
书书书

!"#$%&'()*+,-./01

!"#$

：１００６９９４１（２０１６）０７０６３９０５

%&'()*+,-./012345

!"#

，
$%&

，
'

　
(

，
)

　
*

，
+

　
,

，
-./

，
0

　
1

（
23456/789:;6<=>?@ABCDEFGHIJKL

，
M2 23

７１００６５）

6

　
7

：
23456789:;<=!"#$

（ＮＭ）
%&'(

（ＧＲＡ）
)*+,-./01

。
,>)?

，ＧＲＡ
)*@ABC

ＮＭ
D

EFGHIJ./

，
%KLM

ＧＲＡ
)*+NI

，
FGOPQKR

，ＮＭ
SF0T+./UV

，
WXYZ[\]E^

ＧＲＡ
)*

，
C_

ＮＭ
+./`abc

，
debQR^]fbQ

。
a=@AKgPQh

ＧＲＡ
i3

，
j4

ＮＭ
klmn,-oOapqn,-

。
rs

ＮＭ
h

ＧＲＡ
tu+vw

，ＧＲＡ
x

ＮＭ
,-./+yz{|

，
k}

３
I~�

，
,-./��^��

ＮＭ
+�GJ�

。

89:

：
bQ4/

；
XYZUV

；
FG�

；
456789:

;<=>$

：ＴＪ５５；Ｏ６４
!?@AB

：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１６．０７．００３

CDEF

：２０１５００００；
GHEF

：２０１６００００

&IJK

：
�����8"���

（２１４０３１６２，２１５０３１６０）

LMNO

：
���

（１９８６－），
�

，
��

，
�;<�

，
��k��@���

�9:;<

。ｅｍａｉｌ：ｌｉｕｙｚ＿２０４＠１６３．ｃｏｍ

１　
P

　
Q

　　
&'(

（ＧＲＡ）
SF� +,-

、
¡O¢780

�

，
%�@��£eSF¤¥+¦3§¨

，
©ª«¬

®Q

，̄
R°4±²T�

，
v³@\´µ¶·¸

［１］
。

¹F;<)?

，
º@O+

ＧＲＡ
x!"#$

（ＮＭ）
+»

¼½¦SF¾Oi3

，
@A¯R

ＮＭ
+»¼¿·

［２］
。

rÀ

，
"^}N�ÁÂh½¦7Ã+456789:

4ÄÅÆÇÈ¾O¶¦+¬ÂÉ^

ＮＭ
h

ＧＲＡ
)*

Ê@ËÌÍ+Á5pÎ

［３－４］
。

rs½¦ÏQ+vw

，

ＧＲＡ
ÐÑÆÇ=hº@O

ＧＲＡ
ÒÓ+¾OÔ�

［４］
。

ÕÖ

，
\5O8��,>ÑÆ

ＧＲＡ
)*@Ayz

ＮＭ
×ØÙ�½¦ÔO@+gÚ

，
ÛÜÝ=ÔO@+ÞG

，

ÐkNTPQß�à=

ＧＲＡ
+¾Oi3

［５］
。

�á

，

â^

ＧＲＡ
x

ＮＭ
,-./+yz;<ã`ä

。

　　
bQåæÂç;<,>)?

ＮＭ
45èÒxU

V+ÜÝéêëì

ＣＮ
íu±@+ÝO

，
C_

ＮＭ
%

îï+ÖðñòóôõöàÇîï+÷®PQ

［６］
，
ø

Øù,-./ú ûëì+�@ÝO

（
©®Q

、
²T

�¸

）
%üýþ�ÿ)à!a?Ñ

。
"#

，
%

ＧＲＡ
]

*,-+BCõ

，ＮＭ
+,-./$é@h��J�

õ+01îï

，
C_45è+½¦%&'PÌÍÝO

，

káyzK(+½¦�@

。
a#

，
);<-*=

ＮＭ

ＧＲＡ
9+

，
,�456789:-.k45/Qß9

:=

ＮＭ
%

ＧＲＡ
)*+678Ea

，
0'41bQ

4/

、
XYZUV

、
FG�¸

，
ÅÆ=

ＮＭ
%

ＧＲＡ
)

*+,-./01

，
2%a"^,-./ú Â±

ＧＲＡ
x

ＮＭ
»¼+¾O¶¦¯3N4")§¯

。

２　
RSTU

２．１　
01VW

　　ＮＭ
56+Ù�,-U�7§+;<8i

［７］
。

2

3

ＣＨＡＲＭＭ３６
457Ã9:

ＮＭ
45

，
È7Ã@`

;HlàÇ��

ＮＭ
+bQ

［８］
。

0'

ＶＭＤ１．９．１
<

ò

［９］
ÿ

ＣａｒｂｏｎＮａｎｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅＢｕｉｌｄｅｒ
=ò-*>I

Â?+@AB

ＧＲＡ
,-

，
]*/CDa

２５?×２５?，
ÛE F . V \ G

ｚ
H I µ

（
J K

１）。
2 3

ＣＨＡＲＭＭ２７
457Ã

［１０］
ÿ+

ｓｐ２
LÁ5MN9:

ＧＲＡ，
Á5OPQRSa

０ｅ。
T49:�UVW�

<

１　ＮＭ
h

ＧＲＡ
9:�U+Ù�,-

Ｆｉｇ．１　ＩｎｉｔｉａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆａＧＲＡｓｈｅｅｔｉｍｍｅｒｓｅｄｉｎｌｉｑｕｉｄＮＭ

ｓｏｌｖｅｎｔｆｏｒｔｈｅＭＤｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

９３６

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１６
%

　
&

２４
'

　
&

７
(

　（６３９－６４３）



���

，
XYZ

，
[\

，
]^

，
_`

，
ab8

，
cd

１０３５１
4Á5

，
x¦+9:e5/CDa

５１?×５１?×５１?。
a=9:hNf41+-g

，
,�

１．０ｋｃａｌ／ｍｏｌ／?２

+|hijE

ＧＲＡ
kl%Ù�mSnM

。

２．２　
=XYZ[V\

　　
23<ò

ＮＡＭＤ２．９［１１］
%

ＮＰＴ（̧
Ï¸o

）
Up

ÿDE456789:

，
%qrstuU+×v-V

ßwwxy�zðñò

。
23

ＳＨＡＫＥ／ＲＡＴＴＬＥ
-

.

［１２－１３］
E�F{Á5+V|í}Qkl%]~�

。

���i3+����U

１２?，
}P�Pi3ù

ＰＭＥ
�.

［１４］
��

。
0'��

ＶｅｒｌｅｔｒＲＥＳＰＡ
�.

［１５］
x�

�-PDE�4

，
�Pi3+�4�}RSa

２ｆｓ，
}

Pi3+�4�}RSa

４ｆｓ。
,�

Ｌａｎｇｅｖｉｎ
678

�

Ｌａｎｇｅｖｉｎ
�o-.

［１６］
EÏQ�o³4Ä�l%

３００Ｋ
�

１０５Ｐａ。
�U%K(9:§��=©õ+]

~��

：（１）５０００
�+@\KÚO

；（２）
k

０Ｋ
�

３００Ｋ
+

５０ｐｓ
�Ï'P

；（３）３００Ｋ
�

１ｂａｒ
ñòõ

５０ｐｓ
+]~'P

。
�À

，
E9:���E

１０ｎｓ。
�

�41¢é�Où

ＶＭＤ１．９．１
<ò

［９］
�Â

。

３　
0]^_`

３．１　
abLcd

　　
a=���U%

１０ｎｓ
+9:�è/Q� ¡¢

�£4]~

，
¤¥=

ＧＲＡ
h

ＮＭ
Ò¦i3@

（Ｅｉｎｔｅｒ）
r9:�è+§O¨©

，
F��ªn©n

（１）：
Ｅｉｎｔｅｒ＝Ｅｔｏｔａｌ－ＥＧＲＡ－ＥＮＭ （１）
nÿ

，Ｅｔｏｔａｌ，ＥＧＲＡ，ＥＮＭ4ÄaT4�U

、ＧＲＡ、ＮＭ
56

+j@

，ｋＪ·ｍｏｌ－１。ＧＲＡ
h

ＮＭ
Ò¦i3@r9:

�è+§OK©K

２
ûÆ

，
ùK

２
é«

，Ｅｉｎｔｅｒ%T49

:'Pÿ]²H¬6

，
?

１０ｎｓ
+9:�è/Qx

^

ＮＭ
%

ＧＲＡ
)*+,-l.'P ®A+

。
"

#

，̄
°KÀ

５ｎｓ
+9:��DEÀ�+Nf41

。

<

２　ＧＲＡ
h

ＮＭ
Ò¦i3@r9:�è+§OK

Ｆｉｇ．２　ＴｉｍｅｅｖｏｌｕｔｉｏｎｏｆｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓｂｅｔｗｅｅｎＧＲＡ

ａｎｄＮＭ

３．２　
ef=3^01

　　
a=��

ＧＲＡ
)*x

ＮＭ
,-./+yz

，
±

7²�=

ＮＭ
bQG

ＧＲＡ
]*.V\-V+ÝO¨

©

，
,>©K

３
ûÆ

。
kK

３
éê³Ç

，
rs

ＮＭ
h

ＧＲＡ
]*´µtu+vw

，
FbQö¬6n¶{

，
K

(�^��

ＮＭ
+]fbQ�

。
·f¸+mS

，
éê

E

ＮＭ
G

ＧＲＡ
]*.-V\-V+4/4a

４
4¹

e

，
4Äºa

Ｌ１（２．０～５．９?）、Ｌ２（５．９～９．８?）、
Ｌ３（９．８～１３．７?）

�

Ｌ４（１３．７～１７．６?），
øÐ?

%

ＧＲＡ
]*,-+BCõ

，ＮＭ
öIJ,-4/

。
F

ÿ

，Ｌ１
I�+

ＮＭ
bQKR

，
LM

３．０ｇ·ｃｍ－３
，
Da

��

ＮＭ
]fbQ+

２．５
»

，
?%

ＧＲＡ
���i

3+¼6õ

，
g\

ＮＭ
45½c%

ＧＲＡ
)*

。
¾

ＮＭ
h

ＧＲＡ
]*tuvw�

，
���i3r¿{|

，
C_

ＮＭ
bQª«

，
k

Ｌ３
I~�

，ＮＭ
bQ�ÀÁLM]

fbQ

。

<

３　ＮＭ
¢FÊ@ËG

ＧＲＡ
]*.V\-V+bQ4/K

，

ÂÃÄÅa��

ＮＭ
+]fbQ

Ｆｉｇ．３　ＭａｓｓｄｅｎｓｉｔｙｐｒｏｆｉｌｅｓｏｆＮＭ，ｍｅｔｈｙｌｇｒｏｕｐ，ａｎｄｎｉｔｒｏ

ｇｒｏｕｐｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄａｌｏｎｇｔｈｅｎｏｒｍａｌｔｏｔｈｅＧＲＡｓｕｒｆａｃｅａｓａ

ｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｄｉｓｔａｎｃｅ．Ｔｈｅｄａｓｈｌｉｎｅｉｓｔｈｅａｖｅｒａｇｅｍａｓｓｄｅｎｓｉｔｙ

ｏｆｂｕｌｋＮＭ

　　
ÕÖ

，
��=

ＮＭ
ÿ

—ＮＯ２h—ＣＨ３"Ë+bQ

4/

，
,>©K

３
ûÆ

，
ùK

３
é«

，
%

Ｌ１
Iÿ

，

—ＮＯ２"ËÆ%Ç44/¸

，
á

—ＣＨ３"ËÆ%N44

/¸

，
?

ＮＭ
45ÿ

—ＮＯ２"ËÒx^

—ＣＨ３"Ë

Æ%ÇØÈ++,-UV

。
ù^

—ＮＯ２�—ＣＨ３"Ë

éêÉ

Ｃ—Ｎ
íDEÊo

，
C_

ＮＭ
FÇØîï+ -

�

：
pqnhlmn

（
JK

４），
x¦+

Ｈ—Ｃ—Ｎ—Ｏ
Ë

*Ì+KÚ�4Äa

３０°
�

０°。
%ÍÎÿ

，
pqnhl

mn+oO@ÏÚ^

０．０５ｋＪ·ｍｏｌ－１，
)?

—ＮＯ２
h

—ＣＨ３"ËÐÑ@AÉs

Ｃ—Ｎ
í�ùHÊo

［１７］
。

%��

ＮＭ
ÿ

，
456789:,>)?ÇØ,-S

０４６

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．７，２０１６（６３９－６４３）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



!"#$%&'()*+,-./01

Fï¸+4/Ò·

［７］
。

�á

，
¾

ＮＭ
%

ＧＲＡ
)*�

，

\O��ÑÆ

ＮＭ
")ÓÔpqn+,-

，
#�

ＮＭ
@AKgPQHh

ＧＲＡ
]*Ò¦i3

［５］
。

a#

，
²

�=îïIÿÇØ

ＮＭ
-+Çà+Ò·

，
øÕE

Ｈ—Ｃ—Ｎ—Ｏ
Ë*Ì+KÚ��^

０～１５°
¢

１５～
３０°

+

ＮＭ
,-4ÄTÖalmnhpqn

。
K

４ｃ
aîïIÿpqnhlmn,-+Ò·×

。
kK

４ｃ
éê³Ç

，
%

Ｌ１
I�

，
pqn,-Çà+Ò·Dal

mn,-+

２
»

，
á%FØIÿ

，
ËÙÇà+Ò·")

Ò¸

，
øhK

３
ÿ

—ＮＯ２h—ＣＨ３"Ë+bQ4/ 

N_+

，
?%

ＧＲＡ
]*,-+BCõ

，
j4lmn

,-oOapqn,-

。

ａ．ｓｔａｇｇｅｒｅｄＮＭ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｂ．ｅｃｌｉｐｓｅｄＮＭ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

ｃ．ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙｒａｔｉｏｏｆｓｔａｇｇｅｒｅｄＮＭ ｔｏ

ｅｃｌｉｐｓｅｄＮＭ ｉｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｏｌｖｅｎｔｌａｙｅｒｓ

<

４　ＮＭ
ÇØ-+¢FÒx×Ú

Ｆｉｇ．４　ＴｗｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆＭＮａｎｄｔｈｅｉｒｒｅｌａｔｉｖｅｒａｔｉｏ

３．３　
ghijk

　　
ùK

３
é«

，
%

ＧＲＡ
)*

ＮＭ
SF$R+de

bQ

，
%©#bc+,-./ÿ

，ＮＭ
$é@SFÛØ

0T+UV

。
a=��

ＮＭ
+./UV

，
øÕE

ＮＭ
XYZ[\h

ｚ
H-V+ÜÌTÖaUVÌ θ（°）。

K

５
aîïI�

ＮＭ
+

ｃｏｓθ4/K

。
kK

５
ÿéê

³Ç

，
%

Ｌ１
I�

，
UVÌ%

ｃｏｓθa０�SF?Ñ+>

¸4/

，
)?

ＮＭ
SF0T+./UV

，
WXYZ[

\]E^

ＧＲＡ
]*

。
%

Ｌ２
I�

，ＮＭ
ÐSFÈ0T

UV

，
Ý4/Ò·Þ«^

Ｌ１
I

。
x^

Ｌ３
�

Ｌ４
I

，

ｃｏｓθ4/ßÅÐÑaNñµÅ

，
?

ＮＭ
�îàSF

0T+./UV

，
øh��

ＮＭ
�+4/¨© N_

+

［７］
，
ï�Ð)?

ＧＲＡ
x

Ｌ３
�

Ｌ４
I�

ＮＭ
+,-

./")áFyz

。

<

５　
îïI�

ＮＭ
+

ｃｏｓθ4/K

Ｆｉｇ．５　Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓｏｆｃｏｓθｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｌａｙｅｒｓ

　　
îïI�

ＮＭ
XYZgÚ+4/Ò·©K

６
û

Æ

。
ùK

６
é«

，
ûFI�+XYZ4/¨©ÐÑâ

ãNä

，
?

ＧＲＡ
]*��yz=

ＮＭ
+XYZU

V

，
ÛáFÜÝXYZ+gÚ

，
øé@h

ＧＲＡ
ÿLÁ

5OPQa

０
Fâ

，
C_

ＧＲＡ
h

ＮＭ
¿èîÆ%�

PÒ¦i3

，
káåêyzXYZ+gÚ

。

<

６　
îïI�

ＮＭ
XYZgÚ+4/K

Ｆｉｇ．６　ＤｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅＮＭ ｄｉｐｏｌｅｍｏｍｅｎｔｓｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｌａｙｅｒｓ

３．４　
lmn

　　
K

５
Ð�à=

ＮＭ
,-./+FGPQ

，
W

ｃｏｓθ
4/æcÿ

，
çx¦+,-./æFG

。
"#

，
23G

MN

（Ｓ）
DN�T\H)Æ

ＮＭ
,-./+FGP

Q

［１８］
，
F��ªn©n

（２）：

Ｓ＝１
２
（３ｃｏｓ２θ－１） （２）

　　
ùn

（２）
é«

，
¾GMN4Äa

１．０，０．０
�

－０．５
�

，ＮＭ
XYZ[\]E

、
r¬¢´µ^

ｚ
H

。
K

７
a

îïI�+]fGMN

。
kK

７
éê³Ç

，Ｌ１
I+G

１４６

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１６
%

　
&

２４
'

　
&

７
(

　（６３９－６４３）



���

，
XYZ

，
[\

，
]^

，
_`

，
ab8

，
cd

MNLM

－０．５，
,-./+FGPQKR

，
?gj

4+

ＮＭ
XYZ[\´µ^

ｚ
H

，
W]E^

ＧＲＡ
)

*

。
Ò×¿õ

，ＮＭ
%

Ｌ２
I�+./ÐSFNT+F

G�

，
ÝFGOPQîR

。
è^

Ｌ３
�

Ｌ４
I

，ＮＭ
+,

-./çîÆ%FG�

，
XYZ[\+UVâãr¬

O

。
"#

，ＧＲＡ
)*@ABC

ＮＭ
DEFGO+,-

./

，
Ýrsh

ＧＲＡ
)*tu+vw

，
FGPQÀÁ

ª«

。

<

７　
îïI�

ＮＭ
,-./+]fGMN

Ｆｉｇ．７　ＡｖｅｒａｇｅｏｒｄｅｒｐａｒａｍｅｔｅｒＳｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｌａｙｅｒｓ

４　
0

　
`

　　（１）ＮＭ
%

ＧＲＡ
)*öIJ4/

，
%

Ｌ１
I�

，
p

qn-+Çà+Ò·Dalmn-++

２
»

，
deb

Qg^]fbQ

，
,-./`abc

。

　　（２）ＮＭ
%

ＧＲＡ
)*öFGO./

，Ｌ１
I+F

G�KR

，ＮＭ
SF0T+XYZUV

，
WXYZ[\

]E^

ＧＲＡ
]*

，
ÝXYZ+gÚÛáFÜÝ

。

　　（３）
rs

ＮＭ
h

ＧＲＡ
tu+vw

，ＧＲＡ
x

ＮＭ
,-./+yz{|

，Ｌ３
�

Ｌ４
I")h��

ＮＭ
+

,-./N_

。

op!?

：

［１］
éêë

，
ìíî

，
ï�ð

．
&'(%�@��ÿ+¦3;<Dñ

［Ｊ］．
òüý8ó

，２０１５，３８（１）：１－７．
ＬＡＮＹｕａｎｆｅｉ，ＬＩＸｉａｏｙｕ，ＬＵＯ Ｙｕｎｊｕｎ．Ｒｅｓｅａｒｃｈｐｒｏｇｒｅｓｓｏｎ
ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆｇｒａｐｈｅｍｅｉｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒ
ｎａｌｏｆＥｘｐｌｏｓｉｖｅ＆Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，２０１５，３８（１）：１－７．

［２］ＳａｂｏｕｒｉｎＪＬ，ＤａｂｂｓＤＭ，ＹｅｔｔｅｒＲＡ，ｅｔａｌ．Ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｉｚｅｄｇｒａ
ｐｈｅｎｅｓｈｅｅｔｃｏｌｌｏｉｄｓｆｏｒｅｎｈａｎｃｅｄｆｕｅｌ／ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ
［Ｊ］．ＡＣＳＮａｎｏ，２００９，３（１２）：３９４５－３９５４．

［３］ＬｉｕＬＭ，ＣａｒＲ，Ｓｅｌｌｏｎｉ，Ａ，ｅｔａｌ．Ｅｎｈａｎｃｅｄｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉ
ｔｉｏｎｏｆｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｉｚｅｄｇｒａｐｈｅｎｅｓｈｅｅｔｓ：ａｂｉｎｉｔｉｏ
ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆｔｈｅＡｍｅｒｉｃａｎ
ＣｈｅｍｉｃａｌＳｏｃｉｅｔｙ，２０１２，１３４（４６）：１９０１１－１９０１６．

［４］ＺｈａｎｇＣＹ，ＷｅｎＹＳ，ＸｕｅＸＧ．Ｓｅｌｆｅｎｈａｎｃｅｄｃａｔａｌｙｔｉｃａｃｔｉｖｉｔｉｅｓ

ｏｆｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｉｚｅｄｇｒａｐｈｅｎｅｓｈｅｅｔｓｉｎｔｈｅｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｏｆｎｉｔｒｏｍｅｔｈ
ａｎｅ：ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｂｙｍｏｌｅｃｕｌａｒｒｅａｃｔｉｖｅｆｏｒｃｅ
ｆｉｅｌｄ［Ｊ］．ＡＣＳＡｐｐｌｉｅｄＭａｔｅｒｉａｌｓ＆Ｉｎｔｅｒｆａｃｅｓ，２０１４，６（１５）：
１２２３５－１２２４４．

［５］
���

，
cd

，
XYZ

，
¸

．
!"#$%&'()*Ù�½¦¬

Â+Âç;<

［Ｊ］．
�@��

，２０１５，２３（９）：８７１－８７６．
ＬＩＵ Ｙｉｎｇｚｈｅ，ＫＡＮＧ Ｙｉｎｇ，ＬＡＩＷｅｉｐｅｎｇ，ｅｔａｌ．Ｒｅａｃｔｉｏｎ
ｍｅｃｈａｎｉｓｍｏｆｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅｏｎｔｈｅｇｒａｐｈｅｎｅｓｕｒｆａｃｅ：ａｔｈｅｏｒｅｔｉ
ｃａｌｓｔｕｄｙ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（Ｈａｎｎｅｎｇ
Ｃａｉｌｉａｏ），２０１５，２３（９）：８７１－８７６．

［６］ＺｈａｎｇＣＹ．Ｓｔｒｅｓｓｉｎｄｕｃｅｄａｃｔｉｖａｔｉｏｎｏｆｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｏｒｇａｎｉｃ
ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ：ａｓｉｍｐｌｅｗａｙｔｏｕｎｄｅｒｓｔａｎｄ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒ
Ｍｏｄｅｌｉｎｇ，２０１３，１９（１）：４７７－４８３．

［７］ＬｉｕＹＺ，ＬａｉＷ Ｐ，ＹｕＴ，ｅｔａｌ．Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｏｆｌｉｑｕｉｄ
ｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅａｔｔｈｅｎａｎｏｓｃａｌｅｃｏｎｆｉｎｅｍｅｎｔｉｎｃａｒｂｏｎｎａｎｏｔｕｂｅｓ
［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＭｏｄｅｌｉｎｇ，２０１４，２０（１０）：２４５９．

［８］ＶａｎｏｍｍｅｓｌａｅｇｈｅＫ，ＨａｔｃｈｅｒＥ，ＡｃｈａｒｙａＣ，ｅｔａｌ．ＣＨＡＲＭＭ
ｇｅｎｅｒａｌｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄ：ａｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄｆｏｒｄｒｕｇｌｉｋｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓｃｏｍｐａｔｉ
ｂｌｅｗｉｔｈｔｈｅＣＨＡＲＭＭ ａｌｌａｔｏｍ ａｄｄｉｔｉｖｅｂｉｏｌｏｇｉｃａｌｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄｓ
［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，２０１０，３１（４）：６７１－
６９０．

［９］ＨｕｍｐｈｒｅｙＷ，ＤａｌｋｅＡ，ＳｃｈｕｌｔｅｎＫ．ＶＭＤ：ｖｉｓｕａｌｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙ
ｎａｍｉｃｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＧｒａｐｈｉｃｓ，１９９６，１４（１）：３３－
３８．

［１０］ＭａｃＫｅｒｅｌｌＡＤ，ＢａｓｈｆｏｒｄＤ，ＢｅｌｌｏｔｔＭ，ｅｔａｌ．Ａｌｌａｔｏｍｅｍｐｉｒｉｃａｌ
ｐｏｔｅｎｔｉａｌｆｏｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｍｏｄｅｌｉｎｇａｎｄｄｙｎａｍｉｃｓｓｔｕｄｉｅｓｏｆｐｒｏ
ｔｅｉｎｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，１９９８，１０２（１８）：
３５８６－３６１６．

［１１］ＰｈｉｌｌｉｐｓＪＣ，ＢｒａｕｎＲ，ＷａｎｇＷ，ｅｔａｌ．Ｓｃａｌａｂｌｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙ
ｎａｍｉｃｓｗｉｔｈＮＡＭＤ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，
２００５，２６（１６）：１７８１－１８０２．

［１２］ＲｙｃｋａｅｒｔＪＰ，ＣｉｃｃｏｔｔｉＧ，ＢｅｒｅｎｄｓｅｎＨＪＣ．Ｎｕｍｅｒｉｃａｌｉｎｔｅｇｒａ
ｔｉｏｎｏｆｔｈｅｃａｒｔｅｓｉａｎｅｑｕａｔｉｏｎｓｏｆｍｏｔｉｏｎｏｆａｓｙｓｔｅｍ ｗｉｔｈｃｏｎ
ｓｔｒａｉｎｔｓ：ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｏｆｎａｌｋａｎｅｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｏｍｐｕ
ｔａｔｉｏｎａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９７７，２３（３）：３２７－３４１．

［１３］ＡｎｄｅｒｓｅｎＨ Ｃ．Ｒａｔｔｌｅ：ａ“ｖｅｌｏｃｉｔｙ”ｖｅｒｓｉｏｎｏｆｔｈｅｓｈａｋｅａｌｇｏ
ｒｉｔｈｍｆｏｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｏｍｐｕ
ｔａｔｉｏｎａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９８３，５２（１）：２４－３４．

［１４］ＤａｒｄｅｎＴ，ＹｏｒｋＤ，ＰｅｄｅｒｓｅｎＬ，ｅｔａｌ．ＰａｒｔｉｃｌｅｍｅｓｈＥｗａｌｄ：ａｎ
Ｎ·ｌｏｇ（Ｎ）ｍｅｔｈｏｄｆｏｒＥｗａｌｄｓｕｍｓｉｎｌａｒｇｅｓｙｓｔｅｍｓ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ
ｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９９３，９８（１２）：１００８９－１００９２．

［１５］ＴｕｃｋｅｒｍａｎＭ，ＢｅｒｎｅＢＪ，ＭａｒｔｙｎａＧＪ．Ｒｅｖｅｒｓｉｂｌｅｍｕｌｔｉｐｌｅｔｉｍｅ
ｓｃａｌｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，
１９９２，９７（３）：１９９０－２００１．

［１６］ＦｅｌｌｅｒＳＥ，ＺｈａｎｇＹ，ＰａｓｔｏｒＲＷ，ｅｔａｌ．Ｃｏｎｓｔａｎｔｐｒｅｓｓｕｒｅｍｏｌｅｃ
ｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ：ｔｈｅｌａｎｇｅｖｉｎｐｉｓｔｏｎｍｅｔｈｏｄ［Ｊ］．Ｊｏｕｒ
ｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９９５，１０３（１１）：４６１３－４６２１．

［１７］ＭｅｇｙｅｓＴ，ＢáｌｉｎｔＳ，ＧｒóｓｚＴ，ｅｔａｌ．Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｌｉｑｕｉｄｎｉｔｒｏｍｅｔｈ
ａｎｅ：ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｓｉｍｕｌａｔｉｏｎａｎｄｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｓｔｕｄｉｅｓ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ
ｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，２００７，１２６（１６）：１６４５０７．

［１８］ＦｕｊｉｗａｒａＳ，ＳａｔｏＴ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ
ｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆａｓｉｎｇｌｅｐｏｌｙｍｅｒｃｈａｉｎ：ｂｏｎｄｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎａｌｏｒｄｅｒ
ａｎｄｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎａｌｄｅｆｅｃｔｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，
１９９７，１０７（２）：６１３－６２２．

２４６

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．７，２０１６（６３９－６４３）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



!"#$%&'()*+,-./01

ＳｔｒｕｃｔｕｒａｌＡｒｒａｎｇｅｍｅｎｔｓｏｆＮｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅｏｎｔｈｅＧｒａｐｈｅｎｅＳｕｒｆａｃｅ

ＬＩＵＹｉｎｇｚｈｅ，ＬＡＩＷｅｉｐｅｎｇ，ＷＡＮＧＹｕ，ＹＵＴａｏ，ＲＥＮＧａｎ，ＧＥＺｈｏｎｇｘｕｅ，ＫＡＮＧＹｉｎｇ
（ＳｔａｔｅＫｅｙＬａｂｏｒａｔｏｒｙｏｆＦｌｕｏｒｉｎｅ＆ＮｉｔｒｏｇｅｎＣｈｅｍｉｃａｌｓ，Ｘｉ′ａｎＭｏｄｅｒｎＣｈｅｍｉｓｔｒｙＲｅｓｅａｒｃｈＩｎｓｔｉｔｕｔｅ，Ｘｉ′ａｎ７１００６５，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｗｅｒｅｐｅｒｆｏｒｍｅｄｔｏｅｘｐｌｏｒｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔｓｏｆｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅ（ＮＭ）ｏｎｔｈｅｇｒａ
ｐｈｅｎｅ（ＧＲＡ）ｓｕｒｆａｃｅ．Ｔｈｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗ ｔｈａｔｏｒｄｅｒｅｄａｎｄｌａｙｅｒｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒａｌａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔｓｏｆＮＭ ａｒｅｉｎｄｕｃｅｄｂｙｔｈｅ
ＧＲＡｓｕｒｆａｃｅ．ＩｎｔｈｅｎｅａｒｅｓｔｌａｙｅｒｔｏｔｈｅＧＲＡｓｕｒｆａｃｅ，ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｏｒｄｅｒｉｎｇｉｓｈｉｇｈｅｓｔ．ＴｈｅｐｒｅｆｅｒｒｅｄｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎｏｆＮＭ ｉｓｆｏｕｎｄ，
ｉ．ｅ．ｔｈｅｄｉｐｏｌｅｖｅｃｔｏｒｉｓｐａｒａｌｌｅｌｗｉｔｈｔｈｅＧＲＡｓｕｒｆａｃｅ，ｌｅａｄｉｎｇｔｏｍｏｒｅｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｅｄａｎｄｈｉｇｈｅｒｄｅｎｓｉｔｙｔｈａｎｂｕｌｋＮＭ．Ｔｏｍａｘｉ
ｍｉｚｅｔｈｅｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎＮＭ ａｎｄＧＲＡ，ｆｕｒｔｈｅｒｍｏｒｅ，ｓｏｍｅＮＭ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓｃｈａｎｇｅｆｒｏｍｅｃｌｉｐｓｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｔｏｓｔａｇｇｅｒｅｄｓｔｒｕｃ
ｔｕｒｅ．ＴｈｅｉｎｆｌｕｅｎｃｅｏｆＧＲＡｏｎｓｔｒｕｃｔｕｒａｌａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔｓｏｆＮＭ ｉｓｗｅａｋｅｎｅｄａｓｔｈｅｄｉｓｔａｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎＮＭ ａｎｄＧＲＡｓｕｒｆａｃｅｉｎｃｒｅａ
ｓｅｓ．ＴｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔｓｏｆＮＭ ｔｒｅｎｄｓｔｏｗａｒｄｄｉｓｏｒｄｅｒｅｄｓｔａｔｅｏｆｂｕｌｋＮＭ ｓｔａｒｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅｔｈｉｒｄｌａｙｅｒ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｄｅｎｓｉｔｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ；ｄｉｐｏｌｅｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ；ｏｒｄｅｒｉｎｇ；ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ
ＣＬＣｎｕｍｂｅｒ：ＴＪ５５；Ｏ６４ Ｄｏｃｕｍｅｎｔｃｏｄｅ：Ａ ＤＯＩ：

櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂

檱檱檱檱檱檱檱檱

檱檱檱檱檱檱檱檱

殗

殗殗

殗

１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１６．０７．００３

ôÙ

·
iÙ

·
õÙ

《
qdrs

》“
tu

”
5D

NOPQ/RSTUV

，
WXYZ[\]^_`abcd/ReIfgh

，《
[\]^

》
AiO

“
eI

”
jk

。“
eI

”

jkd$lmeIno

、
pqrs

、
UVtuvwx

。
yz[\]^{_`d|G}~$l

。
$lX������W��

78<���

。

《
qdrs

》
vw^uxyz5D

[\]^d����CI������d��

，
��

、
���dp���W���/��

、
3���fI�bNd 

¡¢£¤¥O[\]^/¦d?§H¨

，
N�©ª«H�78¬d/RST

，
®¯�i°

“
��CI�

”
|j

。
|j��

�±��

、
���²[\]^d��e³C´µ§¶�·R

、
[��d®¸¬�

、
¹º»C©»��¼6¢£

、
��C½¾

d¿

（
À

）
eÁV

、
���ÂÃ

、
Ã�

、
ÃÄÅÆÇWÈÉÊÂÃbNd ¡²¬dËÌ�78ÍÎ

。
$l�Ïo

“
��C

I�

”
|j

。

《
[\]^

》
ÐÑ�

３４６

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１６
%

　
&

２４
'

　
&

７
(

　（６３９－６４３）


