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ｇｌａｓｓｒｅａｃｔｏｒｗｉｔｈａｗａｔｅｒｂａｔｈ．Ｉｔｗａｓｋｅｐｔｕｎｄｅｒｍｅ
ｃｈａｎｉｃａｌｓｔｉｒｒｉｎｇａｎｄｈｅａｔｅｄｔｏｔｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆ６０℃
ａｍｍｏｎｉｕｍｈｙｄｒｏｘｉｄｅ（０．０３ｍｏｌ，１２ｍＬ，１０％ ｉｎｍａｓｓ
ｒａｔｉｏ）ｗａｓａｄｄｅｄｄｒｏｐｗｉｓｅｗｉｔｈｃｏｎｔｉｎｕｏｕｓｓｔｉｒｒｉｎｇｏｖｅｒａ
ｐｅｒｉｏｄｏｆ１５ｍｉｎａｎｄｔｈｅｙｅｌｌｏｗｍｉｃｒｏｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｐｒｅｃｉｐｉ
ｔａｔｅｗａｓｆｏｒｍｅｄｇｒａｄｕａｌｌｙ．Ｔｈｅｓｕｓｐｅｎｓｉｏｎｗａｓｓｔｉｒｒｅｄｆｏｒ
ａｎａｄｄｉｔｉｏｎａｌ１５ｍｉｎａｔ６０℃ ａｎｄｔｈｅｎｃｏｏｌｅｄｔｏｒｏｏｍ
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ｔｈｅｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓｃｏｌｌｅｃｔｅｄｂｙｆｉｌｔｒａｔｉｏｎ
ａｎｄｄｒｉｅｄｉｎａｎｏｖｅｎ．Ｙｉｅｌｄｉｓ８６％．Ｙｅｌｌｏｗｎｅｅｄｌｅ
ｓｈａｐｅｄｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓｓｕｉｔａｂｌｅｆｏｒＸｒａｙｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔ
ｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｒｅｃｒｙｓｔａｌｌｉｚａｔｉｏｎｗｉｔｈｔｈｅｄｉｓｔｉｌｌｅｄｗａｔｅｒ
ａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｆｏｒ２ｗｅｅｋｓ．Ｅｌｅｍｅｎｔａｌａｎａｌｙｓｉｓｆｏｒ
Ｃ６Ｈ６Ｎ４Ｏ９（ｍｏｌａｒｍａｓｓ：２７８．１５ｇ· ｍｏｌ

－１
）（％）：

ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ：Ｎ２０．１４；Ｈ２．１７；Ｃ２５．９１；ｆｏｕｎｄ：Ｎ２０．３５；
Ｈ２．２９；Ｃ２５．８４．ＩＲ（ｃｍ－１

，ＫＢｒｐｅｌｌｅｔｓ）：３６３７ｗ，
３４６８ｗ（νＮ—Ｈ），３２１７ｍ（νＯ—Ｈ），１６４５ｓ（νＰｈ—ＯＨ），
１５５３ｓ（νａｓＮＯ２），１３４７ｓ（νｓＮＯ２），１１９２ｓ（νＣ—Ｏ），
９３８ｗ，７８４ｗ，７１１ｗ（δｒｉｎｇｂｏｎｅ）．
２．３　Ｐｈｙｓｉｃａｌｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓ

ＥｌｅｍｅｎｔａｌａｎａｌｙｓｅｓｗｅｒｅｐｅｒｆｏｒｍｅｄｏｎａＦｌａｓｈＥＡ
１１１２ｆｕｌｌａｕｔｏｍａｔｉｃｔｒａｃｅｅｌｅｍｅｎｔａｎａｌｙｚｅｒ．ＴｈｅＦＴＩＲ
ｓｐｅｃｔｒａｗｅｒｅｒｅｃｏｒｄｅｄｏｎａＢｒｕｋｅｒＥｑｕｉｎｏｘ５５ｉｎｆｒａｒｅｄ
ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒ（ＫＢｒｐｅｌｌｅｔｓ） ｉｎｔｈｅｒａｎｇｅｏｆ４０００－
４００ｃｍ－１ｗｉｔｈｔｈｅｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆ４ｃｍ－１．

ＤＳＣａｎｄＴＧｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓｗｅｒｅｃａｒｒｉｅｄｏｎａＰｙｒｉｓ１
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｓｃａｎｎｉｎｇｃａｌｏｒｉｍｅｔｅｒａｎｄＰｙｒｉｓ１ｔｈｅｒｍｏｇｒａｖｉ
ｍｅｔｒｉｃａｎａｌｙｚｅｒ（ＰｅｒｋｉｎＥｌｍｅｒ，ＵＳＡ），ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，
ｕｓｉｎｇｄｒｙｎｉｔｒｏｇｅｎａｓａｔｍｏｓｐｈｅｒｅｗｉｔｈｆｌｏｗｉｎｇｒａｔｅｏｆ
２０ｍＬ·ｍｉｎ－１．Ｔｈｅａｎａｌｙｓｉｓｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓｗｅｒｅａｓｆｏｌｌｏｗｓ：
ｆｏｒＰｙｒｉｓ１ＤＳＣ，ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓａｍｐｌｅｗａｓｐｏｗｄｅｒｅｄａｎｄ

ｓｅａｌｅｄｉｎａｌｕｍｉｎｕｍｐａｎｓｗｉｔｈａｌｉｎｅａｒｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｏｆ５，
１０，１５，２０ａｎｄ２５℃·ｍｉｎ－１ｆｒｏｍ５０℃ ｔｏ４５０℃；ｆｏｒ
Ｐｙｒｉｓ１ＴＧＡ，ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓａｍｐｌｅｗａｓｐｏｗｄｅｒｅｄａｎｄｐｕｔｉｎ
ｔｈｅｐｌａｔｉｎｕｍｏｐｅｎｐａｎｓｗｉｔｈｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｏｆ１０℃·ｍｉｎ－１

ｆｒｏｍ５０℃ ｔｏ４５０℃．
Ｔｈｅｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｗａｓｔｅｓｔｅｄｂｙ

ｆｏｌｌｏｗｉｎｇｓｔａｎｄａｒｄｍｅｔｈｏｄｓ［１５］．Ｔｈｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ
ｗａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙｔｈｅｄｒｏｐｈａｍｍｅｒｍｅｔｈｏｄｕｓｉｎｇａ
０．８ｋｇｄｒｏｐｗｅｉｇｈｔｏｎｔｈｅＣＧＹ１ｍｅｃｈａｎｉｃａｌｉｍｐａｃｔｓｅｎ
ｓｉｔｉｖｉｔｙｉｎｓｔｒｕｍｅｎｔ．Ｔｈｅｆｒｉｃｔｉｏｎｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｗａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄ
ｏｎｔｈｅＭＧＹ１ｐｅｎｄｕｌｕｍ ｆｒｉｃｔｉｏｎｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙａｐｐａｒａｔｕｓ．
Ａｆｔｅｒｔｈｅｓａｍｐｌｅｗａｓｃｏｍｐｒｅｓｓｅｄｂｅｔｗｅｅｎｔｗｏｓｔｅｅｌｐｏｌｅｓ
ｗｉｔｈｍｉｒｒｏｒｓｕｒｆａｃｅｓａｔｔｈｅｐｒｅｓｓｕｒｅｏｆ１．９６ＭＰａｆｉｒｍｌｙ，
ｏｎｅｏｆｔｈｅｓｔｅｅｌｐｏｌｅｗａｓｈｏｒｉｚｏｎｔａｌｌｙｈｉｔｗｉｔｈａ１ｋｇ
ｈａｍｍｅｒｐｅｎｄｕｌｕｍｄｒｏｐｐｉｎｇｆｒｏｍ９０°．Ｔｈｅｆｌａｍｅｓｅｎｓｉ
ｔｉｖｉｔｙｗａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｏｎｔｈｅＨＧＹ１ｆｌａｍｅｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙａｐ
ｐａｒａｔｕｓ，ｔｈｅｐｒｅｓｓｅｄｓａｍｐｌｅｗａｓｉｇｎｉｔｅｄｂｙｓｔａｎｄａｒｄ
ｂｌａｃｋｐｏｗｄｅｒｐｅｌｌｅｔｏｎｔｈｅａｐｐａｒａｔｕｓ．
２．４　Ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｓａｎｄｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｓ

Ａｙｅｌｌｏｗｎｅｅｄｌｅｓｈａｐｅｄｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｗｉｔｈｄｉｍｅｎ
ｓｉｏｎｓｏｆ０．１４ｍｍ×０．１０ｍｍ×０．０６ｍｍｗａｓｓｅｌｅｃｔｅｄｆｏｒ
Ｘｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎａｎａｌｙｓｉｓ．Ｔｈｅｄａｔａｃｏｌｌｅｃｔｉｏｎｗａｓｐｅｒ
ｆｏｒｍｅｄ ｏｎ ａ Ｒｉｇａｋｕ ＭｉｃｒｏＭａｘ００７ ｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒ
ｅｑｕｉｐｐｅｄｗｉｔｈａＳａｔｕｒｎ７０ＣＣＤｂｙｕｓｉｎｇＭｏＫαｒａｄｉａｔｉｏｎ
（λ＝０．７１０７３?）ａｔ１１３（２）Ｋｗｉｔｈｐｈｉａｎｄｏｍｅｇａｓｃａｎｓ
ｍｏｄｅ．Ａｔｏｔａｌｏｆ７２７４ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓ（２２６５ｕｎｉｑｕｅ，Ｒｉｎｔ＝
０．０６４５）ｗｅｒｅｍｅａｓｕｒｅｄｉｎｔｈｅｒａｎｇｅｏｆ２．４２°＜θ＜２７．８５°，
ｏｆｗｈｉｃｈ１６８３ｗｅｒｅｏｂｓｅｒｖｅｄｗｉｔｈＩ＞２σ（Ｉ）．Ｅｍｐｉｒｉｃａｌ
ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｓｗｅｒｅａｐｐｌｉｅｄｂｙｕｓｉｎｇｔｈｅＣｒｙｓｔａｌ
Ｃｌｅａｒｐｒｏｇｒａｍ．Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｓｏｌｖｅｄｄｉｒｅｃｔｌｙｂｙｕｓｉｎｇ
ＳＨＥＬＸＳ９７ｐｒｏｇｒａｍ ａｎｄｒｅｆｉｎｅｄｂｙｆｕｌｌｍａｔｒｉｘｌｅａｓｔ
ｓｑｕａｒｅｓｍｅｔｈｏｄｓｏｎＦ２ ｗｉｔｈＳＨＥＬＸＬ９７ｐｒｏｇｒａｍ．Ａｌｌ
ｎｏｎｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍ ｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ
Ｆｏｕｒｉｅｒｍａｐａｎｄｒｅｆｉｎｅｄａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃａｌｌｙ．Ｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎ
ａｔｏｍｓｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌｌｙａｎｄｔｒｅａｔｅｄａｓｒｉｄｉｎｇ
ｏｎｔｈｅｐａｒｅｎｔａｔｏｍｓｏｒｗｅｒｅｃｏｎｓｔｒａｉｎｅｄｉｎｔｈｅｌｏｃａｔｉｏｎｓ
ｄｕｒｉｎｇｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｓ．Ａｆｕｌｌｍａｔｒｉｘｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔ
ｇａｖｅｔｈｅｆｉｎａｌＲ１ ＝０．０３９４ａｎｄｗＲ２ ＝０．０９８１（ｗ＝

１／［σ２（Ｆ０
２
）＋（０．０５４１Ｐ）２＋０．００００Ｐ］， ｗｈｅｒｅＰ ＝

（Ｆ０
２＋２Ｆｃ

２
）／３）．ＴｈｅｇｏｏｄｎｅｓｓｏｆｆｉｔｏｎＦ２ｉｓ０．９８６．

Ｔｈｅｌａｒｇｅｓｔｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｐｅａｋａｎｄｈｏｌｅｗｅｒｅ０．３７２ｅ·?－３

ａｎｄ－０．４６１ｅ·?－３．Ｉｎｔｈｅｆｉｎａｌｃｉｒｃｌｅｏｆｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔ
ｔｈｅｌａｒｇｅｓｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓｈｉｆｔ（Δ／σ）ｍａｘｉｓ０．００１．Ｔｈｅ

７７３第 ４期　　　　　　　　 ＨＵＸｉａｏｃｈｕｎ，ｅｔａｌ：
　　　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅ，ＴｈｅｒｍａｌＡｎａｌｙｓｉｓａｎｄ
　　ＳｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆＭｏｎｏＡｍｍｏｎｉｕｍＴｒｉｎｉｔｒｏｐｈｌｏｒｏｇｌｕｃｉｎｏｌａｔｅ



ｄｅｔａｉｌｅｄｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃｄａｔａａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ１．

Ｔａｂｌｅ１　Ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔ

ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒＮＨ４（Ｈ２ＴＮＰＧ）

ＣＣＤＣｎｕｍｂｅｒ ６７０２９３

ｅｍｐｉｒｉｃａｌｆｏｒｍｕｌａ Ｃ６Ｈ６Ｎ４Ｏ９
ｍｏｌａｒｍａｓｓ／ｇ·ｍｏｌ－１ ２７８．１５

ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ／Ｋ １１３（２）

ｃｒｙｓｔａｌｓｙｓｔｅｍ Ｃ２／ｃ

ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐ ｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃ

ｃｒｙｓｔａｌｓｉｚｅ／ｍｍ ０．１４×０．１０×０．０６

ａ／? ９．３０６（２）

ｂ／? ２１．１４４（６）

ｃ／? ９．７９７（２）

β／° ９９．５６３）

Ｖ／?３ １９０１．０（８）

Ｚ ８

ｈ －１２≤ｈ≤１１

ｋ －２７≤ｋ≤２３

ｌ －１０≤ｌ≤１２

Ｄｃ／ｇ·ｃｍ
－３ １．９４４

λ／? ０．７１０７３

μ（ＭｏＫα）／ｍｍ
－１ ０．１８７

Ｆ（０００） １１３６

θ／（°） ２．４２－２７．８５

ｍｅａｓｕｒｅｄｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓ ７２７４
ｕｎｉｑｕｅｄａｔａ（Ｒｉｎｔ） ２２６５（０．０６４５）
Ｒ１，ｗＲ２［Ｉ＞２σ（Ｉ）］ ０．０３９４，０．０９８１
Ｒ１，ｗＲ２（ａｌｌｄａｔａ） ０．０５０７，０．１０２７

ｇｏｏｄｎｅｓｓｏｆｆｉｔ ０．９８６

δｐｍａｘ，δｐｍｉｎ／ｅ·?
－３ ０．３７２，－０．４６１

３　Ｒｅｓｕｌｔｓａｎｄｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

３．１　Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎ
Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｗｉｔｈ

ｔｈｅａｔｏｍｉｃｎｕｍｂｅｒｉｎｇｓｃｈｅｍｅｉｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．１．Ｔｈｅ
ａｔｏｍｉｃｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓａｎｄｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓ，ｓｅｌｅｃｔｅｄ
ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄａｎｇｌｅｓａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ２ａｎｄＴａｂｌｅ
３．Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎａｌｙｓｉｓｓｈｏｗｓｔｈａｔｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍ
ｐｏｕｎｄｉｓａｎｉｏｎｉｃｓａｌｔｃｏｎｓｉｓｔｉｎｇｏｆａｃａｔｉｏｎＮＨ４

＋ ａｎｄａｎ

ａｎｉｏｎＣ６Ｈ２Ｎ３Ｏ９
－
，ａｎｄｉｔｉｓｔｈｅｍｏｎｏｓｕｂｓｔｉｔｕｔｅｄｓａｌｔｏｆ

Ｈ３ＴＮＰＧ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｉｓｎｏｖｅｌｉｎｔｈａｔ
ｔｈｅｒｅａｒｅｔｗｏｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａｌｌｙｉｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔｓｅｔｓｏｆ
Ｃ６Ｈ２Ｎ３Ｏ９

－ ａｎｉｏｎｓｗｈｉｃｈａｒｅｂｏｎｄｅｄｔｏｇｅｔｈｅｒｗｉｔｈｔｗｏ

ＮＨ４
＋ ｂｙｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃａｔｔｒａｃｔｉｏｎａｎｄｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｔｏ

ｆｏｒｍａｓｔａｂｌｅｓａｌｔｏｆａｍｍｏｎｉｕｍｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｌｏｒｏｇｌｕｃｉｎｏｌａｔｅ．
ＴＮＰＧｏｆｆｅｒｓｏｎｌｙｏｎｅｈｙｄｒｏｘｙｌｉｃｐｒｏｔｏｎｆｒｏｍ Ｃ（１）ｏｒ

Ｃ（５），ｗｈｉｃｈｆｏｒｍｓＴＮＰＧｕｎｉｖａｌｅｎｔａｎｉｏｎｓ．Ｗｈｅｒｅａｓｔｈｅ
ｔｗｏｈｙｄｒｏｘｙｌｉｃｐｒｏｔｏｎｓｏｆｔｈｅｏｔｈｅｒｈｙｄｒｏｘｙｌｇｒｏｕｐｓｉｎｔｈｅ
ｓａｍｅＣ６Ｈ２Ｎ３Ｏ９

－ ａｎｉｏｎａｒｅｂｏｎｄｅｄｔｏｔｈｅｏｘｙｇｅｎａｔｏｍ
（Ｏ（５），Ｏ（５Ａ）ｏｒＯ（８），Ｏ（８Ｂ））ｏｆｎｅｉｇｈｂｏｒｉｎｇｎｉｔｒｏ
ｇｒｏｕｐｓｂｙｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓ．

Ｆｉｇ．１　Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄａｔｏｍｉｃｎｕｍｂｅｒｉｎｇ

ｓｃｈｅｍｅｆｏｒＮＨ４（Ｈ２ＴＮＰＧ）

Ｔａｂｌｅ２　Ａｔｏｍｉｃｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ（×１０４）ａｎｄｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｉｓｏｔｒｏｐｉｃ

ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓ（?２×１０３）ｆｏｒＮＨ４（Ｈ２ＴＮＰＧ）

ａｔｏｍ ｘ ｙ ｚ Ｕ（ｅｑ）

Ｏ（１） ０ ４５７４（１） ２５００ １５（１）

Ｏ（２） ４３６（１） ４３２４（１） －２４９（１） ２１（１）

Ｏ（３） ２５０３（１） ３８４３（１） ２８０（１） １８（１）

Ｏ（４） １４１９（１） ２６７１（１） ６４０（１） １６（１）

Ｏ（５） －６３５（１） １６５２（１） ３３３６（１） １７（１）

Ｏ（６） ０ ３１９（１） ７５００ １５（１）

Ｏ（７） １４００（１） ４０１（１） ５４２８（１） ２２（１）

Ｏ（８） ２３１１（１） １２９５（１） ４９５０（１） １６（１）

Ｏ（９） １５９９（１） ２２８９（１） ５８９６（１） １４（１）

Ｏ（１０） １１７２（１） ３２３２（１） ７５３９（１） １９（１）

Ｎ（１） １２３７（１） ３９４８（１） ４５１（１） １３（１）

Ｎ（２） ０ １９５３（１） ２５００ １３（１）

Ｎ（３） １５１５（１） ９６８（１） ５６４４（１） １３（１）

Ｎ（４） ０ ２９５９（１） ７５００ １３（１）

Ｃ（１） ０ ３９８１（１） ２５００ １１（１）

Ｃ（２） ６６０（２） ３６０８（１） １５４３（２） １２（１）

Ｃ（３） ７２５（２） ２９５７（１） １５４７（２） １１（１）

Ｃ（４） ０ ２６１４（１） ２５００ １１（１）

Ｃ（５） ０ ９０６（１） ７５００ １１（１）

Ｃ（６） ７９６（２） １２８１（１） ６６１６（２） １１（１）

Ｃ（７） ８４４（２） １９５２（１） ６６６２（２） １１（１）

Ｃ（８） ０ ２２７０（１） ７５００ １１（１）

Ｎ（５） ２６１１（２） ４５２（１） ２５７６（２） １５（１）

　Ｎｏｔｅ：Ｕ（ｅｑ）ｉｓｄｅｆｉｎｅｄａｓｏｎｅｔｈｉｒｄｏｆｔｈｅｔｒａｃｅｏｆｔｈｅｏｒｔｈｏｇｏｎａｌｉｚｅｄＵｉｊ
ｔｅｎｓｏｒ．

８７３ 第 １６卷　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 　含　　能　　材　　料



Ｔａｂｌｅ３　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ

ｂｏｎｄ ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ
／? ｂｏｎｄ ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ

／（°）

Ｏ（１）—Ｃ（１） １．２５４（２） Ｃ（２）—Ｃ（１）—Ｃ（２）１＃ １１３．６（２）
Ｏ（６）—Ｃ（５） １．２４０（２） Ｃ（３）—Ｃ（２）—Ｃ（１） １２４．６（２）
Ｃ（１）—Ｃ（２） １．４３９（２） Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４） １１８．８（２）
Ｃ（２）—Ｃ（３） １．３７９（２） Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（３）１＃ １１９．４（２）
Ｃ（３）—Ｃ（４） １．４３５（２） Ｃ（６）—Ｃ（５）—Ｃ（６）２＃ １１４．３（２）
Ｃ（５）—Ｃ（６） １．４６３（２） Ｃ（７）—Ｃ（６）—Ｃ（５） １２２．７（２）
Ｃ（６）—Ｃ（７） １．４２０（２） Ｃ（８）—Ｃ（７）—Ｃ（６） １１８．７（２）
Ｃ（７）—Ｃ（８） １．３９９（２） Ｃ（７）—Ｃ（８）—Ｃ（７）２＃ １２２．５（２）

　 Ｎｏｔｅ：Ｓｙｍｍｅｔｒｙｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｓｕｓｅｄｔｏｇｅｎｅｒａｔｅｅｑｕｉｖａｌｅｎｔａｔｏｍｓ：

１＃－ｘ，ｙ，－ｚ＋１／２；２＃－ｘ，ｙ，－ｚ＋３／２．

Ｆｏｒｏｎｅｏｆｔｈｅｐｈｅｎｙｌｒｉｎｇ（Ｃ（１）—Ｃ（２）—
Ｃ（３）—Ｃ（４）—Ｃ（３Ａ）—Ｃ（２Ａ）），ｔｈｅＣ—Ｃｂｏｎｄ
ｌｅｎｇｔｈｓｒａｎｇｅｆｒｏｍ１．３７９（２）?（Ｃ（２）—Ｃ（３））ｔｏ
１．４３９（２）?（Ｃ（１）—Ｃ（２））ｗｉｔｈａｖｅｒａｇｅｌｅｎｇｔｈｏｆ
１．４１７５? ｗｈｉｃｈｉｓｃｏｍｐａｒａｂｌｅｗｉｔｈｔｈｅＣ—Ｃ ｂｏｎｄ
ｌｅｎｇｔｈｓ１．４００?ｏｆｎｏｒｍａｌｂｅｎｚｅｎｅｒｉｎｇ．Ｔｈｅｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ
ｉｎｐｈｅｎｙｌｒｉｎｇｒａｎｇｅｆｒｏｍ１１３．６（２）°（Ｃ（２）—Ｃ（１）—
Ｃ（２Ａ））ｔｏ１２４．６（２）°（Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３））ｗｉｔｈ
ａｖｅｒａｇｅａｎｇｌｅｏｆ１１９．９６°．Ｄｕｅｔｏｓｔｒｏｎｇｌｙｅｌｅｃｔｒｏｎｗｉｔｈ
ｄｒａｗｉｎｇｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓｏｎｐｈｅｎｙｌｒｉｎｇ，ｔｈｅＣ（１）—Ｃ（２）—
Ｃ（３）ｂｏｎｄａｎｇｌｅ（１２４．６（２）°）ｉｓｂｉｇｇｅｒｔｈａｎｎｏｒｍａｌ
ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｏｆｂｅｎｚｅｎｅｒｉｎｇ．ＷｈｅｒｅａｓｔｈｅＣ（３）—
Ｃ（４）—Ｃ（３Ａ）ｂｏｎｄａｎｇｌｅ（１１９．４（２）°）ｉｓｎｏｒｍａｌ，
ｔｈｉｓｉｓｂｅｃａｕｓｅｔｈｅｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｂｏｎｄｅｄｗｉｔｈＣ（４）ｉｓ
ｃｏｐｌａｎａｒｗｉｔｈｔｈｅｐｈｅｎｙｌｒｉｎｇａｎｄｉｓｃｏｎｊｕｇａｔｉｏｎｗｉｔｈｔｈｅ
ｒｉｎｇ，ａｎｄｔｈｅｒｅｉｓａｓｐｅｃｉａｌｂｏｎｄｉｎｔｈｉｓｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐ，
ｗｈｉｃｈｐｌａｙｓａｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｒｏｌｅｔｏｔｈｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｔｈｅｃｏｍ
ｐｏｕｎｄ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｔｈｅｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｓｏｆｔｈｉｓｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐ
ａｒｅａｌｌｂｏｎｄｅｄｔｏｔｈｅｎｅｉｇｈｂｏｒｉｎｇｈｙｄｒｏｘｙｌｉｃｐｒｏｔｏｎｓｏｆ
ｈｙｄｒｏｘｙｌｇｒｏｕｐｓｂｙｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓ，ｗｈｉｃｈｄｅｃｒｅａｓｅｔｈｅ
ｅｌｅｃｔｒｏｎｗｉｔｈｄｒａｗｉｎｇｃａｐａｃｉｔｙｏｆｔｈｅｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐ．Ｂｕｔｔｈｅ
ｏｔｈｅｒｔｗｏｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓａｒｅｎｏｔｃｏｐｌａｎａｒｗｉｔｈｔｈｅｐｈｅｎｙｌ
ｒｉｎｇ．Ｏｗｉｎｇｔｏｔｈｅｐπ ｃｏｎｊｕｇａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎａｔｏｍｓｏｆ
ｐｈｅｎｏｌｉｃｈｙｄｒｏｘｙｌｇｒｏｕｐａｎｄｐｈｅｎｙｌｒｉｎｇ，ｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ
ｏｆＣ（１）—Ｏ（１）ｉｓ１．２５４（２）?，ｗｈｉｃｈｉｓａｖｅｒｙｃｌｏｓｅ
ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎｔｏｔｈｅｖａｌｕｅｏｆｎａｔｕｒａｌｄｏｕｂｌｅｂ ｏｎｄＣ Ｏ
（１．２１４?）［１６］．Ｔｈｉｓｐπｃｏｎｊｕｇａｔｉｏｎｃａｕｓｅｔｏｔｈｅｂｏｎｄ
ａｎｇｌｅｓｏｆＣ（２）—Ｃ（１）—Ｃ（２Ａ）［１１３．６（２）°］ａｎｄ
Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４）［１１８．８（２）°］ ｓｍａｌｌｅｒ ｔｈａｎ
ｎｏｒｍａｌｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｏｆｂｅｎｚｅｎｅｒｉｎｇ．
　　Ｉｎｔｅｒｅｓｔｉｎｇｌｙ，ｆｏｒｔｈｅｏｔｈｅｒｐｈｅｎｙｌｒｉｎｇ（Ｃ（５）—
Ｃ（６）—Ｃ（７）—Ｃ（８）—Ｃ（７Ａ）—Ｃ（６Ａ）），ｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓ

ｂｏｎｄｅｄｔｏＣ（６）ａｎｄＣ（６Ａ）ａｒｅｃｏｐｌａｎａｒａｎｄｃｏｎｊｕｇａ
ｔｉｏｎｗｉｔｈｔｈｅｐｈｅｎｙｌｒｉｎｇ，ｗｈｉｌｅｔｈｅｏｔｈｅｒｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐ
（ｂｏｎｄｅｄｔｏＣ（８））ｎｏｔｃｏｐｌａｎａｒｗｉｔｈｔｈｅｐｈｅｎｙｌｒｉｎｇ．Ａｓ
ａｒｅｓｕｌｔ，ｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ［Ｃ（５）—
Ｃ（６）—Ｃ（７），Ｃ（７）—Ｃ（８）—Ｃ（７Ａ）］ａｒｅｌｉｔｔｌｅｂｉｇｇｅｒ
ｔｈａｎｎｏｒｍａｌｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｏｆｂｅｎｚｅｎｅｒｉｎｇ．Ｔｈｅｂｏｎｄ
ｌｅｎｇｔｈｏｆＣ（５）—Ｏ（６）（１．２４０（２）?）ｉｓｖｅｒｙｃｌｏｓｅｔｏ
ｔｈｅｖａｌｕｅｏｆｎａｔｕｒａｌｄｏｕｂｌｅｂｏｎｄｄｕｅｔｏｔｈｅｐπｃｏｎｊｕｇａ
ｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎａｔｏｍｓｏｆｐｈｅｎｏｌｉｃｈｙｄｒｏｘｙｌｇｒｏｕｐａｎｄｐｈｅｎｙｌ
ｒｉｎｇ．ＴｈｅＣ—Ｃｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓｏｆｔｈｅｐｈｅｎｙｌｒｉｎｇｒａｎｇｅｓ
ｆｒｏｍ１．３９９（２）?（Ｃ（７）—Ｃ（８））ｔｏ１．４６３（２）?
（Ｃ（５）—Ｃ（６））ｗｉｔｈａｖｅｒａｇｅｌｅｎｇｔｈｏｆ１．４２７５?．Ｔｈｅ
ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｒａｎｇｅｆｒｏｍ１１４．３（２）°（Ｃ（６）—Ｃ（５）—
Ｃ（６Ａ））ｔｏ１２２．７（２）°（Ｃ（５）—Ｃ（６）—Ｃ（７））ｗｉｔｈ
ａｖｅｒａｇｅａｎｇｌｅｏｆ１１９．９４°．

ＡｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．２，ｔｈｅｒｅａｒｅｉｎｔｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒａｎｄ
ｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｉｎｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄ．Ｔｈｅ
ｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄａｎｇｌｅｓａｒｅｓｕｍｍａｒｉｚｅｄｉｎ
Ｔａｂｌｅ４．Ｔｈｅｒｅａｒｅｔｗｏｔｙｐｅｓｏｆｉｎｔｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎ
ｂｏｎｄｓｉｎｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ．Ｏｎｅｉｓｅｘｈｉｂｉｔｅｄｂｙｏｘｙｇｅｎ
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ａｎｉｏｎｗｉｔｈｏｔｈｅｒｏｘｙｇｅｎａｔｏｍ（Ｏ（５），Ｏ（８））ｏｆｎｉｔｒｏ
ｇｒｏｕｐｉｎｔｈｅｓａｍｅａｎｉｏｎ［Ｏ（４）—Ｈ（４Ａ）…Ｏ（５）＃４，
Ｏ（９）—Ｈ（９）…Ｏ（８）］， ａｎｄ ｔｈｕｓ ｆｏｕｒ ｓｔａｂｌｅ ｓｉｘ
ｍｅｍｂｅｒｅｄｒｉｎｇｓａｒｅｆｏｒｍｅｄｗｈｉｃｈｅｎｈａｎｃｅｔｈｅｒｏｂｕｓｔｎｅｓｓ
ｏｆｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅ．ＴｈｅｏｔｈｅｒｆｏｒｍｓａｎＯ—Ｈ…Ｎｈｙｄｒｏｇｅｎ
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ｗｈｉｃｈｏｃｃｕｒｓｂｅｔｗｅｅｎｏｘｙｇｅｎａｔｏｍ （Ｏ（４），Ｏ（９））ｏｆ
ｐｈｅｎｏｌｉｃｈｙｄｒｏｘｙｌｇｒｏｕｐｉｎｏｎｅａｎｉｏｎｗｉｔｈｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍ
（Ｎ（２），Ｎ（３））ｏｆｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｉｎｔｈｅｓａｍｅａｎｉｏｎ．Ｔｈｅｒｅ
ａｒｅｔｈｒｅｅｔｙｐｅｓｏｆｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓａｍｏｎｇ
ＮＨ４（Ｈ２ＴＮＰＧ）ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ．Ｔｈｅｆｉｒｓｔｏｃｃｕｒｓｂｅｔｗｅｅｎｎｉｔｒｏ

ｇｅｎａｔｏｍｏｆＮＨ４
＋ ａｎｄｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｏｆｐｈｅｎｏｌｉｃｈｙｄｒｏｘｙｌ

ｇｒｏｕｐｉｎＣ６Ｈ２Ｎ３Ｏ９
－
：Ｎ（５）—Ｈ（１）…Ｏ（６）＃１；ｔｈｅｓｅｃ

ｏｎｄｏｃｃｕｒｓｂｅｔｗｅｅｎｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｏｆＮＨ４
＋ ａｎｄｏｘｙｇｅｎａｔ

ｏｍ ｏｆｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓｉｎＣ６Ｈ２Ｎ３Ｏ９
－
：Ｎ（５）—Ｈ（１）…

Ｏ（７）＃２，Ｎ（５）—Ｈ（３）…Ｏ（３）＃３ａｎｄＮ（５）—Ｈ（４）…
Ｏ（８）；ｔｈｅｔｈｉｒｄｏｃｃｕｒｓｂｅｔｗｅｅｎｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｏｆｐｈｅｎｏｌｉｃ
ｈｙｄｒｏｘｙｌｇｒｏｕｐａｎｄｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｏｆｐｈｅｎｏｌｉｃｈｙｄｒｏｘｙｌｇｒｏｕｐ
ｏｆａｄｊａｃｅｎｔａｎｉｏｎ：Ｏ（９）—Ｈ（９）…Ｏ（９）＃５．Ａｌｌｔｈｅｓｅｉｎ
ｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｅｘｔｅｎｄｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｉｎｔｏａ３Ｄ
ｓｕｐｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒａｒｒａｙａｎｄｍａｋｅａｎｉｍｐｏｒｔａｎｔｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ
ｔｏｅｎｈａｎｃｅｔｈｅｒｏｂｕｓｔｎｅｓｓｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ．

９７３第 ４期　　　　　　　　 ＨＵＸｉａｏｃｈｕｎ，ｅｔａｌ：
　　　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅ，ＴｈｅｒｍａｌＡｎａｌｙｓｉｓａｎｄ
　　ＳｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆＭｏｎｏＡｍｍｏｎｉｕｍＴｒｉｎｉｔｒｏｐｈｌｏｒｏｇｌｕｃｉｎｏｌａｔｅ



Ｔａｂｌｅ４　Ｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ（?）ａｎｄａｎｇｌｅｓ（°）

Ｄ—Ｈ…Ａ ｄ（Ｄ—Ｈ） ｄ（Ｈ…Ａ） ｄ（Ｄ…Ａ） Ｄ—Ｈ…Ａａｎｇｌｅ

Ｎ（５）—Ｈ（１）…Ｏ（６）＃１ ０．８８（２） ２．０４（２） ２．９１７（２） １７２（２）
Ｎ（５）—Ｈ（１）…Ｏ（７）＃２ ０．８８（２） ２．４２（２） ２．８５７（２） １１１（２）
Ｎ（５）—Ｈ（３）…Ｏ（３）＃３ ０．８９（２） ２．２７（２） ３．１５７（２） １７３（２）
Ｎ（５）—Ｈ（４）…Ｏ（８） ０．９０（２） ２．１０（２） ２．９８０（２） １６６（２）
Ｏ（４）—Ｈ（４Ａ）…Ｎ（２） ０．７８（２） ２．４１（２） ２．８５８（２） １１８（２）
Ｏ（４）—Ｈ（４Ａ）…Ｏ（５）＃４ ０．７８（２） １．８４（２） ２．５３５（２） １４９（２）
Ｏ（９）—Ｈ（９）…Ｏ（８） ０．８２（２） １．６７（２） ２．４３３（２） １５４（２）
Ｏ（９）—Ｈ（９）…Ｎ（３） ０．８２（２） ２．２９（２） ２．８０５（２） １２１（２）
Ｏ（９）—Ｈ（９）…Ｏ（９）＃５ ０．８２（２） ２．４９（２） ２．７６９（２） １０１（２）

　　Ｎｏｔｅ：Ｓｙｍｍｅｔｒｙｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｓｕｓｅｄｔｏｇｅｎｅｒａｔｅｅｑｕｉｖａｌｅｎｔａｔｏｍｓ：＃１－ｘ，－ｙ，１－ｚ；＃２－ｘ，－ｙ，－１／２＋ｚ；＃３－１／２－ｘ，１／２－ｙ，－ｚ；＃４－ｘ，ｙ，１／２－

ｚ；＃５－１／２－ｘ，１／２－ｙ，１－ｚ．

Ｆｉｇ．２　ＴｈｅｐａｃｋｉｎｇｐｌｏｔｏｆＮＨ４（Ｈ２ＴＮＰＧ）

ａｌｏｎｇａａｘｉｓｏｆｕｎｉｔｃｅｌｌ

３．２　Ｔｈｅｒｍａｌａｎａｌｙｓｉｓ
ＴｈｅＤＳＣａｎｄＴＧＤＴＧｃｕｒｖｅｓｏｆＮＨ４（Ｈ２ＴＮＰＧ）ａｒｅ

ｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．３ａｎｄＦｉｇ．４．Ｔｈｅｒｅｉｓｏｎｌｙｏｎｅｓｈａｒｐｅｘｏ
ｔｈｅｒｍｉｃｐｅａｋｉｎｔｈｅＤＳＣｃｕｒｖｅｆｒｏｍ５０ｔｏ４５０℃．Ｔｈｅ
ｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｐｅａｋｓｔａｒｔｓａｔ２１９．２℃，ｅｎｄｓａｔ２３４．３℃，
ａｎｄｔｈｅｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｉｓ２２３．４℃．Ｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｙｏｆ
ｔｈｉｓｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｐｒｏｃｅｓｓｉｓ２９１．６ｋＪ·ｍｏｌ－１．

Ｔｈｅｒｅｉｓｏｎｅｉｎｔｅｎｓｅｍａｓｓｌｏｓｓｓｔａｇｅｆｒｏｍ ５０ｔｏ
４５０℃ｉｎｔｈｅＴＧＤＴＧｃｕｒｖｅｓ，ｗｈｉｃｈｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｓｔｏｔｈｅ
ｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｐｒｏｃｅｓｓｉｎｔｈｅＤＳＣｃｕｒｖｅ．Ｔｈｅｍａｓｓｌｏｓｓｓｔａｇｅ
ｓｔａｒｔｓａｔ２１０．０℃，ｅｎｄｓａｔ２２０．２℃ ｗｉｔｈｍａｓｓｌｏｓｓｏｆ
８６．５９％，ａｎｄｔｈｅｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｉｓ２１８．２℃．Ｔｈｉｓ
ｓｔａｇｅｉｓｐｒｅｄｉｃｔｅｄａｓｔｈｅｂｏｎｄｃｌｅａｖａｇｅｓｏｆｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓｉｎ
Ｃ６Ｈ２Ｎ３Ｏ９

－ ａｎｄｔｈｅｂｒｅａｋｉｎｇｕｐｏｆｔｈｅｐｈｅｎｙｌｒｉｎｇｓ．Ｔｈｅ

ｗｅｉｇｈｔｌｏｓｓｏｃｃｕｒｓｃｏｎｔｉｎｕｏｕｓｌｙｗｉｔｈｔｈｅｈｅａｔｉｎｇｐｒｏｃｅｓｓｅｓ
ｇｏｉｎｇｏｎ，ａｎｄｔｈｅｆｉｎａｌｒｅｓｉｄｕｅｏｆｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉ
ｔｉｏｎａｔ４５０℃ ａｍｏｕｎｔｓｔｏ２．５４％．

Ｆｉｇ．３　ＤＳＣｃｕｒｖｅｏｆＮＨ４（Ｈ２ＴＮＰＧ）ｕｎｄｅｒＮ２ａｔｍｏｓｐｈｅｒｅ

ｗｉｔｈｔｈｅｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｏｆ１０℃·ｍｉｎ－１

Ｆｉｇ．４　ＴＧＤＴＧｃｕｒｖｅｏｆＮＨ４（Ｈ２ＴＮＰＧ）ｕｎｄｅｒＮ２ａｔｍｏｓｐｈｅｒｅ

ｗｉｔｈｔｈｅｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｏｆ１０℃·ｍｉｎ－１

３．３　Ｎｏｎｉｓｏｔｈｅｒｍａｌｋｉｎｅｔｉｃｓａｎａｌｙｓｉｓ
Ｉｎｏｒｄｅｒｔｏｏｂｔａｉｎｉｎｇｔｈｅｋｉｎｅｔｉｃｓｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｔｈｅ

ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｐｒｏｃｅｓｓ， Ｋｉｓｓｉｎｇｅｒ′ｓ ｍｅｔｈｏｄ［１７］ ａｎｄ
ＯｚａｗａＤｏｙｌｅ＇ｓ［１８－１９］ ｍｅｔｈｏｄａｒｅｕｓｅｄｔｏｄｅｔｅｒｍｉｎｅｔｈｅ

０８３ 第 １６卷　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 　含　　能　　材　　料



ａｐｐａｒｅｎｔａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ（Ｅ）ａｎｄｔｈｅｐｒｅｅｘｐｏｎｅｎｔｉａｌ
ｆａｃｔｏｒ（Ａ）．ＴｈｅＫｉｓｓｉｎｇｅｒａｎｄＯｚａｗａＤｏｙｌｅｅｑｕａｔｉｏｎｓａｒｅ
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Ｗｈｅｒｅ：Ｔｐ ｉｓｔｈｅｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，Ｋ；Ａｉｓｔｈｅｐｒｅ

ｅｘｐｏｎｅｎｔｉａｌｆａｃｔｏｒ，ｓ－１；Ｅｉｓｔｈｅａｐｐａｒｅｎｔａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ，

ｋＪ·ｍｏｌ－１；Ｒｉｓｔｈｅｇａｓｃｏｎｓｔａｎｔ，ｋＪ·（Ｋ·ｍｏｌ）－１；βｉｓ

ｔｈｅｌｉｎｅａｒｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅ，Ｋ·ｍｉｎ－１，ａｎｄＣｉｓａｃｏｎｓｔａｎｔ．
Ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｆｉｒｓｔｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ
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ｃａｌｃｕｌａｔｅ ｔｈｅ ｋｉｎｅｔｉｃｓ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆｔｈｅ ｃｏｍｐｏｕｎｄ
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－１ｗｉｔｈＲｏ＝－０．９９４３．

Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｒｅｓｕｌｔｓｕｓｉｎｇｂｏｔｈｍｅｔｈｏｄｓａｒｅｗｉｔｈｉｎｔｈｅ
ｎｏｒｍａｌｒａｎｇｅｏｆｋｉｎｅｔｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｔｈｅｓｏｌｉｄｍａｔｅｒｉａｌｓ′
ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ［２０］，ａｎｄｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ
ｗｉｔｈｅａｃｈｏｔｈｅｒ．

Ｔａｂｌｅ５　Ｔｈｅｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓｏｆｔｈｅｆｉｒｓｔｅｘｏｔｈｅｒｍ

ａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｓａｎｄｔｈｅｋｉｎｅｔｉｃｓｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

ｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｓ／Ｋ·ｍｉｎ－１ ｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ／Ｋ

５ ４９３．７５
１０ ４９６．５５
１５ ４９８．６５
２０ ５００．３５
２５ ５０１．９５

３．４　Ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ
Ｔｈｅｅｘｐｌｏｓｉｏｎｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙｉｓｚｅｒｏｂｙａ０．８ ｋｇ

ｈａｍｍｅｒｄｒｏｐｐｅｄｆｒｏｍ ｔｈｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙａｐｐａｒａｔｕｓ
ｈｉｇｈｅｓｔｐｏｉｎｔｏｆ５０ｃｍ．

Ｆｒｉｃｔｉｏｎｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｗａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｗｉｔｈｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄ
ｍｅｔｈｏｄ，ａｎｄｔｈｅｆｉｒｉｎｇｒａｔｅｉｓ１１％．
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三硝基均苯三酚一铵盐的合成、晶体结构、热分析及感度性能研究

胡晓春１，２，张同来１，刘振华１，张建国１，乔小晶１，杨　利１
（１．北京理工大学 爆炸科学与技术国家重点实验室，北京 １０００８１；

２．防化指挥工程学院 三系，北京 １０２２０５）

摘要：合成了三硝基间苯三酚一铵盐 ＮＨ４（Ｈ２ＴＮＰＧ），并对其进行了元素分析及红外表征。利用 Ｘ射线单晶分析测定

了其晶体结构，晶体属于单斜晶系，空间群为 Ｃ２／ｃ，晶体学数据为：ａ＝９．３０７（２）?，ｂ＝２１．１４４（６）?，ｃ＝９．７９７（２）?，

β＝９９．５６（３）°，Ｖ＝１９０１．０（８）?３，Ｚ＝８。该化合物是由一个铵根离子与一个一价的三硝基均苯三酚负离子相结合而形成

的离子型化合物，分子中存在的大量氢键及铵根离子与三硝基均苯三酚负离子之间的静电引力使得该化合物具有较高的

热稳定性和较低的感度。用 ＤＳＣ、ＴＧＤＴＧ技术研究了标题化合物的热分解，研究结果表明：在 １０℃·ｍｉｎ－１的升温速率

下，标题化合物只有一个剧烈的放热分解过程，该过程发生在 ２１９．２～２３４．３℃之间，分解产物主要是气体产物。感度测试

结果表明，该化合物对外部刺激钝感。

关键词：物理化学；三硝基间苯三酚一铵；感度性能；晶体结构；热分析
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更 正 一

２００８年第 ２期１８８页右栏倒数第４行“图３为２５０ＭＰａ条件下观察到的 ＨＭＸ颗粒形貌”应为“图３为１００ＭＰａ

条件下观察到的 ＨＭＸ颗粒形貌”。特此更正。
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