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Влияние заместителей при двойной С=С  
связи на механизм присоединения озона 
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Аннотация  
В работе представлены результаты расчета первичной стадии реакции озона с двойной связью 

этилена, бутена-2, хлорпроизводными этилена (от C2Cl4 до C2H3Cl). Расчет выполняли аb initio 
методом MRMP2 и методом DFT (B3LYP) с использованием базисов 6-31+G/6-311+G с диффузными 
функциями и aug-cc-PVDZ. Изучены кинетические закономерности двух путей реакции – 
согласованное присоединение через симметричное переходное состояние (механизм Криге) и 
несогласованное присоединение через бирадикальное переходное состояние (маханизм ДеМура). Оба 
эти механизма удалось удачно описать как в однодетерминантным так и многодетерминантным 
приближении. Расчеты подтвердили наличие обоих каналов для всех реагентов и дали разумные 
величины для констант скорости, согласующиеся с эксперементом. 


