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ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＡＤｅｎｓｉｔｙＦｕｎｃｔｉｏｎａｌＴｈｅｏｒｙＳｔｕｄｙｏｎｔｈｅＳｔｒｕｃｔｕｒｅｓａｎｄＴｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｃａｌＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＡｚｏｂｒｉｄｇｅｄＡｚｏｌｅｓ

　　Ｆｏｒｔｈｅｉｓｏｄｅｓｍｉｃｒｅａｃｔｉｏｎ，ｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎａｔ
２９８Ｋｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｅｑｕａｔｉｏｎ

ΔｒＨ＝∑ ΔＨｆ，ｐ－∑ ΔＨｆ，Ｒ （１）

ＷｈｅｒｅΔＨｆ，ｐ ａｎｄΔＨｆ，Ｒ ａｒｅｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｆｏｒ
ｐｒｏｄｕｃｔｓａｎｄｒｅａｃｔａｎｔｓａｔ２９８Ｋ．
ΔｆＨ

Θ
２９８＝ΔＥ２９８＋Δ（ｐＶ）＝ΔＥ０＋ΔＺＰＥ＋ΔＨＴ＋ΔｎＲＴ （２）

ＨｅｒｅΔＥ０ｓｔａｎｄｓｆｏｒｔｈｅｃｈａｎｇｅｉｎｔｏｔａｌｅｎｅｒｇｙｂｅｔｗｅｅｎｐｒｏｄ
ｕｃｔｓａｎｄｒｅａｃｔａｎｔｓ；ΔＺＰＥｉｓｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｚｅｒｏ

ｐｏｉｎｔｅｎｅｒｇｉｅｓｏｆｐｒｏｄｕｃｔｓａｎｄｒｅａｃｔａｎｔｓａｔ０Ｋ；ΔＨＴ ｉｓｔｈｅ
ｔｈｅｒｍａｌｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｓｆｒｏｍ０ｔｏ２９８Ｋ．Ｆｏｒｔｈｅｉｓｏｄｅｓｍｉｃｒｅａｃ
ｔｉｏｎ，Δｎｉｓ０ａｎｄΔ（ｐＶ）ｅｑｕａｌｓｚｅｒｏ．
　　Ｔｈｅａｃｃｕｒａｔｅｌｙｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｅｄｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｄａｔａ
ｆｒｏｍ １，３，５ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ，１，１′ａｚｏｂｉｓ（２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏ
ｂｅｎｚｅｎｅ），ｐｙｒｒｏｌｅ，ｐｙｒａｚｏｌｅ，ｉｍｉｄａｚｏｌｅ，１，２，３ｔｒｉａｚｏｌｅ，１，
２，４ｔｒｉａｚｏｌｅ， ａｎｄ １Ｈｔｅｔｒａｚｏｌｅ ｗｅｒｅ ｕｓｅｄ ｔｏ ｃｏｎｓｔｒｕｃｔ
ｉｓｏｄｅｓｍｉｃｒｅａｃｔｉｏｎｆｏｒ１５ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ（ｓｅｅＳｃｈｅｍｅ２）．

Ｓｃｈｅｍｅ１　Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｆｏｒｍｕｌａｓｏｆｔｈｅａｚｏｂｒｉｄｇｅｄａｚｏｌｅｓ

Ｓｃｈｅｍｅ２　Ｉｓｏｄｅｓｍｉｃｒｅａｃｔｉｏｎｆｏｒｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｅｎｔｈａｌｐｙ

ｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ

３　ＲｅｓｕｌｔｓａｎｄＤｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

３．１　ＭｏｌｅｃｕｌａｒＳｔｒｕｃｔｕｒｅｓ
　　Ａｓｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｈａｖｅｓｉｍｉｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｅｘｃｌｕｄｉｎｇｔｈｅ
ａｚｏｌｅｒｉｎｇｓ，ｏｕｒｓｔｕｄｙｗａｓｆｏｃｕｓｅｄｏｎｔｈｅｍ．
　　Ｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ，ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ，ａｎｄｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｓｏｆ
ａｚｏｌｅｓｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｗｅｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ１．Ｉｔ
ｃｏｕｌｄｂｅｓｅｅｎｆｒｏｍ Ｔａｂｌｅ１ｔｈａｔｍｏｓｔｂｏｎｄｓ（Ｃ—Ｃ，Ｃ—Ｎ，
ａｎｄＮ—Ｎ）ｉｎｔｈｅａｚｏｌｅｓｈａｄｃｌｏｓｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ（１．３０－
１．４０?），ｗｈｉｃｈｗａｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｌｅｎｇｔｈｏｆｔｙｐｉｃａｌｓｉｎｇｌｅ
ｂｏｎｄ（１．４６?）ａｎｄｔｙｐｉｃａｌｄｏｕｂｌｅｂｏｎｄ（１．２２?）．Ａｔｔｈｅ

ｓａｍｅｔｉｍｅ，ｔｈｅｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｓｄａｔａｉｎｄｉｃａｔｅｄｔｈａｔａｌｌｏｆｔｈｅ
ａｚｏｌｅｓｗｅｒｅｐｌａｎａｒ．Ｉｔｃｏｕｌｄｂｅｃｏｎｃｌｕｄｅｄｔｈａｔｂｏｔｈｔｈｅｎｉｔｒｏ
ｇｅｎａｎｄｃａｒｂｏｎａｔｏｍｓｉｎｔｈｅａｚｏｌｅｓｗｅｒｅｓｐ２ ｈｙｂｒｉｄａｎｄｔｈｅ
ａｚｏｌｅｒｉｎｇｓａｃｑｕｉｒｅｄｐｌａｎａｒａｒｏｍａｔｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｓｅｘｐｅｃｔｅｄ．
　　Ｉｔｃｏｕｌｄｂｅｓｅｅｎｔｈａｔｔｈｅａｚｏｇｒｏｕｐａｌｓｏｈａｄｅｆｆｅｃｔｏｎｔｈｅ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆａｚｏｌｅｓ，ｅｓｐｅｃｉａｌｌｙｔｈｅａｔｏｍ ｃｏｎｎｅｃｔｅｄｔｏｉｔ．Ａｌｌｔｈｅ
ｂｏｎｄｓｃｏｎｓｉｓｔｅｄｏｆａｎｄｏｐｐｏｓｉｔｅｔｈｉｓａｔｏｍｗｅｒｅｅｌｏｎｇａｔｅｄ．Ａｎｄｉｆ
ｔｈｅａｔｏｍｉｓｎｉｔｒｏｇｅｎ，ｔｈｅｅｆｆｅｃｔｗｏｕｌｄｂｅｅｎｌａｒｇｅｄｏｎｂｏｎｄｓｃｏｎ
ｓｉｓｔｅｄｏｆｓａｍｅｋｉｎｄａｔｏｍｓ（ｉ．ｅ．Ｃ—ＣｏｒＮ—Ｎｂｏｎｄ）．

３．２　ＥｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆＦｏｒｍａｔｉｏｎ
　　Ｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｔｈｅ１５ｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｅｒｅｉｎ
ｖｅｓｔｉｇａｔｅｄｕｓｉｎｇ ｔｈｅ ｉｓｏｄｅｓｍｉｃ ｒｅａｃｔｉｏｎ， ｗｈｉｃｈ ｓｈｏｗｎ ｉｎ
Ｓｃｈｅｍｅ２，ａｎｄｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｗｅｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ２．Ｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆ
ｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓｐｅｃｉｅｓａｃｑｕｉｒｅｄｆｒｏｍ ｓａｍｅｒｅａｃｔｉｏｎｓ
ｗｅｒｅｓｈｏｗｎｉｎＴａｂｌｅ３．
　　Ｉｔｃｏｕｌｄｂｅｏｂｓｅｒｖｅｄｔｈａｔｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｔｈｅ
ａｚｏｂｒｉｄｇｅｄａｚｏｌｅｓｓｔｅａｄｉｌｙｉｎｃｒｅａｓｅｄｗｉｔｈｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｅｏｆｎｉ
ｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔｓ，ａｌｔｈｏｕｇｈｓｏｍｅｗｉｔｈｈｉｇｈｅｒｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔｓ
ｏｎｌｙｈａｄｓｌｉｇｈｔｈｉｇｈｅｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｔｈａｎｔｈｅｌｏｗｅｒｎｉ
ｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔｏｎｅ．

３４８

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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ＬＡＩＷｅｉｐｅｎｇ，ＬＩＡＮＰｅｎｇ，ＬＩＵＹｉｎｇｚｈｅ，ＹＵＴａｏ，ＬＵＪｉａｎ，ＷＡＮＧＢｏｚｈｏｕ，ＧＥＺｈｏｎｇｘｕｅ

Ｔａｂｌｅ１　Ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ（?），ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ（°），ａｎｄｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｓ（°）ｏｆａｚｏｌｅｓｉｎｔｈｅ１５ａｚｏｂｒｉｄｇｅｄａｚｏｌｅｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｔＢ３ＬＹＰ／６３１１＋Ｇ（ｄ，ｐ）

ｌｅｖｅｌ

Ｎ（１）—Ｃ（２）　１．３９
Ｎ（１）—Ｃ（５）　１．３９
Ｃ（２）—Ｃ（３）　１．３７
Ｃ（３）—Ｃ（４）　１．４３
Ｃ（４）—Ｃ（５）　１．３７
Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３）　１０７．４７
Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４）　１０７．４８
Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（５）　１０８．２４
Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１）　１０６．８０
Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｃ（２）　１１０．０２
Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４）　０．００

Ｎ（１）—Ｃ（２）　１．３８
Ｎ（１）—Ｃ（５）　１．３７
Ｃ（２）—Ｃ（３）　１．３９
Ｃ（３）—Ｃ（４）　１．４１
Ｃ（４）—Ｃ（５）　１．３９
Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３）　１０７．６０
Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４）　１０７．３０
Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（５）　１０７．４０
Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１）　１０８．２４
Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｃ（２）　１０９．４６
Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４）　０．００

Ｎ（１）—Ｃ（２）　１．３７
Ｎ（１）—Ｃ（５）　１．３８
Ｃ（２）—Ｃ（３）　１．３９
Ｃ（３）—Ｃ（４）　１．４３
Ｃ（４）—Ｃ（５）　１．３７
Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３）　１０７．０９
Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４）　１０７．４６
Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（５）　１０７．３７
Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１）　１０７．６０
Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｃ（２）　１１０．４９
Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４）　０．００

Ｎ（１）—Ｎ（２）　１．３５
Ｎ（１）—Ｃ（５）　１．３７
Ｎ（２）—Ｃ（３）　１．３２
Ｃ（３）—Ｃ（４）　１．４２
Ｃ（４）—Ｃ（５）　１．３７
Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（３）　１０３．７２
Ｎ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４）　１１２．４８
Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（５）　１０４．６０
Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１）　１０５．９９
Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｎ（２）　１１３．２２
Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４）　０．００

Ｎ（１）—Ｎ（２）　１．３４
Ｎ（１）—Ｃ（５）　１．３４
Ｎ（２）—Ｃ（３）　１．３６
Ｃ（３）—Ｃ（４）　１．３８
Ｃ（４）—Ｃ（５）　１．４２
Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（３）　１１３．８２
Ｎ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４）　１０５．８９
Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（５）　１０４．６６
Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１）　１１１．６９
Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｎ（２）　１０３．９４
Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４）　０．００

Ｎ（１）—Ｎ（２）　１．３６

Ｎ（１）—Ｃ（５）　１．３５

Ｎ（２）—Ｃ（３）　１．３３

Ｃ（３）—Ｃ（４）　１．４２

Ｃ（４）—Ｃ（５）　１．３９

Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（３）　１０４．２９

Ｎ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４）　１１１．６６

Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（５）　１０４．７３

Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１）　１０５．５２

Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｎ（２）　１１３．８１

Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４）　０．００

Ｎ（１）—Ｃ（２）　１．３９

Ｎ（１）—Ｃ（５）　１．３９

Ｃ（２）—Ｎ（３）　１．３０

Ｎ（３）—Ｃ（４）　１．３９

Ｃ（４）—Ｃ（５）　１．３６

Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（３）　１１０．５５

Ｃ（２）—Ｎ（３）—Ｃ（４）　１０６．３９

Ｎ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（５）　１１０．７２

Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１）　１０５．００

Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｃ（２）　１０７．３４

Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（３）—Ｃ（４）　０．００

Ｎ（１）—Ｃ（２）　１．３８

Ｎ（１）—Ｃ（５）　１．３７

Ｃ（２）—Ｎ（３）　１．３１

Ｎ（３）—Ｃ（４）　１．３８

Ｃ（４）—Ｃ（５）　１．３８

Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（３）　１１１．９８

Ｃ（２）—Ｎ（３）—Ｃ（４）　１０５．２９

Ｎ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（５）　１１０．４６

Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１）　１０５．１７

Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｃ（２）　１０７．１１

Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（３）—Ｃ（４）　０．００

Ｎ（１）—Ｃ（２）　１．３７

Ｎ（１）—Ｃ（５）　１．３７

Ｃ（２）—Ｎ（３）　１．３２

Ｎ（３）—Ｃ（４）　１．３６

Ｃ（４）—Ｃ（５）　１．３８

Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（３）　１１１．４４

Ｃ（２）—Ｎ（３）—Ｃ（４）　１０５．３９

Ｎ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（５）　１１０．６８

Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１）　１０５．４５

Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｃ（２）　１０７．０４

Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（３）—Ｃ（４）　０．００

Ｎ（１）—Ｎ（２）　１．３７

Ｎ（１）—Ｃ（５）　１．３７

Ｎ（２）—Ｎ（３）　１．２９

Ｎ（３）—Ｃ（４）　１．３８

Ｃ（４）—Ｃ（５）　１．３７

Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３）　１０６．７３

Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｃ（４）　１０９．６５

Ｎ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（５）　１０９．２０

Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１）　１０３．０６

Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｎ（２）　１１１．３５

Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｃ（４）　０．００

Ｎ（１）—Ｎ（２）　１．２９

Ｎ（１）—Ｃ（５）　１．３７

Ｎ（２）—Ｎ（３）　１．３６

Ｎ（３）—Ｃ（４）　１．３５

Ｃ（４）—Ｃ（５）　１．３９

Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３）　１０７．０１

Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｃ（４）　１１１．８１

Ｎ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（５）　１０３．２０

Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１）　１０８．７１

Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｎ（２）　１０９．２７

Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｃ（４）　０．００

Ｎ（１）—Ｎ（２）　１．３６

Ｎ（１）—Ｃ（５）　１．３７

Ｎ（２）—Ｃ（３）　１．３１

Ｃ（３）—Ｎ（４）　１．３７

Ｎ（４）—Ｃ（５）　１．３１

Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（３）　１０１．９８

Ｎ（２）—Ｃ（３）—Ｎ（４）　１１５．２６

Ｃ（３）—Ｎ（４）—Ｃ（５）　１０３．５２

Ｎ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１）　１０８．９９

Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｎ（２）　１１０．２５

Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（３）—Ｎ（４）　０．００

Ｎ（１）—Ｎ（２）　１．３６

Ｎ（１）—Ｃ（５）　１．３２

Ｎ（２）—Ｃ（３）　１．３２

Ｃ（３）—Ｎ（４）　１．３７

Ｎ（４）—Ｃ（５）　１．３６

Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（３）　１０１．５３

Ｎ（２）—Ｃ（３）—Ｎ（４）　１１５．０１

Ｃ（３）—Ｎ（４）—Ｃ（５）　１０２．８３

Ｎ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１）　１０９．７２

Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｎ（２）　１１０．９２

Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（３）—Ｎ（４）　０．００

Ｎ（１）—Ｎ（２）　１．３７

Ｎ（１）—Ｃ（５）　１．３６

Ｎ（２）—Ｎ（３）　１．２８

Ｎ（３）—Ｎ（４）　１．３８

Ｎ（４）—Ｃ（５）　１．３０

Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３）　１０５．４２

Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｎ（４）　１１２．０４

Ｎ（３）—Ｎ（４）—Ｃ（５）　１０５．７６

Ｎ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１）　１０８．３８

Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｎ（２）　１０８．４０

Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｎ（４）　０．００

Ｎ（１）—Ｎ（２）　１．３３

Ｎ（１）—Ｃ（５）　１．３５

Ｎ（２）—Ｎ（３）　１．３０

Ｎ（３）—Ｎ（４）　１．３５

Ｎ（４）—Ｃ（５）　１．３２

Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３）　１０６．０５

Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｎ（４）　１１１．４０

Ｎ（３）—Ｎ（４）—Ｃ（５）　１０５．８０

Ｎ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（１）　１０８．０４

Ｃ（５）—Ｎ（１）—Ｎ（２）　１０８．７２

Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｎ（４）　０．００

４４８

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．９，２０１６（８４２－８４７）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＡＤｅｎｓｉｔｙＦｕｎｃｔｉｏｎａｌＴｈｅｏｒｙＳｔｕｄｙｏｎｔｈｅＳｔｒｕｃｔｕｒｅｓａｎｄＴｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｃａｌＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＡｚｏｂｒｉｄｇｅｄＡｚｏｌｅｓ

Ｔａｂｌｅ２　ＥｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｒｅａｃｔｉｏｎｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｔｈｅＢ３ＬＹＰ／６３１１＋Ｇ（ｄ，ｐ）

ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｍｅｔｈｏｄ，ａｎｄｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｃａｌｃｕｌａｔｅｄｕｓｉｎｇｔｈｅ

ｉｓｏｄｅｓｍｉｃｒｅａｃｔｉｏｎ ｋＪ·ｍｏｌ－１

ｃｏｍｐｏｕｎｄ ΔｒＨ ΔｆＨΘ

ＴＭ１ ７．５７９０２２９８４ ５７４．１５０９７７０
ＴＭ２ ４７．６１８７８９４５ ５３４．１１１２１０５
ＴＭ３ ３５．１００１６９９１ ５４６．６２９８３０１
ＴＭ４ ４．８１０４１５７９６ ７１９．３１９５８４２
ＴＭ５ ２９．９８７４９６２０ ６９４．１４２５０３３
ＴＭ６ ３３．２０３８４６４３ ６９０．９２６１５３６
ＴＭ７ １．５９８４５５２０３ ６２９．５３１５４４８
ＴＭ８ ３５．０７３２０４９９ ５９６．０５６７９５０
ＴＭ９ ４３．８１２３４６５０ ５８７．３１７６５３５
ＴＭ１０ －０．５０１０４５７９ ８９８．８３１０４５８
ＴＭ１１ ３３．０８４０７２０３ ８６５．２４５９２８０
ＴＭ１２ －０．９３４９９２８２ ７５１．８６４９９２８
ＴＭ１３ ２１．０３１３８１１７ ７２９．８９８６１８８
ＴＭ１４ －６．５６０６２７０４ １０２５．４９０６２７
ＴＭ１５ ２５．９３８３６９０ ９９２．９９１６３１

Ｔａｂｌｅ３　 Ｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｆｏｒｔｈｅｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓｐｅｃｉｅｓｉｎｔｈｅ

ｉｓｏｄｅｓｍｉｃｒｅａｃｔｉｏｎｓ

ｃｏｍｐｏｕｎｄ ΔｆＨΘ２９８／ｋＪ·ｍｏｌ
－１

ｐｙｒｒｏｌｅ １０８．４［１３］

ｐｙｒａｚｏｌｅ １７９．６［１４］

ｉｍｉｄａｚｏｌｅ １３３．１［１５］

１，２，３ｔｒｉａｚｏｌｅ１） ２６６．７［１６］

１，２，４ｔｒｉａｚｏｌｅ １９３．０［１４］

１Ｈｔｅｔｒａｚｏｌｅ ３２７．０［１７］

１，３，５ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｚｅｎｅ －３７．７［１８］

１，２ｂｉｓ（２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）ｄｉａｚｅｎｅ ２８９．５［１９］

　Ｎｏｔｅ：１）ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓｔｈｅｖａｌｕｅｏｆｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｆｏｒ１，２，３ｔｒｉａｚｏｌｅｉｓ

ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｑｕａｎｔｕｍ ｃｈｅｍｉｓｔｒｙｍｅｔｈｏｄ．

　　Ａｓｔｏｔｈｅａｚｏｌｅｓｗｉｔｈｓａｍｅｎｕｍｂｅｒｏｆｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｓ，ｔｈｅ
ｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｄｅｃｒｅａｓｅｄａｓｔｈｅｄｉｓｔａｎｃｅｆｒｏｍ ａｚｏ
ｇｒｏｕｐｔｏｔｈｅｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｉｎａｚｏｌｅｒｉｎｇｓｉｎｃｒｅａｓｅｄ．Ｔｈｅｉｎ
ｃｒｅａｓｅｏｆｔｈｅｄｉｓｔａｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｉｎａｚｏｌｅｒｉｎｇｓ
ｈａｄｓｉｍｉｌａｒｅｆｆｅｃｔ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｔｈｅｅｆｆｅｃｔｆｒｏｍ ｔｈｅｌａｔｔｅｒｗａｓ
ｍｏｒｅｐｒｏｍｉｎｅｎｔｔｈａｎｔｈｅｆｏｒｍｅｒ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ＴＭ３ｗａｓａｎｅｘ
ｃｅｐｔｉｏｎ．ＩｔｓｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｗａｓｈｉｇｈｅｒｔｈａｎＴＭ２，ａｎｄ
ｔｈｅｄｅｇｒｅｅｏｆｔｈｅｃｏｎｊｕｇａｔｉｏｎｍｉｇｈｔａｃｔａｓａｎｉｍｐｏｒｔａｎｔｒｏｌｅ
（ｓｅｅＦｉｇ．１ａｎｄＴａｂｌｅ１）．ＴＭ２ｈａｄｇｒｅａｔｅｒｃｏｎｊｕｇａｔｉｏｎ，ａｎｄ
ｔｈｅｎｂｅｔｔｅｒｓｔａｂｉｌｉｔｙ，ｓｏｉｔｓｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｗａｓｌｏｗｅｒ
ｔｈａｎＴＭ３．

ａ．ＴＭ２ ｂ．ＴＭ３
Ｆｉｇ．１　ＯｐｔｉｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆＴＭ２ａｎｄＴＭ３ｂｙＢ３ＬＹＰ／６３１１＋Ｇ（ｄ，ｐ）
ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｍｅｔｈｏｄ

　　Ｉｆｔｈｅ１５ａｚｏｂｒｉｄｇｅｄａｚｏｌｅｓｗｅｒｅａｒｒａｎｇｅｄｉｎａｎｏｒｄｅｒｏｆ

ｔｈｅｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｔｈｅｙｃｏｎｔｅｎｔｅｄａｎｄｔｈｅｎｔｈｅｐｏｓｉｔｉｏｎｃｏｎ

ｎｅｃｔｅｄｔｏｔｈｅａｚｏｇｒｏｕｐ（ｆｒｏｍ１ｔｏ５），ａｓｃａｔｔｅｒｄｉａｇｒａｍｏｆｅｎ

ｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎａｇａｉｎｓｔｔｈｅｓｅｒｉｅｓｃｏｕｌｄｂｅｏｂｔａｉｎｅｄ（ｓｅｅ

Ｆｉｇ．２）．Ｉｔｃｏｕｌｄｂｅｏｂｓｅｒｖｅｄｆｒｏｍ ｔｈｅｄｉａｇｒａｍ ｔｈａｔｅｎｔｈａｌｐｉｅｓ

ｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆＴＭ１，ＴＭ４，ＴＭ１０，ａｎｄＴＭ１４ｗｅｒｅｈｉｇｈｅｒｔｈａｎ

ｔｈｏｓｅｏｆｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｉｔｈｓａｍｅｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔ，ａｎｄｔｈｅｒｅ

ｗａｓａｇｏｏｄｌｉｎｅａｒｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ．Ｏｆｔｈｅｆｏｕｒｃｏｍｐｏｕｎｄｓ，ａｌｌｏｆ

ｔｈｅｉｒｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｃｏｎｎｅｃｔｅｄｅａｃｈｏｔｈｅｒｔｏｆｏｒｍａｃｏｎｔｉｎｕｏｕｓ

ｎｉｔｒｏｇｅｎｃｈａｉｎｃｏｎｓｉｓｔｅｄｏｆ４，６，８ａｎｄ１０ｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｒｅ

ｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｓｏａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏａｂｏｖｅｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓ，ｗｅｃｏｕｌｄｇｕｅｓｓ

ｔｈａｔ１，１′ａｚｏｂｉｓ（ｐｅｎｔａｚｏｌｅ）ｍｉｇｈｔｈａｖｅｔｈｅｌａｒｇｅｓｔｅｎｔｈａｌｐｙｏｆ

ｆｏｒｍａｔｉｏｎａｍｏｎｇｔｈｅａｚｏｂｒｉｄｇｅｄａｚｏｌｅｓ．

Ｆｉｇ．２　Ｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｔｈｅａｚｏｂｒｉｄｅｇｅｄａｚｏｌｅｓ

３．３　ＥｎｔｒｏｐｉｅｓａｎｄＳｐｅｃｉｆｉｃＨｅａｔＣａｐａｃｉｔｉｅｓ

　　Ｅｎｔｒｏｐｉｅｓ（ＳΘ）ａｎｄｃｏｎｓｔａｎｔｐｒｅｓｓｕｒｅｓｐｅｃｉｆｉｃｈｅａｔｃａｐａｃｉ
ｔｙ（ｃｐ）ｆｏｒＴ＝３００－１５００Ｋｏｆ１５ｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｅｒｅａｌｓｏｃａｌｃｕ
ｌａｔｅｄｕｓｉｎｇＢ３ＬＹＰ／６３１１＋Ｇ（ｄ，ｐ）ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｍｅｔｈｏｄ，ａｎｄ
ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｗｅｒｅｓｈｏｗｎｉｎＴａｂｌｅ４．Ｉｔｃｏｕｌｄｂｅｃｏｎｃｌｕｄｅｄｔｈａｔ
ｔｈｅｒｅｗａｓｎｏｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｅｎｔｒｏｐｉｅｓｗｉｔｈｔｈｅｎｉｔｒｏ
ｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔ，ａｎｄａｌｌｏｆｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｈａｄｃｌｏｓｅｖａｌｕｅｓｏｆ
３９５．３６－４１１．３９Ｊ·ｍｏｌ－１·Ｋ－１．
　　Ｕｎｄｅｒｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ｔｈｅｃｏｎｓｔａｎｔｐｒｅｓｓｕｒｅ
ｓｐｅｃｉｆｉｃｈｅａｔｃａｐａｃｉｔｙｏｆｔｈｅａｚｏｂｒｉｄｇｅｄａｚｏｌｅｓｗｉｔｈｓａｍｅｎｉ
ｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔｗｅｒｅｎｅａｒｌｙａｃｏｎｓｔａｎｔ．Ｓｏｆｏｕｒａｚｏｂｒｉｄｇｅｄａｚ
ｏｌｅｓ（ＴＭ１，ＴＭ４，ＴＭ１０，ａｎｄＴＭ１４）ｗｅｒｅｃｈｏｓｅｎｔｏｒｅｐｒｅ
ｓｅｎｔｔｈｅｏｎｅｓｃｏｎｔｅｎｔｅｄ４，６，８ａｎｄ１０ｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｒｅｓｐｅｃ
ｔｉｖｅｌｙｆｏｒｓｔｕｄｙｉｎｇｔｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｃｏｎｓｔａｎｔｐｒｅｓ
ｓｕｒｅｓｐｅｃｉｆｉｃｈｅａｔｃａｐａｃｉｔｙ，ｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔａｎｄｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．
Ｆｒｏｍｔｈｅｏｂｔａｉｎｅｄｓｃａｔｔｅｒｄｉａｇｒａｍ （Ｆｉｇ．３），ｉｔｃｏｕｌｄｂｅｓｅｅｎ
ｔｈａｔｔｈｅｓｐｅｃｉｆｉｃｈｅａｔｃａｐａｃｉｔｙｄｅｃｒｅａｓｅｄｗｈｉｌｅｔｈｅｎｉｔｒｏｇｅｎ
ｃｏｎｔｅｎｔｉｎｃｒｅａｓｅｄ，ａｎｄｔｈｅｔｅｎｄｅｎｃｙｗａｓｏｂｖｉｏｕｓａｓｔｅｍｐｅｒａ
ｔｕｒｅｒｏｓｅ．Ａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｉｓｐｒｉｎｃｉｐｌｅ，ｉｔｃｏｕｌｄｂｅｄｒａｗｎｔｈａｔ
１，１′ａｚｏｂｉｓ（ｐｅｎｔａｚｏｌｅ）ｍｉｇｈｔｈａｖｅｔｈｅｌｏｗｅｓｔｖａｌｕｅｏｆｓｐｅ
ｃｉｆｉｃｈｅａｔｃａｐａｃｉｔｙａｍｏｎｇｔｈｅａｚｏｂｒｉｄｇｅｄａｚｏｌｅｓ．

５４８

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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ＬＡＩＷｅｉｐｅｎｇ，ＬＩＡＮＰｅｎｇ，ＬＩＵＹｉｎｇｚｈｅ，ＹＵＴａｏ，ＬＵＪｉａｎ，ＷＡＮＧＢｏｚｈｏｕ，ＧＥＺｈｏｎｇｘｕｅ

Ｔａｂｌｅ４　Ｓｙｍｍｅｔｒｙｐｏｉｎｔｇｒｏｕｐ，ｅｎｔｒｏｐｙａｎｄｓｐｅｃｉｆｉｃｈｅａｔｃａｐａｃｉｔｙｆｏｒｔｈｅ１５ｃｏｍｐｏｕｎｄｓｆｒｏｍＢ３ＬＹＰ／６３１１＋Ｇ（ｄ，ｐ）ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ Ｊ·ｍｏｌ－１·Ｋ－１

ｃｏｍｐｏｕｎｄ ｐｏｉｎｔｇｒｏｕｐ ＳΘ
ｃｐ

３００Ｋ ４００Ｋ ６００Ｋ ８００Ｋ １０００Ｋ １５００Ｋ

ＴＭ１ Ｃ（２）ｈ ４０２．３９ １９１．０４ ２４２．９２ ３１９．５４ ３６７．６４ ３９９．９２ ４４６．５６

ＴＭ２ Ｃ（２）ｈ ３９９．９７ １９１．６３ ２４３．２９ ３１９．４５ ３６７．１４ ３９９．０９ ４４５．４３

ＴＭ３ Ｃ（２）ｈ ４０９．３０ １９４．８５ ２４５．６０ ３２０．５４ ３６７．６４ ３９９．３０ ４４５．３９

ＴＭ４ Ｃ（２）ｈ ３９７．２０ １７９．８２ ２２６．５９ ２９６．２２ ３３９．５１ ３６７．９４ ４０７．７９

ＴＭ５ Ｃ（２）ｈ ４１１．３９ １８２．８８ ２２８．６８ ２９６．８４ ３３９．２１ ３６７．０６ ４０６．５４

ＴＭ６ Ｃ（２）ｈ ４０２．１４ １８２．０４ ２２７．６８ ２９５．９２ ３３８．５４ ３６６．６０ ４０６．２５

ＴＭ７ Ｃ（２）ｈ ４０３．４４ １８１．２９ ２２７．４３ ２９６．３８ ３３９．４２ ３６７．７７ ４０７．５８

ＴＭ８ Ｃｓ ４０６．８７ １８３．４２ ２２９．１０ ２９６．９７ ３３９．２１ ３６７．０６ ４０６．５０

ＴＭ９ Ｃｓ ３９９．２１ １８０．２０ ２２６．７６ ２９５．８８ ３３８．７５ ３６６．８５ ４０６．５０

ＴＭ１０ Ｃ（２）ｈ ３９５．３６ １７３．００ ２１４．６６ ２７６．２０ ３１３．５９ ３３７．４１ ３６９．６１

ＴＭ１１ Ｃｓ ４０２．７７ １７４．００ ２１５．２０ ２７５．９１ ３１２．７５ ３３６．２４ ３６８．２７

ＴＭ１２ Ｃ（２）ｈ ４００．６３ １７０．２４ ２１０．９３ ２７２．７７ ３１１．０４ ３３５．５７ ３６８．７３

ＴＭ１３ Ｃ（２）ｈ ４００．６８ １７４．４２ ２１５．２４ ２７５．７４ ３１２．５９ ３３６．１６ ３６８．２７

ＴＭ１４ Ｃ（２）ｈ ４０４．１９ １６７．６０ ２０３．４８ ２５６．１５ ２８７．５１ ３０６．８１ ３３１．５１

ＴＭ１５ Ｃ（２）ｈ ３９９．５９ １６６．０５ ２０１．９３ ２５４．８５ ２８６．１７ ３０５．３９ ３３０．１３

Ｆｉｇ．３　Ｔｈｅｃｐｏｆｆｏｕｒｔｙｐｉｃａｌｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｉｔｈ１ｔｏ４ｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｉｎ

ｔｈｅｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｅａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ
　　（１）Ｔｈｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓａｎｄｔｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｃａｌｐｒｏｐｅｒ
ｔｉｅｓｏｆ１５ａｚｏｂｒｉｄｇｅｄａｚｏｌｅｓｗｅｒｅｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｌｙｏｂｔａｉｎｅｄｖｉａａ
ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙｍｅｔｈｏｄ．
　　（２）Ａｌｌｔｈｅｎｉｔｒｏｇｅｎａｎｄｃａｒｂｏｎａｔｏｍｓｏｆａｚｏｌｅｓｗｅｒｅｓｐ２

ｈｙｂｒｉｄ，ａｎｄａｌｌｏｆｔｈｅｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｅｓｗｅｒｅｐｌａｎａｒａｒｏｍａｔｉｃｒｉｎｇｓ．
　　（３）Ｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｉｎｃｒｅａｓｅｄｕｎｉｆｏｒｍｌｙｗｉｔｈ
ｔｈｅｎｕｍｂｅｒｓｏｆｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｓ．
　　（４）Ｆｏｒｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｉｔｈｓａｍｅｎｕｍｂｅｒｏｆｎｉｔｒｏｇｅｎａｔ
ｏｍｓ，ｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｄｅｃｒｅａｓｅｄｕｎｉｆｏｒｍｌｙｗｉｔｈｉｎ
ｃｒｅａｓｉｎｇｔｈｅｄｉｓｔａｎｃｅｆｒｏｍ ａｚｏｇｒｏｕｐｔｏｔｈｅｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｉｎ
ｒｉｎｇｓａｎｄｔｈｅｄｉｓｔａｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｉｎｒｉｎｇｓ．
　　（５）Ｔｈｅｃｏｎｓｔａｎｔｐｒｅｓｓｕｒｅｓｐｅｃｉｆｉｃｈｅａｔｃａｐａｃｉｔｙａｔｄｉｆｆｅｒ
ｅｎｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓａｒｅｉｎｖｅｒｓｅｌｙｐｒｏｐｏｒｔｉｏｎａｌｔｏｔｈｅｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎ
ｔｅｎｔ（ｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｏｎｔｈｅｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｉｃｒｉｎｇ）．

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ：
［１］ＨｕｙｎｈＭ ＨＶ，ＨｉｓｋｅｙＭＡ，ＣｈａｖｅｚＤＥ，ｅｔａｌ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｃｈａｒ

ａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎａｎｄｅｎｅｒｇｅｔｉｃｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｄｉａｚｉｄｏｈｅｔｅｒｏａｒｏｍａｔｉｃ
ｈｉｇｈｎｉｔｒｏｇｅｎＣ—Ｎｃｏｍｐｏｕｎｄ［Ｊ］．ＪＡｍＣｈｅｍＳｏｃ，２００５，１２７
（３６）：１２５３７－１２５４３．

［２］ＡｂｅＴ，ＴａｏＧＨ，ＪｏｏＹＨ，ｅｔａｌ．ＡｃｔｉｖａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＣ Ｆｂｏｎｄ：
ｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆＣＦ３Ｎ Ｎｉｎｔｏ５ａｚｉｄｏｔｅｔｒａｚｏｌｅｓ［Ｊ］．Ａｎｇｅｗ
Ｃｈｅｍ．２００８，１２０（３７）：７１９５－７１９８．

［３］ＫｌａｐｔｋｅＴＭ，ＭａｙｅｒＰ，ＳｃｈｕｌｚＡ，ｅｔａｌ．１，５Ｄｉａｍｉｎｏ４ｍｅｔｈｙｌ
ｔｅｔｒａｚｏｌｉｕｍｄｉｎｉｔｒａｍｉｄｅ［Ｊ］．ＪＡｍ Ｃｈｅｍ Ｓｏｃ，２００５，１２７（７）：
２０３２－２０３３．

［４］ＨｅＣＬ，ＳｈｒｅｅｖｅＪＭ．Ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓｗｉｔｈｐｒｏｍｉｓｉｎｇｐｒｏｐｅｒ
ｔｉｅｓ：ｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆ４，４′ｂｉｓ（５ｎｉｔｒｏ１，２，３
２Ｈｔｒｉａｚｏｌｅ）ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ［Ｊ］．Ａｎｇｅｗ Ｃｈｅｍ ＩｎｔＥｄ，２０１５，５４
（２１）：６２６０－６２６４．

［５］ＣｈａｖｅｚＤＥ，ＨｉｓｋｅｙＭＡ，ＧｉｌａｒｄｉＲＤ．３，３′Ａｚｏｂｉｓ（６ａｍｉｎｏ１，
２，４，５ｔｅｔｒａｚｉｎｅ）：ａｎｏｖｅｌｈｉｇｈｎｉｔｒｏｇｅｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌ［Ｊ］．
ＡｎｇｅｗＣｈｅｍ，２０００，１１２（１０）：１８６１－１８６３．

［６］ＨｕｙｎｈＭＨＶ，ＨｉｓｋｅｙＭＡ，ＨａｒｔｌｉｎｅＥＬ，ｅｔａｌ．Ｐｏｌｙａｚｉｄｏｈｉｇｈ
ｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｍｐｏｕｎｄｓ：ｈｙｄｒａｚｏａｎｄａｚｏ１，３，５ｔｒｉａｚｉｎｅ［Ｊ］．Ａｎ
ｇｅｗＣｈｅｍ，２００４，１１６（３７）：５０３２－５０３６．

［７］ＨａｍｍｅｒｌＡ，ＫｌａｐｔｋｅＴＭ，ＮｔｈＨ，ｅｔａｌ．［Ｎ（２）Ｈ５］
２＋［Ｎ（４）

Ｃ—Ｎ Ｎ—ＣＮ（４）］２－：Ａｎｅｗ ｈｉｇｈｎｉｔｒｏｇｅｎｈｉｇｈｅｎｅｒｇｅｔｉｃ
ｍａｔｅｒｉａｌ［Ｊ］．ＩｎｏｒｇＣｈｅｍ，２００１，４０（１４）：３５７０－３５７５．

［８］ＭａｒｔｉｎＢＫ，ＮｏｒｂｅｒｔＥ，ＨｅｌｍｕｔＳ，ｅｔａｌ．Ｇａｓｇｅｎｅｒａｔｉｎｇｍｉｘｔｕｒｅ
ｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｃｏｐｐｅｒｄｉａｍｍｉｎｅｄｉｎｉｔｒａｔｅ：ＵＳ５６６３５２４［Ｐ］，１９９７．

［９］ＨａｍｍｅｒｌＡ，ＨｉｓｋｅｙＭ Ａ，ＨｏｌｌＧ，ｅｔａｌ．Ａｚｉｄｏｆｏｒｍａｍｉｄｉｎｉｕｍ
ａｎｄｇｕａｎｉｄｉｎｉｕｍ ５，５′ａｚｏｔｅｔｒａｚｏｌａｔｅｓａｌｔｓ［Ｊ］．Ｃｈｅｍ Ｍａｔｅｒ，
２００５，１７（１４）：３７８４－３７９３．

［１０］ＬｉＹＣ，ＱｉＣ，ＬｉＳＨ，ｅｔａｌ．１，１′Ａｚｏｂｉｓ１，２，３ｔｒｉａｚｏｌｅ：ａｈｉｇｈ
ｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｍｐｏｕｎｄｗｉｔｈｓｔａｂｌｅＮ８ｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｐｈｏｔｏｃｈｒｏｍｉｓｍ
［Ｊ］．ＪＡｍＣｈｅｍＳｏｃ，２０１０，１３２（３５）：１２１７２－１２１７３．

［１１］ＫｌａｐｔｋｅＴＭ，ＰｉｅｒｃｅｙＤＧ．１，１′Ａｚｏｂｉｓ（ｔｅｔｒａｚｏｌｅ）：ａｈｉｇｈｌｙ
ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｎｉｔｒｏｇｅｎｒｉｃｈｃｏｍｐｏｕｎｄｗｉｔｈａＮ１０Ｃｈａｉｎ［Ｊ］．Ｉｎｏｒｇ
Ｃｈｅｍ，２０１１，５０（７）：２７３２－２７３４．

［１２］ＦｒｉｓｃｈＭＪ，ＴｒｕｃｋｓＧＷ，ＳｃｈｌｅｇｅｌＨＢ，ｅｔａｌ．Ｇａｕｓｓｉａｎ０９［ＣＰ］，
ＧａｕｓｓｉａｎＩｎｃ，ＷａｌｌｉｎｇｆｏｒｄＣＴ，２００９．

［１３］ＳｃｏｔｔＤＷ，ＢｅｒｇＷ Ｔ，ＨｏｓｓｅｎｌｏｐｐＩＡ，ｅｔａｌ．Ｐｙｒｒｏｌｅ：ｃｈｅｍｉｃａｌ

６４８

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．９，２０１６（８４２－８４７）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＡＤｅｎｓｉｔｙＦｕｎｃｔｉｏｎａｌＴｈｅｏｒｙＳｔｕｄｙｏｎｔｈｅＳｔｒｕｃｔｕｒｅｓａｎｄＴｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｃａｌＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＡｚｏｂｒｉｄｇｅｄＡｚｏｌｅｓ

ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ［Ｊ］．ＪＰｈｙｓＣｈｅｍ，１９６７，７１（７）：
２２６３－２２７０．

［１４］ＪｉｍｅｎｅｚＰ，ＲｏｕｘＭＶ，ＴｕｒｒｉｏｎＣ．Ｔｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ
ＮｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓＩｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｖａｐｏｕｒ
ｐｒｅｓｓｕｒｅｓａｎｄｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｓｕｂｌｉｍａｔｉｏｎａｎｄｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａ
ｔｉｏｎｏｆｐｙｒａｚｏｌｅｉｍｉｄａｚｏｌｅｉｎｄａｚｏｌｅａｎｄｂｅｎｚｉｍｉｄａｚｏｌｅ［Ｊ］．Ｊ
ＣｈｅｍＴｈｅｒｍｏｄｙｎ，１９８７，１９（９）：９８５９９２．

［１５］ＢｅｄｆｏｒｄＡＦ，ＥｄｍｏｎｄｓｏｎＰＢ，ＭｏｒｔｉｍｅｒＣＴ．Ｈｅａｔｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ
ａｎｄｂｏｎｄｅｎｅｒｇｉｅｓｐａｒｔＶＩｎｂｕｔｙｌｉｓｏｂｕｔｙｒａｌｄｉｍｉｎｅｎｂｕｔｙｌｉｓｏｂｕ
ｔｙｌａｍｉｎｅｐｙｒａｚｏｌｅａｎｄｉｍｉｄａｚｏｌｅ［Ｊ］．ＪＣｈｅｍ Ｓｏｃ，１９６２，８７：
２９２７－２９３１．

［１６］ＧａｂｒｉｅｌＳ，ＥｒｉｃＥＭ，ＪｏｓｅｐｈＷ Ｂ．Ｑｕａｎｔｕｍ ｃｈｅｍｉｃａｌｓｔｕｄｙｏｆ

ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｔｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆｔｈｅｆｉｖｅｍｅｍｂｅｒｅｄｎｉｔｒｏｇｅｎ
ｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｅｓａｎｄｔｈｅｉｒａｎｉｏｎｓａｎｄｒａｄｉｃａｌｓ［Ｊ］．ＪＰｈｙｓ
ＣｈｅｍＡ，２００６，１１０（５１）：１３９７９－１３９８８．

［１７］ＫａｂｏＧ Ｊ，ＫｏｚｙｒｏＡＡ，ＫｒａｓｕｌｉｎＡＰ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ
ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｎｄｔａｕｔｏｍｅｒｉｓｍｏｆｔｅｔｒａｚｏｌｅ［Ｊ］．ＪＣｈｅｍＴｈｅｒｍｏｄｙｎ，
１９９３，２５（４）：４８５－４９３．

［１８］ＳｔｕｌｌＤ Ｒ，Ｗｅｓｔｒｕｍ ＥＦ，ＳｉｎｋｅＧ Ｃ．Ｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｔｈｅｒｍｏｄｙ
ｎａｍｉｃｓｏｆｏｒｇａｎｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ［Ｍ］．Ｎｅｗ Ｙｏｒｋ：ＪｏｈｎＷｉｌｅｙ＆
ＳｏｎｓＩｎｃ．１９６９：８０７－８１０．

［１９］ＢａｔｈｅｌｔＨ，ＶｏｌｋＦ，ＷｅｉｎｄｅｌＭ．ＴｈｅＩＣＴｄａｔａｂａｓｅｏｆｔｈｅｒｍｏ
ｃｈｅｍｉｃａｌｖａｌｕｅｓ４ｔｈｅｄ［Ｍ］．１９９７．
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