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Ｔａｂｌｅ１　Ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｎｅｗｌｙｄｅｓｉｇｎｅｄｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｎｄｃｏｍｍｏｎｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

ｃｏｍｐｏｕｎｄ ｆｏｒｍｕｌａ ｆｏｒｍｕｌａ
ｗｅｉｇｈｔ

Ｎ
／％

ＯＢ
／％

ＨＯＦ
／ｋＪ·ｍｏｌ－１

ρ
／ｇ·ｃｍ３

Ｑ
／ｃａｌ·ｇ－１

Ｄ
／ｋｍ·ｓ－１

ｐ
／ＧＰａ

１ ＣＨ２Ｎ８ １２６．０４ ８９ －３８．０８ ７６１．２１ １．８１ １４４３ ９．０９ ３６．８３
２ Ｃ２Ｎ１０ １６４．０３ ８５ －３９．０２ １０６２．９９ １．８２ １５４９ ８．５８ ３２．９０
３ Ｃ２Ｎ１０ １６４．０３ ８５ －３９．０２ １０９５．２６ １．８２ １５９６ ８．６２ ３３．１９
４ Ｃ２Ｈ１Ｎ９ １５１．０３ ８３ －４７．６７ ９９５．７７ １．８２ １５７６ ８．７４ ３４．０２
５ Ｃ２Ｈ１Ｎ９ １５１．０３ ８３ －４７．６７ ９３４．６５ １．８０ １４７９ ８．５６ ３２．５５
６ Ｃ２Ｈ２Ｏ８Ｎ１０ ２９４．００ ４８ １６．３２ ５８３．５０ １．９７ １３１１ ９．１７ ３９．２３
７ Ｃ２Ｈ４Ｏ４Ｎ１２ ２６０．０５ ６５ －１２．３ １０８１．３９ １．８５ １８００ ９．５３ ４０．９２
８ Ｃ３Ｏ６Ｎ８ ２４３．９９ ４６ ０ ３８７．４４ １．９７ １５３６ ９．２６ ４０．０７
９ Ｃ４Ｏ８Ｎ１６ ４００．０１ ５６ ０ １３８６．００ １．８１ １４４３ ９．０９ ３６．８３
１０ Ｃ６Ｏ１２Ｎ２０ ５４４．００ ５２ ０ １６２５．３１ １．８２ １５４９ ８．５８ ３２．９０
１１ Ｃ４Ｎ１０Ｆ６ ３０２．０２ ４６．３５ －６８．０８ －１２０．１５ ２．１２ １１９６ ９．１８ ４１．０５
１２ Ｃ４Ｏ１２Ｎ１６ ４６３．９９ ４８．２７ １３．７９ ９９０．８７ ２．０１ １４４３ ９．３８ ４１．５９
１３ Ｃ２Ｎ１６ ２４８．０５ ９０．３０ －２５．８０ １５５１．９１ １．８７ １６３１ ９．０９ ３７．４３
１４ Ｃ２Ｈ４Ｎ１２ １９６．０７ ８５．６８ －４８．９７ ９３８．０１ １．７４ １３０１ ８．６２ ３２．３８
１５ Ｃ２Ｈ６Ｎ１４ ２２６．０９ ８６．６９ －４９．５５ １２２５．３９ １．７６ １４６５ ９．１５ ３６．５４
１６ Ｃ２Ｈ２Ｏ４Ｎ１４ ２８６．０４ ６８．５２ －５．５９ １０６９．５１ １．８５ １７１４ ９．４１ ３９．９６
１７ Ｃ２Ｏ４Ｎ１２ ２５６．０１ ６５．６２ ０ １０６２．１９ １．８９ １８３３ ９．６１ ４２．１４
１８ Ｃ４Ｈ６Ｏ２Ｎ１０ ２２６．０７ ６１．９２ －６３．７１ ６１０．７９ １．６２ １２９５ ７．６９ ２４．５３
１９ Ｃ２Ｈ２Ｏ２Ｎ１０ １９８．０３ ７０．６９ －２４．２４ ６３９．２６ １．７９ １４４４ ８．６０ ３２．６９
２０ Ｃ２Ｏ６Ｎ１２ ２８８．００ ５８．３３ １１．１１ ８２４．２４ １．９２ １４６４ ９．１８ ３８．７８

ＴＮＴ［７５］ Ｃ７Ｈ５Ｏ６Ｎ３ ２２７ １８．５０ －７４．００ －６３．１２ １．６４ １２９５ ６．９５ １９．００

ＲＤＸ［７５］ Ｃ３Ｈ６Ｏ６Ｎ６ ２２２ ３７．８４ －２１．６２ ７９．００ １．８０ １５０１ ８．７５ ３４．７０

ＨＭＸ［７５］ Ｃ４Ｈ８Ｏ８Ｎ８ ２９６ ３７．８４ －２１．６２ １０２．４１ １．９０ １４９８ ９．１０ ３９．３０

ＣＬ２０［７６］ Ｃ６Ｈ６Ｏ１２Ｎ１２ ４３８ ３８．３５ －１０．９６ ３７７．０４ ２．０４ １５６７ ９．３８ ４４．１０
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［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＨａｚａｒｄｏｕｓＭａｔｅｒｉａｌｓ，２００９，１６１（２）：５８９－６０７．
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ｃａｌｓｔｕｄｉｅｓｏｎｄｅｎｓｉｔｉｅｓ，ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓａｎｄｐｒｅｓｓｕｒｅｓａｎｄ
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ｇｒｅｓｓｉｎｔｈｅｏｒａｔｉｃａｌｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｆｏｒ
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ＣＡＯＸｉａ，ＸＩＡＮＧＢｉｎ，ＺＨＡＮＧＣｈａｏｙａｎｇ．Ｒｅｖｉｅｗｏｎｒｅａｌａｔｉｏｎ
ｓｈｉｐｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒａｎｄｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ
ａｎｄｔｈｅｉｒｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ
（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌｉａｏ），２０１２，２０（５）：６４３－６４９．
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ＧＥＺｈｏｎｇｘｕｅ，ＷＡＮＧＢｏｚｈｏｕ，ＮＩＵＹｏｎｇｊｉｅ，ｅｔａｌ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｄｅｓｉｇｎａｎｄｐｒｏｐｅｒｔｙｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．Ｃｏｍ
ｐｕｔｅｒｓａｎｄＡｐｐｌｉｅｄＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，２００７，２４（１２）：１７１４－１７１６．

［９］ＧｍｅｈｌｉｎｇＪ．Ｐｏｔｅｎｔｉａｌｏｆｇｒｏｕｐｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｍｅｔｈｏｄｓｆｏｒｔｈｅｐｒｅ
ｄｉｃｔｉｏｎｏｆｐｈａｓｅｅｑｕｉｌｉｂｒｉａａｎｄｅｘｃｅｓｓｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｃｏｍｐｌｅｘｍｉｘ
ｔｕｒｅｓ［Ｊ］．ＰｕｒｅａｎｄＡｐｐｌｉｅｄＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，２００３，７５（７）：８７５－８８８．
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