
书书书

!"#

，
$%

，
&'(

，
)"*

，
+,-

!"#$

：１００６９９４１（２０１６）０７０６３２０７

%&'()*+,-./0123456789:;<=

!"#

１，
$

　
%

１，２，
&'(

１，２，
)"*

１，
+,-

３

（１．
./012345016

，
789

０５０００３；２．
./012345:;<&=>?@.ABCDEF

，
789

０５０００３；
３．

GHIJK2L2<MN23

，
OP

５１０００６）

>

　
?

：
./0123456789:;<=>?@:ABCD789@EF

，
GH

ＤＦＴＢ３ＬＹＰ／６３１１＋＋Ｇ（ｄ，ｐ）
IJ

，
D23

45@KLMN8OPQ

。
R=STUVWXYZ[/\U]H@^_

。
DMN`a=>?

Ｈ
bcde8O/fg01

。
h

－０．００５～０．００５ａ．ｕ．
i:Ajklmn/

Ｈ
bcde@=opMNqrQst

，
uD\U]H@Uv

、
wxsyzs{X|}:

A@~Q8O/mn

。
w���

，
}���:A@�j

，Ｈ
bcderQst����

，
���2345MN@`a

。
2345\

U]HUv��

，
U@jk�j

。
wxs��

，
2345@����j

。
;<=>?@:ABCD2345@�Q��:���

��EF

，
���789@;<

。

@AB

：
2345

；
:A

；Ｈ
de

；
�k��fg

（ＤＦＴ）
CDEF$

：ＴＪ５５；Ｏ６４１．１２１　
!GHIJ

：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１６．０７．００２

KLMN

：２０１５１０１８；
OPMN

：２０１５１２１０

QRST

：“
� ¡

”
¢£¤0¥¦

（４０４０４０１０３０３）

3UVW

：
!"#

（１９８８－），
§

，̈
©01�

，
ª«¬­®s¯°@xa

±Xc²³´01

。ｅｍａｉｌ：ｌｉｕｊｉａｎｇｎａｎ５６７６＠１６３．ｃｏｍ

XYZ[\

：
$%

（１９７４－），
µ

，
¶·¸

，
ª«¬­®s¯°@xa±X

c²³´01

。ｅｍａｉｌ：ｚｈａｎｇｑｉａｎｚｌｆ＠１６３．ｃｏｍ

１　
]

　
^

　　
2345¹45@23º

，
»¼b½X45q¾

Q½X23½a

［１２］
。

23456789¿À��k

Á

、
ÂÃÄ

、
&Å

、
ÆÇ@PÈ�sÉÊËÌÍ@ÎÏ

，

Ð�@CH�ÑÒ@ÓÔ

、
<Õ@78

、
ÖÒ@×pØ

ÙyzÚNÛÜ@VWØÝ

［３７］
。

¦Þß#àIá0

âã23456ÓÔä

ＬＰ１８４６
q

ＬＰ１８９８，
ß#åæ

ç

（ＮＡＳＡ）
èéê01?ëhàIìíÓÔä@6î

ïðÓãH�æñ78@23456òó789

［８］

ôõ�23456789

。

23456789h;<=>?

，
RöGH:;

<@I÷

，
h�ø@:�:ùl

，
:���úû@78

9?üh�ýþ:ùÿ

，
!�:Aüh

，
"ý#$:A

@ühD789@EF%Æ&'(W

。
¦Þ)Di:

AD®s¯°@EFª«*?�<+ä@:<,-

k

，Ｋｅｓｈａｖａｒｚ́ ［９］
01/25.+ä@:<,-k

±/X0rQs12@Î3

，
4�/:<,@/BC

D25.+ä@EF

，
5D�:ABC@EF67�

(W

；Ｋｅｓｈａｖａｒｚ́ ［１０］
01/2689Qx:@:<

,-k±Xc@;\Â12@Î3

，
"</Xc@½

X±:<,-k12@Î3

，
6=>/:<,DXc

wM^?�_@EF

；Ｔüｒｋｅｒ［１１］
GH�k��@IJ

01/25.+ä@:<,-k±XcVW@A12

@Î3

，
Z[/25.+ä:Al@X0±B�cV

W@�12@Î3

，
6=>/Xc@CD@�D:<

,-k@EF

。

h:A?®s¯°h8OEs@QFGC1Þ

，
�

HXcIJK�Q�:����c

，
TLyB�c��

-�c@`÷MN±QFGC

［１２１５］
。

6�O

，̂
P])

Di:AD2345@\U]HQð01

，
hÆ:A@

RSlPQÊË2345@��MN

，
h�T:A@R

Sl01\UqwxsUVË@EF

，
uD:A]Hl

@s{X|8O01

，
XYi:AD2345@��

�yzQFr�@EF

，
yW.23456789:

;<=>?@:ABC@01XYfgZ[

。

２　
_`abcde

i:A]HlXcí3@\�]^

Ｈ
.

［１５］
：

Ｈ＝Ｈ０＋Ｈｉｎｔ （１）

÷?

，Ｈ０.Æi:A_@\�]^

，Ｈｉｎｔ.i:A±X

cí3`a]H@\�]^

。
bhc�ûdl

，
i:

A

Ｆ
±Xcí3@`a]H\�]^Ey�[.

：

２３６

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．７，２０１６（６３２－６３８）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



:ABCD2345�c2`a]HEF@�k��01

Ｈｉｎｔ＝－μ·Ｆ （２）
÷?

，μ.Xc:c�e

。

ＮＨ３ＯＨ
＋
q

ＮＯ－３h7�i:Al@KLMNfg

１ａ
U[

，
hi

［１６］
GH

ＤＦＴＢ３ＬＹＰ／６３１１＋＋Ｇ（ｄ，ｐ）
IJD23jq2345º8O/�k��01

，̂
P

]k[hi

［１６］
fgmnã@KLwMNl±hi

［１７］
?mã@nopqw�rxst

，
¿OGH

Ｂ３ＬＹＰ
IJh

６３１１＋＋Ｇ（ｄ，ｐ）
6½uvïD234

5@Es��MN8OKLPQ

，
hO6îïDwM

N8O'xXY

，
mnw�?yÆz{

，
|�ÊË@X

cwMDC�s^@��};

。
DMN8OSTUV

W

（ＮＢＯ）
X Y y Z [ \ U ] H @ ^ _

，
T L D

ＮＨ３ＯＨ
＋
~_cQ0�GC8Ofgmn

（
��MN

PQ

、
{�XYq��GC��mn

），
yOM01M

N`a=>?@\de

，
u�=op±GC:@s^

1�].GCrQs

。
./01i:AD2345@

EF

，
�H

“Ｆｉｅｌｄ”
ÎU�

，
��2345Uhv�I�

�T�ý3���@i:A

（－０．００５～０．００５ａ．ｕ．），
mn\derQst

、
Uv

、
wxsqs{X|}i:

A@~Q��

。
»�2345XcMN`a=>?ã

�/\de

，
CMN��ã

ＨＮＯ３q ＮＨ２ＯＨ`a]H

@�_

，
Uyhwxsmn_

，
�2345@�s^�

~

ＮＨ２ＯＨ±

ＨＮＯ３@�s^

，
u�

ＢＳＳＥ
q

ＺＰＥ
��

ÊËw2345@wxs

，
Å�mnh

Ｇａｕｓｓｉａｎ０９［１８］

���?8O

。

３　
fghi`

３．１　
jk%&l*+,-7mnop

GH�k��

Ｂ３ＬＹＰ／６３１１＋＋Ｇ（ｄ，ｐ）
IJD

ＮＨ３ＯＨ
＋
、ＮＯ－

３ q2345@EsMN8OKLP

Q

，
PQKLMNfg

１
U[

，
�XKLNlf�

１
U

[

。ＮＨ３ＯＨ
＋
õ�

ＣＳ;�

，ＮＯ－
３õ�

Ｄ３ｈ;�

，
MN

Ⅱõ�

ＣＳ;�

，
MNⅢqⅣõ�

Ｃ１;�

。
¬�

１
E

y�ã

，
±MNⅠ`Â

，
MNⅡ、ⅢqⅣ@Uvy��

ã�ø>k@~Q

。
C?

，Ｎ（１）—Ｈ（２）
U~Q�Á

，

MN Ⅱ、Ⅲ q Ⅳ @

Ｎ（１）—Ｈ（２）
U X � � v /

０．０６２３，０．０６６８
q

０．１８３４ｎｍ。
"¹»�

ＮＨ３ＯＨ
＋

?

Ｎ（１）—Ｈ（２）
U���

，
h\U]H@EFl

，

Ｎ（１）—Ｈ（２）
UÓ����a

Ｈ＋，Ｈ＋
±

ＮＯ－
３h:�

2�:]Hl`a� 

，
Ö¡hMN`a=>?ã�

/

Ｈ
bc@de

，
¬É ¢

Ｎ（１）—Ｈ（２）
Uv@�

�

。
£i

，
Uv

Ｎ（１）—Ｏ（４）、Ｎ（７）—Ｏ（８）
q

Ｎ（７）—Ｏ（９）
Uv¤ã�/sÁ@~Q

，
"¥Uv@

~Qyã�h2345MN`a@=>?

，
��\U

]H¹Ö¡KLNl~Q@ª«b¿

。

¦}�Uv@~Q

，
2345@U§q �§¤

Ó�/`C@¨~

。
±MNⅠ`Â

，
MNⅡ、ⅢqⅣ@

U§

Ｎ（１）—Ｏ（４）—Ｈ（５）
q

Ｏ（４）—Ｎ（１）—Ｈ（６）
ã�/`DsÁ@~Q

。
£i

，
��cïbc@ �

§Å�©û

０°
��

１８０°，
|�MN`a=>?u7�

D��c@v�MN��EF

。
5¹

，
��c@ª�

�U V EF s Á

，
C ? M N Ⅱ、Ⅲ q Ⅳ @  � §

Ｈ（３）—Ｎ（１）—Ｏ（４）—Ｈ（５）
q

Ｈ（６）—Ｎ（１）—Ｏ（４）—Ｈ（５）
VËsÁEF

。

ａ．Ⅰ ｂ．Ⅱ

ｃ．Ⅲ ｄ．Ⅳ

D

１　ＮＨ３ＯＨ
＋
、ＮＯ－３yz2345PQMN

Ｆｉｇ．１　ＯｐｔｉｍｉｚａｄｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓｏｆＮＨ３ＯＨ
＋
，ＮＯ－３，ａｎｄｈｙ

ｄｒｏｘｙｌａｍｉｎｅｎｉｔｒａｔｅ

q

１　ＮＨ３ＯＨ
＋
、ＮＯ－３yz2345PQMN�XKLNl

Ｔａｂｌｅ１　Ｐａｒｔｏｆｇｅｏｍｅｔｒｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒｏｐｔｉｍｉｚｅｄｃｏｎｆｉｇｕｒａ

ｔｉｏｎｏｆＮＨ３ＯＨ
＋
，ＮＯ－３ａｎｄｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｉｎｅｎｉｔｒａｔｅ

ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ／ｎｍ Ⅰ Ⅱ Ⅲ Ⅳ
Ｎ（１）—Ｈ（２） ０．１０３１ ０．１６５４ ０．１６９９ ０．２８６５
Ｎ（１）—Ｈ（３） ０．１０２９ ０．１０１９ ０．１０１９ ０．１０１８
Ｏ（４）—Ｈ（５） ０．０９７５ ０．０９７２ ０．０９６４ ０．０９６５
Ｎ（１）—Ｈ（６） ０．１０３１ ０．１０１９ ０．１０１９ ０．１０１９
Ｎ（７）—Ｏ（８） ０．１２６０ ０．１２００ ０．１２００ ０．１２００
Ｎ（７）—Ｏ（９） ０．１２６０ ０．１２２９ ０．１２２１ ０．１２１９
Ｎ（７）—Ｏ（１０） ０．１２６０ ０．１３６７ ０．１３８０ ０．１３８７
Ｈ（３）—Ｎ（１）—Ｏ（４） １０４．７６ １０５．５０ １０５．２５ １０３．９５
Ｎ（１）—Ｏ（４）—Ｈ（５） １０７．４５ １０２．８８ １０４．２２ １０４．８５
Ｎ（１）—Ｏ（４） ０．１４０６ ０．１４３０ ０．１４３４ ０．１４４３
Ｏ（４）—Ｎ（１）—Ｈ（６） １１２．３６ １０５．５０ １０５．１８ １０４．８７
Ｈ（３）—Ｎ（１）—Ｏ（４）—Ｈ（５） －１８０．００ １２３．６４ １２３．９６ １２７．３９
Ｈ（６）—Ｎ（１）—Ｏ（４）—Ｈ（５） －６２．５７３ －１２３．６３ －１２４．０６ －１２０．４９
Ｎ（７）—Ｏ（８）—Ｏ（９）—Ｏ（１０）－１８０．００ １８０．００ －１８０．００ １８０．００
Ｈ（２）—Ｏ（１０）—Ｎ（７）—Ｏ（８） －１８０．００ －１７９．９７５ １７９．９５０
Ｈ（２）—Ｏ（１０）—Ｎ（７）—Ｏ（９） ０．００００ ０．０２３０ －０．００２０

３．２　
rsAtuEv

（ＮＢＯ）
h

Ｂ３ＬＹＰ／６３１１＋＋Ｇ（ｄ，ｐ）
uvl

，
D2345M

N8OSTUVW

（ＮＢＯ）
XY

。
�

２
?�ã/:cYí

３３６

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１６
%

　
&

２４
'

　
&

７
(

　（６３２－６３８）



!"#

，
$%

，
&'(

，
)"*

，
+,-

（Ｄｏｎｏｒ）
VW

ｉ、
:cVí

（Ａｃｃｅｐｔｏｒ）
VW

ｊ
yz`a]

H@��Qs

Ｅ。
��Qs

Ｅ
±`a]H@jka�Â

，

��QsÈÁ

，ｉ
±

ｊ
@`a]HÈj

［１９２０］
。

¬�

２
?E

y�ãMNⅡ?Ｎ（１）@«D:c

（１）
D

Ｈ（２）—Ｏ（１０）
@σGUVW@��Qs.

１９４．４ｋＪ·ｍｏｌ－１，
MNⅢ?

@

Ｎ（１）
«D:c

（１）
D

Ｈ（２）—Ｏ（１０）
@σGUVW@

��Qs.

１６０．２ｋＪ·ｍｏｌ－１，
MNⅣ?@

Ｏ（４）
«D:

c

（２）
D

Ｈ（２）—Ｏ（１０）
@ σGUVW@��Qs.

８７．６ｋＪ·ｍｏｌ－１。
»OEy�ã

，
MNⅡqⅢ@\U

]Hª«Ó�h-�c@

Ｎ
@«D:c±B�c@

Ｈ—Ｏ
@GUVW12

，
MNⅣ@\U]Hª«Ó�

h-�c@

Ｏ
@«D:c±B�c@

Ｈ—Ｏ
GUV

W1 2

。
£ i

，
¬ þ M N @ � � Q s 1 q y h

９０．０ｋＪ·ｍｏｌ－１
yï

，
\U]Hsj

，
��Qs­�®

¯.MNⅡ＞Ⅲ＞Ⅳ。

q

２　
2345@

Ｂ３ＬＹＰ／６３１１＋＋Ｇ（ｄ，ｐ）
STUVWXY

�Xmnw�

Ｔａｂｌｅ２　Ｐａｒｔｓｏｆｃａｌｃｕｌａｔｅｄｒｅｓｕｌｔｓｏｆｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｉｎｅｎｉｔｒａｔｅａｔ

Ｂ３ＬＹＰ／６３１１＋＋Ｇ（ｄ，ｐ）ｌｅｖｅｌｂｙＮＢＯａｎａｌｙｓｉｓ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｄｏｎｏｒＮＢＯ（ｉ） ａｃｃｅｐｔｏｒＮＢＯ（ｊ） Ｅ／ｋＪ·ｍｏｌ－１

ＬＰ（１）Ｏ９ ＢＤ（１）Ｏ４—Ｈ５ １０．３

Ⅱ ＬＰ（２）Ｏ９ ＢＤ（１）Ｏ４—Ｈ５ １８．４
ＬＰ（１）Ｎ１ ＢＤ（１）Ｈ２—Ｏ１０ １９４．４
ＬＰ（１）Ｏ９ ＢＤ（１）Ｎ１—Ｏ４ ０．２

Ⅲ ＬＰ（２）Ｏ９ ＢＤ（１）Ｎ１—Ｏ４ １．６
ＬＰ（１）Ｎ１ ＢＤ（１）Ｈ２—Ｏ１０ １６０．２
ＬＰ（２）Ｏ９ ＢＤ（１）Ｏ４—Ｈ５ ０．２

Ⅳ ＬＰ（１）Ｏ４ ＢＤ（１）Ｈ２—Ｏ１０ ６．９
ＬＰ（２）Ｏ４ ＢＤ（１）Ｈ２—Ｏ１０ ８７．６

３．３　
%&34l7wxy

h2345XcMN`a@=>?

，ＮＨ３ＯＨ
＋
?

Ｎ（１）—Ｈ（２）
U���

，Ｎ（１）—Ｈ（２）
UÓ����

a

Ｈ＋，Ｈ＋
±

ＮＯ－
３h:�2�:]Hl`a� 

，
Ö¡

hMN`a=>?ã�/

Ｈ
bc@de

。
l�y

ＮＨ３ＯＨ
＋
.01D°

，
01:AD

Ｈ
de@EF

。

GH±Q�k��fg

Ｂ３ＬＹＰ
IJh

６３１１＋＋Ｇ（ｄ，ｐ）
uvïD

ＮＨ３ＯＨ
＋
hÆAq�øAjl~_cQ0

�GC@ùt

、
=op@PQMNyz0��:?

Ｈ（２）
bcï@:�8Omn

，
uDs^8O²;s�

�

，
yOM01:A]Hl@

Ｈ
de

。
hÆAl

，

ＮＨ３ＯＨ
＋
~_cQ0�GC@�:?

Ｈ（２）
bcï@

:�^.

１．００００ｅ，
"|�

ＮＨ３ＯＨ
＋
�=ýþ=op

ＴＳ
�a@�:¹

ＮＨ２ＯＨq

Ｈ＋，
|�

Ｈ
de@è³

.

ＮＨ３ＯＨ
＋→ＮＨ２ＯＨ＋Ｈ

＋
，Ｈ

de=opPQMN

@KLNlf�

３
U[

，
rQs.

６３．９ｋＪ·ｍｏｌ－１，
»

��:@s^ÂGC:´

８３９．２ｋＪ·ｍｏｌ－１，
OGC.

µ/GC

，
C¶GC@rQs.

９０３．１ｋＪ·ｍｏｌ－１，
¿

O

，
�:·À�/¸F���

，
¹À�x¸F���

。

£i

，
MNⅡ? Ｎ（１）@«D:c

（１）
D

Ｈ（２）—Ｏ（１０）
@ σGUVW@��Qs.

１９４．４ｋＪ·ｍｏｌ－１，
MNⅢ

?@

Ｎ（１）
«D:c

（１）
D

Ｈ（２）—Ｏ（１０）
@ σGUV

W@��Qs.

１６０．２ｋＪ·ｍｏｌ－１，
MNⅣ?@

Ｏ（４）
«

D:c

（２）
D

Ｈ（２）—Ｏ（１０）
@ σGUVW@��Q

s.

８７．６ｋＪ·ｍｏｌ－１，
yÁ�

６３．９ｋＪ·ｍｏｌ－１，
Uy2

345XcMN`a=>?

，
IJÓ�

Ｈ
@de

，
�

a

ＮＨ２ＯＨq

Ｈ＋，
TL

Ｈ＋
q

ＮＯ－
３wx�a

ＨＮＯ３。
¿O

，
¬ºMN�»��.�cD12@`a]H

，
É

¹

ＮＨ２ＯＨq

ＨＮＯ３12@`a]H

。
»hi

［２１］
E

¼

，
2345@X0Hf.

ＨＡＮＮＨ２ＯＨ＋ＨＮＯ３，
ＮＨ２ＯＨ＋ＨＮＯ３→ＨＯＮＯ＋ＨＮＯ＋Ｈ２Ｏ。2345h

X0=>?

，
IJ�a

ＮＨ２ＯＨq

ＨＮＯ３，½X0Hf

8ý¾o¿/^hPQÊË@2345MN

。

¬�

３
?Ey�ã

，
i:A@�TD

Ｈ
de��

ÀÁ@EF

，
}�:Ajk@�j

，ＮＨ３ＯＨ
＋
@0�G

C@�:?

Ｈ（２）
bc@:�^y.

１．００００ｅ，
��

ＮＨ３ＯＨ
＋
h�Al@0�Hf±ÆAl`ø

，
~_c

Q0�GC@�:y.

Ｈ＋
q

ＮＨ２ＯＨ，!:A@]H

løÂã�/

Ｈ
de

，
Ã

Ｈ
de@è³.

ＮＨ３ＯＨ
＋→

ＮＨ２ＯＨ＋Ｈ
＋
。

h�:AI�

，
}�:A@�j

，Ｈ
d

erQs����

。
b:Ajk»

０．０００ａ．ｕ．
�v

Ë

０．００５ａ．ｕ．
_

，Ｈ
derQs»

６３．９ｋＪ·ｍｏｌ－１
�

�Ë

４９．６Ｊ·ｍｏｌ－１，
=op@vÄMN

Ｒ（１，２）、
Ｒ（１，３）、Ｒ（４，５）

����

，Ｒ（１，４）
q

Ｒ（１，６）
���

Á

。
h�:AI�

，Ｈ
derQsÂÆAlÄ

，
GC

~ÊÅÆ

。
"¹»�0�Ç@

Ｈ（２）
bch:c�A

@��

，
:A�j�Ê

Ｎ—Ｈ
U��ÈMÈÅÆ

。
�

@M|

，
}���:A@�j

，Ｈ
derQst��

��

，
���2345XcMN@`a

。

３．４　
k%&)wA756

»

ＮＢＯ
XYE¼

，
MNⅡ、ⅢqⅣ@\U]Hª«M

S�

Ｎ（１）…Ｈ（２）—Ｏ（１０）
U

、Ｎ（１）…Ｈ（２）—Ｏ（１０）
Uq

Ｏ（４）…Ｈ（２）—Ｏ（１０）
U

。
¿O

，
È;01/:A

D

Ｎ（１）…Ｈ（２）—Ｏ（１０）、Ｎ（１）…Ｈ（２）—Ｏ（１０）
q

Ｏ（４）…Ｈ（２）—Ｏ（１０）
Uv@EF

，
MNⅡ、ⅢqⅣ\UU

v}i:A@~QÎ3fg

２
U[

。

４３６

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．７，２０１６（６３２－６３８）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



:ABCD2345�c2`a]HEF@�k��01

q

３　Ｈ
de=opMN@Uvyz

Ｈ
derQst

Ｔａｂｌｅ３　ＴｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｏｆｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓｏｆｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅｓａｎｄａｃｔｉｖａｔｉｏｎｂａｒｒｉｅｒｓｏｆＨａｔｏｍｔｒａｎｓｆｅｒ

Ｆ／ａ．ｕ．
Ｒ／ｎｍ

Ｒ（１，２） Ｒ（１，３） Ｒ（１，４） Ｒ（４，５） Ｒ（１，６）
ＮＨ３ＯＨ

＋→ＮＨ２ＯＨ＋Ｈ
＋

ΔＥ／ｋＪ·ｍｏｌ－１

ΔＥ ΔＥ＋ΔＺＰＥ

－０．００２ ０．５１９１００ ０．１０１７１７ ０．１３３７１５ ０．０９７５５２ ０．１０２０７９ ７１．１５１ ７０．２９８
－０．００１ ０．５１３８４４ ０．１０１７２３ ０．１３３９６７ ０．０９７５１６ ０．１０２０８６ ６６．９７７ ６６．３７４
０．０００ ０．５０３８４０ ０．１０１７２４ ０．１３４２０４ ０．０９７４８８ ０．１０２０９８ ６４．２９９ ６３．９３７
０．００１ ０．４９０２６８ ０．１０１７２２ ０．１３４４３０ ０．０９７４６６ ０．１０２１１２ ６１．１２２ ６０．８８１
０．００２ ０．４７６２２８ ０．１０１７１６ ０．１３４６４７ ０．０９７４４６ ０．１０２１２５ ５８．１５５ ５８．０３４
０．００３ ０．４６２７９８ ０．１０１７１０ ０．１３４８５８ ０．０９７４３２ ０．１０２１３５ ５５．３７２ ５５．２８４
０．００４ ０．４５０３８４ ０．１０１７０４ ０．１３５０６６ ０．０９７４２０ ０．１０２１４４ ５２．６９４ ５２．５２３
０．００５ ０．４３９０９１ ０．１０１６９８ ０．１３５２７２ ０．０９７４０８ ０．１０２１５２ ５０．０９５ ４９．６９５

　Ｎｏｔｅ：Ｆｉｓｆｉｅｌｄｉｎｔｅｎｓｉｔｙ，ａ．ｕ．；Ｒｉｓｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ，ｎｍ；ΔＥｉｓｔｈｅｕｎｃｏｒｒｅｃｔｅｄｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ，ｋＪ·ｍｏｌ－１；ΔＺＰＥｉｓｔｈｅｚｅｒｏｐｏｉｎｔｅｎｅｒｇｙｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ，ｋＪ·ｍｏｌ－１．

ａ．Ⅱ ｂ．Ⅲ ｃ．Ⅳ

D

２　
MNⅡ、Ⅲ、Ⅳ@Uv}i:A@~QÎ3

Ｆｉｇ．２　ＴｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｏｆｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎⅡ、Ⅲ、Ⅳ ｖａｒｉａｔｉｏｎｓｗｉｔｈｅｘｔｅｒｎａｌｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄｓ

　　
b:Ajk»

－０．００５ａ．ｕ．
��Ë

０．００５ａ．ｕ．
_

，

MNⅡ?

Ｎ（１）…Ｈ（２）
Uv»

０．１７２７ｎｍ
��Ë

０．１５５５ｎｍ，Ｈ（２）—Ｏ（１０）
Uv»

０．１０１１
��Ë

０．１０６２ｎｍ；
MNⅡＩ? Ｎ（１）…Ｈ（２）Uv»

０．１７８０ｎｍ
��Ë

０．１６１０ｎｍ，Ｈ（２）—Ｏ（１０）
Uv»

０．１００１
�

�Ë

０．１０４１ｎｍ；
MN

ＩＶ
?

Ｈ（２）—Ｏ（４）
Uv»

０．１７６６ｎｍ
��Ë

０．１６３７ｎｍ，Ｈ（２）—Ｏ（１０）
Uv

»

０．０９８９ｎｍ
��Ë

０．１００６ｎｍ，
Uv@~Q±:A

jk12ûdÉ³�@Î3

。
MNⅡ、ⅢqⅣ?

Ｎ（１）…Ｈ（２）—Ｏ（１０）
U

、Ｎ（１）…Ｈ（２）—Ｏ（１０）
U

q

Ｏ（４）…Ｈ（２）—Ｏ（１０）
U@c�I�`ø

，
U��

ã@D:A~Q@FC`d

。
g

３
mã/MNⅡ?

Ｎ（１）…Ｈ（２）—Ｏ（１０）
U?

Ｈ（２）—Ｏ（１０）／Ｎ（１）…Ｈ（２）
@UvÂ

，
MNⅢ@

Ｎ（１）…Ｈ（２）—Ｏ（１０）
U?

Ｈ（２）—Ｏ（１０）／Ｎ（１）…Ｈ（２）
@UvÂyzMNⅣ@

Ｏ（４）…Ｈ（２）—Ｏ（１０）
U?

Ｈ（２）—Ｏ（１０）／Ｈ（２）—Ｏ（４）
@UvÂ}i:A@~QÎ3

，
¬g

３
?Ey�ã}

�i:A@��

，
UvÂÉ�ã��@Êù

，
��U@

jk}�:A@��É�j

。
£i

，
UvÂ@­�®

¯.MNⅡ＞Ⅲ＞Ⅳ，��D:A~Q@Ë->k@­

�®¯.MNⅡ＞Ⅲ＞Ⅳ。

D

３　
MNⅡ、Ⅲ、Ⅳ@UvÂ}i:A@~QÎ3

Ｆｉｇ．３　ＴｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｒａｔｉｏｎｏｆｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎⅡ、Ⅲ、Ⅳ ｖａｒｉ

ａｔｉｏｎｓｗｉｔｈｅｘｔｅｒｎａｌｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄｓ

３．５　
k%&)fz{756

wxs}i:Ajk@~Qfg

４
U[

，
¬g

４
?

Ey�ã

，
hÆi:A@RSl

，
MNⅡ@wxsÌD}

�Á

，
.

４８．１ｋＪ·ｍｏｌ－１，
XcMN@����j

，
MN

Ⅱ.2345XcwM@ª«üh`÷

。
}�:A@�

j

，
MNⅡ、ⅢqⅣ@wxs��ãòØ�Á@Êù

（
l

}È�wxsÈÁ

）。
ÀíM|

，
D�MNⅡ，b:Aj

５３６

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１６
%

　
&

２４
'

　
&

７
(

　（６３２－６３８）



!"#

，
$%

，
&'(

，
)"*

，
+,-

k»

－０．００５ａ．ｕ．
��Ë

０．００５ａ．ｕ．
_

，
wxsÌD}»

３４．４ｋＪ·ｍｏｌ－１
�vË

６６．３ｋＪ·ｍｏｌ－１；
D�MNⅢ，b

:Ajk»

－０．００５ａ．ｕ．
��Ë

０．００５ａ．ｕ．
_

，
wx

sÌD}»

２４．５ｋＪ·ｍｏｌ－１
�vË

５６．２ｋＪ·ｍｏｌ－１；
D�MNⅣ，b:Ajk»

－０．００５ａ．ｕ．
��Ë

０．００５ａ．ｕ．
_

，
wxsÌD}»

１３．４ｋＪ·ｍｏｌ－１
�v

Ë

５１．２ｋＪ·ｍｏｌ－１。
h

－０．００５～０．００５ａ．ｕ．
:Í~QÎ

Ï�

，
wxs@~QÂs�À

。
f��

Ｆ＝０．０００ａ．ｕ．
_@wxs].NÐ}

，
h

Ｆ＝０．００５ａ．ｕ．
_

，
MNⅡ、Ⅲq

Ⅳ@wxsX��v/

１８．１ｋＪ·ｍｏｌ－１、１８．１ｋＪ·ｍｏｌ－１

q

２１．０ｋＪ·ｍｏｌ－１，
!�v/

３７．７１５％、４７．４２２％
q

６９．６２５％。
»OEÑ

，
:A@~QDwxs��/À

Á@EF

。
£i

，
wxsÌD}@­�®¯y.Ⅱ＞

Ⅲ＞Ⅳ，»OEÑ

，
2345Xc���@­�®¯.

Ⅱ＞Ⅲ＞Ⅳ，ÉÃ}�:A@�j

，
2345��@È

MÈ��

，̀
aB�c��-�c~ÊÈMÈÅÆ

，
�

��2345N±QFGC

。

D

４　
wxs}i:A@~Q

Ｆｉｇ．４　Ｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｖａｒｉａｔｉｏｎｗｉｔｈｅｘｔｅｒｎａｌｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄｓ

D

５　
sÒ}i:A@~Q

Ｆｉｇ．５　Ｔｈｅｅｎｅｒｇｙｇａｐｖａｒｉａｔｉｏｎｗｉｔｈｅｘｔｅｒｎａｌｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄｓ

３．６　
k%&){|E}756

GH�k��

Ｂ３ＬＹＰ／６３１１＋＋Ｇ（ｄ，ｐ）
@IJD

2345h�øi:A]Hl@��6pMN8OP

Qmn

，
ÊË/�øi:A]Hl@2345Xc@�

ÄÓ[VW

（ＨＯＭＯ）
s^

ＥＨ，�´ÔVW

（ＬＵＭＯ）

s^

ＥＬ，k[mnÕ÷

ＥＧ＝ＥＬ－Ｅ( )Ｈ ×２７．２ｅＶÖÊ�

øi:A]Hl@2345Xc@sÒ

。

�ÄÓ[VW

（ＨＯＭＯ）
s{G×/Ø~:cs

¸@jÙ

，ＨＯＭＯ
s{ÈÄ

，
XcÈÚéØ~:c

。

�´ÔVW

ＬＵＭＯ
s{hl}ï±Xc@:cÛq

ù ` b

，ＬＵＭＯ
s { È ´

，
X c È Ú é Ê Ë :

c

［２２－２３］
。ＨＯＭＯ

±

ＬＵＭＯ
s^@�}].sÒ

ＥＧ，ＥＧ @Á�G×/:c¬Ó[VW�ÔVWÓ�Ü

Ý@Æé>k

，
hý�>kïÞ�/XcN±QFG

C@s¸

。

MNⅡ、ⅢqⅣ@sÒ}i:Ajk~Qfg

５
U[

。

}�:A@�j

，
MNⅡqⅣ@sÒ���Á

，
MNⅢ@s

ÒJ�ÁL��

。
ÀíM|

，
D�MNⅡqⅣ，b:Ajk

»

－０．０５ａ．ｕ．
��Ë

０．０５ａ．ｕ．
_

，
MNⅡ@sÒ

»

６．０８７１ｅＶ
� Á Ë

６．２３６４ｅＶ，
M NⅣ@ s Ò »

５．８０５０ｅＶ
�ÁË

６．３１９９ｅＶ；
D�MNⅢ，b:Ajk»

－０．０５ａ．ｕ．
��Ë

－０．０１ａ．ｕ．
_

，
MNⅢ@sÒ»

６．４６１１ｅＶ
�ÁË

６．５３７０ｅＶ，
b:Ajk»

－０．０１ａ．ｕ．
��Ë

０．０５ａ．ｕ．
_

，
MNⅢ@sÒ»

６．５３７０ｅＶ
��Ë

６．４３６９ｅＶ，
h

Ｆ＝－０．０１ａ．ｕ．
_

，
sÒßÊ�Á}

６．５３７０ｅＶ。
»OEÑ

，
D�MNⅡqⅣ，}�:A@�j

，

:c¬Ó[VW�ÔVWÓ�ÜÝÈMÈÆ

，
N±QF

GC@s¸��ÿ´

；
D�MNⅢ，}�:A@�j

，
:c

¬Ó[VW�ÔVWÓ�ÜÝJÆLé

，
N±QFGC

@s¸Jÿ´L��

。
�ø:AjklMNⅡ、ⅢqⅣ@

�ÄÓ[VW

ＨＯＭＯ
q�´àÓ[VW

ＬＵＭＯ
Ô2X

|fg

６
U[

。
h

－０．００５～０．００５ａ．ｕ．
i:A~QÎÏ

�

，
sÒ@~Q�¹á�À

。
�

Ｆ＝０．０００ａ．ｕ．
_@sÒ

.NÐ}

，
h

Ｆ＝０．００５ａ．ｕ．
_

，
MNⅡ、ⅢqⅣ@sÒX�

~Q/

０．０３８６，０．０９３６ｅＶ
q

０．２０５３ｅＶ，
!~Q/

０．６２２８％，１．４３３３％
q

３．３５７５％。
»OEÑ

，
:A@

~QDsÒ@EF��

，
!:AD2345QFGC

s¸@EFs�

。

４　
f

　
`

h

－０．００５～０．００５ａ．ｕ．
:Ajkl

，
GH

Ｇａｕｓｓｉａｎ０９
�

�»

Ｂ３ＬＹＰ／６３１１＋＋Ｇ（ｄ，ｐ）
IJ01/2345

6789:;<=>?@:ABCD2345@E

F

，
ª«Êã/ylwg

：

（１）
01w���üh¬º��@2345M

N

，
MNⅡõ�

ＣＳ;�

，
MNⅢqⅣõ�

Ｃ１;�

，
±

MNⅠ`Â

，
MNⅡ、ⅢqⅣ@UvqU§y��ø>

k@~Q

。

６３６

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．７，２０１６（６３２－６３８）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



:ABCD2345�c2`a]HEF@�k��01

D

６　
Þ³XcVW}i:A@~Q

Ｆｉｇ．６　Ｆｒｏｎｔｉｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌｖａｒｉａｔｉｏｎｗｉｔｈｅｘｔｅｒｎａｌｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄｓ

　　（２）
k[

ＮＢＯ
XY

，
MNⅡqⅢ@\U]Hª«�

��-�c@

Ｎ
@«D:c±B�c@

Ｈ—Ｏ
@GU

VW12

，
MNⅣ@\U]Hª«���-�c@

Ｏ
@«D:c±B�c@

Ｈ—Ｏ
GUVW12

。
\U

]HÂsj

，
Ã��Qs­�®¯.MNⅡ＞Ⅲ＞Ⅳ。

（３）
���:AI��T:A

，Ｈ
derQst

����

，
0�GC~ÊÈMÈÚé

，
���2345

XcMN@`a

。

（４）
}�:A@�j

，
2345\U]HUv�

�

，
U@jk�j

，
wxs��

，
2345@����

j

。
5¹

，
:A@~QDsÒ@EF��

，
!:AD2

345QFGCs¸@EFs�

。

�1

，
hU01:AÎÏ�

，
2345\U@jk

XÄ

，
����j

，
;<=>?@:ABCD2345

@�Q��:�����EF

，
âã/B�c��-

�c@`a

，
D2345Ó�QFGC��ä�EF

，

���789@;<

。

~�!G

：

［１］
åæç

，
èéê

．
2345uëì�s01

［Ｊ］．
®s¯°

，

２００４，１２（３）：１６８－１７０．
ＱＵＹａｎｂｉｎ，ＸＩＡＯＺｈｏｎｇｌｉａｎｇ．ＳｔｕｄｙｏｎｐｒｏｐｅｒｔｙｏｆＨＡＮｈｙ
ｄｒｏｇｅｌ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌ
ｌｉａｏ），２００４，１２（３）：１６８－１７０．

［２］ＬＩＵ Ｌｉｊｕｎ，ＷＥＩＣｈｕｎｙａｎｇ，ＧＵＯ Ｙｕｙａｎ，ｅｔａｌ．Ｈｙｄｒｏｘｙｌａ
ｍｉｎｅｎｉｔｒａｔｅｓｅｌｆｃａｔａｌｙｔｉｃｋｉｎｅｔｉｃｓｓｔｕｄｙｗｉｔｈａｄｉａｂａｔｉｃｃａｌｏｒｉｍｅ
ｔｒｙ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＨａｚａｒｄｏｕｓＭａｔｅｒｉａｌｓ，２００９，１６２：１２１７－
１２２２．

［３］ＢａｒｎｅｙＧＳ，ＤｕｖａｌＰＢ．Ｍｏｄｅｌｆｏｒｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｉｎｅｎｉ
ｔｒａｔｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｉｎｐｌｕｔｏｎｉｕｍ ｐｒｏｃｅｓｓｓｏｌｕｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＬｏｓｓ
ＰｒｅｖｅｎｔｉｏｎｉｎｔｈｅＰｒｏｃｅｓｓＩｎｄｕｓｔｒｉｅｓ，２０１１，２４：７６－８４．

［４］ＵｌａｓＡ，ＢｏｙｓａｎＥ．Ｎｕｍｅｒｉｃａｌａｎａｌｙｓｉｓｏｆｒｅｇｅｎｅｒａｔｉｖｅｃｏｏｌｉｎｇｉｎ
ｌｉｑｕｉｄｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｒｏｃｋｅｔｅｎｇｉｎｅｓ［Ｊ］．ＡｅｒｏｓｐａｃｅＳｃｉｅｎｃｅａｎｄ
Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０１３，２４（１）：１８７－１９７．

［５］ＦｕＪｕａｎ，ＣｈｅｎＸｉａｏｑｉａｎ，ＨｕａｎｇＹｉｙｏｎｇ．Ｖａｌｉｄａｔｉｏｎｏｆａｃｏｍ

ｐｒｅｓｓｉｏｎｍａｓｓｇａｕｇｅｕｓｉｎｇｇｒｏｕｄｔｅｓｔｓｆｏｒｌｉｑｕｉｄｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｍａｓｓ
ｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓ［Ｊ］．ＡｄｖａｎｃｅｓｉｎＳｐａｃｅＲｅｓｅａｒｃｈ，２０１４，５３（９）：
１３５９－１３６９．

［６］ＤｈｅｅｒａｊＡ，ＢａｓｕＰ，ＴｈａｒａｋａｎＴＪ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｇａｓｃｏｒｅｖｏｒｔｉｃｅｓ
ｄｕｒｉｎｇｄｒａｉｎｉｎｇｏｆｌｉｑｕｉｄｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓｆｒｏｍ ｔａｎｋｓ［Ｊ］．Ａｅｒｏｓｐａｃｅ
ＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０１４，３２（１）：６０－６５．

［７］ＫｏｈＫＳ，ＴｅｎｇｋｕＦＪＣ，ＣｈｉｋＷ Ｋ．Ｒｏｌｅｏｆｅｌｅｃｔｒｏｄｅｓｉｎａｍｂｉｅｎｔ
ｅｌｅｃｔｒｏｌｙｔｉｃ ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ ｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｍｏｎｉｕｍ ｎａｔｒａｔｅ
（ＨＡＮ）ｓｏｌｕｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＰｒｏｐｕｌｓｉｏｎａｎｄＰｏｗｅｒＲｅｓｅａｒｃｈ，２０１３，２
（３）：１９４－２００．

［８］ＡｍｒｏｕｓｓｅＲ，ＫａｔｓｕｍｉＴ，ＩｔｏｕｙａｍａＮ，ｅｔａｌ．Ｎｅｗ ＨＡＮｂａｓｅｄ
ｍｉｘｔｕｒｅｓｆｏｒｒｅａｃｔｉｏｎｃｏｎｔｒｏｌｓｙｓｔｅｍａｎｄｌｏｗｔｏｘｉｃｓｐａｃｅｃｒａｆｔｐｒｏ
ｐｕｌｓｉｏｎｓｕｂｓｙｓｔｅｍ：Ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄｐｏｓｓｉｂｌｅｔｈｒｕｓｔｅｒ
ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＣｏｍｂｕｓｔｉｏｎａｎｄＦｌａｍｅ，２０１５，１６２（６）：２６８６－
２６９２．

［９］ＫｅｓｈａｖａｒｚＭ Ｈ，ＺｏｈａｒｉＮ，ＳｅｙｅｄｓａｄｊａｄｉＳＡ．Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅ
ｔｗｅｅｎｅｌｅｃｔｒｉｃｓｐａｒｋｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙａｎｄａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｏｆｔｈｅｔｈｅｒ
ｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｎｉｔｒａｍｉｎｅｓｆｏｒｓａｆｅｔｙｍｅａｓｕｒｅｓｉｎｉｎｄｕｓｔｒｉａｌ
ｐｒｏｃｅｓｓｅｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＬｏｓｓＰｒｅｖｅｎｔｉｏｎｉｎｔｈｅＰｒｏｃｅｓｓＩｎｄｕｓ
ｔｒｉｅｓ，２０１３，２６（６）：１４５２－１４５６．

［１０］ＫｅｓｈａｖａｒｚＭＨ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｅｌｅｃｔｒｉｃｓｐａｒｋｓｅｎｓｉｔｉｖｉ
ｔｙｏｆｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓｂａｓｅｄｏｎｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＨａｚａｒｄｏｕｓＭａｔｅｒｉａｌｓ，２００８，１５３：２０１－
２０６．

［１１］ＬｅｍｉＴ．Ｃｏｎｔｅｍｐｌａｔｉｏｎｏｎｓｐａｒｋｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆｃｅｒｔａｉｎｎｉｔｒａｍｉｎｅ
ｔｙｐｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＨａｚａｒｄｏｕｓＭａｔｅｒｉａｌｓ，２００９，１６９：
４５４－４５９．

［１２］
+í9

，
èîï

，
ðFñ

，
´

．
®s¯°@�k

、
òó

、
òÍq�

:-k@fg01

［Ｊ］．
QFF(

，２００７，６５（６）：５１７－５２４．
ＷＡＮＧＧｕｉｘｉａｎｇ，ＸＩＡＯＨｅｍｉｎｇ，ＪＵＸｕｅｈａｉ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉ
ｃａｌｓｔｕｄｉｅｓｏｎｄｅｎｓｉｔｉｅｓ，ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓａｎｄｐｒｅｓｓｕｒｅｓａｎｄ
ｅｌｅｃｔｒｉｃｓｐａｒｋｓｅｎｓｉｔｉｖｅｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．ＡｃｔａＣｈｉｍｉｃａ
Ｓｉｎｉｃａ，２００７，６５（６）：５１７５２４．

［１３］
ôõ�

，
ö÷ø

，
+ù

，
´

．
Kº2j.+ähi:A]HlX

c@�:<,-kqúÍ:c�_@Î3

［Ｊ］．
ûüÁFF(

，

２０１３，５０（２）：３２１－３２５．
ＴＡＮＧＣｕｉｍｉｎｇ，ＣＨＥＮ Ｘｉａｏｘｕ，ＷＡＮＧ Ｊｕｎ，ｅｔａｌ．Ｒｅｌａｔｉｏｎ
ｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｅｌｅｃｔｒｉｃｓｐａｒｋｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆｓｏｍｅｎｉｔｒａｍｉｎｅｓａｎｄ
ｔｈｅｉｒｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｉｎｅｘｔｅｒｎａｌｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌｏｆ
ＳｉｃｈｕａｎＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，２０１３，５０（２）：３２１－３２５．

［１４］
ýþæ

，
ÿ!

，
"hø

，
´

．
25@�:<,-k±Xc@:c

�_@Î3

［Ｊ］．
#&P$ÁFF(

，２０１４，３４（９）：６９８－７０２．

７３６

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１６
%

　
&

２４
'

　
&

７
(

　（６３２－６３８）



!"#

，
$%

，
&'(

，
)"*

，
+,-

ＺＨＩＣｈｕｎｙａｎ，ＨＡＮ Ｊｕａｎ，ＱＩＵ Ｗｅｎｘｕｅ，ｅｔａｌ．Ｒｅｌａｔｉｏｎｂｅ
ｔｗｅｅｎｅｌｅｃｔｒｉｃｓｐａｒｋｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆｎｉｔｒａｍｉｎｅａｎｄｉｔｓｍｏｌｅｃｕｌａｒｅ
ｌｅｃｔｒｏｎｉｃｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＸｉ’ａｎＴｅｃｈｎｏｌｏｇｉｃａｌＵｎｉｖｅｒ
ｓｉｔｙ，２０１４，３４（９）：６９８－７０２．

［１５］ＧｈａｚｉＨＥ，ＪｏｒｉｏＡ．Ｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎｉｃｌｉｋｅｉｍｐｕｒｉｔｉｅｓ
ｉｎＩｎＧａＮＧａＮｓｐｈｅｒｉｃａｌＱＤ：Ｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄｅｆｆｅｃｔ［Ｊ］．ＰｈｙｓｉｃａＢ，
２０１３，４３０：８１－８３．

［１６］ＡｌａｖｉＳ，ＴｈｏｍｐｓｏｎＤＬ．Ｅｆｆｅｃｔｓｏｆａｌｋｙｌｇｒｏｕｐｓｕｂｓｔｉｔｕｔｉｏｎｏｎｔｈｅ
ｐｒｏｔｏｎｔｒａｎｓｆｅｒｂａｒｒｉｅｒｓｉｎａｍｍｏｎｉｕｍ ａｎｄｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｍｏｎｉｕｍ
ｎｉｔｒａｔｅｓａｌｔｓ［Ｊ］．ＪＰｈｙｓＣｈｅｍＡ，２００４，１０８：８８０１－８８０９．

［１７］ＡｌａｖｉＳ，ＴｈｏｍｐｓｏｎＤＬ．Ｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｉｎｇａｎｄｐｒｏｔｏｎｔｒａｎｓｆｅｒ
ｉｎｓｍａｌｌｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｍｏｎｉｕｍｎｉｔｒａｔｅＣｌｕｓｔｅｒｓ：Ａｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｓｔｕｄｙ
［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，２００３，１１９（８）：４２７４－４２８２．

［１８］
Lþ8

，
%û&

，
Ä-

．
¬'(3)±*+3),-xHfq-

xs¸@DÂXY

［Ｊ］．
Xc.FF(

，２０１５，３１（３）：１９８－
２０２．
ＨＥＣｈｕｎｆａｎｇ，ＹＥＪｉｎｔｉｎｇ，ＧＡＯＹａｎｇ．Ｃｏｍｐａｒａｔｉｖｅａｎａｌｙｓｉｓｏｆ
ｃａｌｃｉｕｍｃｈｅｌａｔｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｓｍａｎｄｃｈｅｌａｔｉｎｇａｂｉｌｉｔｙａｂｏｕｔｓｏｄｉｕｍ
ｔｒｉｐｏｌｙｐｈｏｓｐｈａｔｅａｎｄｃｉｔｒｉｃａｃｉｄｓｏｄｉｕｍ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒ
Ｓｃｉｅｎｃｅ，２０１５，３１（３）：１９８－２０２．

［１９］
I#/

，
012

，
èîï

，
´

．３
26

１，２，４
¬3

５
4±

ＮＨ３z
Ｈ２Ｏ Xc2`a]H@fg01

［Ｊ］．
QFF(

，２００５，６３
（１２）：１０５５－１０６１．
ＦＡＮＧＧｕｏｙｏｎｇ，ＸＵＬｉｎａ，ＸＩＡＯ Ｈｅｍｉｎｇ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ
ｓｔｕｄｙｏｎｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｏｆ３ｎｉｔｒｏ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌ５
ｏｎｅｗｉｔｈＮＨ３ ａｎｄＨ２Ｏ［Ｊ］．ＡｃｔａＣｈｉｍｉｃａＳｉｎｉｃａ，２００５，６３
（１２）：１０５５－１０６１．

［２０］
012

，
èîï

，
I#/

，
´

．ＮＴＯ
 'íXc2`a]H@f

g01

［Ｊ］．
QFF(

，２００５，６３（１２）：１０６２－１０６８．
ＸＵＬｉｎａ，ＸＩＡＯ Ｈｅｍｉｎｇ，ＦＡＮＧＧｕｏｙｏｎｇ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ
ｓｔｕｄｙｏｎｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｏｆ３ｎｉｔｒｏ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌ５
ｏｎｅＤｉｍｅｒｓ［Ｊ］．ＡｃｔａＣｈｉｍｉｃａＳｉｎｉｃａ，２００５，６３（１２）：１０６２－
１０６８．

［２１］ＬｅｅＨＳ，ＬｉｔｚｉｎｇｅｒＴＡ．ＣｈｅｍｉｃａｌｋｉｎｅｔｉｃｓｔｕｄｙｏｆＨＡＮｄｅｃｏｍ
ｐｏｓｉｔｉｏｎ［Ｊ］．ＣｏｍｂｕｓｉｔｉｏｎａｎｄＦｌａｍｅ，２００３，１３５：１５１－１６９．

［２２］ＳａｋａｉＴ，ＭａｔｓｕｍｏｔｏＭ，ＯｋｕｎｉｓｈｉＫ，ｅｔａｌ．Ｅｎｅｒｇｙｇａｐｏｆｓｐｉｎ
ｎａｎｏｔｕｂｅ［Ｊ］．ＰｈｙｓｉｃａＥ：ＬｏｗＤｉｍｅｎｓｉｏｎａｌＳｙｓｔｅｍｓａｎｄＮａｎｏ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ，２００５，２９（３－４）：６３３－６３６．

［２３］ＨｏｒｗｉｔｚＬＰ，ＥｎｇｅｌｂｅｒｇＥＺ．Ｅｎｅｒｇｙｇａｐｓｉｎａｓｐａｃｅｔｉｍｅｃｒｙｓｔａｌ
［Ｊ］．ＰｈｙｓｉｃｓＬｅｔｔｅｒｓ，２００９，３７４（１）：４０－４３．

ＤｅｎｓｉｔｙＦｕｎｃｔｉｏｎａｌＴｈｅｏｒｙＳｔｕｄｙｏｎｔｈｅＩｎｆｌｕｅｎｃｅｏｆＥｌｅｃｔｒｉｃＦｉｅｌｄｏｎＨｙｄｒｏｘｙｌａｍｉｎｅＮｉｔｒａｔｅ

ＬＩＵＪｉａｎｇｕｏ１，ＺＨＡＮＧＱｉａｎ１，２，ＡＮＺｈｅｎｔａｏ１，２，ＺＨＥＮＪｉａｎｗｅｉ１，ＷＡＮＧＣｈａｏｙａｎｇ３

（１．ＤｅｐａｒｔｍｅｎｔｏｆＡｍｍｕｎｉｔｉｏｎＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，ＯｒｄｎａｎｃｅＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇＣｏｌｌｅｇｅ，Ｓｈｉｊｉａｚｈｕａｎｇ０５０００３，Ｃｈｉｎａ；２．ＭｉｌｉｔａｒｙＫｅｙＬａｂｏｒａｔｏｒｙｆｏｒＡｍｍｕｎｉｔｉｏｎＳｕｐｐｏｒｔ
ａｎｄＳａｆｅｔｙＥｖａｌｕａｔｉｏｎ，ＯｒｄｎａｎｃｅＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇＣｏｌｌｅｇｅ，Ｓｈｉｊｉａｚｈｕａｎｇ０５０００３，Ｃｈｉｎａ；３．ＳｃｈｏｏｌｏｆＣｈｅｍｉｓｔｒｙａｎｄＥｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔ，ＳｏｕｔｈＣｈｉｎａＮｏｒｍａｌＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，
Ｇｕａｎｇｚｈｏｕ５１０００６，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｔｏｓｔｕｄｙｔｈｅｉｎｆｌｕｅｎｃｅｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄｐｒｏｄｕｃｅｄｉｎｔｈｅｅｌｅｃｔｒｉｃｉｇｎｉｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｏｆｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｉｎｅｎｉｔｒａｔｅｂａｓｅｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｏｎｔｈｅｐｒｏｐｅｌ
ｌａｎｔ，ｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｉｃｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｏｆｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｉｎｅｎｉｔｒａｔｅｗａｓｏｐｔｉｍｉｚｅｄｂｙｔｈｅＢ３ＬＹＰ／６３１１＋＋Ｇ（ｄ，ｐ）ｍｅｔｈｏｄ．Ｔｈｅｎａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎ
ｂｏｎｄｉｎｇｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｗａｓｒｅｖｅａｌｅｄｂｙｔｈｅａｎａｌｙｓｉｓｏｆｔｈｅｎａｔｕｒａｌｂｏｎｄｏｒｂｉｔａｌ．ＴｈｅｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｓｔｕｄｙｏｆＨａｔｏｍｔｒａｎｓｆｅｒｉｎｔｈｅｐｒｏｃｅｓｓｏｆｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ
ｆｏｒｍａｔｉｏｎｗａｓｐｅｒｆｏｒｍｅｄ．Ｕｎｄｅｒｔｈｅｅｘｔｅｒｎａｌｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄｓｒａｎｇｉｎｇｆｒｏｍ－０．００５ａ．ｕ．ｔｏ０．００５ａ．ｕ．，ｔｈｅｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓｏｆｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅｓａｎｄａｃｔｉ
ｖａｔｉｏｎｂａｒｒｉｅｒｏｆＨａｔｏｍｔｒａｎｓｆｅｒｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ．Ｔｈｅｃｈａｎｇｅｉｎｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ，ｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙａｎｄｂｏｎｄｌｅｖｅｌｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｉｎｇｉｎｔｅｒ
ａｃｔｉｏｎｗｉｔｈｔｈｅｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄＲｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗｔｈａｔｗｉｔｈｔｈｅｅｎｈａｎｃｅｍｅｎｔｏｆｐｏｓｉｔｉｖｅｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄ，ｔｈｅａｃｔｉｖａｔｉｏｎｂａｒｒｉｅｒｏｆＨａｔｏｍｔｒａｎｓ
ｆｅｒｄｅｃｒｅａｓｅｓｇｒａｄｕａｌｌｙ，ｉｔｉｓｃｏｎｄｕｃｉｖｅｔｏｔｈｅｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｉｎｅｎｉｔｒａｔｅｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ．Ｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｉｎｇｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ
ｏｆｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｉｎｅｎｉｔｒａｔｅｓｈｏｒｔｅｎｓ，ｔｈｅｓｔｒｅｎｇｔｈｏｆｔｈｅｂｏｎｄｅｎｈａｎｃｅｓ．Ｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｏｆｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｉｎｅｎｉｔｒａｔｅｉｎｃｒｅａｓｅｓ，ｔｈｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｈｙｄｒｏｘ
ｙｌａｍｉｎｅｎｉｔｒａｔｅｅｎｈａｎｃｅｓ．Ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄｅｆｆｅｃｔｉｎｔｈｅｉｇｎｉｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｈａｓａｎｅｇａｔｉｖｅｉｍｐａｃｔｏｎｔｈｅｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎｏｒｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｏｆｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｉｎｅｎｉ
ｔｒａｔｅ，ｗｈｉｃｈｉｓｎｏｔｃｏｎｄｕｃｉｖｅｔｏｔｈｅｉｇｎｉｔｉｏｎｏｆｔｈｅｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｉｎｅｎｉｔｒａｔｅ；ｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄ；Ｈａｔｏｍｔｒａｎｓｆｅｒ；ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ（ＤＦＴ）

ＣＬＣｎｕｍｂｅｒ：ＴＪ５５；Ｏ６４１．１２１　 Ｄｏｃｕｍｅｎｔｃｏｄｅ：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１６．０７．００２

８３６

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．７，２０１６（６３２－６３８）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ


