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１ １，３Ｄｉｍｅｔｈｙｌ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ＴＮＸ ４５４．４ ４０．８７ ｃ １２９．８ ２１ －１５０．００ｂ

４．
１ １，３，５Ｔｒｉｍｅｔｈｙｌ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ＴＮＭｓ ５１２．４ ３０．７２ ｃ １０３．６ ２１ －１１８．０７ｂ

５．
１ １Ｈｙｄｒｏｘｉ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ＰＡ ３９４．１ １７．４１ ｃ －１５２．５５，－１４１．５８

－１３５．３０，－１２９．１６ －１２９．６９ｆ

５．
２ １０５．１ ２１ －１１９．９０ｂ

６．
１ １，３Ｄｉｈｙｄｒｏｘｉ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ＴＮＲ ４５０．４ ２８．８０ ｃ １２０．８ ２１ －１３９．０４ｂ

７．
１

１Ｍｅｔｈｙｌ３ｈｙｄｒｏｘｉ２， ４， ６ｔｒｉｎｉｔｒｏ
ｂｅｎｚｅｎｅ ＴＮＣｒ ３７９．１ ３８６．０ ２６．７４ ｃ １１１．２ ２１ －１４３．７０ｂ

８．
１ １Ａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ＰＡＭ ４６５．４ ２８．１５ ｃ １２５．３ ２１ －１４４．５２ｂ

９．
１

１（Ｎ，ＮＤｉｍｅｔｈｙｌａｍｉｎｏ）２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏ
ｂｅｎｚｅｎｅ ＤＭＰＡＭ ４３９．３２ ３４．７１ ｃ １１６．６ ｂ －１４８．２３，－１４０．９０

－１３８．９７，－１３５．２７ －１３３．９４
ｇ

１０．
１ １，３Ｄｉａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ＤＡＴＢ ５００．２ ５６０．８ ３５．２５ ｃ １４０．０ ２３ －１６２．４３ｂ

１１．
１ １，３，５Ｔｒｉａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ＴＡＴＢ ５９４ｄ ５６．６０ ｅ １６８．２ ２３ －１９６．８０ｂ

１２．
１ ２，４，６Ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｏｉｃａｃｉｄ ＴＮＢＡ ５０２．３ ３１．６０ ｃ １５４．７ ｂ －１８０．３３ｆ

１３．
１ ２，２′，４，４′，６，６′Ｈｅｘａｎｉｔｒｏｂｉｐｈｅｎｙｌ ＨＮＢ ５１７．１ ３７．４４ １１ １７１．８ ｂ －２０１．１７ｆ

１４．
１

３，３′Ｄｉｍｅｔｈｙｌ２，２′，４，４′，６，６′ｈｅｘａｎｉｔｒｏ
ｂｉｐｈｅｎｙｌ ＢＩＴＮＴ ５１４．７ ３３．６９ ｃ １６０．８ ｂ －１８７．７９ｆ

１５．
１ ２，２′，４，４′，６，６′Ｈｅｘａｎｉｔｒｏｄｉｐｈｅｎｙｌｓｕｌｆｉｄｅ ＤＩＰＳ ４５３．９ ５０６．１ ３８．００ ｃ １７３．４ ｂ －２０３．１７ｆ

１６．
１ ２，２′，４，４′，６，６′Ｈｅｘａｎｉｔｒｏｓｔｉｌｂｅｎｅ ＨＮＳ ５８５ｄｅｃ． ４０．２１ ｆ １７９．９ ２３ －２５７．３８，－２３８．１３

－２２５．４１，－２１６．３６ －２１１．０６
ｂ

１７．
１ ２，２′，４，４′，６，６′Ｈｅｘａｎｉｔｒｏｄｉｐｈｅｎｙｌａｍｉｎｅ ＤＰＡ ５２４．３ ３７．３８ ｃ １７１．６ ｂ －２００．９６ｆ

１８．
１

１（２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）５，７ｄｉｎｉｔｒｏ
ｂｅｎｚｏｔｒｉａｚｏｌｅ ＢＴＸ ５２９ ４０．１０ ２６ １７９．７ ｂ －２２６．６３，－２１２．９８

－２０６．４７，－２０２．４２ －２１０．８８ｆ

１９．
１ １，８Ｄｉｎｉｔｒｏｎａｐｈｔｈａｌｅｎｅ １，８ＤＮＮ ３９７．６ ４４４．５ ３５．２３ ｃ －１３９．３８，－１３１．５９

－１２６．６６，－１２３．２５
２０．
１ Ｔｒｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅ ＴＮＭ ５４．８ ２０ －６０．１０，－５３．５０

－５０．８３，－４９．３８ －５８．６ｂ

８２ 第 １０卷　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 　含　　能　　材　　料



Ｔａｂｌｅ１　（Ｃｏｎｔｉｎｕｅｄ）

Ｓｕｂｓｔａｎｃｅ

Ｄａｔａ
Ｎｏ． Ｃｈｅｍｉｃａｌｎａｍｅ Ｃｏｄｅ

ｄｅｓｉｇｎａｔｉｏｎ

ＤＳＣｏｎｓｅｔ
／Ｋ

ｐｏｌｙｍｏｒｐｈ
ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｍｅｌｔｉｎｇ

Ｈｅａｔｏｆ
ｆｕｓｉｏｎ

ΔＨｍ，ｔｒ
／ｋＪ·ｍｏｌ－１

Ｒｅｆ．

Ｈｅａｔｏｆ
ｓｕｂｌｉｍａｔｉｏｎ
ΔＨｓ

／ｋＪ·ｍｏｌ－１
Ｒｅｆ．

ＬａｔｔｉｃｅｅｎｅｒｇｙＥＬ
／ｋＪ·ｍｏｌ－１

ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｖａｌｕｅ
［１２，１３］ａ

ａｄａｐｔｅｄ
ｖａｌｕｅ

２１．
１ １Ｎｉｔｒｏ１ａｚａｅｔｈｙｌｅｎｅ ＤＩＧＥＮｌ ３６８．５ｋ ２３．４５ ３ ８５．７ ｂ －９６．２２ｉ

２２．
１ ２Ｎｉｔｒｏ２ａｚａｐｒｏｐａｎｅ ＤＭＮＡ ３２８．３ １７．２６ １７ ６９．９ ２２ －７０．２６，－７１．２０

－７０．２１，－７６．２５ －７７．００ｂ

２３．
１ １，３，５Ｔｒｉｎｉｔｒｏ１，３，５ｔｒｉａｚａｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｅ ＲＤＸ ４７６．４ ３３．０１ １７ １３０．２ １８ －１３０．０９，－１３３．６８

－１３６．０５，－１４８．１８ －１３１．０３
ｂ

２４．
１ １，３Ｄｉｎｉｔｒｏ１，３ｄｉａｚａｃｙｃｌｏｈｅｐｔａｎｅ １，３ＤＮＨｐ ３６９ ３７６ ２７．４０ １９ １０７．３ ｂ －１２０．００，－１２２．６６

－１２２．２０，－１３１．９５ －１２２．５６
ｈ

２５．
１ １，３，５Ｔｒｉｎｉｔｒｏ１，３，５ｔｒｉａｚａｃｙｃｌｏｈｅｐｔａｎｅ ＨＯＭＯ ４２５．２ ４３３．６ ２７．７４ ３ １０８．６ ｂ －１２４．２２ｈ

２６．
１

ｔｒａｎｓ１，４，５，８Ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，４，５，８ｔｅｔ
ｒａａｚａｄｅｃａｌｉｎｅ ＴＮＡＤ ｄｅｃｏｍｐ．

ａｔ４７０ ４６．４０ １７ １５４．２ ｂ －１６９．２２，－１７２．１１
－１７７．３６，－１９０．９８ －１７９．８０ｉ

２７．
１ １，４Ｄｉｎｉｔｒｏ１，４ｄｉａｚａｃｙｃｌｏｂｕｔａｎｅ ＴＥＴＲＯＧＥＮｌ ４３３．８ｋ ２６．３２ ２３ ９４．２ ｂ －１０６．６７ｉ

２８．
１ １，３，３Ｔｒｉｎｉｔｒｏａｚｅｔｉｄｉｎｅ ＴＮＡＺ ３７２．１ ３０．３１ ２０ ６３．２ ２５ －１１３．０１，－１１６．４０

－１１８．８１，－１２９．０７ －１２１．２０ｉ

２８．
２ １０６．２ ｂ

２９．
１

１，５Ｅｎｄｏｍｅｔｈｙｌｅｎｅ３，７ｄｉｎｉｔｒｏ１，３，５，７
ｔｅｔｒａａｚａｃｙｃｌｏｏｃｔａｎｅ ＤＰＴ ｄｅｃｏｍｐ．

ａｔ４３３．３ ２８．１６ ３ １３２．４ ｂ －１４０．６０，－１４２．７８
－１４２．６０，－１５４．３０ －１５３．１４ｊ

３０．
１

１，５Ｄｉａｃｅｔｙｌ３，７ｄｉｎｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔ
ｒａａｚａｃｙｃｌｏｏｃｔａｎｅ ＤＡＤＮ ｄｅｃｏｍｐ．

ａｔ４９７．１ ２５．７６ ３ １４２．４ ｂ －１６５．４２ｊ

３１．
１

１，３，５，７Ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａａｚａｃｙ
ｃｌｏｏｃｔａｎｅ βＨＭＸ ４５７．７ ｄｅｃｏｍｐ．

ａｔ５４７．９ ３２．１０ １７ １７５．３ １６ －１８０．２３，－１８５．０２
－１８７．０１，－２０４．４５ －１８３．２５

ｂ

３２．
１

１，３，５，７，９Ｐｅｎｔａｎｉｔｒｏ１，３，５，７，９ｐｅｎｔａａ
ｚａｃｙｃｌｏｄｅｃａｎｅ ＤＥＣＡＧＥＮｌ ６００．３ｋ

ｄｅｃｏｍｐ． ３４．９３ １，３ １２０．０ ｂ －１３８．０３ｉ

３３．
１

２，４，６，８，１０，１２Ｈｅｘａｎｉｔｒｏ２，４，６，８，１０，
１２ｈｅｘａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ εＨＮＩＷ ４３７．３ ｄｅｃｏｍｐ．

ａｔ４８０．１ ４２．７０ ８ １６８．７ ｂ －１８６．７７，－１９２．８２
－１９６．５２，－２１０．８８ －１９７．４０

ｈ

３４．
１

４，１０Ｄｉｎｉｔｒｏ２，６，８，１２ｔｅｔｒａｏｘａ２，４，６，８，
１０，１２ｈｅｘａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ ＴＥＸ ５９８

ｄｅｃ．６００ ３６．１０ ８ １２３．４ ｂ －１４２．２９ｉ

３５．
１

１Ｍｅｔｈｙｌｎｉｔｒａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎ
ｚｅｎｅ ＴＥＴＲＹＬ ４００．５ ２５．８５ １９ １３３．８ ２１ －１４９．５３，－１５３．８１

－１５８．３０，－１７０．５７ －１７１．２４
ｂ

３６．
１ Ｐｅｎｔａｅｒｙｔｈｒｉｔｏｌｔｅｔｒａｎｉｔｒａｔｅ ＰＥＴＮ １５１．９ ２４ －１７８．６５，－１６６．８７

－１６１．７７，－１５６．８４ －１７６．９４
ｂ

３６．
２ １５０．４ ２１ －１７５．１０ｂ

　　Ｎｏｔｅｓ：ａ）Ｔｈｅｖａｌｕｅｓｐｒｅｄｉｃｔｅｄ［１２，１３］ｂｙｍｅａｎｓｏｆｔｈｅａｂｉｎｉｔｉｏｍｏｄｅｌｓ：ＭＰ２／６－３１Ｇ，Ｂ３ＬＹＰ／６－３１Ｇ，０．９ＨＦ／６－３１Ｇ ａｎｄ

ＨＦ／６－３１Ｇ；

ｂ）ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｍｅａｎｓｏｆｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｆｒｏｍＦｉｇ．１；

ｃ）ＴｈｅｖａｌｕｅｒｅｓｕｌｔｅｄｆｒｏｍＤＳＣｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒ；

ｄ）ＴｈｅｖａｌｕｅｔａｋｅｎｆｒｏｍＲｅｆ．［２７］；

ｅ）ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｍｅａｎｓｏｆｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐＢｆｒｏｍＦｉｇ．３；

ｆ）ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｍｅａｎｓｏｆｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｆｒｏｍＦｉｇ．２；

ｇ）ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｍｅａｎｓｏｆｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐＡｆｒｏｍＦｉｇ．３；

ｈ）ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｍｅａｎｓｏｆｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐＢｆｒｏｍＦｉｇ．４；

ｉ）ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｍｅａｎｓｏｆｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐＡｆｒｏｍＦｉｇ．４；

ｊ）ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｍｅａｎｓｏｆｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐＣｆｒｏｍＦｉｇ．４；

ｋ）Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｖａｌｕｅ，ｔａｋｅｎｆｒｏｍＲｅｆ．［１７］；

ｌ）Ｔｈｅｎｉｔｒａｍｉｎｅｈａｓｎｏｔｂｅｅｎｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｙｅｔ．

９２
第 １期　　　　　　　　　ＳｖａｔｏｐｌｕｋＺｅｍａｎｅｔａｌ：

ＣａｌｃｕｌａｔｅｄＬａｔｔｉｃｅＥｎｅｒｇｉｅｓｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ
ｉｎａＰｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｉｒＨｅａｔｓｏｆＦｕｓｉｏｎａｎｄＳｕｂｌｉｍａｔｉｏｎ



３　ＲｅｓｕｌｔｓａｎｄＤｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

Ａｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｐｕｂｌｉｓｈｅｄｖａｌｕｅｓｏｆｈｅａｔｓｏｆ
ｓｕｂｌｉｍａｔｉｏｎ，ΔＨｓ，ａｎｄｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｖａｌｕｅｓｏｆｌａｔｔｉｃｅ
ｅｎｅｒｇｉｅｓ，ＥＬ，ｒｅｓｕｌｔｅｄｉｎｔｈｅｅｘｐｅｃｔｅｄｌｉｎｅａｒｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ

ＥＬ ＝ａΔＨｓ＋ｂ （１）
ｗｈｉｃｈｉｓｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅｄｉｎＦｉｇ．１．Ｗｉｔｈｔｈｅｕｓｅｏｆｔｈｅｐｕｂ
ｌｉｓｈｅｄΔＨｓｖａｌｕｅｓａｎｄＥｑ．（１），ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆａｂｉｎｉｔｉｏ
ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅｉｎｄｉｖｉｄｕａｌｓｕｂｓｔａｎｃｅｓｗｅｒｅ＂ａｖｅｒａｇｅｄ＂
（ｓｅｅａｄａｐｔｅｄＥＬｖａｌｕｅｓｉｎＴａｂｌｅ１），ａｎｄｔｈｅＥＬｖａｌｕｅｓｓｏ
ｆａｒｎｏｔｃａｌｃｕｌａｔｅｄｗｅｒｅａｓｓｅｓｓｅｄａｓｈｅｌｐｆｕｌｍａｔｈｅｍａｔｉｃａｌ
ｖａｌｕｅｓ．ＴｈｅｄａｔａｏｆＴＮＡＺｄｏｎｏｔｃｏｒｒｅｌａｔｅｉｎｔｈｅｓｅｎｓｅｏｆ
Ｅｑ．（１），ｗｈｉｃｈｉｓｄｕｅｔｏｔｈｅｎｏｎｒｅａｌｉｓｔｉｃａｌｌｙｌｏｗｖａｌｕｅｏｆ

ｉｔｓｐｕｂｌｉｓｈｅｄΔＨｓ（ｓｅｅＴａｂｌｅ１）．ＴｈｅｖａｌｕｅｏｆΔＨｓｉｓ

１０６．２ｋＪ·ｍｏｌ－１，ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｈｅｒｅｆｏｒｔｈｉｓｓｕｂｓｔａｎｃｅ，ｆａｌｌｓ
ｗｉｔｈｉｎｔｈｅｅｘｐｅｃｔｅｄｌｉｍｉｔｓ［２８］．

ＩｎｔｈｅｃｏｎｔｅｘｔｏｆｐａｒｔｉａｌｆｉｎｄｉｎｇｓｆｒｏｍＲｅｆｓ．［１～３，
８］，ｗｅｈａｖｅｍａｄｅａｎａｔｔｅｍｐｔａｔｓｕｂｓｔｉｔｕｔｉｏｎｏｆΔＨｓｖａｌｕｅ
ｉｎＥｑ．（１）ｂｙｔｈｅｈｅａｔｏｆｆｕｓｉｏｎ，ΔＨｍ，ｔｒ，ｗｈｉｃｈｒｅｓｕｌｔｅｄｉｎ
ｔｈｅｇｅｎｅｒａｌｅｑｕａｔｉｏｎ

ＥＬ ＝ａ１ΔＨｍ，ｔｒ＋ｂ１ （２）
ＡｓｔｈｅＦｉｇｓ．２，３ａｎｄ４ｓｈｏｗ，ｔｈｉｓｅｑｕａｔｉｏｎｉｓｖａｌｉｄｗｉｔｈｉｎ
ｎａｒｒｏｗｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｓｅｒｉｅｓ．ＯｎｔｈｅｂａｓｉｓｏｆＥｑ．
（２），ｗｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄｔｈｅＥＬ ｈｅｌｐｆｕｌｖａｌｕｅｓａｎｄｔｈｅｎｗｉｔｈ
ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆＥｑ．（１）ａｌｓｏｔｈｅΔＨｓｖａｌｕｅｓｏｆｓｏｍｅｓｕｂ
ｓｔａｎｃｅｓｆｒｏｍＴａｂｌｅ１．

Ｆｉｇ．１　ＧｒａｐｈｉｃｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎｏｆＥｑ．（１）

Ｆｉｇ．２　ＧｒａｐｈｉｃｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎｏｆＥｑ．（２）ｆｏｒａｐａｒｔｏｆ１，３，５－ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ
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Ｆｉｇ．３　ＧｒａｐｈｉｃｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎｏｆＥｑ．（２），ｃｏｎｓｔｒｕｃｔｅｄｏｎｔｈｅｂａｓｉｓｏｆ＂ａｖｅｒａｇｅｄ＂ｒｅｓｕｌｔｓｏｆａｂｉｎｉｔｉｏｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓａｎｄａｓｓｅｓｓｅｄＥＬｖａｌｕｅｓ

ｆｏｒｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｒｅｎｅｓ；ｉｎｔｈｅｃａｓｅｏｆＤＭＰＡＭｔｈｅｈｉｇｈｅｓｔＥＬｖａｌｕｅｓｆｒｏｍａｂｉｎｉｔｉｏｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｗｅｒｅｔａｋｅｎ（ｓｅｅＴａｂｌｅ１）

Ｆｉｇ．４　ＧｒａｐｈｉｃｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎｏｆＥｑ．（２）ｆｏｒｎｉｔｒａｍｉｎｅｓ

　　ＴｈｅａｂｏｖｅｍｅｎｔｉｏｎｅｄｖａｌｉｄｉｔｙｏｆＥｑ．（２）ｆｏｒａｐａｒｔ
ｏｆ１，３，５ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｉｓｉｌｌｕｓｔｒａｔｅｄｂｙＦｉｇ．
２：ｈｅｒｅｄａｔａ９．１ｄｏｎｏｔｃｏｒｒｅｌａｔｅｗｉｔｈｔｈｏｓｅｏｆｔｈｅｓａｉｄ
ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｄｕｅｔｏａｓｔｅｒｉｃｉｎｆｌｕｅｎｃｅｏｆｔｈｅＮ，Ｎｄｉｍｅｔｈｙｌ
ａｍｉｎｏｇｒｏｕｐｉｎｇｕｐｏｎｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ
ＤＭＰＡＭｍｏｌｅｃｕｌｅ（ｍｏｒｅａｂｏｕｔｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＮ，Ｎ
ｄｉｓｕｂｓｔｉｔｕｔｅｄｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｎｉｌｉｎｅｓｓｅｅｉｎＲｅｆｓ．［２９，３０］）．
Ｄａｔａ１９．１ｃａｎｎｏｔｃｏｒｒｅｌａｔｅｗｉｔｈｌｉｎｅｉｎＦｉｇ．２ｂｅｃａｕｓｅ

ｔｈｅｙｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｔｏａｎａｐｈｔｈａｌｅｎｅｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ，ｉ．ｅ．１，８
ＤＮＮ．

ＬｉｎｅｓｉｎＦｉｇ．３ｗｅｈａｖｅｃｏｎｓｔｒｕｃｔｅｄｂｙｍｅａｎｓｏｆ
＂ａｖｅｒａｇｅｄ＂ｒｅｓｕｌｔｓｏｆａｂｉｎｉｔｉｏｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ（ｉ．ｅ．ａｄａｐｔｅｄ
ｖａｌｕｅｓｆｒｏｍ Ｔａｂｌｅ１）ａｎｄａｓｓｅｓｓｅｄＥＬ ｈｅｌｐｆｕｌｖａｌｕｅｓ．
ＡｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅＦｉｇｕｒｅｔｈｅｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｒｅｎｅｓｓｔｕｄｉｅｄａｒｅ
ｌｏｇｉｃａｌｌｙｄｉｖｉｄｅｄｉｎｓｅｖｅｒａｌｓｕｂｓｅｔｓｏｎｔｈｅｂａｓｉｓｏｆｓｉｍｉｌａｒ
ｉｔｙｄｅｔａｉｌｓｏｆｔｈｅｉｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．ＳｕｂｓｅｔＡｉｎｔｈｉｓ

１３
第 １期　　　　　　　　　ＳｖａｔｏｐｌｕｋＺｅｍａｎｅｔａｌ：

ＣａｌｃｕｌａｔｅｄＬａｔｔｉｃｅＥｎｅｒｇｉｅｓｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ
ｉｎａＰｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｉｒＨｅａｔｓｏｆＦｕｓｉｏｎａｎｄＳｕｂｌｉｍａｔｉｏｎ



Ｆｉｇｕｒｅｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓｓｔｅｒｉｃａｌｌｙｆａｉｒｌｙｈｉｎｄｅｒｅｄ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ
ＴＮＸ，ＴＮＭｓａｎｄＤＭＰＡＭ ｗｈｏｓｅｄａｔａｄｏｎｏｔｃｏｒｒｅｌａｔｅｄ
ｗｉｔｈｄａｔａｏｆＴＮＢ．Ｏｎｔｈｅｂａｓｉｓｏｆｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｆｏｒｓｕｂｓｅｔ
ＢａｒｅａｌｉｓｔｉｃａｓｓｅｓｓｍｅｎｔｏｆｔｈｅΔＨｍ，ｔｒｖａｌｕｅｆｏｒＴＡＴＢｗｅ
ｈａｖｅｍａｄｅ（ｓｅｅｄａｔａ１１．１）．ＳｕｂｓｅｔＣｃｏｎｔａｉｎｓｄｉｐｉｃｒｙｌ
ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ．Ａｓｔｈｅｍｏｎｏｃａｒｂｏｘｙｌｉｃａｃｉｄｓｉｎｔｈｅｉｒｃｒｙｓｔａｌ
ｌｉｎｅｓｔａｔｅｆｏｒｍｓｄｉｍｅｒｓ（ｔｈｒｏｕｇｈｃａｒｂｏｘｙｌｇｒｏｕｐｉｎｇ），ｔｈｅ
ｄａｔａ１２．１ｏｆ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｏｉｃａｃｉｄｐｅｒｆｅｃｔｌｙｃｏｒｒｅｌａｔｅ
ｗｉｔｈｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｆｏｒｓｕｂｓｅｔＣｉｎＦｉｇ．３．

Ｓｉｍｉｌａｒａｐｐｒｏａｃｈ，ａｓｔｈａｔｕｓｅｄｉｎｔｈｅｃａｓｅｏｆＦｉｇ．１，
ｗｅｈａｖｅａｌｓｏａｄｏｐｔｅｄｉｎＦｉｇ．４ｔｏ＂ａｖｅｒａｇｅ＂ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆ
ａｂｉｎｉｔｉｏｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｉｎｄｉｖｉｄｕａｌｎｉｔｒａｍｉｎｅｓａｎｄ，ｂｙ
ｍｅａｎｓｏｆＥｑ．（２），ｔｏａｓｓｅｓｓｔｈｅＥＬｖａｌｕｅｓｓｏｆａｒｎｏｔｃａｌ
ｃｕｌａｔｅｄ（ｓｅｅＴａｂｌｅ１）．Ｏｎｔｈｅｂａｓｉｓｏｆｓｉｍｉｌａｒｉｔｙｏｆｍｏ
ｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｔｈｅｇｒｏｕｐｏｆｔｈｅｎｉｔｒａｍｉｎｅｓｓｔｕｄｉｅｄｃａｎ
ｂｅｄｉｖｉｄｅｄｉｎｔｏｔｈｒｅｅｌｏｇｉｃａｌｓｕｂｓｅｔｓｉｎｔｈｅｓｅｎｓｅｏｆＥｑ．
（２）．Ｔａｋｉｎｇｓｏｍｅｋｎｏｗｌｅｄｇｅｆｒｏｍｔｈｅｓｔｕｄｙｏｆｈｅａｔｏｆ
ｆｕｓｉｏｎｉｎｎｉｔｒａｍｉｎｅｓｓｅｒｉｅｓ［８］ｗｅｈａｖｅｕｓｅｄａｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ
ｆｏｒｓｕｂｓｅｔＡｉｎＦｉｇ．４ｆｏｒａｎａｓｓｅｓｓｍｅｎｔｏｆｔｈｅＥＬｈｅｌｐｆｕｌ
ｖａｌｕｅｓｉｎｔｈｅｄａｔａ２１．１，２７．１，３２．１ａｎｄ３４．１．Ｒｅｌａｔｉｖｅｌｙ
ｌｏｗｐｒｅｄｉｃｔｅｄＥＬａｎｄΔＨｍ，ｔｒｖａｌｕｅｓｉｎｔｈｅｄａｔａ３２．１（ｉ．
ｅ．ｆｏｒＤＥＣＡＧＥＮ），ｒｅｇａｒｄｉｎｇｔｏｔｈｏｓｅｆｏｒＨＭＸ ａｎｄ
ＲＤＸ，ｃａｎｃｏｎｎｅｃｔｗｉｔｈｈｉｇｈｓｔｒｅｓｓｉｎｇｉｎＤＥＣＡＧＥＮｍｏｌｅ
ｃｕｌｅ（ａｂｏｕｔｔｈｉｓｓｔｒｅｓｓｉｎｇｓｅｅｉｎＲｅｆ．［３１］）：ｉｔｗａｓ
ｓｈｏｗｎ［３１］ｔｈａｔｔｈｅｈｉｇｈｌｙｓｔｒｅｓｓｅｄｍｏｌｅｃｕｌｅｓｏｆｃｙｃｌｉｃｎｉｔ
ｒａｍｉｎｅｓｆｏｒｍ ｃｒｙｓｔａｌｓｏｆｌｏｗｅｒｄｅｎｓｉｔｉｅｓｔｈａｎｔｈｅｉｒｌｅｓｓ
ｓｔｒｅｓｓｅｄａｎａｌｏｇｕｅｓ（ｂｏｔｈｔｈｅＥＬａｎｄΔＨｍ，ｔｒｖａｌｕｅｓｈａｖｅａ
ｒｅｌａｔｉｏｎｔｏｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｍａｘｉｍｕｍｄｅｎｓｉｔｉｅｓｏｆＲＤＸ，ＨＭＸ
ａｎｄＤＥＣＡＧＥＮｃｒｙｓｔａｌｓ）．ＡｓｔｈｅＨＮＩＷ ｍｏｌｅｃｕｌｅｃｏｎ
ｔａｉｎｓｔｒｉａｚａｃｙｃｌｏｈｅｐｔａｎｅｓｋｅｌｅｔｏｎ，ｗｅｈａｖｅｕｓｅｄｓｕｂｓｅｔＢ
ｏｆｎｉｔｒａｍｉｎｅｓｆｏｒａｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅＥＬｈｅｌｐｆｕｌｖａｌｕｅｏｆ１，
３，５ｔｒｉｎｉｔｒｏ１，３，５ｔｒｉａｚａｃｙｃｌｏｈｅｐｔａｎｅ（ｄａｔａ２５．１）．Ｓｕｂ
ｓｅｔＣ ｉｎＦｉｇ．４ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｓｔｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａａｚａｃｙ
ｃｌｏｏｃｔａｎｅｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓａｎｄ，ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｗｅｈａｖｅｔａｋｅｎｃｏｒｒｅ
ｓｐｏｎｄｉｎｇｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｆｏｒａｎａｓｓｅｓｓｍｅｎｔｏｆｔｈｅＥＬｈｅｌｐｆｕｌ
ｖａｌｕｅｓｏｆＤＡＤＮ．
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Ｉｎａｃｃｏｒｄａｎｃｅｗｉｔｈｗｈａｔｗａｓｅｘｐｅｃｔｅｄｔｈｅｒｅｅｘｉｓｔｓａｎ
ｕｎａｍｂｉｇｕｏｕｓｌｉｎｅａｒｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆａｂ
ｉｎｉｔｉｏｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｌａｔｔｉｃｅｅｎｅｒｇｉｅｓａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏＴｈｏｍｐ
ｓｏｎｅｔａｌ．［１２，１３］ａｎｄｔｈｅｈｅａｔｓｏｆｓｕｂｌｉｍａｔｉｏｎ，ΔＨｓ，ｏｆｔｈｅ
ｉｎｄｉｖｉｄｕａｌｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ＩｆｔｈｅΔＨｓｖａｌｕｅｓｉｎｔｈｉｓ

ｂａｓｉｃｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅａｒｅｒｅｐｌａｃｅｄｂｙｔｈｅｈｅａｔｓｏｆｆｕｓｉｏｎ，
ΔＨｍ，ｔｒ，ｉｔｓｕｎｅｑｕｉｖｏｃａｌｉｔｙｉｓｌｏｓｔ，ａｎｄｔｈｅｓｉｍｉｌａｒｉｔｙｏｆｄｅ
ｔａｉｌｅｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｂｅｃｏｍｅｓｄｅｃｉｓｉｖｅ（ｔｈｅｓｔｕｄｉｅｄ
ｓｅｔｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓｂｅｉｎｇｄｉｖｉｄｅｄｉｎｔｏｎａｒｒｏｗｓｕｂ
ｓｅｒｉｅｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｉｔｈｔｈｅｌｏｏｋａｌｉｋｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃ
ｔｕｒｅ）．Ｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｐａｒｔｉａｌｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｓｔｏｇｅｔｈｅｒ
ｗｉｔｈｔｈｅｂａｓｉｃｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｏｆｆｅｒｒｅｌａｔｉｖｅｌｙｗｉｄｅｐｏｓｓｉｂｉｌｉ
ｔｉｅｓｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｂｏｔｈｔｈｅｈｅａｔｓｏｆｓｕｂｌｉｍａｔｉｏｎｏｒ
ｆｕｓｉｏｎ．Ｆｒｏｍｔｈｅｐｏｉｎｔｏｆｖｉｅｗｏｆｔｈｅｓｅｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｔｈｅ
ｍｏｓｔｓｔａｂｌｅｐｏｌｙｎｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓｆｒｏｍ ｓｔｕｄｉｅｄｅｎｅｒｇｅｔｉｃ
ｍａｔｅｒｉａｌｓｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒｍａｙｂｅａｒｒａｎｇｅｄｉｎｔｈｅｏｒｄｅｒｏｆ
ｄｅｃｒｅａｓｉｎｇｓｔａｂｉｌｉｔｙ：ＨＮＳ＞ＢＴＸ ＞βＨＭＸ．

Ａｃｋｎｏｗｌｅｄｇｅｍｅｎｔｓ
ＴｈｅｗｏｒｋｗａｓｐｅｒｆｏｒｍｅｄｕｎｄｅｒｔｈｅｓｕｐｐｏｒｔｏｆｔｈｅＭｉｎｉｓｔｒｙｏｆ

ＩｎｄｕｓｔｒｙａｎｄＣｏｍｍｅｒｃｅｏｆｔｈｅＣｚｅｃｈＲｅｐｕｂｌｉｃｕｎｄｅｒｃｏｎｔｒａｃｔＮｏ．

ＦＣＭ２／０５．

ＲＥＦＥＲＥＮＣＥＳ：
　［１］　ＺｅｍａｎＳ．Ｔｈｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆｓｏｍｅｎｉｔｒａｍｉｎｅｓ［Ｃ］．

Ｐｒｏｃ．１０ｔｈＳｙｍｐ．Ｃｈｅｍ．Ｐｒｏｂｌ．ＣｏｎｎｅｃｔｅｄＳｔａｂｉｌ．Ｅｘ

ｐｌｏｓ．，Ｍａｒｇｒｅｔｅｔｒｏｐ，Ｓｗｅｄｅｎ，１９９５．３６７－３７７．

　［２］　ＺｅｍａｎＳ．Ｔｈｅｓｔｕｄｙｏｆｃｈｅｍｉｃａｌｍｉｃｒｏｍｅｃｈａｎｉｓｍｇｏｖｅｒ

ｎｉｎｇｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｉｎｉｔｉａｔｉｏｎｏｆｏｒｇａｎｉｃｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｎｄｐｏｌｙｎｉ

ｔｒｏｓｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓ［Ｄ］．Ｄｅｐｔ．ｏｆＯｒｇ．Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，Ｐｒａｇｕｅ′

ｓＩｎｓｔ．ｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，Ｐｒａｇｕｅ，１９９７．

　［３］　ＺｅｍａｎＳ．Ｎｅｗａｓｐｅｃｔｓｏｆｔｈｅｉｍｐａｃｔｒｅａｃｔｉｖｉｔｙｏｆｎｉｔｒａ

ｍｉｎｅｓ［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓ．，Ｐｙｒｏｔｅｃｈ．，２０００，２５（２）：

６６－７４．

　［４］　ＺｅｍａｎＶ，Ｋｏｃ̌íＪ，ＺｅｍａｎＳ．Ｅｌｅｃｔｒｉｃｓｐａｒｋｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆ

ｐｏｌｙｎｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓ：ＰａｒｔＩＩ．Ａｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｗｉｔｈｄｅｔｏｎａ

ｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓｏｆｓｏｍｅｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｒｅｎｅｓ［Ｊ］．ＨａｎＮｅｎｇ

ＣａｉＬｉａｏ，１９９９，７（３）：１２７－１３２．

　［５］　ＺｅｍａｎＶ，Ｋｏｃ̌íＪ，ＺｅｍａｎＳ．Ｅｌｅｃｔｒｉｃｓｐａｒｋｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆ

ｐｏｌｙｎｉｔｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓ：ＰａｒｔＩＩＩ．Ａｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｗｉｔｈｄｅｔｏｎａ

ｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓｏｆｓｏｍｅｎｉｔｒａｍｉｎｅｓ［Ｊ］．ＨａｎＮｅｎｇＣａｉＬｉａｏ，

１９９９，７（４）：１７２－１７５．

　［６］　ＺｅｍａｎＳ，Ｋｏｃ̌íＪ．Ｅｌｅｃｔｒｉｃｓｐａｒｋｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆｐｏｌｙｎｉｔｒｏ

ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ：ＰａｒｔＩＶ．Ａｒｅｌａｔｉｏｎｔｏｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ

ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ［Ｊ］．ＨａｎＮｅｎｇＣａｉＬｉａｏ，２０００，８（１）：１８－２６．

　［７］　Ｋｏｃ̌íＪ，ＺｅｍａｎＶ，ＺｅｍａｎＳ．Ｅｌｅｃｔｒｉｃｓｐａｒｋｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆ

ｐｏｌｙｎｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓ：ＰａｒｔＶ．Ａｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｅ

ｌｅｃｔｒｉｃｓｐａｒｋａｎｄｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ

［Ｊ］．ＨａｎＮｅｎｇＣａｉＬｉａｏ，２００１，９（２）：６０－６５．

　［８］　ＺｅｍａｎＳ，Ｊａｌｏｖｙ＇Ｚ．Ｈｅａｔｏｆｆｕｓｉｏｎｏｆｐｏｌｙｎｉｔｒｏｄｅｒｉｖａｔｉｖｓｏｆ
ｐｏｌｙａｚａｉｓｏｗｕｒｔｙｉｔａｎｅ［Ｊ］．Ｔｈｅｒｍｏｃｈｉｍ．Ａｃｔａ，２０００，３４５

２３ 第 １０卷　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 　含　　能　　材　　料



（１）：３１－３８．

　［９］　ＺｅｍａｎＳ．Ｍｏｄｉｆｉｅｄｅｖａｎｓｐｏｌａｎｙｉｓｅｍｅｎｏｖｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｉｎ

ｔｈｅｓｔｕｄｙｏｆｃｈｅｍｉｃａｌｍｉｃｒｏｍｅｃｈａｎｉｓｍｇｏｖｅｒｎｉｎｇｄｅｔｏｎａ

ｔｉｏｎＩｎｉｔｉａｔｉｏｎｏｆｉｎｄｉｖｉｄｕａｌｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．Ｔｈｅｒ

ｍｏｃｈｉｍ．Ａｃｔａ，２００１．ｉｎｐｒｅｓｓ．

［１０］　ＭａｋｓｉｍｏｖＹｕＹａ，ＫｏｇｕｔＥＮ．Ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆ

ｈｉｇｈｍｅｌｔｉｎｇａｒｏｍａｔｉｃｐｏｌｙｎｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓｉｎｓｏｌｕｔｉｏｎ

［Ｊ］．Ｔｒ．Ｍｏｓｋ．Ｋｈｉｍ．Ｔｅｋｈｎｏｌ．Ｉｎｓｔ．Ｍｅｎｄｅｌｅｅｖａ，

１９７９，１０４：３０－３８．

［１１］　 ＺｅｍａｎＳ．ＴｈｅｒｍｏｓｔａｂｌｅＰｏｌｙｎｉｔｒｏＡｒｅｎｅｓ：Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ＳｔｒｕｃｔｕｒａｌＡｓｐｅｃｔｓｏｆｔｈｅＣｈｅｍｉｃａｌａｎｄＰｈｙｓｉｃａｌＳｔａｂｉｌｉｔｉｅｓ

［Ｄ］．Ｕｎｉｖ．Ｐａｒｄｕｂｉｃｅ，１９９０．

［１２］　ＳｏｒｅｓｃｕＤＣ，ＲｉｃｅＢＭ，ＴｈｏｍｐｓｏｎＤＬ．Ａｔｒａｎｓｆｅｒａｂｌｅｉｎ

ｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｐｏｔｅｎｔｉａｌｆｏｒｎｉｔｒａｍｉｎｅｃｒｙｓｔａｌｓ［Ｊ］．Ｊ．Ｐｈｙｓ．

Ｃｈｅｍ．１９９８，Ａ１０２（４３）：８３８６－８３９２．

［１３］　ＳｏｒｅｓｃｕＤＣ，ＲｉｃｅＢＭ，ＴｈｏｍｐｓｏｎＤＬ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｐａｃｋｉｎｇ

ａｎｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｔｕｄｙｏｆｔｈｅｔｒａｎｓｆｅｒａｂｉｌｉｔｙｏｆａ

ｇｅｎｅｒａｌｉｚｅｄｎｉｔｒａｍｉｎｅｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｐｏｔｅｎｔｉａｌｔｏｎｏｎｎｉｔｒａ

ｍｉｎｅｃｒｙｓｔａｌｓ［Ｊ］．Ｊ．Ｐｈｙｓ．Ｃｈｅｍ．，１９９９，Ａ１０３（８）：

９８９－９９８．

［１４］　ＢｏｎｄｉＡ．ＰｈｙｓｉｃａｌＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＣｒｙｓｔａｌｓ，Ｌｉｑ

ｕｉｄｓ，ａｎｄＧｌａｓｓｅｓ［Ｍ］．Ｌｏｎｄｏｎ：ＪｏｈｎＷｉｌｅｙ，１９６８．

［１５］　ＬｅｂｅｄｅｖａＮＤ，ＲｙａｄｎｅｎｋｏＶＬ，ＫｕｚｎｅｔｓｏｖａＩＮ．Ｈｅａｔｓｏｆ

ｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎａｎｄｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｓｏｍｅａｒｏｍａｔｉｃ

ｎｉｔｒｏｄｅｒｉｖａｌｉｖｅｓ［Ｊ］．Ｚｈ．Ｆｉｚ．Ｋｈｉｍ．，１９７１，４５（１）：

９８０－９８１．

［１６］　ＦｅｄｏｒｏｆｆＢＴ，ＳｈｅｆｆｉｅｌｄＯＥ，ＫａｙｅＳＭ．Ｅｎｃｙｃｌｏｐｅｄｉａｏｆ

ＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓａｎｄＲｅｌａｔｅｄＩｔｅｍｓ［Ｍ］．ＰＡＴＲ２７００，Ｖｏｌ．７．

ＤｏｖｅｒＰｉｃａｔｉｎｎｙＡｒｓｅｎａｌ：１９７５，Ｈ４４．

［１７］　ＺｅｍａｎＳ．Ｓｏｍｅｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓｉｎｔｈｅｆｉｅｌｄｏｆｔｈｅｐｈｙｓｉｃａｌ

ｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｎｉｔｒａｍｉｎｅｓ［Ｊ］．Ｔｈｅｒｍｏｃｈｉｍ．Ａｃｔａ，

１９９７，３０２（１－２）：１１－１６．

［１８］　ＢｒａｄｌｅｙＲＳ，ＣｏｔｓｏｎＳ，ＣｏｘＧＥ．Ｔｈｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｏｆ

ｖａｐｏｕｒｐｒｅｓｓｕｒｅｓｏｆｔｈｅｏｒｄｅｒｏｆ１ｍｍ．ｏｆｍｅｒｃｕｒｙｂｙａ

ｍｏｄｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆＳｍｉｔｈａｎｄＭｅｎｚｉｅ′ｓｍｅｔｈｏｄ．Ｔｈｅｖａｐｏｕｒ

ｐｒｅｓｓｕｒｅｏｆｄｉｍｅｔｈｙｌｎｉｔｒａｍｉｎｅ［Ｊ］．Ｊ．Ｃｈｅｍ．Ｓｏｃ．，１９５２

（２）：７４０－７４１．

［１９］　ＨａｌｌＰＧ．Ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｉｎ

ｓｏｌｉｄｎｉｔｒａｍｉｎｅｓ［Ｊ］．Ｔｒａｎｓ．ＦａｒａｄａｙＳｏｃ．，１９７１，６７（２）：

５５６－５６２．

［２０］　ＺＨＡＮＧＪｉａｏｑｉａｎｇ，ＨＵＲｏｎｇｚｕ，ＺＨＵＣｈｕｎｈｕａ．Ｔｈｅｒ

ｍａｌｂｅｈａｖｉｏｒｏｆ１，３，３ｔｒｉｎｉｔｒｏａｚｅｔｉｄｉｎｅ［Ｊ］．Ｔｈｅｒｍｏｃｈｉｍ．

Ａｃｔａ，１９９７，２９８：３１－３５．

［２１］　ＣｕｎｄａｌｌＲＢ，ＰａｌｍｅｒＴＦ，ＷｏｏｄＣＥＣ．Ｖａｐｏｕｒｐｒｅｓｓｕｒｅ

ｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓｏｎｓｏｍｅｏｒｇａｎｉｃｈｉｇｈｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．Ｊ．

Ｃｈｅｍ．Ｓｏｃ．，ＦａｒａｄａｙＴｒａｎｓ．１９７８，７４（６）：１３３９－１３４５．

［２２］　ＥｄｗａｒｄｓＧ．Ｔｈｅｖａｐｏｕｒｐｒｅｓｓｕｒｅｏｆ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｔｏｌｕｅｎｅ

［Ｊ］．Ｔｒａｎｓ．ＦａｒａｄａｙＳｏｃ．，１９５０，４６（５）：４２３－４２７．

［２３］　ＲｏｓｅｎＪＭ，ＤｉｃｋｉｎｓｏｎＣ．Ｖａｐｏｒｐｒｅｓｓｕｒｅｓａｎｄｈｅａｔｓｓｕｂｌｉ

ｍａｔｉｏｎｏｆｓｏｍｅｈｉｇｈｍｅｌｔｉｎｇｏｒｇａｎｉｃｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．Ｊ．

Ｃｈｅｍ．Ｅｎｇ．Ｄａｔａ，１９６９，１４（１）：１２０－１２４．

［２４］　ＣｈｉｃｋｏｓＪＳ．Ｉｎ：ＬｉｅｂｍａｎＪＦ，ＧｒｅｅｎｂｅｒｇＡ．（Ｅｄｓ．）Ｍｏ

ｌｅｃｕｌａｒＳｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄＥｎｅｒｇｅｔｉｃｓ［Ｍ］．Ｖｏｌ．２．ＮｅｗＹｏｒｋ：
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