
书书书

!"#

，
$%&

，
'()

，
*+

，
,-

，
./0

!"#$

：１００６９９４１（２０１７）１００８０４０６

%&'()*+,-./01

!"#

１，
$%&

１，
'()

１，
*

　
+

１，
,

　
-

１，
./0

２

（１．
&123456789:45;

，
<= >?

２６４００１；２．
>?@6A6A467

，
<= >?

２６４００５）

2

　
3

：
1234567

（ＮＧ）
89:;<2=>?@A

，
BCD2=EFGHI

５５℃
J

６０℃
K45672=LM<

ＣＯ、ＮＯ、
ＮＯ２NOPQRST5

。
UVWSXYAZJ[\T2V]^AZ_`I

Ｏ—ＮＯ２abcd>?

、ＨＯＮＯ
ce>?

、αfgh>?

J βfgh>?iO>?Ujk

２０～６０℃
lmn>?<opqr

。
stuv

：
k

５５℃
J

６０℃
K2wx

９０
yJ

７０
y1z;{|

，

45672=LM<

ＮＯ
J

ＣＯ
}OPQRS~�D2=z;<������

，
�

ＮＯ２PQRS\��������<��

。
k

２０

～６０℃，βfgh��5>?op��

，
1��N�>?op<

１０２～１０１１
�

，ＨＯＮＯ
ce2=>?op��

，
1��NO>?op<

１／１０１１～１／１０５，
� αfgh>?op�

ＮＯ２abcd>?��}�r��

。
�,

ＮＯ２2��12=>?� ¡J��5>?>?

¡<¢£¤¥

，
%¦456789:;<2=V§x

ＮＯ２PQRS¨©��<z;|1aª«21}�¬­

，
®¯¬­

Ｏ—ＮＯ２a
bcd>?1°>?Uj

，αfJβfgh��5>?op~

ＮＯ２PQRS<±²��³�

，
®´¬­βfgh��5>?1°>?

Uj

，αfgh��5>?Uj1µ>?Uj

。
k¶�V§·

，ＨＯＮＯ
ce>?¸4567<2=�C��

。

456

：
4567

（ＮＧ）；
D2=

；
WSXYAZ

；
[\T2V]^AZ

；
opqr

78.9$

：ＴＪ５５；Ｖ４３５
!:;<=

：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１７．１０．００３

>?@'

：２０１７０４０９；
AB@'

：２０１７０５１７

CDEF

：
¹º»¼½�¾¿ÀÁaÂ

（５１３２８０５０１０１）

GHIJ

：
!"#

（１９９０－），
Ã

，
ÄÅ�

，
¾¿ÆÇ1ÈQÉÊËÌ@Í

CÎ§

。ｅｍａｉｌ：ｐｅｉｌｉｇｕａｎ＠ｓｉｎａ．ｃｏｍ

１　
K

　
L

　　
4567

（
N4Ï67Ð

，ＮＧ）
�14ÏÐ�Ñ

ÒÓÔÕÖ

（ＮＥＰＥ）
×¢aÔÕÖ<¯O£Ø�Ñ

Ö

［１］
，
kEÙ89·ÚDÛÜÝÕÞßà

ＮＯ２abc

dJ

ＨＯＮＯ
ce}O>?Ujkl<2=

，
áLM

ＮＯ２âPQ

（
�2=>?

）
［２］
，
ãzÚ� <

ＮＯ２<�

5�CäÝå�αfJβfgh}O>?Ujkl<

��5>?

［３］
。

æçiè>?Uj¦�éêëÔÕ

Ö�:89:;4567ì��í

，
îïÔÕÖðñ

¥ò³o�ó5

［４－５］
，
ôõAö45672=@A

，̧

¾¿ÔÕÖó5��÷ø£Øùú

。

û,45672=<¾¿ün,

２０
ýþ

７０
ÿ

!

。
*"#â

［４］
UV$%&'()*I+¥¢aÔ

ÕÖ·4567kDó5J,Dó5è-K<2=.

/×�¸ÔÕÖ0SJ1o<ÛÜ

；
23â

［５］
¾¿I

ＮＥＰＥ
ÔÕÖ452¸4567<2=V§<�C

；

6�7â

［６］
BC²89D23:J;<=T>?f

@AB':CM��5ÌDE§%C,Fç4567

k8DK<2=./

；Ｒｏｏｓ
â

［７］
J

Ｈｉｙｏｓｈｉ
â

［８］
BC

ＴＪｕｍｐ／ＦＴＩＲ
D=EFC©4567kGãHSJ8

DK

ＣＯ２、ＣＯ、ＮＯ２âI¥2=å¡

；ＣｈｉｎＡ
â

［９］
U

VJ��KIL'MNOM

Ｏ—ＮＯ２<PQR45

672=>?<SË|

；Ｍｕｓａｎｉｃ
â

［１０］
BC9TU

F�D(Ë�³DoSJVW�X¢aÔÕÖ·45

67<2=÷øYZû[

。
\A

，
]øí^2¾¿_

BC��D`E(aAZæbc4567>?@A

，

defgâ

［１１］
BChE(_`I4567DQ=J

β—Ｈijce>?<fklm

，
òCM

Ｏ—ＮＯ２1

2�·�no

；
pqrâ

［２］
sCWSXYAZtu2

3I4567�2=>?·<

ＮＯ２abcdJ

ＨＯＮＯ
ce}O>?Uj<2=@A

；
!&vâ

［３］

k/w

［６］
<axæ

，
sC��D`E(¾¿I αf

J βfgh}O��5>?@A

。

yzÁ{¸,4567�é2=å¡×V§·£

Ø<>?{||}ø�1ö~<��

，
�EF�BC

<E(��r1²HD=

，
���ø�¸�2=4¬

­°Ø>?Uj<�j

，̧
,4567k89:;2

=>?��~z;<T5./]Gö�

。
4567�

,2=

，
��V

７０℃
�ø����

［１２］
，
��kqHK

４０８

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２５，Ｎｏ．１０，２０１７（８０４－８０９）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



89:;4567<2=@A

>?��

，
G�,RSGH

，
1õ

，
�¾¿UVD2=

EF

（５５℃
J

６０℃）̧
456789:;2=V§

·NOPQ

（ＣＯ、ＮＯ、ＮＯ２）RSÕÞH�

，
òBCW

SXYAZ<

Ｂ３ＬＹＰ
E(×T2V]^AZ_`I

iO>?Uj�n>?<opqr

，
x:añ¥Jñ

�}E�¾¿4567k89:;<2=>?

，
C©

>?4�¬­<%k��

。

２　
M./NOP.Q

２．１　
RSTUVWX

（１）
4567VW

２５０ｇ，
�y�Î

４１
��¼

，

�S¨

９９．６２％。
（２）

²ïH�F�

，
� ¡Ë¢¼ø£¤¥�å

；

¦§ � P Q ¨ H :

（ＣＯ、ＮＯ、ＮＯ２，� §

０～

１０ｍｇ·ｋｇ－１，
2©p

０．０１ｍｇ·ｋｇ－１），
ª«�D¬ø

£¤¥�å

；
W­®

（１０００ｍＬ）。
２．２　

NOYZP[\

UViZZ¯°±²ºXW­®³Zm´

，
µ 

W¶·;

。
¦4567VWL,W­®�

，
2w¸,

５５℃
J

６０℃
<²ïH�F�·

，
ñz*VGH45

67å�<¹ñPQRS

（
¦§�PQ¨H:<º»

�¼{½

０．８Ｌ·ｍｉｎ－１），
¾OHSK�FVW1

６
5

，
GHst*¿PÀ

。

8

１　
EF»¸TùÁ

Ｆｉｇ．１　Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄｅｖｉｃｅ

２．３　
]^P_`

a,D2=EF

，
�éC©I

ＣＯ、ＮＯ、ＮＯ２RS

~z;<T5./

（
Á

２），
4567k

６０℃
z<2=

oS1

０．２８μｇ·（ｇ·ｈ）－１［１２］，Âõ%Ã�EF·V

W�ÄÅ

，
PQRST5a�GÝÚ4567VW�

�í<ÛÜ

。
¸,NOPQ

，
Æ4567iO>?U

j2=@A% Ã

［２－３］
，ＮＯ２° Ø Ç , αf J βf

Ｏ—ＮＯ２oPQ

，
È

ＮＯ２abcd>?

，ＮＯ
°ØÂ

ＨＯＮＯ
ce

、αfghJ βfghNO>?Uj� 

<

ＨＯＮＯ
Õ¯É2=å�

，
�

ＣＯ
1iO>?Uj

<I¥PQ

。
kõ

，
ÊÆÁ

２
·PQRST5./

，̧

45672=V§ÕÞñ¥23

。

ａ．５５℃

ｂ．６０℃

8

２　５５℃
J

６０℃
KPQRST5

Ｆｉｇ．２　Ｃｈａｎｇｅｓｉｎｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｓｏｆｇａｓｅｓａｔ５５℃ ａｎｄ６０℃

　　（１）ＮＯ２PQRSk}OHSK�

ＣＯ、ＮＯ
Ë

�HC

，
Ìv

ＮＯ２abcd>?189:;4567

2=<SË|

。
hPQRSÍ�~2=z;<���

����

，
Î©¨{|z;z

（５５℃
K1

９０
y

，６０℃
K1

７０
y

），
RS¨©��À

，
Ï�~�2=z;<

��

ＮＯ２RS����

，
Ìvõz

ＮＯ２� op�,

ＮＯ２cÐop

。
¾¿uv

，
45672=V§·

，ＮＯ２
R£Ø<·;å¡

，ＮＯ２abcd>?·

Ｏ—ＮＯ２<
PQÝå���<

ＮＯ２PQ

，
�h

ＮＯ２PQäÝÕ¯

É�545672=å���5>?<αfJβfg

h

［１３］
。

Âõ%xCM

，
�,{|z;z

，
Ú�,

ＮＯ２
åP�<£�

，
�2=>?·<

ＮＯ２abcd145

672=£Ø<>?Uj

，
Î�,{|z;z

，
��5

>?1°Ø>?µ�

。

（２）ＮＯ
J

ＣＯ
}OPQRS~�D2=z;<

������

，
�k�n¬­

，
}OPQRS�,

ＮＯ２RS

，
Ìvkh¬­��NO>?UjopP�

,�2=>?·<

ＮＯ２abcd>?

。
~�2=>

５０８

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１７
%

　
&

２５
'

　
&

１０
(

　（８０４－８０９）



!"#

，
$%&

，
'()

，
*+

，
,-

，
./0

?<ÕÞ

，
k{|z;�

，
}OPQ<RSP�V

ＮＯ２RS

，
�ÑÒ��

，
Ìvõz

ＨＯＮＯ
ce

、αfg

hJ βfghNO>?Uj·½íø¯OUj>?o

p��

。

Óæ

，
�¾¿x{|z;1aª

，
¦456789

:;<2=V§«21Ⅰ、Ⅱ}�¬­

，
>?Ⅰ¬­�

2=>?·<

ＮＯ２abcd>?1£Ø<>?Uj

，

>?Ⅱ¬­·��5>?1£Ø>?µ�

。

３　
ab*cdeP.Q

UV4567D2=EF�éC©I45672

=>?~z;T5<ñ¥23st

，
�ÔÏ�(¸¾

�¬­l^Gã>?UjÕMñ�Ö�

，
�WSXY

AZ

（Ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ，ＤＦＴ）
[RÁ{¾¿

õ�5`>?×Ø<¯O£Ø��D`23E(

［１３］
。

1õ

，
�¾¿BC

ＤＦＴ／Ｂ３ＬＹＰ
E(

，
k

６３１Ｇ
a5

Ù¿æ¾¿4�>?Uj<mn>?

，
òBCT2V

]^AZ_`5`>?opqr

，
xÚñ4567t

u>?@A

。

３．１　
fg01hi

３．１．１　
de[\

45672=>?<iO>?Uj>?¦Û

，
V

§·ßìÜ�·;Q

［２３］
。

�¾¿xiO>?Uj<

mn>?

（
�

（１）、（２）、（３）、（４））
1¾¿¸Ý

，
sC

Ｂ３ＬＹＰ／６３１Ｇ
E(

，̧
>?¡

、
V]^

（ＴＳ１、ＴＳ２、
ＴＳ３、ＴＳ４）、

å¡ÕÞË5

，
_`Þ|kJLÌßp

，
ò

UVßp23Jlàáâ_`

（ＩＲＣ）
Ú�sã<§A

¥

，
æçÎ�Pk

Ｇａｕｓｓｉａｎ０９
§äßå 

［１４］
。

Ｐａｔｈ１：
（ａ）ＣＨ２ＯＮＯ２ＣＨＯＮＯ２ＣＨ２ＯＮＯ２（Ｒ）→

ＣＨ２ＯＮＯ２ＣＨＯＮＯ２ＣＨ２Ｏ·（Ⅰ１）＋·ＮＯ２
（ｂ）ＣＨ２ＯＮＯ２ＣＨＯＮＯ２ＣＨ２Ｏ·（Ⅰ１）→ＴＳ１→

ＣＨ２ＯＮＯ２ＣＨＯＨＣＨＯ（Ｐ１）＋·ＮＯ２ （１）
Ｐａｔｈ２：

ＣＨ２ＯＮＯ２ＣＨＯＮＯ２ＣＨ２ＯＮＯ２（Ｒ）→ＴＳ２→
ＣＨ２ＯＮＯ２ＣＨＯＮＯ２ＣＨＯ（Ｐ２）＋ＨＯＮＯ （２）

Ｐａｔｈ３：
ＣＨ２ＯＮＯ２ＣＨＯＮＯ２ＣＨ２ＯＮＯ２（Ｒ）＋ＮＯ２→ＴＳ３→
ＣＨ２ＯＮＯ２ＣＨＯＮＯ２ＣＨＯＮＯ２（Ｐ３）＋ＨＯＮＯ （３）

Ｐａｔｈ４：
ＣＨ２ＯＮＯ２ＣＨＯＮＯ２ＣＨ２ＯＮＯ２（Ｒ）＋ＮＯ２→ＴＳ４→
ＣＨ２ＯＮＯ２ＣＯＮＯ２ＣＨ２ＯＮＯ２（Ｐ４）＋ＨＯＮＯ （４）

　　Ｐａｔｈ１
1

ＮＯ２abcd>?Uj

，（ａ）
uT αf

Ｏ—ＮＯ２oYZPQ

，
Á{]��Ë�V]^

［２，１５］
，（ｂ）

uT βf Ｏ—ＮＯ２oPQ

，
Â,

（ａ）
>?1YZæQ

，

ôõaV]^AZçS

，
õUj

（ｂ）
1EÙmn>?

，

èR�Òopqr<_`¸Ý

。Ｐａｔｈ２～Ｐａｔｈ４
2wu

T

ＨＯＮＯ
ce

、αfghJ βfghNO>?Uj

。

３．１．２　
jkl*]^

Ë5�i�mn>?·>?¡

、
V]^×å¡<

éêsã

（
Á

３），
o�X/w

［２］、［３］、［１１］
·Ë5

st9À1

０．０１～０．０３?，
%ëË5støì

，
�·

ＴＳ１、ＴＳ２、ＴＳ３、ＴＳ４
iOV]^¸?<í¯îß2w

R

１８８１ｉ，１４８９ｉ，１５６９ｉ，１７６５ｉｃｍ－１
。

8

３　
>?¡

、
·;QJå¡<Ë5sãÁ

Ｆｉｇ．３　Ｏｐｔｉｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｆｏｒｒｅａｃｔａｎｔｓ，ｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｓａｎｄ

ｐｒｏｄｕｃｔｓ

３．１．３　
fgmn_`

Á

４
ïMIiOmn>?<ðkT5./

（
�ø

k�P1ñ|LÌk

（ＺＰＥ）
ò[�<k�

）。
ÂÁ

４
%Ã

，
iOmn>?� ¡k�óï,>?¡k�

，
È

P1 L D > ?

。
¸ ,

Ｐａｔｈ１，
Í � ô D Õ Þ αf

６０８

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２５，Ｎｏ．１０，２０１７（８０４－８０９）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



89:;4567<2=@A

Ｏ—ＮＯ２ o < Y Z P Q

，
� õ o = ö k 1

１１７．１３ｋＪ·ｍｏｌ－１，
µ ·;QⅠ１。Ï�Ⅰ１}

ＴＳ１
�é� 

Ｐ１，
õV§·Ⅰ１2�æ¯� αf

Ｃ—Ｈ
o

�Â

１．０９?
��1

ＴＳ１
¸?<

１．３６?，
�õoö=

k 1

１２０．５６ｋＪ·ｍｏｌ－１。 Ｐａｔｈ２
� õ ÷ 5 k 1

１２２．４０ｋＪ·ｍｏｌ－１，
V§· αf

Ｏ—Ｎ
o�a

１．４５?
��©

２．０３?，
�õf¸æ¯�

Ｃ—Ｈ
o�Â

１．０９?
��1

１．３１?。
��5>?<}è>?Uj

Ｐａｔｈ３
J

Ｐａｔｈ４
�õ÷5kP�,�2=>?Uj

，
2w1

１００．８９ｋＪ·ｍｏｌ－１
J

９０．４６ｋＪ·ｍｏｌ－１。
�·

，̧
,

Ｐａｔｈ３
L D > ? V §

，αf æ ¯ �

Ｃ—Ｈ
o � Â

１．０９?
��©

１．４１?，
Xõãzh

Ｈ
?�X

ＮＯ２2
�æ¯�

Ｏ
?�øöa

３．４２?
ùú1

１．１８?。
Ｐａｔｈ４

·

，βfæ¯�

Ｃ—Ｈ
o�a

１．０９?
��1

１．４１?，
�h

Ｈ
?�X

ＮＯ２2�æ¯�

Ｏ
?�øö

Â

２．９１?
ùú1

１．２０?。

8

４　
iOmn>?ðkT5Á

Ｆｉｇ．４　Ｃｈａｎｇｅｉｎｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｆｏｒｆｏｕｒｋｉｎｄｓｏｆｉｎｉｔｉａｌ

ｒｅａｃｔｉｏｎｓ

３．２　
fg.bopchi

３．２．１　
de[\

k45672=>?<iO>?Uj·

，
4>?

Uj<mn>?k4>?ûV§·�õ÷5k��

，

P1°Ø<>?opü�Éý

，
þ�opqrkÿ!

u¶�>?Uj<>?��

［１６］
。

��lp!jì?

ò[<T2V]^AZ

（Ｃａｎｏｎｉｃａｌｖａｒｉａｔｉｏｎａｌｔｒａｎｓｉ
ｔｉｏｎｓｔａｔｅｔｈｅｏｒｙｃｏｍｂｉｎｅｄｗｉｔｈａｓｍａｌｌｃｕｒｖａｔｕｒｅ
ｔｕｎｎｅｌｉｎｇｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ，ＣＶＴ／ＳＣＴ）̧

�O��5`>?

opqr<23uvhE(_`ÀXEFÀ%"

，
R

¯Oøì<opqr_`E(

［１７－１８］
。

1õ

，
�¾¿B

C

ＣＶＴ／ＳＣＴ
E(

，̧
iO>?Uj<5`>?op

qrÕÞ_`

，
õÉýk

Ｐｏｌｙｒａｔｅ９．７
#-ßK

［１９］
Õ

Þ

。
4567kHSï,

１５℃
z$�s%�%&;

'(%kå�����

，
ôõ¦

２０～６０℃
�1�Ø

¾¿<89HS);

。

ｋＣＶＴ／ＳＣＴ（Ｔ）＝ｍｉｎ
ｓ

σｋＢＴ
ｈ
ＱＧＴ（Ｔ，ｓ）
ΦＲ（Ｔ）

ｅ－ＶＭＥＰ（ｓ）／ｋＢ[ ]Ｔ μＳＣＴ（５）
�·

，ｋＣＶＴ／ＳＣＴ（Ｔ）
uTBC

ＣＶＴ／ＳＣＴ
E(C©<5`

>?opqr

；σ1¸*ô�

；ｋＢ 1

Ｂｏｌｔｚｍａｎｎ
q

r

，Ｊ／Ｋ；Ｔ
1>?HS

，Ｋ；ｈ
1+,-qr

，Ｊ·ｓ；ｓ
1

>?áâ

；ＱＧＴ（Ｔ，ｓ）
1HS

Ｔ
z

，
>?áâ

ｓ
|<}

./2Yr

；ΦＲ（Ｔ）1ÞfQ0l>?¡/2Yr

；

ＶＭＥＰ（ｓ）1 ＱＧＴ（Ｔ，ｓ）
<k�ñ|

；μＳＣＴ1�lp!j

ì?ò[[r

。

３．２．２　
]^P_`

a,WSXYAZ23st

，
BC

ＣＶＴ／ＳＣＴ
E

(_`C©iOmn>?k

２０～６０℃
<5`>?o

pqr

，
stëu

１。
q

１　２０～６０℃
KiOmn>?opqr

Ｔａｂｌｅ１　Ｔｈｅｒａｔｅｃｏｎｓｔａｎｔｓｏｆｆｏｕｒｋｉｎｄｓｏｆｉｎｉｔｉａｌｒｅａｃｔｉｏｎｓａｔ

２０－６０℃

Ｔ／℃
ｋＣＶＴ／ＳＣＴ

Ｐａｔｈ１ Ｐａｔｈ２ Ｐａｔｈ３ Ｐａｔｈ４
２０ １．４０Ｅ１０ １．６１Ｅ１６ ９．５９Ｅ８ １．２１Ｅ５
２５ ３．４４Ｅ１０ ４．７２Ｅ１６ １．８３Ｅ７ ２．１８Ｅ５
３０ ８．２２Ｅ１０ １．３３Ｅ１５ ３．４３Ｅ７ ３．８４Ｅ５
３５ １．９０Ｅ９ ３．６６Ｅ１５ ６．３０Ｅ７ ６．６３Ｅ５
４０ ４．３１Ｅ９ ９．６８Ｅ１５ １．１３Ｅ６ １．１３Ｅ４
４５ ９．５０Ｅ９ ２．４９Ｅ１４ １．９９Ｅ６ １．８８Ｅ４
５０ ２．０４Ｅ８ ６．２１Ｅ１４ ３．４６Ｅ６ ３．０９Ｅ４
５５ ４．２９Ｅ８ １．５１Ｅ１３ ５．９０Ｅ６ ４．９９Ｅ４
６０ ８．８２Ｅ８ ３．５７Ｅ１３ ９．９０Ｅ６ ７．９６Ｅ４

Ｎｏｔｅ：Ｔｉｓｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ；ｋＣＶＴ／ＳＣＴｉｓｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｒａｔｅｃｏｎｓｔａｎｔｂｙ

ｔｈｅｃａｎｏｎｉｃａｌｖａｒｉａｔｉｏｎａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅｔｈｅｏｒｙｃｏｍｂｉｎｅｄｗｉｔｈａｓｍａｌｌ

ｃｕｒｖａｔｕｒｅｔｕｎｎｅｌｉｎｇｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ．

　　
Âu

１
%Ã

，
k

２０～６０℃，
iOmn>?·

，

Ｐａｔｈ２
op��

，
1��NO>?op<

１／１０１１ ～
１／１０５。Ｐａｔｈ４

op��

，
1��N�>?op<

１０２

～１０１１
�

。
�

Ｐａｔｈ３
>?op�

Ｐａｔｈ１
��}�r�

�

。
a,u

１
·<rÆ

，
1§MIiOmn>?k�

¾¿HS);l<opqrN2ru¨�

：

ｋＣＶＴ／ＳＣＴ１ ＝０．５０２８Ｔ４．４１８２ｅｘｐ（－１３７３９．５５２６／Ｔ） （６）

ｋＣＶＴ／ＳＣＴ２ ＝０．７８５３Ｔ３．５９７９ｅｘｐ（－１６４２７．３２９４／Ｔ） （７）

ｋＣＶＴ／ＳＣＴ３ ＝３．１０２１Ｔ３．１６７２ｅｘｐ（－１０３４３．９８４２／Ｔ） （８）

ｋＣＶＴ／ＳＣＴ４ ＝８８９９．０１６４Ｔ２．１２２２ｅｘｐ（－９５１３．６４８８／Ｔ）（９）

７０８

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１７
%

　
&

２５
'

　
&

１０
(

　（８０４－８０９）



!"#

，
$%&

，
'()

，
*+

，
,-

，
./0

�

（６）～（９），ｋＣＶＴ／ＳＣＴｉ uT

Ｐａｔｈｉ
mn>?opqr

À

，ｉ＝１、２、３、４。

Óæ�ç

，
%¦>?Ⅰ¬­J>?Ⅱ¬­�Õ¯

É23

，
>?Ⅰ¬­Â,

ＮＯ２PQå��<£�

，
°

ØÕÞ4567�2=>?

，
�·

ＮＯ２abcd>?

1°>?Uj

，ＨＯＮＯ
ce>?x�ïopÕÞ

，
ò

�õz��5>?~��2=>?å�<

ＮＯ２RS

����>?op��³�

。
Î

ＮＯ２PQ¨©¯ñ

RS�Õ3>?Ⅱ¬­

，βfgh��5>? 1°

>?Uj

，αfgh��5>?1µ>?Uj

，ＮＯ２a
bcd>?J

ＨＯＮＯ
ce>?~89z;<��¸

45672=<4wpÑÒîï

。

４　
]

　
`

（１）
a,D2=GHEF%Ã

，
k

５５℃
J

６０℃

è-K

，
4567D2=áLM<

ＮＯ
J

ＣＯ
}OP

QRS~�2=z;<������

。
�

ＮＯ２PQ

�,�5}OPQå�

，
Ìv

ＮＯ２abcd>?18

9:;45672=<SË|

，
�hPQRST5�

�������<��

。

（２）
k

２０～６０℃
l45672=>?<iO>?

Uj·

，βfgh��5>?op��

，
1��N�>

?op<

１０２～１０１１
�

，ＨＯＮＯ
ce�2=>?op�

�

，
1��NO>?op<

１／１０１１～１／１０５，
� αfgh

>?op�

ＮＯ２abcd>?��}�r��

。

（３）
Ó§AZXEFst

，
CM456789:

;<2=>?%x

ＮＯ２PQ¨©��RSÀ<z;

|1aª«21}�¬­

，
>?Ⅰ¬­

ＮＯ２abcd

>?1°>?Uj

，
>?Ⅱ¬­ βfgh��5>?

1°>?Uj

，αfgh��5>?Uj1µ>?U

j

，
�

ＨＯＮＯ
ce�2=>?k¶�>?V§·¸

45672=<4wp��

。

rs!:

：

［１］
678

，
9:;

，
'<=

．
ÈQÉÊÔÕÖAZXÎ§

［Ｍ］．
>

?

：
·@A�MBC

，２０１４．

ＰＡＮＧＡｉｍｉｎ，ＭＡＸｉｎｇａｎｇ，ＴＡＮＧＣｈｅｎｇｚｈｉ．Ｓｏｌｉｄｒｏｃｋｅｔ
ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｔｈｅｏｒｙａｎｄｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＣｈｉｎａＡｓｔｒｏ
ｎａｕｔｉｃＰｕｂｌｉｓｈｉｎｇＨｏｕｓｅ，２０１４．

［２］ ＹＡＮＱｉｎｇｌｉ，ＺＨＵＷｅｉｈｕａ，ＰＡＮＧＡｉｍｉｎ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ
ｓｔｕｄｙｏｎｔｈｅｕｎｉｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｎｉｔｒｏｇｌｙｃｅｒｉｎ［Ｊ］．
ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＭｏｄｅｌｉｎｇ，２０１３，１９（４）：１６１７－１６２６．

［３］
!&v

，
DEF

，
GH

，
â

．́
I5J�545672=@A<r

À_`

［Ｊ］．
ÈQÉÊMN

，２０１６，３９（４）：５３８－５４１．

ＰＥＩＨａｉｃｈａｏ，ＷＵＷａｎｅ，ＦＵＸｉａｏ，ｅｔａｌ．Ｎｕｍｅｒｉｃａｌｓｉｍｕｌａ
ｔｉｏｎｏｎｃａｔａｌｙｔｉｃｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｏｆＮＯ２ ｏｎｎｉｔｒｏ

ｇｌｙｃｅｒｉｎ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＳｏｌｉｄＲｏｃｋｅｔＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０１６，３９
（４）：５３８－５４１．

［４］
*"#

，
*KL

，
MN

，
â

．
,DOP¸QR+¥¢aÔÕÖD`

J1S¥k<ÛÜ

［Ｊ］．
5`ÔÕÖX²2�TU

，２０１３，１１
（２）：７７－７９．
ＺＨＡＮＧＬｉｎｊｕｎ，ＺＨＡＮＧ Ｄｏｎｇｍｅｉ，ＷＡＮＧ Ｑｉｏｎｇ，ｅｔａｌ．
Ｉｎｆｌｕｅｎｃｅｏｆｈｙｄｒｏｔｈｅｒｍａｌｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔｏｎ ｍｅｃｈａｎｉｃａｌａｎｄ
ｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｏｆｃａｓｔｍｏｄｉｆｉｅｄｄｏｕｂｌｅｂａｓｅｐｒｏｐｅｌ
ｌａｎｔ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｃａｌＰｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ＆ＰｏｌｙｍｅｒｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，１１
（２）：７７－７９．

［５］
23

，
VWm

，
Xö

，
â

．
?f;<=T>@AB'¾¿ì

ＣＬ２０
<

ＮＥＰＥ
ÔÕÖ<D2=

［Ｊ］．
É�Y`�

，２００８，３１（４）：７７－８１．
ＤＩＮＧＬｉ，ＺＨＡＯ Ｆｅｎｇｑｉ，ＰＡＮＱｉｎｇ，ｅｔａｌ．Ｒｅｓｅａｒｃｈｏｎｔｈｅ
ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆＮＥＰＥｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｃｏｎｔａｉｎｉｎｇＣＬ２０ｂｙ
Ｓｉｔｕ／ＲＳＦＴＩＲ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓ＆Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，
２００８，３１（４）：７７－８１．

［６］
6�7

，
ZàJ

．
4567k8DK<D2=ÌD`×@A

［Ｊ］．
·>�``�

，１９８９，１０（２）：４２－４８．
ＹＡＯ Ｚｉｙｕｎ，ＬＵＯ Ｂｉｎｈｅ．Ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｄｙｎａｍｉｃｓ
ａｎｄｍｅｃｈａｎｉｓｍｏｆｎｉｔｒｏｇｌｙｃｅｒｉｎｕｎｄｅｒｐｒｅｓｓｕｒｅ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌｏｆ
ＮｏｒｔｈＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＣｈｉｎａ，１９８９，１０（２）：４２－４８．

［７］ ＲＯＯＳＢＤ，ＢＲＩＬＬＴＢ．Ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃ
ｍａｔｅｒｉａｌｓ８２ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｓｏｆｇａｓｅｏｕｓｐｒｏｄｕｃｔｓｗｉｔｈｔｈｅｃｏｍｐｏｓｉ
ｔｉｏｎｏｆａｌｉｐｈａｔｉｃｎｉｔｒａｔｅｅｓｔｅｒｓ［Ｊ］．ＣｏｍｂｕｓｔｉｎｇａｎｄＦｌａｍｅ，
２００２，１２８（１－２）：１８１－１９０．

［８］ ＨＩＹＯＳＨＩＲＩ，ＢＲＩＬＬＴＢ．Ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃ
ｍａｔｅｒｉａｌｓ８３ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｐｙｒｏｌｙｓｉｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ
ｉｎａｉｒｖｅｒｓｕｓａｒｇｏｎ［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，
２００２，２７（１）：２３－３０．

［９］ ＣＨＩＮＡ，ＥＬＬＩＳＯＮ Ｄ Ｓ，ＰＯＥＨＬＥＩＮ ＳＫ．Ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｏｆｔｈｅ
ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｓｍ ａｎｄｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｎｉｔｒｏｃｅｌｌｕ
ｌｏｓｅ／ｎｉｔｒｏｇｌｙｃｅｒｉｎｅｂａｓｅｄｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓｂｙｅｌｅｃｔｉｏｎｓｐｉｎｒｅｓｏ
ｎａｎｃｅ［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，２００７，３２
（２）：１１７－１２６．

［１０］ ＭＵＳＡＮＩＣＳＭ，ＨＯＵＲＡＩＦ，ＳＵＣＥＳＫＡＭ．Ａｐｐｌｉｃａｂｉｌｉｔｙｏｆ
ｎｏｎｉｓｏｔｈｅｒｍａｌＤＳＣａｎｄＯｚａｗａｍｅｔｈｏｄｆｏｒｓｔｕｄｙｉｎｇｋｉｎｅｔｉｃｓｏｆ
ｄｏｕｂｌｅｂａｓｅｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ［Ｊ］．ＣｅｎｔｒａｌＥｕｒｏｐｅａｎ
ＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌ，２０１０，７（７）：２３３－２５１．

［１１］
efg

，
M�[

．
4ÏÐ�<��5`¾¿

—
4567<D=?

A

［Ｊ］．
\Î`�

，１９９２，２（１）：４１－４６．
ＸＩＡＯＨｅｍｉｎｇ，ＷＡＮＧＤａｘｉ．Ｑｕａｎｔｕｍ ｃｈｅｍｉｃａｌｓｔｕｄｉｅｓｏｎ
ｔｈｅｎｉｔｒａｔｅｅｓｔｅｒｓｔｒｉｎｉｔｒｏｇｌｙｃｅｒｉｎａｎｄｍｅｃｈａｎｉｓｍｓｏｆｉｔｓｔｈｅｒｍａｌ
ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ［Ｊ］．ＡｃｔａＡｒｍａｍｅｎｔａｒｉｉ，１９９２，２（１）：４１－４６．

［１２］
3]^

．
4567ðû�åMN

［Ｊ］．
É�Y`�

，１９８４，３，７
（１）：２７－３５．
ＬＩＬｉｕｘｉｎ．Ｐｒｏｄｕｃｔｉｏｎｓａｆｅｔｙｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙｏｆｎｉｔｒｏｇｌｙｃｅｒｉｎ［Ｊ］．Ｃｈｉ
ｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓ＆Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，１９８４，３，７（１）：２７－３５．

［１３］ ＲＷａｎｇ，ＤＺｈａｎｇ，ＣＬｉｕ．ＤＦＴｓｔｕｄｙｏｆｔｈｅａｄｓｏｒｐｔｉｏｎｏｆ２，３，
７，８ｔｅｔｒａｃｈｌｏｒｏｄｉｂｅｎｚｏｐｄｉｏｘｉｎｏｎｐｒｉｓｔｉｎｅａｎｄＮｉｄｏｐｅｄｂｏｒｏｎ
ｎｉｔｒｉｄｅｎａｎｏｔｕｂｅｓ［Ｊ］．Ｃｈｅｍｏｓｐｈｅｒｅ，２０１７，１６８（２）：１８－２４．

［１４］ ＦＲＩＳＣＨＭ Ｊ，ＴＲＵＣＫＳＧＷ，ＳＣＨＬＥＧＥＬＨＢ，ｅｔａｌ．Ｇａｕｓｓｉａｎ
０９，ＲｅｖｉｓｉｏｎＡ．１［ＣＰ］，ＧａｕｓｓｉａｎＩｎｃ．，ＷａｌｌｉｎｇｆｏｒｄＣＴ，２００９．

［１５］ ＧｏｎｇＣＤ，ＸｉａｏＨＭ．Ｓｔｕｄｉｅｓｏｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ，ｖｉ
ｂｒａｔｉｏｎａｌｓｐｅｃｔｒａａｎｄｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｏｒｇａｎｉｃｎｉ
ｔｒａｔｅｓｕｓｉｎｇｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙａｎｄａｂｉｎｉｔｉｏｍｅｔｈｏｄｓ
［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＭｏｄｅｌｉｎｇ，２００１，５７２：２１３－２２１．

８０８

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２５，Ｎｏ．１０，２０１７（８０４－８０９）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



89:;4567<2=@A

［１６］ ＪＯＳＥＰＨＲＭｕｒｄｏｃｈ．Ｗｈａｔｉｓｔｈｅｒａｔｅｌｉｍｉｔｉｎｇｓｔｅｐｏｆａｍｕｌｔｉｓｔｅｐ
ｒｅａｃｔｉｏｎ？［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＥｄｕｃａｔｉｏｎ，１９８１，５８：３２－３６．

［１７］
_«`

，
*a

，
bcd

，
â

．Ｃ４Ｈ（珘Ｘ
２∑＋）＋Ｈ２>?@A<YZ

ÌD`¾¿

［Ｊ］．
5``�

，２０１３，７１（５）：７４３－７４８．
ＨＵＯＲｕｉｐｉｎｇ，ＺＨＡＮＧＸｉａｎｇ，ＨＵＡＮＧＸｕｒｉ，ｅｔａｌ．Ｍｅｃｈａ

ｎｉｓｍ ｓｔｕｄｙｏｆＣ４Ｈ（珘Ｘ
２∑＋）＋Ｈ２ ｒｅａｃｔｉｏｎｂｙｄｉｒｅｃｔＡｂｉｎｉｔｉｏ

ｍｅｔｈｏｄｓ［Ｊ］．ＡｃｔａＣｈｉｍｉｃａＳｉｎｉｃａ，２０１３，７１（５）：７４３－７４８．
［１８］

*ef

，
gh

，
icj

，
â

．ＨＳ＋ＨＯ２P%>?@A×°Ujop

qr<AZ¾¿

［Ｊ］．
¡A5``�

，２０１６，３２（３）：７０１－７１０．
ＺＨＡＮＧＴｉａｎＬｅｉ，ＹＡＮＧＣｈｅｎ，ＦＥＮＧＸｕｋａｉ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉ
ｃａｌｓｔｕｄｙｏｎｔｈｅａｔｍｏｓｐｈｅｒｉｃｒｅａｃｔｉｏｎｏｆＨＳｗｉｔｈＨＯ２：ｍｅｃｈａ

ｎｉｓｍａｎｄｒａｔｅｃｏｎｓｔａｎｔｓｏｆｔｈｅｍａｊｏｒｃｈａｎｎｅｌ［Ｊ］．ＡｃｔａＰｈｙｓｉ
ｃｏＣｈｉｍｉｃａＳｉｎｉｃａ，２０１６，３２（３）：７０１－７１０．

［１９］ ＣＯＲＣＨＡＤＯＪＣ，ＣＨＵＡＮＧＹＹ，ＦＡＳＴＰＬ，ｅｔａｌ．ＰＯＬＹＲＡＴＥ
ｖｅｒｓｉｏｎ９．７［ＣＰ］，ＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＭｉｎｎｅｓｏｔａ，Ｍｉｎｎｅａｐｏｌｉｓ，
ＭＮ，２００７．

ＤｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎＭｅｃｈａｎｉｓｍｏｆＮｉｔｒｏｇｌｙｃｅｒｉｎＤｕｒｉｎｇＳｔｏｒａｇｅ

ＰＥＩＬｉｇｕａｎ１，ＤＯＮＧＫｅｈａｉ１，ＴＡＮＧＹａｎｈｕｉ１，ＺＨＡＮＧＢｏ１，ＹＵＣｈａｎｇ１，ＬＩＷｅｎｚｕｏ２

（１．ＤｅｐａｒｔｍｅｎｔｏｆＡｉｒｃｒａｆｔＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，ＮａｖａｌＡｅｒｏｎａｕｔｉｃａｌＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｙａｎｔａｉ２６４００１，Ｃｈｉｎａ；２．ＣｏｌｌｅｇｅｏｆＣｈｅｍｉｓｔｒｙａｎｄＣｈｅｍｉｃａｌＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，
ＹａｎｔａｉＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｙａｎｔａｉ２６４００５，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｔｏ ａｎａｌｙｅｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｏｆｎｉｔｒｏｇｌｙｃｅｒｉｎ （ＮＧ） ｄｕｒｉｎｇｓｔｏｒａｇｅｉｎ ｄｅｔａｉｌ，ｔｈｅｃｈａｎｇｅｉｎ ｔｈｅ
ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｓｏｆｔｈｒｅｅｋｉｎｄｓｏｆｇａｓｅｓ，ｉｎｃｌｕｄｉｎｇＣＯ，ＮＯ，ＮＯ２ｒｅｌｅａｓｅｄｂｙＮＧｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｔ５５℃ ａｎｄ６０℃ ｗａｓｍｏｎｉｔｏｒｅｄ
ｂｙｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ．Ｔｈｅｒａｔｅｃｏｎｓｔａｎｔｓｏｆｆｏｕｒｋｉｎｄｓｏｆｉｎｉｔｉａｌｒｅａｃｔｉｏｎｓｉｎｃｌｕｄｉｎｇｔｈｅｈｅｍｏｌｙｔｉｃｃｌｅａｖａｇｅｒｅａｃｔｉｏｎ
ｏｆＯ—ＮＯ２ ｇｒｏｕｐ，ＨＯＮＯｅｌｉｍｉｎａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ，ｈｙｄｒｏｇｅｎａｂｓｔｒａｃｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎａｔαｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄｈｙｄｒｏｇｅｎａｂｓｔｒａｃｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎａｔ
βｐｏｓｉｔｉｏｎａｔ２０－６０℃ ｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙａｎｄｃａｎｏｎｉｃａｌｖａｒｉａｔｉｏｎａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅｔｈｅｏｒｙ．Ｒｅｓｕｌｔｓ
ｓｈｏｗｔｈａｔ９０ｄａｙｓａｎｄ７０ｄａｙｓｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙａｒｅｔｗｏｉｍｐｏｒｔａｎｔｔｉｍｅｐｏｉｎｔｓａｔ５５℃ ａｎｄ６０℃．Ｗｉｔｈｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ
ｔｉｍｅｇｒａｄｕａｌｌｙ，ｔｈｅｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｓｏｆＣＯ ａｎｄＮＯ ｉｎｃｒｅａｓｅ，ｂｕｔｔｈｅｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｏｆＮＯ２ｉｎｃｒｅａｓｅｓｆｉｒｓｔａｎｄｔｈｅｎｄｅｃｒｅａｓｅｓ．Ａｔ
２０－６０℃，ｔｈｅｒａｔｅｃｏｎｓｔａｎｔｏｆａｕｔｏｃａｔａｌｙｔｉｃｒｅａｃｔｉｏｎｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎａｂｓｔｒａｃｔｉｏｎａｔβｐｏｓｉｔｉｏｎｉｓｔｈｅｆａｓｔｅｓｔ，ｗｈｉｃｈｉｓ１０２－１０１１ｔｉｍｅｓ
ｇｒｅａｔｅｒｔｈａｎｔｈｏｓｅｏｆｔｈｅｏｔｈｅｒｔｈｒｅｅｋｉｎｄｓｏｆｒｅａｃｔｉｏｎｓａｎｄｔｈｅｒａｔｅｏｆＨＯＮＯ ｅｌｉｍｉｎａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎｉｓｓｍａｌｌｅｓｔｗｈｉｃｈｉｓ１／１０１１－
１／１０５ ｔｉｍｅｓｏｆｔｈｅｒａｔｅｃｏｎｓｔａｎｔｓｏｆｔｈｅｏｔｈｅｒｔｈｒｅｅｋｉｎｄｓｏｆｒｅａｃｔｉｏｎｓ．Ｔｈｅｒａｔｅｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎａｂｓｔｒａｃｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎａｔαｐｏｓｉｔｉｏｎｉｓ
ａｂｏｕｔｔｗｏｏｒｄｅｒｓｏｆｍａｇｎｉｔｕｄｅｍｏｒｅｔｈａｎｔｈｅｒａｔｅｏｆｔｈｅｈｅｍｏｌｙｔｉｃｃｌｅａｖａｇｅｒｅａｃｔｉｏｎｏｆＯ—ＮＯ２ｇｒｏｕｐ．Ｏｎｂａｓｉｓｏｆｔｈｅｄｏｕｂｌｅ
ａｔｔｒｉｂｕｔｅｏｆＮＯ２ｍｏｌｅｃｕｌｅｓａｓｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔａｎｄｔｈｅｒｅａｃｔａｎｔｓｏｆｃａｔａｌｙｔｉｃｒｅａｃｔｉｏｎ，ｔａｋｉｎｇＮＯ２ ｇａｓ
ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｒｅａｃｈｉｎｇｔｈｅｈｉｇｈｅｓｔｐｏｉｎｔｉｎｔｉｍｅａｓｂｅｎｃｈｍａｒｋ，ｔｈｅｐｒｏｃｅｓｓｏｆＮＧｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｄｕｒｉｎｇｓｔｏｒａｇｅｃａｎｂｅｄｉｖｉｄｅｄ
ｉｎｔｏｔｗｏｓｔａｇｅｓ．ＴｈｅｈｅｍｏｌｙｔｉｃｃｌｅａｖａｇｅｏｆＯ—ＮＯ２ｉｓｔｈｅｍａｉｎｒｅａｃｔｉｏｎｃｈａｎｎｅｌｓｏｆｔｈｅｆｉｒｓｔｓｔａｇｅ，ａｎｄｔｈｅｒａｔｅｓｏｆａｕｔｏｃａｔａｌｙｔｉｃ
ｒｅａｃｔｉｏｎｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎａｂｓｔｒａｃｔｉｏｎａｔα＝ｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄβｐｏｓｉｔｉｏｎｉｎｃｒｅａｓｅｗｉｔｈｔｈｅＮＯ２ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｉｎｃｒｅａｓｉｎｇ．Ｔｈｅａｕｔｏｃａｔａｌｙｔｉｃ
ｒｅａｃｔｉｏｎｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎａｂｓｔｒａｃｔｉｏｎａｔβｐｏｓｉｔｉｏｎｉｓｍａｉｎｒｅａｃｔｉｏｎｃｈａｎｎｅｌｏｆｔｈｅｓｅｃｏｎｄｓｔａｇｅ．Ｔｈｅａｕｔｏｃａｔａｌｙｔｉｃｒｅａｃｔｉｏｎｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎ
ａｂｓｔｒａｃｔｉｏｎａｔαｐｏｓｉｔｉｏｎｉｓｓｅｃｏｎｄａｒｙｒｅａｃｔｉｏｎｃｈａｎｎｅｌｏｆｔｈｅｓｅｃｏｎｄｓｔａｇｅ．ＨＯＮＯ ｅｌｉｍｉｎａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎｈａｓｍｉｎｉｍｕｍ ｅｆｆｅｃｔｓｔｏ
ＮＧｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｈｒｏｕｇｈｏｕｔｔｈｅｅｎｔｉｒｅｐｒｏｃｅｓｓ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｎｉｔｒｏｇｌｙｃｅｒｉｎ（ＮＧ）；ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ；ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ；ｃａｎｏｎｉｃａｌｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅｔｈｅｏｒｙ；
ｒａｔｅｃｏｎｓｔａｎｔ
ＣＬＣｎｕｍｂｅｒ：ＴＪ５５；Ｖ４３５ Ｄｏｃｕｍｅｎｔｃｏｄｅ：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１７．１０．００３

９０８

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１７
%

　
&

２５
'

　
&

１０
(

　（８０４－８０９）


