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摘要： 

本文用STO-3G基组对分子CF_3NO(1)、CF_2ClNO(2)、CFCI_2NO(3)和CCl_3NO(4)的各种可能存在的稳定构

型进行了研究. 结果表明:(1) 卤素与氧在同侧的构型比其它构型稳定; (2) 在同一分子中, Cl与O同侧比F与O同侧更

为稳定; (3) 分子从1至4稳定性下降. 本文计算结果与实验符合较好。  
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