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９１．１６（Ｃ２ａ，Ｃ４ａ，Ｃ６ａ），１０２．４５（Ｃ２，Ｃ４，Ｃ６），１０６．８５
（Ｃ６ｂ）；ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：３３１８（—ＯＨ），２９７８（—ＣＨ），
１５５６，１３５６（—ＮＯ２）；Ａｎａｌ．ＣａｌｃｄｆｏｒＣ７Ｈ９ＮＯ８：Ｃ３５．７５，
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ｐｅｎｔａ［ｃｄ］ｐｅｎｔａｌｅｎｅ２，４，６ｔｒｉｙｌｔｒｉｎｉｔｒａｔｅ（２）
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ＬＩＸｉａｎｇｚｈｉ，ＬＩＹａｎａｎ，ＺＨＯＵＣｈｅｎｇ，ＬＩＨｕｉ，ＦＡＮＸｕｅｚｈｏｎｇ，ＷＡＮＧＢｏｚｈｏｕ

ｒｉｎｇ．Ｔｈｅｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｋｅｐｔａｔｔｈｉｓｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｆｏｒ４５ｍｉｎａｎｄ
ｐｏｕｒｅｄｏｖｅｒｃｒｕｓｈｅｄｉｃｅ．Ａｓｏｌｉｄｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄｏｆｆ
ａｎｄｗａｓｈｅｄｗｉｔｈｗａｔｅｒｕｎｔｉｌｔｏｎｅｕｔｒａｌ．Ａｆｔｅｒｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｌｉｚａ
ｔｉｏｎｆｒｏｍｍｅｔｈａｎｏｌ，ｐｕｒｅｃｏｍｐｏｕｎｄ２ｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄｗｉｔｈｔｈｅ
ｙｉｅｌｄｏｆ６８．１６％，ｍ．ｐ．１１９－１２０℃．１ＨＮＭＲ（ａｃｅｔｏｎｅｄ６，
５００ＭＨｚ），δ：５．６４（ｓ，３Ｈ，Ｈ２ａ，Ｈ４ａ，Ｈ６ａ），６．６１（ｓ，３Ｈ，
Ｈ２，Ｈ４，Ｈ６）；１３ＣＮＭＲ（ａｃｅｔｏｎｅｄ６，１２５ＭＨｚ），δ：９１．０８
（Ｃ２ａ，Ｃ４ａ，Ｃ６ａ），１０４．９０（Ｃ６ｂ），１０６．９（Ｃ２，Ｃ４，Ｃ６），
１４ＮＮＭＲ（ａｃｅｔｏｎｅｄ６，３６．１３ＭＨｚ），δ：２８４．１１（ν１／２＝
１４５０Ｈｚ），３２５．１５（ν１／２＝７５０Ｈｚ），

１５Ｎ ＮＭＲ（ａｃｅｔｏｎｅｄ６，
５０．６７ＭＨｚ），δ：３２７．７６，３６８．４；ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：２９７８
（—ＣＨ），１５７１，１３０６（—ＮＯ２）；Ａｎａｌ．ＣａｌｃｄｆｏｒＣ７Ｈ６Ｎ４Ｏ１４：
Ｃ２２．７１，Ｈ１．６３，Ｎ１５．１４；Ｆｏｕｎｄ：Ｃ２３．００，Ｈ １．６１，
Ｎ１４．９５．

２．３　Ｘｒａｙｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ
　　Ｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ２ｗａｓｄｉｓｐｅｒｓｅｄｉｎｔｏｅｔｈａｎｏｌ／ｎｂｕｔｙｌ
ａｌｃｏｈｏｌ（Ｖ／Ｖ＝１／１）ｗｉｔｈａｓｔｉｒｒｅｒ，ａｎｄｔｈｅｉｍｐｕｒｉｔｉｅｓｗｅｒｅｅ
ｌｉｍｉｎａｔｅｄｂｙｆｉｌｔｒａｔｉｏｎ．Ｔｈｅｓａｔｕｒａｔｅｄｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２
ｗａｓｐｕｔｉｎａｃｏｎｉｃａｌｆｌａｓｋｆｏｒｔｗｏｗｅｅｋｓａｔｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ
ｓｔａｔｉｃｌｙ，ａｎｄｅｖａｐｏｒａｔｅｄｓｌｏｗｌｙｔｏｏｂｔａｉｎｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆｃｏｍ
ｐｏｕｎｄ２．
　　Ａｃｏｌｏｒｌｅｓｓｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２ｗｉｔｈｄｉｍｅｎｓｉｏｎｓ
ｏｆ０．３７ｍｍ×０．３１ｍｍ×０．２５ｍｍ ｗａｓｓｅｌｅｃｔｅｄｆｏｒＸｒａｙｓｉｎ
ｇｌｅｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎａｎａｌｙｓｉｓ，ａｎｄｔｈｅｄａｔａｃｏｌｌｅｃｔｉｏｎｗａｓｐｅｒｆｏｒｍｅｄ
ｏｎ ａ ＢｒｕｋｅｒＳＭＡＲＴ Ａｐｅｘ ＩＩＣＣＤ Ｘｒａｙ ｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒ
ｅｑｕｉｐｐｅｄｗｉｔｈａｇｒａｐｈｉｔｅｍｏｎｏｃｈｒｏｍａｔｉｚｅｄＭｏＫα ｒａｄｉａｔｉｏｎ
（λ＝０．７１０７３?）ｕｓｉｎｇｔｈｅφωｓｃａｎｍｏｄｅ（２．１２°＜θ＜２５．１０°）
ａｔ２９６（２）Ｋ．Ａｔｏｔａｌｏｆ６２３４ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｗｅｒｅｃｏｌｌｅｃｔｅｄ，ｏｆ
ｗｈｉｃｈ２３２６ｗｅｒｅｉｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔ（Ｒｉｎｔ＝０．０４２６）ａｎｄ１９８６ｗｉｔｈ
Ｉ＞２σ（Ｉ）ｗｅｒｅｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄｔｏｏｂｓｅｒｖｅｄａｎｄｕｓｅｄｆｏｒｔｈｅｒｅｆｉｎｅ
ｍｅｎｔ．
　　Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｓｏｌｖｅｄｂｙｄｉｒｅｃｔｍｅｔｈｏｄｓａｎｄｒｅｆｉｎｅｄｂｙｆｕｌｌ
ｍａｔｒｉｘｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓｏｎＦ２ｕｓｉｎｇＳＨＥＬＸＳ９７ａｎｄＳＨＥＬＸＬ
９７ｐｒｏｇｒａｍｓ［８－１０］．Ａｌｌｎｏｎｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｗｅｒｅｒｅｆｉｎｅｄａｎｉｓｏ
ｔｒｏｐｉｃａｌｌｙ．Ｔｈｅａｔｏｍｉｃｓｃａｔｔｅｒｉｎｇｆａｃｔｏｒｓａｎｄａｎｏｍａｌｏｕｓｄｉｓｐｅｒｓｉｏｎ
ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｓｗｅｒｅｔａｋｅｎｆｒｏｍ Ｘｒａｙｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｙ［８］．Ｔｈｅｆｉｎａｌ
ｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｇａｖｅＲ＝０．４８８，ｗＲ＝０．１２８９（ｗ＝１／［σ２（Ｆｏ

２
）＋

（０．０７０８Ｐ）２＋０．４６９１Ｐ，ｗｈｅｒｅＰ＝（Ｆｏ
２＋２Ｆｃ

２
）／３），Ｓ＝１．０９７，

（?／ó）ｍａｘ＝０．００１，（?）ｍａｘ＝０．４７８ａｎｄ（?）ｍｉｎ＝－０．２６６ｅ／?
３．

Ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒｃｏｍ
ｐｏｕｎｄ２ｗｅｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ１．

３　Ｒｅｓｕｌｔｓａｎｄｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

３．１　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ
　　Ｕｓｉｎｇｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅａｎｄｇｌｙｏｘａｌａｓｔｈｅｓｔａｒｔｉｎｇｍａｔｅｒｉａｌｓ，
ｃｏｍｐｏｕｎｄ２ｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｂｙｔｈｅｐｒｏｃｅｓｓｏｆｃｏｎｄｅｎｓａｔｉｏｎ
ａｎｄ ｎｉｔｒａｔｉｏｎ ｒｅａｃｔｉｏｎｓ， ａｎｄ ｔｈｅ ｔｏｔａｌｙｉｅｌｄ ｃｏｕｌｄ ｒｅａｃｈ
４０．９０％．Ｓｔａｎｉｓｔａｗ［７］ｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｃｏｍｐｏｕｎｄ２ｕｓｉｎｇｎｉｔｒｉｃａｃｉｄ
ａｓｔｈｅｎｉｔｒａｔｉｏｎｒｅａｇｅｎｔｗｉｔｈ５５％ ｙｉｅｌｄ．Ｉｎｏｒｄｅｒｔｏｉｎｃｒｅａｓｅｔｈｅ
ｙｉｅｌｄｏｆｎｉｔｒａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ，ｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｎｉｔｒａｔｉｏｎａｇｅｎｔｓｗｅｒｅ
ｕｓｅｄａｎｄｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｗｅｒｅｇｉｖｅｎｉｎＴａｂｌｅ２．Ｔｈｅｐｒｏｄｕｃｔｗａｓｎ′ｔ
ｆｏｕｎｄｗｉｔｈａｍｉｘｔｕｒｅｏｆｐｏｔａｓｓｉｕｍ ｎｉｔｒａｔｅｉｎｃｏｎｃ．ｓｕｌｆｕｒｉｃ
ａｃｉｄａｓｔｈｅｎｉｔｒａｔｉｏｎｒｅａｇｅｎｔ．Ｔｈｅｍｉｘｔｕｒｅｏｆｎｉｔｒｉｃａｃｉｄａｎｄ
ｃｏｎｃ．ｓｕｌｆｕｒｉｃａｃｉｄｗｅｒｅｓｔｒｏｎｇｎｉｔｒａｔｉｏｎａｇｅｎｔａｎｄｇａｖｅｔｈｅ
ｔａｒｇｅｔｐｒｏｄｕｃｔｉｎａｙｉｅｌｄｏｆ６８．１６％．Ｔｈｅｅｌｅｍｅｎｔａｌａｎａｌｙｓｉｓ，
ＩＲ，１ＨＮＭＲ，１３ＣＮＭＲ，１４ＮＮＭＲａｎｄ１５ＮＮＭＲｆｏｒｔｈｅｐｒｏｄ
ｕｃｔａｒｅｉｎｇｏｏｄａｇｒｅｅｍｅｎｔｗｉｔｈｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ．

Ｔａｂｌｅ１　Ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２

ｆｏｒｍｕｌａ Ｃ７Ｈ６Ｎ４Ｏ１４

ｆｏｒｍｕｌａｍａｓｓ ３７０．１６
ｃｒｙｓｔａｌｓｙｓｔｅｍ Ｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃ
ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐ Ｐ２（１）／ｎ
ａ／? ７．７９２（９）
ｂ／? ８．５３４（９）
ｃ／? １９．４１（２）

β／（°） １１７．６２４（４）

ｃｒｙｓｔａｌｓｉｚｅ／ｍｍ３ ０．３７×０．３１×０．２５

ｖｏｌｕｍｅ／?３ １３０５（２）
Ｚ ４
Ｄｃ／ｇ·ｃｍ

－３ １．８８４
Ｆ（０００） ７５２
Ｔ／Ｋ ２９６（２）

λ／? ０．７１０７３
２θ／（°） ５０．２０
ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｃｏｌｌｅｃｔｅｄ／ｕｎｉｑｕｅ ６２３４／２３２６
ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ２２７

ＧＯＦｏｎＦ２ １．０９７
ｆｉｎａｌＲ１，ｗＲ２（Ｉ＞２σ（Ｉ）） ０．０４８８，０．１２８９
ｆｉｎａｌＲ１，ｗＲ２（ａｌｌｄａｔａ） ０．０５６７，０．１３４８

ｌａｒｇｅｓｔｄｉｆｆｐｅａｋａｎｄｈｏｌｅ／ｅ·?－３ ０．４７８ａｎｄ－０．２６６

Ｔａｂｌｅ２　Ｉｎｆｌｕｅｎｃｅｏｆｔｈｅｎｉｔｒａｔｉｏｎｒｅａｇｅｎｔｏｎｔｈｅｙｉｅｌｄｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２

ｎｉｔｒａｔｉｏｎ
ｒｅａｇｅｎｔ

ＫＮＯ３／Ｈ２ＳＯ４ ＨＮＯ３／Ａｃ２Ｏ Ｎ２Ｏ５／ＣＨ３ＣＮＨＮＯ３／Ｈ２ＳＯ４

ｙｉｅｌｄ／％ 　　－ ４５．９８ ５１．９８ ６８．１６

３．２　Ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
　　Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｐａｃｋｉｎｇｄｉａｇｒａｍｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２
ａｒｅｄｅｐｉｃｔｅｄｉｎＦｉｇ．１ａｎｄＦｉｇ．２．Ｔｈｅｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄａｎｇｌｅｓ
ｏｆｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄｉｓｐｒｅｓｅｎｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ３ａｎｄＴａｂｌｅ４，ｗｈｉｃｈ
ｓｈｏｗｓｉｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅａｒｅｗｉｔｈｉｎｎｏｒｍａｌｒａｎｇｅｓ［１１］．Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
ｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２ｉｓｒｏｔａｔｉｏｎａｌｓｙｍｍｅｔｒｙ，ｗｈｉｃｈｌｏｏｋｓｌｉｋｅａｒｅｄ
ｗｉｎｅｇｌａｓｓｗｉｔｈａｎｉｔｒｏｏｎｔｈｅｂｏｔｔｏｍａｎｄｔｈｒｅｅｎｉｔｒｉｃａｃｉｄｅｓｔｅｒｓ
ｉｎｆｌａｎｋ．Ｔｈｅｒｅａｒｅｔｈｒｅｅｔｅｔｒａｈｙｄｒｏｆｕｒａｎｒｉｎｇｓｉｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒ．
Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｔｈｅｆｏｕｒｃａｒｂｏｎａｔｏｍｓｏｆｔｈｅｔｅｔｒａｈｙｄｒｏｆｕｒａｎｒｉｎｇａｒｅ
ｎｅａｒｌｙｉｎａｐｌａｎｅ（ｔｈｅｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｓｏｆＣ（１）—Ｃ（６）—Ｃ（７）—
Ｃ（２）ｉｓ－１０．２°）．Ｔｈｅｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｓｂｅｔｗｅｅｎｐｌａｎｅｄｅｆｉｎｅｄｂｙ
Ｃ（１）—Ｏ（１２）—Ｃ（２）ａｎｄｐｌａｎｅＣ（２）—Ｃ（７）—Ｃ（６），ｂｅｔｗｅｅｎ
ｐｌａｎｅｂｙＣ（１）—Ｃ（６）—Ｃ（７）ａｎｄｐｌａｎｅＣ（２）—Ｃ（７）—Ｃ（６）
ａｒｅ３６．１６°ａｎｄ２６．１６°，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

Ｆｉｇ．１　Ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２

６０４

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．４，２０１５（４０５－４０８）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ６ｂＮｉｔｒｏｈｅｘａｈｙｄｒｏ２Ｈ１，３，５ｔｒｉｏｘａｃｙｃｌｏｐｅｎｔａ［ｃｄ］ｐｅｎｔａｌｅｎｅ２，４，６ｔｒｉｙｌｔｒｉｎｉｔｒａｔｅ

Ｆｉｇ．２　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｐａｃｋｉｎｇｄｉａｇｒａｍｏｆｔｈｅｕｎｉｔｃｅｌｌｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２

　　Ｔｈｅｆｉｎａｌｔｈｒｅｅｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｎｅｔｗｏｒｋｓ（Ｆｉｇ．２）ａｒｅｆｏｒｍｅｄ
ｂｙｃｌａｓｓｉｃａｌｉｎｔｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓＣ（６）—Ｈ（６）

!!!

Ｏ
（７），ｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓＣ（２）—Ｈ（２）

!!!

Ｏ（１１）
（－ｘ＋１，－ｙ＋２，－ｚ＋２）ａｎｄＣ（５）—Ｈ（５）

!!!

Ｏ（１０）（－ｘ＋１，－ｙ
＋２，－ｚ＋２），ａｎｄｔｈｅｄｅｔａｉｌｅｄｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｃｏｕｌｄｂｅｓｅｅｎｉｎ
Ｔａｂｌｅ５．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｉｔｉｓａｌｓｏｆｏｕｎｄｔｈａｔｓｅｖｅｒａｌｗｅａｋｉｎｔｅｒｍｏ
ｌｅｃｕｌａｒｃｏｎｔａｃｔｓａｒｅｂｅｔｗｅｅｎＯ ａｎｄＮ，Ｏ ａｎｄＯ ｉｎｔｈｅｃｒｙｓ
ｔａｌ．Ａｌｌｏｆｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓａｎｄｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｏｎｔａｃｔｓ，
ｗｈｉｃｈｎｏｔｏｎｌｙｆｕｒｔｈｅｒｓｔａｂｉｌｉｚｅｔｈｅｓｏｌｉｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｂｕｔａｌｓｏ
ｌｅａｄｔｏａｓｕｆｆｉｃｉｅｎｔｌｙｄｅｎｓｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ（Ｄｃ＝１．８８４ｇ·ｃｍ

－３
）．

Ｔａｂｌｅ３　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈｓ／? ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈｓ／?

Ｎ（１）—Ｏ（２） １．１９１（３） Ｎ（３）—Ｃ（７） １．４９６（３）
Ｃ（１）—Ｃ（６） １．５１５（３） Ｎ（１）—Ｏ（３） １．１９４（３）
Ｏ（１）—Ｃ（５） １．４４２（３） Ｃ（１）—Ｈ（１） ０．９８００
Ｎ（１）—Ｏ（１） １．４１６（３） Ｏ（１２）—Ｃ（１） １．３８６（３）
Ｃ（２）—Ｃ（７） １．５３７（３） Ｎ（３）—Ｏ（８） １．１７７（３）
Ｏ（１２）—Ｃ（２） １．４２４（３） Ｃ（２）—Ｈ（２） ０．９８００
Ｎ（３）—Ｏ（７） １．１８５（３）

Ｔａｂｌｅ４　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓａｎｄｔｏｒｓｉｏｎａｎｇｌｅｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２

ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）

Ｏ（２）—Ｎ（１）—Ｏ（３） １３１．５（３）
Ｏ（１２）—Ｃ（１）—Ｃ（６） １０６．３５（１８）
Ｃ（３）—Ｃ（２）—Ｈ（２） １１３．４
Ｏ（２）—Ｎ（１）—Ｏ（１） １１１．５（２）
Ｏ（９）—Ｃ（１）—Ｃ（６） １０３．９６（１８）
Ｃ（７）—Ｃ（２）—Ｈ（２） １１３．４
Ｏ（３）—Ｎ（１）—Ｏ（１） １１７．０（２）
Ｏ（１２）—Ｃ（１）—Ｈ（１） １１１．５
Ｎ（３）—Ｃ（７）—Ｃ（６） １１４．３（２）
Ｏ（８）—Ｎ（３）—Ｏ（７） １２２．５（２）
Ｏ（９）—Ｃ（１）—Ｈ（１） １１１．５
Ｎ（３）—Ｃ（７）—Ｃ（４） １１４．２０（１８）
Ｏ（８）—Ｎ（３）—Ｃ（７） １１７．３（２）
Ｃ（６）—Ｃ（１）—Ｈ（１） １１１．５
Ｃ（６）—Ｃ（７）—Ｃ（４） １０５．２４（１７）
Ｏ（７）—Ｎ（３）—Ｃ（７） １２０．１（２）
Ｏ（１２）—Ｃ（２）—Ｃ（３） １０６．４７（１８）

ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）

Ｎ（３）—Ｃ（７）—Ｃ（２） １１２．２８（１８）
Ｎ（１）—Ｏ（１）—Ｃ（５） １１３．７４（１８）
Ｏ（１２）—Ｃ（２）—Ｃ（７） １０５．０９（１６）
Ｃ（６）—Ｃ（７）—Ｃ（２） １０５．４０（１７）
Ｃ（１）—Ｏ（１２）—Ｃ（２） １０９．２９（１６）
Ｃ（３）—Ｃ（２）—Ｃ（７） １０４．２９（１９）
Ｃ（４）—Ｃ（７）—Ｃ（２） １０４．４７（１９）
Ｏ（１２）—Ｃ（１）—Ｏ（９） １１１．６７（１８）
Ｏ（１２）—Ｃ（２）—Ｈ（２） １１３．４
Ｏ（２）—Ｎ（１）—Ｏ（１）—Ｃ（５） －１７６．９（２）
Ｃ（７）—Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｏ（１３） 　２５．０（２）
Ｃ（１）—Ｃ（６）—Ｃ（７）—Ｎ（３） １１３．６（２）
Ｏ（３）—Ｎ（１）—Ｏ（１）—Ｃ（５） 　 ３．９（３）
Ｏ（１２）—Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｏ（４） １５４．８７（１７）
Ｃ（１）—Ｃ（６）—Ｃ（７）—Ｃ（４） －１２０．２８（１９）
Ｃ（２）—Ｏ（１２）—Ｃ（１）—Ｏ（９） 　７８．３（２）
Ｃ（７）—Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｏ（４） －９４．３（２）
Ｏ（１４）—Ｃ（６）—Ｃ（７）—Ｃ（２） １０２．０（２）
Ｃ（２）—Ｏ（１２）—Ｃ（１）—Ｃ（６） －３４．５（２）
Ｏ（１２）—Ｃ（１）—Ｃ（６）—Ｏ（１４） －８４．４（２）
Ｃ（１）—Ｃ（６）—Ｃ（７）—Ｃ（２） －１０．２（２）
Ｎ（４）—Ｏ（９）—Ｃ（１）—Ｏ（１２） 　７２．５（２）
Ｏ（９）—Ｃ（１）—Ｃ（６）—Ｏ（１４） １５７．５８（１６）
Ｏ（１３）—Ｃ（４）—Ｃ（７）—Ｎ（３） －１３０．５２（１９）
Ｎ（４）—Ｏ（９）—Ｃ（１）—Ｃ（６） －１７３．２５（１６）
Ｏ（１２）—Ｃ（１）—Ｃ（６）—Ｃ（７） 　２６．７（２）
Ｏ（１３）—Ｃ（４）—Ｃ（７）—Ｃ（２） 　－７．５（２）
Ｃ（１）—Ｏ（１２）—Ｃ（２）—Ｃ（３） １３７．４０（１８）
Ｏ（９）—Ｃ（１）—Ｃ（６）—Ｃ（７） －９１．３（２）
Ｏ（１２）—Ｃ（２）—Ｃ（７）—Ｃ（６） 　－８．９（２）
Ｃ（１）—Ｏ（１２）—Ｃ（２）—Ｃ（７） 　２７．１（２）
Ｏ（８）—Ｎ（３）—Ｃ（７）—Ｃ（６） －１７２．２（３）
Ｏ（１２）—Ｃ（２）—Ｃ（７）—Ｃ（４） １０１．７２（１９）
Ｏ（１２）—Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｏ（１３） －８５．８（２）
Ｏ（７）—Ｎ（３）—Ｃ（７）—Ｃ（６） 　 ４．１（３）

Ｔａｂｌｅ５　Ｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ

Ｄ—Ｈ…Ａ
ｄ（Ｄ—Ｈ）
／?

ｄ（Ｈ…Ａ）
／?

ｄ（Ｄ…Ａ）
／?

∠ＤＨＡ
／（°）

Ｃ（６）—Ｈ（６）…Ｏ７ ０．９８０１ ２．３３７０ ２．７４３ １０３．８８２
Ｃ（２）—Ｈ（２）…Ｏ１１＃１０．９７９５ ２．５２９ ３．１１７ １１８．４６０
Ｃ（５）—Ｈ（５）…Ｏ１０＃２０．９７９８ ２．５３９ ３．０７０ １１３．９２４
　Ｎｏｔｅ：Ｓｙｍｍｅｔｒｙｃｏｄｅｓ，＃１－ｘ＋１，－ｙ＋２，－ｚ＋２；＃２ｘ，－ｙ＋１，ｚ．

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ
　　Ｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｂｙｕｓｉｎｇｔｈｅｍｉｘｔｕｒｅ
ｏｆｎｉｔｒｉｃａｃｉｄａｎｄｃｏｎｃ．ｓｕｌｆｕｒｉｃａｃｉｄｉｎｓｔｅａｄｏｆｍｅｒｅｌｙｎｉｔｒｉｃ
ａｃｉｄ．ＩｔｃａｎｂｅｉｎｄｉｃａｔｅｄｆｒｏｍＸｒａｙｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎａ
ｎａｌｙｓｉｓｔｈａｔｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２ｉｓｒｏｔａｔｉｏｎａｌｓｙｍｍｅｔｒｙ
ｗｉｔｈｔｈｒｅｅｔｅｔｒａｈｙｄｒｏｆｕｒａｎｒｉｎｇｓ，ｔｈｒｅｅｎｉｔｒｉｃａｃｉｄｅｓｔｅｒｓａｎｄａ
ｎｉｔｒｏ．Ｄｕｅｔｏｔｈｅｗｅａｋｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｏｎｔａｃｔｓ，ｉｎｔｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ａｎｄｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓ，ｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ
２ｃｏｕｌｄｒｅａｃｈｕｐｔｏ１．８８４ｇ·ｃｍ－３．

７０４

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１５
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２３
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４
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　（４０５－４０８）



ＬＩＸｉａｎｇｚｈｉ，ＬＩＹａｎａｎ，ＺＨＯＵＣｈｅｎｇ，ＬＩＨｕｉ，ＦＡＮＸｕｅｚｈｏｎｇ，ＷＡＮＧＢｏｚｈｏｕ

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ：
［１］ＪｅｏｎｇＫＫ，ＪｉｎＳＫ，ＫｅｕｎＤ Ｌ．Ａｎｅｗ ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍｉｘｅｄｆｏｒｍａｌ

ｐｌａｓｔｉｃｉｚｅｒ，ｕｓｉｎｇｄｉｆｏｒｍａｌａｓｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌ［Ｃ］∥Ｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｅ
Ｍｕｎｉｔｉｏｎｓａｎｄ Ｅｎｅｒｇｅｔｉｃ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ Ｓｙｍｐｏｓｉｕｍ．
ＳａｎＤｉｅｇｏ，２０００：４２１－４２６．

［２］ＬＵＯＹｕｎｊｕｎ，ＬＩＵＪｉｎｇｒｕ．Ｒｅｓｅａｒｓｈｐｒｏｇｒｅｓｓｏｆｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｓｏｌｉｄ
ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（Ｈａｎｎｅｎｇ
Ｃａｉｌｉａｏ），２００７，１５（４）：４０７－４１０．

［３］ＬＩＵＪｉｎｇｒｕ，ＬＵＯ Ｙｕｎｊｉｎ，ＹＡＮＧＹａｎ．Ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ
ｃａｌｃｕｌａｔｏｎｏｆａｎｅｗ ｇｅｎｅｒａｔｉｏｎｈｉｇｈｅｎｅｒｇｅｔｉｃｓｏｌｉｄｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ
［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌｉａｏ），
２００８，１６（１）：９４－９９．

［４］ＪＩＹｕｅｐｉｎｇ，ＬＩＰｕｒｕｉ，ＷＡＮＧＷｅｉ，ｅｔａｌ．Ａｒｅｖｉｅｗｏｆｒｅｃｅｎｔａｄ
ｖａｎｃｅｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｐｌａｓｔｉｃｉｚｅｒｓ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓ
＆Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，２００５，２８（４）：４７－５１．

［５］ＢＩＦｕｑｉａｎｇ，ＷＡＮＧＢｏｚｈｏｕ，ＦＡＮＸｕｅｚｈｏｎｇ，ｅｔａｌ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ
ａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆ２，３ｂｉｓ（ｈｙｄｒｏｘｙｍｅｔｈｙｌ）２，３
ｄｉｎｉｔｒｏ１，４ｂｕｔａｎｅｄｉｏｌ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪＳｔｒｕｃｔＣｈｅｍ，２０１２（３）：

４１５－４１９．
［６］ＣｈａｖｅｚＤＥ，ＨｉｓｋｅｙＭ Ａ，ＮａｕｄＤＬ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆａｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃ

ｎｉｔｒａｔｅｅｓｔｅｒ［Ｊ］．Ａｎｇｅｗ．ＣｈｅｍＩｎｔＥｄ，２００８，４７：８３０７－８３１４．
［７］ＳｔａｎｉｓｌａｗＣ，ＭａｒｃｉｎＮ，ＡｒｔｕｒＣ，ＭａｔｅｕｓｚＳ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

ａｎｄＥｘｐｌｏｓｉｖｅｏｆａｎｅｗｔｒｉｎｉｔｒａｔｅｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｏｆａｎｕｎｅｘｐｅｃｔｅｄｃｏｎ
ｄｅｎｓａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｏｆｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅｗｉｔｈｇｌｙｏｘａｌ［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，
Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，２０１２，３７：２６１－２６６．

［８］ＳｈｅｌｄｒｉｃｋＧＭ．ＳＨＥＬＸＳ９７，Ｐｒｏｇｒａｍ ｆｏｒＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅＳｏｌｕ
ｔｉｏｎ［ＣＰ］．ＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＧｔｔｉｎｇｅｎ，Ｇｅｒｍａｎｙ１９９７．

［９］ＳｈｅｌｄｒｉｃｋＧＭ．ＳＨＥＬＸＬ９７，Ｐｒｏｇｒａｍ ｆｏｒＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅＲｅｆｉｎｅ
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