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摘要： 

采用密度泛函理论的B3P86/6-31G**方法, 优化了β-HMX及其与H+、NH+4分别形成的复合物的稳定结构, 计算了

β-HMX以及复合物中最弱的N—NO2键解离能. 结果发现, HMX与H+、NH+4形成复合物后, 使HMX的构型产生较大

变化; 与H+结合后, HMX的一个N—NO2键显著伸长, 键级变小; 但与NH+4形成复合物后, HMX中键级最小的N—
NO2键长变化不大. 键解离能计算表明, 同β-HMX相比, 与H+形成的两种复合物中N—NO2键解离能分别降低了近20 
和82 kJ·mol-1 , 而HMX与NH+4形成的复合物中N—NO2键解离能仅降低了约8 kJ·mol-1 , 表明H+对β-HMX的N—
NO2键的初始热裂解反应有促进作用, 而NH+4影响不明显. 
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