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ｎｙ）．Ｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｗｅｒｅｒｅｐｏｒｔｅｄａｓａδｖａｌｕｅｉｎｐａｒｔｓｐｅｒｍｉｌ
ｌｉｏｎａｎｄｔｅｔｒａｍｅｔｈｙｌｓｉｌａｎｅｗａｓｕｓｅｄａｓｔｈｅｉｎｔｅｒｎａｌｓｔａｎｄａｒｄ．
１ＨＮＭＲａｎｄ１３ＣＮＭＲｓｐｅｃｔｒａｗｅｒｅｒｅｃｏｒｄｅｄｉｎＤＭＳＯｄ６．

２．３　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ

２．３．１　３，３′Ｄｉｎｉｔｒｏａｍｉｎｏ４，４′ａｚｏｘｙｆｕｒａｚａｎ（ＮＯＦ）
　　ＡＯＦ（２ｇ，９．５ｍｍｏｌ）ｗａｓａｄｄｅｄｓｌｏｗｌｙｔｏ１００％ ｎｉｔｒｉｃ
ａｃｉｄ（１０ｍＬ）ａｎｄｓｔｉｒｒｅｄｔｏｄｉｓｓｏｌｖｉｎｇｃｏｍｐｌｅｔｅｌｙｆｏｒ２０ｍｉ
ｎｕｔｅｓａｔ－５℃．Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｉｎｇｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｈｅｌｄｆｏｒａｎａｄｄｉｔｉｏｎ
ａｌ４ｈａｔ０℃ ａｎｄｔｈｅｎｐｏｕｒｅｄｉｎｔｏｉｃｅｗａｔｅｒ．Ｔｈｅｃｏｌｏｒｌｅｓｓ
ｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄ，ｙｉｅｌｄｉｎｇ２．５５ ｇ．Ｉｔｓｐｕｒｉｔｙ ｗａｓ
９７．５％．１ＨＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６）δ：９．８５（ｓ，２Ｈ）．

１３ＣＮＭＲ

５１９

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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ＨＵＡＮＧＸｉａｏｃｈｕａｎ，ＧＵＯＴａｏ，ＬＩＵＭｉｎ，ＷＡＮＧＺｉｊｕｎ，ＱＩＵＳｈａｏｊｕｎ，ＹＵＴａｏ

（ＤＭＳＯｄ６）δ：１５５．４，１５３．３，１５１．１，１４８．４．ＩＲ（ＫＢｒ，ν／
ｃｍ－１）：３４２（ｗ），３３９３（ｗ），３２７９（ｍ），１６２０（ｓ），１５６２（ｓ），
１４９９（ｖｓ），１３８９（ｍ），１３１５（ｍ），１２３０（ｍ），１００７（ｍ），

９５０（ｗ）．Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒＣ４Ｈ２Ｎ１０Ｏ７：Ｃ，１５．９０；Ｈ，０．６７；
Ｎ４６．３６．ｆｏｕｎｄＣ，１５．４６；Ｈ，０．７０；Ｎ，４５．８７．

Ｓｃｈｅｍｅ１　ＳｙｎｔｈｅｔｉｃｒｏｕｔｅｏｆＮＯＦＣＢＨａｎｄＮＯＦＡＧ

２．３．２　Ｃａｒｂｏｈｙｄｒａｚｉｄｅ３，３′ｄｉｎｉｔｒｏａｍｉｎｏ４，４′ａｚｏｘｙｆｕｒａｚａｎ
（ＮＯＦＣＢＨ）

　　ＡｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆＮＯＦ（０．６ｇ，２ｍｍｏｌ）ｉｎｅｔｈａｎｏｌ（１０ｍＬ）
ｗａｓｓｔｉｒｒｅｄａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｗｈｉｌｅａｓｌｉｇｈｔｅｘｃｅｓｓｏｆｃａｒｂｏ
ｈｙｄｒａｚｉｄｅ（０．８１ｇ，５ｍｍｏｌ）ｗａｓａｄｄｅｄ．Ａｆｔｅｒ２ｈｔｈｅｙｅｌｌｏｗ
ｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄａｎｄａｉｒｄｒｉｅｄ，ｙｉｅｌｄｉｎｇ０．７１ｇ．Ｉｔｓｐｕｒｉ
ｔｙｗａｓ９８．９％．１Ｈ ＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６）δ：９．７３（ｓ，２Ｈ），δ：
３．６０（ｓ，ｂｒ，６Ｈ）．１３ＣＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，）δ：１５６．９，１５５．１，
１５４．５，１５３．９，１５１．２．ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：３５２５（ｗ），３４９３（ｗ），
３３１５（ｍ），２９６６（ｖｗ），２７１３（ｗ），１７０８（ｓ），１６６３（ｗ），
１６３９（ｖｗ），１６１４（ｖｗ），１５８０（ｗ），１５６１（ｗ），１５３１（ｗ），
１５１７（ｗ），１４８９（ｍ），１４７３（ｍ），１４２１（ｓ），１３９９（ｓ），１３２４（ｖｓ），
１３００（ｓ），１２０３（ｍ），１０５３（ｍ），１０１５（ｍ），９６６（ｗ），
９３７（ｍ），８９６（ｗ），８６３（ｖｓ），８３６（ｍ），７９９（ｖｗ），７７２（ｖｗ），
７４０（ｖｗ），７２３（ｍ），６６８（ｗ），６４１（ｖｗ），５９１（ｖｗ），５６７（ｖ），
４６８（ｖｗ），４０５（ｖｗ）．Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒＣ５Ｈ８Ｎ１４Ｏ８·５Ｈ２Ｏ：
Ｃ，１２．４５；Ｈ，３．７６；Ｎ４０．６６．ｆｏｕｎｄＣ，１２．５６；Ｈ，３．７８；
Ｎ，４０．４２．

２．３．３　 Ａｍｉｎｏｇｕａｎｉｄｉｎｅ３，３′ｄｉｎｉｔｒｏａｍｉｎｏ４，４′ａｚｏｘｙ
ｆｕｒａｚａｎ（ＮＯＦＡＧ）

　　ＮＯＦＡＧｗａｓｐｒｅｐａｒｅｄａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｍｅｔｈｏｄｏｆＮＯＦ
ＣＢＨ．Ｔｈｅｙｅｌｌｏｗｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄ，ｙｉｅｌｄｉｎｇ０．８４ｇ．Ｉｔｓ
ｐｕｒｉｔｙｗａｓ９９．０％．１ＨＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６）δ：８．５８（ｓ，１Ｈ），
７．１１（ｓ，２Ｈ），４．９９（ｓ，４Ｈ）．１３ＣＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６）δ：１５８．７，
１５５．１，１５３．８，１５３．１，１５１．１．ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：３３８１（ｍ），
３２４５（ｗ），３１７２（ｍ），１６８７（ｖｓ），１６６５（ｖｓ），１５６０（ｍ），
１５２４（ｍ），１４６８（ｓ），１４４１（ｖｗ），１４１０（ｍ），１３８７（ｓ），１２９４（ｖｓ），
１１７７（ｗ），１０７３（ｖｗ），１０４４（ｍ），０１５（ｖｗ），９８２（ｖｗ），９５０（ｍ），
９０８（ｖｗ），８８３（ｖｗ），８７２（ｖｗ），８２７（ｍ），７７３（ｗ），７４５（ｖｗ），
７１６（ｗ），６７５（ｖｗ），５８５（ｍ），５６５（ｍ），５１１（ｖｗ），４６８（ｗ），
４０４（ｖｗ）．Ａｎａｌ（％）ｃａｌｃｄｆｏｒＣ６Ｈ１４Ｎ１８Ｏ７·２Ｈ２Ｏ：Ｃ，１４．８２；
Ｈ，３．７３；Ｎ５１．８４．ｆｏｕｎｄＣ，１４．９５；Ｈ，３．６３；Ｎ，５０．８６．

２．４　Ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ
　　ＴＧＤＴＧｗａｓｃｏｎｄｕｃｔｅｄｏｎａＳＤＴＱ６００ａｐｐａｒａｔｕｓ（ＴＡ，
ＵＳＡ） ｕｎｄｅｒａ ｎｉｔｒｏｇｅｎ ａｔｍｏｓｐｈｅｒｅ ａｔａ ｆｌｏｗ ｒａｔｅ ｏｆ
１００ｍＬ·ｍｉｎ－１．Ｔｈｅｓａｍｐｌｅｍａｓｓｕｓｅｄｉｎｔｅｓｔｗａｓ０．５ｍｇ
ａｎｄｔｈｅｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｗａｓ５℃·ｍｉｎ－１．Ｔｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｒａｎｇｅ
ｗａｓｆｒｏｍｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｔｏ５００℃．

３　Ｒｅｓｕｌｔｓａｎｄｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎｓ

３．１　ＴｈｅｒｍａｌＤｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆＮＯＦＣＢＨａｎｄＮＯＦＡＧ
　　ＴｈｅｔｈｅｒｍａｌｂｅｈａｖｉｏｒｏｆＮＯＦＣＢＨ ａｎｄＮＯＦＡＧ ｗａｓ
ｓｔｕｄｉｅｄｂｙＴＧＤＴＧ．ＡｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．１，ｔｈｅＴＧＤＴＧｃｕｒｖｅｓ
ｉｎｄｉｃａｔｅｔｈａｔｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｂｅｈａｖｉｏｒｓｏｆＮＯＦＣＢＨａｎｄＮＯＦＡＧ
ａｒｅｓｉｍｉｌａｒｔｏｅａｃｈｏｔｈｅｒａｎｄａｌｌｃａｎｂｅｄｉｖｉｄｅｄｉｎｔｏｏｎｅｅｎｄｏ
ｔｈｅｒｍｉｃｄｅｈｙｄｒａｔｉｎｇｃｒｙｓｔａｌｗａｔｅｒｓｔａｇｅａｎｄｏｎｅｏｂｖｉｏｕｓｅｘｏ
ｔｈｅｒｍｉｃｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓｔａｇｅａｔ５０－２００℃．Ｔｈｅｄｅｈｙｄｒａｔｉｏｎ
ｐｒｏｃｅｓｓｏｆＮＯＦＣＢＨｏｃｃｕｒｓａｔ５０－１００℃ ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏａ
ｍａｓｓｌｏｓｓｏｆａｂｏｕｔ２０％，ａｎｄｔｈｅｓｈａｒｐｍａｘｉｍｕｍｄｅｈｙｄｒａｔｉｏｎ
ｒａｔｅｉｓａｔ７１．４℃．Ｔｈｅｄｅｈｙｄｒａｔｉｏｎｍａｓｓｌｏｓｓｉｓｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｗｉｔｈ
ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｖａｌｕｅｏｆｅｌｅｍｅｎｔａｌａｎａｌｙｓｉｓｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｔｈｅ

ａ．ＮＯＦＣＢＨ

ｂ．ＮＯＦＡＧ
Ｆｉｇ．１　ＴＧＤＴＧｃｕｒｖｅｓｏｆＮＯＦＣＢＨａｎｄＮＯＦＡＧ

６１９

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．９，２０１５（９１５－９１８）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＴｗｏＥｎｅｒｇｅｔｉｃＳａｌｔｓｆｒｏｍ３，３′Ｄｉｎｉｔｒｏａｍｉｎｏ４，４′ａｚｏｘｙｆｕｒａｚａｎ

ｌｏｓｓｏｆ５ｍｏｌｃｒｙｓｔａｌｗａｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌｅ．Ｔｈｅｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｄｅｃｏｍ
ｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆＮＯＦＣＢＨｓｔａｒｔｓａｔ１４４．９℃ ｗｉｔｈａｍａｓｓｌｏｓｓｏｆａ
ｂｏｕｔ６６％，ａｎｄｔｈｅｔｉｐｔｏｐｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｓ
１７３．１℃．ＴｈｅｄｅｈｙｄｒａｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｒａｎｇｅｏｆＮＯＦＡＧｉｓｆｒｏｍ
７９℃ ｔｏ９２℃，ａｎｄｔｈｅｗｈｏｌｅｍａｓｓｌｏｓｓｏｆｄｅｈｙｄｒａｔｉｏｎ
ｐｒｏｃｅｓｓｉｓｏｎｌｙａｂｏｕｔ８％．Ｔｈｅｓｈａｒｐｍａｘｉｍｕｍ ｄｅｈｙｄｒａｔｉｏｎ
ｒａｔｅｉｓａｔ８６．３℃．Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔａｇｒｅｅｓｗｅｌｌｗｉｔｈｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｖａｌｕｅ
ｏｆｅｌｅｍｅｎｔａｌａｎａｌｙｓｉｓｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｔｈｅｌｏｓｓｏｆ２ｍｏｌｃｒｙｓｔａｌ
ｗａｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌｅ．ＴｈｅｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆＮＯＦＡＧ
ｓｔａｒｔｓａｔ１５１．６℃ ｗｉｔｈａｍａｓｓｌｏｓｓｏｆａｂｏｕｔ６２％，ａｎｄｔｈｅｔｉｐ
ｔｏｐｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｐｙｒｏｌｙｓｉｓｉｓ１９１．３℃．Ｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆＮＯＦＣＢＨ ａｎｄＮＯＦＡＧ ａｒｅａｂｏｖｅ１４０℃，
ｗｈｉｃｈｃａｎｐｒｏｖｅｔｈａｔｔｈｅｉｒｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｉｅｓａｒｅｆａｒｂｅｔｔｅｒｔｈａｎ
９０℃ ｏｆＮＯＦ．

３．２　ＯｐｔｉｍｉｚｅｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｇｅｏｍｅｔｒｙｏｆＮＯＦａｎｄＮＯＦ２－

　　ＴｏｇａｉｎａｂｅｔｔｅｒｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｉｎｇｏｆｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｆｏｒＮＯＦａｎｄｉｔｓ
ａｎｉｏｎ（ＮＯＦ２－），ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｇｅｏｍｅｔｒｙｈａｓｂｅｅｎｏｐｔｉｍｉｚｅｄ
ｕｓｉｎｇ ｖａｒｉｏｕｓ ａｂ ｉｎｉｔｉｏ ｍｅｔｈｏｄｓ ｉｎｃｌｕｄｉｎｇ ＰＭ３ ａｎｄ
Ｂ３ＬＹＰ［９－１０］，ａｎｄｔｈｅｍｏｓｔｓｔａｂｌｅｍｏｌｅｃｕｌｅｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓａｒｅ
ｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．２．Ｔｈｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｓｈｏｗｔｈａｔｍｏｌｅｃｕｌｅ
ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓｏｆＮＯＦａｎｄＮＯＦ２－ａｒｅｖｅｒｙｓｅｍｂｌａｂｌｅ．Ｔｈｅｔｗｏ
ｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｓｃｏｎｎｅｃｔｉｎｇｗｉｔｈａｚｏｘｙａｒｅｎｏｔａｔｔｈｅｓａｍｅｐｌａｎｅ，
ａｎｄｔｈｅｔｏｒｓｉｏｎａｎｇｌｅｓ（Ｃ（３）—Ｃ（２）—Ｃ（８）—Ｃ（１２））ａｒｅ
８７．５７°ａｎｄ８７．８２°，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｉｎｍｏｌｅｃｕｌｅｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ
ｏｆＮＯＦ，ｔｈｅｔｏｒｓｉｏｎａｎｇｌｅｓｂｅｔｗｅｅｎｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｓａｎｄｎｉｔｒａ
ｍｉｎｅａｒｅ１１３．１２°ａｎｄ１３５．７１°，ａｎｄｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓｏｆ
Ｎ—ＮＯ２ａｒｅ１．４３?ａｎｄ１．４１?．Ｉｎｃｏｎｔｒａｓｔｔｏｍｏｌｅｃｕｌｅｃｏｎ
ｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆＮＯＦ，ｔｈｅｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇａｎｄｎｉｔｒａｍｉｎｅｏｆＮＯＦ２－

ａｒｅｎｅａｒｌｙａｔｔｈｅｓａｍｅｐｌａｎｅ，ａｎｄｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓｏｆＮ—ＮＯ２
ａｒｅｏｎｌｙ１．３５?ａｎｄ１．３４?，ｍｕｃｈｓｍａｌｌｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆＮＯＦ．
Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｉｎｄｉｃａｔｅｐｒｅｌｉｍｉｎａｒｉｌｙｔｈａｔｔｈｅｃｏｎｊｕｇａｔｅａｃｔｉｏｎｂｅ
ｔｗｅｅｎｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇａｎｄｎｉｔｒａｍｉｎｅｗｉｌｌｂｅｓｔｒｅｎｇｔｈｅｎｅｄｗｈｅｎ
ｔｈｅｄｅｐｒｏｔｏｎａｔｉｏｎｏｆＮＯＦｉｓｏｃｃｕｒｒｅｄｔｏｆｏｒｍ ＮＯＦ２－．Ｓｏｔｈｅ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆＮＯＦ２－ｉｓｂｅｔｔｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆＮＯＦ．
　　Ｉｔｉｓｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔａｎｄｏｂｊｅｃｔｉｖｅｔｏｆｕｒｔｈｅｒｍａｋｅｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆ
ｔｈｅｗｅａｋｅｓｔｂｏｎｄｏｒｄｅｒｂｅｔｗｅｅｎＮＯＦａｎｄＮＯＦ２－ｆｏｒｅｖａｌｕａｔｉｎｇ
ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｌｙｔｈｅｓｔａｂｉｌｉｔｙ．Ｔｈｒｏｕｇｈｔｈｅｂｏｎｄｏｒｄｅｒｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ，
Ｎ—ＮＯ２ ｗａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄ ａｓｔｈｅｗｅａｋｅｓｔｂｏｎｄ

［１１］
，ａｎｄ ｔｈｅ

Ｎ—ＮＯ２ｌｅｎｇｔｈａｎｄｏｒｄｅｒｏｆＮＯＦａｎｄＮＯＦ
２－ｗｅｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ

１．ＴｈｅｔｗｏＮ—ＮＯ２ｏｒｄｅｒｖａｌｕｅｓｏｆＮＯＦ
２－
（Ｎ（１３）—Ｎ（１６）ａｎｄ

Ｎ（１４）—Ｎ（１９））ａｒｅ１．１５８９ａｎｄ１．０９１０ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，ｗｈｉｃｈ
ａｒｅａｌｌｇｒｅａｔｅｒｔｈａｎｔｈｏｓｅｏｆＮＯＦ（０．９８３３ａｎｄ０．９８８７）．Ｔｈｅ
ｄａｔａｓｈｏｗｔｈａｔｔｈｅＮ—ＮＯ２ ｏｆＮＯＦ

２－ ｉｓｓｔｒｏｎｇｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆ
ＮＯＦ．ＴｈｅｒｅｆｏｒｅｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆＮＯＦ２－ｉｓｂｅｔｔｅｒｔｈａｎ
ＮＯＦ．

ａ．ＮＯＦ

ｂ．ＮＯＦ２－

Ｆｉｇ．２　ＴｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｇｅｏｍｅｔｒｙｏｆＮＯＦａｎｄｉｔｓａｎｉｏｎ（ＮＯＦ２－）

Ｔａｂｌｅ１　ＴｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈａｎｄｏｒｄｅｒｏｆＮＯＦａｎｄＮＯＦ２－

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／? ｏｒｄｅｒ

ＮＯＦ
Ｎ（１３）—Ｎ（１６） １．４３ ０．９８３３
Ｎ（１４）—Ｎ（１９） １．４１ ０．９８８７

ＮＯＦ２－
Ｎ（１３）—Ｎ（１６） １．３５ １．１５８９
Ｎ（１４）—Ｎ（１９） １．３４ １．０９１０

３．３　ＴｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓｏｆＮＯＦＣＢＨａｎｄＮＯＦＡＧ
　　ＴｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓｏｆＮＯＦＣＢＨａｎｄＮＯＦＡＧ
ｗｅｒｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｂｙ ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ ｍｅｔｈｏｄ［１２］， Ａｔｏｍｉｚａｔｉｏｎ
ｓｃｈｅｍｅ［１３］ ａｎｄＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓｆｏｒｍｕｌａ［１４］ ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｏｐｔｉ
ｍｉｚｅｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｇｅｏｍｅｔｒｙ，ａｎｄｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ２．Ｓｔａｎｄａｒｄ
ｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆＮＯＦＣＢＨ ａｎｄＮＯＦＡＧ ａｒｅ
５１５．８６ｋＪ·ｍｏｌ－１ａｎｄ８１５．９６ｋＪ·ｍｏｌ－１ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，ｒｅｖｅａｌｉｎｇ
ｈｉｇｈｌｙｐｏｓｉｔｉｖｅｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ．Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄｅｎｓｉｔｉｅｓｏｆ
ＮＯＦＣＢＨａｎｄＮＯＦＡＧａｒｅ１．８２ｇ·ｃｍ－３ａｎｄ１．７５ｇ·ｃｍ－３，
ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅ ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ ｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓｏｆＮＯＦＣＢＨ ａｎｄ
ＮＯＦＡＧａｒｅａｌｌｏｖｅｒ８５００ｍ·ｓ－１，ｒｅｖｅａｌｉｎｇｔｈａｔＮＯＦＣＢＨ
ａｎｄＮＯＦＡＧｈａｖｅｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｌｅｖｅｌａｐｐｒｏａｃ
ｈｉｎｇｔｈａｔｏｆＲＤＸ．

Ｔａｂｌｅ２　ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓｏｆＮＯＦＣＢＨａｎｄＮＯＦＡＧｉｎｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｔｏＲＤＸ

ｃｏｍｐｏｕｎｄ ρ１）／ｇ·ｃｍ－３ ΔｆＨ
ｏ（ｓ，Ｍ）２）／ｋＪ·ｍｏｌ－１ Ｔｄ

３）／℃ Ｎ４）／％ Ω５）／％ Ｄ６）／ｍ·ｓ－１ ｐ７）／ＧＰａ

ＮＯＦＣＢＨ １．８２ ５１５．８６ １４４．９ ５０ －２４．５ ８６４８ ３３．７
ＮＯＦＡＧ １．７５ ８１５．９６ １５１．６ ５６ －４２．７ ８５１３ ３２．５

ＲＤＸ［１５］ １．８０ ８５．００ ２３０．０ ３８ －２１．６ ８７４８ ３４．９
　Ｎｏｔｅ：１）ｄｅｎｓｉｔｙ；２）ｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ；３）ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ；４）ｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔ；５）ｏｘｙｇｅｎｂａｌａｎｃｅ；６）ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ；７）ｄｅｔ

ｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ．

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ
　　Ｔｗｏｎｅｗｎｉｔｒｏｇｅｎｒｉｃｈｅｎｅｒｇｅｔｉｃｓａｌｔｓ，ＮＯＦＣＢＨａｎｄＮＯＦ

ＡＧ ａｒｅｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄ．Ｔｈｅｉｒｉｎｉｔｉａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ
ａｒｅ１４４．９℃ ａｎｄ１５１．６℃ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，ｗｈｉｃｈａｒｅｆａｒｈｉｇｈｅｒ
ｔｈａｎ９０℃ ｏｆＮＯＦ．ＴｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆＮＯＦ２－ ｉｓｂｅｔｔｅｒ
ｔｈａｎＮＯＦ．Ｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｍｏｌａｒｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ，ｄｅｎｓｉｔｙ

７１９

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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　（９１５－９１８）



ＨＵＡＮＧＸｉａｏｃｈｕａｎ，ＧＵＯＴａｏ，ＬＩＵＭｉｎ，ＷＡＮＧＺｉｊｕｎ，ＱＩＵＳｈａｏｊｕｎ，ＹＵＴａｏ

ａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙａｒｅ５１５．８６ｋＪ·ｍｏｌ－１，１．８２ｇ·ｃｍ－３

ａｎｄ８６４８ｍ· ｓ－１ ｆｏｒＮＯＦＣＢＨ ａｎｄ８１５．９６ｋＪ· ｍｏｌ－１，
１．７５ｇ·ｃｍ－３ ａｎｄ８５１３ｍ·ｓ－１ ｆｏｒＮＯＦＡＧ，ｒｅｖｅａｌｉｎｇｔｈａｔ
ｔｈｅｙｈａｖｅｈｉｇｈｌｙｐｏｓｉｔｉｖｅｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎａｎｄｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ
ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｌｅｖｅｌａｐｐｒｏａｃｈｉｎｇｔｈａｔｏｆＲＤＸ．

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ：
［１］ＬＩＨｏｎｇｚｈｅｎ，ＨＵＡＮＧＭｉｎｇ，ＨＵＡＮＧＹｉｇａｎｇ．Ｐｒｏｇｒｅｓｓｉｎｄｉ

ａｍｉｎｏａｚｏｆｕｒａｚａｎａｎｄｄｉａｍｉｎｏａｚｏｘｙｆｕｒａｚａｎ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌ
ｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌｉａｏ），２００５，１３（３）：１９２－
１９５．

［２］ＴｈｏｔｔｅｍｐｕｄｉＶ，ＹＩＮＰ，ＺｈａｎｇＪ，ｅｔａｌ．１，２，３Ｔｒｉａｚｏｌｏ［４，５，ｅ］
ｆｕｒａｚａｎｏ［３，４，ｂ］ｐｙｒａｚｉｎｅ６ｏｘｉｄｅ－ａｆｕｓｅｄｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｅｗｉｔｈａ
ｒｏｖｉｎｇｈｙｄｒｏｇｅｎｆｏｒｍｓａｎｅｗｃｌａｓｓｏｆｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉ
ａｌｓ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡＥｕｒｏｐｅａｎＪｏｕｒｎａｌ，２０１４，２０（２）：５４２－５４８．

［３］ＳｔｅｐａｎｏｖＲＳ，ＫｒｕｇｌｙａｋｏｖａＬＡ，ＡｓｔａｋｈｏｖＡＭ．Ｅｆｆｅｃｔｏｆｓｔｒｕｃ
ｔｕｒｅｏｎｔｈｅｒａｔｅａｎｄｍｅｃｈａｎｉｓｍｏｆｔｈｅｒｍｏｌｙｓｉｓｏｆｓｏｍｅ４ｓｕｂｓｔｉｔｕ
ｔｅｄ３ｍｅｔｈｙｌｆｕｒｏｘａｎｓ［Ｊ］．ＲｕｓｓｉａｎＪｏｕｒｎａｌｏｆＧｅｎｅｒａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，
２００９，７９（５）：１０４７－１０４８．

［４］ＭａｋｈｏｖａＮＮ，ＯｖｃｈｉｎｎｉｋｏｖＩＶ，ＫｕｌｉｋｏｖＡＳ，ｅｔａｌ．Ｍｏｎｏｃｙｃｌｉｃ
ａｎｄｃａｓｃａｄｅｒｅａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔｓｏｆｆｕｒｏｘａｎｓ［Ｊ］．ＰｕｒｅａｎｄＡｐｐｌｉｅｄ
Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，２００４，７６（９）：１６９１－１７０３．

［５］ＺｈａｎｇＪ，ＳｈｒｅｅｖｅＪ．３，３′Ｄｉｎｉｔｒｏａｍｉｎｏ４，４′ａｚｏｘｙｆｕｒａｚａｎａｎｄ
ｉｔｓｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ：ａｎａｓｓｅｍｂｌｙｏｆｄｉｖｅｒｓｅＮＯ ｂｕｉｌｄｉｎｇｂｌｏｃｋｓｆｏｒ
ｈｉｇｈｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆｔｈｅＡｍｅｒｉ
ｃａｎＣｈｅｍｉｃａｌＳｏｃｉｅｔｙ，２０１４，１３６（１１）：４４３７－４４４５．

［６］ＧａｏＨ，ＳｈｒｅｅｖｅＪ．Ａｚｏｌｅｂａｓｅｄｅｎｅｒｇｅｔｉｃｓａｌｔｓ［Ｊ］．Ｃｈｅｍｉｃａｌ
Ｒｅｖｉｅｗｓ，２０１１，１１１（１１）：７３７７－７４３６．

［７］ＬＩＨｕｉ，ＹｕＱｉａｎｑｉａｎ，ＷＡＮＧ Ｂｏｚｈｏｕ，ｅｔａｌ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄ
ｔｈｅｒｍａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ３，３′ｂｉｓ（ｔｅｔｒａｚｏｌ５ｙｌ）４，４′ａｚｏｆｕｒａｚａｎ
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