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　　Ｆｉｇ．２ｓｈｏｗｓｔｈｅＴＧＤＳＣｃｕｒｖｅｓｏｆｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓ
ｏｆＢＮＩＴＡＢＯａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｓｏｆ５，１０，１５Ｋ·ｍｉｎ－１ａｎｄ
２０Ｋ·ｍｉｎ－１．Ｉｔｗａｓｆｏｕｎｄｔｈａｔｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａ
ｔｕｒｅｓａｎｄｔｈｅｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｐｅａｋｓｓｈｉｆｔｅｄｔｏｈｉｇｈｅｒｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ
ａｓｔｈｅｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｉｎｃｒｅａｓｅｄ．Ｔｈｉｓｍａｙｂｅａｔｔｒｉｂｕｔｅｄｔｏｔｈｅ
“ｔｈｅｒｍａｌｈｙｓｔｅｒｅｓｉｓ”ｏｆｔｈｅｈｅａｔｔｒａｎｓｆｅｒｅｆｆｅｃｔａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

１５７

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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ＪＩＮＸｉｎｇｈｕｉ，ＨＵＢｉｎｇｃｈｅｎｇ，ＧＡＯＳｉＪｉｎｇ，ＷＡＮＧＣｈａｎｇｙｉｎｇ，ＬＩＵＺｕｌｉａｎｇ，ＬüＣｈｕｎｘｕ

ｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｓ．

Ｆｉｇ．１　ＴＧＤＴＧＤＳＣｃｕｒｖｅｓｏｆＢＮＩＴＡＢＯａｔ５Ｋ·ｍｉｎ－１

Ｆｉｇ．２　ＴＧＤＳＣｃｕｒｖｅｓｏｆＢＮＩＴＡＢＯａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｓ

３．２　Ｎｏｎｉｓｏｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｋｉｎｅｔｉｃｓ
　　Ｔｈｅｒｅｌａｔｉｖｅｋｉｎｅｔｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｓｕｃｈａｓａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ
（Ｅａ），ｐｒｅｅｘｐｏｎｅｎｔｉａｌｆａｃｔｏｒ（Ａ），ｅｎｔｒｏｐｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ
（ΔＳ≠），ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ（ΔＨ≠），ｆｒｅｅｅｎｅｒｇｙｏｆａｃｔｉｖａ
ｔｉｏｎ（ΔＧ≠）ａｎｄｔｈｅｃｒｉｔｉｃａｌｉｇｎｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ（Ｔｂ）ｗｅｒｅ
ｏｂｔａｉｎｅｄｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｍｅｔｈｏｄｓ．
　　（１）Ｋｉｓｓｉｎｇｅｒｅｑｕａｔｉｏｎ［１１］：

ｌｎ
βｉ
Ｔ２ｐｉ
＝ｌｎ
ＡＫＲ
ＥＫ
－
ＥＫ
ＲＴｐｉ

（１）

　　（２）ＯｚａｗａＦｌｙｎｎＷａｌｌｅｑｕａｔｉｏｎ［１２］：

ｌｇβ＝Ｃ－０．４５６７
ＥＯ
ＲＴ

（２）

ｗｈｅｒｅ，βｉｓｔｈｅｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅ，Ｋ；Ｔｐｉｉｓｔｈｅｍａｘｉｍｕｍｐｅａｋｔｅｍ
ｐｅｒａｔｕｒｅｗｈｉｃｈｃａｎｂｅｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍｔｈｅＤＳＣｃｕｒｖｅｓ，Ｋ；Ｒｉｓ
ｔｈｅｇａｓｃｏｎｓｔａｎｔ，ＥＫａｎｄＥＯ ａｒｅｔｈｅａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｃａｌｃｕｌａｔ
ｅｄｂｙｔｈｅＫｉｓｓｉｎｇｅｒａｎｄＯｚａｗａ′ｓｍｅｔｈｏｄｓ，ｋＪ·ｍｏｌ－１，ｒｅｓｐｅｃ
ｔｉｖｅｌｙ；Ａｉｓｔｈｅｐｒｅｅｘｐｏｎｅｎｔｉａｌｆａｃｔｏｒ，Ｃｉｓｔｈｅｃｏｎｓｔａｎｔ．
　　β，ＴｐｉａｎｄｔｈｅｋｉｎｅｔｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｂｔａｉｎｅｄｂｙＫｉｓｓｉｎｇｅｒ
ａｎｄＯｚａｗａｍｅｔｈｏｄｓｗｅｒｅｓｕｍｍａｒｉｚｅｄｉｎＴａｂｌｅ１．Ｉｔｉｓｏｂｖｉ
ｏｕｓｌｙｓｅｅｎｔｈａｔｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆＴｐｉｏｆｔｈｅｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｐｅａｋｓｈｉｆｔｅｄ
ｔｏｈｉｇｈｅｒｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓｄｕｅｔｏｔｈｅ“ｔｈｅｒｍａｌｈｙｓｔｅｒｅｓｉｓ”ｏｆｔｈｅ
ｈｅａｔｔｒａｎｓｆｅｒｅｆｆｅｃｔ．Ｏｎｔｈｅｏｔｈｅｒｈａｎｄ，ｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆＥｃａｌｃｕｌａｔ
ｅｄｂｙＫｉｓｓｉｎｇｅｒｍｅｔｈｏｄ（ＥＫ＝２２５．８０ｋＪ·ｍｏｌ

－１
）ｖｅｒｙｓｉｍｉｌａｒｗｉｔｈ

ｔｈａｔｏｂｔａｉｎｅｄｂｙＯｚａｗａ’ｓｍｅｔｈｏｄ（ＥＯ ＝２２４．２４ｋＪ·ｍｏｌ
－１
）．

Ｂｅｓｉｄｅｓ，ｂｏｔｈｏｆｔｈｅｌｉｎｅａｒｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ（ｒＫ＝０．９９４５
ａｎｄｒＯ＝０．９９４９）ａｒｅｖｅｒｙｃｌｏｓｅｔｏ１．Ａｌｌｔｈｅａｂｏｖｅｏｂｔａｉｎｅｄ
ｄａｔａｉｎｄｉｃａｔｅｓｔｈａｔｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓａｒｅｃｒｅｄｉｂｌｅ．

Ｔａｂｌｅ１　Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｖａｌｕｅｓｏｆｔｈｅｋｉｎｅｔｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ

β／
Ｋ·ｍｉｎ－１

Ｔｐｉ
／℃

Ｋｉｓｓｉｎｇｅｒｍｅｔｈｏｄ
ＥＫ／ｋＪ·ｍｏｌ

－１ Ａ
Ｏｚａｗａｍｅｔｈｏｄ
ｒＫ ＥＯ／ｋＪ·ｍｏｌ

－１ ｒＯ
５ ３２０．０
１０ ３２７．０
１５ ３３３．３
２０ ３３７．５

２２５．８０ １０１７．７１ ０．９９４５ ２２４．２４ ０．９９４９

　　Ｔｈｅｎ，ｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆΔＳ≠，ΔＨ≠，ΔＧ≠ ａｎｄＴｂｃａｎｂｅｏｂ
ｔａｉｎｅｄｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｅｑｕａｔｉｏｎｓｃｏｍｂｉｎｅｄｗｉｔｈｔｈｅ
ｃａｌｃｕｌａｔｅｄＥＫａｎｄＡ

［１３］．

Ａｅｘｐ－Ｅ( )ＲＴ ＝
ｋＢＴ
ｈ
ｅｘｐΔＳ

≠

( )Ｒ ｅｘｐ －ΔＨ
≠

( )ＲＴ （３）

ΔＨ≠ ＝Ｅａ－ＲＴ （４）
ΔＧ≠ ＝ΔＨ≠－ＴΔＳ≠ （５）
Ｗｈｅｒｅ，Ｔ＝Ｔｐ０，ｔｈｅｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ（Ｔｐｉ）ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏ
β→０；Ｅａ＝ＥＫ，ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙＫｉｓｓｉｎｇｅｒ′ｓｍｅｔｈｏｄ；Ａ＝ＡＫ，ｃａｌ
ｃｕｌａｔｅｄｂｙＫｉｓｓｉｎｇｅｒ′ｓｍｅｔｈｏｄ；ΔＳ≠，ΔＨ≠ ａｎｄΔＧ≠ ａｒｅｔｈｅ
ｅｎｔｒｏｐｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ，ｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎａｎｄｔｈｅｆｒｅｅ
ｅｎｅｒｇｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ；ｋＢｉｓｔｈｅＢｏｌｔｚｍａｎｎｃｏｎｓｔａｎｔ，
１．３８０７×１０－２３Ｊ·Ｋ－１；ｈｉｓｔｈｅＰｌａｎｋｃｏｎｓｔａｎｔ，６．６２６×１０－３４Ｊ·ｓ．
　　Ｔｐ０ｃｏｕｌｄｂｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙＥｑ．（６）．
Ｔｐｉ＝Ｔｐ０＋ｂβｉ＋ｃβ

２
ｉ＋ｄβ

３
ｉ （６）

Ｗｈｅｒｅ，ｂ，ｃａｎｄｄａｒｅｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ．
　　Ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅａｂｏｖｅｄｅｓｃｒｉｂｅｄｅｑｕａｔｉｏｎｓ，ｔｈｅｖａｌｕｅｏｆ
Ｔｐ０，ΔＳ

≠，ΔＨ≠，ａｎｄΔＧ≠ ｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｓ５８６．８５Ｋ，
８０．１８Ｊ·ｍｏｌ－１·Ｋ－１，２２０．９２ｋＪ·ｍｏｌ－１ａｎｄ１７３．８７ｋＪ·ｍｏｌ－１，
ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．
　　Ｔｈｅｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｒｍａｌｅｘｐｌｏｓｉｏｎ，ａｓａｎｉｍ

ｐｏｒｔａｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｄｕｒｉｎｇｔｈｅｓｔｏｒａｇｅｏｒｕｓａｇｅｏｆａｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃ
ｍａｔｅｒｉａｌ，ｗａｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙＥｑ．（７）．

Ｔｂ＝
ＥＯ－ Ｅ２Ｏ－４ＥＯＲＴ槡 ｐ０

２Ｒ
（７）

Ｗｈｅｒｅ，Ｔｂｉｓｔｈｅｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｒｍａｌｅｘｐｌｏｓｉｏｎ；ＥＯ
ｉｓｔｈｅａｐｐａｒｅｎｔａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｏｂｔａｉｎｅｄｂｙＯｚａｗａ′ｓｍｅｔｈ
ｏｄ；Ｒｉｓｔｈｅｇａｓｃｏｎｓｔａｎｔ；Ｔｐ０ ｉｓｔｈｅｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｃｏｒｒｅ
ｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏβ→０．
　　ＴｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｖａｌｕｅｏｆＴｂｉｓ６００．２５Ｋ，ｗｈｉｃｈｉｎｄｉｃａｔｅｓ
ｔｈａｔＢＮＩＴＡＢＯｓａｔｉｓｆｙｔｈｅｍｅｅｔｓｏｆｔｈｅｓａｆｅｔｙ．

３．３　Ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
　　ＭｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌａｎｄｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＢＮＩＴＡＢＯ
ｗｅｒｅｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄｂａｓｅｄｏｎｔｈｅＢ３ＬＹＰ／６３１Ｇ（ｄ，ｐ）ｌｅｖｅｌｏｐｔｉ
ｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．ＴｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｅｎｅｒｇｙｇａｐｖａｌｕｅｏｆＢＮＩＴＡＢＯ
ｉｓ５．５８ｅＶ，ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇｉｔｍａｙｈａｖｅａｌｏｗｅｒｒｅａｃｔｉｖｉｔｙ．Ｆｉｇ．３ｉｌ
ｌｕｓｔｒａｔｅｓｔｈｅ３Ｄｐｌｏｔｓｏｆｔｈｅｈｉｇｈｅｓｔｏｃｃｕｐｉｅｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌ
（ＨＯＭＯ），ｌｏｗｅｓｔｕｎｏｃｃｕｐｉｅｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌ（ＬＵＭＯ）
ａｎｄｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｓ（ＭＥＰ）ｏｆＢＮＩＴＡ
ＢＯ．Ｔｈｅｒｅｅｘｉｓｔｓ５９ｔｈｅｈｉｇｈｅｓｔｏｃｃｕｐｉｅｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌ
ａｎｄ６０ｔｈｅｌｏｗｅｓｔｕｎｏｃｃｕｐｉｅｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌｉｎｔｈｅｍｏｌｅ

２５７

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．８，２０１５（７５１－７５４）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＳｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ３，７Ｂｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）２，４，６，８ｔｅｔｒａａｚａｂｉｃｙｃｌｏ［３．３．０］ｏｃｔａｎｅ

ｃｕｌｅ．ＩｔｉｓａｌｓｏｏｂｖｉｏｕｓｌｙｓｅｅｎｔｈａｔｍｏｓｔｏｆｔｈｅＨＯＭＯａｎｄＬＵ
ＭＯｌｅｖｅｌｓａｒｅ２ｆｏｌｄｄｅｇｅｎｅｒａｔｅｉｎｄｉｃａｔｉｎｇｔｈａｔｔｈｅｒｅｍｏｖａｌｏｆ
ａｎｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｆｒｏｍｔｈｅＨＯＭＯｌｅｖｅｌｏｒａｄｄｉｔｉｏｎｏｆａｎｅｌｅｃｔｒｏｎ
ｉｃｔｏｔｈｅＬＵＭＯ ｌｅｖｅｌｃｏｕｌｄｗｅａｋｅｎｔｈｅｓｋｅｌｅｔｏｎｆｒａｍｅｗｏｒｋ．
ＩｎｖｉｅｗｏｆｔｈｅＭＥＰ，ｔｈｅｎｅｇａｔｉｖｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｓａｐｐｅａｒｔｏｂｅｄｉｓ
ｔｒｉｂｕｔｅｄｍｏｓｔｌｙｏｎｔｈｅｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｓｏｆｔｈｅ—ＮＯ２ ｇｒｏｕｐｓ
ｗｈｉｌｅｔｈｅｐｏｓｉｔｉｖｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｓａｐｐｅａｒｔｏｂｅａｔｔｈｅｃｅｎｔｅｒｏｆｔｈｅ
ｓｋｅｌｅｔｏｎ．Ｉｔｍａｙａｔｔｒｉｂｕｔｅｔｏｔｈｅｓｔａｂｉｌｉｚａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｌａｗｐｒｏｐｏｓｅｄｂｙＫｌａｐｏｔｋｅｅｔａｌ［１４］．

Ｆｉｇ．３　ＨＯＭＯ，ＬＵＭＯａｎｄＭＥＰｏｆ３，７ｂｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）２，４，６，８ｔｅｔ
ｒａａｚａｂｉｃｙｃｌｏ［３．３．０］ｏｃｔａｎｅ

３．４　Ｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓ
　　Ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓａｒｅｏｆｇｒｅａｔｉｍｐｏｒｔａｎｃｅｐａｒａｍｅ
ｔｅｒｆｏｒａｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌａｎｄｃｏｕｌｄｂｅｏｂｔａｉｎｅｄａｃｃｏｒｄｉｎｇ
ｔｏＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓｅｑｕａｔｉｏｎｓ［１５］．

Ｄ＝１．０１（ＮＭ
—
０．５Ｑ０．５）０．５（１＋１．３ρ） （８）

Ｐ＝１．５５８ρ２ＮＭ
—
０．５Ｑ０．５ （９）

Ｗｈｅｒｅ，ρｉｓｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆｔｈｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅ，ｇ·ｃｍ－３；Ｄｉｓ
ｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ，ｋｍ·ｓ－１；ｐｉｓｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ，
ＧＰａ；Ｎｉｓｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｍｏｌｅｓｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｇａｓｅｓｐｅｒｇｒａｍ

ｅｘｐｌｏｓｉｖｅ，ｍｏｌ·ｇ－１；Ｍ
—

ｉｓｔｈｅａｖｅｒａｇｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｗｅｉｇｈｔｏｆ
ｔｈｅｓｅｇａｓｅｓ，ｇ·ｍｏｌ－１；ａｎｄＱｉｓｔｈｅｈｅａｔｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ，Ｊ·ｇ－１．
　　ＴｈｅａｃｃｕｒａｔｅｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆＢＮＩＴＡＢＯｃａｎｂｅｃａｌｃｕ
ｌａｔｅｄｕｓｉｎｇｔｈｅｉｓｏｄｅｓｍｉｃｒｅａｃｔｉｏｎ［１６］．

Ｓｃｈｅｍｅ２　Ｉｓｏｄｅｓｍｉｃｒｅａｃｔｉｏｎｄｅｓｉｇｎｅｄｆｏｒｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ

　　Ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅａｂｏｖｅｄｅｓｃｒｉｂｅｄｅｑｕａｔｉｏｎｓ，ｔｈｅａｃｃｕｒａｔｅｈｅａｔ
ｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆＢＮＩＴＡＢＯ ｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄａｓ５１４．８ｋＪ·ｍｏｌ－１．Ｉｎ
ｖｉｅｗｏｆｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓ（８．７０ｋｍ·ｓ－１，ρ＝１．８７ｇ·ｃｍ－３）
ａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ（３４．３４ＧＰａ），ｉｔｓｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓ
ａｒｅｓｕｐｅｒｉｏｒｔｏｔｈｏｓｅｏｆＴＮＴ（Ｄ＝６．８ｋｍ·ｓ－１；ｐ＝１９．５ＧＰａ）［１７］，
ａｎｄｓｉｍｉｌａｒｗｉｔｈｔｈｏｓｅｏｆＲＤＸ（Ｄ＝８．７５ｋｍ·ｓ－１；ｐ＝３４．０ＧＰａ）［１８］，
ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇｔｈａｔＢＮＩＴＡＢＯｃａｎｂｅｕｓｅｄａｓａｐｏｔｅｎｔｉａｌｃａｎｄｉｄａｔｅ
ｏｆｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙａｎｄｓｔａｂｌｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌ．

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ
　　（１）Ｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆ３，７ｂｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）２，
４，６，８ｔｅｔｒａａｚａｂｉｃｙｃｌｏ［３．３．０］ｏｃｔａｎｅｐｒｅｓｅｎｔｓａｔｗｏｓｔａｇｅ
ｐｒｏｃｅｓｓｗｉｔｈｔｈｅｍａｓｓｌｏｓｓｏｆ１００％ ａｎｄａｓｉｎｇｌｅｓｈａｒｐｅｘｏ
ｔｈｅｒｍｉｃｐｅａｋｗｅｒｅｏｂｓｅｒｖｅｄａｔａｒｏｕｎｄ３２０℃．
　　（２）ＴｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄＥａｖｉａＫｉｓｓｉｎｇｅｒａｎｄＯｚａｗａｍｅｔｈｏｄｓ
ａｒｅ２２５．８０ａｎｄ２２４．２４ｋＪ·ｍｏｌ－１，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅｒｍｏｄｙ
ｎａｍｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｓｕｃｈａｓΔＳ≠，ΔＨ≠，Ｇ≠ ａｎｄＴｂｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔ
ｅｄａｓ８０．８１Ｊ·ｍｏｌ－１·ｋ－１，２２０．９２ｋＪ·ｍｏｌ－１，１７３．８７ｋＪ·ｍｏｌ－１

ａｎｄ６００．２５Ｋ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．
　　（３）Ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ３，７ｂｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）２，４，６，
８ｔｅｔｒａａｚａｂｉｃｙｃｌｏ［３．３．０］ｏｃｔａｎｅｓｈｏｗｓｔｈａｔｔｈｅｎｅｇａｔｉｖｅｐｏ
ｔｅｎｔｉａｌｓａｐｐｅａｒｔｏｂｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｅｄ—ＮＯ２ｇｒｏｕｐｓａｎｄｔｈｅｐｏｓｉｔｉｖｅ
ｐｏｔｅｎｔｉａｌｓａｐｐｅａｒｔｏｂｅａｔｔｈｅｃｅｎｔｅｒｏｆｔｈｅｓｋｅｌｅｔｏｎｗｈｉｃｈａｔ
ｔｒｉｂｕｔｅｔｏｔｈｅｓｔａｂｉｌｉｚａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．
　　（４）Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｖａｌｕｅｓｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ（Ｄ＝
８．７０ｋｍ·ｓ－１）ａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ（ｐ＝３４．３４ＧＰａ）ｉｎ
ｖｏｌｖｅｔｈａｔ３，７ｂｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）２，４，６，８ｔｅｔｒａａｚａｂｉｃｙｃｌｏ［３．３．０］
ｏｃｔａｎｅｈａｓｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｔｏｂｅｕｓｅｄａｓｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙａｎｄｓｔａｂｌｅｅｎ
ｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌ．

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ：
［１］ＰａｇｏｒｉａＰＦ，ＬｅｅＧＳ，ＭｉｔｃｈｅｌｌＡＲ，ｅｔａｌ．Ａｒｅｖｉｅｗｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃ

ｍａｔｅｒｉａｌｓｓｙｎｔｈｅｓｉｓ［Ｊ］．ＴｈｅｒｍｏｃｈｉｍｉｃａＡｃｔａ，２００２，３８４（１）：
１８７－２０４．

［２］ＪＩＮＸｉｎｇｈｕｉ，ＨＵＢｉｎｇｃｈｅｎｇ，ＬＵＷｅｉ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｓｔｕｄｙ
ｏｎａｎｏｖｅｌｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｄｅｎｓｉｔｙｍａｔｅｒｉａｌ４，６，１０，１２ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ５，
１１ｂｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）２，８ｄｉｏｘａ４，６，１０，１２ｔｅｔｒａａｚａｔｒｉｃｙｃｌｏ［７，
３，０，０３，７］ｄｏｄｅｃａｎｅ［Ｊ］．ＲＳＣＡｄｖａｎｃｅｓ，２０１４，４（１３）：６４７１－
６４７７．

［３］ＷＥＩＺｈｅｎ，ＬＩＪｉａｒｏｎｇ，ＺＨＡＮＧＱｉ，ｅｔａｌ．Ｒｅｖｉｅｗｏｎｄｉａｍｏｎ
ｄｏｉｄｓａｓｈｉｇｈｅｎｅｒｇｅｔｉｃｆｕｅｌｓ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａ
ｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌｉａｏ），２０１４，２２（２）：１７０－１７６．

［４］ＲａｈｍＭ，ＤｖｉｎｓｋｉｋｈＳＶ，ＦｕｒｏＩ，ｅｔａｌ．Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄｅｔｅｃｔｉｏｎｏｆ
ｔｒｉｎｉｔｒａｍｉｄｅＮ（ＮＯ２）３［Ｊ］．ＡｎｇｅｗａｎｄｔｅＣｈｅｍｉｅ，２０１１，１２３
（５）：１１７７－１１８０．

［５］ＪＩＮＸｉｎｇｈｕｉ，ＨＵＢｉｎｇｃｈｅｎｇ，ＬＩＵＺｕｌｉａｎｇ，ｅｔａｌ．Ｏｎｅｐｏｔｓｙｎ
ｔｈｅｓｉｓｏｆ２，４，５ｔｒｉｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃ
Ｍａｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌｉａｏ），２０１４，２２（５）：７２２－７２４．

［６］ＪＩＡ Ｈｕａｎｑｉｎｇ，ＨＵ Ｂｉｎｇｃｈｅｎｇ，ＪＩＮ Ｘｉｎｇｈｕｉ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄ
ＴｈｅｒｍａｌＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ１，２Ｄｉｎｉｔｒｏｇｕａｎｉｄｉｎｅ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌ
ｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌｉａｏ），２０１４，２２（５）：７２２－
７２４．

［７］ＪＩＮ Ｘｉｎｇｈｕｉ，ＨＵ Ｂｉｎｇｃｈｅｎｇ，ＬＩＵ Ｚｕｌｉａｎｇ，Ｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙ
ａｎｄｑｕａｎｔｕｍｃｈｅｍｉｓｔｒｙｓｔｕｄｙｏｎｏｃｔａｈｙｄｒｏ２，５ｂｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）
ｉｍｉｄａｚｏ［４，５ｄ］ｉｍｉｄａｚｏｌｅ［Ｊ］．ＰｒｏｃｅｄｉａＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，２０１２，４５：
５５８－５６１．

［８］ＫｏｎｙＭ，ＤａｇｌｅｙＩＪ，Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆｏｃｔａｈｙｄｒｏ２，５ｂｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）
ｉｍｉｄａｚｏ［４，５ｄ］ｉｍｉｄａｚｏｌｅ［Ｊ］．Ｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｅｓ，１９９４，３８（３）：
５９５－６００．

［９］ＦｒｉｓｃｈＭ Ｊ，ＴｒｕｃｋｓＧ Ｗ，ＳｃｈｌｅｇｅｌＨ Ｂ，ｅｔａｌ．Ｇａｕｓｓｉａｎ０３，
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ＪＩＮＸｉｎｇｈｕｉ，ＨＵＢｉｎｇｃｈｅｎｇ，ＧＡＯＳｉＪｉｎｇ，ＷＡＮＧＣｈａｎｇｙｉｎｇ，ＬＩＵＺｕｌｉａｎｇ，ＬüＣｈｕｎｘｕ

２００３，Ｇａｕｓｓｉａｎ［ＣＰ］．Ｉｎｃ．：Ｐｉｔｔｓｂｕｒｇｈ，ＰＡ．
［１０］ＦｌｉｐｐｅｎＡｎｄｅｒｓｏｎＪＬ，ＫｏｎｙＭ，ＤａｇｌｅｙＩＪ，Ａｈｉｇｈｄｅｎｓｉｔｙｔｈｅｒ

ｍａｌｌｙｓｔａｂｌｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅ：ｏｃｔａｈｙｄｒｏ２，５ｂｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）ｉｍｉｄａｚｏ
［４，５ｄ］ｉｍｉｄａｚｏｌｅ［Ｊ］．ＡｃｔａＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａＳｅｃｔｉｏｎＣ，１９９４，
５０（４），９７４－９７６．

［１１］ＫｉｓｓｉｎｇｅｒＨ Ｅ，Ｒｅａｃｔｉｏｎｋｉｎｅｔｉｃｓｉｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｔｈｅｒｍａｌａｎａｌｙｓｉｓ
［Ｊ］．Ａｎａｌｙｔｉｃａｌｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９５７，２９（１１）：１７０２－１７０６．

［１２］ＯｚａｗａＴ．Ａｎｅｗ ｍｅｔｈｏｄｏｆａｎａｌｙｚｉｎｇｔｈｅｒｍｏｇｒａｖｉｍｅｔｒｉｃｄａｔａ
［Ｊ］．ＢｕｌｌｅｔｉｎｏｆｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｓｏｃｉｅｔｙｏｆＪａｐａｎ，１９６５，３８（１１）：
１８８１－１８８６．
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