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摘要：用 ＤＦＴ－Ｂ３ＬＹＰ方法计算了二叠氮季戊二醇二硝酸酯（ＰＤＡＤＮ）处于四种构象下的分子

几何构型、电子结构和红外光谱，发现其中以一个硝基取反式，另一个硝基和二个叠氮基取顺式时

最稳定。在红外光谱中，硝基和叠氮基的理论计算吸收频率与实验数值具有良好的一致性。
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１　引　言

二叠氮季戊二醇二硝酸酯（ＰＤＡＤＮ）是一种低熔
点新型含能化合物，可用作塑料粘结炸药的增塑剂。

Ｆｒａｎｋｅｌ［１］和王平［２］
等对它进行了合成研究，王晓川

［３］

等对其做了结构分析。我们曾用半经验分子轨道

ＡＭ１［４］方法对其四种构象进行了 ＳＣＦ计算，得到它们
的全优化几何构型以及各构型下的电子结构

［５］
。

为了将理论计算建立在更为严格精确的基础上，

特别是要考虑电子相关效应对计算的影响，本文运用

密度泛函理论（ＤＦＴ）［６，７］中的杂化 Ｂ３ＬＹＰ［８，９］方法对
ＰＤＡＤＮ的构象和稳定性进行了再研究，同时报道了经
振动分析求得的红外光谱频率和强度。

２　计算方法和初始构型

运用ＨｙｐｅｒＣｈｅｍ４．５程序，参照前文［５］
结果，首先

输入 ＰＤＡＤＮ分子的如下四种初始构象（图 １）：（Ⅰ）
两个硝酸酯基和两个叠氮基都取反式；（Ⅱ）一个硝
酸酯基和两个叠氮基取反式，另一个硝酸酯基取顺式；

（Ⅲ）一个硝酸酯基取反式，另个硝酸酯基和两个叠氮
基取顺式；（Ⅳ）两个硝酸酯基和一个叠氮基取反式，
另一个叠氮基取顺式。然后用分子力学 ＭＭ＋方法初

步优化构型；再用Ｇａｕｓｓｉａｎ９４［１０］程序包中ＤＦＴＢ３ＬＹＰ
方法，在３２１Ｇ基组［１１］

下对这些构型进行全优化，

经 ＳＣＦ计算求得各优化构型下的电子结构参数；进行
振动分析确认优化结果，并求得红外光谱数据。

图 １　ＰＤＡＤＮ的原子编号

Ｆｉｇ．１　ＡｔｏｍｎｕｍｂｅｒｉｎｇｏｆＰＤＡＤＮ

３　结果和讨论

３．１　几何构型和各原子上的净电荷
Ｂ３ＬＹＰ方法计算所得的 ＰＤＡＤＮ的四种构象和电

子结构等参数列于表 １和表 ２。从表 １可见，Ｂ３ＬＹＰ
优化得到的四种构象中，各相应位置上的键长差异很

小。 在 相 应 键 角 中， ∠Ｃ１Ｃ２Ｏ３、 ∠Ｃ１Ｃ７Ｏ８、
∠Ｃ１Ｃ１２Ｎ１３和∠Ｃ１Ｃ１６Ｎ１７差异较大，如构象Ⅰ和Ⅳ的
键角∠Ｃ１Ｃ２Ｏ３为 １０６°左右，而构象Ⅱ和Ⅲ的键角
∠Ｃ１Ｃ２Ｏ３为１１０°，这是由于硝酸酯基分别取反式和
顺式引起不同的排斥作用，使之分别偏离正四面体构

型的键角（１０９°２８′）。
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表 １　Ｂ３ＬＹＰ计算所得 ＰＤＡＤＮ在四种构象下的优化参数和各原子上的净电荷

Ｔａｂｌｅ１　ＯｐｔｉｍｉｚｅｄｐａｒａｍｅｔｅｒｓａｎｄｔｈｅｎｅｔｃｈａｒｇｅｓｏｆｅａｃｈａｔｏｍｏｆｆｏｕｒＰＤＡＤＮｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓｂｙＢ３ＬＹＰｍｅｔｈｏｄ

键长／ｎｍ Ⅰ Ⅱ Ⅲ Ⅳ 键角／（°） Ⅰ Ⅱ Ⅲ Ⅳ
Ｃ２－Ｃ１ 　０．１５７３　０．１５７４　０．１５７６　０．１５７３ ∠Ｃ１Ｃ２Ｏ３ 　１０５．８ 　１１０．０ 　１１０．０ 　１０６．０
Ｏ３－Ｃ２ ０．１４８６ ０．１４８１ ０．１４８１ ０．１４８６ ∠Ｃ２Ｏ３Ｎ４ １０７．３ １０７．４ １０７．５ １０７．４
Ｎ４－Ｏ３ ０．１５３８ ０．１５５１ ０．１５５０ ０．１５４０ ∠Ｏ３Ｎ４Ｏ５ １１１．７ １１１．２ １１８．６ １１１．６
Ｏ５－Ｎ４ ０．１３０４ ０．１３０２ ０．１３１０ ０．１３０４ ∠Ｏ３Ｎ４Ｏ６ １１７．５ １１８．５ １１１．２ １１７．５
Ｏ６－Ｎ４ ０．１３０７ ０．１３０９ ０．１３０３ ０．１３０７ ∠Ｃ２Ｃ１Ｃ７ １０８．０ １０８．２ １０８．１ １０８．０
Ｃ７－Ｃ１ ０．１５７３ ０．１５７４ ０．１５７２ ０．１５７３ ∠Ｃ１Ｃ７Ｏ８ １０５．８ １１０．０ １０５．９ １０５．８
Ｏ８－Ｃ７ ０．１４８６ ０．１４８１ ０．１４８７ ０．１４８６ ∠Ｃ７Ｏ８Ｎ９ １０７．３ １０７．４ １０７．４ １０７．３
Ｎ９－Ｏ８ ０．１５３８ ０．１５５１ ０．１５３７ ０．１５３８ ∠Ｏ８Ｎ９Ｏ１０ １１１．７ １１１．２ １１１．７ １１１．７
Ｏ１０－Ｎ９ ０．１３０４ ０．１３０２ ０．１３０４ ０．１３０４ ∠Ｏ８Ｎ９Ｏ１１ １１７．５ １１８．５ １１７．５ １１７．５
Ｏ１１－Ｎ９ ０．１３０７ ０．１３０９ ０．１３０７ ０．１３０７ ∠Ｃ２Ｃ１Ｃ１２ １１０．０ １１０．９ １１０．４ １１１．３
Ｃ１２－Ｃ１ ０．１５７２ ０．１５８１ ０．１５７０ ０．１５８１ ∠Ｃ１Ｃ１２Ｎ１３ １０６．９ １１２．９ １０７．１ １１２．４
Ｎ１３－Ｃ１２ ０．１５５１ ０．１５４７ ０．１５５１ ０．１５４７ ∠Ｃ１２Ｎ１３Ｎ１４ １０８．１ １０９．３ １０８．１ １０９．１
Ｎ１４－Ｎ１３ ０．１３３５ ０．１３３８ ０．１３３５ ０．１３３８ ∠Ｎ１３Ｎ１４Ｎ１５ １６５．９ １６４．７ １６５．９ １６４．８
Ｎ１５－Ｎ１４ ０．１２１９ ０．１２２０ ０．１２１９ ０．１２２０ ∠Ｃ２Ｃ１Ｃ１６ １１０．０ １０９．０ １０９．７ １０９．５
Ｃ１６－Ｃ１ ０．１５７２ ０．１５８１ ０．１５７２ ０．１５７２ ∠Ｃ１Ｃ１６Ｎ１７ １０６．９ １１２．９ １０６．９ １０７．０
Ｎ１７－Ｃ１６ ０．１５５１ ０．１５４７ ０．１５５２ ０．１５５２ ∠Ｃ１６Ｎ１７Ｎ１８ １０８．１ １０９．３ １０８．２ １０８．１
Ｎ１８－Ｎ１７ ０．１３３５ ０．１３３８ ０．１３３５ ０．１３３５ ∠Ｎ１７Ｎ１８Ｎ１９ １６５．９ １６４．７ １６６．０ １６６．０
Ｎ１９－Ｎ１８ ０．１２１９ ０．１２２０ ０．１２１９ ０．１２１９ ∠Ｃ１Ｃ２Ｈ２０ １０９．８ １１１．０ １０９．５ １０９．５
Ｈ２０－Ｃ２ ０．１１１１ ０．１１１５ ０．１１１０ ０．１１１１ ∠Ｃ１Ｃ２Ｈ２１ １０９．８ １１０．４ １１１．３ １１０．５
Ｈ２１－Ｃ２ ０．１１１１ ０．１１１５ ０．１１１４ ０．１１１１ ∠Ｃ１Ｃ７Ｈ２２ １０９．８ １１１．０ １０９．８ １０９．８
Ｈ２２－Ｃ７ ０．１１１１ ０．１９１７ ０．１１１１ ０．１１１１ ∠Ｃ１Ｃ７Ｈ２３ １０９．８ １１０．４ １０９．９ １１０．０
Ｈ２３－Ｃ７ ０．１１１１ ０．１１１０ ０．１１１１ ０．１１１１ ∠Ｃ１Ｃ１２Ｈ２４ １０９．５ １０８．６ １０９．６ １０８．３
Ｈ２４－Ｃ１２ ０．１１０９ ０．１１０７ ０．１１０８ ０．１１０７ ∠Ｃ１Ｃ１２Ｈ２５ １０９．５ １０９．７ １０９．４ １０９．０
Ｈ２５－Ｃ１２ ０．１１０９ ０．１１０７ ０．１１０９ ０．１１０７ ∠Ｃ１Ｃ１６Ｈ２６ １０９．５ １０８．６ １０９．５ １０９．５
Ｈ２６－Ｃ１６ ０．１１０９ ０．１１０７ ０．１１０９ ０．１１０９ ∠Ｃ１Ｃ１６Ｈ２７ １０９．５ １０９．７ １０９．８ １０９．６
Ｈ２７－Ｃ１６ ０．１１０９ ０．１１０７ ０．１１０９ ０．１１０８
二面角／（°） Ⅰ Ⅱ Ⅲ Ⅳ 净电荷 Ⅰ Ⅱ Ⅲ Ⅳ

∠Ｃ１Ｃ２Ｏ３Ｎ４ 　１７９．８ 　 －１２２．７ 　１２１．４ 　１８８．０ １　Ｃ 　０．０３６３ 　０．０２４１ 　０．０３３９ 　０．０３２５
∠Ｈ２０Ｃ２Ｏ３Ｎ４ －６０．９ －２．３ －１１８．６ －５３．０ ２　Ｃ －０．０５７０ －０．０７４２ －０．０７０３ －０．０６１０
∠Ｈ２１Ｃ２Ｏ３Ｎ４ ６０．６ １１６．０ ０．６ ６７．９ ３　Ｏ －０．１００８ －０．０９９８ －０．０９７３ －０．１０３２
∠Ｃ２Ｏ３Ｎ４Ｏ５ －１７９．９ －１８１．９ ２．７ －１８０．４ ４　Ｎ ０．１４５５ ０．１４７０ ０．１４４８ ０．１４５９
∠Ｃ２Ｏ３Ｎ４Ｏ６ ０．０ －２．５ －１７７．８ －０．４ ５　Ｏ －０．０９３９ －０．０８４８ －０．０９７３ －０．０９０８
∠Ｃ１２Ｃ１Ｃ２Ｏ３ －５９．８ －５５．３ －５８．５ －５４．２ ６　Ｏ －０．１０５５ －０．０９５０ －０．０８７２ －０．１０３８
∠Ｃ１６Ｃ１Ｃ２Ｏ３ ５９．８ ６２．６ ６０．７ ６５．２ ７　Ｃ －０．０５７０ －０．０７４２ －０．０５７５ －０．０５６８
∠Ｃ１Ｃ７Ｏ８Ｎ９ －１８０．０ －１２２．７ １７９．３ －１７８．３ ８　Ｏ －０．１００８ －０．０９９８ －０．１００９ －０．０９９８
∠Ｈ２２Ｃ７Ｏ８Ｎ９ －６０．９ －２．３ －６１．４ －５９．２ ９　Ｎ ０．１４５５ ０．１４７０ ０．１４５１ ０．１４６１
∠Ｈ２３Ｃ７Ｏ８Ｎ９ ６０．７ １１６．０ ６０．１ ６２．２ １０　Ｏ －０．０９３９ －０．０８４８ －０．０９４８ －０．０９３０
∠Ｃ７Ｏ８Ｎ９Ｏ１１ ０．０ －２．５ －０．０ ０．０ １１　Ｏ －０．１０５５ －０．０９５０ －０．１０６３ －０．１０５７
∠Ｃ２Ｃ１Ｃ１２Ｈ２５ ６０．４ ５９．３ ５９．９ ６２．４ １２　Ｃ －０．０７１４ －０．０７４８ －０．０７２６ －０．０７３４
∠Ｃ７Ｃ１Ｃ１２Ｈ２５ －１８０．５ －１８１．０ －１８０．６ －１７７．９ １３　Ｎ －０．１４４６ －０．１３９８ －０．１４４３ －０．１３８５
∠Ｈ２５Ｃ１２Ｃ１Ｃ１６ －６０．０ －６０．５ －６０．２ －５７．８ １４　Ｎ ０．０３２６ ０．０２９５ ０．０３２２ ０．０３０２
∠Ｎ１４Ｎ１３Ｃ１２Ｃ１ －１７９．９ ９１．１ １８２．７ ９２．９ １５　Ｎ －０．０２２７ －０．０２３７ －０．０２２７ －０．０２３３
∠Ｎ１４Ｎ１３Ｃ１２Ｈ２４ －６０．６ －１５０．８ －５７．７ ２１０．３ １６　Ｃ －０．０７１４ －０．０７４８ －０．０７１６ －０．０７１５
∠Ｎ１４Ｎ１３Ｃ１２Ｈ２５ ６０．７ －３３．１ ６３．５ －３１．３ １７　Ｎ －０．１４４６ －０．１３９８ －０．１４４７ －０．１４５３
∠Ｎ１５Ｎ１４Ｎ１３Ｃ１２ １７９．９ １７４．４ １７９．７ １７４．４ １８　Ｎ ０．０３２６ ０．０２９５ ０．０３２３ ０．０３２７
∠Ｎ１７Ｃ１６Ｃ１Ｃ２ ５９．４ ５３．６ ５９．４ ５８．９ １９　Ｎ －０．０２２７ －０．０２３７ －０．０２３９ －０．０２２１
∠Ｎ１７Ｃ１６Ｃ１Ｃ７ －５９．５ －６６．０ －５９．４ －５９．７ ２０　Ｈ ０．１０１７ ０．１１６２ ０．０９８７ ０．１０７０
∠Ｈ２６Ｃ１６Ｃ１Ｃ２ －６０．５ －６１．９ －６０．４ －６０．９ ２１　Ｈ ０．１０１８ ０．０８８６ ０．１１６８ ０．０９１５
∠Ｈ２６Ｃ１６Ｃ１Ｃ１２ ６０．０ ５８．５ ６０．１ ６０．４ ２２　Ｈ ０．１０１８ ０．１１６２ ０．１０１５ ０．１００１
∠Ｈ２７Ｃ１６Ｃ１Ｃ７ ６０．４ ５９．３ ６０．５ ６０．２ ２３　Ｈ ０．１０１８ ０．０８８６ ０．１０１０ ０．１００８
∠Ｈ２７Ｃ１６Ｃ１Ｃ１２ －６０．０ －６０．４ －５９．９ －５９．５ ２４　Ｈ ０．０９８０ ０．１００７ ０．０９７９ ０．１０６４
∠Ｎ１８Ｎ１７Ｃ１６Ｃ１ １８０．０ ９１．２ －１８０．１ －１８０．７ ２５　Ｈ ０．０９８０ ０．０９８０ ０．０９４０ ０．０９９１
∠Ｎ１８Ｎ１７Ｃ１６Ｈ２６ －６０．６ －１５０．８ －６０．８ －６１．４ ２６　Ｈ ０．０９８０ ０．１００７ ０．０９５７ ０．０９７０
∠Ｎ１８Ｎ１７Ｃ１６Ｈ２７ ６０．７ －３３．１ ６０．３ ５９．８ ２７　Ｈ ０．０９８０ ０．０９８０ ０．０９７３ ０．０９９２
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　　比较四个构象中二面角的数值可见，差异最大的
是 ∠Ｃ１Ｃ２Ｏ３Ｎ４、∠Ｃ１Ｃ７Ｏ８Ｎ９、∠Ｎ１４Ｎ１３Ｃ１２Ｃ１和
∠Ｎ１８Ｎ１７Ｃ１６Ｃ１，这也是由于四种构象中取代基的取
向不同所致。

从表１可见，ＰＤＡＤＮ分子的四种构象中各相应位
置上的原子净电荷很相近，其中中心碳原子（Ｃ１）带正
电（０．０３６３），其它四个碳原子带负电（－０．０７１４），氢
原子都带正电。二个硝酸酯基均带负电，其中三个氧

原子带负电，氮原子带正电；整个叠氮基也带负电，其

中与碳原子相连的氮原子和末端氮原子带负电，中间

的氮原子带正电。

与文献［５］计算结果比较可见，Ｂ３ＬＹＰ和 ＡＭ１的
计算键长基本接近，键角和二面角存在一些差异。

３．２　分子总能量和稳定性
Ｂ３ＬＹＰ计算得到的 ＰＤＡＤＮ的四种构象的总能

量、核核排斥能和偶极矩见表 ２。分子总能量从小到
大的顺序为Ⅲ ＜Ⅱ ＜Ⅰ ＜Ⅳ，稳定次序为Ⅲ ＞Ⅱ ＞Ⅰ
＞Ⅳ，即Ⅲ最稳定，Ⅳ相对不稳定。文献［５］ＡＭ１给出
的稳定性次序为 Ⅲ ＞Ⅳ ＞Ⅰ ＞Ⅱ，虽然也是Ⅲ最稳
定，但其它构象的稳定性排序与 ＤＦＴ结果不一致。可
见作为半经验方法，ＡＭ１有较大近似性，而 Ｂ３ＬＹＰ计
算考虑了电子相关效应，其精确可靠程度很高。构象

Ⅰ的核核排斥能最小，说明各基团都取反式时能相互
远离，排斥作用就小。构象Ⅱ的偶极矩最小，说明构象
Ⅱ的对称性较高，其基团取向使分子的极性最小。

表 ２　Ｂ３ＬＹＰ计算所得四种构象下的

总能量、核核排斥能和偶极矩

Ｔａｂｌｅ２　Ｔｏｔａｌｅｎｅｒｇｉｅｓ，ｎｕｃｌｅａｒｒｅｐｕｌｓｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓａｎｄ

ｄｉｐｏｌｅｍｏｍｅｎｔｓｏｆｆｏｕｒＰＤＡＤＮｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ

ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙＢ３ＬＹＰ

构型
总能量

／１０６ｋＪ·ｍｏｌ－１
核核排斥能

／ｋｅＶ

偶极矩

／１０－３０Ｃ·ｍ
Ⅰ －２．８０８４５４５ ３８．８３３ １．１３１２
Ⅱ －２．８０８４５７１ ４０．３１０ ０．５８０５

Ⅲ －２．８０８４５８０ ３９．２５２ １．１２２１
Ⅳ －２．８０８４５２０ ３９．３６１ １．１５１７

３．３　振动分析
对 Ｂ３ＬＹＰ方法计算所得 ＰＤＡＤＮ四种构象进行振

动分析，均未发现负振动频率，证明它们均为位能面上

的极小点，是相对较稳定的构象。从每个振动频率对

应的振动方向和折合质量对所得红外光谱的有关参数

振动频率、力常数、红外强度和折合质量等进行分析

后，得到各个振动频率的归属。表 ３列出了四个构象
在３００～４０００ｃｍ－１

区间内的主要吸收峰及振动强度

和振动方式。从表 ３可见，取代基的空间取向不同使
其振动频率略有差异，比如 －ＯＮＯ２的面外弯曲，构象

Ⅰ、Ⅳ与Ⅱ、Ⅲ相差 ５０ｃｍ－１
，构象Ⅱ中硝基的不对称

剪切与其它构象相差５ｃｍ－１
左右，对称剪切与其它构

象相差１３ｃｍ－１
左右。

表 ３　ＰＤＡＤＮ四种构象的 ＩＲ数据

Ｔａｂｌｅ３　ＩＲｄａｔａｏｆｆｏｕｒＰＤＡＤＮｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ

基团（或键）

Ⅰ
频率

／ｃｍ－１

强度

／ｋｍ·ｍｏｌ－１

Ⅱ
频率

／ｃｍ－１

强度

／ｋｍ·ｍｏｌ－１

Ⅲ
频率

／ｃｍ－１

强度

／ｋｍ·ｍｏｌ－１

Ⅳ
频率

／ｃｍ－１

强度

／ｋｍ·ｍｏｌ－１
振动方式

－Ｎ３ ４０２ 　　５．３５ ３９９ 　　４．７１ ４０２ 　　４．６１ ３８９ 　　２．８６ 弯曲

－ＮＯ２ ５３９ ５．８８ ５３２ ２．８５ ５３９ ３．００ ５３８ ０．１３ 对称摆动

－ＯＮＯ２ ８９８ １５８．０６ ８４２ ２１３．９１ ８４１ ６３．９４ ８９７ １３５．９２ 面外弯曲

Ｃ－Ｏ １１１１ ４４．１２ １０８６ １１４．０１ １１０１ ６７．７５ １１１２ ４９．８１ 伸缩

Ｃ－Ｈ １１６３ ６．２３ １１９６ ３３．７５ １１．６０ １５．２３ １２．５６ １７．６５ 摆动

－ＮＯ２ １２６４ １２７．２８ １２５０ １９３．２２ １２６３ １４４．９５ １２６３ ２９３．３５ 对称伸缩

Ｃ－Ｈ １３３２ ４．７８ １３２３ ６０．６７ １３２０ ４１．６２ １３１０ ３９．２２ 摆动

Ｃ－Ｃ １４５８ ４１．０９ １４５２ ４．５２ １４４０ １８．９３ １４５０ ２４．００ 扭曲

Ｃ－Ｈ １６１３ １７．５４ １６０６ ２１．３０ １６１０ １１．３５ １６１０ ９．６５ 摆动

－ＮＯ２ １６６５ ４７．８７ １６６９ ３４．９６ １６６３ ２９．５６ １６６４ １６．０５ 剪切

Ｎ－Ｎ ２０７９ １０７．１０ ２０６６ １３６．４２ ２０７８ ９８．６４ ２０６７ ７０．１７ 伸缩

Ｃ－Ｈ ３２８４ ４．７８ ３２５１ ５２．０６ ３２５７ ２３．２８ ３２８２ ４．８２ 伸缩

Ｃ－Ｈ ３２９７ ０．７８ ３３７３ ２．１８ ３３８１ ８．２２ ３３９０ ０．４２ 伸缩
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　　实验测定的 ＰＤＡＤＮ的红外光谱中［３］
，叠氮基的

不对称伸缩振动为 ２１１１ｃｍ－１
，硝基的不对称伸缩振

动为１６４５ｃｍ－１
，对称伸缩振动为１２７８ｃｍ－１

。从表３
可见，Ｂ３ＬＹＰ计算得到的四个构象的叠氮基的不对称
伸缩振动为 ２０６６～２０７９ｃｍ－１

，强度为 ７０．１７～１３６．
４２ｋｍ·ｍｏｌ－１。硝基的不对称伸缩振动为 １６６３～１
６６９ｃｍ－１

，强度为１６．０５～４７．８７ｋｍ·ｍｏｌ－１，对称伸缩
振动为 １２５０～１２６４ｃｍ－１

，强度为 １２７．２８～２９３．３５
ｋｍ·ｍｏｌ－１。由此可见，在未经校正的情况下，计算值
与实验值也具有良好的一致性。

４　结　论

通过 ＤＦＴＢ３ＬＹＰ全优化计算 ＰＤＡＤＮ的四个构
象，发现构象Ⅲ（一个硝酸酯基取反式，另一个硝酸酯
基和两个叠氮基取顺式）较为稳定，构象Ⅳ（两个硝酸
酯基和一个叠氮基取反式，另一个叠氮基取顺式）较

不稳定。构象Ⅰ（两个硝酸酯基和两个叠氮基都取反
式）的核核排斥能最小。各构象中对应原子所带电荷

很接近，其中中心碳原子都带正电，其它碳原子带负

电，氢原子带正电，硝酸酯基和叠氮基都带负电。振动

分析表明，优化得到的四个构象都较稳定，硝基和叠氮

基的红外特征吸收峰与实验值具有良好的一致性。
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