
引用信息：  WANG Wen-feng; ZHANG Yong-fan; LI Jun-qian. Acta Phys. -Chim. 
Sin., 2006, 22(01): 82-85  [王文峰;章永凡;李俊篯. 物理化学学报, 2006, 22(01): 82-85]

本期目录 | 下期目录 | 过刊浏览 | 高级检索                                                            [打印本页]   [关闭] 

扩展功能 

本文信息

PDF(807KB)

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 

引用本文 

Email Alert 

文章反馈 

浏览反馈信息 

本文关键词相关文章

SO2

2,4-己二烯

钳合反应

机理

轨道相互作用

本文作者相关文章

王文峰

章永凡

李俊篯

SO2钳合反应机理的密度泛函研究 

王文峰; 章永凡; 李俊篯 

福州大学化学系, 结构化学国家重点实验室, 福州 350002 

摘要： 

采用密度泛函理论(DFT)在B3LYP/6-311+G**水平上计算了SO2与2,4-己二烯之间的钳合反应, IRC计算结果表明

该反应是协同反应. 反应中, 这两个反应物同时把自己的HOMO电子填入对方的LUMO轨道, 这与传统的4＋2环加成
机理不同. 反应前SO2的HOMO轨道与2,4-己二烯的LUMO轨道之间能级相差很大(8.4 eV), 但随着反应进行, 2,4-
己二烯的反键LUMO轨道逐渐演变成一个成键轨道, 能级下降, 使得SO2的HOMO上电子可以向该轨道流动. 反应的

净结果是有0.23e的负电荷由SO2向2, 4-己二烯转移. 
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