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摘要   运用HMO 和CNDO/2方法, 研究了二十多种苯胺类硝基衍生物的安定性. 随着分子中C-NO2 键级的增大, 
其撞击感度减小丶热它定性增强. 以孤立双键为参考基准的离域能判据, 
不能反映分子中基团位置对称定性的影响; 它的运用只能局限在基团相互位置影响不大的共轭体系中, 
作为本系列化合物它性的影响; 它的运用只能局限在基团相互位置影响不大的共轭体系中.
作为本系列化合物它定性的判据, C-NO2 键级较通常的离域能更为适用和直观; C-NO2 
键级判据也符合炸药起爆和热分解机理, 且与Delpuech 的 判据相一致. 
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Quantum chemical study on sensitivity and stability of aromatic nitro explosives i. nitro 
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