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Tentang Kelengkapan dan Kesesuaian Unsur Isi :

Paper ini berisi tentang pembenaran jalur isomerisasi siklopropena ke propina berdasarkan perhitungan vibrasi. Isomerisasi adalah reaksi kimia
vang paling sederhana. Ini hanya melibatkan satu molekul; karenanya. ini disebut reaksi unimolekuler. Salah satu isomerisasi yang menarik
untuk dipelajari secara komputasi adalah siklopropena menjadi propina. Alasannya adalah karena isomerisasi ini melibatkan pemutusan ikatan
siklik C-C dan pembentukan ikatan rangkap tiga C-C. Pemutusan dan pembentukan ikatan, dalam hal ini. hampir tidak terjadi karena
terowongan kuantum, seperti kasus isomerisasi trans-HCOH. Oleh karena itu, isomerisasi sebagian besar disebabkan oleh panas. Akibatnya

" |harus ada setidaknya satu mode vibrasi yang mendukung pemutusan ikatan dan pembentukan terjadi. Selanjutnya. isomerisasi siklopropena ini

terjadi dalam fasa gas dan tanpa katalis. Ini menyiratkan isomerisasi itu mudah. tetapi mekanismenya tidak selalu sederhana. Detail komputasi
adalah Perhitungan energi dan struktur, Termokimia dan perhitungan kinetika kimia. Kami telah berhasil membenarkan jalur isomerisasi yang
dibangun dari siklopropena menjadi berbasis propina pada perhitungan getaran. Akhirnya, penelitian ini dapat digunakan sebagai panduan jika
seseorang perlu membangun jalur isomerisasi berdasarkan perhitungan vibrasi. Sehingga, dari aspek ini penilai/reviewer menilai bahwa paper
ini sangat lengkap dari unsur isi.

Ruang Lingkup dan Kedalaman Pembahasan :

Ruang lingkup dari penelitian ini terdiri dari uji pembenaran jalur isomerisasi siklopropena ke propina berdasarkan perhitungan vibrasi. Fungsi
kepadatan yang digabungkan dengan perhitungan getaran untuk membenarkan jalur isomerisasi siklopropena menjadi propina. Idenya adalah
untuk menyajikan jalur dalam diagram tingkat energi yang keadaan transisi dipastikan dengan melacak mode terientu yang mendukung
pemutusan ikatan siklik dan pembentukan ikatan rangkap tiga terjadi. Mode ini berkurang di sepanjang jalur dan menghilang pada keadaan

. |transisi. Untuk memverifikasi jalur yang dirancang, aktivasi energi isomerisasi digunakan untuk mencari konstanta laju terhadap data

cksperimen pada 500 K dan 700 K dengan menggunakan teori keadaan transisi (TST). Pada temperatur tersebut, TST memprediksi konstanta
laju pada orde besarnya yang sama dengan hasil eksperimen. Ini menunjukkan bahwa tren antara perhitungan dan data eksperimen secara
kualitatif dalam kesepakatan yang baik. yang menyiratkan bahwa jalur yang dirancang dibenarkan. Selanjutnya, penelitian ini dapat digunakan
sebagai panduan jika sescorang perlu membangun jalur isomerisasi. Schingga. penelitian ini dinilai cukup pada uji pembenaran jalur
isomerisasi siklopropena ke propina berdasarkan perhitungan vibrasi.
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