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　　Ｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ（１）ｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｆｒｏｍＳｃｈｅｍｅ１．

Ｓｃｈｅｍｅ１　Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ

　　Ｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ４：Ｔｏａｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ
３（６．４ｇ，４０ｍｍｏｌ）ｉｎｔｅｔｒａｈｙｄｒｏｆｕｒａｎ（ＴＨＦ）（４０ｍＬ）ｗａｓ

８１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．１，２０１５（１８－２２）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄＴｈｅｒｍａｌＢｅｈａｖｉｏｒｏｆ３，４Ｂｉｓ（３ｎｉｔｒｏｆｕｒａｚａｎ４ｏｘｙ）ｆｕｒａｚａｎ

ａｄｄｅｄｄｒｏｐｗｉｓｅａｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆｐｏｔａｓｓｉｕｍ ｈｙｄｒｏｘｉｄｅ（１６ｇ，
０．４ｍｏｌ）ｉｎｗａｔｅｒ（８０ｍＬ）ａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎ
ｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｈｅａｔｅｄｔｏ４０℃ ｆｏｒ１ｈ，ｄｉｌｕｔｅｄｗｉｔｈｗａｔｅｒ（６０ｍＬ），
ａｃｉｄｉｆｉｅｄｗｉｔｈａｎａｐｐｒｏｐｒｉａｔｅｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｅｄｈｙｄｒｏｃｈｌｏｒｉｃａｃｉｄａｎｄ
ｅｘｔｒａｃｔｅｄｗｉｔｈＥｔ２Ｏ（４×８０ｍＬ）．Ｔｈｅｃｏｍｂｉｎｅｄｏｒｇａｎｉｃｌａｙｅｒｗａｓ
ｄｒｉｅｄ ｏｖｅｒｍａｇｎｅｓｉｕｍ ｓｕｌｆａｔｅ，ｆｉｌｔｅｒｅｄ ａｎｄ ｔｈｅｓｏｌｖｅｎｔｗａｓ
ｒｅｍｏｖｅｄｔｏｇｉｖｅ３．７７ｇｃｏｍｐｏｕｎｄ４（９２．５％）ａｎｄａｐｕｒｉｔｙｏｆ
９９．３％（ＨＰＬＣ）．ｍ．ｐ．：１５２－１５３℃．ＩＲ（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：３５５９，
３３８８ （—ＯＨ）， １５９０， １４２１， １２６６（ｆｕｒａｚａｎ ｒｉｎｇ）， １０２０
（Ｃ—ＯＨ）；１ＨＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，５００ＭＨｚ）δ：１２．３８６（ｓ，２Ｈ，
ＯＨ）；１３ＣＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，１２５ＭＨｚ）δ：１５６．１０６（Ｃ—ＯＨ）；
Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒＣ２Ｈ２Ｎ２Ｏ３：Ｃ２３．５４，Ｈ１．９８，Ｎ２７．４５；ｆｏｕｎｄ
Ｃ２３．３５，Ｈ２．１２，Ｎ２７．２９．
　　Ｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ５：Ｅｔｈａｎｏｌ（８ｍＬ）ｏｆｓｏｄｉｕｍ
ｅｔｈｙｌａｔｅ（１．４３ｇ，２１ｍｍｏｌ）ｗａｓａｄｄｅｄｄｒｏｐｗｉｓｅｔｏｓｏｌｕｔｉｏｎ
ｃｏｍｐｏｕｎｄ４（１．０２ｇ，１０ｍｍｏｌ）ｉｎ１５ｍＬｅｔｈｅｒ．Ｔｈｅｍｉｘｔｕｒｅ
ｗａｓｓｔｉｒｒｅｄａｔｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｆｏｒ１ｈ．Ｔｈｅｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｗａｓ
ｃｏｌｌｅｃｔｅｄ，ｗａｓｈｅｄｗｉｔｈＭｅＯＨａｎｄＥｔ２Ｏ ｔｏｆｕｒｎｉｓｈｏｆ１．３８ｇ
ｃｏｍｐｏｕｎｄ５（９４．６％）ａｎｄａｐｕｒｉｔｙｏｆ９８．８％（ＨＰＬＣ）．ＩＲ
（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：１５９７，１５８４，１３５０，９７１（ｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇ）；
１３ＣＮＭＲ（ＤＭＳＯｄ６，１２５ＭＨｚ）δ：１６５．５９６（Ｃ—ＯＮａ）；
Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒＣ２Ｎ２Ｏ３Ｎａ２：Ｃ１６．４５，Ｎ １９．１９；ｆｏｕｎｄ
Ｃ１６．６３，Ｎ１９．０８．（ＣＡＵＴＩＯＮＳ：Ｔｈｉｓｃｏｍｐｏｕｎｄｉｓｈｉｇｈｅｘ
ｐｌｏｓｉｖｅａｎｄｍａｙｂｅｓｅｎｓｉｔｉｖｅｔｏｓｈｏｃｋｏｒｈｅａｔｉｎｇａｎｄｍｕｓｔｂｅ
ｈａｎｄｌｅｄｗｉｔｈａｐｐｒｏｐｒｉａｔｅｐｒｅｃａｕｔｉｏｎｓ）．
　　Ｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ１：Ｔｏａｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆ５（１．４８ｇ，
１０ｍｍｏｌ）ｉｎａｂｓｏｌｕｔｅＭｅＣＮ（２０ｍＬ）ｗａｓａｄｄｅｄａｓｏｌｕｔｉｏｎ
ｏｆ３，４ｄｉｎｉｔｒｏｆｕｒａｚａｎ（２．５６ｇ，１６ｍｍｏｌ）ｉｎａｂｓｏｌｕｔｅＭｅＣＮ
ａｔ３０℃ ｕｎｄｅｒＮ２．Ｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｍｉｘｔｕｒｅｗａｓｓｔｉｒｒｅｄａｔｔｈｉｓ
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｆｏｒ３０ｍｉｎ，ｄｉｌｕｔｅｄｗｉｔｈＥｔ２Ｏ （５０ｍＬ），ｗａｓｈｅｄ
ｗｉｔｈｗａｔｅｒａｎｄｄｒｉｅｄｏｖｅｒｍａｇｎｅｓｉｕｍｓｕｌｆａｔｅ，ｆｉｌｔｅｒｅｄａｎｄｔｈｅ
ｓｏｌｖｅｎｔｗａｓｅｖａｐｏｒａｔｅｄ．１．６５ｇ（ｙｉｅｌｄ５１．０％）Ｃｏｍｐｏｕｎｄ１
ｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄｗｉｔｈａｐｕｒｉｔｙｏｆ９９．８％（ＨＰＬＣ）ｂｙｓｉｌｉｃａｇｅｌ
ｆｌａｓｈｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｙｕｓｉｎｇｐｅｎｔｒｏｌｅｕｍ／ｅｔｈｙｌａｃｅｔａｔｅ（Ｖ／Ｖ＝
７／１）ａｓｅｌｕｅｎｔ．ｍ．ｐ．：７２－７３℃（ｌｉｔ．３８－４０℃）［１２］．ＩＲ
（ＫＢｒ，ν／ｃｍ－１）：１６０２，１５４３，１４８９，１２６３，１２０２（ｆｕｒａｚａｎ
ｒｉｎｇ），１０３４（ｅｔｈｅｒｂｏｎｄ），１５８４，１３６５（—ＮＯ２）；

１３ＣＮＭＲ
（ＤＭＳＯｄ６， １２５ ＭＨｚ） δ： １５２．８６０（Ｏ—Ｃ—Ｃ—Ｏ），
１５２．９８７（Ｃ—ＮＯ２），１５４．８３３（Ｃ—Ｃ—Ｏ）；Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒ
Ｃ６Ｎ８Ｏ９：Ｃ２１．９６，Ｎ３４．１５；ｆｏｕｎｄＣ２１．６４，Ｎ３３．４５．

２．３　Ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ
　　Ｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｗａｓｄｉｓｐｅｒｓｅｄｉｎｔｏｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆｐｅｔｒｏｌｅ
ｕｍ／ｄｉｅｔｈｙｌｅｔｈｅｒ（Ｖ／Ｖ＝５／３）ｗｉｔｈａｓｔｉｒｒｅｒ，ａｎｄｔｈｅｍｅｃｈａｎｉ
ｃａｌｉｍｐｕｒｉｔｉｅｓｗｅｒｅｅｌｉｍｉｎａｔｅｄｂｙｆｉｌｔｒａｔｉｏｎ．Ｔｈｅｓａｔｕｒａｔｅｄｓｏｌｕ
ｔｉｏｎｏｆｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ１ｗａｓｐｕｔｉｎａｃｏｎｉｃａｌｆｌａｓｋｆｏｒｔｗｏ
ｗｅｅｋｓａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｔｏｅｖａｐｏｒａｔｅｓｌｏｗｌｙｔｈｅｍｉｘｅｄｓｏｌ
ｖｅｎｔａｎｄｏｂｔａｉｎｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ．
　 　 Ａ ｃｏｌｏｒｌｅｓｓｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｗｉｔｈ
ｄｉｍｅｎｓｉｏｎｓｏｆ０．３６ｍｍ×０．２８ｍｍ×０．２０ｍｍｗａｓｓｅｌｅｃｔｅｄｆｏｒ
Ｘｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎａｎａｌｙｓｉｓ，ａｎｄｔｈｅｄａｔａｃｏｌｌｅｃｔｉｏｎｗａｓｐｅｒ
ｆｏｒｍｅｄｏｎａＢｒｕｋｅｒＳＭＡＲＴＡｐｅｘＩＩＣＣＤＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒ
ｅｑｕｉｐｐｅｄｗｉｔｈａｇｒａｐｈｉｔｅｍｏｎｏｃｈｒｏｍａｔｉｚｅｄＭｏＫαｒａｄｉａｔｉｏｎ（λ
＝０．７１０７３?）ｕｓｉｎｇｔｈｅφωｓｃａｎｍｏｄｅ（１．５１°≤θ≤２５．１０°）
ａｔ２９６（２）Ｋ．１１５０９Ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｗｅｒｅｃｏｌｌｅｃｔｅｄ，ｏｆｗｈｉｃｈ４１６６
ｗｅｒｅｉｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔ（Ｒｉｎｔ＝０．０４６４）ａｎｄ２７３６ｗｉｔｈＩ＞２σ（Ｉ）ｗｅｒｅ
ｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄｔｏｂｅｏｂｓｅｒｖｅｄａｎｄｕｓｅｄｆｏｒｔｈｅｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔ．
　　Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗａｓｓｏｌｖｅｄｂｙｄｉｒｅｃｔｍｅｔｈｏｄｓａｎｄｒｅｆｉｎｅｄｂｙ

ｆｕｌｌｍａｔｒｉｘｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓｏｎＦ２ｕｓｉｎｇＳＨＥＬＸＳ９７ａｎｄ
ＳＨＥＬＸＬ９７ ｐｒｏｇｒａｍｓ［１４－１５］． Ａｌｌｎｏｎｈｙｄｒｏｇｅｎ ａｔｏｍｓｗｅｒｅ
ｒｅｆｉｎｅｄａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃａｌｌｙ．Ｔｈｅａｔｏｍｉｃｓｃａｔｔｅｒｉｎｇｆａｃｔｏｒｓａｎｄａ
ｎｏｍａｌｏｕｓｄｉｓｐｅｒｓｉｏｎｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｓｗｅｒｅｔａｋｅｎｆｒｏｍＩｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ
ＴａｂｌｅｆｏｒＸｒａｙＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｙ［１６］．Ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ
ｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒｃｏｍｐｏｕｎｄ１ａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ１．
　　Ｆｕｒｔｈｅｒｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｎｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｓ
ｃａｎｂｅｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｅｅｏｆｃｈａｒｇｅａｔｗｗｗ．ｃｃｄｃ．ａｃ．ｕｋ／ｃｏｎｔｓ／ｒｅ
ｔｒｉｅｖｉｎｇ．ｈｔｍｌｏｒｆｒｏｍ ｔｈｅＣａｍｂｒｉｄｇｅＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｎｉｃＤａｔａ
ＣｅｎｔｒｅｗｉｔｈＣＣＤＣＮｏ．９４２４３４．

Ｔａｂｌｅ１　 Ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ

ｆｏｒｍｕｌａ Ｃ６Ｎ８Ｏ９

ｆｏｒｍｕｌａｗｅｉｇｈｔ／ｇ·ｍｏｌ－１ ３２８．１４
ｃｒｙｓｔａｌｓｙｓｔｅｍ ｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃ
ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐ Ｐ２１／ｃ

ａ／? １５．２５６（３）
ｂ／? １１．５７９（３）
ｃ／? １４．９８１（３）
ｃｒｙｓｔａｌｓｉｚｅ／ｍｍ ０．３６×０．２８×０．２０

ｖｏｌｕｍｅ／?３ ２３４４．７（９）
Ｚ ８
ρｃａｌｃｄ／ｇ·ｃｍ

－３ １．８５９
Ｆ（０００） １３１２
Ｔ／Ｋ ２９６（２）

λ／? ０．７１０７３
２θｍａｘ／（°） ５０．２０
ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｃｏｌｌｅｃｔｅｄ／ｕｎｉｑｕｅ １１５０９／４１６６
ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ４１６
ＧＯＦｏｎＦ２ １．０１５
ｆｉｎａｌＲｉｎｄｅｘｅｓ（Ｉ＞２σ（Ｉ）） ０．０４３３
ｆｉｎａｌＲｉｎｄｅｘｅｓ（ａｌｌｄａｔａ） ０．０７５５

ｌａｒｇｅｓｔｄｉｆｆ．ｐｅａｋａｎｄｈｏｌｅ／ｅ·?－３ ０．２４３ａｎｄ－０．１８９

３　ＲｅｓｕｌｔｓａｎｄＤｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

３．１　Ｉｍｐｒｏｖｅｍｅｎｔｏｆｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ５ａｎｄ１３ＣＮＭＲ
ａｎａｌｙｓｉｓｏｆｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ
　　Ｃｏｍｐｏｕｎｄ５ｉｓａｎｉｍｐｏｒｔａｎｔｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｆｏｒｃｏｍｐｏｕｎｄ
１．Ｉｔｉｓａｈｉｇｈｅｘｐｌｏｓｉｖｅａｎｄｍａｙｂｅｓｅｎｓｉｔｉｖｅｔｏｓｈｏｃｋｏｒｈｅａｔ
ｉｎｇ．ＳｏＮａＯＥｔｗａｓｓｅｌｅｃｔｅｄａｓｒｅａｃｔｉｏｎｒｅａｇｅｎｔｉｎｓｔｅａｄｏｆｓｏ
ｄｉｕｍｉｎｏｒｄｅｒｔｏｍａｋｅｔｈｅｏｐｅｒａｔｉｏｎｉｎｔｈｅｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎｏｆｃｏｍ
ｐｏｕｎｄ５ｓｉｍｐｌｅｒａｎｄｓａｆｅｒ．Ｉｎａｄｄｉｔｉｏｎ，ＴＨＦｗａｓｅｍｐｌｏｙｅｄｉｎ
ｓｔｅａｄｏｆＭｅＣＮａｓｒｅａｃｔｉｏｎｍｅｄｉｕｍｉｎｔｈｅａｃｉｄｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆｃｏｍ
ｐｏｕｎｄ４ｉｎｏｒｄｅｒｔｏｒｅｄｕｃｅｔｈｅｔｏｘｉｃｉｔｙｏｆｒｅａｃｔｉｏｎｓｙｓｔｅｍａｎｄ
ａｖｏｉｄｈｙｄｒｏｌｙｓｉｓｏｆＭｅＣＮ．Ｔｈｅｅｌｅｍｅｎｔａｌａｎａｌｙｓｉｓ，ＩＲａｎｄ
１３ＣＮＭＲｏｆｔｈｅｐｒｏｄｕｃｔａｒｅａｌｌｉｎｇｏｏｄａｇｒｅｅｍｅｎｔｗｉｔｈｔｈｅａｓ
ｓｕｍｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｉｔｗａｓｆｏｕｎｄｔｈａｔａｆｅｗｃｈａｒａｃｔｅｒ
ｉｓｔｉｃｒｅｓｕｌｔｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ１ｐｅｒｆｏｒｍｅｄｉｎｏｕｒｌａｂｏｒａｔｏｒｙｗｅｒｅ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｆｒｏｍｔｈｏｓｅｒｅｐｏｒｔｅｄｂｙＳｈｅｒｅｍｅｔｅｖ．Ｆｏｒｅｘａｍｐｌｅ，ｔｈｅ
ｍｅｌｔｉｎｇｐｏｉｎｔｗｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｗａｓ７２－７３℃，ｗｈｉｃｈｗａｓ３８－
４０℃ ｉｎｔｈｅｌｉｔｅｒａｔｕｒｅ［１２］．Ｔｈｅ１３ＣＮＭＲｄａｔａｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅ
ｃｏｍｐｏｕｎｄｏｂｔａｉｎｅｄｉｎｏｕｒｓｔｕｄｙｗｅｒｅ１５２．９８（Ｃ１），１５４．８３
（Ｃ２）ａｎｄ１５２．８６（Ｃ３），ｗｈｉｃｈｗｅｒｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｆｒｏｍｔｈｅｄａｔａｏｆ
１５３．６（Ｃ１），１５６．３（Ｃ２）ａｎｄ１５４．２（Ｃ３）［１２］（Ｓｃｈｅｍｅ２）．
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ＺＨＡＩＬｉａｎＪｉｅ，ＷＡＮＧＢｏＺｈｏｕ，ＨＵＯＨｕａｎ，ＨＵＨｕａｉＭｉｎｇ，ＳＵＰｅｎｇｆｅｉ，ＦＡＮＸｕｅＺｈｏｎｇ，ＬＩＨｕｉ

Ｓｃｈｅｍｅ２　

３．２　Ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
　　ＴｈｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎａｎａｌｙｓｉｓｓｈｏｗｓｔｈａｔｔｈｅ
ｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｃｒｙｓｔａｌｌｉｚｅｓｉｎｍｏｎｏｃｌｉｎｃＰ２１／ｃｓｐａｃｅｇｒｏｕｐ
ａｎｄｔｈｅｒｅａｒｅｔｗｏｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃｉｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔｈｏｓｔｍｏｌｅｃｕｌｅｓ
ｉｎｔｈｅａｓｙｍｍｅｔｒｉｃｕｎｉｔ，ａｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇｕｒｅ１．Ｔｈｅｓｅｔｗｏｉｎｄｅ
ｐｅｎｄｅｎｔｈｏｓｔｍｏｌｅｃｕｌｅｓｈａｖｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ（Ⅰ ａｎｄ
Ⅱ），ｉｎｗｈｉｃｈｔｈｅｂｏｎｄａｎｇｌｅｓａｎｄｔｏｒｓｉｏｎａｎｇｌｅｓｓｈｏｗｓｉｇｎｉｆｉ
ｃａｎｔｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ．Ｔｈｅｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ，ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓａｎｄ
ｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｓａｒｅｓｕｍｍａｒｉｚｅｄｉｎＴａｂｌｅ２．
　　Ｉｎｔｈｅｃｒｙｓｔａｌ，ｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｉｎｔｈｅ
ｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｓａｒｅｇｅｎｅｒａｌｌｙｎｏｒｍａｌａｎｄｅａｃｈｒｉｎｇｉｓａｌｍｏｓｔｐｌａ
ｎａｒ［１７－１８］．ＴｈｅａｖｅｒａｇｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｏｆＣ—Ｎ ｏｆｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐ
ａｎｄｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｉｓ１．４４１?，ｗｈｉｃｈｉｓｇｏｏｄａｇｒｅｅｍｅｎｔｗｉｔｈ
ｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｖａｌｕｅｓｉｎｒｅｌａｔｅｄｎｉｔｒｏｆｕｒａｚａｎｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ［８］．
ＢｅｃａｕｓｅｏｆｔｈｅｐπｃｏｎｊｕｇａｔｉｖｅｅｆｆｅｃｔｗｉｔｈＯ ａｔｏｍ ｏｆｅｔｈｅｒ
ｂｏｎｄｂｅｔｗｅｅｎｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｓ，ｔｈｅｂｏｎｄｄｉｓｔａｎｃｅｓｏｆＣ（２）—
Ｏ（４）［１．３４７（３）?］，Ｃ（３）—Ｏ（４）［１．３５８（３）?］，
Ｃ（４）—Ｏ（６）［１．３５３（３）?］，Ｃ（５）—Ｏ（６）［１．３５４（３）?］，
Ｃ（２Ａ）—Ｏ（４Ａ） ［１．３４９（３） ?］，Ｃ（３Ａ）—Ｏ（４Ａ）
［１．３４４（３）?］，Ｃ（４Ａ）—Ｏ（６Ａ） ［１．３６８（３） ?］ ａｎｄ
Ｃ（５Ａ）—Ｏ（６Ａ）［１．３４７（３）?］ａｒｅｓｈｏｒｔｅｒｔｈａｎｔｈｏｓｅｏｆｔｈｅ
ｎｏｒｍａｌＣ—Ｏ ｓｉｎｇｌｅｂｏｎｄ（１．４１?）［１９］．Ｔｈｅｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ
Ｃ（２）—Ｏ（４）—Ｃ（３）［１２０．２（２）°］，Ｃ（４）—Ｏ（６）—Ｃ（５）
［１１８．３（２）°］，Ｃ（２Ａ）—Ｏ（４Ａ）—Ｃ（３Ａ）［１２１．２（２）°］，
Ｃ（４Ａ）—Ｏ（６Ａ）—Ｃ（５Ａ）［１１６．２６（１９）°］ｉｎｄｉｃａｔｅａｎｓｐ２ｈｙ
ｂｒｉｄｉｚａｔｉｏｎｎａｔｕｒｅｏｆＯａｔｏｍ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｔｈｅｗｈｏｌｅｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｉｓｎｏｔｐｌａｎａｒ．Ｂｏｔｈｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓａｒｅｔｗｉｓｔｅｄｓｌｉｇｈｔｌｙ
ｒｅｌａｔｉｖｅｔｏｔｈｅｉｒａｄｊａｃｅｎｔｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｓ．Ｔｈｅｔｏｒｓｉｏｎａｎｇｌｅｓｏｆ

Ｏ（１）—Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｎ（２），Ｏ（９）—Ｎ（８）—Ｃ（６）—Ｎ
（７），Ｏ（１Ａ）—Ｎ（１Ａ）—Ｃ（１Ａ）—Ｎ（２Ａ），Ｏ（８Ａ）—Ｎ
（８Ａ）—Ｃ（６Ａ）—Ｎ（７Ａ） ｉｎ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ Ⅰ ａｎｄ Ⅱ ａｒｅ
１０．６（４）°，－１７．７（４）°，－１５９．１（３）°，－１３．４（４）°，ｒｅｓｐｅｃ
ｔｉｖｅｌｙ．Ｂｏｔｈｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇｓａｒｅａｌｓｏｔｗｉｓｔｅｄｒｅｌａｔｉｖｅｔｏｔｈｅｃｅｎ
ｔｒａｌｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇ．Ｔｈｅｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｃｅｎｔｒａｌ
ｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇ（Ｃ（３）—Ｎ（４）—Ｏ（５）—Ｎ（５）—Ｃ（４））ａｎｄｔｅｒ
ｍｉｎａｌｆｕｒｚａｎｒｉｎｇｓ（Ｃ（１）—Ｎ（２）—Ｏ（３）—Ｎ（３）—Ｃ（２）ａｎｄ
Ｃ（５）—Ｎ（６）—Ｏ（７）—Ｎ（７）—Ｃ（６））ｉｎｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎⅠａｒｅ
１５．９５°ａｎｄ６６．２３°，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．ＩｎｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎⅡ，ｔｈｅｃｏｒ
ｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｓａｒｅ７．８１°ａｎｄ６９．３８°，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅ
ｌｙ．Ｏｂｖｉｏｕｓｌｙ，ｔｈｅｔｅｒｍｉｎａｌｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇ（Ｃ（１Ａ）—Ｎ（２Ａ）—
Ｏ（３Ａ）—Ｎ（２Ａ）—Ｃ（１Ａ））ａｎｄｔｈｅｃｅｎｔｒａｌｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇ
（Ｃ（３Ａ）—Ｎ（４Ａ）—Ｏ（５Ａ）—Ｎ（５Ａ）—Ｃ（４Ａ））ｉｎｃｏｎｆｏｒｍａ
ｔｉｏｎⅡ ｅｘｈｉｂｉｔｂｅｔｔｅｒｃｏｎｊｕｇａｔｉｏｎｔｈａｎｔｈａｔｉｎｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎⅠ，
ｗｈｉｃｈｃａｕｓｅｓａｂｉｇｇｅｒｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｏｔｈｅｒｔｅｒｍｉｎａｌ
ｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇ（Ｃ（５Ａ）—Ｎ（６Ａ）—Ｏ（７Ａ）—Ｎ（７Ａ）—Ｃ（６Ａ））ａｎｄ
ｔｈｅｃｅｎｔｒａｌｆｕｒａｚａｎｒｉｎｇ（Ｃ（３Ａ）—Ｎ（４Ａ）—Ｏ（５Ａ）—Ｎ（５Ａ）—
Ｃ（４Ａ））ｉｎｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎⅡｔｈａｎｔｈａｔｉｎｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎⅠ．
　　Ｉｎｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ１，ｔｈｅｒｅａｒｅｓｅｖｅｒａｌ
ｗｅａｋｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｏｎｔａｃｔｓ．ＩｎｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎⅠ：ｔｈｅｓｈｏｒｔ
ｃｏｎｔａｃｔｓｏｆＯ（６）…Ｏ（８ｉ）（２．８９０?，ｓｙｍｍｅｔｒｉｃｃｏｄｅｉ：－ｘ，
２－ｙ，－ｚ）ｌｉｎｋｔｗｏｍｏｌｅｃｕｌｅｓｉｎｔｏｄｉｍｅｒ，ａｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇｕｒｅ
２．ＩｎｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎⅡ：ｔｈｅｓｈｏｒｔｃｏｎｔａｃｔｓｏｆＯ（３Ａ）…Ｎ（６Ａｉｉ）
（３．０２１?）ａｎｄＮ（３Ａ）…Ｃ（５Ａｉｉ）（３．１６４?，ｓｙｍｍｅｔｒｉｃｃｏｄｅ
ｉｉ：ｘ，０．５－ｙ，０．５－ｚ）ｃｏｎｎｅｃｔｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓｉｎｔｏｏｎｅｄｉｍｅｎ
ｓｉｏｎａｌｃｈａｉｎ，ａｓｄｅｐｉｃｔｅｄｉｎＦｉｇｕｒｅ３．Ａｔｈｒｅｅｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｓｕ
ｐｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｉｓｆｏｒｍｅｄｔｈｒｏｕｇｈｔｈｅｓｈｏｒｔｃｏｎｔａｃｔｓｂｅ
ｔｗｅｅｎｔｈｅｄｉｍｅｒｓａｎｄｔｈｅｏｎｅｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｃｈａｉｎｓ（Ｏ（１）…Ｎ
（１Ａｉｉｉ），２．８９５?，Ｏ（２）…Ｏ（５Ａｉｖ），２．８８７?，ｓｙｍｍｅｔｒｉｃ
ｃｏｄｅｉｉｉ：１－ｘ，０．５＋ｙ，０．５－ｚ；ｉｖ：ｘ，１＋ｙ，ｚ）．Ｔｈｅｓｅｉｎｔｅｒｍｏ
ｌｅｃｕｌａｒｓｈｏｒｔｃｏｎｔａｃｔｓａｓｗｅｌｌａｓａｂｓｅｎｃｅｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｉｎ
ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓｌｅａｄｔｏａｓｕｆｆｉｃｉｅｎｔｌｙｄｅｎｓｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ（ρｃａｌｃｄ＝
１．８５９ｇ·ｃｍ－３，ｗｈｉｃｈｉｓｈｉｇｈｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆＴＮＴ［２０］）．

Ｔａｂｌｅ２　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ／ｔｏｒｓｉｏｎａｎｇｌｅｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ５

ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／? ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／? ｂｏｎｄ ｌｅｎｇｔｈ／?

Ｎ（１）—Ｏ（１） １．２０９（３） Ｃ（２）—Ｃ（１） １．４０６（４） Ｏ（４）—Ｃ（２） １．３４７（３）
Ｎ（１Ａ）—Ｏ（１Ａ） １．２０６（３） Ｃ（２Ａ）—Ｃ（１Ａ） １．４０２（４） Ｏ（４Ａ）—Ｃ（２Ａ） １．３４９（３）
Ｎ（１）—Ｏ（２） １．１９６（３） Ｃ（２）—Ｎ（３） １．２９６（３） Ｏ（４）—Ｃ（３） １．３５８（３）
Ｎ（１Ａ）—Ｏ（２Ａ） １．２０７（３） Ｃ（２Ａ）—Ｎ（３Ａ） １．２９１（３） Ｏ（４Ａ）—Ｃ（３Ａ） １．３４４（３）
Ｎ（１）—Ｃ（１） １．４４１（４） Ｏ（３）—Ｎ（２） １．３６３（３） Ｏ（６）—Ｃ（４） １．３５３（３）
Ｎ（１Ａ）—Ｃ（１Ａ） １．４３７（４） Ｏ（３Ａ）—Ｎ（２Ａ） １．３５７（３） Ｏ（６Ａ）—Ｃ（４Ａ） １．３６８（３）
Ｃ（１）—Ｎ（２） １．２８７（３） Ｏ（３）—Ｎ（３） １．３８７（３） Ｏ（６）—Ｃ（５） １．３５４（３）
Ｃ（１Ａ）—Ｎ（２Ａ） １．２８４（３） Ｏ（３Ａ）—Ｎ（３Ａ） １．３８８（３） Ｏ（６Ａ）—Ｃ（５Ａ） １．３４７（３）
ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）
Ｏ（１）—Ｎ（１）—Ｏ（２） １２５．７（３） Ｏ（３）—Ｎ（２）—Ｃ（１） １０４．９（２） Ｏ（１）—Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｎ（２） 　１０．６（４）
Ｏ（１Ａ）—Ｎ（１Ａ）—Ｏ（２Ａ） １２５．９（３） Ｏ（３Ａ）—Ｎ（２Ａ）—Ｃ（１Ａ） １０４．８（２） Ｏ（１Ａ）—Ｎ（１Ａ）—Ｃ（１Ａ）—Ｎ（２Ａ） －１５９．１（３）
Ｏ（１）—Ｎ（１）—Ｃ（１） １１８．１（３） Ｃ（２）—Ｏ（４）—Ｃ（３） １２０．２（２） Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｃ（２）—Ｎ（３） １８０．０（２）
Ｏ（１Ａ）—Ｎ（１Ａ）—Ｃ（１Ａ） １１５．９（３） Ｃ（２Ａ）—Ｏ（４Ａ）—Ｃ（３Ａ） １２１．２（２） Ｎ（２Ａ）—Ｃ（１Ａ）—Ｃ（２Ａ）—Ｎ（３Ａ） －０．５（３）
Ｏ（２）—Ｎ（１）—Ｃ（１） １１６．２（３） Ｃ（４）—Ｏ（６）—Ｃ（５） １１８．３（２） Ｎ（３）—Ｃ（２）—Ｏ（４）—Ｃ（３） ６．５（４）
Ｏ（２Ａ）—Ｎ（１Ａ）—Ｃ（１Ａ） １１８．２（３） Ｃ（４Ａ）—Ｏ（６Ａ）—Ｃ（５Ａ） １１６．２６（１９） Ｎ（３Ａ）—Ｃ（２Ａ）—Ｏ（４Ａ）—Ｃ（３Ａ） ０．５（４）
Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｃ（２） １１０．０（３） Ｏ（８）—Ｎ（８）—Ｃ（６） １１６．０（２） Ｎ（６）—Ｃ（５）—Ｏ（６）—Ｃ（４） ３４．７（４）
Ｎ（２Ａ）—Ｃ（１Ａ）—Ｃ（２Ａ） １０９．８（３） Ｏ（８Ａ）—Ｎ（８Ａ）—Ｃ（６Ａ） １１８．３（３） Ｎ（６Ａ）—Ｃ（５Ａ）—Ｏ（６Ａ）—Ｃ（４Ａ） －３．７（４）
Ｎ（２）—Ｏ（３）—Ｎ（３） １１１．６（２） Ｏ（９）—Ｎ（８）—Ｃ（６） １１８．５（２） Ｏ（８）—Ｎ（８）—Ｃ（６）—Ｃ（５） －１７．３（４）
Ｎ（２Ａ）—Ｏ（３Ａ）—Ｎ（３Ａ） １１１．９（２） Ｏ（９Ａ）—Ｎ（８Ａ）—Ｃ（６Ａ） １１５．４（３） Ｏ（８Ａ）—Ｎ（８Ａ）—Ｃ（６Ａ）—Ｃ（５Ａ） １６４．９（３）

０２

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．１，２０１５（１８－２２）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，ＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄＴｈｅｒｍａｌＢｅｈａｖｉｏｒｏｆ３，４Ｂｉｓ（３ｎｉｔｒｏｆｕｒａｚａｎ４ｏｘｙ）ｆｕｒａｚａｎ

Ｆｉｇ．１　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄ

Ｆｉｇ．２　Ｄｉｍｅｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｌｉｎｋｅｄｂｙｓｈｏｒｔｃｏｎｔａｃｔｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓ
ｗｉｔｈｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎⅠ

Ｆｉｇ．３　Ｏｎｅｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｃｈａｉｎｃｏｎｎｅｃｔｅｄｂｙｓｈｏｒｔｃｏｎｔａｃｔｓｂｅｔｗｅｅｎ
ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓｗｉｔｈｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎⅡ

３．３　Ｔｈｅｒｍａｌｂｅｈａｖｉｏｒ
　　ＴｈｅＤＳＣａｎｄＴＧＤＴＧ ｃｕｒｖｅｓｍｅａｓｕｒｅｄｗｉｔｈａｌｉｎｅａｒ
ｈｅａｔｉｎｇｒａｔｅｏｆ１０Ｋ· ｍｉｎ－１ ｕｎｄｅｒｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｍｏｓｐｈｅｒｅａｒｅ
ｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇｕｒｅｓ４ａｎｄ５，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．ＩｎＦｉｇ．４，ｃｕｒｖｅ１ｗａｓ
ｍｅａｓｕｒｅｄａｔｇｅｎｅｒａｌｐｒｅｓｓｕｒｅａｎｄｃｕｒｖｅ２ｉｎａｓｅａｌｅｄｃｏｎｄｉｔｉｏｎ
ａｔａｐｒｅｓｓｕｒｅｏｆ３．０ＭＰａ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｉｎｔｈｅｃｕｒｖｅ１，ｔｈｅｒｅ
ａｒｅｔｗｏｍａｉｎｅｎｄｏｔｈｅｒｍｉｃｐｒｏｃｅｓｓｅｓｆｒｏｍ ５０℃ ｔｏ２４０℃．
Ｔｈｅｆｉｒｓｔｅｎｄｏｔｈｅｒｍｉｃｐｒｏｃｅｓｓｉｓａｎｉｎｔｅｎｓｅｍｅｌｔｉｎｇｐｒｏｃｅｓｓｔｈａｔ
ｓｔａｒｔｓａｔ６７．０℃，ｔｈｅｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｉｓ７２．９℃ ａｎｄｔｈｉｓｉｓ
ｔｈｅｍｅｌｔｉｎｇｐｏｉｎｔｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ１．Ｔｈｅｓｅｃｏｎｄｅｎｄｏｔｈｅｒｍｉｃ
ｐｒｏｃｅｓｓｉｓａｖｅｒｙｔａｒｄｙｖｏｌａｔｉｌｅｐｒｏｃｅｓｓｔｈａｔｓｔａｒｔｓａｔ１５６．４℃
ａｎｄｅｎｄｓａｔ２３８．５℃，ｗｈｉｃｈｉｎｄｉｃａｔｅｓｔｈａｔｃｏｍｐｏｕｎｄ１ｉｓ
ｒａｔｈｅｒｖｏｌａｔｉｌｅｉｎｍｅｌｔｅｎｓｔａｔｅ．ＩｎＦｉｇ．４，ｔｈｅｃｕｒｖｅ２ｓｈｏｗｓｔｈａｔ
ｔｈｅｅｎｄｏｔｈｅｒｍｉｃｐｒｏｃｅｓｓｉｓａｌｉｔｔｌｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｆｒｏｍｃｕｒｖｅ１ｏｗｉｎｇ

ｔｏｉｎｃｒｅａｓｅｏｆｔｈｅｐｒｅｓｓｕｒｅ．Ｔｈｅｓｕｃｃｅｓｓｉｖｅｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｄｅｃｏｍ
ｐｏｓｉｔｉｏｎｓｔｅｐｂｅｇｉｎｓａｔ２４５．１℃ ｗｉｔｈｔｈｅｅｘｏｔｈｅｒｍｉｃｄｅｃｏｍ
ｐｏｓｉｔｉｏｎｐｅａｋｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｔ３０５．９℃．ＴＧＤＴＧ ｃｕｒｖｅｓａｌｓｏ
ｓｈｏｗｔｈａｔｃｏｍｐｏｕｎｄ１ｈａｓｖｏｌａｔｉｌｉｚｅｄｂｅｆｏｒｅｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｎ
ａｃｃｏｒｄａｎｃｅｗｉｔｈｔｈｅｔａｒｄｙｅｎｄｏｔｈｅｒｍｉｃｐｒｏｃｅｓｓｅｓｉｎｔｈｅｃｕｒｖｅ
１．Ｔｈｅｒｍａｌｓｔｕｄｉｅｓｒｅｖｅａｌｔｈａｔｃｏｍｐｏｕｎｄ１ｈａｓａｖｅｒｙｈｉｇｈ
ｔｈｅｒｍａｌｓｔａｂｉｌｉｔｙ．

Ｆｉｇ．４　ＤＳＣｃｕｒｖｅｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ１

Ｆｉｇ．５　ＴＧＤＴＧｃｕｒｖｅｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄ１

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎ
　　ＴｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｕｓｉｎｇＴＨＦｉｎｓｔｅａｄｏｆ
ＣＨ３ＣＮａｎｄＮａＯＥｔｉｎｓｔｅａｄｏｆｓｏｄｉｕｍ．Ｘｒａｙｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｄｉｆ
ｆｒａｃｔｉｏｎａｎａｌｙｓｉｓｉｎｄｉｃａｔｅｄｔｈａｔｔｈｅｒｅａｒｅｔｗｏｈｏｓｔｍｏｌｅｃｕｌｅｓｏｆ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ．Ｉｔｉｓａｌｓｏｆｏｕｎｄｔｈａｔｓｅｖｅｒａｌｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ｗｅａｋｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｏｎｔａｃｔｓｌｅａｄｔｏａｈｉｇｈｄｅｎｓｉｔｙａｎｄｓｔａｂｌｅ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．Ｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｈａｓｌｏｗｍｅｌｔｉｎｇｐｏｉｎｔ（７２．９℃），
ａｎｄｈｉｇｈｃｏｍｐｕｔｉｎｇｄｅｎｓｉｔｙ（１．８５９ｇ·ｃｍ－３，ｃａｃｌｕａｔｅｄ）．Ｉｔ
ｃｏｕｌｄｂｅｕｓｅｄａｓａｈｉｇｈｅｎｅｒｇｙｐｌａｓｔｉｃｉｚｅｒｉｎｔｈｅｆｕｔｕｒｅ．

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ：
［１］ＳｈｅｒｅｅｍｅｔｅｖＡＢ．Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆｆｕｒａｚａｎｓｆｕｓｅｄｔｏｆｉｖｅｍｅｎｂｅｒｅｄ

ｒｉｎｇｓ［Ｊ］．ＪＨｅｔｅｒｏｃｙｃｌＣｈｅｍ，１９９５，３２：２７１－３８５．
［２］ＳｈｅｒｅｅｍｅｔｅｖＡ Ｂ，ＹｕｄｉｎＩＬ．Ａｄｖａｎｃｅｓｉｎｔｈｅｃｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆ

ｆｕｒａｚａｎｏ［３，４ｂ］ｐｙｒａｚｉｎｅｓａｎｄｔｈｅｉｒａｎａｌｏｇｕｅｓ［Ｊ］．ＲｕｓｓＣｈｅｍ
Ｒｅｖ，２００３，７２：８７－１００．

［３］ＯｌｏｆｓｏｎＲＡ，ＭｉｃｈｅｌｍａｎＪＳ．Ｆｕｒａｚａｎ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＯｒｇａｎｉｃ
Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９６５，３０：１８５４－１８５９．

［４］ＳｉｋｄｅｒＡＫ，ＳｉｋｄｅｒＮＡ．Ｒｅｖｉｅｗｏｆａｄｖａｎｃｅｄｈｉｇｈｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ，
ｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｅａｎｄｔｈｅｒｍａｌｌｙｓｔａｂｌｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓｅｍｅｒｇｉｎｇｆｏｒ
ｍｉｌｉｔａｒｙａｎｄｓｐａｃｅａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＪＨａｚａｒｄＭａｔｅｒ，２００４，１１２：
１－１５．

１２

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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ＺＨＡＩＬｉａｎＪｉｅ，ＷＡＮＧＢｏＺｈｏｕ，ＨＵＯＨｕａｎ，ＨＵＨｕａｉＭｉｎｇ，ＳＵＰｅｎｇｆｅｉ，ＦＡＮＸｕｅＺｈｏｎｇ，ＬＩＨｕｉ

［５］ＰｉｖｉｎａＴＳ，ＳｕｋｈａｃｈｅｖＤＶ，ＥｖｔｕｓｈｅｎｋｏＡＶ．Ｃｏｍｐａｒａｔｉｖｅｃｈａｒ
ａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｏｆｅｎｅｒｇｙｃｏｎｔｅｎｔｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇｍｅｔｈｏｄｓｆｏｒｔｈｅｆｕｒａｚａｎ
ｓｅｒｉｅｓａｓａｎｅｘａｍｐｌｅｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，
Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，１９９５，２０：５－１０．

［６］ＦＡＮＹａｎｊｉｅ，ＷＡＮＧＢｏｚｈｏｕ，ＬＡＩＷｅｉＰｅｎｇ，ｅｔａｌ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，
ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎａｎｄｑｕａｎｔｕｍ ｃｈｅｍｉｓｔｒｙｓｔｕｄｙｏｎ３，３′Ｄｉｃｙａｎ
ｏｄｉｆｕｒａｚａｎｙｌＥｔｈｅｒ（ＦＯＦ２）［Ｊ］．ＣｈｉｎＪＯｒｇＣｈｅｍ，２００９，２９：
６１４－６２０．

［７］ＳｈｅｒｅｍｅｔｖＡＢ，ＭａｎｔｓｅｖａＥＶ．Ｈｙｄｒｏｘｙｆｕｒａｚａｎｓ：Ｏｕｔｌｏｏｋｔｏ
ｕｓｉｎｇ［Ｃ］∥３２ｔｈＩｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌＡｎｎｕａｌＣｏｎｆｅｒｅｎｃｅｏｆＩＣＴ，Ｋａｒｌｓｒｕｈｅ，
Ｇｅｒｍａｎｙ，２００１：１０３／１－４．

［８］ＷＡＮＧ Ｘｉｎｊｉｅ，ＬＩＡＮ Ｐｅｎｇ，ＧＥＺｈｏｎｇｘｕｅ．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，ｃｒｙｓｔａｌ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｒｅｓｅａｒｃｈｏｆ３，３′ｄｉｎｉｔｒｏｄｉｆｕｒａｚａｎｙｌｅｔｈｅｒ
（ＦＯＦ１）［Ｊ］．ＡｃｔａＣｈｉｍＳｉｎｉｃａ，２０１０，６８：５５７－５６３．

［９］ＮｏｖｉｋｏｖａＴＳ，ＭｅｌｎｉｋｏｖａＴＭ，ＫｈａｒｉｔｏｎｏｖａＯＶ．Ｎｏｖｅｌｓｙｎｔｈｅ
ｓｉｓｏｆ３，４ｄｉｃｙａｎｏｆｕｒｏｘａｎ［Ｊ］．ＭｅｎｄｅｌｅｅｖＣｏｍｍｕｎ，２００１，１１：
３０－３１．
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