
书书书

ＧｒａｐｈｉｃａｌＡｂｓｔｒａｃｔ

ＲｅｃｅｎｔＲｅｓｅａｒｃｈＰｒｏｇｒｅｓｓｅｓｉｎＥｎｅｒｇｅｔｉｃＣｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎ

Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

ＺＨＡＮＧＴｏｎｇｌａｉ，ＷＵ Ｂｉｄｏｎｇ，ＹＡＮＧ Ｌｉ，ＺＨＯＵ Ｚｕｎｎｉｎｇ，

ＺＨＡＮＧＪｉａｎｇｕｏ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：１３７－１５１

［Ｚｎ（ＣＨＺ）３］（ＣｌＯ４）２（ＧＴＸ）ａｎｄ［Ｃｄ（ＣＨＺ）３］（ＣｌＯ４）２（ＧＴＧ）ａｒｅ

ｔｗｏｉｍｐｏｒｔａｎｔｐｒｉｍａｒｙｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｗｉｔｈｇｏｏｄｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙａｎｄｓｅｎｓｉ

ｔｉｖｉｔｙａｎｄａｐｐｌｉｅｄｉｎｄｕｓｔｒｉａｌｌｙ．

“ＱｕａｎｔｕｍＥｘｐｌｏｓｉｖｅＣｈｅｍｉｓｔｒｙ”ａｎｄｉｔｓＣｏｎｔｉｎｕａｔｉｏｎ———

Ｃｏｍｍｅｎｔｏｎ“Ｐｒｅｆａｃｅｓ”ａｎｄ“Ｆｏｒｅｗｏｒｄｓ”ｏｆＳｅｖｅｒａｌ

ＡｃａｄｅｍｉｃＷｏｒｋｓ

ＸＩＡＯＨｅｍｉｎｇ，ＺＨＵ Ｗｅｉｈｕａ，ＸＩＡＯ ＪｉＪｕｎ，ＷＡＮＧ Ｇｕｉｘｉａｎｇ，

ＬＩＵＤｏｎｇｍｅｉ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：１５２－１５６

Ｉｔｉｓａｃｏｖｅｒｏｆｎｅｗｌｙｐｕｂｌｉｓｈｅｄｂｏｏｋ“ＱｕａｎｔｕｍＣｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃ

Ｃｒｙｓｔａｌｓ”，ｉｎｗｈｉｃｈｄｉｓｐｌａｙｓｔｈｅｕｎｉｔｃｅｌｌｏｆｃｏｍｍｏｎｌｙｕｓｅｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅ

ＨＭＸ（１，３，５，７ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｚｏｃａｎｅ）．

ＲｅｖｉｅｗｏｎＣａｒｒｉｅｒｓｆｏｒＭｅｌｔｃａｓｔＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

ＣＡＯＤｕａｎｌｉｎ，ＬＩＹａｊｉｎ，ＤＵＹａｏ，ＷＡＮＧＪｉａｎｌｏｎｇ，

ＬＩＹｏｎｇｘｉａｎｇ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：１５７－１６５

Ｔｈｅｃｕｒｒｅｎｔｒｅｓｅａｒｃｈｓｉｔｕａｔｉｏｎａｔｈｏｍｅａｎｄａｂｒｏａｄｏｆｆｏｕｒｔｙｐｅｓｏｆｅｘ

ｐｌｏｓｉｖｅｓｗｈｉｃｈｃａｎｂｅｕｓｅｄａｓｃａｒｒｉｅｒｓｆｏｒｍｅｌｔｃａｓｔｅｘｐｌｏｓｉｖｅｗｅｒｅ

ｓｕｍｍａｒｉｚｅｄ．

ＳｏｍｅＰｒｏｂｌｅｍｓｉｎＴｈｅｏｒｅｔｉｃａｌＤｅｓｉｇｎｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ

ＳＨＵＹｕａｎｊｉｅ，ＬＩＨｕａｒｏｎｇ，ＸＩＯＮＧＹｉｎｇ，ＺＨＯＵＹａｎｇ，

ＱＩＡＮＷｅｎ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：１６６－１７２

Ｓｏｍｅｉｍｐｏｒｔａｎｔｐｒｏｂｌｅｍｓｉｎｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｄｅｓｉｇｎｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ

ｗｅｒｅｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄ，ｉｎｃｌｕｄｉｎｇｔｈｅｍｅｔｈｏｄｓｔｏｅｖａｌｕａｔｅｔｈｅｄｅｎｓｉｔｉｅｓ，

ｈｅａｔｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ（ＨＯＦｓ），ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｓｍｓａｎｄ

ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｕｓｕａｌｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ，ａｎｄｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｔｏ

ｒｅｖｅａｌｔｈｅｉｎｔｅｒｆａｃｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｐｏｌｙｍｅｒｓ．Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ

ｏｆｔｈｅａｂｏｖｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｍａｙｐｒｏｖｉｄｅｕｓｅｆｕｌｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｆｏｒｔｈｅｍｏｌｅｃｕ

ｌａｒｄｅｓｉｇｎｏｆｎｏｖｅｌｈｉｇｈｅｎｅｒｇｅｔｉｃｄｅｎｓｉｔｙｍａｔｅｒｉａｌｓ．

Ⅰ

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ 含能材料 ２０１３年　第２１卷　第２期　（ⅠⅧ）



ＧｒａｐｈｉｃａｌＡｂｓｔｒａｃｔ

ＰｒｏｇｒｅｓｓｉｎＯｘｉｄａｔｉｏｎＣｏｕｐｌｉｎｇＲｅａｃｔｉｏｎｏｆＮｉｔｒｏｇｅｎ

ＣｏｎｔａｉｎｉｎｇＨｅｔｅｒｏｃｙｃｌｉｃＣｏｍｐｏｕｎｄｓ

ＸＩＡＯＸｉａｏ，ＧＥＺｈｏｎｇｘｕｅ，ＬＩＵＱｉｎｇ，ＸＵＣｈｅｎｇ，

ＷＡＮＧＷｅｉ，ＳＵＨａｉｐｅｎｇ，ＢＩＦｕｑｉａｎｇ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：１７３－１７９

Ａｄｖａｎｃｅｓｉｎｏｘｉｄａｔｉｏｎｃｏｕｐｌｉｎｇｒｅａｃｔｉｏｎｏｆｈｙｄｒａｚｏａｚｏａｎｄａｍｉｎｏａｚｏ

ｉｎｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｅｒｅｒｅｖｉｅｗｅｄ．Ｔｈｅ

ｅｆｆｅｃｔｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｏｘｉｄａｎｔｓｏｎｏｘｉｄａｔｉｏｎｃｏｕｐｌｉｎｇｒｅａｃｔｉｏｎｗｅｒｅｄｉｓ

ｃｕｓｓｅｄａｎｄｔｈｅｔｒｅｎｄｓｉｎｔｈｅｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔｏｆｏｘｉｄａｔｉｏｎｃｏｕｐｌｉｎｇｒｅａｃｔｉｏｎ

ｏｆｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｅｒｅｐｏｉｎｔｅｄｏｕｔ．

Ａ ＭｅｔｈｏｄｏｆＣｏｍｐｕｔｉｎｇ／ＤｅｔｅｒｍｉｎｉｎｇｔｈｅＡｒｒｈｅｎｉｕｓ／

ｎｏｎＡｒｒｈｅｎｉｕｓＫｉｎｅｔｉｃ Ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｔｈｅ Ｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃ

ＤｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎＲｅａｃｔｉｏｎ ｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃ Ｍａｔｅｒｉａｌｓｆｒｏｍ

ＤａｔａｏｆＤＳＣＣｕｒｖｅｓａｔＤｉｆｆｅｒｅｎｔＨｅａｔｉｎｇＲａｔｅ

ＨＵＲｏｎｇｚｕ，ＭＡＨａｉｘｉａ，ＹＡＮＢｉａｏ，ＺＨＡＮＧＨａｉ，ＨＡＮＬｕ，

ＧＡＯＨｏｎｇｘｕ，ＺＨＡＯＦｅｎｇｑｉ，ＹＡＯＥｒｇａｎｇ，ＺＨＡＯＨｏｎｇａｎ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：１８０－１９３

Ａｍｅｔｈｏｄｏｆｃｏｍｐｕｔｉｎｇ／ｄｅｔｅｒｍｉｎｉｎｇｔｈｅＡｒｒｈｅｎｉｕｓ／ｎｏｎＡｒｒｈｅｎｉｕｓｋｉ

ｎｅｔｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｔｈｅｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃ

ｍａｔｅｒｉａｌｓ（ＥＭｓ）ｗａｓｐｒｅｓｅｎｔｅｄｆｒｏｍ ｉｎｉｔｉａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ（Ｔｅ），ｐｅａｋ

ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ（Ｔｐ），ｃｏｎｖｅｒｓｉｏｎｄｅｇｒｅｅ（αｅｉｏｒｐｉ）ａｔＴｅｉｏｒｐｉａｎｄｄａｔａ（βｉ，

Ｔα，ｉ，ｉ＝１，２，…，Ｌ）ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｉｓｏｃｏｎｖｅｒｓａｔｉｏｎｄｅｇｒｅｅ（αｉ）ｆｏｒ

ＤＳＣｃｕｒｖｅｓｕｎｄｅｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｏｎｓｔａｎｔｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅ（β）ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ．

ＤｅｓｉｇｎｓａｎｄＳｙｎｔｈｅｔｉｃＲｏｕｔｅｓｏｆＮｉｔｒａｍｉｎｅＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

ＣｏｎｔａｉｎｉｎｇＰｙｒｉｄｉｎｅ／ＡｍｉｎｏｂｅｎｚｅｎｅＲｉｎｇ

ＬＵＭｉｎｇ，ＺＨＡＯＧｕｏｚｈｅｎｇ，ＮＩＥＦｕｄｅ，ＬＩＪｉｎｓｈａｎ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：１９４－１９９

Ｔｈｅｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｅ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｃｏｎｔａｉｎｉｎｇ ｐｙｒｉｄｉｎｅ／ａｍｉｎｏ

ｂｅｎｚｅｎｅｒｉｎｇｓｉｓｃｏｍｂｉｎｅｄｗｉｔｈｔｈｅｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｏｆｎｉｔｒａｍｉｎｅｅｘｐｌｏ

ｓｉｖｅｓ，ａｎｄｔｈｅｃｏｎｃｅｐｔｏｆｎｅｗ ｎｉｔｒａｍｉｎｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｐｙｒｉ

ｄｉｎｅ／ａｍｉｎｏｂｅｎｚｅｎｅｒｉｎｇｉｓｐｒｏｐｏｓｅｄ，ｉｎｔｏｗｈｉｃｈｔｈｅｎｉｔｒａｍｉｎｅｇｒｏｕｐ

ｗｉｔｈＮ—Ｎｂｏｎｄｓｉｓｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄａｓｍｕｃｈａｓｐｏｓｓｉｂｌｅ．Ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｒｅ

ｓｅａｒｃｈｏｆｒｅｇｕｌａｒｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｍｏｌｅｃｕｌａｒａｓｗｅｌｌａｓｃｒｙｓｔａｌ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅｐｒｏｐｅｒｔｙａｓｗｅｌｌａｓｓｅｃｕｒｉｔｙｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ，ｔｈｅ

ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆｓｅｖｅｒａｌｔａｒｇｅｔｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｎｄｔｈｅｓｙｎｔｈｅｔｉｃ

ｍｅｔｈｏｄａｒｅｄｅｓｉｇｎｅｄ．Ｔｈｅｓｙｎｔｈｅｔｉｃｒｏｕｔｅｓａｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｓｙｎｔｈｅｔｉｃｒｅａｃｔｉｏｎｓｓｕｃｈａｓｃｏｎｄｅｎｓａｔｉｏｎ，Ｎｎｉｔｒａｔｉｏｎ，Ｎｏｘｉｄａｔｉｏｎａｎｄ

Ｃｎｉｔｒａｔｉｏｎａｎｄｓｏｏｎ．

Ⅱ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２１，Ｎｏ．２，２０１３（ⅠⅧ） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＧｒａｐｈｉｃａｌＡｂｓｔｒａｃｔ

Ｒｕｐｔｕｒｅｓａｎｄ Ｍｅｓｏｓｃａｌｅ Ｆｒａｃｔｕｒｅ ＢｅｈａｖｉｏｒｓｏｆＲＤＸ

Ｃｒｙｓｔａｌｓ

ＬＩＭｉｎｇ，ＣＨＥＮＴｉａｎｎａｎ，ＰＡＮＧＨａｉｙａｎ，ＨＵＡＮＧＭｉｎｇ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２００－２０４

Ｔｈｅｒｅｇｕｌａｒ“ｐｏｐｉｎ”ｏｃｃｕｒｓｏｎｔｈｅｌｏａｄｉｎｇ／ｕｎｌｏａｄｉｎｇｃｕｒｖｅ，ｗｈｉｃｈ

ｓｈｏｗｓｍｓｅｏｓｃａｌｆｒａｃｔｕｒｅｔａｋｅｓｐｌａｃｅｏｎｆａｃｅ（２１０）ｏｆＲＤＸｃｒｙｓｔａｌａｆｔｅｒ

ｉｎｉｔｉａｌｅｌａｓｔｉｃｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎ．

ＨｅａｌｉｎｇｏｆＣｒａｃｋｓｉｎＰＢＸｂｙＴｈｅｒｍａｌＰｒｅｓｓｕｒｅＡｇｉｎｇ

Ｔｒｅａｔｍｅｎｔ

ＬＡＮＱｉｏｎｇ，ＤＡＩＢｉｎ，ＹＡＮＧＢａｉｆｅｎｇ，ＬＩＪｉｎｇｍｉｎｇ，ＨＥＪｉａｎｈｕａ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２０５－２０８

Ｔｈｅｒｍａｌｐｒｅｓｓｕｒｅａｇｉｎｇｔｒｅａｔｍｅｎｔｗａｓｕｓｅｄｉｎｔｈｅｓｔｕｄｙｏｎｃｒａｃｋｓｈｅａｌ

ｉｎｇｂｅｈａｖｉｏｒｏｆＰＢＸ．Ｔｈｅｃｒａｃｋｓｂｌｏｗ４００μｍｈｅａｌｅｄａｆｔｅｒｔｒｅａｔｅｄ，ａｎｄ

ｔｈｅｉｎｔｅｒｎａｌｑｕａｌｉｔｙｏｆｔｈｅｄａｍａｇｅｄｓａｍｐｌｅｓｅｆｆｅｃｔｉｖｅｌｙｗａｓｉｍｐｒｏｖｅｄ．

ＡｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆＰＤＡＤＮ ｉｎＳｃｒｅｗ ＥｘｔｒｕｄｅｄＮｉｔｒａｍｉｎｅ

ＭｏｄｉｆｉｅｄＤｏｕｂｌｅｂａｓｅＰｒｏｐｅｌｌａｎｔ

ＬＩＵＳｕｏｅｎ，ＺＨＯＵＷｅｉｌｉａｎｇ，ＰＡＮＢａｏ，ＺＨＡＯＭｅｉｌｉｎｇ，

ＺＯＵＷｅｉｗｅｉ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２０９－２１２

ｓｅｖｅｒａｌｓｃｒｅｗ ｅｘｔｒｕｄｅｄ ｎｉｔｒａｍｉｎｅｍｏｄｉｆｉｅｄ ｄｏｕｂｌｅｂａｓｅｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ

ｗｅｒｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｌｙａｎａｌｙｚｅｄ．Ｅｆｆｅｃｔｓｏｆｔｈｅｐｅｎｔａｅｒｙｔｈｒｉｔｅｄｉａｚｉｄｏｄｉｎｉ

ｔｒａｔｅ（ＰＤＡＤＮ）ｏｎｔｈｅｍｅｃｈａｎｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｙ，ｂｕｒｎｉｎｇｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ，

ｃｈｅｍｉｃａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙ，ｍｅｃｈａｎｉｃａｌｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ，ｅｎｅｒｇｙｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃａｎｄ

ｇａｓｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｉｇｎａｌｏｆｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｗｅｒｅｓｔｕｄｉｅｄ．

ＴｈｅｏｒｅｔｉｃａｌＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎｏｆ５Ａｍｉｎｏｔｅｔｒａｚｏｌｉｕｍ

Ｎｉｔｒｏｆｏｒｍａｔｅ

ＬＩＵＷｅｉ，ＬＩＹｕｃｈｕａｎ，ＬＩＸｉａｏｔｏｎｇ，ＹＡＮＧＹｕｚｈａｎｇ，

ＬＩＮＱｉｕｈａｎ，ＰＡＮＧＳｉｐｉｎｇ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２１３－２１６

Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ５ａｍｉｎｏｔｅｔｒａｚｏｌａｔｅｎｉｔｒｏｆｏｒｍａｔｅｗａｓｏｐｔｉｍｉｚｅｄｂｙａ

Ｂ３ＬＹＰｍｅｔｈｏｄｂａｓｅｄｏｎ６３１Ｇ（ｄ） ｂａｓｉｓｓｅｔｕｓｉｎｇＧａｕｓｓｉａｎ０３

ｐｒｏｇｒａｍ．Ｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙ，ｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ，ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙａｎｄ

ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ．

Ⅲ

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ 含能材料 ２０１３年　第２１卷　第２期　（ⅠⅧ）



ＧｒａｐｈｉｃａｌＡｂｓｔｒａｃｔ

ＳｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄＳｙｎｔｈｅｔｉｃＦｅａｓｉｂｉｌｉｔｙｏｆＰｓｅｕｄｏｂｅｎｚｅｎｅＮ６

ＺＨＡＯＧｕｏｚｈｅｎｇ，ＬＵＭｉｎｇ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２１７－２２１

Ｆｕｌｌｙｏｐｔｉｍｉｚｅｄｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎａｎｄｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌａｎａｌｙｓｉｓｆｏｒｎｉｔｒｏｇｅｎａｎｄ

ｐｓｅｕｄｏｂｅｎｚｅｎｅＮ６ ｗｅｒｅｃａｒｒｉｅｄｏｕｔｕｓｉｎｇｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ

（ＤＦＴ）ｍｅｔｈｏｄａｔＢ３ＬＹＰ／６３１１＋＋Ｇ（ｄ，ｐ）ｌｅｖｅｌ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｍｅ

ｃｈａｎｉｃｓ（ＭＭ）ｍｅｔｈｏｄｗｉｔｈＣｏｍｐａｓｓａｎｄＤｒｅｉｄｉｎｇｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄｓｗａｓ

ｕｓｅｄｔｏｐｒｅｄｉｃｔｍｏｌｅｃｕｌａｒｐａｃｋｉｎｇｆｏｒＮ６ａｍｏｎｇｔｈｅ７ｍｏｓｔｐｒｏｂａｂｌｅ

ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐｓ（Ｐ２１／ｃ，Ｐ１，Ｐ２１２１２１，Ｐ２１，Ｐｂｃａ，Ｃ２／ｃ，ａｎｄＰｎａ２１），

ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅｆｅａｓｉｂｉｌｉｔｙｏｆｐｒｏｃｅｓｓｗａｓａｎａｌｙｚｅｄｗｉｔｈｔｈｅｒｍｏｄｙ

ｎａｍｉｃｓａｎｄｒｅａｃｔｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｓｍｗａｓｐｒｅｄｉｃｔｅｄ．

Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ２（Ｄｉｎｉｔｒｏｍｅｔｈｙｌｅｎｅ）１，３ｄｉａｚａｃｙｃｌｏｐｅｎ

ｔａｎｅ（ＤＮＤＺ）ＣａｔａｌｙｚｅｄｂｙＭａｇｎｅｓｉｕｍＩｏｎ

ＬＩＵＰａｎ，ＸＵＺｈｉｂｉｎ，ＷＡＮＧＢｏｚｈｏｕ，ＧＥＺｈｏｎｇｘｕｅ，

ＷＡＮＧＰｅｎｇ，ＭＥＮＧＺｉｈｕｉ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２２２－２２５

Ａｓａｎｉｍｐｏｒｔａｎｔｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｆｏｒｎｅｗｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ，２（ｄｉｎｉｔｒｏｍ

ｅｔｈｙｌｅｎｅ）１，３ｄｉａｚａｃｙｃｌｏｐｅｎｔａｎｅ（ＤＮＤＺ）ｐｒｅｐａｒｅｄｂｙｔｈｅｎｅｃｌｅｏ

ｐｈｉｌｉｃｒｅａｃｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎ１，１ｄｉａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ（ＦＯＸ７）ａｎｄ

１，２ｄｉａｍｉｎｏｅｔｈａｎｅｃａｔａｌｙｚｅｄｂｙｍａｇｎｅｓｉｕｍｉｏｎｈａｄｂｅｅｎｓｔｕｄｉｅｄａｎｄ

ｔｈｅＤＮＤＺｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｉｎｙｉｅｌｄｏｆ８３．９％ ｗｉｔｈｈｉｇｈｐｕｒｉｔｙ（９９％）

ｕｎｄｅｒｔｈｅｏｐｔｉｍｕｍｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ：ｎｅｗＭｇ（ＯＡｃ）２ａｓｔｈｅｃａｔａｌｙｓｔａｎｄｔｈｅ

ｃｏｎｔｅｎｔｗａｓ３０％．

ＮｅｗＳｙｎｔｈｅｔｉｃＲｏｕｔｅｏｆＦｉｖｅＦｕｒａｚａｎＤｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ

ＧＡＯＬｉ，ＹＡＮＧＨｏｎｇｗｅｉ，ＷＵＢｏ，ＣＨＥＮＧＧｕａｎｇｂｉｎ，

ＬüＣｈｕｎｘｕ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２２６－２２９

Ⅳ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２１，Ｎｏ．２，２０１３（ⅠⅧ） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＧｒａｐｈｉｃａｌＡｂｓｔｒａｃｔ

ＰｒｅｐａｒａｔｉｏｎａｎｄＣｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆＮＣ／Ａｌ

ＮａｎｏｃｏｍｐｏｓｉｔｅＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ

ＪＩＮＭｉａｏｍｉａｏ，ＬＵＯＹｕｎｊｕｎ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２３０－２３４

ＴｈｅＮＣ／Ａｌｎａｎｏｃｏｍｐｏｓｉｔｅｍａｔｅｒｉａｌｓｗｅｒｅｐｒｅｐａｒｅｄｔｈｒｏｕｇｈｓｏｌｇｅｌａｎｄ

ｓｕｐｅｒｃｒｉｔｉｃａｌｃａｒｂｏｎｄｉｏｘｉｄｅｄｒｙｉｎｇｍｅｔｈｏｄｓ．Ｔｈｅｎａｎｏｃｏｍｐｏｓｉｔｅｍａｔｅｒｉａｌ

ｗａｓｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄｂｙＦＴＩＲ，ＢＥＴ，ＳＥＭ ａｎｄＤＳＣｍｅｔｈｏｄｓ，ａｎｄｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓ

ｓｈｏｗｔｈａｔｔｈｅｎａｎｏｃｏｍｐｏｓｉｔｅｍａｔｅｒｉａｌｐｒｏｃｅｓｓｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｈｅｒｍａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ

ｆｒｏｍｔｈｅＮＣｇｅｌ／ＡｌｐｈｙｓｉｃａｌｍｉｘｔｕｒｅａｎｄＮＣ／Ａｌｐｈｙｓｉｃａｌｍｉｘｔｕｒｅ．

ＰｒｅｐａｒａｔｉｏｎａｎｄＣｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆＤｉｒｅｃｔＷｒｉｔｅ

ＥｘｐｌｏｓｉｖｅＩｎｋＢａｓｅｄｏｎＣＬ２０

ＺＨＵ Ｚｉｑｉａｎｇ，ＣＨＥＮ Ｊｉｎ，ＱＩＡＯ Ｚｈｉｑｉａｎｇ，ＨＵＡＮＧ Ｂｉｎｇ，

ＹＡＮＧＧｕａｎｇｃｈｅｎｇ，ＮＩＥＦｕｄｅ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２３５－２３８

ＡｄｉｒｅｃｔｗｒｉｔｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｉｎｋＣＬ２０ｂａｓｅｄｗａｓｐｒｅｐａｒｅｄ．Ｉｔｓｄｉｒｅｃｔｗｒｉｔｅ

ｐｒｏｐｅｒｔｙａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｗｅｒｅｓｔｕｄｉｅｄｂｙＳＥＭ，ＦＴＩＲａｎｄ

ｗｅｄｇｅｓｈａｐｅｄｃｈａｒｇｅｔｅｓｔ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

ＰｒｅｐａｒａｔｉｏｎｏｆＡＣ／ＴｉＯ２ ＣｏｍｐｏｓｉｔｅＰａｒｔｉｃｌｅｓａｔＬｏｗ

ＴｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｎｄｉｔｓＡｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｉｎＤｅｇｒａｄａｔｉｏｎｏｆＴＮＴ

Ｗａｓｔｅｗａｔｅｒ

ＤＵＳｈｉｇｕｏ，ＹＡＮＪｕｎ，ＷＡＮＧＭｉｎｇｑｉｕ，ＷＡＮＧＢｉｎ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２３９－２４３

ＥｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃＡｃｃｕｍｕｌａｔｉｏｎＴｅｓｔｏｆＩｎｉｔｉａｔｉｎｇＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

ＺＨＯＵＭｉｎｇｒｕｉ，ＬＩＺｈｉｍｉｎ，ＺＨＡＮＧ Ｔｏｎｇｌａｉ，ＷＵ Ｂｉｄｏｎｇ，

ＹＡＮＧＬｉ，ＺＨＡＮＧＪｉａｎｇｕｏ，ＺＨＯＵＺｕｎｎｉｎｇ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２４４－２４８
Ｗｉｔｈｑｕａｒｔｚｓａｎｄｓａｓｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｓａｍｐｌｅ，ｔｈｅｉｎｆｌｕｅｎｃｅｓｏｆｔｅｓｔｉｎｇ

ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓｏｎｔｈｅｑｕａｒｔｚｓａｎｄｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃａｃｃｕｍｕｌａｔｉｏｎｗｅｒｅａｎａｌｙｅｄ．

Ⅴ

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ 含能材料 ２０１３年　第２１卷　第２期　（ⅠⅧ）



ＧｒａｐｈｉｃａｌＡｂｓｔｒａｃｔ

ＮｕｍｅｒｉｃａｌＳｔｕｄｙｏｎＷａｔｅｒＪｅｔＦｏｒｍａｔｉｏｎｏｆＳｅｍｉｒｉｎｇ

ＳｈａｐｅｄＣｈａｒｇｅ

ＰＥＩＨｏｎｇｂｏ，ＪＩＡＯＱｉｎｇｊｉｅ，ＮＩＥＪｉａｎｘｉｎ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２４９－２５２
Ａｄｅｖｉｃｅｆｏｒｄｉｓｒｕｐｔｉｏｎｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅｗａｓｐｒｏｐｏｓｅｄ．Ｆｉｎｉｔｅｅｌｅｍｅｎｔｐｒｏｇｒａｍ

ＡＵＴＯＤＹＮｗａｓｕｓｅｄｔｏｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｔｈｅｆｏｒｍｉｎｇｐｒｏｇｒｅｓｓｏｆｗａｔｅｒｊｅｔ．

ＮｕｍｅｒｉｃａｌＳｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｆａＤｕａｌｍｏｄｅＥＦＰＷａｒｈｅａｄ

ＺＡＮＧＬｉｗｅｉ，ＹＩＮＪｉａｎｐｉｎｇ，ＷＡＮＧＺｈｉｊｕｎ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２５３－２５６

Ｔｈｅｌｉｎｅｒｗｈｉｃｈｆｉｘｅｄｇｒｏｏｖｅｄｔｏｒｕｓｃｏｕｌｄｆｏｒｍ ＥＦＰｗｉｔｈｆｉｎ，ｔｈｅ

ｌｅｎｇｔｈｄｉａｍｅｔｅｒｒａｔｉｏｏｆＥＦＰｗｉｔｈｆｉｎｓｉｓ２．７５ｔｉｍｅｓｏｆｔｈａｔｏｆＥＦＰａｎｄ

ｉｔｓｖｅｌｏｃｉｔｙｉｎｃｒｅａｓｅｄ１５ｐｅｒｃｅｎｔ．

Ａｍｍｏｎｉｕｍ ＰｅｒｃｈｌｏｒａｔｅＯｘｉｄａｔｉｏｎｆｏｒＲｅｍｏｖａｌｏｆＯｒ

ｇａｎｉｃＴｅｍｐｌａｔｅｓｔｏｆｏｒｍＳＢＡ１５ＴｙｐｅＭａｔｅｒｉａｌ

ＹＡＮＧＲｏｎｇｊｉ，ＣＡＩＨｕａｑｉａｎｇ，ＴＩＡＮＬｉ，ＪＩＡＮＧＫａｉ，ＨＵＡＮＧＨｕｉ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２５７－２６１
ＯｒｇａｎｉｃｔｅｍｐｌａｔｅｓｗｅｒｅｒｅｍｏｖｅｄｂｙＡＰＨＮＯ３ｏｘｉｄａｔｉｏｎａｔ１００℃ ｔｏ

ｆｏｒｍｈｉｇｈｑｕａｌｉｔｙｍｅｓｏｐｏｒｏｕｓｓｉｌｉｃａＮＳＢＡ１５．

ＲｅａｃｔｉｏｎｏｆＡｌＰｏｗｄｅｒａｎｄＷａｔｅｒＶｉｓａＥｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ

Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ

ＴＯＮＧＤａｍｉｎｇ，ＣＡＩＳｈｕｉｚｈｏｕ，ＸＩＥＣｈａｎｇｓｈｅｎｇ，ＸＩＡＸｉａｎｐｉｎｇ，

ＺＥＮＧＤａｗｅｎ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２６２－２６７

Ａｌｐｏｗｄｅｒｗｉｔｈ５０ｎｍ，２μｍ，１３μｍａｎｄ２９μｍｗａｓｓｔｕｄｉｅｄｆｒｏｍｔｈｅ

ｐｅｒｓｐｅｃｔｉｖｅｏｆｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ．ＴｈｅｂｅｈａｖｉｏｕｒｓｏｆＡｌＨ２Ｏ ｒｅａｃｔｉｏｎａｆ

ｆｅｃｔｅｄｂｙｐａｒｔｉｃｌｅｓｉｚｅａｎｄｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｗｅｒｅｄｉｓｃｕｓｓｅｄ．Ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏ

ｃｈｅｍｉｃａｌｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆＡｌＨ２Ｏｒｅａｃｔｉｏｎｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ．

Ⅵ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２１，Ｎｏ．２，２０１３（ⅠⅧ） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＧｒａｐｈｉｃａｌＡｂｓｔｒａｃｔ

ＨｙｄｒｏｇｅｎＳｔｏｒａｇｅＭａｔｅｒｉａｌｓＡｐｐｌｉｅｄｉｎＥｍｕｌｓｉｏｎＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

ＣＨＥＮＧＹａｎｇｆａｎ，ＬＩＵＲｏｎｇ，ＭＡＨｏｎｇｈａｏ，ＳＨＥＮＺｈａｏｗｕ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２６８－２７２

ＨｙｄｒｏｇｅｎｓｔｏｒａｇｅｍａｔｅｒｉａｌＭｇＨ２ａｎｄＴｉＨ２ｐｌａｙｅｄｄｏｕｂｌｅｒｏｌｅｓｉｎｔｈｅ

ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｗｈｉｃｈａｃｔｅｄａｓｓｅｎｓｉｔｉｚｅｒｓａｎｄｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓａｎｄｓｉｇ

ｎｉｆｉｃａｎｔｌｙｉｍｐｒｏｖｅｄｅｍｕｌｓｉｏｎｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｅｎｅｒｇｙｏｕｔｐｕｔｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ．

ＡＮｅｗＭｅｔｈｏｄｔｏＳｙｎｔｈｅｓｉｚｅ３，３′Ｄｉａｍｉｎｏ４，４′ａｚｏｘｙｆｕｒａｚａｎ

（ＤＡＯＡＦ）

ＷＵＭｉｎｊｉｅ，ＣＨＥＮＳｈｕｓｅｎ，ＪＩＮＳｈａｏｈｕａ，ＬＩＬｉｊｉｅ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２７３－２７５

ＤＡＯＡＦｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｆｒｏｍ３，４ｄｉａｍｉｎｏｆｕｒａｚａｎ，ｗｈｉｃｈｕｓｅｄ３ａｍｉ

ｎｏ４ｆｏｒｍｙｌａｍｉｎｏｆｕｒａｚａｎｏｒ３，４ｄｉｆｏｒｍｙｌａｍｉｎｏｆｕｒａｚａｎａｓｉｎｔｅｒｍｅｄｉ

ａｔｅ，１，４ｄｉｏｘａｎｅａｓｓｏｌｖｅｎｔ，ａｎｄ３０％ Ｈ２Ｏ２ａｓａｏｘｉｄａｎｔｂｙｒｅｆｌｕｘｉｎｇ

ｆｏｒ４ｈ，ａｎｄｙｉｅｌｄ９７％ ｏｒ８９％．

ＳｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄＴｈｅｒｍａｌＢｅｈａｖｉｏｒｏｆ２（２，４，６Ｔｒｉｎｉｔｒｏ）

ｐｈｅｎｙｌａｍｉｎｏ４ｎｉｔｒｏｉｍｉｄａｚｏｌｅ

ＪＩＡＫａｉ，ＬＩＵＺｕｌｉａｎｇ，ＨＯＵＫｅｈｕｉ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２７６－２７７

Ⅶ

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ 含能材料 ２０１３年　第２１卷　第２期　（ⅠⅧ）



ＧｒａｐｈｉｃａｌＡｂｓｔｒａｃｔ

ＲＤＸ／ＨＭＸ Ｅｆｆｅｃｔｓ ｏｎ Ｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ Ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ ｏｆ

ＢｏｒｏｎｂａｓｅｄＦｕｅｌｒｉｃｈＰｒｏｐｅｌｌａｎｔ

ＬＩＵＬｉｎｌｉｎ，ＨＥＧｕｏｑｉａｎｇ，ＷＡＮＧＹｉｎｇｈｏｎｇ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２７８

Ｆｉｖｅｂｏｒｏｎｂａｓｅｄ ｆｕｅｌｒｉｃｈ ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓｃｏｎｔａｉｎｉｎｇＲＤＸ／ＨＭＸ ｗｅｒｅ

ｐｒｅｐａｒｅｄｔｏ ｅｘｐｌｏｒｅｔｈｅｅｆｆｅｃｔｏｆＲＤＸ／ＨＭＸ ｏｎ ｔｈｅ ｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ

ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｏｆｔｈｅｂｏｒｏｎｆｕｅｌｒｉｃｈｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｂｙｔｈｅｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｏｆ

ｂｕｒｎｉｎｇｒａｔｅ，ｅｘｐｌｏｓｉｏｎｈｅａｔ，ｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｎｄｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ

ｇａｓｇｅｎｅｒａｔｉｏｎｒａｔｅｏｆｔｈｅｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ．

ＭｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓＣｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆＴＡＴＢＢａｓｅｄＧｒａｎｕｌｅｓ

ｂｙＨｉｇｈＲｅｓｏｌｕｔｉｏｎＸｒａｙＣｏｍｐｕｔｅｄＴｏｍｏｇｒａｐｈｙ

ＺＨＡＮＧＷｅｉｂｉｎ，ＤＡＩＢｉｎ，ＹＡＮＧＸｕｅｈａｉ，ＴＩＡＮＹｏｎｇ，

ＸＩＡＯＬｉ，ＹＡＮＧＣｕｎｆｅｎｇ，ＹＡＮＧＲｅｎｇｃａｉ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１３，２１（２）：２７９－２８０

ＨＲＸＣＴｓｃａｎｓｏｆｔｈｅＴＡＴＢｂａｓｅｄｇｒａｎｕｌｅｓｓｈｏｗｔｈａｔｔｈｅｙａｒｅｆｕｌｌｙｌｉｋｅ

ｖｏｒｔｅｘｃｏｒｅｓ＆ｄｅｎｓｅｃｒｕｓｔｓｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．Ｔｈｅｃｏｎｄｅｎｓｅｄｖｏｒｔｅｘｒｉｎｇｓａｒｅ

ｐｒｅｓｅｒｖｅｄｂｙｃｏｎｄｅｎｓａｔｉｏｎａｎｄｅｎｃｒｕｓｔａｔｉｏｎｗｉｔｈｂｉｎｄｅｒ，ａｎｄｄｉｆｆｅｒ

ｅｎｃｅｓｉｎＸｒａｙａｔｔｅｎｕａｔｉｏｎｐｒｏｖｉｄｅｍｏｒｅｄｅｔａｉｌｓａｂｏｕｔｔｈｅｉｒｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ．

Ｅｘｅｃｕｔｉｖｅｅｄｉｔｏｒ：ＷＡＮＧＹａｎｘｉｕ　ＪＩＡＮＧＭｅｉ； Ｃｏｍｐｕｔｅｒｔｙｐｅｓｅｔｔｅｒ：ＺＨＡＮＧＧｕｉｈｏｎｇ

Ⅷ

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２１，Ｎｏ．２，２０１３（ⅠⅧ） 含能材料 ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ


