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［１］ＤｏｂｒａｔｚＢＭ，ＣｒａｗｆｏｒｄＰＣ．ＬＬＮＬＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓＨａｎｄｂｏｏｋ：Ｐｒｏｐ
ｅｒｔｉｅｓｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓａｎｄＥｘｐｌｏｓｉｖｅＳｉｍｕｌａｎｔｓ［Ｍ］．Ｃａｌｉ
ｆｏｒｎｉａ：ＬａｗｒｅｎｃｅＬｉｖｅｍｏｒｅＬＡＢ，１９８５，ＵＣＲＬ５２９９７Ｃｈａｎｇｅ２：
１８７－１８８．
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，１９８９．
ＤＯＮＧＨａｉｓｈａｎ，ＺＨＯＵ Ｆｅｎｆｅｎ．Ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｈｉｇｈｅｎｅｒｇｅｔｉｃ

ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓａｎｄｒｅｌａｔｉｖｅｓ［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＳｃｉｅｎｃｅＰｒｅｓｓ，１９８９．
［３］ＺｅｍａｎＳ，ＪａｎｅＳＭｕｒｒａｙ，ＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｐａｒｔ２［Ｍ］．Ｅｌｓｅｖｉ

ｅｒＢ．Ｖ．Ａｍｓｔｅｒｄａｍ，２００３：２５－５２．
［４］ＤｏｎｇＨ．Ｓｔｒａｔｅｇｙｆｏｒｄｅｖｅｌｏｐｉｎｇｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｄｅｎｓｉｔｙｍａｔｅｒｉａｌｓ

［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌｉａｏ），
２００４，１２（Ｓｕｐｐｌ）：１－１２．

［５］ＦｒｉｅｄＬＥ，ＭａｎａａＭ Ｒ，ＰａｇｏｒｉａＰＦ，ｅｔａｌ．Ｄｅｓｉｇｎａｎｄｓｙｎｔｈｅｓｉｓ
ｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．ＡｎｎｕａｌＲｅｖｉｅｗｏｆＭａｔｅｒｉａｌｓＲｅｓｅａｒｃｈ，
２００１，３１（１）：２９１－３２１．

［６］ＳｃｈｕｌｚＭ．Ｔｈｅｅｎｄｏｆｔｈｅｒｏａｄｆｏｒｓｉｌｉｃｏｎ？［Ｊ］．Ｎａｔｕｒｅ，１９９９，
３９９（６７３８）：７２９－７３０．

［７］ＨｅＸ，ＷｅｉＸ，ＭａＹ，ｅｔａｌ．Ｃｒｙｓｔａｌｐａｃｋｉｎｇｏｆｃｕｂａｎｅａｎｄｉｔｓｎｉｔｒ
ｙｌｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ：ａｃａｓｅｏｆｔｈｅｄｉｓｃｒｅｔｅｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｏｆｐａｃｋｉｎｇｄｅｎ
ｓｉｔｉｅｓｏｎｓｕｂｓｔｉｔｕｅｎｔｑｕａｎｔｉｔｉｅｓ［Ｊ］．ＣｒｙｓｔＥｎｇＣｏｍｍ，２０１７，１９
（１９）：２６４４－２６５２．

［８］ＣｈｏｉＣＳ，ＡｂｅｌＪＥ．Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ１，３，５ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ
ｂｙｎｅｕｔｒｏｎｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ［Ｊ］．ＡｃｔａＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａＳｅｃｔｉｏｎＢ：
ＳｔｒｕｃｔｕｒａｌＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｙａｎｄＣｒｙｓｔａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９７２，２８（１）：
１９３－２０１．

［９］ＨｏｌｄｅｎＪＲ，ＤｉｃｋｉｎｓｏｎＣ，ＢｏｃｋＣＭ．Ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ２，４，６
ｔｒｉｎｉｔｒｏａｎｉｌｉｎｅ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９７２，７６
（２４）：３５９７－３６０２．

［１０］ＨｏｌｄｅｎＪＲ．Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ１，３ｄｉａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ，
ｆｏｒｍⅠ［Ｊ］．ＡｃｔａＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａ，１９６７，２２（４）：５４５－５５０．

［１１］ＨｏｌｌｉｎｇｓｗｏｒｔｈＭ Ｄ，ＢｒｏｗｎＭ Ｅ，ＳａｎｔａｒｓｉｅｒｏＢＤ，ｅｔａｌ．Ｔｅｍ
ｐｌａｔｅｄｉｒｅｃｔｅｄｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ１∶１ｌａｙｅｒｅｄｃｏｍｐｌｅｘｅｓｏｆα，ωｄｉｎｉ
ｔｒｉｌｅｓａｎｄ ｕｒｅａ：ｐａｃｋｉｎｇｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙｖｅｒｓｕｓｓｐｅｃｉｆｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ
ｇｒｏｕｐｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆＭａｔｅｒｉａｌｓ，１９９４，６（８）：
１２２７－１２４４．

［１２］ＫａｍｌｅｔＭＪ，ＪａｃｏｂｓＳＪ．Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｓ．Ｉ．Ａｓｉｍｐｌｅｍｅｔｈｏｄ
ｆｏｒｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＣ—Ｈ—Ｎ—Ｏ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ
［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９６８，４８（１）：２３－３５．

［１３］ＭａＹ，ＺｈａｎｇＡ，ＺｈａｎｇＣ，ｅｔａｌ．Ｃｒｙｓｔａｌｐａｃｋｉｎｇｏｆｌｏｗｓｅｎｓｉｔｉｖｉ
ｔｙａｎｄｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．ＣｒｙｓｔａｌＧｒｏｗｔｈ＆Ｄｅｓｉｇｎ，
２０１４，１４（９）：４７０３－４７１３．

［１４］ＭａＹ，ＺｈａｎｇＡ，ＸｕｅＸ，ｅｔａｌ．Ｃｒｙｓｔａｌｐａｃｋｉｎｇｏｆｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｅ
ｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．ＣｒｙｓｔａｌＧｒｏｗｔｈ＆Ｄｅｓｉｇｎ，２０１４，１４
（１１）：６１０１－６１１４．

［１５］ＺｈａｎｇＣ，ＷａｎｇＸ，ＨｕａｎｇＨ．πｓｔａｃｋｅｄｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｉｎｅｘｐｌｏｓｉｖｅ
ｃｒｙｓｔａｌｓ：ｂｕｆｆｅｒｓａｇａｉｎｓｔｅｘｔｅｒｎａｌｍｅｃｈａｎｉｃａｌｓｔｉｍｕｌｉ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ
ｏｆｔｈｅＡｍｅｒｉｃａｎＣｈｅｍｉｃａｌＳｏｃｉｅｔｙ，２００８，１３０（２６）：８３５９－
８３６５．

［１６］ＭｕｒｒａｙＪＳ，ＣｏｎｃｈａＭＣ，ＰｏｌｉｔｚｅｒＰ．Ｌｉｎｋｓｂｅｔｗｅｅｎｓｕｒｆａｃｅｅｌｅｃ
ｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍｏｌｅｃｕｌｅｓ，ｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓ
ａｎｄＣ—ＮＯ２／Ｎ—ＮＯ２ｂｏｎｄｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓ［Ｊ］．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ
Ｐｈｙｓｉｃｓ，２００９，１０７（１）：８９－９７．

［１７］ＺｈａｎｇＣ，ＳｈｕＹ，ＨｕａｎｇＹ，ｅｔａｌ．Ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｏｆｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｂｅ
ｔｗｅｅｎｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓａｎｄｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｃｈａｒｇｅｓｉｎｎｉｔｒｏｃｏｍ
ｐｏｕｎｄｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，２００５，１０９
（１８）：８９７８－８９８２．

［１８］ＺｈａｎｇＣ，ＳｈｕＹ，ＷａｎｇＸ，ｅｔａｌ．Ａｎｅｗｍｅｔｈｏｄｔｏｅｖａｌｕａｔｅｔｈｅ
ｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｔｈｅｃｏｖａｌｅｎｔｃｏｍｐｏｕｎｄ：Ｂｙｔｈｅｃｈａｒｇｅｓｏｎｔｈｅｃｏｍ
ｍｏｎａｔｏｍ ｏｒｇｒｏｕｐ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，
２００５，１０９（２９）：６５９２－６５９６．

［１９］ＺｈａｎｇＣ．Ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｓｏｆｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｃｈａｒ
ｇｅｓａｎｄＣｎｉｔｒｏｂｏｎｄｓｔｒｅｎｇｔｈ，ａｎｄａｍｉｎｏｇｒｏｕｐｅｆｆｅｃｔｓｏｎＣｎｉ
ｔｒｏｂｏｎｄｓｉｎｐｌａｎａｒｃｏｎｊｕｇａｔｅｄｍｏｌｅｃｕｌｅｓ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，
２００６，３２４（２）：５４７－５５５．

［２０］ＯｗｅｎｓＦＪ，ＪａｙａｓｕｒｉｙａＫ，ＡｂｒａｈｍｓｅｎＬ，ｅｔａｌ．Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌａ

８

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２６，Ｎｏ．１，２０１８（２－１０）
!"#$
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ｎａｌｙｓｉｓｏｆｓｏｍｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｓｓｏｃｉａｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓｉｎ
ｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓＬｅｔｔｅｒｓ，
１９８５，１１６（５）：４３４－４３８．

［２１］ＭｕｒｒａｙＪＳ，ＬａｎｅＰ，ＰｏｌｉｔｚｅｒＰ，ｅｔａｌ．Ａｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｉｍ
ｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙａｎｄｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｓａｔｔｈｅｍｉｄｐｏｉｎｔｓｏｆ
ＣＮＯ２ｂｏｎｄｓｉｎｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃｓ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓＬｅｔｔｅｒｓ，
１９９０，１６８（２）：１３５－１３９．

［２２］ＨｅｍｉｎｇＸ．ＭｏｌｅｃｕｌａｒＯｒｂｉｔａｌＴｈｅｏｒｙｏｆＮｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄ［Ｍ］，
Ｐｅｋｉｎｇ：ＰｕｂｌｉｓｈｉｎｇＨｏｕｓｅｏｆｄｅｆｅｎｓｅｉｎｄｕｓｔｒｙ，１９９４．

［２３］ＡｋｏｐｙａｎＺＡ，ＳｔｒｕｃｈｋｏｖＹＴ，ＤａｓｈｅｖｓｋｉｉＶＧ．Ｃｒｙｓｔａｌａｎｄｍｏ
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