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ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐ Ｃ２／ｃ
Ｚ ４
ａ／? １１．３１２１（１１）
ｂ／? ６．４４８０（４）
ｃ／? １５．３２０２（１６）

β／（°） １０５．９９０（２）

ｃｅｌｌｖｏｌｕｍｅ／?３ １０７４．２３（１７）
Ｄｃ／ｇ·ｃｍ

－３ １．７８２
μ（ＭｏＫα）／ｍｍ

－１ ０．７１０７３
Ｆ（０００） ５９２

θ／（°） ２．７７－２５．０２
ｈ，ｋ，ａｎｄｌｒａｎｇｅ －１３ｔｏ１３，－５ｔｏ７，－１５ｔｏ１８
ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｃｏｌｌｅｃｔｅｄ ２３６７
ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｕｎｉｑｕｅ［Ｒｉｎｔ］ ９２１［Ｒｉｎｔ＝０．０７４８］

ｄａｔａ／ｒｅｓｔｒａｉｎｔ／ｐａｒａｍｅｔｅｒ ９２１／０／９２

ｇｏｏｄｎｅｓｓｏｆｆｉｔｏｎＦ２ １．０６８
Ｒ１，ｗＲ２［Ｉ＞２σ（Ｉ）］ Ｒ１＝０．０７００，ｗＲ２＝０．１９１１
Ｒ１，ｗＲ２（ａｌｌｄａｔａ） Ｒ１＝０．０８３５，ｗＲ２＝０．２０２９

Δρｍａｘ，Δρｍｉｎ／ｅ·?
－３ ０．４４４，－０．５３０

　Ｎｏｔｅ：ｗ＝１／［ｓ２（Ｆｏ２）＋（０．１４２１Ｐ）２＋０．００００Ｐ］，ｗｈｅｒｅＰ＝（Ｆｏ２＋２Ｆｃ２）／３．

３　
8ijkl

３．１　
67Dg

　　
*+,-¹º.

ＤＡＧＢＴＯ
23lm`n2o

，

pqr

Ｃ２／ｃ，
U456®¯°h°

１
:°

２。
X

２
6

X

３
F±òà@²FÎ³Î´96"ÎuA

。

C

１　ＤＡＧＢＴＯ
/Fº45

Ｆｉｇ．１　ＭｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＤＡＧＢＴＯ

　　
Ë°

１
:µ

，ＢＴＯ
õ��Êúû"#

Ｈ
¶)*ÿ

２２４

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．５，２０１６（４２１－４２６）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



１，１′
!"#

５，５′
$%&


!'#(!)

（ＤＡＧＢＴＯ）
*+,-./01

、
2345678-

1!·¸¹º

，
5

ＤＡＧ
Ê

Ｃ Ｎ÷/

Ｎ
>º@¹8

�'

，
40úûSºÿ1

ＤＡＧ
!·¿¹º

。
*+,

-¹º.

ＤＡＧＢＴＯ
:º1

（ＤＡＧ）２＋（ＢＴＯ）２－
ÿ�

，

¨¹º^0_»Ë�û

ＤＡＧ
!·¿¹º:�û

ＢＴＯ
!·¸¹º¼¹ºÎ:"Î½40551¹º.

。

C

２　ＤＡＧＢＴＯ
/2s®¯°

Ｆｉｇ．２　ＰａｃｋｉｎｇｄｉａｇｒａｍｏｆＤＡＧＢＴＯ

h

２　ＤＡＧＢＴＯ
/²FÎ³:Î´

Ｔａｂｌｅ２　ＳｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｆｏｒＤＡＧＢＴＯ

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／? ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）

Ｏ（１）—Ｎ（１） １．３２６（３） Ｎ（３）—Ｎ（２）—Ｎ（１） １０５．３（２）
Ｏ（２）—Ｎ（５） １．３８０（３） Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｎ（４） １１２．３（２）
Ｎ（６）—Ｃ（２） １．３１９（４） Ｏ（１）—Ｎ（１）—Ｎ（２） １２１．８（２）
Ｎ（２）—Ｎ（３） １．３１６（４） Ｏ（１）—Ｎ（１）—Ｃ（１） １２９．６（３）
Ｎ（２）—Ｎ（１） １．３５０（３） Ｎ（２）—Ｎ（１）—Ｃ（１） １０８．６（２）
Ｎ（３）—Ｎ（４） １．３５０（４） Ｃ（２）—Ｎ（５）—Ｏ（２） １１５．１（２）
Ｎ（１）—Ｃ（１） １．３５５（４） Ｃ（１）—Ｎ（４）—Ｎ（３） １０５．１（３）
Ｎ（５）—Ｃ（２） １．３０６（４） Ｎ（５）—Ｃ（２）—Ｎ（６） １２３．９（３）
Ｎ（４）—Ｃ（１） １．３３２（４） Ｎ（５）—Ｃ（２）—Ｃ（２）＃１ １１６．４（２）
Ｃ（２）—Ｃ（２）＃１ １．４９７（６） Ｎ（６）—Ｃ（２）—Ｃ（２）＃１ １１９．７（２）
Ｃ（１）—Ｃ（１）＃２ １．４４９（６） Ｎ（４）—Ｃ（１）—Ｎ（１） １０８．８（３）

Ｎ（４）—Ｃ（１）—Ｃ（１）＃２ １２７．４（４）
Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｃ（１）＃２ １２３．９（３）

　Ｎｏｔｅ：＃１：ｘ＋１，ｙ，ｚ＋３／２，＃２：ｘ＋１／２，ｙ＋１／２，ｚ＋１．

h

３　ＤＡＧＢＴＯ
/²F"Î

Ｔａｂｌｅ３　ＨｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｆｏｒＤＡＧＢＴＯ

Ｄ—Ｈ…Ａ ｌｅｎｇｔｈ
（Ｄ—Ｈ）／?

ｌｅｎｇｔｈ
（Ｈ…Ａ）／?

ｌｅｎｇｔｈ
（Ｄ…Ａ）／?

ａｎｇｌｅ
（Ｄ—Ｈ…Ａ）
／（°）

Ｏ（２）—Ｈ（２）…Ｎ（３）ｉ ０．８２０ １．８２６ ２．６４３ １７４．２４
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