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ｍｅｎｔｓｗｅｒｅｃａｒｒｉｅｄｏｕｔｉｎａｐｌａｔｉｎｕｍｓａｍｐｌｅｃｏｎｔａｉｎｅｒｕｓｉｎｇａ
Ｑ２０００ａｔａｒａｔｅｏｆ１０℃·ｍｉｎ－１．
　　３，４Ｄｉｃｙａｎｏｆｕｒｏｘａｎｗａｓｐｒｅｐａｒｅｄａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｌｉｔｅｒ
ａｔｕｒｅｐｒｏｃｅｄｕｒｅ［１３］．Ｏｔｈｅｒｃｈｅｍｉｃａｌｓｗｅｒｅ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｆｒｏｍ
ｃｏｍｍｅｒｃｉａｌｓｏｕｒｃｅｓａｎｄｕｓｅｄｗｉｔｈｏｕｔｆｕｒｔｈｅｒｐｕｒｉｆｉｃａｔｉｏｎ．

２．２　ＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＣｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ
　　ＴｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｆｒｏｍＳｃｈｅｍｅ１．
　　Ｔｏａｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆ３，４ｄｉｃｙａｎｏｆｕｒｏｘａｎ（１．３６ｇ，１０ｍｍｏｌ）
ａｎｄＮａＮ３（１．９５ｇ，３０ｍｍｏｌ）ｉｎｗａｔｅｒ（３０ｍＬ）ＺｎＣｌ２
（１．３６ｇ，１０ｍｍｏｌ）ｗａｓａｄｄｅｄａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ｔｈｅｒｅ
ａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｈｅａｔｅｄｔｏｒｅｆｌｕｘｉｎｇｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｎｄｓｔｉｒｒｅｄ
ｆｏｒ５ｈ，ｃｏｏｌｅｄｔｏｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ａｎｄａｃｉｄｉｆｉｅｄｗｉｔｈａｎ
ａｐｐｒｏｐｒｉａｔｅｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｅｄｈｙｄｒｏｃｈｌｏｒｉｃｔｏｐＨ１－２．Ｔｈｅｎ，ｔｈｅ

２７１１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．１２，２０１５（１１７２－１１７５）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＦａｃｉｌｅＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ３，４Ｂｉｓ（１Ｈ５ｔｅｔｒａｚｏｌｙｌ）ｆｕｒｏｘａｎ

ｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｄｐｒｏｄｕｃｔｗａｓｆｉｌｔｅｒｅｄ，ｗａｓｈｅｄｗｉｔｈｗａｔｅｒ，ｄｒｉｅｄ
ｕｎｄｅｒｖａｃｕｕｍａｎｄｆｉｎａｌｌｙｔｏｙｉｅｌｄａｗｈｉｔｅｓｏｌｉｄ（２．０２ｇ）ｗｉｔｈ
ａｐｕｒｉｔｙｏｆ９８．６％ （ＨＰＬＣ）．ＤＳＣ（１０℃·ｍｉｎ－１）：２２９－
２３０℃．１ＨＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，５００ＭＨｚ），δ：８．２８（ｓ，２Ｈ，
ＮＨ）；１３ＣＮＭＲ（ＣＤＣｌ３，１２５ＭＨｚ），δ：１４９．０１，１４６．１８
（Ｃ—Ｃ Ｎ），１４６．０５，１０６．７６；ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：３１３９，
２９９０，２９０５，２７５２，２６６７，２５１４，１６２２，１５８１，１４５８，１４１９，
１３８７，１２８１，１２３４，１２０４，１１８２，１１３０，１０９４，１０７１，１０２６，
１０１５，１００４，９６０，９３５，８２４，７８２，７３６，７０４，５４４；Ａｎａｌ．
ｃａｌｃｄＦｏｒＣ４Ｈ２Ｎ１０Ｏ２：Ｃ２１．６３，Ｈ０．９１，Ｎ６３．０６；Ｆｏｕｎｄ
Ｃ２１．５６，Ｈ１．０８，Ｎ６２．７９．

Ｓｃｈｅｍｅ１　Ｓｙｎｔｈｅｔｉｃｒｏｕｔｅｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ

２．３　ＤｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＳｉｎｇｌｅＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅ
　　Ｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｗａｓｄｉｓｐｅｒｓｅｄｉｎｔｏｈｏｔｗａｔｅｒ（６０℃）
ｗｉｔｈａｓｔｉｒｒｅｒ，ａｎｄｔｈｅｍｅｃｈａｎｉｃａｌｉｍｐｕｒｉｔｉｅｓｗｅｒｅｅｌｉｍｉｎａｔｅｄ
ｂｙｆｉｌｔｒａｔｉｏｎ．Ｔｈｅｓａｔｕｒａｔｅｄｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｗａｓ
ｐｕｔｉｎａｃｏｎｉｃａｌｆｌａｓｋｆｏｒｔｗｏｗｅｅｋｓａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｔｏｅ
ｖａｐｏｒａｔｅｓｌｏｗｌｙｔｈｅｓｏｌｕｔｉｏｎａｎｄｏｂｔａｉｎｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓｏｆｔｉｔｌｅ
ｃｏｍｐｏｕｎｄ．
　　Ａｃｏｌｏｒｌｅｓｓｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｗｉｔｈｄｉｍｅｎ
ｓｉｏｎｓｏｆ０．３５ｍｍ×０．３０ｍｍ×０．２３ｍｍｗａｓｓｅｌｅｃｔｅｄｆｏｒＸｒａｙ
ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎａｎａｌｙｓｉｓ，ａｎｄｔｈｅｄａｔａｃｏｌｌｅｃｔｉｏｎｗａｓｐｅｒｆｏｒｍｅｄｏｎａ
ＢｒｕｋｅｒＳＭＡＲＴＡｐｅｘＩＩＣＣＤＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒｅｑｕｉｐｐｅｄｗｉｔｈ
ａｇｒａｐｈｉｔｅｍｏｎｏｃｈｒｏｍａｔｉｚｅｄＭｏＫαｒａｄｉａｔｉｏｎ（λ＝０．７１０７３?）
ｕｓｉｎｇｔｈｅφωｓｃａｎｍｏｄｅ（２．５５°≤θ≤２５．０９°）ａｔ２９６（２）Ｋ．Ａ
ｔｏｔａｌｏｆ４１４３ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｗｅｒｅｃｏｌｌｅｃｔｅｄ，ｏｆｗｈｉｃｈ１４９８ｗｅｒｅｉｎ
ｄｅｐｅｎｄｅｎｔ（Ｒｉｎｔ＝０．０４３１）ａｎｄ１３７８ｗｉｔｈＩ＞２σ（Ｉ）ｗｅｒｅｃｏｎ
ｓｉｄｅｒｅｄｔｏｏｂｓｅｒｖｅｄａｎｄｕｓｅｄｆｏｒｔｈｅｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔ．
　　Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｓｏｌｖｅｄｂｙｄｉｒｅｃｔｍｅｔｈｏｄｓａｎｄｒｅｆｉｎｅｄｂｙ
ｆｕｌｌｍａｔｒｉｘｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓｏｎＦ２ｕｓｉｎｇＳＨＥＬＸＳ９７ａｎｄ
ＳＨＥＬＸＬ９７ｐｒｏｇｒａｍｓ［１１－１２］．Ａｌｌｎｏｎｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｗｅｒｅｒｅ
ｆｉｎｅｄａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃａｌｌｙ．Ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｐａ
ｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ１．
　　Ｆｕｒｔｈｅｒｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｎｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｓ
ｃａｎｂｅｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｅｅｏｆｃｈａｒｇｅａｔｗｗｗ．ｃｃｄｃ．ａｃ．ｕｋ／ｃｏｎｔｓ／ｒｅ
ｔｒｉｅｖｉｎｇ．ｈｔｍｌｏｒｆｒｏｍ ｔｈｅＣａｍｂｒｉｄｇｅＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｎｉｃＤａｔａ
ＣｅｎｔｒｅｗｉｔｈＣＣＤＣＮｏ．１４０２６９０．

３　ＲｅｓｕｌｔｓａｎｄＤｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

３．１　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ
　　３，４Ｂｉｓ（１Ｈ５ｔｅｔｒａｚｏｌｙｌ）ｆｕｒｏｘａｎｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｆｒｏｍ
３，４ｄｉｃｙａｎｏｆｕｒｏｘａｎ，ｗｈｉｃｈｗａｓｉｎｔｕｒｎｐｒｅｐａｒｅｄａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏ
ａｌｉｔｅｒａｔｕｒｅｐｒｏｃｅｄｕｒｅ［１３］．３，４Ｄｉｃｙａｎｏｆｕｒｏｘａｎｗａｓｔｒｅａｔｅｄ
ｗｉｔｈｓｏｄｉｕｍａｚｉｄｅａｎｄＺｎＣｌ２ｉｎｗａｔｅｒａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｍｅｔｈｏｄ
ｒｅｐｏｒｔｅｄｂｙＤｅｍｋｏａｎｄＳｈａｒｐｌｅｓｓ［１４］．３，４Ｂｉｓ（１Ｈ５ｔｅｔ
ｒａｚｏｌｙｌ）ｆｕｒｏｘａｎ ｗａｓｓｕｃｃｅｓｓｆｕｌｌｙ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｉｎ ｈｉｇｈ ｙｉｅｌｄ
（９１．０％），ｗｈｉｃｈｉｓｃａｔａｌｙｚｅｄｂｙＺｎ２＋ ｉｎｗａｔｅｒ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，
３，４ｂｉｓ（１Ｈ５ｔｅｔｒａｚｏｌｙｌ）ｆｕｒｏｘａｎｗａｓｃａｔａｌｙｚｅｄｂｙＮＨ４Ｃｌｉｎ
Ｎ，Ｎｄｉｍｅｔｈｙｌｆｏｒｍａｍｉｄｅ（ＤＭＦ）ｉｎｔｈｅｌｉｔｅｒａｔｕｒｅ，ａｎｄｔｈｅｒｅ

ａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅｈａｓｔｏｂｅｄｉｌｕｔｅｄｗｉｔｈｗａｔｅｒ，ｅｘｔｒａｃｔｅｄｗｉｔｈ
ｅｔｈｙｌａｃｅｔａｔｅ，ｗａｓｈｅｄｗｉｔｈｂｒｉｎｅ，ａｎｄｅｖａｐｏｒａｔｅｄｐｒｏｃｅｓｓ［１０］．
Ｔｈｏｓｅｐｒｏｃｅｄｕｒｅｓａｒｅｎｏｔｇｏｏｄｆｏｒｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔｐｒｏｔｅｃｔｉｏｎａｎｄ
ｒｅｄｕｃｉｎｇｔｈｅｃｏｓｔ．Ｆｕｒｔｈｅｒｍｏｒｅ，ｔｈｅｙｉｅｌｄｏｆｔｈｅｔａｒｇｅｔｃｏｍ
ｐｏｕｎｄｗａｓｉｎｃｒｅａｓｅｄｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｌｙｃｏｍｐａｒｅｄｔｏｔｈｅｌｉｔｅｒａｔｕｒｅ′ｓ
ｍｅｔｈｏｄ．

Ｔａｂｌｅ１　Ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｄｅｔａｉｌｓ

Ｆｏｒｍｕｌａ Ｃ４Ｈ２Ｎ１０Ｏ２

Ｆｏｒｍｕｌａｗｅｉｇｈｔ／ｇ·ｍｏｌ－１ ２２２．１６
Ｔ／Ｋ ２９６（２）
ｃｒｙｓｔａｌｓｙｓｔｅｍ Ｏｒｔｈｏｒｈｏｍｂｉｃ
ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐ Ｐ２１２１２１
ａ／? ６．１１７２（１４）
ｂ／? ９．６５７（２）
ｃ／? １４．２２０（３）

α／（°） ９０．０

β／（°） ９０．０

γ／（°） ９０．０
ｃｒｙｓｔａｌｓｉｚｅ／ｍｍ ０．３５×０．３０×０．２３

ｖｏｌｕｍｅ／?３ ８４０．０（３）
Ｚ ４
Ｄｃ／ｇ·ｃｍ

－３ １．７６
Ｆ（０００） ４４８

λ／? ０．７１０７３
２θｍａｘ／（°） ５０．１８

Ｉｎｄｅｘｒａｎｇｅｓ －６≤ｈ≤７
－１１≤ｋ≤９
－１６≤ｌ≤１６

ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｃｏｌｌｅｃｔｅｄ／ｕｎｉｑｕｅ ４１３４／１４９８
ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ １４５

ＧＯＦｏｎＦ２ １．０３１
ｆｉｎａｌＲｉｎｄｅｘｅｓ（Ｉ＞２σ（Ｉ）） Ｒ１＝０．０８００，ｗＲ２＝０．２５２３

ｆｉｎａｌＲｉｎｄｅｘｅｓ（ａｌｌｄａｔａ） Ｒ１＝０．０８８４，ｗＲ２＝０．２６２６

ｌａｒｇｅｓｔｄｉｆｆｐｅａｋａｎｄｈｏｌｅ／ｅ·?－３ ０．４７７ａｎｄ－０．４３１

　　 Ｔｈｅｉｎｆｒａｒｅｄｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｓｐｅｃｔｒａｏｆ３，４ｂｉｓ（１Ｈ５ｔｅｔ
ｒａｚｏｌｙｌ）ｆｕｒｏｘａｎｓｈｏｗ ｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆｔｈｅＮ—Ｈ （３１３９ｃｍ－１

ｇｒｏｕｐ．Ｏｔｈｅｒｖｉｂｒａｔｉｏｎｓａｌｓｏｓｕｇｇｅｓｔｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆｔｈｅｔｅｔ
ｒａｚｏｌｅｒｉｎｇａｎｄｆｕｒｏｘａｎｒｉｎｇｓ．Ｉｎｔｈｅ１ＨＮＭＲｓｐｅｃｔｒａ３，４ｂｉｓ
（１Ｈ５ｔｅｔｒａｚｏｌｙｌ）ｆｕｒｏｘａｎｓｈｏｗｓｒｅｓｏｎａｎｃｅａｔ７．６３，ｗｈｉｃｈｉｓ
ｉｎｔｈｅｅｘｐｅｃｔｅｄＮ—Ｈ ｒａｎｇｅ．Ｔｈｅ１３Ｃ ＮＭＲ ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｏｆ
３，４ｂｉｓ（１Ｈ５ｔｅｔｒａｚｏｌｙｌ）ｆｕｒｏｘａｎ ｓｈｏｗｓｔｗｏ ｓｉｇｎａｌｓｗｉｔｈ
ｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｏｆ１１２．６ａｎｄ１２３．１，ｗｈｉｃｈｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｔｏｔｈｅ
ｔｅｔｒａｚｏｌｅｒｉｎｇｃａｒｂｏｎａｔｏｍｓａｎｄｔｈｅｅｘｏｃｙｌｉｃｃａｒｂｏｎａｔｏｍｓｏｆ
ｔｈｅｎｉｔｒｉｌｅｇｒｏｕｐｓ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｓｉｎｃｅｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｏｆｂｏｔｈ
ａｒｅｖｅｒｙｓｉｍｉｌａｒ，ａｎａｓｓｉｇｎｍｅｎｔｈａｓｎｏｔｂｅｅｎｍａｄｅ．

３．２　ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅ
　　Ｃｒｙｓｔａｌｓｏｆ３，４ｂｉｓ（１Ｈ５ｔｅｔｒａｚｏｌｙｌ）ｆｕｒｏｘａｎｓｕｉｔａｂｌｅｆｏｒ
Ｘｒａｙａｎａｌｙｓｉｓｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍｗａｔｅｒ．Ｉｔｓｓｔｒｕｃｔｕｒｅｉｓｓｈｏｗｎ
ｉｎＦｉｇ．１ａｎｄｔｈｅｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ，ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓａｎｄｄｉｈｅ
ｄｒａｌａｎｇｌｅｓａｒｅｓｕｍｍａｒｉｚｅｄｉｎＴａｂｌｅｓ２ａｎｄ３．Ｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌ
Ｘｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎａｎａｌｙｓｅｓｒｅｖｅａｌｔｈａｔ３，４ｂｉｓ（１Ｈ５ｔｅｔｒａｚｏｌｙｌ）
ｆｕｒｏｘａｎｉｓｏｒｔｈｏｒｈｏｍｂｉｃ，ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐＰ２１２１２１ｗｉｔｈａｃａｌｃｕｌａｔ
ｅｄｄｅｎｓｉｔｙｏｆ１．７６ｇ·ｃｍ－３．Ｉｔｗａｓｆｏｕｎｄｔｈａｔｔｈｅｗｈｏｌｅｍｏ
ｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｔｅｎｄｓｔｏｂｅｃｏｐｌａｎａｒ．Ｂｏｔｈｔｅｔｒａｚｏｌｅｒｉｎｇｓａｒｅ
ｓｌｉｇｈｔｌｙｔｗｉｓｔｅｄｒｅｌａｔｉｖｅｔｏｔｈｅｃｅｎｔｒａｌｆｕｒｏｘａｎｒｉｎｇ，ｗｉｔｈｄｉｈｅ

３７１１

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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　（１１７２－１１７５）



ＺＨＡＩＬｉａｎｊｉｅ，ＦＡＮＸｕｅｚｈｏｎｇ，ＷＡＮＧＢｏｚｈｏｕ，ＢＩＦｕｑｉａｎｇ，ＨＵＯＨｕａｎ，ＬＩＹａｎａｎ，ＬＩＸｉａｎｇｚｈｉ

ｄｒａｌａｎｇｌｅｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｍｏｆ９．５２°ａｎｄ１１．５９°，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．
Ｔｈｅｏｘｙｇｅｎａｔｏｍ ｏｕｔｓｉｄｅｏｆｔｈｅｆｕｒｏｘａｎｒｉｎｇｉｓａｐｐｒｏｘｉｍａｔｅｌｙ
ｃｏｐｌａｎａｒｗｉｔｈｔｈｅｒｉｎｇ，ａｎｄｔｈｅｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｉｓ１７８．３°
（Ｏ（１）—Ｎ（５）—Ｃ（２）—Ｃ（３））．ＴｈｅＮ—Ｏ ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ
（Ｏ（１）—Ｎ（５）：１．２１４?）ｏｕｔｓｉｄｅｏｆｔｈｅｆｕｒｏｘａｎｒｉｎｇｉｓｍｕｃｈｓｈｏｒ
ｔｅｒｔｈａｎｔｈｅＮ—Ｏｄｉｓｔａｎｃｅｓｉｎｔｈｅｆｕｒｏｘａｎｒｉｎｇ（Ｏ（２）—Ｎ（５）：
１．４６２?，Ｏ（２）—Ｎ（６）：１．３７１?）．Ｍｅａｎｗｈｉｌｅ，ｔｈｅＯ（２）—Ｎ（５）
ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｉｓｔｈｅｌａｒｇｅｓｔ，ｓｕｃｈｔｈａｔｃｌｅａｖａｇｅｏｆｔｈｉｓｂｏｎｄｍａｙ
ｔｒｉｇｇｅｒｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ ３． Ｔｈｅ Ｎ—Ｎ ｂｏｎｄ
ｌｅｎｇｔｈｓｉｎｔｈｅｔｅｔｒａｚｏｌｅｒｉｎｇｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｖａｒｙｆｒｏｍ
１．３０５（４２）ｔｏ１．３７１（７８）?ａｎｄｌｉｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｏｓｅｏｆＮ—Ｎ
ｓｉｎｇｌｅｂｏｎｄｓ（１．４５４?）ａｎｄＮ Ｎｄｏｕｂｌｅｂｏｎｄｓ（１．２４５?），
ｗｈｉｃｈｉｓｇｏｏｄａｇｒｅｅｍｅｎｔｗｉｔｈｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｖａｌｕｅｓｉｎ
ｒｅｌａｔｅｄｔｅｔｒａｚｏｌｅｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ［１５－１７］．
　　Ｔｈｅｆｉｎａｌｔｈｒｅｅｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｎｅｔｗｏｒｋｓ（ａｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．２）
ａｒｅｆｏｒｍｅｄｂｙｅｘｔｅｎｓｉｖｅｗｅａｋｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｏｎｔａｃｔｓ．Ｏｎｅ
ｍｏｌｅｃｕｌｅｗａｓｃｏｎｎｅｃｔｅｄｗｉｔｈｆｏｕｒａｄｊａｃｅｎｔｍｏｌｅｃｕｌｅｓｔｈｒｏｕｇｈ
ｆｏｕｒｃｏｎｔａｃｔｓｏｆＮ…Ｎ（２．７５－２．９２?）．Ｔｈｅｓｅｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｓｈｏｒｔｃｏｎｔａｃｔｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓｎｏｔｏｎｌｙｓｔａｂｉｌｉｚｅｔｈｅ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ， ｂｕｔａｌｓｏ ｌｅａｄ ｔｏ ａ ｓｕｆｆｉｃｉｅｎｔｌｙ ｄｅｎｓｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
（Ｄｃ＝１．７６ｇ·ｃｍ

－３
）．

Ｆｉｇ．１　 Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ

Ｔａｂｌｅ２　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈｓ／? ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）

Ｎ（１）—Ｃ（１） １．３２６（７） Ｃ（１）—Ｎ（１）—Ｎ（２） １０９．６（５）
Ｎ（１）—Ｎ（２） １．３４０（７） Ｎ（３）—Ｎ（２）—Ｎ（１） １０５．７（５）
Ｎ（２）—Ｎ（３） １．３０９（７） Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｎ（４） １０９．８（５）
Ｎ（３）—Ｎ（４） １．３７１（７） Ｃ（１）—Ｎ（４）—Ｎ（３） １０６．２（５）
Ｎ（４）—Ｃ（１） １．３０４（７） Ｏ（１）—Ｎ（５）—Ｃ（２） １３５．４（６）
Ｎ（５）—Ｏ（１） １．２１５（６） Ｏ（１）—Ｎ（５）—Ｏ（２） １１７．４（４）
Ｎ（５）—Ｃ（２） １．３３０（７） Ｃ（２）—Ｎ（５）—Ｏ（２） １０７．２（５）
Ｎ（５）—Ｏ（２） １．４６２（７） Ｃ（３）—Ｎ（６）—Ｏ（２） １０７．５（５）
Ｎ（６）—Ｃ（３） １．２９２（７） Ｎ（８）—Ｎ（７）—Ｃ（４） １０５．８（５）
Ｎ（６）—Ｏ（２） １．３７１（６） Ｎ（７）—Ｎ（８）—Ｎ（９） １０７．１（５）
Ｎ（７）—Ｎ（８） １．３０６（７） Ｎ（８）—Ｎ（９）—Ｎ（１０） １１２．８（５）
Ｎ（７）—Ｃ（４） １．３３７（８） Ｃ（４）—Ｎ（１０）—Ｎ（９） １０１．７（５）
Ｎ（８）—Ｎ（９） １．３０７（７） Ｎ（６）—Ｏ（２）—Ｎ（５） １０７．３（４）
Ｎ（９）—Ｎ（１０） １．３３３（７） Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｃ（２） １２６．５（５）
Ｎ（１０）—Ｃ（４） １．３１６（７） Ｃ（３）—Ｃ（２）—Ｃ（１） １３４．６（５）
Ｃ（１）—Ｃ（２） １．４５４（９） Ｎ（６）—Ｃ（３）—Ｃ（２） １１２．４（５）
Ｃ（２）—Ｃ（３） １．４３０（８） Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｃ（４） １２８．１（５）
Ｃ（３）—Ｃ（４） １．４６６（７） Ｎ（１０）—Ｃ（４）—Ｃ（３） １２２．９（５）

Ｔａｂｌｅ３　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｔｏｒｓｉｏｎａｎｇｌｅｓｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ

ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）

Ｃ（１）—Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３） 　　０．１（６）

Ｎ（３）—Ｎ（４）—Ｃ（１）—Ｃ（２） 　　－１７９．５（５）

Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｎ（４） 　　０．２（７）

Ｎ（２）—Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｎ（４） 　　－０．４（６）

Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｎ（４）—Ｃ（１） 　　－０．４（７）

Ｎ（２）—Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｃ（２） 　　１７９．６（５）

Ｃ（４）—Ｎ（７）—Ｎ（８）—Ｎ（９） 　　－０．９（７）

Ｏ（１）—Ｎ（５）—Ｃ（２）—Ｃ（３） 　　１７８．３（６）

Ｎ（７）—Ｎ（８）—Ｎ（９）—Ｎ（１０） 　　０．５（７）

Ｏ（２）—Ｎ（５）—Ｃ（２）—Ｃ（３） 　　－０．１（５）

Ｎ（８）—Ｎ（９）—Ｎ（１０）—Ｃ（４） 　　－１．２（６）

Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（５） 　　－１７２．１（５）

Ｃ（３）—Ｎ（６）—Ｏ（２）—Ｎ（５） 　　－１７７．９（５）

Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｃ（３） 　　１２．２（１０）

Ｃ（２）—Ｎ（５）—Ｏ（２）—Ｎ（６） 　　０．８（６）

Ｏ（２）—Ｎ（６）—Ｃ（３）—Ｃ（２） 　　１．２（６）

Ｎ（３）—Ｎ（４）—Ｃ（１）—Ｎ（１） 　　０．５（６）

Ｏ（２）—Ｎ（６）—Ｃ（３）—Ｃ（４） 　　１８０．０（５）

Ｆｉｇ．２　 Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｐａｃｋｉｎｇｄｉａｇｒａｍｏｆｔｈｅｕｎｉｔｃｅｌｌｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ

３．３　ＥｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃＰｏｔｅｎｔｉａｌ（ＥＳＰ）
　　Ｔｏｏｂｔａｉｎａｂｅｔｔｅｒｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｉｎｇｏｆｓｔｒｕｃｔｕｒｅｆｏｒｔａｒｇｅｔ
ｃｏｍｐｏｕｎｄ，ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌ（ＥＳＰ）ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｗａｓｃａｒ
ｒｉｅｄｏｕｔｂａｓｅｄｕｐｏｎｔｈｅＢ３ＬＹＰ／６３１＋ｇ（ｄ，ｐ）ｍｅｔｈｏｄｗｉｔｈ
ｏｐｔｉｍｉｚｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．Ｆｉｇ．３ｓｈｏｗｓｔｈｅＥＳＰｆｏｒｔｈｅ０．００１ｅｌｅｃ
ｔｒｏｎ／ｂｏｈｒ３ ｉｓｏｓｕｒｆａｃｅｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｄｅｎｓｉｔｙｅｖａｌｕａｔｅｄａｔｔｈｅ
Ｂ３ＬＹＰｌｅｖｅｌｏｆｔｈｅｏｒｙ．Ｉｔｈａｓｒｅｃｅｎｔｌｙｂｅｅｎｆｏｕｎｄ，ａｎｄｉｓｅｘ
ｔｅｎｓｉｖｅｌｙｕｓｅｄ，ｔｈａｔｔｈｅｃｏｍｐｕｔｅｄＥＳＰｉｓｇｅｎｅｒａｌｌｙｒｅｌａｔｅｄｔｏ
ｔｈｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆｔｈｅｂｕｌｋｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ［１８－２０］．Ｉｎ
ｃｏｎｔｒａｓｔｔｏｎｏｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃｏｒｇａｎｉｃｍｏｌｅｃｕｌｅｓｆｏｒｗｈｉｃｈｔｈｅｐｏｓｉ
ｔｉｖｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｉｓｌａｒｇｅｒｂｕｔｗｅａｋｅｒｉｎｓｔｒｅｎｇｔｈ，ｉｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃ
ｃｏｍｐｏｕｎｄｓｕｓｕａｌｌｙｍｏｒｅｅｘｔｅｎｓｉｖｅｒｅｇｉｏｎｓｗｉｔｈｌａｒｇｅｒａｎｄ
ｓｔｒｏｎｇｅｒｐｏｓｉｔｉｖｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｓａｒｅｏｂｓｅｒｖｅｄｗｈｉｃｈｃａｎｂｅｒｅｌａｔｅｄ
ｔｏｉｎｃｒｅａｓｅｄｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓ．ＩｎＦｉｇ．３，ｉｔｃａｎｂｅｃｌｅａｒｌｙ
ｓｅｅｎｔｈａｔｔｈｅｐｏｓｉｔｉｖｅＥＳＰｒｅｇｉｏｎｏｆＢＢＦｉｓｌａｒｇｅｒａｎｄａｌｓｏａ
ｈｉｇｈｅｒｃｈａｒｇｅｓｅｐａｒａｔｉｏｎ．Ｔｈｉｓｉｓｉｎｇｏｏｄａｃｃｏｒｄｗｉｔｈｔｈｅｅｘ
ｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｒｅｓｕｌｔｏｆｒｅｌａｔｉｖｅｌｙｈｉｇｈｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆＢＢＦ［８］．

４７１１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．１２，２０１５（１１７２－１１７５）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＦａｃｉｌｅＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ３，４Ｂｉｓ（１Ｈ５ｔｅｔｒａｚｏｌｙｌ）ｆｕｒｏｘａｎ
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