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，２０１４，２２（６）：８８４－８８６．
ＷＡＮＧＢｏｚｈｏｕ，ＺＨＡｌＬｉａｎｊｉｅ，ＬｌＡＮＰｅｎｇ，ｅｔａｌ．Ａｎｏｖｅｌｓｙｎ
ｔｈｅｓｉｓｏｆ３，３′ｂｉｓ（ｆｌｕｏｒｏｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌ）ｄｉｆｕｒａｚａｎｙｌｅｔｈｅｒ（ＦＯＦ
１３）［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌ
ｉａｏ），２０１４，２２（６）：８８４－８８６．
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，２０１４，２２（６）：８５２－８５６．
ＦＵＸｉａｏｌｏｎｇ，ＦＡＮＸｕｅｚｈｏｎｇ，ＢｌＦｕｑｉａｎｇ，ｅｔａｌ．Ｅｎｅｒｇｙｃｈａｒ
ａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｏｆＣＭＤＢｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓｗｉｔｈＮｉｔｒｏｆｕｒａｚａｎｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌｉａｏ），
２０１４，２２（６）：８５２－８５６．

［８］Ｌｕｋ′ｙａｎｏｖＯ Ａ，ＰｏｋｈｖｉｓｎｅｖａＧＶ，ＴｅｒｎｉｋｏｖａＴＶ，ｅｔａｌ．Ａｌｉ
ｐｈａｔｉｃαｎｉｔｒｏａｌｋｙｌＯＮＮａｚｏｘｙｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｎｄｔｈｅｉｒｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ
［Ｊ］．ＲｕｓｓｉａｎＣｈｅｍｉｃａｌＢｕｌｌｅｔｉｎ，２００９，５８（１０）：２０６３－２０６９．

［９］Ｌｕｋ′ｙａｎｏｖＯＡ，ＰｏｋｈｖｉｓｎｅｖａＧＶ，ＴｅｒｎｉｋｏｖａＴＶ，ｅｔａｌ．αＮｉ
ｔｒｏａｌｋｙｌＯＮＮａｚｏｘｙｆｕｒａｚａｎｅｓａｎｄｓｏｍｅｏｆｔｈｅｉｒｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ［Ｊ］．
ＲｕｓｓｉａｎＣｈｅｍｉｃａｌＢｕｌｌｅｔｉｎ，２０１１，６０（８）：１７０３－１７１１．

［１０］Ｌｕｋ′ｙａｎｏｖＯＡ，ＰｏｋｈｖｉｓｎｅｖａＧＶ，ＴｅｒｎｉｋｏｖａＴＶ，ｅｔａｌ．３，４
Ｂｉｓ（αｎｉｔｒｏａｌｋｙｌＯＮＮａｚｏｘｙ）ｆｕｒａｚａｎｓａｎｄｓｏｍｅｏｆｔｈｅｉｒｄｅｒｉｖ
ａｔｉｖｅｓ［Ｊ］．ＲｕｓｓｉａｎＣｈｅｍｉｃａｌＢｕｌｌｅｔｉｎ，２０１２，６１（２）：３６０－３６５．

［１１］Ｌｕｋ′ｙａｎｏｖＯ Ａ，ＰｏｋｈｖｉｓｎｅｖａＧＶ，ＴｅｒｎｉｋｏｖａＴＶ．Ｂｉｓ（ｎｉｔｒｏ
ａｎｄｐｏｌｙｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌＯＮＮａｚｏｘｙ）ａｚｏｘｙｆｕｒａｚａｎｓａｎｄｓｏｍｅｏｆ
ｔｈｅｉｒｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ［Ｊ］．ＲｕｓｓｉａｎＣｈｅｍｉｃａｌＢｕｌｌｅｔｉｎ，２０１２，６１（９）：
１７８３－１７８６．

［１２］Ｌｕｋ′ｙａｎｏｖＯＡ，ＰａｒａｋｈｉｎＶＶ，ＰｏｋｈｖｉｓｎｅｖａＧＶ，ｅｔａｌ．３Ａｍｉ
ｎｏ４（αｎｉｔｒｏａｌｋｙｌＯＮＮａｚｏｘｙ）ｆｕｒａｚａｎｓａｎｄｓｏｍｅｏｆｔｈｅｉｒｄｅ
ｒｉｖａｔｉｖｅｓ［Ｊ］．ＲｕｓｓｉａｎＣｈｅｍｉｃａｌＢｕｌｌｅｔｉｎ，２０１２，６１（２）：３５５－
３５９．
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，２０１６，２４（１）：１－９．
ＴＩＡＮＪｕｎｊｕｎ，ＺＨＡＮＧＱｉｎｇｈｕａ，ＬＩＪｉｎｓｈａｎ．Ｒｅｃｅｎｔａｄｖａｎｃｅｓ
ｉｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍｏｌｅｃｕｌｅｓｙｎｔｈｅｓｉｓ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃ
Ｍａｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌｉａｏ），２０１６，２４（１）：１－９．

［１４］ＢｅｃｋｅＡＤ．Ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ．Ⅲ．Ｔｈｅｒｏｌｅｏｆ
ｅｘａｃｔｅｘｃｈａｎｇｅ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｓｔｒｙＰｈｙｓｉｃｓ，１９９３，９８（７）：
５６４８－５６５２．

［１５］ＬｕＴ，ＣｈｅｎＦ．Ｍｕｌｔｉｗｆｎ：ａｍｕｌｔｉｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎａｎａｌｙ

８６０１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．１１，２０１６（１０６３－１０６９）
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２００４．
ＬＩＮＭｅｎｇｈａｉ．Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌｍｅｔｈｏｄｓａｎｄａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｏｆｑｕａｎ
ｔｕｍｃｈｅｍｉｓｔｒｙ［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＳｃｉｅｎｃｅＰｒｅｓｓ，２００４．

［１７］ＲｉｃｅＢＭ，ＢｙｒｄＥＦＣ．Ｅｖａｌｕａｔｉｏｎｏｆｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｄｅｓｃｒｉｐｔｏｒｓｆｏｒ
ｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｄｅｎｓｉｔｙ［Ｊ］．ＪＣｏｍｐｕｔＣｈｅｍ，２０１３，３４：
２１４６－２１５１．

［１８］ＬａｒｒｙＡ．Ｃｕｒｔｉｓｓ，ＫｒｉｓｈｎａｎＲａｇｈａｖａｃｈａｒｉ，ＰａｕｌＣ．Ｒｅｄｆｅｒｎ，ｅｔａｌ．
Ｇａｕｓｓｉａｎ３Ｇ３ｔｈｅｏｒｙｆｏｒｍｏｌｅｃｕｌｅｓｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｆｉｒｓｔａｎｄｓｅｃｏｎｄ
ｒｏｗａｔｏｍｓ［Ｊ］．ＪＣｈｅｍＰｈｙｓ，１９９８，１０９（１８）：７７６４－７７７６．

［１９］ＰｏｌｉｔｚｅｒＰ，ＭｕｒｒａｙＪＳ，ＧｒｉｃｅＭ Ｅ，ｅｔａｌ．Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆｈｅａｔｓｏｆ
ｓｕｂｌｉｍａｔｉｏｎａｎｄｓｏｌｉｄｐｈａｓｅｈｅａｔｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＭｏｌＰｈｙｓ，
１９９７，９１：９２３－９２８．

［２０］ＫａｍｌｅｔＭＪ，ＪａｃｏｂｓＳＪ．ＣｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎＩ．ａｓｉｍｐｌｅｍｅｔｈ
ｏｄｆｏｒｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＣＨＮＯｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．

ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９６８，４８（１）：２３－３５．
［２１］ＰｏｓｐíｓｉｌＭ，ＶａｖｒａＰ，ＣｏｎｃｈａＭ Ｃ，ＭｕｒｒａｙＪＳ，ＰｏｌｉｔｚｅｒＰ．Ａ

ｐｏｓｓｉｂｌｅｃｒｙｓｔａｌｖｏｌｕｍｅｆａｃｔｏｒｉｎｔｈｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓｏｆｓｏｍｅ
ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ［Ｊ］．ＪＭｏｌＭｏｄｅｌ，２０１０，１６：８９５－９０１．

［２２］ＨａｍｍｅｒｌＡ，ＫｌａｐｔｋｅＴＭ．，ＮｏｅｔｈＨ，ｅｔａｌ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，ｓｔｒｕｃ
ｔｕｒｅ，ｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌａｎｄｖａｌｅｎｃｅｂｏｎｄｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｆｏｒｔｅｔ
ｒａｚｏｌｅａｚｉｄｅ，ＣＨＮ７［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，
２００３，２８：１６５－１７３．

［２３］ＪｉａｈｅｎｇＺｈａｎｇ，Ｊｅａｎ′ｎｅＭ．Ｓｈｒｅｅｖｅ．３，３′Ｄｉｎｉｔｒｏａｍｉｎｏ４，４′
ａｚｏｘｙｆｕｒａｚａｎａｎｄＩｔｓｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓａｎａｓｓｅｍｂｌｙｏｆｄｉｖｅｒｓｅＮＯ
ｂｕｉｌｄｉｎｇｂｌｏｃｋｓｆｏｒｈｉｇｈｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．Ｊ
ＡｍＣｈｅｍＳｏｃ，２０１４，１３６（１１）：４４３７－４４４５．
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，２００８．
ＸＩＡＯＨｅｍｉｎｇ，ＸＵ Ｘｉａｏｕａｎ，ＱＩＵ Ｌｉｎ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｄｅｓｉｇｎｆｏｒ
ｈｉｇｈｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＳｃｉｅｎｃｅＰｒｅｓｓ，２００８．

ＴｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｌｙＳｔｕｄｙｏｎｔｈｅＤｅｔｏｎａｔｉｏｎａｎｄＳａｆｅｔｙＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＤｅｒｉｖａｔｉｖｅｓＢａｓｅｄｏｎ
Ｐｏｌｙｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌａｚｏｘｙｆｕｒａｚａｎ

ＢＩＦｕｑｉａｎｇ１，２，ＷＡＮＧＹｕ１，ＷＡＮＧＢｏｚｈｏｕ１，２，ＺＨＡＮＧＪｉａｒｏｎｇ１，ＺＨＡＮＧＪｕｎｌｉｎ１，ＺＨＡＩＬｉａｎｊｉｅ１，ＬＩＸｉａｎｇｚｈｉ１

（１．Ｘｉ′ａｎＭｏｄｅｒｎＣｈｅｍｉｓｔｒｙＲｅｓｅａｒｃｈＩｎｓｔｉｔｕｔｅ，Ｘｉ′ａｎ７１００６５，Ｃｈｉｎａ；２．ＳｔａｔｅＫｅｙＬａｂｏｒａｔｏｒｙｏｆＦｌｕｏｒｉｎｅ＆ＮｉｔｒｏｇｅｎＣｈｅｍｉｃａｌｓ，Ｘｉ′ａｎ７１００６５，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｔｏｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎａｎｄｓａｆｅｔｙｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｏｆｐｏｌｙｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌａｚｏｘｙｆｕｒａｚａｎ，ｔｈｅｅｆｆｅｃｔｓｏｆ
ｎｉｔｒｏａｚｏｘｙ，ｔｒｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌａｚｏｘｙａｎｄｆｌｕｏｒｏｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌａｚｏｘｙｅｔｃｅｎｅｒｇｅｔｉｃｇｒｏｕｐｓｏｎｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｉｃｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ，ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏ
ｔｅｎｔｉａｌｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ，ｄｅｎｓｉｔｙ，ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ，ｏｘｙｇｅｎｂａｌａｎｃｅ，ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ，ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ，ｂｏｎｄｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎ
ｅｎｅｒｇｙａｎｄｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆｆｕｒａｚａｎ，ａｚｏｆｕｒａｚａｎ，ａｚｏｘｙｆｕｒａｚａｎａｎｄｆｕｒａｚａｎｅｔｈｅｒｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｅｒｅｃｏｍｐａｒｅｄａｎｄｓｔｕｄｉｅｄａｔ
ｔｈｅＢ３ＬＹＰ／６３１Ｇ ｂａｓｉｓｓｅｔｌｅｖｅｌｂａｓｅｄｏｎＢ３ＬＹＰｍｅｔｈｏｄｏｆｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ．Ｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗｔｈａｔｔｒｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌａｚｏｘｙａｎｄ
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