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H2和I2反应的赝势法量子化学研究 

傅孝愿; 金俗谦 

北京师范大学化学系量子化学研究室 

摘要： 

用赝势价轨道从头算方法并采用双组态行列式波函数, 找出了H_2与两个碘原子反应形成的直线型过渡态的几何构

型。根据这个构型, 利用CIPSI程序进行了微扰CI计算, 得到了反应活化能的近似值。根据所得到的结果对H_2与
I_2反应的机理进行了探讨, 支持了三分子反应的观点。  
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