­¿æ¹º¼ �×¾¤Áí°ÐºÚÀÇÀ �ÐºÚÀ¸±¶ÁÍ¿ �¯À¯ºÐÇûÀ �¯Æº¼
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�


�M�o�l�e�c�u�l�a�r� �S�t�r�u�c�t�u�r�e�s� �a�n�d� �R�h�e�o�l�o�g�i�c�a�l� �P�r�o�p�e�r�t�i�e�s� �o�f�


�T�h�e�r�m�o�t�r�o�p�i�c� �L�i�q�u�i�d� �C�r�y�s�t�a�l�l�i�n�e� �P�o�l�y�m�e�r�s�


�


�S�a�n�g� �O�u�k� �K�i�m�,� �T�a�e� �K�y�u�n� �K�i�m�,� �I�n� �J�a�e� �C�h�u�n�g�


�D�e�p�t�.� �o�f� �C�h�e�m�i�c�a�l� �E�n�g�i�n�e�e�r�i�n�g�,� �K�A�I�S�T�


�


�­¼Ð·


� �	�×¾¤Á �í°ÐºÚÀÂ´ �ç»½½ �¸±¶ÁÇÀ �­°÷Áº¼ú° �¡°ø°Ã½ÇÀ �ì¿ö¼ÑÇ �ç»½½ �è¹âÇ¡¿­¼ �ñºÔ·ÇµÂ´ �ô³ºÀ �â±è°ûÀ �­°µµ �×¹ �»³­¿º¼¸ÀÎ· �ÎÀØÇ �Ù´ç¾ÑÇ �æ¹é¸¸ÀÎ·ÇÀ �ÀÀë¿¡°É´º¼»À �¡°öÁí° �ÖÀÙ´.� �¯Æ÷È �ë¿¶À¡°ø°ÌÀ �¡°É´ÑÇ �­¿æ¹º¼ �×¾¤Á �í°ÐºÚÀÂ´ �¯Àæ¹º¼ �×¾¤Á �í°ÐºÚÀ¡¿ �ñºØÇ �¡°ø° �ú°¤ÁÌÀ �£°Ü´ÏÇí°,� �¹ºÕÇ¼ÃÇÀ �¦Á¶Á¡° �ë¿ÌÀÏÇç¸,� �¶¼¯À �üÇÂÅÜ¿¡¿µµ �Ù´ç¾ÑÇ �üÇÂÅÎ·ÇÀ �¡°ø°ÌÀ �¡°É´ÑÇ �åÀ¡Á»À �¡°öÁí° �ÖÀî¾ �¹¸ºÀ �¬¿¸±ÇÀ �ë´ó»ÌÀ �Çµî¾®Á �Ô¿Ù´.� �ÌÀ¯·ÑÇ �¬¿¸±éµÇÀ �á°ú°Î· �X�7�G�:� �p�-�H�y�d�r�o�x�y�b�e�n�z�o�i�c� �a�c�i�d�/�E�t�h�y�l�e�n� �t�e�r�e�p�h�t�h�a�l�a�t�e�ÇÀ �ø°ßÁÕÇ �úÆ®¸¡¿º½×Å£¸,� �V�e�c�t�r�a� �A�:� �p�-�H�y�d�r�o�x�y�b�e�n�z�o�i�c� �a�c�i�d�/�2�,�6�-�H�y�d�r�o�x�y�n�a�p�h�t�h�o�i�c� �a�c�i�d�ÇÀ �ø°ßÁÕÇ �úÆ®¸¡¿º½×Å£¸îµÇÀ �í°ÐºÚÀéµÌÀ �ÕÇº¼ �¬¿¸±Çµí° �ÖÀÙ´.� �


� �	�­¿æ¹º¼ �×¾¤Á �í°ÐºÚÀÂ´ �¯ÆÌÀÑÇ �¯À¯ºÐÇûÀ �Å°¿µéµ»À �ª³¸Å»³Â´ �Í°¸ÀÎ· �¸ºí°Çµî¾ �Ô¿Â´¥µ,� �ä± �Ï¿­È �Ã½£°(�l�o�n�g� �r�e�l�a�x�a�t�i�o�n� �t�i�m�e�)�[�1�,�2�]�,� �ú°Ã³¢° �¿Èú°(�l�a�r�g�e� �s�u�p�e�r�c�o�o�l�i�n�g� �b�e�h�a�v�i�o�r�)�[�3�,�4�]�,� �í°Â¿ �çÀá°¤Á­È �öÇó»(�h�i�g�h� �t�e�m�p�e�r�a�t�u�r�e� �r�e�c�r�y�s�t�a�l�l�i�z�a�t�i�o�n�)� �[�5�,�6�]�,� �×¾¤Á �µ¿ª¿¡¿­¼ÇÀ �¡Áµµ¡° �îµæ¹º¼ �µ¿ª¿¸ºÙ´ �õ´ �·³ºÀ �öÇó»[�7�,�8�]�îµÌÀ �×±Í°ÌÀÙ´.� �¯Æ÷È �ú°Ã³¢° �¿Èú°Í¿ �í°Â¿ �á°¤Á­È �öÇó»ºÀ �­¿æ¹º¼ �×¾¤Á �í°ÐºÚÀÇÀ �¯ÆÌÀÑÇ �á°¤Á­È �Å°¿µ¸ÀÎ·ÎºÍÅ �â±ÎÀÏÇÂ´ �¯Æº¼¸ÀÎ· �Ë¾Á·öÁí° �ÖÀÂ´¥µ,� �Õ¸úÀ �ú°Ã³¢° �¿Èú°Â´ �ë¿¶À¡Á �ÌÀó»ÇÀ �Â¿µµ¡¿­¼ �¹¿­¿ÑÇ �ÄÈ �Ã³¢°Ã½³Å �æ°ì¿ �ë¿¶À¡Á¡¿­¼ �ð°Ù¹Î· �á°¤Á­È �ÏÇöÁ �Ê¾í° �ÏÀ¤ÁÂ¿µµî±öÁ �ú°Ã³¢° �Çµú¾Ù´¡° �÷ÂûÃ �á°¤Á­ÈÏÇÂ´ �öÇó»»À �¡°®¸°Åç¸,� �í°Â¿ �çÀá°¤Á­ÈÂ´ �ë¿¶À¡Á �ÌÀó»ÇÀ �Â¿µµ¡¿­¼ �îµÂ¿ �á°¤Á­È¦¸ �ö¼àÇÒÇ �æ°ì¿ �ñºîµæ¹ó»¡¿ �ÜÀù·Çµî¾ �ÖÀÂ´ �á°¤ÁéµÌÀ �üÀÜ´åÈ§¸ÏÇ¡¿­¼ �á°¤Á­È¦¸ �¡°Ó¼ÏÇ©¿ �Ã½£°¡¿ �ûµó¶ �¡ÁºÅ �¯Æº¼ÌÀ �õÁ¡°ÏÇÂ´ �öÇó»»À �æ¶ÑÇÙ´.� �ÌÀ¯·ÑÇ �öÇó»éµºÀ �Õ¾¡¿­¼ �ð¾Þ±ÑÇ �X�7�G�ª³ �V�e�c�t�r�a� �s�e�r�i�e�s�îµ �ë´ÎºÐºÇÀ �­¿æ¹º¼ �×¾¤Á �í°ÐºÚÀ¡¿­¼ �Ù´¥¸ �­¿ÌÀÂ·»À �®°Â´ �æ°ì¿ �ÑÇ �°¹úÁÌÀ �°°ºÀ �Â¿µµ¡¿­¼ �­¼Î· �Ù´¥¸ �¡ÁºÅ¯Æº¼»À �®°Â´ �¡ÁºÅ¯Æº¼ÇÀ �÷Èº½×Å¹·Ã½º½(�h�y�s�t�e�r�e�s�i�s�)�¦¸ �ÊÃ¡·ÏÇÂ´ �Í°¸ÀÎ· �à¹ôÇ®Á �Ô¿í°,� �ÌÀÎ· �ÎÀØÇ �ÌÀ¦Áî±öÁÇÀ �­¿æ¹º¼ �×¾¤Á �í°ÐºÚÀÇÀ �¯À¯ºÐÇûÀ �¯Æº¼ �¬¿¸±ª³ �¡°ø° �¶ÁÇ°ÇÀ �üÇº¼ �ú°¤Á¡¿­¼ �¹¸ºÀ �¥Èõ¶»À �úºî¾ �Ô¿Ù´.� �


� �	�»º �¬¿¸±¡¿­¼Â´ �ÌÀ¯·ÑÇ �­¿æ¹º¼ �×¾¤Á �í°ÐºÚÀÇÀ �¹ºâÀÑÇ �¯À¯ºÐÇûÀ �Å°¿µ»À �ÐºÚÀÐ·ûÀÎÀ �ü°¡Á¡¿­¼ �ÌÀØÇÏÇí°ÚÀ,� �á°¤Á­ÈÒÇ �ö¼ �ÖÀÂ´ �p�-�A�c�e�t�o�x�y�b�e�n�z�o�i�c� �a�c�i�d� �(�P�H�B�)� �Ü´®·¼ÃÇÀ �¶Áº¼»À �¯º­ÈÃ½°Åç¸ �ÕÇº¼ÑÇ �í°ÐºÚÀéµ¡¿ �ë´ØÇ �N�M�R�,� �D�S�C� �×¹ �¯À¯ºÐÇûÀ �øÃ¤Á»À �ëÅÏÇ©¿ �Ç½èÇÏÇ´¿¸Àç¸,� �ÌÀÎ·ÎºÍÅ �í°ÐºÚÀ �ç»½½ �»³ÇÀ �Ü´®·¼Ã �¬¿Ó¼ �Ðº÷Æ¡° �­¿æ¹º¼ �×¾¤Á �í°ÐºÚÀÇÀ �á°¤Á­È �Å°¿µ,� �×¹ �¯À¯ºÐÇûÀ �¯Æº¼¡¿ �Ì¹¡ÄÂ´ �µ¿âÇ»À �ì»ìÆ¸ºí°ÚÀ �ÑÇÙ´.�


�


�Ç½èÇ


� �	�í°ÐºÚÀÇÀ �ÕÇº¼ºÀ �n�-�(�(�-�C�a�r�b�o�x�y�a�l�k�y�l�e�n�e�)� �t�r�i�m�e�l�l�i�t�i�c� �i�m�i�d�e� �(�T�4�)�Í¿ �2�,�6�-�D�i�a�c�e�t�o�x�y�n�a�p�h�t�h�a�l�e�n�e� �(�D�A�N�)� �×¹ �p�-�A�c�e�t�o�x�y�b�e�n�z�o�i�c� �a�c�i�d� �(�P�H�B�)�¦¸ �ë¿¶Àó»ÂÅ¡¿­¼ �¡¿º½×Å£¸­È �Ý¹ÀÀÃ½ÑÄ �àÇÏÇ´¿¸Àç¸,� �P�H�B�ÇÀ �¶Áº¼»À �Ù´½Àú° �°°ÌÀ �¯º­ÈÃ½°Åç¸ �ßÁÕÇÏÇ´¿Ù´.� �


�


��� �E�M�B�E�D� �M�S�D�r�a�w� � �������


� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � �C�P�H�A�:� �x�=�0�.�5�,� �C�P�H�B�:� �x�=�1�,� �C�P�H�C�:� �x�=�2�


� � �


�1�2�5� �M�H�z� �1�3�C� �N�M�R� �(�B�r�u�k�e�r� �A�M�X� �F�T� �5�0�0�M�H�z� �N�M�R� �s�p�e�c�t�r�o�m�e�t�e�r�)�ºÀ �D�e�u�t�e�r�i�u�m�¸ÀÎ· �¡Ä¯ÈÈµ �t�r�i�f�l�u�o�r�o�a�c�e�t�i�c� �a�c�i�d�¡¿ �ë¿ØÇÃ½ÑÄ �P�H�B� �Ü´®·¼ÃÇÀ �«Ä£¸¸ºÒ´ �«Ä»º»À �¤Á®· �Ðº®¼ÏÇâ± �§ÀØÇ �ÞÆº½ �¢°µµ �4�5�o�,� �a�c�q�u�i�s�i�t�i�o�n� �t�i�m�e� �4�.�7� �s�e�c�,� �×±®¸í° �öÁ¬¿ �Ã½£° �2�0� �s�e�c�Î· �øÃ¤ÁÏÇ´¿Ù´[�9�]�.� �á°¤Á­È �Ó¼µµÇÀ �øÃ¤ÁºÀ �D�S�C� �(�D�u� �P�o�n�t� �9�1�0� �a�n�a�l�y�z�e�r�)�Î· �úÁÒ¼ �ë´â±ÏÇ¡¿­¼ �Â½Â¿ �Ó¼µµÂ´ �1�0� �o�C�/�m�i�n�Î· �øÃ¤ÁÏÇ´¿Ù´.� �¯À¯ºÐÇûÀ �øÃ¤ÁºÀ �P�h�y�s�i�c�a�l� �R�h�e�o�l�a�b� �M�C� �1�2�0� �r�h�e�o�m�e�t�e�r�¡¿­¼ �öÁ§¸ �5�0� �m�m�ÎÀ �P�a�r�a�l�l�e�l� �P�l�a�t�e� �c�e�l�l�»À �ç»ë¿ÏÇ©¿ �g�a�p� �s�i�z�e�Â´ �0�.�5� �m�m�Î· �Ç½èÇÏÇ´¿Ù´.� �Ã½íÆºÀ �2�5�0� �o�C�ÇÀ �h�o�t� �p�r�e�s�s�¡¿­¼ �öÁ§¸ �2�5� �m�m�,� �Îµ²² �2� �m�m�ÎÀ �ðµº½©Å �üÇÂÅÎ· �¦Á¶ÁÏÇ´¿í°,� �Ç½èÇüÀ¡¿ �6�0�o�C�øÁø° �À¿ìº¡¿­¼ �2�4�Ã½£° �ÌÀó» �æÃÐº÷È �»¸°¸ �ÄÈ �ç»ë¿ÏÇ´¿Ù´.� �ð¸çµ �¯À¯ºÐÇûÀ �øÃ¤ÁºÀ �ÌÀüÀÇÀ �­¿ÌÀÂ·»À �¦ÁÅ°ÏÇâ± �§ÀØÇ �Ã½íÆ»À �r�h�e�o�m�t�e�r�¡¿ �l�o�a�d�i�n�g�ÑÇ �ÄÈ �2�7�0� �o�C�¡¿­¼ �1�0�Ðº£° �¯ÀöÁÑÇ �ÄÈ �àÇÏÇ´¿Ù´.�


�


�á°ú° �×¹ �äÅÐ· �


� �	�F�i�g�.�1�ºÀ �P�H�B� �Ü´®·¼ÃÇÀ �«Ä£¸¸ºÒ´ �«Ä»ºéµÇÀ �1�3�C� �N�M�R� �øÃ¤Á �á°ú°¦¸ �ª³¸Å»³í° �ÖÀÙ´.� �©¿â±­¼P�H�B�-�P�H�B�Î· �¬¿á°Èµ �Í°ÇÀ �ñº²À»À �Ë¾ �ö¼ �ÖÀÂ´¥µ,� � �ç»½½»³ÇÀ �Ü´®·¼Ã �Ðº÷Æ¡° �Ï¿üÀÑÇ �ÒºÔ±¢Ä �Ðº÷Æ¦¸ �ª³¸Å½³Ù´é¸,� �P�H�B�¢³®¸ �¬¿á°Éµ �®Èü·ºÀ �P�H�B�Í¿ �D�A�N�ÇÀ �¶Áº¼ñº¡¿ �ÇÀØÇ­¼¸¸ �á°¤ÁÉµ �Í°ÌÀÇ¹Î· �


�


�


��� �E�M�B�E�D� �W�o�r�d�.�P�i�c�t�u�r�e�.�6� � �������


��� �E�M�B�E�D� �W�o�r�d�.�P�i�c�t�u�r�e�.�6� � �������


� �F�i�g�.� �1�.� �1�3�C� �N�M�R� �p�e�a�k�s� �o�f� �C�a�r�b�o�n�y�l� �C�a�r�b�o�n�s� � � � � � � � � �F�i�g�.� �2�.� �M�o�l�e� �%� �o�f� �P�H�B� �d�i�r�e�c�t�l�y� �c�o�n�n�e�c�t�e�d� �t�o� �


� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � �a�n�o�t�h�e�r� �P�H�B�


�


�	��� �E�M�B�E�D� �E�q�u�a�t�i�o�n�.�2� � �������


�


�¸ÀÎ· �ÇµÚ°öÁ¸¸,� �N�M�R� �øÃ¤Á �á°ú°¡¿­¼Â´ �F�i�g�.�2�¡¿ �ª³¸Å­³ �Ù¹Í¿ �°°ÌÀ �P�H�B�¢³®¸ÇÀ �¬¿á°»À �±¼£ÈÏÇÂ´ �Í°¸ÀÎ· �ª³¸Åµ³¸Àç¸,� �


� �


�	��� �E�M�B�E�D� �E�q�u�a�t�i�o�n�.�2� � �������


�


�Í¿ �°°ÌÀ �±¼£Èµµ �è°ö¼(�p�r�e�f�e�r�e�n�c�e� �f�a�c�t�o�r�:� �m�)� �[�9�]�¦¸ �¤ÁÇÀØÇ �ÙÁ �æ°ì¿ �m� �=� �1�.�2�ÓÀ»À �Ë¾ �ö¼ �ÖÀú¾Ù´.� �


�


�


��� �E�M�B�E�D� �W�o�r�d�.�P�i�c�t�u�r�e�.�6� � �������


�F�i�g�.� �3�.� �M�o�l�e� �p�e�r�c�e�n�t� �o�f� �P�H�B� �u�n�i�t�s� �i�n� �s�e�q�u�e�n�c�e�s� �o�f� �v�a�r�i�o�u�s� �l�e�n�g�t�h�s�


�a�s� �c�a�l�c�u�l�a�t�e�d� �f�r�o�m� �t�h�e� �p�r�o�b�a�b�i�l�i�t�y� �m�o�d�e�l�


�


�


�	�F�i�g�.�3�¡¿Â´ �ÕÇº¼ÑÇ �¼¼ �ø°ßÁÕÇ¼ÃÇÀ �P�H�B� �¶Áº¼¡¿ �ë´ØÇ �±¼£Èµµ �è°ö¼ �ð¸¨µ»À �ÌÀë¿ÏÇ©¿ �P�H�B� �íºÏ·ÇÀ �æ±ÌÀ �Ðº÷Æ¦¸ �ª³¸Å»³ �¸ºÒ¾Ù´.� � �C�P�H�A�ª³ �C�P�H�B�¡¿­¼Â´ �±¼£ÈµµÇÀ �÷ÂÌÀ¡° �P�H�B�íºÏ·ÇÀ �æ±ÌÀ �Ðº÷Æ¡¿ �©ÅÔ° �µ¿âÇ»À �ÖÁöÁÂ´ �ø¸ÏÇöÁ¸¸,� �C�P�H�C�¡¿­¼Í¿ �°°ÌÀ �P�H�B�ÇÀ �¶Áº¼ÌÀ �¹¸ºÀ �æ°ì¿¡¿Â´ �ç»½½ �»³¡¿ �á°¤Á­ÈÒÇ �ö¼ �ÖÀÂ´ �ä±P�H�B� �íºÏ·ÇÀ �ç¾ÌÀ �ó»ç´÷È �õÁ¡°ÏÇÂ´ �æ°âÇ»À �¸ºÓÀ»À �Ë¾ �ö¼ �ÖÀÙ´.� �ÑÇíÆ,� �×¾¤Á �í°ÐºÚÀÇÀ �á°¤Á­È �Å°¿µ»À �³¼í¸ÒÇ �§¶ �¡°åÀ �¹¸ÌÀ �¦ÁÃ½Çµí° �ÖÀÂ´ �W�i�n�d�l�e�[�1�0�]�ÌÀª³ �B�l�a�c�k�w�e�l�l� �[�1�1�]�ÇÀ �ð¸¨µ¡¿­¼Â´ �×¾¤Á �í°ÐºÚÀ¡¿­¼ �ç»½½£°ÇÀ �Ü´®·¼Ã �¬¿Ó¼ �ø¼­¼¡° �ÏÀ¡ÄÒÇ �§¶ �á°¤Á»À �üÇº¼ÒÇ �ö¼ �ÖÀÙ´í° �ÖÁåÀÏÇ´¿Ù´.� �ÌÀ¯·ÑÇ �­¿æ¹º¼ �×¾¤Á �í°ÐºÚÀÇÀ �á°¤Á­È �ð¸¨µ»À �Ù±Å°Î· �ä± �P�H�B� �íºÏ·ÌÀ �üÇº¼Çµé¸ �×¾¤Á �í°ÐºÚÀÇÀ �á°¤Á­È¦¸ �ËÃøÁÃ½´Å»À �ßÃÐ·ÒÇ �ö¼ �ÖÀÙ´.� �×±®¸ÏÇ©¿,� �»º �Ç½èÇ¡¿­¼Â´ �îµÂ¿á°¤Á­È �Ç½èÇ»À �ö¼àÇÑÇ �ÄÈ �×±¡¿ �ûµ¥¸ �ë¿¶À �ß¹­¿®·»À �øÃ¤ÁÏÇ©¿ �P�H�B�ÇÀ �¶Áº¼¡¿ �ûµ¥¸ �á°¤Á­È �Ó¼µµ¦¸ �ñº³±ØÇ �¸ºÒ¾Ù´.� �×± �á°ú° �C�P�H�A�ª³ �C�P�H�B� �Ã½á·ÇÀ �æ°ì¿¡¿Â´ �á°¤Á­È �Ó¼µµ¡° �Ø±÷È �À´Á· �¯À®¸üÀÌÀ �Â¿µµÌÀó»ÇÀ �Â¿µµ¡¿­¼ �7�2� �Ã½£° �îµÂ¿á°¤Á­ÈÑÇ �ÄÈ¡¿µµ �Æ¾«¹±· �ë¿¶À �üÀÌÀ¡° �ª³¸Åª³öÁ �Ê¾Ò¾öÁ¸¸,� �ä± �P�H�B�íºÏ·éµÌÀ �¸ÁçÀÏÇÂ´ �C�P�H�C� �Ã½á·ÇÀ �æ°ì¿¡¿Â´ �îµÂ¿á°¤Á­È¦¸ �ö¼àÇÏÇöÁ �Ê¾ºÀ �æ°ì¿¡¿µµ �ë¿¶À¡ÁÌÀ �ª³¸Åª³Â´ �Í°»À �¼º �ö¼ �ÖÀú¾Ù´.� �á°¹± �P�H�B�ÇÀ �¶Áº¼ÌÀ �Ã´î¾ª³é¸ �P�H�B� �ç¾ÇÀ �ó»ë´ûÀ �õÁ¡°Í¿ �õ´Òºî¾ �P�H�B�¢³®¸ÇÀ �¬¿á°»À �±¼£ÈÏÇÂ´ �æ°âÇ¸ÀÎ· �ÎÀØÇ �á°¤Á­ÈÒÇ �ö¼ �ÖÀÂ´ �ä± �P�H�B�íºÏ·éµÇÀ �Ðº÷Æ¡° �õÁ¡°ØÇ �á°¤Á­È¡° �ËÃøÁÇµç¸,� �Ý¹é¸ �á°¤Á­ÈÒÇ �ö¼ �ÖÀÂ´ �Ü´®·¼Ã¡° �ç»½½ �»³¡¿ �ÒºÔ±¢ÄûÀ¸ÀÎ· �¸ÁçÀÏÇí° �ÖÀÂ´ �C�P�H�A�ª³ �C�P�H�B� �ø°ßÁÕÇ¼ÃÇÀ �æ°ì¿¡¿Â´ �á°¤Á­È �Ó¼µµ¡° �ó»ë´ûÀ¸ÀÎ· �Ê´ßÃî¾üÁ»À �Ë¾ �ö¼ �ÖÀÙ´.� �
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