
9:;<BDO{zÃ��

：Ⅰ．>?@A78

ＴｈｅｏｒｅｔｉｃａｌＩｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｓｏｎＦｕｎｄａｍｅｎｔａｌＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＡｌｌＮｉｔｒｏｇｅｎＭａｔｅｒｉａｌｓ：Ⅰ．ＰｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆＣｒｙｓｔａｌ
Ｄｅｎｓｉｔｉｅｓ

ＬＩＵＹｉｎｇｚｈｅ１，ＬＡＩＷｅｉｐｅｎｇ１，ＹＵＴａｏ１，ＧＥＺｈｏｎｇｘｕｅ１，ＸＵＴａｏ２，ＬＵＯＹａｎｊｉａｏ２，ＹＩＮＳｈｉｗｅｉ２

（１．ＳｔａｔｅＫｅｙＬａｂｏｒａｔｏｒｙｏｆＦｌｕｏｒｉｎｅ＆ＮｉｔｒｏｇｅｎＣｈｅｍｉｃａｌｓ，Ｘｉ′ａｎＭｏｄｅｒｎＣｈｅｍｉｓｔｒｙＲｅｓｅａｒｃｈＩｎｓｔｉｔｕｔｅ，Ｘｉ′ａｎ７１００６５，Ｃｈｉｎａ；２．ＳｈａａｎｘｉＮｏｒｍａｌＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，
Ｘｉ′ａｎ７１００６２，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｉｎｏｒｄｅｒｔｏｐｒｅｄｉｃｔｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆａｌｌｎｉｔｒｏｇｅｎｍａｔｅｒｉａｌｓａｃｃｕｒａｔｅｌｙ，ｔｈｅ‘ｓｐｅｃｉｆｉｃ’ｍｏｌｅｃｕｌａｒｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄｏｆａｌｌｎｉｔｒｏ
ｇｅｎｍａｔｅｒｉａｌｓｗａｓｅｓｔａｂｌｉｓｈｅｄｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｑｕａｎｔｕｍｃｈｅｍｉｓｔｒｙｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｍｅｔｈｏｄ．Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｄｅｎｓｉｔｉｅｓｏｆｔｗｅｎｔｙｋｉｎｄｓｏｆａｌｌｎｉ
ｔｒｏｇｅｎｍｏｌｅｃｕｌｅｓｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｐａｃｋｉｎｇｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．Ｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗｔｈａｔｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｄｅｎｓｉｔｉｅｓｆｏｒｆｉｖｅｋｉｎｄｓｏｆ
ａｌｌｎｉｔｒｏｇｅｎｍｏｌｅｃｕｌｅｓｗｉｔｈｃａｇｅｔｙｐｅｉｎｃｌｕｄｉｎｇＮ４（Ｔｄ），Ｎ６（Ｄ３ｈ），Ｎ８（Ｏｈ），Ｎ１０（Ｄ５ｈ），ａｎｄＮ１２（Ｄ６ｈ）ａｒｅ１．８１，２．０８，２．４７，
２．４６ｇ·ｃｍ－３ａｎｄ２．５７ｇ·ｃｍ－３，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ａｓｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｉｎｃｒｅａｓｅｓ，ｔｈｅｃｈａｎｇｅｉｎｃｒｙｓｔａｌｄｅｎｓｉｔｉｅｓｏｆａｌｌ
ｎｉｔｒｏｇｅｎｍｏｌｅｃｕｌｅｓｗｉｔｈｃａｇｅｔｙｐｅｉｓｄｉｆｆｅｒｅｎｔｆｒｏｍｔｈｅｐｒｏｇｒｅｓｓｉｖｅｔｒｅｎｄｉｎｌｉｔｅｒａｔｕｒｅｓ，ｂｕｔａｔＮ８（Ｏｈ），ｔｈｅｒｅｉｓａｍｕｔａｔｉｏｎ，ｗｈｉｃｈ
ｒｅｆｌｅｃｔｓｔｈｅｓｐｅｃｉｆｉｃｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄｐａｒａｍｅｔｅｒｓ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄｐａｒａｍｅｔｅｒ；ｑｕａｎｔｕｍｃｈｅｍｉｓｔｒｙ；ｃａｇｅｔｙｐｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ；

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

ｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙ
ＣＬＣｎｕｍｂｅｒ：ＴＪ５５；Ｏ６４ Ｄｏｃｕｍｅｎｔｃｏｄｅ：Ａ ＤＯＩ：

檱檱檱檱檱檱檱檱
檱檱檱檱檱檱檱檱

殗

殗殗

殗

１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１７．０２．００２

&Î

·
ØÎ

·
'Î

《
p,'(

》“
qr

”
sE

RSTU+VWXYZ

，
[\]^_`abcdefgh+ViJjkl

，《
_`ab

》
BmS

“
iJ

”
no

。“
iJ

”

noh$pqiJrs

、
tuvw

、
YZxyz{|

。
}~_`ab�cdh�H��$p

。
$p\������[��

89=���

。

《
p,'(

》
tucrvwxsE

_`abh����DJ������h��

，
��

、
���ht���[� ¡+�¢

、
4£�¢jJ�fRh¤

¥¦§¨©S_`ab+ªh@«I¬

，
R�®¯I�89°±h+VWX

，
²³�m´

“
��DJ�

”
�n

。
�n��

�µ��

、
���¶_`abh��i·D¸¹«º�»V

、
_��h²¼°�

、
½¾¿D¿��À7¦§

、
��DÁÂ

hÃ

（
Ä

）
iÅZ

、
�� ÆÇ

、
Ç�

、
ÇÈÉÊË[ÌÍÎÆÇfRh¤¥¶°±hÏÐ¢89ÑÒ

。
$p�Ós

“
��D

J�

”
�n

。

《
_`ab

》
ÔÕ�

５０１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１７
%

　
&

２５
'

　
&

２
(

　（１００－１０５）




