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叠氮二乙基铝和镓多聚体结构和性质的密度泛函理论研究

夏其英１，２，马登学２，杨吉民１

（１．临沂师范学院化学化工学院，山东 临沂 ２７６００５；

２．南京理工大学化工学院，江苏 南京 ２１００９４）

摘要：采用 ＤＦＴＢ３ＬＹＰ／ＳＤＤ方法系统研究了（Ｅｔ２ＭＮ３）ｎ（ｎ＝１－３，Ｍ＝Ａｌ，Ｇａ）体系。二聚体（Ｅｔ２ＭＮ３）２和三聚体

（Ｅｔ２ＭＮ３）３（Ｍ＝Ａｌ，Ｇａ）分别拥有四元环 Ｍ２Ｎ２和六元环 Ｍ３Ｎ３结构。与单体相比，二聚体（Ｅｔ２ＭＮ３）２和三聚体（Ｅｔ２ＭＮ３）３
（Ｍ＝Ａｌ，Ｇａ）的键长变化次序均为 Ｎα—Ｍ＞Ｎα—Ｎβ＞Ｎβ—Ｎγ≈Ｍ—Ｃ。二聚体（Ｅｔ２ＡｌＮ３）２的结合能比（Ｅｔ２ＧａＮ３）２低

３５．４４ｋＪ·ｍｏｌ－１，而三聚体（Ｅｔ２ＡｌＮ３）３的结合能比（Ｅｔ２ＧａＮ３）３低 ４５．６１ｋＪ·ｍｏｌ
－１
。热力学性质表明叠氮二乙基铝和镓体

系在 ２９８．２Ｋ温度下均以二聚体为主。在低于 ５００Ｋ的温度下，二聚化和三聚化反应在热力学上是有利的。

关键词：物理化学；（Ｅｔ２ＭＮ３）ｎ（ｎ＝１－３，Ｍ＝Ａｌ，Ｇａ）；密度泛函理论（ＤＦＴ）；结合能；
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《含能材料》进入 Ｅｌｓｅｖｉｅｒ重要数据库 ＳＣＯＰＵＳ
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内容更加全面，学科更加广泛，特别是在获取欧洲及亚太地区的文献方面，用户可检索出更多的文献数量，通过 Ｓｃｏｐｕｓ，用

户可以检索到 １９６６年以来的 ３０００多万条摘要和题录信息，以及 １９９６年以来所引用的参考文献。数据每日更新。
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