
引用信息：  Li Lai-Cai;Tian An-Min. Acta Phys. -Chim. Sin., 2003, 19(07): 626-629  [李来
才;田安民. 物理化学学报, 2003, 19(07): 626-629]

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(1120KB)

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

反应机理

过渡态

反应通道

从头算

本文作者相关文章

李来才

田安民

CH3(2A′)自由基与臭氧反应机理的量子化学研究 

李来才;田安民 

四川师范大学化学系，成都 610066; 1四川大学化学系, 成都 610065 

摘要： 

用量子化学UMP2方法，在6-311++G**基组水平上研究了CH3(2A′)自由基与臭氧反应机理，全参数优化了反应过

程中反应物、中间体、过渡态和产物的几何构型，在UQCISD(T)/6-311++G**水平上计算了它们的能量；并对它

们进行了振动分析，以确定中间体和过渡态的真实性；同时应用经典过渡态理论计算了反应的速率常数，并与实验

值进行了比较, CH3自由基与臭氧反应速率常数的理论计算结果为: 4.73×10－14 cm3•molecule－1•s－1，与实

验报导的结果(k=2.52×10－14 cm3•molecule－1•s－1)很接近，同时发现CH3(2A′)自由基与O3的反应是强放

热反应. 
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