
 
 
化学学报     2005 63 (5): 352-357    ISSN: 0567-7351   CN: 31-1320/06  

 

研究通讯 扩展功能  

本文信息

 Supporting info

 PDF(365KB)

 [HTML全文](0KB)

 参考文献

服务与反馈

 把本文推荐给朋友   

 加入我的书架 

 加入引用管理器

 复制索引

 Email Alert 

 文章反馈

 浏览反馈信息

相关信息

  本刊中 包含“异构化反应”的 
相关文章 
本文作者相关文章 

· 李晓艳  

· 曾艳丽  

· 孟令鹏  

· 郑世钧  

CH2XH→CH3X (X＝O, S, Se)异构化的量子拓扑研究  

李晓艳1 2，曾艳丽1，孟令鹏1，郑世钧*1

(1河北师范大学化学学院 石家庄 050016) 

(2中国科学院研究生院 北京 100039) 

收稿日期 2004-6-17   修回日期 2004-12-12   网络版发布日期     接受日期    

摘要   利用从头算和量子拓扑方法讨论了CH2XH→CH3X (X＝O, S, Se)异构化过程的反应机理. 

着重从电子密度拓扑分析计算了反应进程中的各点, 讨论了反应进程中键的断裂和生成, 
上述反应都经历了三元环过渡结构, 找到了这类反应的"能量过渡态"和"结构过渡态", 
且结构过渡态均在能量过渡态之后出现. 三元结构过渡态结构出现的范围与反应热成正比. 
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Abstract  The isomerization reaction of CH2XH→CH3X (X＝O, S, Se) has been studied by the ab initio and quantum 

topological analysis method. The breakage and formation of the chemical bonds in the reactions have been discussed by 
the topological analysis method of electronic density, and the calculated results show that there is a transitional structure 
of three-membered ring on the isomerization reaction paths. The “energy transition state”  and the “structure transition 
state”  in all of the studied reactions have been found. And in all these reactions, the structure transition state appeared 
after the energy transition state. The more the reaction energy is, the wider scope the three-membered ring appears in.
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