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摘要： 

分别在MP2/3-21G**、CCSD(T)/3-21G**//MP2/3-21G**和B3LYP/3-21G**3种水平上, 计算研究了气相反应

Cl2+2HI=2HCl+I2的机理, 求得一系列四中心和三中心的过渡态. 通过比较六种反应通道的活化能大小, 得到了相

同的结论：双分子基元反应Cl2+HI®HCl+ICl和ICl+HI®I2+HCl的最小活化能小于Cl2、HI和ICl的解离能, 从理

论上证明了反应Cl2+2HI=2HCl+I2将优先以分子与分子作用形式分两步完成. 用内禀反应坐标(IRC)验证了

MP2/3-21G**方法计算得到的过渡态. 
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