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　　ＴｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｅｐｅｎｄｅｎｔＦＴＩＲｓｐｅｃｔｒａｏｆＦＯＸ７ｈｅａｔｉｎｇ
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ｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．１ｂ，ν５（１６３２ｃｍ
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ν１′ ＮＨ２（νａｓ） ３４０６ ν１１ν１２ν１３ Ｃ—ＮＨ２（ν） １２２６，１１７０，１１３７
ν２ν３ ＮＨ２（νｓ） ３３２９，３２９８ ν１４ ＮＨ２（ρ） １０２３
ν４ Ｆｅｒｍｉｒｅｓｏｎａｎｃｅ ３２２３ ν１５ ＮＯ２（γ） ８５５
ν５ ＮＨ２（γ） １６３２ ν１６ν１７ν１８ Ｃ—ＮＯ２（ν） ７８８，７５０，７３７
ν６ Ｃ Ｃ（ν） １６１０ ν１９ ＮＨ２（ω） ６２１
ν７ν８ ＮＯ２（νａｓ） １５２６，１４７０ ν２０ ＮＯ２（ω） ５１８
ν９ν１０ ＮＯ２（νｓ） １３９４，１３５０ ν２１ ＮＯ２（ρ） ４５８

　Ｎｏｔｅ：ν＝ｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇ，νａｓ＝ａｓｙｍｍｅｔｒｉｃｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇ，νｓ＝ｓｙｍｍｅｔｒｉｃｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇ，γ＝ｓｃｉｓｓｏｒｉｎｇ，ρ＝ｒｏｃｋｉｎｇ，ω＝ｗａｇｇｉｎｇ．

３．１．２　ＥｆｆｅｃｔｓｏｆＩｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒＨｙｄｒｏｇｅｎＢｏｎｄｉｎｇＩｎｔｅｒａｃ
ｔｉｏｎａｎｄＭｏｌｅｃｕｌａｒＳｔｒｕｃｔｕｒｅ

　　Ａｂｏｖｅ１０５℃，ｔｈｅＮＨ２（νａｓ）ｐｅａｋｎｅａｒ３４４３ｃｍ
－１ａｂｒｕｐｔ

ｌｙｓｈｉｆｔｓｔｏｈｉｇｈｅｒｗａｖｅｎｕｍｂｅｒ，ａｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．１ａ．Ｔｈｅｉｎｔｅｎ
ｓｉｔｙｏｆＮＯ２（νｓ）ν１０ ｓｈａｒｐｌｙｄｅｃｒｅａｓｅｓａｎｄｓｈｉｆｔｓｔｏｗａｒｄｌｏｗｅｒ
ｗａｖｅｎｕｍｂｅｒ（Ｆｉｇ．１ｂ）．ＡｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．１ｃ，ν１８ ｄｉｓａｐｐｅａｒｓ
ａｂｏｖｅ１０５℃．Ｓｐｅｃｔｒａｌｂａｎｄｓｉｎｔｈｅｌｏｗｅｒｓｐｅｃｔｒａｌｒａｎｇｅ（６５０－
４６７ｃｍ－１）ｕｎｄｅｒｇｏｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｃｈａｎｇｅｓｉｎｔｈｅｒａｎｇｅｏｆ１００℃
ｔｏ１２０℃．Ｔｈｅｓｍｏｏｔｈｉｎｇν２０ ｉｓｒｅｐｌａｃｅｄｂｙａｂｒｏａｄｍｅｄｉｕｍ

ｓｔｒｏｎｇｐｅａｋａｂｏｖｅ１０５℃．Ｔｈｅｂａｎｄａｔ４５８ｃｍ－１ ｖａｎｉｓｈｅｓ，
ａｎｄａｐｅａｋａｔ４４７ｃｍ－１ｇｒｏｗｓａｔａｂｏｕｔ１１１℃ ａｎｄｒｅａｃｈｅｓｔｈｅ
ｓａｍｅｉｎｔｅｎｓｉｔｙｏｆｔｈｅｂａｎｄｎｅａｒ４５８ｃｍ－１．ＦＴＩＲｓｐｅｃｔｒａｏｆ
ＦＯＸ７ｅｘｐｅｒｉｅｎｃｅｓｏｍｅａｂｒｕｐｔｃｈａｎｇｅｓｏｎｈｅａｔｉｎｇａｔ１０５℃，
ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇｔｈａｔｔｈｅα→βｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｏｃｃｕｒｓ．
　　Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓａｎｄｐａｃｋｉｎｇａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔｓ
ｏｆαａｎｄβｐｏｌｙｍｏｒｐｈｓｃａｎｐｒｏｖｉｄｅｓｏｍｅｉｎｓｉｇｈｔ．Ｔｈｅαａｎｄ
βＦＯＸ７ｈａｖｅｓｉｍｉｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆｔｗｏｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｗａｖｅ
ｓｈａｐｅｄｌａｙｅｒｓ（ＣＣＤＣ，ＳＥＤＴＵＱ０３ ａｎｄ ＳＥＤＴＵＱ０６），ａｓ
ｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．２．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｈｅａｔｉｎｇｏｆｔｈｅＦＯＸ７ｍｏｌｅｃｕｌｅｓｔｏ
１２０℃ ｆｌａｔｔｅｎｓｔｈｅｗａｖｅｓｈａｐｅｄｌａｙｅｒｓ．Ｗｉｔｈｉｎｔｈｅｌａｙｅｒｓ，
ｔｈｅｒｅａｒｅｓｔｒｏｎｇＨｂｏｎｄｓ．Ｉｎｄｅｅｄ，ｔｈｅｓｐｅｃｔｒａｌｃｈａｎｇｅｓｏｆ

ａ．αＦＯＸ７（２５℃）

ｂ．βＦＯＸ７（１２０℃）

Ｆｉｇ．２　ＶｉｅｗａｌｏｎｇａａｘｉｓｏｆαＦＯＸ７ａｔ２５℃ ａｎｄβＦＯＸ７ａｔ１２０℃

ＮＨ２（νａｓ）ａｔ３４４３ｃｍ
－１ａｒｅａｔｔｒｉｂｕｔｅｄｔｏｔｈｅｒｅｓｔｒｕｃｔｉｎｇｏｆｔｈｅ

Ｈｂｏｎｄｉｎｇｎｅｔｗｏｒｋｉｎ ｔｈｅα→ βｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ［４］．Ｔｈｅ
Ｃ Ｃａｎｄａｍｉｎｏｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｓｆｏｒｍａｍｏｌｅｃｕｌａｒｐｌａｎｅ，ａｎｄ
ｔｈｅｎｉｔｒｏｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｓｄｅｖｉａｔｅｓｔｒｏｎｇｌｙｆｒｏｍ ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｐｌａｎｅ．Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｈａｖｅｂｅｅｎｐｒｅｖｉｏｕｓｌｙｒｅｐｏｒｔｅｄ［８］ｔｈａｔｔｈｅ
ＮＯ２ｔｗｉｓｔａｎｇｌｅｄｏｅｓｎｏｔｖａｒｙｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｌｙｏｎｈｅａｔｉｎｇｕｐｔｏ
１００℃，ｂｕｔｉｔｉｎｃｒｅａｓｅｓａｂｒｕｐｔｌｙａｂｏｖｅ１００℃．Ｔｈｅｕｎｉｑｕｅ
ｓｐｅｃｔｒａｓｉｇｎａｔｕｒｅｏｆν１０ｉｓｌｉｋｅｌｙａｓｓｏｃｉａｔｅｄｗｉｔｈｃｈａｎｇｅｓｏｆｔｈｅ
ＮＯ２ｔｗｉｓｔａｎｇｌｅｗｈｅｎｔｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｉｎｃｒｅａｓｅｓ．Ｔｈｅａｎａｌｙｔｉ
ｃａｌｒｅｓｕｌｔｓｏｆｔｈｅＩＲｓｐｅｃｔｒａｉｎｄｉｃａｔｅｔｈａｔｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏ
ｇｅｎｂｏｎｄｉｎｇｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｃｈａｎｇｅｉｎｔｈｅｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅ
ＦＯＸ７，ｗｈｉｃｈｃａｕｓｅｔｈｅｃｈａｎｇｅｓｏｆｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．
Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｃｏｎｆｉｒｍｔｈａｔｔｈｅα→βｉｓａｄｉｓｐｌａｃｉｖｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｗｉｔｈ
ｍｉｎｏｒｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｄｉｓｔｏｒｔｉｏｎｓ［８］．

３．１．３　ＴｒａｎｓｉｔｉｏｎＳｔａｔｅ
　　Ｍｏｓｔｍａｔｅｒｉａｌｓｅｘｐｅｒｉｅｎｃｅｒｅｌａｔｉｖｅｌｙｍｏｄｅｓｔｅｘｐａｎｓｉｏｎｓｗｉｔｈ
ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ｒｅｓｕｌｔｉｎｇｆｒｏｍｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｉｎｇａｎｈａｒｍｏｎｉｃ
ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｍｐｌｉｔｕｄｅｓｏｆｔｈｅｉｎｇｒｅｄｉｅｎｔａｔｏｍｓｏｒｍｏｌｅｃｕｌｅｓ［２６］．Ｔｈｅ
ｄｅｇｒｅｅｏｆｌｉｎｅａｒｔｈｅｒｍａｌｅｘｐａｎｓｉｏｎｈａｓｂｅｅｎｑｕａｎｔｉｆｉｅｄｕｓｉｎｇａ
ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｄｅｆｉｎｅｄａｓα＝（ｌＴ－ｌ０）／（ｌ０（Ｔ－Ｔ０））

［２７］
，ｗｈｅｒｅｌＴｉｓｔｈｅ

ａｘｉｓｌｅｎｇｔｈａｔｔｈｅｆｉｎａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ａｎｄｌ０ｉｓｔｈｅａｘｉｓｌｅｎｇｔｈａｔ
ｔｈｅｉｎｉｔｉａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ｔｈｅａｖｅｒａｇｅｌｉｎｅａｒｔｈｅｒｍａｌｅｘｐａｎｓｉｏｎ
ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｏｆαＦＯＸ７ａｒｅαａ＝２．１８×１０

－５℃－１
，αｂ＝１２．７１×

１０－５℃－１ａｎｄαｃ＝４．２９×１０
－５℃－１．Ｔｈｅａｖｅｒａｇｅｌｉｎｅａｒｔｈｅｒｍａｌ

ｅｘｐａｎｓｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｏｆβＦＯＸ７ａｒｅαａ＝０．８４×１０
－５℃－１

，

αｂ＝１６．８９×１０
－５℃－１ ａｎｄαｃ＝３．８５×１０

－５℃－１［２８］．Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，

ｔｈｅＨｂｏｎｄｉｎｇｌｅｎｇｔｈｉｓｆｏｒｍｕｌａｔｅｄａｓｌＴ＝ｌ０＋αΔＴ
［２７］
，ｗｈｅｒｅｌＴ

ｉｓｔｈｅＨｂｏｎｄｉｎｇｌｅｎｇｔｈａｔｆｉｎａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ｌ０ｉｓｔｈｅＨｂｏｎｄ
ｉｎｇｌｅｎｇｔｈａｔｉｎｉｔｉａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，αｉｓｔｈｅｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｏｆｔｈｅｒｍａｌ
ｅｘｐａｎｓｉｏｎ，ａｎｄΔＴｉｓｔｈｅｃｈａｎｇｅｏｆｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ｈｅｒｅ，ｔｈｅ
ｖａｌｕｅｏｆαｆｏｒαａｎｄβＦＯＸｉｓａｌｍｏｓｔｅｑｕａｌｔｏ１×１０－５℃－１．
ＴｈｅｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒＨｂｏｎｄｓｏｆＦＯＸ７ａｔ２５℃ ａｎｄ１２０℃ ａｒｅ
ｐｒｅｓｅｎｔｅｄｉｎＦｉｇ．３，ａｎｄｔｈｅｉｒｌｅｎｇｔｈａｒｅｄｉｓｐｌａｙｅｄｉｎＴａｂｌｅ２．
ＴｈｅａｖｅｒａｇｅＨｂｏｎｄｓｌｅｎｇｔｈｂｅｔｗｅｅｎＦＯＸ７ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓｉｓ
２．５８?ａｔ２５℃ ａｎｄ２．７６?ａｔ１２０℃．Ｗｅｆｉｎｄｔｈａｔｌ０＋αΔＴ＝

（２．５８＋１×１０－５×９５）?≈２．５８?＝ｌ０≠ｌＴ＝２．７６?．Ａｓｄｅｓｃｒｉｂｅｄ
ｉｎＳｅｃｔｉｏｎ３．１．１，ｔｈｅｌｅｎｇｔｈｏｆＨｂｏｎｄｉｎｇｒｅｍａｉｎｓｃｏｎｓｔａｎｔ

２８８

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．９，２０１６（８８０－８８５）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＩｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＰｈａｓｅＴｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｏｆＦＯＸ７ｂｙＴｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｅｐｅｎｄｅｎｔＦＴＩＲＳｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ

ｄｕｒｉｎｇｈｅａｔｉｎｇｆｒｏｍ５５ｔｏ１００℃．Ｗｅｃｏｎｃｌｕｄｅｔｈａｔａｉｎｔｅｒ
ｍｅｄｉａｔｅｌｔｒａｎｓｏｃｃｕｒｓｉｎｔｈｅα→βｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ，ａｓｉｓｆｏｌｌｏｗｅｄ：ｌＴ＝
ｌ０＋αΔＴ＋ｌｔｒａｎｓ，ｗｈｅｒｅｌＴｉｓｔｈｅＨｂｏｎｄｉｎｇｌｅｎｇｔｈａｔｆｉｎａｌｔｅｍｐｅｒ
ａｔｕｒｅ，ｌ０ｉｓｔｈｅＨｂｏｎｄｉｎｇｌｅｎｇｔｈａｔｉｎｉｔｉａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，αｉｓｔｈｅ
ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｏｆｔｈｅｒｍａｌｅｘｐａｎｓｉｏｎ，ΔＴｉｓｔｈｅｃｈａｎｇｅｏｆｔｅｍｐｅｒａ
ｔｕｒｅ，ｌｔｒａｎｓｉｓｔｈｅＨｂｏｎｄｉｎｇｌｅｎｇｔｈｉｎｃｒｅａｍｅｎｔａｌｒｅｓｕｌｔｉｎｇｆｒｏｍ
ｔｈｅｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎａｎｄｉｎｃｒｅａｓｅｇｒａｄｕａｌｌｙｗｈｅｎｔｈｅｔｅｍｐｅｒａ
ｔｕｒｅｉｎｃｒｅａｓｅｓｆｒｏｍ１００℃ ｔｏ１１０℃．Ｂｅｓｉｄｅｓ，ｔｈｅｅｖｏｌｕｔｉｏｎ
ｏｆｓｅｌｅｃｔｅｄｐｅａｋｓｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓｗｉｔｈｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｉｓ
ｐｒｅｓｅｎｔｅｄ．ＡｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．４，ｔｈｅｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓｏｆＦＯＸ７ｉｎａｌｌ

ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｂａｎｄｓｓｈｏｗ ａｂｒｕｐｔｃｈａｎｇｅｓｄｕｒｉｎｇｈｅａｔｉｎｇｉｎｔｈｅ
ｒａｎｇｅｏｆ１００℃ ｔｏ１１０℃．Ｔｈｒｅｅｏｒｍｏｒｅｐｏｉｎｔｓａｒｅｏｂｓｅｒｖｅｄｉｎ
ｔｈｅｒａｎｇｅｏｆ１００℃ ｔｏ１１０℃，ａｎｄｅａｃｈｏｎｅｏｆｔｈｅｍｉｓｎｅｉｔｈｅｒα
ＦＯＸ７ｎｏｒβＦＯＸ７，ｗｈｉｃｈｇｉｖｉｎｇｍｏｒｅｅｖｉｄｅｎｃｅｏｆｔｈｅｏｃｃｕｒ
ｒｅｎｃｅｏｆａｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅｉｎｔｈｅｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ．Ｉｔｉｓｔｈｅｔｒａｎｓｉ
ｔｉｏｎｓｔａｔｅｔｈａｔｍａｋｅｓｔｈｅｃｈａｎｇｅｏｆＨｂｏｎｄｉｎｇｌｅｎｇｔｈｗｉｔｈｔｅｍ
ｐｅｒａｔｕｒｅｓ，ｎｏｔｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｗｉｔｈｔｈｅｆｏｒｍｕｌａ（ｌＴ＝ｌ０＋αΔＴ）．Ｔｈｅｉｎ
ｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｓｈｏｕｌｄｂｅａｎｅｃｅｓｓａｒｙｓｔｅｐｉｎｔｈｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｆｒｏｍ
αＦＯＸ７ｔｏβＦＯＸ７．Ｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌｌｙ，ｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｉｓｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄ
ｔｏｂｅｏｎｅｓｔｅｐｒｅａｃｔｉｏｎ．

ａ．αＦＯＸ（２５℃） ｂ．βＦＯＸ（１２０℃）

Ｆｉｇ．３　ＨｂｏｎｄｉｎｇｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｏｆＦＯＸ７

Ｔａｂｌｅ２　ＨｂｏｎｄｓｌｅｎｇｔｈｂｅｔｗｅｅｎＦＯＸ７ｍｏｌｅｃｕｌｅｓａｔ２５℃ ａｎｄ１２０℃

Ｄ—Ｈ…Ａ
αＦＯＸ（２５℃）

Ｄ—Ｈ／? Ｈ…Ａ／? Ｄ…Ａ／?
βＦＯＸ（１２０℃）

Ｄ—Ｈ／? Ｈ…Ａ／? Ｄ…Ａ／?
Ｎ（４）—Ｈ（４）…Ｏ（２） ０．８４９ ２．３４１ ３．０２７ ０．８６２ ２．４８３ ２．９４５
Ｎ（４）—Ｈ（３）…Ｏ（４） ０．９０４ ２．１４３ ２．９２１ ０．７９５ ２．２０９ ２．９７９
Ｎ（４）—Ｈ（３）…Ｏ（２） ０．９０４ ３．１０５ ３．０２７ ０．７９５ ２．７８２ ２．９４５
Ｎ（４）—Ｈ（３）…Ｏ（１） ０．９０４ ２．３９０ ３．１９３ ０．７９５ ４．１５７ ３．９２５
Ｎ（３）—Ｈ（１）…Ｏ（１） ０．９４５ ２．１４５ ３．０１６ ０．７９３ ２．５３２ ２．９８８
Ｎ（３）—Ｈ（１）…Ｏ（３） ０．９４５ ２．４４６ ３．００８ ０．７９３ ２．３９６ ３．１５６
Ｎ（３）—Ｈ（２）…Ｏ（４） ０．９４３ ２．２９１ ３．０１３ ０．８０５ ２．７０３ ３．４１４
Ｎ（３）—Ｈ（２）…Ｏ（１） ０．９５６ ３．７７１ ３．０１６ ０．８０５ ２．７９５ ２．９８８

３．２　β→γＰｈａｓｅＴｒａｎｓｉｔｉｏｎ
　　Ｗｉｔｈｆｕｒｔｈｅｒａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｔｏ１９０℃，ｓｐｅｃｔｒａ
ｗｅｒｅａｃｑｕｉｒｅｄａｎｄｄｉｓｐｌａｙｅｄｉｎＦｉｇ．５．Ｉｎβｐｈａｓｅ，ｔｈｅｔｗｏ
ＮＨ２（νａｓ）ｐｅａｋｓａｒｅｗｅｌｌｓｅｐａｒａｔｅｄａｎｄｄｒａｍａｔｉｃａｌｌｙｓｈｉｆｔｅｄｔｏ
ｈｉｇｈｅｒｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ．Ａｓｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｉｎｃｒｅａｓｅｓ，ｔｈｅｔｗｏｐｅａｋｓ
ａｒｅｂｒｏａｄａｎｄｓｔｒｏｎｇｌｙｏｖｅｒｌａｐｐｅｄｗｉｔｈｅａｃｈｏｔｈｅｒｉｎｔｈｅｒａｎｇｅ
ｏｆ３５００－３３５０ｃｍ－１ａｓｗｅｌｌａｓｂｅｉｎｇａｃｃｏｍｐａｎｉｅｄｂｙｔｈｅｌｏｓｓ
ｏｆＮＨ２（νｓ）ｍｏｄｅｓａｔ～３３２９ｃｍ

－１．ＮＯ２ｒｅｌａｔｅｄｖｉｂｒａｔｉｏｎｓ
ｓｕｃｈａｓν１２ａｎｄν２０ｅｘｈｉｂｉｔｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｃｈａｎｇｅｓ，ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇｔｈａｔ
ｔｈｅγｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄ．Ｃｏｍｐａｒｅｄｔｏｔｈｅｃｈａｎｇｅｓｏｂ
ｓｅｒｖｅｄｉｎｔｈｅα→βｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ，ｔｈｅｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓｏｆｍｏｓｔｖｉｂｒａ
ｔｉｏｎａｌｂａｎｄｓｒｅｍａｉｎｎｅａｒｌｙｃｏｎｓｔａｎｔｉｎｔｈｅβ→γｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ，ｉｍ
ｐｌｙｉｎｇｎｏｆｕｒｔｈｅｒｗｅａｋｅｎｉｎｇｏｆｔｈｅＨｂｏｎｄｉｎｇｎｅｔｗｏｒｋ．Ｔｈｅ
ｃｈａｎｇｅｓｉｎＮＯ２ｒｅｌａｔｅｄｖｉｂｒａｔｉｏｎｓａｒｅｓｍａｌｌｅｒｄｕｒｉｎｇｔｈｅβ→γ

ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｔｈａｎｔｈｅα→ βｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ．Ｔｈｅｐｒｅｖｉｏｕｓｒｅｓｕｌｔｓ［９］

ｓｈｏｗｅｄｔｈａｔｔｈｅｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｏｆｔｈｅｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓｗｉｔｈｒｅｓｐｅｃｔ
ｔｏｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｐｌａｎｅｒｅｍａｉｎｓｉｎｖａｒｉａｎｔｉｎβａｎｄγＦＯＸ７．
ＦＴＩＲｓｐｅｃｔｒａｏｆＦＯＸ７ｅｘｈｉｂｉｔｍｉｎｏｒｃｈａｎｇｅｓｉｎｔｈｅβ→γｔｒａｎ
ｓｉｔｉｏｎ．ＡｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｏｆｓｔａｂｌｅＨｂｏｎｄｉｎｇｎｅｔｗｏｒｋａｎｄｓｔｒｕｃ
ｔｕｒａｌｓｉｍｉｌａｒｉｔｉｅｓｉｓｒｅｓｐｏｎｓｉｂｌｅｆｏｒｓｕｂｔｌｅｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｓｉｎｔｈｅＦＴＩＲ
ｓｐｅｃｔｒａｆｏｒｔｗｏｐｏｌｙｍｏｒｐｈｓｏｖｅｒｔｈｅｗｈｏｌｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｒａｎｇｅ
ｆｒｏｍ１２２℃ ｔｏ１９０℃．
　 ＳｔａｎｄａｒｄＦＴＩＲｓｐｅｃｔｒａｏｆα，βａｎｄγｐｏｌｙｍｏｒｐｈｓｏｆＦＯＸ７
ａｒｅｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄａｎｄｃｏｎｆｉｒｍｅｄｂｙＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｐａｔｔｅｒｎｓ（ｓｅｅ
ｉｎＦｉｇ．６）．ＴｈｅＦＴＩＲｓｐｅｃｔｒａｏｆα，βａｎｄγＦＯＸ７ｅｘｈｉｂｉｔｓｉｇ
ｎｉｆｉｃａｎｔｃｈａｎｇｅｓｉｎｃｌｕｄｉｎｇＮＨ２ ａｎｄＮＯ２ｒｅｌａｔｅｄｖｉｂｒａｔｉｏｎｓ
ｓｕｃｈａｓν１２，ν１８，ν２０ａｎｄν２１．Ｔｈｅｆｏｒｍｅｒｉｓｄｕｅｔｏｔｈｅｒｅｓｔｒｕｃｔ
ｉｎｇｏｆｔｈｅＨｂｏｎｄｉｎｇｎｅｔｗｏｒｋ，ａｎｄｔｈｅｌａｔｔｅｒｉｓｄｕｅｔｏｔｈｅ
ｃｈａｎｇｅｓｉｎｔｈｅｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｏｆｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓｗｉｔｈｒｅｓｐｅｃｔｔｏｔｈｅ

３８８

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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ＺＨＡＮＧＨｏｎｇｌｉ，ＬＩＵＹｕ，ＺＨＡＮＧＨａｏｂｉｎ，ＬＩＳｈｉｃｈｕｎ，ＺＨＵＣｈｕｎｈｕａ，ＸＵＪｉｎｊｉａｎｇ，ＹＡＮＧＳｈｉｙｕａｎ，ＬＩＪｉｎｓｈａｎ

ｍｏｌｅｃｕｌａｒｐｌａｎｅ．ＴｈｅｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃＦＴＩＲａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｂａｎｄｓｏｆ
ｅａｃｈｐｈａｓｅｏｆＦＯＸ７ａｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ３．

ａ．ν１′

ｂ．ν４

ｃ．ν７

ｄ．ν１０
Ｆｉｇ．４　Ｐｅａｋｐｏｓｉｔｉｏｎｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｍｏｄｅｓａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆ
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

Ｔａｂｌｅ３　ＴｈｅｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃＦＴＩＲａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｂａｎｄｓｏｆｅａｃｈｐｈａｓｅｏｆ

ＦＯＸ７

３４４０ｃｍ－１

ＮＨ２（νａｓ）
３３２９ｃｍ－１

ＮＨ２（νｓ）
１１７０ｃｍ－１

Ｃ—ＮＨ２（ν）
７３７ｃｍ－１

Ｃ—ＮＯ２（ν）

６５０－４６７ｃｍ－１

（ν１９，ν２０）
ＮＨ２（ω），ＮＯ２（ω）

α　× √ √ √ ｓｈａｒｐｐｅａｋｓ

β　√ √ √ × ｂｒｏａｄｐｅａｋｓ

γ　√ × × × ａｎｏｔｈｅｒｂｒｏａｄｐｅａｋｓ

　Ｎｏｔｅ：√ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓｔｈｅｅｍｅｒｇｅｎｃｅｏｆｐｅａｋ，×ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓｔｈｅｄｉｓａｐｐｅａｒａｎｃｅｏｆ

ｐｅａｋ．

Ｆｉｇ．５　ＦＴＩＲｓｐｅｃｔｒａｏｆＦＯＸ７ａｔｆｉｖｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ（αＦＯＸ７

ａｔ５５℃；βＦＯＸ７ａｔ１２２℃；γＦＯＸ７ａｔ１９０℃）

Ｆｉｇ．６　ＸＲＤｐａｔｔｅｒｎｓｏｆＦＯＸ７ａｔｆｉｖｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ（αＦＯＸ７

ａｔ５５℃；βＦＯＸ７ａｔ１２２℃，γＦＯＸ７ａｔ１９０℃）

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ
　　ＴｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｅｐｅｎｄｅｎｔＦＴＩＲｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙｈａｓｂｅｅｎｅｍ
ｐｌｏｙｅｄｔｏｓｔｕｄｙｔｈｅｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｏｆＦＯＸ７ｉｎｒｅａｌｔｉｍｅ．
Ｔｈｅｍａｉｎｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓａｒｅａｓｆｏｌｌｏｗｓ：
　　（１）ＩｎｔｈｅｐｒｏｃｅｓｓｏｆｐｈａｓｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅＦＯＸ７，ｉｎ
ｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｉｎｇｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｃｈａｎｇｅ，ｗｈｉｃｈ
ｃａｕｓｅｄｔｈｅｃｈａｎｇｅｓｏｆｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．
　　（２）Ｔｈｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅｗａｓｃｏｎｆｉｒｍｅｄｂｙｔｈｅｓｐｅｃｉａｌｔｈｅｒ
ｍａｌｅｘｐａｎｓｉｏｎｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＨｂｏｎｄｉｎｇｌｅｎｇｔｈａｎｄｔｈｅｓｐｅｃｉａｌ
ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓｏｆν１′，ν４［ＦｅｒｍｉｒｅｓｏｎａｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅＮＨ２（νａｓ）
ａｎｄｔｈｅｏｖｅｒｔｏｎｅｍｏｄｅｏｆｔｈｅＮＨ２ｓｃｉｓｓｏｒ（２ν５）］，ν７ａｎｄν１０
［ＮＯ２（νａｓ）］ｉｎｔｈｅα→βｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｗｉｔｈｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｔｅｍｐｅｒａ
ｔｕｒｅ．αＦＯＸ７ｄｏｅｓｎｏｔｄｉｒｅｃｔｌｙｔｒａｎｓｆｏｒｍｓｔｏβＦＯＸ７，ｔｈｅ
ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅｓｈｏｕｌｄｂｅａｎｅｃｅｓｓａｒｙｓｔｅｐ．
　　（３）ＳｔａｎｄａｒｄＦＴＩＲｓｐｅｃｔｒａｏｆα，βａｎｄγＦＯＸ７ｗｅｒｅｉｄｅｎ

４８８

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２４，Ｎｏ．９，２０１６（８８０－８８５）
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ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ
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