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Ｂ３ＰＷ９１Ｂ３Ｐ８６ Ｂ３ＬＹＰ Ｘ３ＬＹＰ Ｏ３ＬＹＰ Ｍ０５２Ｘ Ｍ０６２Ｘ Ｍ０６ＨＦ Ｂ２ＰＬＹＰ Ｇ４
ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ

ｉｍｉｄａｚｏｌｅ Ｃ３Ｈ４Ｎ２ －５５．２ －１８７．０ －２４．３ －３１．０ －３３．９ －３３．９ －２７．２ －３５．１ －２２．２ －２９．７ １３２．８８
ｐｙｒａｚｏｌｅ Ｃ３Ｈ４Ｎ２ －５９．０ －１９０．４ －２６．８ －３３．１ －３９．３ －３２．６ －２４．３ －２５．５ －２４．７ －３０．１ １７９．４１
１，２，４ｔｒｉａｚｏｌｅ Ｃ２Ｈ３Ｎ３ －５１．０ －１７７．４ －３１．４ －３６．４ －３０．１ －２３．４ －１８．４ －２０．５ －２０．１ －２４．３ １９２．７２
１Ｈｔｅｔｒａｚｏｌｅ ＣＨ２Ｎ４ －３６．０ －１５６．１ －２６．８ －２９．３ －１７．２ ５．４ ７．１ １７．２ －６．３ －５．９ ３１９．９９
１ｍｅｔｈｙｌ１Ｈｔｅｔｒａｚｏｌｅ Ｃ２Ｈ４Ｎ４ －６２．３ －２２２．２ －４６．９ －５１．９ －４２．７ －２３．０ －２０．１ －１９．２ －３２．６ －３６．０ ３２２．８８
５ｍｅｔｈｙｌ１Ｈｔｅｔｒａｚｏｌｅ Ｃ２Ｈ４Ｎ４ －５２．７ －２１２．１ －３４．３ －３９．７ －３３．１ －１０．９ －７．１ ５．９ －１９．２ －２３．０ ２８０．７０
１，５ｄｉｍｅｔｈｙｌ１Ｈｔｅｔｒａｚｏｌｅ Ｃ３Ｈ６Ｎ４ －６８．２ －２６７．８ －４３．１ －５１．５ －４６．０ －２９．７ －２５．１ －２０．９ －３５．６ －４４．４ ２７３．２２
２ｍｅｔｈｙｌ２Ｈｔｅｔｒａｚｏｌｅ Ｃ２Ｈ４Ｎ４ －８５．４ －２４５．２ －６８．６ －７４．１ －６５．３ －４６．０ －４１．８ －４０．６ －５５．２ －５７．３ ３２８．４０
２，５ｄｉｍｅｔｈｙｌ１Ｈｔｅｔｒａｚｏｌｅ Ｃ３Ｈ６Ｎ４ －６２．３ －２６１．１ －３６．４ －４４．４ －４１．０ －２２．２ －１５．９ －１０．９ －２９．３ －３５．１ ２５１．２１
１ａｍｉｎｏｔｅｔｒａｚｏｌｅ ＣＨ３Ｎ５ ７１．５ －８３．３ ７７．８ ７３．６ ９５．０ １１５．９ １１７．６ １２１．８ １０５．０ １０３．３ ３２３．８０
５ａｍｉｎｏ１ｍｅｔｈｙｌ１ＨｔｅｔｒａｚｏｌｅＣ２Ｈ５Ｎ５ －５５．２ －２５０．２ －４０．６ －４７．７ －２８．０ －１６．３ －１０．９ －８．８ －２０．１ －２５．９ ３０２．４２
５ａｍｉｎｏ２ｍｅｔｈｙｌ２ＨｔｅｔｒａｚｏｌｅＣ２Ｈ５Ｎ５ －７１．５ －２６６．１ －５５．６ －６２．８ －４４．８ －３０．５ －２２．６ －１８．４ －３６．４ －３９．３ ２９８．７８
５ｎｉｔｒｏａｍｉｎｏｔｅｔｒａｚｏｌｅ ＣＨ２Ｎ６Ｏ２ ４８．１ －１４９．４ ７３．２ ６７．８ ７５．７ １３２．２ １２６．４ ２０５．９ １１０．９ １０８．８ ２５２．００
４，４′ｄｉｎｉｔｒｏｄｉｆｕｒａｚａｌｙｌｅｔｈｅｒ Ｃ４Ｎ６Ｏ７ －１３６．０ －４３５．６ －３９．３ －５０．６ －９０．４ ３６．４ －９．６ ２３６．４ －１９．２ －６８．２ ４２２．７９
ｔｒｉｎｉｔｒｏｓｏｔｒｉｍｅｔｈｙｌｅｎｅｔｒｉａｍｉｎｅ Ｃ３Ｈ６Ｎ６Ｏ３ －９２．５ －３８９．１ －５７．３ －６８．６ －５４．４ －１５．１ －２９．３ １９．７ －３３．９ －６２．３ ３９４．５５
ＲＤＸ Ｃ３Ｈ６Ｎ６Ｏ６ －９８．７ －４４９．４ －３１．０ －４５．２ －６３．６ ５．０ －８．８ １３１．０ －９．６ －４２．７ １９１．６３
１ｐｈｅｎｙｌｔｅｔｒａｚｏｌｅ Ｃ７Ｈ６Ｎ４ －１１５．１ －３７４．５ －３１．０ －４８．１ －４３．１ －５９．４ －４４．８ －１３．８ －３８．５ －６０．７ ４４７．９８
１Ｈｂｅｎｚｏｔｒｉａｚｏｌｅ Ｃ６Ｈ５Ｎ３ －１０９．２ －３１９．７ －３０．５ －４４．４ －５０．６ －５６．１ －３９．７ －７．５ －３６．４ －５２．３ ３３５．５１
１，３，５ｔｒｉａｚｉｎｅ Ｃ３Ｈ３Ｎ３ －６０．２ －２０１．７ －３６．８ －４３．９ －２５．９ －３３．９ －２６．４ －２８．５ －２６．４ －２９．７ ２２５．８５
ｃｙａｎｕｒｉｃａｃｉｄ Ｃ３Ｈ３Ｎ３Ｏ３ ４６．９ －１５０．２ ９４．６ ８２．８ ９１．６ ５４．８ ５３．１ １００．４ １０２．５ ７３．６－５６４．０９
２，４，６ｔｒｉｍｅｔｈｏｘｙ１，３，５ｔｒｉａｚｉｎｅＣ６Ｈ９Ｎ３Ｏ３ －１７４．１ －４９０．８－１１５．５ －１３５．１ －１２０．９ －１７６．１ －１７９．１ －１５７．３ －１２１．３ －１５６．９－２９３．０１
ｃｙｔｏｓｉｎｅ Ｃ４Ｈ５Ｎ３Ｏ －８６．２ －２８６．２ －４４．４ －５５．６ －４４．４ －５８．６ －４７．３ －１９．７ －３４．７ －４６．４ －５８．９９
ｓｔｒｉａｚａｂｏｒａｎｅ Ｂ３Ｈ６Ｎ３ －２１．８ －１９２．５ －３２．６ －４３．５ ３３．９ －４２．３ －４７．３ －７６．１ －２８．５ ２．９－５１０．０３
１，４ｄｉｎｉｔｒｏｓｏｐｉｐｅｒａｚｉｎｅ Ｃ４Ｈ８Ｎ４Ｏ２ －７２．０ －３４７．７ －２９．７ －４１．８ －４３．１ －２２．２ －２３．４ ２．９ －２５．９ －５２．７ １９４．１４
１，４ｄｉｎｉｔｒｏｐｉｐｅｒａｚｉｎｅ Ｃ４Ｈ８Ｎ４Ｏ４ －８９．５ －４０１．７ －２６．４ －４０．６ －６１．５ －２６．４ －２８．５ ５４．４ －２４．７ －５７．７ ５８．１６
１ｎｉｔｒｏｐｉｐｅｒｉｄｉｎｅ Ｃ５Ｈ１０Ｎ２Ｏ２ －６２．８ －３３５．１ －２．９ －１７．２ －４４．８ －３５．１ －２６．８ ４．６ －２１．３ －５０．６ －４４．３５
３ｎｉｔｒｏａｎｉｌｉｎｅ Ｃ６Ｈ６Ｎ２Ｏ２ －９７．５ －３３２．６ －２０．９ －３４．３ －５６．１ －４３．１ －３１．８ ３８．９ －３０．５ －５４．０ ６２．３４
２，４ｄｉｎｉｔｒｏｔｏｌｕｅｎｅ Ｃ７Ｈ６Ｎ２Ｏ４ －１２０．９ －４０３．８ －１８．４ －３３．９ －７６．１ －３５．６ －３４．７ １０１．７ －３６．８ －７７．４ ３３．１８
２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｔｏｌｕｅｎｅ Ｃ７Ｈ５Ｎ３Ｏ６ －１０８．８ －４３４．７ ９．６ －６．７ －５９．０ １０．９ ０．８ ２０２．５ －７．９ －６３．６ ２４．０６
（ｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌ）ｂｅｎｚｅｎｅ Ｃ７Ｈ６Ｎ２Ｏ４ －８０．８ －３６１．９ １９．７ ４．６ －４１．８ ０．０ ２．１ １３０．５ －４．２ －５１．５ ３４．７３
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２００６，２５（４）：５２７－５５２．
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ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｘｐｌｏｓｉｖｅ＆Ｐｒｏｐｅｌ
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ＺＨＡＮＧＧｕａｎｇｑｕａｎ，ＤＯＮＧＨａｉｓｈａｎ．Ｎｉｔｒｏｇｅｎｃｌｕｓｔｅｒｓ—ｐｏ
ｔｅｎｔｉａｌｃａｎｄｉｄａｔｅｓａｓｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｄｅｎｓｉｔｙｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．Ｃｈｉｎｅｓｅ
ＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌｉａｏ），２００４，１２
（ｓｕｐｐｌｅ）：１０５－１１３．

［６］ＬｅｅＣ，ＹａｎｇＷ，ＰａｒｒＲＧ．ＤｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔｏｆｔｈｅＣｏｌｌｅＳａｌｖｅｔｔｉ
ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｆｏｒｍｕｌａｉｎｔｏａｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｄｅｎｓｉ
ｔｙ［Ｊ］．ＰｈｙｓｉｃａｌＲｅｖｉｅｗＢ，１９８８，３７（２）：７８５－７８９．

［７］ＢｅｃｋｅＡＤ．Ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ．ＩＩＩ．Ｔｈｅｒｏｌｅｏｆ
ｅｘａｃｔｅｘｃｈａｎｇｅ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９９３，９８（７）：
５６４８－５６５２．

［８］ＰｅｒｄｅｗＪＰ，ＷａｎｇＹ．Ａｃｃｕｒａｔｅａｎｄｓｉｍｐｌｅａｎａｌｙｔｉｃｒｅｐｒｅｓｅｎｔａ
ｔｉｏｎｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｇａｓｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ［Ｊ］．ＰｈｙｓｉｃａｌＲｅｖｉｅｗ
Ｂ，１９９２，４５（２３）：１３２４４－１３２４９．

［９］ＰｅｒｄｅｗＪＰ．Ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎｆｏｒｔｈｅｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ
ｅｎｅｒｇｙｏｆｔｈｅｉｎｈｏｍｏｇｅｎｅｏｕｓｅｌｅｃｔｒｏｎｇａｓ［Ｊ］．ＰｈｙｓｉｃａｌＲｅｖｉｅｗ
Ｂ，１９８６，３３（１２）：８８２２－８８２４．

［１０］ＸｕＸ，ＧｏｄｄａｒｄＩＩＩＷ Ａ．ＴｈｅＸ３ＬＹＰｅｘｔｅｎｄｅｄｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ
ｆｏｒａｃｃｕｒａｔｅｄｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎｓｏｆｎｏｎｂｏｎｄｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ，ｓｐｉｎｓｔａｔｅｓ，
ａｎｄｔｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ［Ｊ］．ＰｒｏｃｅｅｄｉｎｇｓｏｆｔｈｅＮａｔｉｏｎａｌ
ＡｃａｄｅｍｙｏｆＳｃｉｅｎｃｅ，２００４，１０１（９）：２６７３－２６７７．

［１１］ＣｏｈｅｎＡＪ，ＨａｎｄｙＮ Ｃ．Ｄｙｎａｍｉｃｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ
Ｐｈｙｓｉｃｓ，２００１，９９（７）：６０７－６１５．

［１２］ＺｈａｏＹ，ＴｒｕｈｌａｒＤＧ．ＴｈｅＭ０６ｓｕｉｔｅｏｆｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｓｆｏｒ
ｍａｉｎｇｒｏｕｐｔｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，ｔｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｃａｌｋｉｎｅｔｉｃｓ，ｎｏｎｃｏ
ｖａｌｅｎｔｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ，ｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓ，ａｎｄｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｌｅｍｅｎｔｓ：ｔｗｏ
ｎｅｗ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｓａｎｄｓｙｓｔｅｍａｔｉｃｔｅｓｔｉｎｇｏｆｆｏｕｒＭ０６ｃｌａｓｓｆｕｎｃ
ｔｉｏｎａｌｓａｎｄ１２ｏｔｈｅｒｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｓ［Ｊ］．ＴｈｅｏｒｅｔｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡｃ
ｃｏｕｎｔｓ，２００８，１２０（１－３）：２１５－２４１．

［１３］ＧｒｉｍｍｅＳ．Ｓｅｍｉｅｍｐｉｒｉｃａｌｈｙｂｒｉｄｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｗｉｔｈｐｅｒｔｕｒｂ
ａｔｉｖｅｓｅｃｏｎｄｏｒｄｅｒｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓ
ｉｃｓ，２００６，１２４：０３４１０８．
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ｔｈｅｆｉｒｓｔｒｏｗ ａｔｏｍｓｒｅｖｉｓｉｔｅｄ．Ｓｙｓｔｅｍａｔｉｃｂａｓｉｓｓｅｔｓａｎｄｗａｖｅ
ｆｕｎｃｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９９２，９６（９）：
６７９６－６８０６．

［１７］ＦｒｉｓｃｈＭＪ，ＴｒｕｃｋｓＧＷ，ＳｃｈｌｅｇｅｌＨＢ，ｅｔａｌ．Ｇａｕｓｓｉａｎ０９［ＣＰ］，
Ｇａｕｓｓｉａｎ，Ｉｎｃ．，ＷａｌｌｉｎｇｆｏｒｄＣＴ，２００９．
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ｔｉｇａｔｉｏｎｓｏｎｆｕｎｄａｍｅｎｔａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆａｌｌＮｉｔｒｏｇｅｎｍａｔｅｒｉａｌｓ：Ⅰ．
Ｐｒｅｄｉｃａｔｉｏｎｏｆｃｒｙｓｔａｌｄｅｎｓｉｔｉｅｓ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃ
Ｍａｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌｉａｏ），２０１７，２５（２）：１００－１０５．

ＴｈｅｏｒｅｔｉｃａｌＩｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｓｏｎＦｕｎｄａｍｅｎｔａｌＰｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓｏｆＡｌｌｎｉｔｒｏｇｅｎＭａｔｅｒｉａｌｓ：Ⅱ．ＰｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆＥｎｔｈａｌｐｉｅｓ
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