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ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／? ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／?

Ｎ（１）—Ｏ（２） １．１９９（３） Ｃ（１）—Ｃ（３）＃１ １．５００（４）
Ｎ（１）—Ｏ（３） １．２０１（４） Ｃ（１）—Ｃ（２） １．５１０（４）
Ｎ（１）—Ｃ（２） １．４８１（４） Ｃ（１）—Ｈ（１Ａ） ０．９８００
Ｎ（２）—Ｏ（５） １．１７７（４） Ｃ（２）—Ｃ（３） １．４８９（４）
Ｎ（２）—Ｏ（４） １．１８２（３） Ｃ（２）—Ｈ（２） ０．９８００
Ｎ（２）—Ｏ（６） １．３８９（３） Ｃ（３）—Ｏ（６） １．４３１（３）
Ｏ（１）—Ｃ（１） １．３９２（４） Ｃ（３）—Ｃ（１）＃１ １．５００（４）
Ｏ（１）—Ｈ（１） ０．８２００ Ｃ（３）—Ｈ（３） ０．９８００
ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）
Ｏ（２）—Ｎ（１）—Ｏ（３） １２５．１３（１９）Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３） １１１．１（２）
Ｏ（２）—Ｎ（１）—Ｃ（２） １１９．５（２） Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（１） １０７．９（２）
Ｏ（３）—Ｎ（１）—Ｃ（２） １１５．４（２） Ｃ（３）—Ｃ（２）—Ｃ（１） １１０．１８（１７）
Ｏ（５）—Ｎ（２）—Ｏ（４） １２９．４（２） Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｈ（２） １０９．２
Ｏ（５）—Ｎ（２）—Ｏ（６） １１８．６０（１７）Ｃ（３）—Ｃ（２）—Ｈ（２） １０９．２
Ｏ（４）—Ｎ（２）—Ｏ（６） １１２．０（２） Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｈ（２） １０９．２
Ｃ（１）—Ｏ（１）—Ｈ（１） １０９．５ Ｏ（６）—Ｃ（３）—Ｃ（２） １０７．１５（１７）
Ｏ（１）—Ｃ（１）—Ｃ（３）＃１１１１．６２（１７）Ｏ（６）—Ｃ（３）—Ｃ（１）＃１１０７．１（２）
Ｏ（１）—Ｃ（１）—Ｃ（２） １０６．０（２） Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（１）＃１１０９．４（２）
Ｃ（３）＃１—Ｃ（１）—Ｃ（２）１０９．３（２） Ｏ（６）—Ｃ（３）—Ｈ（３） １１１．０
Ｏ（１）—Ｃ（１）—Ｈ（１Ａ）１０９．９ Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｈ（３） １１１．０
Ｃ（３）—Ｃ（１）—Ｈ（１Ａ）１０９．９ Ｃ（１）＃１—Ｃ（３）—Ｈ（３）１１１．０
Ｃ（２）—Ｃ（１）—Ｈ（１Ａ）１０９．９ Ｎ（２）—Ｏ（６）—Ｃ（３） １１５．８（２）
ｂｏｎｄ ｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅ／（°）
Ｏ（２）—Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３） 　１２．６（２）
Ｏ（３）—Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３） －１６７．７１（１８）
Ｏ（２）—Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（１） －１０８．３（２）
Ｏ（３）—Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（１） 　７１．４（３）
Ｏ（１）—Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（１） 　６０．７（２）
Ｃ（３）＃１—Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（１） －１７８．８５（１４）
Ｏ（１）—Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３） －６０．８（２）
Ｃ（３）＃１—Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３） 　５９．７（３）
Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｏ（６） 　６４．９（２）
Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｏ（６） －１７５．５１（１５）
Ｎ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（１）＃１ －１７９．２８（１４）
Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（１）＃１ －５９．７（３）
Ｏ（５）—Ｎ（２）—Ｏ（６）—Ｃ（３） 　 １．４（２）
Ｏ（４）—Ｎ（２）—Ｏ（６）—Ｃ（３） －１７９．０６（１７）
Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｏ（６）—Ｎ（２） －１３４．９８（１６）
Ｃ（１）＃１—Ｃ（３）—Ｏ（６）—Ｎ（２） １０７．７（２）

　Ｎｏｔｅ：Ｓｙｍｍｅｔｒｙｃｏｄｅｓ：＃１ｘ＋２，ｙ＋２，ｚ＋１

６６６

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．７，２０１６（６６４－６６８）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



BH

３，６
/23@P52IJKLMA>Nm>?

、
noa��M

£ãjÚ

，
¹�¹�ù

，
A>N

２
U?¬-ÛHjÚ

ß�·¼

。
�Í

２
Ú-Óµ

，
A>N

２
U?|·¼)Ï

Ｏ（１）—Ｈ（１）…Ｏ（５）（２ｘ１／２，ｙ＋３／２ｚ＋１／２），
)Ï

m·¼äA>N

２
måt�æ6çË

。

o

３　
A>N

２
m)Ï

Ｔａｂｌｅ３　Ｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｆｏｒｃｏｍｐｏｕｎｄ２

Ｄ—Ｈ…Ａ ｄ（Ｄ—Ｈ）
／?

ｄ（Ｈ…Ａ）
／?

ｄ（Ｄ…Ａ）
／?

∠（ＤＨＡ）
／（°）

Ｏ（１）—Ｈ（１）…Ｏ（５）＃２ ０．８２０ ２．１４４ ２．９５０ １６７．６８

　Ｎｏｔｅ：Ｓｙｍｍｅｔｒｙｃｏｄｅｓ：＃２ｘ１／２，
è

ｙ＋３／２ｚ＋１／２．

３．３　
:;1��

　　
A>N

２
1

３
m

ＤＳＣ
UdÍ\¯Í

３
¸[

，
ÌÍ

３
Ú-Óµ¼áéðU���-ê

，
BHA>N%|Îå

t

。
A>N

２
1

３
m��±ÆUVÆx

２４１．１℃
1

１９２．０℃，
��±8ëì

，
��í�ÎÕ

，
f�uFGî

ïm��U�

。
A>N

２
m

ＴＧＤＴＧ
UdÍ\¯Í

４
¸[

，
�Í

４
«Ú-Óµ

，
¼

１８０．４６℃
êðN#|Îå

t

，
�Ê#$ñ¼±µv¼

２４２．８０℃，
ò��ðé

２６４．４６℃
×

，
N#óôU�õ�6

９３．１０％，
öÕ��

mu¾

，
N#q¢CU�

，
��u¾ð

３００．００℃
×

，
N

#3éU�i�

，
÷øù

４．９８２％
m

“
úû

”。
A>N

３
m

ＴＧＤＴＧ
UdÍ\¯Í

５
¸[

，
�Í

５
«Ú-Óµ

，

¼

１２４．４６℃
êA>N

３
|Îåt

，
�Ê#$ñ¼±µ

v¼

１９９．９８℃，
ò��ðé

２４２．９０℃
×

，
N#óôU

�õ�6

９４．３７％，
öÕ��mu¾

，
N#q¢CU�

，

��u¾ð

２９２．６０℃
×

，
N#3éU�i�

，
÷øù

２．６２８％
m

“
úû

”。
p|

ＤＳＣ
1

ＴＧＤＴＧ
Udiü

，

uvBHA>N%ýÃuFþA<�

，
Â6��U�

，

��±8ëì

，
��í�Õ

，
ÿÃÎËm�åt�

。
Ë

ÌxA>N

２
U?|·¼)Ï

，
½2IJ3!Î"

，
ò

ó

，
h�åt�|A>N

３
Ë

。

B

３　
A>N

２
1

３
m

ＤＳＣ
#�

Ｆｉｇ．３　ＤＳＣｃｕｒｖｅｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２ａｎｄ３

B

４　
A>N

２
m

ＴＧＤＴＧ
#�

Ｆｉｇ．４　ＴＧＤＴＧｃｕｒｖｅｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２

B

５　
A>N

３
m

ＴＧＤＴＧ
#�

Ｆｉｇ．５　ＴＧＤＴＧｃｕｒｖｅｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ３

３．４　
;1��

　　
WX������m

Ｂ３ＬＹＰ
��

，
¼

６３１Ｇ（ｄ，ｐ）
3®m$;��GBHA>Nm��

、
F?%e

，
î&

X

ＫＪ
6�pBHA>Nm��

、
��1��qrG

��

（
A>N

２
m"í3xno��ô'

），
iüâf

４。
Ìf

４
Ú(

，
A>N

２
1

３
m��

、
��1��Â

¾x

ＰＥＴＮ；
A>N

２
mF?%)x

ＰＥＴＮ，
A>N

３
�

ＰＥＴＮ
ãò

；
A>N

３
m*$*¾x

ＰＥＴＮ。

４　
k

　
|

　　（１）
-./0

（４０％）
123456789:>

?GBH2IJKLMA>N

１，４
/O3

２，５
/2

IJ

３，６
/23@P5

（２）
1

１，２，４，５
Q2IJ

３，
６

/2 3 @ P 5

（３），
R S T U V 6

７．７９％
1

７．５２％，
îphijeqrGfg

。

　　（２）
klGA>N

２
mno

，
uvA>N

２
mn

owxnyoz

，
oz{|}6

Ｐ２（１）／ｎ
½A>N

２
mU?+Ù�jÚ½·¼U?|)Ï

。

　　（３）
A>N

２
1

３
m��±UV6

２４１．１℃
1

１９２．０℃，
�¼ÄUV6

９５．０２％
1

９７．３７％，
BHA

７６６

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１６
%

　
&

２４
'

　
&

７
(

　（６６４－６６８）



!"#

，
!$

，
%&

，
'(&

，
)*

，
+,)

o

４　
A>N

２
1

３
mô'�M

Ｔａｂｌｅ４　Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２ａｎｄ３

ｃｏｍｐｏｕｎｄ ＯＢ２）／％ ρ３）／ｇ·ｃｍ－３ ΔｆＨ
４）／ｋＪ·ｍｏｌ－１ Ｄ５）／ｍ·ｓ－１ ｐ６）／ＧＰａ Ｑ７）／ｋＪ·ｋｇ－１

２ －１９．５１ １．９６６１） －３５６．４１ ９０７９ ３７．７５ ６６６９
３ 　１．９１ １．９７ －１１１．８７ ９６１６ ４３．２６ ７１２３

ＰＥＴＮ［７］ －１０．１ １．７７ －１２２．００ ８６００ － ６４０４

　Ｎｏｔｅ：１）ｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌ；２）ｏｘｙｇｅｎｂａｌａｎｃｅ；３）ｄｅｎｓｉｔｙ；４）ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ；５）ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ；６）ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ；７）ｈｅａｔｏｆｅｘｐｌｏｓｉｏｎ．

>NÂ6��U�

，
�åt�çË

。

　　（４）
��GA>N

２
1

３
m��1��

，
UV6

９０７９ｍ·ｓ－１
1

３７．７５ＧＰａ，９６１６ｍ·ｓ－１
1

４３．２６ＧＰａ，
f�BHA>N6�M£·m2IJKLMA>N

。

��!D

：

［１］
,-.

，
/o¯

．
¾M¥z¦q§~�q0

［Ｊ］．
LM�:

，

２００７，１５（４）：４０７－４１０．
ＬＵＯＹｕｎｊｕｎ，ＬＩＵＪｉｎｇｒｕ．Ｒｅｓｅａｒｃｈｐｒｏｇｒｅｓｓｏｆｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｓｏｌ
ｉｄｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（Ｈａｎ
ｎｅｎｇｃａｉｌｉａｏ），２００７，１５（４）：４０７－４１０．

［２］
/o¯

，
,-.

，
12

．
à¢3¾M¥z¦q§mM$°�ô'

~�

［Ｊ］．
LM�:

，２００８，１６（１）：９４－９９．
ＬＩＵＪｉｎｇｒｕ，ＬＵＯＹｕｎｊｕｎ，ＹＡＮＧＹｉｎ．Ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ
ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆａｎｅｗｇｅｎｅｒａｔｉｏｎｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｓｏｌｉｄｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ［Ｊ］．
ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（Ｈａｎｎｅｎｇｃａｉｌｉａｏ），２００８，
１６（１）：９４－９９．

［３］
!"#

，
!45

，
)*

，
e

．６ｂ
23

１，３，５
¶*@´5

［ｃｄ］
î

@´/6

２，４，６
¶2IJm>?�ozij

［Ｊ］．
LM�:

，

２０１５，２３（４）：４０５．
ＬＩＸｉａｎｇｚｈｉ，ＬＩＹａｎａｎ，ＺＨＯＵ Ｃｈｅｎｇ，ｅｔａｌ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄ
ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ６ｂｎｉｔｒｏｈｅｘａｈｙｄｒｏ２Ｈ１，３，５ｔｒｉｏｘａｃｙｃｌｏｐｅｎｔａ
［ｃｄ］ｐｅｎｔａｌｅｎｅ２，４，６ｔｒｉｙｌｔｒｉｎｉｔｒａｔｅ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎ
ｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（Ｈａｎｎｅｎｇｃａｉｌｉａｏ），２０１５，２３（４）：４０５－４０８．

［４］ＳｔａｎｉｓｌａｗＣ，ＭａｒｃｉｎＮ，ＡｒｔｕｒＣ，ＭａｔｅｕｓｚＳ，ｅｔａｌ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅｏｆａｎｅｗｔｒｉｎｉｔｒａｔｅｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｏｆａｎｕｎｅｘ
ｐｅｃｔｅｄｃｏｎｄｅｎｓａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｏｆｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅｗｉｔｈｇｌｙｏｘａｌ［Ｊ］．

Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，２０１２，３７（３）：２６１－２６６．
［５］

78©9:

（
º;é

），
<¢U:

［Ｍ］．
<=>?�/¾</@Q

~�¸

，１９８１：１１２－１１７．
［６］

ABC

，
!DH

，
EF

，
e

．
LMº»§m~�vGau0

［Ｊ］．
78©�æ

，２００５，２８（４）：４７－５１．
ＪＩＹｕｅｐｉｎｇ，ＬＩＰｕｒｕｉ，ＷＡＮＧＷｅｉ，ｅｔａｌ．Ａｒｅｖｉｅｗｏｆｒｅｃｅｎｔａｄ
ｖａｎｃｅｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｐｌａｓｔｉｃｉｚｅｒｓ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓ
＆Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，２００５，２８（４）：４７－５１．

［７］
HIJ

，
K°F

，
¾LM

．
N8©mA���O

［Ｍ］．
�P�/

µQR

．１９８１：６８６－６９０．
［８］ＤｉｎｗｏｏｄｉｅＡＨ，ＦｏｒｔＧ．ＮｉｔｒａｔｅＥｓｔｅｒｓｏｆＴｅｔｒａｈｙｄｒｏｘｙ３，６Ｄｉｎｉ

ｔｒｏｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｅ．ＵＳ３３７８５７６［Ｐ］，１９６８．
［９］ＬｉｃｈｔｅｎｔｈａｌｅｒＦＷ，ＦｉｓｃｈｅｒＯＬ．Ｃｙｃｌｉｚａｔｉｏｎｓｏｆｄｉａｌｄｅｈｙｄｅｓｗｉｔｈ

ｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅ．ｖｉｉ．ｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎｏｆｎｅｏｉｓｏｓａｄｉａｍｉｎｅ１，４［Ｊ］．
ＪｏｕｒｎａｌｏｆＡｍｅｒｉｃａｎＣｈｅｍｉｃａｌＳｏｃｅｉｔｙ，１９６１，８３（８）：２００５－
２０１２．

［１０］ＬｉｃｈｔｅｎｔｈａｌｅｒＦＷ．Ｎｅｗｍｅｔｈｏｄｓｏｆｐｒｅｐａｒａｔｉｖｅｏｆｏｒｇａｎｉｃｃｈｅｍ
ｉｓｔｒｙｉｖ．ｃｙｃｌｉｚａｔｉｏｎｏｆｄｉａｌｄｅｈｙｄｅｓｗｉｔｈｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅ［Ｊ］．Ａｎｇｅ
ｗａｎｄｔｅＣｈｅｍｉｅＩｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌＥｄｉｔｉｏｎ，１９６５，３（３）：２１１．

［１１］ＳｈｅｌｄｒｉｃｋＧＭ．ＳＨＥＬＸＳ９７，Ｐｒｏｇｒａｍ ｆｏｒＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅＳｏｌｕ
ｔｉｏｎ［ＣＰ］，ＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＧｔｔｉｎｇｅｎ，Ｇｅｒｍａｎｙ１９９７．

［１２］ＳｈｅｌｄｒｉｃｋＧＭ．ＳＨＥＬＸＬ９７，ＰｒｏｇｒａｍｆｏｒＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅＲｅｆｉｎｅ
ｍｅｎｔ［ＣＰ］，ＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＧｔｔｉｎｇｅｎ，Ｇｅｒｍａｎｙ１９９７．

［１３］Ｓｉｅｍｅｎｓ，ＡｒｅａＤｅｔｅｃｔｏｒＣｏｎｔｒｏｌａｎｄＩｎｔｅｇｒａｔｉｏｎＳｏｆｔｗａｒｅ［ＣＰ］，
ＵＳＡ１９９６．

［１４］ＡｌｌｅｎＦＨ，ＫｅｎｎａｒｄＯ，ＷａｓｔｏｎＤＧ．Ｔａｂｌｅｓｏｆｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓｄｅ
ｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙｘｒａｙａｎｄｎｅｕｔｒｏｎｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ．ｐａｒｔＩ．ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓｉｎ
ｏｒｇａｎｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＳｏｃｅｉｔｙ，Ｐｅｒｋｉｎ
Ｔｒａｎｓｌａｔｉｏｎ．Ⅱ，１９８７，Ｓ１．

Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄＴｈｅｒｍａｌＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＴｗｏＮｉｔｒａｔｅＥｓｔｅｒｓＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓｏｆ
３，６Ｄｉｎｉｔｒｏｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｅ

ＬＩＸｉａｎｇｚｈｉ，ＬＩＨｕｉ，ＬＩＡＮＰｅｎｇ，ＬＡＩＷｅｉｐｅｎｇ，ＺＨＯＵＣｈｅｎｇ，ＷＡＮＧＢｏｚｈｏｕ
（Ｘｉ′ａｎＭｏｄｅｒｎＣｈｅｍｉｓｔｒｙＲｅｓｅａｒｃｈＩｎｓｔｉｔｕｔｅ，Ｘｉ′ａｎ７１００６５，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｔｗｏｎｉｔｒａｔｅｅｓｔｅｒｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ１，４ｄｉｈｙｄｒｏｘｙ２，５ｄｉｎｉｔｒａｔｏ３，６ｄｉｎｉｔｒｏｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｅ（２）ａｎｄ１，２，４，５ｔｅｔｒａｎｉｔｒａｔｏ
３，６ｄｉｎｉｔｒｏｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｅ（３）ｗｅｒｅｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｆｒｏｍｇｌｙｏｘａｌａｎｄｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅｂｙｔｈｅｐｒｏｃｅｓｓｏｆｃｏｎｄｅｎｓａｔｉｏｎａｎｄｎｉｔｒａｔｉｏｎｗｉｔｈｔｏ
ｔａｌｙｉｅｌｄｓｏｆ７．７９％ ａｎｄ７．５２％，ａｎｄｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｗｅｒｅｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄｂｙＩＲ，ＮＭＲ，ａｎｄｅｌｅｍｅｎｔａｌａｎａｌｙｓｉｓ．Ｔｈｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆ
ｃｏｍｐｏｕｎｄ２ｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄ．Ｔｈｅｒｍａｌａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２ａｎｄ３ｗｅｒｅｓｔｕｄｉｅｄｗｉｔｈＴＧＤＴＧ，ＤＳＣａｎｄＢ３ＬＹＢ
ｍｅｔｈｏｄ．Ｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗｔｈａｔｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２ｂｅｌｏｎｇｓｔｏｔｈｅｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃｓｙｓｔｅｍ ｗｉｔｈｓｐａｃｅｇｒｏｕｐｏｆＰ２１／ｎ．Ｔｈｅｔｈｅｒｍａｌ
ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２ａｎｄ３ａｒｅ２４１．１℃ ａｎｄ１９２．０℃．Ｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓ
ｓｕｒｅｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ２ａｎｄ３ｗｅｒｅ９０７９ｍ·ｓ－１，３７．７５ＧＰａａｎｄ９６１６ｍ·ｓ－１，４３．２６ＧＰａ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：１，４ｄｉｈｙｄｒｏｘｙ２，５ｄｉｎｉｔｒａｔｏ３，６ｄｉｎｉｔｒｏｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｅ；１，２，４，５ｔｅｔｒａｎｉｔｒａｔｏ３，６ｄｉｎｉｔｒｏｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｅ；ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ；ｃｒｙｓｔａｌ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ；ｔｈｅｒｍａｌｐｒｏｐｅｒｔｙ
ＣＬＣｎｕｍｂｅｒ：ＴＪ５５；Ｏ６２ Ｄｏｃｕｍｅｎｔｃｏｄｅ：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１６．０７．００７

８６６

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．７，２０１６（６６４－６６８）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ


