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摘要  

采用MP2方法研究了水助MeC(＝O)(CH2R)与MeC(OH)(＝CHR)之间的异构化反应, 确定了相应的过渡态结构

并计算了反应势垒. 研究结果表明, 常温下MeC(＝O)(CH2R)与MeC(OH)(＝CHR)之间的异构化反应容易通过2
个水分子的参与而实现. 研究结果还表明, 发生质子转移的碳原子在过渡态中采取近sp3杂化. 凡是能够稳定该

sp3轨道上的孤对电子的取代基, 都将使质子转移反应的势垒降低, 使异构化反应易于进行. 
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