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化学反应速率的量子理论

邓 从 豪
( 山 东 大 学 化 学 系)

摘 要

本文分析了 助ri ng 的绝对反应速率理论的假设基础
,

指出此理论的反应物与过

渡态在反应过程中总是处于化学平衡的假设是不能成立的
.

文中由薛定愕的非定态

方程推导了反应的微观速率常数
,

并由假定始态分子处于统计平衡
,

推导了化学反应

的宏观速率常数的表达式
.

在主要特征上
,

此表达式同 E y ir gn 的公式是相同的
,

不

同的是反应速率常数除了同反应的活化能有关外
,

还同过渡态到产物态的相互作用

矩阵元有关
.

由此本文证明了在反应过程中轨道对称性守恒的定律
.

一 2 . 食
.

、 J . ` J

绝对反应速率理论是化学动力学的一个极为重要的理论 l[J
,

根据此理论
,

化学反应的速率

常数 f 为
:

灸
`

~ `
F 十

F 才 F B

X

等… (
一

令)
·

( 一)

F 刁 , F 。

分别为分子 A 和分子 B 的电子
、

振动
、

转动及平动的配分 函数
, F +

为过渡分子去了一

个振动 自由度的电子
、

振动
、

转动及平动的配分函数
, V 。

为活化能
, ; 为穿透系数

.

近几年来
,

由于分子束技术的发展
,

对于反应系统 ( H
,

从 ) 及 (D
,

马 ) 的交换反应速率又进行了研究
〔, “ ,

但这些工作只研究了穿透系数
: ,

未对 ( l) 式提出过讨论
.

( l) 式是建立在几个假设上得到

的
,

这些假设有的是值得商榷的
.

( l) 绝对反应速率理论假设在反应过程中
,

反应分子同过渡态分子总是处于化 学 平 衡
.

由简单的分析知道
,

这个假设是不能成立的
.

考虑分子 A 和分子 B 经过过渡态 x 生成分子 c 与 D 的双分子反应
,

夜
,

人
2

A 十 B 二一 X 二
二三、 C + D

.

天_ :

左
一 :

( 2 )

设在反应过程中的
, 时刻

,

时
。 A 与 B 的克分子数都是 1

,

X 的克分子数为
x ,

C 与 D 的克分子数各为 y
.

又假设反应开始

则在此时刻
, A 与 B 的克分子数都是 1 一 x 一 y

,

若反应系统的

体积为一单位
,

则上述克分子数就代表分子的浓度
.

过渡态浓度增加的速率为
:

* 一李 一 斤
1

( 1 一 ; 一 , )
,

一 、一 ,二 一 、 ,二 + 、 _ ; v Z ,

J t
( 3 )

不文 ] , , 7 年 11 月 2 9 日收到
,

1卯 , 年 12 月 l , 日收到修改稿
.
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c 与D 的浓度的增加速率为 :

, 一 任
, 一 左

2二 一 反一
2 y 2·

a t

( 4 )

、少
、 、一ó少广O了、`

、

如果反应分子与过渡态分子总是处于化学平衡之 中
,

则

友1 ( l 一 x 一 夕) 2 一 尽
l x

~ 0
.

将 ( 5 ) 式代人 ( 3 ) 式
,

利用 ( 4 ) 式得到

分 ~ 一 夕
。

这说明过渡态分子的浓度总是减少
,

其减少的速率等于产物分子浓度增加的速率
.

这是不合

理的
,

在反应开始的一段时间
` 内

,

这个条件就不可能达到
.

由 ( 5 ) 式对时间微商
,

又可得

2 x

l 一 x 一 y
( 7 )

.

X一
.

y

( 7 ) 式与 ( 6 ) 式一般不能同时成立
,

只有当 , 一 1 一 x
时

,

两者才是一致的
,

但这表示反应分

子全部都参加了反应
,

根本不存在反应分子与过渡态分子之间的化学平衡
.

这说明反应分子

与过渡态分子在反应过程中
,

总是处于化学平衡的假设是不能成立的
.

后来他们又假设到达

势垒的反应系统
,

在远离势垒处同反应分子处于化学平衡
.

并认为这样就避免了反应分子同

过渡态分子处于化学平衡的假设 4[]
.

因为他们还假定了远离势垒的反应系统均能达 到势垒
,

容易证明
,

这些假设等价于反应分子与过渡态分子处于化学平衡的假设
.

实际上仍是原先的

假设
.

( 2) 穿透系数
; 是唯象地引入的

.

由它不能预言
: 同反应态

、

过渡态和产物态的关系
.

虽

然近年来由散射的量子理论计算了 ( H
,

从 ) 交换反应的穿透系数
; ,

但由散射理论不易看出

过渡态的意义
,

而且也没有把
K 同反应速率联系起来

.

( 3) 该理论不是严格地求解薛定愕的与时间有关的方程得到的
.

总之
,

绝对反应速率理论虽然对化学动力学起了很大的作用
,

但它的基础是需要再研究

的
.

在本文中
,

我们放弃了化学平衡的假设
,

较严格地求解非定态的薛定愕方程
,

得到较为合

理的反应速率常数的表达式
.

二
、 ’

反应的微观速率常数

首先讨论一个双分子化学反应
,

A + B ” X ” C 十 刀
,

( 2 )’
A

,

B
,

c
,

D 为单原子分子
、

双原子分子或多原子分子
.

过渡态理论假定
, A 与 B 反应生成 c

和 D 需先生成过渡态分子 X
.

过渡态是一种亚稳态
,

即过渡态分子的电子基态能级随核间距

的改变存在低洼点
,

此凹下可能是比较浅的
.

势能面不存在低洼的态是不稳定态
,

不属于过渡

态
,

但后一种化学反应也是存在的
,

( H
,

H
名

) 的交换反应就属于此种
.

IL PP m an n 、

cS hw in ge r 与 K ou r
等人都对反应散射理论作过研究

,

但均未涉及过渡态的间

题
.

本文假定存在过渡态
,

并计算反应 ( 2 )
’

的速率常数
.

在反应过程中
,

系统的总线动量及总角动量都是守恒的
,

因此
,

可把它们从反应系统中分

离出去而不必考虑
.

这就是说
,

可以把反应系统 A 十 B 当作只有 内部运动的分子
,

内部运动

包括 A 分子与 B 分子的电子运动
,

A 与 B 分子的核振动
,

两个分子的相对转动与相对平动
.

同
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理
,

产物系统 c 十 D 也当作只有内部运动的分子
.

下面以
。 ;

代表反应分子的不包括相对平动

的能级
,

月
`

代表过渡态分子的能级
,

为 代表产物分子的只有内部运动的能级 (不包括相对平

动 )
.

因为 x 是亚稳态
,

它会 自发地分解成 c 十 D 或

A + B ,

这说明 X 有一个较短的寿命期
.

根据测不准关系
,

由 X 分解出的 C 十 D 或 A 十 B

的能级不是严格确定的
,

即其相对平动能不是唯一确

定的
,

而是分布的
.

因此
,

我们把始态的波矢记为
:

}沙(
。 `

)> ~ }。
`

> 11 }交>
,

( 8 )

式中的
a `
标记反应分子 。 的能级

,

i 是
a 的电子

,

核

振动
,

分子内的相对转动的能级的总标号
.

交是
。 的

相对平动的量子数
.

过渡态的波矢记为
:

}少(夕
`
)左

,
> ~

它是由始态吸收一个平动子 反
:
而得到的

.

子的波矢记为
:

I夕
,

> n !友>
.

( 9 )
此年灿

表示它的电子
,

振动能级是相应于 。 `
的

.

产物分

}价( : ,)反
t
友

2

>一 ! : ,> !左
2

> H l及>
.

( 1 0 )

了 ,

标记产物分子的电子
、

振动及相对转动的能级
.

到的
.

整个反应系统的波矢可以写为
:

人斗幻

左
:
表示它是由 民发出一个平动子左

2
而得

}价> 一 、
`

I少(
a ,
)> + 艺

, , ` , .

}少(风 )左
l
> + 艺

。 : i ,
l
,

:

}沙( 1 , )及
1
畏

2

>
.

众 1 沃 z叱,

引入粒子的产生与消失算符
.

以 碱 表示产生一个
。 `
粒子

,

它是具有内部结构的粒子
,

内部运

动的量子数由 ` 标记
.

“ 则为
a ` 的消失算符

.

同理
, 刀再

,

加
`

分别为夕
`
的产生与消失算符

.

: 卉
, 刀y ,分别为 , ,的产生与消失算符

.

浦
,

, * 分别为平动子的产生与消失算符
.

我们假定不

同种粒子的算符是可以交换的
,

同种粒子的算符则遵守交换规则

[刃才
, ” ` ,

] ~ 刀才刃
: ,

一 刀` ·

叮才~ 占̀ : , ,

( 12 )

因为一般分子的自旋量子数为零
.

可以把由 A 十 B 生成 x 的过程看成是
。 `
消失

,

风产生的过

程
.

反应系统的哈密顿量可以写为 ( 左~ 1 ) :

扩 一 。 d `、文:
。 `

+ 。 , ` : 友:
, ` + 艺

。 , ,: 九:
, , + 习

。 , : 才、 *

: 矫乙
`

( : 志:
。 `、 * + 。森、

, ` ,声) + 艺 ; 矫石
`

( ,卉。
, ` : 宕+ : 友:

丫 ,。 , )
.

( 1 3 )艺
·

十

。 。 ,

是始态分子
a ` 的以寿为单位的能量

, 。 , 、 ,

。 勺 , 。 ,
有相似的意义

.

哈密顿量又可写为动能

算符与势能算符之和
,

即

扩 ~ 从 + V。

~ H
:
十 V l .

( 14 )

凡 为分子 A 与分子 B 的动能算符及 注 , B 各自的内部势能之和 (扣除质心平动与绕质心转动

的动能算符 )
, V 。

为分子 A 与分子 B 的相互作用势能
.

H
,

为分予 c 与分子 D 的动能算符 (扣
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除质心平动及绕质心转动的动能算符 )及 c、
D各自的内部势能之和

, V :

为分子 c 与分子 D

的相互作用势能
.

不同粒子的算符互相交换
,

就是不同粒子的波矢互为正交
,

所以波矢 l必(
。 *

》
、

!中妞
*

)左,
>

与 1价( 1 ,

)七毛>是互为正交的
,

因为它们是分布在不同的粒子与座标空间中
.

例如

`“ 1
, (民 , ,, (

a `
, , 一

<{
: , .

n
`

: * : 、 n
: 奋
})

之午欠, 之 ,

一
<{

, : n
’

: *

n ,奋: , `

}>
一 。

.

火午凡 l 瑰
,

( 1 5 )

由 ( 1 3 ) 与 ( 1 4 ) 式及
a ` ,

风与 了 i

g矫乙
,

或石
`

态的波矢互为正交
,

可得

~ <友少(夕
`
) }V

。

】价(
a `
) )

,

一 <反
1
左少 (丫 , ) ! V

:

】沙(夕
`

)左户
.

( 16 )

将 ( 1 1) 式代人薛定愕方程

口
二二尸一 l中 /
口 t

~
.

罗
,

}币)
.

( 1 7 )

得到
:

八
`
~ (。

J `
+ 艺 , 。 * )凡

,
+ 艺*

:

g耸晓。 ,
; ,

* , 、 。,

一
(
仍 , ` + 艺

’
田*

)
; , , ,

:

+ : 、 ; ; 、 + ` , , : :铸、 ;
· ,*

,
,

: ,

魂午之 l ( 1 8 )

外护互
: 掩
一

(
功一 十

产

艺 。
瑰牛介 -

+ 田 *
:

)
。 · , *

t灸:

+ 、铸“
` ; , ` *二 {

几
云 ~ 。 a` + 艺* Ot * ,

一.鑫ōl左t夕ó午又Z一今
r一女r日凡̀

线
。 ,

一 。 灼 +

夕
,林

,
。

:

一 田 , , +

功左
, ,

仍夜 + 功及
: , } ( 1 9 )

( 2 0 )

!
里.,
.

1
1

及功一备
`

功十

△凡a i ~ 功夕̀ 一 功
a i

一 。 左
,

一 加价 。 ,

一 叭
` ,

△ , ` : , ~ 切凡 一 功 , *一 。 *
:

~ 田儿 , 护一 叭
: ,

△ r一。 i

~ 切 : 护一 功 a ;
+ 口 * :

一 叭
,

一 m
,声a ;

再设
一才凡

: ` 一 `夕 夕`友I t _ _ 一 i口 1 ;掩1友, `

乡` 一 e
’

些
i ,

尸夕i左
:

~ 己
’ 一

夕触
: ,
尸

r ,互
:
花

:

一
c

`

一 巴
, i及

,
及

: - ( 2 1 )

将上面各式代人 ( 1 8 ) 式
,

得到

z

丛
`

之尸方
一掩:

一 : , : 。矫琉
。 一`△ “` “ “ : , ` *

: ,

一 。矫爵
。 `△ , `一 `

少 ` + : ,*
:

。矫蔑
。 `△ , ,` , `。 , , * ,* : .

才
夕

y少介
:
凌:

一 : 矫蔑
。 一 `△ , `” `

尸、 ,
J . } ( 2 2 )

施行拉普拉斯变换
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。
`

(, , 一 2

扮
e , `*

.

(君卜众
( 2 3 )

尸
, ,* 、* ,

( t ) ~
2耐

( O )

!
;

、
( · ) 。一、 二 ,

{
,
, , ,

:

(
· + 、△、 J̀

)
。 “ ` + `一产` ,: J ; ,

!
,
· , 、

, 、 :

(
· + ,△ , , 。 `

)
, “ + ’ △ 7 ,一

` 、 二
.

在 , ~ o 时
,

户
J i

( 0 ) ~ l ,

尸内*
l

j
, , *

:
*

:

(一 12 + i八
, 。 `

)

f、 *
.

(一 12 + i△风
。 `

) ~

, ,
: , :

( O ) ~ O ,

将 ( 2 3 ) 式代人 ( 2 2 ) 式
,

得到

g铸忿f
, ` ,

:

(一 12 + i△ , ` a `

)

一 Z 一 △ , 7。 `

(左
,友

2

)

g矫il) f
a `

(一 12 )

( 2 4 a

)

Z 一 △ , `· `

(左
1
) 一 艺

1或丢
`

{
’ ( 2 4 b)

z 一 △
r 。 `

(左
,

友
2

)

f
a `仁一 12 ) ~

19矫爵1
’ ( 2 4 c )

Z 一 艺
Z 一 气

J ,

(左
:
) 一 艺

19碑石
`

1
’

z 一 △ , ,。 `

(左
,左2

)

其中的 Z ~ 12
.

令

! g矫爵!
’

Z 一 △。 `。 :

(反
,
) 一 Z 、

舀, ; 。 ; 一 i T脚 。 i

~ 2 0 , ( 2 5 a
)艺

幻

}片
, 。̀
!
2

Z 一 △ , ,。 `

(左
,左

2

)
一 艺 ( “

r ,、 (左
,
) 一 i r

, ,、 (左
,
) ) 一 2 1 -

( 2 5 b )艺
、

代入 ( 2 3 ) 式
,

得到

今` 一 e 一 i占凡、
’ 一 r气一 ` ,

( 2
·

6 a
)

; 矫￡{
。 一`

一
。一 “ z 。一△“ `一 ,̀ }

夕, ` “ !

一 (气
。 `

(左
1
) + Z

一
Z 。

) ( 2 6b )

g矫爵g垮忿
夕

y ,灸
:
舜

(△
, ; 。 `

(及
、
) + Z 、 一 Z。

)

( l 一 。 一` ( z
。一△`产` )` ) _ ( 1 一

。 一` (̀
,一△· `“ , ,̀

)

[ Z
。
一 △ , s。 ,

(左
1
友

2

) 1 [ Z , 一 △ , ,价 (左
2

) ] }
·

( 2 6 “ ,

由 ( z s a
) 及 ( 2 5b )的定义可知

,

V 释。 i

r 旬叮 ~

r , ;凡 ~

19*
。 `
( 。

:

~ 。 凡。 ,
) 1

Zd口
a , ,

( 2 7 )

V 产y z
P

y s

2 ( 2二左)
2 !

};
· ,、 (功

`

一
、 ·

) !
2“ “ r , .

( 2 8 )

式中的 V 为反应系统的体积
,

脚
` ,

脚
, 为 a `

态与 i1 态分子相对运动约合质量 ; aP
,

与 介 , 为 气

态与 了 ,
态分子相对运动的线动量 ;四 为线动量矢量的立体角

.

由 ( 2 6 ) 式得到各态几率随时

J司的改变为
:

凡
`
~ f

,
“ `
( , ) }

,

一
。 一 rz “ `。 “

( 2 9 a

)
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凡
;= 刃 *

:

J夕凡 *
.

(
, ) j

’ 一

p , 一 艺 }:
, , ,

,
*

:

(
, ) J

’

r火v理
,

_ r 、 。 `

凡1r 声

(凡 r 称凡 一 r 价 。 ,

)

。不石二万痣 ) (
`

r 凡 ia
一 Zr夕i 。`公 _

。 一 , , , r 7 i ““ )
,

( 29 b )

一Zr 口 . 考 ~ 2署 ;万》 。 ,

{全匕令坦
`

一 `匕含兰 , }
.

占
匀

“ i ` 1二 了产价

( 2 9 c
)

由此得到各态反应的微观速率为
:

汽
`
一 一 ( Zr凡

。 ,
)凡

、 ,

( 3 o
a
)

气 ~ + ( Z r ,` a`

)凡
` 一 ( Zx , r , ,。` )气

,

( 3 0 b )

六 ~ ( 2万 , r r , , `

)气
. 一

( 3 o c

)

这些反应速率的表示式同宏观的反应速率表示式是相似的
.

微观反应速率常数 2凡几
]。
是反

应产物各态速率常数之和
.

由 ( 3 0 b ) 式可知过渡态以 2几
` a `
的速率常数产生

,

以 2凡几声
`
的速

率常数分解成产物态
,

它并不向反应态分解
.

这说明过渡态是不复返构型的假设是正确的
.

这再一次证明了反应物与过渡态处于化学平衡的假设是不成立的
.

2叉几
, , ` 是 V 体积中一个分子 A 与一个分子 B 反应的速率常数

·

化学动力学定义的速率

常数是单位体积的
,

所以反应的微观速率常数 乞为
:

2艺 , r l , , `

毛 ~
.

一下尸一
·

微观反应速率常数又可由散射截面 几
`一介 表示 f5J ,

天
`
~ ” , ” 。 “ a `

几` , : , ·

凡
`
为分子 A 与分子 B 的相对速度的数值

, , , , 。 。
为分子 A

及 ( 2 8) 式
,

并设分子数密度为一
,

得到微分散射截面
,

( 3 1 )

( 3 2 )
, B 的分子数密度

.

由 ( 3 1 )
,

( 3 2 )

J叮
〕 ` , y ,

风声勺

孤盯 一 了乏; 万夕 X

P
y s

公 }9
7 ,、 }

’

这同文献 〔3 ]引录的表达式是相同的
.

文 中的 肠声 是以 乃为单位的
.

恢复到原来的单位
,

方g : ,的 ~ T
, 犷内 ,

T ;
碗 为转化矩阵的元素

,

则 ( 3 3 ) 式化为
:

( 3 3 )

并写

( 3 4 )

d氏
, . 右

d口粉

巧
`拜 r sP

, r

一 ( 2、 方
,

)
,户

。 ` IT
, ,、 】

’ .

( 3 5 )

这就是 eM
s ias h 引录的表示式

【创 .

所以我们的结果同散射理论的结果是一致的
.

这是不难理

解的
,

因为散射理论的相互作用态与本文的过渡态都是反应系统包括相互作用的哈密顿算符

的本征态
.

三
、

反应的宏观速率常数

左
`

是单位体积单位时间内一个分子 A 同一分子 B 反应的速率常数
.

设属于能级 ` 的 A 分

子数为 N护
, B 分子数为 心

’ ,

则单位体积内的反应速率为
:

反应速率 ~ 艺沃i N毖
,

岭
)
.

( 3 6 )
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假设反应开始时
,

反应分子是处于热平衡的
,

则有

反应速率 一

军粉
。 介、 xP 一

(等丝 )
·

( 3 7 )

N
,

为 A 类分子的总数
,

N
、
为 B 类分子的总数 ; f

, ,

f
。

分别为分子 A , B 的分子配分函数
,

玲
, ,

沙
’ 分别为它们的统计权重

, E瑟’
, E公

’ 分别为它们的总能量
,

包括电子运动
,

核振动
,

分子转动

及分子质心的平动能
.

交
`

包含矩阵元 <七毛价(钧 ) ! V
,

l沙印
`

)七>
,

夕
`
同始态

a ` 的能级相对应
,

E 灼 是过渡态的能级
,

因此在 ( 3 7 ) 式中对 i 加和实际也就是对 热的能级加和
.

在此情况下
,

a `

转化为 从
.

由于在反应中
,

系统的态数保持不变
,

所以 ( 3 7 ) 式可以写为
:

反应速率 一舆
二
兰

孚
些

又 * ige
` e
xP 一 〔牛典、

,

了A l刀 布丁
、

左1 /
( 3 8 )

式中 g 、 为分子 热 的统计权重
, E 凡 为 夕, 的能级

,

它是 以 势垒 的 顶上 为 起 点计算 的
,

而

E护+ E护是以远离势垒的反应道为起点计算的
.

V 。

为势垒的高度
.

若 E妒十 玛灼 < v 。 ,

则

夜
` ~ O ,

( 3 7 ) 式就写成 ( 3 5 ) 式
.

了, ,

f
。

包含分子的平动的配分函数
,

各包含系统的体积 V 作为因子
.

记

。 _ N
注 , _ 刃云

` A

一—
, . B

— —
.

V V
( 39 )

c , , c 。

分别为分子 才 , B 的浓度
.

又记 F 刁 ,

F , 为分子 A
,

B 的单位体积的配分函数
,

则 ( 39 )

式化为 :

反应速率 -
C 刁 C 习

F 月 F 召

E 0

c “ l

乙 咬`g凡 c 丸T ·

( 4 0 )

由此得到反应速率常数 形为
:

E 0

,

_ _ 、 _

一

迎 一
一止亘

交
’

~ 又声
, F 。 ) 一

, ` “ l

乙 交`g , ` e 肉 T ·

( 4 1 )
户泣

E , *

包含过渡态分子的质心平动与绕质心的转动能
,

反
`

同这两种运动是无关的
.

因此
,

( 4 1) 式

对这两部分可以直接加和
,

这将出现体积 砂 的因子
.

但 友
`
含有因子 F 一 2 .

两个 v 因子相抵

消
,

所以 ( 4 1) 式的和式不包含体积 V 作为因子
,

亦即可以在单位体积下计算 ( 4 1) 的和式
.

再设过渡态有一个振动自由度的本征频率
v
很小

,

而且 无
`
一 二 , , ;

为同时间与 夕
`
态的能

级无关的常数
,

则 ( 4 1) 式化为
:

F 十 _
丝

不万
.

王万
e 火 T

J A 工 B
( 1 )X

村ǔ"

佗
一一

ō

介
、

F 十 为过渡态分子去掉一个振动 自由度的单位体积的配分函数
,

此即是 E y r ign 著名的绝对反

应速率常数公式
.

当然
,

友
`
一 ` , 的假设不一定严格成立

,

所以严格的反应速率常数的表达式是 ( 4 1 ) 式
.

四
、

反应速率与反应系统的对称性

1 9 6 5 年 w
o

od w a dr 和 H o ff anr nn
` 7 ,
指 出电环合反应的对旋或同旋反应可由电子的最高占

据轨道的对称性决定
.

接着
, L on g ue t

一

iH gg in s
和 A bar ha m so lan

,
指出电环合前后分子轨道对称
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性相同的反应容易在加热下进行
,

此种反应规律称为分子轨道对称性守恒定律
,

对有机化学合

成有
一

指导的意义
.

此定律可由 ( 1 6 ) 式及 ( 4 1) 式得到证明
.

( 4 1 ) 式表明化学反应进行的速率不仅依赖于反

应的活化能 V 。

的大小
,

还依赖于由过渡态到产物态的矩阵元 <七毛价(钧 ) IV
:

1小(风谈
1

今的绝对

值的大小
,

后者决定反应的速率常数 左
,

.

如果过渡态 夕
*

具有某种点群的对称性
,

则因 V 。

属于

此点群的恒等表示
,

夕
`
态与 a `

态必须属于此点群的相同的不可约表示
,

否则
“ `

态不能由相互

作用 V 。

生成 吞
`

态
.

同理
, V ,

也属于此点群 的恒等表示
,

右 态与 夕
`

态也必须属于相同的不可

约表示
,

否则由 夕
、
态通过相互作用 V :

不能生成 为态
.

这说明
,

如果反应系统具有点群对称性

(由过渡态的几何构型决定 )
,

则反应前后
,

轨道的对称性必须相同
,

否则反应不能进行
.

在讨

论电环合或电开环的同旋或对旋反应时
, 二 轨道的反应系统是具有点群对称性的

.

本工作得到唐放庆同志的热心指导与鼓励
,

谨致深切的谢忱
.
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