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３，４Ｂｉｓ（３ｆｌｕｏｒｏｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌｆｕｒａｚａｎ４ｏｘｙ）ｆｕｒａｚａｎ：ＡＮｅｗＴｈｅｒｍａｌｌｙＳｔａｂｌｅＰｌａｓｔｉｃｉｚｅｒｗｉｔｈＨｉｇｈＥｎｅｒｇｙＤｅｎｓｉｔｙ

Ｂｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｉｎｓｔｒｕｍｅｎｔ．Ｔｈｅｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｆｏｒ３，４
ｂｉｓ（３ｆｌｕｏｒｏｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌｆｕｒａｚａｎ４ｏｘｙ）ｆｕｒａｚａｎｗａｓｔｈｅｏｒｅｔｉ
ｃａｌｌｙｃｏｍｐｕｔｅｄｕｓｉｎｇｔｈｅＧａｕｓｓｉａｎ０９（ＲｅｖｉｓｉｏｎＡ．０２）ｐｒｏ
ｇｒａｍｐａｃｋａｇｅ［１６］．Ｔｏｏｂｔａｉｎｖｅｒｙａｃｃｕｒａｔｅｅｎｅｒｇｉｅｓ，ｔｈｅｅｎｔｈａｌ
ｐｉｅｓ（Ｈ）ｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｕｓｉｎｇｔｈｅＣＢＳ４Ｍ ｍｅｔｈｏｄ［１７－１８］．
　　Ｄｉｐｏｔａｓｓｉｕｍ ｏｆ３，４ｂｉｓ（３ｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌｆｕｒａｚａｎ４ｏｘｙ）
ｆｕｒａｚａｎ（２）ｗａｓｐｒｅｐａｒｅｄａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｐｕｂｌｉｓｈｅｄｐｒｏｃｅ
ｄｕｒｅｓ［１９］．Ｏｔｈｅｒｃｈｅｍｉｃａｌｓｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍ ｃｏｍｍｅｒｃｉａｌ
ｓｏｕｒｃｅｓａｎｄｕｓｅｄｗｉｔｈｏｕｔｆｕｒｔｈｅｒｐｕｒｉｆｉｃａｔｉｏｎ．

２．２　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ

Ｓｃｈｅｍｅ１

　　３，４Ｂｉｓ（３ｆｌｕｏｒｏｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌｆｕｒａｚａｎ４ｏｘｙ）ｆｕｒａｚａｎ（１）：
Ｔｏａｓｕｓｐｅｎｓｉｏｎｏｆｄｉｐｏｔａｓｓｉｕｍ３，４ｂｉｓ（３ｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌｆｕｒａｚａｎ
４ｏｘｙ）ｆｕｒａｚａｎ（０．３５ｇ，０．６７ｍｍｏｌ）ｉｎａｎｈｙｄｒｏｕｓａｃｅｔｏｎｉｔｒｉｌｅ
（１５ｍＬ）ｗａｓａｄｄｅｄＸｅＦ２（０．４６ｇ，２．７ｍｍｏｌ）ｗｉｔｈｓｔｉｒｒｉｎｇａｎｄ
ｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｓｔｉｒｒｅｄｆｏｒ２０ｈａｔ３０℃．Ｔｈｅａｃｅｔｏｎｉｔｒｉｌｅ
ｗａｓｅｖａｐｏｒａｔｅｄ，ａｎｄｔｈｅｒｅｓｉｄｕｅｗａｓｔｒｅａｔｅｄｗｉｔｈｗａｔｅｒ．Ｔｈｅ
ｗｈｉｔｅｃｒｙｓｔａｌｓｗａｓｃｏｌｌｅｃｔｅｄｂｙｆｉｌｔｒａｔｉｏｎｔｏａｆｆｏｒｄ１（０．１８ｇ，
５６．２％）ａｓａｃｏｌｏｒｌｅｓｓｃｒｙｓｔａｌｓ．ｍｐ５０℃；１３ＣＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，

１２５ＭＨｚ）δ１５９．８５，１５３．３３，１３８．０３，１１４．２１；１９ＦＮＭＲ
（ＤＭＳＯｄ６，４７０．５ＭＨｚ）δ：－１０６．８４；ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ

－１
）１６０８，

１５７６，１５４５，１５０７，１３５０，１３０９，１２５０，１１９４，１０３３，９８２；
Ａｎａｌ．Ｃａｌｃｄ．ｆｏｒＣ８Ｎ１０Ｏ１３Ｆ２（％）：Ｃ１９．９３，Ｎ２９．０５；Ｆｏｕｎｄ
Ｃ２０．０８，Ｎ２９．１３．

３　ＰｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌａｎｄＥｎｅｒｇｅｔｉｃＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓ
　　Ｔｈｅｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌａｎｄｅｎｅｒｇｅｔｉｃｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ３，４ｂｉｓ
（３ｆｌｕｏｒｏｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌｆｕｒａｚａｎ４ｏｘｙ）ｆｕｒａｚａｎｗｅｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄ
ｏｒｃａｌｃｕｌａｔｅｄ，ａｎｄｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ１．Ｉｔｗａｓｆｏｕｎｄｔｈａｔ３，４ｂｉｓ
（３ｆｌｕｏｒｏｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌｆｕｒａｚａｎ４ｏｘｙ）ｆｕｒａｚａｎｐｏｓｓｅｓｓｅｓａｇｏｏｄ
ｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙｗｉｔｈｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆ１９７．８℃，
ｍｏｄｅｒａｔｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆ１１Ｊ．Ｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙｏｆ３，４ｂｉｓ（３
ｆｌｕｏｒｏｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌｆｕｒａｚａｎ４ｏｘｙ）ｆｕｒａｚａｎｉｓ１．８８ｇ·ｃｍ－３．Ｔｈｅ
ｏｘｙｇｅｎｂａｌａｎｃｅｉｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｔｏｂｅ－６．６％，ａｎｄｔｈｉｓｖａｌｕｅｉｓ
ｌｏｗｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆＮＧ（３．５％），ｂｕｔｈｉｇｈｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆＦＥＦＯ
（－１０％）．
　　Ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｈｅａｔｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎａｎｄｔｈｅｅｘｐｅｒｉ
ｍｅｎｔａｌｌｙｍｅａｓｕｒｅｄｄｅｎｓｉｔｉｅｓ，ｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅｓａｎｄｄｅｔｏ
ｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂａｓｅｄｏｎＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓｅｑｕａ
ｔｉｏｎｓａｎｄｓｈｏｗｎｉｎＴａｂｌｅ１．Ｃｏｍｐｏｕｎｄ１ｈａｓａｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃ
ｉｔｙｏｆ８６４４．５ｍ·ｓ－１ ａｎｄａｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅｏｆ３４．０ＧＰａ，
ｗｈｉｃｈａｒｅｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｌｙｂｅｔｔｅｒｔｈａｎｔｈｏｓｅｏｆｎｉｔｒｏｇｌｙｃｅｒｉｎｅ（ＮＧ）

（２５．７ＧＰａ，７８１３ｍ·ｓ－１）［２０］ａｎｄｂｉｓ（２ｆｌｕｏｒｏ２，２ｄｉｎｉｒｏｅｔｈｙｌ）
ｆｏｒｍａｌ（ＦＥＦＯ）（２５ＧＰａ，７５００ｍ·ｓ－１）［２１］，ａｎｄｃｏｍｐａｒａｂｌｅｗｉｔｈ
ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙｏｆ３，３′ｄｉｎｉｔｒｏｄｉｆｕｒａｚａｎｙｌｅｔｈｅｒ（ＦＯＦ１）
（８９３０ｍ·ｓ－１）［２２］，ｒｅｖｅａｌｉｎｇａｈｉｇｈｅｒｅｎｅｒｇｙｌｅｖｅｌａｓａｎｅｗ
ｈｉｇｈｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｐｌａｓｔｉｃｉｚｅｒ．

Ｔａｂｌｅ１　Ｔｈｅｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆ

３，４ｂｉｓ（３ｆｌｕｏｒｏｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌｆｕｒａｚａｎ４ｏｘｙ）ｆｕｒａｚａｎｃｏｍｐａｒｅｄｗｉｔｈ
ｔｈｅｗｅｌｌｋｎｏｗｎｐｌａｓｔｉｃｉｚｅｒｓＮＧ，ＦＥＦＯａｎｄＦＯＦ１

ｃｏｍｐｏｕｎｄ １ ＮＧ ＦＥＦＯ ＦＯＦ１

ｆｏｒｍｕｌａ Ｃ８Ｆ２Ｎ１０Ｏ１３ Ｃ３Ｈ５Ｎ３Ｏ９ Ｃ５Ｈ６Ｆ２Ｎ４Ｏ１０ Ｃ４Ｎ６Ｏ７
ｍｏｌａｒｍａｓｓ ４８２．１ ２２７．１ ３２０．１ ２４４
ｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔ／％ ２８．１ １８．５ １７．５ ３４．４

ｄｅｎｓｉｔｙ／ｇ·ｃｍ－３ １．８８ １．５９ １．６０ １．９０
ｍｅｌｔｉｎｇｐｏｉｎｔ／℃ ５０ １３ １４．５ ６３
ｏｘｙｇｅｎｂａｌａｎｃｅ／％ －６．６ ３．５ －１０ －６．５
ｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ／Ｊ １１ ０．２ １３．５ －
ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ

／ｋＪ·ｍｏｌ－１
－１２８．５ －３７１ ８４９．８ ３５０．５

ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ

／ｍ·ｓ－１
８６４４．５ ７８１３ ７５００ ８９３０

ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ

／ＧＰａ
３４．０ ２５．７ ２５ －

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ
　　Ｉｎｔｈｉｓｓｔｕｄｙｗｅｒｅｐｏｒｔｅｄｔｈｅｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｐｒｏｐｅｒ
ｔｙ，ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｉｃｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓｏｆ
３，４ｂｉｓ（３ｆｌｕｏｒｏｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌｆｕｒａｚａｎ４ｏｘｙ）ｆｕｒａｚａｎ（１）．Ｃｏｍ
ｐｏｕｎｄ１ｅｘｈｉｂｉｔｓｇｏｏｄｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒ
ｔｉｅｓ，ｓｕｃｈａｓｈｉｇｈｄｅｎｓｉｔｙ（１．８８ｇ·ｃｍ－３），ｇｏｏｄｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌ
ｉｔｙ（Ｔｄｅｃ＝１９７．８℃），ｍｏｄｅｒａｔｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ（１１Ｊ），ａｃ
ｃｅｐｔａｂｌｅｏｘｙｇｅｎｂａｌａｎｃｅ（－６．６％），ａｎｄｈｉｇｈｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓ
ｓｕｒｅ（３４．０ＧＰａ）ａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ（８６４４．５ｍ·ｓ－１）．Ｉｎ
ｍａｎｙａｓｐｅｃｔｓ，ｓｕｃｈａｓｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙ，ｄｅｎｓｉｔｙ，ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ，
ａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐａｒａｍｅｔｅｒｓ，ｉｔｉｓｆａｒｓｕｐｅｒｉｏｒｔｏＮＧ．Ｔｈｉｓ
ｐｒｏｍｉｓｉｎｇｒｅｓｕｌｔｍａｋｅｓｔｈｅ３，４ｂｉｓ（３ｆｌｕｏｒｏｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌ
ｆｕｒａｚａｎ４ｏｘｙ）ｆｕｒａｚａｎｉｎｔｅｒｅｓｔｉｎｇｆｏｒｆｕｔｕｒｅａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎａｓａ
ｐｏｔｅｎｔｉａｌｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｄｅｎｓｅｐｌａｓｔｉｃｉｚｅｒ．

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ：
［１］ＫｕｍａｒｉＤ，ＢａｌａｋｓｈｅＲ，ＢａｎｅｒｊｅｅＳ，ｅｔａｌ．Ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｐｌａｓｔｉｃｉｚｅｒｓ

ｆｏｒｇｕｎ＆ｒｏｃｋｅｔｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ［Ｊ］．Ｒｅｖｉｅｗ ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，

２０１２，２（３）：２４０－２６２．
［２］ＫｌａｐｔｋｅＴＭ．ＣｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆＨｉｇｈＥｎｅｒｇｙＭａｔｅｒｉａｌｓ［Ｍ］．Ｗａｌｔｅｒ

ｄｅＧｒｕｙｔｅｒ，Ｂｅｒｌｉｎ／ＮｅｗＹｏｒｋ，２０１２．
［３］ＣｈｅｎＹ，ＫｗｏｎＹ，ＫｉｍＪＳ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆｂｉｓ

（２，２ｄｉｎｉｔｒｏｐｒｏｐｙｌｅｔｈｙｌｅｎｅ）ｆｏｒｍａｌ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＩｎｄｕｓｔｒｉａｌａｎｄ
ＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，２０１２，１８：１０６９－１０７５．

［４］ＣＨＥＮＢｉｎ，ＺＨＡＮＧＺｈｉｚｈｏｎｇ，ＪＩＹｕｅｐｉｎｇ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄａｐ
ｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆｇｅｍｄｉｎｉｔｒｏｅｎｅｒｇｅｔｉｃｐｌａｓｔｉｃｉｚｅｒｓ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌ

ｏｆＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓ＆Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，２００７，３０：６７－７０．

３２９

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$
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