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ｃｏｍｐｏｎｄ４，ａｓｓｈｏｗｎｉｎＳｃｈｅｍｅ１．

２　Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ

２．１　ＭａｔｅｒｉａｌｓａｎｄＭｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓ

　　１ＨＮＭＲ，１３ＣＮＭＲ，ａｎｄ１５ＣＮＭＲｓｐｅｃｔｒａｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄ

２６８

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．９，２０１６（８６２－８６７）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ５（３Ａｍｉｎｏ１，２，５ｏｘａｄｉａｚｏｌ４ｙｌ）ｔｅｔｒａｚｏｌ１ｏｌａｎｄＩｔｓＡｍｍｏｎｉｕｍａｎｄＨｙｄｒｏｘｙｌａｍｍｏｎｉｕｍＳａｌｔｓ

ｉｎＤＭＳＯｄ６ ｗｉｔｈａＢｒｕｋｅｒＡＶ５００ ＮＭＲ ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒ．ＩＲ
ｓｐｅｃｔｒａｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍ ＫＢｒｐｅｌｌｅｔｓｗｉｔｈａＮｉｃｏｌｅｔＮＥＸ
ＵＳ８７０Ｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒｉｎｔｈｅｒａｎｇｅｏｆ４０００－４００ｃｍ－１．
ＥｌｅｍｅｎｔａｌａｎａｌｙｓｅｓｗｅｒｅｐｅｒｆｏｒｍｅｄｗｉｔｈａＶＡＲＩＥｌ３ｅｌｅｍｅｎｔａ
ｒｙ ａｎａｌｙｓｉｓ ｉｎｓｔｒｕｍｅｎｔ． Ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌ ｓｃａｎｎｉｎｇ ｃａｌｏｒｉｍｅｔｒｙ
（ＤＳＣ）ｔｅｓｔｗａｓｃａｒｒｉｅｄｏｕｔｉｎａｐｌａｔｉｎｕｍｓａｍｐｌｅｃｏｎｔａｉｎｅｒｕ
ｓｉｎｇａＱ２００ａｔａｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｏｆ１０℃·ｍｉｎ－１．Ｔｈｅｉｍｐａｃｔ
ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｗａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙｄｒｏｐｈａｍｍｅｒａｐｐａｒａｔｕｓ，ａｐｐｌｙ
ｉｎｇａｓｔａｎｄａｒｄｍｅｔｈｏｄｕｓｉｎｇａ２ｋｇｄｒｏｐｗｅｉｇｈｔ．Ｔｈｅｆｒｉｃｔｉｏｎ
ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｗａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｕｓｉｎｇａＪｕｌｉｕｓＰｅｔｅｒｓａｐｐａｒａｔｕｓ．
　　 Ａｌｌｃｈｅｍｉｃａｌｓｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍ ｃｏｍｍｅｒｃｉａｌｓｏｕｒｃｅｓ
ａｎｄｕｓｅｄｗｉｔｈｏｕｔｆｕｒｔｈｅｒｐｕｒｉｆｉｃａｔｉｏｎ．

２．２　ＳｙｎｔｈｅｔｉｃＲｏｕｔｅｓ
　　Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ２－６ｗｅｒｅｐｒｅｐａｒｅｄｂｙｔｈｅａｂｏｖｅｍｅｎｔｉｏｎｅｄ
ｓｙｎｔｈｅｔｉｃｒｏｕｔｅ（Ｓｃｈｅｍｅ１），ｉｎｗｈｉｃｈｃｏｍｐｏｕｎｄｓ２ａｎｄ３
ｗｅｒｅｐｒｅｐａｒｅｄｗｉｔｈａｈｉｇｈｙｉｅｌｄａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｌｉｔｅｒａｔｕｒｅｐｒｏ

ｃｅｄｕｒｅ［１３］

Ｓｃｈｅｍｅ１

２．３　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ５（３Ａｍｉｎｏ１，２，５ｏｘａｄｉａｚｏｌ４ｙｌ）ｔｅｔｒａｚｏｌ
１ｏｌ（４）

　　４Ａｍｉｎｏ１，２，５ｏｘａｄｉａｚｏｌｅ３ｃａｒｂｏｈｙｄｒｏｘｉｍｏｙｌｃｈｌｏｒｉｄｅ
（３．２５ ｇ，２０ ｍｍｏｌ）ｉｓｄｉｓｓｏｌｖｅｄｉｎ２０ ｍＬｏｆｄｉｍｅｔｈｙｌ
ｆｏｒｍａｍｉｄｅａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ｔｈｅｓｏｌｕｔｉｏｎｉｓｃｏｏｌｅｄｔｏ０℃
ａｎｄＮａＮ３（１．６９ｇ，２６ｍｍｏｌ）ｉｓａｄｄｅｄｉｎｂａｔｃｈｅｓ．Ａｆｔｅｒ
ｓｔｉｒｒｅｄｆｏｒ３０ｍｉｎａｔ０℃，ｄｉｅｔｈｙｌｅｔｈｅｒ（１５０ｍＬ）ａｎｄｗａｔｅｒ
（８０ｍＬ）ｗｅｒｅａｄｄｅｄｔｏｔｈｅｍｉｘｔｕｒｅ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅｎｔｈｅ
ｄｉｅｔｈｙｌｅｔｈｅｒｓｏｌｕｔｉｏｎｗａｓｓｅｐａｒａｔｅｄａｎｄｃｏｏｌｅｄｔｏ０℃ ｉｎａ
ｓａｌｔｉｃｅｂａｔｈ．ＧａｓｅｏｕｓＨＣｌｗａｓｂｕｂｂｌｅｄｔｈｒｏｕｇｈｔｈｅｄｉｅｔｈｙｌｅ
ｔｈｅｒｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅａｔ０－５℃ ｗｈｉｌｅｓｔｉｒｒｉｎｇｆｏｒ２ｈｏｕｒｓａｎｄ
ｔｈｅｎｔｈｅｆｌａｓｋｗａｓｓｅａｌｅｄａｎｄｓｔｉｒｒｅｄａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｖｅｒ
ｎｉｇｈｔ．Ｔｈｅｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓｃｏｌｌｅｃｔｅｄｂｙｆｉｌｔｒａｔｉｏｎ，ｗａｓｈｅｄｗｉｔｈ
ｉｃｅｗａｔｅｒａｎｄｄｒｉｅｄｔｏｙｉｅｌｄｃｏｍｐｏｕｎｄ４ａｓｗｈｉｔｅｓｏｌｉｄ．Ａｆｔｅｒ
ｒｅｃｒｙｓｔａｌｌｉｚａｔｉｏｎｆｒｏｍ ＭｅＯＨ／Ｈ２Ｏ （Ｖ／Ｖ＝１∶１），３．０３ｇ
（８９．８％）ｃｏｌｏｒｌｅｓｓｃｒｙｓｔａｌｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ４ｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄ．
ＤＳＣ（５℃·ｍｉｎ－１）：１８９℃（ｍ．ｐ．），１９１℃ （ｄｅｃ．）；ＩＲ（ＫＢｒ，

ν／ｃｍ－１）：３４５６，３３３６，１６３９，１６１０，１５４０，１４６９，１４３３，１３９２，
１２６２，１１７６，１１０７，１０４８，９８８，９０６，８６０，７１３，６１２，４４６；
１ＨＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，５００ＭＨｚ）δ：７．３６（ｓ，２Ｈ，ＮＨ２），７．０６

（ｓ，１Ｈ，ＯＨ）；１３ＣＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，１２５ＭＨｚ）δ：１５６．１，

１３８．０，１３４．７；１５Ｎ ＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，５０．６ＭＨｚ）δ：３０．９，
－４．０，－１８．３，－１８．９，－５７．４，－１１５．４，－３３７．８；Ａｕａｌ．Ｃａｌｃｄ．
ｆｏｒＣ３Ｈ３Ｎ７Ｏ２（％）：Ｃ２１．３１，Ｈ１．７９，Ｎ５７．９８；Ｆｏｕｎｄ，
Ｃ２１．４９，Ｈ１．７８，Ｎ５７．６２．

２．４　ＳｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆＡｍｍｏｎｉｕｍ５（３Ａｍｉｎｏ１，２，５ｏｘａｄｉａｚｏｌ４
ｙｌ）ｔｅｔｒａｚｏｌ１ｏｌａｔｅ（５）

　　Ａｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ４（０．８５ｇ，５ｍｍｏｌ）ｉｎａｍｉｎｉ
ｍｕｍ ａｍｏｕｎｔｏｆｍｅｔｈａｎｏｌｗａｓｓｔｉｒｒｅｄａｔｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ
ｗｈｉｌｅａｄｄｉｎｇａｓｌｉｇｈｔｅｘｃｅｓｓｏｆａｑｕｅｏｕｓａｍｍｏｎｉａ（２８％）．Ａｆｔｅｒ
１ｈｔｈｅｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄａｎｄａｉｒｄｒｉｅｄｔｏｙｉｅｌｄｃｏｍｐｏｕｎｄ
５（０．８５ｇ，９１％）ａｓａｃｏｌｏｒｌｅｓｓｓｏｌｉｄ．ＤＳＣ（５℃·ｍｉｎ－１）：

２５７℃（ｄｅｃ．）；ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：３４５５，３３３８，３１５７，３０５８，
２８４８，１６３４，１６０２，１４７８，１４３０，１３９６，１３０２，１２３８，１１４７，
１０５８，９８３，８９６，８６６，７６９，５８８，４４６；１Ｈ ＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，

５００ＭＨｚ）δ：７．１（ｓ，６Ｈ，ＮＨ２ａｎｄＮＨ
＋
４）；

１３ＣＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，

１２５ＭＨｚ）δ：１５６．３，１３７．９，１３５．０；１５Ｎ ＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，
５０．６ＭＨｚ）δ：２４．２，－１０．１，－１７．０，－２２．２，－５８．８，－７９．５，
－３３６．７，－３６０．５；Ａｕａｌ．Ｃａｌｃｄ．ｆｏｒＣ３Ｈ６Ｎ８Ｏ２（％）：Ｃ１９．３６，
Ｈ３．２５，Ｎ６０．２０；Ｆｏｕｎｄ，Ｃ１９．１７，Ｈ２．９８，Ｎ５９．７６．

２．５　ＳｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆＨｙｄｒｏｘｙｌａｍｍｏｎｉｕｍ５（３Ａｍｉｎｏ１，２，５ｏｘ
ａｄｉａｚｏｌ４ｙｌ）ｔｅｔｒａｚｏｌ１ｏｌａｔｅ（６）

　　Ａｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ４（０．８５ｇ，５ｍｍｏｌ）ｉｎａｍｉｎｉｍｕｍ
ａｍｏｕｎｔｏｆｍｅｔｈａｎｏｌｗａｓｓｔｉｒｒｅｄａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｗｈｉｌｅａｄｄｉｎｇ
ｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｉｎｅ（５０％ ｉｎｗａｔｅｒ，０．２６ｍＬ，５．２ｍｍｏｌ）．Ａｆｔｅｒ１ｈ
ｔｈｅｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄａｎｄａｉｒｄｒｉｅｄｔｏｙｉｅｌｄｃｏｍｐｏｕｎｄ６
（０．９４ｇ，９３％）ａｓａｃｏｌｏｒｌｅｓｓｓｏｌｉｄ．ＤＳＣ（５℃·ｍｉｎ－１）：２００℃
（ｄｅｃ．）；ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：３４５５，３３６１，３１４６，２９６０，１６３５，
１６０４，１５３２，１５０５，１４５１，１３９５，１３００，１２３９，１１８６，１１５３，９８５，
８８５，７６９，５８２；１Ｈ ＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，５００ＭＨｚ）δ：１０．１２（ｓ，

４Ｈ，ＮＨ３ＯＨ
＋
）；１３ＣＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，１２５ＭＨｚ）δ：１５６．３，

１３７．８，１３５．１；Ａｕａｌ．Ｃａｌｃｄ．ｆｏｒＣ３Ｈ６Ｎ８Ｏ３（％）：Ｃ１７．８３，
Ｈ２．９９，Ｎ５５．４４；Ｆｏｕｎｄ，Ｃ１７．５０，Ｈ２．７８，Ｎ５５．１８．

２．６　ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅＤｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ
　　Ｘｒａｙｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ（ＸＲＤ）ｄａｔａｆｏｒｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
４，５，ａｎｄ６ｗｅｒｅｃｏｌｌｅｃｔｅｄｏｎａＢｒｕｋｅｒＳＭＡＲＴＡｐｅｘＩＩＣＣＤ
Ｘｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒｅｑｕｉｐｐｅｄｗｉｔｈａｇｒａｐｈｉｔｅｍｏｎｏｃｈｒｏｍａ
ｔｉｚｅｄＭｏＫαｒａｄｉａｔｉｏｎ（λ＝０．７１０７３?）．Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｗｅｒｅ
ｓｏｌｖｅｄｅｉｔｈｅｒｗｉｔｈＳＨＥＬＸＳ９７［１４］，ｒｅｆｉｎｅｄｗｉｔｈＳＨＥＬＸＬ９７［１５］．

ＴｈｅｆｕｌｌｍａｔｒｉｘｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｏｎＦ２ｉｎｃｌｕｄｅｄａｔｏｍｉｃ
ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓａｎｄａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｔｈｅｒｍａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒａｌｌｎｏｎＨ
ａｔｏｍｓ．ＴｈｅＨａｔｏｍｓｗｅｒｅｆｏｕｎｄａｎｄｒｅｆｉｎｅｄ．ＣＣＤＣ１４４４３４０
（ｆｏｒ４），－１４４４３４１（ｆｏｒ５），－１４４４３４２（ｆｏｒ６）ｃｏｎｔａｉｎｔｈｅ
ｓｕｐｐｌｅｍｅｎｔａｒｙｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃｄａｔａｆｏｒｔｈｉｓｐａｐｅｒ．Ｔｈｅｓｅｄａｔａ
ｃａｎｂｅｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｅｅｏｆｃｈａｒｇｅｆｒｏｍＴｈｅＣａｍｂｒｉｄｇｅＣｒｙｓｔａｌｌｏ
ｇｒａｐｈｉｃＤａｔａＣｅｎｔｒｅｖｉａｗｗｗ．ｃｃｄｃ．ｃａｍ．ａｃ．ｕｋ／ｄａｔａ＿ｒｅ
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１３ＣＮＭＲｒｅｓｏｎａｎｃｅｏｆｔｈｅｔｅｔｒａｚｏｌｅｏｘｉｄｅｃａｒｂｏｎｉｓａｔａｈｉｇｈｅｒ
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ｌｅｎｇｔｈｓｏｆｔｈｅａｎｉｏｎ．ＡｓｅｘｐｅｃｔｅｄｔｈｅＮ（１）—Ｏ（１）ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ
ｉｓｓｈｏｒｔｅｎｅｄｂｙ０．０３?，ｗｈｅｒｅａｓｔｈｅＮ（２）—Ｎ（３）ｄｉｓｔａｎｃｅｉｓ
ｓｌｉｇｈｔｌｙｅｌｏｎｇａｔｅｄｂｙ０．０２?．ＴｈｅＣ（１）—Ｎ（１）—Ｎ（２）ａｎｇｌｅｏｆ
ｔｈｅＮｏｘｉｄｅａｎｉｏｎｈａｓａｎｖａｌｕｅｏｆ１０９．１４（１８）°ａｓｃｏｍｐａｒｅｄｔｏ
１１０．１１（１４）°ｆｏｒｔｈｅｎｅｕｔｒａｌｃｏｍｐｏｕｎｄ４．Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｉｓ
ｓｔｒｏｎｇｌｙｉｎｆｌｕｅｎｃｅｄｂｙｔｈｅｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｎｕｍｅｒｏｕｓｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓ
ａｎｄａｌｌｈｙｄｒｏｇｅｎｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ５ｐａｒｔｉｃｉｐａｔｅｉｎｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓ
（Ｆｉｇ．５）．Ｅａｃｈａｍｍｏｎｉｕｍｃａｔｉｏｎｉｎｃｏｍｐｏｕｎｄ５ｆｏｒｍｓｆｏｕｒｓｉｇ
ｎｉｆｉｃａｎｔｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｗｉｔｈｔｈｒｅｅＮｏｘｉｄｅｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｓａｎｄ
ｏｎｅｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍ ｏｆｔｈｅｓｕｒｒｏｕｎｄｉｎｇｔｅｔｒａｚｏｌｅｏｘｉｄｅｒｉｎｇｓ．Ｔｈｅ
ｄｏｎｏｒａｃｃｅｐｔｏｒｄｉｓｔａｎｃｅｓｉｎｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓａｒｅａｌｌｕｎｄｅｒ
３．０?（２．７６８－２．８９９?）ａｎｄａｒｅｄｉｒｅｃｔｅｄｗｉｔｈＤ—Ｈ…Ａａｎｇｌｅｓ
ｉｎｔｈｅｒａｇｎｅｏｆ１６１．１°－１６６．１°．Ｔｈｅｙａｒｅｔｈｅｒｅｆｏｒｅａｇａｉｎｍｏｒｅｏｆ
ａｄｉｒｅｃｔｅｄｒａｔｈｅｒｔｈａｎｏｎｌｙｏｆａｎｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｎａｔｕｒｅ．

Ｆｉｇ．３　Ｖｉｅｗａｌｏｎｇｔｈｅｂａｘｉｓｓｈｏｗｉｎｇｔｈｅｔｗｏｄｉｆｆｅｒｅｎｔ２Ｄｌａｙｅｒｓｏｆｔｈｅ

ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ（ｌａｙｅｒｄｉｓｔａｎｃｅｄ＝３．１４?）ｔｈａｔａｒｅｃｏｎｎｅｃｔｅｄｂｙｈｙｄｒｏｇｅｎ

ｂｏｎｄｓｆｒｏｍｗａｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌｅｓ

Ｆｉｇ．４　Ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ５ｗｉｔｈｔｈｅｒｍａｌｅｌｌｉｐｓｏｉｄｓａｔ３０％

ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ

Ｆｉｇ．５　Ｖｉｅｗｏｆｔｈｅｕｎｉｔｃｅｌｌｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ５ａｌｏｎｇｔｈｅａａｘｉｓｓｈｏｗｉｎｇ

ｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｉｎｇｉｎｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

　　Ｃｏｍｐｏｕｎｄ６ｃｒｙｓｔａｌｌｉｚｅｓｉｎｔｈｅｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃｓｐａｃｅｇｒｏｕｐＰ２１／ｃ
ｗｉｔｈｆｏｕｒｆｏｒｍｕｌａｕｎｉｔｓｉｎｔｈｅｕｎｉｔｃｅｌｌ．Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄｅｎｓｉｔｙａｔ
２９６Ｋｉｓ１．７８６ｇ·ｃｍ－３，ｗｈｉｃｈｉｓｎｏｔａｂｌｙｈｉｇｈｅｒｔｈａｎｔｈｅｃｏｒｒｅ
ｓｐｏｎｄｉｎｇａｍｍｏｎｉｕｍｓａｌｔｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ４（１．６４３ｇ·ｃｍ－３）．Ｉｎ
ｔｅｒｅｓｔｉｎｇｌｙｔｈｅｔｅｔｒａｚｏｌｅｏｘｉｄｅｒｉｎｇａｎｄｔｈｅｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｉｎｃｏｍ
ｐｏｕｎｄ４ａｎｉｏｎｓａｒｅｄｉｓｔｉｎｃｔｌｙｔｗｉｓｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｏｆ
１７．３６°（Ｆｉｇ．６），ｗｈｉｌｅｏｔｈｅｒａｎｉｏｎｉｎｔｈｅｓａｌｔｓａｒｅｎｅａｒｌｙｉｎ
ｏｎｅｐｌａｎｅ，ｉｎｃｌｕｄｉｎｇｔｈｅＮｏｘｉｄｅｏｘｙｇｅｎａｔｏｍ ａｎｄｔｈｅＮＨ２
ｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍ．ＡｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．６，ａｌｌｈｙｄｒｏｇｅｎｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ
６ｐａｒｔｉｃｉｐａｔｅｉｎｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｆｏｒｍａｔｉｏｎ．Ｔｈｅａｎｉｏｎｓａｎｄ
ｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｍｏｎｉｕｍｃａｔｉｏｎｓａｒｅａｒｒａｎｇｅｄｉｎｗａｖｅｌｉｋｅｌａｙｅｒｓｂｙ
ｓｅｖｅｎｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓａｌｏｎｇｔｈｅｂａｘｅｓ．Ｆｉｖｅｏｆｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎ
ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓｌｉｅｗｅｌｌｗｉｔｈｉｎｔｈｅｓｕｍｏｆｔｈｅｖａｎｄｅｒＷａａｌｓｒａｄｉｉ
［ｒｗ（Ｎ）＋ｒｗ（Ｎ）＝３．２０?，ｒｗ（Ｏ）＋ｒｗ（Ｎ）＝３．０７?］ｗｉｔｈａＤ…Ａ
ｌｅｎｇｔｈｂｅｔｗｅｅｎ２．７８３?ａｎｄ３．０５７?，ｂｕｔｔｈｅｙａｒｅｎｏｔｓｔｒｏｎｇ
ｌｙｄｉｒｅｃｔｅｄ，ｗｉｔｈＤ—Ｈ…Ａａｎｇｌｅｓｂｅｔｗｅｅｎ１１２°ａｎｄ１５１°．
Ｆｉｎａｌｌｙ，ｔｈｅｓｅｗａｖｅｌｉｋｅ２Ｄｌａｙｅｒｓａｒｅｌｉｎｋｅｄｔｏｆｏｒｍｔｈｅ３Ｄｎｅｔ
ｗｏｒｋｓｔｒｕｃｔｕｒｅｖｉａｔｗｏｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓ［Ｎ（８）—Ｈ（８Ａ）…Ｏ（１）：
２．７４０?；Ｎ（８）—Ｈ（８Ｂ）…Ｎ（４ｉ）：３．１５７?．Ｓｙｍｍｅｔｒｙ
ｃｏｄｅｓ：ｉ：ｘ１，ｙ，ｚ１］（Ｆｉｇ．７）．Ｔｈｅｎｕｍｅｒｏｕｓｉｎｔｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ａｎｄｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｉｎｃｏｍｐｏｕｎｄ６，ｅｓｐｅｃｉａｌｌｙ
ｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄＮ（８）—Ｈ（８Ａ）…Ｏ（１ｉ）（２．７４０?）
ｓｔｒｏｎｇｌｙｄｉｒｅｃｔｅｄｗｉｔｈａｓｍａｌｌＤ—Ｈ…Ａａｎｇｌｅｏｆ１７５°，ｃｏｕｌｄ
ｅｘｐｌａｉｎｔｈｅｒｅｍａｒｋａｂｌｙｈｉｇｈｄｅｎｓｉｔｙ．

Ｆｉｇ．６　Ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ６ｗｉｔｈｔｈｅｒｍａｌｅｌｌｉｐｓｏｉｄｓａｔ３０％

ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ

Ｆｉｇ．７　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｐａｃｋｉｎｇｄｉａｇｒａｍｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ６

５６８

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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ＺＨＡＩＬｉａｎｊｉｅ，ＦＡＮＸｕｅｚｈｏｎｇ，ＷＡＮＧＢｏｚｈｏｕ，ＨＵＯＨｕａｎ，ＬＩＹａｎａｎ，ＢＩＦｕｑｉａｎｇ，ＺＨＡＮＧＪｕｎｌｉｎ

３．３　ＴｈｅｒｍａｌＢｅｈａｖｉｏｒ
　　Ｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｂｅｈａｖｉｏｒｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄｓ４－６ｉｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙ
ＤＳＣａｔａｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｏｆ１０℃·ｍｉｎ－１ａｎｄｄｅｐｉｃｔｅｄｉｎＦｉｇ．８．Ｔｈｅ
ｎｅｕｔｒａｌｃｏｍｐｏｕｎｄ４ｈａｓａｈｉｇｈｍｅｌｔｉｎｇｐｏｉｎｔ（Ｔｍ＝１８９℃）ａｎｄ
ｌｏｗｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ（Ｔｄ＝１９１℃）．Ｃｏｍｐｏｓｉ
ｔｉｏｎｓ５ａｎｄ６ｅｘｈｉｂｉｔｅｘｃｅｌｌｅｎｔｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｉｅｓｗｉｔｈｔｈｅｒｍａｌｄｅ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ（Ｔｄ）ｉｎ２５７℃ ａｎｄ２００℃ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅ
ｌｙ，ｗｈｉｃｈａｒｅｃｏｍｐａｒａｂｌｅｔｏｔｈａｔｏｆ１，３，５ｔｒｉｎｉｔｒｏ１，３，５ｔｒｉａｚｉ
ｎａｎｅ（ＲＤＸ）（Ｔｄ＝２１０℃）．Ｃｏｍｐｏｕｎｄ５ｉｓｔｈｅｍｏｓｔｔｈｅｒｍａｌｌｙ
ｓｔａｂｌｅ（Ｔｄ＝２５７℃），ｗｈｉｃｈｍｏｓｔｌｉｋｅｌｙａｒｉｓｅｓｆｒｏｍ ｆｏｕｒｓｔｒｏｎｇ
ｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｗｉｔｈｄｉｓｔａｎｃｅｓｂｅｌｏｗ２．９?ｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｃａｔｉｏｎｓ
ａｎｄａｎｉｏｎｓ．Ｆｏｒｔｈｅｎｅｕｔｒａｌｃｏｍｐｏｕｎｄ４ｉｔｓＤＳＣｃｕｒｖｅｓｓｈｏｗａ
ｓｍａｌｌｅｎｄｏｔｈｅｒｍｉｃｐｅａｋａｔ６７℃ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，ｗｈｉｃｈｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄ
ｉｎｇｔｏｔｈｅｌｏｓｓｏｆｃｒｙｓｔａｌｗａｔｅｒ．

Ｆｉｇ．８　ＤＳＣｃｕｒｖｅｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄｓ４－６ａｔａｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｏｆ１０℃·ｍｉｎ－１

３．４　Ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓ
　　Ｔｈｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄｓ５ａｎｄ６ａｒｅｍｏｒｅ
ｔｈａｎ２４Ｊ，ａｎｄｂｏｔｈｏｆｔｈｅｍ ａｒｅｌｅｓｓｓｅｎｓｉｔｉｖｅｔｏｉｍｐａｃｔｔｈａｎ
ｔｈｅｐａｒｅｎｔｍｏｌｅｃｕｌｅ４（１９Ｊ），ｐｏｓｓｉｂｌｙｄｕｅｔｏｔｈｅｅｘｔｅｎｓｉｖｅ
ｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｉｎｇｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｃａｔｉｏｎｓａｎｄａｎｉｏｎｓ
ａｆｔｅｒｓａｌｔｆｏｒｍａｔｉｏｎ．Ｆｒｉｃｔｉｏｎｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄｓ４－６
ａｒｅｇｒｅａｔｅｒｔｈａｎ３６０Ｎ．Ｔｈｅｓｅｆａｃｔｓｓｈｏｗ ｔｈａｔｃｏｍｐｏｕｎｄｓ５
ａｎｄ６ａｒｅｑｕｉｔｅｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ．

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎ
　　５（３Ａｍｉｎｏ１，２，５ｏｘａｄｉａｚｏｌ４ｙｌ）ｔｅｔｒａｚｏｌ１ｏｌａｎｄｉｔｓ
ａｍｍｏｎｉｕｍ ｓａｌｔ，ｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｍｏｎｉｕｍ ｓａｌｔｗｅｒｅｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄ
ａｎｄｆｕｌｌｙｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄ．Ｔｈｅｉｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｗｅｒｅｃｏｎｆｉｒｍｅｄｂｙ
ＸＲＤ．Ｉｎｔｈｅｓｅｓａｌｔｓｔｈｅｒｅａｒｅｅｘｔｅｎｓｉｖｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｉｎｇｉｎ
ｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｃａｔｉｏｎｓａｎｄａｎｉｏｎｓ．Ｔｈｅｉｎｔｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ａｎｄｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｐｌａｙａｐｉｖｏｔａｌｒｏｌｅｏｎｔｈｅｉｒ
ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｅｎｓｉｔｙ，ｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙ，ａｎｄｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓ．Ｃｏｍ
ｐａｒｅｄｔｏｉｔｓｐａｒｅｎｔｃｏｍｐｏｕｎｄ４，ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ５ａｎｄ６ｈａｖｅｌｏｗ
ｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ（＞２４Ｊ）ａｎｄｇｏｏｄｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｉｅｓ（２００－
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