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Interaction between Nitromethane and Amino, Hydroxyl Compounds 
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A 

利用密度泛函理论方法，在B3LYP/6-311++G**水平下研究了硝基甲烷与乙二胺、乙二

醇、1,1-二氨基丙烷和1,1,3-丙三醇的相互作用。通过基组重叠误差和零点能校正，得

到它们的相互作用能。结果表明,硝基甲烷与1,1,3-丙三醇的相互作用能为-

19.90kJ/mol；含有多羟基的化合物可增加硝基化合物的热稳定性。通过热重分析方法

检测添加1,1,3-丙三醇前后硝基甲烷的完全失重温度，发现添加微量1,1,3-丙三醇可明显

提高硝基甲烷的完全失重温度和热稳定性。计算结果与实验数据吻合。  
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