
书书书

２，６
!"#

３，７
!$%&#

２，４，６，８
'()*+

［３．３．０］
,-./012345

!"#$

：１００６９９４１（２０１８）０４０３５９０５

２，６
%&'

３，７
%()*'

２，４，６，８
+,-./

［３．３．０］
0123456

789

!"#

，
$%&

（
'()*+,-*,.

，
/0 '(

２１００９４）

:

　
;

：
6!$#789:;

，
!<#=>?@&

（ＤｐｐＯＮＨ２）9&ABC

，
DEF

、
&AGHIJKLMNOPQ5RSTA/

U

２，６
!"#

３，７
!$%&#

２，４，６，８
'()*+

［３．３．０］
,-

（
!"#!$#78

）。
VWXYZ[

（ＦＴＩＲ）、
\]

（ＮＭＲ）、̂
[

（ＭＳ）
_`abcdefgh

。
ijfkl!"#!$#78mn.op

，
qrstuBvwxfyzop_`amUkl.{

|

，
wxf}

ＤｐｐＯＮＨ２／ＭｅＣＮ&A~��

，
IJ��9

４８ｈ、
�T9

４０℃、ＤｐｐＯＮＨ２�!$#78��.���9

３∶１
�!

"#!$#78.mn�Q

，
9

３５．０７％。
�W

Ｇａｕｓｓｉａｎ０３
���

，
VWST����

（ＤＦＴ）
.

Ｂ３ＬＹＰ／６３１＋＋Ｇ（ｄ，ｐ）
��

，
_

�bc�A

，
q # � � � A b c

，
_ � A / U . 2 3 4 5 d e � �

。
W

ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ
� � � K � A / U . � � S T 9

１．７３ｇ·ｃｍ－３；
����� ¡IJKL�a¢��£0¤9

４１６．０９ｋＪ·ｍｏｌ－１；ＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓ
¥¦�§KL�A/U2¨9

８．９０ｋｍ·ｓ－１，
2©9

３４．２７ＧＰａ。
���§bª«¬�A/UST

、
2©

、
2¨�

ＲＤＸ
®¯

。

<=>

：
Q5RSTA/U

；
&AIJ

；
!"#!$#78

；
ST����

；
2345

?@AB$

：ＴＪ５５；Ｏ６２
!CDEF

：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１８．０４．０１２

GHIJ

：２０１７０６２３；
KLIJ

：２０１７１１２７

MNOP

：
�°±

（１９９３－），
²

，
³´

，
µ¶·¸¹5º;/0�45i

j

。ｅｍａｉｌ：ｃｈｅｎｇｚｈｉｗｅｉ９３０８０５＠１６３．ｃｏｍ

QRSTU

：
»¼0

（１９６９－），
²

，
½¾

，
µ¶·¸¹5º;/0�45

ij

。ｅｍａｉｌ：ｈｕｂｉｎｇｃｈｅｎｇ＠ｙａｈｏｏ．ｃｏｍ

１　
V

　
W

　　
¹5º;¿ÀÁ.Â¶5Ã

，
Ä�Q5RÅÆÇT

¿ÈÉµÊ

。
Ëf45�Ì.¹5º;

，
Í5��ÎÏ

d.ÀÁÐÑ

。
OP.Q5RSTA/U

（ＨＥＤＣ）［１］，

ÒÓÔÕÖ

（ＨＭＸ）［２］、
×ØÖ

（ＲＤＸ）［３］、
Ù$#Ú�

-

（ＯＮＣ）［４］、
Û$#Û()ÌÜÝ-

（ＣＬ２０）［５］
�

，
Þ

ß5RQ

，
STQ

，
àá6�âx4Å+ãäåKLf

æ�.çè

［６－７］
。

$#8é¹5º;ê¿

ＨＥＤＣ
.ë

Pìg

。１９９４
í

ＭｉｃｈａｅｌＫｏｎｙ［８］
�6$#89:

;

，
rsî/

、
0+

、
$A�M�ïIJ

，
/0fMNO

P.¹5A/U

———
!$#78

。
ðñ�ò{óôõ

ö

［９］
�÷BføN$A~�_!$#78de$A

，

ùúûË}üýA!þ

／
ùÿ$!.$A~��

，
Í5

0"#_!$#78de$A

，
KLA/U'$#7

8

。
$�$AIJVW.$A~�s�%&

，
IJ'

6()

，
*��+v,ËMx.-.4

。
o/

，
÷B}

!$#78.#012

，
��M345

、
67.+v8

9

，
:;"#<5=

，
KLMNOP.!$#78¹5

>£U

，
,ËMx.ij?@

。

　　
#�/

，
Aij6!$#78

［８］
9:;

，
!<#

=>?@&

（ＤｐｐＯＮＨ２）9&ABC

，
D&AIJK

LMNOPQ5RSTA/U

２，６
!"#

３，７
!$

%&#

２，４，６，８
'()*+

［３．３．０］
,-

（
!"#!

$#78

），
_�bcdegh

。
BjfIJ��

、
I

J�T

、
"ABC.WR_`aA/Umn.kl

，
w

xf�CIJ3D

。
WR¡Eó���Ff`aA/

U.ST�2345

。

２　
XYZA

２．１　
[\]^_

　　
GH1BC

：
FýA�

、
�!@&

、
IJK!L

、

M!MN

、
MO

、
!<#=>?P9QRSTU

；
!

$#78

，
VWXY

［８］
��/0

。

　　
ZÁ

：５００ＭＨｚ
\][\Z

，
]´

Ｂｒｕｋｅｒ
¥^

；

ＦｉｎｎｉｇａｎＴＳＱ Ｑｕａｎｔｕｍ ＵｌｔａＡＭ
P ^ [ Z

，
_ `

Ｔｈｅｒｍｏ
¥^

；ＩＲ４３５
PXYZ[Z

，
San

４ｃｍ－１
，

bAcd

；ＶａｒｉｏＥＬⅢPepSTZ

，
f`

Ｅｌｅｍｅｎｔａｒ
¥^

。

９５３

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１８
%

　
&

２６
'

　
&

４
(

　（３５９－３６３）



�°±

，
»¼0

２．２　
34`a

　　
!<#=>?@&

（ＤｐｐＯＮＨ２）�

２，６
!"#



３，７
!$%&#

２，４，６，８
'()*+

［３．３．０］
,-

（
!"#!$#78

，３）
./089g

Ｓｃｈｅｍｅ１
Å

Ｓｃｈｅｍｅ２。

Ｓｃｈｅｍｅ１　ＳｙｎｔｈｅｔｉｃｒｏｕｔｅｏｆＤｐｐＯＮＨ２

Ｓｃｈｅｍｅ２　Ｓｙｎｔｈｅｔｉｃｒｏｕｔｅｏｆ２，６ｄｉａｍｉｎｏ３，７ｄｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉ

ｎｏ）２，４，６，８ｔｅｔｒａｚａｂｉｃｙｃｌｏ［３．３．０］ｏｃｔａｎｅ

２．３　
XYbc

２．３．１　
%d'efgh*

（ＤｐｐＯＮＨ２）234

　　
_XY

［１０］
.��h6id

，
/0

ＤｐｐＯＮＨ２：

j

７．９２ｇ（１１．４０ｍｍｏｌ）
�!@&

、１７ｍＬ
Jk�

２５０ｍＬ
. l m n o p

，
q ¨ r s � t u v h ;

１３．８９ｍＬ（９７．２０ｍｍｏｌ）
wDxkå.

７ｍｏｌ·Ｌ－１
.

ＮａＯＨ
yz

，
v{

，
h;

３０ｍＬ
.

１，４
!ýÛ+

，
|�

}~�

，
h;yË

１０．００ｇ（４２．２０ｍｍｏｌ）
!<#=þ

?P.

１，４
!ýÛ+

（５０ｍＬ），
��rs{�

４ｍｉｎ，
IJb���~�ph;

６０ｍＬ
J

，
��

，６０ｍＬ
~

J��

，
����

５ｈ
KL���4�~

。
j2��

�����~k�

２５０ｍＬ
.lmnop

，
|}3D

�tuh;

１００ｍＬ
�~.

０．２５ｍｏｌ·Ｌ－１
.

ＮａＯＨ
Jyz

，０℃
�q¨rs

１ｈ，
IJb����

，６０ｍＬ
|J��

，
����

，
KL�����~

ＤｐｐＯＮＨ２。

　　１ＨＮＭＲ（４００ＭＨｚ，ＣＤＣｌ３）：δ７．８７（ｍ，４Ｈ，
ＰｈＨ），７．５７（ｍ，２Ｈ，ＰｈＨ），７．５０（ｍ，４Ｈ，ＰｈＨ），

５．９（ｂｒｓ，２Ｈ，ＮＨ２）；ＥＳＩＭＳ（ｍ／ｚ）：２３４［Ｍ＋Ｈ］＋；
Ａｎａｌ．Ｃａｌｃｄ．ｆｏｒＣ１２Ｈ１２ＮＯ２Ｐ（％）：Ｃ６１．８０，Ｈ５．１５，
Ｎ６．０１；ＦｏｕｎｄＣ６１．６３，Ｈ５．０２，Ｎ６．１９。
２．３．２　３，７

%()&'

２，４，６，８
+,-./

［３．３．０］
01ij

（２）
234

　　
�

５０ｍＬ
.�mnop

，
h;

４．６０ｇ（０．０２ｍｏｌ）
!$#781

３０ｍＬ
��

，
��rs

，
h;

２．２４ｇ
（０．０２ｍｏｌ）

FýA�

，
���

７０℃
��IJ

４ｈ，
y

z� ��¡9¢£�

。
IJb��~����

，
�

�

，
K¢£��~!$#78��

，
¤H}��pÂb

¥KA/U

１
.£�¥~

４．４０ｇ，
mn

７１．９％。
　　１ＨＮＭＲ（５００ＭＨｚ，ＤＭＳＯｄ６）δ：５．６０（ｓ，２Ｈ，

ＣＨ），８．１７（ｓ，２Ｈ，ＮＨ）；１３ＣＮＭＲ（１２５ＭＨｚ，Ｄ２Ｏ）

δ：７８．００，１６４．３２；ＥＳＩＭＳ（ｍ／ｚ）：２２９［Ｍ－Ｈ］－；Ａｎａｌ．
Ｃａｌｃｄ．ｆｏｒＣ４Ｈ４Ｎ８Ｏ４Ｎａ２（％）：Ｃ１７．５２，Ｈ １．５０，
Ｎ４０．８８；ＦｏｕｎｄＣ１７．２１，Ｈ１．２３，Ｎ４１．０６。
２．３．３　２，６

%&'

３，７
%()*'

２，４，６，８
+,-

./

［３．３．０］
01

（
%&'%('kl

，３）
2

34

　　
��rs�

，
�

５００ｍＬ
lmnoph;

２．７４ｇ
（０．０１ｍｏｌ）

!$#78��Å

４００ｍＬ
MO

，
rsy

¦�

，
S§=h;

６．９９ｇ（０．０３ｍｏｌ）ＤｐｐＯＮＨ２，h
{

，
IJ~����

４０℃
IJ

４８ｈ，
IJb��~�

���

，
��

，
�z¨©ª«MO

，
J�

，
M!MN¬

（６×１００ｍＬ），
/qË®¯

，
IJK!L��

，̈
©ª

«yCK���~

。
¤H}M!MNpÂb¥KA/

U

２
.���~

１．００ｇ，
mn

３８．５１％。
　　１Ｈ ＮＭＲ（５００ＭＨｚ，ＤＭＳＯｄ６）δ：４．８５（ｓ，
２Ｈ，ＣＨ），９．４２（ｓ，２Ｈ，ＮＨ）；９．７１（ｓ，４Ｈ，ＮＨ）；
１３ＣＮＭＲ（１２５ＭＨｚ，ＤＭＳＯｄ６）δ：６９．４９，１６１．７７；

ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１
）：３３１８，２９６８，１７２４，１６４５，１５６３，

１４４０，１２４１，１０３８，８１２，７８２，５８３；ＥＳＩＭＳ（ｍ／ｚ）：
２５９［Ｍ－Ｈ］－；Ａｎａｌ．Ｃａｌｃｄ．ｆｏｒＣ４Ｈ８Ｎ１０Ｏ４（％）：
Ｃ１８．４６，Ｈ３．０８，Ｎ５３．８５；ＦｏｕｎｄＣ１８．２１，Ｈ３．１６，
Ｎ５３．７５。

３　
mnopqrs

　　
�W

Ｇａｕｓｓｉａｎ０３［１１］
���

，
VWST����

（ＤＦＴ）
.

Ｂ３ＬＹＰ［１２］
��

，
°W#±

６３１＋＋Ｇ（ｄ，ｐ）［１２］，

_

２，６
!"#

３，７
!$%&#

２，４，６，８
'()*+

［３．３．０］
,-.bcde�A

，
KL�âx.²³c

P

；
}/�A#02VW

ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ
���§KL

０６３

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２６，Ｎｏ．４，２０１８（３５９－３６３）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



２，６
!"#

３，７
!$%&#

２，４，６，８
'()*+

［３．３．０］
,-./012345

��ST

［１２］
；
����� ¡IJ6´Ka¢��

£0¤

（ＨＯＦ）
.�§@

［１３］
；
#���ST�£0µ

，

�W

ＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓ
¥¦

［１４］
�Ff�2¨

、
2©Å2

¤�2345

。
�AbcI¶·

，
9¸5¹2.º|

@»

。
�bc�§p¼½¾T���x.¿x@

。

４　
tu]vw

４．１　
xyz{|%&'%('kl}~2��

　　
} ! $ # 7 8 � �

１．３７ｇ（５．００ｍｍｏｌ）、
ＤｐｐＯＮＨ２３．４９ｇ（１５．００ｍｍｏｌ）、IJ�T9

４０℃
3

D�

，
WÀfIJ��_/0!"#!$#78mn

.kl

，
bªÒg

１
ÁÂ

。

　　
·g

１
Ã6ÄÎ

，
ÅÆIJ��.Çh

，
!"#!

$#78.mnêÈÉÊQ

。
}IJ��9

４８ｈ
�

�Q

。
��ËÌ

，
IJÞÍ5

，
mnÎÆ

，
$IJ��

ÏÞÐËÑ

，
IJsÒÓÔÕüe()+Ö×IàÓ

ØÆmn

，
Ù�CIJ��9

４８ｈ。

�

１　
IJ��_!"#!$#78mn.kl

Ｔａｂｌｅ１　Ｅｆｆｅｃｔｏｆｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｔｉｍｅｏｎｔｈｅｙｉｅｌｄｏｆ２，６ｄｉａｍｉｎｏ

３，７ｄｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）２，４，６，８ｔｅｔｒａｚａｂｉｃｙｃｌｏ［３．３．０］ｏｃｔａｎｅ

Ｎｏ． １ ２ ３ ４ ５ ６

ｔｉｍｅ／ｈ １２ ２４ ３６ ４８ ６０ ７２
ｙｉｅｌｄ／％ ５．２３ １２．４７ ２０．９２ ３５．０７ ２３．２８ ８．４９

４．２　
xy��|%&'%('kl}~2��

　　
} ! $ # 7 8 � �

１．３７ｇ（５．００ｍｍｏｌ）、
ＤｐｐＯＮＨ２３．４９ｇ（１５．００ｍｍｏｌ）、IJ��9

４８ｈ
3

D�

，
WÀfIJ�T_/0!"#!$#78mn

.kl

，
bªÒg

２
ÁÂ

。

�

２　
IJ�T_!"#!$#78mn.kl

Ｔａｂｌｅ２　Ｅｆｆｅｃｔｏｆｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｎｔｈｅｙｉｅｌｄｏｆ

２，６ｄｉａｍｉｎｏ３，７ｄｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）２，４，６，８ｔｅｔｒａｚａｂｉｃｙｃｌｏ

［３．３．０］ｏｃｔａｎｅ

Ｎｏ． １ ２ ３ ４ ５

ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ／℃ １０ ２０ ３０ ４０ ５０
ｙｉｅｌｄ／％ １８．５２ ２１．０７ ２７．６０ ３５．０７ １７．４３

　　
�g

２
Ã6ÄÎ

，
ÅÆIJ�T.�Q

，̀
aA/

U.mnêÈÉÇh

。
ÚIJ�T9

４０℃
�

，̀
a

A/U.mn�{

，
�TÛ��Q

，
mn�Ø

，
ÜÃ5

¿o9�TsQÔÕ!"#!$#78S¦

。

４．３　ＤｐｐＯＮＨ２2��|%&'%('kl}~

2��

　　
}!$#78��

１．３７ｇ（５．００ｍｍｏｌ）、
IJ�

�9

４８ｈ、
I J � T 9

４０℃
3 D �

，
W À W À

ＤｐｐＯＮＨ２�!$#78��.���_/0!"#

!$#78mn.kl

，
bªÒg

３
ÁÂ

。

�

３　
U;�_!"#!$#78mn.kl

Ｔａｂｌｅ３　Ｅｆｆｅｃｔｏｆｔｈｅｍｏｌｅｒａｔｉｏｏｎｔｈｅｙｉｅｌｄｏｆ２，６ｄｉａｍｉｎｏ

３，７ｄｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）２，４，６，８ｔｅｔｒａｚａｂｉｃｙｃｌｏ［３．３．０］ｏｃｔａｎｅ

ｍｏｌｅｒａｔｉｏ
（ＤｐｐＯＮＨ２∶Ｃ４Ｈ４Ｎ８Ｏ４Ｎａ２）

ｍ（ＤｐｐＯＮＨ２）
／ｇ

ｙｉｅｌｄ
／％

２∶１ ２．３３ ３３．６１
３∶１ ３．５０ ３５．０７
４∶１ ４．６６ ３２．９４

　　
·g

３
Ã6ÄÎ

，
Çh

ＤｐｐＯＮＨ２�!$#78

U^.R�_!"#!$#78mnklÞ{

。
:o

Ã5¿!$#78��Å

ＤｐｐＯＮＨ２S¡bcÝÞ

)

，
,ËMx.��ßà

，
ÔÕ��ÊQ

ＤｐｐＯＮＨ２�
!$#78��.���_IJmn.ÊQklÞ

{

，
�/*�

，
Ç{!á.���âÓÊQIJ.0

A

，
o/

，ＤｐｐＯＮＨ２�!$#78��.��.��

�J9

３∶１。
４．４　

��[Y

　　
9,~BjIJ��

、
IJ�T

、ＤｐｐＯＮＨ２�

!$#78��.���Ülz+vop_`a

mUmn.kl

，
_�lzklopdef

Ｌ９（３
４
）

.tu+v

，
+vop1JãÒg

４
ÁÂ

，
tu+vÒ

g

５
ÁÂ

。

　　
�g

５
ºäÃå

，
IJ��_!"#!$#78

mn.kl�{

，
�=¿IJ�T

，
��¿

ＤｐｐＯＮＨ２
�!$#78��.���

。
Ãwx�CIJ3D9

Ａ３Ｂ３Ｃ２，
æIJ��9

４８ｈ、
IJ�T9

４０℃、
ＤｐｐＯＮＨ２�!$#78��.���9

３∶１，
/�

，

!"#!$#78.mn�Q

，
mn9

３５．０７％。

�

４　
+vop1Jã

Ｔａｂｌｅ４　Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｆａｃｔｏｒｓ

Ｎｏ． Ａ
ｔｉｍｅ／ｈ

Ｂ
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ／℃

Ｃ
ｍｏｌｅｒａｔｉｏ

１ ２４ ２０ ２∶１
２ ３６ ３０ ３∶１
３ ４８ ４０ ４∶１

１６３

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１８
%

　
&

２６
'

　
&

４
(

　（３５９－３６３）



�°±

，
»¼0

�

５　
tu+vg

Ｌ９（３
４
）

Ｔａｂｌｅ５　ＯｒｔｈｏｇｏｎａｌｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｔａｂｌｅＬ９（３
４
）

Ｎｏ． Ａ Ｂ Ｃ ｙｉｅｌｄ／％

１ ２４ ２０ ２∶１ １５．２５
２ ２４ ３０ ３∶１ ２２．６０
３ ２４ ４０ ４∶１ ２７．１７
４ ３６ ２０ ３∶１ ２１．６９
５ ３６ ３０ ４∶１ ２５．９７
６ ３６ ４０ ２∶１ ２９．７７
７ ４８ ２０ ４∶１ ２７．７９
８ ４８ ３０ ２∶１ ３１．７４
９ ４８ ４０ ３∶１ ３５．０７
Ｋ１ ６５．０１ ６４．７３ ７６．７６
Ｋ２ ７７．４３ ８０．３１ ８４．７５
Ｋ３ ９４．６０ ９２．０１ ７５．５４
ｋ１ ２１．６７ ２１．５８ ２５．５９
ｋ２ ２５．８１ ２６．７７ ２８．２５
ｋ３ ３１．５３ ３０．６７ ２５．１８
Ｒ ９．８６ ９．０９ ３．０７

４．５　
6789

　　
£0¤ÅST¿çx¹5º;45Å�§23è

é.GzÂ¶Vè

，
W�êÔ��/0OPQ5RS

TA/U

。
}

Ｂ３ＬＹＰ／６３１＋Ｇ
� A # 0 2

，
W

ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ
��§

２，６
!"#

３，７
!$%&#

２，
４，６，８

'()*+

［３．３．０］
.��ST9

１．７３ｇ·ｃｍ－３。
rs����IJ

［１３］
�§S¡.£0¤

。
��IJ��

Ò

Ｓｃｈｅｍｅ３。

Ｓｃｈｅｍｅ３　Ｉｓｏｄｅｓｍｉｃｒｅａｃｔｉｏｎｄｅｓｉｇｎｅｄｆｏｒ２，６ｄｉａｍｉｎｏ３，７
ｄｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）２，４，６，８ｔｅｔｒａｚａｂｉｃｙｃｌｏ［３．３．０］ｏｃｔａｎｅ

　　
}

２９８Ｋ
�.a¢£0µÃgÂÒ�

：

ΔＨ２９８Ｋ＝∑ ΔＨｆ，Ｐ－∑ ΔＨｆ，Ｒ （１）

¦p

，ΔＨｆ，ＰÅ ΔＨｆ，ＲSëgÂ}

２９８Ｋ
�£0UÅI

JU.a¢£0µ

。
��IJp��.

ＣＨ４、ＮＨ３、

ＣＨ３ＮＨ２Å ＮＨ２ＮＯ２£0µËìí+v@

［９，１５－１６］
，
$

îïð~ñò

４
.Ãó+v@

，
ÞsÃ6�W

Ｇ２
�

�

［１７］
qôõ�:¡AIJ�§�a¢��£0µ

。

IJ¦

［１８］
Ò�

：

ＣａＨｂＮｃ→ ａＣ（ｇ）＋ｂＨ（ｇ）＋ｃＮ（ｇ） （２）
　　

öM�¹

，ΔＨ２９８ＫâÃ6÷øÒ�¥¦de�§

：

ΔＨ２９８Ｋ＝ΔＥ２９８Ｋ＋Δ（ｐＶ）＝ΔＥ０＋ΔＺＰＥ＋ΔＨＴ＋ΔｎＲＴ （３）

¦p

，ΔＥ２９８ＫÅ ΔＥ０¿}

０Ｋ
�£0UÅIJUù5R

1ä

；ΔＺＰＥ¿}

０Ｋ
�£0UÅIJUú»51ä

；

ΔＨＴ¿０～２９８Ｋ.�Tûtü

。
}�ýþ~IJp

，

Δ（ｐＶ）ΔｎＲＴ。_�Á��.��IJ

，Δｎ＝０，o/

Δ（ｐＶ）＝０。
　　

rs2�G¦

，
�§KL!"#!$#78.£

0¤9

４１６．０９ｋＪ·ｍｏｌ－１。
ÿ®�W:¡A��

［１８］
，
�§!"#!$#78.£

0¤9

４２６．４８ｋＪ·ｍｏｌ－１。
�W:¡A.���§K

L.£0¤!Q�����

。
Gá"äÝ|

，
}de

�MH�§.�#£0¤.@

４１６．０９ｋＪ·ｍｏｌ－１。
　　ＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓ

¥¦

［１４］
�§

ＣａＨｂＯｃＮｄé ＨＥＤＣ
2¨

、
2©Å2¤

。
��§¥¦Ò�

：

Ｍ
—

＝１．０１（Ｍ
—
１／２Ｑ１／２）１／２（１＋１．３ρ） （４）

ｐ＝１．５５８ρ２ＮＭ
—
１／２Ｑ１／２ （５）

　　
���A/U$%

２ａ＋ｂ／２＞ｃ≥ｂ／２，o/Ë

Ｎ＝（ｂ＋２ｃ＋２ｄ）／４Ｍ （６）

Ｍ
—

＝（５６ｄ＋８８ｃ－８ｂ）／（ｂ＋２ｃ＋２ｄ） （７）
Ｑ＝［２８．９ｂ＋９４．０５（ｃ／２－ｂ／４）＋０．２３９ΔＨｆ，ｍ］／Ｍ （８）

¦p

，Ｄ
92¨

，ｋｍ·ｓ－１；ｐ
92©

，ＧＰａ；Ｎ
9&Ô'G

23£0þ~.��è

，ｍｏｌ·ｇ－１；Ｍ
—

9þ~mU.ã

��^R

，ｇ·ｍｏｌ－１；Ｑ
9&Ô'G.23Aó5

，

Ｊ·ｇ－１；ρ9VW

ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ
���§.��ST

，

ｇ·ｍ－３；ΔＨｆ，ｍ9'G.a¢��£0µ

，ｋＪ·ｍｏｌ－１。
　　

M()*�

，
45F§pÃ6+W��STì,Ð

GST

。
#���ST�§KL.�A/U.2¨9

８．９０ｋｍ·ｓ－１，
2©9

３４．２７ＧＰａ，
2¤9

１２７０．８７Ｊ·ｇ－１。
��§bªÃå

，
�A/Uµ¶2345�

ＲＤＸ（
2¨

８．７５ｋｍ·ｓ－１；
2©

３３．８０ＧＰａ）［１９］
.45¯Ú

。

５　
t

　
w

　　（１）
6!$#789:;

，ＤｐｐＯＮＨ２9&AB

C

，
D&AIJKLMNOP.¹5º;

———
!"#

!$#78

，
q-WXYZ[

、
\][\

、̂
[_�b

cdegh

。
�IJH.67

，
45/01

，
,ËMx

.JW?@

。

　　（２）
ijfIJ��

、
IJ�T

、ＤｐｐＯＮＨ２�!

$#78��.���_/0!"#!$#78.m

nkl

，
qrstuBvw2IJ��_!"#!$

#78mn.kl¿�{.

，
�=¿IJ�T

，
��¿

ＤｐｐＯＮＨ２�!$#78��.���

。
Ãwx�C

２６３

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２６，Ｎｏ．４，２０１８（３５９－３６３）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



２，６
!"#

３，７
!$%&#

２，４，６，８
'()*+

［３．３．０］
,-./012345

IJ3D9

Ａ３Ｂ３Ｃ２，
æIJ��9

４８ｈ、
IJ�T9

４０℃、ＤｐｐＯＮＨ２�!$#78��.���9

３∶１
�

，
!"#!$#78.mn�Q

，
9

３５．０７％。
　　（３）

WST����.

Ｂ３ＬＹＰ
���Af!"#

!$# 7 8 . b c

；
q V W

ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ
� � Å

ＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓ
¥¦�§!"#!$#78.��ST

9

１．７３ｇ·ｃｍ－３
，
2¨9

８．９０ｋｍ·ｓ－１，
£0¤9

４１６．０９ｋＪ·ｍｏｌ－１，
2©9

３４．２７ＧＰａ。

��!C

：

［１］
345

，
6d5

．
Q5RSTA/U

［Ｍ］．
7ñ

：
`8ò9Î:

;

，２００５：１５－１９．
ＯＵ Ｙｕｘｉａｎｇ，ＬＩＵ Ｊｉｎｑｕａｎ．Ｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｄｅｎｓｉｔｙｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＮａｔｉｏｎａｌＤｅｆｅｎｃｅＩｎｄｕｓｔｒｙＰｒｅｓｓ，２００５：１５－１９．

［２］ＷＥＩＴａｏｔａｏ，ＺＨＡＮＧＹｕ，ＸＵＫａｎｇｚｈｅｎ，ｅｔａｌ．Ｃａｔａｌｙｔｉｃａｃｔｉｏｎ
ｏｆｎａｎｏＢｉ２ＷＯ６ｏｎｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓｏｆＡＰ，ＲＤＸ，ＨＭＸ
ａｎｄｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｏｆＮＧ／ＮＣｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ［Ｊ］．ＲｓｃＡｄｖａｎｃｅｓ，２０１５，
５（８６）：７０３２３－７０３２８．

［３］ＨａｙｃｒａｆｔＪＪ，ＳｔｅｖｅｎｓＬＬ，ＥｃｋｈａｒｄｄｔＣＴ．Ｔｈｅｅｌａｓｔｉｃｃｏｎｓｔａｎｔｓａｎｄ
ｒｅｌａｔｅｄｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｔｈｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｃｙｃｌｏｔｒｉｍｅｔｈｙｌｅｎｅｔｒｉｎｉｔｒａ
ｍｉｎｅ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，２００６，１２４（２）：１－１１．

［４］ＺＨＡＮＧＪｉ，ＸＩＡＯ Ｈｅｍｉｎｇ．Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌｓｔｕｄｉｅｓｏｎｔｈｅｉｎｆｒａ
ｒｅｄｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｓｐｅｃｔｒａ，ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ，ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ，ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ
ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｎｄｐｙｒｏｌｙｓｉｓｍｅｃｈａｎｉｓｍｏｆｏｃｔａｎｉｃｔｒｏｃｕｂａｎｅ［Ｊ］．Ｔｈｅ
ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，２００２，１１６（２４）：１０６７４－１０６８３．

［５］ＧｏｏｆｉｔＴ，ＺｙｋＫ．Ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｎｄｃｏｍ
ｐａｔｉｂｉｌｉｔｙｏｆＣＬ２０ｗｉｔｈｂｉｎｄｅｒｓＨＴＰＢ，ＰＢＡＮ，ＧＡＰａｎｄｐｏｌｙＮ
ＩＭＭＯ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＴｈｅｒｍａｌＡｎａｌｙｓｉｓａｎｄＣａｌｏｒｉｍｅｔｒｙ，２０１５，
１１９（３）：１－９．

［６］ＳｈｒｅｅｖｅＪＭ，ＭｉｔｃｈｅｌｌＬＡ，ＰａｒｒｉｓｈＤＡ，ｅｔａｌ．ＮＦｕｎｃｔｉｏｎａｌｉｚｅｄ
ｎｉｔｒｏｘｙ／ａｚｉｄｏｆｕｓｅｄｒｉｎｇａｚｏｌｅｓａｓｈｉｇｈｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃ
ｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭａｔｅｒｉａｌｓＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２０１６，４（１９）：
７４３０－７４３６．

［７］ＦｉｓｃｈｅｒＤ，ＫｌａｐｔｋｅＴＭ，ＳｔｉｅｒｓｔｏｒｆｅｒＪ．１，５Ｄｉ（ｎｉｔｒａｍｉｎｏ）ｔｅｔ
ｒａｚｏｌｅ：Ｈｉｇｈｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙａｎｄｓｕｐｅｒｉｏｒｅｘｐｌｏｓｉｖｅｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ［Ｊ］．
ＡｎｇｅｗａｎｄｔｅＣｈｅｍｉｅ，２０１５，５４（３５）：１０２９９－１０３９２．

［８］ＭｉｃｈａｅｌＫ，ＩａｎＪＫ．ＳｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆＯｃｔａｈｙｄｒｏ２，５ｂｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）ｉｍｉ
ｄａｚｏ［４，５ｄ］ｉｍｉｄａｚｏｌｅ［Ｊ］．Ｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｅｓ，１９９４，３８（３）：５９５－６００．

［９］
<Ñ=

．
!$#781�>£U./0ij

［Ｄ］．
ðñ

：
ðñ�

ò{ó

，２０１６．
ＷＡＮＧ Ｃｈａｎｇｙｉｎｇ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆｄｉｎｉｔｒｏａｃｅｔｙｌｅｎｅｇｕａｎｉｄｉｎｅａｎｄ
ｔｈｅｉｒｓｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ［Ｄ］．Ｎａｎｊｉｎｇ：ＮａｎｊｉｎｇＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＳｃｉｅｎｃｅ＆
Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０１６．

［１０］ＡｒｍｓｔｒｏｎｇＡ，ＢａｘｔｅｒＣＡ，ＬａｍｏｎｔＳＧ，ｅｔａｌ．Ａｍｉｎｅｐｒｏｍｏｔｅｄ，
ｏｒｇａｎｏｃａｔａｌｙｔｉｃａｚｉｒｉｄｉｎａｔｉｏｎｏｆｅｎｏｎｅｓ［Ｊ］．ＯｒｇａｎｉｃＬｅｔｔｅｒｓ，２００７，
９（２）：３５１－３５３．

［１１］ＦｒｉｓｃｈＭＪ，ＴｒｕｃｋｓＧＷ，ＳｃｈｌｅｇｅｌＨＢ，ｅｔａｌ．Ｇａｕｓｓｉａｎ０３［ＣＰ］，
Ｐｉｔｔｓｂｕｒｇｈ：ＧａｕｓｓｉａｎＩｎｃ，Ｐａ，２００３．

［１２］
>?

，
@AB

．
�R¡Aó�§q¨��¹5º;¥~ST.6

/O��

———ＨＥＤＭ
.xRS¡��

［Ｊ］．
¹5º;

，２００６，１４
（２）：１５８．
ＱＩＵＬｉｎｇ，ＸＩＡＯＨｅｍｉｎｇ．Ａｎｅｗｓｉｍｐｌｅｍｅｔｈｏｄｆｏｒｒａｐｉｄｐｒｅｄｉｃ
ｔｉｎｇｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｄｅｎｓｉｔｉｅｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓｂａｓｅｄｏｎｑｕａｎｔｕｍ
ｃｈｅｍｉｓｔｒｙｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｅｓｉｇｎｏｆＨＥＤＭ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒ
ｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌｉａｏ），２００６，１４（２）：１５８．

［１３］ＷＡＮＧＦａｎｇ，ＷＡＮＧＧｕｉｘｉａｎｇ，ＧＯＮＧＸｕｅｄｏｎｇ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｏ
ｒｅｔｉｃａｌｓｔｕｄｉｅｓｏｎｔｈｅｈｅａｔｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ，ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ，
ａｎｄｐｙｒｏｌｙｓｉｓｍｅｃｈａｎｉｓｍｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｙｃｌｉｃｎｉｔｒａｍｉｎｅｓ［Ｊ］．Ｔｈｅ
ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２０１１，１１５（４７）：１３８５８－１３８６４．

［１４］ＫａｍｌｅｔＭＪ，ＪａｃｏｂｓＳＪ．ＣｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆＤｅｔｏｎａｔｉｏｎｓ．Ｉ．Ａｓｉｍｐｌｅｍｅｔｈ
ｏｄｆｏｒｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＣ—Ｈ—Ｎ—Ｏｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ
［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９６８，４８（１）：２３－２５．

［１５］ＤｅａｎＪＡ．Ｌａｎｇｅ′ｓＨａｎｄｂｏｏｋｏｆＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，１５ｔｈＥｄ［Ｍ］．
ＭｃＧｒａｗＨｉｌｌ，ＮｅｗＹｏｒｋ，１９９９：８２－８３．

［１６］ＷｉｌｃｏｘＣＦ，ＺｈａｎｇＹｉｘｕｅ，ＢａｕｅｒＳＨ．Ｔｈｅｔｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆ
ＴＮＡＺ（１，３，３ｔｒｉｎｉｔｒｏａｚｅｔｉｄｉｎｅ）ａｎｄｒｅｌａｔｅｄｓｐｅｃｉｅｓ：ｍｏｄｅｌｓｆｏｒ
ｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇｈｅａｔｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＳｔｒｕｃｔｕｒｅ
Ｔｈｅｏｃｈｅｍ，２０００，５２８（１－３）：９５－１０９．

［１７］ＣｕｒｔｉｓｓＬＡ，ＲａｇｈａｖａｃｈａｒｉＫ，ＲｅｄｆｅｒｎＰＣ，ｅｔａｌ．Ａｓｓｅｓｓｍｅｎｔｏｆ
Ｇａｕｓｓｉａｎ３ａｎｄｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｉｅｓｆｏｒａｌａｒｇｅｒｅｘｐｅｒｉ
ｍｅｎｔａｌｔｅｓｔｓｅｔ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，２０００，１１２（１７）：
７３７４－７３８３．

［１８］
>C_

，
DEF

，
GH

，
�

．
�:¡AIJ��§Q5A/U.£

0¤

［Ｊ］．
¹5º;

，２００８，１６（６）：６４７－６５１．
ＱＩＵＬｉｍｅｉ，ＧＯＮＧＸｕｅｄｏｎｇ，ＺＨＥＮＧＪｉａｎ，ｅｔａｌ．Ｈｅａｔｏｆｆｏｒ
ｍａｔｉｏｎｆｏｒｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｕｓｉｎｇａｔｏｍｉｚａｔｉｏｎ
ｒｅａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（Ｈａｎｎｅｎｇ
Ｃａｉｌｉａｏ），２００８，１６（６）：６４７－６５１．

［１９］ＨＵＡＮＧＹａｎｇｅｎ，ＧＡＯＨａｉｘｉａｎｇ，ＳｈｒｅｅｖｅＪＭ，ｅｔａｌ．Ｎｉｔｒｏａｍｉｎｏ
ｔｒｉａｚｏｌｅｓ：Ｎｉｔｒｏｇｅｎｒｉｃｈｐｒｅｃｕｒｓｏｒｓｏｆｓｔａｂｌｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｓａｌｔｓ［Ｊ］．Ｅｕｒｏ
ｐｅａｎＪｏｕｒｎａｌｏｆＩｎｏｒｇａｎｉｃＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，２００８，２００８（１６）：２５６０－２５６８．

ＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＤｅｔｏｎａｔｉｏｎＰｒｏｐｅｒｔｙｏｆ２，６Ｄｉａｍｉｎｏ３，７ｄｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｎｉｎｏ）２，４，６，８ｔｅｔｒａｚａｂｉｃｙｃｌｏ［３．３．０］ｏｃｔａｎｅ

ＣＨＥＮＧＺｈｉｗｅｉ，ＨＵＢｉｎｇｃｈｅｎｇ
（ＳｃｈｏｏｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，ＮａｎｊｉｎｇＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，Ｎａｎｊｉｎｇ２１００９４，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：２，６Ｄｉａｍｉｎｏ３，７ｄｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）２，４，６，８ｔｅｔｒａｚａｂｉｃｙｃｌｏ［３．３．０］ｏｃｔａｎｅ，ａｎｅｗｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄ，ｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄ
ｆｒｏｍ３，７ｂｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）２，４，６，８ｔｅｔｒａａｚａｂｉｃｙｃｌｏ［３．３．０］ｏｃｔａｎｅａｎｄＤｐｐＯＮＨ２ｖｉａｎｅｕｔｒａｌｉｚａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎａｎｄａｍｉｎａｔｉｏｎｒｅａｃ
ｔｉｏｎ．Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ２，６ｄｉａｍｉｎｏ３，７ｄｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）２，４，６，８ｔｅｔｒａｚａｂｉｃｙｃｌｏ［３．３．０］ｏｃｔａｎｅｗａｓｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄｂｙｉｎｆｒａｒｅｄ（ＩＲ）
ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，ｎｕｃｌｅａｒｍａｇｎｅｔｉｃｒｅｓｏｎａｎｃｅ（ＮＭＲ）ａｎｄｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒ（ＭＳ）．Ｔｈｅｆａｃｔｏｒｓｅｆｆｅｃｔｉｎｇｔｈｅｙｉｅｌｄｏｆｔａｒｇｅｔｃｏｍｐｏｕｎｄ
ｗａｓｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄｂｙｏｒｔｈｏｇｏｎａｌｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ．Ｒｅｓｕｌｔｓｉｎｄｉｃａｔｅｓｔｈａｔｔｈｅｙｉｅｌｄｏｆ２，６ｄｉａｍｉｎｏ３，７ｄｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）２，４，６，８ｔｅｔｒａｚａｂｉ
ｃｙｃｌｏ［３．３．０］ｏｃｔａｎｅｉｓｔｈｅｈｉｇｈｅｓｔ（３５．０７％）ｕｎｄｅｒｔｈｅｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓｏｆｒｅａｃｔｉｏｎｔｉｍｅ４８ｈ，ｒｅａｃｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ４０℃ ａｎｄ３∶１ａｓ
ｍｏｌｅｒａｔｉｏ．ＴｈｅｓｔａｂｌｅｇｅｏｍｅｔｒｙｏｆｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄｗａｓｃｏｍｐｌｅｔｅｌｙｏｐｔｉｍｉｚｅｄａｔｔｈｅＢ３ＬＹＰ／６３１Ｇ＋＋（ｄ，ｐ）ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｌｅｖｅｌｏｆ
ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ（ＤＦＴ）．Ｔｈｅｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆｔｈｅｔａｒｇｅｔｃｏｍｐｏｕｎｄｉｓ１．７３ｇ·ｃｍ－３ｂｙＭｏｎｔｅＣａｒｌｏｍｅｔｈｏｄ．Ｔｈｅｈｅａｔ
ｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｉｓ４１６．０９ｋＪ·ｍｏｌ－１ｖｉａｉｓｏｄｅｓｍｉｃｒｅａｃｔｉｏｎ．Ｔｈｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅａｒｅ８．９０ｋｍ·ｓ－１ａｎｄ
３４．２７ＧＰａｐｒｅｄｉｃｔｅｄｂｙＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓｆｏｒｍｕｌａ．Ａｌｌｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗｔｈａｔｔｈｅｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｄｅｎｓｉｔｙ，ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ
ｐｒｅｓｓｕｒｅａｒｅｃｌｏｓｅｄｔｏｔｈａｔｏｆＲＤＸ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｄｅｎｓｉｔｙｍａｔｅｒｉａｌ；ａｍｉｎａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ；２，６ｄｉａｍｉｎｏ３，７ｄｉｓ（ｎｉｔｒｏｉｍｉｎｏ）２，４，６，８ｔｅｔｒａｚａｂｉｃｙｃｌｏ［３．３．０］
ｏｃｔａｎｅ；ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ；ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｙ
ＣＬＣｎｕｍｂｅｒ：ＴＪ５５；Ｏ６２ Ｄｏｃｕｍｅｎｔｃｏｄｅ：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１８．０４．０１２

３６３

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１８
%

　
&

２６
'

　
&

４
(

　（３５９－３６３）


