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Методами DFT (B3LYP, PBE0) и ab initio (MRMP2(14,11), CCSD) в базисах 6-31+G** и aug-cc-pVDZ  (GAUSSIAN, FireFly, US GAMESS, MOLPRO) проводили поиск особых точек на поверхности энергии первой стадии реакции озона  с галогензамещенными этилена. Оценены энергетические барьеры и соответствующие константы скорости. Сравнивали два возможных механизма присоединения – через симметричное переходное состояние (ПС1, Криге) и несимметричное (ПС2, Демура – cis-ПС2, trans-ПС2).
Расчет энергии активации MRMP2 проводили с помощью процедуры IRC, что исключало вторгшиеся состояния и ошибку размерной несогласованности. Кроме того использовали CCSD для оценки реальности различных конфигураций ПС. Такой подход позволяет оценить вклад различных ПС в суммарную константу скорости. Данные методы способны учесть ПС разного характера: молекулярный ПС1 с закрытыми оболочками и бирадикальный ПС2. В отдельных случаях проводили исследование cis-ПС2 на достоверность в MOLPRO, с помощью различных алгоритмов поиска седловой точки и критериев сходимости.
Данные о механизме реакции позволяют рассчитать характеристики реакции при наличии напряжения, используя подход [1]. Константу скорости вычисляли с помощью стандартной теории переходного состояния.
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