
书书书

Ｎ，Ｎ′
!

（
"#!$%&%

）３，４
!'%()

（ＬＬＭ２０８）
*+,-./012

!"#$

：１００６９９４１（２０１７）０７０５７９０６

Ｎ，Ｎ′
%

（
&'%()*)

）３，４
%+),-

（ＬＬＭ２０８）
./0123456

!

　
"

，
#$%

，
&'(

，
)*+

，
,-.

，
/01

（
23456789:;4<=89>

，
?@ AB

６２１９９９）

7

　
8

：
3456789:

，
;

１０～１５℃
<=>9:?@ABCDEFGHI

ＬＬＭ２０８
*J+

，
K>

Ｈｉｒｓｈｆｅｌｄ
LMNOPAQ

RI+,STUV*WXY>

，
Z>

Ｋｉｓｓｉｎｇｅｒ
A

、ＦｌｙｎｎＷａｌｌＯｚａｗａ
A[

Ｓｔａｒｉｎｋ
A\]

ＬＬＭ２０８
*0T^_`abc

。
-dL

e

：ＬＬＭ２０８
;

１３０Ｋ
*+,fg8

１．８９５ｇ·ｃｍ－３，２９８Ｋ
<h+,fg8

１．８４８ｇ·ｃｍ－３，
ijJk+l

，Ｃ２
mVn

，
+obc

8

ａ＝１９．２２５（５）?，ｂ＝５．５７７９（１５）?，ｃ＝６．４１７６（１７）?，β＝１０８．５５１（５）°，Ｖ＝９０９．４（６）?３，Ｚ＝２，μ＝０．１９２ｍｍ－１，Ｆ（０００）＝３７６。Ｈｉｒｓｈ
ｆｅｌｄ

LMTp

ＬＬＭ２０８
+,Sqrs*tWXY>Tu8

Ｏ…Ｈ、Ｈ…Ｏ
Y>

（３５．０％），Ｏ…Ｏ
Y>

（２２．３％），
3/

Ｆ…Ｏ、Ｃ…Ｆ、Ｆ…Ｆ
Y

>

（１２．５％）。ＬＬＭ２０８
;

Ｋｉｓｓｉｎｇｅｒ
A

、ＦｌｙｎｎＷａｌｌＯｚａｗａ
A[

Ｓｔａｒｉｎｋ
A<*vwxTu8

１１２．２８，１１４．４９，１１２．４９ｋＪ·ｍｏｌ－１，
Ｋｉｓｓｉｎｇｅｒ

A\]Hyz{U8

１０２１．３０ｓ－１。
9:;

：
|x}~

；Ｎ，Ｎ′
!

（
"#!$%&%

）３，４
!'%()

（ＬＬＭ２０８）；
+,-.

；
012

<=>?$

：ＴＪ５５　
!@ABC

：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１７．０７．００８

DEFG

：２０１７０１２６；
HIFG

：２０１７０３３０

) J K L

：
� � � � � N Q R � � a � � @ � % � � �

（２０１５Ｂ０３０２０５５）；
�����a%���%���

（１１４０２２３７）
[�

����a%�


�����NQR���%�����

（Ｕ１５３０２６２）

MNOP

：
��

（１９８３－），
�

，
�NQR�

，
r���|x}~*���

1xQR

。ｅｍａｉｌ：ｍａｑ＠ｃａｅｐ．ｃｎ

QRSTU

：
� ¡

（１９８３－），
¢

，
£QR�

，
r���|x}~*��

�L¤QR

。ｅｍａｉｌ：ｆａｎｇｕｉｊｕａｎ＠ｃａｅｐ．ｃｎ

¥¦§

（１９７６－），
�

，
QR�

，
r���¨©|x}~/hª>QR

。

ｅｍａｉｌ：ｌｉｕｙｇ２４８１７９５＠ｃａｅｐ．ｃｎ

１　
V

　
W

　　
«@¬x®¯

、
°g5±²³

［１－３］
、́

µ1¶

、
�

�·J¸¹º»¼½¾¶

［４－５］
*¨©J2¿ÀÁÂ

ÃÄÅÆÇ\*ÈÉÊË

。
3ÌUÍcÎº*ÏÐÑ

ÒÓÔ

ＣＨＮＯ
|x}~�*¸ÕÏÐ[ÖÏÐ

，
D;

×%ØÙÚÛ¨*��PA

，
ÜÝÔÞßÓfg[x

®*àá

，
â¸38¨ãä|x}~*«@åæ��

*çè

。２００７
�

，
é¿aêëì�

ＡｇｒａｗａｌＪＰ［６］

íyî

，
"#!$%w��ïðñòIó°¯x¿

[|xôõ:«@ö÷*øù[fÉúû

。
üýþº

a*

Ｈａｉｇｅｓ
ÿ

［７－８］
�!�m"QRß#$%j�%

&[�'&

，
()«@I*Ò¯+,-

（ＡＰ）
».¼½

¾¶*/$%&l0,1

。
)2

，
3485"Ì

U*Ò$6%*78$%

，
ÔZjå¯TU*0´µ

1

。ＫｌａｐｔｋｅＴＭ
ÿ

［９］
;9()-.Ùñ:I"#

!$%6%

，
GHI�

ＣＬ２０
fgW;*w��

（２．０４ｇ·ｃｍ－３），
h < = ° g

（１９２Ｎ）
> j

ＣＬ２０
（９４Ｎ）。

�%$%6%w��W?

，
"#!$%w��

@jñ:I�ÌU"

，
;fgÙÔAå¯

。ＴａｎｇＹ［１０］
ÿ

53÷��*BC()#!$%D1EFGH

，
HI

I�1TU"#!$%6%BC()

［１１］
，１５０Ｋ

<h

+,fg8

１．９２ｇ·ｃｍ－３。
tJ

，
KLtÒwaQR

A*MNOPQR

［１２－１３］
.S"#!$%!()T

（ＦＯＦ１３）
[S"#!$%%()TÄUI���1x

QR

。
h�

，ＦＯＦ１３
*+,fg¯V

１．９２ｇ·ｃｍ－３
，

;WXfg

（１．６９ｇ·ｃｍ－３
）
8+,fg*

８８％
2

，
h

¬YZt

８．５ｋｍ·ｓ－１，
�

ＲＤＸ
W;

。
¸3[î

，
"#

!$%6%*ñ:

，̧
3\º]gå¯TU*fg

。

　　
W\j"#!$%6%

，
"#!$%&%^w��

*_`W.\a

，
bhÀ%jc¼de

。ＫｌａｐｔｋｅＴＭ

ÿ

［１４－１６］
3'%6,[$fgh8r�-.��I7

lij;*Ò

ＡＰ
*"#!$%&%^w��

，
kl

^w��*mn°go¯

。ＤｅＨｏｐｅＡ
[

ＰａｇｏｒｉａＰＦ

ÿ

［１７］
j

２０１３
�_`I/p%j%$%["#!$%

&%qr*()w��

，
lh�

Ｎ，Ｎ′
!

（
"#!$

%&%

）３，４
!'%()

（ＬＬＭ２０８）
3\>*mn°

g

、
0´µ1/s�*¬t1xuIúû

，
hv1w¯

ßxy8

１１９ｃｍ，
<=°g8

１／１０＠３２．４ｋｇ（ＨＭＸ

９７５

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１７
%

　
&

２５
'

　
&

７
(

　（５７９－５８４）



��

，
z{|

，
}~�

，
���

，
� ¡

，
¥¦§

8

１／１０＠１６．０ｋｇ）。
=>���Z�����ß#$Q

@*

Ｃｈｅｅｔａｈ
���xh¬Y8

８．３２ｋｍ·ｓ－１，
¬W8

３２．９４ ＧＰａ，
? �

２６９ ｓ（ＨＭＸ
8

２６５ ｓ）。
;

１０℃·ｍｉｎ－１
��Y�<

，
h��;

１５０℃
��

，
T^

�g8

１９６～１９７℃，
�m0Lµ1³¶

，
k3÷ÁG

Hh+,-.

。
�QRb���

［１７］
3

３，４
!'%

()["#!$%&78Ì~��I

ＬＬＭ２０８，
D�

���9:;4567�=>9:?@ABCHII

ＬＬＭ２０８
*J+

，
>

Ｘ
��J+G�TpxµIh+

,-.

，
Ä7�=>�� ¡®0


0�Tp�>¢Q

RIh;Ü)��Y�<*0T^v1

，
8|"J2

¿*QXåæc£b�

。

２　
XYZ>

２．１　
[\]^_

　　
¤:

：
¥,D8Tp¦

，
§�j¨©�fª¤:

Ô«¬

。
&,&®

、
45&7

、̄
°

、
4567

、
&±

8Tp¦

，
§�j�²�~¤:Ô«¬

。３，４
!'

%()

（ＨＰＬＣ
Tp¦g8

９８．６％）［１８］
["#!$%

&7

（ＨＰＬＣ
Tp¦gºj

９９．５％）［１９］
�X

。

　　
¢Æ

：ＸＲＤ
J+G�=>

ＢｒｕｋｅｒＳＭＡＲＴＡＰＥＸ
Ⅱ ＣＣＤMÚ

Ｘ
��J+G�¢

；
³�

ＮＥＴＺＳＣＨ
¬

�� ¡®0


0��>¢

（ＳＴＡ４４９Ｃ），Ａｌ２Ｏ３´

µ

，Ａｒ
¶·

，̧
Y

５０ｍＬ·ｍｉｎ－１。
２．２　

XY`a

　　
3

３，４
!'%()["#!$%&78Ì~

，
¹

£��

［１７］，
;¥,D59º�X»î

ＬＬＭ２０８，
�

�è�¼

Ｓｃｈｅｍｅ１。
½¾I¿�À

，
ÑÁÂ

５０～
１００ｍｇ，

Tu9j&,&®

、
45&7

、̄
°

、
456

7

、
&±9:�

，
j

１０～２５℃，
��ÃY-+A[9:

?@A

，
Ä¤BC

ＬＬＭ２０８
*J+

。
ÅÀ=>9:?

@A;

１０～１５℃
Æ�<

，
j45679º�ÇÈ?@

７ｄ，
�ÉGH¦

ＬＬＭ２０８
J+

，
84ÊËÌ+,

。

Ｓｃｈｅｍｅ１　ＳｙｎｔｈｅｓｉｓｒｏｕｔｅｏｆＮ，Ｎ′ｂｉｓ（２ｆｌｕｏｒｏ２，２′ｄｉｎｉｔｒｏ
ｅｔｈｙｌ）３，４ｄｉａｍｉｎｏｆｕｒａｚａｎ（ＬＬＭ２０８）［１７］

　　
�ÑÍÎ8

０．１２ｍｍ×０．１０ｍｍ×０．０１ｍｍ
*J

+

，
5hÏj

ＢｒｕｋｅｒＳＭＡＲＴＡＰＥＸⅡ ＣＣＤMÚ

Ｘ
�

�J+G�¢Ù

，
3 φ[ ω* ¡PÐ;

１３０Ｋ
*�

g<3ÑÒJÊw

ＭｏＫα��

（λ＝０．７１０７３?）8G

�Ó

，
;

２．２３５°θ２５．０８１°，－２２≤ｈ≤２０，－６≤ｋ≤６，
－７≤ｌ≤７*�ÔS(½¾I

２０１３
8G��

，
h�Ô

ÕÖG��

１０６６
8

（Ｒｉｎｔ＝０．０２６９）>j-.xµ[

q×

。
AÔbcð�

Ｌｐ{U[ð#Ø½Ù×

，
+,-

.^ p [ - . q × T u = >

ＳＨＥＬＸＴ２０１４［２０］
[

ＳＨＥＬＸＬ２０１４
�Í

［２１］
Ú�

。
r�ÌUÛÜ@ÝZA

ËH

，
hÞÌUÛÜ@�y

Ｆｏｕｒｉｅｒ
��AGH

。
Z>

ßàáÅâ!ãA.äåÌUÄU-.²w

，
=>ß

àáÅâ!ãA[æçbcA.åÌUÛÜÄU-.

²w

。
è,bc¼L

１。

b

１　ＬＬＭ２０８
*+,-.c£[-.éqbc

Ｔａｂｌｅ１　Ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｙｄａｔａａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｄｅｔａｉｌｓ

ｆｏｒＬＬＭ２０８

ｉｔｅｍ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

ＣＣＤＣｎｕｍｂｅｒ １５２６８５５
ｅｍｐｉｒｉｃａｌｆｏｒｍｕｌａ Ｃ６Ｈ６Ｆ２Ｎ８Ｏ９
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ／Ｋ １３０

ｃｒｙｓｔａｌｄｉｍｅｎｓｉｏｎｓ／ｍｍ３ ０．１２×０．１０×０．０１
ｃｒｙｓｔａｌｓｙｓｔｅｍ ｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃ
ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐ Ｃ２
ａ／? １９．２２５（５）
ｂ／? ５．５７７９（１５）
ｃ／? ６．４１７６（１７）

α／（°） ９０

β／（°） １０８．５５１（５）

γ／（°） ９０

Ｖ／?３ ６５２．４（３）
Ｚ ２
Ｄｃ／ｇ·ｃｍ

－３ １．８９５

μ／ｍｍ－１ ０．１９２
Ｆ（０００） ３７６
ｉｎｄｅｘｒａｎｇｅｓ －２２≤ｈ≤２０，－６≤ｋ≤６，－７≤ｌ≤７

ｇｏｏｄｎｅｓｓｏｆｆｉｔｏｎＦ２ １．０４４
ｆｉｎａｌＲｉｎｄｅｘｅｓ［Ｉ≥２σ（Ｉ）］ Ｒ１＝０．０９２７，ｗＲ２＝０．２３２９

ｆｉｎａｌＲｉｎｄｅｘｅｓ［ａｌｌｄａｔａ］ Ｒ１＝０．１１７８，ｗＲ２＝０．２６２２

３　
1c]de

３．１　ＬＬＭ２０８
.f/12bg]>h

　　
ê

１
8

ＬＬＭ２０８
*JTU+,-.�ëê

，
+oì

íêîê

２
A�

。
ïTðñ[ðòc£TuijL

２
[

L

３。１３０Ｋ
<

ＬＬＭ２０８
*+,fg8

１．８９５ｇ·ｃｍ－３，

+,fg;Ü)�g<óô*NO¬Ð8

［２２］
：

ρ２９８Ｋ＝ρＴ／［１＋αν（２９８－Ｔ０）］ （１）

Ð�

，
lc αν*y8

１．５×１０－４Ｋ－１，ρＴ[ Ｔ０Tu8x

０８５

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２５，Ｎｏ．７，２０１７（５７９－５８４）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



Ｎ，Ｎ′
!

（
"#!$%&%

）３，４
!'%()

（ＬＬＭ２０８）
*+,-./012

¤HI*+,fg[c£½¾2*�g

。
¹£¬Ðó

ô�

２９８Ｋ
<*+,fg8

１．８４８ｇ·ｃｍ－３
。

　　
@L

２
¸[î

，
"#!$%Ù*

Ｃ—ＮＯ２ð*ðñ

8

１．４９２（１１）～１．６２８（１９）?，
?

Ｃ—Ｆ
ð

（１．１９１（１２）?）
ñ

，
lõe"#!$%x®JÏ�

Ｃ—Ｎ
ð;0ö`ÿ

÷øY><?

Ｃ—Ｆ
ðÎùúûü

。
ý÷

，ＬＬＭ２０８
*

Ｃ—Ｆ
ð?��_`\8þ°*"#!$%w��

（１．３１８～１．３３５?）［８，１６］
�ÿ

，
Le×,l<*

Ｃ—Ｆ
ðÎý´µ

。
�L

３
�¸3[î

，３，４
!'%()Ù

*'%�"#!$%&%Ù*!6%"�*ðò

Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｃ（１Ａ）
[

Ｃ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（２）
Tu

8

１３０．３（６）°
[

１２５．４（１１）°，
Le!6%Ù*¥Ì

U�'%Ù*CÌU[()¼%�Ztj(±MÙ

。

ý÷

，
"#!$%Ù*ðò

Ｆ（１）—Ｃ（３）—Ｎ（３）
[

Ｎ（４）—Ｃ（３）—Ｎ（３）
Tu8

９５．１（１１）°
[

９５．２（８）°，
õe"ÌU[#8$%$V*òg%�7%

，
D»²

&tj'Ý

。

　　
@ê

２
¸[î

，ＬＬＭ２０８
*TUìír�()T

UVåð[TUV*ðY>

，
�+¸3"�\8.,

*-.ìí

。
h�

，
TUVåðY>^©r�T8%

^

：（１）
!6%Ù*åÌU�#!$%Ù*ÖÌU"

�*

Ｃ—Ｈ…Ｏ
åð

，
±/018

２．５２４８?；（２）
!'

%Ù*åÌU�()¼Ù*CÌU"�

Ｎ—Ｈ…Ｎ
å

ð

，
±/0128

２．５２３４?；（３）
!'%Ù*åÌU

�()¼Ù*ÖÌU"�

Ｎ—Ｈ…Ｏ
åð

，
±/01

8

２．１３１４?。
ý÷

，
TUV*ðY>r�À"#!

$%Ù

Ｆ
ÌU�$%Ù*

Ｏ
ÌU$V*A"�*

Ｃ—Ｆ…Ｏ
*ð

，
±/0128

３．３９５０?。
.?åð

[*ð*ðñÜ3@Ó

，ＬＬＭ２０８
*åð\*ð4

，
;

åðY>�Å4*8

Ｎ—Ｈ…Ｏ，
hF5À

Ｎ—Ｈ…Ｎ
[

Ｃ—Ｈ…Ｏ。

=

１　ＬＬＭ２０８
*+,-.

Ｆｉｇ．１　ＣｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＬＬＭ２０８

=

２　ＬＬＭ２０８
*+oìíê

（
6�L�TUVåðY>

）

Ｆｉｇ．２　ＭｏｌｅｃｕｌａｒｐａｃｋｉｎｇｄｉａｇｒａｍｏｆＬＬＭ２０８（Ｄａｓｈｅｄｌｉｎｅｓ

ｉｎｄｉｃａｔｅｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ）

b

２　ＬＬＭ２０８
*ðñ

Ｔａｂｌｅ２　ＢｏｎｄｌｅｎｇｔｈｆｏｒＬＬＭ２０８

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／? ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／?
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Ｏ（２）—Ｎ（３） １．１８２（１３） Ｎ（３）—Ｃ（３） １．６２８（１９）
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Ｃ（１）—Ｎ（２）—Ｈ（２） １１７．３ Ｎ（２）—Ｃ（２）—Ｈ（２Ｂ） １０９．７
Ｃ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（２） １２５．４（１１） Ｎ（２）—Ｃ（２）—Ｃ（３） １０９．９（７）
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Ｏ（５）—Ｎ（４）—Ｃ（３） １１８．２（７） Ｎ（４）—Ｃ（３）—Ｎ（３） ９５．２（８）
Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｃ（１Ａ）１０９．１（６） Ｎ（４）—Ｃ（３）—Ｃ（２） １１４．２（７）
Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｎ（１） １２０．６（１０） Ｃ（２）—Ｃ（３）—Ｎ（３） １０６．２（１０）
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１０８．５５１（５）°，Ｖ＝９０９．４（６）?３，Ｚ＝２，μ＝０．１９２ｍｍ－１，Ｆ（０００）＝３７６．Ｈｉｒｓｈｆｅｌｄｓｕｒｆａｃｅａｎａｌｙｓｉｓｓｕｇｇｅｓｔｓｔｈａｔｔｈｅｄｏｍｉｎａｎｔｃｏｎ
ｔａｃｔｓａｎｄｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓｏｆＬＬＭ２０８ｃｒｙｓｔａｌａｒｅｓｈｏｗｎａｓｆｏｌｌｏｗｓ（Ｒｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓｒａｔｉｏ）：ＲＯ…Ｈ／Ｈ…Ｏ ＝３５．０％，ＲＯ…Ｏ＝２２．３％，
ＲＦ…Ｏ／Ｃ…Ｆ／Ｆ…Ｆ＝１２．５％．ＴｈｅａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｕｓｉｎｇＫｉｓｓｉｎｇｅｒ，ＦｌｙｎｎＷａｌｌＯｚａｗａａｎｄＳｔａｒｉｎｋｍｅｔｈｏｄｓａｒｅ１１２．２８，
１１４．４９，１１２．４９ｋＪ·ｍｏｌ－１，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．ＴｈｅｐｒｅｅｘｐｏｎｅｎｔｉａｌｆａｃｔｏｒｂｙＫｉｓｓｉｎｇｅｒｍｅｔｈｏｄｉｓ１０２１．３０ｓ－１．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ；Ｎ，Ｎ′ｂｉｓ（２ｆｌｕｏｒｏ２，２′ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌ）３，４ｄｉａｍｉｎｏｆｕｒａｚａｎ（ＬＬＭ２０８）；ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ；ｔｈｅｒｍａｌ
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