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稀土中性苯配合物的化学键及其配位活化 
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摘要： 

用INDO方法研究了稀土中性η~6-苯配合物的电子结构及其化学键的配位活化。计算结果表明, NdCl_3和AlCl_3通
过Cl桥键联的配位作用降低了钕离子的Lewis酸性和Nd-Cl之间的电荷差及其键的极性, 导致NdCl_3在苯中溶解度

的增大, 从而有利于苯分子跟钕离子的配位反应。苯跟钕离子的配位降低了其C—C和C—H键的强度, 使苯环上的烷

基化反应易于进行。  
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