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ｔｉｏｎａｎｄｔｈｅｐｏｓｓｉｂｉｌｉｔｙｔｏｆｏｒｍｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄ，ａｓａｃｏｎｓｅ
ｑｕｅｎｃｅｏｆｔｈｅｄｅｎｓｉｔｉｅｓａｎｄｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓ．Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｓｏｍｅ
ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｉｏｎｉｃｓａｌｔｓｈａｖｅｂｅｅｎｒｅｐｏｒｔｅｄ［２１－２３］．ＦｏｒＢＴＡＴｚ，ｉｔｓ
ｄｉａｍｍｏｎｉｕｍ，ｄｉｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｍｏｎｉｕｍ， ａｎｄ ｄｉｈｙｄｒａｚｉｎｉｕｍ
ｓａｌｔｓｈａｄｂｅｅｎｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄａｎｄａｄｄｅｄｉｎｔｏｃｏｍｐｏｓｉｔｅｐｒｏｐｅｌ

ｌａｎｔ［２，１９］，ａｎｄｔｈｅｒｅｓｕｌｔｉｎｄｉｃａｔｅｓｔｈａｔａｌｌｏｆｔｈｅｍｈａｖｅｔｈｅｐｏ

０７５

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２５，Ｎｏ．７，２０１７（５７０－５７８）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＩｏｎｉｃｓａｌｔｓＢａｓｅｄｏｎ３，６Ｂｉｓ（１Ｈ１，２，３，４ｔｅｔｒａｚｏｌ５ｙｌａｍｉｎｏ）ｓｔｅｔｒａｚｉｎｅ（ＢＴＡＴｚ）

ｔｅｎｔｉａｌｔｏｂｅａｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｃｏｍｐｏｎｅｎｔ．
　　Ｈｅｒｅｉｎ，ｔｈｒｅｅｎｏｖｅｌｅｎｅｒｇｅｔｉｃｉｏｎｉｃｓａｌｔｓｂａｓｅｄｏｎＢＴＡＴｚ
（Ｓｃｈｅｍｅ１）ｗｉｔｈｅｘｃｅｌｌｅｎｔｐｈｙｓｉｃａｌｃｈｅｍｉｓｔｒｙｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｗｅｒｅ
ｆｉｒｓｔｐｒｅｓｅｎｔｅｄｗｉｔｈＢＴＡＴｚａｎｄｄｉｆｆｅｒｅｎｔａｍｉｎｅｓａｌｔｓｉｎｔｈｅｓｏｌ
ｖｅｎｔｏｆＤＭＦ．Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｓａｌｔｓｈａｓｂｅｅｎｆｕｌｌｙｃｈａｒａｃｔｅｒ
ｉｚｅｄ．Ｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｓｃａｎｎｉｎｇｃａｌｏｒｉｍｅｔｒｙ（ＤＳＣ）ａｎｄｔｈｅｒｍｏ
ｇｒａｖｉｍｅｎｔｒｙ（ＴＧ）ｔｅｃｈｎｉｑｕｅｗｅｒｅａｄｏｐｔｅｄｔｏｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｔｈｅ
ｔｈｅｒｍａｌｂｅｈａｖｉｏｒａｔ３００－８００Ｋ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｐｒｅ
ｄｉｃｔｉｎｇｅｎｅｒｇｅｔｉｃｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓｗｅｒｅａｌｓｏｃａｒｒｉｅｄｏｕｔ．

２　Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ

２．１　Ｍａｔｅｒｉａｌｓ
　　ＢＴＡＴｚｕｓｅｄｉｎｔｈｉｓｗｏｒｋｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅ
ｌｉｔｅｒａｔｕｒｅｍｅｔｈｏｄ［４］．Ａｌｌｓｏｌｖｅｎｔｓｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍ ｔｙｐｉｃａｌ
ｃｏｍｍｅｒｃｉａｌｓｏｕｒｃｅｓａｎｄｕｓｅｄｗｉｔｈｏｕｔｆｕｒｔｈｅｒｔｒｅａｔｍｅｎｔ．

２．２　ＥｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌＥｑｕｉｐｍｅｎｔｓａｎｄＣｏｎｄｉｔｉｏｎｓ
　　ＡｓｕｉｔａｂｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆＰＤＡＢｗａｓｓｅｌｅｃｔｅｄａｎｄｉｔｓｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃ
ｔｕｒｅｗａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙａＢｒｕｋｅｒＳＭＡＲＴＡＰＥＸⅡ ｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒ．
ＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒｕｓｉｎｇＭｏＫａｒａｄｉｔｉｏｎ（λ＝０．０７１０７３ｎｍ）
ｇｒａｐｈｉｔｅｍｏｎｏｃｈｒｏｍａｔｉｚａｔｉｏｎ．Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｓｏｌｖｅｄ
ｂｙｄｉｒｅｃｔｍｅｔｈｏｄｓ（ＳＨＥＬＸＴＬ９７），ｔｈｅｄａｔａｗｅｒｅｒｅｖｉｓｅｄｗｉｔｈ
Ｌｐａｎｄｅｍｐｉｒｉｃａｌａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ，ａｎｄＦ２ｗａｓｃｏｒｒｅｃｔｅｄｗｉｔｈｃｏｍ
ｐｌｅｔｅｍａｔｒｉｘｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｐｒｏｃｅｄｕｒｅ［２４］．
　　ＴｈｅＴＧ ａｎｄＤＳＣｃｕｒｖｅｓｕｎｄｅｒｔｈｅｃｏｎｄｉｔｉｏｎｏｆｆｌｏｗｉｎｇ
ｎｉｔｒｏｇｅｎｇａｓ（ｐｕｒｉｔｙ，９９．９９９％；ａｔｍｏｓｐｈｅｒｉｃｐｒｅｓｓｕｒｅ）ｗｅｒｅ
ｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｕｓｉｎｇａＴＡ２９５０ｔｈｅｒｍａｌａｎａｌｙｚｅｒ（ＴＡＣｏ．，ＵＳＡ）

ａｎｄａ２０４ＨＰｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｓｃａｎｎｉｎｇｃａｌｏｒｉｍｅｔｅｒ（ＮｅｔｚｓｃｈＣｏ．，
Ｇｅｒｍａｎｙ）．Ｔｈｅｓａｍｐｌｅｍａｓｓｗａｓａｂｏｕｔ１ｍｇａｔｔｈｅｈｅａｔｉｎｇ
ｒａｔｅ（β）ｏｆ１０Ｋ·ｍｉｎ－１ｔｏＴＧＤＴＧｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓａｎｄｔｈｅＮ２
ｆｌｏｗｉｎｇｒａｔｅｗａｓ４０ｃｍ３·ｍｉｎ－１；ｆｏｒＤＳＣａｎａｌｙｓｅｓ，ｔｈｅＮ２
ｆｌｏｗｉｎｇｒａｔｅｗａｓ５０ｃｍ３·ｍｉｎ－１，ｔｈｅＡｌ２Ｏ３ｗａｓｕｓｅｄａｓｒｅｆｅｒ
ｅｎｃｅｓａｍｐｌｅａｎｄｔｈｅｔｙｐｅｏｆｃｒｕｃｉｂｌｅｗａｓａｌｕｍｉｎｕｍ ｐａｎｗｉｔｈ
ａｐｉｅｒｃｅｄｌｉｄ．Ｔｈｅｓａｍｐｌｅｍａｓｓｗａｓａｂｏｕｔ１ｍｇａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｏｆ５，１０，１５ａｎｄ２０Ｋ·ｍｉｎ－１，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅ
ｓｐｅｃｉｆｉｃｈｅａｔｃａｐａｃｉｔｙ（ｃｐ，Ｊ·ｇ

－１
·Ｋ－１）ｗａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｗｉｔｈ

ｃｏｎｔｉｎｕｏｕｓｃｐｍｏｄｅｏｎａＭｉｃｒｏＤＳＣＩＩＩｍｉｒｃｏｃａｌｏｒｉｍｅｔｅｒ（Ｓｅｔ
ａｒａｍ Ｃｏ．，Ｆｒａｎｃｅ）ｉｎｔｈｅａｔｍｏｓｐｈｅｒｅｏｆＮ２，ｔｈｅｒｅｆｅｒｅｎｃｅ
ｓａｍｐｌｅｗａｓｃａｌｃｉｎｅｄａＡｌ２Ｏ３ａｎｄｔｈｅｓａｍｐｌｅｍａｓｓｗａｓａｂｏｕｔ

１００ｍｇｗｉｔｈｔｈｅｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｏｆ０．１５Ｋ·ｍｉｎ－１．

２．３　ＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＣｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＳａｌｔｓｏｆＢＴＡＴｚ
　　 ＴｈｅｓａｌｔｓｏｆＢＴＡＴｚｗｅｒｅｐｒｅｐａｒｅｄｖｉａｏｎｅｐｏｔｍｅｔｈｏｄ
（Ｓｃｈｅｍｅ１）．Ｉｎｂｒｉｅｆ，ａｑｕｅｏｕｓｄｉｍｅｔｈｙｌａｍｉｎｅ（３３％）／１，３ｐｒｏ
ｐａｎｅｄｉａｍｉｎｅ／１，４ｂｕｔａｎｅｄｉａｍｉｎｅ ｅｔｈｙｌｅｎｅｄｉａｍｉｎｅ （ｅｑｕｉｖａｌｅｎｔ
ｍｏｌａｒｔｏＢＴＡＴｚ）ｗａｓｄｒｏｐｗｉｓｅａｄｄｅｄｔｏ２０ｍＬＤＭＳＯｃｏｎｔａｉｎｅｄ
２ｍｍｏｌＢＴＡＴｚｕｎｄｅｒｍａｇｎｅｔｉｃｓｔｉｒｒｉｎｇａｔｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．
Ｔｈｅｎ，ｔｈｅｍｉｘｔｕｒｅｓｗｅｒｅｈｅａｔｅｄｔｏ３３３．１５Ｋｕｎｄｅｒｖｉｇｏｒｏｕｓｓｔｉｒ
ｒｉｎｇｆｏｒ１ｈ．Ｕｐｏｎｔｈｅｃｏｍｐｌｅｔｉｏｎｏｆｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎ，ｔｈｅｒｅｄｐｒｅｃｉｐ
ｉｔａｔｅｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄｏｆｆ，ｗａｓｈｅｄｗｉｔｈａｃｏｐｉｏｕｓａｍｏｕｎｔｏｆｅｔｈａｎｏｌｔｏ
ｒｅｍｏｖｅｅｘｃｅｓｓｉｖｅｏｒｉｇｉｎａｌｍａｔｅｒｉａｌｓ，ａｎｄｄｒｉｅｄａｔ３３３．１５Ｋａｔａ
ｖａｃｕｕｍｄｒｙｉｎｇｏｖｅｎｆｏｒ３ｈ．Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｉｎｇｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｅｒｅｄｏ
ｎａｔｅｄａｓＤＭＡＢ（ｄｉｍｅｔｈｙｌａｍｉｎｉｕｍｓａｌｔｏｆＢＴＡＴｚ），ＰＤＡＢ（１，３
ｐｒｏｐａｎｅｄｉａｍｉｎｉｕｍｓａｌｔｏｆＢＴＡＴｚ）ａｎｄＢＤＡＢ（１，４ｂｕｔａｎｅｄｉａ
ｍｉｎｉｕｍｓａｌｔｏｆＢＴＡＴｚ），ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

Ｓｃｈｅｍｅ１　ＳｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆｔｈｒｅｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｉｏｎｉｃｓａｌｔｓｂａｓｅｄｏｎＢＴＡＴｚ

　　ＤＭＡＢ：ｙｅｉｌｄ４９．５％；ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：３２４１（—ＮＨ２），
３０１４（Ｎ—Ｈ），２８５３，２７６６（—ＣＨ３），１７４１，１６０８（Ｃ—Ｎ），
１４３４（Ｎ—Ｎ），１０４６，９６５，７７１；ｅｌｅｍｅｎｔａｌａｎａｌｙｓｉｓ（％）
ｃａｌｃｄｆｏｒＣ８Ｎ１６Ｈ１８：Ｃ２８．７６，Ｈ３．８５７，Ｎ６３．５８；ｆｏｕｎｄ：

Ｃ２８．４１，Ｈ５．３４０，Ｎ６５．１３；１ＨＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，４００Ｈｚ）
δ：２．３５（ｄ，Ｊ＝１８．８２，—ＣＨ３），２．５９－３．０５（ｍ，—ＮＨ—ＣＨ３），

３．３４（ｓ，—ＮＨ（ＢＴＡＴｚ））；１３ＣＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，４００Ｈｚ）δ：

３４．５１（ｓ），１５７．２７（ｓ），１５９．３６（ｓ）．
　　ＰＤＡＢ：ｙｉｅｌｄ７２．５％．ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：３４３５（—ＮＨ２），
３２４８（Ｎ—Ｈ），２９６７，２７９３（—ＣＨ２—），１６０１，１５０１（Ｃ—Ｎ），
１４３４（Ｎ—Ｎ），１０４６，９５９，７６５；ｅｌｅｍｅｎｔａｌａｎａｌｙｓｉｓ（％）ｃａｌｃｄ
ｆｏｒＣ７Ｎ１６Ｈ１４：Ｃ２６．０３，Ｈ３．２３０，Ｎ６５．３２；ｆｏｕｎｄ：Ｃ２５．９７，

Ｈ３．６４１，Ｎ６３．７７；１ＨＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，６００Ｈｚ）δ：１．６６－２．０２
（ｍ，—ＣＨ２—ＣＨ２—ＮＨ２），２．６０－２．６４（ｍ，—ＣＨ２—ＮＨ２），

１７５

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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ＬＩＵＱｉｎｇ，ＹＡＮＧＪｉｎ，ＲＥＮＹｉｎｇｈｕｉ，ＭＡＨａｉｘｉａ，ＸＵＫａｎｇｚｈｅｎ，ＺＨＡＮＧＣｈａｏ，ＺＨＡＯＦｅｎｇｑｉ，ＨＵＲｏｎｇｚｕ

２．９９（ｔ，Ｊ＝７．３Ｈｚ，—ＮＨ２），３．３３（ｓ，—ＮＨ（ＢＴＡＴｚ））．

　　ＢＤＡＢ：ｙｉｅｌｄ７３．６％．ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：３２２２（—ＮＨ２），
２８５３（—ＣＨ２—），２１４４（—ＮＨ３），１６５５，１５８１，１４９４（Ｃ—Ｎ），
１４２７（Ｎ—Ｎ），１０５２，９５９，７２４；ｅｌｅｍｅｎｔａｌａｎａｌｙｓｉｓ（％）ｃａｌｃｄ
ｆｏｒＣ８Ｎ１６Ｈ１６：Ｃ２９．３９，Ｈ３．７７１，Ｎ６１．９３；ｆｏｕｎｄ：Ｃ２８．６３，

Ｈ５．０６１，Ｎ６３．０５；１ＨＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，６００Ｈｚ）δ：１．４８－１．７２
（ｍ，—ＣＨ２—ＣＨ２—ＮＨ２），２．６３－２．９３（ｍ，—ＣＨ２—ＮＨ２），
２．９３－３．５９（ｍ，—ＮＨ２），３．５９（ｓ，—ＮＨ（ＢＴＡＴｚ））．
　　ＡｌｌｓａｌｔｓｏｆｔｈｅＢＴＡＴｚ，ｗｈｉｃｈｗｅｒｅｉｓｏｌａｔｅｄａｓｐｏｗｄｅｒ
ｍａｔｅｒｉａｌｓ，ａｒｅｎｏｎｈｙｇｒｏｓｃｏｐｉｃａｎｄｓｔａｂｌｅｉｎａｉｒ．Ｔｈｅｓｉｎｇｌｅ
ｃｒｙｓｔａｌｏｆＰＤＡＢｓｕｉｔａｂｌｅｆｏｒＸｒａｙｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄ
ｂｙｓｌｏｗｅｖａｐｏｒａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｄｅｉｏｎｉｚｅｄｗａｔｅｒａｔｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａ
ｔｕｒｅ．ＰＤＡＢｃｒｙｓｔａｌｌｉｚｅｓｉｎｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃＣ２／ｃａｎｄｃｒｙｓｔａｌｐａｒａｍ
ｅｔｅｒｓｏｆａ＝２．２６９９（１０）ｎｍ，ｂ＝０．５０９８（２）ｎｍ，ｃ＝
１．６４４９（６）ｎｍ，β＝９３．０４５（１５）°，Ｖ＝１．９００８（１３）ｎｍ３，
Ｄｃ＝１．５０４ｇ·ｃｍ

－３
，Ｚ＝４，Ｆ（０００）＝９１２，μ＝０．１２７ｍｍ－１，

Ｒ１＝０．０６７３，ｗＲ２＝０．２００２．Ｔｈｅｍａｉｎｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈａｎｄａｎｇｌｅ
ａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ１，ａｎｄｉｔｓｓｔｒｕｃｔｕｒｅｉｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．１ａ．Ｔｈｅ
ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａｈａｖｅｂｅｅｎｄｅｐｏｓｉｔｅｄｉｎＣＣＤＣｗｉｔｈｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆ
８２３５２８．

Ｔａｂｌｅ１　ＳｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈａｎｄａｎｇｌｅｓｆｏｒｔｈｅＰＤＡＢ

ｂｏｎｄ
ｌｅｎｇｔｈ
／ｎｍ

ｂｏｎｄ
ａｎｇｌｅ
／（°）

Ｎ（１）—Ｃ（１） １３．３３（５） Ｃ（１）—Ｎ（１）—Ｎ（２） １０４．１（３）

Ｎ（１）—Ｎ（２） １３．６７（５） Ｎ（３）—Ｎ（２）—Ｎ（１） １０９．０（３）

Ｎ（２）—Ｎ（３） １２．８９（４） Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｎ（４） １１０．８（３）

Ｎ（３）—Ｎ（４） １３．４１（５） Ｃ（１）—Ｎ（４）—Ｎ（３） １０４．３（３）

Ｎ（４）—Ｃ（１） １３．３７（５） Ｃ（２）—Ｎ（５）—Ｃ（１） １２８．３（３）

Ｎ（５）—Ｃ（２） １３．６０（５） Ｎ（７）＃１—Ｎ（６）—Ｃ（２） １１８．７（３）

Ｎ（５）—Ｃ（１） １３．７５（５） Ｎ（６）＃１—Ｎ（７）—Ｃ（２） １１６．６（３）

Ｎ（６）—Ｎ（７）＃１ １３．２７（４） Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｎ（４） １１１．８（４）

Ｎ（６）—Ｃ（２） １３．４０（５） Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｎ（５） １２７．３（３）

Ｎ（７）—Ｎ（６）＃１ １３．２７（４） Ｎ（４）—Ｃ（１）—Ｎ（５） １２０．９（３）

Ｎ（７）—Ｃ（２） １３．４２（５） Ｎ（６）—Ｃ（２）—Ｎ（７） １２４．７（３）

Ｎ（８）—Ｃ（３） １４．８１（６） Ｎ（６）—Ｃ（２）—Ｎ（５） １１４．７（３）

Ｃ（３）—Ｃ（４） １４．９５（６） Ｎ（７）—Ｃ（２）—Ｎ（５） １２０．６（４）

Ｃ（４）—Ｃ（３）＃２ １４．９５（６） Ｎ（８）—Ｃ（３）—Ｃ（４） １１１．５（５）

Ｃ（３）＃２—Ｃ（４）—Ｃ（３） １１０．７（６）

３　ＲｅｓｕｌｔｓａｎｄＤｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

３．１　ＸＲａｙＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｙｏｆＰＤＡＢ
　　Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆｔｈｅｅｌｅｍｅｎｔａｌａｎａｌｙｓｉｓａｒｅａｂｉｔｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ｆｒｏｍ ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｂｅｃａｕｓｅｔｈｅｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓｔａｔｅｉｓ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｂｅｔｗｅｅｎｔｗｏｍｅｔｈｏｄｓ．Ｔｈｅｓｏｌｉｄｐｏｗｄｅｒｗａｓｕｓｅｄｉｎ
ｔｈｅｅｌｅｍｅｎｔａｌａｎａｌｙｓｉｓ，ｗｈｉｌｅｔｈｅｓｉｎｇｌｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｔｈａｔｉｓｓｕｉｔ
ａｂｌｅｔｏＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍｔｈｅｓｏｌｖｅｎｔ．Ｔｈｅａｎａｌｙｔｉｃａｌ

ｒｅｓｕｌｔｓｉｎｄｉｃａｔｅｔｈａｔｔｈｅｒｅａｒｅａｃａｔｉｏｎＣ３Ｎ２Ｈ
２＋
１２（１，３ｐｒｏｐａｎｅ

ｄｉａｍｉｎｅ），ａｎａｎｉｏｎＣ４Ｎ１４Ｈ
２－
２（ＢＴＡＴｚ

２－
），ａｎｄｔｈｒｅｅｃｒｙｓｔａｌ

ｗａｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌｅｓｉｎｏｎｅｕｎｉｔ．

ａ．ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

ｂ．Ｈｂｏｎｄｉｎｇｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ

Ｆｉｇ．１　Ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎ

ｂｏｎｄｓｆｏｒＰＤＡＢ

　　ＴｈｅａｖｅｒａｇｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓｏｆＣ—Ｎ （０．１３３８ｎｍ）ａｎｄ
Ｎ—Ｎ（０．１３３１ｎｍ）ｉｎｔｅｔｒａｚｉｎｅｒｉｎｇａｒｅｓｈｏｒｔｅｒｔｈａｎｔｈｅｎｏｒ
ｍａｌｌｅｎｇｔｈｏｆＣ—Ｎ （０．１４５０ｎｍ），ｗｈｉｃｈｉｍｐｌｉｅｓｔｈｅｅｘｉｓｔ
ｅｎｃｅｏｆｃｏｎｊｕｇａｔｅｄａｃｔｉｏｎｉｎｔｅｔｒａｚｉｎｅｒｉｎｇａｎｄｔｈｅｔｅｔｒａｚｏｌｅ
ｒｉｎｇ．ＢＴＡＴｚａｎｉｏｎｃｏｎｓｉｓｔｅｄｂｙｔｈｅａｔｏｍｓｏｆＮ（１）—Ｎ（７），
Ｃ（１）ａｎｄＣ（２）ｓｈｏｗｓｔｈｅｇｏｏｄｃｏｐｌａｎａｒｉｔｙ，ｉｔｓｐｌａｎｅｅｑｕａ
ｔｉｏｎｉｓａｓｆｏｌｌｏｗｉｎｇ：１５．３０９ｘ－３．１９６ｙ＋５．８１９ｚ＝３．０２８２．
　　ＴｈｅｒｅａｒｅｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒＮ—Ｈ…Ｏｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｌｉｎｋ
ｉｎｇｆｏｕｒｗａｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌｅｓ，ａｎｄＮａｔｏｍ ｏｆＢＴＡＴｚｉｎｔｅｒａｃｔｔｏＯ
ａｔｏｍｏｆＨ２Ｏ ｂｙｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄＯ（２）—Ｈ（２Ｄ）…Ｎ（２）
ａｎｄＯ（１）—Ｈ（１Ｄ）…Ｎ（３）．Ｔｈｅｄａｔａｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄａｒｅ
ｓｈｏｗｎｉｎＴａｂｌｅ２．ＴｗｏＢＴＡＴｚｍｏｌｅｃｕｌｅｓ，ｏｎｅ１，３ｐｒｏｐａｎｅｄｉ
ａｍｉｎｅｍｏｌｅｃｕｌｅａｎｄｓｉｘｆｒｅｅｗａｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌｅｓｌｉｎｋｂｙｔｈｅｈｙ
ｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｔｏｆｏｒｍ ａｒｉｎｇｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．Ｔｈｅｓｅｒｉｎｇｓａｒｅｉｎｔｕｒｎ
ｌｉｎｋｅｄｂｙｔｈｅｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒＯ（２）—Ｈ（２Ｃ）…Ｏ（３）ａｎｄ
Ｏ（３）—Ｈ（３Ｃ）…Ｏ（１）ｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｔｏｆｏｒｍ ｔｈｅｔｗｏｄｉ
ｍｅｎｓｉｏｎａｌｃｈａｉｎｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｗｈｉｃｈｉｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．１ｂ．

２７５

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２５，Ｎｏ．７，２０１７（５７０－５７８）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＩｏｎｉｃｓａｌｔｓＢａｓｅｄｏｎ３，６Ｂｉｓ（１Ｈ１，２，３，４ｔｅｔｒａｚｏｌ５ｙｌａｍｉｎｏ）ｓｔｅｔｒａｚｉｎｅ（ＢＴＡＴｚ）

Ｔａｂｌｅ２　ＴｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｄａｔａｆｏｒＰＤＡＢ

Ｄ—Ｈ…Ａ ｄ（Ｄ—Ｈ）
／ｎｍ

ｄ（Ｈ—Ａ）
／ｎｍ

ｄ（Ｄ—Ａ）
／ｎｍ

∠ＤＨＡ／
（°）

Ｎ（８）—Ｈ（８Ｃ）…Ｏ（１）＃１ ０．０９０６ ０．１８８０ ０．２７８１ １７２．５３

Ｎ（５）—Ｈ（５）…Ｎ（４）＃２ ０．０８７８ ０．２１０８ ０．２９８３ １７５．００

Ｏ（１）—Ｈ（１Ｃ）…Ｎ（６）＃３ ０．０８２５ ０．２１０４ ０．２８９９ １６１．９７

Ｎ（８）—Ｈ（８Ａ）…Ｏ（２）＃４ ０．０９０７ ０．１９４３ ０．２８４８ １７５．０８

Ｏ（２）—Ｈ（２Ｄ）…Ｎ（２）＃５０．０８３５ ０．２０７５ ０．２８８４ １６３．１０

Ｏ（３）—Ｈ（３Ｄ）…Ｎ（１）＃６０．０８３７ ０．１９３１ ０．２７５４ １６７．６３

Ｏ（３）—Ｈ（３Ｄ）…Ｎ（２）＃７０．０８３７ ０．２６６４ ０．３３４３ １３９．２５

Ｏ（１）—Ｈ（１Ｄ）…Ｎ（３）＃８０．０８５１ ０．１９０３ ０．２７４８ １７１．７２

Ｏ（２）—Ｈ（２Ｃ）…Ｏ（３）＃９ ０．０８２７ ０．２１９８ ０．２９５７ １５２．６０

Ｎ（８）—Ｈ（８Ｂ）…Ｏ（３） ０．０８９５ ０．１９５６ ０．２７９６ １５５．６４

Ｏ（３）—Ｈ（３Ｃ）…Ｏ（１） ０．０８３４ ０．１９２５ ０．２７４８ １６８．４０

　Ｎｏｔｅ：Ｓｙｍｍｅｔｒｙｃｏｄｅｓ：＃１：ｘ，ｙ１，ｚ；＃２：ｘ＋１／２，ｙ１／２，ｚ＋１／２；＃３：ｘ，ｙ＋１，ｚ；

＃４：ｘ，ｙ１，ｚ＋１／２；＃５：ｘ＋１／２，ｙ１／２，ｚ＋１／２；＃６：ｘ＋１／２，ｙ＋３／２，ｚ；

＃７：ｘ＋１／２，ｙ＋３／２，ｚ；＃８：ｘ＋１／２，ｙ１／２，ｚ＋１／２；＃９：ｘ，ｙ＋２，ｚ＋１／２．

３．２　ＴｈｅｒｍａｌＢｅｈａｖｉｏｒａｎｄＴｈｅｒｍａｌＤｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎＲｅａｃｔｉｏｎ
ＫｉｎｅｔｉｃｓｏｆＢＴＡＴｚＳａｌｔｓ

　　Ｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｂｅｈａｖｉｏｒａｎｄｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｃｈａｒａｃｔｅｒｏｆｔｈｅ
ＢＴＡＴｚｓａｌｔｓａｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙＤＳＣａｎｄＴＧ．ＴｙｐｉｃａｌＤＳＣＴＧ
ｃｕｒｖｅｓｏｂｔａｉｎｅｄａｒｅｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．２．
　　Ｆｉｇ．２ａｓｈｏｗｓｔｈａｔｔｈｅｒｅｉｓｏｎｅｅｎｄｏｔｈｅｒｍｉｃ（４３５．１５－
５０７．０５Ｋ）ａｎｄｔｗｏｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｐｒｏｃｅｓｓｅｓ（５４７．０５－６２４．７５Ｋ，
６３０．２５－７１２．６５Ｋ）ｉｎＤＳＣｃｕｒｖｅｆｏｒＤＭＡＢ，ｗｈｉｃｈｉｓｃｏｒｒｅ
ｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｔｈｅｔｗｏｍａｓｓｌｏｓｓｓｔａｇｅｓｉｎＴＧｃｕｒｖｅ．Ｉｔｃａｎｂｅｉｎ
ｆｅｒｒｅｄｔｈａｔｔｈｅｍｅｌｔｉｎｇｐｒｏｃｅｓｓｏｖｅｒｌａｐｓｗｉｔｈｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｄｅ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｎｅｌｅａｄｉｎｇｔｏａｏｎｅｓｔｅｐｍａｓｓｌｏｓｓ（２９．２０％）
ａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｏｕｒｒｅｓｕｌｔｓｉｎＦｉｇ．２ａ．Ａｍａｓｓｌｏｓｓｏｆ２９．２０％ ｃａｎ
ｂｅｒｅｇａｒｄａｓｔｈｅｂｒｅａｋｉｎｇｏｆｔｈｅｉｏｎｂｏｎｄｂｅｔｗｅｅｎｔｗｏＮａｔ
ｏｍｓａｎｄｔｈｅｌｏｓｉｎｇｏｆｔｗｏｄｉｍｅｔｈｙａｍｉｎｅｉｏｎｓｆｒｏｍｔｈｅｓｙｓｔｅｍ，
ｗｈｉｃｈｉｓｎｅａｒｔｏｔｈｅｔｈｅｏｒｙｏｎｅ（２７．２０％）．Ｔｈｅｂｉｇｅｘｏｔｈｅｒ
ｍｉｃｐｒｏｃｅｓｓｓｈｏｕｌｄｂｅｃａｕｓｅｄｂｙｔｈｅｂｒｅａｋｉｎｇｏｆｔｈｅＣ—Ｎ
ｂｏｎｄｔｈａｔｃｏｎｎｅｃｔｅｄｔｈｅｔｅｔｒａｚｏｌｅａｎｄｔｈｅｔｅｔｒａｚｉｎｅ，ａｎｄｔｈｅ
ｍａｓｓｌｏｓｓｃａｎｂｅｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄｗｉｔｈｔｈｅｌｏｓｓｏｆｔｗｏｔｅｔｒａｚｏｌｅｒｉｎｇｓ
（６３．５１％），ｗｈｉｃｈｉｓｃｌｏｓｅｔｏｔｈｅｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｖａｌｕｅ（６４．４９％）．
　　Ｎｏｔａｂｌｙ，ｔｈｅＤＳＣａｎｄＴＧｃｕｒｖｅｓｆｏｒｔｈｅｏｔｈｅｒｔｗｏｓａｌｔｓ
ａｒｅｓｉｍｉｌａｒｔｏｅａｃｈｏｔｈｅｒ（Ｆｉｇ．２ｂａｎｄＦｉｇ．２ｃ）．Ｔｈｅｒｅｉｓｏｎｌｙ
ｏｎｅｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｐｒｏｃｅｓｓｉｎＤＳＣｃｕｒｖｅａｎｄｏｎｅｍａｓｓｌｏｓｓｓｔａｇｅ
ｉｎＴＧｃｕｒｖｅ．Ｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｏｃｃｕｒｓａｔｔｈｅ
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｒａｎｇｅｏｆ５０７．８５－５５５．３５ Ｋ ｆｏｒＰＤＡＢ ａｎｄ
４９４．８５－５８３．９５Ｋ ｆｏｒ ＤＢＡＢ， ｔｈｅ ｐｅａｋ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｉｓ
５３０．０５Ｋａｎｄ５４２．７７Ｋ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｂｏｔｈｏｆｔｈｅｍａｒｅｃｏｒｒｅ
ｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｔｈｅｍａｓｓｌｏｓｓｏｆ５７．２３％ ａｎｄ３４．２０％ ｉｎｔｈｅＴＧ
ｃｕｒｖｅｓ．Ａｓａｃｏｎｓｅｑｕｅｎｃｅ，ＢＤＡＰｓｈｏｕｌｄｂｅｔｈｅｒｉｎｇｏｐｅｎｉｎｇ
ｏｆｔｈｅｔｅｔｒａｚｉｎｅａｎｄｔｈｅｂｒｅａｋｏｆｉｏｎｂｏｎｄ（ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｖａｌｕｅ
５７．０２％）ａｎｄＢＤＡＢｍａｙｂｅｔｈｅｒｉｎｇｏｐｅｎｉｎｇｏｆｔｈｅｔｅｒａｚｉｎｅ
（ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｖａｌｕｅ３２．７２％）．Ｔｈｅｌｅｆｔｓｈｏｕｌｄｂｅａｃｅｒｔａｉｎ
ｐｒｏｄｕｃｔｗｉｔｈｈｉｇｈｍｅｌｔｐｏｉｎｔ．

ａ．ＤＭＡＢ

ｂ．ＰＤＡＢ

ｃ．ＢＤＡＢ
Ｆｉｇ．２　ＤＳＣａｎｄＴＧ ｃｕｒｖｅｓｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓａｍｐｌｅｓａｔａｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｏｆ
１０Ｋ·ｍｉｎ－１

　　Ｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｍａｙｂｅｃａｕｓｅｄｂｙｔｈｅｒｅ
ａｃｔｉｏｎｓｉｎｏｒｂｅｔｗｅｅｎｍｏｌｅｃｕｌｅｓａｔｓｐｅｃｉｆｉｃｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ｔｈｅ
ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｓａｌｔｃｏｍｐｏｓｅｄｏｆｃａｔｉｏｎｓａｎｄａｎｉｏｎｓ
ｉｓｐｏｓｓｉｂｌｙｒｅｌａｔｅｄｔｏｔｈｅｎｕｃｌｅｏｐｈｉｌｉｃｒｅａｃｔｉｏｎｓｏｆａｎｉｏｎｓｏｒ
ｅｌｅｃｔｒｏｐｈｉｌｉｃｒｅａｃｔｉｏｎｓｏｆｃａｔｉｏｎｓ．
　　Ｔｏｏｂｔａｉｎｔｈｅｋｉｎｅｔｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓ［ａｐｐａｒｅｎｔａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎ
ｅｒｇｙ，ｐｒｅｅｘｐｏｎｅｎｔｉａｌｃｏｎｓｔａｎｔ］ａｎｄｔｈｅｍｏｓｔｐｒｏｂａｂｌｅｋｉｎｅｔｉｃ
ｍｏｄｅｌｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆｍａｊｏｒｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ
ｆｏｒＤＭＡＢ，ＰＤＡＢａｎｄＢＤＡＢ，ｔｈｅｆｉｖｅｉｎｔｅｇｒａｌｍｅｔｈｏｄｓ（Ｇｅｎ
ｅｒａｌｉｎｔｅｇｒａｌ， ＭａｃＣａｌｌｕｍＴａｎｎｅｒ， ａｔａｖａｅｓｔáｋ， Ａｇｒａｗａｌ，
ＦｌｙｎｎＷａｌｌＯｚａｗａ） ａｎｄ ｏｎｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｍｅｔｈｏｄ （Ｋｉｓｓｉｎ
ｇｅｒ）［２０，２４－２５］ａｒｅｅｍｐｌｏｙｅｄ．Ｔｈｅｂａｓｉｃｄａｔａｆｏｒｔｈｅｍａｉｎｅｘｏ
ｔｈｅｒｍｉｃｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｕｓｅｄｉｎｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎ
Ｔａｂｌｅ３．
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ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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ＬＩＵＱｉｎｇ，ＹＡＮＧＪｉｎ，ＲＥＮＹｉｎｇｈｕｉ，ＭＡＨａｉｘｉａ，ＸＵＫａｎｇｚｈｅｎ，ＺＨＡＮＧＣｈａｏ，ＺＨＡＯＦｅｎｇｑｉ，ＨＵＲｏｎｇｚｕ

Ｔａｂｌｅ３　ＴｈｅｎｏｎｉｓｏｔｈｅｒｍａｌｄａｔａｏｆＤＭＡＢ，ＰＤＡＢａｎｄＢＤＡＢｏｂｔａｉｎｅｄ

ｂｙＤＳＣｃｕｒｖｅｓａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｓ

ｓａｌｔ β／Ｋ·ｍｉｎ－１ Ｔｅ／Ｋ Ｔｐ／Ｋ ΔＨ／Ｊ·ｇ－１

ＤＭＡＢ

５．０ ５８４．５５ ５９７．３５ １１８０
１０．０ ５９２．７５ ６０５．４５ １２１８
１５．０ ５９７．６５ ６１０．３５ １２０９
２０．０ ６０１．４５ ６１３．８５ １１６９

ＰＤＡＢ

５．０ ５２０．８５ ５２２．１５ ５９５．９
１０．０ ５２８．３５ ５３０．０５ ６０２．８
１５．０ ５３２．４５ ５３４．８５ ６２５．８
２０．０ ５３５．７５ ５３８．４５ ６５６．９

ＢＤＡＢ

５．０ ５３０．７１ ５３４．５５ ５３５．７
１０．０ ５３７．９８ ５４２．７７ ６７８．４
１５．０ ５４１．９１ ５４７．８６ ６６３．１
２０．０ ５４４．４３ ５５１．２７ ６６３．２

　Ｎｏｔｅ：Ｔｅｉｓｔｈｅｏｎｓｅｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｆｏｒｔｈｅｍａｉｎｅｘｏｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ

ｉｎＤＳＣｃｕｒｖｅａｎｄＴｐｉｓｔｈｅｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ；ΔＨｉｓｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｈｅａｔ．

　　ＴｈｅＤＳＣｃｕｒｖｅｓａｔｔｈｅｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｏｆ５，１０，１５，２０Ｋ·ｍｉｎ－１

ａｒｅｄｅａｌｔｗｉｔｈｍａｔｈｅｍａｔｉｃｍｅａｎｓ，ａｎｄｔｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄａｔａｃｏｒｒｅ
ｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｔｈｅｃｏｎｖｅｒｓｉｏｎｄｅｇｒｅｅｓ（α）ｃａｎｂｅｏｂｔａｉｎｅｄ．Ｔｈｅ
ｖａｌｕｅｓｏｆＥａａｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｂｙＯｚａｗａ′ｓｍｅｔｈｏｄｆｒｏｍｔｈｅｉｓｏｃｏｎ
ｖｅｒｓｉｏｎａｌＤＳＣｃｕｒｖｅｓａｔｆｏｕｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｓ，ａｎｄｔｈｅｒｅ
ｌａｔｉｏｎＥａαｃｕｒｖｅｓｏｆｔｈｒｅｅｓａｌｔｓａｒｅｄｉｓｐｌａｙｅｄｉｎＦｉｇ．３．Ａｓｃａｎ
ｂｅｓｅｅｎｆｒｏｍ Ｆｉｇ．３，ｔｈｅａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｃｈａｎｇｅｓｓｌｉｇｈｔｌｙｉｎ
ｔｈｅｓｅｃｔｉｏｎｏｆ０．１０－０．９０（α）ｆｏｒＤＭＡＢ，０．２０－０．８０ｆｏｒＰＤＡＢ，

ａｎｄ０．１０－０．５０ｆｏｒＢＤＡＢ，ｓｏｉｔｉｓｒｅｌｉａｂｌｅｔｏｓｅｌｅｃｔｔｈｅａｂｏｖｅ
ｍｅｎｔｉｏｎｅｄｓｅｃｔｉｏｎｓｔｏｓｔｕｄｙｔｈｅｍｅｃｈａｎｉｓｍｏｆｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｄｅ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ．

Ｆｉｇ．３　Ｅａ／αｃｕｒｖｅｓｆｏｒｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎｏｆＤＭＡＢ，ＰＤＡＢ

ａｎｄＢＤＡＢｂｙＯｚａｗａ′ｓｍｅｔｈｏｄ

　　Ｆｏｒｔｙｏｎｅｔｙｐｅｓｏｆｋｉｎｅｔｉｃｍｏｄｅｌｆｕｎｃｔｉｏｎｓａｎｄｔｈｅｂａｓｉｃｄａｔａ
ｉｎＴａｂｌｅ４ｏｆＤＭＡＢ，ＰＤＡＢａｎｄＢＤＡＢａｒｅｐｕｔｉｎｔｏｔｈｅｉｎｔｅｇｒａｌ
ａｎｄｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｅｑｕａｔｉｏｎｓｆｏｒｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ，ｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆＥａ，ｌｇＡ，
ａｎｄｌｉｎｅａｒｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ（ｒ）ａｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅｌｉｎｅ
ａｒｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｍｅｔｈｏｄ，ａｎｄｔｈｅｍｏｓｔｐｒｏｂａｂｌｅｍｅｃｈａｎｉｓｍｆｕｎｃ
ｔｉｏｎｉｓｓｅｌｅｃｔｅｄｂｙｔｈｅｂｅｔｔｅｒｖａｌｕｅｏｆｒ［２６］．Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆｓａｔｉｓｆｙ
ｉｎｇｔｈｅｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓａｔｔｈｅｓａｍｅｔｉｍｅａｒｅｔｈｅｆｉｎａｌｒｅｓｕｌｔｓａｓｌｉｓｔｅｄｉｎ
Ｔａｂｌｅ５，ａｎｄｔｈｅｒｅｌｅｖａｎｔｆｕｎｃｔｉｏｎｉｓｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｓｍ
ｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓ．

Ｔａｂｌｅ４　ＴｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｄａｔａｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙＤＳＣｃｕｒｖｅｓａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｓｆｏｒＤＭＡＢ，ＰＤＡＢａｎｄＢＤＡＢ Ｋ

α
ＤＭＡＢ
Ｔ５ Ｔ１０ Ｔ１５ Ｔ２０

ＰＤＡＢ
Ｔ５ Ｔ１０ Ｔ１５ Ｔ２０

ＢＤＡＢ
Ｔ５ Ｔ１０ Ｔ１５ Ｔ２０

０．０２ ５７０．９６ ５７７．５３ ５８３．１５ ５８６．３２ ５１０．７８ ５２２．８１ ５２３．８３ ５２８．１２ ５２１．３３ ５２７．８４ ５３３．０４ ５３６．７０
０．０６ ５７９．１９ ５８６．６５ ５９２．０８ ５９５．４０ ５１５．２７ ５２６．６０ ５２９．５９ ５３３．９３ ５２４．６０ ５３２．４２ ５３７．９５ ５４１．６８
０．１０ ５８３．１４ ５９０．９３ ５９６．２４ ５９９．６９ ５１７．７９ ５２８．０２ ５３１．６７ ５３５．９７ ５２６．３７ ５３４．６８ ５４０．４２ ５４４．２５
０．１４ ５８５．６６ ５９３．６１ ５９８．８７ ６０２．３５ ５１９．３８ ５２８．８２ ５３２．７７ ５３６．９０ ５２７．６５ ５３６．２８ ５４２．１８ ５４６．０８
０．１８ ５８７．５０ ５９５．５５ ６００．７５ ６０４．２８ ５２０．３７ ５２９．２９ ５３３．４３ ５３７．４４ ５２８．６９ ５３７．５７ ５４３．６３ ５４７．６３
０．２２ ５８８．９５ ５９６．９８ ６０２．２３ ６０５．７７ ５２１．０５ ５２９．６１ ５３３．８６ ５３７．８４ ５２９．６５ ５３８．６８ ５４４．８８ ５４８．９３
０．２６ ５９０．１５ ５９８．２８ ６０３．４３ ６０７．００ ５２１．５１ ５２９．８７ ５３４．１９ ５３８．２０ ５３０．４２ ５３９．６８ ５４６．０１ ５４９．９３
０．３０ ５９１．１７ ５９９．３４ ６０４．４７ ６０８．０９ ５２１．８１ ５３０．１３ ５３４．４９ ５３８．５５ ５３１．１８ ５４０．６２ ５４６．８７ ５５０．７９
０．３４ ５９２．０７ ６００．２６ ６０５．３７ ６０８．９５ ５２２．０４ ５３０．３７ ５３４．７５ ５３８．９０ ５３１．９０ ５４１．４５ ５４７．６０ ５５１．５５
０．３８ ５９２．８７ ６００．９９ ６０６．１６ ６０９．７７ ５２２．２６ ５３０．６３ ５３５．０３ ５３９．２５ ５３２．５８ ５４２．１０ ５４８．２９ ５５２．３９
０．４２ ５９３．５９ ６０１．７９ ６０６．９２ ６１０．５２ ５２２．４９ ５３０．９０ ５３５．３２ ５３９．６２ ５３３．２２ ５４２．６７ ５４９．００ ５５３．２０
０．４６ ５９４．２９ ６０２．４７ ６０７．５９ ６１１．１９ ５２２．７１ ５３１．２０ ５３５．６２ ５３９．９９ ５３３．７６ ５４３．２３ ５４９．７１ ５５４．１０
０．５０ ５９４．９０ ６０３．１６ ６０８．２３ ６１１．８６ ５２２．９６ ５３１．５０ ５３５．９２ ５４０．３８ ５３４．２１ ５４３．７８ ５５０．４７ ５５５．０６
０．５４ ５９５．５１ ６０３．７７ ６０８．８６ ６１２．４７ ５２３．２３ ５３１．８４ ５３６．２６ ５４０．７９ ５３４．６０ ５４４．３７ ５５１．２９ ５５６．０３
０．５８ ５９６．０９ ６０４．３５ ６０９．４１ ６１３．０５ ５２３．５０ ５３２．２０ ５３６．６１ ５４１．２５ ５３４．９９ ５４４．９９ ５５２．１６ ５５７．０８
０．６２ ５９６．６７ ６０４．９４ ６１０．０２ ６１３．６３ ５２３．８１ ５３２．６２ ５３６．９９ ５４１．７６ ５３５．４０ ５４５．６６ ５５３．１０ ５５８．２７
０．６６ ５９７．２３ ６０５．４９ ６１０．５９ ６１４．１７ ５２４．１６ ５３３．０８ ５３７．４３ ５４２．３３ ５３５．８３ ５４６．４０ ５５４．１２ ５５９．５２
０．７０ ５９７．７９ ６０６．０８ ６１１．１６ ６１４．７４ ５２４．５８ ５３３．６２ ５３７．８９ ５４３．０２ ５３６．３１ ５４７．１８ ５５５．２８ ５６０．９３
０．７４ ５９８．３５ ６０６．６５ ６１１．７３ ６１５．３４ ５２５．０４ ５３４．２６ ５３８．４６ ５４３．８３ ５３６．８３ ５４８．１１ ５５６．５７ ５６２．５０
０．７８ ５９８．９３ ６０７．２６ ６１２．３６ ６１５．９５ ５２５．６３ ５３５．０４ ５３９．１２ ５４４．８５ ５３７．４３ ５４９．１３ ５５８．０５ ５６４．３０
０．８２ ５９９．５７ ６０７．９１ ６１３．０２ ６１６．６５ ５２６．３６ ５３６．０３ ５３９．９３ ５４６．１６ ５３８．１４ ５５０．３５ ５５９．８２ ５６６．４３
０．８６ ６００．２６ ６０８．６６ ６１３．７８ ６１７．３９ ５２７．３３ ５３７．３０ ５４０．９６ ５４７．８８ ５３９．０１ ５５１．８４ ５６１．９１ ５６８．９８
０．９０ ６０１．１１ ６０９．５４ ６１４．６７ ６１８．３２ ５２８．６７ ５３９．０５ ５４２．３１ ５５０．３３ ５４０．１６ ５５３．７５ ５６４．６３ ５７２．２６
０．９４ ６０２．１７ ６１０．７５ ６１５．９１ ６１９．５５ ５３０．６８ ５４１．７５ ５４４．２４ ５５４．２８ ５４１．８２ ５５６．４６ ５６８．５０ ５７６．８７
０．９８ ６０４．２２ ６１３．１７ ６１８．３７ ６２２．１２ ５３４．２３ ５４６．８０ ５４７．６２ ５６２．８２ ５４５．１１ ５６１．４４ ５７５．２９ ５８５．１１
１．００ ６１２．５７ ６２４．５５ ６２８．１０ ６３３．０１ ５４１．７１ ５５４．８６ ５５０．６７ ５７８．１５ ５５４．６６ ５７２．２３ ５８８．４８ ６０１．３６

　Ｎｏｔｅ：Ｔｗｉｔｈｔｈｅｓｕｂｓｃｒｉｐｔｏｆ５，１０，１５ａｎｄ２０ｉｓｔｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｂｔａｉｎｅｄａｔｔｈｅｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｏｆ５．０，１０．０，１５．０，２０．０Ｋ·ｍｉｎ－１，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

４７５

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２５，Ｎｏ．７，２０１７（５７０－５７８）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＩｏｎｉｃｓａｌｔｓＢａｓｅｄｏｎ３，６Ｂｉｓ（１Ｈ１，２，３，４ｔｅｔｒａｚｏｌ５ｙｌａｍｉｎｏ）ｓｔｅｔｒａｚｉｎｅ（ＢＴＡＴｚ）

　　ＦｒｏｍＴａｂｌｅ５，ｏｎｅｃａｎｆｉｎｄｔｈａｔｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆＥａａｎｄｌｇＡｏｂ
ｔａｉｎｅｄｆｒｏｍ ｔｈｅｎｏｎｉｓｏｔｈｅｒｍａｌＤＳＣｃｕｒｖｅｓａｒｅｉｎａｐｐｒｏｘｉｍａｔｅｌｙ
ｇｏｏｄａｇｒｅｅｍｅｎｔｗｉｔｈｔｈｅｖａｌｕｅｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙＫｉｓｓｉｎｇｅｒ′ｓｍｅｔｈｏｄ
ａｎｄＯｚａｗａ′ｓｍｅｔｈｏｄ，ａｎｄｔｈｅｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｆｕｎｃｔｉｏｎｎｕｍｂｅｒ
ａｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｅｄ．Ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙｓｕｂｓｔｉｔｕｔｉｎｇｆ（α）ｅｘｐｒｅｓｓｉｏｎ，
ｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆＥａ／ｋＪ·ｍｏｌ

－１ａｎｄＡ／ｓ－１ｉｎｔｏＥｑ．（１）

ｄα／ｄｔ＝Ａｆ（α）ｅ－Ｅ／ＲＴ （１）
　　ｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｋｉｎｅｔｉｃｅｑｕａｔｉｏｎｓｄｅｓｃｒｉｂｉｎｇｔｈｅｍａｉｎｔｈｅｒ

ｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓ：
ｆｏｒＤＭＡＢ，
ｄα＝１０１８．０２×５（１－α）［－ｌｎ（１－α）］３／５／２×ｅｘｐ（２．３０×１０５／ＲＴ）
ｆｏｒＰＤＡＢ，
ｄα＝１０１６．２３×４α３／４×ｅｘｐ（－１．８５×１０５／ＲＴ）
ｆｏｒＢＤＡＢ，
ｄα＝１０１６．５８×５（１－α）［－ｌｎ（１－α）］３／５／２×ｅｘｐ（－１．９３×１０５／ＲＴ）
ａｒｅｏｂｔａｉｎｅｄ．

Ｔａｂｌｅ５　ＫｉｎｅｔｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒｔｈｅｍａｉｎｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｏｆＤＭＡＢ，ＰＤＡＢａｎｄＢＤＡＢ

ｍｅｔｈｏｄ β
／Ｋ·ｍｉｎ－１

ＤＭＡＢ
Ｅａ
／ｋＪ·ｍｏｌ－１

ｌｇ（Ａ／ｓ－１） ｒ

ＰＤＡＢ
Ｅａ
／ｋＪ·ｍｏｌ－１

ｌｇ（Ａ／ｓ－１） ｒ

ＢＤＡＢ
Ｅａ
／ｋＪ·ｍｏｌ－１

ｌｇ（Ａ／ｓ－１） ｒ

Ｇｅｎｅｒａｌｉｎｔｅｇｒａｌ ５．０ ２３２．５４ １８．１８ ０．９９９９ １９９．０９ １７．６９ ０．９９８２ １９５．２３ １６．８８ ０．９９９９
１０．０ ２２６．８０ １７．６９ ０．９９９８ １７６．４８ １５．３９ ０．９９８９ １９２．４８ １６．５０ ０．９９９９
１５．０ ２２６．０３ １７．６３ ０．９９９８ １６９．６７ １４．７４ ０．９９９４ １９３．２３ １６．５９ ０．９９９７
２０．０ ２３４．９５ １８．４１ ０．９９９６ １９３．０２ １７．０６ ０．９９９５ １８９．６９ １６．２３ ０．９９９８

ＭａｃＣａｌｌｕｍＴａｎｎｅｒ ５．０ ２３５．５７ １８．４９ ０．９９９９ ２００．６０ １７．８２ ０．９９８３ １９６．８６ １７．０２ ０．９９９９
１０．０ ２２９．９２ １７．９９ ０．９９９８ １７７．９７ １５．５０ ０．９９９０ １９４．０７ １６．７６ ０．９９９９
１５．０ ２２９．２３ １７．９４ ０．９９９９ １７１．１９ １４．８５ ０．９９９５ １９５．１１ １６．７５ ０．９９９７
２０．０ ２３８．２８ １８．７４ ０．９９９６ １９４．７８ １７．２１ ０．９９９６ １９１．６０ １６．３９ ０．９９９８

ａｔａｖａ－ｅｓｔáｋ ５．０ ２３０．６０ １８．０１ ０．９９９９ １９７．５９ １７．５４ ０．９９８３ １９４．０６ １６．７６ ０．９９９９
１０．０ ２２５．２７ １７．５５ ０．９９９８ １７６．２２ １５．３５ ０．９９９０ １９２．８１ １６．５５ ０．９９９９
１５．０ ２２４．６２ １７．５０ ０．９９９９ １６９．８２ １４．７３ ０．９９９５ １９２．４０ １６．４９ ０．９９９７
２０．０ ２３３．１６ １８．２５ ０．９９９６ １９２．０８ １６．９６ ０．９９９６ １８９．０９ １６．１６ ０．９９９８

Ａｇｒａｗａｌ ５．０ ２３２．５４ １８．１８ ０．９９９９ １９９．０９ １７．６９ ０．９９８２ １９５．２３ １６．８８ ０．９９９９
１０．０ ２２６．８０ １７．６９ ０．９９９９ １７６．４８ １５．３９ ０．９９８９ １９２．４８ １６．５０ ０．９９９９
１５．０ ２２６．０３ １７．６３ ０．９９９８ １６９．６７ １４．７３ ０．９９９４ １９３．２３ １６．５９ ０．９９９７
２０．０ ２３４．９５ １８．４１ ０．９９９６ １９３．０１ １７．０６ ０．９９９５ １８９．６９ １６．２３ ０．９９９８

ｍｅａｎ ２３０．４６ １８．０２ １８４．８０ １６．２３ １９２．９５ １６．５８
ＦｌｙｎｎＷａｌｌＯｚａｗａ ２４３．５２ ０．９９９９ １８９．４５ ０．９９９９ １９２．５０ ０．９９９９

２２８．８５（Ｔｅ） ０．９９９９ ２０６．２２（Ｔｅ） ０．９９９８ ２２９．０２（Ｔｅ） ０．９９９１
Ｋｉｓｓｉｎｇｅｒ ２４６．０２ １９．３５ ０．９９９９ １９０．４１ １６．８９ ０．９９９９ １９５．２３ １６．８８ ０．９９９９

　　ＢｅｃａｕｓｅｏｆｔｈｅｖａｌｕｅｏｆＥａｆｏｒＤＭＡＢｉｓｔｈｅｈｉｇｈｅｓｔｏｎｅ，ｉｔ
ｃａｎｂｅｄｅｄｕｃｅｄｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆＤＭＡＢｉｓｂｅｔｔｅｒｔｈａｎ
ｔｈａｔｏｆｔｈｅｏｔｈｅｒｓ．

３．３　ＴｈｅｒｍａｌＳａｆｅｔｙ
　　Ｔｈｅｖａｌｕｅｓ（Ｔｅ０ ａｎｄＴｐ０）ｏｆｔｈｅｉｎｉｔｉａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｐｏｉｎｔ

ａｔｗｈｉｃｈＤＳＣｃｕｒｖｅｄｅｖｉａｔｅｓｆｒｏｍｔｈｅｏｎｓｅｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ（Ｔｅ）
ａｎｄｐｅａｋ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ （Ｔｐ） ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ ｔｏ β→ ０ ａｒｅ
ｏｂｔａｉｎｅｄｂｙＥｑ．（２）（ｗｈｅｒｅｂ，ｃａｎｄｄａｒｅｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ），ａｎｄ
ｔｈｅｓｅｌｆａｃｃｅｌｅｒａｔｉｎｇｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ（ＴＳＡＤＴ） ｉｓ

ｏｂｔａｉｎｅｄｂｙＥｑ．（３）［２６－２７］．ＴｈｅｒｅｓｕｌｔｓａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ６．
Ｔｅ（ｏｒｐ）ｉ＝Ｔｅ０（ｏｒｐ０）ｉ＋ｂβｉ＋ｃβ

２
ｉ＋ｄβ

３
ｉ （２）

ＴＳＡＤＴ＝Ｔｅ０ （３）
　　Ｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｉｇｎｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ（Ｔｂｅ０ｏｒＴＴＩＴ）ｉｓｏｂｔａｉｎｅｄ
ｂｙｓｕｂｓｔｉｔｕｔｉｎｇＥｅＯ ａｎｄ Ｔｅ０ ｉｎｔｏ ＺｈａｎｇＨｕＸｉｅＬｉｅｑｕａｔｉｏｎ

Ｅｑ．（４）［２６］，ａｎｄｔｈｅｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓｏｆｔｈｅｒｍａｌｅｘｐｌｏｓｉｏｎ
（Ｔｐ０ ｏｒＴｂ）ｉｓｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｓｕｂｓｔｉｔｕｔｉｎｇＥｐＯ ａｎｄＴｐ０ ｉｎｔｏｔｈｅ
ｅｑｕａｔｉｏｎ．ＴｈｅｈｉｇｈｖａｌｕｅｏｆＴｂｆｏｒＤＭＡＢ（Ｔａｂｌｅ６）ｉｌｌｕｓｔｒａｔｅｓ

ｔｈｅｐｒｏｃｅｓｓｏｆｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｆｒｏｍ ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｏｔｈｅｒ
ｍａｌｅｘｐｌｏｓｉｏｎｉｓｎｏｔｅａｓｙｔｏｔａｋｅｐａｌｃｅ．

Ｔｂｅ０（ｏｒｂｐ０）＝
ＥＯ－ Ｅ２Ｏ－４ＥＯＲＴｅ０（ｏｒｐ０槡 ）

２Ｒ
（４）

　　Ｔｈｅａｄｉａｂａｔｉｃｔｉｍｅｔｏｅｘｐｌｏｓｉｏｎ（ｔＴＩＡＤ）ｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅ
ｒｉａｌｓ（ＥＭｓ）ｉｓｔｈｅｔｉｍｅｏｆｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｒａｎｓｉｔｉｎｇｔｏｅｘｐｌｏ
ｓｉｏｎｕｎｄｅｒｔｈｅａｄｉａｂａｔｉｃｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ，ｗｈｉｃｈｉｓａｌｓｏａｎｉｍｐｏｒ
ｔａｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｆｏｒａｓｓｅｓｓｉｎｇｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙａｎｄｓａｆｅｔｙ．
　　Ｓｕｂｓｔｉｔｕｔｉｎｇｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｄａｔａ
　　ｆｏｒＤＭＡＢ：ｃｐ＝２．５８９－１．３８５×１０

－２Ｔ＋３．３５４×１０－５Ｔ２，

Ｅ＝２４６．０２×１０３Ｊ·ｍｏｌ－１，Ａ＝１０１９．３５ｓ－１，Ｑ＝ΔＨ＝１１９４．０Ｊ·ｇ－１，
Ｔ＝Ｔｂ＝６０１．９３Ｋ，Ｔ０＝Ｔｅ０＝５７６．８７Ｋ，ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｆｕｎｃｔｉｏｎ：

ｆ（α）＝５（１－α）［－ｌｎ（１－α）］３／５／２
　　ｆｏｒＰＤＡＢ：ｃｐ＝－０．２８１３＋５．３６５×１０

－３Ｔ－２．９９３×１０－７Ｔ２，

Ｅ＝１９０．４１×１０３Ｊ·ｍｏｌ－１，Ａ＝１０１６．８９ｓ－１，Ｑ＝ΔＨ＝６２０．３５Ｊ·ｇ－１，
Ｔ＝Ｔｂ＝５２４．６６Ｋ，Ｔ０＝Ｔｅ０＝５１１．９０Ｋ，ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｆｕｎｃｔｉｏｎ：

ｆ（α）＝４α３／４

　　ｆｏｒＢＤＡＢ：ｃｐ＝０．９０１８－２．２９７×１０
－３Ｔ＋１．２３９×１０－５Ｔ２，

５７５

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１７
%

　
&

２５
'

　
&

７
(

　（５７０－５７８）



ＬＩＵＱｉｎｇ，ＹＡＮＧＪｉｎ，ＲＥＮＹｉｎｇｈｕｉ，ＭＡＨａｉｘｉａ，ＸＵＫａｎｇｚｈｅｎ，ＺＨＡＮＧＣｈａｏ，ＺＨＡＯＦｅｎｇｑｉ，ＨＵＲｏｎｇｚｕ

Ｅ＝１９３．４１×１０３Ｊ·ｍｏｌ－１，Ａ＝１０１６．７３ｓ－１，Ｑ＝ΔＨ＝６３５．１０Ｊ·ｇ－１，
Ｔ＝Ｔｂ＝５３６．７３Ｋ，Ｔ０＝Ｔｅ０＝５２１．５５Ｋ，ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｆｕｎｃｔｉｏｎ：

ｆ（α）＝５（１－α）［－ｌｎ（１－α）］３／５／２
　　ｉｎｔｏＳｍｉｔｈｅｑｕａｔｉｏｎＥｑ．（５）ａｎｄＥｑ．（６）［２７－２９］

α＝ １ＱｄＡ∫
Ｔ

Ｔ０

ｃｐ
Ｑｄ
ｄＴ （５）

ｔＴＩＡＤ＝∫
ｔ

０
ｄｔ＝ １
ＱｄＡ∫

Ｔ

Ｔ０

ｃｐｅｘｐ( )Ｅ／ＲＴ
ｆ( )α

ｄＴ （６）

　　ｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆｔＴＩＡＤ ｆｏｒｔｈｒｅｅｓａｌｔｓａｒｅａｃｑｕｉｒｅｄａｎｄｌｉｓｔｅｄｉｎ
Ｔａｂｌｅ６．

　　Ｉｔｓｈｏｕｌｄｂｅｐｏｉｎｔｅｄｏｕｔｔｈａｔｔｈｅｖａｌｕｅｏｆｓｅｖｅｒａｌｐａｒａｍｅ
ｔｅｒｓｅｘｐｅｃｔｆｏｒＴｄ（ＴｈｅｒｅａｒｅｗａｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｉｎＤＭＡＢ，ａｎｄ
Ｈ２Ｏ ｌｏｓｔｆｒｏｍ ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗｈｅｎｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄｉｓｈｅａｔｅｄ
ｆｒｏｍｔｈｅｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ）ｌｉｎｅｓｗｉｔｈｔｈｅｓｉｍｉｌａｒｏｒｄｅｒ，ｔｈａｔ
ｉｓ，ＢＴＡＴｚ＞ＤＭＡＢ＞ＢＤＡＢ＞ＰＤＡＢ，ｗｈｉｃｈｉｓｉｎｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｗｉｔｈ
ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｏｆＥａ．Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｉｔｃａｎｂｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄｔｈａｔｔｈｅｏｒｄｅｒｏｆ
ｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｓａｆｅｔｙｉｓａｓｆｏｌｌｏｗｉｎｇ：ＢＴＡＴｚ＞ＤＭＡＢ＞ＢＤＡＢ＞ＰＤＡＢ．
　　ＡｎｏｔｈｅｒｖａｌｕａｂｌｅｆｉｎｄｉｎｇｉｓｔｈｅｃｏｎｔｅｎｔｏｆＮｈａｓｔｈｅａｆｆｅｃ
ｔｉｏｎｔｏｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｓａｆｅｔｙ，ａｎｄｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｓａｆｅｔｙｉｎｃｒｅａｓｅｓ
ｗｉｔｈｔｈｅｃｏｎｔｅｎｔｏｆＮｇｒｏｗｉｎｇ．

Ｔａｂｌｅ６　ＴｈｅｔｈｅｒｍａｌｓａｆｔｙａｎｄｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＤＭＡＢ，ＰＤＡＢａｎｄＢＤＡＢ

ｓａｌｔ
Ｔｄ
／Ｋ

ＴＳＡＤＴ
／Ｋ

ＴＴＩＴ
／Ｋ

Ｔｂ
／Ｋ

ｔＴＩＡＤ
／ｓ

ΔＳ≠

／Ｊ·ｍｏｌ－１·Ｋ－１
ΔＨ≠

／ｋＪ·ｍｏｌ－１
ΔＧ≠

／ｋＪ·ｍｏｌ－１

ＤＭＡＢ ４９８．３５ ５７６．８７ ５８９．４９ ６０１．９３ ６５．４１ １１１．５４ ２４１．１２ １７５．３６
ＰＤＡＢ ５３０．０５ ５１１．９０ ５２２．９２ ５２４．６６ ２４．８０ ６５．６１ １８６．１５ １５２．５２
ＢＤＡＢ ５４２．７７ ５２１．５５ ５３１．８２ ５３６．７３ ３６．９７ ６２．３６ １８９．０５ １５６．３６
ＢＴＡＴｚ ５９８．６５ ５５９．２８ ５７２．７６ ５８５．３０ ８３．３８ １３１．８３ ２４４．２４ １６７．５７

　Ｎｏｔｅ：Ｔｄｉｓｔｈｅｒｍａｌｄｅｇｒａｄａｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ＴＳＡＤＴｉｓｓｅｌｆａｃｃｅｌｅｒａｔｉｎｇｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ＴＴＩＴｉｓｔｈｅｒｍａｌｉｇｎｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，Ｔｂｉｓｃｒｉｔｉｃａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓｏｆ

ｔｈｅｒｍａｌｅｘｐｌｏｓｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ｔＴＩＡＤｉｓａｄｉａｂａｔｉｃｔｉｍｅｔｏｅｘｐｌｏｓｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ΔＳ≠ ｉｓｅｎｔｒｏｐｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ，ΔＨ≠ ｉｓｅｎｔｈａｌｐｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ，ΔＧ≠ ｉｓｆｒｅｅｅｎｅｒ

ｇｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ．

３．４　ＴｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＢＴＡＴｚ，ＤＭＡＢ，ＰＤＡＢ
ａｎｄＢＤＡＢ

　　Ｔｈｅｅｎｔｒｏｐｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ（ΔＳ≠），ｅｎｔｈａｌｐｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ

（ΔＨ≠），ａｎｄｆｒｅｅｅｎｅｒｇｙｏｆａｃｔｉｖａｔｉｏｎ（ΔＧ≠）ｏｆｔｈｅｍａｉｎｅｘｏ
ｔｈｅｒｍｉｃｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ，ａｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｂｙＥｑｓ．（７）－（９）
ｗｉｔｈＴ＝Ｔｐ０，Ｅ＝ＥＫ，ａｎｄＡ＝Ａ

［１５，２５，２７－２８］
Ｋ ，ａｎｄａｌｓｏｓｕｍｍａ

ｒｉｚｅｄｉｎＴａｂｌｅ６．ＴｈｅｐｏｓｉｔｉｖｅｖａｌｕｅｓｏｆΔＧ≠ ｉｎｄｉｃａｔｅｓｔｈａｔｔｈｅ
ｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｒｅａｃｔｉｏｎ ｃａｎ ｐｒｏｃｅｅｄ ｕｎｄｅｒｔｈｅ
ｈｅａｔｉｎｇｃｏｎｄｉｔｉｏｎ．

Ａｅｘｐ－
Ｅａ
ＲＴ
＝
ｋＢＴ
ｈ
ｅｘｐ－ΔＧ

≠

ＲＴ
（７）

ΔＨ≠ ＝Ｅａ－ＲＴ （８）

ΔＧ≠ ＝ΔＨ≠－ＴΔＳ≠ （９）

　　Ｗｈｅｒｅｈｉｓｔｈｅｐｌａｎｋｃｏｎｓｔａｎｔ（６．６２５×１０－３４Ｊ·ｓ）；ｋＢｉｓ

ｔｈｅＢｏｌｔｚｍａｎｎｃｏｎｓｔａｎｔ（１．３８０７×１０－２３Ｊ·Ｋ－１）

３．５　ＤｅｔｏｎａｔｉｏｎＶｅｌｏｃｉｔｙａｎｄＤｅｔｏｎａｔｉｏｎＰｒｅｓｓｕｒｅｏｆＰＤＡＢ
　　Ｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ（Ｄ）ａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ（ｐ）
ａｒｅｔｈｅｉｍｐｏｒｔａｎｔｔａｒｇｅｔｓｏｆｓｃａｌｉｎｇｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓ
ｔｉｃｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ，ｗｈｉｃｈｃａｎｂｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅｎｉ
ｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｅｑｕａｔｉｏｎ（ＮＥｅｑｕａｔｉｏｎ）ｓｈｏｗｎａｓｆｏｒｍｕｌａｓ
（１０）－（１２）［３０］．

∑Ｎ＝∑ｘｉＮｉ／Ｍ （１０）

Ｄ＝（６９０＋１１６０ρ０）∑Ｎ （１１）

ｐ＝１．０９２（ρ０∑Ｎ）２－０．５７４ （１２）

　　Ｗｈｅｒｅρ０ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙｏｆａｎｅｘｐｌｏｓｉｖｅ，ｇ·ｃｍ
－３
，

∑Ｎ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓｔｈｅｔｏｔａｌｎｉｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ
ｐｒｏｄｕｃｔ，Ｎｉｉｓｔｈｅｎｉｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｖａｌｕｅｏｆｔｈｅｃｅｒｔａｉｎ

ｐｒｏｄｕｃｔ，ｘｉｉｓｔｈｅｍｏｌｅｎｕｍｂｅｒｏｆｃｅｒｔａｉｎｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔ
ｐｒｏｄｕｃｅｄｂｙａｍｏｌｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅ．

Ｔａｂｌｅ７　Ｎｉｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｓ

ｄｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔ Ｎ２ Ｈ２Ｏ ＣＯ ＣＯ２ Ｏ２ Ｃ Ｈ２

ｎｉｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔ
ｖａｌｕｅ １．００ ０．５４ ０．７８ １．３５ ０．５０ ０．１５ ０．２９

　　ＡｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｏｒｄｅｒｏｆＨ２—ＣＯ—Ｃｉｎｆｏｒｍｉｎｇｄｅｔｏｎａ
ｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｓ，ｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｓａｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄａｓ
Ｃ７Ｈ２０Ｎ１６＝１０Ｈ２＋７Ｃ＋８Ｎ２
　　Ｔｈｒｏｕｇｈｔｈｅｎｉｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｉｎｄｅｘｅｓｏｆｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ
ｐｒｏｄｕｃｔｓｉｎＴａｂｌｅ７ｗｉｔｈＭ＝３２８，ρ０＝１．５０４ｇ·ｃｍ

－３
，ｔｏｔａｌ

ｎｉｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｓｏｆＰＤＡＢａｒｅｏｂｔａｉｎｅｄ

∑Ｎ＝１００×（１０×０．２９＋７×０．１５＋８×１）／３２８＝３．６４
　　ＢａｓｅｄｏｎｔｈｅＥｑｓ．（１１）ａｎｄ（１２），ｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆＤａｎｄｐ
ｆｏｒＰＤＡＢｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄａｓ８８６２．０９ｍ·ｓ－１ａｎｄ３２．１５ＧＰａ，
ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ
　　（１）ＴｈｒｅｅｎｏｖｅｌｅｎｅｒｇｅｔｉｃｓａｌｔｓｏｆＢＴＡＴｚ，ＤＭＡＢ，ＢＤＡＢ
ａｎｄＰＤＡＢ，ｗｅｒｅｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄａｎｄｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄ．ＴｈｅＣｒｙｓｔａｌ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＰＤＡＢｉｓｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃ，ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐＣ２／ｃ．Ｍｏｒｅｏ
ｖｅｒ，ｍａｎｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓｅｘｉｓｔｅｄｉｎｏｎｅｕｎｉｔｏｆＰＤ
ＡＢｍａｋｅｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆＰＤＡＢｍｏｌｅｃｕｌｅｉｎｃｒｅａｓｅ．

６７５

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２５，Ｎｏ．７，２０１７（５７０－５７８）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＩｏｎｉｃｓａｌｔｓＢａｓｅｄｏｎ３，６Ｂｉｓ（１Ｈ１，２，３，４ｔｅｔｒａｚｏｌ５ｙｌａｍｉｎｏ）ｓｔｅｔｒａｚｉｎｅ（ＢＴＡＴｚ）

　　（２）Ｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙ，ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ
ｖｅｌｏｃｉｔｙａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅｏｆＰＤＡＢａｒｅ１．５０４ｇ·ｃｍ－３，
５３０．０５Ｋ，８８６２．０９ｍ·ｓ－１ａｎｄ３２．１５ＧＰａ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．
　　（３）ＵｓｉｎｇＴＳＡＤＴａｓｃｒｉｔｅｒｉｏｎ，ｔｈｅｈｅａｔｒｅｓｉｓｓｔａｎｃｅａｂｉｌｉｔｙｏｆ
ｔｈｒｅｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｓａｌｔｓｏｆＢＴＡＴｚｄｅｃｒｅａｓｅｓｉｎｔｈｅｏｒｄｅｒｏｆＤＭＡＢ
（５７６．８７Ｋ）＞ＢＤＡＢ（５２１．５５Ｋ）＞ＰＤＡＢ（５１１．９０Ｋ）．
　　（４）ＴｈｅｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆＢＴＡＴｚ，ＤＭＡＢ，ＰＤＡＢａｎｄ
ＢＤＡＢｄｅｃｒｅｓｅｓｉｎｔｈｅｏｒｄｅｒｏｆＢＴＡＴｚ＞ＤＭＡＢ＞ＢＤＡＢ＞ＰＤＡＢ．

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ：
［１］ＨｉｃｋｅｙＭ Ａ，ＣｈａｖｅｚＤＥ，ＮａｕｄＤ．Ｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎｏｆ３，３′ａｚｏｂｉｓ

（６ａｍｉｎｏ１，２，４，５ｔｅｔｒａｚｉｎｅ）：ＵｎｉｔｅｄＳｔａｔｅｓ，ＵＳ６３４２５８９［Ｐ］．
２００２．

［２］ＨｉｃｋｅｙＭ Ａ，ＣｈａｖｅｚＤ Ｅ，ＮａｕｄＤ．３，６ｂｉｓ（１Ｈ１，２，３，４ｔｅｔ
ｒａｚｏｌ５ｙｌａｍｉｎｏ）１，２，４，５ｔｅｔｒａｚｉｎｅｏｒｓａｌｔｔｈｅｒｅｏｆ：ＵｎｉｔｅｄＳｔａｔｅｓ，
ＵＳ６６５７０５９［Ｐ］．２００３．

［３］ＹＵＥＳｏｕｔｉ，ＹＡＮＧＳｈｉｑｉｎｇ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ３，６ｂｉｓ
（１Ｈ１，２，３，４ｔｅｔｒａｚｏｌ５ｙｌａｍｉｎｏ）１，２，４，５ｔｅｔｒａｚｉｎｅ［Ｊ］．Ｃｈｉ
ｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌｉａｏ），２００４，１２
（３）：１５５－１５７．

［４］ＷＡＮＧ Ｂｏｚｈｏｕ，ＬＡＩＷｅｉｐｅｎｇ，ＬＩＵ Ｑｉａｎ，ｅｔａｌ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，
ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎａｎｄｑｕａｎｔｕｍｃｈｅｍｉｓｔｒｙｓｔｕｄｙｏｎ３，６ｂｉｓ（１Ｈ１，
２，３，４ｔｅｔｒａｚｏｌ５ｙｌａｍｉｎｏ）１，２，４，５ｔｅｔｒａｚｉｎｅ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒ
ｎａｌｏｆＯｒｇａｎｉｃＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，２００８，２８（３）：４２２－４２７．

［５］ＳａｉｋｉａＡ，ＳｉｖａｂａｌａｎＲ，ＰｏｌｋｅＢＧ，ｅｔａｌ．Ｂｕｒｎｒａｔｅｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓ
ｏｆＨＭＸ，ＴＡＴＢ，ＤＨＴ，ＤＡＡＦ，ａｎｄＢＴＡＴｚ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＨａｚ
ａｒｄｏｕｓＭａｔｅｒｉａｌｓ，２００９，１７０（１）：３０６－３１１．

［６］ＺＨＡＮＧＸｉｎｇｇａｏ，ＺＨＵＨｕｉ，ＹＡＮＧＳｈｉｑｉｎｇ，ｅｔａｌ．Ｓｔｕｄｙｏｎ
ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｋｉｎｅｔｉｃｓａｎｄｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｏｆｎｉｔｒｏｇｅｎｒｉｃｈ
ｃｏｍｐｏｕｎｄＢＴＡＴｚ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｒｏｐｕｌｓｉｏｎＴｅｃｈｎｏｌｏｌｇｙ，２００７，
２８（３）：３２２－３２５．

［７］ＣｈａｖｅｚＤＥ，ＨｉｃｋｅｙＭＡ，ＮａｕｄＤ．ＴｅｔｒａｚｉｎｅＥｘｐｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．Ｐｒｏ
ｐｅｌｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，２００４，２９（４）：２０９－２１５．

［８］ＳｏｎＳＦ，ＢｅｒｇｈｏｕｔＨＬ，ＢｏｌｍｅＣＡ．Ｂｕｒｎｒａｔｅｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓｏｆ
ＨＭＸ，ＴＡＴＢ，ＤＨＴ，ＤＡＡＦ，ａｎｄＢＴＡＴｚ［Ｊ］．Ｐｒｏｃｅｅｄｉｎｇｏｆｔｈｅ
ＣｏｍｂｕｓｔｉｏｎＩｎｓｔｉｔｕｔｅ，２０００，２８（１）：９１９－９２４．

［９］ＬＩＮａ，ＺＨＡＯＦｅｎｇｑｉ，ＬＵＯＹａｎｇ，ｅｔａｌ．Ｄｉｓｓｏｌｕｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ
ｏｆ３，６ｂｉｓ（１Ｈ１，２，３，４ｔｅｔｒａｚｏｌ５ｙｌａｍｉｎｏ）１，２，４，５ｔｅｔｒａｚｉｎｅ
ｉｎＮｍｅｔｈｙｌｐｙｒｒｏｌｉｄｏｎｅａｎｄｄｉｍｅｔｈｙｌｓｕｌｆｏｘｉｄｅ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌｏｆ
ＳｏｌｕｔｉｏｎＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，２０１４，４３（７）：１２５０－１２５８．

［１０］ＺＨＡＮＧＸｉａｎｂｏ，ＲＥＮＹｉｎｇｈｕｉ，ＬＩＷｅｎ，ｅｔａｌ．Ａｎｏｖｅｌｍａｇｎｅ
ｓｉｕｍ ｓａｌｔｂａｓｅｄｏｎＢＴＡＴｚ：ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｔｈｅｒｍａｌｂｅｈａｖｉｏｒ
ａｎｄｔｈｅｒｍａｌｓａｆｅｔｙ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｃａｌＲｅｓｅａｒｃｈｉｎＣｈｉｎｅｓｅＵｎｉｖｅｒｓｉ
ｔｉｅｓ，２０１３，２９（４）：６２７－６３１．

［１１］ＺＨＡＮＧＸｉａｎｂｏ，ＲＥＮＹｉｎｇｈｕｉ，ＬＩＷｅｎ，ｅｔａｌ．３，６Ｂｉｓ（１Ｈ１，
２，３，４ｔｅｔｒａｚｏｌ５ｙｌａｍｉｎｏ）１，２，４，５ｔｅｔｒａｚｉｎｅｂａｓｅｄｅｎｅｒｇｅｔｉｃ
ｓｔｒｏｎｔｉｕｍ（Ⅱ）ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ：ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｔｈｅｒ
ｍａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，２０１３，
６６：２０５１－２０６４．

［１２］ＬＩＷｅｎ，ＲＥＮＹｉｎｇｈｕｉ，ＺＨＡＯＦｅｎｇｑｉ，ｅｔａｌ．Ｎｉｔｒｏｇｅｎｒｉｃｈｅｎ
ｅｒｇｅｔｉｃｚｉｎｃｓａｌｔｏｎＢＴＡＴｚ：ｓｙｎｔｈｅｓｅｓａｎｄｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ［Ｊ］．
ＪｏｕｒｎａｌｏｆＦｕｎｃｔｉｏｎａｌＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，４４（２２）：３３２６－３３２９．

［１３］ＬＩＷｅｎ，ＲＥＮ Ｙｉｎｇｈｕｉ，ＺＨＡＯ Ｆｅｎｇｑｉ，ｅｔａｌ．Ｅｆｆｅｃｔｓｏｆｌｅａｄ
ｃｏｍｐｌｅｘｂａｓｅｄＢＴＡＴｚｏｎｔｈｅｒｍａｌｂｅｈａｖｉｏｒｓ，ｎｏｎｉｓｏｔｈｅｒｍａｌｒｅ
ａｃｔｉｏｎｋｉｎｅｔｉｃｓａｎｄｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＤＢ／ＲＤＸＣＭＤＢ
ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ［Ｊ］．ＡｃｔａＰｈｙｓｉｃｏＣｈｉｍｉｃａＳｉｎｉｃａ，２０１３，２９（１０）：
２０８７－２０９４．

［１４］ＲＥＮＹｉｎｇｈｕｉ，ＬＩＷｅｎ，ＺＨＡＮＧＸｉａｎｂｏ，ｅｔａｌ．Ｎｏｎｉｓｏｔｈｅｒｍａｌ
ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｋｉｎｅｔｉｃｓａｎｄｔｈｅｒｍａｌｓａｆｅｔｙｏｆＡｇ２（ＢＴＡＴｚ）·２Ｈ２
Ｏ（ＢＴＡＴｚ＝３，６ｂｉｓ（１Ｈ１，２，３，４ｔｅｔｒａｚｏｌｅ５ａｍｉｎｏ）１，２，４，５
ｔｅｔｒａｚｉｎｅ）［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＡｐｐｌｉｅｄＣｈｅｍｉｓｔｙ，２０１３，３０（９）：１０３６
－１０４１．

［１５］ＹＩＪｉａｎｈｕａ，ＺＨＡＯ Ｆｅｎｇｑｉ，ＷＡＮＧ Ｂｏｚｈｏｕ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｒｍａｌ
ｂｅｈａｖｉｏｒｓ，ｎｏｎｉｓｏｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎｋｉｎｅｔｉｃｓ，ｔｈｅｒ
ｍａｌｓａｆｅｔｙａｎｄｂｕｒｎｉｎｇｒａｔｅｓｏｆＢＴＡＴｚＣＭＤＢｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ［Ｊ］．
ＪｏｕｒｎａｌｏｆＨａｚａｒｄｏｕｓＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１０，１８１：４３２－４３９．

［１６］ＹＩＪｉａｎｈｕａ，ＺＨＡＯ Ｆｅｎｇｑｉ，ＷＡＮＧ Ｂｏｚｈｏｕ，ｅｔａｌ．ＢＴＡＴｚ
ＨＮＩＷＣＭＤＢｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎｋｉｎｅｔｉｃｓａｎｄ
ｔｈｅｒｍａｌｓａｆｅｔｙ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＴｈｅｒｍａｌＡｎａｌｙｓｉｓａｎｄＣａｌｏｒｉｍｅｔｒｙ，
２０１４，１１５（２）：１２２７－１２３４．
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