
引用信息：  LAN Rong; LI Hao-ran; HAN Shi-jun. Acta Phys. -Chim. Sin., 2005, 21
(11): 1295-1298  [蓝蓉;李浩然;韩世钧. 物理化学学报, 2005, 21(11): 1295-1298]

本期目录 | 下期目录 | 过刊浏览 | 高级检索                                                            [打印本页]   [关闭] 

扩展功能 

本文信息

PDF(169KB)

服务与反馈

把本文推荐给朋友   

加入我的书架 

加入引用管理器 

引用本文 

Email Alert 

文章反馈 

浏览反馈信息 

本文关键词相关文章

1H NMR化学位移

氢键

格子流体理论

醇

本文作者相关文章

蓝蓉

李浩然

韩世钧

基于LFHB 理论模型关联和预测醇+惰性溶剂的1H NMR 化学位移 

蓝蓉; 李浩然; 韩世钧 

浙江大学化学系, 杭州 310027 

摘要： 

运用含氢键缔合的格子流体状态方程(LFHB), 仅用一个参数关联了一元醇-惰性溶剂共17个体系29套1H NMR化学

位移数据. 并且用关联参数成功预测了不同温度下丁醇+环己烷的化学位移. 所得结果与化学缔合理论的结果进行了

比较. 对于某些体系在稀浓度范围LFHB的计算氢键缔合度要低于化学缔合理论的结果. 并且分析了LFHB理论中的物

理参数和化学参数对于缔合度计算的不同影响. 
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