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Аннотация 

В работе выполнены квантово-химические расчеты реакции озонолиза монофтор-,  монохлор-
этилена, 1,1-дифтор- и 1,1-дихлорэтилена. Расчеты проводились в базисном наборе aug-cc-pVDZ, 
следующими методами: дважды гибридным методом B2PLYP с использованием теории возмущения 
Моллера-Плессе, многоконфигурационным ab initio методом CASSCF с поправками MRMP2 и 
методом связанного кластера CCSD. Исследовали механизмы согласованного (Криге) и несогла-
сованного (ДеМура) присоединения. Показано, что метод CCSD более точно моделирует данные 
реакции. В методе MRMP2 из-за неполной оптимизации геометрии имеет место общее занижении 
константы скорости реакции. Однако в целом относительная зависимость константы скорости реакции 
от ведения разных заместителей практически такая же, как и в двух других методах: при наличии 
полярных заместителей роль реакции по каналу несогласованного присоединения возрастает и 
достигает 50% для 1,1-дифторэтилена и 98% для 1,1-дихлорэтилена. 
 


