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ａｎａｌｙｓｉｓ．ＴｈｅｄａｔａｗｅｒｅｃｏｌｌｅｃｔｅｄｏｎａＲｉｇａｋｕＲＡＸＩＳ
ＲＡＰＩＤＩＰｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒｅｑｕｉｐｐｅｄｗｉｔｈａｇｒａｐｈｉｔｅｍｏｎｏ
ｃｈｒｏｍａｔｉｚｅｄＭｏＫαｒａｄｉａｔｉｏｎ（λ ＝ ０．７１０７３?）ａｔ
２９３（２）Ｋ．Ａｔｏｔａｌｏｆ３８９０ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｗｅｒｅｃｏｌｌｅｃｔｅｄｉｎ
ｔｈｅｒａｎｇｅｏｆ２．６４°≤θ≤２７．４８°ｂｙｕｓｉｎｇａｎω２θｓｃａｎ
ｍｏｄｅ，ｏｆｗｈｉｃｈ２１８５ｗｅｒｅｕｎｉｑｕｅｗｉｔｈＲｉｎｔ＝０．０４４７ａｎｄ
１３２１ｏｂｓｅｒｖｅｄｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓ（Ｉ＞２σ（Ｉ））ｗｅｒｅｕｓｅｄｉｎｔｈｅ
ｓｕｃｃｅｅｄｉｎｇｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｓ．

Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｓｏｌｖｅｄｂｙｄｉｒｅｃｔｍｅｔｈｏｄｓｗｉｔｈ
ＳＨＥＬＸＳ－９７［１６］ａｎｄｅｘｐａｎｄｅｄｂｙｔｈｅＦｏｕｒｉｅｒｔｅｃｈｎｉｑｕｅ．
Ｔｈｅｎｏｎｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｗｅｒｅｒｅｆｉｎｅｄａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃａｌｌｙ．Ｔｈｅ
ｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｗｅｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｗｉｔｈｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｃａｌｃｕｌａ
ｔｉｏｎｓａｎｄｒｅｆｉｎｅｄｉｓｏｔｒｏｐｉｃａｌｌｙ．Ａｆｕｌｌｍａｔｒｉｘｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓ
ｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｇａｖｅｔｈｅｆｉｎａｌＲ＝０．０４９８ａｎｄｗＲ＝０．１１３９
（ｗ＝１／［σ２（Ｆｏ）

２ ＋（０．０６００Ｐ）２ ＋０．００００Ｐ］，ｗｈｅｒｅ

Ｐ＝（Ｆｏ
２＋２Ｆｃ２）／３），Ｓ＝１．０１８．Ｔｈｅｍａｘｉｍｕｍｐｅａｋｉｎ

ｔｈｅｆｉｎａｌｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅＦｏｕｒｉｅｒｍａｐｗａｓ０．４６４ｅ／?３ａｎｄｔｈｅ
ｍｉｎｉｍｕｍｐｅａｋ －０．５２９ｅ／?３．Ｉｎｔｈｅｆｉｎａｌｃｉｒｃｌｅｏｆ
ｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｔｈｅｌａｒｇｅｓｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓｈｉｆｔ（Δ／σ）ｍａｘｉｓ０．０００．

３　Ｒｅｓｕｌｔｓａｎｄｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

Ｔｈｅａｔｏｍｉｃｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓａｎｄｔｈｅｒｍａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒ
ｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ１，ａｎｄｔｈｅｓｅｌｅｃｔｅｄ
ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｉｎＴａｂｌｅ２．Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｉｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．１，ａｎｄｔｈｅｐａｃｋｉｎｇｄｉａｇｒａｍｉｎ
ａｕｎｉｔｃｅｌｌｉｎＦｉｇ．２．

ＡｓｓｅｅｎｆｒｏｍＦｉｇ．１，ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅａｄｏｐｔｓ
ａｐｌａｎａｒａｎｄｓｙｍｍｅｔｒｙｍｏｌｅｃｕｌｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｗｉｔｈｔｗｏｔｒｉａ
ｚｏｌｅｒｉｎｇｓａｎｄａｔｅｔｒａｚｅｎｅｃｈａｉｎ．Ｔｈｅｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｐｌａｎｅ
ｅｑｕａｔｉｏｎｉｓ１．００５８ｘ－２．０１１０ｙ＋０．５１３６ｚ＝－０．９９４８，
ｗｉｔｈｔｈｅｌａｒｇｅｓｔｄｅｖｉａｔｉｏｎｏｆ－０．００４８（２）?（Ｎ（４））．Ｔｈｅ
ｓｕｍｏｆＮ（４）—Ｎ（３）—Ｃ（１），Ｎ（４）—Ｎ（３）—Ｃ（２），
Ｃ（１）—Ｎ（３）—Ｃ（２）ｂｏｎｄａｎｇｌｅｉｓ３６０°，ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇｔｈａｔ
ｔｈｅＮ（３）ａｎｄＮ（３Ａ）ａｔｏｍｓａｒｅｓｐ２ｈｙｂｒｉｄｉｚｅｄｗｉｔｈｔｈｅｉｒ
ｌｏｎｅｐａｉｒｅｌｅｃｔｒｏｎｓｉｎｐｕｒｅｐａｔｏｍｉｃｏｒｂｉｔａｌ．

Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｔｈｅｒｅａｒｅｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅ
ｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄａｎｄＮ４Ｈ４（ＮＨ２ Ｎ Ｎ ＮＨ ２ ）

［１７－１８］

ｗｉｔｈｒｅｓｐｅｃｔｔｏｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ．Ｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｂｅｔｗｅｅｎ
ｔｈｅＮａｔｏｍｓｏｆｔｈｅａｚｏｇｒｏｕｐ（ Ｎ４ Ｎ４Ａ）ｉｎｃｒｅａｓｅｓｃｏｎｓｉｄ
ｅｒａｂｌｙｆｒｏｍ１．２０５?ｉｎＮ４Ｈ４ｔｏ１．２２２（２）?ｉｎｔｈｅｔｉｔｌｅ
ｃｏｍｐｏｕｎｄ．Ｏｎｔｈｅｏｔｈｅｒｈａｎｄ，ｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓｏｆｔｈｅｆｏｒ
ｍａｌＮ—Ｎｓｉｎｇｌｅｂｏｎｄｓｄｅｃｒｅａｓｅｆｒｏｍ１．４２９?（Ｎ４Ｈ４）ｔｏ
１．３８２（２）?（Ｎ３—Ｎ４，Ｔａｂｌｅ２），ｗｈｉｃｈｉｎｄｉｃａｔｅｓａｓｔｒｏｎ
ｇｅｒｄｅｌｏｃａｌｉｚａｔｉｏｎｏｆｔｈｅａｚｏπｂｏｎｄａｌｏｎｇｔｈｅｔｅｔｒａｚｅｎｅｍｏｉ
ｅｔｙｗｉｔｈｉｎｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ．

Ｓｕｒｐｒｉｓｉｎｇｌｙ，ｍｏｓｔｏｆｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｉｎｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍ
ｐｏｕｎｄａｒｅｂｅｔｗｅｅｎｓｉｎｇｌｅｂｏｎｄａｎｄｄｏｕｂｌｅｂｏｎｄｓ（Ｔａｂｌｅ
２）．Ｆｏｒｅｘａｍｐｌｅ，ｔｈｅＮ（３）—Ｃ（１）ａｎｄＮ（３）—Ｃ（２）
ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｒｅ１．３７７（４）ａｎｄ１．３９０（４）?ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，
ｗｈｉｃｈａｒｅｓｌｉｇｈｔｌｙｓｈｏｒｔｅｒｔｈａｎｔｈｅｎｏｒｍａｌＣ—Ｎ ｂｏｎｄ
ｌｅｎｇｔｈ（１．４７０?）［１９］．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓｏｆ
Ｎ（１）—Ｃ（１）ａｎｄＮ（２）—Ｃ（２）ａｒｅ１．２８６（５）ａｎｄ
１．２８４（４）?ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ， ｃｌｏｓｅｄｔｏｔｈｅＣ Ｎ ｄｏｕｂｌｅ
ｂｏｎｄ（１．２７０?）［１９］．Ｔｈｉｓｉｎｄｉｃａｔｅｓａｓｔｒｏｎｇｅｒπｉｎｔｅｒａｃ
ｔｉｏｎｏｆｔｈｅｔｒｉａｚｏｌｅｕｎｉｔｓｗｉｔｈｔｈｅｔｅｔｒａｚｅｎｅｍｏｉｅｔｙｉｎｔｈｅ
ｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ，ｌｅａｄｉｎｇｔｏａπｓｙｓｔｅｍｗｈｉｃｈｉｓｓｔｒｏｎｇｌｙ
ｄｅｌｏｃａｌｉｚｅｄｏｖｅｒｔｈｅｗｈｏｌｅｍｏｌｅｃｕｌｅ．Ｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆｔｈｅ
ｄｅｌｏｃａｌｉｓｅｄπｓｙｓｔｅｍｐｒｏｂａｂｌｙａｃｃｏｕｎｔｓｆｏｒｔｈｅｒｅｍａｒｋａ
ｂｌｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｔｈｉｓｔｙｐｅｏｆｔｅｔｒａｚｅｎｅ．

８ 第 １７卷　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 　含　　能　　材　　料



Ｔａｂｌｅ１　Ａｔｏｍｉｃｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓａｎｄｔｈｅｒｍａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

ａｔｏｍ ｘ×１０４ ｙ×１０４ ｚ×１０４ Ｕｅｑ（?
２×１０３）

Ｃｌ（１） ４７１６（２） ７４３２（１） ４５３（１） ４８（１）
Ｃｌ（２） －２１９５（２） ４５４０（１） ２７１０（１） ４８（１）
Ｃｌ（３） －５８５０（２） ２２４７（２） ５０５５（１） ５２（１）
Ｃｌ（４） －１１４２７（２） －８７（２） １７１３（１） ５４（１）
Ｎ（１） ２９２７（５） ７１３２（５） ２７８９（３） ４７（１）
Ｎ（２） １１２２（５） ６３６３（４） ３３７０（３） ４４（１）
Ｎ（３） １１４２（４） ５８５４（４） １３００（３） ３３（１）
Ｎ（４） ８１１（４） ５４１９（４） ４３（３） ３８（１）
Ｎ（５） －６４４５（５） ２３４１（５） ２５６９（３） ４６（１）
Ｎ（６） －７８８４（５） １７３７（５） １６８６（３） ４７（１）
Ｎ（７） －８９２９（４） ８６７（４） ３６１６（３） ３５（１）
Ｎ（８） －１０３４５（５） ３４（４） ４４７３（３） ３９（１）
Ｃ（１） ２９０４（５） ６７９６（５） １５８６（３） ３８（１）
Ｃ（２） １０１（５） ５６３３（５） ２４８３（３） ３５（１）
Ｃ（３） －７０８５（５） １８１４（５） ３６９８（４） ３８（１）
Ｃ（４） －９３０５（６） ８８６（５） ２３３２（３） ３７（１）

Ｔａｂｌｅ２　Ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄａｎｇｌｅｓｆｏｒｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ

ｂｏｎｄ ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ／?
Ｃｌ（１）—Ｃ（１） １．６８９（４）
Ｎ（１）—Ｎ（２） １．４０５（４）
Ｎ（３）—Ｎ（４） １．３８２（４）
Ｃｌ（２）—Ｃ（２） １．６９１（４）
Ｎ（２）—Ｃ（２） １．２８４（４）
Ｎ（３）—Ｃ（２） １．３９０（４）
Ｎ（１）—Ｃ（１） １．２８６（５）
Ｎ（３）—Ｃ（１） １．３７７（４）
Ｎ（４）—Ｎ（４Ａ） １．２２２（５）

ｂｏｎｄ ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ／（°）
Ｃ（１）—Ｎ（１）—Ｎ（２） １０７．２（３）
Ｃ（１）—Ｎ（３）—Ｃ（２） １０３．３（３）
Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｎ（３） １１１．３（３）
Ｎ（２）—Ｃ（２）—Ｎ（３） １１０．８（３）
Ｃ（２）—Ｎ（２）—Ｎ（１） １０７．４（３）
Ｎ（４）—Ｎ（３）—Ｃ（２） １３７．２（３）
Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｃｌ（１） １２６．４（３）
Ｎ（２）—Ｃ（２）—Ｃｌ（２） １２５．１（３）
Ｃ（１）—Ｎ（３）—Ｎ（４） １１９．５（３）
Ｎ（４）Ａ—Ｎ（４）—Ｎ（３） １１１．２（４）
Ｎ（３）—Ｃ（１）—Ｃｌ（１） １２２．３（３）
Ｎ（３）—Ｃ（２）—Ｃｌ（２） １２４．０（３）

Ｆｉｇ．１　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ

Ｆｉｇ．２　Ｐａｃｋｉｎｇｄｉａｇｒａｍｉｎａｕｎｉｔｃｅｌｌ

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ

Ｉｎｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎ，ｗｅｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｎｅｗｔｒｉａｚｏｌｅｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ
ｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｔｅｔｒａｚｅｎｅ（  Ｎ Ｎ Ｎ Ｎ ）ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．Ｘｒａｙ
ａｎａｌｙｓｉｓｒｅｖｅａｌｓｔｈａｔａｓｔｒｏｎｇｅｒπｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｔｒｉａ
ｚｏｌｅｕｎｉｔｓｗｉｔｈｔｈｅｔｅｔｒａｚｅｎｅｍｏｉｅｔｙｉｎｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄ．

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ：
［１］ＹｅＣＦ，ＧａｏＨＸ，ＢｏａｔｚＪＡ，ｅｔａｌ．Ｐｏｌｙａｚｉｄｏｐｙｒｉｍｉｄｉｎｅｓ：Ｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙ

ｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｎｄｐｒｅｃｕｒｓｏｒｓｔｏｃａｒｂｏｎｎａｎｏｔｕｂｅｓ［Ｊ］．ＡｎｇｅｗＣｈｅｍＩｎｔ

Ｅｄ，２００６，４５：７２６２－７２６５．

［２］ＬｉｃｈｔＨＨ，ＲｉｔｔｅｒＨ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｄｉｎｉｔｒｏｂｉｔｒｉ

ａｚｏｌｅ［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｉｃｓ，１９９７，２２：３３３－３３６．

［３］ＮａｕｄＤＬ，ＨｉｓｋｅｙＭＡ，ＨａｒｒｙＨＨ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ

ｏｆ５，５′ｄｉｎｉｔｒｏ３，３′ａｚｏ１Ｈ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌｅ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃ
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三唑环和四氮烯键中有强的 π电子共轭作用。
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Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｏｒｇａｎｉｃｃｈｅｍｉｓｔｒｙ；２ｍｅｔｈｙｌ６ｎｉｔｒｏａｎｉｌｉｎｅ；２ｍｅｔｈｙｌ４ｎｉｔｒｏａｎｉｌｉｎｅ；ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ

０１ 第 １７卷　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 　含　　能　　材　　料


