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摘要   采用6-311G全电子基函数和B3p86方法对聚苯乙烯-二乙烯基苯(polystyrene-divinylbenzene， SDB)单体

之一的苯乙烯分子结构进行优化计算。根据热力学原理,计算得到SDB官能团分子氢氚取代反应在不同温度下的

标准生成自由能函变、反应平衡常数及氚气和氢气的反应平衡压力比。结果表明, 温度的升高不利于氢氚取代反

应T2(g)+SDB(H2)(s)→H2(g) +SDB(T2)(s)正向进行，这与Pt/SDB疏水催化剂在氢 水同位素交换的催化反应实验

过程中的氢氚取代研究结论一致。   
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Abstract  

 The present paper reports a thermodynamic study for the substitution of tritium for hydrogen fro
m vinylbenzene (VB)—one of the monomers of polystyrene divinylbenzene (SDB) by means o
f the density function theory (DFT) B3P86 method at 6-311G base level. The thermodynamic fun
ctions are calculated at different temperature. The standard formation functions, the equilibrium co
nstants and 

the equilibrium pressure ratios of tritium and hydrogen gas for monomer VB molecules at differen
t temperature have been calculated. The calculation 

results show that the elevation of temperature does not favor the substitution reaction of T2(g)+S

DB(H2)(s)→H2(g) +SDB(T2)(s). This conclusion is in good agreement with some experimental inv

estigations.   
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