
书书书

!"#

!"#$

：１００６９９４１（２０１８）０１０００２０９

%&'(&)


*+,-./0123&'(4567

!"#

（
$%&'()*+,-&./*+0

，
12 3#

６２１９９９）

8

　
9

：
$%&'()*+$,-./0123)$

，
456789:;6<=>?@ABCDE1FGHI

，
J$%


'()?

1HI

（Ｅ＆Ｓ
HI

）：
$%KL

，
'()KM

。
FNOPQRST

，
UVWXYZ[

，
\]^QHI_`aa@A

：Ｅ＆Ｓ
HIAbc

defg]h.:ij

，
kljVFG)

；
AmnopPqdef

，Ｅ＆Ｓ
HICrstuvwxo

。
yz+$,-1$%&'(

)b{|0}~zVb�1���&���

，
��

，Ｅ＆Ｓ
HI|0*+$,-b�1���&���?1HI

。
��

，
�jY\�

��L$��1��

，
JC7��L+$bc1���$�bc������L$%

；
�7�mn�uo�P��b{���b

c��O�o ¡O�

，
r¢�£ ¤¥$%¦�:§\+$,-.¨b�$%1©ª

，
«�¢��v

。

:;<

：
+$,-

；
$%


'()?HI

（Ｅ＆Ｓ
HI

）；
��

；
L$��

=>?@$

：ＴＪ５５　
!ABCD

：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１８．０１．００１

EFGH

：２０１７０９０６；
IJGH

：２０１７１０２０

KLMN

：
¬®¯°�±²

ＮＳＡＦ
/³´µ

（Ｕ１５３０２６２）
o¬®

¯°�±²¡f´µ

（２１６７３２１０）

OPQR

：
!"#

（１９７１－），
¶·¸

，
¹º»¼½

，
|0«¾¿À+$,

-�¶·

。ｅｍａｉｌ：ｃｈａｏｙａｎｇｚｈａｎｇ＠ｃａｅｐ．ｃｎ

１　
S

　
T

　　
+$,-

（ＥＭ）
ÁÂÃWÄ

、
��oÅÆÄ

，
ÇÈ

ÉÊzË¾oÌÊÍÎ

。
$%&'()*

ＥＭ
.ÏÐ

Ñ123)$

。
$%}~Y

ＥＭ
ÒÊ©ª

，
�'()

Ó:VÒÊ�ÔYÕÖ

。
µ×

，
Ðz;61~ØÙB

ÚÛ

。
$%CrySÉ�

（
Ü�ÝÞß�

）、
Ü�à

)

、
á�

、
âã$�ä�gl

；
�'()78y

ＥＭ
U

£å¤¥1æÉuv

———
�v�çè

：
�vLgl'

()�

。
]éê@Aëìíî1¤¥

，
ïÉ1

，
�v1

íîð*ëìëñ

，
ÁÂ��v

、
òóô�v

、
õó�

v

、
ö÷�v

、
øùÆú�vr�û�vä

［１－３］
。

�

�

，
A[ü'()a

，
Q~0ýþÿ!*"ì�v

。
#

�>£

，
UzQ$

ＥＭ，
;6B%íî1�v&'()

Õ*Q+

。
��

，
78,-.

，
()Û~

ＥＭ Ａ
*/0

ＥＭＢ
1'(

。
T2

，ＥＭＡ
1òó�v0

ＥＭＢ
1L

，

�

ＥＭ Ａ
1��v3C$0

ＥＭ Ｂ
�

。

　　
#f4�51$%&'()1/0)>£

，
Q6

9:

，
;6<=>?7@AFGHI

，
J$%&'()

?HI

（Ｅ＆Ｓ
HI

）
［４－５］
。

^QHI89:*9:

ＥＭ

;<\�1|0�=

。
T2

，
A�>1Q?ë@?

，
«

２，４，６
AB±CD

（ＴＮＴ）
5

２，４，６，８，１０，１２
EB±


２，４，６，８，１０，１２

EFGHIJK

（ＣＬ２０），
Ü<LM

NYO

５０％。
^&APaQRùc,-)$de1

�%SMT

（
2UV1öW~X

［６］
）
1,í@AYt

M{

。
Z59:

Ｅ＆Ｓ
HI*FG)1

。
2[2�

，
5

6¶\\]

ＥＭ
1^?Ó_`8Z`

。
^C$_Ò5

a»bc,d

，
«�Bez

ＥＭ
\�

。
:�

，
FNOP

QRSTU

Ｅ＆Ｓ
HIWXYfg

，
ÚÛY

Ｅ＆Ｓ
HI

1éG

，
_A�±hf�jY��L$,-1\��

�

，
rQ�iU

ＥＭ
$j

、
O�o)$Ð�19k

，
\

�L©1

ＥＭ
l¿mn

，
roW

ＥＭ
1;<\�

。

２　
%&'(&)U*+,VWX

２．１　Ｅ＆Ｓ
./VYZ

　　
pqY

２０
rì

ＥＭ
)$1sn�t

［１－２］
，
ÁÂÜ

<

Ｄ（
gl$%

）、
à)uL

Ｈ５０o ＤＳＣ
b�vw

Ｔｐ
（
gl'()

），
Aíîf�x$%&'()?1Ð

�

，
yz

１。
U{n

ＥＭ
�|

，
z

１
gÚYQì}~

：

$%iL��'().¢

，Ｄ
MN

，Ｈ５０Ý Ｔｐ.¢

。
�

��

Ｅ＆Ｓ
HI

。

２．２　Ｅ＆Ｓ
./V[\

　　
z

１
�l1

Ｅ＆Ｓ
HIL*Qì}~

，
�B*Qì

���Ø1$%


'()?1Ð�

。
T2

，
Ü<Lz

ＥＭ Ｂ
1

ＥＭ Ａ，
���0

ＥＭ Ｂ
��

（
Ý'()M

）。

２

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２６，Ｎｏ．１，２０１８（２－１０）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



+$,-$%


'()?HI���L$,-\���

UÉQ$�~1

ＥＭ，
$%&'()���~1Tc

00�*

。
^ðgÚ

，
Z��hQì\]

ＥＭ，
V$%

&'()ïUz]Z1�ì

ＥＭ
�Z��L

。

　　　　　　　ａ．Ｈ５０　　　　　　　　　　ｂ．Ｔｐ
>

１　
gc

Ｅ＆Ｓ
HI

：
$%

（
Ü<

）
iL��'()

（
õó�v

o��vw

）
.¢

（ＨＥ
o

ＬＳＨＥ
b{glL$,-&��L$

,-

）

Ｆｉｇ．１　ＰｌｏｔｓｓｈｏｗｉｎｇｔｈｅｓｅｅｍｉｎｇＥ＆Ｓｃｏｎｔｒａｄｉｃｔｉｏｎ：ｔｈｅｅｎ

ｅｒｇｙ（ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ）ｉｎｃｒｅａｓｅｓｗｉｔｈｓａｆｅｔｙ（ｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉ

ｔｉｖｉｔｙａｎｄｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ）ｒｅｄｕｃ

ｉｎｇ（ＴｈｅＨＥａｎｄＬＳＨＥｒｅｐｒｅｓｅｎｔｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｍａｔｅｒｉａｌｓａｎｄｌｏｗ

ｓｅｎｓｉｔｉｖｅｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｍａｔｅｒｉａｌｓ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ）

　　
STⅠ：$%&'()%a�Z�i1Q$

ＥＭ
�

，Ｅ＆Ｓ
HI_B@A

。
z

２
gl�3O�ï�1A

B±D$%&'()1Ð�

，
yz

２
CV

，
«

１，３，５
AB±D

（ＴＮＢ）
5

２，４，６
AB±�

（ＴＮＡ）、１，３
<�

±

２，４，６
AB±D

（ＤＡＴＢ）
r�

１，３，５
A�±

２，４，
６
AB±D

（ＴＡＴＢ），
;61$%&'()%a�Z�

i

。
«bcb�1�v�

，
yz�e�B��M

，
SÉ

�_��

ＴＮＢ、ＴＮＡ、ＤＡＴＢ
o

ＴＡＴＢ
1�'��MN

（
A

ＰＢＥ／ＤＮＰ
de.;61SÉ�b{:

２０６．０，
１９２．５，２１９．７，２２９．３ｋＪ·ｍｏｌ－１，

Ý

０．９７，０．８８，０．９０，
０．８９ｋＪ·ｇ－１）。

¯�

，
7��Lmn����obc

�~)C�L

ＥＭ
1$%&'()

，
J

，
Qm¡

，
«

ＴＮＢ
5

ＴＮＡ、ＤＡＴＢ
o

ＴＡＴＢ，
���� �MN

，
b

{*

０．７２，０．７４，０．７８，０．７９［７］，
¡vð �MN

，
b{

:

１．６９０，１．７７３，１．８３７，１．９３７ｇ·ｃｍ－３［８－１１］
。

¡v

（ρ）1MNC¢£¤SÉ�

（Ｑ）
1¥¦�ÒÜ<M

N

，̂
*yz¡vUÜ<1§æ0SÉ�1Úk

。
^C

r«

ＫＪ
mu

（Ｄ＝１．０１（ＮＭ０．５Ｑ０．５）０．５（１＋１．３０ρ））［１２］

hjOü

，
Ü<&¡v ρoSÉ�

Ｑ０．２５
j¨0

，
k¯

，

¡v ρ1§æ1k©

。
%a

，
+$mn1��ªîU

ＥＭ
1'()

（
2õó�v

）
ð«a»/01§æ

。
¬

Z¶·

［１３－１５］
gÚ

，
�¡


¡

、
ô®

、̄
°opP ππ

��1�'

，
mnxòb±£ õó$�¢�

。
f4

�51�ìAB±D

，
;6b{r¡


¡

（ＴＡＴＢ）、̄
°

（ＤＡＴＢ
o

ＴＮＡ）
r�pP

（ＴＮＢ）ππíî��

，
g]

jxòõó$�¥²

，
³lVõó�vMN

。
´Qm

¡

，
«

ＴＮＢ
5

ＴＮＡ、ＤＡＴＢ
o

ＴＡＴＢ，
�µ+Z¶· π

ùc�¸:¹ºÔn1�±1MN

，
bc�~B�M

N

，
õó�vB�¢�

。
»>

，
A^Q$ÁÂ�3¼�

bcO�1

ＥＭ
�

，
$%&'()%a�L

。

>

２　
$%iL��'()�L1ST

Ｆｉｇ．２　Ｃｏｕｎｔｅｒｅｘａｍｐｌｅｓｓｈｏｗｉｎｇｔｈａｔｔｈｅｅｎｅｒｇｙｉｎｃｒｅａｓｅｓ

ｗｉｔｈｓａｆｅｔｙｐｒｏｍｏｔｉｎｇ

　　
STⅡ：õó�v


bc�~)Ð�ê½8@A

T£

，
³lµ

Ｅ＆Ｓ
HIðC$½8@AT£

。
bc�

~)*}~

ＥＭ
'()1Q3/0�=

，
��

，
QRg

l

ＥＭ
bc�~)1¾��8Ê�%'()ïÐ

，̂

R¾�ÁÂ.¿º1Àv

［１６］
、
&Á\ºïÂ±Ã1ù

Ä

（
2 + Z

ＮＯ２o Ｎ３）
［１７－１９］

、
ø ù ~

［２０－２１］
r �

ＬＵＭＯＨＯＭＯ
$Å

［２２］
。

z

３
glQR

ＥＭ
1

Ｈ５０ＢＤＥ
Ð�

，
Vê

，
ïUzÆ�1

ＢＤＥ
�|

，ＤＡＡＦ（３，３′
<

�±

４，４′
��ÇFÈÉ

）、ＤＡＡｚＦ（３，３′
< � ±


４，４′

ÇFÈÉ

）
o

ＮＱ（
B±Ê

）
Aì

ＥＭ
ËZH8L

>

３　
õó�v

（Ｈ５０）&§\º1Ì�$

（ＢＤＥ）
?1Ð�

Ｆｉｇ．３　Ｔｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ（Ｈ５０）
ａｎｄｔｈｅｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｏｆｔｈｅｔｒｉｇｇｅｒｂｏｎｄｓ（ＢＤＥ）

３

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１８
%

　
&

２６
'

　
&

１
(

　（２－１０）



!"#

1

Ｈ５０（2z

３
ê1ÍÎÏ�l

），
klj;6H8�

1õó�v

，
ÐÑ;6bc�~)Q6

，
J

，
;6bc

1�~)&EB±D

（ＨＮＢ）
MBë

，
�Ò=1õó�

v3(L

［２３］
。

　　
B±ùÄ

（ＱＮｉｔｒｏ）
［１７］

*glB±+$bc�~)

1Q3àÓ¾%

，
ðC«>%

ＥＭ
1õó�vWXÐ

Ô

，
2z

４
ê1

Ｈ５０ＱＮｉｔｒｏÐ�

。
%ñ

，
z

４
ê1ÕÖ

ljYST

，
J

，
Aì

ＥＭ
ËZ(L1

Ｈ５０t，�;6

1

ＱＮｉｔｒｏ3Æ¦

。ＴＡＴＢ
1Lõó×�1à)ØzV

Lbc�~)oOÙÚÛ1¡


¡ ππ��1mnO

�

［１３－１５］
。

UzVr12ì

ＥＭ，
;61,íð&

ＴＡＴＢ
¼�

［１３］
。

>

４　
õó�v

（Ｈ５０）&B±ùÄ

（ＱＮｉｔｒｏ）1Ð�

（
ÜÝÍÎÕ

ÖÁ+YÞìïUz

ＱＮｉｔｒｏ�|

，Ｈ５０ßL1Þì

ＥＭｓ）

Ｆｉｇ．４　Ｔｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ（Ｈ５０）ａｎｄ

ｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｃｈａｒｇｅｓ（ＱＮｉｔｒｏ）（Ｔｈｅｒｅｄｄａｓｈｅｄｅｌｌｉｐｓｅｉｎｃｌｕｄｅｓ

ｓｏｍｅＥＭｓｗｉｔｈｅｘｃｅｐｔｉｏｎａｌｌｙｈｉｇｈＨ５０ｒｅｌａｔｉｖｅｔｏｔｈｅｉｒＱＮｉｔｒｏ）

　　
r+$bc�~)àáÐÔõó�v

，
�_@A

T£

。
^âgÚY�vã91�G)

，
;&äë�=

ZÐ

，
Låæbc�~)*Bç1

。
yz

ＥＭ
1$%

&'()�Cr7�bcàÓ�n]

，
��

，Ｅ＆Ｓ
H

Iêð«%ñ@AQRT£

：
bc�~)KL

，ＥＭ
1

'()KL

。
¯�

，̂
Rbc�~)


õó�v?Ð�

ê1STèègÚ

Ｅ＆Ｓ
HILL*Qì}~

，
�`s

Z��1�Ø

。

　　
STⅢ：2ì

ＥＭ
1B%�véé@ABQ+

)

，
¼+()çè

Ｅ＆Ｓ
HI

。
2×�4

，ＥＭ
@Aëì

íî1�v

，
B%

ＥＭ
1B%�v1L�&'BC$

*Ú(Q+1

。
T2

，
g

１
ê

，ＨＭＸ
1õó�v0

ＴＫＸ５０
L

（
õó$

７Ｊｖｓ．２０Ｊ），
�

ＨＭＸ
�'~)0

ＴＫＸ５０
ê

［２４－２５］
。

¼+^ìBQ+)1ë�C$A

z

：
Qm¡

，
Uz�Qì

ＥＭ，
VB%íî1�vRA

ã9B%

；
´Qm¡

，
UzB%

ＥＭ
1%Qìíî�

v1RAã9ðC$@AMH

。
éìf

，
yzëì¤

¥1¯í¸Ê

，
Qì

ＥＭ
îZAïðëì��1�v

ñòÒ

，
ó$Û~*/ïð¸:��L$��

（ＩＨＥ）
10ô

［２６］
。

´£

，Ｈ５０& Ｔｐ>?ð@ABQ+)

，
1

L1

Ｈ５０_Bõg1L1

Ｔｐ（2z

１ｂ
�l

）。
��

，

2ì

ＥＭ
1B%íî�v1BQ+)gÚ

，
UzQR

�~1

ＥＭ，
_ö÷øÚY1

Ｅ＆Ｓ
HI

。

Y

１　ＨＭＸ
o

ＴＫＸ５０
õó�v&��~)1BQ+)

Ｔａｂｌｅ１　Ｉｎｃｏｎｓｉｓｔｅｎｃｙｉｎｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ（ＩＳ）ａｎｄｔｈｅｒｍａｌ

ｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆＨＭＸａｎｄＴＫＸ５０

ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ＩＳ／Ｊ［２５］ Ｔｐ／℃
［２５］

ＨＭＸ ７ ２７５
ＴＫＸ５０ ２０ ２２１

　　
STⅣ：Uzëm]1

ＣＬ２０
o

ＨＭＸ，
.L$%

1m]¨*'().L1m]

，
�a

，
$%&'()¶

ù

，
úZ��1

Ｅ＆Ｓ
HI

？ＣＬ２０
A78ûü.sZ

β、γo ε^Aìm]

［２７］
。

U%Q$b1B%m]

，
;

61$%�µ��¡v1MN�MN

。
^�*ý

，

ＣＬ２０
1$%*� γ、βo εm]1�'MN1

，
�

:;61��¡v78®þ. �:

１．９１６，１．９８５，
２．０４４ｇ·ｃｍ－３

。
�

Ｈ５０éÿ

（２ｋｇ
u!

）
O"gÚ

，

εＣＬ２０1õóô�v.�

，
V

Ｈ５０: ５３．１ｃｍ，
Lz

γＣＬ２０（３６．９ｃｍ）o βＣＬ２０（１３．５ｃｍ）［２７］。ＨＭＸ

ðZ&

ＣＬ２０
ï�1,-

。βＨＭＸ*�Zm]ê$

%.L1

，
�:;Z.L1��¡v

；
%a

，
;1'(

)ð.L

［２８－２９］
。

^ìL��¡voj1L'()8

9:&®yn�¦ZÐ�

，
®yn�K¦

，
bcb�K

#)

，
��;1�~)1L

［３０］
。

Z$1*

，
Uz

ＨＭＸ

Ý

ＣＬ２０
ëm]

，
;6_B@A

Ｅ＆Ｓ
HI

，
�%

，
$%

.L1m]

，̈
*'().L1m]

。

　　
STⅤ：&'�(�B)*

（ＰＥＴＮ）
òó�v1

+,H)gÚ

，
Uzà~$%1�ì+$mn

，
V�v

Ý�òóm,\»��

，
-¯2�

，Ｅ＆Ｓ
HIZ�7

�mn9.��h5x�

。２０００
@

，Ｄｉｃｋ
ä

［３１］
/0

ＰＥＴＮ（１００）
m¡1òó³Æ1t2¦*

（１１０）
m

¡1

４
3

，
gÚ

（１００）
m¡1òó�v1�

。
^ìò

ó�v1+,H)>ÒAbc���ª4êh5Y5

6

：
Aï%òó<v.

，（１１０）
m¡1æÉ1À7

，

2Z1;wi

、
8io

ＮＯ２MN

［３２］
。

^3Tcê

，
Q

ìmnsZëì�vt

，
$AÆt9:R��

，
�a

，

();4

Ｅ＆Ｓ
HI

。
&�%a

，
<U�v1+,H

４

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２６，Ｎｏ．１，２０１８（２－１０）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



+$,-$%


'()?HI���L$,-\���

)

，
C7�ýW19.r�=>��

，
tt�i

ＥＭ
1

'()

，̂
�?µ

Ｅ＆Ｓ
HIA(tuvfh5x�

。

　　
STⅥ：Uzà~m]1mn

，
;61$%��

9:(²

，
�;61�v�µmn@G1êA��k

©

。
bcO�obc��O�*,-1RAO�

，
*

,-FÓà)1BØ

，
J

，
Qì,-1bcO�obc

��O�»*B_��1

。
±z^RRAO�

，
56

CrC\+ìB%,-

。
02

，
±zQì+$$b

ＨＭＸ，
7�DNB%$j�0T1DNÄCh5ëì

LEqFG��

（ＰＢＸ），
V)G)$C$\»Æt9

:1��

［３３－３４］
。

#�>£

，
(ë¶·gÚmn@G

（
àV£í

、
ÚÛv

、
Hvä

［２６］
）
1êAð$çÝëÝ

¦w§æ

ＥＭ
1�v

。
T2

，ＲＤＸ、ＨＭＸ
o

ＣＬ２０
1

òóô�v�µ;6mngc¡vMNÝmnIJ¥

²Z�¢�

，
�ÞÙB_Ï5KLíM1§æ

；ＨＭＸ
Nm_¼+òóô�vk©�L

；
mngc¡vU

ＲＤＸ
o

ＣＬ２０
òóô�v1§æÆ

ＨＭＸ
1:Ú

k

［３５］
。

Oí

、
LÚÛvoLHv*¢��vÝ�L'

()1/0��

［２６］
。

f4^R¶·gÚ

，ＥＭ
mn1

�v��9:ÆP�$%deCÕ*B�

。

　　
�Zf4STgÚ

，ＥＭ
1

Ｅ＆Ｓ
HI_B*QR

@A1

。

２．３　
&)U*+,VWX

　　
2×�4

，ＥＭ
$%1~ØSB*(ÿT

，
C$àS

É�

、
$%U¤

、
Ü�à)Ý=âã$�ä

。
éVê

，
7

8rSÉ��gl

，̂
|0*�:Wz¿À�h

ＥＭ
1

$%)$

。
éì1$%U¤7&sn1SÉã9¡X

ïÐ

，
�$%U¤%1ë¦C7����YZ¿À�

h

。
^�*ý

，
Ü�SÉCr8�¸*A

ＣＪ
®þ.�

SÉ1Ü�q¦�:�~aq1Q3YZ

，ＣＪ
®þ:

@AzG%

、
�%o$%[\1ûü.1<v.]��

~1Ü^ô

。
&>ï�1*

，
ÃWÄ1ÞÜ�u*A\

w\8._SÉq¦�:�~aq1�u

。
éìf

，
y

zÜ�SÉ:`aS

，
��

，
b"a?Ivc�`aS

1SÉ�&Ü�SÉBdeïÐY

。
^�?µLZQ

åb$%UÜ�Zfg

。
��

，
7����YZhü�

h�$%U¤«i�Q3/01jk

———
SÉa?1

Ivjk

。
ÐÑ2�

，
Ü�a»1L8LwûüCrÒ

hSÉ$çÚ(WX

，̂
gÚ

，
�YZhü7*±FC

X1

。
ÐÑALwL8ûü.()V0qG1®þm

u

，
4567�ÇÈ1òóòÿh5Yðç1lm

，
Ò

hPhCn1���ª]hrÒÊ

［５］
。

»>

，ＥＭ
1

$%Cry���ª]�o4

，
����ª]êîp

0$j

、
¡vo»j�

，ＫＪ
mu

［１２］
。

　　
éìf

，
���78Ê�o4$%)$

，̂
p0Q

3×�

，
J

，
Ü^ôÒ1���®þqz

Ｒａｙｌｅｉｇｈ
Î

（
glG%&$%[\

）
o

Ｈｕｇｏｎｉｏｔ
Î

（
gl$%[

\

）
1¯³f

［３６－３８］
。ＣＪ

hügÚ

，
r

Ｒａｙｌｅｉｇｈ
Î&

Ｈｕｇｏｎｉｏｔ
ïXa_\»�~1Ü�

，
X³Cry�~

aq1®þmuÛ~

。
yzaq1��jb�µ��

�®þZ���

，
���õs$ç%a�}®þ�%

o��tv1jk

。
T2

ＢｅｃｋｅｒＫｉｓｔｉａｋｏｗｓｋｉＷｉｌｓｏｎ
（ＢＫＷ）ＥＯＳ［３９］

o

ＪＣＺ３（ＪａｃｏｂｓＣｏｗｐｅｒｔｈｗａｉｔｅＺｗｉｓｌｅｒ／３）
ＥＯＳ［４０］，

;6�n¬ÇÈÉÊzéVê

，
uvz^R

®þmuo<ª~XCrè¿

ＥＭ
1$%

。

>

５　ＥＭ
1$%&'()1éG

Ｆｉｇ．５　ＰｌｏｔｓｈｏｗｉｎｇｔｈｅｏｒｉｇｉｎｏｆｔｈｅｅｎｅｒｇｙａｎｄｓａｆｅｔｙｏｆＥＭｓ

　　
´Qm¡

，ＥＭ
1$%à)%Ü�a1��$U

¤À7ïÐ

。
÷�|>

，
���$U¤�|

，
;Cr�

¸*SÉ�

，̂
ìSÉ�*Qì®þw�_%LLy

xyo¨z®þ}~

，
öp{|1ê?}~o4

。
�

a

，
$%1���*��ºº$1��

，
J

，
SÉq&

aq1º$M

。
%a

，
¡vU

ＥＭ
1$%fg*��

À�1

。
��

，
ÇÈ9:$j&¡vQ�}~Y

ＥＭ
1$%

。
ð�*ý

，
Uz+Zï%$boï%¡v1

+ì+$,-

，
;6�+1$%OÙï%

。
��

，
$%

1s Z � � � � Ø

。
^ ð * $ ç � Û w ³ ñ y

ＣＨＯＮ
ÝV;ëc$j1

ＥＭ
1$%1BFë�

。

³ñ$%1ª]»n�ý�%¦

（
2

ＫＪ
mu

、ＢＫＷ
o

ＢＬＷ
®þmu�V�n

），
47Ê÷ø

。

　　
¯�

，
yz

ＥＭ
1'()&æÉ£ ¤¥1xy

5¨z®þsn��À7ïÐ

，
��1sZ����

Ø

。
�Z¶·�Ê

１０
3rf½ÿ�î�³ñ�v

，

�:Q3�îî�ÊzQ$à~1

ＥＭ［４１－４２］
。

-¯$

%o'()b{1sZ���o���1�Ø

，
�e

，

Ｅ＆Ｓ
HI��z���


���HI

。
z

５
:

ＥＭ
$

５

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１８
%

　
&

２６
'

　
&

１
(

　（２－１０）



!"#

%&'()éG1l�z

，
«z

５
Cr�j

，ＥＭ
*Q

ìqz����~®þ����B�~®þ1qG

，

V��$1U¤ ΔＥ１*Ü�SÉ�

，̂
ìSÉ�J:

SÉqo.¨aq

（
78+Z�~1²bc

）
1~$

M

，
~$MKt

，ΔＥ１KL

。
´Qm¡

，
îZ1L1$

�

（ΔＥ２）ó$Õ6

ＥＭ
1�~

。
k¯

，ΔＥ２�G&'(

)ZÐ

。
��

，
��1

Ｅ＆Ｓ
HICr÷ø�: ΔＥ１＆

ΔＥ２1HI

。

>

６　
õg)1+$bc

（
ÜÝºõg|0���$qobc

Ì�1y\q

）

Ｆｉｇ．６　Ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｖｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍｏｌｅｃｕｌｅｓ（Ｔｈｅｒｅｄｂｏｎｄｒｅ

ｐｒｅｓｅｎｔｓｔｈｅｍａｉｎｃｈｅｍｉｃａｌｅｎｅｒｇｙｓｔｏｒａｇｅｐｌａｃｅｓａｎｄｔｈｅｏｒｉ

ｇｉｎｏｆｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎ）

　　ΔＥ１＆ΔＥ２HI)0�1öCDE�

？
Ý=ý^

*/�?µ1L1 ΔＥ１Q���µ1�1 ΔＥ２？^3

jkC$îZAB%O�defó$�Uÿ!

。
�

ý

，
Abcdef

，
�6«bc1b��&�~)j\

�Z[ ΔＥ１＆ΔＥ２HI

。
ëÓf�

，ΔＥ１*ySÉqo

aq>?1º$»o>M�}~

。
Uz�~1aq

，

KL1 ΔＥ１p0K²1SÉqº$»o

。
SÉqsZ

K²1º$»ogÚSÉq�~)KM

。
´Qm¡

，

ΔＥ２KL

，
gÚbcsZ1L1�~)

，̂
�p01�

~1SÉq

。
��

，
Abcdef1Û@A

Ｅ＆Ｓ
HI

（ΔＥ１＆ΔＥ２HI

）：
Qm¡

，
1L1 ΔＥ１0ôSÉqs

Z1²1º$

，
�1L1 ΔＥ２p01t1º$

。
yz

６
CV

，
A

ＴＮＴ、ＲＤＸ
o

ＰＥＴＮ
^Aì

ＥＭ
ê

Ｃ—ＮＯ２、
Ｎ—ＮＯ２o Ｏ—ＮＯ２ºb{:§\bc��.¿º

，

V���$ð*.t1

。
k¯

，
NÀ^RºZvz�

L ΔＥ２�íj�~1bc

。
4*

，
L ΔＥ１3Øz^R

º�1�Ì$

。

　　
f4[ügÚ

，
U¤Kë1��$p01�1b

c�~)

。
^�*Abcdef1 ΔＥ１＆ΔＥ２HI

，
Ý

=

Ｅ＆Ｓ
HI

（
z

７）。
p0À�1*

，
LLAbcde

fó@AZ^3HI

。
¸:CÊ1+$,-

，
bcO

�*±h

，
4B*(å

。

　　
%a

，
Uz��$U¤Øzaq&SÉqº$o

1Mt

，
�`ø�1SÉq1�Q3º

。
78,-.

，

bc�~)*y¿º1Àv��~1

。
�Q6,-

.

，
$%U¤Kë��?µ1�1bc�~)

。

>

７　
bcdef ΔＥ１＆ΔＥ２HI

：
Q7��1 ΔＥ１MN��µ

ΔＥ２1¥¦

Ｆｉｇ．７　ＰｌｏｔｓｈｏｗｉｎｇｔｈｅΔＥ１＆ΔＥ２ｃｏｎｔｒａｄｉｃｔｉｏｎａｔｔｈｅｌｅｖｅｌｏｆ

ｍｏｌｅｃｕｌｅ：ｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｅｏｆΔＥ１ ｏｆｃｏｍｍｏｎｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｉｓａｃ

ｃｏｍｐａｎｉｅｄｂｙａｒｅｄｕｃｔｉｏｎｏｆΔＥ２

３　Ｅ＆Ｓ
./V]^0123&'(V4567

　　
78ÒÊ1

ＥＭ
sZbc

、
mnopPq1ëI

vë��O�

。
z

８
ljYA3Ivf1��5

ＥＭ
$%&'(1|0°�jk

：
+$bcU£ ¤¥æ

É1���o���

；
+$mn1m���

、
íM�

VU£¤¥æÉ1���o���

；ＰＢＸ
 ¡f1ï

í¸Ê

。
^gÚ

，
CrAA3��fåæ2"xo

Ｅ＆Ｓ
HI

，
µ1*AQ~1'(±hfMN$%

。

>

８　ＰＢＸ
1`�cO�o$%&'()ê1|0jk

Ｆｉｇ．８　Ｍｉｃｒｏａｎｄｍｅｓｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆａｐｌａｓｔｉｃｂｏｎｄｅｄｅｘｐｌｏ

ｓｉｖｅ（ＰＢＸ）ａｎｄｍａｉｎｐｒｏｂｌｅｍｓａｂｏｕｔｔｈｅｅｎｅｒｇｙａｎｄｓａｆｅｔｙ

　　
2

２．２
�4

，
Abcdef

，ＥＭ
@A�Z1

Ｅ＆Ｓ
HI

，
J

，
L$%Ø®z+$bc1�º$

，
��º$

�¯¼+bc�~)�

。
p0Ñ�1*

，
�q1º$

６

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２６，Ｎｏ．１，２０１８（２－１０）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



+$,-$%


'()?HI���L$,-\���

*à+$bcê�Zº$>o

，
�+$bc�~)(

tuvf&¿º1ÀvïÐ

，
¿ºQ�8�A�_Á

\{3bc1b�

。
MN¿º1Àv*MNbc�~

)1Qìmn

。
T2

，
7�¶·¸Ê

，
Òhbcê1º

$e��

，
r��

“
��©É

”，̂
ñCrA�L'(

)1%aZ©w�i$%

。
��

，
A+$bc§�t

πº

，
DEj]bc�~)1

“
P 

”，̂
*l¿��

L$bc10³

。

　　
Amndef

，
t%1¶·gÚbc��Cr§

æ

ＥＭ
1ã¡�v

［１３－１５，４３－４５］
。

���L$

ＥＭ
ê1t

πºbc1��mîb:

４
ì

，
2z

９
�l

。
Vê

，

¡


¡ ππ��ªîxò£ ã¡¤¥1$�.À

，̂

h¢zV.²1^?£¤o¥�1�O�

。
2z

１０
oz

１１
ê1bc?1¹º�*¦§�O�1|0¸

ａ．ｆａｃｅｔｏｆａｃｅ ｂ．ｗａｖｅｌｉｋｅ ｃ．ｃｒｏｓｓｉｎｇ ｄ．ｍｉｘｉｎｇ

>

９　
�ìmn��êbc?

／
bcR~$

（ｐ）̈
©ªÌ

（ｄ）

?Ð�

（αo βb{gl«¬o×Òm,¨©

）

Ｆｉｇ．９　 Ｉｎｔｅｒ／ｉｎｔｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙ（ｐ）ｓｌｉｄｉｎｇｄｉｓ

ｔａｎｃｅ（ｄ）ｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｓｉｎｆｏｕｒｋｉｎｄｓｏｆｃｒｙｓｔａｌｓｔａｃｋｉｎｇ（αａｎｄβ
ｄｅｎｏｔｅｔｈｅｓｌｉｄｉｎｇａｌｏｎｇｒｉｇｈｔ／ｌｅｆｔａｎｄｆｒｏｎｔ／ｂａｃｋ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ）

　　　　　ａ．ＴＡＴＢ　　　　　　　　　ｂ．ＦＯＸ７

　　　　　ｃ．ＬＬＭ１０５　　　　　　　ｄ．ＤＡＡｚＦ

　　　　　ｅ．ＮＴＯ　　　　　　　　　ｆ．ＤＡＡＦ

>

１０　
®]yê)bc$j1��L$

ＥＭ
�R1¹º

（
r¯

ÝÍÎl

，
f

）
o ππ��

（
.

）

Ｆｉｇ．１０　ＩｎｔｒａｌａｙｅｒｅｄＨＢｓｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄｂｙｐｕｒｐｌｅｄａｓｈ（ｔｏｐ）

ａｎｄππｓｔａｃｋｉｎｇ（ｂｏｔｔｏｍ）ｏｆｔｙｐｉｃａｌＬＳＨＥＭｓｃｏｍｐｏｓｅｄｏｆ

ｎｅｕｔｒａｌｍｏｌｅｃｕｌｅｓ

ａ．ＴＫＸ５０

ｂ．ｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｍｏｎｉｕｍ４ａｍｉｎｏｆａｒａｚａｎ３ｙｌｔｅｔｒａｚｏｌ１ｏｌａｔｅ

ｃ．ｄｉｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｍｏｎｉｕｍ３，３′ｄｉｎｉｔｒｏ５，５′ｂｉｓ１，２，４ｔｒｉａｚｏｌｅ１，１ｄｉｏｌａｔｅ

>

１１　
��L$Ìc°ê1 ππ��

（１）
o±

（２）
#

（３）
Ì

c²:1bc?¹º

Ｆｉｇ．１１　Ｔｈｅππｓｔａｃｋｉｎｇ（１）ａｎｄｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎ

ｂｏｎｄｓａｒｏｕｎｄａｎｉｏｎｓ（２）ａｎｄｃａｔｉｏｎｓ（３）ｉｎＬＳＨＥｉｏｎｓａｌｔｓ

Ê

。
Ut%

ＥＭ
1bc?¸Ê¶·gÚ

，
bc?1¸

Ê&

ＥＭ
1$%o'()ZÆÀ1ÐÔ)

。
2z

１２

�l

：
Àbc?¹º& ππ���Ù*��L$

ＥＭ

1�.ûü

。
p0ýÚ1*

，
bc?ïí¸Ê1MÀ

７

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１８
%

　
&

２６
'

　
&

１
(

　（２－１０）



!"#

CMNm�$%�¥¦ ΔＥ１，4õó�vk©¢�

，
'

()�L

。
��mn��ªîoMNbc?ïí¸Ê

*+$,-mn�u1Qåb

［４６－５０］
。

¾éf

，
+$b

cÌc�%ñð*

ＥＭ
1Qìmn�u

，
7�Ìc�

�Lbc1�~)&bc?ïí¸Ê

［５１－５３］
。

　　
pP

ＥＭ
*VÒÊ1.¨íî

，
t%�¸�ÊD

NÄmî��

ＥＭ
1�voV;1)G)$

［１－２］
。

Ð

Ñ+$³mëìëñ

，
4¢��v1±Fëh*B�

1

，
J

：
¥�£ ¤¥¼+bcb�1C$)

，́
z�

³1;<íj&Tt

。

>

１２　
®]��1õó�v

（ＩＳ）
o$%

（
Ü<

Ｄ）

Ｆｉｇ．１２　Ｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ（ＩＳ）ａｎｄｅｎｅｒｇｙ（ｓｈｏｗｎｂｙｄｅｔｏｎａ

ｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙＤ）ｏｆｔｙｐｉｃａｌｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

４　
_

　
`

　　
$%}~

ＥＭ
ÉÊ1©ª

，
�'()Ó:

ＥＭ
É

Ê�ÔÕÖ

。Ｅ＆Ｓ
HIî*<U{3

ＥＭ
1t+1}

~

，
�B*Q3���Ø1Ð�

。ＥＭ
1$%1sZ

����Ø

，
|0y

ＥＭ
SÉ1¨yþ}~

；ＥＭ
1'

()1s����Ø

，
y

ＥＭ
æÉ£ ¤¥1snµ

�}~

。
Abcdef

，Ｅ＆Ｓ
HI1FG)k]h.

:ij

；
AmnopPq��

，Ｅ＆Ｓ
HICrh5(

tuv1x�

。
yz

ＥＭ
¸:,-1ÒÊ�Abcd

e>f

，
mn�uo�P�¶��1\�Q~��6·

�Ûê1×¸

———
C�h5K�Kë1��L$,-

。

ab!A

：

［１］ＤｏｂｒａｔｚＢＭ，ＣｒａｗｆｏｒｄＰＣ．ＬＬＮＬＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓＨａｎｄｂｏｏｋ：Ｐｒｏｐ
ｅｒｔｉｅｓｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓａｎｄＥｘｐｌｏｓｉｖｅＳｉｍｕｌａｎｔｓ［Ｍ］．Ｃａｌｉ
ｆｏｒｎｉａ：ＬａｗｒｅｎｃｅＬｉｖｅｍｏｒｅＬＡＢ，１９８５，ＵＣＲＬ５２９９７Ｃｈａｎｇｅ２：
１８７－１８８．
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，１９８９．
ＤＯＮＧＨａｉｓｈａｎ，ＺＨＯＵ Ｆｅｎｆｅｎ．Ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｈｉｇｈｅｎｅｒｇｅｔｉｃ

ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓａｎｄｒｅｌａｔｉｖｅｓ［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＳｃｉｅｎｃｅＰｒｅｓｓ，１９８９．
［３］ＺｅｍａｎＳ，ＪａｎｅＳＭｕｒｒａｙ，ＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｐａｒｔ２［Ｍ］．Ｅｌｓｅｖｉ

ｅｒＢ．Ｖ．Ａｍｓｔｅｒｄａｍ，２００３：２５－５２．
［４］ＤｏｎｇＨ．Ｓｔｒａｔｅｇｙｆｏｒｄｅｖｅｌｏｐｉｎｇｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｄｅｎｓｉｔｙｍａｔｅｒｉａｌｓ

［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌｉａｏ），
２００４，１２（Ｓｕｐｐｌ）：１－１２．

［５］ＦｒｉｅｄＬＥ，ＭａｎａａＭ Ｒ，ＰａｇｏｒｉａＰＦ，ｅｔａｌ．Ｄｅｓｉｇｎａｎｄｓｙｎｔｈｅｓｉｓ
ｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．ＡｎｎｕａｌＲｅｖｉｅｗｏｆＭａｔｅｒｉａｌｓＲｅｓｅａｒｃｈ，
２００１，３１（１）：２９１－３２１．

［６］ＳｃｈｕｌｚＭ．Ｔｈｅｅｎｄｏｆｔｈｅｒｏａｄｆｏｒｓｉｌｉｃｏｎ？［Ｊ］．Ｎａｔｕｒｅ，１９９９，
３９９（６７３８）：７２９－７３０．

［７］ＨｅＸ，ＷｅｉＸ，ＭａＹ，ｅｔａｌ．Ｃｒｙｓｔａｌｐａｃｋｉｎｇｏｆｃｕｂａｎｅａｎｄｉｔｓｎｉｔｒ
ｙｌｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ：ａｃａｓｅｏｆｔｈｅｄｉｓｃｒｅｔｅｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｏｆｐａｃｋｉｎｇｄｅｎ
ｓｉｔｉｅｓｏｎｓｕｂｓｔｉｔｕｅｎｔｑｕａｎｔｉｔｉｅｓ［Ｊ］．ＣｒｙｓｔＥｎｇＣｏｍｍ，２０１７，１９
（１９）：２６４４－２６５２．

［８］ＣｈｏｉＣＳ，ＡｂｅｌＪＥ．Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ１，３，５ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ
ｂｙｎｅｕｔｒｏｎｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ［Ｊ］．ＡｃｔａＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａＳｅｃｔｉｏｎＢ：
ＳｔｒｕｃｔｕｒａｌＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｙａｎｄＣｒｙｓｔａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９７２，２８（１）：
１９３－２０１．

［９］ＨｏｌｄｅｎＪＲ，ＤｉｃｋｉｎｓｏｎＣ，ＢｏｃｋＣＭ．Ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ２，４，６
ｔｒｉｎｉｔｒｏａｎｉｌｉｎｅ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９７２，７６
（２４）：３５９７－３６０２．

［１０］ＨｏｌｄｅｎＪＲ．Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ１，３ｄｉａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ，
ｆｏｒｍⅠ［Ｊ］．ＡｃｔａＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａ，１９６７，２２（４）：５４５－５５０．

［１１］ＨｏｌｌｉｎｇｓｗｏｒｔｈＭ Ｄ，ＢｒｏｗｎＭ Ｅ，ＳａｎｔａｒｓｉｅｒｏＢＤ，ｅｔａｌ．Ｔｅｍ
ｐｌａｔｅｄｉｒｅｃｔｅｄｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ１∶１ｌａｙｅｒｅｄｃｏｍｐｌｅｘｅｓｏｆα，ωｄｉｎｉ
ｔｒｉｌｅｓａｎｄ ｕｒｅａ：ｐａｃｋｉｎｇｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙｖｅｒｓｕｓｓｐｅｃｉｆｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ
ｇｒｏｕｐｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆＭａｔｅｒｉａｌｓ，１９９４，６（８）：
１２２７－１２４４．

［１２］ＫａｍｌｅｔＭＪ，ＪａｃｏｂｓＳＪ．Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｓ．Ｉ．Ａｓｉｍｐｌｅｍｅｔｈｏｄ
ｆｏｒｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＣ—Ｈ—Ｎ—Ｏ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ
［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９６８，４８（１）：２３－３５．

［１３］ＭａＹ，ＺｈａｎｇＡ，ＺｈａｎｇＣ，ｅｔａｌ．Ｃｒｙｓｔａｌｐａｃｋｉｎｇｏｆｌｏｗｓｅｎｓｉｔｉｖｉ
ｔｙａｎｄｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．ＣｒｙｓｔａｌＧｒｏｗｔｈ＆Ｄｅｓｉｇｎ，
２０１４，１４（９）：４７０３－４７１３．

［１４］ＭａＹ，ＺｈａｎｇＡ，ＸｕｅＸ，ｅｔａｌ．Ｃｒｙｓｔａｌｐａｃｋｉｎｇｏｆｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｅ
ｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．ＣｒｙｓｔａｌＧｒｏｗｔｈ＆Ｄｅｓｉｇｎ，２０１４，１４
（１１）：６１０１－６１１４．

［１５］ＺｈａｎｇＣ，ＷａｎｇＸ，ＨｕａｎｇＨ．πｓｔａｃｋｅｄｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｉｎｅｘｐｌｏｓｉｖｅ
ｃｒｙｓｔａｌｓ：ｂｕｆｆｅｒｓａｇａｉｎｓｔｅｘｔｅｒｎａｌｍｅｃｈａｎｉｃａｌｓｔｉｍｕｌｉ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ
ｏｆｔｈｅＡｍｅｒｉｃａｎＣｈｅｍｉｃａｌＳｏｃｉｅｔｙ，２００８，１３０（２６）：８３５９－
８３６５．

［１６］ＭｕｒｒａｙＪＳ，ＣｏｎｃｈａＭＣ，ＰｏｌｉｔｚｅｒＰ．Ｌｉｎｋｓｂｅｔｗｅｅｎｓｕｒｆａｃｅｅｌｅｃ
ｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍｏｌｅｃｕｌｅｓ，ｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓ
ａｎｄＣ—ＮＯ２／Ｎ—ＮＯ２ｂｏｎｄｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓ［Ｊ］．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ
Ｐｈｙｓｉｃｓ，２００９，１０７（１）：８９－９７．

［１７］ＺｈａｎｇＣ，ＳｈｕＹ，ＨｕａｎｇＹ，ｅｔａｌ．Ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｏｆｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｂｅ
ｔｗｅｅｎｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓａｎｄｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｃｈａｒｇｅｓｉｎｎｉｔｒｏｃｏｍ
ｐｏｕｎｄｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，２００５，１０９
（１８）：８９７８－８９８２．

［１８］ＺｈａｎｇＣ，ＳｈｕＹ，ＷａｎｇＸ，ｅｔａｌ．Ａｎｅｗｍｅｔｈｏｄｔｏｅｖａｌｕａｔｅｔｈｅ
ｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｔｈｅｃｏｖａｌｅｎｔｃｏｍｐｏｕｎｄ：Ｂｙｔｈｅｃｈａｒｇｅｓｏｎｔｈｅｃｏｍ
ｍｏｎａｔｏｍ ｏｒｇｒｏｕｐ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，
２００５，１０９（２９）：６５９２－６５９６．

［１９］ＺｈａｎｇＣ．Ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｓｏｆｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｃｈａｒ
ｇｅｓａｎｄＣｎｉｔｒｏｂｏｎｄｓｔｒｅｎｇｔｈ，ａｎｄａｍｉｎｏｇｒｏｕｐｅｆｆｅｃｔｓｏｎＣｎｉ
ｔｒｏｂｏｎｄｓｉｎｐｌａｎａｒｃｏｎｊｕｇａｔｅｄｍｏｌｅｃｕｌｅｓ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，
２００６，３２４（２）：５４７－５５５．

［２０］ＯｗｅｎｓＦＪ，ＪａｙａｓｕｒｉｙａＫ，ＡｂｒａｈｍｓｅｎＬ，ｅｔａｌ．Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌａ

８

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２６，Ｎｏ．１，２０１８（２－１０）
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ｎａｌｙｓｉｓｏｆｓｏｍｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｓｓｏｃｉａｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓｉｎ
ｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓＬｅｔｔｅｒｓ，
１９８５，１１６（５）：４３４－４３８．

［２１］ＭｕｒｒａｙＪＳ，ＬａｎｅＰ，ＰｏｌｉｔｚｅｒＰ，ｅｔａｌ．Ａｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｉｍ
ｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙａｎｄｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｓａｔｔｈｅｍｉｄｐｏｉｎｔｓｏｆ
ＣＮＯ２ｂｏｎｄｓｉｎｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃｓ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓＬｅｔｔｅｒｓ，
１９９０，１６８（２）：１３５－１３９．

［２２］ＨｅｍｉｎｇＸ．ＭｏｌｅｃｕｌａｒＯｒｂｉｔａｌＴｈｅｏｒｙｏｆＮｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄ［Ｍ］，
Ｐｅｋｉｎｇ：ＰｕｂｌｉｓｈｉｎｇＨｏｕｓｅｏｆｄｅｆｅｎｓｅｉｎｄｕｓｔｒｙ，１９９４．

［２３］ＡｋｏｐｙａｎＺＡ，ＳｔｒｕｃｈｋｏｖＹＴ，ＤａｓｈｅｖｓｋｉｉＶＧ．Ｃｒｙｓｔａｌａｎｄｍｏ
ｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｈｅｘａｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＳｔｒｕｃｔｕｒａｌ
Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９６６，７（３）：３８５－３９２．

［２４］ＣｈｏｉＣＳ，ＢｏｕｔｉｎＨＰ．Ａｓｔｕｄｙｏｆｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆβｃｙｃｌｏ
ｔｅｔｒａｍｅｔｈｙｌｅｎｅｔｅｔｒａｎｉｔｒａｍｉｎｅｂｙｎｅｕｔｒｏｎｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ［Ｊ］．Ａｃｔａ
Ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａ，２０１０，２６（９）：１２３５－１２４０．

［２５］ＦｉｓｃｈｅｒＮ，ＦｉｓｃｈｅｒＤ，ＫｌａｐｔｋｅＴＭ，ｅｔａｌ．Ｐｕｓｈｉｎｇｔｈｅｌｉｍｉｔｓｏｆ
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