
H12C6  B3LYP/CC-PVTZ  EQ<500 kJ/mol  TS<500 kJ/mol  DC<500 kJ/mol
 
 

EQ0
0.0 kJ/mol

TS0
 49.2 kJ/mol

EQ1
27.0 kJ/mol

TS1
 31.2 kJ/mol


