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ＺＨＵＺｈｏｕｓｈｕｏ１，ＪＩＡＮＧＺｈｅｎｍｉｎｇ２，ＷＡＮＧＰｅｎｇｃｈｅｎｇ１，ＬＵＭｉｎｇ１，ＳＨＵＱｉａｎｇ２，ＹＵＸｉａｎｈａｎ２

（１．ＮａｎｊｉｎｇＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙＳｃｈｏｏｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，Ｎａｎｊｉｎｇ２１００９４，Ｃｈｉｎａ；２．ＧａｎｓｕＹｉｎｇｕａｎｇＣｈｅｍｉｃａｌＩｎｄｕｓｔｒｙＧｒｏｕｐＣｏ．，
Ｌｔｄ．，Ｂａｉｙｉｎ７３０９００，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｕｓｉｎｇｄｉｃｈｌｏｒｏｇｌｙｏｘｉｍｅ，ｓｏｄｉｕｍ ａｚｉｄｅａｎｄｄｉｍｅｔｈｙｌｆｏｒｍａｍｉｄｅ（ＤＭＦ）ａｓｐｒｉｍａｒｙｍａｔｅｒｉａｌｓ，ｔｈｅ１，１′ｄｉｈｙｄｒｏｘｙ
５，５′ｂｉｓｔｅｔｒａｚｏｌｅ（１，１′ＢＴＯ）ｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄ．Ｔｈｅｎ，ｉｔｗａｓｒｅａｃｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｉｎｅｈｙｄｒｏｃｈｌｏｒｉｄｅｔｏｆｏｒｍｔｈｅｔａｒｇｅｔｃｏｍ
ｐｏｕｎｄｄｉｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｍｏｎｉｕｍ５，５′ｂｉｓｔｅｔｒａｚｏｌｅ１，１′ｄｉｏｌａｔｅ（ＴＫＸ５０）ｗｉｔｈａｙｉｅｌｄｏｆ７３．２％．ＩｔｓｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｓｉｍｕｌａｔｅｄｂｙＧａｕｓｓ
ｉａｎｓｏｆｔｗａｒｅａｔｔｈｅＢ３ＬＹＰ／６３１＋＋Ｇｌｅｖｅｌ．Ｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗｔｈａｔｔｈｅｒｅａｒｅｓｔｒｏｎｇｉｎｔｅｒａｎｄｉｎｔｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｉｎｔｈｅｓｏｌｉｄ
ｃｒｙｓｔａｌ．ＴｈｅｓｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｅｆｆｅｃｔｉｖｅｌｙｉｍｐｒｏｖｅｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙｏｆＴＫＸ５０ｔｏ１．９１８ｇ·ｃｍ－３．Ｂａｓｅｄｏｎｔｈｉｓｄｅｎｓｉｔｙ，ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ
ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ．Ｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙｒｅａｃｈｅｓ９６９８ｍ·ｓ－１，ｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅｉｓ４２．４ＧＰａ，ｆｒｉｃｔｉｏｎｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ
ｉｓ１２０Ｎ，ａｎｄｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｖｉｔｙｉｓ２０Ｊ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｏｒｇａｎｉｃｃｈｅｍｉｓｔｒｙ；ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｓａｌｔ；ｄｉｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｍｏｎｉｕｍ５，５′ｂｉｓｔｅｔｒａｚｏｌｅ１，１′ｄｉｏｌａｔｅ（ＴＫＸ５０）；ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ；ｐｒｏｐｅｒｔｙ
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ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄＭｏｌｅｃｕｌａｒＳｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＨｅｘａｂｅｎｚｙｌｈｅｘａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ

ＷＡＮＧＭｉｎｃｈａｎｇ，ＳＵＰｅｎｇｆｅｉ，ＨＵＹｉｎ，ＸＵＭｉｎ，ＣＨＥＮＺｈｉｑｕｎ，ＮＩＮＧＹａｎｌｉ，ＺＨＡＮＧＧａｏ，ＰＡＮＱｉｎｇ，ＷＡＮＧＭｉｎｇ
（Ｘｉ′ａｎＭｏｄｅｒｎＣｈｅｍｉｓｔｒｙＲｅｓｅａｒｃｈＩｎｓｔｉｔｕｔｅ，Ｘｉ′ａｎ７１００６５，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｔｈｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｈｅｘａｂｅｎｚｙｌｈｅｘａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ（ＨＢＩＷ）ｗａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙＸｒａｙｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｄｉｆｆｒａｃｔｏ
ｍａｔｅｒ，ｔｈｅｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｏｆＮＭＲｓｐｅｃｔｒａｏｆＨＢＩＷ ｗｅｒｅｓｔｕｄｉｅｄｉｎＣＤＣｌ３，ａｃｅｔｏｎｅｄ６ ａｎｄＤＭＳＯｄ６，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，ａｎｄｔｈｅ
ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＨＢＩＷ ｗａｓｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄｂｙａｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｏｆ１Ｄ（１Ｈ ＮＭＲ，１３ＣＮＭＲａｎｄ１５ＮＮＭＲ）ａｎｄ２Ｄ（ｇＨＳＱＣａｎｄ
ｇＨＭＢＣ）ＮＭＲｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓ．ＲｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗｔｈａｔｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｂｅｌｏｎｇｓｔｏｏｒｔｈｏｒｈｏｍｂｉｃｓｙｓｔｅｍｗｉｔｈｓｐａｃｅｇｒｏｕｐＰｃａ２（１）ａｎｄｔｈｅｕｎｉｔ
ｃｅｌｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓａ＝０．１０７２４（２）ｎｍ，ｂ＝０．３７００１（７）ｎｍ，ｃ＝０．２０４７６（４）ｎｍ，α＝β＝γ＝９０°，Ｖ＝８．１２５（３）×１０３ｎｍ３，Ｚ＝４，
Ｄｃ＝１．１５９ｇ·ｃｍ

－３
，Ｆ（０００）＝３０２４．ＴｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｏｆＨａｔｏｍｓｆｒｏｍｈｉｇｈｆｉｅｌｄｔｏｌｏｗｆｉｅｌｄａｒｅａｓｓｉｇｎｅｄｔｏＣＨｏｎｔｈｅｂｒｉｄｇｅ

ｈｅａｄ，ＣＨ２ｂｏｎｄｅｄｔｏｓｉｘｍｅｍｂｅｒｅｄｒｉｎｇ，ＣＨ２ ｂｏｎｄｅｄｔｏｆｉｖｅｍｅｍｂｅｒｅｄｒｉｎｇ，ＣＨ ｉｎｓｉｘｍｅｍｂｅｒｅｄｒｉｎｇａｎｄＣＨ ｉｎｂｅｎｚｅｎｅ，
ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，ｗｈｉｌｅｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｏｆＣａｔｏｍｓｆｒｏｍｈｉｇｈｆｉｅｌｄｔｏｌｏｗｆｉｅｌｄａｒｅａｓｓｉｇｎｅｄｔｏＣＨ２ｂｏｎｄｅｄｔｏｆｉｖｅｍｅｍｂｅｒｅｄｒｉｎｇ，
ＣＨ２ｂｏｎｄｅｄｔｏｓｉｘｍｅｍｂｅｒｅｄｒｉｎｇ，ＣＨｉｎｓｉｘｍｅｍｂｅｒｅｄｒｉｎｇ，ＣＨｏｎｔｈｅｂｒｉｄｇｅｈｅａｄ，ａｎｄＣｉｎｂｅｎｚｅｎｅ．Ｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｏｆ
Ｎａｔｏｍｓｉｎｆｉｖｅｍｅｍｂｅｒｅｄｒｉｎｇａｎｄｓｉｘｍｅｍｂｅｒｅｄｒｉｎｇｗａｒｅｆｏｕｎｄａｔδ＝－３１７．０ａｎｄδ＝－２９７．１，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ａｎａｌｙｔｉｃａｌｃｈｅｍｉｓｔｒｙ；ｈｅｘａｂｅｎｚｙｌｈｅｘａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ（ＨＢＩＷ）；ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ；ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ；ＮＭＲ
ＣＬＣｎｕｍｂｅｒ：ＴＪ５５；Ｏ６５ Ｄｏｃｕｍｅｎｔｃｏｄｅ：Ａ ＤＯＩ：
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