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ｉｔｅｍ ｖａｌｕｅ

ｅｍｐｉｒｉｃｆｏｒｍｕｌａ Ｃ３Ｈ２Ｎ４Ｏ４
ｆｏｒｍｕｌａｍａｓｓ １５８．０９
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ／Ｋ ２９８（２）
ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ／? ０．７１０７３
ｃｒｙｓｔａｌｓｙｓｔｅｍ ｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃ
ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐ Ｐ２１／ｃ
ａ／? ９．９８０１（８）
ｂ／? １１．９９５９（９）
ｃ／? ９．７１９２（７）
β／（°） ９４．２３２（１）
ｃｅｌｌｖｏｌｕｍｅ／?３ １１６０．４１（１５）
Ｚ ８
Ｄｃ／ｇ·ｃｍ

－３ １．８０９６９
Ｆ（０００） ６４０
Ｒ１，ωＲ２（ａｌｌｄａｔａ） ０．１０１２，０．１３７７
ｈ／ｋ／ｌ －１１～１１／－１４～１０／－１０～１１
ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｃｏｌｌｅｃｔｅｄ ５５２８
ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｕｎｉｑｕｅ（Ｒｉｎｔ） ２０５０（０．０４９９）
θ／（°） ２．６６～２５．０２
Ｒ１，ωＲ２［Ｉ＞２σ（Ｉ）］ ０．０５０４，０．１１４６
ｄａｔａ／ｒｅｓｔｒａｉｎｔｓ／ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ２０５０／０／１９９
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ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／? ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／?

Ｎ（１）—Ｃ（３） １．３１６（３） Ｎ（６）—Ｃ（４） １．３１１（３）
Ｎ（１）—Ｎ（２） １．３５０（３） Ｎ（７）—Ｏ（６） １．１９７（３）
Ｎ（１）—Ｈ（１） ０．８６００ Ｎ（７）—Ｏ（５） １．１９７（３）
Ｎ（２）—Ｃ（１） １．３０９（３） Ｎ（７）—Ｃ（４） １．４５３（３）
Ｎ（３）—Ｏ（１） １．１８８（３） Ｎ（８）—Ｏ（７） １．２１３（３）
Ｎ（３）—Ｏ（２） １．２０７（３） Ｎ（８）—Ｏ（８） １．２２２（３）
Ｎ（３）—Ｃ（１） １．４５６（３） Ｎ（８）—Ｃ（５） １．４１８（３）
Ｎ（４）—Ｏ（３） １．２０８（３） Ｃ（１）—Ｃ（２） １．３８３（３）
Ｎ（４）—Ｏ（４） １．２２４（３） Ｃ（２）—Ｃ（３） １．３７２（４）
Ｎ（４）—Ｃ（２） １．４１２（３） Ｃ（３）—Ｈ（３） ０．９３００
Ｎ（５）—Ｃ（６） １．３１２（３） Ｃ（４）—Ｃ（５） １．３８５（３）
Ｎ（５）—Ｎ（６） １．３５０（３） Ｃ（５）—Ｃ（６） １．３７０（３）
Ｎ（５）—Ｈ（５） ０．８６００ Ｃ（６）—Ｈ（６） ０．９３００

６６９

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．１０，２０１６（９６５－９６８）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



３，４
!"#$%&'()*

\

３　ＤＮＰ
&^Ú

Ｔａｂｌｅ３　ＴｈｅｂｏｎｄａｎｇｌｅｏｆＤＮＰ

ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ（°）

Ｃ（３）—Ｎ（１）—Ｎ（２） １１４．１（２） Ｏ（８）—Ｎ（８）—Ｃ（５） １１８．４（２）

Ｃ（３）—Ｎ（１）—Ｈ（１） １２２．９ Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｃ（２） １１２．３（２）

Ｎ（２）—Ｎ（１）—Ｈ（１） １２２．９ Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｎ（３） １１８．９（２）

Ｃ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（１） １０３．１（２） Ｃ（２）—Ｃ（１）—Ｎ（３） １２８．８（２）

Ｏ（１）—Ｎ（３）—Ｏ（２） １２５．９（３） Ｃ（３）—Ｃ（２）—Ｃ（１） １０５．０（２）

Ｏ（１）—Ｎ（３）—Ｃ（１） １１７．５（３） Ｃ（３）—Ｃ（２）—Ｎ（４） １２７．９（２）

Ｏ（２）—Ｎ（３）—Ｃ（１） １１６．６（３） Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（４） １２７．２（２）

Ｏ（３）—Ｎ（４）—Ｏ（４） １２３．５（２） Ｎ（１）—Ｃ（３）—Ｃ（２） １０５．５（２）

Ｏ（３）—Ｎ（４）—Ｃ（２） １１８．２（２） Ｎ（１）—Ｃ（３）—Ｈ（３） １２７．２

Ｏ（４）—Ｎ（４）—Ｃ（２） １１８．３（２） Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｈ（３） １２７．２

Ｃ（６）—Ｎ（５）—Ｎ（６） １１４．３（２） Ｎ（６）—Ｃ（４）—Ｃ（５） １１２．１（２）

Ｃ（６）—Ｎ（５）—Ｈ（５） １２２．９ Ｎ（６）—Ｃ（４）—Ｎ（７） １１８．８（２）

Ｎ（６）—Ｎ（５）—Ｈ（５） １２２．９ Ｃ（５）—Ｃ（４）—Ｎ（７） １２９．０（２）

Ｃ（４）—Ｎ（６）—Ｎ（５） １０３．０（２） Ｃ（６）—Ｃ（５）—Ｃ（４） １０５．０（２）

Ｏ（６）—Ｎ（７）—Ｏ（５） １２５．１（３） Ｃ（６）—Ｃ（５）—Ｎ（８） １２７．３（２）

Ｏ（６）—Ｎ（７）—Ｃ（４） １１７．８（３） Ｃ（４）—Ｃ（５）—Ｎ（８） １２７．７（２）

Ｏ（５）—Ｎ（７）—Ｃ（４） １１７．１（３） Ｎ（５）—Ｃ（６）—Ｃ（５） １０５．６（２）

Ｏ（７）—Ｎ（８）—Ｏ（８） １２４．４（２） Ｎ（５）—Ｃ（６）—Ｈ（６） １２７．２

Ｏ（７）—Ｎ（８）—Ｃ（５） １１７．２（２） Ｃ（５）—Ｃ（６）—Ｈ（６） １２７．２

\
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&]^^´b^Ú

Ｔａｂｌｅ４　ＨｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈａｎｄａｎｇｌｅｏｆＤＮＰ

Ｄ—Ｈ…Ａ ｄ（Ｄ—Ｈ）
／?

ｄ（Ｈ…Ａ）
／?

ｄ（Ｄ…Ａ）
／?

∠ＤＨＡ
／（°）

Ｎ（１）—Ｈ（１）…Ｏ（４）＃１ ０．８６０ ２．１５２ ２．９６１ １５６．４８
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