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ｑｕａｎｔｕｍ
ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ
ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎｓ

Ｅｑｓ．（１）－（５） ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｌａｓｓｅｓｏｆｎｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓ １．Ｕｓｉｎｇｈｉｇｈｓｐｅｅｄｃｏｍｐｕｔｅｒ
２．Ｄｅｖｉａｔｉｏｎｓｉｎｓｏｍｅｃａｓｅｓａｒｅｌａｒｇｅ

Ｚｈａｎｇｅｔａｌ［２９－３１］
ｑｕａｎｔｕｍ
ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ
ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎｓ

－
１．Ｉｔｃａｎｂｅａｐｐｌｉｅｄｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｌａｓｓｅｓｏｆｎｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
２．Ｄｅｔｅｒｍｉｎｉｎｇｓｅｎｓｉｔｉｖｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ
３．Ｍｕｌｌｉｋｅｎｃｈａｒｇｅｈａｓｍｏｒｅａｖａｉｌａｂｉｌｉｔｙｉｎａｌｍｏｓｔａｌｌｎｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

１．Ｕｓｉｎｇｈｉｇｈｓｐｅｅｄｃｏｍｐｕｔｅｒ
２．Ｄｅｖｉａｔｉｏｎｓｉｎｓｏｍｅｃａｓｅｓｍａｙｂｅｌａｒｇｅ

Ｃｈｏｅｔａｌ［３４］
ａｒｔｉｆｉｃｉａｌ
ｎｅｕｒａｌ
ｎｅｔｗｏｒｋ

－ １．Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｌａｓｓｅｓｏｆｎｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
２．ＳｉｍｐｌｅｕｓｉｎｇａｓｃｏｍｐａｒｅｄｔｏＤＦＴｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎ

１．Ｉｔｎｅｅｄｓｌａｒｇｅｎｕｍｂｅｒｏｆｄａｔａａｓｔｒａｉｎｉｎｇｓｅｔ
２．Ｄｅｖｉａｔｉｏｎｓｉｎｓｏｍｅｃａｓｅｓａｒｅｌａｒｇｅ

ＫｅｓｈａｖａｒｚａｎｄＪａａｆａｒｉ［３５］
ａｒｔｉｆｉｃｉａｌ
ｎｅｕｒａｌ
ｎｅｔｗｏｒｋ

－
１．Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｌａｓｓｅｓｏｆｎｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
２．ＳｉｍｐｌｅｕｓｉｎｇａｓｃｏｍｐａｒｅｄｔｏＤＦＴｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎ
３．Ｉｔｕｓｅｓｏｎｌｙｓｏｍｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

１．Ｉｔｎｅｅｄｓｌａｒｇｅｎｕｍｂｅｒｏｆｄａｔａａｓｔｒａｉｎｉｎｇｓｅｔ
２．Ｄｅｖｉａｔｉｏｎｓｉｎｓｏｍｅｃａｓｅｓａｒｅｌａｒｇｅ

ＫａｍｌｅｔａｎｄＡｄｏｌｐｈ［３６－３７，４８］ ｅｍｐｉｒｉｃａｌ Ｅｑｓ．（６ａ）－（６ｄ） １．Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｌａｓｓｅｓｏｆｎｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓ２．Ｍｕｃｈｓｉｍｐｌｅｔｏｕｓｅ ｄｅｖｉａｔｉｏｎｓｉｎｓｏｍｅｃａｓｅｓａｒｅｌａｒｇｅ

Ｋｅｓｈａｖａｒｚｅｔａｌ［５０－５２］ ｅｍｐｉｒｉｃａｌ Ｅｑｓ．（７ａ）－（７ｃ），
（８）－（９）

１．Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｌａｓｓｅｓｏｆｎｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
２．Ｍｕｃｈｓｉｍｐｌｅｔｏｕｓｅ
３．Ｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆｎｉｔｒｏｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｅｓｃａｎｂｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄ

ｄｅｖｉａｔｉｏｎｓｉｎｓｏｍｅｃａｓｅｓａｒｅｌａｒｇｅ

２．１．１　Ｇｅｎｅｒａｌｉｚｅｄｆｉｖｅｑｕａｎｔｕｍｍｅｃｈａｎｉｃａｌｍｏｄｅｌｓ

ｏｆＲｉｃｅａｎｄＨａｒｅ［２４］

ＲｉｃｅａｎｄＨａｒｅ［２４］ｕｓｅｄａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎｓｔｏｔｈｅｅｌｅｃ
ｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌａｔｍｉｄｐｏｉｎｔｓ，ｓｔａｔｉｓｔｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆ
ｔｈｅｓｅｓｕｒｆａｃｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｓａｎｄｔｈｅｐｒｏｐｅｒｔｙｓｔｒｕｃｔｕｒｅｒｅｌａｔｉｏｎ
ｍｅｔｈｏｄ “ｇｅｎｅｒａｌｉｚｅｄ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｆｕｎｃｔｉｏｎ”
（ＧＩＰＦ）ｏｒｃｏｍｐｕｔｅｄｈｅａｔｓｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｔｏｐｒｅｄｉｃｔｉｍｐａｃｔ
ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆＣａＨｂＮｃＯｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ．Ｔｈｅｉｒｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓｓｕｐ
ｐｏｒｔｔｈｅＭｕｒｒａｙｅｔａｌ．ｏｂｓｅｒｖａｔｉｏｎｓ［２５－２６］ｔｈａｔｔｈｅｉｍｐａｃｔ
ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓｏｆＣａＨｂＮｃＯｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｈａｖｅｓｏｍｅｄｅｐｅｎｄ
ｅｎｃｅｏｎｔｈｅｄｅｇｒｅｅｏｆｉｎｔｅｒｎａｌｃｈａｒｇｅｉｍｂａｌａｎｃｅｗｉｔｈｉｎ
ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅ．Ｆｉｖｅｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄｍｏｄｅｌｓｕｓｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓｒｅ
ｌａｔｅｄｔｏｆｅａｔｕｒｅｓｏｆｔｈｅｓｕｒｆａｃｅｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｓ，
ｗｈｉｃｈｃａｎｂｅｓｕｍｍａｒｉｚｅｄａｓｂｅｌｏｗ：
ＭｏｄｅｌⅠ：Ｕｓｉｎｇｔｈｅａｐｐｒｏｘｉｍａｔｅｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌａｔ
ｔｈｅｍｉｄｐｏｉｎｔｏｆｅａｃｈｂｏｎｄ：

Ｈ５０（／ｃｍ）＝６３．６＋１．８９×１０
３×

ｅｘｐ（－８．７８×１０－２ｍｏｌ／ｋｃａｌ×Ｖｍｉｄ）－

０．３６８ｍｏｌ／ｋｃａｌ×Ｖｍｉｄ （１）

　　Ｖｍｉｄｉｓｔｈｅａｐｐｒｏｘｉｍａｔｅｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌａｔｔｈｅｍｉｄ
ｐｏｉｎｔｏｆｅａｃｈｂｏｎｄｗｈｉｃｈｉｓｅｖａｌｕａｔｅｄｕｓｉｎｇｔｈｅｐａｒｔｉａｌｃｈａｒ
ｇｅｓｆｏｒａｌｌａｔｏｍｓｉｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅｒａｔｈｅｒｔｈａｎｏｎｌｙｔｈｅｔｗｏ
ａｔｏｍｓｏｆｃａｒｂｏｎａｎｄｎｉｔｒｏｇｅｎｍａｋｉｎｇｕｐｔｈｅｂｏｎｄＣ—Ｎｉｎ
Ｃ—ＮＯ２ｗｈｉｃｈｅａｒｌｉｅｒｗａｓｄｅｓｃｒｉｂｅｄｂｙＭｕｒｒａｙｅｔａｌ．

［２５－２６］．

ＭｏｄｅｌⅡ：Ｕｓｉｎｇｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｍａｇｎｉｔｕｄｅｓ
ｏｆｔｈｅａｖｅｒａｇｅｓｏｆｔｈｅｐｏｓｉｔｉｖｅａｎｄｎｅｇａｔｉｖｅｖａｌｕｅｓｏｆｔｈｅ
ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｏｎｔｈｅｉｓｏｓｕｒｆａｃｅ，｜Ｖ＋Ｓ －｜Ｖ

－
Ｓ｜｜：

Ｈ５０（／ｃｍ）＝９．２＋８０３×

ｅｘｐ［（０．３６６ｍｏｌ／ｋｃａｌ×｜Ｖ＋Ｓ －｜Ｖ
－
Ｓ ｜｜）］ （２）

ＭｏｄｅｌⅢ：Ｕｓｉｎｇｓｔａｔｉｓｔｉｃａｌｑｕａｎｔｉｔｙａｓｓｏｃｉａｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅ
ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｏｆｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅ，ｔｈｅｂａｌａｎｃｅｐａｒａｍ
ｅｔｅｒν［２３，２６］：
Ｈ５０（／ｃｍ）＝２９．３＋１．３９×１０

－３×ｅｘｐ（４８．８ν） （３）
ＭｏｄｅｌⅣ：Ｕｓｉｎｇｑｕａｎｔｕｍｍｅｃｈａｎｉｃａｌｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎａｂｏｕｔａ
ｓｉｎｇｌｅｍｏｌｅｃｕｌｅｃａｎｂｅｕｓｅｄｔｏｅｖａｌｕａｔｅｈｅａｔｓｏｆｄｅｔｏｎａ
ｔｉｏｎ，Ｑｄｅｔ：

Ｈ５０（／ｃｍ）＝２７．８＋０．１１４×
ｅｘｐ｛－［１１．１ｇ／ｋｃａｌ×（Ｑｄｅｔ－１．６６ｋｃａｌ／ｇ）］｝（４）

ＭｏｄｅｌⅤ：ＵｓｉｎｇｂｏｔｈｔｈｅＧＩＰＦｂａｌａｎｃｅｐａｒａｍｅｔｅｒνａｎｄ
ｈｅａｔｓｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｉｎｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｆｕｎｃｔｉｏｎ：

Ｈ５０（／ｃｍ）＝１．３４×
ｅｘｐ［８．１４ν－６．７９ｇ／ｋｃａｌ×（Ｑｄｅｔ－１．４７ｋｃａｌ／ｇ）］ （５）
　　Ｉｎｎｉｔｒａｍｉｎｅｓ，ｔｈｅｒｕｐｔｕｒｅｏｆＮ—ＮＯ２ｂｏｎｄｉｓａｋｅｙ
ｓｔｅｐｉｎｔｈｅｐｒｏｃｅｓｓｏｆｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｎｉｔｉａｔｅｄｂｙｈｅａｔ，
ｓｈｏｃｋａｎｄｉｍｐａｃｔ，ａｌｔｈｏｕｇｈｔｈｅｒｅｍａｙｂｅｉｍｐｏｒｔａｎｔｃｏｍ
ｐｅｔｉｎｇｐａｔｈｗａｙｓ，ｗｈｉｃｈｍａｙｂｅｐｒｅｄｏｍｉｎａｔｅｉｎｓｏｍｅ
ｉｎｓｔａｎｃｅｓ［２７］．Ｅｄｗａｒｄｓａｎｄｃｏｗｏｒｋｅｒｓ［２８］ ａｌｓｏｕｓｅｄｔｈｅ
ｍｏｄｅｌＩＶ ｏｆＲｉｃｅａｎｄＨａｒｅ［２４］ ａｎｄａｎａｐｐｒｏｘｉｍａｔｅ

４１１ 第 １６卷　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 　含　　能　　材　　料



ｍｅｔｈｏｄｆｏｒｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆｈｅａｔｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｏｆｓｅｖｅｒａｌ
ｎｉｔｒａｍｉｎｅｓｕｓｉｎｇｔｗｏｄｉｆｆｅｒｅｎｔｌｅｖｅｌｓｏｆＰＭ３ａｎｄＤＦＴ
ｑｕａｎｔｕｍｍｅｃｈａｎｉｃａｌｔｈｅｏｒｙ．Ｔｈｅｙｆｏｕｎｄｔｈａｔｔｈｅｒｅｗａｓ
ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｉｎｅｘｐｏｎｅｎｔｉａｌｄｅｃａｙｏｆｔｈｅＨＯＭＯａｎｄＬＯＭＯ
ｅｎｅｒｇｉｅｓｖｅｒｓｕｓｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙａｔｔｈｅＤＦＴｌｅｖｅｌｏｆｔｈｅｏｒｙ．
２．１．２　ＱｕａｎｔｕｍｍｅｃｈａｎｉｃａｌｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｏｆＺｈａｎｇ

ａｎｄｃｏｗｅｒｋｅｒｓ［２９－３１］ｏｎｔｈｅｂａｓｉｓｏｆｎｉｔｒｏ
ｇｒｏｕｐｃｈａｒｇｅｓ

Ｚｈａｎｇｅｔａｌ［２９－３１］ ｏｎｔｈｅｂａｓｉｓｏｆＤＦＴｈａｖｅｆｏｕｎｄ
ｓｏｍｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｓｂｅｔｗｅｅｎｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙａｎｄｎｉｔｒｏ
ｇｒｏｕｐｃｈａｒｇｅｓ．Ｔｈｅｙｕｓｅｄｔｈｅｇｅｎｅｒａｌｇｒａｄｉｅｎｔａｐｐｒｏｘｉｍａ
ｔｉｏｎ（ＧＧＡ），ａｎｄｔｈｅＢｅｃｋｈｙｂｒｉｄｆｕｎｃｔｉｏｎａｌａｎｄＤＮＰ
ｂａｓｉｓｓｅｔｔｏｃａｌｃｕｌａｔｅＭｕｌｌｉｋｅｎｃｈａｒｇｅｓａｎｄｃｏｒｒｅｌａｔｅｗｉｔｈ
ｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆｎｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓ．Ｔｈｅｙｈａｖｅｉｎｄｉｃａ
ｔｅｄｔｈａｔｔｈｅｎｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓｍａｙｂｅｓｅｎｓｉｔｉｖｅ（Ｈ５０≤
４０ｃｍ）ｗｈｅｎｉｔｓｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｈａｓａｓｍａｌｌｅｒｎｅｇａｔｉｖｅｃｈａｒｇｅ
ｔｈａｎａｂｏｕｔ０．２３．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｔｈｅｃｈａｒｇｅｓｏｎｔｈｅｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐ
ｃａｎｂｅｒｅｇａｒｄｅｄａｓａｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｔｏｅｓｔｉｍａｔｅｏｎ
ｔｈｅｂｏｎｄｓｔｒｅｎｇｔｈ，ｏｘｙｇｅｎｂａｌａｎｃｅａｎｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｅｌｅｃｔｒｏ
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Ａｍｏｎｇｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄｓｉｍｐｌｅｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｓ，ｔｈｅｏｘｙｇｅｎ
ｂａｌａｎｃｅｍｅｔｈｏｄｈａｓｉｎｔｅｒｅｓｔｅｄｆｏｒｍａｎｙａｕｔｈｏｒｓｂｅｃａｕｓｅ
ｉｔｓｇｅｎｅｒａｌｉｔｙｆｏｒｌａｒｇｅｃｌａｓｓｅｓｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ．Ｋａｍｌｅｔａｎｄ
Ａｄｏｌｐｈ［３６－３７，４８］ｐｒｏｐｏｓｅｄａｍｅｔｈｏｄｆｏｒｅｓｔｉｍａｔｉｎｇｉｍｐａｃｔ
ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｂａｓｅｄｏｎｏｘｙｇｅｎｂａｌａｎｃｅ，ｗｈｉｃｈｃａｎｂｅｄｅ
ｆｉｎｅｄａｓＯＢ１００＝１００（２ｃ′－ｂ′－２ａ′－２ｎ′ＣＯＯ）ｗｈｅｒｅｃ′，
ｂ′，ａ′ａｎｄｎ′ＣＯＯ ａｒｅｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｏｘｙｇｅｎ，ｈｙｄｒｏｇｅｎ，
ｃａｒｂｏｎａｎｄｃａｒｂｏｘｙｌａｔｅｉｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅｄｉｖｉｄｅｄｂｙｍｏｌｅｃ
ｕｌａｒｗｅｉｇｈｔｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅ．Ｔｈｅｙｆｏｕｎｄｒｅａｓｏｎａｂｌｅｌｉｎｅａｒ
ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎＯＢ１００ａｎｄｌｏｇＨ５０ｆｏｒｆａｍｉｌｉｅｓｏｆｈｉｇｈ
ｅｎｅｒｇｙｍｏｌｅｃｕｌｅｓｗｉｔｈｓｉｍｉｌａｒｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｓｍｓ，
ｗｈｉｃｈｃａｎｂｅｇｉｖｅｎｆｏｒｓｅｌｅｃｔｅｄｃｌａｓｓｅｓａｓｆｏｌｌｏｗｓ：

ａ）Ｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃ：ｌｏｇＨ５０＝１．７３－０．３２ＯＢ１００ （６ａ）
ｂ）ＮｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃｗｉｔｈαＣＨｌｉｎｋａｇｅ（ｅ．ｇ．ＴＮＴ）：

ｌｏｇＨ５０＝１．３３０．２６Ｂ１００ （６ｂ）
ｃ）Ｎｉｔｒｏａｌｉｐｈａｔｉｃ：ｌｏｇＨ５０＝１．７４－０．２３ＯＢ１００ （６ｃ）
ｄ）Ｎｉｔｒａｍｉｎｅ：ｌｏｇＨ５０＝１．３７－０．１７Ｂ１００ （６ｄ）

Ｌａｔｅｒ，Ｓｔｉｎｅ［４９］ｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄａｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｉｎｄｅｘ，ｂａｓｅｄ
ｏｎｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｉｃｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆａｒｅｇｕｌａｒｔｅｔｒａｈｅｄｒｏｎ．Ａ
ｒｅｇｕｌａｒｔｅｔｒａｈｅｄｒｏｎｈａｓｔｈｅｐｒｏｐｅｒｔｙｔｈａｔｔｈｅｓｕｍｏｆｆｏｕｒ
ｄｉｓｔａｎｃｅｓｆｒｏｍａｎｙｉｎｔｅｒｉｏｒｐｏｉｎｔｔｏｅａｃｈｏｆｔｈｅｆｏｕｒｓｉｄｅｓ
ｉｓａｃｏｎｓｔａｎｔ，ｗｈｉｃｈｃａｎａｒｂｉｔｒａｒｙｂｅｔａｋｅｎａｓｕｎｉｔｙ．
ＳｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｉｎｄｅｘｈａｓｂｅｅｎｓｈｏｗｎｔｏｃｏｒｒｅｌａｔｅｗｉｔｈＯＢ１００
ｖａｌｕｅｓ．Ｓｔｉｎｅｈａｓｐｒｏｍｐｔｅｄｃｏｎｓｉｄｅｒａｂｌｅａｔｔｅｎｔｉｏｎｔｏｔｈｅ
ｉｄｅａｏｆｔｈｅｋｅｙ“ｔｒｉｇｇｅｒｌｉｎｋａｇｅ” ｉｎ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓａｓ
ｐｒｏｐｏｓｅｄｂｙＫａｍｌｅｔａｎｄＡｄｏｌｐｈ［３６－３７，４８］．

Ｉｔｗａｓｒｅｃｅｎｔｌｙｓｈｏｗｎｔｈａｔｅｌｅｍｅｎｔａｌｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄ
ｓｏｍｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｃａｎｂｅｕｓｅｄｔｏｐｒｅｄｉｃｔｉｍｐａｃｔ
ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｉｅｓｏｆｌａｒｇｅｃｌａｓｓｅｓｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［５０－５２］．Ｔｈｅｓｅ
ｍｅｔｈｏｄｓｈａｖｅｓｏｍｅａｄｖａｎｔａｇｅｓｓｕｃｈａｓｇｅｎｅｒａｌｉｔｙａｎｄｓｉｍ
ｐｌｉｃｉｔｙ，ｗｈｉｃｈｗｉｌｌｂｅｄｉｓｃｕｓｓｅｄｉｎｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｓｅｃｔｉｏｎｓ．
２．４．１．２　Ｋｅｓｈａｖａｒｚａｎｄｃｏｗｏｒｋｅｒｓａｐｐｒｏａｃｈｅｓ［５０－５２］

２．４．１．２．１　Ｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃｓ（ａｎｄｂｅｎｚｏｆｕｒｏｘａｎｓ）
ａｎｄｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃｓｗｉｔｈαＣＨａｎｄ
αＮ—ＣＨ（ｅ．ｇ．ｔｅｔｒｙｌ）ａｎｄｎｉｔｒａｍｉｎｅｓ

Ｉｔｗａｓｉｎｄｉｃａｔｅｄｔｈａｔａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆｓｏｍｅｅｍｐｉｒｉｃａｌ
ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｓｔｏｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｃｏｍｐｒｉｓｅｄｏｆＣ，Ｈ，ＮａｎｄＯ
ｈａｖｅｒｅｓｕｌｔｅｄｓｉｍｐｌｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｓｂｅｔｗｅｅｎｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉ
ｔｉｖｉｔｙａｎｄｅｌｅｍｅｎｔａｌｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ．Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｉｎｄｉｃａｔｅｄ
ｔｈａｔｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｇｅｎｅｒａｌｅｑｕａｔｉｏｎｉｓｓｕｉｔａｂｌｅｆｏｒｔｗｏｄｉｆ
ｆｅｒｅｎｔｃａｔｅｇｏｒｉｅｓｏｆＣａＨｂＮｃＯｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，ｎａｍｅｌｙｐｏｌｙｎｉ
ｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃｓ（ａｎｄｂｅｎｚｏｆｕｒｏｘａｎｓ）ａｎｄｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃｓ
ｗｉｔｈαＣＨａｎｄαＮ—ＣＨ（ｅ．ｇ．ｔｅｔｒｙｌ）ａｎｄｎｉｔｒａｍｉｎｅｓ：

ａ）Ｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃｓ（ａｎｄｂｅｎｚｏｆｕｒｏｘａｎｓ）：
ｌｏｇＨ５０ ＝１１．８ａ′＋６１．７２ｂ′＋２６．９ｃ′＋１１．５ｄ′　（７ａ）
　 　 ｂ）ＰｏｌｙｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃｓｗｉｔｈαＣＨ ａｎｄαＮ—ＣＨ
（ｅ．ｇ．ｔｅｔｒｙｌ）ａｎｄｎｉｔｒａｍｉｎｅｓ：
ｌｏｇＨ５０ ＝４７．３ａ′＋２３．５ｂ′＋２．３６ｃ′－１．１１ｄ′　（７ｂ）
ｗｈｅｒｅａ′，ｂ′，ｃ′ａｎｄｄ′ａｒｅｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｃａｒｂｏｎ，ｈｙｄｒｏｇｅｎ，
ｎｉｔｒｏｇｅｎａｎｄｏｘｙｇｅｎｆｏｒａｎｅｘｐｌｏｓｉｖｅｗｉｔｈｇｅｎｅｒａｌｆｏｒｍｕｌａ
ＣａＨｂＮｃＯｄｄｉｖｉｄｅｄｂｙｍｏｌｅｃｕｌａｒｗｅｉｇｈｔｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅ．Ｔｗｏｓｅｔｓ
ｏｆｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｗｅｒｅｕｓｅｄｆｏｒＥｑｓ．（７ａ）ａｎｄ（７ｂ）ｂｅｃａｕｓｅ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｂｅｈａｖｉｏｒｓｏｆｍｅｎｔｉｏｎｅｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｏｎｉｍｐａｃｔ．
２．１．４．２．２　Ｎｉｔｒｏａｌｉｐｈａｔｉｃ，ｎｉｔｒｏａｌｉｐｈａｔｉｃｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｏｔｈｅｒ

ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｇｒｏｕｐｓａｎｄｎｉｔｒａｔｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ
Ｆｏｒｎｉｔｒｏａｌｉｐｈａｔｉｃ， ｎｉｔｒｏａｌｉｐｈａｔｉｃｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｏｔｈｅｒ

ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｇｒｏｕｐｓａｎｄｎｉｔｒａｔｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，ｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇ
ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｃａｎｂｅｕｓｅｄｔｏｄｅｔｅｒｍｉｎｅｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ：
ｌｏｇＨ５０ ＝８１．４ａ′＋１６．１ｂ′－１９．１ｃ′＋１．０９ｄ′ （７ｃ）
　　ＩｔｗａｓｉｎｄｉｃａｔｅｄｔｈａｔＥｑｓ．（７ａ）ｔｏ（７ｃ）ｇｉｖｅｂｅｔｔｅｒ
ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓｆｏｒ４６ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｌａｓｓｅｓａｓｃｏｍ
ｐａｒｅｄｔｏＫａｍｌｅｔａｎｄＡｄｏｌｐｈｍｅｔｈｏｄ［３６－３７，４８］ａｓｗｅｌｌａｓｆｉｖｅ
ｑｕａｎｔｕｍｍｅｃｈａｎｉｃａｌｍｏｄｅｌｓｏｆＲｉｃｅａｎｄＨａｒｅ［２４］，ｉ．ｅ．
Ｅｑｓ．（１）ｔｏ（５）．Ｌａｔｅｒ，ｉｔｗａｓｓｈｏｗｎｔｈａｔａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆ
ｏｘｙｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔａｎｄｓｏｍｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｃａｎｂｅｕｓｅｄ
ｔｏｆｉｎｄｒｅｌｉａｂｌｅｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｆｏｒｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆｎｉ
ｔｒｏａｌｉｐｈａｔｉｃ， ｎｉｔｒｏａｌｉｐｈａｔｉｃ ｃｏｎｔａｉｎｉｎｇ ｏｔｈｅｒｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ
ｇｒｏｕｐｓａｎｄｎｉｔｒａｔｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ［５１］．Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓ
ｉｎｄｉｃａｔｅｄｔｈａｔｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｇｅｎｅｒａｌｅｑｕａｔｉｏｎｗｉｔｈｓｏｍｅ

６１１ 第 １６卷　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 　含　　能　　材　　料



ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｉｓｓｕｉｔａｂｌｅｆｏｒｍｅｎｔｉｏｎｅｄｃｏｍｐｏｕｎｄｓ：
ｌｏｇＨ５０ ＝２．５＋０．３７１［１００（ａ′＋ｂ′／２ｄ′）］－
０．４８５（１００ｃ′）＋０．１８５ｎＲ—Ｃ（ＮＯ２）２—ＣＨ２— （８）

ｗｈｅｒｅａ′＋ｂ′／２ｄ′ｉｓａｐａｒａｍｅｔｅｒｔｈａｔｓｈｏｗｓｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆ
ｏｘｙｇｅｎｂｅｔｗｅｅｎｃａｒｂｏｎａｎｄｈｙｄｒｏｇｅｎｔｏｆｏｒｍｃａｒｂｏｎｍｏｎ
ｏｘｉｄｅａｎｄｗａｔｅｒ，ｎＲ—Ｃ（ＮＯ２）２—ＣＨ２— ｉｓｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆＲ—Ｃ
（ＮＯ２）２—ＣＨ２— ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓａｔｔａｃｈｅｄｔｏｏｘｙｇｅｎ
ｏｆｃａｒｂｏｘｙｌａｔｅｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｇｒｏｕｐｓｗｈｅｒｅＲｉｓａｌｋｙｌｇｒｏｕｐｓ．
Ｔｈｅｅｘｔｒａｓｔａｂｉｌｉｔｙｗａｓｆｏｕｎｄｉｎｓｏｍｅｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｌｉｐｈａｔｉｃｓ
ｔｈａｔｃｏｎｔａｉｎＲ—Ｃ（ＮＯ２）２—ＣＨ２— ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓ
ａｔｔａｃｈｅｄｔｏｏｘｙｇｅｎｏｆｃａｒｂｏｘｙｌａｔｅｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｇｒｏｕｐｓ．Ｃａｌｃｕ
ｌａｔｅｄｒｅｓｕｌｔｓｏｆＥｑ．（８）ｆｏｒ５８ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｎｉｔｒｏａｌｉｐｈａｔｉｃ，ｎｉ
ｔｒｏａｌｉｐｈａｔｉｃｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｏｔｈｅｒｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｇｒｏｕｐｓａｎｄｎｉｔｒａｔｅ
ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｈａｖｅｓｈｏｗｎａｇｏｏｄａｇｒｅｅｍｅｎｔｗｉｔｈｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ
ｖａｌｕｅｓ（ｒｍｓｄｅｖｉａｔｉｏｎ＝２７ｃｍ）ａｓｃｏｍｐａｒｅｄｔｏＥｑ．（７ｃ）
（ｒｍｓｄｅｖｉａｔｉｏｎ＝４０ｃｍ）ａｎｄＫａｍｌｅｔａｎｄＡｄｏｌｐｈ（ｒｍｓｄｅ
ｖｉａｔｉｏｎ＝６０ｃｍ）ｍｅｔｈｏｄ［５１］．
２．１．４．２．３　Ｎｉｔｒｏｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｅｓ

Ｎｉｔｒｏｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｉｃｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｎｉ
ｔｒｏｐｙｒｉｄｉｎｅｓ， ｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅｓ， ｎｉｔｒｏｐｙｒａｚｏｌｅｓ， ｎｉｔｒｏ
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