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锗烯X2Ge(X=H、CH3、F、Cl、Br)与乙烯环加成反应的量子化学研究 

耿志远;王永成;汪汉卿 

西北师范大学化学化工学院,兰州 730070;中国科学院兰州化学物理研究所,兰州 730000 

摘要： 

利用量子化学密度泛函理论的B3LYP方法,在6-311G**的水平上,对锗烯X2Ge(X=H、CH3、F、Cl、Br)与C2H4的
环加成反应进行了计算研究.结果表明,锗烯的基态是单重态,取代基的电负性越强,单-三态的能量差越大;控制反应的

因素是电子效应,而不是立体效应;取代基的电负性越强,反应的活化能越高,放热越少;该反应由两步组成,第一步生成

中间配合物,是一个无势垒的放热过程,第二步经过渡态生成产物. 
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