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　　Ｅｑｕａｔｉｏｎ（６）ｉｓｋｎｏｗｎａｓｔｈｅｅｍｐｉｒｉｃａｌＮＥｅｑｕａｔｉｏｎｆｏｒｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇｔｈｅｖａｌｕｅｏｆＤｏｆＣＨＮＯｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ
　　Ｔｈｅｒｅｌａｔｉｖｅｅｒｒｏｒ（Δδ）ｏｆｅｑｎ．（６）ｉｓ：

Δδ＝ ∑
ｎ

ｉ＝１
Ｄｃａｌｄ，ｉ－ＤＫＪ，[ ]ｉ

２／∑
ｎ

ｉ＝１
Ｄ２ＫＪ，槡 ｉ＝０．０３７３

ｍｉｎ
ｃ，ＮＮ２

，ＮＨ２Ｏ
，ＮＣＯ２

，ＮＣＯ，ＮＨ２
，ＮＯ２

，ＮＣ，ｄ
∑
ｎ

ｉ＝２
ｐｉ－ｃ ρ１００Ｍ

ｘＮ２ＮＮ２＋ｘＨ２ＯＮＨ２Ｏ＋ｘＣＯ２ＮＣＯ２＋ｘＣＯＮＣＯ＋ｘＨ２ＮＨ２＋ｘＯ２ＮＯ２＋ｘＣＮ( )[ ]Ｃ

２

＋{ }ｄ
２

ｓ．ｔ．１．０６０≤ａ≤１．５００，１．０００≤ＮＮ２≤１．００１，０．６４００≤ＮＨ２Ｏ≤０．６４０１，１．３４００≤ＮＣＯ２≤１．３４０１，０．７２００≤ＮＣＯ≤０．７２０１，

０．１８００≤ＮＨ２≤０．１８０１，０．０．５００≤ＮＯ２≤０．５０１，０．１２００≤ＮＣ≤０．１２０１，０．００１≤ｄ≤０．８７４ （７）

ｐ＝１．０６０ ρ１００Ｍ
１．０００ｘＮ２＋０．６４ｘＨ２Ｏ＋１．３４ｘＣＯ２＋０．７２ｘＣＯ＋０．１８ｘＨ２＋０．５０ｘＯ２＋０．１２ｘ( )[ ]Ｃ

２

－０．６１９ （８）

ｗｈｅｒｅ１．０６０ａｎｄ０．６１９ａｒｅｃｏｎｓｔａｎｔｓ．
　　Ｅｑｕａｔｉｏｎ（８）ｉｓｋｎｏｗｎａｓｔｈｅｅｍｐｉｒｉｃａｌＮＥｅｑｕａｔｉｏｎｆｏｒｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇｔｈｅｖａｌｕｅｏｆｐｏｆＣＨＮＯｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ
　　Ｔｈｅｒｅｌａｔｉｖｅｅｒｒｏｒ（

"δ）ｏｆｅｑｎ．（８）ｉｓ：

Δδ＝ ∑
ｎ

ｉ＝１
ｐｃａｌｄ，ｉ－ｐＫＪ，[ ]ｉ

２／∑
ｎ

ｉ＝１
ｐ２ＫＪ，槡 ｉ＝０．０６８２

　　ＣｏｍｐａｒｅｄｗｉｔｈｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆΔδｏｆｅｑｎｓ．（２）ａｎｄ（４），ｔｈｅｏｎｅｓｏｆΔδｏｆｅｑｎｓ．（６）ａｎｄ（８）ｄｅｃｒｅａｓｅｂｙ２５．２％ ａｎｄ２３．
０％，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇｔｈａｔｅｑｎｓ．（６）ａｎｄ（８）ｃａｎｂｅｕｓｅｄｔｏｐｒｅｄｉｃｔｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆＤａｎｄｐｏｆＣＨＮＯｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｗｉｔｈｍｏｒｅ
ａｐｐｒｏａｃｈｉｎｇｔｈｅｖａｌｕｅｓｏｆＤａｎｄｐｉｎＫａｍｌｅｔＪａｃｏｂｓｅｑｕａｔｉｏｎｓｔｈａｎｃｏｍｍｏｎｕｓｅｄｎｉｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｅｑｕａｔｉｏｎｓ．

ＡｓｓｏｃｉａｔｅｄＣｏｎｔｅｎｔ：Ｓｕｐｐｏｒｔｉｎｇｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ
Ｔｈｅｓｕｐｐｏｒｔｉｎｇｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｆｏｒｍｕｌａ（ＴａｂｌｅＳ１）ａｎｄｏｒｉｇｉｎａｌｄａｔａ（ＴａｂｌｅＳ２）ｉｓａｖａｉｌａｂｌｅｆｒｅｅｏｆｃｈａｒｇｅｏｎｔｈｅｗｅｂｓｉｔｅｏｆＣｈｉｎｅｓｅ
ＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ．

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ：
［１］Ｔｈｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｔｈｅｏｒｙｗｒｉｔｉｎｇｇｒｏｕｐ．ＴｈｅｏｒｙｏｆＥｘｐｌｏｓｉｖｅ［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＮａｔｉｏｎａｌＤｅｆｅｎｃｅＩｎｄｕｓｔｒｙＰｒｅｓｓ，１９８２．
［２］ＧｕｏＹｕｘｉａｎ，ＺｈａｎｇＨｏｕｓｈｅｎｇ．Ｎｉｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔ（ＮＥ）ａｎｄｍｏｄｉｆｉｅｄｎｉｔｒｏｇｅｎｅｑｕｉｖａｌｅｎｔ（ＭＮＥ）ｅｑｕａｔｉｏｎｓｆｏｒｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐａ

ｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．ＥｘｐｌｏｓｉｖｅａｎｄＳｈｏｃｋＷａｖｅｓ，１９８７，７（４），３４８（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）．
［３］ＫｅｓｈａｖａｒｚＭ Ｈ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｃｏｎｄｅｎｓｅｄｐｈａｓｅｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＨａｚａｒｄｏｕｓＭａｔｅｒｉａｌｓ，２０１１，１９０

（１－３）：３３０－３４４．
［４］ＯｖｃｈｉｎｎｉｋｏｖＶ．Ｔｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆｈｅｔｅｒｏａｔｏｍｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ：ｉｎｔｅｒｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎｏｆｓｏｍｅｔｈｅｒｍｏｃｈｅｍｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｃｌａｓｓｅｓｏｒｇａｎｉｃＮｉｔｒｏｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｎｄａｎｕｍｂｅｒｏｆｖａｌｅｎｃｅｅｌｅｃｔｒｏｎｓｉｎｔｈｅｉｒｍｏｌｅｃｕｌｅｓ［Ｊ］．ＡｍｅｒｉｃａｎＣｈｅｍｉｃａｌＳｃｉｅｎｃｅＪｏｕｒｎａｌ，２０１３，３（１）：
１１－２３．

［５］ＴｉａｎＤｅｙｕ，ＺｈａｏＦｅｎｇｑｉ，ＬｉｕＪｉａｎｈｏｎｇ．Ｈａｎｄｂｏｏｋｏｆｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓａｎｄｔｈｅｒｅｌａｔｅｄｃｏｍｐｏｕｎｄｓ［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＮａｔｉｏｎａｌＤｅｆｅｎｃｅＩｎｄｕｓ
ｔｒｙＰｒｅｓｓ，２０１１．

［６］ＭｏｈａｍｍａｄＨＫ．Ｓｉｍｐｌｅｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｆｏｒｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｙｏｆｉｄｅａｌａｎｄｎｏｎｉｄｅａｌｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＨａｚａｒｄｏｕｓＭａｔｅｒｉａｌｓ，
２００９，１６６（２－３）：７６２－７６９．

［７］ＭｏｈａｍｍａｄＨＫ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｃｏｎｄｅｎｓｅｄｐｈａｓｅｈｅａｔｏｆｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｎｉｔｒａｍｉｎｅｓ，ｎｉｔｒａｔｅｅｓｔｅｒｓ，ｎｉｔｒｏａｌｉｐｈａｔｉｃｓａｎｄｒｅｌａｔｅｄｅｎｅｒｇｅｔｉｃ
ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＨａｚａｒｄｏｕｓＭａｔｅｒｉａｌｓ，２００６，１３６（２）：１４５－１５０．

［８］ＲｏｔｈｓｔｅｉｎＬＲ，ＰｅｔｅｒｓｅｎＲ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇｈｉｇｈｅｘｐｌｏｓｉｖｅｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｖｅｌｏｃｉｔｉｅｓｆｒｏｍｔｈｅｉｒｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅ［Ｊ］．Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ，Ｐｙ
ｒｏｔｅｃｈｎｉｃｓ，１９７９，４（３）：５６－６０．

［９］ＭｏｈａｍｍａｄＨＫ．Ｎｏｖｅｌｍｅｔｈｏｄｆｏｒｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇｄｅｎｓｉｔｉｅｓｏｆｐｏｌｙｎｉｔｒｏａｒｅｎｅａｎｄｐｏｌｙｎｉｔｒｏｈｅｔｅｒｏａｒｅｎｅｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｉｎｏｒｄｅｒｔｏｅｖａｌｕａｔｅｔｈｅｉｒｄｅｔｏ
ｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＨａｚａｒｄｏｕｓＭａｔｅｒｉａｌｓ，２００９，１６５（１－３）：５７９－５８８．

［１０］ＫａｍｌｅｔＭ Ｊ，ＪａｃｏｂｓＳＪ．Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｓ．Ｉ．ＡｓｉｍｐｌｅｍｅｔｈｏｄｆｏｒｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＣＨＮＯｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．ＴｈｅＪｏｕｒ
ｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｃａｌｐｈｙｓｉｃｓ，１９６６，４８（１）：２３－３５．

［１１］ＨｕＲｏｎｇｚｕ，ＺｈａｏＦｅｎｇｑｉ，ＧａｏＨｏｎｇｘｕ，ｅｔａｌ．ＥｓｔｉｍａｔｉｏｎｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｕｓｉｎｇＭ、ρ、ΔｆＨθｍ、ΔｄＨθｍ、Ｃｐ、Ｔｉｇｏｒｂｏｆ
ＣＨＯＮｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓａｎｄΔｆＨθｍ ｏｆｄｅｔｏｎａｔｉｏｎｐｒｏｄｕｃｔｓ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｘｐｌｏｓｉｖｅｓａｎｄＰｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ，２０１３，３６（２）：２０－２３．
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：Ａ ＤＯＩ：１０．１１９４３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６９９４１．２０１５．１２．０１９

４４２１

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．１２，２０１５（１２４３－１２４４）
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