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Ｔａｂｌｅ１　Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ，ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓａｎｄｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｓｏｆｐａｒｔｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ａｔｏｍ ｉｉｉ１ ｉｉｉ２ ｉｉｉ３ ｉｖ１ ｉｖ２ ｉｖ３ ｓｔｅｔｒａｚｉｎｅ

ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ

／ｎｍ

Ｒ（１，２） ０．１３０６ ０．１３０８ ０．１３０９ ０．１３０７ ０．１３０７ ０．１３０７ ０．１３１３
Ｒ（２，３） ０．１３３３ ０．１３２９ ０．１３２９ ０．１３３５ ０．１３３５ ０．１３３５ ０．１３３６
Ｒ（３，４） ０．１３３４ ０．１３３０ ０．１３３０ ０．１３３５ ０．１３３３ ０．１３３３ ０．１３３６
Ｒ（４，５） ０．１３０６ ０．１３０８ ０．１３０３ ０．１３０９ ０．１３１０ ０．１３１０ ０．１３１３
Ｒ（５，６） ０．１３３３ ０．１３２９ ０．１３３３ ０．１３３３ ０．１３３２ ０．１３３３ ０．１３３６
Ｒ（６，１） ０．１３３４ ０．１３３０ ０．１３３３ ０．１３３６ ０．１３３５ ０．１３３５ ０．１３３６
Ｒ（６，７） ０．１４０３ ０．１４１９ ０．１４００ ０．１４２３ ０．１４２４ ０．１４２５
Ｒ（７，９） ０．１３５６ ０．１３４７ ０．１３６４ ０．１２３８ ０．１２３５ ０．１２３４
Ｒ（７，１２） ０．１３５９ ０．１３４９ ０．１３５９
Ｒ（９，１０） ０．１２７５ ０．１２８４ ０．１２６９
Ｒ（１０，１１） ０．１３６４ ０．１３５３ ０．１３６８
Ｒ（１１，１２） ０．１３０４ ０．１２９８ ０．１２９９
Ｒ（９，１１） ０．１３６６ ０．１３７７ ０．１３６８
Ｒ（１１，１３） ０．１３４９ ０．１３４７ ０．１３５４
Ｒ（１１，１６） ０．１３６２ ０．１３５８ ０．１３５９
Ｒ（１３，１４） ０．１２７３ ０．１２７５ ０．１２７４
Ｒ（１４，１５） ０．１３７２ ０．１３６８ ０．１３６８
Ｒ（１５，１６） ０．１３０２ ０．１２９３ ０．１２９９

ｂｏｎｄａｎｇｌｅ

／（°）

Ａ（１，２，３） １１６．１３ １１５．９７ １１６．６７ １１６．７１ １１６．５５ １１６．６９ １１６．９８
Ａ（２，３，４） １２６．３７ １２７．５４ １２６．９０ １２６．３４ １２６．７３ １２６．６０ １２６．０４
Ａ（３，４，５） １１７．４８ １１６．４９ １１６．３１ １１６．７８ １１６．５９ １１６．５８ １１６．９８
Ａ（４，５，６） １１６．１３ １１５．９７ １１６．６９ １１６．６９ １１６．５３ １１６．７０ １１６．９８
Ａ（５，６，１） １２６．３７ １２７．５４ １２６．７２ １２６．４１ １２６．７７ １２６．５９ １２６．０４
Ａ（６，１，２） １１７．４８ １１６．４９ １１６．０７ １１６．７８ １１６．６１ １１６．６２ １１６．９８

３５４

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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（Ｔａｂｌｅ１　Ｃｏｎｔｉｎｕｅｄ）

ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ａｔｏｍ ｉｉｉ１ ｉｉｉ２ ｉｉｉ３ ｉｖ１ ｉｖ２ ｉｖ３ ｓｔｅｔｒａｚｉｎｅ

ｂｏｎｄａｎｇｌｅ
／（°）

Ａ（８，３，２） １１８．１０ １１６．３７ １１７．４８ １１４．５４ １１４．３７ １１４．３２
Ａ（８，３，４） １１５．５３ １１６．０８ １１５．６２ １１８．９５ １１８．７５ １１８．９２
Ａ（５，６，７） １１８．１０ １１６．３７ １１４．９６ １１４．４４ １１８．９３ １１８．９３
Ａ（１，６，７） １１５．５３ １１６．０８ １１８．３２ １１９．０１ １１４．１７ １１４．３５
Ａ（６，７，９） １２２．８５ １２１．１４ １２３．２０ １１１．５９ １１１．９０ １１０．８２
Ａ（６，７，１２） １２９．０９ １３１．９１ １２８．４０
Ａ（７，９，１０） １０６．０９ １０６．６７ １０６．５２
Ａ（９，１０，１１） １１１．７３ １１１．５６ １１２．０６
Ａ（１０，１１，１２） １０６．０４ １０５．０８ １０５．１３
Ａ（１１，１２，７） １０８．０９ １０９．９３ １０９．５１
Ａ（１２，７，９） １０８．０５ １０６．７６ １０６．７３
Ａ（９，１１，１６） １３２．９２ １３４．２６ １２３．７４
Ａ（９，１１，１３） １１８．３２ １１８．４２ １２８．３２
Ａ（１１，１３，１４） １０６．００ １０６．５９ １０５．７２
Ａ（１３，１４，１５） １１１．５１ １１１．６１ １１２．３５
Ａ（１４，１５，１６） １０６．２９ １０５．２０ １０５．１２
Ａ（１５，１６，１１） １０７．４３ １０９．３６ １０８．８９
Ａ（１６，１１，１３） １０８．７６ １０７．２４ １０７．８８

ｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅ
／（°）

Ｄ（１，６，７，９） １７２．９６ １１５．８５ ８．６６ ４２．４０ １４２．９２ －１４３．１７
Ｄ（５，６，７，１２） １７３．５７ １２２．７１ ２４．９７
Ｄ（２，３，８，１６） １７３．５７ －１２２．７１ １３２．２０
Ｄ（４，３，８，１３） １７２．９６ －１１５．８５ １２５．００
Ｄ（１，６，７，１２） －５．９５ －５８．４６ －１５４．６１
Ｄ（５，６，７，９） －７．５２ －６２．９９ －１７１．７６ －１４１．６３ －４０．９２ ４０．６４
Ｄ（２，３，８，１０） －１４０．６３ －１３９．７９ １４２．２９
Ｄ（６，７，９，１１） －１７８．４５ １７７．３０ －１７８．６４
Ｄ（３，８，１０，１２） －１７７．９３ －１７７．３７ １７８．８２
Ｄ（７，９，１１，１３） －１７８．４９ １６４．８２ 　 ０．４６
Ｄ（８，１０，１２，１７） 　 ２．００ １４．３９ １１．３２
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Ｔａｂｌｅ２　Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｔｏｔａｌｅｎｅｒｇｉｅｓ（Ｅ０），ｚｅｒｏｐｏｉｎｔｅｎｅｒｇｉｅｓ（ＥＺＰＥ），ｔｈｅｒｍａｌｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｓ（ＥＴ）ａｎｄｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎ（ΔＨｆ）ｏｆ

１，２，４，５ｔｅｔｒａｚｉｎｅｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｔｏｇｅｔｈｅｒｗｉｔｈＲＤＸａｎｄＨＭＸ

ｃｏｍｐｄ． ｆｏｒｍｕｌａ Ｅ０／Ｈａｒｔｒｅｅ ＥＺＰＥ／Ｈａｒｔｒｅｅ ＥＴ／Ｈａｒｔｒｅｅ Ｎ／％ ΔＨｆ／ｋＪ·ｍｏｌ
－１

ｉ１ Ｃ３Ｈ２Ｎ８ 　－５５３．３１９８ ０．０８０３ ０．００８５ ７４．７ 　９２０．４６
ｉ２ Ｃ３Ｎ１０Ｏ４ 　－９６２．２３９７ ０．０８５５ ０．０１３６ ５８．３ 　１０４５．６９
ｉ３ Ｃ３Ｎ１４Ｏ４ 　－１１８１．０９８３ ０．１０３９ ０．０１７７ ６６．２ 　１５８０．４１
ｉ４ Ｃ３Ｎ１２Ｏ４ 　－１０７１．６６６２ ０．０９４６ ０．０１５６ ６２．７ 　１３１９．８６
ｉ５ Ｃ３Ｎ１２Ｏ４ 　－１０７１．６７２２ ０．０９４８ ０．０１５７ ６２．７ 　１３０５．０９
ｉ６ Ｃ３ＨＮ９Ｏ２ 　－７５７．７７７９ ０．０８３２ ０．０１１０ ６４．６ 　９８８．４８
ｉ７ Ｃ３ＨＮ９Ｏ２ 　－７５７．７８３５ ０．０８２６ ０．０１１１ ６４．６ 　９７２．７４
ｉ８ Ｃ３ＨＮ１１Ｏ２ 　－８６７．２０３９ ０．０９２４ ０．０１２９ ６９．１ 　１２６４．３６
ｉ９ Ｃ３ＨＮ１１Ｏ２ 　－８６７．２１５４ ０．０９２１ ０．０１３２ ６９．１ 　１２３３．９６
ｉｉ１ Ｃ３Ｈ２Ｎ１０ 　－６６２．７３７７ ０．０９０２ ０．０１０２ ７８．７ 　１２１９．１６
ｉｉ２ Ｃ３Ｎ１２Ｏ４ 　－１０７１．６５４９ ０．０９４９ ０．０１５６ ６２．７ 　１３５０．３９
ｉｉ３ Ｃ３Ｎ１６Ｏ４ 　－１２９０．５１１８ ０．１１３０ ０．０１９６ ６９．１ 　１８８８．８１
ｉｉ４ Ｃ３Ｎ１４Ｏ４ 　－１１８１．０８４４ ０．１０４１ ０．０１７５ ６６．２ 　１６１６．９６
ｉｉ５ Ｃ３Ｎ１４Ｏ４ 　－１１８１．０８７０ ０．１０４２ ０．０１７７ ６６．２ 　１６１０．７９
ｉｉ６ Ｃ３ＨＮ１１Ｏ２ 　－８６７．１９２０ ０．０９２７ ０．０１２９ ６９．１ 　１２９６．３６
ｉｉ７ Ｃ３ＨＮ１１Ｏ２ 　－８６７．２０１６ ０．０９２５ ０．０１２９ ６９．１ 　１２７０．３６
ｉｉ８ Ｃ３ＨＮ１３Ｏ２ 　－９７６．６２６５ ０．１０２０ ０．０１４９ ７２．５ 　１５５０．４８
ｉｉ９ Ｃ３ＨＮ１３Ｏ２ 　－９７６．６３３５ ０．１０１７ ０．０１５０ ７２．５ 　１５３１．４２
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ｉｖ３ Ｃ４Ｎ２２Ｏ４ 　－１６５６．９５２３ ０．１５０２ ０．０２５１ ７３．３ 　２６１０．４５
ｉｖ４ Ｃ４Ｎ２０Ｏ４ 　－１５４７．５１９３ ０．１４１２ ０．０２２９ ７１．４ 　２３５２．７８
ｉｖ５ Ｃ４ＨＮ１７Ｏ２ 　－１２３３．６４１１ ０．１２９８ ０．０１８３ ７４．７ 　１９９５．０３
ｉｖ６ Ｃ４ＨＮ１９Ｏ２ 　－１３４３．０６５８ ０．１３８７ ０．０２０３ ７６．７ 　２２７３．３７
ＲＤＸ Ｃ３Ｈ６Ｎ６Ｏ６ －８９７．３５３２ ０．１４７０ ０．０１３４ ３７．８ ２４４．２１
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ｉ１ －０．３９６１１ －０．０５９６６ ０．３３６４５
ｉ２ －０．４３８２８ －０．０９５８７ ０．３４２４１
ｉ３ －０．４２４１７ －０．０８９９４ ０．３３４２３
ｉ４ －０．４２７０７ －０．０９５４５ ０．３３１６２
ｉ５ －０．４２８５６ －０．０８９２３ ０．３３９３３
ｉ６ －０．４０６９１ －０．０６７７６ ０．３３９１５
ｉ７ －０．４２７０１ －０．０８８１０ ０．３３８９１
ｉ８ －０．４０５００ －０．０６９０６ ０．３３５９４
ｉ９ －０．４１８１１ －０．０８２２６ ０．３３５８５
ｉｉ１ －０．３９２２４ －０．０５８９３ ０．３３３３１
ｉｉ２ －０．４３０１６ －０．０９６２８ ０．３３３８８
ｉｉ３ －０．４１６９８ －０．０９３４８ ０．３２３５０
ｉｉ４ －０．４２６９７ －０．０９０４９ ０．３３６４８
ｉｉ５ －０．４２１０５ －０．０９６３６ ０．３２４６９
ｉｉ６ －０．３９９０１ －０．０７５６７ ０．３２３３４
ｉｉ７ －０．４２３３８ －０．０８３６６ ０．３３９７２
ｉｉ８ －０．３９８５８ －０．０７６９０ ０．３２１６８
ｉｉ９ －０．４１４７５ －０．０８４０６ ０．３３０６９
ｉｉｉ１ －０．４１９８２ －０．０８４０７ ０．３３５７５
ｉｉｉ２ －０．４３８１３ －０．０９６７５ ０．３４１３８
ｉｉｉ３ －０．４２３１２ －０．０９６４６ ０．３２６６６
ｉｉｉ４ －０．４２７３３ －０．０９６５５ ０．３３０７８
ｉｉｉ５ －０．４２７８４ －０．０８９４１ ０．３３８４３
ｉｉｉ６ －０．４２４７９ －０．０９１４６ ０．３３３３３
ｉｖ１ －０．４０８４２ －０．０８２４８ ０．３２５９４
ｉｖ２ －０．４２１５７ －０．１０１１１ ０．３２０４６
ｉｖ３ －０．４１６５９ －０．０９８５６ ０．３１８０３
ｉｖ４ －０．４１９００ －０．１００９７ ０．３１８０３
ｉｖ５ －０．４１７０６ －０．０９６２５ ０．３２０８１
ｉｖ６ －０．４１３０４ －０．０９３１２ ０．３１９９２
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Ｔａｂｌｅ４　Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄａｖｅｒａｇｅｍｏｌａｒｖｏｌｕｍｅｓ（Ｖ），ｍｏｌａｒｍａｓｓ（Ｍ），ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｄｅｎｓｉｔｉｅｓ（ρ），ｈｅａｔｓｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ（Ｑ），ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ

ｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓ（Ｄ）ａｎｄｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｅｓｓｕｒｅｓ（ｐ）ｏｆ１，２，４，５ｔｅｔｒａｚｉｎｅｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｔｏｇｅｔｈｅｒｗｉｔｈＲＤＸａｎｄＨＭＸ

ｃｏｍｐｄ． Ｖ／ｃｍ３·ｍｏｌ－１ Ｍ／ｇ·ｍｏｌ－１ ρ／ｇ·ｃｍ－３ Ｑ／Ｊ·ｇ－１ Ｄ／ｋｍ·ｓ－１ ｐ／ＧＰａ

ｉ１ ９３．４９８ １５０．０４０ １．６０ １４６６．２０６ ７．６９ ２４．４５
ｉ２ １３０．３６５ ２４０．０１０ １．８４ １８２５．００４ ９．１４ ３７．５５
ｉ３ １６３．０９６ ２９６．０２３ １．８２ １９１１．４０１ ９．２７ ３８．３２
ｉ４ １４７．３１０ ２６８．０１７ １．８２ １８７８．７８６ ９．１９ ３７．７７
ｉ５ １４８．９４１ ２６８．０１７ １．８０ １８６５．６１５ ９．１１ ３６．８２
ｉ６ １１０．８６０ １９５．０２５ １．７６ １７２１．２３７ ８．５４ ３１．９１
ｉ７ １１０．６９５ １９５．０２５ １．７６ １７０１．９４８ ８．５１ ３１．７３
ｉ８ １２９．１１４ ２２３．０３１ １．７３ １８００．７３４ ８．６３ ３２．２７
ｉ９ １２８．０２６ ２２３．０３１ １．７４ １７６８．１５８ ８．６３ ３２．３５
ｉｉ１ １０９．１９６ １７８．０４６ １．６３ １６３６．５３６ ８．１１ ２７．４９
ｉｉ２ １４７．４４７ ２６８．０１７ １．８２ １９０６．０１４ ９．２２ ３７．９６
ｉｉ３ １８３．３２３ ３２４．０２９ １．７７ １９７３．６６９ ９．２２ ３７．３０
ｉｉ４ １６３．７６６ ２９６．０２３ １．８１ １９４０．９０８ ９．２９ ３８．４０
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