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　　Ｔｈｅｉｇｎｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｗａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙｈｅａｔｉｎｇ

ａ１００ｍｇｓａｍｐｌｅｏｆｔｈｅｇｉｖｅｎｓｕｂｓｔａｎｃｅａｔａｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅ
ｏｆ５℃·ｍｉｎ－１［２０］ｕｎｔｉｌｔｈｅｐｏｉｎｔｏｆｉｇｎｉｔｉｏｎｏｆｔｈｅｓａｍ
ｐｌｅ．Ｔａｂｌｅ２ｐｒｅｓｅｎｔｓｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓ．Ｉｔｗａｓ
ｎｏｔｐｏｓｓｉｂｌｅｔｏｄｅｔｅｒｍｉｎｅｔｈｅｉｇｎｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓｏｆ１，３
ＤＮＢａｎｄＴＮＢ，ｂｅｃａｕｓｅｂｏｔｈｔｈｅｓｅｓｕｂｓｔａｎｃｅｓｄｉｓｔｉｌｌｅｄａｔ
ｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ．ＩｎｔｈｅｃａｓｅｏｆＴＰＴ，ａｎｏｎｌｙ
ｎｏｔｖｅｒｙｖｉｏｌｅｎｔｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｏｏｋｐｌａｃｅｗｉｔｈｉｎｔｈｅｔｅｍ
ｐｅｒａｔｕｒｅｒａｎｇｅｏｆ３５０－３６０℃．
２．４　Ｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ
　　Ｔｈｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｄａｔａ（ｔｈｅｄｒｏｐｈｅｉｇｈｔｓ）ｗｅｒｅ
ｔａｋｅｎｆｒｏｍｌｉｔｅｒａｔｕｒｅ［２１，２２］．Ｍｏｓｔｏｆｔｈｅｍｗｅｒｅｍｅａｓ
ｕｒｅｄａｔＬｏｓＡｌａｍｏｓＮａｔｉｏｎａｌＬａｂｏｒａｔｏｒｙａｎｄ／ｏｒＮａｖａｌＳｕｒ
ｆａｃｅＷｅａｐｏｎｓＣｅｎｔｅｒ，ｕｓｉｎｇｔｈｅＢｒｕｃｅｔｏｎｍｅｔｈｏｄ［２１，２２］．
Ｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒ，ｔｈｅｄｒｏｐｈｅｉｇｈｔｄａｔａｗｅｒｅｃｏｎｖｅｒｔｅｄｉｎｔｏ
ｄｒｏｐｅｎｅｒｇｉｅｓ，Ｅｄｒ．Ｔｈｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｄａｔａｏｆｔｈｅ
ｓｔｕｄｉｅｄｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ２．Ｔｈｅｉｍｐａｃｔ
ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆＮＴＦＡｗａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｉｎｏｕｒｌａｂｏｒａｔｏｒｙ．

Ｔａｂｌｅ１　Ａｓｕｒｖｅｙｏｆｔｈｅｓｔｕｄｉｅｄｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｒｅｎｅｓ，ｔｈｅｉｒｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐａｒａｍｅｔｅｒｓａｎｄＡｒｒｈｅｎｉｕｓｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｔｈｅｉｒｔｈｅｒｍｏｌｙｓｉｓ

Ｎｏ． ｃｈｅｍｉｃａｌｎａｍｅ ｃｏｄｅ
ｄｅｓｉｇｎａｔｉｏｎ

ｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆ
ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｆｏｒＴＭＤ

Ｄ
／ｋｍ·ｓ－１

Ｑｒｅａｌ
／ＭＪ·ｋｇ－１

ａｒｒｈｅｎｉｕｓｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ
ｂｙｍｅａｎｓｏｆｔｈｅｒｕｓｓｉａｎｍａｎｏｍｅｔｒｉｃｍｅｔｈｏｄ

ｓｔａｔｅｏｆ
ｄｅｃｏｍｐｎ．

Ｔｅｍｐ．ｒｅｇｉｏｎ
／Ｋ

Ｅａ
／ｋＪ·ｍｏｌ－１

ｌｏｇＡ
／ｓ－１

Ｒｅｆ．

１ １，３ｄｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ １，３ＤＮＢ ６．３８ ３８７１
２ １，３，５ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ＴＮＢ ７．５１ ４５４０ ｌｉｑｕｉｄ ５２３－５８３ １８０．０３ １０．９ ２３
３ ２，２′，４，４′，６，６′ｈｅｘａｎｉｔｒｏｂｉｐｈｅｎｙｌ ＨＮＢＢ ７．４８ ４６５４ ｌｉｑｕｉｄ ５１３－５７３ ２０７．２４ １６．１ ２５
４ ２，４，６，４′，６′，２″，４″，６″ｏｃｔａｎｉｔｒｏ［１，１′，３′，１″］ｔｅｒｐｈｅｎｙｌ ＯＮＴ ７．４６ ４５５０ ｓｏｌｉｄ ５７３－６２３ ２８１．５８ １９．５ ２６
５ ２，２′，２″，４，４′，４″，６，６′，６″ｎｏｎａｎｉｔｒｏ［１，１′，３′，１″］ｔｅｒｐｈｅｎｙｌ ＮＯＮＡ ７．６０ ４７５１ ｓｏｌｉｄ ５２３－６２３ ２３６．３０ｂ １５．２ｂ ２７

６ ２，２′，２″，２，４，４′，４″，４，６，６′，６″，６ｄｏｄｅｃａｎｉｔｒｏ［１，３′，
１′，１″］ｑｕａｔｅｒｐｈｅｎｙｌ ＤＯＤＥＣＡ ７．６９ ４８０２ ｓｏｌｉｄ ２１７．４８ｃ １５．２ｃ ２８

７ ２，４，６ｔｒｉｓ（２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）［１，３，５］ｔｒｉａｚｉｎｅ ＴＰＴ ７．０８ ４３２４ ｓｏｌｉｄ ５７３－６２３ ２６９．４５ １８．２ ２６
８ Ｎ，Ｎｂｉｓ（２，４ｄｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌ）２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏａｎｉｌｉｎｅ ＮＴＦＡ ７．１９ ３９９４ ｓｏｌｉｄ １８７．００ １１．５ ２９

　　Ｎｏｔｅｓ：ａ）ａｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｂｙｍｅａｎｓｏｆｔｈｅＫａｍｌｅｔ＆Ｊａｃｏｂｓｍｅｔｈｏｄ［３１］ｆｏｒｔｈｅＤｖａｌｕｅｓａｎｄｓｅｍｉｅｍｐｉｒｃａｌＰｅｐｅｋｉｎｅｔ．ａｌ．ｍｅｔｈｏｄ［３２］ｆｏｒｔｈｅＱｒｅａｌｖａｌｕｅｓ；
ｂ）ｔｈｅｖａｌｕｅｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｍｅａｎｓｂｙＴＧＡ［２７］；ｃ）ｔｈｅｖａｌｕｅｏｂｔａｉｎｅｄｏｎｔｈｅｂａｓｉｓｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ［２８］．

Ｔａｂｌｅ２　Ａｓｕｒｖｅｙｏｆｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｏｆｔｈｅｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｒｅｎｅｓｓｔｕｄｉｅｄ

Ｎｏ． ｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｒｅｎｅ
ｃｏｄｅｄｅｓｉｇｎ．

ｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ
／Ｊ

ｄｄｒ Ｒｅｆ．

ｖｅｌｏｃｉｔｙｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎＤ（ｋｍ·ｓ－１）
ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｆｏｒｄｅｎｓｉｔｙρ（ｇ·ｃｍ－３）

Ｄ ρ Ｒｅｆ．

ｏｎｓｅｔｓｏｆｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃ
ｄｅｃｏｍｐｎ．ｆｒｏｍＤＴＡ

ｉｎｓｔａｔｅ ＴＤ／℃

ｉｇｎｉｔｉｏｎ
ｔｅｍｐ．
／℃

ｔｈｒｅｓｈｏｌｄｏｆ
ｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙ

／℃

１ １，３ＤＮＢ ３９．００ ３０ ６．１０ １．４７ ３０ ｌｉｑｕｉｄ ｄｉｓｔｉｌｌｅｄ ｄｉｓｔｉｌｌｅｄ
２ ＴＮＢ ２４．６４ ２１，２２ ７．３０ １．７１ ３０ ｌｉｑｕｉｄ ｄｉｓｔｉｌｌｅｄ ３４７ａ ２８３
３ ＨＮＢ ２０．９２ ２２ ７．１０ １．６０ １３ ｌｉｑｕｉｄ ２８２ ３５４ ２４５
４ ＯＮＴ １５．７３ ２２ ７．２０ １．７２ １３ ｓｏｌｉｄ ３３４ ３７０ ２９０
５ ＮＯＮＡ ９．１０ ２２ ７．３０ｂ ｓｏｌｉｄ ３０９ ３５９ ２８０
６ ＤＯＤＥＣＡ ９．８５ ２２ ７．４０ｂ ２７０
７ ＴＰＴ ２２．８５ ２２ ６．８０ｂ ｌｉｑｕｉｄ ３５９ｅ ３５０－３６０ｃ ２８３
８ ＮＴＦＡ ８．９２ ｄ ７．２０ １．６２ １３ ｓｏｌｉｄ ３０２ ３４８ ２８５
８ ＮＴＦＡ ６．８０ １．４５ １３

　　Ｎｏｔｅｓ：ａ）ｔｈｅｖａｌｕｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｉｎＦｉｇ．３ｐｕｂｌｉｓｈｅｄｂｏｉｌｉｎｇｐｏｉｎｔｏｆＴＮＢｉｓ３５０℃ ［３４］；ｂ）ｔｈｅｖａｌｕｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｍｅａｎｓｏｆ
ｅｑｎ．（１）；ｃ）ａｖａｌｕｅｏｆ３５５℃ ｗａｓｔａｋｅｎｆｏｒｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎｏｆｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｓ，ｐｕｂｌｉｓｈｅｄｖａｌｕｅｉｓ３５９℃ ［３３］；ｄ）ｔｈｅｖａｌｕｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｉｎｔｈｅＩｎｓｔ．
ｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｔｅｒｉａｌｓ；ｅ）ｔｈｅｍｏｒｅｓｅｎｓｉｔｉｖｅＤＴＡｈａｓｂｅｅｎｄｅｔｅｃｔｅｄｔｈｉｓｏｎｓｅｔｉｎｔｈｅｓｏｌｉｄｓｔａｔｅａｔ３１９．６－３２０．４℃ ［２３］．

２６３ 第 １４卷　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 　含　　能　　材　　料



２．５　Ｋｉｎｅｔｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ
　　ＴｈｅｄａｔａｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍＲｕｓｓｉａｎｍａｎｏｍｅｔｒｉｃｍｅｔｈｏｄ
（ＳＭＭ）［２４－２６，２９］ｈａｖｅｂｅｅｎｔｈｅｍａｉｎｓｏｕｒｃｅｏｆｔｈｅＡｒｒｈｅ
ｎｉｕｓｐａｒａｍｅｔｅｒｓ（ｉ．ｅ．ＥａａｎｄｌｏｇＡ）ｏｆｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉ
ｔｉｏｎｏｆｔｈｅｓｕｂｓｔａｎｃｅｓｓｔｕｄｉｅｄ．Ｒｅｓｕｌｔｓｏｆｔｈｅｔｈｅｒｍｏｇｒａｖｉ
ｍｅｔｒｉｃａｎａｌｙｓｉｓ（ＴＧＡ）ｃａｎｂｅｃｏｎｖｅｒｔｅｄｉｎｔｏｃｏｍｐａｔｉｂｌｅ
ｖａｌｕｅｓｂｙｍｅａｎｓｏｆｔｈｅｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｃｕｒｖｅｓ［２７］．Ａｌｓｏａｐｒｅ
ｄｉｃｔｉｏｎｏｎｔｈｅｂａｓｉｓｏｆｍｏｄｉｆｉｅｄＥｖａｎｓＰｏｌａｎｙｉＳｅｍｅｎｏｖｅ
ｑｕａｔｉｏｎｗａｓｕｓｅｄ［２８］．Ａｒｒｈｅｎｉｕｓｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｔｈｅｓｕｂ
ｓｔａｎｃｅｓｓｔｕｄｉｅｄａｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ１．Ｔｈｅｒｍｏｓｔａｂｉｌｉｔｙ
ｔｈｒｅｓｈｏｌｄｓ，ｉ．ｅ．ｔｈｅｍａｘｉｍｕｍｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｔ
ｗｈｉｃｈａｃｈａｒｇｅｏｆｔｈｅｇｉｖｅｎｅｘｐｌｏｓｉｖｅｃａｎｂｅｈｅａｔｅｄｆｏｒｔｈｅ
ｐｅｒｉｏｄｏｆｓｉｘｈｏｕｒｓｗｉｔｈｏｕｔｓｈｏｗｉｎｇｃｈａｎｇｅｓｉｎｉｔｓｅｘｐｌｏｓｉｖｅ
ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ，ｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏＭａｋｓｉｍｏｖ＆
Ｓｈｉｐｉｔｓｙｎｓｅｍｉｅｍｐｉｒｉｃａｌｍｅｔｈｏｄ［２９］ａｄｏｐｔｉｎｇｔｈｅＡｒｒｈｅ
ｎｉｕｓｐａｒａｍｅｔｅｒｓ；Ｔａｂｌｅ２ｐｒｅｓｅｎｔｓｔｈｅｒｅｓｕｌｔｉｎｇｖａｌｕｅｓ．
２．６　Ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ
　　Ｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｌｙｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ
ｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓｗｅｒｅｔａｋｅｎｆｒｏｍｌｉｔｅｒａｔｕｒｅ［１３，３０］ａｎｄｔｈｅｙａｒｅ
ｐｒｅｓｅｎｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ２．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓ，
Ｄ，ｆｏｒｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｍａｘｉｍｕｍｄｅｎｓｉｔｙ（ＴＭＤ）ｗｅｒｅｃａｌｃｕ
ｌａｔｅｄｂｙｍｅａｎｓｏｆＫａｍｌｅｔ＆Ｊａｃｏｂｍｅｔｈｏｄ［３１］．ａｎｄｔｈｅ
ｍａｘｉｍｕｍｒｅａｌｈｅａｔｏｆｅｘｐｌｏｓｉｏｎ，Ｑｒｅａｌ，ｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄｂｙ
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ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｆｒｏｍ ｔｈｅｒｉｇｈｔｔｏｌｅｆｔｈａｎｄｓｉｄｅ．Ｔｈｉｓｏｒｄｅｒ
ｄｏｅｓｎｏｔｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｗｉｔｈｔｈａｔｏｆｔｈｅｏｎｓｅｔｓｏｆｔｈｅｉｒｄｅｃｏｍ
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　　Ｆｉｇ．２ｐｒｅｓｅｎｔｓｔｈｅｉｎｔｅｒｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅａｃ
ｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓＥａｏｆｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ（ｔｈａｔｃｏｒｒｅ
ｓｐｏｎｄｔｏｔｈｅＳＭＭｒｅｓｕｌｔｓ）ａｎｄｔｈｅｓｌｏｐｅｓｏｆＫｉｓｓｉｎｇｅｒｒｅ
ｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ，ＥａＲ

－１．Ａｃｔｕａｌｌｙ，ｔｈｉｓｉｓａｎｉｎｔｅｒｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ
ｂｅｔｗｅｅｎａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｖａｌｕｅｓｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｔｗｏｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ｍｅｔｈｏｄｏｌｏｇｉｅｓ；ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｉｔｒｅｆｌｅｃｔｓｖｅｒｙｃｌｏｓｅｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｅｌｉｍｉｔａｔｉｏｎ．Ｕｓｉｎｇｔｈｉｓｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ，ｗｅｅｓｔｉ
ｍａｔｅｄｔｈｅｖａｌｕｅｏｆＥａＲ

－１ ＝３２５００ＫｆｏｒＴＮＢ，ｗｈｉｃｈ
ｄｉｓｔｉｌｓａｔｔｈｅＤＴＡｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ．

Ｆｉｇ．１　ＥｖａｌｕａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＤＴＡｏｕｔｐｕｔｓｂｙＫｉｓｓｉｎｇｅｒ

ｍｅｔｈｏｄｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙｉｓｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｆｒｏｍｔｈｅ

ｒｉｇｈｔｔｏｌｅｆｔｈａｎｄｓｉｄｅ

Ｆｉｇ．２　ＲｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓＥａｏｆｔｈｅｒｍａｌ

ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ（ｔｈａｔｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｔｏｔｈｅＳＭＭｒｅｓｕｌｔｓ）
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　　Ｆｒｏｍｔｈｅｐｏｉｎｔｏｆｖｉｅｗｏｆｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｔｈｅｒｅ
ｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｉｇｎｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓａｎｄａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎ

ｅｒｇｉｅｓＥａ（Ｆｉｇ．３）ｉｓｍｏｒｅｕｎｉｖｅｒｓａｌ．Ｆｒｏｍｔｈｅｓｏｌｕｔｉｏｎｔｏ
ｔｈｅｐｒｏｂｌｅｍｏｆｔｈｅｒｍａｌｅｘｐｌｏｓｉｏｎｄｕｒｉｎｇｌｉｎｅａｒｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ
ｉｎｃｒｅａｓｅ［３６］ｉｔｆｏｌｌｏｗｓｔｈａｔｔｈｅｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｏｆｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍ

ｐｅｒａｔｕｒｅｏｎｔｈｅａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｏｆｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｔｈｅ
ｇｉｖｅｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｉｓｖｉｒｔｕａｌｌｙｌｉｎｅａｒ．Ｉｆｉｎｔｈｅｆｉｒｓｔ
ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎｔｈｅｉｇｎｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｉｓｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄａｓｔｈｅ
ｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ｔｈｅｎｔｈｅｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｉｎＦｉｇ．３ｉｓｌｏｇ
ｉｃａｌ．Ａｌｍｏｓｔｔｈｅｓａｍｅｃａｎｂｅｓｔａｔｅｄａｌｓｏａｂｏｕｔｔｈｅｄｅｐｅｎｄ
ｅｎｃｅｉｎＦｉｇ．４．Ｕｓｉｎｇｔｈｉｓｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ，ｗｅｅｓｔｉｍａｔｅｄｔｈｅ
ｉｇｎｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆＴＮＢ（３４７℃），ｗｈｉｃｈｉｓｐｒａｃｔｉｃａｌ
ｌｙｉｄｅｎｔｉｃａｌｗｉｔｈｉｔｓｂｏｉｌｉｎｇｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ（３５０℃ ［３４］

）．

ＴｈｅｄａｔａｏｆＴＰＴｄｏｎｏｔｃｏｒｒｅｌａｔｅｗｉｔｈｔｈｉｓｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅ，
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　　Ｆｉｇ．６ｇｒａｐｈｉｃａｌｌｙｐｒｅｓｅｎｔｓｔｈｅｆｏｒｍｓｏｆｍｏｄｉｆｉｅｄＥｖ
ａｎｓＰｏｌａｎｙｉＳｅｍｅｎｏｖ（ＥＰＳ）ｅｑｕａｔｉｏｎ［３７，３８］ｆｏｒｔｈｅｓｕｂ
ｓｔａｎｃｅｓｓｔｕｄｉｅｄ．Ｉｎｔｈｉｓｃａｓｅ，ｆｏｒｔｈｅｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｏｆｐｏｌｙ
ｎｉｔｒｏａｒｅｎｅｓｅｘｈｉｂｉｔｉｎｇａｖｅｒｙｓｔｒｏｎｇｓｔａｂｉｌｉｓｉｎｇｅｆｆｅｃｔｏｆ
ｃｒｙｓｔａｌｌａｔｔｉｃｅ（ｆｏｒＴＰＴａｎｄＮＯＮＡｓｅｅＲｅｆ．［３９］）ｔｈｉｓ
ｅｑｕａｔｉｏｎｈａｓａｐｏｓｉｔｉｖｅｓｌｏｐｅ［３７］．Ｔｈｅｃａｔｅｇｏｒｙｏｆｍｏｄｉ
ｆｉｅｄＥＰＳｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｓａｌｓｏｉｎｃｌｕｄｅｓｔｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎ
ｄｒｏｐｅｎｅｒｇｉｅｓ，Ｅｄ，ａｎｄｈｅａｔｓｏｆｅｘｐｌｏｓｉｏｎｉｎＦｉｇ．７，
ｗｈｉｃｈｗａｓｄｅｒｉｖｅｄｆｏｒｔｈｅｆｉｒｓｔｔｉｍｅｏｎｔｈｅｂａｓｉｓｏｆｑｕａｎ
ｔｕｍｃｈｅｍｉｓｔｒｙｍｅｔｈｏｄｓｆｏｒｎｉｔｒａｍｉｎｅｓ［４０］．ＩｎＦｉｇ．７ｔｈｅ
ｓｕｂｓｔａｎｃｅｓｏｆｌｏｗｅｒｐｈｙｓｉｃａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙ（ｉ．ｅ．ＴＮＢａｎｄ
ＨＮＢ）ａｒｅｄｉｓｔｉｎｃｔｌｙｓｅｐａｒａｔｅｄ．Ａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｄｅｐｅｎｄ
ｅｎｃｅｓｇｉｖｅｎｉｎｔｈｉｓｆｉｇｕｒｅ，ｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｅｎｅｒｇｙｃｏｎｔｅｎｔ
ｏｆｔｈｅｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｒｅｎｅｓｓｔｕｄｉｅｄｉｓａｓｓｏｃｉａｔｅｄｗｉｔｈｉｎｃｒｅａｓｅ
ｉｎｔｈｅｉｒｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ．Ｂｏｔｈｔｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｓ（ｉ．ｅ．ｉｎ
Ｆｉｇｓ６ａｎｄ７）ａｒｅｖａｌｉｄｆｏｒｎａｒｒｏｗｓｅｔｓｏｆｓｕｂｓｔａｎｃｅｓｔｒｕｃ
ｔｕｒｅｓａｎｄｔｈｅｙｄｏｃｕｍｅｎｔｔｈａｔｔｈｅｓｔｒｅｎｇｔｈｏｆｂｏｎｄｂｅｉｎｇ
ｓｐｌｉｔｉｓａｄｅｃｉｓｉｖｅｆａｃｔｏｒｉｎｔｈｅｇｉｖｅｎｒｅａｃｔｉｏｎ［３７，３８］．
　　Ｌｉｔｅｒａｔｕｒｅｏｆｔｅｎｇｉｖｅｓｔｈｅｓｏｃａｌｌｅｄｍａｘｉｍｕｍｖａｌｕｅｓ
ｏｆｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｌｙｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓｏｆｅｘ
ｐｌｏｓｉｖｅｓｗｉｔｈｏｕｔｓｐｅｃｉｆｙｉｎｇｔｈｅｃｈａｒｇｅｄｅｎｓｉｔｉｅｓａｔｗｈｉｃｈ
ｔｈｅｓｅｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓｗｅｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄ．ＦｏｒＴＰＴ，ＮＯＮＡａｎｄ
ＤＯＤＥＣＡ，ｔｈｅｓｅｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓｃａｎｂｅｅｓｔｉｍａｔｅｄｏｎｔｈｅｂａｓｉｓ
ｏｆｔｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｍａｘｉｍｕｍｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｖａｌ

４６３ 第 １４卷　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 　含　　能　　材　　料



ｕｅｓｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓ，Ｄｔｈｅｏｒ，ａｎｄｔｈｅｍａｘｉｍｕｍｖａｌ
ｕｅｓｐｕｂｌｉｓｈｅｄ，Ｄｐｕｂｌ，ｉｎｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｆｏｒｍ：

Ｄｐｕｂｌ＝０．９８４５Ｄｔｈｅｏｒ－０．１４４７ （１）

ｗｉｔｈｔｈｅｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｒ２＝０．９０４４．

Ｆｉｇ．６　Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｓｑｕａｒｅｓｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓ

ａｎｄｔｈｅｓｌｏｐｅｓｏｆＫｉｓｓｉｎｇｅｒｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｓａｆｏｒｍｏｆ

ｍｏｄｉｆｉｅｄＥｖａｎｓＰｏｌａｎｙｉＳｅｍｅｎｏｖｅｑｕａｔｉｏｎ

Ｆｉｇ．７　Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｈｅａｔｓｏｆｅｘｐｌｏｓｉｏｎａｎｄｔｈｅｄｒｏｐ

ｅｎｅｒｇｉｅｓａｎｏｔｈｅｒｆｏｒｍｏｆｍｏｄｉｆｉｅｄＥｖａｎｓＰｏｌａｎｙｉＳｅｍｅｎｏｖｅｑｕａｔｉｏｎ

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ

　　Ａｓｅｘｐｅｃｔｅｄ，ｔｈｅｒｅｌａｔｉｖｅｔｈｅｒｍａｌｒｅａｃｔｉｖｉｔｙｏｆｐｏｌｙ
ｎｉｔｒｏａｒｅｎｅｓｓｔｕｄｉｅｄｄｅｐｅｎｄｓｕｐｏｎｔｈｅｍｅｔｈｏｄｏｆｉｔｓｓｐｅｃｉ
ｆｉｃａｔｉｏｎ．Ｉｎｔｅｒｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｓｃａｎｂｅｆｏｕｎｄｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｒｅ
ｓｕｌｔｓｏｆｉｎｄｉｖｉｄｕａｌｍｅｔｈｏｄｓｏｆｓｐｅｃｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｒｅｖａｌｕａｔｉｏｎ
ｏｆｔｈｉｓｒｅａｃｔｉｖｉｔｙ．Ｆｒｏｍ ｔｈｅｐｏｉｎｔｏｆｖｉｅｗｏｆｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ａｃｌｅａｒｌｙｄｅｍａｒｃａｔｅｄｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｅｘｉｓｔｓｆｏｒ
ｔｈｅｓｅｓｕｂｓｔａｎｃｅｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓｏｂｔａｉｎｅｄ
ｆｒｏｍｔｈｅＲｕｓｓｉａｎｍａｎｏｍｅｔｒｉｃ（ｉｓｏｔｈｅｒｍａｌ）ｍｅｔｈｏｄａｎｄ
ｓｌｏｐｅｓｏｆｔｈｅＫｉｓｓｉｎｇｅｒｅｑｕａｔｉｏｎ．Ｔｈｉｓｄｅｌｉｍｉｔａｔｉｏｎｉｓ
ｐｒａｃｔｉｃａｌｌｙｉｄｅｎｔｉｃａｌｗｉｔｈｔｈａｔｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍ ｍｏｄｉｆｉｅｄ
ｆｏｒｍｓｏｆＥｖａｎｓＰｏｌａｎｙｉＳｅｍｅｎｏｖｅｑｕａｔｉｏｎｆｏｒｔｈｅｓｅｃｏｍ
ｐｏｕｎｄｓ．Ｉｎａｄｄｉｔｉｏｎ，ｔｈｅｆｏｒｍｓｏｆｔｈｉｓｅｑｕａｔｉｏｎａｌｓｏｒｅ
ｆｌｅｃｔｔｈｅｓｔａｂｉｌｉｓｉｎｇｅｆｆｅｃｔｏｆｃｒｙｓｔａｌｌａｔｔｉｃｅ．Ｔｈｅｒｅｌａｔｉｏｎ

ｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｉｇｎｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓａｎｄｔｈｅａｃｔｉｖａｔｉｏｎ
ｅｎｅｒｇｉｅｓｏｆｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍｔｈｅＲｕｓｓｉａｎｍａｎ
ｏｍｅｔｒｉｃｍｅｔｈｏｄｉｓｕｎａｍｂｉｇｕｏｕｓｆｏｒｔｈｅｓｅｓｕｂｓｔａｎｃｅｓｉｎ
ｃｏｎｔｒａｓｔｔｏｔｈｅａｎａｌｏｇｏｕｓｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｏｆｓｌｏｐｅｓｏｆｔｈｅＫｉｓ
ｓｉｎｇｅｒｅｑｕａｔｉｏｎ：ｔｈｅｋｉｎｅｔｉｃｄａｔａｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍｉｓｏｔｈｅｒｍａｌ
ｍｅｔｈｏｄｓｏｆｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｒｍａｌｒｅａｃｔｉｖｉｔｙｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃ
ｍａｔｅｒｉａｌｓａｒｅｍａｒｋｅｄｌｙｃｌｏｓｅｒｔｏｒｅａｌｉｔｙｔｈａｎａｒｅｔｈｅｃｏｒｒｅ
ｓｐｏｎｄｉｎｇｄａｔａｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍｎｏｎｉｓｏｔｈｅｒｍａｌｍｅｔｈｏｄｓ．Ｏｎ
ｔｈｅｂａｓｉｓｏｆｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｏｂｔａｉｎｅｄｈｅｒｅａｎｄｔｈｏｓｅｐｕｂｌｉｓｈｅｄ
ｅａｒｌｉｅｒａｂｏｕｔｔｈｅｓｔｕｄｉｅｓｏｆｉｎｉｔｉａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｖｉｔｙｏｆｔｈｅｐｏｌｙ
ｎｉｔｒｏａｒｅｎｅｓｓｔｕｄｉｅｄ，ｉｔｉｓｐｏｓｓｉｂｌｅｔｏａｒｒａｎｇｅｔｈｅｍｏｓｔ
（ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｉｃａｌｌｙ）ａｔｔｒａｃｔｉｖｅｏｆｔｈｅｍｉｎｔｈｅｏｒｄｅｒｏｆｔｈｅｉｒ
ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇ ｔｈｅｒｍａｌｒｅａｃｔｉｖｉｔｙ ａｓ ｆｏｌｌｏｗｓ： ＯＮＴＴＰＴ
ＮＯＮＡＮＴＦＡ．

Ａｃｋｎｏｗｌｅｄｇｅｍｅｎｔｓ：
　　ＴｈｅｗｏｒｋｗａｓｃａｒｒｉｅｄｐａｒｔｌｙｏｕｔｕｎｄｅｒｔｈｅａｕｓｐｉｃｅｓｏｆｔｈｅＭｉｎｉｓｔｒｙｏｆ

Ｅｄｕｃａｔｉｏｎ，Ｙｏｕｔｈ＆ＳｐｏｒｔｓｏｆｔｈｅＣｚｅｃｈＲｅｐｕｂｌｉｃａｓａｐａｒｔｏｆｉｔｓｒｅｓｅａｒｃｈ

ｐｒｏｊｅｃｔＮｏ．ＭＳＭ００２１６２７５０１ａｎｄｐａｒｔｌｙｏｕｔｕｎｄｅｒｓｕｐｐｏｒｔｆｒｏｍｔｈｅＭｉｎｉｓｔｒｙ

ｏｆＩｎｄｕｓｔｒｙ＆ＴｒａｄｅｏｆｔｈｅＣｚｅｃｈＲｅｐｕｂｌｉｃａｓａｐａｒｔｏｆｉｔｓＲｅｓｅａｒｃｈｐｒｏｊｅｃｔ

ＴＡＮＤＥＭＮｏ．ＦＴＴＡ／０４９．

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ：
［１］ＳｋｉｄｅｒＡＫ，ＳｋｉｄｅｒＮ．Ａｒｅｖｉｅｗｏｆａｄｖａｎｃｅｄｈｉｇｈｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ，ｉｎｓｅｎ

ｓｉｔｉｖｅａｎｄｔｈｅｒｍａｌｌｙｓｔａｂｌｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓｅｍｅｒｇｉｎｇｆｏｒｍｉｌｉｔａｒｙａｎｄ

ｓｐａｃｅａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＪＨａｚａｒｄＭａｔｅｒ，２００４，１１２：１．

［２］ＨａｍｉｄＪ，ＧｒｉｆｆｉｔｈｓＴ，ＣｌａｒｉｄｇｅＲ，ｅｔａｌ．ＡｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆＮｏｖｅｌＥｎｅｒｇｅｔ

ｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓｆｏｒＩｎｉｔｉａｔｏｒｓａｎｄＥｘｐｌｏｓｉｖｅＴｒａｉｎｓ［Ｃ］．Ｐｒｏｃ．７ｔｈＩｎｔ．

ＳｅｍｉｎａｒＮＴＲＥＭ，Ｕｎｉｖ．Ｐａｒｄｕｂｉｃｅ，Ａｐｒｉｌ２００４，１３３．

［３］ＫｎｅｉｓｌＰ．ＦｌｕｏｒｏＲｕｂｂｅｒＰｌａｓｔｉｃｉｚｅｄＦｌｕｏｒｏｐｏｌｙｍｅｒＢｉｎｄｅｒｓｆｏｒＴｈｅｒ

ｍａｌｌｙＳｔａｂｌｅ，ＳｈａｐｅｄＣｈａｒｇｅＰｌａｓｔｉｃＥｘｐｌｏｓｉｖｅ［Ｐ］．Ｕ．Ｓ．Ｐａｔ．Ａｐ

ｐｌ．２００４０５０４６６；Ｃｈｅｍ．Ａｂｓｔｒ．，２００４，１４０：２３８０５７．

［４］ＹａｎｇＷ，ＰａｒｒｏｔｔＲＡ，ＢｅｈｒｍａｎＬＡ，ｅｔａｌ．ＨｉｇｈＴｅｍｐｅｒａｔｕｒｅＥｘｐｌｏ

ｓｉｖｅｆｏｒＤｏｗｎｈｏｌｅＷｅｌｌＡｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ ［Ｐ］． Ｕ．Ｓ． Ｐａｔ． Ａｐｐｌ．

２００２１２９９４０；Ｃｈｅｍ．Ａｂｓｔｒ．，２００２，１３７：２５００３５．

［５］ＶｏｒｅｃｋＷ，ＢｒｏｏｋｓＪ，ＥｂｅｒｈａｒｄｔＪ，ｅｔａｌ．ＳｈａｐｅｄＣｈａｒｇｅＣｏｎｔａｉｎｉｎｇ

Ｔｒｉａｍｉｎｏｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ［Ｐ］．ＥＰ７９４１６３；Ｃｈｅｍ．Ａｂｓｔｒ．，１９９７，

１２７：２２２６３１．

［６］ＤａｃｏｎＪＣ．Ｏｃｔａｎｉｔｒｏｔｅｒｐｈｅｎｙｌ［Ｐ］．Ｕ．Ｓ．ｐａｔ．３，５９２，８６０，Ｓｅｃｒｅｔａｒ

ｙｏｆｔｈｅＮａｖｙ，１９７１．

［７］ＭａｋａｒｏｖＶＶ，ＧｒｉｎｅｖｉｃｈＥＡ，ＬａｚｓｈｅｖＶＺ，ｅｔａｌ．ＭｅｔｈｏｄｏｆＯｂｔａｉ

ｎｉｎｇｏｆｔｈｅ２，４，６，４′，６′，２″，４″，６″Ｏｃｔａｎｉｔｒｏｍｔｅｒｐｈｅｎｙｌ［Ｐ］．ＲＵ

Ｐａｔ．２，２６３，６５４，Ｇｏｓ．ＮａｕｃｈｎｏＩｓｓｌｅｄ．Ｉｎｓｔ．＂Ｋｒｉｓｔａｌｌ＂，２００５．

［８］ＤａｃｏｎＪＣ．Ｎｏｎａｎｉｔｒｏｔｅｒｐｈｅｎｙｌ［Ｐ］．Ｕ．Ｓ．ｐａｔ．３，７５５，４７１，Ｓｅｃｒｅ

ｔａｒｙｏｆｔｈｅＮａｖｙ，１９７３．

［９］ＳｉｔｚｍａｎｎＭＥ．Ｎｏｎａｎｉｔｒｏｔｅｒｐｈｅｎｙｌ［Ｐ］．Ｕ．Ｓ．Ｐａｔ．６，４７６，２８０，Ｓｅｃ

ｒｅｔａｒｙｏｆｔｈｅＮａｖｙ，２００２．

［１０］ＤａｃｏｎＪＣ．２，４，６Ｔｒｉｐｉｃｒｙｌｓｔｒｉａｚｉｎｅｌ［Ｐ］．Ｕ．Ｓ．ｐａｔ．３，７５５，３２１，

ＳｅｃｒｅｔａｒｙｏｆｔｈｅＮａｖｙ，１９７３．

［１１］ＤａｃｏｎＪＣ．２，４，６Ｔｒｉｐｉｃｒｙｌｓｔｒｉａｚｉｎｅ，ＴＰＴ：ｉｔｓＣｒｙｓｔａｌｌｉｚａｔｉｏｎａｎｄ

５６３第 ５期　　　　　　　　ＳｖａｔｏｐｌｕｋＺＥＭＡＮ，ｅｔａｌ：ＴｅｃｈｎｏｌｏｇｉｃａｌｌｙＡｔｔｒａｃｔｉｖｅＨｉｇｈＴｈｅｒｍｏｓｔａｂｌｅＰｏｌｙｎｉｔｒｏＡｒｅｎｅｓ



ＣｒｙｓｔａｌＤｅｎｓｉｔｙＤｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｓ［Ｒ］．Ｕ．Ｓ．ＮＴＩＳＲｅｐ．ＡＤＡ０２３４６４，
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