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Ｔａｂｌｅ１　ＴｈｅＭＯＲＳ６ＳＣＦＦｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒαＲＤＸｓｏｌｉｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅ

ｂｏｎｄ ｂ０ ｋｂ１ ｋｂ２ ｋｂ３

ｎ＿３ｒ ｃ＿４ １．５０７６ ２４８．３２０５ －４９６．６４１０ ５７９．４０６２
ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ １．３６３１ ３８６．３５８５ －７７２．７１７０ ９０１．４９０３
ｃ＿４ ｈ＿１ １．０９１１ ３９０．３３５９ －７８０．６７１８ ９１０．７７０８
ｎ＿３ｏ ｏ＿１ １．１９６０ ９０２．０２０８ －１８０４．０４１６ ２１０４．６８５１

ａｎｇｌｅ θ０ ｋθ１ ｋθ２ ｋθ３

ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｃ＿４ １０８．５０３６ １０６．５０２０ －１９．４０４７ －２２．５３５８
ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ １０７．１５６０ ８９．５６７８ －１５．０３８４ －１８．８３６１
ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｎ＿３ｒ １０６．６９２３ ７８．２５３１ －１２．７５５３ －１６．４２５３
ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｈ＿１ １１２．５９４８ ５６．２９７４ －５．３２０１ －１１．５４６６
ｈ＿１ ｃ＿４ ｈ＿１ ８５．０６１４ ４２．５３０７ －４．９３７８ －８．７７８３
ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ ｏ＿１ １１０．７３４０ ５５．３６７０ －３７．２３４３ －１６．１２２９
ｏ＿１ ｎ＿３ｏ ｏ＿１ １２７．８８５０ ６３．９４２５ －５７．６８２５ －２１．６９５７

ｄｉｈｅｄｒａｌ ｋ１ ｋ２ ｋ３

ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｎ＿３ｒ －２１．５８５７ １２．８９３３ －４．４４１３
ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｈ＿１ ２．５７５２ ０．１７８８ －０．０７９９
ｎ＿３ｏ ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｎ＿３ｒ －０．２１６１ －２．５３９３ －０．５５２４
ｎ＿３ｏ ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｈ＿１ ３．９５１２ －０．２０３７ ０．１８９０
ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ ｏ＿１ －２．０５８８ ２．４８８６ －０．４５４８

ｏｕｔｏｆｐｌａｎｅ ｋχ

ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｎ＿３ｏ ４．２６９２
ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ ｏ＿１ ｏ＿１ １２．１１６１

ｂｏｎｄｂｏｎｄ ｋｂｂ′

ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｃ＿４ １３．４１１４
ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ ７７．４５１４
ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｎ＿３ｒ １２８．７４２１
ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｈ＿１ ３０．４１１６
ｈ＿１ ｃ＿４ ｈ＿１ ２６．３７２９
ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ ｏ＿１ １５７．０４２３
ｏ＿１ ｎ＿３ｏ ｏ＿１ １９８．０８２０

４５

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２６，Ｎｏ．１，２０１８（５３－５８）
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１　

Ｔａｂｌｅ１　Ｃｏｎｔｉｎｕｅｄ

ｂｏｎｄａｎｇｌｅ ｋｂθ１ ｋｂθ２

ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ３２．５４９９ ３２．５４９９
ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ ３５．９０６５ ５５．３８７７
ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ５４．１４６４ ５４．１４６４
ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｈ＿１ ３８．４２１５ １２．８１６９
ｈ＿１ ｃ＿４ ｈ＿１ ０．２２１２ ０．２２１２
ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ ｏ＿１ ６１．９７６４ ７６．５６５２
ｏ＿１ ｎ＿３ｏ ｏ＿１ ８７．０３３０ ８７．０３３０

ｂｏｎｄｉｎｃｒｅｍｅｎｔ δ

ｈ＿１ ｃ＿４ ０．０８２９
ｎ＿３ｒ ｃ＿４ －０．１９９９
ｎ＿３ｏ ｎ＿３ｒ ０．００９７
ｏ＿１ ｎ＿３ｏ －０．３６９８

ｖｄＷ ｒ０ Ｄ０ ｙ Ｃ６ ｒｃ

ｃ＿４ ｃ＿４ ２．７０９６ ０．２７２７ １７．４９９１ ９３３．７５８１ １５．３０００
ｃ＿４ ｈ＿１ ２．７０６９ ０．２１７６ １１．８８８４ １５７．６０２４ １２．９５００
ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ３．０４４５ ０．１１２０ １６．３６６５ ３４５．３４９５ １４．９５００
ｃ＿４ ｎ＿３ｏ ３．０４４５ ０．１１２０ １６．３６６５ ３４５．３４９５ １４．９５００
ｃ＿４ ｏ＿１ ３．０１６４ ０．３１６３ １４．５９６６ ７３０．５２７０ １４．７５００
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１５．０ ８９．５１７ ４２９．２０３ １．０７９２７ ２６８．０００
２０．０ ８５．９１２ ４４８．５７３ １．０７２４４ ２７３．４１６
２５．０ ８３．０７２ ４６５．３５４ １．０６５３４ ２７７．３６９
３０．０ ８０．７７３ ４７８．３３３ １．０５１１２ ２８０．５７３
３５．０ ７８．７８１ ４９１．１５０ １．０２９６５ ２８３．０７７
４０．０ ７７．０４０ ５０１．７９０ １．００１２４ ２８５．３０６
４５．０ ７５．４５９ ５１３．８９２ ０．９８０９４ ２８６．７０３
５０．０ ７４．０７９ ５２８．６０３ ０．９７２１４ ２９２．２０８
５５．０ ７３．１１２ ５２７．９８０ １．００７７２ ２８９．６５５
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ｆｏｒｔｈｅｇｒüｎｅｉｓｅｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ，ｃｖｆｏｒｔｈｅｃｏｎｓｔａｎｔｖｏｌｕｍｅｈｅａｔｃａｐａｃｉｔｙ

ａｎｄＳｆｏｒｔｈｅｅｎｔｒｏｐｙ．

=

３　ＲＤＸ
\<=,-012

Ｆｉｇ．３　ＴｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｉｓｅｎｔｒｏｐｅｌｏａｄｉｎｇｌｏｃｕｓｏｆＲＤＸ

h,-01­\k%lCm

。
U

３
s αＲＤＸZ[\

,-012

。

　　
Oä

３，
tIBJFf

ＲＤＸ
*+,-01GH­

\

ｐ（ＧＰａ）～Ｖ（ｃｍ３·ｍｏｌ－１）
pq½

：

ｐ＝６６．５９６３３＋４．５２３７５ｅｘｐ（－Ｖ／０．６８１１７）＋
１６．５６０８７ｅｘｐ（－Ｖ／４．３１４８６）＋
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［１］ＭｅｙｅｒｓＭ Ａ．ＤｙｎａｍｉｃｓＢｅｈａｖｉｏｒｏｆＭａｔｅｒｉａｌｓ［Ｍ］．ＪｏｈｎＷｉｌｅｙ＆
ＳｏｎｓＩｎｃ．，１９９４．

［２］ＳｅｇｌｅｔｅｓＳＢ．ＴｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｔｈｅＭｉｅＧｒＵｎｅｉｓｅｎｅ
ｑｕａｔｉｏｎｏｆｓｔａｔｅ，ａｎｄｉｔｓｒｅｌｅｖａｎｃｅｔｏｈｙｄｒｏｃｏｄｅｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．
ＪＡｐｐｌＰｈｙｓ，１９９１，７０（５）：２４８９

［３］ＭｅｎｉｋｏｆｆＲ．ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｃｏｎｓｔｉｔｕｔｉｖｅｍｏｄｅｌｓｆｏｒｐｌａｓｔｉｃｂｏｎｄｅｄＥｘ
ｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．ＣｏｍｂｕｓｔｉｏｎＴｈｅｏｒｙａｎｄＭｏｄｅｌｌｉｎｇ，２００８，１２：７３－９１．

［４］Ｍａｄｅｒ，ＣＬ．Ｎｕｍｅｒｉｃａｌｍｏｄｅｌｉｎｇｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓａｎｄｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ
（３ｒｄｅｄ．）［Ｍ］．ＣＲＣＰｒｅｓｓ，Ｔａｙｌｏｒ＆ＦｒａｎｃｉｓＧｒｏｕｐ，２００８．

［５］ＰｅｉｒｉｓＳＭ ａｎｄＰｉｅｒｍａｒｉｎｉＧ Ｊ．ＳｔａｔｉｃＣｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃ
Ｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｍ］．Ｓｐｒｉｎｇｅｒ，２００８．

［６］ＦｏｒｔｏｖＶＥ，ＬｏｍｏｎｏｓｏｖＩＶ．Ｓｈｏｃｋｗａｖｅｓａｎｄｅｑｕａｔｉｏｎｓｏｆｓｔａｔｅ
ｏｆｍａｔｔｅｒ［Ｊ］．ＳｈｏｃｋＷａｖｅｓ，２０１０，２０：５３－７１．

［７］ＹｏｏＣＳ，ＣｙｎｎＨ．Ｅｑｕａｔｉｏｎｏｆｓｔａｔｅ，ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ，ｄｅｃｏｍｐｏ
ｓｉｔｉｏｎｏｆｂｅｔａＨＭＸ（ｏｃｔａｈｙｄｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔ
ｒａｚｏｃｉｎｅ）ａｔｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｓ［Ｊ］．ＪＣｈｅｍＰｈｙｓ，１９９９，１１１：１０２３０

［８］ＨｏｏｋｓＤＥ，ＨａｙｅｓＤＢ，ＨａｒｅＤＥ，ｅｔａｌ．Ｉｓｅｎｔｒｏｐｉｃｃｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎ
ｏｆｃｙｃｌｏｔｅｔｒａｍｅｔｈｙｌｅｎｅｔｅｔｒａｎｉｔｒａｍｉｎｅ（ＨＭＸ）ｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｏ５０
ＧＰａ［Ｊ］．ＪＡｐｐｌＰｈｙｓ，２００６，９９：１２４９０１．

［９］ＤｒｅｇｅｒＺＡ，ＰａｔｔｅｒｓｏｎＪＥ，ＧｕｐｔａＹＭ．Ｓｔａｔｉｃａｎｄｓｈｏｃｋｃｏｍｐｒｅｓ
ｓｉｏｎｏｆＲＤＸｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓ：Ｒａｍａｎｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌｏｆ
Ｐｈｙｓｉｃｓ：ＣｏｎｆｅｒｅｎｃｅＳｅｒｉｅｓ，２００８，１２１：０４２０１２．
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［１１］ＳｏｎｇＨＪａｎｄＨｕａｎｇＦ．Ａｃｃｕｒａｔｅｌｙｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｄｅｎ

ｓｉｔｙ，ａｎｄｈｙｄｒｏｓｔａｔｉｃｃｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎｏｆｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅβ１，３，５，７ｔｅｔｒａｎ
ｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａａｚａｃｙｃｌｏｏｃｔａｎｅｂａｓｅｄｏｎｉｔｓｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎ
ｂａｓｅｄｐｏｔｅｎｔｉａｌ［Ｊ］．ＥＰＬ，２０１１，９５：５３００１．

［１２］ＳｏｎｇＨＪ，ＨｕａｎｇＦＬ．Ａｃｃｕｒａｔｅｌｙｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙａｎｄｈｙ
ｄｒｏｓｔａｔｉｃｃｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎｏｆｈｅｘａｈｙｄｒｏ１，３，５ｔｒｉｎｉｔｒｏ１，３，５ｔｒｉａｚｉｎｅ
ｆｒｏｍｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓ［Ｊ］．ＣｈｉｎＰｈｙｓＬｅｔｔ，２０１１（２８）：０９６１０３．

［１３］ＢｅｒｎｅＢＪａｎｄＴｈｉｒｕｍａｌａｉＤ．Ｏｎｔｈｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｆｑｕａｎｔｕｍ ｓｙｓ
ｔｅｍｓ：ｐａｔｈｉｎｔｅｇｒａｌｍｅｔｈｏｄｓ［Ｊ］．ＡｎｎｕＲｅｖＰｈｙｓＣｈｅｍ，１９８６，
３７：４０１－４２４．

［１４］ＲｕｔｌｅｄｇｅＧＣ，ＬａｃｋｓＤＪ，ＭａｒｔｏｎａｋＲ，ｅｔａｌ．Ａｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆ

ｑｕａｓｉｈａｒｍｏｎｉｃｌａｔｔｉｃｅｄｙｎａｍｉｃｓａｎｄＭｏｎｔｅＣａｒｌｏｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｆ
ｐｏｌｙｍｅｒｉｃｃｒｙｓｔａｌｓｕｓｉｎｇｏｒｔｈｏｒｈｏｍｂｉｃｐｏｌｙｅｔｈｙｌｅｎｅ［Ｊ］．ＪＣｈｅｍ
Ｐｈｙｓ，１９９８，１０８（２４）：１０２７４－１０２８０．

［１５］ＣｏｎｒｏｙＭ Ｗ，ＢｕｄｚｅｖｉｃｈＭ Ｍ，ＬｉｎＹ，ｅｔａｌ．Ｅｑｕａｔｉｏｎｓｏｆｓｔａｔｅ
ｆｏｒｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓｆｒｏｍ ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙｗｉｔｈｖａｎ
ｄｅｒＷａａｌｓ，ｔｈｅｒｍａｌ，ａｎｄｚｅｒｏｐｏｉｎｔｅｎｅｒｇｙｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｓ［Ｊ］．Ａｐｐｌ
ＰｈｙｓＬｅｔｔ，２０１０，９７：２５１９０８．

［１６］ＬｏｎｇＹａｎｄＣｈｅｎＪ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｓｔｕｄｙｏｆｐｈｏｎｏｎｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓ，
ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｎｄｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｆｏｒＨＭＸ［Ｊ］．
ＰｈｉｌｏｓｏｐｈｉｃａｌＭａｇａｚｉｎｅ，２０１４，１９４：２６５６－２６７７．

［１７］ＳｏｎｇＨＪ，ＺｈａｎｇＹＧ，ＬｉＨ，ｅｔａｌ．Ａｌｌａｔｏｍ，ｎｏｎｅｍｐｉｒｉｃａｌ，ａｎｄ
ｔａｉｌｏｒｍａｄｅｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄｆｏｒａＲＤＸｆｒｏｍ ｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓ［Ｊ］．ＲＳＣ
Ａｄｖ，２０１４，７６（４）：４０５１８－４０５３３

［１８］ＣｏｗｌｅｙＲＡ．Ａｎｈａｒｍｏｎｉｃｃｒｙｓｔａｌ［Ｊ］．ＲｅｐＰｒｏｇＰｈｙｓ，１９６８，３１：
１２３．

［１９］ＭｏｎｋｈｏｒｓｔＨＪ，ＰａｃｋＪＤ．ＳｐｅｃｉａｌｐｏｉｎｔｓｆｏｒＢｒｉｌｌｏｕｉｎｚｏｎｅｉｎｔｅ
ｇｒａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＰｈｙｓＲｅｖＢ，１９７６，１３：５１８８－５１９２．
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［２１］ＯｇａｎｏｖＡＲａｎｄＤｏｒｏｇｏｋｕｐｅｔｓＰＩ．Ｉｎｔｒｉｎｓｉｃａｎｈａｒｍｏｎｉｃｉｔｙｉｎｅ

ｑｕａｔｉｏｎｓｏｆｓｔａｔｅａｎｄｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｓｏｆｓｏｌｉｄｓ［Ｊ］．ＪＰｈｙｓ：Ｃｏｎ
ｄｅｎｓＭａｔｔｅｒ，２００４，１６：１３５１－１３６０．

［２２］ＡｇｒａｗａｌＰＭ，ＲｉｃｅＢＭ，ＺｈｅｎｇＬ，ｅｔａｌ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓ
ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｈｅｘａｈｙｄｒｏ１，３，５ｔｒｉｎｉｔｒｏ１，３，５ｓｔｒｉａｚｉｎｅ（ＲＤＸ）
ｕｓｉｎｇａｃｏｍｂｉｎｅｄｓｏｒｅｓｃｕｒｉｃｅｔｈｏｍｐｓｏｎＡＭＢＥＲｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄ［Ｊ］．Ｊ
ＰｈｙｓＣｈｅｍＢ，２００６，１１０：２６１８５－２６１８８．

［２３］ＳｏｎｇＨｕａＪｉｅ，ＬｉＨｕａ，ＨｕａｎｇＦｅｎｇＬｅｉ，ｅｔａｌ．Ｈｉｇｈｆｉｄｅｌｉｔｙ
ｈｕｇｏｎｉｏｔｓｏｆαｐｈａｓｅＲＤＸｓｏｌｉｄｆｒｏｍｈｉｇｈｑｕａｌｉｔｙｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄｗｉｔｈ
ｔｈｅｒｍａｌ，ｚｅｒｏｐｏｉｎｔｖｉｂｒａｔｉｏｎ，ａｎｄＡｎｈａｒｍｏｎｉｃｅｆｆｅｃｔｓ［Ｊ］．Ｃｈｉｎ
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