
书书书

!"#

，
$%

，
&'(

，
)*

，
+,-

，
$./

，
012

，
34

!"#$

：１００６９９４１（２０１７）０７０５４００６

１，３，５
%&'

２，４，６
%(')*+,-./012

!"#

１，
$

　
%

２，
&'(

１，
)

　
*

２，
+,-

１，
$./

１，
012

３，
3

　
4

３

（１．
56789:;<=>9:?@A;<B

，
CD EF

６２１９９９；２．
56789:;<=@7GH;<B

，
CD EF

６２１９９９；
３．

IJKA@A?LM78A=NO@A?PO@AQRASTUV

，
IJLMSA6WTUV

，
IJ

１００８７１）

3

　
4

：
56789:;<

（ＤｅｎｓｉｔｙＦｕｎｃｔｉｏｎＴｈｅｏｒｙ，ＤＦＴ），
=

１，３，５
>?5

２，４，６
>@5A

（ＴＡＴＢ）
BCDEFGHIJKL

MNOPQRST

，
UVWXYZ[\]^_`

（ＥＳＩＭＳ）
=abcF

ＴＡＴＢ
PQde

。
fghi

：
j

ＴＡＴＢ
aklmnAopq

frFDEsGHItNuv

，
MNOFSTfghinAopqfrDEFwxyz{|Nl}~

，
YZ[\]^_`

（ＥＳＩＭＳ）
Ffghi

ＴＡＴＢ
�abuv�lmRnAopqfrFDE

。
f�;<ST���fg

，
��R

ＴＡＴＢ
F��akD

E�n�@5AopqfrFDE

，
|�

６００～７００ｎｍ
Dl�Fyz{

，
��

ＴＡＴＢ
F��j������

。

567

：１，３，５
>?5

２，４，６
>@5A

（ＴＡＴＢ）；
789:;<

（ＤＦＴ）；
Z�fr

；
GHIJK

；
��

89:;$

：ＴＪ５５；Ｏ６４１
!<=>?

：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１７．０７．００２

@ABC

：２０１７０１１１；
DEBC

：２０１７０３１５

'FGH

：
���vE;de��E;��Ide���5����

� ¡

（２０１５ＣＸ０４）

IJKL

：
!"#

（１９８７－），
¢

，
£¤

，
��¥¦§¨a©ª«de

。

ｅｍａｉｌ：ａｏｙｉｎｙｏｎｇ＠１２６．ｃｏｍ

MNOPQ

：
$./

（１９８６－），
¢

，
¬de­

，
��¥¦§¨a©ª«L

YZ�§¨®¯�°±de

。ｅｍａｉｌ：ｈｏｎｇｂｉｎｇ２０１４＠ｆｏｘｍａｉｌ．ｃｏｍ

１　
R

　
S

　　１，３，５
>?5

２，４，６
>@5A

（ＴＡＴＢ）
s²³±

¯´µF¶_·¸n¯§¨

，
¹º»�Y

、
¼G±¯

½

、
¾¿À±ÁIÂ±Ã

［１－３］
，
sÄ�¯ÅÆÇ²Èu

É²�ÊËÌÍF·¸Y¯¶_ÎÏ

，
�Ð³ÑÒÓ

ÔÕÖ×ØÙ�ÚÛ��F«X

［４－６］
。

　　
ÜÖ×Ý6xÞß

、
�àáÃÂâa©àá�

，
Î

ÏFE;�I±_|Nl°�

，
¹ãÚä�=ÎÏF

a©åÍ±PQæç

［７－９］
。２０

èé

４０
êëì

，
Ä�

íîïðñî�ò��ó

（ＬＡＮＬ）
Óôõö�ò��

ó

（ＯＲＮＬ）
F

ＪＲＨｏｌｄｏｎ
Ã

［１０］
÷ødeR γ©À=

ÎÏFùú

，
fghi γ©Àab=

１，３，５
>@5


１，３，５

>ûàüý

、
>@5þA

、２，４，６
>@5A@ÿ

ÃÎÏ!i"ùú

，
#$%&F'()*+

，
»�F�

�,-./S

。
Ä�01���ó

（ＳＮＬ）［１１］
deN

2

ＴＡＴＢ
5·¸Y¯ÎÏabc��Nli"��

，

j��3��4��

。Ｓｋｉｄｍｏｒｅ
Ã

［１１］
U$N25a

bF

ＴＡＴＢ
672²Ív8F����

，
8��v8

�9 ) : B C

。Ｇｉｅｆｅｒｓ
Ã

［１２－１３］
È u U ; a © =

ＴＡＴＢ
Fa©<k=>R?@Fde

，ＴＡＴＢ
�:ÔA

OB<kCD

，
ab=ÎÏ±¯ùú/E

。
Ü$FG

HwxÁb©V

，ＴＡＴＢ
��I|Nl��

［１４－１５］
。

　　
�J

，ＴＡＴＢ
abcF����K;²LMÚ

i�f<

。
j6

ＴＡＴＢ
Z�NÆÓZ�O6P�¿

Ô2FQR

［１６］
，
�STÚKU9�FUk8¿Ô

V

，ＴＡＴＢ
�ºWU9Xþ5�Y

（ＤＭＳＯ）［１７－１８］
�

FUk8IZ[

７０ｍｇ·Ｌ－１［１９］。
\s

，
]êde

^­N2_�`(¯aUk¾Ú2QRbXF(

c

［１９］
。Ｐａｇｏｒｉａ

Ã

［２０］
N2

１
d5

３
þ5efdg

h

（［Ｃ２ｍｉｍ］Ａｃ）̄ �²Ív8ijk

ＴＡＴＢ
FZ

�N Q R

，
l Y

ＴＡＴＢ
�U 9 �F U k 8

。
] ê

m

，
�N@ò¶nde^­WX

［Ｃ２ｍｉｍ］Ａｃ／Xþ

5�YFo�U9=

ＴＡＴＢ
FUk8PQRcTd

e

［２２－２４］
。

¹ã

，
_�`((cÚpX6

ＴＡＴＢ
a©

DEFZ_de�

。

　　
qder

ＴＡＴＢ
abcF�����&N�

，

WX789:;<=

ＴＡＴＢ
FsRQ�LBCDE

MNOÁ`PQST

。
56WX

ＥＳＩＭＳ
=ÚKV

Z�akK;Fdet�

［２５－２６］
，
r

［Ｃ２ｍｉｍ］Ａｃ／

Xþ5�YFo�U9�U9

，
ÈuYZ[\]^

_`=

ＴＡＴＢ
FDEPQde

，
uvR

ＴＡＴＢ
ab

��FKw

。

０４５

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２５，Ｎｏ．７，２０１７（５４０－５４５）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



１，３，５
>?5

２，４，６
>@5AxyabB��Kw

２　
TUV:

２．１　
WX

　　１，３，５
>?5

２，４，６
>@5A

（ＴＡＴＢ），
z8

＞
９８％，

���vE;de���de�

；１
d5

３
þ

5efdgh

（［Ｃ２ｍｉｍ］Ａｃ），z8

＞９８％，
��{I

�|}�IE;de�

；
Xþ5�Y

（ＤＭＳＯ），
z8

＞９８％，
~�#9��

。

２．２　
YZ[\

　　
qde��ÚfrF´�LGHIJKFST�È

u

Ｇａｕｓｓｉａｎ０９［２７］
�

Ｂ３ＬＹＰ／６３１１＋Ｇ（ｄ，ｐ）
��i�m

，

MNOFSTÈu

Ｇａｕｓｓｉａｎ０９
�

ＯＬＹＰ／６３１１＋Ｇ（ｄ，ｐ）
��i�m

。
��

ＴＡＴＢ
�

２９８．１５Ｋ
��BFfr

、

�

（Ｈ）、
�

（Ｓ）、Ｇｉｂｂｓ
tj¯

（Ｇ）
ÓN¯

（Ｕ）
ÃJK

。

２．３　
]^,-

　　
X\�����

０．１ｇＴＡＴＢ
�6����Fa

b�N

，
X�����o��

，
�c��

６０ＣｏγÅa

bó�ab

（
~�EI�II�«X�Ic

）
ab

，
9

)�

ｃａ．２２０Ｇｙ·ｍｉｎ－１
Bab

１０００ｋＧｙ。
9)�F

vÍj

Ｆｒｉｃｋ
9)SPQ�Í

。

２．４　
_:`abcde

（ＨｉｇｈｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎＥＳＩＭＳ）
　　

 abF

ＴＡＴＢ
Uk�

［Ｃ２ｍｉｍ］Ａｃ�，¡c�+

)

ＴＡＴＢ／［Ｃ２ｍｉｍ］ＡｃU6

ＤＭＳＯ
�

，
Èu¢£R\

]^ \ _ Å F ¤ ¥ ¦ � § _ � ¨ © ª « _ ` ¬

（ＳｏｌａｒｉｘＸＲ，Ｂｒｕｋｅｒ，
­�

）
PQZ®

。
¯v°±�²

_�°±

，̄
v³´

（ｍ／ｚ）：１００～２０００，
û'b�^

�Ó��'

。

３　
fghiZ

３．１　ＴＡＴＢ
,jklmnopqr[\

　　
µ¶Á��ÚKVZ�FbXKw

，
Ü γÁ��Ú

KVZ�B·bXV

，
ÚKVZ�yz γÁ�¯)��

�IRs¸

，
lmMNOZ�

、
\�Ótj5

，
P¹ºN

c»F�IRs¸¼«

。
¹ã

，
¥

ＴＡＴＢ
F�Ifr&

N

，
÷½deR

ＴＡＴＢ
�abuv�Ð³�IRNl

sRF,¯±

，
o¾&RB«sRuv�FGHIJ

K

，
¿ÀfgÁh

１
ÓÂ

１。
jh

１
,rÃ&

，
�Äß

��B

，ＴＡＴＢ
Z�NlsRÅmtj5s¿GHI

tNuv

，
Æ�ÇxF¯)È¯ÉÊsRFNl

。
È

uË?,Ì

，
abuv�Dltj5FÍÎv8Ïø

�

：·ＮＯ２（ΔＧｇ＝２１８．４ｋＪ·ｍｏｌ
－１
）＞·Ｏ （ΔＧｇ＝

３７７．０ｋＪ·ｍｏｌ－１）＞·ＮＨ２（ΔＧｇ＝３８５．３ｋＪ·ｍｏｌ
－１
）＞

·Ｈ（ΔＧｇ＝４１２．３ｋＪ·ｍｏｌ
－１
），

¹ã,Ì

，
abuv�

Dl

·ＮＯ２、·Ｏ、·ＮＨ２Ãtj5FÐ�?E

，
º�

Dl

·ＮＯ２FÐ�ÑE

。

　　
56

ＴＡＴＢ
,¯sRÒ±

，
rLBCÓÔ

［２６］
u

v

，ＴＡＴＢ
abuvDlFÚ�DE,¯�nÚ�@

5

（Ｐ１，Ｐ２Ó Ｐ３）、Aopqfr

（Ｐ４，Ｐ５Ó Ｐ６）FDE

（
ÁÂ

１）。
¹ã

，
=´�cF

ＴＡＴＢ
LakDEFG

HI J K P Q Z ®

，
  S T � Õ F G H I ¯ �

（ΔＵｇ）、��

（ΔＨｇ）、Ｇｉｂｂｓtj¯�

（ΔＧｇ）Ó��

（ΔＳｇ）Áh

１，
ÖGHI×¼ØR

ＴＡＴＢ
,¯FakÙ

Ú

。
jh

１
,Ì

，
j

ＴＡＴＢ
akDlnÚ�@5FD

Es¿GHItNuv

，
�Û�@5frFÛ@

，Ｇｉｂｂｓ

9

１　ＴＡＴＢ
,¯FakÒ±

Ｆｉｇ．１　ＰｏｓｓｉｂｌｅｒａｄｉｏｌｙｓｉｓｒｏｕｔｅｏｆＴＡＴＢ

s

１　ＴＡＴＢ
akÙÚFGHIJK

（２９８．１５Ｋ，
'B

）

Ｔａｂｌｅ１　Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒｒａｄｉｏｌｙｓｉｓｒｏｕｔｅｏｆ

ＴＡＴＢ（２９８．１５Ｋ，ｇａｓ） ｋＪ·ｍｏｌ－１

ｄｅｇｒａｄａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ ΔＵｇ ΔＨｇ ΔＧｇ ΔＳｇ

Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６→Ｃ６Ｈ６Ｎ５Ｏ４·＋·ＮＯ２２７３．０ ２７５．５ ２１８．４ ５７．１

Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６→Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ５·＋·Ｏ ４１３．９ ４１６．４ ３７７．０ ３９．３

Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６→Ｃ６Ｈ４Ｎ５Ｏ６·＋·ＮＨ２４３５．５ ４３８．０ ３８５．３ ５２．７

Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６→Ｃ６Ｈ５Ｎ６Ｏ６·＋·Ｈ ４４４．８ ４４７．３ ４１２．３ ３４．９

Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６→Ｐ１＋１／２Ｏ２ ６９．５ ７０．８ ４９．９ ２０．９

Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６→Ｐ２＋Ｏ２ １５１．４ １５３．８ １１１．２ ４２．６

Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６→Ｐ３＋３／２Ｏ２ ２４１．７ ２４５．４ １７８．７ ６６．８

Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６→Ｐ４＋Ｈ２Ｏ ２８．３ ３０．８ －１１．６ ４２．４

Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６→Ｐ５＋２Ｈ２Ｏ ３８．６ ４３．６ －４３．４ ８７．０

Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６→Ｐ６＋３Ｈ２Ｏ ４０．４ ４７．８ －８３．５ １３１．３

　Ｎｏｔｅ：ΔＵｇｉｓｉｎｔｅｒｎａｌｅｎｅｒｇｙ，ΔＨｇｉｓｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｉｅｓ，ΔＳｇｉｓｔｈｅｅｎｔｒｏｐｉｅｓ，ΔＧｇ
ｉｓｔｈｅＧｉｂｂｓｆｒｅｅｅｎｅｒｇｉｅｓ．

１４５

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１７
%

　
&

２５
'

　
&

７
(

　（５４０－５４５）



!"#

，
$%

，
&'(

，
)*

，
+,-

，
$./

，
012

，
34

tj¯ÛÜ

，
hiÖDEÝÍÅm

。
B¼

，
j

ＴＡＴＢ
a

klmnÚAopqfrFDEsGHItNuv

，

hiÖDE,¯�abuv�Dl

。

３．２　ＴＡＴＢ
,jtuvwxm[\

　　
nV789:;<

（ＴＤＤＦＴ）
�MNO±_Ó\

�Á`ST�üt5Þ9«X

［２９－３２］
，
=6

ＴＡＴＢ
FS

T,r¾&ß�FK¶

。
¹ã

，
=

ＴＡＴＢ
,¯Fak

DEPQR

ＴＤＤＦＴ
MNO±_Ó\�Á`FST

。

j6

ＴＡＴＢ
FabM�U9�PQ

，
¹ã°àSTu

v�ZSTRÄß��BFfg

。

　　
h

２
ÓÂ

２
�

ＴＡＴＢ
MNOSTFfg

，
�

３００～
４００ｎｍ

³´NáâH«�28

（ｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈ）
?

EFyz{

。
Èu=

ＴＡＴＢ
FJÀãäPQZ®

，
å

Â

３，
º�

３２５．６８ｎｍ
Ý=«

ＴＡＴＢ
FZ�ãä

（ＭＯ）
π→!


æç

，４００．０２ｎｍ
Ý=«

ＴＡＴＢ
FZ�ãä

π→π æ ç

。
Ö S T f g � Ó Ô è ä � � × F

３６０ｎｍ
Ó

４３０ｎｍ［３３－３４］
Ú²Íéê

，
ësj6ÖST

ZìíR

ＴＡＴＢ
�¶Z�AOBMN

。
=

ＴＡＴＢ
F

π→πæçPQZ®

，
º«�28�

０．００１４，
j

ＭＯ＝６５
æç�

ＭＯ＝６７
îÔR

４７．３％，
j

ＭＯ＝６６
æç�

ＭＯ＝６７
îÔR

１６．２％。
　　

56ã

，
=nÚ�@5

（Ｐ１，Ｐ２Ó Ｐ３）、Aopqf

r

（Ｐ４，Ｐ５Ó Ｐ６）FDEPQRSTÓZ®

（
Â

３）。
ＴＡＴＢ

aklm¾Ú²ï�@5frFDE

Ｐ１V，�
６００～８００ｎｍ

N & 2 R � F y z {

，
ð

，
{ n �

６９９．９１ｎｍ，
=««�28�

０．０００３，
Öyz{FÅ

m|��º������

。
Èu=

Ｐ１FJÀãäPQ

Z®

，６９９．９１ｎｍ
ÝFyz{ñò6

Ｐ１F π→!


æ

ç

，
º�j

ＭＯ＝６２
æç�

ＭＯ＝６３
îÔR

２１．６％，
j

ＭＯ＝６２
æç�

ＭＯ＝６４
îÔR

６０．９％。
P²;Z®

N2

，
�ÛDE��@55óFÛÜ

，７００ｎｍ
ô]yz

{F28ÛÜ

，
jãuv

７００ｎｍ
yz{sj6�@

5FÅm¹Dl

，
ë�ºZ�ãäFZ®fg²�

。

�c

，
=nAopqfrDEFMNOÁ`PQRZ

®

。
fghi

，
=6DE

Ｐ４（n²ïAopqfr

），

�

５００～７００ｎｍ
N�DlR²ïõ2Fyz{

，
ð

，

{n�

５７７．４２ｎｍ
�

Ｐ４F π→!


æç

，
�ÓÔ

［３２］
fgö]

，
=«

ＭＯ＝６１
�

ＭＯ＝６２
Fæçyz

，
Ö

yz{FÅmhi

Ｐ４U$|��ÖDEF��Nl

��

。
÷x

，Ｐ４F５７７．４２ｎｍÝyz{=«F«�2

8

（０．００７２）
EEY6

Ｐ１F６９９．９１ｎｍÝyz{F«

�28

（０．０００３），
hi

Ｐ４F����Ë

Ｐ１F �

���øÜi"

。
ÚùFs

，
�ÛAopqfrFÛ

ａ．ｎｉｔｒｏｓｏｇｒｏｕｐｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｒａｄｉｏｌｙｓｉｓｐｒｏｄｕｃｔｓ

ｂ．ｂｅｎｚｏｘａｄｉａｚｏｌｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｒａｄｉｏｌｙｓｉｓｐｒｏｄｕｃｔｓ

9

２　ＴＤＤＦＴ
STÒú�Õ

ＴＡＴＢ
BCDEFwxÁ`

Ｆｉｇ．２　ＣａｌｃｕｌａｔｅｄＵＶｖｉｓｓｐｅｃｔｒａｏｆＴＡＴＢｒｅｌａｔｅｄｐｒｏｄｕｃｔｓｂｙ

ＴＤＤＦＴｍｅｔｈｏｄ

9

３　ＴＡＴＢ
BCDEMNOæçãäFZ®

Ｆｉｇ．３　ＡｓｓｉｇｎｍｅｎｔｏｆｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔｓｏｆＴＡＴＢｒｅｌａｔｅｄｐｒｏｄｕｃｔｓ

２４５

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２５，Ｎｏ．７，２０１７（５４０－５４５）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



１，３，５
>?5

２，４，６
>@5AxyabB��Kw

s

２　
56

ＴＤＤＦＴ
Òú�ÕF

ＴＡＴＢ
BCDEwxÁ`K¶

Ｔａｂｌｅ２　ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｄａｔａｏｆＴＡＴＢｒｅｌａｔｅｄｐｒｏｄｕｃｔｓｂａｓｅｄｏｎ

ＴＤＤＦＴｍｅｔｈｏｄ（２９８．１５Ｋ，ｇａｓ）

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｐｅａｋ／ｎｍ Ｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈ

４０１．３６ ０．００１０

４００．０２ ０．００１４

３６２．５２ ０．００１０

３３５．６４ ０．０３２３

３２８．５５ ０．１５９３

３２５．６８ ０．２７６５

３１７．４４ ０．１８１８

３１３．６５ ０．０８９９

２９９．５３ ０．００６４

２９７．９０ ０．００５２

６９９．９１ ０．０００３

４１６．０３ ０．００１１

４０１．８０ ０．００１８

３９４．５５ ０．０００６

３６５．６６ ０．０００２

３２６．０７ ０．３３４５

３１５．８３ ０．１８８５

３０６．７９ ０．１４５８

２９８．６９ ０．０９１４

２９３．２７ ０．０３３６

７４２．３６ ０．０００４

６７０．８８ ０．０００２

６６４．７６ ０．０００２

４２５．１７ ０．００１６

４０３．３８ ０．０００７

３７４．２７ ０．０００３

３２５．１８ ０．２２７５

３２１．２３ ０．１７６２

３０６．６９ ０．２４０３

３０４．９４ ０．００９８

６９８．３６ ０．００１５
４２４．２７ ０．００１６
４２４．２５ ０．００１６
３２３．４４ ０．０７３７
３２３．４４ ０．０７３９
３０９．９５ ０．２５９５
３０９．９４ ０．２６０５
５７７．４２ ０．００７２
３７９．３８ ０．０１３９
３７４．１６ ０．０５３５
３２７．８２ ０．１７０８
３０５．８０ ０．１６０５
２９３．３２ ０．０２４３
２８９．８４ ０．０３０９
２７６．９４ ０．０７５２
２７２．２８ ０．０１０８
２６８．２２ ０．００５２

４２３．０３ ０．０１８５
３４０．８３ ０．１０６４
３１４．４４ ０．０１５１
３０８．２２ ０．０１９６
２８９．５９ ０．０７７９
２７９．９２ ０．００２５
２４８．５６ ０．０４５７
２４６．８８ ０．０３６８
２３５．７５ ０．０００８
２３５．６７ ０．０７５１

２８９．８ ０．００１３

２８９．５６ ０．００１３

２４６．８２ ０．０９０２

２４６．６５ ０．０９１０

２４２．７７ ０．００３３

２１９．４３ ０．００２２

Ü

，Ｐ５、Ｐ６Fyz{&2R

“
û~

”
2ü

，
ð

３３０ｎｍ
Ý

Fyz{ý

２５０ｎｍ
~þ

。
jãus

，Ｐ５Ó Ｐ６�@ï

pqfrFÅmjkRº�AàFªÿfr

，
��º

wxyz

“
û~

”。
DE

Ｐ５Ó Ｐ６�５００～７００ｎｍNM

&2�Fyz{

，
¹ã!"º��

ＴＡＴＢ
ab���

F,¯±

。

３．３　ＴＡＴＢ
,jtumyz

　　
ÈuYZ[

ＥＳＩＭＳ（
²_�°±

）
=abJcF

ＴＡＴＢ
$FPQZ®

，
åÂ

４
�h

３
�#

。
=6Ma

bF$F

，
�

２２９．１１９，３５７．１７７，３７１．１９３，３８５．２０９，
３９９．２２４，５１３．２６７，５５５．３１４，５６９．３３０

ÃÝ¯vHR

［Ｃ２ｍｉｍ］ＡｃBC_�Lº_�$F%�

。
�

２５７．０２７，

s

３　ＴＡＴＢ
abcÐ%�Fñò

Ｔａｂｌｅ３　 ＤｅｓｉｇｎａｔｉｏｎｏｆｒａｄｉｏｌｙｔｉｃｐｒｏｄｕｃｔｓｏｆＴＡＴＢ ａｆｔｅｒ

γｉｒｒａｄｉａｔｉｏｎ

ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ
ｍ／ｚ ｄｅｓｉｇｎａｔｉｏｎ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ

ｍ／ｚ

２２９．１１９ ［［Ｃ２ｍｉｍ］＋２ＣＨ３ＣＯＯ］
－ ２２９．１１９

２２１．００６ ［Ｃ６ＨＮ６Ｏ４］
－ ２２１．００６

２３９．０１６ ［Ｃ６Ｈ３Ｎ６Ｏ５］
－ ２３９．０１７

２５７．０２７ ［Ｃ６Ｈ５Ｎ６Ｏ６］
－ ２５７．０２８

３５７．１７７ ［２［Ｃ２ｍｉｍ］＋３ＨＣＯＯ］
－ ３５７．１７８

３７１．１９３ ［２［Ｃ２ｍｉｍ］＋ＣＨ３ＣＯＯ＋２ＨＣＯＯ］
－ ３７１．１９４

３８５．２０９ ［２［Ｃ２ｍｉｍ］＋２ＣＨ３ＣＯＯ＋ＨＣＯＯ］
－ ３８５．２０９

３９９．２２４ ［２［Ｃ２ｍｉｍ］＋３ＣＨ３ＣＯＯ］
－ ３９９．２２５

５１３．２６７ ［３［Ｃ２ｍｉｍ］＋４ＨＣＯＯ］
－ ５１３．２６８

５５５．３１４ ［３［Ｃ２ｍｉｍ］＋３ＣＨ３ＣＯＯ＋ＨＣＯＯ］
－ ５５５．３１５

５６９．３３０ ［３［Ｃ２ｍｉｍ］＋４ＣＨ３ＣＯＯ］
－ ５６９．３３０

６１５．９９６ ［２Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６＋ＣｒＯ３］
－ ６１５．９９６

６６６．０２０ ［２Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６＋ＮＨ２ＯＨ＋ＨＣｒＯ４］
－ ６６６．０２０

１０３３．９９１ ［３Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６＋Ｃｒ２Ｏ６＋ＣＯ（ＮＨ２）２］
－ １０３３．９８８

３４５

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１７
%

　
&

２５
'

　
&

７
(

　（５４０－５４５）



!"#

，
$%

，
&'(

，
)*

，
+,-

，
$./

，
012

，
34

６１５．９９６，６６６．０２０，１０３３．９９１
ÃÝ¯vHR

ＴＡＴＢ
B

C_�Lº_�$F%�

，
Z&=«

［Ｃ６Ｈ５Ｎ６Ｏ６］
－

（
;<×

：２５７．０２８），［２Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６＋ＣｒＯ３］
－
（
;<×

：

６１５．９９６）、［２Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６＋ＮＨ２ＯＨ＋ＨＣｒＯ４］
－
（
;<

×

：６６６．０２０）、［３Ｃ６Ｈ６Ｎ６Ｏ６＋Ｃｒ２Ｏ６＋ＣＯ（ＮＨ２）２］
－

（
;<×

：１０３３．９８８）。

ａ．ｍ／ｚ：１００～１２００

ｂ．ｍ／ｚ：２２０～２６０

9

４　ＴＡＴＢ
abJcFYZ[\]^_`Â

Ｆｉｇ．４　ＨｉｇｈｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎＥＳＩＭＳｓｐｅｃｔｒａｏｆＴＡＴＢｂｅｆｏｒｅａｎｄ

ａｆｔｅｒｉｒｒａｄｉａｔｉｏｎ

　　
Â

４
�

ＴＡＴＢ
abJcFYZ[\]^_`Â

，

h

３
�

ＴＡＴＢ
abcÐ%�Fñò

。
¥Â

４
Óh

３
,

rÃ&

，
�

２３９．０１６
Ý&2R�FakDE{

，
=«

FZ�±�

［Ｃ６Ｈ３Ｎ６Ｏ５］
－
（
;<×

：２３９．０１７）。
U

V

，
�

２２１．００６
Ý&2R%�'(FakDE{

，
=

«FZ�±�

［Ｃ６Ｈ１Ｎ６Ｏ４］
－
（
;<×

：２２１．００６）。
È

u=DEfrFZ®

，［Ｃ６Ｈ３Ｎ６Ｏ５］
－
�nAopqf

rF

Ｐ４，［Ｃ６Ｈ１Ｎ６Ｏ４］
－
=«�nAo)pqfrF

Ｐ５，º*%�FZ®�MN2n�@5FakDE

。

jãus

，ＴＡＴＢ
�abuv�

，
��ÅmnAopq

frFDE

（Ｐ４），ãx

，
+|Dl*+)FnAo)

pqfrFDE

（Ｐ５），º�nAopqfrFDE

（Ｐ４）|��

ＴＡＴＢ
F��Nl��

。

４　
f

　
Z

　　（１）ＴＡＴＢ
�abuv�Dl

·ＮＯ２、·Ｏ、·ＮＨ２Ã

tj5FÐ�?E

，
��akDEnÚ�@5

、
Aop

qfr

。

　　（２）
WX

［Ｃ２ｍｉｍ］Ａｃ／
Xþ5�YFo�U9b

�U9

，
ÈuYZ[\]^_`÷ø��R

ＴＡＴＢ
F

��akDE�Aopqfr��E

。

　　（３）ＴＡＴＢ
aklmFAopqfrFDE|�

６００～７００ｎｍ
NDl�Fyz{

，
ë|��

ＴＡＴＢ
F

��j������

。

q{!<

：

［１］ＶｏｉｇｔＭａｒｔｉｎＩＧ，ＬｉＧ，ＹａｋｉｍａｎｓｋｉＡ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｏｒｉｇｉｎｏｆｎｏｎｌｉｎ
ｅａｒｏｐｔｉｃａｌａｃｔｉｖｉｔｙｏｆ１，３，５ｔｒｉａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅｉｎｔｈｅ
ｓｏｌｉｄｓｔａｔｅ：Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆａｎｏｎｃｅｎｔｒｏｓｙｍｍｅｔｒｉｃｐｏｌｙ
ｍｏｒｐｈａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙｅｌｅｃｔｒｏｎｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌｏｆｔｈｅ
ＡｍｅｒｉｃａｎＣｈｅｍｉｃａｌＳｏｃｉｅｔｙ，１９９６，１１８（５０）：１２８３０－１２８３１．

［２］ＢｒｉｌｌＴＢ，ＪａｍｅｓＫＪ．Ｋｉｎｅｔｉｃｓａｎｄｍｅｃｈａｎｉｓｍｓｏｆｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍ
ｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｃａｌＲｅｖｉｅｗｓ．
１９９３，９３（８）：２６６７－２６９２．

［３］ＺｙｓｓＪ，ＬｅｄｏｕｘＩ．Ｎｏｎｌｉｎｅａｒｏｐｔｉｃｓｉｎｍｕｌｔｉｐｏｌａｒｍｅｄｉａｔｈｅｏｒｙａｎｄ
ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｃａｌＲｅｖｉｅｗｓ，１９９４，９４（１）：７７－１０５．

［４］
,-.

，
/00

．
Y¯ÎÏLBCE±¯

［Ｍ］．
~�

：
{I&1

2

，１９８９．
ＤＯＮＧＨＨａｉｓｈａｎ，ＺＨＯＵ Ｆｅｎｆｅｎ．Ｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓａｎｄ
ｃｏｒｒｅｌａｔｉｖｅｐｈｙｓｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＳｃｉｅｎｃｅＰｒｅｓｓ，１９８９．

［５］
3�4

．
YZ�o�ÎÏ

［Ｍ］．
~�

：
�5�6&12

，１９８４．
ＳＵＮ Ｇｕｏｘｉａｎｇ．Ｐｏｌｙｍｅｒｂｌｅｎｄｅｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：
ＮａｔｉｏｎａｌＤｅｆｅｎｓｅＩｎｄｕｓｔｒｉａｌＰｒｅｓｓ，１９８４．

［６］
367

，
89i

，
:;<

．
=Xo�ÎÏ

［Ｍ］．
~�

：
/×�6&

12

，１９９５．
ＳＵＮＹｅｂｉｎ，ＨＵＩＪｕｎｍｉｎｇ，ＣＡＯ Ｘｉｎｍａｏ．Ｍｉｌｉｔａｒｙｍｉｘｅｄｅｘ
ｐｌｏｓｉｖｅ［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＷｅａｐｏｎＩｎｄｕｓｔｒｙＰｒｅｓｓ，１９９５．

［７］ＫａｕｆｍａｎＪ．Ｔｈｅｅｆｆｅｃｔｏｆｎｕｃｌｅａｒｒａｄｉａｔｉｏｎｏｎｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｒ］．Ｉｎ
ＰｒｏｃｅｅｄｉｎｇｓｏｆｔｈｅＲｏｙａｌＳｏｃｉｅｔｙｏｆＬｏｎｄｏｎＡ：Ｍａｔｈｅｍａｔｉｃａｌ，
ＰｈｙｓｉｃａｌａｎｄＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇＳｃｉｅｎｃｅｓ．１９５８：２１９－２２５．

［８］ＵｒｉｚａｒＭ，ＬｏｕｇｈｒａｎＥ，ＳｍｉｔｈＬ．ＴｈｅＥｆｆｅｃｔｓｏｆＮｕｃｌｅａｒＲａｄｉａｔｉｏｎ
ｏｎＯｒｇａｎｉｃＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｍ］．ＵｎｉｔｅｄＳｔａｔｅｓ：Ｅｘｐｌｏｓｉｖｓｔｏｆｆｅ，１９６２．

［９］ＵｒｂａｎｓｋｉＴ，ＪｕｒｅｃｋｉＭ，ＬａｖｅｒｔｏｎＳ．Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙａｎｄｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙｏｆ
ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｍ］．ＰｅｒｇａｍｏｎＰｒｅｓｓＮｅｗＹｏｒｋ，ＮＹ，１９６４．

［１０］ＨｏｌｄｅｎＪＲ．ＬｉｔｅｒａｔｕｒｅＳｕｒｖｅｙｏｎｔｈｅＥｆｆｅｃｔｓｏｆＮｅｕｔｒｏｎａｎｄＥｌｅｃ
ｔｒｏｍａｇｎｅｔｉｃＩｒｒａｄｉａｔｉｏｎｏｎＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｒ］．ＵｎｉｔｅｄＳｔａｔｅｓ：Ｎａｖａｌ
ｏｒｄｎａｎｃｅｌａｂｗｈｉｔｅｏａｋ，１９５７．

［１１］ＳｋｉｄｍｏｒｅＣ，ＩｄａｒＤ，ＢｕｎｔａｉｎＧ，ｅｔａｌ．ＡｇｉｎｇａｎｄＰＢＸ９５０２
［Ｒ］．ＵｎｉｔｅｄＳｔａｔｅｓ：ＬｏｓＡｌａｍｏｓＮａｔｉｏｎａｌＬａｂ，１９９８．

４４５

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２５，Ｎｏ．７，２０１７（５４０－５４５）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



１，３，５
>?5

２，４，６
>@5AxyabB��Kw

［１２］ＧｉｅｆｅｒｓＨ，ＰｒａｖｉｃａＭ．ＲａｄｉａｔｉｏｎｉｎｄｕｃｅｄｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆＰＥＴＮ
ａｎｄＴＡＴＢｕｎｄｅｒｅｘｔｒｅｍｅｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌ
ＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２００８，１１２（１５）：３３５２－３３５９．

［１３］ＧｉｅｆｅｒｓＨ，ＰｒａｖｉｃａＭ，ＬｉｅｒｍａｎｎＨ，ｅｔａｌ．Ｒａｄｉａｔｉｏｎｉｎｄｕｃｅｄｄｅ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆＰＥＴＮ ａｎｄＴＡＴＢｕｎｄｅｒｐｒｅｓｓｕｒｅ［Ｊ］．Ｃｈｅｍｉｃａｌ
ＰｈｙｓｉｃｓＬｅｔｔｅｒｓ，２００６，４２９（１）：３０４－３０９．

［１４］ＷｉｌｌｉａｍｓＤＬ，ＴｉｍｍｏｎｓＪＣ，ＷｏｏｄｙａｒｄＪＤ，ｅｔａｌ．ＵＶｉｎｄｕｃｅｄ
ｄｅｇｒａｄａｔｉｏｎｒａｔｅｓｏｆ１，３，５ｔｒｉａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ（ＴＡＴＢ）
［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２００３，１０７（４４）：９４９１－９４９４．

［１５］ＦｉｒｓｉｃｈＤＷ，ＧｕｓｅＭ Ｐ．Ｏｎｔｈｅｐｈｏｔｏｃｈｅｍｉｃａｌｐｈｅｎｏｍｅｎｏｎｉｎ
ＴＡＴＢ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，１９８４，２（３）：２０５－２１４．

［１６］ＣａｄｙＨＨ，ＬａｒｓｏｎＡＣ．Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ１，３，５ｔｒｉａｍｉｎｏ
２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ［Ｊ］．ＡｃｔａＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａ，１９６５，１８
（３）：４８５－４９６．

［１７］ＦｏｌｔｚＭＦ，ＭａｉｅｎｓｃｈｅｉｎＪＬ，ＧｒｅｅｎＬＧ．Ｐａｒｔｉｃｌｅｓｉｚｅｃｏｎｔｒｏｌｏｆ１，３，
５ｔｒｉａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅｂｙｒｅｃｒｙｓｔａｌｌｉｚａｔｉｏｎｆｒｏｍ ＤＭＳＯ
［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭａｔｅｒｉａｌｓＳｃｉｅｎｃｅ，１９９６，３１（７）：１７４１－１７５０．

［１８］ＦｏｌｔｚＭ Ｆ，ＯｒｎｅｌｌａｓＤ Ｌ，ＰａｇｏｒｉａＰＦ，ｅｔａｌ．Ｒｅｃｒｙｓｔａｌｌｉｚａｔｉｏｎ
ａｎｄｓｏｌｕｂｉｌｉｔｙｏｆ１，３，５ｔｒｉａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅｉｎｄｉｍｅ
ｔｈｙｌｓｕｌｆｏｘｉｄｅ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭａｔｅｒｉａｌｓＳｃｉｅｎｃｅ，１９９６，３１（７）：
１８９３－１９０１．

［１９］ＺＨＡＮＧＨ，ＷＵＪ，ＺＨＡＮＧＪ，ｅｔａｌ．１Ａｌｌｙｌ３ｍｅｔｈｙｌｉｍｉｄａｚｏｌｉ
ｕｍｃｈｌｏｒｉｄｅｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｉｏｎｉｃｌｉｑｕｉｄ：Ａｎｅｗａｎｄｐｏｗｅｒｆｕｌ
ｎｏｎｄｅｒｉｖａｔｉｚｉｎｇ ｓｏｌｖｅｎｔｆｏｒｃｅｌｌｕｌｏｓｅ［Ｊ］． Ｍａｃｒｏｍｏｌｅｃｕｌｅｓ，
２００５，３８（２０）：８２７２－８２７７．

［２０］ＰａｇｏｒｉａＰＦ，ＭａｉｔｉＡ，ＧａｓｈＡ，ｅｔａｌ．Ｉｏｎｉｃｌｉｑｕｉｄｓａｓｓｏｌｖｅｎｔｓ
［Ｐ］．２００９．

［２１］
>?@

，
0�(

，
vÞ7

，
Ã

．ＴＡＴＢ
�_�`(

ＤＭＳＯ
A�U9(

c�FUk±��de

［Ｊ］．
�I#9

，２０１３（３）：２４９－２５１．
ＱＩＸｉｕｆａｎｇ，ＬＩＴｉａｎｔａｏ，ＣＨＥＮＧＧｕａｎｇｂｉｎ，ｅｔａｌ．Ｓｏｌｖａｔｉｏｎｏｆ
ＴＡＴＢｉｎｉｏｎｉｃｌｉｑｕｉｄＤＭＳＯｃｏｍｂｉｎｅｄｓｏｌｖｅｎｔｓ［Ｊ］．ＨｕａｘｕｅＳｈｉ
ｊｉ，２０１３（３）：２４９－２５１．

［２２］
:B

，
CD

，
EFG

，
Ã

．ＴＡＴＢ
FGZkLº�

［Ｅｍｉｍ］Ａｃ／ＤＭＳＯ
U9�FGHÎÂ±

［Ｊ］．
IÎÏIè

，２０１６（１）：５２－５５．
ＣＡＯＸｉｏｎｇ，ＬＵＯＳｈｕａｉ，ＸＵＬｉｊｕａｎ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉ
ｔｉｏｎｏｆｔａｔｂａｎｄｉｔｓｔｈｅｒｍａｌｅｘｐｌｏｓｉｏｎｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｉｎ［Ｅｍｉｍ］
Ａｃ／ＤＭＳＯｓｏｌｖｅｎｔ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓ＆Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，
２０１６（１）：５２－５５．

［２３］
J-K

，
0�.

，
LM

，
Ã

．ＴＡＴＢ
�

１
d5

３
þ5efNgh

／
Xþ�Yo�U9�FUk8LfO

［Ｊ］．
IÎÏIè

，２０１２，

３５（２）：１９－２２．
ＺＨＵ Ｈａｉｘｉａｎｇ，ＬＩＪｉｎｓｈａｎ，ＸＵ Ｒｏｎｇ，ｅｔａｌ．Ｓｏｌｕｂｉｌｉｔｙａｎｄ
ｃｒｙｓｔａｌｌｉｚａｔｉｏｎｏｆＴＡＴＢｉｎｔｈｅｍｉｘｅｄｓｏｌｖｅｎｔｏｆ１ｅｔｈｙｌ３ｍｅｔｈｙ
ｌｉｍｉｄａｚｏｌｉｕｍａｃｅｔａｔｅ／ｄｉｍｅｔｈｙｌｓｕｌｆｏｘｉｄｅ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌＥｘ
ｐｌｏｓｉｖｅｓ＆Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，２０１２，３５（２）：１９－２２．

［２４］ＡＯＹＹ，ＰＥＮＧＪ，ＹＵＡＮＬＹ，ｅｔａｌ．Ｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆｒａｄｉｏｌｙｔｉｃ
ｐｒｏｄｕｃｔｓｏｆ［Ｃ４ｍｉｍ］［ＮＴｆ２］ａｎｄｔｈｅｉｒｅｆｆｅｃｔｓｏｎｔｈｅＳｒ

２＋ｅｘｔｒａｃ
ｔｉｏｎ［Ｊ］．ＤａｌｔｏｎＴｒａｎｓａｃｔｉｏｎｓ，２０１３，４２（１２）：４２９９－４３０５．

［２５］ＡＯＹＹ，ＹＵＡＮＷ Ｊ，ＹＵＴＬ，ｅｔａｌ．Ｒａｄｉｏｌｙｓｉｓｏｆｃｒｏｗｎｅｔｈｅｒｉ
ｏｎｉｃｌｉｑｕｉｄｓｙｓｔｅｍｓ：ｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆｒａｄｉｏｌｙｔｉｃｐｒｏｄｕｃｔｓａｎｄｔｈｅｉｒ
ｅｆｆｅｃｔｏｎｔｈｅｒｅｍｏｖａｌｏｆＳｒ２＋ｆｒｏｍ ｎｉｔｒｉｃａｃｉｄ［Ｊ］．Ｐｈｙｓｉｃａｌ
ＣｈｅｍｉｓｔｒｙＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，２０１５，１７（５）：３４５７－３４６２．

［２７］ＦｒｉｓｃｈＭ Ｊ，ＴｒｕｃｋｓＧＷ，ＳｃｈｌｅｇｅｌＨＢ，ｅｔａｌ．Ｇａｕｓｓｉａｎ０９（Ｒｅ
ｖｉｓｉｏｎＡ．０２［ＣＰ］．Ｇａｕｓｓｉａｎ，Ｉｎｃ，Ｗａｌｌｉｎｇｆｏｒｄ，ＣＴ，２００９．

［２６］ＭｃＤｏｎａｌｄＪＷ，ＳｃｈｅｎｋｅｌＴ，ＮｅｗｍａｎＭＷ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｅｆｆｅｃｔｓｏｆ
ｒａｄｉａｔｉｏｎｏｎ（１，３，５ｔｒｉａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ）ＴＡＴＢｓｔｕｄ
ｉｅｄｂｙｔｉｍｅｏｆｆｌｉｇｈｔｓｅｃｏｎｄａｒｙｉｏｎｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ［Ｊ］．Ｊｏｕｒ
ｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２００１，１９（２－３）：１０１－１１８．

［２７］ＲｏｂｉｎｓｏｎＤ．Ａｃｃｕｒａｔｅｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｇｅｏｍｅｔｒｉｅｓｗｉｔｈｉｎｒｅｄｕｃｅｄ
ｓｕｂｓｐａｃｅＴＤＤＦＴ／ＴＤＡ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＴｈｅｏｒｙａｎｄ
Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎ，２０１４，１０（１２）：５３４６－５３５２．

［２８］ＰｅａｃｈＭＪＧ，ＷｉｌｌｉａｍｓｏｎＭＪ，ＴｏｚｅｒＤＪ．ＩｎｆｌｕｅｎｃｅｏｆＴｒｉｐｌｅｔＩｎ
ｓｔａｂｉｌｉｔｉｅｓｉｎＴＤＤＦＴ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＴｈｅｏｒｙａｎｄＣｏｍｐｕ
ｔａｔｉｏｎ，２０１１，７（１１）：３５７８－３５８５．

［２９］ＢｒａｂｅｃＪ，ＬｉｎＬ，ＳｈａｏＭＹ，ｅｔａｌ．Ｅｆｆｉｃｉｅｎｔａｌｇｏｒｉｔｈｍｓｆｏｒｅｓｔｉｍａｔｉｎｇ
ｔｈｅａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒｕｍｗｉｔｈｉｎｌｉｎｅａｒｒｅｓｐｏｎｓｅＴＤＤＦＴ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ
ｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＴｈｅｏｒｙａｎｄＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎ，２０１５，１１（１１）：５１９７－５２０８．

［３０］ＢａｓｅｇｇｉｏＯ，ＤｅＶｅｔｔａＭ，ＦｒｏｎｚｏｎｉＧ，ｅｔａｌ．Ｐｈｏｔｏａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｏｆ
ｉｃｏｓａｈｅｄｒａｌｎｏｂｌｅｍｅｔａｌｃｌｕｓｔｅｒｓ：ａｎｅｆｆｉｃｉｅｎｔＴＤＤＦＴａｐｐｒｏａｃｈｔｏ
ｌａｒｇｅｓｃａｌｅｓｙｓｔｅｍｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＣ．２０１６，
１２０（２３）：１２７７３－１２７８２．

［３１］
$PQ

，
)R

，
SOT

，
Ã

．
wxÁ`ú«X6

ＴＡＴＢ
5ÎÏ�

ＴＡＴＢ
n)Fv)

［Ｊ］．
I�F

，２０１４（６）：４７－５０．
ＣＨＥＮＹｕｎｇｅ，ＬＩＵＹｉｎｇ，ＷＡＮＧＪｉｎｇｙｕ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆ
ＵＶｓｐｅｃｔｒｏｐｈｏｔｏｍｅｔｒｙｍｅｔｈｏｄｔｏａｎａｌｙｚｅｔｈｅｃｏｎｔｅｎｔｓｏｆＴＡＴＢｉｎ
ＰＢＸｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．Ｉｎｉｔｉａｔｏｒｓ＆Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，２０１４（６）：４７－５０．

［３２］ＸＩＯＮＧＹ，ＬＩＵＪ，ＺＨＯＮＧＦＣ，ｅｔａｌ．Ｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｆｒｅｅ
ｒａｄｉｃａｌｐｒｏｄｕｃｅｄｉｎｔｈｅｐｈｏｔｏｌｙｓｉｓｏｆ１，３，５ｔｒｉａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉ
ｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ（ＴＡＴＢ）［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２０１４，
１１８（３４）：６８５８－６８６３．

ＭｅｃｈａｎｉｓｍｏｆＲａｄｉａｔｉｏｎｉｎｄｕｃｅｄＣｏｌｏｕｒＣｈａｎｇｅｉｎ１，３，５Ｔｒｉａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅｕｎｄｅｒγＲａｙｓ

ＡＯＹｉｎｙｏｎｇ１，ＣＨＥＮＪｉｅ２，ＳＯＮＧＨｏｎｇｔａｏ１，ＳＨＩＪｉａｎｍｉｎ１，ＬＩＵＹｕ２，ＣＨＥＮＨｏｎｇｂｉｎｇ１，ＬＩＪｉｕｑｉａｎｇ３，ＰＥＮＧＪｉｎｇ３

（１．ＩｎｓｔｉｔｕｔｅｏｆＮｕｃｌｅａｒＰｈｙｓｉｃｓａｎｄＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，ＣｈｉｎａＡｃａｄｅｍｙｏｆＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇＰｈｙｓｉｃｓ，Ｍｉａｎｙａｎｇ６２１９９９，Ｃｈｉｎａ；２．ＩｎｓｔｉｔｕｔｅｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｃｈｉｎａ
ＡｃａｄｅｍｙｏｆＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇＰｈｙｓｉｃｓ，Ｍｉａｎｙａｎｇ６２１９９９，Ｃｈｉｎａ；３．ＢｅｉｊｉｎｇＮａｔｉｏｎａｌＬａｂｏｒａｔｏｒｙｆｏｒＭｏｌｅｃｕｌａｒＳｃｉｅｎｃｅｓ，ＲａｄｉｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙａｎｄＲａｄｉａｔｉｏｎＣｈｅｍｉｓｔｒｙＫｅｙ
ＬａｂｏｒａｔｏｒｙｏｆＦｕｎｄａｍｅｎｔａｌＳｃｉｅｎｃｅ，ＤｅｐａｒｔｍｅｎｔｏｆＡｐｐｌｉｅｄＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，ＣｏｌｌｅｇｅｏｆＣｈｅｍｉｓｔｒｙａｎｄＭｏｌｅｃｕｌａｒＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，ＰｅｋｉｎｇＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｂｅｉｊｉｎｇ１００８７１，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｔｈｅｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓａｎｄｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓｏｆｒａｄｉｏｌｙｓｉｓｐｒｏｄｕｃｔｓｏｆ１，３，５ｔｒｉａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ
（ＴＡＴＢ）ｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ（ＤＦＴ）．Ｔｈｅｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｂｅｎｚｏｘａｄｉａｚｏｌｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｒａｄｉｏｌｙｓｉｓｐｒｏｄ
ｕｃｔｓｏｆＴＡＴＢｗａｓｆｏｕｎｄｔｏｂｅａｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃａｌｌｙｓｐｏｎｔａｎｅｏｕｓｐｒｏｃｅｓｓ，ａｎｄｔｈｅｒｅｄｓｈｉｆｔｏｆｕｌｔｒａｖｉｏｌｅｔｓｐｅｃｔｒｕｍ ｆｏｒｂｅｎｚｏｘａｄｉ
ａｚｏｌｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｒａｄｉｏｌｙｓｉｓｐｒｏｄｕｃｔｓｗａｓｃｏｎｆｉｒｍｅｄｔｈｒｏｕｇｈｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ．ＴｈｅｇａｍｍａｒａｙｒａｄｉｏｌｙｓｉｓｐｒｏｄｕｃｔｓｏｆＴＡＴＢ
ｗｅｒｅｓｔｕｄｉｅｄｂｙｈｉｇｈｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎｅｌｅｃｔｒｏｓｐｒａｙｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ（ＥＳＩＭＳ）．Ｂｅｎｚｏｘａｄｉａｚｏｌｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｒａｄｉｏｌｙｓｉｓｐｒｏｄｕｃｔｓ
ｏｆＴＡＴＢｗｅｒｅｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄ，ｗｈｉｃｈｌｅａｄｔｏｔｈｅｃｏｌｏｕｒｃｈａｎｇｅｏｆＴＡＴＢ．Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｒｅｓｕｌｔｓｒｅｖｅａｌｅｄｔｈａｔｂｅｎｚｏｘａｄｉ
ａｚｏｌｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｅｒｅｔｈｅｍａｉｎｒａｄｉｏｌｙｓｉｓｐｒｏｄｕｃｔｓｏｆＴＡＴＢａｎｄａｎｅｗｅｎｄｏｔｈｅｒｍｉｃｐｅａｋｉｎ６００－７００ｎｍ，ｔｈｅｒｅａｓｏｎ
ｏｆＴＡＴＢｃｏｌｏｕｒｃｈａｎｇｅ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：１，３，５ｔｒｉａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ（ＴＡＴＢ）；ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ（ＤＦＴ）；ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ；ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ
ｐａｒａｍｅｔｅｒ；ｃｏｌｏｕｒｃｈａｎｇｅ
ＣＬＣｎｕｍｂｅｒ：ＴＪ５５；Ｏ６４１ Ｄｏｃｕｍｅｎｔｃｏｄｅ：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１７．０７．００２

５４５

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１７
%

　
&

２５
'

　
&

７
(

　（５４０－５４５）


