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������� ������ ����������� ������!�� ���"����# �"����"�-$���%�!��� ��!%��# 
&���������' � (�������%�!��' !�������# ������������ HOO—N=N—OOH " ������� 
����"���� �������)���(� �*��� �� ���"�� B3LYP/6-311++G(3df ,3pd). ��) �*���������" 
HOO—*N=N*—OOH �� �*��� �$��������*�"��# !������!����%�!��� ��������# ��-
����������, �����#� ���*#"�;� �� "�*��<��!�> �(� &�!����������>��(� �?����<���). 
A�������*���"��� ����������) !��!�?��!�> "#!���&���(���%�!��(� !�!��)��) ���* 
(2A�) " ����"���� N2. ��!!������� "�*��<��!�> (�������"���) !��(�����(� ��!������ 
�2 (1�g) ��� ������*���� ��������" �!��"��(� !�!��)��) ��� (2A�) ! ��!����;C�' 
!��!�?���*����' "�*?�<�����(� ���* (2A�). �?�!��"���#' �����!! !")*#"���) ����-
���)���(� �*��� ����!��"��� ��� ������ !�����(���*���� $���%�!��' !�!���# ��� ��-
��"���� ���������!�)���(� "�C�!�"� N2.  
 
� # % & " � ' "  ( # � � �: ����� ������ ����������� ������!�� (DFT), "#!���&���(���-
%�!��� !�!��)��) ��� � �2, ����"���) N2, �������)��#� � !������!����%�!��� ����-
����#, ����������� HOO—N=N—OOH, !�����"�� (�����!��>��(� ��������. 
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�
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A�%�� 40 ��� ��*�� ?#�� �!�C�!�"���� ������) !")*#"���) �*��� " "��� N2O %���* "*����-
��'!�"�� N2 ! ������!>; "������� ���� ��� !����������������#$ �!��"�)$ (T � 500 �C) [ 1 ], 
������ &�� &�!����������>�#� ��*��>���# �!��;�!) ��*���%���#�� " ���%��' ����������. 
K�<�� �������>, %�� &��� �����!! ��������� " (�*�"�' ��*� � ��� ����!������ ��"�����. 
��!!-!�����# ����%�#$ ��������" ������� $��������*�;� ����%�� �2�, �2 � N2O. �!��"��' 
�!�?����!�>; �����*�"����(� �����!!� )"�)��!) ����%�� " ����������' (�*�"�' ��*� ����"-
�#$ ��������" �� � ���, ��$���*� �?��*�"���) �����#$ "��;%��� �����%�!��' ��!��� ����-
��!� "�������: 
 ���� � �� + ��, (1) 

 �� + ���� � �2� + ���. (2) 
K �!��"�)$ ���"������(� &�!��������� !�����M���� �����������' [���]/[��] !�!��"�)-

�� � 103 	107 [ 2 ]. K !")*� ! &��� ���� ��������)�� �"����"�-$���%�!��� �!!����"���� "�*-
��<��!�� ����"���� N2 (����������!�#�� ���������� ���. 

K �"����"�-$���%�!��$ ��!%���$ �!���>*�"�� ����� �������)��#$ ��?�����' (��) " ������ 
����������� ������!�� (DFT) ! ���$���������%�!��� �?�����-������)�����#� ���������- 
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#��. 1. ��������� ������������ HOO—N=N—OOH ��� ���!���� ��-
�����)���(� N2 (����������!�#�� ���������� ���, !�������) �i,  
                                ��!%�� B3LYP/6-311++G(3df ,3pd) 

 
��� B3LYP [ 3, 4 ]. ������*���) (�������%�!��$ ���������" 
�������)��#$ !������� � ��!%��# �
 !������" ���"����#  

! �!���>*�"����� ��!M������(� "�������-��!C�������(� ?�*�!� 6-311++G(3df ,3pd). ��) ��!-
%��� "�*?�<�����(� !�!��)��) ���* �!���>*�"��� !$��� !�������*�"����(� �������*��  

���—\&��, ������) ����� ?#�� ���� �?�!��"��� ��) ���!���) "�*?�<����#$ !�!��)��' 

2NO*  [ 5 ] � 3NO*  [ 6 ]. ����-���)��*�"��#' ����� ��������� [ 7 ] �!���>*�"�� ��) ��!%��� 
!��(�����' ����#��' �?���%��. A��!� !����"�' ��%�� ����$����(� !�!��)��) (A�) ���"���� 
������� !����"���) !�?!�"���#� *��%���)� (Eigenvalue Following method). K!� ��!%��# ���-
"����� ! �!���>*�"����� �"����"�-$���%�!��(� ���(������(� �������!� GAUSSIAN-03 [ 8 ]. 
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A�������)�#� �"����"�-$���%�!��� �!!����"���) "�*��<��!�� !")*#"���) �������)���-
(� N2 (����������!�#�� ���������� ��� ���"��� ��! � �!��'%�"�' �������)���' !�������� 
HOO—N=N—OOH (��!. 1). ��!��!�"�� ����#$ %�!��� " ��!!%������� �
 !������ �������-
����� (��?�. 1) $��������*��� &�� �������)���; !�������� ��� !��?��>��; (����>��;) � ���� 
�!��"���� ��������<��>, %�� " &�!����������>�#$ �!��"�)$ [ 1, 2 ] �����*���!) �����!! 
 HOO + N2 + OOH � A� � HOO—N=N—OOH � H2O + N2O + O2. (3) 

�������, %�� �"���# [ 1, 2 ] ������������"��� !"�' �����!! �� !")*#"���; �������)���(� 
N2 ���(�� !������#� $���%�!��� ���"������: 
 N2 + �OO� � H2O + N2O, (4) 
������� �� ��!��#"��� (��"��(� &���� �����!!� ����!����� �*���, � ������ �(� ����"����, ��� 
��� ������!> "������� " �������)���� "��� �� "*������'!�"��� ! �������)��#� �*����. 
 ��-
�� <�, �"���# [ 1, 2 ] ����(������"��� " !"��$ ����!��"����)$ � �����!!� �C� ���� ����%�#' 
������� ������� (4) — �������)��#' ��!�����, �����#' *����!���"�� ��� " ��?�;����#$ 
��!!-!������$ [ 1 ].  

K!� &��, �� ��M��� �����;, � �� ��*"����� ���"��%> "������� �!!����"�����' � ����-
%���#� ��*��>�����, �����#� "�� �<� 40 ��� �!��;�!) ��*���%���#�� " ���%��' ����������. 
�� !"��' !�����#, �# ������(��� " �����' ��?��� �� ���>�� ��	�����-�������� ���!���-
���� ��$��%����� �	���� "
����	 (�&������ ��(��"��), �� � ���� �(� &�!����������>��(� 
����"��<����). ���> &��$ ������<���' �����"���� �� &��"
����	���� ���!������� ��$-
��%����� ��'�����	��� ���
�!�	�	 �—O—O—N=N—O—O—H, ��� ��;%�"�(� �����-
<���%��(� �������� ��� ����"���� N2, !�(��!�� ���"����; (3).  

f��?# ����*��> &�!����������>�#� (!������!����%�!���) "�*��<��!�� ��) ����"��<��-
��) &�!���������" ��(��"� [ 1, 2 ], �# ���"��� ��!%��# �
 !������" ��) ��*��%�#$ �*�����-
����" ������������ �—O—O—N=N—O—O—H, �����#� ��(�� �?��*�"#"��>!) ��� ���!��-
��� ��������(� (14N2) � ��)<���(�� (15N2) �������)���(� �*��� " ����������' !���� ! ������-
!>; "������� (!�. ��?�. 1). ���; ����(� ���$��� �# "*)�� �* ��?��# U���� � ���� [ 9 ], ����-
�#� �����!> ��������*���"��> �
 !�����# ��(��C���) � ������������"��> !�������� �����-
<���%�#$ ��������" ������� ���!����) NO ��!������� " (�*�"�' ��*�. A�� &��� �������# 
������� �* (�*�"�' ��*# ������C��� " ��(���"�; ������� ��� ����������� 10 K, � &�!����-
����# ���"����� ��) ��*��%�#$ �*�����" ��!������: 16O2 � 18O2. 

� ��M�' ��%�� *����), �����(�%�#� &�!��������# ��<�� �����*�"��> � ��) ������� ���!-
����) N
N ������!>; "�������. A�� &��� ������; ���"�!�� ��) ��*��%�#$ �*�����" �*���  
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	 � ? � � � �  1  

#$����	�� B3LYP/6-311++G(3df ,3pd ) 
	���	 �	
��������� ���(	��� (!�–1)  
!�� 
	$������ �$���"��
�� ���
�!�	�	 �—O—�—N=N—O—�—� (Ci �����
��, 
��. 1) 

	�� ����?���' �*�������� 
1H—16O—16O—14N=14N—16O—16O—1H 

�*�������� 
1H—16O—16O—15N=15N—16O—16O—1H 

)g-!�������) 
�s(�—�)   3717 (0,0)*   3717 (0,0)* 
�s(N=N) 1588 (0,0) 1534 (0,0) 
�(O—O—�) 1378 (0,0) 1378 (0,0) 
�s(N—O) 1002 (0,0)   971 (0,0) 
�s(�—O)   870 (0,0)   869 (0,0) 
�(O—O—N)   720 (0,0)   720 (0,0) 
�(N—O—O)   364 (0,0)   357 (0,0) 
�(O—N=N)   309 (0,0)    308 (0,0)  
(�OON)   194 (0,0)   193 (0,0) 

)u-!�������) 
�as(�—�) 3715 (99,0) 3715 (99,0) 
�(O—O—�) 1378 (90,0) 1378 (90,1) 
�as(N—O) 1012 (98,6)   998 (94,9) 
�as(�—O)   803 (33,0)   800 (32,8) 
�as(N—O;�—O)   598 (50,4)   587 (49,6) 
(�NN�)   416 (16,5)   410 (17,4) 
(�OON)   233 (53,2)   231 (56,1) 
(NOO�)    180 (143,8)    179 (140,3) 
(OONN)   106 (24,1)   106 (23,5) 

 
 

 

* K !��?��$ ���"����# ��!!%�����#� �����!�"��!�� ����! �
 !������ " ��/���>. 
 
(14N2, 15N2) � ��� !��#� ����%��> �����������>��� ����"��<����� �&������ ��(��"�� (���!-
����� �������)���(� �*��� " ����$ ������!� "�������) �� �!��"� �*������(� !�"�(� "#!���-
%�!�����(� ����?���) N—O " �
 !������ �����<���%�#$ �������)��#$ !�������. ��M� ��!-
%��# � ������������) !������" ����$ �*���������" ����*#"�;� (!�. ��?�. 1), %�� ���?���� ��-
���!�"�#� ��(��C����� )"�)��!) �!�������%��� ����?���� �as(N—O) " �?��!�� �
 !������ 
�1000 !�–1. ���"����� ��!!%�����#$ %�!��� �as(N—O) ��) �*���������" 14N=14N � 15N=15N ��-
��*#"���, %�� 	(��
(�����	� "����	 ���
�!�	�	 �—O—O—N=N—O—O—H !��%�	 "
-
�
"�	�� �!��� (�� � 14 !�–1) �������	�������� ���(	��� N—O. 

������ ��(�!�����) �*������(� !�"�(� "#!���%�!�����(� ����?���) N=O (�� � 50 !�–1) 
��� *����� 16O2 �� 18O2 [ 9 ] � ��*"����� [ 10 ] �$��������*�"��> �������)���; !�������� "��-
��%��(� �������� ������� ���!����) NO " "���: N2O3 = NO + NO2. K �� <� "���) ��(�!�����) 
�*������(� !�"�(� "#!���%�!�����(� ����?���) N=O (�� � 30 !�–1) ��� *����� 14N16O �� 15N16O 
[ 11 ] ��*"����� ������������"��> ����������� ������� ���!����) NO: ���—���—O=N—O—
O—N=� [ 12 ]. 

�!��"#"�)!> �� ��!��<���)$ ����(� ���$��� " ������� ���!����) NO, �# ������(��� 
���"�!�� �����(�%�#� &�!����������>�#� �!!����"���) �� "#)"����; !�������# ����������-
�� � ��) ������� ���!����) N2 �� N2O " ���!��!�"�� ����" ������!� "�������. � � �"����"�-
$���%�!���� �?�!��"���; "�*��<��!�� �����!!� (3) �# !�'%�! � ����$����. 
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���
���0�	�-��!�����	�0 ��������� 
�
���	��� �����0	�0  

�� ��!. 2 � ��?�. 2 ����!��"���# ��*��>���# B3LYP/6-311++G(3df ,3pd) ��!%��� &���(���-
%�!��(� ������) ������� ����"���� �������)���(� �*��� " ���!��!�"�� (����������!�#$ ��-
������" ���, ������) $��������*���!) �?��*�"����� "#!���&���(���%�!��(� ������������ 
HOO—N=N—OOH 
 �OO* + N2 + �OO* � A� � HOO—N=N—OOH � H2O + N2O + O2. (3�) 

�* �����*� �"����"�-$���%�!��$ ��*��>����" ��!%��� A� ����"���� �������)���(� �*��� 
(���������!���#�� ���������� ���• �� ��!. 3 ����!��"���� !$��� �������)���-��?����>-
��(� "*������'!�"�) ��� + N2 + ��� %���* �������� �"	
��	�� 
	!��	��� � "
��������� 
N2. A�� &��� ����������#� ���# ��������" ��� �%�!�"�;� " �-!���)<���� ! ��*�#$�);C�' 

y�* -��?����>; N2, � ��!������#� &�������# ��������" ��� �%�!�"�;� " �-!���)<���� !� !")-

*#"�;C�' ��-��?����>; N2. 
�* ����!��"�����' �������)���-��?����>��' !$��# (!�. ��!. 3) !������, %�� &���������� 

!�!��)��� �����!����(� �������� !���"��!�"��� �� �!��"���� (2A�), � "�*?�<������� !�!��)-
��; ���* (2A�), ��(�� ��!������#' &������� �������� ��$����!) �� �-�������)���' ��?����� 
��� (� �� �� �-��, ��� ��) �!��"��(� !�!��)��) ���).  


���� �?��*�� " &�!����������>�#$ �!��"�)$ �����!!� [ 1, 2 ] ��(�� "�*�����> �����!��-
�#� �������# " "�*?�<������ !�!��)��� ���* (2A�)? K��> &���(���%�!��) ��*���� &��$ !�- 
 

!��)��' (T0 = 0,87 &K [ 5 ]) �*-*� �%��> ����(� ������� ����-
$��� X� 2A� – A� 2A� [ 13 ] ��<�� ?#�> ���������� ���>�� ! ��-
��C>; !��!�?���*�����. ���?���� ���$��)C�� !��!�?���-
*������ " &��� !��%�� ��<�� ?#�> !��(����#' ��!����� �2  
 

#��. 3. �$��� �������)���-��?����>��' ����"���� N
N �����!��-
�#�� ���������� " ����$����� ����"���"����� �������!�: ����-
������#� ���# ��� ��������" �%�!�"�;� " �-!���)<����  
! ��*�#$�);C�' y�* -��?����>; N2 (	); ��!������#� &�������# 

��� ��������" �%�!�"�;� " �-!���)<���� !� !")*#"�;C�' ��-
��?����>; N2 ((). ��!!%�����#� (�������%�!��� ��������# (���- 
                     �# !")*�') ����$����(� !�!��)��) ���# " Å 

 
 
 

 

#��. 2. ��!!%�����#' B3LYP/6-
311++G(3df ,3pd ) &���(���%�!��' 
������> ������� ����"���� ����-
���)���(� �*��� ! ����C>; (����-
������!��(� �������� ���* " "�*-
?�<������ !�!��)��� (2)�). ��!-
!%������) !�������� (	) $��������-
*��� A� ����"����; !�������� (( ) 
$��������*��� ����������� ����-
          ��� HOO—N=N—OOH 
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	 � ? � � � �  2  

�	��� ��	�����-���������� DFT 
	���	 "����� &�
��� *total, &�
��� ������ ���(	��� E0  
� 	(���+���� &��
�"�� 0

298S  !�� 
	�����, "
�!����� � /�, 	 �	�% �
��!��	������� ������ 
�r

0
298 ,G  �r

0
298H  � �r

0
298S  !�� 
	���� 	����	��� �������
���� 	$��	: 

�OO* + N2 + �OO* � A� � HOO—N2—OOH � H2O + N2O + O2 

B3LYP/6-311++G(3df ,3pd ) ��!%�� �������)���) !�!���� 
(!�������),  
&����������  
!�!��)���) 

A����) &���(�)  
*total, ��. ��. 

{���(�)  
����"#$ ����?���' 

E0, ��</���> � 
�f

0
298 ,H  ��</���> ? 0

298 ,S  �</(���> �K) 

HOO*  –150,93513 35,4 (0) +102,7 ? 229,7 
(Cs—2A�)   [+86,2] " [229,1] " 

+     
N2 (1�g) –109,56737  14,6 (0)  0,0 191,4 

+   [0,0] [191,5] 
HOO*  –150,93513 35,4 (0) +102,7  229,7 

(Cs—2A�)     
�     

A� –411,41492 105,0 (1) — 357,0 
(CI—1A1g)  E� = 79,2 ��</���> i� = 182 !�–1    
��!. 2, 	     

� –411,44790    
HOO—N2—OOH  111,1 (0) +204,0 336,0 

(CI—1A1g)     — 
��!. 2, (     

�     
H2O  –76,46451 55,9 (0) –224,10 188,6 

(C2v—1A1)   [–241,8] [188,8] 
+     

N2� –184,73335  29,4 (0) +72,3 219,3 
(1�g)    [+81,6] [220,0] 

+     
O2  –150,37949 9,8 (0) 0,0 204,90 

(3�g)    [0,0] [205,0] 
---------- ------------- ------------- ---------- ---------- 

�r
0
298G  = –345,9 ��<   �r

0
298H  = –357,2 ��< " �r

0
298S  = –38,0 �</K

[–321,9 ��<]   [–332,6 ��<] [–35,9 �</K] 
 

 

 

� K !��?��$ ���"����� %�!�� ����#$ %�!��� " ����?����>��� !������ �������. ��!��!�"�� ����#$ 
%�!��� $��������*��� �������)���; !�������� ��� !��?��>��; (!����������;). ����%�� ����' �����' 
%�!���# $��������*��� !�������� A�. 

? 	�����# �?��*�"���) ��!!%����# ����!����>�� &���(���%�!��(� ���"�) ���!�#$ "�C�!�" N2 (1�g), 
O2 (3�g) � H2 (1�g) ! �%���� &���(�� ����"#$ ����?���' E0: �H = �Etotal + �E0. �!���>*���#� !�����M�-
��) &���(���%�!��$ ������: 1 ��. ��. = 627,544 ����; 1 ���� = 4,184 ��<. 

" K �"������#$ !��?��$ ���"����# &�!����������>�#� *��%���) �����������%�!��$ ���������", 
"*)�#$ �* ?�*# ����#$ NIST [http://webbook.nist.gov/chemistry]. 
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	 � ? � � � �  3  

�	��� ��	�����-���������� DFT 
	���	 "����� &�
��� *total, &�
��� ������ ���(	��� E0  
� 	(���+���� &��
�"�� 0

298S  !�� 
	�����, "
�!����� � /�, 	 �	�% �
��!��	������� ������ 
�r

0
298 ,G  �r

0
298H  � �r

0
298S  !�� 
	���� !��
�$	��� ��!
�"
����!��� 
	!��	��� ��� � �(
	$��	���  

����������� !��
	 (;�) � ��
�
��	��� ���������� �����
�!	 �2(1�g): 
�OO(2A�) + �OO(2A�) � S� � A� � HOO�(1A1) + �2(1�g) 

B3LYP/6-311++G(3df ,3pd ) !���-���)��*�"���#' ��!%�� �������)���) !�!���� 
(!�������),  
&����������  
!�!��)���) 

A����) &���(�)  
*total, ��. ��. 

{���(�)  
����"#$ ����?���' 

E0, ��</���> � 
�f

0
298 ,H  ��</���> ? 0

298 ,S  �</(���> �K) 

HOO  –150,96833 37,1 (0) +7,2 ? 228,7 
(Cs—2A�)   [+2,1] " [229,1] " 

+     
HOO  –150,96833 37,1 (0) +7,2  228,7 

(Cs—2A�)   [+2,1] " [229,1] " 
�     

S� –301,95591 85,6 (0) — 357,0 
(C2h—1A)  �H = –39,1 ��</���>     
��!. 4, a      

�     
A� –301,94126 70,3 (1) —  303,7 

(C1—1A)  E� = –16,0 ��</���> i� = 1110 !�–1  — 
��!. 4, (     

�     
HOOH –151,61319 69,8 (0) –107,7 227,0 

(C2—1A1)   [–136,1] [233,0] 
+     
O2  –150,36347 9,8 (0) +42,1 195,8 

(1� g)   [+94,6] [205,0] 
---------- ------------- ------------- ---------- ---------- 

�r
0
298G  = –69,7 ��<   �r

0
298H  = –80,0 ��< " �r

0
298S  = –34,6 �</K

[–39,7 ��<]   [–45,7 ��<] [–20,2 �</K] 
 

 

 

� � ? ��. !��!�� � ��?�. 2.  
" K �"������#$ !��?��$ ���"����# &�!����������>�#� *��%���) �����������%�!��$ ���������", 

"*)�#$ �* ?�*# ����#$ NIST [http://webbook.nist.gov/chemistry]. 
 
(1�g), ��� ��� �(� &���(�) ����!����>�� �!��"��(� O2 (3�g) !�!��)��) !�!��"�)�� T0 = 0,98 &K, 
%�� ��� ��* %��> "#M� 0,87 &K, ��� &��� !��(����#' ��!����� �2 (1�g) $��������*���!) ���-
���<����>�#� "������� <�*�� �����������(� ��!���� " (�*�"�' ��*� ( � 45 ���): 
 2O* (1�g) + �OO (2A�) � O2 (3�g) + ���* (2A�). (5) 

K�*��<��!�> �?��*�"���) !��(�����(� ��!������ �2 (1�g) ��� ������*���� �����!���#$ 
��������" ��� ����"�� ��������!�����"��� " ��?��� [ 14 ]. ���� " ��?�. 3 � �� ��!. 4 ����-
!��"���# B3LYP/6-311++G(3df ,3pd) !���-���)��*�"���#� ��!%��# ������*���� (���������-
!���#$ ��������" ��� ! �?��*�"����� �����%�!��(� ������ (S�) � (�������"����� !��(���-
��(� ��!������ �2 (1�g): 
 �OO (2A�) + �OO (2A�) � S� � A� � HOO� (1A1) + �2 (1�g). (6) 
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#��. 4. B3LYP/6-311++G(3df) !���-���)��*�-
"���#' ��!%�� ������� ������*���� (����-
������!��(� �������� ��� ! (��������' 
!��(�����(� ��!������ �2 (1�g): 	 — ��!!%�- 
     �����) !�������� S�; (  — !�������� A� 

 
�* ��*��>����" ��!%��� � &�!����������>�#$ "���%�� ������# �?��*�"���) ���(����" � ���-

�����" ������� (6) "�<�� �������> (!�. ��?�. 3), %�� &��� �����!! )"�)��!) !�������*"��>�#� 
(�r

0
298G � –40 ��<) � �� ���?��� &���(�� ����"����. 
	���� �?��*��, " ��?��� ���� �"����"�-$���%�!��� �?�!��"���� �����!!� ����"���� � !")-

*#"���) �������)���(� �*��� " "��� N2O %���* "*������'!�"�� N2 ! (����������!�#�� ����-
������ ���* " "�*?�<������ !�!��)���, ������� !��!�?���*���"��� !��(����#� ��!������� 
�2 (1�g). R�������"���� �2 (1�g) �����*���!) %���* ������*���; ��������" ��� " ����������' 
!��!�. A�!����;C�; !��!�?���*���; "�*?�<�����(� !�!��)��) ���* !��(����#� ��!����-
��� �2 (1�g) ��<�� ��!!�����"��> ��� ���� �* ��$���*��" ���
��������� &����	 (!����-
(����� — ! (��%�!��(� �&���(�) !�"��!���(� ��'!�"�)� �� �!��"� ��������" !�����(���*���� 
!�!���#) ��� ���!����� !�?!����� " ���!��!�"�� (����������!�#$ ��������". � ��M�' ��%�� 
*����), ��!!�������#' �����!! !")*#"���) �������)���(� �*��� — &�� ��(�)��#' ������ !�-
����(���*���� $���%�!��' !�!���# ��) ����"���� ���������!�)���(� "�C�!�"� N2.  

K *���;%���� ������� �C� ���� "�<�#' �����!!, �����#', �� ��M��� �����;, �����*�-
��!) " &��' $���%�!��' !�!���� N2 + ����. 

������
� ����������	��� �������� � ������3 4��
 � ����� ���� 

���M� �*"�!���, %�� �������# �� �*-*� !"��' "#!���' ����������' !��!�?��!�� � ����-
(� "������ <�*�� ( � 10–8 !) ��(�� ���(���"��> ���>�� ! ���(������ ?��<�'M�(� ����<���)  
" ����������' !����. � ��M�' ��%�� *����), ����%�� " (�*�"�' ��*� ����" "��# ��<�� !��!�?-
!�"�"��> ������!� ��-��������" �� "!��� ������������ �?����: 
 ��• + �2� � ��—H—O� � �2� + ��. (7) 
��$���*� ����(� �����������)� �������� �� ������������ �?���� �# $��������*��� ��� �"���-
��
 ��-�������� " (�*�"�' ��*� ! ������ "��#. 	����� �"�����
 "���"#� ������<�� 
�. U������ [ 15 ] ��) �����!!� ������!� (�����*��) ��!��?���"����(� "������� �� ��"��$��-
!�� ������*�����. A�!�������� ������!� �-�����" ��(�� !��<��> ����!�����#� ��!���� ��� 
��*#. �!����"����, %�� ������ ��!������ ��(�� ?#�> "��� � ��-(����# �� �����<��-��!�-
���� ������*����� [ 16 ]. 
���� ��"��$��!���(� ��$���*�� !�����"��� "�������, �!�> ������-
��<���) � � (�*���*��� ���� �����*���� !�����"��� "�������. K &��� !��%�� "������ ������-
!��!) �� ����!���!�"����, � " "��� ���(�$ %�!��� — �� ��� �2� (!�. !!#��� " [ 16 ]). 

�!��"#"�)!> �� &��$ ����!��"����)$, �# ���"��� B3LYP/6-311++G(3df ,3pd) ��!%�� ����-
$����(� !�!��)��) �����!!� (7) !�����"��� ��-��������" " (�*�"�' ��*� ! ������ "��#. ��-
*��>���# ��!%��� ��;� �%��> ��*��; &���(�; ����"���� (E� = 14,7 ��<) �����!!� (7), %�� ���-
*#"��� �� ����>��; "�*��<��!�> ������!� ��-��������" �� ������������ �?���� " (�*�"�' 
��*�. �"�<�C�' !���' ����(� �����!!� )"�)��!) &������'�#' ������ ��!!������ &���(�� � "�-
C�!�"� " ���!����!�"�, ��� ��������, "#��"��"���� ����������# � ������������ " !�!����. 

	���� �?��*��, �!���>*�"���� "����(� ��!�"��� ������!� "������� " &�!���������$ 
[ 1, 2 ] !��!�?!�"�"��� �!��'%�"�' ������������ ��������" ��� � �� �� "!��� ������������ 
�?���� ��������. � " !��%�� �"����"#$ !����� �������� �������# ��(����"��� � �� ��"��$��-
!�� SiO2. 

 
�"���# ���*�����>�# ������!��-��������!��' ��?�������� "#%�!�����>��' $���� ��-

�%��-��$��%�!��(� �������!� ���!����� �������!�����"� *� "�*��<��!�> ���"�����) �"����"�-
$���%�!��$ ��!%���". 
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