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摘要： 

用UHF／4-31G基组，全构型优化，研究了九个氮自由基NHR（R＝CH3，CF3，CCl3，CN，NH2，CHO，OH，
COOH，F）的构型和稳定化能ΔE，它们的ΔE分别为25．24，－38．53，－20．59，21．46，19．96，58．
82，73．69，31．75，63．85kJ•mol-1，表明，除CF3，CCl3以外，其余七个取代基对氮自由基起稳定化作

用． 
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