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  本刊中 包含“氟代酰基过氧自由
基”的 相关文章 
本文作者相关文章 

· 周玉芝, 张绍文, 李前树  

CF3C(O)O2+HO2反应机理的理论研究  

周玉芝1,2, 张绍文1, 李前树1

1. 北京理工大学物理化学研究所, 北京 100081;  
2. 北京教育学院化学系, 北京 100044 

收稿日期 2005-12-7   修回日期   网络版发布日期   2007-3-28   接受日期    

摘要  用量子化学密度泛函方法, 在CCSD(T)/cc-pVDZ//B3LYP/6-31+G(d,p)水平上研究了氟代乙酰过氧自由

基[CF3C(O)O2]和氢过氧自由基(HO2)的反应机理. 研究结果表明, 反应物优先生成能量低的单态反应络合物, 

进而经过相对较低的反应势垒生成臭氧和氟代羧酸, 即CF3C(O)O2+HO2→CF3C(O)OH+O3为主要反应. 该结

论与实验结果一致.  
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