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ｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆａｎｏｖｅｌｃｏｃｒｙｓｔａｌｅｘｐｌｏｓｉｖｅ［Ｊ］．ＣｒｙｓｔａｌＧｒｏｗｔｈ＆
Ｄｅｓｉｇｎ，２０１１，１１（５）：１７５９－１７６５．
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，２００９，
６７（２４）：２８２２－２８２６．
ＷＥＩＣｈｕｎｘｕｅ，ＤＵＡＮＸｉａｏｈｕｉ，ＬＩＵＣｈｅｎｇｊｉａｎ，ｅｔａｌ．Ｍｏｌｅｃ
ｕｌａｒｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｎｃｏｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＨＭＸ／ＴＡＴＢ［Ｊ］．Ａｃｔａ
ＣｈｉｍＳｉｎｉｃａ，２００９，６７（２４）：２８２２－２８２６．

［１０］ＺＨＯＵＴＴ，ＨＵＡＮＧＦＬ．Ｅｆｆｅｃｔｓｏｆｄｅｆｅｃｔｓｏｎｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏ
ｓｉｔｉｏｎｏｆＨＭＸｖｉａＲｅａｘＦＦｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．
ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，２０１０，１１５：２７８－２８７．

［１１］ＲｏｍＮ，ＨｉｒｓｈｂｅｒｇＢ，ＺｅｉｒｉＹ，ｅｔａｌ．Ｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓｂａｓｅｄｒｅａｃ
ｔｉｏｎｋｉｎｅｔｉｃｓｆｏｒｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｈｏｔ，ｄｅｎｓｅｌｉｑｕｉｄＴＮＴｆｒｏｍ
ＲｅａｘＦＦｍｕｌｔｉｓｃａｌｅｒｅａｃｔｉｖｅｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌ
ｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＣ，２０１３，１１７（４１）：２１０４３－２１０５４．

［１２］ＦｕｒｍａｎＤ，ＫｏｓｌｏｆｆＲ，ＤｕｂｎｉｋｏｖａＦ，ｅｔａｌ．Ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｃｏｎ
ｄｅｎｓｅｄｐｈａｓｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ：ｉｎｔｅｒｐｌａｙｂｅｔｗｅｅｎｕｎｉａｎｄｂｉｍｏｌｅｃ
ｕｌａｒｍｅｃｈａｎｉｓｍｓ［Ｊ］．ＪＡｍＣｈｅｍＳｏｃ，２０１４，１３６（１１）：４１９２－４２００．

［１３］ＬｅｖｅｓｑｕｅＧ，ＶｉｔｅｌｌｏＰ，ＨｏｗａｒｄＷ．Ｈｏｔｓｐｏｔｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓｉｎ
ｓｈｏｃｋｅｄｈｉｇｈｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｆｒｏｍ ｍｅｓｏｓｃａｌｅｉｇｎｉｔｉｏｎ［Ｊ］．ＪＡｐｐｌ
Ｐｈｙｓ，２０１３，１１３：２３３５１３．

［１４］ＸＩＡＲＨ，ＴＩＡＮＸＧ，ＳｈｅｎＹＰ．ＭＤｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｆａｃｏｐｐｅｒｒｏｄ
ｕｎｄｅｒｔｈｅｒｍａｌｓｈｏｃｋ［Ｊ］．ＡｃｔａＭｅｃｈＳｉｎ，２０１０，２６：５９９－６０４．

［１５］ＦＵＢＱ，ＬＡＩＷ Ｓ，ＹＵＡＮＹ，ｅｔａｌ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｔｕｄｙｏｆ
ｔｈｅｒｍａｌｓｔｒｅｓｓａｎｄｈｅａｔｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎｉｎｔｕｎｇｓｔｅｎｕｎｄｅｒｔｈｅｒｍａｌ
ｓｈｏｃｋ［Ｊ］．ＣｈｉｎＰｈｙｓＢ，２０１３，２２（１２）：１２６６０１．

［１６］ＸＩＡＲＨ，ＴＩＡＮＸＧ，ＳＨＥＮＹＰ，ｅｔａｌ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍ
ｕｌａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｒｍｏｅｌａｓｔｉｃｃｏｕｐｌｉｎｇｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｆｏｒｌｏｗｄｉｍｅｎ
ｓｉｏｎａｌｎａｎｏｒｏｄｕｎｄｅｒｔｈｅｒｍａｌｓｈｏｃｋ［Ｊ］．ＡｄｖａｎｃｅｄＭａｔｅｒｉａｌｓ
Ｒｅｓｅａｒｃｈ，２０１２，５８１－５８２：４４４－４４７．

［１７］ＺＨＯＵＴＴ，ＳＯＮＧ Ｈ Ｊ，ＬＩＵ Ｙ，ｅｔａｌ．Ｓｈｏｃｋｉｎｉｔｉａｔｅｄｔｈｅｒｍａｌ

２６５

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２５，Ｎｏ．７，２０１７（５５７－５６３）
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ａｎｄｃｈｅｍｉｃａｌｒｅｓｐｏｎｓｅｓｏｆＨＭＸｃｒｙｓｔａｌｆｒｏｍ ＲｅａｘＦＦｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，
２０１４，１６（２７）：１３９１４－１３９３１．

［１８］ＹａｎｉｌｋｉｎＡＶ，ＳｅｒｇｅｅｖＯ Ｖ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｆ
ｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｆｒｏｎｔｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎｉｎａＰＥＴＮｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌ［Ｊ］．Ｃｏｍ
ｂｕｓｔｉｏｎ，ＥｘｐｌｏｓｉｏｎａｎｄＳｈｏｃｋＷａｖｅｓ，２０１４，５０（３）：３２３－３３２．

［１９］ＮｏｍｕｒａＫＩ，ＫａｌｉａＲＫ，ＮａｋａｎｏＡ，ｅｔａｌ．Ｄｙｎａｍｉｃｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｉｎ
ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆａｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｒｙｓｔａｌｄｕｒｉｎｇｃｈｅｍｉｃａｌｒｅａｃｔｉｏｎｓａｔ
ｓｈｏｃｋｆｒｏｎｔｐｒｉｏｒｔｏｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＰｈｙｓｉｃａｌＲｅｖｉｅｗ Ｌｅｔｔｅｒｓ，
２００７，９９（１４）：１４８３０３．

［２０］ＺＨＡＮＧＬＺ，ＺｙｂｉｎＳＶ，ＤｕｉｎＡＣＴ，ｅｔａｌ．Ｍｏｄｅｌｉｎｇｈｉｇｈｒａｔｅ
ｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆｐｅｒｆｅｃｔＲＤＸａｎｄＨＭＸｃｒｙｓｔａｌｓｂｙＲｅａｘＦＦｒｅ
ａｃｔｉｖｅｄｙｎａｍｉｃｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１０，２８：
９２－１２７．

［２１］ＷＥＮＹＳ，ＸＵＥＸＧ，ＺＨＯＵＸＱ，ｅｔａｌ．ＴｗｉｎＩｎｄｕｃｅｄｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ
ｅｎｈａｎｃｅｍｅｎｔｏｆＨＭＸｖｅｒｓｕｓｓｈｏｃｋ：ａｍｏｌｅｃｕｌａｒｒｅａｃｔｉｖｅｆｏｒｃｅ
ｆｉｅｌｄｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＣ，２０１３，
１１７（４６）：２４３６８－２４３７４．

［２２］ＷｏｏｄＭＡ，ｖａｎＤｕｉｎＡＣＴ，ＳｔｒａｃｈａｎＡ．Ｃｏｕｐｌｅｄｔｈｅｒｍａｌａｎｄｅ
ｌｅｃｔｒｏｍａｇｎｅｔｉｃｉｎｄｕｃｅｄｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｅｘｐｌｏ
ｓｉｖｅαＨＭＸ；ａｒｅａｃｔｉｖｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｔｕｄｙ［Ｊ］．ＪＰｈｙｓ
ＣｈｅｍＡ，２０１４，１１８（５）：８８５－８９５．

［２３］ＬＩＵＬＣ，ＬＩＵＹ，ＺｙｂｉｎＳＶ，ｅｔａｌ．ＲｅａｘＦＦｌｇ：Ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅ
ＲｅａｘＦＦｒｅａｃｔｉｖｅｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄｆｏｒｌｏｎｄｏｎｄｉｓｐｅｒｓｉｏｎ，ｗｉｔｈａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ
ｔｏｔｈｅｅｑｕａｔｉｏｎｓｏｆｓｔａｔｅｆｏｒｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆ
ＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２０１１，１１５（４０）：１１０１６－１１０２２．
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，２０１４，３０（１１）：
２０２４－２０３４．
ＳＯＮＧＨｕａｊｉｅ，ＺＨＯＵＴｉｎｇｔｉｎｇ，ＨＵＡＮＧＦｅｎｇｌｅｉ，ｅｔａｌ．Ｍｉ
ｃｒｏｓｃｏｐｉｃｐｈｙｓｉｃａｌａｎｄｃｈｅｍｉｃａｌｒｅｓｐｏｎｓｅｓｏｆｓｌｉｐｓｙｓｔｅｍｓｉｎｔｈｅ

βＨＭＸｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｕｎｄｅｒｌｏｗｐｒｅｓｓｕｒｅａｎｄｌｏｎｇｐｕｌｓｅｌｏａｄｉｎｇ
［Ｊ］．ＡｃｔａＰｈｙｓＣｈｉｍＳｉｎ，２０１４，３０（１１）：２０２４－２０３４．

［２５］ＺＨＯＵＴＴ，ＺｙｂｉｎＳＶ，ＬＩＵＹ，ｅｔａｌ．Ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｓｈｏｃｋｓｅｎｓｉｔｉｖｉ
ｔｙｆｏｒβｏｃｔａｈｙｄｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｚｏｃｉｎｅｅｎｅｒ
ｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｕｎｄｅｒｃｏｍｐｒｅｓｓｉｖｅｓｈｅａｒｌｏａｄｉｎｇｆｒｏｍ ＲｅａｘＦＦｌｇ
ｒｅａｃｔｉｖｅｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＡｐｐｌｉｅｄＰｈｙｓｉｃｓ，
２０１２，１１１（１２）：１２４９０４．

［２６］ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｃｃｄｃ．ｃａｍ．ａｃ．ｕｋ（ａｃｃｅｓｓｅｄＦｅｂ２４，２０１３）．
［２７］ＢｕｄｚｉｅｎＪ，ＴｈｏｍｐｓｏｎＡＰ，ＺｙｂｉｎＳＶ．Ｒｅａｃｔｉｖｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙ

ｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｓｈｏｃｋｔｈｒｏｕｇｈａｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆｐｅｎｔａｅ
ｒｙｔｈｒｉｔｏｌｔｅｔｒａｎｉｔｒａｔｅ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，
２００９，１１３（４０）：１３１４２－１３１５１．

［２８］ＳｔｒａｃｈａｎＡ，ＫｏｂｅｒＥＭ，ＶａｎＤｕｉｎＡＣＴ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍ
ｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆＲＤＸｆｒｏｍｒｅａｃｔｉｖｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒ
ｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｓｔｒｙＰｈｙｓｉｃａｌｓ，２００５，１２２（５）：０５４５０２．
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，２０１３，６２（２０）：
２０８２０２．
ＬＩＵＨａｉ，ＬＩＱｉｋａｉ，ＨＥＹｕａｎｇｈａｎｇ．ＰｙｒｏｌｙｓｉｓｏｆＣＬ２０／ＴＮＴｃｏ
ｃｒｙｓｔａｌｆｒｏｍ ＲｅａｘＦＦ／ｌｇｒｅａｃｔｉｖｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ
［Ｊ］．ＡｃｔａＰｈｙｓＳｉｎ，２０１３，６２（２０）：２０８２０２．

［３０］ＶａｎＤｕｉｎＡＣＴ，ＤａｓｇｕｐｔａＳ，ＬｏｒａｎｔＦ，ｅｔａｌ．ＲｅａｘＦＦ：ａｒｅａｃ
ｔｉｖｅｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄｆｏｒｈｙｄｒｏｃａｒｂｏｎｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌ
ＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２００１，１０５（４１）：９３９６－９４０９．

［３１］ＩｓａｙｅｖＯ，ＧｏｒｂＬ，ＱａｓｉｍＭ，ｅｔａｌ．ＡｂＩｎｉｔｉｏｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍ
ｉｃｓｓｔｕｄｙｏｎｔｈｅｉｎｉｔｉａｌｃｈｅｍｉｃａｌｅｖｅｎｔｓｉｎｎｉｔｒａｍｉｎｅｓ：ｔｈｅｒｍａｌｄｅ
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