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[摘　 要] 　 甘油硝酸酯类化合物广泛应用在军事、医学等方面ꎮ 用密度泛函理论方法ꎬ在 Ｂ３ＬＹＰ / ６￣３１Ｇ∗水平下ꎬ
对 ＮＧ、ＤＧＴＮ、ＤＧＰＮ、ＤＧＨＮ、ＴｒｉＧＰＮ 和 ＴｅｔｒａＧＨＮ ６ 种甘油硝酸酯类化合物进行了研究ꎬ获得它们的红外光谱并作

归属ꎮ 对谐振频率以 ０. ９６ 进行标度ꎬ基于统计热力学原理ꎬ计算了它们的热力学性质ꎮ 热力学性质与硝酸酯基和

—ＣＨ２—Ｏ—ＣＨ２—ＣＨ(ＯＮＯ２)—基之间具有线性关系ꎬ表现出很好的基团加和性ꎮ
[关键词] 　 甘油硝酸酯ꎻ红外光谱ꎻ热力学性质ꎻ密度泛函理论
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ｄａｔａ ａｒｅ ｉｎｃｏｍｐｌｅｔｅ ｏｒ ｉｎａｃｃｕｒａｔｅ. Ｆｏｒ ｅｘａｍｐｌｅꎬ ｂａｓｅｄ
ｏｎ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓꎬ ａｃｃｕｒａｔｅ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ
△ｆＨθ

ｍ ｃａｎ ｂｅ ａｃｈｉｅｖｅｄ ａｎｄ ｈｅｌｐ ｕｓ ｐｒｅｄｉｃｔ ｄｅｔｏｎａｔｉｏｎ
ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ[２２] .

Ｓｔｕｄｉｅｓ[１３ꎬ１５ꎬ２０ꎬ２３] ｈａｖｅ ｓｈｏｗｎ ｔｈａｔ ｔｈｅ ＤＦＴ￣Ｂ３ＬＹＰ
ｍｅｔｈｏｄ[２４￣２５] ｉｎ ｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ６￣３１Ｇ∗[２６] ｂａｓｉｓ
ｓｅｔ ｉｓ ａｂｌｅ ｔｏ ｐｒｏｄｕｃｅ ａｃｃｕｒａｔｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓꎬ
ｉｎｆｒａｒｅｄ ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓꎬ ａｎｄ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ
ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ[１５] . Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅꎬ ｉｎ ｔｈｉｓ ｐａｐｅｒꎬ ６ ｇｌｙｃｅｒｙｌ ｎｉ￣
ｔｒａｔｅｓ ( ｓｕｃｈ ａｓ ＮＧꎬ ＤＧＴＮꎬ ＤＧＰＮꎬＤＧＨＮꎬＴｒｉＧＰＮ
ａｎｄ ＴｅｔｒａＧＨＮꎬ ｓｅｅ Ｆｉｇ. １) ａｒｅ ｓｔｕｄｉｅｄ ｕｓｉｎｇ ｔｈｉｓ ＤＦＴ
ｍｅｔｈｏｄ. Ｔｈｅｉｒ ＩＲ ｓｐｅｃｔｒａ ａｒｅ ａｓｓｉｇｎｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｖｉｂｒａ￣
ｔｉｏｎａｌ ａｎａｌｙｓｉｓ ａｎｄ ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ ａｒｅ ｕｓｅｄ ｔｏ
ｅｖａｌｕａｔｅ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ａｃｃｏｒｄｉｎｇ ｔｏ ｔｈｅ
ｓｔａｔｉｓｔｉｃａｌ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｔｈｅｏｒｙ. Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｔｈｉｓ
ｓｔｕｄｙ ｃａｎ ｂｅ ｈｅｌｐｆｕｌ ｆｏｒ ｆｕｒｔｈｅｒ ｓｔｕｄｉｅｓ ｏｎ ｏｔｈｅｒ ｐｈｙｓｉ￣
ｃａｌꎬ ｃｈｅｍｉｃａｌꎬ ａｎｄ ｅｎｅｒｇｅｔｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｔｈｅｓｅ ｃｏｍ￣
ｐｏｕｎｄｓ.

１　 Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ Ｍｅｔｈｏｄｓ

Ｓｉｘ ｇｌｙｃｅｒｙｌ ｎｉｔｒａｔｅｓ ａｒｅ ｓｔｕｄｉｅｄ ａｔ ｔｈｅ Ｂ３ＬＹＰ / ６￣
３１Ｇ∗ ｌｅｖｅｌ ｗｉｔｈ ｔｈｅ Ｇａｕｓｓｉａｎ ０３ ｐｒｏｇｒａｍ ｐａｃｋａｇｅ.
Ｓｉｎｃｅ ｔｈｅ ＤＦＴ￣ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｈａｒｍｏｎｉｃ ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ ｆｒｅｑｕｅｎ￣
ｃｉｅｓ ａｒｅ ｕｓｕａｌｌｙ ｌａｒｇｅｒ ｔｈａｎ ｔｈｅ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｌｙ ｏｂｓｅｒｖｅｄ
ｖａｌｕｅｓꎬ ｔｈｅｙ ａｒｅ ｓｃａｌｅｄ ｕｓｉｎｇ ａ ｆａｃｔｏｒ ｏｆ ０. ９６ ａｓ ｗａｓ
ｄｏｎｅ ｂｅｆｏｒｅ[２７] . Ｏｎ ｔｈｅ ｂａｓｉｓ ｏｆ ｔｈｅ ｐｒｉｎｃｉｐｌｅ ｏｆ ｓｔａｔｉｓ￣
ｔｉｃａｌ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｓ[２８]ꎬ ｓｔａｎｄａｒｄ ｍｏｌａｒ ｈｅａｔ ｃａｐａｃｉｔｙ
(Ｃｏ

ｐꎬｍ)ꎬ ｓｔａｎｄａｒｄ ｍｏｌａｒ ｅｎｔｒｏｐｙ ( Ｓｏ
ｍ )ꎬ ａｎｄ ｓｔａｎｄａｒｄ

ｍｏｌａｒ ｅｎｔｈａｌｐｙ (Ｈｏ
ｍ) ｆｒｏｍ ２００ ｔｏ ８００ Ｋ ａｒｅ ｄｅｒｉｖｅｄ

ｕｓｉｎｇ ａ ｓｅｌｆ￣ｃｏｍｐｉｌｅｄ ｐｒｏｇｒａｍ.

　 　 　 　 　 　
Ｆｉｇ. １　 Ｉｌｌｕｓｔｒａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｏｆ ｇｌｙｃｅｒｙｌ ｎｉｔｒａｔｅｓ
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２　 Ｒｅｓｕｌｔｓ ａｎｄ ｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎ

２. １　 Ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒａ
Ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ ａｎａｌｙｓｉｓ ｉｓ ｎｅｃｅｓｓａｒｙ ａｓ ａ ｐａｒｔ ｏｆ ｔｈｅｏ￣

ｒｅｔｉｃａｌ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ａｎｄ ｃａｎ
ｐｒｏｖｉｄｅ ｔｈｅ ｍｏｔｉｏｎｓ ｒｅｓｐｏｎｓｉｂｌｅ ｆｏｒ ｔｈｅ ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ
ｍｏｄｅｓ. Ｔａｂ. １ ｐｒｅｓｅｎｔｓ ｔｈｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ＩＲ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ｔｈｅ
ｇｌｙｃｅｒｙｌ ｎｉｔｒａｔｅｓ. Ｄｕｅ ｔｏ ｔｈｅ ｃｏｍｐｌｅｘｉｔｙ ｏｆ ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ
ｍｏｄｅｓꎬ ｔｈｅ ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ｔｈｅ ｔｉｔｌｅ ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
ａｒｅ ｄｉｆｆｉｃｕｌｔ ｔｏ ｂｅ ｃｏｍｐｌｅｔｅｌｙ ａｓｓｉｇｎｅｄꎬ ｔｈｅｒｅｆｏｒｅꎬ ｏｎｌｙ
ｓｏｍｅ ｔｙｐｉｃａｌ ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ ｍｏｄｅｓ ａｒｅ ａｎａｌｙｚｅｄ ａｎｄ ｄｉｓ￣
ｃｕｓｓｅｄ.
　 　 Ｔａｂ. １ ｓｈｏｗｓ ｔｈａｔꎬ ｔｈｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ ｏｆ
ＮＧ ａｒｅ ｃｌｏｓｅｄ ｔｏ ｔｈｅ ｖａｌｕｅｓ ｉｎ Ｒｅｆ. [３]ꎬ ｅ. ｇ. ｔｈｅ ｃａｌ￣
ｃｕｌａｔｅｄ ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ (８１２. ４￣８３３. ６ꎬ １ ２７１. ９￣１ ２７８. ９ꎬ
１ ６９６. ９￣１ ７０３. ２ ｃｍ － １) ａｒｅ ｉｎ ａｃｃｏｒｄ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｅｘｐｅｒｉ￣
ｍｅｎｔａｌ ｖａｌｕｅｓ (８４２. ０ꎬ １ ２７６. ０ ａｎｄ １ ６５１. ０ ｃｍ － １).
Ｔｈｉｓ ｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅｓ ｔｈｅ ｄｅｐｅｎｄａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ｃｏｍ￣
ｐｕｔａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ. Ｔｈｅ ｔｒｉｖｉａｌ ｄｉｓｃｒｅｐａｎｃｙ ｉｓ ｐｅｒｈａｐｓ ｄｕｅ
ｔｏ ｔｈｅ ｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ ｅｘｉｓｔｅｄ ｉｎ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎ￣
ｔａｌ ｓａｍｐｌｅｓ.

Ｄａｔａ ｉｎ Ｔａｂ. １ ｓｈｏｗ ｔｈａｔ ｔｈｅｒｅ ａｒｅ ｔｈｒｅｅ ｍａｉｎ
ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ ｒｅｇｉｏｎｓ. Ｔｈｅｒｅ ａｒｅ ｔｗｏ ｉｎｔｅｎｓｅ ｃｈａｒａｃｔｅ￣
ｒｉｓｔｉｃ ｐｅａｋｓ ｉｎ ｔｈｅｉｒ ＩＲ ｓｐｅｃｔｒａ. Ｏｎｅ ｉｓ ｉｎ １ ６８４. ２￣
１ ７２８. ３ ｃｍ － １ ｒａｎｇｅꎬ ａｔｔｒｉｂｕｔｅｄ ｔｏ ｔｈｅ Ｎ 􀪅Ｏ ａｓｙｍｍｅｔ￣
ｒｉｃ ｓｔｒｅｔｃｈ ｏｆ —ＯＮＯ２ ｇｒｏｕｐｓ. Ｉｎ ｔｈｉｓ ｒｅｇｉｏｎꎬ ｔｈｅｉｒ ｃｅｎ￣

ｔｒａｌ ｐｏｓｉｔｉｏｎｓ ｍｏｖｅ ｔｏｗａｒｄｓ ｈｉｇｈｅｒ ｆｒｅｑｕｅｎｃｙ ａｓ ｔｈｅ
ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ —ＯＮＯ２ ｇｒｏｕｐｓ ｉｎｃｒｅａｓｅｓ. Ｆｏｒ ｉｎｓｔａｎｃｅꎬ ｔｈｅ
ｖｉｂｒａｔｉｏｎ ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ ｏｆ ＤＧＴＮꎬ ＤＧＰＮ ａｎｄ ＤＧＨＮ ａｒｅ
１ ６９８. ９￣１ ７１３. １ꎬ １ ７０６. １￣１ ７２３. ６ ａｎｄ １ ７０４. １￣
１ ７２８. ３ ｃｍ － １ꎬ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ. Ｍｏｒｅｏｖｅｒꎬ ｔｈｅｉｒ ｃｅｎｔｒａｌ
ｐｏｓｉｔｉｏｎｓ ａｌｓｏ ｂａｓｉｃａｌｌｙ ｍｏｖｅ ｔｏｗａｒｄｓ ｈｉｇｈｅｒ ｆｒｅｑｕｅｎｃｙ
ａｓ ｔｈｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ —ＣＨ２—Ｏ—ＣＨ２—ＣＨ (ＯＮＯ２ )—
ｉｎｃｒｅａｓｅｓ. Ｂｅｓｉｄｅｓꎬ ｔｈｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｆｒｅ￣
ｑｕｅｎｃｉｅｓ ｏｆ ｔｈｅ ｉｓｏｍｅｒｓ ｉｓ ｓｍａｌｌꎬ ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇ ｔｈａｔ ｔｈｅ
ｓｔｒａｉｇｈｔ ｃｈａｉｎ ｌｅｎｇｔｈꎬ ｔｈｅ ｓｐａｃｅ ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ ｏｆ ｇｒｏｕｐｓꎬ
ａｎｄ ｔｈｅ ｂｒａｎｃｈ ｃｈａｉｎ ｈａｖｅ ｌｉｔｔｌｅ ｉｎｆｌｕｅｎｃｅｓ ｏｎ ｆｒｅｑｕｅｎ￣
ｃｉｅｓ. Ａｎｏｔｈｅｒ ｉｎｔｅｎｓｅ ｂａｎｄ ｌｏｃａｔｅｓ ａｔ １ ２７１. ９￣１３６９. ４
ｃｍ － １ꎬ ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ ｔｏ ｔｈｅ Ｎ 􀪅Ｏ ｓｙｍｍｅｔｒｉｃ ｓｔｒｅｔｃｈ ｏｆ
—ＯＮＯ２ ｇｒｏｕｐｓ ａｎｄ ｏｕｔ ｏｆ ｐｌａｎｅ ｂｅｎｄ ｏｆ Ｃ—Ｈ ｂｏｎｄｓ.
Ｉｎ ｔｈｉｓ ｒｅｇｉｏｎꎬ ｔｈｅ ｍａｉｎ ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ ｉｎｃｒｅａｓｅ ｗｉｔｈ ｔｈｅ
ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ —ＣＨ２—Ｏ—ＣＨ２—ＣＨ
(ＯＮＯ２)— ｇｒｏｕｐｓꎬ ｂｕｔ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｉｎｃｒｅａｓｅ ｏｆ —ＯＮＯ２

ｇｒｏｕｐｓꎬ ｔｈｅ ｍａｉｎ ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ ｍａｙ ｉｎｃｒｅａｓｅ ａｎｄ ｄｅ￣
ｃｒｅａｓｅ. Ｆｉｎａｌｌｙꎬ ｔｈｅ ｗｅａｋ ｐｅａｋｓ ａｔ ｌｅｓｓ ｔｈａｎ １ １２９. ０
ｃｍ － １ ａｒｅ ｍａｉｎｌｙ ｃａｕｓｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇ ｖｉｂｒａｔｉｏｎ ｏｆ
Ｏ—ＮＯ２ꎬ Ｃ—ＯＮＯ２ ａｎｄ Ｃ—Ｏ(ＣＨ２ ) ｂｏｎｄｓꎬ ｗｈｉｃｈ
ｂｅｌｏｎｇｓ ｔｏ ｔｈｅ ｆｉｎｇｅｒｐｒｉｎｔ ｒｅｇｉｏｎ ａｎｄ ｃａｎ ｂｅ ｕｓｅｄ ｔｏ
ｉｄｅｎｔｉｆｙ ｉｓｏｍｅｒｓ.
２. ２　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ

Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｔｈｅ ｔｉｔｌｅ ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
ｒａｎｇｉｎｇ ｆｒｏｍ ２００ ｔｏ ８００ Ｋ ａｒｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ａｎｄ ｐｒｅｓｅｎｔｅｄ
ｉｎ Ｔａｂ. ２.

Ｔａｂ. １　 Ｋｅｙ ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ ｏｆ ｇｌｙｃｅｒｙｌ ｎｉｔｒａｔｅｓ ｃｏｍｐｕｔｅｄ ａｔ ｔｈｅ Ｂ３ＬＹＰ / ６￣３１Ｇ∗ ｌｅｖｅｌａ

ｃｍ － １

Ｃｏｍｐｏｕｎｄ νｓ(Ｏ—ＮＯ２) νｓ(Ｃ—Ｏ) νｓ(Ｎ 􀪅Ｏ) ａｎｄ νｂ(Ｃ—Ｈ) νａｓ(Ｎ 􀪅Ｏ)

ＮＧ ８１２. ４ꎬ８１６. １ꎬ
８３３. ６ (８４２. ０) ｂ ８８７. ５ꎬ９９７. ３ １ ２７１. ９ꎬ

１ ２７８. ９ (１ ２７６. ０) ｂ
１ ６９６. ９ꎬ１ ６９７. ７ꎬ
１ ７０３. ２(１ ６５１. ０) ｂ

ＤＧＴＮ ８０６. ５ꎬ８１３. ２ꎬ８２３. ６ ８８０. ４ꎬ９９２. ０ꎬ１ １３８. ０ １ ２７４. ６ꎬ１ ２９６. １ꎬ
１ ３０３. ３

１ ６９８. ９ꎬ１ ７０３. ３ꎬ１ ７０６. １ꎬ
１ ７１３. １

ＤＧＰＮ ７９１. ４ꎬ７９７. ７ꎬ８２２. ０ ９５３. ３ꎬ１ ００３. １ꎬ
１ １２６. ４

１ ２８８. ３ꎬ１ ２９６. ４ꎬ
１ ３１３. ０

１ ７０６. １ꎬ１ ７０８. ３ꎬ１ ７１８. ２ꎬ
１ ７２３. ６

ＤＧＨＮ ７７２. ４ꎬ７８９. ３ꎬ７９７. ０ꎬ
８１７. ４

９５６. ７ꎬ ９８２. ９ꎬ
１ ０００. ９ꎬ１ １１３. ０

１ ２８２. ３ꎬ１ ２８８. ５ꎬ１ ２９０. １ꎬ
１ ３０９. ０ꎬ１ ３１１. ６ꎬ１ ３１８. ０

１ ７０４. １ꎬ１ ７０８. ２ꎬ
１ ７２２. ５ꎬ１ ７２６. １ꎬ１ ７２８. ３

ＴｒｉＧＰＮ ８０９. ５ꎬ８１１. ９ꎬ８２５. ０ꎬ
８３８. ９

８９４. ２ꎬ１ ００１. １ꎬ１ ０１１. ４ꎬ
１ １２９. ０

１ ２８２. １ꎬ１ ２８２. ４ꎬ１ ２８５. ７ꎬ
１ ２９０. ４ꎬ１ ３６４. ２ １ ６８４. ２ꎬ１ ６９７. １ꎬ１ ７１７. ２

ＴｅｔｒａＧＨＮ ８１８. １ꎬ８２１. ９ꎬ
８４１. １

８６９. ４ꎬ８９４. ７ꎬ１ ００５. ８ꎬ
１ ０１２. ８ꎬ１ １２３. ０

１ ２７８. ９ꎬ１ ２７９. １ꎬ１ ２８６. ８ꎬ
１ ２９４. ９ꎬ１ ３６９. ４

１ ６８９. １ꎬ１ ６９７. ２ꎬ１ ６９７. ３ꎬ
１ ７１２. ３

ａꎬνｓ(Ｏ—ＮＯ２): Ｏ—ＮＯ２ ｓｔｒｅｔｃｈꎻ νｓ(Ｃ—Ｏ): Ｃ—ＯＮＯ２ ａｎｄ Ｃ—Ｏ(ＣＨ２) ｓｔｒｅｔｃｈｅｓꎻ νｓ(Ｎ 􀪅Ｏ) ａｎｄ νａｓ(Ｎ 􀪅Ｏ): Ｎ 􀪅Ｏ ｓｙｍｍｅｔ￣
ｒｉｃ ａｎｄ ａｓｙｍｍｅｔｒｉｃ ｓｔｒｅｔｃｈｅｓ ｏｆ ｎｉｔｒｏ ｇｒｏｕｐｓꎻ νｂ(Ｃ—Ｈ): Ｃ—Ｈ ｏｕｔ ｏｆ ｐｌａｎｅ ｂｅｎｄ. ｂꎬｖａｌｕｅｓ ｔａｋｅｎ ｆｒｏｍ Ｒｅｆ [３] ａｒｅ ｉｎ ｐａｒｅｎｔｈｅｓｅｓ.

􀅰３２􀅰
　 　 　 　 　 　 　 　 　 Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ Ｉｎｆｒａｒｅｄ Ｓｐｅｃｔｒａ ａｎｄ Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ Ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ Ｇｌｙｃｅｒｙｌ Ｎｉｔｒａｔｅｓ
２０１８ 年 １２ 月　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ＺＨＡＮＧ Ｗｅｎｊｉｎｇꎬｅｔ ａｌ　



Ｔａｂ. ２　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｔｈｅ ｔｉｔｌｅ ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓａ

Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ ｐａｒａ￣
ｍｅｔｅｒｓ

Ｔ / Ｋ
２００. ００ ２９８. １５ ３００. ００ ４００. ００ ５００. ００ ６００. ００ ７００. ００ ８００. ００

Ｃｏ
ｐꎬｍ １６３. ３９ ２１４. ５５ ２１５. ４９ ２６２. ２１ ３００. ２５ ３３０. ２１ ３５３. ７８ ３７２. ５５

ＮＧ Ｓｏ
ｍ ４５９. ４９ ５３４. ３１ ５３５. ６４ ６０４. ２２ ６６６. ９８ ７２４. ４８ ７７７. ２２ ８２５. ７３

Ｈｏ
ｍ － ９５８. ０３８ － ９５８. ０３１ － ９５８. ０３１ － ９５８. ０２２ － ９５８. ０１１ － ９５７. ９９９ － ９５７. ９８６ － ９５７. ９７２

Ｃｏ
ｐꎬｍ ２６１. ０８ ３４２. ３４ ３４３. ８４ ４２０. ５６ ４８４. ５５ ５３５. ７３ ５７６. ５０ ６０９. ３２

ＤＧＴＮ Ｓｏ
ｍ ６３１. ７０ ７５１. ０９ ７５３. ２１ ８６２. ８９ ９６３. ８６ １ ０５６. ９０ １ １４２. ６６ １ ２２１. ８６

Ｈｏ
ｍ － １ ４３０. ７５７ － １ ４３０. ７４６ － １ ４３０. ７４６ － １ ４３０. ７３１ － １ ４３０. ７１４ － １ ４３０. ６９５ － １ ４３０. ６７３ － １ ４３０. ６５１

Ｃｏ
ｐꎬｍ ３００. ５９ ３９３. ７５ ３９５. ４５ ４８０. ４６ ５４９. ９２ ６０４. ６９ ６４７. ８２ ６８２. １５

ＤＧＰＮ Ｓｏ
ｍ ６８４. ６９ ８２２. １９ ８２４. ６４ ９５０. ３８ １ ０６５. ３５ １ １７０. ６５ １ ２６７. ２３ １ ３５６. ０６

Ｈｏ
ｍ － １ ７１０. ４２９ － １ ７１０. ４１６ － １ ７１０. ４１６ － １ ７１０. ３９９ － １ ７１０. ３７９ － １ ７１０. ３５７ － １ ７１０. ３３３ － １ ７１０. ３０８

Ｃｏ
ｐꎬｍ ３４０. ９２ ４４５. ７３ ４４７. ６１ ５４０. ６４ ６１５. ４２ ６７３. ７３ ７１９. １９ ７５５. ０５

ＤＧＨＮ Ｓｏ
ｍ ７５２. ４２ ９０８. ３４ ９１１. １０ １ ０５３. ０３ １ １８２. ０３ １ ２９９. ６１ １ ４０７. ０２ １ ５０５. ４９

Ｈｏ
ｍ － １ ９９０. １０１ － １ ９９０. ０８６ － １ ９９０. ０８６ － １ ９９０. ０６７ － １ ９９０. ０４５ － １ ９９０. ０２０ － １ ９８９. ９９４ － １ ９８９. ９６６

Ｃｏ
ｐꎬｍ ３５８. ９１ ４６８. ７２ ４７０. ７９ ５７７. ４０ ６６７. ５７ ７４０. ２４ ７９８. ４５ ８４５. ５０

ＴｒｉＧＰＮ Ｓｏ
ｍ ８１６. ７７ ９８０. ４２ ９８３. ３２ １ １３３. ６７ １ ２７２. ５４ １ ４００. ９２ １ ５１９. ５６ １ ６２９. ３６

Ｈｏ
ｍ － １ ９０３. ４７７ － １ ９０３. ４６２ － １ ９０３. ４６２ － １ ９０３. ４４２ － １ ９０３. ４１８ － １ ９０３. ３９１ － １ ９０３. ３６２ － １ ９０３. ３３０

Ｃｏ
ｐꎬｍ ４５４. ６５ ５９５. ０５ ５９７. ７１ ７３４. ８４ ８５１. ２９ ９４５. ３９ １ ０２０. ９２ １ ０８２. ０８

ＴｅｔｒａＧＨＮ Ｓｏ
ｍ ９７６. １７ １ １８３. ６９ １ １８７. ３８ １ ３７８. ４９ １ ５５５. ４０ １ ７１９. ２４ １ ８７０. ８６ ２ ０１１. ３１

Ｈｏ
ｍ － ２ ３７６. １９５ － ２ ３７６. １７６ － ２ ３７６. １７５ － ２ ３７６. １５０ － ２ ３７６. １２０ － ２ ３７６. ０８５ － ２ ３７６. ０４８ － ２ ３７６. ００８

ａꎬＵｎｉｔｓ:Ｃｏ
ｐꎬｍ: Ｊ / (ｍｏｌ􀅰Ｋ)ꎻ Ｓｏ

ｍ: Ｊ / (ｍｏｌ􀅰Ｋ)ꎻ Ｈｏ
ｍ: ａ. ｕ.

　 　 Ｔａｂ. ２ ｓｈｏｗｓ ｔｈａｔ ａｌｌ ｔｈｅ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｆｕｎｃｔｉｏｎｓ
ｉｎｃｒｅａｓｅ ｅｖｉｄｅｎｔｌｙ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｒｉｓｅ ｏｆ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ. Ｔｈｅ
ｒｅａｓｏｎａｂｌｅ ｉｎｔｅｒｐｒｅｔａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｉｓ ｒｅｓｕｌｔ ｉｓ ｔｈａｔ ｔｒａｎｓｌａ￣
ｔｉｏｎａｌꎬ ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ ａｎｄ ｒｏｔａｔｉｏｎａｌ ｍｏｖｅｍｅｎｔｓ ｓｔｒｅｎｇｔｈｅｎ
ａｓ ｔｈｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｉｎｃｒｅａｓｅｓꎬ ｓｏ ｔｈｅ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ
ｆｕｎｃｔｉｏｎｓ Ｈｏ

ｍ ａｎｄ Ｓｏ
ｍꎬ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｅｄ ｆｒｏｍ ｔｈｅｓｅ ｔｈｒｅｅ

ｍｏｖｅｍｅｎｔｓꎬ ｉｎｃｒｅａｓｅ ｅｖｉｄｅｎｔｌｙ. Ａｓ ｆｏｒ ｔｒａｎｓｌａｔｉｏｎａｌ
Ｃｏ

ｐꎬｍ ａｎｄ ｒｏｔａｔｉｏｎａｌ Ｃｏ
ｐꎬｍꎬ ｔｈｅｙ ａｒｅ ｃｏｎｓｔａｎｔ ｕｎｄｅｒ ｓｏｍｅ

ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎｓ. Ｏｎｌｙ ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ ｈｅａｔ ｃａｐａｃｉｔｙ ｄｅｐｅｎｄｓ
ｏｎ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ. Ｔｈｅ ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ ｍｏｖｅｍｅｎｔ ｉｓ ｗｅａｋ
ｗｈｅｎ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｉｓ ｌｏｗꎬ ｓｏ ｔｈｅ ｍａｉｎ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓ ｔｏ
Ｃｏ

ｐꎬｍ ｃｏｍｅ ｆｒｏｍ ｔｈｅ ｔｒａｎｓｌａｔｉｏｎ ａｎｄ ｒｏｔａｔｉｏｎ ｏｆ ｍｏｌｅ￣
ｃｕｌｅꎬ ｗｈｉｌｅ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｒｉｓｅ ｏｆ ｔｈｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅꎬ ｔｈｅ ｖｉｂｒａ￣
ｔｉｏｎａｌ ｍｏｖｅｍｅｎｔ ｉｓ ｉｎｔｅｎｓｉｆｉｅｄ ａｎｄ ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ ｍａｋｅｓ
ｍｏｒｅ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓ ｔｏ Ｃｏ

ｐꎬｍꎬ ｗｈｉｃｈ ｌｅａｄｓ ｔｏ ｔｈｅ ｉｎｃｒｅａｓｅ
ｉｎ Ｃｏ

ｐꎬｍ ｖａｌｕｅｓ.
Ｉｎ ａｄｄｉｔｉｏｎꎬ Ｃｏ

ｐꎬｍ ａｎｄ Ｓｏ
ｍ ｌｉｎｅａｒｌｙ ｉｎｃｒｅａｓｅ ｗｉｔｈ ｔｈｅ

ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ —ＯＮＯ２ ｇｒｏｕｐｓ ａｎｄ —ＣＨ２—Ｏ—ＣＨ２—
ＣＨ(ＯＮＯ２)— ｇｒｏｕｐｓ ( ＮＧꎬ ＤＧＴＮａꎬ ＴｒｉＧＰＮａꎬ Ｔｅ￣
ｔｒａＧＨＮａꎬ ｎ ＝ ０ꎬ１ꎬ２ꎬ３)ꎬ ｗｈｉｌｅ Ｈｏ

ｍ ｌｉｎｅａｒｌｙ ｄｅｃｒｅａｓｅｓ.
Ｆｉｇ. ２ ｐｒｏｖｉｄｅｓ ｔｈｅ ｌｉｎｅａｒ ｒｅｌａｔｉｏｎｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｓｕｂｓｔｉ￣
ｔｕｅｎｔ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ —ＣＨ２—Ｏ—ＣＨ２—ＣＨ ( ＯＮＯ２ )—
(ｎ) ａｎｄ ｔｈｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｆｕｎｃｔｉｏｎｓ ａｔ

２９８. １５ Ｋꎬ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ. Ｔｈｅ ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ
ａｒｅ ａｌｌ ｂｉｇｇｅｒ ｔｈａｎ ０. ９９８ ９. Ｏｎ ｔｈｉｓ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎꎬ Ｃｏ

ｐꎬｍꎬ
Ｓｏ

ｍꎬ ａｎｄ Ｈｏ
ｍ ｃｈａｎｇｅ ｏｎ ａｖｅｒａｇｅ ｂｙ １２６. ７９ Ｊ / (ｍｏｌ􀅰

Ｋ)ꎬ ２１７. ７５ Ｊ / (ｍｏｌ􀅰Ｋ)ꎬ ａｎｄ － ４７２. ７２ ｋＪ / ｍｏｌꎬ ｒｅ￣
ｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ ｗｈｅｎ ｍｏｒｅ —ＣＨ２—Ｏ—ＣＨ２—ＣＨ
(ＯＮＯ２)— ｇｒｏｕｐｓ ａｒｅ ｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄ.

　 　 　
Ｆｉｇ. ２　 Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ

ｆｕｎｃｔｉｏｎｓ ａｎｄ ｔｈｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ
—ＣＨ２—Ｏ—ＣＨ２—ＣＨ(ＯＮＯ２)— (ｎ) ａｔ ２９８. １５ Ｋ

３　 Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ

Ｆｒｏｍ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ ａｎｄ ａｎａｌｙｓｅｓ ｏｆ ｔｈｅ
ＩＲ ｓｐｅｃｔｒａ ａｎｄ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｇｌｙｃｅｒｙｌ ｎｉ￣

􀅰４２􀅰 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 爆　 破　 器　 材　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 第 ４７ 卷第 ６ 期



ｔｒａｔｅｓ ａｔ ｔｈｅ Ｂ３ＬＹＰ / ６￣３１Ｇ∗ ｌｅｖｅｌꎬ ｔｈｅ ｆｏｌｌｏｗｉｎｇ ｃｏｎ￣
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