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用PBE密度泛函方法计算了14种多硝基［60］富勒烯的最弱 C-N键离解能、C-N键平均

键离解能以及硝基的平均结合能。计算结果表明，最弱C-N键的离 解能为137.14～

158.51kJ/mol，C-N键的平均键离解能为168.56～177.78kJ/mol，硝基平均结合能为-

40.47～-50.92k J/mol。硝基数从2个增加到8个，键离解能的改变不大，但1,2连接模式

优于1,4连接模式， 多硝基［60］富勒烯的C-N键离解能受其对称性的影响较小。 
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