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摘要： 

用密度泛函理论(DFT)的B3LYP/6-311G(d, p)和Müller-Plesset微扰理论的MP2/6-31G(d)方法，优化了AMT(2-氨
基-5-巯基-1,3,4-噻二唑)各种异构体和过渡态结构的几何构型，并对它们的电子结构、振动光谱和化学键性质进行

了研究.还研究了AMT异构体的互变机理，提出了AMT异构体aÛ bÛ cÛ dÛ a的循环式互变途径.进一步完成了对

AMT异构体成键方式的自然键轨道(NBO)分析. 
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