
书书书

!"#$%&'()*+

!"#$

：１００６９９４１（２０１８）０１００２１１３

%&'()*+,-./

!"#

１，
$%&

１，２，
'()

１，２，
*+,

１，３，
-

　
.

１，４，
/01

１，
234

１，
5

　
6

１

（１．
789:;<=>?@A;<=>B

，
CD EF

６２１９９９；２．
CDGH;<IHJKLH?

，
CD MN

６１００６５；３．
CD<9

H?;<JOP9:H?

，
CD QR

６４３０００；４．
STUVGHWXIHJ9:H?

，
CD MN

６１１７５６）

0

　
1

：
,-./0!"#$&'%&1()23

，
45.06%789

、
:;<=>?@A%BCDEFGHIJKLMN=

8OPQRNSTU()23GVW6XY

，
Z[.\]^

、
\_^

、
\`a^

、
b^cde^FGfg%0h!"#$i;j;

<k%HI&lm

，
nl.op!"#$

（
qrs8tuvw

）
ixy&z%8Omg={|lm=s8#$i}~c>?@A�

�k%&'��=&�%&8�

，
�p.�7�!"#$*�%;��NSTU()���%&'��

。
��s8���&'�

�%!"#$%&'�()l�xK�

，
K�����%��vw

（ＰＥＴＮ）
%s8&%{|lm=8OlmxK�

。
� &'%

¡¢£NS�N��x¤

，
Vztuvw&'%¥¦�N§�¨G

。

234

：
!"#$

；
&'

；
{|lm

；
JKLMN

5678$

：ＴＪ５５　
!9:;<

：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１８．０１．００３

=>?@

：２０１７０９２９；
AB?@

：２０１７１１２４

CDEF

：
©ª«¬­R_®¯°±cz©²³´N()µ¶u_®

（Ｕ１４３０１１７，Ｕ１２３０２０１），
­R·¸¹º_®

（ＴＺ２０１６００１），
©ª«¬

­R_®

（１１１７４２０１，１１５７２１６０）

GHIJ

：
»¼½

（１９９０－），
¾

，
¿À()Á

，
ÂÃÄÅ!"#$&'(

)

。ｅｍａｉｌ：ｊａｃｋｘｗｓ＠ｌｉｖｅ．ｃｎ

KLMNO

：
ÆÇÈ

（１９６５－），
¾

，
()°

，
¿É

，
ÂÃÄÅHÊ�ËÌ

TU23()ÍÎ~´Ï=ÐÑÒ|%NS´~2³

。

ｅｍａｉｌ：ｃｙｆｊｋｆ＠ｃａｅｐ．ｃｎ

ÓÔ

（１９６１－），
¾

，
()°

，
¿É

，
ÂÃÄÅÕÖ´N()

。

ｅｍａｉｌ：ｉｆｐｚｆ＠１６３．ｃｏｍ

１　
P

　
Q

　　
K×

，
!"#$iÕv8ØÙÚÛ±ÜÝKÞ&

'ß³

，
àÞß³áSâ7@Aãâ>?@AÛ±ä

å!"#$&lm%'æ

。
ç�èé

，
!"#$iÕ

Öê

，
V>?ëÚìíî%ïðñ"òó

３５００℃
=

３５ＧＰａ
%;j;<

，
iàôõö��kã÷8Ø%{

|lm=8OlmÛñ"øÁ'æ

，
()à�{|l

m%&'ùæ���úûü¡ýNØvwþ�

［１－１０］
。

i!"#$ÿ!2"

，
()xy{|&ij�=<Q

#6k%$%L��

，
�úû&@�ª�vw�'L

%NØ

，
(�ñ"/ßs8&'��)*+;$%L

%23

，
*,u-ü.þ�%!"#$

。

　　
î/0

，
!"#$&'()1û-2

，
3H;j;

<k%'4&lm5���0

，
K�M6iBCoá

378%&'�9=�NñF5;��¹:�NST

U23;<%Ø=

［１０－１９］
。

6>�0h!"#$%&

'()23*�.nl

，
45.06%BC23=N

S23GVi&'()z%W6XY

，
(Z[.xy

8Omg^?%0h!"#$@ABC

（ＲＤＸ），
DE

FC

（ＨＭＸ），１，１
GH_

２．２
G\_IJ

（ＦＯＸ７），
��

（ＰＥＴＮ），
K\_KL�MNOP

（ＣＬ２０）
Qi;

j;<k%HI&lm

，
�p.à�!"#$ixy

&lmz%{|mgRS

、
}~c>?@Ak%;j

;<&'�=&8�FGs8&'��

，
(nl.à

�()z÷ò-K�%()l�FGTU�+%()

2V

。

２　
%&'(*+),-RS

２．１　
TURS

　　
BC2"�!"#$;jk%&'()ÂÃW6

%78923�X�YZ 73

（ＤＳＣ）［１］
=7[8

93

（ＴＧＡ）［２］，
ñ\%ô]^7_`7%ab=Ï 

cj�_êc%1d

，
eûfghÛñFi�jj�

，

àkI23ló%mnoñFp2q%`iKår

;

。
/0isKj�k

，
ô]Ï t��Áu',7

v �Áu'wx�y&'%�Á

。

　　
;<2"%()ÂÃ6®z{�|}

（ＤＡＣ）［４］

0B��ô]�~��Fo%;<��

，ＤＡＣ
ÂÃl

１２

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１８
%

　
&

２６
'

　
&

１
(

　（２１－３３）



»¼½

，
���

，
���

，
���

，
��

，
��:

，
ÆÇÈ

，
ÓÔ

mekÞ®z{�s�|�-ok<}

，
,ô]��

i<}�

，
eû<}|s"�õ�

，
�ñ�-:;<

�

。ＤＡＣ
Ü0c

Ｘ
�n��

［５］
_����

［６］
、
� 

��

［７］
¶6

，
,

Ｘ
�n��

、
��

、
� ��w/06

û\ ô]lm%u'

，
F*�´&89

。
/ß��

��_¡P���¢%�£89ñ%L89�ô]â

¤&'

，
¥ñ% \lô]%{¦§Ë

。
o

１［８］
jW

u¶6%

ＤＡＣ
�¨

。
e©�¨BC��k\%%x

y<Qkô]%����mn

。

6

１　ＤＡＣ
�¨o

［８］

Ｆｉｇ．１　ＤＡＣｄｅｖｉｃｅ［８］

　　
>?ë#6k%&'()ªÃ«6

Ｎｄ：ＹＡＧ
¬

�­>>?®��¯0�ô]*�>?@A

［９］
。

¬�

­>Ü°±Î²³´µ¶i{·_¸o%®¹º

，
�

-7»¼Q½O|

，
¾P

Ａｌ
¿�¯;a��

，
(cÀ

ô*�Á"Â?

，
øÁ>?ë

，
�¨@o

２［９］。
�¯Â

?a�ñF/ß¬�Ã�" =²Ä��*�ÅÆ

。

6

２　
¬�>?BC�¨G\ÀdÇ�Èo

［９］

Ｆｉｇ．２　Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆｌａｓｅｒｉｍｐａｃｔｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄｅｖｉｃｅ

ａｎｄｔｅｓｔｓｙｓｔｅｍ［９］

２．２　
VWRS

　　
!"#$&'ÉðÊ�s8NS()«6JKL

MN23

、
8OPQR

（ＭＤ）
23FGGË&lu%

23

。
�#$8Omg

、
{|lm

、
"ÌlmFG¡P

�LQLÏ%¹:H6JKLMN%23Í-

，
ÎÇ

Ï«6%âÑ�ÏÐNS

（ＤＦＴ）
23

［１０］
，
ÑÒO&Ó

#6ÔÕÒOÑ�%ÐË

，
Ö×ÒO&1Ø�

，
Ù:l

��¤Ú;%��

，
¹:Øb;

。
ÛÜÇ

ＤＦＴ
23x

"Ý8Ö×8O{|cXÞßQQàá&Ó#6

，
�

F.<k{|lm%¹:âX;�

，
ã�àKäåæ

ç+�.4%èéNS

ＤＦＴＤ［１１］，
ñü<%Zp!

"#$xy<�k%�j

。

　　
êÜC% OæR23@ÒO«ë%ìíîÑ�

ÏÐ

（ＳＣＣＤＦＴＢ）
23

［１２］
i&'()zï�;H�

6

，
à^23«6Îð_ñòóÖ×ôÒO

，
/ßîõ

ðæÙ:_6BC§Ëö÷s8�8ø

，
Fùú��

_Ï6Ljöô+;¹:Øb

，
ñ¹:ûOË ;H

%|d

。

　　
is8ªÃ;��%¹:z

（
@&'ß³z!"

#$8O1üæRü%LÏ

），
Äý:23

（ａｂｉｎｉｔｉｏ）

ï�«6

，
@_ûþuÿ23%

ＣＣＳＤ（Ｔ）
23

［１３］
，
/

ßi´NTgo�ëÐË_!Ñ" *�# îõF

òó$%%2³ñØ%³�

，
«l¹:l�&8�8

，

Û¹: ;�

，
TUyô%|dªÃ'(ü)%êc

。

　　
,7QR 

、
{|§Ë=

Ｘ
�n��

、
� ��

QñF«68OPQR23

（ＭＤ）［１４］
0¹:

，
©23

*6Q+ZpûOc&Ó#6Fö÷��% OØ

�

，
«l|d'j,"QRdÇ

，
��-�¹: 

，
ñ

FTUü�%|d

，
@>?@Ak!"#$&'%|

d

。ＭＤ
z%Q+.6;j1ü

，
�ûxy%|d�

.6uW%Q+

，
W6û!"#$%Q+ÂÃ�

：

ＣＯＭＰＡＳＳ［１５］，ＳＢ（
�?Wu

ＨＭＸ）［１６］，ＲｅａｘＦＦ［１７］
F

GÖ×)³#6%

ＲｅａｘＦＦｌｇ
Q+

［１８］
。

ÛÜÇ

ＭＤ

¹:��;.Wu�|d

，
����K%Ã/%zQ

0T|d!"#$%¹:ªÃÑJKLMNc

ＭＤ

23lu

，
@

ＣＰＭＤ
23

［１９］
，
*612

、
Á"ë_ñ

=

ＤＦＴ
23¹:MO

（
8O

）
c#6Q

，
ñF+;�

�

，
(ò3�rJKLMN23ü;%Ù:Øb

。

３　
XY8Z%&'(*+),-./

３．１　
[\8

　　
\]^!"#$8Oz!�

Ｎ—ＮＯ２lm

，
�ö

iL%]^�ABC

（ＲＤＸ）
=DEFC

（ＨＭＸ），
à

kI#$Ûâ;" !"#$

，
#jvw-84�õ

56%ÕÖL"=&�;<%�'L

。

　　ＲＤＸ
8O�

ＡＡＥ（
o

３［２１］）
c

ＡＡＡ（
o

４［２１］）
kI

２２

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２６，Ｎｏ．１，２０１８（２１－３３）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



!"#$%&'()*+

mg

，
,

ＡＡＩ（
o

５［２３］）
wâ4ûkËÙc%zcmg

。

ＲＤＸ
{|ÂÃ�7Ilm

，
Vz αＲＤＸj8õö��

k%$%&

［２０］
，βＲＤＸâ9$&

ＲＤＸ（
o

４［２１］），
ÿi

û:æníî

［２１－２２］
，γ［２３］，δ［２４－２５］，εＲＤＸ［２６］ÿiû;

<k

。

　　　　ａ．ｆｏｒｍｕｌａ　　　　　　　　　　ｂ．３Ｄ

6

３　αＲＤＸ%8Omg

（ＡＡＥ）［２１］

Ｆｉｇ．３　Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ（ＡＡＥ）ｏｆαＲＤＸ［２１］

　　　　　ａ．ｍｏｌｅｃｕｌｅ　　　　　　　　　ｂ．ｃｒｙｓｔａｌ

6

４　 βＲＤＸ%8Omg

（ＡＡＡ）
={|lm

［２１］

Ｆｉｇ．４　Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ（ＡＡＡ）ａｎｄｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃ

ｔｕｒｅｏｆβＲＤＸ［２１］

6

５　ＲＤＸ
8Oi γ&{|z%;<2=

。
>àj

ＡＡＩ
mg

8O

，
?àj

ＡＡＡ
mg8O

［２３］

Ｆｉｇ．５　ＴｈｅａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔｏｆＲＤＸｍｏｌｅｃｕｌｅｉｎγｐｈａｓｅｃｒｙｓｔａｌ．

ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎａｌｍｏｌｅｃｕｌｅＡＡＩｓｈｏｗｓｉｎＢｌｕｅａｎｄｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ

ａｌｍｏｌｅｃｕｌｅＡＡＡｓｈｏｗｓｉｎｇｒｅｅｎ［２３］

　　
î/0eûBC��x@-2

，
;<k

ＲＤＸ
&%

lmcA'BC-j()7�

。
*6¡P���

ＲＤＸ
i;<k&'%()

［２４－２５］
，
��0jk

４ＧＰａ
D

E

，ＲＤＸ
�Á αγ%ñF&'

，
(G£i

１８ＧＰａ
í

î¦Hó4&'

（γ→δ）%�Á

。
I³

Ｘ
�=zO�

�%;<&'%BC()

［２３］
ló γ& ＲＤＸ8Oi{

|z%;<2=

，
ho

５。
J³�

ＲＤＸ
;<&'%N

ST U ()8 ? 6 8OP Q R

，ＤＦＴ
2 3

，Ｂｏｒｎ
Ｏｐｐｅｎｈｅｉｍｅｒ

8OPQR

（ＢＯＭＤ）
23FGÒO«

ë%ìíîÑ�ÏÐ

（ＳＣＣＤＦＴＢ）
23B�

［２７－３０］
，
/

ß89¹:ló{|§Ë

、
¡P��

、
"Ìlm

、
7Q

R Q2"0KL&'%�Á

。
Vz«6

ＤＦＴ
23

%()

［２８］
��i<�òó

４ＧＰａ
ê÷�Á&'

［３１］
，

,òó

１３ＧＰａ
ê�Á.lm&'

，
cÙÚ%BCl

�xy

。
,«6

ＢＯＭＤ
c

ＳＣＣＤＦＴＢ
%()

［２９－３０］

Ûi

４ＧＰａ
DE��. α→γ（o ６［２９］），eMNO'

89�PÞ\_cQL�%&�R¨%u'

，
S8O

lm�Áe

ＡＡＥ
V

ＡＡＩ
=

ＡＡＡ
%A'

，
FKL&'

%�Á

，
cBCËT

［２４－２５］
Uu

，
V7_ûêÜCîõ

%Ñ�ÏÐ23üWuWN

ＲＤＸ
;<&'XY

。
i

:;<2"

，
/ß

ＤＡＣ
=ZÎ²[¥����QB

C23

，
ñ()Î;ò

５０ＧＰａ
;<k

ＲＤＸ
{|%l

mù'

［３２］
，
��}\<k α→γA'�Áû

２．５ＧＰａ，
líû

４．３ＧＰａ，γ→δA'�Ái

１８．５ＧＰａ。
i8}

\<kàkÞ&'8?�Ái

４．６ＧＰａ
=

１６．９ＧＰａ。
©()i

２７．６ＧＰａ
k-]��4& ζ，©&ñ$%ÿ

iû

４３ＧＰａ
Fk(ò&'ñF

。

　　　　　ａ．ＡＡＥ→ＡＡＩ　　　　　　ｂ．ＡＡＥ→ＡＡＡ

6

６　Ｎ—ＮＯ２üc

Ｃ—Ｎ—Ｃ
Á"%MNI<�%'æ

［２９］

Ｆｉｇ．６　ＣｈａｎｇｅｉｎａｎｇｌｅｂｅｔｗｅｅｎＮ—ＮＯ２ｂｏｎｄａｎｄＣ—Ｎ—Ｃ

ｐｌａｎｅｗｉｔｈｐｒｅｓｓｕｒｅ［２９］

　　
iα&Vβ&A'%2"

，ＩｎｆａｎｔｅＣａｓｔｉｌｌｏＲ
Q

［３３］

*6����=

ＤＦＴ
238?ÄBC=NSo().

0<k�

ＲＤＸ
@j^_î:æj�³`añF«Ve

α&V β&A'%ß³

。ＴｏｒｒｅｓＰ［３４］，ＧｏｌｄｂｅｒｇＩＧ［３５］，
ＦｉｇｕｅｒｏａＮａｖｅｄｏＡＭ［３６］，ＲｕｉｚＣａｂａｌｌｅｒｏＪＬ［３７］

Q6b

cdÑ

ＲＤＸ
efgcixy_¯%i"o

（
hi

，
j

\Lhi

，
xkl

，
®

）
«Vl{

，
(/ß� 

、
���

３２

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１８
%

　
&

２６
'

　
&

１
(

　（２１－３３）



»¼½

，
���

，
���

，
���

，
��

，
��:

，
ÆÇÈ

，
ÓÔ

89��©ß³�Á. α→β&'

，
Û÷"Ø=A'

&1%��

。

　　
,

ＢａｅｒＢＪ［３８］，ＭｉｌｌｅｒＰＪ［２２］，ＣｉｅｚａｋＪＡ［２４］
=

ＤｒｅｇｅｒＺＡ［３９］
Qm³().

ＲＤＸ
ixyj�=<�

k%&8�

，
\%.� &'�

，
(8%.&no

，
Ä

,��xy&%��8�o

，
6>�uop()l�

，

%L%p�.qÚñ"%_û αＲＤＸ&'%&8�

o

，
@o

７。

6

７　αＲＤＸ&'%�u&8�o

Ｆｉｇ．７　Ｃｏｍｐｒｅｈｅｎｓｉｖｅｐｈａｓｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｄｉａｇｒａｍ ｏｆαＲＤＸ

ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ

　　
eûÕvrstu8O'�ñ"ä�}~=>?

<v��k%æRw�

，
�0j0<k%>?@A¥

ñäå

ＲＤＸ
&'

。
�

ＲＤＸ
{|*�>?<v%()

i7

［４０－４１］
，
x<�òó

４．５ＧＰａ
ê

ＲＤＸ
{|ys�

Á α→γA'

，
(��i<�òó

５．５ＧＰａ
ê&'�

１００ｎｓ
%z{

，
ò©&'ß³c>?<v%{|2V

t�1d

。
�

ＲＤＸ
>?&'%�|d8OPQRT

U

［４２］
ló%&'<�i

２．５ＧＰａ
DE

。

　　ＨＭＸ
%Õa

、
7$%L=æR$%LÛ:ß

ＲＤＸ，
|V;H%{g=��%&'XY,}óÇÏ1

~

。
�ÂÃ� α，β，γ= δ�I{|lm=kI8Om

g

（
o

８［５２］），
Vz α，δ= βＨＭＸâ�|

，γＨＭＸâ

f|

。
0j0<k�Ilm%$%Lj β＞γ＞α＞δ［４３］。

αＨＭＸ$%ÿiû

３７６～４３５Ｋ［４４］，βＨＭＸi�jk

Î$%

［４３］
，γＨＭＸ{|z!�\8Oòi0<kW

û9$~

［４５］
，δＨＭＸi

４３３～５５３Ｋ
k$%ÿi

［４６］
。

　　
i� βＨＭＸ{|lm%��()

［４７－４９］
z��

：

x

ｐ＜０．１２ＧＰａ
ê

，
i

３７５～３７７Ｋ
ê β&A'j α&

，

i

４２３～４４３Ｋ
DE α&A'j δ&，x ｐ＞０．１２ＧＰａ

ê

，β&$%ÿi�ó8Ø

。
I³*6

Ｘ
á�23�

ＨＭＸ
�I{g7»¼�j%()

［５０］
z��. β→δ，

γ→δ，α→δ&'

。

　　βＨＭＸ#jÎ$%%&

，
âvw�~z%0hø

´

，
V�'LªÃ*K��S

，
�ã� βＨＭＸ%()

â�Ã%

。Ｙｏｏ
Q

［８］
W6®z{<�BC().

βＨＭＸ{|i

４３ＧＰａ
k%�~2³

，
(i<Qòó

１２ＧＰａ
=

２７ＧＰａ
ê8?¦Hók£&'

，
Vz

１２ＧＰａ
k%&lmj4% ε&

［５１］
，２７ＧＰａ

k%&j

�KÞ4&

。

6

８　 ＨＭＸ
8OlmG�I{g

［５２］

Ｆｉｇ．８　 Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｆｏｕｒｃｒｙｓｔａｌｆｏｒｍｓｏｆ

ＨＭＸ［５２］

　　ＬｕＬＹ
Q

［５３］
=

ＣｕｉＨＬ
Q

［５４］
W6

ＣＯＭＰＡＳＳ
Q

+%

ＭＤ
23ÄNSTUN�[4�S. α，β=

δＨＭＸi;j;<k%{|lm

，
()��i

２９８Ｋ，
<Qòó

２７ＧＰａ
ê βＨＭＸ%{�§Ë�ÁO'

，
J

ê

ＨＭＸ
e β&A'j δ&

，
ïS��

Ｙｏｏ
Q

［８］
��

%

２７ＧＰａ
4&Bj δ&（Ù³

ＺｈａｎｇＬ
Q

［５２］
/ßJ

KLMN23TU

ＨＭＸ
;<k&'

，
l�i7

０Ｋ
j�k<Qò

１２ＧＰａ
�Áβ→ε&'³

，
�ó

５０ＧＰａ
%ß³zt����V�&'

）。
op()

［５４］
� ¹

:� β→α= α→δ&'�Ái

３６０Ｋ
=

４４０Ｋ，
cÙ

Ú%BCËT

［４７－４９］
Uu

，
V7

ＣＯＭＰＡＳＳ
Q+^#�

û0<kj�'æÉ�%

ＨＭＸ
&'%TU;j�

8

。
J 

，
*6

ＲｅａｘＦＦｌｇ
Q+lu

ＭＤ
23� α，β

= δＨＭＸ{|%TU()

，
ló.iK%j�XY�

%{|lm=8OlmIj�%'æ1d

［５５］
，
(¹:

lóPI{g%|»¼dËÄ�ó��£j

：δＨＭＸ
＞αＨＭＸ＞βＨＭＸ，i４４３Ｋê

，βＨＭＸ�ÁVδＨＭＸ
%A'

。

　　ＧｅＮ Ｎ
Q

［５６－５７］
«6

ＭＤ
cHÊ�>?DE

（ＭＳＳＴ）
&lu%23().>?ë#6k

ＨＭＸ
8

Ø%rsæRß³

，
��ixy2V%;a>?

（１０，
１１ｋｍ·ｓ－１）

k

，ＨＭＸ
%

Ｎ—ＮＯ２ü%@�Ûi;<

k5��

，Ｃ—Ｈ
üm�Ø½

。
Jl�c

Ｃｕｉ
Q

［５８］
%

()lS&�

：
<Q#6k βＨＭＸ{|&'ß³z

，

Ｎ—ＮＯ２= Ｃ—Ｎüi<Q�;%äåk���5<

４２

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２６，Ｎｏ．１，２０１８（２１－３３）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



!"#$%&'()*+

v

，
'l�$%

，
&w

，Ｃ—Ｈ
ü'l��

。

　　
1û β→α&'2"

，ＬｏｎｇＹ
Q

［５９］
/ß

ＤＦＴ
23

¹:.xyj�<�k αβñF&'%���«e

"mn=���mn

，
(ló}~=>?k

ＨＭＸ
%

&8�

（
o

９［５９］），
Vzo

９ａ
j}~kα=βＨＭＸ%

&8 �

，
o

９ｂ
j > ? k % & 8 �

。
A n j > ?

αＨＭＸló%&no

，
�nj>? βＨＭＸló%&

no

。

　　　　　　ａ．ｓｔａｔｉｃ　　　　　　　　　　ｂ．ｉｍｐａｃｔ

6

９　
}~=>?k

ＨＭＸ
%&8�o

［５９］

Ｆｉｇ．９　ＴｈｅｐｈａｓｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｄｉａｇｒａｍｓｏｆＨＭＸｕｎｄｅｒｔｈｅｃｏｎ

ｄｉｔｉｏｎｓｏｆｓｔａｔｉｃａｎｄｉｍｐａｃｔ［５９］

　　
eû δＨＭＸ&;û βＨＭＸ�ü;%þ�

［６０］
，
_

ûvw�'L%Ö×

，
ã� β→δ&'�K��z%�

S

。ＷｅｅｓｅＲＫ［６１］
=

ＢｕｒｎｈａｍＡＫ［６２］
Q�6

ＤＳＣ
8

9.

ＨＭＸ
% β→δ&'%PQRß³={|Á)�

�ß³

。ＣｚｅｒｓｋｉＨ
Q

［６３］
*6G£�ë�Á

（ＳＨＧ）

Ø�i

ＨＭＸ
o%�6

［６４］
().k�[´>?k

βＨＭＸV δ&%A'

。ＸｕｅＣ
Q

［６５］
6

ＸＲＤ
89. β

c δ&%Ó&A' βδ，\l%{¦§Ë=7»¼d

Ëi7 βＨＭＸ%

ｂ
{ 2V%8OÙc}ÒQü

�

。ＤａｉＸ
Q

［６６］
*6MR

ＸＲＤ
lu æ89().

ＨＭＸ
tuvw%&'

，
��

ＨＭＸ＋ＴＡＴＢ＋ｏｌｅｆｉｎ
%

ＰＢＸ
dÇz

ＨＭＸ
=

ＴＡＴＢ
%ñ8k¡ê

，ＨＭＸ
�Á

β→δ&'%j�o¢

。
x

ＨＭＸ
i

ＰＢＸ
z%ñ8;

û

７５％
ê

，β→δ&'j�r£

ＨＭＸ
@7ê�Á&'

%j�.

，
x

ＨＭＸ
i

ＰＢＸ
z%ñ8.û

５０％
ê

，
l

�&w

。

　　γＨＭＸ&'();#

，ＺｈａｎｇＬ
Q

［５２］
/ßJKL

MN23TU

ＨＭＸ
;<k&'%()zi

２．１０ＧＰａ
k��.KÞñ"% γ→β&'

，
Vz\8O%¤¥ñ

"iPQRo¦-.àÞl�

。

３．２　
[C8

　　
\_^!"#$8Oz!�

Ｃ—ＮＯ２lm

，
öi

L%]^�

：
P\_§¨

（ＴＮＴ），
PH_P\_¨

（ＴＡＴＢ），
\_§P

（ＮＭ），１，１
GH_

２，２
G\_I

J

（ＤＡＤＥ，ＦＯＸ７）。
Vz

ＴＮＴ
c

ＴＡＴＢ
%LÏ80

$%

，
þ�p.

，
ÕÖL"r

ＲＤＸ
Q©�

，
0cV�$

%L;.%;ÕvwtuF¡.þ�

。

　　ＴＮＴ
âÜÇvw

，
ÇÏ6ûåÕw

，
�%{|l

m@o

１０［６８］，
Z�kÞ{g

，
8?¹ûª«{d=é

¬{d

。
�ûàkÞ�|&

，
Û�

Ａ、Ｂ
kImg

（
\

_­ANxy

）
%8OF

１∶１
%r®ÿiû{|

z

［６７－６８］
。

　　　　ａ．ｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃ　　　　　　　　ｂ．ｏｒｔｈｏｇｏｎａｌ

6

１０　ＴＮＴ
%{|lm

［６８］

Ｆｉｇ．１０　ＴｈｅｃｒａｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＴＮＴ［６８］

　　ＴＮＴ
%kÞ&ÛñFi0j0<kÿi

，
é¬{d

&lm¯¬â9$&

，
Û°ñFi0j0<k$%Ë&

±Ù²

［６８］
。

;<ñF«

ＴＮＴ
�Á&'

，
i

２～４ＧＰａ
ê

�Áñ"%{¦%[;

，
i

２０～２２ＧＰａ
DE�Á7[

%

“
ª«→é¬

”
&'

［６９－７０］
。

　　
\_§P

（ＮＭ）
â8Olm80ðª%!"#

$

，
0#j()!"#$%Mg

，
iBC2"

，
/ß®

z{<�DE

（ＤＡＣ）
=��á����

ＮＭ
%(

)

［７１－７３］
��

ＮＭ
i

３～３．５，７．５，１３．２ＧＰａ
�Álm

&'

，
(òi

７．５ＧＰａ
ê�ÁæRw�

，
àIÌæR

w�%&'c\_³"´�1

。Ｃｉｔｒｏｎｉ
Q

［７４］
/ß

ＤＡＣ
=

Ｘ
�n��DE()

ＮＭ
%lmI}\<%

'æ

，
��i;<kÿik£&'

。
NS2"

，
W6

ＤＦＴ，ＤＦＴＤ
=Üµ8OPQR23�;<k

ＮＭ
{

|lmc7QRLÏ%¹:

［７５－７８］
i7i

７～３０ＧＰａ
ＮＭ

±�Á&'

（
o

１１［７７］）。
　　１，１

GH_

２，２
G\_IJ

（ＤＡＤＥ，ＦＯＸ７）
â

805�%;"vw

，
VÕÖL"c

ＲＤＸ
&x

，
þ�

c

ＴＡＴＢ
&î

。ＦＯＸ７
Z�

６
I{|lm

，
8?j α，

β，γ，δ，α°= ε，Vz αＦＯＸ７ij�.û

３７３Ｋ
DE

%0<_.<kÿi

［７９－８１］
，
âÎ$%%lm

。β，γ= δ

５２

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１８
%

　
&

２６
'

　
&

１
(

　（２１－３３）



»¼½

，
���

，
���

，
���

，
��

，
��:

，
ÆÇÈ

，
ÓÔ

PÞ&i;j#6k¶�-

（
o

１２［８７］），βＦＯＸ７$%

û

３７３～４１８Ｋ［７９，８１］，γ&$%i

４１８～４２３Ｋ［７９，８２］，δ&
$%i

４８８Ｋ
Fo�^8Ø

［８３－８４］
。α°= ε&j;<#

6k�-%&

（
o

１３［８８］），
8?i

２ＧＰａ
=

４．５ＧＰａ
k

5¦ H ó

［８５－８６］
。

� � { g %

ＦＯＸ７
Û â ¢ � l

m

［８７－８８］
。

6

１１　ＮＭ
%kI8Omg

（γ≈５３°），=;<k&'%{|

lm'æ

［７７］

Ｆｉｇ．１１　ＴｈｅｔｗｏｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓｏｆＮＭ （γ≈５３°）

ａｎｄｔｈｅｃｈａｎｇｅｓｏｆｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎａｔ

ｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅ［７７］

　　　　ａ．αＦＯＸ７　　　　　　　　ｂ．βＦＯＸ７

　　　　ｃ．γＦＯＸ７　　　　　　　　ｄ．ＦＯＸ７ｍｏｌｅｃｕｌｅ

6

１２　ＦＯＸ７
8OlmFGPI{|lm

［８７］

Ｆｉｇ．１２　Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｔｈｒｅｅｃｒｙｓｔａｌｆｏｒｍｓｏｆ

ＦＯＸ７［８７］

　　ＺａｋｈａｒｏｖＶＶ
Q

［８９］
i;j��k6

Ｘ
�n��

3luX�YZ 73�

ＦＯＸ７
%()LB.

４８０Ｋ

Fo δ&%$%ÿi

，
iÑ©mg%{|¡j^�

j³�Á. δ→γ&'

，
ló%{|

（
·j γ°）ac

é0e β→γ&'øÁ% γ&{|xy

，γ°ＦＯＸ７

�ü;%7$%L

，
i@jó

４８０Ｋ
³ã"&'j

δ&，�V*�%� ��=

Ｘ
�n��ló%ËT

��γＦＯＸ７&r γ°ＦＯＸ７i{|lmo�ü;%

á¸L

。

　　　　ａ．α°ＦＯＸ７　　　　　　　　ｂ．εＦＯＸ７

6

１３　ＦＯＸ７
i<Q#6k�-%kI{|lm

［８８］

Ｆｉｇ．１３　Ｔｗｏｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｆｏｒｍｅｄｕｎｄｅｒｔｈｅａｃｔｉｏｎｏｆｐｒｅｓ

ｓｕｒｅｏｆＦＯＸ７［８８］

　　
�0�H%RË

［８５，８８，９０－９１］
i¹:

ＦＯＸ７
%8O

lm=" ê«6.

ＤＦＴ
Gü�®%

ＤＦＴＤ
23

，

@

ＤｒｅｇｅｒＺＡ
Q

［８８，９１］
%()�� α°→ε%&'�«

ë¹¢lm'jÁ"¢lm

，
ò8Ocºü»¼lm

x'

，
ºüü)'½

，
lu

Ｃ—Ｃ
ü=

Ｃ—ＮＯ２üü)

'½%l�ñ¾\ εＦＯＸ７�ü;%þ�=$%L

。

Ｃ—ＮＯ２üpñ"â

ＦＯＸ７
%8Ø¾�ü

，
�%$%

Lc

ＦＯＸ７
þ�1dÑ¿

。

　　ＢｉｓｈｏｐＭ Ｍ
Q

［８４］
dÇ().

ＦＯＸ７
i;j;

<k%&'ß³

，
(\%.&'�

，
ÎÀ��.

ＦＯＸ７
;jÍÁ%<�


j�&8�

（
o

１４［８４］）。
l�i7

，

ＦＯＸ７
%kÞP&�8?j

：
i

０．５～０．９ＧＰａ，１８０～
２６０℃

k%

（β＋γ＋δ）�，=i

１ＧＰａ，３００℃
k%

（α＋β＋δ）�。

6

１４　ＦＯＸ７
%&8�o

［８４］

Ｆｉｇ．１４　ＴｈｅｐｈａｓｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｄｉａｇｒａｍｏｆＦＯＸ７［８４］

３．３　
[]^8

　　
\`a^!"#$8O�!�

Ｏ—ＮＯ２lm

，
Â

Ã���

（ＰＥＴＮ）、
\æÂÃ

（ＮＧ）、
IÄ\`a

、
IG

ÄG\`a

，
ÅPÄ\`aFG\`Æ¼ÇQ

。
Vz

６２

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２６，Ｎｏ．１，２０１８（２１－３３）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



!"#$%&'()*+

ＰＥＴＮ
" ;

，
#jÈvwÕÖL"<

，
&1();

H

，
,V�\`a^!"#$H6û��w=¾*É

。

　　
ÊË�Ä�\`a

（ＰＥＴＮ）
#j;ÕvwÌQ�

û

ＲＤＸ，
Û&�þ�ï;;

，
iBÍ�6êªÃÕÎ

æWN

。ＰＥＴＮ
ÂÃ��I{|lm

ＰＥＴＮⅠ［９２］
，

ＰＥＴＮⅡ［９３］
，ＰＥＴＮⅢ［９５］

=

ＰＥＴＮⅣ［９５］
，
i0j0<

k

ＰＥＴＮ
WûⅠ&{|lm¹û�2{d

，Ⅰ&i_

î:æ%;jÏ

４１４Ｋ
kA'jⅡ&

，
V{|lm¹

û«2{d

（
o

１５［９４］）。Ⅲ=Ⅳ&j;<&

。

　　　ａ．ｍｏｌｅｃｕｌｅｉｎ３Ｄ　　　ｂ．ｍｏｌｅｃｕｌｅｉｎｆｏｒｍｕｌａ

　　　　ｃ．ｆｏｒｍⅠ　　　　　　　　　ｄ．ｆｏｒｍⅡ

6

１５　ＰＥＴＮ
%8OmgGⅠ&=Ⅱ&%{|lm

［９４］

Ｆｉｇ．１５　Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｅｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎａｎｄｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ

ｐｈａｓｅｓⅠ ａｎｄⅡ ｏｆＰＥＴＮ［９４］

　　
;<&'2"

，ＧｒｕｚｄｋｏｖＹＡ
Q

［９５］
i

５ＧＰａ
D

E��.

ＰＥＴＮ
8Olme

Ｓ４Aj

Ｃ２，(i;j;<

kñe

Ｃ２Aj

Ｃ１，SⅢ&=Ⅳ&

。
I³HÞ()Ë�

àK�9+y.��

、
� ��=

Ｘ
�n��%(

)

［９６－１０１］
，
i

６～１４．８ＧＰａ
�8%.

ＰＥＴＮⅠV ＰＥＴＮⅢ%

A'

，
,

ＰＥＴＮⅢ%{|lm=8OmgÛ÷"8%

，

ＣｉｅｚａｋＪＡ
Q

［９９］
Ðj

ＰＥＴＮⅢ{|lmc

ＰＥＴＮⅠ&

yj

Ｐ４
－

２１ｃ，ÛⅢ&8Omgj

Ｄ２cⅠ&8Omg

Ｓ４
xy

，ＴｓｃｈａｕｎｅｒＯ
Q

［１００］
*6

ＤＦＴ
23%NS¹:l

�wé<&w

，Ⅲ&{|lmj

Ｐ２１２１２cⅠ&xy

，
,8

Omgyj

Ｓ４，ＤｒｅｇｅｒＺＡ
［１０１］

c

ＧｒｕｚｄｋｏｖＹＡ
Q

［９５］

wÐjⅢ&8Omgj

Ｃ２。()>?@Ak%L

Ï

［９５，１０２－１０３］
��

，
ì

１１０
">?#6k

ＰＥＴＮⅠ±i

６．５ＧＰａ
Fo�ÁⅠ→Ⅲ&'

。ＤｒｅｇｅｒＺＡ
Q

［１０１］
6

����

，
�;j;<k

ＰＥＴＮ
%&'Õ.dÇ()

，

��Ⅰ→Ⅲ&'<Qi0j

８．５ＧＰａ
DE

，
(i

９．２ＧＰａ，４０９Ｋ
k8%.Ⅳ&%øÁ

，
(/ß\%&

'�p�.

ｐＴ
&8�o

，
@o

１６［１０１］。

6

１６　ＰＥＴＮ
%&8�o

（ＰＥＴＮⅡøÁi8Øníî

，
t�i

ozh~�0

）
［１０１］

Ｆｉｇ．１６　ＴｈｅｐｈａｓｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｄｉａｇｒａｍｏｆＰＥＴＮ（ＰＥＴＮⅡｉｓｇｅｎｅｒ

ａｔｅｄｎｅａｒｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｌｉｎｅ，ｎｏｔｍａｒｋｅｄｉｎｔｈｅｆｉｇｕｒｅ）［１０１］

３．４　
_8`ab8

　　
b^!"#$K×e�L7Ñ�c!"_´ñ

-

，
de^!"#$K×eLÒ7Ñ��c!"_´

ñ-

，
�à�!"#$%()ÂÃ�ziu-c8Ø

2"

，
�V&'%&1();#

，
�Hx4dÇL

。

　　
qÚ

，
#j4gb^!"½OÓ#$%

１，１′
GÔ

_

５，５′
¶�bGÔ]Ó

（ＴＫＸ５０）
-j()7�

，
V

ÕÖL"5M

，
7þ�cÂ?þ�.

，
�ÕöÜÇ

ＣＮＯＨ
vw%12

，
cV&1%&'()ÈÖ;�

。

　　
W6

ＤＳＣ
()

ＴＫＸ５０
%;jw�

［１０４－１０５］
��V

ñFi

２１０～２５０℃
×Ø7$%x�Á&'

，
,Îî

ＬｕＺ
Q

［３］
W67[893

、
X�YZ 73lu��

��().

ＴＫＸ５０
%j�w�

，
��i

１８０℃
DE

�Á.&'

，
(*6Äý:23¹:.����={

|lmFKLBCËT

，
ho

１７［３］。
　　ＤｒｅｇｅｒＺＡ

Q

［１０６－１０８］
().

０～５０ＧＰａ，２９３～
７６０Ｋ

k

ＴＫＸ５０
%lm'æ

，
��i;<kÙ<@j

ñF«

ＴＫＸ５０
i8ØÙÚÜÝk£Ì�æRw�%

&'

，
(��.

ｐＴ
&8�o

，
ho

１８［１０７］。

３．５　
cZ

　　
fg!"#$ÂÃöi��\_®zP

，
Ú\_

Û2P=K\_KL�MNOP

（ＨＮＩＷ，ＣＬ２０）。

Vz�\_®zP

，
Ú\_Û2P%8O�·Lõ;

，

ÜF�Á&'

。
,

，ＣＬ２０
âqÚBÍ�6%ÕÖL

"Î�%vw

，
&;

ＨＭＸ
�ü;%Á-Ý=ü<%

ÒÁÞ

［１０９］
，
ò3�;H{g

，
&'��

。

　 　 ＣＬ２０
Â Ã �

５
I { g

（
o

１９［１１３，１１８］）：

α［１１０－１１１］，β［１１１］，γ［１１２］，ε［１１３］= ζ［１１４］，Vz αＣＬ２０%

７２

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１８
%

　
&

２６
'

　
&

１
(

　（２１－３３）



»¼½

，
���

，
���

，
���

，
��

，
��:

，
ÆÇÈ

，
ÓÔ

{|ªÑzq!

Ｈ２Ｏ8O

［１１０］
，
¹û\u´

，εＣＬ２０

�Î<%7$%L=Î;%" Ñ�

［１１５］
，
Ú

４
I{

gÛñFi0j0<kÿi

［１１６－１１７］
V7$%Lj

ε＞γ＞α＞β［１１１］，ζＣＬ２０â;<k%{g

。

ａ．ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｒａｍａｎｓｐｅｃｔｒｕｍ　　ｂ．ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ

ｆｒｏｍｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｎｄｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ　　ＴＫＸ５０ａｎｄＭｅｔａＴＫＸ５０

6

１７　
j�ßà

ＴＫＸ５０
&'%����clmo

［３］

Ｆｉｇ．１７　Ｒａｍａｎｓｐｅｃｔｒａａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｉａｇｒａｍｓｏｆｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

ｉｎｄｕｃｅｄＴＫＸ５０ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ［３］

6

１８　ＴＫＸ５０
%&8�o

［１０７］

Ｆｉｇ．１８　ＴｈｅｐｈａｓｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｄｉａｇｒａｍｏｆＴＫＸ５０［１０７］

　　ＧｕｍｐＪＣ
Q

［１１９－１２０］
/ß

Ｘ
�n��DE89

εＣＬ２０i;j;<k&'

，
��0jk}\<ò

６．３ＧＰａ
=8}\<ò

７．１ＧＰａ
FG0<kj�ò

７５℃
Ûá&'�Á

，
0<k

１２５℃
ys��7[%

ε→γ%A'

，１５０℃
Fo�Á78Ø

。ＣｉｅｚａｋＪＡ

Q

［１１４］
*6� =�����

２７ＧＰａ
k εＣＬ２０&

'()��

ＣＬ２０
i

４．１～６．４ＧＰａ
�e ε&Aj γ

&

，
i

１８．７ＧＰａ
íîÔó γ→ζ&'%á9

，
,I³

ＭｉｌｌａｒＤＩＡ
Q

［１１３］
%()��Ñ0j0<k% γＣＬ２０

@<^

３．３ＧＰａ
â�Á.γ→ζ&'

。

　　
*6ãäå'æ� 

（ＦＴＩＲ）
��890<k

１４７～１５９℃
% ε→γ，α→γ= β→γ&'%()

［１２１］
l

ó.j�=&'b%1d

，
(¹:.çæ"I&'b

%'æ

，
��irs

５％
&'b��%çæ"èé&

Q%äåk

，
opPI&'ß³8?iòó.

４０％，
８０％

=

６０％
&'bê��%çæ"ïIÙòóõÌ

，

(òPÞõÌ&Xáè

。
Û©()÷"Ø=VM|

，

ó"V7

ＣＬ２０
%&'��õj��

。
I³

Ｇｈｏｓｈ
Ｍ

Q

［１２２］
().0j0<k β→εFG β→α%&'ß

³

，
Vz³Ëi&'ß³zªÃ�\8O%§c

，
ò³

Ëiê¦o%&'a�ëìûÚË

。

6

１９　ＣＬ２０
%íI{gGV8Omg

［１１３，１１８］

Ｆｉｇ．１９　Ｔｈｅｖａｒｉｏｕｓｃｒｙｓｔａｌｆｏｒｍｓａｎｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓ

ｏｆＣＬ２０［１１３，１１８］

　　
NS2"

，ＸｕＸＪ
Q

［１２３］
W6

ＤＦＴ
23¹:. α，

β，γ= ε４I

ＣＬ２０
{g%"Ì

、
Ñ*î�ï

、
~Ñ�

Q

，
(lu89Ìð����

Ｎ—ＮＯ２p�ñ"â7

8Ø%¾�ü

，４
I{g%þ�;¸j

：ε＜β＜γ＜α，i
<Q#6k εＣＬ２０%<vLâíVML%

，
ò<Q

��Ìð��

，
þ��;

，
i<Qòó

４００ＧＰａ
ê�

øÁ®¹L%12

（
o

２０［１２３］），
~Ñ�mni;<k

1ûÁñi7ÒOñ��i�ò" ïð

，
â®¹æ

%i�

。

　　εＣＬ２０cxyó@É_ôuÉtu³ñ"¡.

þ � ( ß à V ε→ γj � & '

，
H ø ( ) �

�

［１１８，１２４－１２５］
，
ic3�;;õõö_!�

ＣＬ２０
eØ

_´%#$tu³ εＣＬ２０ü��õæ

，
�« ε→γ&

'�Á

，
, εＣＬ２０8?c

ＴＡＴＢ、
ÎIJ

（ＰＥ）、
;÷

`ø

（ＡＰ）
=ù

（Ａｌ）
tu³

，
V&'�L(áu'

。
8

?cÎIJúûPü

（ＰＶＰ）
=Îýþ9]

（ＰＥＩ）
tu

８２

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２６，Ｎｏ．１，２０１８（２１－３３）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



!"#$%&'()*+

³&'5�ÿ�ó8Ø

，
Vz

ＺｈａｎｇＰ
Q

［１２４］
%()

��£ εＣＬ２０i

１５０℃
�ÁÍ'%V γ&%A'

，

(ò`a³x"�ÁF&'

，
,

ＬｉｕＹ
Q

［１１８］
i�

ＣＬ２０
j�&'%()z��àK&'ß³ys�Á

û

１５０℃
�ó

１８０℃
ê&'Í-

，
àIxyp�ñ"

âe�()ô]%XMLÉ�%

。
*K�%()��

.Ø=

［１１８］
：
ô]%&'rsj�Iô]£�+;=

û!-�,¢;

。

　　
Îî

，ＺｈａｎｇＪＹ
Q

［１２６］
luopl�.6rs&'

j�j

１３５℃
("i

１８０℃
øÁÍ'&'% εＣＬ２０ô

]

，
cxyó@Étu�-tuvw

，
(�à�tuv

wô]*�

３０～１８０℃
%Qab"#@j

，
lóxy

ô]%rs&'j�

，
òó

５０％
&'b%j�=

１８０℃
kô]%&'b

，
�

ＣＬ２０
vwBC=�~z

%¡.7þ�XY��ÉÈÖ

。

6

２０　εＣＬ２０ixy<�k~Ñ�c" %1d

［１２３］

Ｆｉｇ．２０　 Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｓｔａｔｅｄｅｎｓｉｔｙａｎｄｅｎｅｒｇｙｏｆ

εＣＬ２０ｕｎｄｅｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｒｅｓｓｕｒｅ［１２３］

　　ＣＬ２０
&'I^$H����

，
��%()½á

L;�

，
iØ=&'oÜFlóK��Q%lS

，
ªÃ

üH%()0®æà�ß³

。

４　
d

　
e

　　
6>�p.!"#$&'%()îå

，
HI0h

!"#$@

ＲＤＸ，ＨＭＸ，ＦＯＸ７，ＰＥＴＮ，ＣＬ２０
Q()

;Hòü¡ýÇÏ

，
op!"#$

（
qrs8tuv

w

）
i;j;<k%HI&lm5��

，
/ß�8%

NScBC()8%.{|lmRSc&'�=&�

%&8�oFGs8&'�N

。
¬,qÚ%()ãx

ÚÍ%

，
Vzt�()�&'^(÷¨GÛTUØ)

%XY�u�Fkè�

：

　　（１）
HI3���&'��%!"#$

（ＣＬ２０，
ＴＫＸ５０

Q

）
%;j;<�j(x�&

。

　　（２）
s8!"#$i;<k°ÿi÷é&'%ñ

"

，
@

ＲＤＸ
Q

。

　　（３）
K�!"#$@

ＰＥＴＮ
%s8&%{|lm

(x�&

，
ªÃNS¹:%x\=CL

。

　　（４）
&'%¡¢£NS�N��x¤

，
� ��

ó��.&'ß³,÷"¡)V��MN

，
'^t�

8%%&'�

，
ªÃüH;��NS¹:%*Ø

。

　　（５）
tuvw&'%¥¦�N();#

，
�?â

i¥¦kxyvw8Otu³j�<Q�j%JKL

MNNS()TUy+

。

fg!9

：

［１］ＢｅｒｓｈｔｅǐｎＶＡ，ＥｇｏｒｏｖＶＭ．Ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｓｃａｎｎｉｎｇｃａｌｏｒｉｍｅｔｒｙｏｆ
ｐｏｌｙｍｅｒｓ：ｐｈｙｓｉｃｓ，ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，ａｎａｌｙｓｉｓ，ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ［Ｍ］．ＵＫ：
ＥｌｌｉｓＨｏｒｗｏｏｄ．１９９４．

［２］ＢｒｏｉｄｏＡ．Ａｓｉｍｐｌｅ，ｓｅｎｓｉｔｉｖｅｇｒａｐｈｉｃａｌｍｅｔｈｏｄｏｆｔｒｅａｔｉｎｇｔｈｅｒ
ｍｏｇｒａｖｉｍｅｔｒｉｃａｎａｌｙｓｉｓｄａｔａ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｏｌｙｍｅｒＳｃｉｅｎｃｅＰａｒｔ
Ｂ：ＰｏｌｙｍｅｒＰｈｙｓｉｃｓ，１９６９，７（１０）：１７６１－１７７３．

［３］ＬｕＺ，ＸｕｅＸ，ＭｅｎｇＬ，ｅｔａｌ．Ｈｅａｔｉｎｄｕｃｅｄｓｏｌｉｄｓｏｌｉｄｐｈａｓｅ
ｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆＴＫＸ５０［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ
Ｃ，２０１７，１２１（１５）：８２６２－８２７１．

［４］ＪａｙａｒａｍａｎＡ．Ｄｉａｍｏｎｄａｎｖｉｌｃｅｌｌａｎｄｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｐｈｙｓｉｃａｌｉｎｖｅｓｔｉ
ｇａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＲｅｖｉｅｗｏｆＭｏｄｅｒｎＰｈｙｓｉｃｓ，１９８３，５５（５５）：６５－１０８．

［５］ＡｌｂｅｒｉＧ，ＢａｌｄｒａｃｃｈｉｎｉＦ．Ｘｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｉｎｃｒｙｓｔａｌｓ，ｉｍｐｅｒｆｅｃｔ
ｃｒｙｓｔａｌｓ，ａｎｄａｍｏｒｐｈｏｕｓｂｏｄｉｅｓ［Ｊ］．ＰｈｙｓｉｃｓＴｏｄａｙ，１９６４，１７
（４）：７０－７２．

［６］ＫＫ，ＨＫ，ＩＩ，ｅｔａｌ．ＵｌｔｒａｓｅｎｓｉｔｉｖｅｃｈｅｍｉｃａｌａｎａｌｙｓｉｓｂｙＲａｍａｎ
ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ［Ｊ］．ＣｈｅｍＩｎｆｏｒｍ，１９９９，３０（５０）：２９５７－２９７６．

［７］ＧüｎｚｌｅｒＨ，ＧｒｅｍｌｉｃｈＨ Ｕ．ＩＲｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ：ａｎｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎ
［Ｍ］．ＷｉｌｅｙＶＣＨ，２００２．

［８］ＹｏｏＣＳ，ＣｙｎｎＨ．Ｅｑｕａｔｉｏｎｏｆｓｔａｔｅ，ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ，ｄｅｃｏｍｐｏｓｉ
ｔｉｏｎｏｆβＨＭＸ（ｏｃｔａｈｙｄｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｚｏｃｉｎｅ）
ａｔｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９９９，
１１１（２２）：１０２２９－１０２３５．

［９］
+,

，
+@ë

，
è[7

，
Q

．
[-¬�>?@A%'ß³.@

［Ｊ］．
;<´NR�

，２０１１，２６（４）：３６９－３７４．
ＬＩＪｕｎ，ＬＩＪｉａｂｏ，ＺＨＯＵＸｉａｎｍｉｎｇ，ｅｔａｌ．Ａｎｉｎｔｅｇｒａｔｅｄｖｅｌｏｃｉｔｙ
ｐｒｏｆｉｌｅｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｆｒｏｍｎａｎｏｓｅｃｏｎｄｐｕｌｓｅｌａｓｅｒｄｒｉｖｅｎｍｉｎｉｆｌｙ
ｅｒｔｏｓｈｏｃｋｅｄｓａｍｐｌｅ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＨｉｇｈＰｒｅｓｓｕｒｅＰｈｙｓ
ｉｃｓ，２０１１，２６（４）：３６９－３７４．

［１０］ＣｏｈｅｎＡＪ，ＭｏｒｉＳａｎｃｈｅｚＰ，ＹａｎｇＷ．Ｉｎｓｉｇｈｔｓｉｎｔｏｃｕｒｒｅｎｔｌｉｍｉｔａ
ｔｉｏｎｓｏｆｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ［Ｊ］．Ｓｃｉｅｎｃｅ，２００８，３２１
（５８９０）：７９２－７９４．

［１１］ＧｒｉｍｍｅＳ．ＳｅｍｉｅｍｐｉｒｉｃａｌＧＧＡｔｙｐｅｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｃｏｎｓｔｒｕｃ

９２

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１８
%

　
&

２６
'

　
&

１
(

　（２１－３３）



»¼½

，
���

，
���

，
���

，
��

，
��:

，
ÆÇÈ

，
ÓÔ

ｔｅｄｗｉｔｈａｌｏｎｇｒａｎｇｅｄｉｓｐｅｒｓｉｏｎｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌｏｆｃｏｍｐｕ
ｔａｔｉｏｎａｌｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，２００６，２７（１５）：１７８７－１７９９．

［１２］ＣｕｉＱ，ＥｌｓｔｎｅｒＭ，ＫａｘｉｒａｓＥ，ｅｔａｌ．ＡＱＭ／ＭＭ ｉｍｐｌｅｍｅｎｔａｔｉｏｎ
ｏｆｔｈｅｓｅｌｆｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｃｈａｒｇｅｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｉｇｈｔｂｉｎｄｉｎｇ
（ＳＣＣＤＦＴＢ）ｍｅｔｈｏｄ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，
２００１，１０５（２）：５６９－５８５．

［１３］ＵｒｂａｎＭ，ＮｏｇａＪ，ＣｏｌｅＳＪ，ｅｔａｌ．ＴｏｗａｒｄｓａｆｕｌｌＣＣＳＤＴｍｏｄｅｌ
ｆｏｒｅｌｅｃｔｒｏｎｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９８５，
８３（８）：４０４１－４０４６．

［１４］ＲａｐａｐｏｒｔＤ Ｃ．Ｔｈｅａｒｔｏｆｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｍ］．
ＣａｍｂｒｉｄｇｅＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙＰｒｅｓｓ，２００４．

［１５］ＳｕｎＨ．ＣＯＭＰＡＳＳ：ａｎａｂｉｎｉｔｉｏｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄｏｐｔｉｍｉｚｅｄｆｏｒｃｏｎ
ｄｅｎｓｅｄｐｈａｓｅａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｏｖｅｒｖｉｅｗ ｗｉｔｈｄｅｔａｉｌｓｏｎａｌｋａｎｅａｎｄ
ｂｅｎｚｅｎｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，
１９９８，１０２（３８）：７３３８－７３６４．

［１６］ＳｍｉｔｈＧＤ，ＢｈａｒａｄｗａｊＲＫ．Ｑｕａｎｔｕｍｃｈｅｍｉｓｔｒｙｂａｓｅｄｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄ
ｆｏｒｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｏｆＨＭＸ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，
１９９９，１０３（１８）：３５７０－３５７５．

［１７］ＶａｎＤｕｉｎＡＣ，ＤａｓｇｕｐｔａＳ，ＬｏｒａｎｔＦ，ｅｔａｌ．ＲｅａｘＦＦ：ａｒｅａｃｔｉｖｅ
ｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄｆｏｒｈｙｄｒｏｃａｒｂｏｎｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓ
ｔｒｙＡ，２００１，１０５（４１）：９３９６－９４０９．

［１８］ＬｉｕＬ，ＬｉｕＹ，ＺｙｂｉｎＳＶ，ｅｔａｌ．ＲｅａｘＦＦｌｇ：ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅＲｅ
ａｘＦＦｒｅａｃｔｉｖｅｆｏｒｃｅｆｉｅｌｄｆｏｒＬｏｎｄｏｎｄｉｓｐｅｒｓｉｏｎ，ｗｉｔｈａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ
ｔｏｔｈｅｅｑｕａｔｉｏｎｓｏｆｓｔａｔｅｆｏｒｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．Ｔｈｅｊｏｕｒｎａｌｏｆ
ｐｈｙｓｉｃａｌｃｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２０１１，１１５（４０）：１１０１６－１１０２２．

［１９］ＡｎｄｒｅｏｎｉＷ，ＣｕｒｉｏｎｉＡ．Ｎｅｗａｄｖａｎｃｅｓｉｎｃｈｅｍｉｓｔｒｙａｎｄｍａｔｅｒｉ
ａｌｓｓｃｉｅｎｃｅｗｉｔｈＣＰＭＤａｎｄｐａｒａｌｌｅｌｃｏｍｐｕｔｉｎｇ［Ｊ］．ＰａｒａｌｌｅｌＣｏｍ
ｐｕｔｉｎｇ，２０００，２６（７－８）：８１９－８４２．

［２０］ＨａｋｅｙＰ，ＯｕｅｌｌｅｔｔｅＷ，ＺｕｂｉｅｔａＪ，ｅｔａｌ．Ｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｏｆｃｙｃｌｏ
ｔｒｉｍｅｔｈｙｌｅｎｅｔｒｉｎｉｔｒａｍｉｎｅ［Ｊ］．ＡｃｔａｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａＳｅｃｔｉｏｎ Ｅ，
Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｒｅｐｏｒｔｓｏｎｌｉｎｅ，ＤＯＩ：１０．１１０７／Ｓ１６００５３６８０８０１９７２７．

［２１］ＭｉｌｌａｒＤＩ，ＯｓｗａｌｄＩＤ，ＦｒａｎｃｉｓＤＪ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
ｏｆｂｅｔａＲＤＸａｎｅｌｕｓｉｖｅｆｏｒｍｏｆａｎｅｘｐｌｏｓｉｖｅｒｅｖｅａｌｅｄ［Ｊ］．Ｃｈｅｍｉ
ｃａｌｃｏｍｍｕｎｉｃａｔｉｏｎｓ，２００９，５）：５６２－５６４．

［２２］ＭｉｌｌｅｒＰＪ，ＢｌｏｃｋＳ，ＰｉｅｒｍａｒｉｎｉＧ Ｊ．Ｅｆｆｅｃｔｓｏｆｐｒｅｓｓｕｒｅｏｎｔｈｅ
ｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｋｉｎｅｔｉｃｓ，ｃｈｅｍｉｃａｌｒｅａｃｔｉｖｉｔｙａｎｄｐｈａｓｅ
ｂｅｈａｖｉｏｒｏｆＲＤＸ［Ｊ］．ＣｏｍｂｕｓｔｉｏｎａｎｄＦｌａｍｅ，１９９１，８３（１－２）：
１７４－１８４．

［２３］ＤａｖｉｄｓｏｎＡＪ，ＯｓｗａｌｄＩＤＨ，ＦｒａｎｃｉｓＤＪ，ｅｔａｌ．Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｕｎｄｅｒ
ｐｒｅｓｓｕｒｅ—ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆγＲＤＸａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙｈｉｇｈ
ｐｒｅｓｓｕｒｅＸｒａｙａｎｄｎｅｕｔｒｏｎｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ［Ｊ］．ＣｒｙｓｔＥｎｇＣｏｍｍ，
２００８，１０（２）：１６２－１６５．

［２４］ＣｉｅｚａｋＪＡ，ＪｅｎｋｉｎｓＴＡ．ＴｈｅＬｏｗｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅ
ｐｈａｓｅｄｉａｇｒａｍ ｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ：Ｉ．ｈｅｘａｈｙｄｒｏ１，３，５ｔｒｉｎｉ
ｔｒｏｓｔｒｉａｚｉｎｅ［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，２００８，
３３（５）：３９０－３９５．

［２５］ＣｉｅｚａｋＪＡ，ＪｅｎｋｉｎｓＴＡ，ＬｉｕＺ，ｅｔａｌ．Ｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ
ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ：Ｈｅｘａｈｙｄｒｏ１，３，５ｔｒｉｎｉｔｒｏ
１，３，５ｔｒｉａｚｉｎｅ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２００７，
１１１（１）：５９－６３．

［２６］ＭｉｌｌａｒＤＩ，ＯｓｗａｌｄＩＤ，ＢａｒｒｙＣ，ｅｔａｌ．Ｐｒｅｓｓｕｒｅｃｏｏｋｉｎｇｏｆｅｘ
ｐｌｏｓｉｖｅｓｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｅｐｓｉｌｏｎＲＤＸａｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙＸ
ｒａｙａｎｄ ｎｅｕｔｒｏｎ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｃｈｅｍｉｃａｌｃｏｍｍｕｎｉｃａｔｉｏｎｓ，
２０１０，４６（３１）：５６６２－５６６４．

［２７］ＰｅｒｅｖｅｒｚｅｖＡ，ＳｅｗｅｌｌＴＤ，ＴｈｏｍｐｓｏｎＤＬ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓ
ｓｔｕｄｙｏｆｔｈｅｐｒｅｓｓｕｒｅｄｅｐｅｎｄｅｎｔｔｅｒａｈｅｒｔｚｉｎｆｒａｒｅｄ ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ
ｓｐｅｃｔｒｕｍｏｆａｌｐｈａａｎｄｇａｍｍａＲＤＸ［Ｊ］．ＪＣｈｅｍ Ｐｈｙｓ，２０１３，
１３９（４）：０４４１０８．

［２８］ＷｕＱ，ＺｈｕＷ，ＸｉａｏＨ．ＰｅｒｉｏｄｉｃＤＦＴｓｔｕｄｙｏｆｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ，ｅｌｅｃ

ｔｒｏｎｉｃ，ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ，ａｎｄｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅ
αＲＤＸｕｎｄｅｒｈｙｄｒｏｓｔａｔｉｃｃｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎ［Ｊ］．ＳｔｒｕｃｔｕｒａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，
２０１３，２５（２）：４５１－４６１．

［２９］ＳｏｒｅｓｃｕＤＣ，ＲｉｃｅＢＭ．ＲＤＸｃｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎ，α→γｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉ
ｔｉｏｎ，ａｎｄｓｈｏｃｋｈｕｇｏｎｉｏｔｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｆｒｏｍ ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ
ｔｈｅｏｒｙｂａｓｅｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆ
ＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＣ，２０１６，１２０（３５）：１９５４７－１９５５７．

［３０］ＹｕａｎＪ，ＪｉＧ，ＣｈｅｎＸ，ｅｔａｌ．Ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ，ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｓ
ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｎｄＩＲｓｐｅｃｔｒｕｍｏｆαａｎｄγＲＤＸ：Ｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓａｎｄ
ＭＤｓｔｕｄｉｅｓ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓＬｅｔｔｅｒｓ，２０１６，６４４：２５０－２５４．

［３１］ＭｉａｏＭＳ，ＤｒｅｇｅｒＺＡ，ＷｉｎｅｙＪＭ，ｅｔａｌ．Ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅ
ｏｒｙｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｐｒｅｓｓｕｒｅｅｆｆｅｃｔｓｏｎｔｈｅｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ
ａｌｐｈａＲＤＸ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２００８，１１２
（４７）：１２２２８－１２２３４．

［３２］ＧａｏＣ，ＺｈａｎｇＣ，ＳｕｉＺ，ｅｔａｌ．ＰｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｏｆＲＤＸｕｎｄｅｒ
ｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｕｐｔｏ５０ＧＰａ［Ｃ］∥２６ｔｈＩＣＤＥＲＳ．Ｂｏｓｔｏｎ，ＭＡ，
ＵＳＡ．２０１７．

［３３］ＩｎｆａｎｔｅＣａｓｔｉｌｌｏＲ，ＰａｃｈｅｃｏＬｏｎｄｏｏＬＣ，ＨｅｒｎáｎｄｅｚＲｉｖｅｒａＳＰ．
Ｍｏｎｉｔｏｒｉｎｇｔｈｅα→βｓｏｌｉｄｓｏｌｉｄｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｏｆＲＤＸｗｉｔｈＲａ
ｍａｎｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ：Ａ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｓｔｕｄｙ［Ｊ］．
ＪｏｕｒｎａｌｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＳｔｒｕｃｔｕｒｅ，２０１０，９７０（１－３）：５１－５８．

［３４］ＴｏｒｒｅｓＰ，ＭｅｒｃａｄｏＬ，ＣｏｔｔｅＩ，ｅｔａｌ．Ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ
ｓｔｕｄｙｏｆβａｎｄαＲＤＸｄｅｐｏｓｉｔｓ［Ｊ］．ＪＰｈｙｓＣｈｅｍ．Ｂ，２００４，１０８
（２６）：８７９９－８８０５．

［３５］ＧｏｌｄｂｅｒｇＩＧ，ＳｗｉｆｔＪＡ．ＮｅｗＩｎｓｉｇｈｔｓｉｎｔｏｔｈｅｍｅｔａｓｔａｂｌｅβｆｏｒｍｏｆ
ＲＤＸ［Ｊ］．ＣｒｙｓｔａｌＧｒｏｗｔｈ＆Ｄｅｓｉｇｎ，２０１２，１２（２）：１０４０－１０４５．

［３６］ＦｉｇｕｅｒｏａＮａｖｅｄｏＡＭ，ＲｕｉｚＣａｂａｌｌｅｒｏＪＬ，ＰａｃｈｅｃｏＬｏｎｄｏｏＬ
Ｃ，ｅｔａｌ．ＣｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆαａｎｄβＲＤＸｐｏｌｙｍｏｒｐｈｓｉｎｃｒｙｓｔａｌ
ｌｉｎｅｄｅｐｏｓｉｔｓｏｎｓｔａｉｎｌｅｓｓｓｔｅｅｌｓｕｂｓｔｒａｔｅｓ［Ｊ］．ＣｒｙｓｔａｌＧｒｏｗｔｈ＆
Ｄｅｓｉｇｎ，２０１６，１６（７）：３６３１－３６３８．

［３７］ＲｕｉｚＣａｂａｌｌｅｒｏＪＬ，ＡｐａｒｉｃｉｏＢｏｌａｎｏＪＡ，ＦｉｇｕｅｒｏａＮａｖｅｄｏＡＭ，
ｅｔａｌ．ＯｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｂｅｔａＲＤＸｔｈｉｎｆｉｌｍｓｄｅｐｏｓｉｔｅｄｏｎｇｏｌｄ
ａｎｄｓｔａｉｎｌｅｓｓｓｔｅｅｌｓｕｂｓｔｒａｔｅｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｆｒｏｍ Ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎａｂｓｏｒｐ
ｔｉｏｎＩｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒａ［Ｊ］．ＡｐｐｌｉｅｄＳｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，２０１７，７１（８）：
１９９０－２０００．

［３８］ＢａｅｒＢＪ，ＯｘｌｅｙＪ，ＮｉｃｏｌＭ．Ｔｈｅｐｈａｓｅｄｉａｇｒａｍ ｏｆｒｄｘ（ｈｅｘａ
ｈｙｄｒｏ１，３，５ｔｒｉｎｉｔｒｏｓｔｒｉａｚｉｎｅ）ｕｎｄｅｒｈｙｄｒｏｓｔａｔｉｃｐｒｅｓｓｕｒｅ［Ｊ］．
ＨｉｇｈＰｒｅｓｓｕｒｅＲｅｓｅａｒｃｈ，１９９０，２（２）：９９－１０８．

［３９］ＤｒｅｇｅｒＺＡ，ＧｕｐｔａＹＭ．Ｐｈａｓｅｄｉａｇｒａｍｏｆｈｅｘａｈｙｄｒｏ１，３，５ｔｒｉｎｉｔｒｏ
１，３，５ｔｒｉａｚｉｎｅｃｒｙｓｔａｌｓａｔｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｓａｎｄｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ［Ｊ］．Ｔｈｅ
ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２０１０，１１４（３１）：８０９９－８１０５．

［４０］ＰａｔｔｅｒｓｏｎＪＥ，ＤｒｅｇｅｒＺＡ，ＧｕｐｔａＹＭ．Ｓｈｏｃｋｗａｖｅｉｎｄｕｃｅｄ
ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｉｎＲＤＸｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉ
ｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，２００７，１１１（３７）：１０８９７－１０９０４．

［４１］ＤａｎｇＮＣ，ＤｒｅｇｅｒＺＡ，ＧｕｐｔａＹＭ，ｅｔａｌ．Ｔｉｍｅｒｅｓｏｌｖｅｄｓｐｅｃ
ｔｒｏｓｃｏｐｉｃｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓｏｆｓｈｏｃｋｗａｖｅｉｎｄｕｃｅｄｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｎ
ｃｙｃｌｏｔｒｉｍｅｔｈｙｌｅｎｅｔｒｉｎｉｔｒａｍｉｎｅ（ＲＤＸ）ｃｒｙｓｔａｌｓ：ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｒｅ
ｓｐｏｎｓｅ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２０１０，１１４（４３）：
１１５６０－１１５６６．

［４２］ＢｅｄｒｏｖＤ，ＨｏｏｐｅｒＪＢ，ＳｍｉｔｈＧＤ，ｅｔａｌ．Ｓｈｏｃｋｉｎｄｕｃｅｄｔｒａｎｓ
ｆｏｒｍａｔｉｏｎｓｉｎｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅＲＤＸ：ＡｕｎｉａｘｉａｌｃｏｎｓｔａｎｔｓｔｒｅｓｓＨｕｇｏ
ｎｉｏｓｔａｔｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｔｕｄｙ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆ
ＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，２００９，１３１（３）：０３４７１２．

［４３］ＧｏｅｔｚＦ，ＢｒｉｌｌＴＢ，ＦｅｒｒａｒｏＪＲ．ＰｒｅｓｓｕｒｅｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｏｆｔｈｅＲａ
ｍａｎａｎｄｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒａｏｆ．ａｌｐｈａ．，．ｂｅｔａ．，．ｇａｍｍａ．，ａｎｄ．
ｄｅｌｔａ．ｏｃｔａｈｙｄｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｚｏｃｉｎｅ［Ｊ］．
ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９７８，８２（１７）：１９１２－１９１７．

［４４］ＣａｄｙＨ Ｈ，ＬａｒｓｏｎＡＣ，ＣｒｏｍｅｒＤ Ｔ．Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ
αＨＭＸａｎｄａｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｏｆｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆβＨＭＸ［Ｊ］．Ａｃｔａ

０３

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２６，Ｎｏ．１，２０１８（２１－３３）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



!"#$%&'()*+

Ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａ，１９６３，１６（７）：６１７－６２３．
［４５］ＭａｉｎＰ，ＣｏｂｂｌｅｄｉｃｋＲＥ，Ｓｍａｌｌ．ＲＷ Ｈ．Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｔｈｅｆｏｕｒｔｈ

ｆｏｒｍ ｏｆ１，３，５，７ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａａｚａｃｙｃｌｏｏｃｔａｎｅ
（γＨＭＸ），２Ｃ４Ｈ８Ｎ８Ｏ８．０．５Ｈ２Ｏ［Ｊ］．ＡｃｔａＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａ，
１９８５，４１（９）：１３５１－１３５４．

［４６］ＣｏｂｂｌｅｄｉｃｋＲＥ，ＳｍａｌｌＲＷ Ｈ．Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｔｈｅδｆｏｒｍ
ｏｆ１，３，５，７ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａａｚａｃｙｃｌｏｏｃｔａｎｅ（δＨＭＸ）
［Ｊ］．ＡｃｔａＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａＳｅｃｔｉｏｎＢ：ＳｔｒｕｃｔｕｒａｌＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｙ
ａｎｄＣｒｙｓｔａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９７４，３０（８）：１９１８－１９２２．

［４７］ＣａｄｙＨＨ，ＳｍｉｔｈＬＣ．ＳｔｕｄｉｅｓｏｎｔｈｅｐｏｌｙｍｏｒｐｈｓｏｆＨＭＸ［Ｍ］．Ｌｏｓ
ＡｌａｍｏｓＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃＬａｂｏｒａｔｏｒｙｏｆｔｈｅＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＣａｌｉｆｏｒｎｉａ．１９６２．

［４８］ＳａｗＣＫ．ＫｉｎｅｔｉｃｓｏｆＨＭＸａｎｄｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓ：ｅｆｆｅｃｔｓｏｆｇｒａｉｎ
ｓｉｚｅａｔｅｌｅｖａｔｅｄｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ［Ｒ］．Ｎｏ．ＵＣＲＬＪＣ１４５２２８，Ｌａｗ
ｒｅｎｃｅＬｉｖｅｒｍｏｒｅＮａｔｉｏｎａｌＬａｂ，ＣＡ（ＵＳ），２００２．

［４９］ＬａｎｄｅｒｓＡＧ，ＢｒｉｌｌＴＢ．Ｐｒｅｓｓｕｒｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｏｆｔｈｅ．
ｂｅｔａ．．ｄｅｌｔａ．ｐｏｌｙｍｏｒｐｈｉｎｔｅｒｃｏｎｖｅｒｓｉｏｎｉｎｏｃｔａｈｙｄｒｏ１，３，５，７
ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｚｏｃｉｎｅ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，
１９８０，８４（２６）：３５７３－３５７７．

［５０］ＨｅｒｒｍａｎｎＭ，ＥｎｇｅｌＷ，ＥｉｓｅｎｒｅｉｃｈＮ．Ｔｈｅｒｍａｌａｎａｌｙｓｉｓｏｆｔｈｅ
ｐｈａｓｅｓｏｆＨＭＸｕｓｉｎｇＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ［Ｊ］．ＺｅｉｔｓｃｈｒｉｆｔＦüｒＫｒｉｓｔａｌ
ｌｏｇｒａｐｈｉｅ，１９９３，２０４（Ｐａｒｔ１）：１２１－１２８．

［５１］ＫｏｒｓｕｎｓｋｉｉＢＬ，ＡｌｄｏｓｈｉｎＳＭ，ＶｏｚｃｈｉｋｏｖａＳＡ，ｅｔａｌ．Ａｎｅｗ
ｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅＨＭＸｐｏｌｙｍｏｒｐｈ：εＨＭＸ［Ｊ］．ＲｕｓｓｉａｎＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉ
ｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，２０１１，４（６）：９３４－９４１．

［５２］ＺｈａｎｇＬ，ＪｉａｎｇＳＬ，ＹｕＹ，ｅｔａｌ．Ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｉｎｏｃｔａｈｙｄｒｏ
１，３，５，７ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｚｏｃｉｎｅ（ＨＭＸ） ｕｎｄｅｒｓｔａｔｉｃ
ｃｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎ：Ａｎａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓｍｅｔｈｏｄｓｐｅ
ｃｉａｌｉｚｅｄｆｏｒＣＨＮＯ ｓｏｌｉｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌ
ＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，２０１６，１２０（４４）：１１５１０－１１５２２．

［５３］ＬｕＬＹ，ＷｅｉＤＱ，ＣｈｅｎＸＲ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｐｒｅｓｓｕｒｅｉｎｄｕｃｅｄｐｈａｓｅ
ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｏｆｔｈｅｓｏｌｉｄβＨＭＸ［Ｊ］．ＭｏｌｅｃｕｌａｒＰｈｙｓｉｃｓ，２００９，１０７
（２２）：２３７３－２３８５．

［５４］ＣｕｉＨＬ，ＪｉＧＦ，ＣｈｅｎＸＲ，ｅｔａｌ．Ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓａｎｄｍｅｃｈａｎｉ
ｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｏｃｔａｈｙｄｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｚｏ
ｃｉｎｅｉｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｒｙｓｔａｌｐｈａｓｅｓｂｙｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ
［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌ＆ＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇＤａｔａ，２０１０，５５（９）：
３１２１－３１２９．

［５５］
è//

，
012

．ＨＭＸ
xy{g7»¼�LG&'%

ＲｅａｘＦＦ
8

OPQRTU

［Ｊ］．́
NR�

，２０１２，６１（２４）：２４６５０１．
ＺＨＯＵＴｉｎｇｔｉｎｇ，ＨＵＡＮＧ Ｆｅｎｇｌｅｉ．Ｔｈｅｒｍａｌｅｘｐａｎｓｉｏｎｂｅｈａｖ
ｉｏｒｓａｎｄｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｏｆＨＭＸｐｏｌｙｍｏｒｐｈｓｖｉａＲｅａｘＦＦｍｏｌｅｃ
ｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＡｃｔａＰｈｙｓＳｉｎ，２０１２，６１（２４）：
２４６５０１．

［５６］ＧｅＮＮ，ＷｅｉＹＫ，ＪｉＧＦ，ｅｔａｌ．Ｉｎｉｔｉａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｔｈｅｃｏｎ
ｄｅｎｓｅｄｐｈａｓｅｂｅｔａＨＭＸｕｎｄｅｒｓｈｏｃｋｗａｖｅｓ：ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍ
ｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，２０１２，
１１６（４６）：１３６９６－１３７０４．

［５７］ＧｅＮＮ，ＷｅｉＹＫ，ＳｏｎｇＺＦ，ｅｔａｌ．Ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｒｅｓｐｏｎｓｅｓａｎｄｉｎ
ｉｔｉａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｃｏｎｄｅｎｓｅｄｐｈａｓｅｂｅｔａＨＭＸｕｎｄｅｒｓｈｏｃｋ
ｌｏａｄｉｎｇｓｖｉａｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｉｎｃｏｎｊｕｎｃｔｉｏｎｗｉｔｈ
ｍｕｌｔｉｓｃａｌｅｓｈｏｃｋｔｅｃｈｎｉｑｕｅ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ
Ｂ，２０１４，１１８（２９）：８６９１－８６９９．

［５８］ＣｕｉＨＬ，ＪｉＧＦ，ＣｈｅｎＸＲ，ｅｔａｌ．Ｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓｓｔｕｄｙｏｆｈｉｇｈ
ｐｒｅｓｓｕｒｅｂｅｈａｖｉｏｒｏｆｓｏｌｉｄβＨＭＸ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌ
ＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２００９，１１４（２）：１０８２－１０９２．

［５９］ＬｏｎｇＹ，ＣｈｅｎＪ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｓｔｕｄｙｏｆｐｈｏｎｏｎｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓ，
ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｎｄｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｆｏｒＨＭＸ［Ｊ］．
ＰｈｉｌｏｓｏｐｈｉｃａｌＭａｇａｚｉｎｅ，２０１４，９４（２３）：２６５６－２６７７．

［６０］ＡｓａｙＢＷ，ＨｅｎｓｏｎＢＦ，ＳｍｉｌｏｗｉｔｚＬＢ，ｅｔａｌ．Ｏｎｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ

ｉｎｉｍｐａｃｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆｂｅｔａａｎｄｄｅｌｔａＨＭＸ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒ
ｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２００３，２１（４）：２２３－２３５．

［６１］ＷｅｅｓｅＲＫ，ＭａｉｅｎｓｃｈｅｉｎＪＬ，ＰｅｒｒｉｎｏＣＴ．Ｋｉｎｅｔｉｃｓｏｆｔｈｅβ→δ
ｓｏｌｉｄ·ｓｏｌｉｄｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｏｆＨＭＸ，ｏｃｔａｈｙｄｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｎ
ｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｚｏｃｉｎｅ［Ｊ］．ＴｈｅｒｍｏｃｈｉｍｉｃａＡｃｔａ，２００３，４０１
（１）：１－７．

［６２］ＢｕｒｎｈａｍＡＫ，ＷｅｅｓｅＲＫ，ＷｅｅｋｓＢＬ．Ａｄｉｓｔｒｉｂｕｔｅｄａｃｔｉｖａｔｉｏｎ
ｅｎｅｒｇｙｍｏｄｅｌｏｆｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃａｌｌｙｉｎｈｉｂｉｔｅｄｎｕｃｌｅａｔｉｏｎａｎｄ
ｇｒｏｗｔｈｒｅａｃｔｉｏｎｓａｎｄｉｔｓａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｔｏｔｈｅβδｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｏｆ
ＨＭＸ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，２００４，１０８（５０）：
１９４３２－１９４４１．

［６３］ＣｚｅｒｓｋｉＨ，ＧｒｅｅｎａｗａｙＭＷ，ＰｒｏｕｄＷ Ｇ，ｅｔａｌ．βδＰｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ
ｄｕｒｉｎｇｄｒｏｐｗｅｉｇｈｔｉｍｐａｃｔｏｎｃｙｃｌｏｔｅｔｒａｍｅｔｈｙｌｅｎｅｔｅｔｒａｎｉｔｒｏａｍｉｎｅ
［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＡｐｐｌｉｅｄＰｈｙｓｉｃｓ，２００４，９６（８）：４１３１－４１３４．

［６４］ＨｅｎｓｏｎＢＦ，ＡｓａｙＢＷ，ＳａｎｄｅｒＲＫ，ｅｔａｌ．Ｄｙｎａｍｉｃｍｅａｓｕｒｅ
ｍｅｎｔｏｆｔｈｅＨＭＸβδｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｂｙｓｅｃｏｎｄｈａｒｍｏｎｉｃｇｅｎｅｒ
ａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＰｈｙｓｉｃａｌＲｅｖｉｅｗＬｅｔｔｅｒｓ，１９９９，８２（６）：１２１３－１２１６．

［６５］ＸｕｅＣ，ＳｕｎＪ，ＫａｎｇＢ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅβδｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎａｎｄｔｈｅｒ
ｍａｌｅｘｐａｎｓｉｏｎｏｆｏｃｔａｈｙｄｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａｚｏ
ｃｉｎｅ［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，２０１０，３５（４）：
３３３－３３８．

［６６］ＤａｉＸ，ＸｕＪ，ＷｅｎＹ，ｅｔａｌ．Ｄｅｌａｙｍｅｃｈａｎｉｓｍｏｆβ→δｐｈａｓｅｔｒａｎ
ｓｉｔｉｏｎｏｆｃｙｃｌｏｔｅｔｒａｍｅｔｈｙｌｅｎｅｔｅｔｒａｎｉｔｒａｍｉｎｅｉｎｐｏｌｙｍｅｒｂｏｎｄｅｄ
ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｆｏｒｍｕｌａｔｉｏｎｓｂｙｈｅａｔｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｏｂｓｔａｃｌｅ［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌ
ｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，２０１６，４１（４）：６３７－６４０．

［６７］ＶｒｃｅｌｊＲＭ，ＧａｌｌａｇｈｅｒＨＧ，ＳｈｅｒｗｏｏｄＪＮ．Ｐｏｌｙｍｏｒｐｈｉｓｍｉｎ２，
４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｔｏｌｕｅｎｅｃｒｙｓｔａｌｌｉｚｅｄｆｒｏｍ ｓｏｌｕｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌｏｆｔｈｅ
ＡｍｅｒｉｃａｎＣｈｅｍｉｃａｌＳｏｃｉｅｔｙ，２００１，１２３（１０）：２２９１－２２９５．

［６８］ＶｒｃｅｌｊＲＭ，ＳｈｅｒｗｏｏｄＪＮ，ＫｅｎｎｅｄｙＡＲ，ｅｔａｌ．Ｐｏｌｙｍｏｒｐｈｉｓｍｉｎ
２４６ｔｒｉｎｉｔｒｏｔｏｌｕｅｎｅ［Ｊ］．ＣｒｙｓｔａｌＧｒｏｗｔｈ＆Ｄｅｓｉｇｎ，２００３，３（６）：
１０２７－１０３２．

［６９］ＳｔｅｖｅｎｓＬＬ，ＶｅｌｉｓａｖｌｊｅｖｉｃＮ，ＨｏｏｋｓＤＥ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｈｉｇｈｐｒｅｓ
ｓｕｒｅｐｈａｓｅｂｅｈａｖｉｏｒａｎｄｃｏｍｐｒｅｓｓｉｂｉｌｉｔｙｏｆ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｔｏｌｕｅｎｅ
［Ｊ］．ＡｐｐｌｉｅｄＰｈｙｓｉｃｓＬｅｔｔｅｒｓ，２００８，９３（８）：０８１９１２．

［７０］ＢｏｗｄｅｎＰＲ，ＣｈｅｌｌａｐｐａＲＳ，ＤａｔｔｅｌｂａｕｍＤＭ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｈｉｇｈ
ｐｒｅｓｓｕｒｅｐｈａｓｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｔｏｌｕｅｎｅ（ＴＮＴ）［Ｊ］．Ｊｏｕｒ
ｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃｓ：ＣｏｎｆｅｒｅｎｃｅＳｅｒｉｅｓ，２０１４，５００（５）：０５２００６．

［７１］ＣｒｏｍｅｒＤＴ，ＲｙａｎＲＲ，ＳｃｈｉｆｅｒｌＤ．Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅ
ａｔｐｒｅｓｓｕｒｅｓｏｆ０．３ｔｏ６．０ＧＰａ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，
１９８５，８９（１１）：２３１５－２３１８．

［７２］ＣｏｕｒｔｅｃｕｉｓｓｅＳ，ＣａｎｓｅｌｌＦ，ＦａｂｒｅＤ，ｅｔａｌ．Ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓａｎｄ
ｃｈｅｍｉｃａｌｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｓｏｆｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅｕｐｔｏ３５０℃ ａｎｄ３５ＧＰａ
［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９９５，１０２（２）：９６８－９７４．

［７３］ＣｏｕｒｔｅｃｕｉｓｓｅＳ，ＣａｎｓｅｌｌＦ，ＦａｂｒｅＤ，ｅｔａｌ．ＣｏｍｐａｒａｔｉｖｅＲａｍａｎ
ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙｏｆｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅｈ３，ｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅｄ３，ａｎｄｎｉｔｒｏ
ｅｔｈａｎｅｕｐｔｏ２０ＧＰａ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９９８，
１０８（１７）：７３５０－７３５５．

［７４］ＣｉｔｒｏｎｉＭ，ＤａｔｃｈｉＦ，ＢｉｎｉＲ，ｅｔａｌ．Ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｎｉｔｒｏｍｅｔｈ
ａｎｅｕｐｔｏｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｔｈｒｅｓｈｏｌｄｐｒｅｓｓｕｒｅ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌ
ＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，２００８，１１２（４）：１０９５－１１０３．

［７５］ＳｏｒｅｓｃｕＤＣ，ＲｉｃｅＢＭ，ＴｈｏｍｐｓｏｎＤＬ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｓｔｕｄｉｅｓｏｆ
ｓｏｌｉｄｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，２０００，
１０４（３５）：８４０６－８４１９．

［７６］ＲｅｅｄＥＪ，ＪｏａｎｎｏｐｏｕｌｏｓＪＤ，ＦｒｉｅｄＬＥ．Ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｅｘｃｉｔａｔｉｏｎｓｉｎ
ｓｈｏｃｋｅｄｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅ［Ｊ］．ＰｈｙｓｉｃａｌＲｅｖｉｅｗＢ，２０００，６２（２４）：
１６５００－１６５０９．

［７７］ＭａｒｇｅｔｉｓＤ，ＫａｘｉｒａｓＥ，ＥｌｓｔｎｅｒＭ，ｅｔａｌ．Ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｓｏｌｉｄ
ｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅ：Ｅｆｆｅｃｔｓｏｆｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅａｎｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｖａｃａｎｃｉｅｓ［Ｊ］．
ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，２００２，１１７（２）：７８８－７９９．

１３

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１８
%

　
&

２６
'

　
&

１
(

　（２１－３３）



»¼½

，
���

，
���

，
���

，
��

，
��:

，
ÆÇÈ

，
ÓÔ

［７８］
�Q

，
34

．
�&\_§P&'%JKLMN¹:

［Ｊ］．́
NR

�

，２０１４，６３（９）：３４９－３５８．
ＺＨＡＮＧ Ｌｉ，ＣＨＥＮ Ｌａｎｇ．Ｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｓｏｌｉｄ
ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｏｆｎｉｔｒｏｍｅｔｈａｎｅ［Ｊ］．ＡｃｔａＰｈｙｓＳｉｎ，２０１４，６３
（９）：３４９－３５８．

［７９］ＺａｋｈａｒｏｖＶＶ，ＣｈｕｋａｎｏｖＮＶ，ＣｈｅｒｖｏｎｎｙｉＡＤ，ｅｔａｌ．Ｋｉｎｅｔｉｃｓｏｆ
ｒｅｖｅｒｓｉｂｌｅｐｏｌｙｍｏｒｐｈｉｃｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｉｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．Ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉ
ｔｉｏｎｓα→ βａｎｄβ→ αｉｎ１，１ｄｉａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ［Ｊ］．Ｒｕｓ
ｓｉａｎＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，２０１５，８（６）：８２２－８２８．

［８０］ＢｕｒｎｈａｍＡＫ，ＷｅｅｓｅＲＫ，ＷａｎｇＲ，ｅｔａｌ．Ｓｏｌｉｄｓｏｌｉｄｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉ
ｔｉｏｎｋｉｎｅｔｉｃｓｏｆＦＯＸ７［Ｒ］．Ｎｏ．ＵＣＲＬＣＯＮＦ２１３６７１．ＬａｗｒｅｎｃｅＬｉｖ
ｅｒｍｏｒｅＮａｔｉｏｎａｌＬａｂｏｒａｔｏｒｙ（ＬＬＮＬ），Ｌｉｖｅｒｍｏｒｅ，ＣＡ，２００５．

［８１］ＫｅｍｐａＰＢ，ＨｅｒｒｍａｎｎＭ．ＴｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｒｅｓｏｌｖｅｄＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ
ｆｏｒｔｈｅｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｏｆＦＯＸ７［Ｊ］．Ｐａｒｔｉｃｌｅ
＆ＰａｒｔｉｃｌｅＳｙｓｔｅｍｓＣｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ，２００５，２２（６）：４１８－４２２．

［８２］ＺａｋｈａｒｏｖＶＶ，ＣｈｕｋａｎｏｖＮＶ，ＣｈｅｒｖｏｎｎｙｉＡＤ，ｅｔａｌ．Ｋｉｎｅｔｉｃｓ
ｏｆｄｉｒｅｃｔａｎｄｒｅｖｅｒｓｅｐｏｌｙｍｏｒｐｈｉｃｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｓｉｎｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｃｒｙｓｔａｌｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ［Ｊ］．ＲｕｓｓｉａｎＣｈｅｍｉｃａｌＢｕｌｌｅｔｉｎ，
２０１６，６５（１）：９１－９７．

［８３］ＢｉｓｈｏｐＭＭ，ＶｅｌｉｓａｖｌｊｅｖｉｃＮ，ＣｈｅｌｌａｐｐａＲ，ｅｔａｌ．Ｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅ
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｐｈａｓｅｄｉａｇｒａｍ ｏｆ１，１ｄｉａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ
（ＦＯＸ７）［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２０１５，１１９
（３７）：９７３９－９７４７．

［８４］ＢｉｓｈｏｐＭ Ｍ．１，１ｄｉａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ（ＦＯＸ７）ｕｎｄｅｒ
ｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ［Ｄ］．Ｂｉｒｍｉｎｇｈａｍ：ＴｈｅＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆ
Ａｌａｂａｍａ，２０１６．

［８５］ＨｕｎｔｅｒＳ，ＣｏｓｔｅｒＰＬ，ＤａｖｉｄｓｏｎＡＪ，ｅｔａｌ．Ｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｅｘｐｅｒｉ
ｍｅｎｔａｌａｎｄＤＦＴＤ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｓｔｕｄｉｅｓｏｆｔｈｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌ
ＦＯＸ７［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＣ，２０１５，１１９（５）：
２３２２－２３３４．

［８６］ＤｒｅｇｅｒＺＡ，ＴａｏＹ，ＧｕｐｔａＹＭ．Ｐｏｌｙｍｏｒｐｈｓｏｆ１，１ｄｉａｍｉｎｏ２，
２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｅｎｅ（ＦＯＸ７）：Ｉｓｏｔｈｅｒｍａｌｃｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎｖｅｒｓｕｓｉｓｏｂａｒ
ｉｃｈｅａｔｉｎｇ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓＬｅｔｔｅｒｓ，２０１３，５８４：８３－８７．

［８７］ＣｒａｗｆｏｒｄＭＪ，ＥｖｅｒｓＪ，ＧｂｅｌＭ，ｅｔａｌ．γＦＯＸ７：Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆａｈｉｇｈ
ｅｎｅｒｇｙｄｅｎｓｉｔｙｍａｔｅｒｉａｌｉｍｍｅｄｉａｔｅｌｙｐｒｉｏｒｔｏｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｐｒｏ
ｐｅｌｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，２００７，３２（６）：４７８－４９５．

［８８］ＤｒｅｇｅｒＺＡ，ＳｔａｓｈＡＩ，ＹｕＺＧ，ｅｔａｌ．Ｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃ
ｔｕｒｅｓｏｆａｎｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｒｙｓｔａｌ：１，１ｄｉａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉ
ｔｒｏｅｔｈｅｎｅ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＣ，２０１６，１２０
（２）：１２１８－１２２４．

［８９］ＺａｋｈａｒｏｖＶＶ，ＣｈｕｋａｎｏｖＮＶ，ＤｒｅｍｏｖａＮＮ，ｅｔａｌ．Ｈｉｇｈｔｅｍ
ｐｅｒａｔｕｒｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｓｏｆ１，１ｄｉａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉ
ｔｒｏｅｔｈｅｎｅ（ＦＯＸ７）［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，
２０１６，４１（６）：１００６－１０１２．

［９０］ＡｖｅｒｋｉｅｖＢＢ，ＤｒｅｇｅｒＺＡ，ＣｈａｕｄｈｕｒｉＳ．Ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏ
ｒｙｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｐｒｅｓｓｕｒｅｅｆｆｅｃｔｓｏｎｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｖｉｂｒａｔｉｏｎｓ
ｏｆ１，１ｄｉａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉｔｒｏｅｔｈｅｎｅ（ＦＯＸ７）［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆ
ＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２０１４，１１８（４３）：１０００２－１００１０．

［９１］ＤｒｅｇｅｒＺＡ，ＳｔａｓｈＡＩ，ＹｕＺＧ，ｅｔａｌ．Ｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｒｅ
ｓｐｏｎｓｅｏｆａｎｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｒｙｓｔａｌ：１，１ｄｉａｍｉｎｏ２，２ｄｉｎｉ
ｔｒｏｅｔｈｅｎｅ（ＦＯＸ７）［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＣ，
２０１６，１２０（４８）：２７６００－２７６０７．

［９２］ＯｌｉｎｇｅｒＢ，ＨａｌｌｅｃｋＰＭ，ＣａｄｙＨＨ．Ｔｈｅｉｓｏｔｈｅｒｍａｌｌｉｎｅａｒａｎｄ
ｖｏｌｕｍｅｃｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎｏｆｐｅｎｔａｅｒｙｔｈｒｉｔｏｌｔｅｔｒａｎｉｔｒａｔｅ（ＰＥＴＮ）ｔｏ
１０ＧＰａ（１００ｋｂａｒ）ａｎｄｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｓｈｏｃｋｃｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎ［Ｊ］．
ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌＰｈｙｓｉｃｓ，１９７５，６２（１１）：４４８０－４４８３．

［９３］ＣａｄｙＨＨ，ＬａｒｓｏｎＡＣ．ＰｅｎｔａｅｒｙｔｈｒｉｔｏｌｔｅｔｒａｎｉｔｒａｔｅⅡ：ｉｔｓｃｒｙｓｔａｌ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｔｏＰＥＴＮⅠ；ａｎａｌｇｏｒｉｔｈｍｆｏｒｒｅｆｉｎｅ
ｍｅｎｔｏｆｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｗｉｔｈｐｏｏｒｄａｔａ［Ｊ］．ＡｃｔａＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈ

ｉｃａＳｅｃｔｉｏｎＢ，１９７５，３１（７）：１８６４－１８６９．
［９４］ＴａｎＪＪ，ＨｕＣＥ，ＬｉＹ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓｏｆｌａｔｔｉｃｅｐａ

ｒａｍｅｔｅｒｓａｎｄｍｅｃｈａｎｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｐｅｎｔａｅｒｙｔｈｒｉｔｏｌｔｅｔｒａｎｉｔｒａｔｅ
ｕｎｄｅｒｔｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｎｄｐｒｅｓｓｕｒｅｂｙｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕ
ｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＡｃｔａＰｈｙｓｉｃａＰｏｌｏｎｉｃａＡ，２０１７，１３１（１）：３１８－３２３．

［９５］ＧｒｕｚｄｋｏｖＹＡ，ＤｒｅｇｅｒＺＡ，ＧｕｐｔａＹＭ．Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌａｎｄｔｈｅｏ
ｒｅｔｉｃａｌｓｔｕｄｙｏｆｐｅｎｔａｅｒｙｔｈｒｉｔｏｌｔｅｔｒａｎｉｔｒａｔｅｃｏｎｆｏｒｍｅｒｓ［Ｊ］．Ｔｈｅ
ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２００４，１０８（２９）：６２１６－６２２１．

［９６］ＬｉｐｉｎｓｋａＫａｌｉｔａＫＥ，ＰｒａｖｉｃａＭ Ｇ，ＮｉｃｏｌＭ．Ｒａｍａｎｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ
ｓｔｕｄｉｅｓｏｆｔｈｅｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｐｅｎｔａｅｒｙｔｈｒｉｔｏｌｔｅｔｒａｎｉｔｒａｔｅ，
Ｃ（ＣＨ２ＯＮＯ２）４［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，２００５，１０９
（４１）：１９２２３－１９２２７．

［９７］ＣｉｅｚａｋＪＡ，ＢｙｒｄＥＦ，ＲｉｃｅＢＭ．Ｅｘｐｌｏｒｉｎｇｔｈｅｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｂｅ
ｈａｖｉｏｒｏｆＰＥＴＮ：Ａｃｏｍｂｉｎｅｄｑｕａｎｔｕｍ ｍｅｃｈａｎｉｃａｌａｎｄｅｘｐｅｒｉ
ｍｅｎｔａｌｓｔｕｄｙ［Ｍ］．ＡｒｍｙＲｅｓｅａｒｃｈＬａｂＡｂｅｒｄｅｅｎＰｒｏｖｉｎｇＧｒｏｕｎｄ
ＭＤ，２００６．

［９８］ＰｒａｖｉｃａＭ，ＬｉｐｉｎｓｋａＫａｌｉｔａＫ，ＱｕｉｎｅＺ，ｅｔａｌ．Ｓｔｕｄｉｅｓｏｆｐｈａｓｅ
ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｉｎＰＥＴＮａｔｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃｓａｎｄ
ＣｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆＳｏｌｉｄｓ，２００６，６７（９－１０）：２１５９－２１６３．

［９９］ＣｉｅｚａｋＪＡ，ＪｅｎｋｉｎｓＴＡ．Ｎｅｗｏｕｔｌｏｏｋｏｎｔｈｅｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｂｅ
ｈａｖｉｏｒｏｆｐｅｎｔａｅｒｙｔｈｒｉｔｏｌｔｅｔｒａｎｉｔｒａｔｅ［Ｍ］．ＡｒｍｙＲｅｓｅａｒｃｈＬａｂＡｂ
ｅｒｄｅｅｎＰｒｏｖｉｎｇＧｒｏｕｎｄＭＤＷｅａｐｏｎｓａｎｄＭａｔｅｒｉａｌｓＲｅｓｅａｒｃｈＤｉ
ｒｅｃｔｏｒａｔｅ，２００７．

［１００］ＴｓｃｈａｕｎｅｒＯ，ＫｉｅｆｅｒＢ，ＬｅｅＹ，ｅｔａｌ．Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｏｆ
ＰＥＴＮⅠ ｔｏｆｅｒｒｏｅｌａｓｔｉｃｏｒｔｈｏｒｈｏｍｂｉｃｐｈａｓｅＰＥＴＮⅢ ａｔｅｌｅｖａｔ
ｅｄｐｒｅｓｓｕｒｅｓ［Ｊ］．ＪＣｈｅｍＰｈｙｓ，２００７，１２７（９）：０９４５０２．

［１０１］ＤｒｅｇｅｒＺＡ，ＧｕｐｔａＹＭ．Ｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｈｉｇｈｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｐｏｌｙ
ｍｏｒｐｈｉｓｍ ａｎｄ ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆｐｅｎｔａｅｒｙｔｈｒｉｔｏｌｔｅｔｒａｎｉｔｒａｔｅ
（ＰＥＴＮ）［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２０１３，１１７
（２５）：５３０６－５３１３．

［１０２］ＧｒｕｚｄｋｏｖＹＡ，ＧｕｐｔａＹＭ．Ｓｈｏｃｋｗａｖｅｉｎｉｔｉａｔｉｏｎｏｆｐｅｎｔａｅｒｙｔｈ
ｒｉｔｏｌｔｅｔｒａｎｉｔｒａｔｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓ：Ｍｅｃｈａｎｉｓｍｏｆａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｓｅｎｓｉ
ｔｉｖｉｔｙ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＡ，２０００，１０４（４７）：
１１１６９－１１１７６．

［１０３］ＨｅｍｍｉＮ，ＤｒｅｇｅｒＺＡ，ＧｒｕｚｄｋｏｖＹＡ，ｅｔａｌ．Ｒａｍａｎｓｐｅｃｔｒａｏｆ
ｓｈｏｃｋｃｏｍｐｒｅｓｓｅｄｐｅｎｔａｅｒｙｔｈｒｉｔｏｌｔｅｔｒａｎｉｔｒａｔｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓ：
ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｒｅｓｐｏｎｓｅ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，
２００６，１１０（４２）：２０９４８－２０９５３．

［１０４］ＦｉｓｃｈｅｒＮ，ＦｉｓｃｈｅｒＤ，ＫｌａｐｔｋｅＴＭ，ｅｔａｌ．Ｐｕｓｈｉｎｇｔｈｅｌｉｍｉｔｓｏｆ
ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ———ｔｈｅｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆｄｉ
ｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｍｏｎｉｕｍ５，５′ｂｉｓｔｅｔｒａｚｏｌｅ１，１′ｄｉｏｌａｔｅ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ
ｏｆＭａｔｅｒｉａｌｓＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，２０１２，２２（３８）：２０４１８－２０４２２．

［１０５］ＫｌａｐｔｋｅＴＭ，ＣｈａｐｍａｎＲＤ．Ｐｒｏｇｒｅｓｓｉｎｔｈｅａｒｅａｏｆｈｉｇｈｅｎｅｒ
ｇｙｄｅｎｓｉｔｙｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｍ］．５０ＹｅａｒｓｏｆＳｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄＢｏｎｄ
ｉｎｇ———ＴｈｅＡｎｎｉｖｅｒｓａｒｙＶｏｌｕｍｅ．ＳｐｒｉｎｇｅｒＩｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌＰｕｂ
ｌｉｓｈｉｎｇ．２０１５：４９－６３．

［１０６］ＤｒｅｇｅｒＺＡ，ＴａｏＹ，ＡｖｅｒｋｉｅｖＢＢ，ｅｔａｌ．Ｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｓｔａｂｉｌｉｔｙ
ｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｒｙｓｔａｌｏｆｄｉｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｍｏｎｉｕｍ ５，５′ｂｉｓｔｅｔｒａｚｏｌｅ
１，１′ｄｉｏｌａｔｅ：ＲａｍａｎｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙａｎｄＤＦＴｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．
ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＢ，２０１５，１１９（２２）：６８３６－
６８４７．

［１０７］ＤｒｅｇｅｒＺＡ，ＢｒｅｓｈｉｋｅＣＪ，ＧｕｐｔａＹＭ．Ｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｈｉｇｈｔｅｍ
ｐｅｒａｔｕｒｅｐｈａｓｅｄｉａｇｒａｍｏｆａｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｒｙｓｔａｌ：Ｄｉｈｙｄｒｏｘｙｌａｍ
ｍｏｎｉｕｍ５，５′ｂｉｓｔｅｔｒａｚｏｌｅ１，１′ｄｉｏｌａｔｅ（ＴＫＸ５０）［Ｊ］．Ｃｈｅｍｉｃａｌ
ＰｈｙｓｉｃｓＬｅｔｔｅｒｓ，２０１７，６７９：２１２－２１８．

［１０８］ＤｒｅｇｅｒＺＡ，ＳｔａｓｈＡＩ，ＹｕＺＧ，ｅｔａｌ．Ｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ
ｒｅｓｐｏｎｓｅｏｆａｎｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｒｙｓｔａｌ：Ｄｉｈｙｄｒｏｘｙｌａｍｍｏ
ｎｉｕｍ５，５′ｂｉｓｔｅｔｒａｚｏｌｅ１，１′ｄｉｏｌａｔｅ（ＴＫＸ５０）［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌ
ｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙＣ，２０１７，１２１（１０）：５７６１－５７６７．

２３

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２６，Ｎｏ．１，２０１８（２１－３３）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



!"#$%&'()*+

［１０９］ＧｅｅｔｈａＭ，ＮａｉｒＵＲ，ＳａｒｗａｄｅＤＢ，ｅｔａｌ．ＳｔｕｄｉｅｓｏｎＣＬ２０：
Ｔｈｅｍｏｓｔｐｏｗｅｒｆｕｌｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｍａｔｅｒｉａｌ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＴｈｅｒｍａｌ
Ａｎａｌｙｓｉｓ＆Ｃａｌｏｒｉｍｅｔｒｙ，２００３，７３（３）：９１３－９２２．

［１１０］ＦｏｌｔｚＭＦ，ＣｏｏｎＣＬ，ＧａｒｃｉａＦ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｔｈｅ
ｐｏｌｙｍｏｒｐｈｓｏｆｈｅｘａｎｉｔｒｏｈｅｘａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ，ＰａｒｔＩ［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌ
ｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，１９９４，１９（１）：１３３－１４４．

［１１１］ＦｏｌｔｚＭＦ，ＣｏｏｎＣＬ，ＧａｒｃｉａＦ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙｏｆｔｈｅ
ｐｏｌｙｍｏｒｐｈｓｏｆｈｅｘａｎｉｔｒｏｈｅｘａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ，ＰａｒｔＩＩ［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌ
ｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，１９９４，１９（３）：１３３－１４４．

［１１２］ＲｕｓｓｅｌｌＴＰ，ＭｉｌｌｅｒＰＪ，ＰｉｅｒｍａｒｉｎｉＧ Ｊ，ｅｔａｌ．Ｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅ
ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｉｎ．ｇａｍｍａ．ｈｅｘａｎｉｔｒｏｈｅｘａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ［Ｊ］．
ＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９９２，９６（１３）：５５０９－５５１２．

［１１３］ＭｉｌｌａｒＤＩＡ，ＭａｙｎａｒｄＣａｓｅｌｙＨＥ，ＫｌｅｐｐｅＡＫ，ｅｔａｌ．Ｐｕｔｔｉｎｇ
ｔｈｅｓｑｕｅｅｚｅｏｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ—ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓａｔｉｏｎ
ｏｆａｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｐｈａｓｅｏｆＣＬ２０［Ｊ］．ＣｒｙｓｔＥｎｇＣｏｍｍ，２０１０，
１２（９）：２５２４－２５２７．

［１１４］ＣｉｅｚａｋＪＡ，ＪｅｎｋｉｎｓＴＡ，ＬｉｕＺ．Ｅｖｉｄｅｎｃｅｆｏｒａｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅ
ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ ｏｆε２，４，６，８，１０，１２ｈｅｘａｎｉｔｒｏｈｅｘａａｚａｉ
ｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ（ＣＬ２０）ｕｓｉｎｇｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ［Ｊ］．Ｐｒｏ
ｐｅｌｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，２００７，３２（６）：４７２－４７７．

［１１５］ＪｉｎＳ，ＳｈｕＱ，ＣｈｅｎＳ，ｅｔａｌ．ＰｒｅｐａｒａｔｉｏｎｏｆεＨＮＩＷ ｂｙａＯｎｅ
ＰｏｔＭｅｔｈｏｄｉｎｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｅｄｎｉｔｒｉｃａｃｉｄｆｒｏｍｔｅｔｒａａｃｅｔｙｌｄｉｆｏｒｍｙｌ
ｈｅｘａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ［Ｊ］．ＰｒｏｐｅｌｌａｎｔｓＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓＰｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，
２０１０，３２（６）：４６８－４７１．

［１１６］ＢａｚａｋｉＨ，ＫａｗａｂｅＳ，ＭｉｙａＨ，ｅｔａｌ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆ
ｈｅｘａｎｉｔｒｏｈｅｘａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ（ＨＮＩＷ）［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，Ｅｘ
ｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，１９９８，２３（６）：３３３－３３６．

［１１７］ＹａｎＱＬ，ＺｅｍａｎＳ，ＳｖｏｂｏｄａＲ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｅｆｆｅｃｔｏｆｃｒｙｓｔａｌ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｎｔｈｅｔｈｅｒｍａｌｒｅａｃｔｉｖｉｔｙｏｆＣＬ２０ａｎｄｉｔｓＣ４ｂｏｎｄｅｄ
ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＴｈｅｒｍａｌＡｎａｌｙｓｉｓａｎｄＣａｌｏｒｉｍｅｔｒｙ，
２０１２，１１２（２）：８３７－８４９．

［１１８］ＬｉｕＹ，ＬｉＳ，ＷａｎｇＺ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｒｍａｌｌｙｉｎｄｕｃｅｄｐｏｌｙｍｏｒｐｈｉｃ

ｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｈｅｘａｎｉｔｒｏｈｅｘａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ（ＨＮＩＷ）ｉｎ
ｖｅｓｔｉｇａｔｅｄｂｙｉｎｓｉｔｕＸｒａｙｐｏｗｄｅｒｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ［Ｊ］．ＣｅｎｔｒａｌＥｕｒｏ
ｐｅａｎＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１６，１３（４）：１０２３－
１０３７．

［１１９］ＧｕｍｐＪＣ，ＰｅｉｒｉｓＳＭ．Ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓａｎｄｉｓｏｔｈｅｒｍａｌｅｑｕａ
ｔｉｏｎｓｏｆｓｔａｔｅｏｆｅｐｓｉｌｏｎｈｅｘａｎｉｔｒｏｈｅｘａａｚａｉｓｏｗｕｒｔｚｉｔａｎｅ（ＣＬ２０）
［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＡｐｐｌｉｅｄＰｈｙｓｉｃｓ，２００８，１０４（８）：０８３５０９．

［１２０］ＧｕｍｐＪＣ．ＨｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｓｔｕｄｙｏｆｅｐｓｉｌｏｎＨＮＩＷ
（ＣＬ２０）［Ｍ］．ＳｈｏｃｋＣｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎｏｆＣｏｎｄｅｎｓｅｄＭａｔｔｅｒ：Ｃｏｎ
ｆｅｒｅｎｃｅｏｆｔｈｅＡｍｅｒｉｃａｎＰｈｙｓｉｃａｌＳｏｃｉｅｔｙＴｏｐｉｃａｌＧｒｏｕｐｏｎ
ＳｈｏｃｋＣｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎｏｆＣｏｎｄｅｎｓｅｄＭａｔｔｅｒ，２００４，７０６：９６３－
９６６．

［１２１］ＬｉＪ，ＢｒｉｌｌＴＢ．Ｋｉｎｅｔｉｃｓｏｆｓｏｌｉｄｐｏｌｙｍｏｒｐｈｉｃｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｏｆ
ＣＬ２０［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，２００７，３２
（４）：３２６－３２３０．

［１２２］ＧｈｏｓｈＭ，ＶｅｎｋａｔｅｓａｎＶ，ＭａｎｄａｖｅＳ，ｅｔａｌ．Ｐｒｏｂｉｎｇｃｒｙｓｔａｌ
ｇｒｏｗｔｈｏｆεａｎｄαＣＬ２０ｐｏｌｙｍｏｒｐｈｓｖｉａｍｅｔａｓｔａｂｌｅｐｈａｓｅ
ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｕｓｉｎｇｍｉｃｒｏｓｃｏｐｙａｎｄｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ［Ｊ］．
ＣｒｙｓｔａｌＧｒｏｗｔｈ＆Ｄｅｓｉｇｎ，２０１４，１４（１０）：５０５３－５０６３．

［１２３］ＸｕＸＪ，ＺｈｕＷ Ｈ，ＸｉａｏＨ Ｍ．ＤＦＴｓｔｕｄｉｅｓｏｎｔｈｅｆｏｕｒｐｏｌｙ
ｍｏｒｐｈｓｏｆｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅＣＬ２０ａｎｄｔｈｅｉｎｆｌｕｅｎｃｅｓｏｆｈｙｄｒｏｓｔａｔｉｃ
ｐｒｅｓｓｕｒｅｏｎεＣＬ２０ｃｒｙｓｔａｌ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＣｈｅｍｉｓ
ｔｒｙＢ，２００７，１１１（８）：２０９０－２０９７．

［１２４］ＺｈａｎｇＰ，ＸｕＪＪ，ＧｕｏＸＹ，ｅｔａｌ．Ｅｆｆｅｃｔｏｆａｄｄｉｃｔｉｖｅｓｏｎｐｏｌｙｍｏｒ
ｐｈｉｃｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｏｆεＣＬ２０ｉｎｃａｓｔａｂｌｅｓｙｓｔｅｍｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＴｈｅｒ
ｍａｌＡｎａｌｙｓｉｓａｎｄＣａｌｏｒｉｍｅｔｒｙ，２０１４，１１７（２）：１００１－１００８．

［１２５］ＧｕｏＣ，ＷａｎｇＤ，ＧａｏＢ，ｅｔａｌ．Ｓｏｌｉｄｓｏｌｉｄｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ
ｓｔｕｄｙｏｆεＣＬ２０／ｂｉｎｄｅｒｃｏｍｐｏｓｉｔｅｓ［Ｊ］．ＲＳＣＡｄｖ，２０１６，６
（２）：８５９－８６５．

［１２６］ＺｈａｎｇＪＹ，ＧｕｏＸＹ，ＪｉａｏＱＪ，ｅｔａｌ．Ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｏｆ
εＨＮＩＷ ｉｎｃｏｍｐｏｕｎｄｓｙｓｔｅｍｓ［Ｊ］．ＡＩＰＡｄｖａｎｃｅｓ，２０１６，６
（５）：０５５０１６．

ＲｅｖｉｅｗｏｎｔｈｅＰｈａｓｅＴｒａｎｓｉｔｉｏｎｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ

ＸＵＷｅｉｓｅｎ１，ＹＵＡＮＪｉａｏｎａｎ１，２，ＺＨＡＮＧＸｉｕｑｉｎｇ１，２，ＨＵＹａｎｆｅｉ１，３，ＴＩＡＮＸｉｎ１，４，ＲＥＮＨａｉｃｈａｏ１，
ＪＩＧｕａｎｇｆｕ１，ＺＨＡＯＦｅｎｇ１

（１．ＩｎｓｔｉｔｕｔｅｏｆＦｌｕｉｄＰｈｙｓｉｃｓ，ＣＡＥＰ，Ｍｉａｎｙａｎｇ６２１９９９，Ｃｈｉｎａ；２．ＣｏｌｌｅｇｅｏｆＰｈｙｓｉｃａｌＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，ＳｉｃｈｕａｎＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｃｈｅｎｇｄｕ６１００６５，Ｃｈｉ
ｎａ；３．ＳｃｈｏｏｌｏｆＰｈｙｓｉｃｓａｎｄＥｌｅｃｔｒｏｎｉｃＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，ＳｉｃｈｕａｎＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＳｃｉｅｎｃｅ＆Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，Ｚｉｇｏｎｇ６４３０００，Ｃｈｉｎａ；４．ＳｃｈｏｏｌｏｆＭａｔｅｒｉａｌｓＳｃｉｅｎｃｅａｎｄ
Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，ＳｏｕｔｈｗｅｓｔＪｉａｏｔｏｎｇＵｎｉｖｅｒｃｉｔｙ，Ｃｈｅｎｇｄｕ６１１７５６，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｗｅｒｅｖｉｅｗｅｄｔｈｅｍｅｔｈｏｄｓｕｓｕａｌｌｙａｐｐｌｉｅｄｔｏｔｈｅｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．Ｍｅａｎｗｈｉｌｅ，ｗｅｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄｔｈｅ
ｃｏｍｍｏｎｌｙｕｓｅｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓｏｆｔｈｅｒｍａｌａｎａｌｙｓｉｓ，ｕｌｔｒａｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅａｎｄｉｍｐａｃｔｌｏａｄｉｎｇ，ａｓｗｅｌｌａｓｍａｎｙｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅ
ｍｅｔｈｏｄｓａｎｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｍｅｔｈｏｄｓ，ｗｉｔｈｔｈｅｉｒａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｃｏｐｅｓ．Ｆｕｒｔｈｅｒｍｏｒｅ，ｔｈｅｍｕｌｔｉｐｈａｓｅｓｔｒｕｃ
ｔｕｒｅｓｏｆｎｉｔｒａｍｉｎｅｓ，ｎｉｔｒｉｄｅｓ，ｎｉｔｒａｔｅｓ，ａｚｏｌｅｓａｎｄｆｕｒａｚａｎｅｓ，ａｓｗｅｌｌａｓｃａｇｅｌｉｋｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓｕｎｄｅｒｈｉｇｈｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｎｄ
ｐｒｅｓｓｕｒｅｗｅｒｅｓｕｍｍａｒｉｚｅｄ．Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓａｎｄｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆｔｈｅｓｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ（ｉｎｃｌｕｄｉｎｇｐａｒｔｉａｌｌｙ
ｍｉｘｅｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ）ｉｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｈａｓｅｓａｒｅｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｔｈｅｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓａｎｄｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｐｈａｓｅｄｉｓｔｒｉ
ｂｕｔｉｏｎｓｏｆｓｏｍｅｍａｔｅｒｉａｌｓｕｎｄｅｒｓｔａｔｉｃａｎｄｓｈｏｃｋｌｏａｄｉｎｇｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓａｒｅｓｕｍｍａｒｉｚｅｄｔｏｏ．Ｔｈｅｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｓｍｓｒｅｖｅａｌｅｄ
ｂｙｈｉｇｈｐｒｅｃｉｓｉｏｎｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｓｏｍｅｃｏｍｍｏｎｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓｗｅｒｅｒｅｖｉｅｗｅｄ．Ｉｔｓｈｏｕｌｄｂｅｎｏｔｅｄｔｈａｔｓｏｍｅｒｅｓｕｌｔｓ
ｏｆｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｐｏｉｎｔｓｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓｗｉｔｈｓｅｖｅｒａｌｃｏｍｐｌｉｃａｔｅｄｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｓｍｓａｒｅｉｎｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｗｉｔｈｏｎｅａｎ
ｏｔｈｅｒ．Ｆｏｒｅｘａｍｐｌｅ，ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌａｎｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆｓｏｍｅｐｈａｓｅｓｏｆＰＥＴＮｄｉｆｆｅｒｏｎｅａｎｏｔｈｅｒｉｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｒｅｐｏｒｔｓ．Ｆｉｎａｌｌｙ，ｗｅ
ｆｏｕｎｄｔｈａｔｔｈｅｐｒｏｆｏｕｎｄｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｍｅｃｈａｎｉｓｍｏｆｌａｒｇｅａｍｏｕｎｔｓｏｆｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｉｓｎｏｔｓｕｆｆｉｃｉｅｎｔｌｙｒｅｖｅａｌｅｄ，ａｎｄｔｈｅｍｉｃｒｏｓｃｏｐ
ｉｃｍｅｃｈａｎｉｓｍｏｆｔｈｅｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｏｆｍｉｘｅｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｒｅｍａｉｎｓｌａｃｋ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ；ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎ；ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ；ｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅ
ＣＬＣｎｕｍｂｅｒ：ＴＪ５５　 Ｄｏｃｕｍｅｎｔｃｏｄｅ：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１８．０１．００３

３３

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
!"#$

２０１８
%

　
&

２６
'

　
&

１
(

　（２１－３３）




