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类硅烯H2SiClBeCl的结构及异构化反应 
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烟台大学化学生物理工学院, 山东 烟台 264005; 吉林大学理论化学计算国家重点实验室, 长春 130012 

摘要： 

用DFT和QCISD方法研究了类硅烯H2SiClBeCl的构型与异构化反应. 结果表明, 类硅烯H2SiClBeCl有三种平衡构

型, 其中四面体构型能量最低, 是其存在的主要构型. 对平衡构型间异构化反应的过渡态进行了计算, 求得了转化势

垒. 计算模拟了最稳定构型的红外光谱. 
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