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ｃｌｅａｖａｇｅｉｓｍｕｃｈｈｉｇｈｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆｏｔｈｅｒｔｗｏｒｅａｃｔｉｏｎｐａｔｈ
ｗａｙｓ．ＴｈｉｓｉｎｄｉｃａｔｅｓｔｈａｔｔｈｅＮ—ＮＯ２ｂｏｎｄｉｓｍｕｃｈｍｏｒｅｓｅｎ
ｓｉｔｉｖｅｕｓｉｎｇＮＰＴ（３０００Ｋｃｏｕｌｐｅｄｗｉｔｈ４４．５ＧＰａ）ｔｈａｎｕｓｉｎｇ
ＮＶＴ（３０００Ｋ）．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｔｈｅｉｎｉｔｉａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｔｈｅ
ＣＬ２０ｃｒｙｓｔａｌｗａｓｔｒｉｇｇｅｒｅｄｂｙｔｈｅＣ—ＣｃｌｅａｖａｇｅｕｓｉｎｇＮＰＴ．
Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｔｈｅｐｒｅｓｓｕｒｅｍａｋｅｓｔｈｅｉｎｉｔｉａｌｒｅａｃｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅＣＬ２０
ｍｏｌｅｃｕｌｅｍｕｃｈｍｏｒｅｃｏｍｐｌｅｘ．Ｕｎｄｅｒｔｈｅｔｗｏｅｘｔｒｅｍｅｃｏｎｄｉ
ｔｉｏｎｓ，ｗｅｄｉｄｎｏｔｏｂｓｅｒｖｅａｎｙＨＯＮＯ ｅｌｉｍｉｎａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ
ｄｕｒｉｎｇｕｎｉｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ．Ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｕｎｉｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐａｔｈｗａｙｓｆｏｒｏｔｈｅｒｃｙｃｌｉｃｎｉｔｒａｍｉｎｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ
ｓｕｃｈ ａｓｄｉｍｅｔｈｙｌｎｉｔｒａｍｉｎｅ（ＤＭＮＡ）［２４］， ＲＤＸ［２５－２８］， ａｎｄ
ＨＭＸ［２９－３４］，ｈａｖｅｂｅｅｎｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｌｙｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄ．Ｉｔｗａｓｒｅｐｏｒ
ｔｅｄｔｈａｔｔｈｅｒｅａｒｅｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｔｈｒｅｅｔｙｐｅｓｏｆｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ
ｍｅｃｈａｎｉｓｍｓ：（１）ｔｈｅＮ—Ｎｂｏｎｄｈｏｍｏｌｙｔｉｃｃｌｅａｖａｇｅａｃｃｏｍ
ｐａｎｉｅｄｂｙｔｈｅｅｌｉｍｉｎａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＮＯ２ ｇｒｏｕｐ，（２）ＨＯＮＯ
ｅｌｉｍｉｎａｔｉｏｎ，ａｎｄ（３）ｒｉｎｇｏｐｅｎｉｎｇｒｅａｃｔｉｏｎｓ．Ｏｕｒｆｉｎｄｉｎｇｓｔｈａｔｔｈｅ
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ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２６，Ｎｏ．１，２０１８（５９－６５）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＡｂＩｎｉｔｉｏＭｏｌｅｃｕｌａｒＤｙｎａｍｉｃｓＳｔｕｄｉｅｓｏｎｔｈｅＤｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎＭｅｃｈａｎｉｓｍｓｏｆＣＬ２０ＣｒｙｓｔａｌｕｎｄｅｒＥｘｔｒｅｍｅＣｏｎｄｉｔｉｏｎｓ
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ｂｏｎｄｒｕｐｔｕｒｅｗｅｒｅｏｂｓｅｒｖｅｄｉｎｔｈｅｕｎｉｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｅｃｏｍｐｏｓｉ
ｔｉｏｎｓｏｆＤＭＮＡ，ＲＤＸ，ａｎｄＨＭＸ［２４－３４］．Ｉｓａｙｅｖｅｔａｌ．［１２］ｐｏｉｎｔ
ｅｄｏｕｔｔｈａｔｔｈｅｉｎｉｔｉａｌｓｔｅｐｏｆｕｎｉｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆ
ＣＬ２０ａｔｈｉｇｈｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ（１０００－３０００Ｋ）ｉｓｔｈｅＮ—ＮＯ２
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Ｓｃｈｅｍｅ２　ＩｎｉｔｉａｌｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｍｅｃｈａｎｉｓｍｓｏｆｔｈｅＣＬ２０ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ

ｉｎｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｄｕｒｉｎｇｔｈｅＮＰＴｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

３．２　ＳｕｂｓｅｑｕｅｎｔＤｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎＰｒｏｃｅｓｓｅｓ
　　Ｍｏｒｅｄｅｔａｉｌｅｄｓｕｂｓｅｑｕｅｎｔｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｅｓａｆｔｅｒ
ｔｈｅｉｎｉｔｉａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＣＬ２０ｃｒｙｓｔａｌａｒｅｓｈｏｗｎｉｎＳｃｈｅｍｅ３ａｎｄ
Ｓｃｈｅｍｅ４．ＩｔｉｓｓｅｅｎｉｎＳｃｈｅｍｅ３ｔｈａｔｔｗｏｍａｊｏｒｄｉｓｔｉｎｃｔｉｖｅｄｅ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｃｈａｎｎｅｌｓｆｏｒｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｓｏｆ
ＣＬ２０ｕｓｉｎｇＮＶＴ．Ｔｈｅｓｅｓｅｃｏｎｄａｒｙｒｅａｃｔｉｏｎｓｍａｉｎｌｙｉｎｃｌｕｄｅ
ｔｗｏｉｎｔｅｒｅｓｔｉｎｇｐａｔｈｓ：Ｉｎｔ１ｐｒｏｄｕｃｅｄＩｎｔ１１ｂｙｔｈｅｂｒｅａｋｉｎｇｏｆ
Ｎ—ＮＯ２ｂｏｎｄ．Ｉｎｔ１２ｄｅｃｏｍｐｏｓｅｄｂｙｔｈｅＣ—Ｎ ｂｏｎｄｃｌｅａｖ
ａｇｅｔｏｐｒｏｄｕｃｅｔｗｏｓｍａｌｌｅｒｆｒａｇｍｅｎｔｓ．Ｔｈｉｓｉｓｔｈｅｋｅｙｓｔｅｐｔｏ
ｐｒｏｄｕｃｅｔｈｅｂｒａｎｃｈｏｆｔｈｅｎｉｎｅｍｅｍｂｅｒｅｄｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｅｓ．Ａｆｔｅｒ
ｓｅｖｅｒａｌｒｅａｃｔｉｏｎｓｔｅｐｓ，ｉｔｆｕｒｔｈｅｒｐｒｏｄｕｃｅｄｔｈｅｉｍｐｏｒｔａｎｔｆｒａｇ

ｍｅｎｔ ．Ｉｎｔ２ｐｒｏｄｕｃｅｄＩｎｔ２１ｂｙｔｈｅＣ—Ｃｂｏｎｄｂｒｅａｋ

ｉｎｇ．Ｉｎｔ２１ｆｕｒｔｈｅｒｄｅｃｏｍｐｏｓｅｄｂｙｔｈｅＮ—ＮＯ２ｂｏｎｄｂｒｅａｋｉｎｇ．

ＴｈｅＨ ａｔｏｍ ａｔｔａｃｋｅｄＩｎｔ２ｔｏｐｒｏｄｕｃｅＩｎｔ２２，ｗｈｉｃｈｄｅｃｏｍ
ｐｏｓｅｄｔｏｐｒｏｄｕｃｅＩｎｔ２３ｂｙｔｈｅＣ—Ｃｂｏｎｄｃｌｅａｖａｇｅａｎｄｔｈｅ
ｃａｇｅｂｒｏｋｅｔｏｆｏｒｍｔｒｉｃｙｃｌｅｒｉｎｇｓ．Ｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｒｅａｃｔｉｏｎｍａｉｎ

ｌｙｒｅｌｅａｓｅｄＮＯ２ｔｏｆｏｒｍ ，ｗｈｉｃｈｃａｐｔｕｒｅｄｔｈｅｏｘｙｇｅｎ
ａｔｏｍｆｏｒｍｔｈｅＮＯ２ｇｒｏｕｐａｎｄｏｐｅｎｔｈｅｒｉｎｇｂｙｔｈｅＣ—Ｎｂｏｎｄ
ｃｌｅａｖａｇｅ．
　　ＩｔｉｓｆｏｕｎｄｉｎＳｃｈｅｍｅ４ｔｈａｔｔｈｅｒｅｉｓｏｎｌｙｏｎｅｍａｊｏｒｄｉｓ
ｔｉｎｃｔｉｖｅｃｈａｎｎｅｌｆｏｒｓｅｃｏｎｄａｒｙｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏ
ｓｉｔｉｏｎｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｓｏｆＣＬ２０ｕｓｉｎｇＮＰＴ．Ｔｈｅｔｈｒｅｅｉｎｔｅｒｍｅｄｉ
ａｔｅｓＩＮＴ３，ＩＮＴ４，ａｎｄ ＩＮＴ５ ｄｅｃｏｍｐｏｓｅｄ ａｌｌｔｈｒｏｕｇｈ ｔｈｅ
Ｎ—ＮＯ２ ｂｏｎｄ ｂｒｅａｋｉｎｇ ｔｏ ｒｅｌｅａｓｅ ＮＯ２．Ｔｈｅｒｅ ａｒｅ ｆｉｖｅ
Ｎ—ＮＯ２ ｂｏｎｄｓｂｒｅａｋｉｎｇｄｕｒｉｎｇｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆＩＮＴ３．
Ａｆｔｅｒｔｈａｔ，ｉｔｓｃａｇｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｃｏｌｌａｐｓｅｄｂｙａｎｏｔｈｅｒＣ—Ｃｂｏｎｄ
ｂｒｅａｋｉｎｇｔｏｆｏｒｍ ＩＮＴ３２，ｗｈｉｃｈｆｏｒｍｅｄＩＮＴ３３ｂｙｔｈｅｔｗｏ
Ｃ—Ｎｂｏｎｄｃｌｅａｖａｇｅ．Ｔｈｉｓｉｓｔｈｅｋｅｙｓｔｅｐｆｏｒｔｈｅｌａｒｇｅｒｉｎｇ

ｂｒｅａｋｉｎｇ．Ｔｈｅｒｅｉｓａｎｉｍｐｏｒｔａｎｔｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｏｆ ｗｉｔｈ
ｓｏｍｅｂｒａｎｃｈｅｓｐｒｏｄｕｃｅｄｄｕｒｉｎｇｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ．ＩＮＴ４１
ｏｐｅｎｅｄｔｈｅＣ—Ｎｂｏｎｄｔｏｆｏｒｍ ＩＮＴ４２，ｗｈｉｃｈｐｒｏｄｕｃｅｄｔｈｅ

ｉｍｐｏｒｔａｎｔｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｏｆ ｗｉｔｈｓｏｍｅｂｒａｎｃｈｅｓｂｙｔｈｅ
ｃｌｅａｖａｇｅｏｆｓｅｒｉｅｓｏｆＮ—ＮＯ２ｂｏｎｄｓ．ＩＮＴ５１ｄｅｃｏｍｐｏｓｅｄｂｙ
ｔｈｅｂｒｅａｋｉｎｇｏｆｔｈｅＣ—ＮａｎｄＣ—Ｃｂｏｎｄｓｔｏｆｏｒｍ ｔｈｅｉｍｐｏｒ

ｔａｎｔｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｏｆ ｗｉｔｈｓｏｍｅｂｒａｎｃｈｅｓ．Ａｆｔｅｒｔｈａｔ，
ｔｈｅｔｒｉｃｙｃｌｅｓａｒｅｂｒｏｋｅｎｂｙｔｈｅｂｒｅａｋｉｎｇｏｆｔｗｏＣ—Ｎｂｏｎｄｓｔｏ
ｆｏｒｍＩＮＴ５３ｆｒａｇｍｅｎｔ．Ｔｈｉｓｒｅａｃｔｉｏｎｉｓｔｈｅｓａｍｅｏｆｔｈｅｆｏｒｍａ
ｔｉｏｎｏｆＩＮＴ１３．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ＩＮＴ５３ｂｅｃａｍｅａｔｒｉｃｙｃｌｅｓｆｏｒｍ ｂｙ
ｔｈｅｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆａＣ—Ｎｂｏｎｄａｇａｉｎ．Ｆｉｎａｌｌｙ，ＩＮＴ５４ｉｓｂｒｏｋｅｎ
ｔｏｆｏｒｍ ｔｗｏｆｉｖｅｍｅｍｂｅｒｅｄｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｅｓ．Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｔｈｅｄｅ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅＣＬ２０ｃｒｙｓｔａｌａｒｅｓｅｎｓｉｔｉｖｅｔｏｂｏｔｈ
ｈｉｇｈｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｎｄｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅ．

３．３　ＤｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎＰｒｏｄｕｃｔｓ
　Ｆｉｇ．１ｓｈｏｗｓｔｈｅｔｉｍｅｅｖｏｌｕｔｉｏｎｏｆｔｈｅｐｏｐｕｌａｔｉｏｎｏｆｋｅｙ
ｐｒｏｄｕｃｔｓｄｕｒｉｎｇｔｈｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｔｈｅＣＬ２０ｃｒｙｓｔａｌｕｓｉｎｇ
ＮＶＴ．ＴｈｅＣＬ２０ｃｒｙｓｔａｌｉｓｄｅｃｏｍｐｏｓｅｄｑｕｉｃｋｌｙａｔｔｈｅｂｅｇｉｎ
ｎｉｎｇｄｕｒｉｎｇｔｈｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ．ＴｈｅｆｉｒｓｔＮ２ｉｓｐｒｏｄｕｃｅｄａｔｔｈｅｔｉｍｅ
ｏｆ８００ｆｓ．ＴｈｅｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｏｆＮ２ｉｎｃｒｅａｓｅｓｓｔｅｐｂｙｓｔｅｐｄｕｒ
ｉｎｇｔｈｅｗｈｏｌｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｔｉｍｅ，ｒｅａｃｈｉｎｇａｒｅｌａｔｉｖｅｌｙｂａｌａｎｃｅ
ｖａｌｕｅｏｆ１４ｍｏｌｅｃｕｌｅｓａｆｔｅｒｔ＝１０．０５ｐｓ．ＮＯ２ｉｓｒｅｌｅａｓｅｄｑｕｉｃｋ
ｌｙａｎｄｉｔｓｎｕｍｂｅｒｒｅａｃｈｅｓｔｈｅｍａｘｉｍｕｍｉｎａｆｌａｓｈｏｆｒｅａｃｔｉｏｎ，
ｂｕｔｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆＮＯ２ｄｅｃｒｅａｓｅｓｗｈｅｎｔｈｅｐｒｏｄｕｃｔｓＮＯ ａｎｄ
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