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阿司匹林的热解机理及热动力学研究 

徐芬;孙立贤;谭志诚;梁建国;周丹红;邸友莹;兰孝征;张涛 

中国科学院大连化学物理研究所,材料热化学实验室,大连 116023;湖南省药品检验所,长沙 410000; 辽宁师范大

学化学系,大连 116029 

摘要： 

在用热重法研究了阿司匹林的热稳定性实验的基础上,通过量子化学方法(ab initio DFT)计算了阿司匹林分子的键

级,据此计算结果提出了阿司匹林的热解机理,按此机理得到的理论计算值与实验结果一致;运用Freeman-Carroll、
Kissinger和Ozawa三种方法分别计算了阿司匹林的热解动力学参数:活化能(E)、反应级数(n)和指前因子(A),其热

解动力学方程为: dα/dt=4.74×1011[exp(－(100.34±5.18)×103/RT)](1－α)2.8±0.3;用差示扫描量热法测定的

该物质的熔点、摩尔熔化焓和摩尔熔化熵分别为(409.19 ± 0.22) K、(29.17 ± 0.41) kJ•mol-1和(71.09±1.06) 

J•mol-1•K-1.
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