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Ｔａｂｌｅ１　Ｔｏｔａｌｓｕｌｆｕｒ，Ｈ２ＳＯ４，ａｎｄｉｍｐｕｒｉｔｙｃｏｎｔｅｎｔｉｎｎａｎｏＴＡＴＢ
ｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｕｒｉｔｙ

ｐｕｒｉｔｙｏｆｎａｎｏＴＡＴＢ／％ ８９ ９５ ９６

ｓａｍｐｌｅｍａｓｓ／ｍｇ １００．６ １００．６ １００．６
ｔｏｔａｌｓｕｌｆｕｒ／％ ０．０７２６ ０．０５４０ ０．０３２０
Ｈ２ＳＯ４ｃｏｎｔｅｎｔ／％ ０．２２２３ ０．１６５ ０．０９８
ｉｍｐｕｒｉｔｙｃｏｎｔｅｎｔ／％ １１ ５ ４

　　ＥａｒｌｉｅｒＨａｒｒｉｓ［１５］ｓｕｇｇｅｓｔｅｄｔｈａｔｔｈｅｒｅｗｅｒｅｔｈｒｅｅｐｏｓｓｉｂｌｅ
ｐｒｏｔｏｎａｔｅｄｏｒｓｏｌｖａｔｅｄｃｏｍｐｏｕｎｄｓｏｆＴＡＴＢ，ａｆｔｅｒＴＡＴＢｗａｓ
ｄｉｓｓｏｌｖｅｄｉｎｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｅｄＨ２ＳＯ４．Ｔｈｅｐｏｓｓｉｂｌｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｗｅｒｅ
ｐｒｅｓｅｎｔｅｄｉｎＳｃｈｅｍｅ１．ＴｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅＡｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍｔｈｅ
ｐｒｏｔｏｎａｔｉｏｎｅｆｆｅｃｔａｔｔｈｅａｍｉｎｏｇｒｏｕｐａｎｄｓｏｌｖａｔｉｏｎｅｆｆｅｃｔａｔ
ｔｈｅＴＡＴＢｒｉｎｇ．Ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｌｙ，ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅＢｗａｓｐｒｏｄｕｃｅｄｆｒｏｍ
ｔｈｅｐｒｏｔｏｎａｔｉｏｎａｎｄｓｏｌｖａｔｉｏｎｅｆｆｅｃｔｂｏｔｈａｔｔｈｅＴＡＴＢｒｉｎｇｓ，
ｗｈｉｌｅｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅＣｆｏｒｍｅｄｏｎｌｙｆｒｏｍ ｔｈｅｓｏｌｖａｔｉｏｎｅｆｆｅｃｔｏｆ
ＴＡＴＢ．

Ｓｃｈｅｍｅ１　

　　ＩｎｏｒｄｅｒｔｏｖｅｒｉｆｙｔｈｅｍｏｓｔｐｏｓｓｉｂｌｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｆｏｒｍｏｆＴＡＴＢ
ｉｎｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｅｄＨ２ＳＯ４，ｗｅｃｏｍｐａｒｅｄｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｔａｂｉｌｉｔｙ
ａｎｄｓｉｍｕｌａｔｅｄｔｈｅｌｉｑｕｉｄｓｔａｔｅ１３ＣＮＭＲｏｆａｂｏｖｅｔｈｒｅｅｐｏｓｓｉｂｌｅ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ．

３．１．１　ＴｈｅＯｒｅｔｉｃａｌＳｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｆＴｈｒｅｅＰｏｓｓｉｂｌｅＳｔｒｕｃｔｕｒｅｓ
　　Ｉｎｏｒｄｅｒｔｏｃｏｎｆｉｒｍｐｏｓｓｉｂｌｅｉｍｐｕｒｉｔｙ（ｐｒｏｔｏｎａｔｉｏｎｏｒｓｏｌ
ｖａｔｉｏｎｃｏｍｐｏｕｎｄｏｆＴＡＴＢｍｏｌｅｃｕｌｅ）ｉｎｎａｎｏＴＡＴＢ，ｔｈｅｓｔａ
ｂｉｌｉｔｉｅｓｏｆｉｓｏｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｙｓｔｅｍｓｏｆｔｈｅｔｈｒｅｅｐｏｓｓｉｂｌｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ
ｓｈｏｗｎｉｎＳｃｈｅｍｅ１ａｒｅｓｙｓｔｅｍａｔｉｃａｌｌｙｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄ．Ａｓｓｈｏｗｎ
ｉｎＴａｂｌｅ２，Ａ＋ ａｎｄＢ＋ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｔｈｅｃａｔｉｏｎｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄＡ
ａｎｄＢｓｈｏｗｎｉｎＳｃｈｅｍｅ１，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｇｅｏｍ
ｅｔｒｙ，ｔｏｔａｌｅｎｅｒｇｙａｎｄｅｎｅｒｇｙｇａｐｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｈｉｇｈｅｓｔｏｃｃｕ
ｐｉｅｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌ（ＨＯＭＯ）ａｎｄｔｈｅｌｏｗｅｓｔｕｎｏｃｃｕｐｉｅｄ
ｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌ（ＬＵＭＯ）ａｒｅｇｉｖｅｎｉｎＴａｂｌｅ２．Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓ
ｓｈｏｗｔｈａｔｔｈｅｔｏｔａｌｅｎｅｒｇｙｄｅｃｒｅａｓｅｓｉｎｔｈｅｏｒｄｅｒｏｆＣ＞Ａ＋＞Ｂ＋

ａｎｄｔｈｅｅｎｅｒｇｙｇａｐｄｅｃｒｅａｓｅｓｉｎｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｓｅｑｕｅｎｃｅ：Ｂ＋＞

５０６

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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ＷＡＮＧＹａｎｑｕｎ，ＷＡＮＧＪｕｎ，ＨＵＡＮＧＨｕｉｓｈｅｎｇ，ＱＩＡＯＺｈｉｑｉａｎｇ，ＬＩＲｕｉ，ＳＨＥＮＪｉｎｐｅｎｇ，ＹＡＮＧＧｕａｎｇｃｈｅｎｇ

Ａ＋＝Ｃ．Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，Ｂ＋ｉｓｍｏｒｅｓｔａｂｌｅｔｈａｎＡ＋ａｎｄＣ．Ｔｈｅｒｅ
ｓｕｌｔｓｒｅｖｅａｌｔｈａｔｃｏｍｐｏｕｎｄＢｅｘｈｉｂｉｔｓｂｅｔｔｅｒｓｔａｂｉｌｉｔｙａｎｄｉｓｔｈｅ
ｍｏｓｔｐｏｓｓｉｂｌｅｐｒｏｔｏｎａｔｉｏｎｃｏｍｐｏｕｎｄｏｆＴＡＴＢ ｍｏｌｅｃｕｌｅｉｎ
ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｅｄＨ２ＳＯ４．

Ｔａｂｌｅ２　ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｒｅｓｕｌｔｓｏｆｔｈｅｒｅｌａｔｅｄｃｏｍｐｏｕｎｄｓｂｙＢ３ＬＹＰｍｅｔｈｏｄ

ｃｏｍｐｏｕｎｄ Ａ＋ Ｂ＋ Ｃ

ｇｅｏｍｅｔｒｉｃ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

ｔｏｔａｌｅｎｅｒｇｙ
／Ｈａｒｔｒｅｅ

－１０１２．２１２２８４－１０１２．２１８９１２ －１０１１．８２６９６４

ｅｎｅｒｇｙｇａｐ／ｅＶ ３．５５ ４．１０ ３．５５

　　Ｉｎａｄｄｉｔｉｏｎ，ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ１３Ｃｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｏｆｃｏｍ
ｐｏｕｎｄｓＡ，Ｂ，ａｎｄＣｓｈｏｗｎｉｎＳｃｈｅｍｅ１ａｎｄｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ
ｌｉｑｕｉｄｓｔａｔｅ１３ＣＮＭＲｏｆＴＡＴＢｉｎｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｅｄＨ２ＳＯ４ａｒｅｄｉｓ
ｐｌａｙｅｄｉｎＦｉｇ．１．Ｔｈｅｍｅａｓｕｒｅｄ１３ＣｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｏｆＴＡＴＢｉｎ
ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｅｄＨ２ＳＯ４ａｒｅ１５４．５４，１５１．６６，１５０．２９，１１３．２７，
ａｎｄ８３．６８（ｓｅｅＦｉｇ．１）．Ｉｎｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｗｉｔｈｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ１３Ｃ
ｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄｓＡ，Ｂ，ａｎｄＣ，ｔｈｅｃｏｍｐｕｔｅｄ
ＮＭＲｓｉｇｎａｌｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄＢａｒｅｉｎｂｅｓｔａｇｒｅｅｍｅｎｔｗｉｔｈｔｈｅ
ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄａｔａ．ＴｈｅｒｅｓｕｌｔｓｆｕｒｔｈｅｒｒｅｖｅａｌｔｈａｔｃｏｍｐｏｕｎｄＢ
ｉｓｔｈｅｍｏｓｔｐｏｓｓｉｂｌｅｐｒｏｔｏｎａｔｉｏｎｃｏｍｐｏｕｎｄｏｆＴＡＴＢｍｏｌｅｃｕｌｅ
ｉｎｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｅｄＨ２ＳＯ４．Ｔｈｕｓ，ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅａｂｏｖｅｔｈｅｏｒｙｓｉｍ
ｕｌａｔｉｏｎａｎｄｌｉｑｕｉｄｓｔａｔｅ１３Ｃ ＮＭＲｒｅｓｕｌｔｓ，ｗｅｃａｎｃｏｎｃｌｕｄｅ
ｔｈａｔｔｈｅｐｒｏｔｏｎａｔｉｏｎｃｏｍｐｏｕｎｄｏｆＴＡＴＢｍｏｌｅｃｕｌｅｉｎｃｏｎｃｅｎ
ｔｒａｔｅｄＨ２ＳＯ４ｉｓｃｏｍｐｏｕｎｄＢｓｈｏｗｎｉｎＳｃｈｅｍｅ１，ａｎｄｔｈｅｃｏｒ
ｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄａｓ１，３，５ｔｒｉａｍｉｎｏ２，４，
６ｔｒｉｎｉｔｒｏ２，５ｃｙｃｌｏｈｅｘａｄｉｅｎｂｉｓｕｌｆａｔｅ．

Ｆｉｇ．１　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ１３ＣＮＭＲ
ｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓ（ａ，ｂ ａｎｄ ｃｒｅｐｒｅｓｅｎｔｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｌｉｑｕｉｄｓｔａｔｅ
１３ＣＮＭＲｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄｓＡ，Ｂ，ＣｓｈｏｗｎｉｎＳｃｈｅｍｅ１，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ）

　　ＮａｎｏＴＡＴＢｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎｉｎｖｏｌｖｅｓｔｗｏｍａｉｎｐｒｏｃｅｓｓｅｓ：ｄｉｓ
ｓｏｌｕｔｉｏｎａｎｄｒｅｃｒｙｓｔａｌｌｉｚａｔｉｏｎ．Ｆｉｒｓｔｌｙ，ｒａｗＴＡＴＢｗａｓｄｉｓｓｏｌｖｅｄ
ｉｎｔｏｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｅｄＨ２ＳＯ４．Ａｆｔｅｒｃｏｍｐｌｅｔｅｄｉｓｓｏｌｕｔｉｏｎ，ｔｈｅｓｏ
ｌｕｔｉｏｎｒｅｃｒｙｓｔａｌｌｉｚｅｄｉｎｗａｔｅｒｔｏｏｂｔａｉｎｙｅｌｌｏｗｎａｎｏＴＡＴＢｐａｒ
ｔｉｃｌｅｓ．Ｉｎｏｒｄｅｒｔｏｆｕｒｔｈｅｒｃｏｎｆｉｒｍ ｔｈｅｉｍｐｕｒｉｔｙｉｎｎａｎｏＴＡＴＢ
ｓａｍｐｌｅ，ｔｈｅｎａｎｏＴＡＴＢｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｕｒｉｔｙｗａｓｍｅａｓｕｒｅｄ
ＸＰＳｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ．ＩｔｉｓｗｅｌｌｋｎｏｗｎｔｈａｔＸＰＳｉｓａｖｅｒｙｕｓｅｆｕｌ
ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙｔｏｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｅｃｈｅｍｉｃａｌｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄｆｕｎｃｔｉｏｎ
ａｌｇｒｏｕｐｓｏｆｓａｍｐｌｅｓ．

　　Ｆｉｇｕｒｅ２ｓｈｏｗｓｔｈｅＣ１ｓＸＰＳｓｐｅｃｔｒａｏｆｒａｗＴＡＴＢｗｉｔｈｐｕ
ｒｉｔｙｏｆ９９．９％ ａｎｄｎａｎｏＴＡＴＢｗｉｔｈｐｕｒｉｔｙｏｆ８９％，９５％，ａｎｄ
９６％．ＸＰＳｓｐｅｃｔｒａｏｆｒａｗＴＡＴＢａｎｄｎａｎｏＴＡＴＢｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ｐｕｒｉｔｙａｒｅｃｏｍｐａｒｅｄｔｏｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｍａｊｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｓｉｎｆｕｎｃ
ｔｉｏｎａｌｇｒｏｕｐｓ．Ｔｈｅｐｅａｋｓａｔ２８４ｅＶａｎｄ２８５ｅＶａｒｅａｓｓｉｇｎｅｄｔｏ
—ＮＨ２ ａｎｄ—ＮＯ２ ｇｒｏｕｐｓ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，（Ｆｉｇ．２ａ）．Ｈｏｗｅｖ
ｅｒ，ｔｈｅｃｕｒｖｅｆｉｔｔｉｎｇｏｆＣ１ｓｐｅａｋｓｏｆｎａｎｏＴＡＴＢｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ａ．ｒａｗＴＡＴＢ

ｂ．ｎａｎｏＴＡＴＢｗｉｔｈｐｕｒｉｔｙｏｆ８９％

ｃ．ｎａｎｏＴＡＴＢｗｉｔｈｐｕｒｉｔｙｏｆ９５％

ｄ．ｎａｎｏＴＡＴＢｗｉｔｈｐｕｒｉｔｙｏｆ９６％
Ｆｉｇ．２　ＣｕｒｖｅｓｆｉｔｔｉｎｇｏｆＣ１ｓｐｅａｋｓｏｆｔｈｅＸＰＳｓｐｅｃｔｒａｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓａｍｐｌｅｓ
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ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．６，２０１６（６０４－６０８）
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ＳｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄＦｏｒｍａｔｉｏｎＭｅｃｈａｎｉｓｍｏｆＩｍｐｕｒｉｔｙｉｎＮａｎｏＴＡＴＢ

ｐｕｒｉｔｙ（Ｆｉｇｓ．２ｂ，２ｃ，２ｄ）ｓｈｏｗｓｔｈｅｅｘｉｓｔｅｎｃｅｏｆｔｈｒｅｅｄｉｆｆｅｒ
ｅｎｔｇｒｏｕｐｓ：—ＮＨ２，—ＮＯ２ ａｎｄ—ＣＨ（ＮＯ２）ｇｒｏｕｐｓ．Ｂｙ
ｃｏｍｐａｒｉｎｇｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｒｅｓｕｌｔｓｏｂｔａｉｎｅｄｗｉｔｈＸＰＳ，ｉｔｃａｎ
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