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摘要:  采用量子化学从头算方法全优化计算了1，1′ 二甲基 5，5′ 偶氮四唑（1，1′ DM 5，5′ AT）和2，2′ 二甲

基 5，5′ 偶氮四唑（2，2′ DM 5，5′ AT）热分解反应位能曲线，探讨了它们的热分解机理。研究发现热分解按开环和

脱氮两步完成，推测的机理可由取代四唑的热分解实验和理论研究所支持。计算得到 1，1′ DM 5，5′ AT两步反应的活化

能分别为243 5、64 01?kJ/mol；2，2′ DM 5，5′ AT两步反应的活化能分别为152 3、44 67?kJ/mol. 二者的
热分解活化能都表明开环反应是速度控制步骤。前者的两步反应的活化能均大于后者的活化能。从动力学性质显示前者比后者
有更好的稳定性。 
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