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������� ����������� ��������� (B3LYP/6-31++G(d,p)) !���"����# �������$�#� 
��!����!# ���%���#& � '��������$*���* �!����� � �"������ ������� *��#, 0�����!-
�����, ������������ � �!������* �& '��!���8�. ;���"���#� ����#� � ��!����� 0��& 
����* � �!�"����� �& H-�*<8�= �!������8�!�*��# ��*������ � !�8��$������ �����'�"-
��'� !��"���, *#��������'� !���� ��< �������!�����. ;���8���, "�� �!� ���$*������ 
�!����� �>?#�� �*��< ����������, �!������*�>A��� * !���*�!� �!� '��!���8� 0���-
��!�����, ������������ � �������!�����, �?!�8�>��< ����="�*#� "�����# (X�H�X)+ 
��� (X�H�Y)+. ��!����!�#� � 0��!'���"����� ��!����!# �& �������* O�H�O ���-
"��<>��< ����#� 8�������!����<� � ��!����<>��<, '��*�#� �?!�8��, !�8����$> �!��-
��*� � �!����� ������� X � Y. ��8��$���# !��"��� �������*���# � ����#�� !<�� 0����-
!�������$�#& �������*���= ��������'� '��!���8� ���C�#& 0��!�*.  
 
� ' ( & $ " ) $  * ' ! " �: *���!����< �*<8$, �!����*� � �!�����, �����$*�� �!�����, 
�*����*�-&���"����= !��"��, 0�����!����, �����������, �������!����.  

���	���� 

����= �8 *�C�#& 8���" '���'����'� ��������'� ������8� <*�<���< �!�'��8�!�*���� *��<-
��< *#����& �������!���= ��?��!��� �� �������� ��������"����& �!������* * !���*�!�& ��-
����. 	!��������� �8�"���� ��&���8��* &���"����& !�����= * ����& !���*�!�& �!�*��<�  
* ������$�#&� ����*�<&, ��'�� �������!���< ��?��!��� �� 2—3 ��!<��� ��C� !�*��*���#& 
�������!���= "����� ������# ������� — !���*�!����$. D�� ��8*��<�� �!���?!�"$ *��<���� 
��?��!���, � ���C� �!������* !������ �� !�*��*���#= �����* � ��!��������"����� &�!����!�-
����� !���*�!� [ 1—10 ]. ������ ��&����$ �8 ������*�����'� ����� �?!�8�� ��&���8�� !���-
��� �!� �����8� ����#&, ����"���#& �!� ?��$%�& �������!���<& ��?��!���, ��!�'� '�*�!<, 
����!!�����. ;�0���� �� �!������ ���?���� ���&��<A�� ����*�< �!�*�����< �!��#%����#& 
&���"����& �!������* ��&��<� ����� 0���!�"����'� ���?�!� ���&�����!�"����'� �����*� ���-
���#, ����������$�#& ����������* !���*�!����<, �����!���!# � �!�'�& ��!����!�*.  

��< �?����"���< * ��!������*� *�8��C����� �������!�*�����'� ��8����< ��������= �!�-
�# � �������$�#� ��< �!�*�����< ����!����= !������ ���&�����!�"����� �����*�� ���?&�-
���� �8�"��$ �������<!�#= �����*, ��!����!� � ����8�!�>A�> �����?����$ ����* � ���-
������* � ���$�#�� H-�*<8<��, �?!�8�>A�&�< * !���*�!� �!� *#����� ����!C���� ��?��!���. 
D�� ��������# "���� *#�����>� * ��"���*� ����8�!�>A�& ��� ��'�?�!�>A�& "�����, ��0��-
�� �& ?��$%�� �������!���� ��'�� �!�*���� � �8������> ��������"����= ����*����� !���*�-
!� � �������� !������.  
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	���= ���&�� �!��������$�� � !�����<� ��������'� '��!���8� ���C�#& 0��!�* �!����-
��'��� �8�"���� ��!����< � �*�=��* ���%���#& � '��������$*���* �!�����, * �����* ����!#& 
*&��<� �������# *��#, 0��!� � �!������* �'� '��!���8�. ��< ����"���< �?����*���#& *#*�-
��* � ��!����!� ����& �����$*���* �, * "��������, � ��!����!�& �& *���!���#& �������*, �& 
��C�� �������*��$ ��� 0����!�������$�#��, ��� � !��"���#�� �������� [ 11 ]. Q��� ����& 
�������*���= ?#� ��"�� * !�?��� [ 12 ] � �����8� *��<��< *#����& �������!���= �������!���-
�� �� �������� �'� '��!���8� � !�*��*���#= �����-�������<!�#= �����* ��������"����= ���-
���#.  

Q��$ �����<A�= !�?��# 8���>"����$ * �8�"���� ������� �*����*�= &���� �����$*���* 
�!�����, ����!#� * �!������ ��'�� �?!�8�*��$�< * *���#& !���*�!�& ������ �!� '��!���8� 
0�����!����� � ������������. ;���"���#� ����#� �? ����="�*���� 0��& ����*, ��!�����  
� �!�"����� �*<8�= �& *���!���#& �������* �!������'����$ �!������8�!�*��$ *����� � !�-
8��$������ �����'�"��'� !��"���, *#��������'� ��< �������!����� [ 12 ], � �������*��$ � �8-
*����#�� �8 0����!������ �*�����<�� �? ���������$��= ���?��$����� ����& �����$*���* �!�-
����. 

������� �������$, "�� ��� �8*����� ��%$ ���� !��"����-���!���"����< !�?���, �*��!# ��-
��!�= ������� ���#��� �8�"��$ !���$��> !�����> '��!���8� ���C�#& 0��!�* (� �� ��!���!�-
A���#= �����$�#= �?R���) [ 13 ]. M ��= ������� �������<!��= �������� ������!�*����$ !�-
����< '��!���8� 0��!� ��&��!�������= ������# * ��=�!��$��= *����= �!���. ��?��, ����?�#& 
�����<A��� �������*���>, !���� �� �!�*������$, ��0���� ��!����!�#� � 0��!'���"����� ��-
!����!# ?��$%����*� !������!���#& * ��� ������ ���$8< ?#�� �!�*���$ � �����'�"�#�� ���-
�#�� �!�'�& �*��!�*. �8�"���> ����C����$�� 8�!<C���#& �����$*���* �!����� �������� 
�*����*�= &���� * ����!���!� ������� ���������$�� �����'� *������< (��., ���!���!, [ 14—
17 ]). ����>"���� �����*�<�� ��� 5 2H O ,�  !�8��"�#� �*�=��*� ����!�'� ����*�� �����8�!�>��< 
(��., ���!���!, [ 18—25 ]). M !�?���&, ���?���� ?��8��& �� �?R����� �������*���< � �����<A�= 
!�?��� ([ 16, 17, 19, 20, 23—27 ]), �8�"��# ��!�����, 0��!'���"�����, � ��!�= � �����!��$�#� 
&�!����!������ �����$*���* �!����� (���'�� * �!�*����� � ?���� �!���#�� �!�����!�*���#-
�� �����������), ����!C�A�& �������# H2O, CH3OH � C2H5OH.  

����	 ��+�� 

�������$�#� ��!����!# � ����#� 0��!'�� (E) !������!���#& * �����<A�= !�?��� ����-
��� � �����$*���* �!����� (X�H�X)+, (X�H�Y)+ !���"��#*��� �� �!�'!���� GAUSSIAN-
98 [ 28 ] � �����$8�*����� ���!�� ����������� ��������� � �!�&��!����!�"����� ���������-
��� B3LYP * ?�8��� 6-31++G(d,p). �����8 ��=����#& * !�8��$���� !��"��� ��������!�#& ��"�� 
�� ��*�!&����� ���������$��= 0��!'�� �������*���#& ������ ����8��, "�� ��C��< �8 ��& ��-
��*����*��� �������� 0��!'�� (��?��*���#� 8��"���< ���!��# J���� *� *��& 0��& ��"��& <*-
�<>��< ����C����$�#��).  

�!����*� � �!����� (PA) ��C��= �������# ��!����<�� ��� !�8����$ 8��"���= ����#& 
0��!'�= �� �!�����!�*����= (EXH+) � ��=�!��$��= (EX) ��!�. M ��"���*� *���"��#, * ��!*�� 
�!�?��C���� &�!����!�8�>A�= �!�"����$ ?���� ��!����= �*<8� X�H (* '���!�������� X — 
*��'�� �������� � ?^�$%�� PA), *#?!��� 0��!'�> �?!�8�*���< �����$*��� �!����� �8 ��=-
�!��$��= ��!�# �������# X (EX) � �!�����!�*����= ��!�# �������# Y (EYH+). �����'�"�#� 
�?!�8�� �����*��� �!�"����$ �*<8� H�Y (�EH�Y = E – EY – EXH+).  

������� �������$, "�� �!�������#= �����? !��"��� 8��"���= PA (*��>"�>A�= *#?�! ��-
���� !��"��� � ��?�!� ?�8���#& ������=) ��8*��<�� ����"��$ �& � ��'!�%����$> 1—4 % (��. 
!�?��� [ 29 ]). D�� ���� ����*���� ����'��$, "�� � ��"����$ ������ ��!����!�* �EX�H � �EH�Y, 
���C� �!�����*�<>A�& ��?�= !�8����� ����#& 0��!'�= !�8��"�#& �������<!�#& ������, ���-
����"�� *#���� ��< ��'�, "��?# &�!����!�8�*��$ ���������$��> �!�"����$ ����*����*�>A�& 
*���!���#& �*<8�=. 
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���"�� ?#� *#������ ��< ?��$%����*� "����� (4 �������# � 14 �����$*���* �!�����), ��-
��!#� ��'�� �!������*�*��$ * *���#& !���*�!�& ������ * �!������ '��!���8� 0�����!�����  
� ������������. ����>"���� �����*��� �������# � ���#, !���"�����#� !���� * !�?��� [ 12 ], 
���*<A����= '��!���8� �������!�����.  

��< �?����"���< *�8��C����� �����8� � �?�?A���< �*�����= � ��!����� � �*�=��*�& ��-
���$*���* �!�����, �?!�8�>A�&�< �!� '��!���8� �!�& ���C�#& �������"����& 0��!�*, ��!<�� 
� !�8��$������ �����<A�'� �������*���< * ��?����& � �� !������& �!�����*���# ���C� ����#� 
!�?��# [ 12 ]. d��"���< �����= 0��!'�� � �!����*� � �!����� �������, *&��<A�& * �����* ��-
���$*���* �!�����, �!�*����# * ��?�. 1, � ���?���� *�C�#� ��< �!�*�����'� !������!���< 
0��!'���"����� � ��!����!�#� &�!����!������ ����& �����$*���* — * ��?�. 2. ;!�C�� "�� ��-
!�=�� � �����8� 0��& ����#&, ������� �*� �?���<���$��*�. 1. M ��& ���"�<&, ��'�� ����"���#� 
* !��"��� ��!����!# �������* O�H�O ��C�� ?#�� �!�*���$ � �����'�"�#�� ����#�� �!�-
'�& �*��!�* (��., ���!���!, [ 16, 17, 23 ]), ��?�>�����$ &�!�%�� ��'�����. 2. ;!�����!�*����< 
��!�� �������# �������= ������# (����!C�A�� ����> ��!�� ������# * ��?�. 2 ����"��# 
8*�8��"��=) ����� �*� �������*#� � ���!�*����#� * ���� ���!��� �*<8� OH. D�� ���?������$ 
��!����< �!�*���� � ����, "�� �!� *8������=��*�� �!�����!�*����= �������# CH3COOH �� 
*��!�= ��������= �����$*��� �?!�8�>��< �*� 0�*�*������#& (��. ��?�. 2, N 5 � 16) ��� ��0�-
*�*������#& (N 20) *���!���#& ������� � �'���� �150�5�. M �����$�#& �8�"���#& ����& 
(X�H�X)+ � (X�H�Y)+ �!������*��� ���� — �!����"���� ����=�#= (� �'��� 175—180�) 
�!�'���� O�H�O.   

�8 ����#& ��?�. 2 *����, "�� *�� !������!�*���#� ��!����!# ���%���#& �����$*���* 
�!����� � ?��8���� � ����=�#� ��������� 8������ *�!$�!�>��<. ;!� 0��� � *�8!�������� 
�PA �� 2,4 �� 30,5 ����/���$ ����# *���!���#& �*<8�= * !�8�#& �����$*���& �!����� !�8��-
"�>��< ���$%� (rOH �� 10 � rHO �� 16 %), "�� �& �!�"����� (�EX�H �� 61 � �EH�Y �� 57 %). ��-
�< �� !�8��$����� !��"���, ��C� * !�8�#& '��������$*���& �!����� (�!� �PA = 0 ����/���$  
� rOH � rHO) �!�"����� �*<8�= O�H ��'�� ����"��$�< * 1,2 !�8� (��. ��?�. 2, N 17—24).  

�����8 ��!����< "�����, �?!�8�>A�&�< * !���*�!� �!� '��!���8� 0�����!����� � �����-
�������, ��"��� � !������!���< ������%���= ��C�� ������� �*<8�= �& *���!���#& �������*. 
�� !��. 1 ��"��, ��*�"�>A�� ���������#� �����$*���� �!�����, �������*���# � �!����C��-
��= * !�?��� [ 30 ] ���!���"����= 8�*�������$>, ����#*�>A�= ����#� ��=�!���'!���"����& 
�8��!���= ��!����!�* ?���� 450 �!�'�����* O�H�O � �'���� 170—180�. M����, "�� ����-
��%���< ��C�� !�����<��<�� rOH � rHO �� ���$�� * ?��8��& � ����=�#� *���!���#& �������&, 
�� � * ������=�#& �!�'�����& O�H�O ����* (N 5, 16 � 20) &�!�%� (� ��'!�%����$> 
<0,05 Å) ��*����>� � 0����!�������. (�� 0��� � �!�'�& !������& � ��C��= ��"��, ��*�"�>A�= 
������=���� �������, �����*��� ����! ����!C�A�'� �'� ����.) 

������$ �������!�� *���!���#& �������* * !������!�*���#& �����$*���& �!����� ��C-
�� ������$, ��&��< �8 ��!�������< ��*�8�������!�"��< *���!����< �*<8$�, **������'� ��<  
 

�!�'�����* O�H�O * !�?��� [ 31 ]. ������ 
?#�� �!����C��� �"����$ �*�8�������!�"�#�, 
���� �!� ���A���� ����!��$��'� �!����� �� 
0,05—0,10 Å �� �����<���< *��'� �� �0,01— 
 

�	�. 1. d�*�������$ ��C�� ������� �*<8�= * �����-
��& O�H�O: ����#� !��"��� �����$*���* �!�����, 
��'�A�& �!������*�*��$ �!� '��!���8� 0�����!-
����� (1), ������������ (2), �������!����� (3) 
[ 12 ]; �!�*�< �8 !�?��# [ 30 ], ����#*�>A�< !�8��$-
���# ��=�!���'!���"����& �8��!���= ?���� "�� 450  
                          �������* O�H�O (4) 
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	 � ? � � � �  1  

$�����	� !�"��� %����		 ������"���� (EX, ��. ��.) 	 !�����	�������� (EXH+, ��. ��.) &���,  
� ���'� ���#���� � !������ (PA, ����/���$) ��"���", ���#��	� � ������ #	��"������ !������  

�������� –EX –EXH+ PA �������� –EX –EXH+ PA 

HCOOCH3* 229,08080 229,38926 193,5 CH3COOH 229,10596 229,40911 190,1 
CH3COOCH3 268,41009 268,73362 202,9 C2H5OH 155,05820 155,36658 193,4 
HCOOC2H5* 268,40349 268,71806 197,3 CH3OH* 115,73500 116,03430 187,7 
HCOOH 189,77562 190,06801 183,4 H2O*   76,43414   76,70896 172,4 

 
 

 

* ��8��$���# !�?��# [ 12 ]. 
 

	 � ? � � � �  2  

$�����	� !�"��� %����		 (E, ��. ��.) #	��"������ !������ (X���X)+ 	 (X���Y)+, ��(����	 ���#���� 
� !������ (��� = ��X – ��Y, ����/���$) ����(�
�	� 	� ��"���", #"	�) (rOH, rHO, Å) 	 !�������	 (�EX�H, 

�EH�Y, ����/���$) ��#���#�)� ���(�� 

N �����$*�� �!����� –E �PA rOH rHO �EX�H �EH�Y 

  1 (CH3COOCH3�H�H2O)+ 345,20554 30,5 1,033 1,496 54,2 23,7 
  2 (HCOOC2H5�H�H2O)+ 345,19297 24,9 1,047 1,453 50,5 25,6 
  3 (HCOOCH3�H�H2O)+ * 305,86589 21,1 1,054 1,433 47,7 30,4 
  4 (C2H5OH�H�H2O)+ 231,84367 21,0 1,056 1,426 47,6 26,6 
  5 (CH3COOH�H�H2O)+ ** 305,88980 17,7 0,995 1,801 47,0 29,2 
  6 (CH3OH�H�H2O)+ * 192,51632 15,3 1,073 1,379 45,4 30,0 
  7 (CH3COOCH3�H�CH3OH)+ 384,51019 15,2 1,069 1,398 41,3 26,1 
  8 (HCOOC2H5�H�HCOOH)+ 458,53471 13,9 1,068 1,399 39,6 25,7 
  9 (CH3COOCH3�H�CH3COOH)+ 497,87983 12,8 1,054 1,423 38,0 25,2 
10 (HCOOH�H�H2O)+ * 266,54955 11,0 1,084 1,368 40,7 29,7 
11 (HCOOCH3�H�HCOOH)+ * 419,20799 10,1 1,082 1,369 37,1 30,8 
12 (C2H5OH�H�HCOOH)+ 345,18569 10,0 1,091 1,353 37,3 37,3 
13 (HCOOCH3�H�CH3OH)+ * 345,17308   5,8 1,124 1,298 36,4 34,4 
14 (CH3OH�H�HCOOH)+ * 305,85818   4,3 1,132 1,286 34,6 30,3 
15 (HCOOC2H5�H�C2H5OH)+ 423,82374   3,9 1,130 1,293 33,7 29,8 
16 (CH3COOH�H�CH3OH)+ ** 345,19531   2,4 1,002 1,736 34,5 32,1 
17 (H2O�H�H2O)+ * 153,20167 0 1,198 1,200 36,7 36,7 
18 (HCOOCH3�H�HCOOCH3)+

 * 458,51998 0 1,202 1,202 35,1 35,1 
19 (CH3OH�H�CH3OH)+ * 231,82426 0 1,194 1,205 34,5 34,5 
20 (CH3COOH�H�CH3COOH)+ ** 458,56919 0 1,019, 0,989 1,582, 1,853 33,9 — 
21 (C2H5OH�H�C2H5OH)+  310,47512 0 1,203 1,204 31,6 31,6 
22 (HCOOC2H5�H�HCOOC2H5)+ 537,17161 0 1,202 1,202 31,4 31,4 
23 (HCOOH�H�HCOOH)+ * 379,89316 0 1,202 1,203 31,1 31,1 
24 (CH3COOCH3�H�CH3COOCH3)+ 537,19259 0 1,202 1,202 30,7 30,7 

 
 

 

  * ��8��$���# !�?��# [ 12]. 
** �� ����!C�� �*�8�������!�"��> �*<8$. 
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�	�. 2. d�*�������$ �*���"���< ����# *���-
!����'� ������� �� �!�*����> � ������!�"�#� 
�!�'������ O�H�O (�rOO = rOO – ���

OH2r ) �� 
���!�"���< ����= �8 �*<8�= ������� (�rOH =
= ���

OHr  – rOH): ����#� !��"��� �����$*���* �!�-
����, ��'�A�& �!������*�*��$ �!� '��!���8� 
0�����!����� (1), ������������ (2), �������!-
                            ����� (3) [ 12 ] 

  
�	�. 3. d�*�������$ ����# ������� O�H�O 
�� !�8����� �!����*� � �!����� �?!�8�>A�& 
�'� �������: ����#� !��"��� �����$*���* �!�-
����, ��'�A�& �!������*�*��$ �!� '��!���8� 
0�����!����� (1), ������������ (2), �����-
                        ��!����� (3) [ 12 ] 

 
0,03 Å, �.�. �!����"���� �� �8���<�� �*��& �*�=��*. ��< *#!�?���� �����'� ����"���*����'� 
�!���!�< �������$��= — � �� ����, � �� ��'�<������ — ?#�� �!�8���� 8�*�������$ 
�rOO = rOO – ���

OH2r  �� �rOH = ���
OHr  – rOH ( ���

OHr  = 1,2 Å — !�����<��� O�H * ������!�"��� ���-
����). ;�0���� ������ * ���!������& �rOO � �rOH �!�*����# !�8��$���# �� !��. 2.  

�8 ��& �������, "�� ���$�� �!� ���%���#& �����$*��� �!����� (��. ��?�. 2, N 13—15) ��-
��!C�� �*�8�������!�"��> �*<8$, ������ ��������<, 8���>"�>A�<�< * ���������$�� ��?��$-
%�� ��������� ������� �!� '�!�8�� ?ó�$%�� ���A���� �!����� �8 ����!�, �!����C�*����< *� 
*��& ?��8��& � ����=�#� �!�'�����& O�H�O. ����!���� ���C� �������$, "�� ��!����!# 
*��& !������!�*���#& �������* � ��'!�%����$>, �� �!�*#%�>A�= 0,025 Å, ����#*�>��< ���-
��= 0�����������$��= 8�*�������$> (��. !��. 2, �!�*�<). 

�8 �!�����*����#& �� !��. 3 � 4 ����#& *����, "�� ��C�����#� !�����<��< * ?��8��&  
� ����=�#� �!�'�����& O�H�O, * ����"�� �� �����'�"�#& ��!����!�* �8�'���#& *���!��-
�#& �������*, &�!�%� ��!!���!�>� � !�8����$> �!����*� � �!����� ������� X � Y. ;!� 0��� 
� �*���"����� �PA ����� ������� *�8!������ ����=�� (��. !��. 3), � ���A���� �!����� �8 ���-
�!� — ������=�� (����*����*�>A�< 8�*�������$ ��C�� ?#�$ ������� �?!����= 0���������= 
��!*�'� ��!<��� (��. !��. 4)).  

�8 !�8��$����* !��"��� �������, "�� 8��"���< �EX�H � �EH�Y, &�!����!�8�>A�� �!�"����� 
�*<8�= �������, ��!!���!�>� � *���"���= �PA, �!�"�� * ��!*�� �!�?��C���� �?� 8�*�����-
��� ��C�� �"����$ ����=�#�� (!��. 5). D�� ��!!��<��< ?���� "���� �!�<*�<���< * ���"�� ��-
!����= �*<8� (�!<��< 4): �EX�H �8���<���< �!����"���� * 2 !�8� ?#��!�� � &�!����!�8����< 
���$%�� !�8?!���� ��"��, "�� �EH�Y (�!<��< 5).  

	���� �?!�8��, �� ����*���� ����"���#& ����#& (��. ��?�. 2, !��. 1—5) ��C�� 8���>-
"��$, "��:  

— �����$*��# �!�����, ����!C�A�� �>?#� �*� �������#, �!������*�>A�� * !���*�!� 
�!� '��!���8� 0�����!�����, ������������ � �������!�����, <*�<>��< ����="�*#��; 

— ��!����!�#� � 0��!'���"����� ��!����!# �& *���!���#& �������* ���"��<>��< ���-
�#� 8�*�������<� � ��!����<>��< '��*�#� �?!�8�� !�8����$> �!����*� � �!����� �?!�8�>-
A�& ������ �������; 
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�	�. 4. d�*�������$ ���A���< �!����� ������-
���$�� �'� ����C���< * ������!�"��� ������� 
O�H�O (�rOH = ���

OHr  – rOH) �� !�8����� �!����-
*� � �!����� �?!�8�>A�& �'� �������: ����#� 
!��"��� �����$*���* �!�����, ��'�A�& �!����-
��*�*��$ �!� '��!���8� 0�����!����� (1), ��-
        ���������� (2), �������!����� (3) [ 12 ] 

  
�	�. 5. d�*�������$ �!�"�����= �*<8�= ������� 
O�H�O �� !�8����� �!����*� � �!����� �?!�-
8�>A�& �'� �������: ����#� !��"��� �����$*�-
��* �!�����, ��'�A�& �!������*�*��$ �!� '��!�-
��8� 0�����!����� (1), ������������ (2), �����-
��!����� (3) [ 12 ]; �!<�#�, ����!����#� � ��-
���$8�*����� ������ ������$%�& �*��!���* ��< 
��!����= (�EX�H) (4) � ������= (�EH�Y) (5) �*<-
                                 8�= ������� 

 
— ����!��$��< "���$ �����$*��� �!����� ��C�� �!�����*�<�$ ��?�= �� ���$�� �!����"���� 

����=�#= �!�'���� O�H�O, �� � �*� ���$�� �8�'���#& *���!���#& �������, ��<*����� ��-
��!#& �?����*���� ����"��� � �!�����!�*����= ��!�# ����= �8 *&��<A�& * �����$*�� �!�-
���� ������� �*�& �������*#& � ���!�*����#& * ���� ���!��� �*<8�= OH; 

— ���� �8*����� 8��"���� ��!����!�, ������#*����'� �� !��. 2—5 �� ��� �?�����, �� 
�!�����*����#� �� ��& 8�*�������� ��C�� �����$8�*��$ ��< �!���!��= ������ ����# �����-
�� (��. !��. 3), ����C���< * ��� �!����� (��. !��. 2 � 4) � '!�?�= ������ ���������$��= �!�"-
����� �*<8�= ������� (��. !��. 5) * �!�'�& �����$*���& �!�����.  

��8��$���# �����<A�'� !��"��� ����*�!C��>� ����#� !<�� 0����!�������$�#& �������-
*���= ��������'� '��!���8� ���C�#& 0��!�*. 	��, ��'����� ��&���8�� 0��= !������ * *���#& 
!���*�!�& ���$�#& ������, ��!��������������?�#= �������� �!������ ������� �8 �������# 
0��!�, �!����� � �������# *��# [ 6—9 ]. 	���� "�����# �?!�8�>��< ����� 8���A���< ����= �8 
������� *��# * ���� 5 2H O�  [ 18 ] ��������= ���C��'� 0��!� [ 11 ], �����*����$��, ��� ���C�# 
�?�����$ ?��$%�= ����="�*���$>. ��=��*����$��, !��"�� ����8��, "�� �����!�#� �!�"����� �*<-
8�= * �����$*���& �!����� (CH3COOCH3�H�H2O)+ (�EX�H = 54,2 � �EH�Y = 23,7 ����/���$), 
(HCOOC2H5�H�H2O)+ (�EX�H = 50,5 � �EH�Y = 25,6 ����/���$) � (HCOOCH3�H�H2O)+ 
(�EX�H = 47,7 � �EH�Y = 30,4 ����/���$) �!�*��&��<� �!�"����$ �*<8�= * ���� (H2O�H�H2O)+ 
(�EX�H = 36,7 � �EH�Y = 36,7 ����/���$). 

�� ����*���� ����#& �
 �����!������� ?#�� *#���8��� �!������C���� �? �?!�8�*���� 
���%���#& �����$*���* �!����� � �"������ ������� *��# � ������*�'� ���!�� * %�!���� 
�����8��� �������!���= ����������* ������# HCl—CH3OH—�2� [ 32 ]. 	��, ��C� �!� ��*<-
���!����� �8?#��� *��# �� ����%���> � CH3OH � HCl ����� 10 % �!�����* *&��<� * �����* 
���%���#& �����$*���*. (	���� ����*�< !����8�>��< * !������ '��!���8� �������!�����  
� *#������ �������!���<�� ��?��!��� �� ��!� ���������< �!������* !������ [ 12 ].) �8 �!�-
*�����#& ����#& �������, "�� ��� (CH3OH�H�H2O)+ ���C�� ?#�$ ?���� ����="�*#�, "�� 
'��������$*��# �!����� (CH3OH�H�CH3OH)+ � (H2O�H�H2O)+. D�� �������$> ��'������-
�< � !�8��$������ !��"���: (CH3OH�H�H2O)+ (�EX�H = 45,4 � �EH�Y = 30,0 ����/���$), 
(CH3OH�H�CH3OH)+ (�EX�H = 34,5 � �EH�Y = 34,5 ����/���$).  
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 ;!�*������� �������*����� ����"���#& !�8��$����* � ����#�� !�?�� [ 6—9, 32 ] ��8*�-
�<�� ���C� �!������C��$, "�� ����="�*���$ �����$*��� �!����� ��!!���!��� � �!�"����$> ��-
!����= �*<8� �'� *���!����'� �������. ��< �!�*�!�� 0��'� �!������C���< ���?&����� �����-
��*��$ !�8��$���# �����<A�'� � �����'�"�#& !��"���* � ��A���*���� ?��$%�� ����"���*�� 
0����!�������$�#& ����#&. 

 
�*��!# *#!�C�>� '��?���> ?��'���!����$ �.�. 
������= � M.�. ��=�!�*� 8� ����8��� 

�?��C����� !�8��$����* �����'� �������*���<. 
��?��� *#������� �!� �������*�= �����!C�� �����=���'� ����� �����������$�#& ��-

�����*���= (�!���� N 11-03-00235). 
*�-�  /��7���8�: 

1. ;������� <.�. 
�����8. – ��*���?�!��: �����, 1971. 
2. <���� ;., ���=	� >'., ?��� <. ���< ��������"����& �!������*. – �.: ��!, 1981. 
3. ��#��=��� �.�., @	��	� �.�. // ��!�. ��8. &����. – 1973. – 47, N 6. – �. 1223. 
4. @	��	� �.�., ��#��=��� �.�., ��#����� /.�. // ��!�. ��8. &����. – 1973. – 47, N 5. – �. 1159. 
5. @	��	� �.�., ��#����� /.�. // ��!�. �!'. &����. – 1974. – 10, N 10. – �. 2130. 
6. @	��	� �.�., /	����	� �.;. // �8*. �� ����. ��!. &��. – 1975. – N 10. – �. 2211. 
7. @	��	� �.�., /	����	� �.;. // �8*. �� ����. ��!. &��. – 1976. – N 7. – �. 1480. 
8. /	����	� �.;., @	��	� �.�. // ��!�. ��8. &����. – 1976. – 50, N 1. – �. 150. 
9. /	����	� �.;., @	��	� �.�. // ��!�. ��8. &����. – 1979. – 53, N 12. – �. 2993. 

10. B����� 7.�., C�"�	�� �.@., ���������� @.*. // ���< � &��. ��&���. – 2008. – 51, N 6. – �. 21. 
11. /	����	� �.;., ���������� 7.<. // ����. �� ����. – 2006. – 410, N 3. – �. 357.  
12. ������� @.>., �	�"	�� �.., @�"�D���� <.�., ���������� 7.<., F����	� <.@. // ��. ��8���. – 2012.  

– 31, N 9. – �. 28. 
13. Lensik M.F., Mavri J., Berendsen H.J.C. // J. Comput. Chem. – 1999. – 20, N 8. – P. 886. 
14. Jaroszewski L., Lesyng B., Tanner J.J., McCammon A. // Chem. Phys. Lett. – 1990. – 175, N 4. – P. 282. 
15. Verdes D., Linnartz H., Maier J.P., Botschwina P., Rosmus P., Knowles P.J. // J. Chem. Phys. – 1999. – 111, 

N 18. – P. 8400. 
16. Wu C.-C., Jiang J.C., Boo D.W., Lin S.H., Lee Y.T., Chang H.-C. // J. Chem. Phys. – 2000. – 112, N 1.  

– P. 176. 
17. Solca N., Dopfer O. // J. Amer. Chem. Soc. – 2004. – 126, N 31. – P. 9520. 
18. F����	� <.@., ���������� 7.<., ������� @.>., /	����	� �.;. // ����&� &����. – 1995. – 64, N 10.  

– �. 963. 
19. Valeev E.F., Schaefer H.F. // J. Chem. Phys. – 1998. – 108, N 17. – P. 7197. 
20. Auer A.A., Helgaker T., Klopper W. // Phys. Chem. Chem. Phys. – 2000. – 2. – P. 2235. 
21. Jiang J.-C., Wang Y.-S. Chang H.-C., Lin S.H., Lee Y. T., Niedner-Schatteburg G., Chang H.-C. // J. Amer. 

Chem. Soc. – 2000. – 122, N 7. – P. 1398. 
22. Vener M.V., Kuhn O., Sauer J. // J. Chem. Phys. – 2001. – 114, N 1. – P. 240. 
23. Fridgen T.D., McMahon T.B., MacAleese L., Lemaire J., Maitre P. // J. Phys. Chem. A. – 2004. – 108, N 42. 

– P. 9008. 
24. Vener M.V., Radzanska X., Sauer J. // Phys. Chem. Chem. Phys. – 2009. – 11. – P. 1702. 
25. Vener M.V., Kong S., Levina A.A., Shenderovich I.G. // Acta Chimica Slovenica. – 2011. – 58, N 3. – P. 402. 
26. Jiang J.C., Chaudhuri C., Lee Y.T., Chang H.-C. // J. Phys. Chem. A. – 2002. – 106, N 45. – P. 10937. 
27. Wu C.-C., Chaudhuri C., Jiang J.C., Lee Y.T., Chang H.-C. // J. Phys. Chem. A. – 2004. – 108, N 15.  

– P. 2859. 
28. Frisch M.J., Trucks G.W., Schlegel H.B., Scuseria G.E., Robb M.A., Cheeseman J.R., Zakrzewski V.G., Mont-

gomery J.A., Stratmann R.E., Burant J.C., Dapprich S., Millam J.M., Daniels A.D., Kudin K.N., Strain M.C., 
Farkas O., Tomasi J., Barone V., Cossi M., Cammi R., Mennucci B., Pomelli C., Adamo C., Clifford S., 
Ochterski J., Petersson G.A., Ayala P.Y., Cui Q., Morokuma K., Malick D.K., Rabuck A.D., Raghavacha- 
ri K., Foresman J.B., Cioslowski J., Ortiz J.V., Stefanov B.B., Liu G., Liashenko A., Piskorz P., Komaromi I., 
Gomperts R., Martin R.L., Fox D.J., Keith M.A., Al-Laham A., Peng C.Y., Nanayakkara A., Gonzalez C., 
Challacombe M., Gill P.M.W., Johnson B.G., Chen W., Wong M.W., Andres J.L., Head-Gordon M., Re-
plogle E.S., Pople J.A. – GAUSSIAN 98 (Revision A.1) / Gaussian, Inc., Pittsburgh PA, 1998. 

29. ���������� 7.<., _�� -.F., F����	� <.@., �	�"	�� �.., /	����	� �.;. // ��. ��8���. – 2008. – 27, 
N 2. – �. 19. 

30. F����	� <.@. // 
!�������'!���<. – 2010. – 55, N 3. – �. 412. 
31. �	�"	�� �.., /	����	� �.;., ������� @.>., )����� .<., ���������� 7.<., F����	� <.@. // ��. ��-

8���. – 2007. – 26, N 2. – �. 25. 
32. ������� @.>., @�"�D���� <.�., /	����	� �.;., @	��	� �.�.  // �8*. ��. ��!. &��. – 1992. – N 10.  

– �. 2261. 
 



<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /All
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CalCMYKProfile (U.S. Web Coated \050SWOP\051 v2)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Warning
  /CompatibilityLevel 1.4
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /DetectCurves 0.1000
  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
  /DoThumbnails false
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedOpenType false
  /ParseICCProfilesInComments true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize true
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveDICMYKValues true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveFlatness true
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments false
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /CropColorImages true
  /ColorImageMinResolution 300
  /ColorImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 300
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageMinDownsampleDepth 1
  /ColorImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterColorImages true
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /CropGrayImages true
  /GrayImageMinResolution 300
  /GrayImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 300
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageMinDownsampleDepth 2
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterGrayImages true
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /CropMonoImages true
  /MonoImageMinResolution 1200
  /MonoImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 1200
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /CheckCompliance [
    /None
  ]
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile ()
  /PDFXOutputConditionIdentifier ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName ()
  /PDFXTrapped /False

  /CreateJDFFile false
  /Description <<

    /BGR <>
    /CHS <FEFF4f7f75288fd94e9b8bbe5b9a521b5efa7684002000500044004600206587686353ef901a8fc7684c976262535370673a548c002000700072006f006f00660065007200208fdb884c9ad88d2891cf62535370300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c676562535f00521b5efa768400200050004400460020658768633002>
    /CHT <FEFF4f7f752890194e9b8a2d7f6e5efa7acb7684002000410064006f006200650020005000440046002065874ef653ef5728684c9762537088686a5f548c002000700072006f006f00660065007200204e0a73725f979ad854c18cea7684521753706548679c300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c4f86958b555f5df25efa7acb76840020005000440046002065874ef63002>
    /CZE <>
    /DAN <>
    /DEU <>
    /ESP <>
    /ETI <>
    /FRA <>
    /GRE <>

    /HRV <>
    /HUN <>
    /ITA <>
    /JPN <>
    /KOR <FEFFc7740020c124c815c7440020c0acc6a9d558c5ec0020b370c2a4d06cd0d10020d504b9b0d1300020bc0f0020ad50c815ae30c5d0c11c0020ace0d488c9c8b85c0020c778c1c4d560002000410064006f0062006500200050004400460020bb38c11cb97c0020c791c131d569b2c8b2e4002e0020c774b807ac8c0020c791c131b41c00200050004400460020bb38c11cb2940020004100630072006f0062006100740020bc0f002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e00300020c774c0c1c5d0c11c0020c5f40020c2180020c788c2b5b2c8b2e4002e>
    /LTH <>
    /LVI <>
    /NLD (Gebruik deze instellingen om Adobe PDF-documenten te maken voor kwaliteitsafdrukken op desktopprinters en proofers. De gemaakte PDF-documenten kunnen worden geopend met Acrobat en Adobe Reader 5.0 en hoger.)
    /NOR <>
    /POL <>
    /PTB <>
    /RUM <>
    /SKY <>
    /SLV <>
    /SUO <>
    /SVE <>
    /TUR <>
    /UKR <>
    /ENU (Use these settings to create Adobe PDF documents for quality printing on desktop printers and proofers.  Created PDF documents can be opened with Acrobat and Adobe Reader 5.0 and later.)
    /RUS <>
  >>
  /Namespace [
    (Adobe)
    (Common)
    (1.0)
  ]
  /OtherNamespaces [
    <<
      /AsReaderSpreads false
      /CropImagesToFrames true
      /ErrorControl /WarnAndContinue
      /FlattenerIgnoreSpreadOverrides false
      /IncludeGuidesGrids false
      /IncludeNonPrinting false
      /IncludeSlug false
      /Namespace [
        (Adobe)
        (InDesign)
        (4.0)
      ]
      /OmitPlacedBitmaps false
      /OmitPlacedEPS false
      /OmitPlacedPDF false
      /SimulateOverprint /Legacy
    >>
    <<
      /AddBleedMarks false
      /AddColorBars false
      /AddCropMarks false
      /AddPageInfo false
      /AddRegMarks false
      /ConvertColors /NoConversion
      /DestinationProfileName ()
      /DestinationProfileSelector /NA
      /Downsample16BitImages true
      /FlattenerPreset <<
        /PresetSelector /MediumResolution
      >>
      /FormElements false
      /GenerateStructure true
      /IncludeBookmarks false
      /IncludeHyperlinks false
      /IncludeInteractive false
      /IncludeLayers false
      /IncludeProfiles true
      /MultimediaHandling /UseObjectSettings
      /Namespace [
        (Adobe)
        (CreativeSuite)
        (2.0)
      ]
      /PDFXOutputIntentProfileSelector /NA
      /PreserveEditing true
      /UntaggedCMYKHandling /LeaveUntagged
      /UntaggedRGBHandling /LeaveUntagged
      /UseDocumentBleed false
    >>
  ]
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [2400 2400]
  /PageSize [612.000 792.000]
>> setpagedevice


