
ＴＡＴＢ
!"#$%&'()*+,#-./01234

ＤｅｎｓｉｔｙＦｕｎｃｔｉｏｎａｌＴｈｅｏｒｙＳｔｕｄｙｏｎＥｑｕａｔｉｏｎｏｆＳｔａｔｅａｎｄＶｉｂｒａｔｉｏｎＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＴＡＴＢＣｒｙｓｔａｌ

ＪＩＡＮＧＷｅｎｃａｎ１，２，ＣＨＥＮＨｕａ１，ＺＨＡＮＧＷｅｉｂｉｎ１

（１．ＩｎｓｔｉｔｕｔｅｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＭａｔｅｒｉａｌｓ，ＣＡＥＰ，Ｍｉａｎｙａｎｇ６２１９９９，Ｃｈｉｎａ；２．ＧｒａｄｕａｔｅＳｃｈｏｏｌ，ＣＡＥＰ，Ｍｉａｎｙａｎｇ６２１９９９，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：ＴｈｅｅｑｕａｔｉｏｎｏｆｓｔａｔｅａｎｄｖｉｂｒａｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＴＡＴＢｃｒｙｓｔａｌｗｅｒｅｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄｂｙｕｓｉｎｇｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ
（ＤＦＴ）ａｎｄｃｏｍｂｉｎｉｎｇｗｉｔｈｖａｎｄｅｒＷａｌｌｓｆｏｒｃｅｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ（ｖｄＷＤＦ２）．ＴｈｅｐａｒｔｉａｌｖｉｂｒａｔｉｏｎｍｏｄｅｓｏｆＴＡＴＢｃｒｙｓｔａｌｗｅｒｅｒｅａｓ
ｓｉｇｎｅｄ．Ｖｉｂｒａｔｉｏｎｍｏｄｅｃｏｕｐｌｉｎｇａｎｄｔｈｅｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｗｅｒｅｓｔｕｄｉｅｄｕｎｄｅｒｐｒｅｓｓｕｒｅｐｒｏｃｅｓｓｕｐ８．５ＧＰａ．Ｒｅ
ｓｕｌｔｓｓｈｏｗｔｈａｔｔｈｅＮＯ２ａｎｄＮＨ２ｖｉｂｒａｔｉｏｎｓｗｅｒｅｓｔｒｏｎｇｌｙｃｏｕｐｌｅｄｉｎＴＡＴＢｃｒｙｓｔａｌ．Ｔｈｅｖｉｂｒａｔｉｏｎｉｎｔｈｅｗａｖｅｎｕｍｂｅｒｒａｎｇｅｏｆ
１１００ｃｍ－１ｔｏ１５００ｃｍ－１ｉｓｐａｒｔｉｃｕｌａｒｌｙｃｏｍｐｌｅｘｂｅｃａｕｓｅｏｆｔｈｅｃｏｕｐｌｉｎｇｏｆＮＨ２ｗｉｔｈＮＯ２ａｎｄｂｅｎｚｅｎｅｒｉｎｇｖｉｂｒａｔｉｏｎｓ．Ｗｉｔｈｉｎ
ｃｒｅａｓｉｎｇｐｒｅｓｓｕｒｅ，ＴＡＴＢｍｏｌｅｃｕｌｅｓｆｒｏｍｎｅｉｇｈｂｏｒｉｎｇｌａｙｅｒｓｂｅｎｄａｎｄｃｌｏｓｅｔｏｅａｃｈｏｔｈｅｒ，ｃａｕｓｉｎｇａｃｏｕｐｌｉｎｇｏｆＮＨ２ｐｌａｎｅｔｗｉｓｔ
ｖｉｂｒａｔｉｏｎｏｒｗａｇｗｉｔｈＮＯ２ｓｈｅａｒｖｉｂｒａｔｉｏｎ，ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇａｓｔｒｅｎｇｔｈｅｎｉｎｇｏｆｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｉｎｇ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ＴＡＴＢ；ｅｑｕａｔｉｏｎｏｆｓｔａｔｅ；ｖｉｂｒａｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ；ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ（ＤＦＴ）
ＣＬＣｎｕｍｂｅｒ：ＴＪ５５；Ｏ６４１　 Ｄｏｃｕｍｅｎｔｃｏｄｅ：Ａ ＤＯＩ：

櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂

檱檱檱檱檱檱檱檱

檱檱檱檱檱檱檱檱

殗

殗殗

殗

１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１６．０７．００１

9ù

·
Uù

·
:ù

}~��L�����7`�����

<)*+,-./012+34/05=>?@

，
2+34/05AB34CDEF/0)GH@I

“
AB34CD

EFFJ/KL

”
M

２０１６
N

５
O

２０
PQRSTU

。
VW)*EX

、
)E1

、
YZ[\=];

、
RS.+^F

、
_S.+^

F

、
)R^F

、̀
_Ea^F

、
)*b/Eacd

、
efE+cd

、
ghEF/01

、
)-1ijklm/05

、
)-1no

-./05p)-12+34/05Iqrst1u

、
vwpFxyz{|

，
}34CD~i�I*��=]��

、
AB

34CDEF=]��

、
AB34CD�����

、
�����������������K�

。
�Lvw��

，
���

 /KL¡¢k

，
Q£��¤

、
¥¦§¨

、
�����

、
©ª«¬pFJ­n®¯°±¦²

，
³´µ�AB34CDEFQ

)*I=]¶^

。

（
2+34/05AB34CDEF/0)G

　
·¸

）

１３６

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１６
%

　
&

２４
'

　
&

７
(

　（６２５－６３１）




