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环己烷的热裂解机理 

翟高红;王惠;杨海峰;冉新权;王育彬;文振翼 

西北大学化学系； 西北大学现代物理研究所，西安 710069 

摘要： 

用Gaussian 98程序包中AM1法和DFT方法，对液相沉积法制碳/碳（C/C）复合材料的碳源化合物环己烷的热解机

理做了量子化学理论研究.通过对化合物6种可能的热裂解路径的热力学和动力学计算，找到了环己烷热裂解的主反

应路径.结果表明：(1) AM1与DFT计算均显示，断裂C－C键，最终生成乙烯和2 丁烯的反应通道是环己烷的主要

裂解通道，与质谱数据吻合; (2) 除主反应路径外,余下的由易到难生成化合物的顺序为甲基环戊烷 >环己烯 >4
甲基环戊烯 >1，3 丁二烯; (3) AM1方法可以很好地推测较大分子体系的热裂解机理，而DFT方法计算的热力学

量更接近实验数据. 
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