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摘要： 

用自洽场分子轨道法(半经验AM1法及从头算HF/3-21G法)研究了基态丙烯酸脱羧的反应途径. 计算结果表明, 除前

人从理论上已经得到的一步反应途径外, 尚有一个与之竟争的二步反应途径, 且两步反应的总速率大于一步反应的. 
计算所得的反应速率常数很小, 与实验结果(丙烯酸在827 K仅有25%左右发生脱羧, 脱水等反应)是一致的. 研究表

明, 有较稳定的中间体存在, 有可能在实验中被检测到, 但有待于进一步验证.  
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