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煤显微组分分子结构模型的量子化学研究 
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  摘要  采用分子力学和半经验量子化学方法，研究了神木煤显微组分的分子结构模型，比
较了镜质组和惰质组分子模型的能量构成、不同类型键的键长和键裂解能。研究结果表明，
扭转能和范德华能是分子中的主要作用力，取代基对体系能量有明显影响，烷基取代基使体
系能量增加，而苯基取代基使体系能量降低；脂肪C—C键长比芳香C—C键长长，说明脂肪C—
C在受热过程中比芳香C—C更容易断裂分解。对各键裂解能的计算结果表明，Car—Cal键的裂
解能高于Cal—Cal，Car—O醚键的裂解能高于Cal—O醚键。而惰质组结构模型中除C—O醚键
外，各键的裂解能均高于镜质组，说明惰质组结构模型比镜质组有较高的热稳定性。
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