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内容概要

本书是作者近六年来部分研究工作的总结，概述高能多聚体、混合体和晶体中的分子间相互作用和结
构-性能关系。
全书共分八章：第一章简述超分子化学和分子间相互作用的概念、本质、研究方法和目的；第二至六
章依次讨论四大类 (硝基、硝胺、硝酸酯和叠氮类)体系以及其他高能体系中的分子间相互作用，多为
气相下高精度计算结果，含结构、IR谱和热力学性质的讨论，并发现最稳定二聚体与分子型晶体的结
构相似性；第七章描述典型高能晶体及其吸附体系中的分子间相互作用，与实验晶格能、吸附热等相
一致；第八章预估典型高能化合物与系列高聚物之间的近似相互作用，为高聚物黏结炸药 (PBX)或其
他复合高能材料的配方设计开辟新的途径。
    本书可供四大基础化学、高分子物理与化学、炸药化学、理论和计算化学专业以及材料学专业的高
校师生和科技工作者参考阅读。
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