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６ｄｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｏｔｒｉａｚｏｌ３ｉｕｍ１ｏｘｉｄｅ（０．９５ｇ，３．６ｍｍｏｌ）ｗｅｒｅ
ｄｉｓｓｏｌｖｅｄｉｎ８０ｍＬａｃｅｔｏｎｅａｔａｍｂｉｅｎｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ｔｏｔｈｅｒｅ
ａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅ，ｃｈｌｏｒｏａｃｅｔｏｎｅ（０．３８ｇ，４ｍｍｏｌ）ｗａｓａｄｄｅｄ
ｄｒｏｐｗｉｓｅ．Ｔｈｅｓｏｌｕｔｉｏｎｗａｓｓｔｉｒｒｅｄｆｏｒ８ｈａｔ５８℃．Ａｆｔｅｒｅ
ｖａｐｏｒａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｓｏｌｖｅｎｔ，ｔｈｅｒｅｓｉｄｕｅｗａｓｗａｓｈｅｄｗｉｔｈｗａｔｅｒ
ａｎｄｄｉｅｔｈｙｌｅｔｈｅｒ，ａｎｄｄｒｉｅｄｔｏｇｉｖｅ０．４１ｇｏｒａｎｇｅｓｏｌｉｄｗｉｔｈａ
ｙｉｅｌｄｏｆ４０．５％ ａｎｄａｐｕｒｉｔｙｏｆ９９．２％（ＨＰＬＣ）．ＩＲ（ＫＢｒ，ν／
ｃｍ－１）：３４４４，３０９７，２９８６，２９３８，２８６９，１７４５，１６３２，１６０１，

４５３４，１４８８，１４０１，１３７１，１３４４，１２８１，１２３４，１１８４，１１６９，
１１０１，１０６７，１０２０，９９８，９３５，９１１，８０５；１ＨＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，
５００ＭＨｚ），δ：９．３７０（１Ｈ，ＣＨ），８．９３８（１Ｈ，ＣＨ），５．６０３
（２Ｈ，ＣＨ２），２．１４７（３Ｈ，ＣＨ３）；

１３Ｃ ＮＭＲ （ＤＭＳＯｄ６，
１２５ＭＨｚ），δ：２０２．２２３，１４６．０３３，１３７．９８８，１３７．２１７，１１７．６０２，
１１５．３７１，８４．１９２，２６．５２４；Ａｎａｌ．Ｃａｌｃｄ．ｆｏｒＣ９Ｈ７Ｎ５Ｏ６（％）：
Ｃ３８．４４，Ｈ ２．５１，Ｎ ２４．９１；Ｆｏｕｎｄ：Ｃ３８．４０，Ｈ２．７５，
Ｎ２４．８２．

Ｓｃｈｅｍｅ１

２．２．３　 ４，６Ｄｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｏｔｒｉａｚｏｌ３Ｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌ１Ｏｘｉｄｅ
（ＴＮＢＴＯ）

　　４，６Ｄｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｏｔｒｉａｚｏｌ３ａｃｅｔｏｎｅ１ｏｘｉｄｅｗａｓｄｉｓｓｏｌｖｅｄ
ｉｎ５ｍＬ９８％ ｓｕｌｆｕｒｉｃａｃｉｄ．Ｔｏｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅ，６５％ ｎｉ
ｔｒｉｃａｃｉｄ（３．９ｍＬ，５４ｍｍｏｌ）ｗａｓａｄｄｅｄｄｒｏｐｗｉｓｅａｔ－５℃．
Ｔｈｅｓｏｌｕｔｉｏｎｗａｓｓｔｉｒｒｅｄｆｏｒ６ｈａｔ４０℃．Ｔｈｅｎｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｘ
ｔｕｒｅｗａｓｐｏｕｒｅｄｉｎｔｏｉｃｅｗａｔｅｒ．Ｔｈｅｙｅｌｌｏｗｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓｆｉｌ
ｔｅｒｅｄｔｏｏｂｔａｉｎ１．０ｇｓｏｌｉｄｗｉｔｈａｙｉｅｌｄｏｆ５２．６％．ＩＲ（ＫＢｒ，
ν／ｃｍ－１）：３４２２，３１０５，２２８９，１６０３，１５４３，１４８９，１３４６，１２９６，
１２３３，１１７４，１１２１，１０６５，１０００，９３４，９１０，８４７，８０４，７７６；
１ＨＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，５００ＭＨｚ），δ：９．５２－９．５２（１Ｈ，ＣＨ），

９．０２－９．３４３（１Ｈ，ＣＨ），７．２３－７．０３（Ｈ，（ＮＯ２）２）；
１３ＣＮＭＲ

（ＤＭＳＯｄ６，１２５ＭＨｚ），δ：１４６．６１，１４３．５３，１３３．３１，１３０．３１，
１２３．１６，１１８．８０，７６．９５；Ａｎａｌ．Ｃａｌｃｄ．ｆｏｒＣ７Ｈ３Ｎ７Ｏ９（％）：
Ｃ２５．５４，Ｈ０．９２，Ｎ２９．７９；Ｆｏｕｎｄ：Ｃ２５．５０，Ｈ１．０４，Ｎ２９．３３．

３　ＰｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌａｎｄＥｎｅｒｇｅｔｉｃＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓ
　　Ａｌｌｔｈｅｑｕａｎｔｕｍ ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎｓｗｅｒｅｐｅｒｆｏｒｍｅｄｕｓｉｎｇｔｈｅ
Ｇａｕｓｓｉａｎ０９（ＲｅｖｉｓｉｏｎＡ．０２）ｓｕｉｔｅｏｆｐｒｏｇｒａｍｓ［１１］．Ｔｈｅｏｐｔｉ
ｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｗｅｒｅｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄｔｏｂｅｔｒｕｅｌｏｃａｌｅｎｅｒｇｙ

ｍｉｎｉｍａｏｎｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｓｕｒｆａｃｅｗｉｔｈｏｕｔｉｍａｇｉｎａｒｙｆｒｅ
ｑｕｅｎｃｉｅｓ．ＴｈｅｄｅｎｓｉｔｉｅｓｏｆＤＮＢＴＯ ａｎｄＴＮＢＴＯ ｗｅｒｅｃｏｍｐｕ
ｔｅｄｂａｓｅｄｏｎＭｏｎｔｅＣａｏｌｏｍｅｔｈｏｄｕｓｉｎｇｔｈｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃ
ｔｕｒｅａｔｔｈｅＢ３ＬＹＰ／６３１１＋Ｇ（ｄ，ｐ）ｌｅｖｅｌｏｆｔｈｅｏｒｙ［１２－１３］．Ｔｈｅ
ｇａｓｐｈａｓｅｈｅａｔｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｔｈｅａｔｏｍｉｚａ
ｔｉｏｎｍｅｔｈｏｄｕｓｉｎｇｔｈｅＧａｕｓｓｉａｎ０９ｐｒｏｇｒａｍ ｐａｃｋａｇｅａｔｔｈｅ
ＣＢＳ４Ｍ ｌｅｖｅｌｏｆｔｈｅｏｒｙ［１４］．Ｇａｓｐｈａｓｅｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｗａｓ
ｔｒａｎｓｆｏｒｍｅｄｔｏｓｏｌｉｄｐｈａｓｅｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｂｙＴｒｏｕｔｏｎ′ｓ
ｒｕｌｅ［１５］．Ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄｅｎｓｉｔｙａｎｄｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａ
ｔｉｏｎ，ｔｈｅ ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ ｖｅｌｏｃｉｔｙ ａｎｄ ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ ｐｒｅｓｓｕｒｅ ｆｏｒ
ＤＮＢＴＯａｎｄＴＮＢＴＯ ｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓｅｑｕａ
ｔｉｏｎｓ［１６］．ＴｈｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｗａｓａｎａｌｙｚｅｄｂｙＴＬＣ．Ｔｈｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ
ＴＮＢＴＯｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｒｔｅｓｔａｓｆｏｌｌｏｗｓ：ｄｅｎｓｉ
ｔｙｉｓ１．８１ｇ·ｃｍ－３，ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙｉｓ８１６１．２ｍ·ｓ－１，
ｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｉｓ１４３．７ｋＪ·ｋｇ－１．Ｄｕｅｔｏｔｈｅｉｎｔｒｏｄｕｃｅｏｆ
Ｒ—Ｃ（ＮＯ２）２ｇｒｏｕｐ，ＴＮＢＴＯｅｘｈｉｂｉｔｓａｈｉｇｈｅｒｄｅｎｓｉｔｙａｎｄｄｅｔ
ｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙｃｏｍｐａｒｅｄｗｉｔｈＤＮＢＴＯ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｔｈｅｈｅａｔｏｆ
ｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆＴＮＢＴＯ ｗａｓｌｏｗｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆＤＮＢＴＯ，ａｎｄ
ＴＮＢＴＯｓｈｏｗｅｄａｒｅｌａｔｉｖｅｌｙｐｏｏｒｓｔａｂｉｌｉｔｙｂｅｃａｕｓｅｉｔｅａｓｉｌｙｄｅ
ｃｏｍｐｏｓｅｓａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ｔｈｅｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌａｎｄｄｅｔｏ
ｎａｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＤＮＢＴＯａｎｄＴＮＢＴＯｗｅｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ１．

Ｔａｂｌｅ１　ＴｈｅｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓｏｆＤＮＢＴＯａｎｄＴＮＢＴＯ

ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ＤＮＢＴＯ ＴＮＢＴＯ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ

ｆｏｒｍｕｌａ Ｃ６Ｈ３Ｎ５Ｏ５ Ｃ７Ｈ３Ｎ７Ｏ９
ｍｏｌａｒｍａｓｓ ２２５ ３２１ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ
ｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔ／％ ３１．１ ２９．８ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ
ｏｘｙｇｅｎｂａｌａｎｃｅ／％ －６０．４ －３１．６ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ
ａｐｐｅａｒａｎｃｅ ｏｒａｎｇｅｓｏｌｉｄ ｙｅｌｌｏｗｓｏｌｉｄ Ｅｙｅｂａｌｌｉｎｇ（ｔｅｓｔｅｄ）
ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ／℃ ２０１．３（ＤＳＣ） ｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ＴＬＣａｎａｌｙｓｉｓ（ｔｅｓｔｅｄ）

ｄｅｎｓｉｔｙ／ｇ·ｃｍ－３ １．７３ １．８１ Ｇａｕｓｓｉａｎ０９ｐｒｏｇｒａｍ（ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ）

ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙ／ｍ·ｓ－１ ７３７１．１ ８１６２．２ ＫＪｆｏｒｍｕｌａ（ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ）
ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅ／ＧＰａ ２４．０ ３０．２ ＫＪｆｏｒｍｕｌａ（ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ）

ｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ／ｋＪ·ｍｏｌ－１ １２３２．１ １４３．７ Ｇａｕｓｓｉａｎ０９ｐｒｏｇｒａｍ（ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ）
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ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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ＨＵＯＨｕａｎ，ＬＩＡＮＰｅｎｇ，ＺＨＡＩＬｉａｎｊｉｅ，ＬＩＹａｎａｎ，ＷＡＮＧＢｏｚｈｏｕ，ＢＩＦｕｑｉａｎｇ

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ
　　（１）ＴＮＢＴＯ ｗａｓｆｉｒｓｔｌｙｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｕｓｉｎｇ４，６ｄｉｎｉｔｒｏ
ｂｅｎｚｏｔｒｉａｚｏｌ３ｉｕｍ１ｏｘｉｄｅ（ＤＮＢＴＯ）ａｓｒａｗ ｍａｔｅｒｉａｌｖｉａｔｈｅ
ｒｅａｃｔｉｏｎｓｏｆｍｅｔａｔｈｅｓｉｓ，ｓｕｂｓｔｉｔｕｔｉｏｎａｎｄｎｉｔｒａｔｉｏｎｈｙｄｒｏｌｙｓｉｓ．Ｉｔｓ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄｂｙＩＲ，ＮＭＲａｎｄｅｌｅｍｅｎｔａｎａｌｙｓｉｓ．
　　（２）ＴｈｅｍａｉｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｏｆＴＮＢＴＯ ｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｂｙ
ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎａｓｆｏｌｌｏｗｓ：ｄｅｎｓｉｔｙｉｓ１．８１ｇ·ｃｍ－３，
ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙｉｓ８１６１．２ｍ·ｓ－１，ｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｉｓ
１４３．７ｋＪ·ｋｇ－１．
　　（３）ＴＮＢＴＯ ｗａｓｅａｓｉｌｙｄｅｃｏｍｐｏｓｅｄａｔｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａ
ｔｕｒｅ，ａｎｄｓｈｏｗｅｄａｒｅｌａｔｉｖｅｌｙｐｏｏｒｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙ．

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ：

［１］ａｒｌａｕｓｋａｓＪ，ＡｎｕｓｅｖｉＣ
ˇ

ｉｕｓ，ＭｉｓｉūｎａｓＡ．Ｂｅｎｚｏｆｕｒｏｘａｎ（ｂｅｎｚｏ
［１，２ｃ］１，２，５ｏｘａｄｉａｚｏｌｅＮｏｘｉｄｅ）ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓａｓｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒ
ｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ：ｓｔｕｄｉｅｓｏｎｔｈｅｉｒｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ［Ｊ］．Ｃｅｎ
ｔｒａｌＥｕｒｏｐｅａｎＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１２（９）：３６５－３８６．
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