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［１９］?ｓｔｍａｒｋＨ．Ｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｄｅｎｓｉｔｙｍａｔｅｒｉａｌｓ（ＨＥＤＭ）：ｏｖｅｒｖｉｅｗ，
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［２０］ＨａｓｋｉｎｓＰＪ，ＦｅｌｌｏｗｓＪ，ＣｏｏｋＭＤ，ｅｔａｌ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｌｅｖｅｌｓｔｕｄｉｅｓ
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，２０１７，２５（２）：１００－１０５．
ＬＩＵＹｉｎｇｚｈｅ，ＬＡＩＷｅｉｐｅｎｇ，ＷＥＩＴａｏ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｉｎｖｅｓ
ｔｉｇａｔｉｏｎｓｏｎｆｕｎｄａｍｅｎｔａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆａｌｌＮｉｔｒｏｇｅｎｍａｔｅｒｉａｌｓ：Ⅰ．
Ｐｒｅｄｉｃａｔｉｏｎｏｆｃｒｙｓｔａｌｄｅｎｓｉｔｉｅｓ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃ
Ｍａｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌｉａｏ），２０１７，２５（２）：１００－１０５．

ＴｈｅｏｒｅｔｉｃａｌＩｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｓｏｎＦｕｎｄａｍｅｎｔａｌＰｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓｏｆＡｌｌｎｉｔｒｏｇｅｎＭａｔｅｒｉａｌｓ：Ⅱ．ＰｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆＥｎｔｈａｌｐｉｅｓ
ｏｆＦｏｒｍａｔｉｏｎ

ＬＩＵＹｉｎｇｚｈｅ１，ＬＡＩＷｅｉｐｅｎｇ１，ＹＵＴａｏ１，ＧＥＺｈｏｎｇｘｕｅ１，ＬＵＯＹａｎｊｉａｏ２，ＸＵＴａｏ２，ＹＩＮＳｈｉｗｅｉ２

（１．ＳｔａｔｅＫｅｙＬａｂｏｒａｔｏｒｙｏｆＦｌｕｏｒｉｎｅ＆ＮｉｔｒｏｇｅｎＣｈｅｍｉｃａｌｓ，Ｘｉ′ａｎＭｏｄｅｒｎＣｈｅｍｉｓｔｒｙＲｅｓｅａｒｃｈＩｎｓｔｉｔｕｔｅ，Ｘｉ′ａｎ７１００６５，Ｃｈｉｎａ；２．ＳｈａａｎｘｉＮｏｒｍａｌＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，
Ｘｉ′ａｎ７１００６２，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｔｏａｃｃｕｒａｔｅｌｙｐｒｅｄｉｃｔｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆａｌｌｎｉｔｒｏｇｅｎｍａｔｅｒｉａｌｓ，ｎｉｎｅｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｓｉｎｃｌｕｄｉｎｇＢ３ＰＷ９１，
Ｂ３Ｐ８６，Ｂ３ＬＹＰ，Ｘ３ＬＹＰ，Ｏ３ＬＹＰ，Ｍ０５２Ｘ，Ｍ０６２Ｘ，Ｍ０６ＨＦ，Ｂ２ＰＬＹＰ５２ｗｅｒｅｅｍｐｌｏｙｅｄｔｏｃａｌｃｕｌａｔｅｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆ
ｎｉｔｒｏｇｅｎｒｉｃｈｃｏｍｐｏｕｎｄｓｖｉａａｔｏｍｉｚａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ．Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗ ｔｈａｔｄｏｕｂｌｅｈｙｂｒｉｄｆｕｎｃｔｉｏｎａｌＢ２ＰＬＹＰｈａｓｔｈｅ
ｓｍａｌｌｅｓｔｍｅａｎａｂｓｏｌｕｔｅｄｅｖｉａｔｉｏｎｏｆ３０．１ｋＪ·ｍｏｌ－１，ｗｈｉｃｈｉｓｍｏｒｅａｃｃｕｒａｔｅｔｈａｎＧ４ｍｅｔｈｏｄ．Ｈｅｎｃｅ，ｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆ
ｆｉｖｅａｌｌｎｉｔｒｏｇｅｎｍｏｌｅｃｕｌｅｓｗｉｔｈｃａｇｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｎａｍｅｌｙ，Ｎ４（Ｔｄ），Ｎ６（Ｄ３ｈ），Ｎ８（Ｏｈ），Ｎ１０（Ｄ５ｈ），ａｎｄＮ１２（Ｄ６ｈ），ｗｅｒｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄｂｙ
Ｂ２ＰＬＹＰｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ，ａｎｄｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓｗｅｒｅ７５６．４，１３３８．２，１８７８．５，２１４４．３，２７８７．０ｋＪ·ｍｏｌ－１，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｓ；ｃａｇｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ；ａｔｏｍｉｚａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎｓ；
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ＣＬＣｎｕｍｂｅｒ：ＴＪ５５　 Ｄｏｃｕｍｅｎｔｃｏｄｅ：Ａ ＤＯＩ：
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