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Метод Базис Вид ПС Ea k.10-3 k1/k2

B3LYP
6-31+G**

ПС1 2.9 37.6
120

ПС2 22.8 0.31

aug-cc-PVDZ
ПС1 5.9 2.94

184ПС2 27.17 0.016

PBE0 aug-cc-PVDZ
ПС1 6.65 7.88

81
ПС2 25.53 0.097

B3PW91 aug-cc-PVDZ
ПС1 3.81 24.7

452
ПС2 26.36 0.055

BLYP aug-cc-PVDZ
ПС1 1.04 85

4326ПС2 26.86 0.020

OLYP aug-cc-PVDZ
ПС1 19.43 0.028

7025
ПС2 47.98 4.10-6

OPTX aug-cc-PVDZ
ПС1 55.67 7.10-9

0.18
ПС2 63.14 4.10-8

CPW91 aug-cc-PVDZ
ПС1 30.22 7.10-5

26ПС2 49.33 2.7.10-6



Метод Базис Вид ПС Ea k.10-3 k1/k2

UMP2

6-31+G**
ПС1 13.76 4.57
ПС2 212.57 -

cc- PVTZ
ПС1 9.09 19.0
ПС2 216.86 -

aug-cc-PVDZ
ПС1 0.81 758
ПС2 209.86 -

UQCISD
6-31+G**

ПС1 26.98 0.00299
1.78

ПС2 35.07 0.00168

aug-cc-PVDZ
ПС1 19.54 0.0503

5.69
ПС2 29.31 0.00884

UCCSD aug-cc-PVDZ
ПС1 14.93 1.72

616
ПС2 36.59 0.00279



Метод МКСПП(14,11) этилен



Метод МКМП2 от МКСПП 
этилен



(э,о) метод Тип ПС Еа k k1/k2

(10,9)

МКMП2 от
МКССП

ПС1 25.7 2.13 104
ПС2 58.8 1.22.10-4

МКМП2 от
B3LYP

ПС1 24.1 1.93 104
ПС2 50.6 1.14.10-3

(10,10) МКMП2 от
МКССП

ПС1 20.3 21.14 105
ПС2 58.9 6.3.10-5

(14,11)

МКMП2 от
МКССП

ПС1 24.8 1.70 105
ПС2 54.1 5.06.10-4

МКМП2 от
B3LYP

ПС1 23.4 2.63 103
ПС2 50 1.4.10-3











МКМП2/ACCD (э,o) Тип 
ПС

Ea,
КДж/моль

k(298,15), 
л*моль/сек k1/k2

этилен

(14,11)

ПС1 16,7 20,1
ПС2 48,7 0,0033 6x103

тетрафторэтилен ПС1 31,5 0,057
ПС2 40,8 0,073 0.78

B3LYP/ACCD
этилен

однодет.

ПС1 5,9 2940
ПС2 27 0,016 184

тетрафторэтилен ПС1 19,5 10,1
ПС2 15,8 1840 1/184



Криге 1:1 Демур Источник
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kд цис-бутен бутен-1 Бутадиен

H2C=CH-CH2OH 1-бутен-эпокс H2C=CH-COOH
транс-бутен H2C=CH-CH3

транс-(CClH)2

C2Cl3H

1-бутен-мол цис-(CClH)2 F2C=CF-CF3

H2C=CH-CH=O
H2C=C=CH2

CCl2-CH2

C2ClH3 C2F4

олефины
стиролы,
диены

дифенил-
этилены

МПП 
[Денисов,Крисюк

]
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