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摘要  

采用密度泛函理论(DFT)方法在B3LYP/6-31＋G(d,p)水平上对聚甲醛二甲基醚(PODE)系列化合物进行了全优

化和振动分析计算, 获得了该系列化合物的最优构型及热力学函数值. 通过设计等键反应计算了PODE的生成热, 
并进一步计算了生成PODE的反应平衡常数及转化率, 进而判断这些反应的热力学可行性.  
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