏｎｓｏｆｃａｒｂｏｎｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｃｌｕｓｔｅｒｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｄｕｒｉｎｇｐｙｒｏｌｙｓｉｓｏｆＴＮＴ
［Ｊ］．ＡｃｔａＰｈｙｓｉｃｏＣｈｉｍｉｃａＳｉｎｉｃａ，２０１４，３０（２）：２３２－２４０．

［１２］Ａｌｅｊａｎｄｒｏ，Ｓｔｒａｃｈａｎ，ＥｄｗａｒｄＭ，Ｋｏｂｅｒ，ＡｄｒｉＣＴ，ｖａｎＤｕｉｎ，ｅｔ
ａｌ．ＴｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆＲＤＸｆｒｏｍ ｒｅａｃｔｉｖｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙ
ｎａｍｉｃｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，２００５，１２２（５）：
０５４５０２０５４５０２１０．

［１３］ＳｔｒａｃｈａｎＡ，ｖａｎＤｕｉｎＡＣＴ，ＣｈａｋｒａｂｏｒｔｙＤ，ｅｔａｌ．Ｓｈｏｃｋｗａｖｅｓ
ｉｎｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｍａｔｅｒｉａｌｓ：ｔｈｅｉｎｉｔｉａｌｃｈｅｍｉｃａｌｅｖｅｎｔｓｉｎｎｉｔｒａｍｉｎｅ
ＲＤＸ［Ｊ］．ＰｈｙｓｉｃａｌＲｅｖｉｅｗＬｅｔｔｅｒｓ，２００３，９１（９）：０９８３０１．

［１４］ＺｈｏｕＴ，ＬｉｕＬ，ＧｏｄｄａｒｄＩＩＩＷ Ａ，ｅｔａｌ．ＲｅａｘＦＦｒｅａｃｔｉｖｅｍｏｌｅｃｕ
ｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｏｎｓｉｌｉｃｏｎｐｅｎｔａｅｒｙｔｈｒｉｔｏｌｔｅｔｒａｎｉｔｒａｔｅｃｒｙｓｔａｌｖａｌｉ
ｄａｔｅｓｔｈｅｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｆｏｒｔｈｅｃｏｌｏｓｓａｌｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ［Ｊ］．Ｐｈｙｓｉｃａｌ
ＣｈｅｍｉｓｔｒｙＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，２０１４，１６（４３）：２３７７９－２３７９１．

［１５］
ëhh

，
iOj

，
k�l

．
#å= βＨＭＸ%*&KL'

ＲｅａｘＦＦ
()*+,-./0

［Ｊ］．
TL�..g

，２０１２，２８（１１）：２６０５
－２６１５．
ＺＨＯＵ Ｔｉｎｇｔｉｎｇ，ＳＨＩＹｉｄｉｎｇ，ＨＵＡＮＧ Ｆｅｎｇｌｅｉ．Ｔｈｅｒｍａｌｄｅ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｏｆβＨＭＸｕｎｄｅｒｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｓｖｉａＲｅ
ａｘＦＦｒｅａｃｔｉｖｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＡｃｔａＰｈｙｓｉｃｏ
ＣｈｉｍｉｃａＳｉｎｉｃａ，２０１２，２８（１１）：２６０５－２６１５．

［１６］ＺｈｏｕＴＴ，ＨｕａｎｇＦＬ．Ｅｆｆｅｃｔｓｏｆｄｅｆｅｃｔｓｏｎｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉ
ｔｉｏｎｏｆＨＭＸｖｉａＲｅａｘＦＦｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．Ｔｈｅ
ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，２０１０，１１５（２）：２７８－２８７．

［１７］ＺｈａｎｇＬ，ＺｙｂｉｎＳＶ，ｖａｎＤｕｉｎＡＣＴ，ｅｔａｌ．Ｃａｒｂｏｎｃｌｕｓｔｅｒｆｏｒ
ｍａｔｉｏｎｄｕｒｉｎｇｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｏｃｔａｈｙｄｒｏ１，３，５，７
ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｚｏｃｉｎｅａｎｄ１，３，５ｔｒｉａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉ
ｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅｈｉｇｈｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｆｒｏｍＲｅａｘＦＦｒｅａｃｔｉｖｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙ
ｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，
２００９，１１３（４０）：１０６１９１０６４０．

［１８］ｖａｎＤｕｉｎＡＣＴ，ＺｅｉｒｉＹ，ＤｕｂｎｉｋｏｖａＦ，ｅｔａｌ．Ａｔｏｍｉｓｔｉｃｓｃａｌｅ
ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅｉｎｉｔｉａｌｃｈｅｍｉｃａｌｅｖｅｎｔｓｉｎｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｉｎｉｔｉａｔｉｏｎ
ｏｆｔｒｉａｃｅｔｏｎｅｔｒｉｐｅｒｏｘｉｄｅ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆｔｈｅＡｍｅｒｉｃａｎＣｈｅｍｉｃａｌ
Ｓｏｃｉｅｔｙ，２００５，１２７（３１）：１１０５３－１１０６２．

［１９］ＨａｎＳ，ｖａｎＤｕｉｎＡＣＴ，ＧｏｄｄａｒｄＩＩＩＷ Ａ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｒｍａｌｄｅ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｃｏｎｄｅｎｓｅｄｐｈａｓｅｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅｆｒｏｍ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｄｙｎａｍｉｃｓｆｒｏｍ ＲｅａｘＦＦｒｅａｃｔｉｖｅｄｙｎａｍｉｃｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆ
ＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，２０１１，１１５（２０）：６５３４－６５４０．

［２０］ＲｏｍＮ，ＺｙｂｉｎＳＶ，ｖａｎＤｕｉｎＡＣＴ，ｅｔａｌ．Ｄｅｎｓｉｔｙｄｅｐｅｎｄｅｎｔ
ｌｉｑｕｉｄｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ：ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａ
ｔｉｏｎｓｂａｓｅｄｏｎＲｅａｘＦＦ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，
２０１１，１１５（３６）：１０１８１－１０２０２．

［２１］
E-

，
de

．
#å=m?@1#F*&'*+,-.ÙÚ

［Ｊ］．
TL.g

，２０１３，６２（１３）：１３８２０１－１３８２０１．
ＺＨＡＮＧＬｉ，ＣＨＥＮＬａｎｇ．Ｔｈｅｅｆｆｅｃｔｏｆｐｒｅｓｓｕｒｅｏｎｔｈｅｒｍａｌｄｅ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｓｏｌｉｄｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅｖｉａＭＤ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］．Ａｃｔａ
ＰｈｙｓｉｃａｌＳｉｎｉｃａ，２０１３，６２（１３）：１３８２０１－１３８２０１．

［２２］ＣｈｅｎｏｗｅｔｈＫ，ｖａｎＤｕｉｎＡＣＴ，ＤａｓｇｕｐｔａＳ，ｅｔａｌ．Ｉｎｉｔｉａｔｉｏｎ

ｍｅｃｈａｎｉｓｍｓａｎｄｋｉｎｅｔｉｃｓｏｆｐｙｒｏｌｙｓｉｓａｎｄｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｏｆＪＰ１０
ｈｙｄｒｏｃａｒｂｏｎｊｅｔｆｕｅｌ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，
２００９，１１３（９）：１７４０－１７４６．

［２３］ＧｕｏＦ，ＦＧ，ＧｕｏＦ，ｅｔａｌ．ＲｅａｘＦＦｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｔｕｄｙｏｆ
ｉｎｉｔｉａｌｍｅｃｈａｎｉｓｍｏｆＪＰ１０ｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ［Ｊ］．ＣｏｍｂｕｓｔｉｏｎＳｃｉｅｎｃｅ
ａｎｄＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０１２，１８４：１２３３－１２４３．

［２４］ＰｌｉｍｐｔｏｎＳＪ，Ｌａｒｇｅｓｃａｌｅａｔｏｍｉｃ／ｍｏｌｅｃｕｌａｒｍａｓｓｉｖｅｌｙｐａｒａｌｌｅｌ
ｓｉｍｕｌａｔｏｒ［ＣＰ］．ＳａｎｄｉａＮａｔｉｏｎａｌＬａｂｏｒａｔｏｒｉｅｓ：２００３．

［２５］ＭａｔｅｒｉａｌｓＳｔｕｄｉｏ６．０［ＣＰ］．ＡｃｃｅｌｒｙｓＳｏｆｔｗａｒｅＩｎｃ，ＵＳＡ：２０１３．
［２６］ＢｅｒｅｎｄｓｅｎＨＪＣ，ＰｏｓｔｍａＪＰＭ，ｖａｎＧｕｎｓｔｅｒｅｎＷ Ｆ，ｅｔａｌ．Ｍｏ

ｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｗｉｔｈｃｏｕｐｌｉｎｇｔｏａｎｅｘｔｅｒｎａｌｂａｔｈ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒ
ｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９８４，８１（８）：３６８４－３６９０．

［２７］ＯｘｌｅｙＪＣ，ＫｏｏｈＡＢ，ＳｚｅｋｅｒｅｓＲ，ｅｔａｌ．Ｍｅｃｈａｎｉｓｍｓｏｆｎｉｔｒａ
ｍｉｎｅｔｈｅｒｍｏｌｙｓｉｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９９４，
９８（２８）：７００４－７００８．

［２８］
E-

，
de

，
+f

，
�

．
>@"Ï

ＣＬ２０
%*&()KLÙÚ*

�

［Ｊ］．
ª¨×��

，２０１４，３４（２）：１８８－１９４．
ＺＨＡＮＧＬｉ，ＣＨＥＮ Ｌａｎｇ，ＷＡＮＧ Ｃｈｅｎ，ｅｔａｌ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙ
ｎａｍｉｃｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｎｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｓｍｏｆＣＬ２０
ｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｏｌｙｍｏｒｐｈｓ［Ｊ］．ＥｘｐｌｏｓｉｏｎａｎｄＳｈｏｃｋＷａｖｅｓ，
２０１４，３４（２）：１８８－１９４．

［２９］
E-

，
de

，
+f

，
�

．
g*+F α?

ＣＬ２０
%*&KLKL'

*+,-.89

［Ｊ］．
TL�..g

，２０１３，２９（６）：１１４５－
１１５３．
ＺＨＡＮＧＬｉ，ＣＨＥＮ Ｌａｎｇ，ＷＡＮＧ Ｃｈｅｎ，ｅｔａｌ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙ
ｎａｍｉｃｓｓｔｕｄｙｏｆｔｈｅｅｆｆｅｃｔｏｆＨ２Ｏｏｎｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ
ｏｆαｐｈａｓｅＣＬ２０［Ｊ］．ＡｃｔａＰｈｙｓｉｃｏＣｈｉｍｉｃａＳｉｎｉｃａ，２０１３，２９
（６）：１１４５－１１５３．．

［３０］
Ìn

，
bop

，
öqr

．ＣＬ２０ＴＮＴ
!"#$%&'

ＲｅａｘＦＦ／ｌｇ
(

)-3 * + , - . / 0

［Ｊ］．
T L . g

，２０１３，６２（２０）：
２０８２０２．
ＬＩＵＨａｉ，ＬＩＱｉｋａｉ，ＨＥＹｕａｎｈａｎｇ．ＰｙｒｏｌｙｓｉｓｏｆＣＬ２０ＴＮＴｃｏ
ｃｒｙｓｔａｌｆｒｏｍ ＲｅａｘＦＦ／ｌｇｒｅａｃｔｉｖｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ
［Ｊ］．ＡｃｔａＰｈｙｓｉｃａｌＳｉｎｉｃａ，２０１３，６２（２０）：２０８２０２．

［３１］ＮａｉｋＮＨ，ＧｏｒｅＧＭ，ＧａｎｄｈｅＢＲ，ｅｔａｌ．Ｓｔｕｄｉｅｓｏｎｔｈｅｒｍａｌ
ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｓｍｏｆＣＬ２０ｂｙｐｙｒｏｌｙｓｉｓｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇ
ｒａｐｈｙｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ（ＰｙＧＣ／ＭＳ）［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＨａｚａｒｄｏｕｓ
Ｍａｔｅｒｉａｌｓ，２００８，１５９（２）：６３０－６３５．

［３２］ＭｉｒｏｎｏｖＥＶ，ＰｅｔｒｏｖＥＡ，ＫｏｒｅｔｓＡＹ．Ｆｒｏｍａｎａｌｙｓｉｓｏｆｔｈｅｓｔｒｕｃ
ｔｕｒｅｏｆｕｌｔｒａｆｉｎｅｄｉａｍｏｎｄｔｏｔｈｅｐｒｏｂｌｅｍｏｆｉｔｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｋｉｎｅｔｉｃｓ
［Ｊ］．Ｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ，ＥｘｐｌｏｓｉｏｎａｎｄＳｈｏｃｋＷａｖｅｓ，２００４，４０（４）：
４７３－４７６．

［３３］ＣｈｅｖｒｏｔＧ，ＳｏｌｌｉｅｒＡ，ＰｉｎｅａｕＮ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓａｎｄｋｉｎｅｔｉｃ
ｓｔｕｄｙｏｆｃａｒｂｏｎｃｏａｇｕｌａｔｉｏｎｉｎｔｈｅｒｅｌｅａｓｅｗａｖｅｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ
ｐｒｏｄｕｃｔｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，２０１２，１３６（８）：
０８４５０６．

［３４］ＴｅｎＫＡ，ＡｕｌｃｈｅｎｋｏＶＭ，ＬｕｋｊａｎｃｈｉｋｏｖＬＡ，ｅｔａｌ．Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ
ｏｆｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄｎａｎｏｄｉａｍｏｎｄｓｆｏｒｔｈｅｓｔｕｄｙｏｆｃａｒｂｏｎｃｏｎｄｅｎｓａ
ｔｉｏｎｄｕｒｉｎｇｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｏｆｃｏｎｄｅｎｓｅｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．ＮｕｃｌｅａｒＩｎ
ｓｔｒｕｍｅｎｔｓａｎｄＭｅｔｈｏｄｓｉｎＰｈｙｓｉｃｓＲｅｓｅａｒｃｈＳｅｃｔｉｏｎＡ：Ａｃｃｅｌｅｒａ
ｔｏｒｓ，Ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒｓ，ＤｅｔｅｃｔｏｒｓａｎｄＡｓｓｏｃｉａｔｅｄＥｑｕｉｐｍｅｎｔ，２００９，
６０３（１）：１０２－１０４．

［３５］ＫｒüｇｅｒＡ，ＫａｔａｏｋａＦ，ＯｚａｗａＭ，ｅｔａｌ．Ｕｎｕｓｕａｌｌｙｔｉｇｈｔａｇｇｒｅｇａ
ｔｉｏｎｉｎｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｎａｎｏｄｉａｍｏｎｄ：ｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎａｎｄｄｉｓｉｎｔｅｇｒａｔｉｏｎ
［Ｊ］．Ｃａｒｂｏｎ，２００５，４３（８）：１７２２－１７３０．

６１１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．２，２０１６（１１１－１１７）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＣＬ２０／ＤＮＢ
!"#$%&'

ＲｅａｘＦＦ
()*+,-./0

ＲｅａｘＦＦＲｅａｃｔｉｖｅＭｏｌｅｃｕｌａｒＤｙｎａｍｉｃｓＳｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｏｆＴｈｅｒｍａｌＤｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｕｎｄｅｒＨｉｇｈＴｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｆｏｒ
ＣＬ２０／ＤＮＢＣｏｃｒｙｓｔａｌ

ＭＩＡＯ Ｒｕｉｚｈｅｎ１，２，ＬＩＵＷｅｉｓｈｕａｉ１，２，ＷＡＮＧＪｉａｎ１，２，ＫＡＮＧＺｈｉｐｅｎｇ１，２，ＹＡＮＧＬｕｘｉａ３，ＪＩＮＧＸｉｎｇｂｉｎ１，２，ＦＵＹｉｚｈｅｎｇ１，２，
ＬＩＵＹａｑｉｎｇ１，２

（１．ＲｅｓｅａｒｃｈＣｅｎｔｅｒｆｏｒＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙｏｆＰｏｌｙｍｅｒｉｃＣｏｍｐｏｓｉｔｅｓｏｆＳｈａｎｘｉＰｒｏｖｉｎｃｅ，ＮｏｒｔｈＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＣｈｉｎａ，Ｔａｉｙｕａｎ０３００５１，Ｃｈｉｎａ；２．Ｃｏｌｌｅｇｅｏｆ
ＭａｔｅｒｉａｌｓＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，ＮｏｒｔｈＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＣｈｉｎａ，Ｔａｉｙｕａｎ０３００５１，Ｃｈｉｎａ；３．ＳｃｈｏｏｌｏｆＩｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ，ＢｕｓｉｎｅｓｓＣｏｌｌｅｇｅｏｆＳｈａｎｘｉＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｔａｉｙｕａｎ
０３００５１，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｔｈｅｉｎｉｔｉａｌｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐａｔｈｗａｙｓａｓｗｅｌｌａｓｓｏｍｅｉｍｐｏｒｔａｎｔｐｒｏｄｕｃｔｓｇｅｎｅｒａｔｉｎｇｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｏｆｈｅｘａｎｉｔｒｏ
ｈｅｘａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ（ＣＬ２０）／１，３ｄｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ（ＤＮＢ）ｃｏｃｒｙｓｔａｌａｔｈｉｇｈｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ（２０００，２５００Ｋａｎｄ３０００Ｋ）ｗｅｒｅｓｔｕｄｉｅｄ
ｂｙｒｅａｃｔｉｖｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｕｓｉｎｇＲｅａｘＦＦｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄ．Ｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗｔｈａｔｗｉｔｈｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｏｆｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｕｒｉｎｇ
ｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓ，ｔｈｅｔｉｍｅｔｏｂａｌａｎｃｅａｎｄｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｄｅｃｒｅａｓｅ，ｗｈｉｌｅｔｈｅｑｕａｎｔｉｔｙｏｆｐｒｏｄｕｃｔｓｉｎｃｒｅａｓｅｓ．
ＴｈｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗｔｈａｔａｌｌｔｈｅＣＬ２０ｍｏｌｅｃｕｌｅｓｄｅｃｏｍｐｏｓｅｆａｓｔｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆＤＮＢ，ａｎｄａｓｔｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｒｉｓｅｓ，ｔｈｅｄｅ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｒａｔｅｏｆＤＮＢｉｎｃｒｅａｓｅｓｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｌｙ．Ａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｐｒｏｄｕｃｔｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎａｎａｌｙｓｉｓ，ｔｈｅｍａｉｎｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ
ｐｒｏｄｕｃｔｓａｒｅＮＯ２，ＮＯ，Ｎ２，Ｈ２Ｏ，ＨＮＯ３，ＨＯＮ，ＨＯＮＯａｎｄＣＯ２ｆｏｒｃｏｃｒｙｓｔａｌ．Ｔｈｅｍａｊｏｒｉｎｉｔｉａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｓｍｉｓ
ｔｈｅｂｒｅａｋｉｎｇｏｆＮ—ＮＯ２ｉｎｔｈｅＣＬ２０ａｎｄＣ—ＮＯ２ｉｎｔｈｅＤＮＢ，ｗｈｉｃｈｃｏｎｔｒｉｂｕｔｅｓｔｏｔｈｅｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆＮＯ２．Ａｎｄｔｈｅｎ，ｔｈｅｎｕｍｂｅｒ
ｏｆＮＯ２ｉｎｃｒｅａｓｅｓｔｏｔｈｅｐｅａｋｒａｐｉｄｌｙａｎｄｄｅｃｒｅａｓｅｄｓｕｂｓｅｑｕｅｎｔｌｙ．ＡｆｔｅｒｔｈｅＮＯ２→ＯＮＯｒｅａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔ，ｉｔｐａｒｔｉｃｉｐａｔｅｓｉｎｏｔｈｅｒｒｅ
ａｃｔｉｏｎｓａｎｄｅｖｅｎｔｕａｌｌｙｏｃｃｕｒＮ２，ＮＯ，ＨＯＮＯ，ＨＯＮ，Ｈ２Ｏ ａｎｄｓｏｏｎ．Ｉｎａｄｄｉｔｉｏｎ，ｔｈｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｉｎｄｉｃａｔｅｔｈａｔｃａｒｂｏｎ
ｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｃｌｕｓｔｅｒｓｆｏｒｍｅｄｉｎｔｈｅｌａｔｅｒｓｔａｇｅｏｆｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｔ２５００Ｋａｎｄ３０００Ｋ，ｗｈｉｃｈｉｓａｃｏｍｍｏｎｐｈｅｎｏｍｅｎｏｎｄｕｒｉｎｇｔｈｅ
ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｏｆｒｉｃｈｃａｒｂｏｎｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ＲｅａｘＦＦｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄ；ｒｅａｃｔｉｖｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓ；ｈｅｘａｎｉｔｒｏｈｅｘａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ（ＣＬ２０）／１，３ｄｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ（ＤＮＢ）；
ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｓｍ
ＣＬＣｎｕｍｂｅｒ：ＴＪ５５；Ｏ６４ Ｄｏｃｕｍｅｎｔｃｏｄｅ：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１６．０２．００１

７１１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１６
%

　
&

２４
'

　
&

２
(

　（１１１－１１７）


