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摘要： 

采用溶剂法和B3LYP/6-31G(d)基组研究了甲基含氢二氯硅烷的醇解反应.结果表明，反应分二步进行，其一步和二

步醇解均为放热反应，并得出了反应的最佳温度、醇与硅烷的最佳配比、最佳进样方式、主反应和副反应的活化能

及其可能的反应途径曲线.计算结果和实验结果较为一致. 
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