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　　Ａ　ｙｅｌｌｏｗ　ｓｉｎｇｌｅ　ｃｒｙｓｔａｌ　ｗｉｔｈ　ｄｉｍｅｎｓｉｏｎｓ　０．３４ｍｍ
×０．２７ｍｍ×０．１９ｍｍ　ｗａｓ　ｐｕｔ　ｏｎ　ａ　Ｂｒｕｋｅｒ　ＳＭＡＲＴ

ＣＣＤ Ⅱｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒ　ｅｑｕｉｐｐｅｄ　ｗｉｔｈ　ａ　ｇｒａｐｈｉｔｅ－
ｍｏｎｏｃｈｒｏｍａｔｉｃ　Ｍｏｋａ　ｒａｄｉａｔｉｏｎ（０．７１０７３）ｂｙ　ｕ－
ｓｉｎｇφ－ωｓｃａｎ　ｍｏｄｅ．Ｏｕｔ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｔｏｔａｌ　３　８１３ｒｅｆｌｅｃ－
ｔｉｏｎｓ　ｃｏｌｌｅｃｔｅｄ　ｉｎ　ｔｈｅ　ｒａｎｇｅ　ｏｆ　２．６４°ｔｏ　２５．０９°．７３９
ｗｅｒｅ　ｕｎｉｑｕｅ（Ｒｉｎｔ＝０．０３３８）．Ａｎ　ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ　ｃｏｒｒｅｃ－
ｔｉｏｎ　ｂｙ　ｕｓｉｎｇ　ＳＡＤＡＢＳ　ｓｏｆｔｗａｒｅ　ｗａｓ　ａｐｐｌｉｅｄ．Ａ－
ｔｏｍｉｃ　ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ　ｏｆ　ａｔｏｍｓ　ｗｅｒｅ　ｄｉｓｓｏｌｖｅｄ　ｗｉｔｈ
ＳＨＥＬＸＳ－９７ｐｒｏｇｒａｍ　ｆｉｒｓｔｌｙ，ａｎｄ　ｔｈｅｎ　ａｔｏｍｉｃ　ｃｏｏｒ－
ｄｉｎａｔｅｓ　ａｎｄ　ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃ　ｔｈｅｒｍａｌ　ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ　ｏｆ　ａｌｌ
ａｔｏｍｓ　ｗｅｒｅ　ｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄ　ｆｒｏｍ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ　Ｆｏｕｒｉｅｒ
ｍａｐ．Ｔｈｅ　ｃｒｙｓｔａｌ　ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ　ｗａｓ　ｓｏｌｖｅｄ　ｂｙ　ｄｉｒｅｃｔ
ｍｅｔｈｏｄｓ　ｕｓｉｎｇ　ＳＨＥＬＸＳ－９７ｐｒｏｇｒａｍ．Ａｌｌ　ａｔｏｍｓ
ｗｅｒｅ　ｒｅｆｉｎｅｄ　ｂｙ　ｆｕｌｌ－ｍａｔｒｉｘ　ｌｅａｓｔ－ｓｑｕａｒｅｓ　ｔｅｃｈ－
ｎｉｑｕｅｓ　ｏｎ　Ｆ２ｗｉｔｈ　ＳＨＥＬＸＴＬ－９７．Ｔｈｅ　ｆｉｎａｌ　Ｒ　ｉｎｄｉ－
ｃｅｓ（Ｉ＞２σ（Ｉ））ｗｅｒｅ　Ｒ１＝０．０９１５，ｗＲ２＝０．１８２０．Ｔｈｅ
ｌａｒｇｅｓｔ　ｐｅａｋ　ａｎｄ　ｈｏｌｅ　ｏｎ　ｆｉｎａｌ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ　Ｆｏｕｒｉｅｒ
ｍａｐ　ｗｅｒｅ　１．２９８ａｎｄ－２．３６７ｅ．－３，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

２　Ｒｅｓｕｌｔｓ　ａｎｄ　Ａｎａｌｙｓｉｓ

Ｔｈｅ　ｓｉｎｇｌｅ　ｃｒｙｓｔａｌ　ｏｆ　Ｓ８ｗａｓ　ｒｅｃｒｙｓｔａｌｌｉｚｅｄ　ｕｎ－
ｄｅｒ　ｔｈｅ　ｍｉｘｔｕｒｅ　ｓｏｌｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｐｅｔｒｏｌｅｕｍ　ｅｔｈｅｒ　ａｎｄ
ｅｔｈｙｌ　ａｃｅｔａｔｅ　ａｔ　ｔｈｅ　ｃｏｎｓｔａｎｔ　ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ　ａｎｄ　ｉｓｏｌａ－
ｔｅｄ　ｆｒｏｍ　Ｃ．ｓｐｉｎｏｓａ　ｆｒｕｉｔｓ　ｆｏｒ　ｔｈｅ　ｆｉｒｓｔ　ｔｉｍｅ．Ｔｈｅ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ　ａｎｄ　ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ　ｏｆ　Ｓ８ｈａｖｅ　ｂｅｅｎ　ｉｎ－
ｖｅｓｔｉｇａｔｅｄ　ｂｙ　ｓｉｎｇｌｅ－ｃｒｙｓｔａｌ　Ｘ－ｒａｙ　ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃ
ａｎａｌｙｓｉｓ　ｃｒｙｓｔａｌｌｉｚｅｓ　ｉｎ　ｔｈｅ　ｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃ　ｓｙｓｔｅｍ．Ｔｈｅ
ｃｒｙｓｔａｌ　ｄａｔａ　ａｎｄ　ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ　ｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔ　ａｒｅ　ｇｉｖｅｎ　ｉｎ
Ｔａｂｌｅ　１．Ｔｈｅ　ａｔｏｍｉｃ　ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ　ａｎｄ　ｅｑｕｉｖａｌｅｎｔ　ｉｓｏ－
ｔｒｏｐｉｃ　ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔ　ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ　ａｒｅ　ｇｉｖｅｎ　ｉｎ　Ｔａｂｌｅ
２．Ｂｏｎｄ　ｌｅｎｇｔｈｓ　ａｎｄ　ｂｏｎｄ　ａｎｇｌｅｓ　ａｒｅ　ｌｉｓｔｅｄ　ｉｎ　Ｔａｂｌｅ
３．Ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃ　ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔ　ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ（２×１０３）

ｆｏｒ　ｔｉｔｌｅ　ｃｏｍｐｏｕｎｄ　ａｒｅ　ｌｉｓｔｅｄ　ｉｎ　Ｔａｂｌｅ　４．Ｔｏｒｓｉｏｎ
ａｎｇｌｅｓ　ｆｏｒ　ｔｉｔｌｅ　ｃｏｍｐｏｕｎｄ　ａｒｅ　ｌｉｓｔｅｄ　ｉｎ　Ｔａｂｌｅ　５ａｎｄ
Ｆｉｇｕｒｅ　１ｓｈｏｗｓ　ｔｈｅ　ｄｒａｗｉｎｇ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｍｏｌｅｃｕｌｅ　ｃｏｎｆｉｇ－
ｕｒａｔｉｏｎ　ａｎｄ　Ｆｉｇｕｒｅ　２ｓｈｏｗｓ　ｔｈｅ　ｐａｃｋｉｎｇ　ｄｉａｇｒａｍ　ｏｆ
ｔｈｅ　ｕｎｉｔ　ｃｅｌｌ　ｏｆ　ｃｏｍｐｏｕｎｄ．Ｗｅ　ｏｂｔａｉｎｅｄ　Ｓ８ｆｒｏｍＣ．
ｓｐｉｎｏｓａｆｒｕｉｔｓ　ｔｈｒｏｕｇｈ　ｓｅｐａｒａｔｉｏｎ　ａｎｄ　ｐｕｒｉｆｉｃａｔｉｏｎ，

ｂｕｔ　ｈｏｗ　ｉｔ　ｆｏｒｍｅｄ　ｗａｓ　ｓｔｉｌｌ　ｎｏｔ　ｃｌｅａｒ，ｍａｙｂｅ　ａｓ　ｔｈｅ
ｒｅｐｏｒｔ　ｗｅｎｔ　ｔｈｅ　ｂｉｏｃｈｅｍｉｃａｌ　ｐａｔｈｗａｙ　ｌｅａｄｉｎｇ　ｔｏ　ｔｈｅ
ａｃｃｕｍｕｌａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｅｌｅｍｅｎｔａｌ　ｓｕｌｐｈｕｒ　ｒｅｍａｉｎｅｄ　ｕｎｅｘ－
ｐｌａｉｎｅｄ（Ｌｏｇｎａｙ，ｅｔ　ａｌ．，１９９３），ｍａｙｂｅ　ｏｔｈｅｒ　ｒｅａｓｏｎｓ
ｎｅｅｄ　ｔｏ　ｂｅ　ｆｕｔｈｅｒ　ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎ．

８５２ 广　西　植　物　　　 　　　　　　　　　　　　　　３２卷



Ｔａｂｌｅ　１　Ｃｒｙｓｔａｌ　ｄａｔａ　ａｎｄ　ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ　ｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔ
ｆｏｒ　ｔｉｔｌｅ　ｃｏｍｐｏｕｎｄ

Ｉｔｅｍ　 Ｐａｒａｍｅｔｅｒ
Ｅｍｐｉｒｉｃａｌ　ｆｏｒｍｕｌａ　 Ｓ８
Ｆｏｒｍｕｌａ　ｗｅｉｇｈｔ　 ２５６．４８
Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ　 ２９６（２）Ｋ
Ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ　 ０．７１０７３
Ｃｒｙｓｔａｌ　ｓｙｓｔｅｍ，ｓｐａｃｅ　ｇｒｏｕｐ　 Ｏｒｔｈｏｒｈｏｍｂｉｃ，Ｆｄｄｄ
Ｕｎｉｔ　ｃｅｌｌ　ｄｉｍｅｎｓｉｏｎｓ　 ａ＝１０．４５６（７），α＝９０ｄｅｇ

ｂ＝１２．９０８（９），β＝９０ｄｅｇ
ｃ＝２４．４８３（１７），γ＝９０ｄｅｇ

Ｖｏｌｕｍｅ　 ３３０５（４）３

Ｚ，Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ　ｄｅｎｓｉｔｙ　 １６，２．０６２Ｍｇ／ｍ３

Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ　ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ　 ２．０６１ｍｍ－１

Ｆ（０００） ２　０４８
Ｃｒｙｓｔａｌ　ｓｉｚｅ　 ０．３４ｍｍ×０．２７ｍｍ×０．

１９ｍｍ
Ｔｈｅｔａ　ｒａｎｇｅ　ｆｏｒ　ｄａｔａ　ｃｏｌｌｅｃｔｉｏｎ　 ２．６４ｔｏ　２５．０９ｄｅｇ
Ｌｉｍｉｔｉｎｇ　ｉｎｄｉｃｅｓ －５≤ｈ≤１２，－１５≤ｋ≤１５，

－２９≤ｌ≤２９
Ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓ　ｃｏｌｌｅｃｔｅｄ／ｕｎｉｑｕｅ　 ３８１３／７３９（Ｒｉｎｔ＝０．０３３８）
Ｃｏｍｐｌｅｔｅｎｅｓｓ　ｔｏ　ｔｈｅｔａ＝２５．０９　 １００．０％
Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ　ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ　 Ｎｏｎｅ
Ｍａｘ．ａｎｄ　Ｍｉｎ．ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎ　 ０．７０１７ａｎｄ　０．５４００
Ｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔ　ｍｅｔｈｏｄ　 Ｆｕｌｌ－ｍａｔｒｉｘ　 ｌｅａｓｔ－ｓｑｕａｒｅｓ

ｏｎ　Ｆ２

Ｄａｔａ／ｒｅｓｔｒａｉｎｔｓ／ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ　 ７３９／０／３７
Ｇｏｏｄｎｅｓｓ－ｏｆ－ｆｉｔ　ｏｎ　Ｆ２　 １．０４６
Ｆｉｎａｌ　Ｒ　ｉｎｄｉｃｅｓ［Ｉ＞２σ（Ｉ）］ Ｒ１＝０．０９１５，ｗＲ２＝０．１８２０
Ｒ　ｉｎｄｉｃｅｓ（ａｌｌ　ｄａｔａ） Ｒ１＝０．０９３９，ｗＲ２＝０．１８４６
Ｌａｒｇｅｓｔ　ｄｉｆｆ．ｐｅａｋ　ａｎｄ　ｈｏｌｅ　 １．２９８ａｎｄ－２．３６７ｅ．－３

Ｔａｂｌｅ　２　Ａｔｏｍｉｃ　ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ（×１０４）ａｎｄ　ｅｑｕｉｖａｌｅｎｔ
ｉｓｏｔｒｏｐｉｃ　ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔ　ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ
（２×１０３）ｆｏｒ　ｔｉｔｌｅ　ｃｏｍｐｏｕｎｄ

Ａｔｏｍ　 ｘ　 ｙ　 ｚ　 Ｕｅｑ
Ｓ（２） ３４１（１） ７８０３（１） ４２３８（１） ３９（１）
Ｓ（３） －４２８（１） ７２９８（１） ４９５９（１） ３７（１）
Ｓ（４） １０５６（１） ７０２７（１） ５４８６（１） ３７（１）
Ｓ（１） ３５９（１） ６５７８（１） ３７０５（１） ３６（１）

　Ｕ（ｅｑ）ｉｓ　ｄｅｆｉｎｅｄ　ａｓ　ｏｎｅ　ｔｈｉｒｄ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｔｒａｃｅ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｏｒｔｈｏｇｏｎａｌｉｚｅｄ　Ｕｉｊ
ｔｅｎｓｏｒ

Ｔａｂｌｅ　３　Ｂｏｎｄ　ｌｅｎｇｔｈｓ［］ａｎｄ　ａｎｇｌｅｓ
［°］ｆｏｒ　ｔｉｔｌｅ　ｃｏｍｐｏｕｎｄ

Ｂｏｎｄ　ｌｅｎｇｔｈｓ　 Ｂｏｎｄ　ａｎｇｌｅｓ

Ｓ（２）－Ｓ（３） ２．０４６４（１９）
Ｓ（３）－Ｓ（２）－Ｓ（１） １０７．９０（８）
Ｓ（２）－Ｓ（１） ２．０４９（２）
Ｓ（２）－Ｓ（３）－Ｓ（４） １０７．４５（９）
Ｓ（３）－Ｓ（４） ２．０４８（２）
Ｓ（４）＃１－Ｓ（４）－Ｓ（３） １０８．５２（８）
Ｓ（４）－Ｓ（４）＃１　 ２．０４６（３）
Ｓ（１）＃１－Ｓ（１）－Ｓ（２） １０９．１５（８）
Ｓ（１）－Ｓ（１）＃１　 ２．０４６（３）

　　Ｓｙｍｍｅｔｒｙ　ｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ　ｕｓｅｄ　ｔｏ　ｇｅｎｅｒａｔｅ　ｅｑｕｉｖａｌｅｎｔ　ａｔｏｍｓ：
＃１－ｘ＋１／４，－ｙ＋５／４

Ｔａｂｌｅ　４　Ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃ　ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔ　ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ
（２×１０３）ｆｏｒ　ｔｉｔｌｅ　ｃｏｍｐｏｕｎｄ

Ｕ１１ Ｕ２２ Ｕ３３ Ｕ２３ Ｕ１３ Ｕ１２

Ｓ（２） ５０（１） ３０（１） ３５（１） ９（１） －４（１） １（１）
Ｓ（３） ３６（１） ４２（１） ３４（１） －２（１） ５（１） １０（１）

Ｓ（４） ５３（１） ３２（１） ２７（１） －８（１） －５（１） ３（１）

Ｓ（１） ２７（１） ５５（１） ２７（１） －３（１） －６（１） －２（１）

　Ｔｈｅ　ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃ　ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔ　ｆａｃｔｏｒ　ｅｘｐｏｎｅｎｔ　ｔａｋｅｓ　ｔｈｅ　ｆｏｒｍ：－２
ｐｉ　２［ｈ２　ａ＊２　Ｕ１１＋．．．＋２ｈｋ　ａ＊ｂ＊ Ｕ１２］

Ｔａｂｌｅ　５　Ｔｏｒｓｉｏｎ　ａｎｇｌｅｓ［°］ｆｏｒ　ｔｉｔｌｅ　ｃｏｍｐｏｕｎｄ

Ｓ（１）－Ｓ（２）－Ｓ（３）－Ｓ（４） １００．７５（８）

Ｓ（２）－Ｓ（３）－Ｓ（４）－Ｓ（４）＃１ －９８．８４（９）

Ｓ（３）－Ｓ（２）－Ｓ（１）－Ｓ（１）＃１ －９７．９８（９）

　Ｓｙｍｍｅｔｒｙ　ｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ　ｕｓｅｄ　ｔｏ　ｇｅｎｅｒａｔｅ　ｅｑｕｉｖａｌｅｎｔ　ａｔｏｍｓ：＃１
－ｘ＋１／４，－ｙ＋５／４

Ｆｉｇ．１　Ｔｈｅ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｔｉｔｌｅ　ｃｏｍｐｏｕｎｄ

Ｆｉｇ．２Ｐａｃｋｉｎｇ　ｄｉａｇｒａｍ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｕｎｉｔ　ｃｅｌｌ　ｏｆ　ｔｉｔｌｅ　ｃｏｍｐｏｕｎｄ

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ

Ａｏ　ＭＺ（敖明章），Ｇａｏ　ＹＹ（高莹莹），Ｙｕ　ＬＪ（余龙江）．２００７．Ａｄ－

９５２２期　　　　　　　　　　李海军等：刺山柑果实中硫单质的分离与晶体结构
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在群落及生境的保护。
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