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������� ����������� ��������� (B3LYP/6-31++G(d,p)) !���"����# �������$�#� 
��!����!# � "�����# ����%���& H-�'*0���#8 ���������', �%!�0�'���#8 ����&-�'��* 
���������� CF3COOH (��� ����� CF3COO–) � ���������� '��#, � ���;� ������!�'  
� ����!�' ��!�'$���&, �������&, �!����!�������& � �!�%!���������& ������. <���-
"���#� !�0��$���# �������'���# � �0'����#�� =����!�������$�#�� ����#�� � ����-
%����$�#8 �����!�8 � !�'��'����� �����'� ������# CF3COOH—H2O � ���0���#8 ��-
����. ��!������� ��!����� >��!���!�'���#8 ��!� ������� CF3COOH � ������' 
CF3COO–, �!������'�?A�8 ' '���#8 !���'�!�8 �!����!�������& ������#. D �����0��� 
�������!���& 100 % > [CF3COOH] > 35 % ' ��8 �%!�0�?��* �����"����� ���!���!# 
(CF3COOH)2 �(H2O)2, ' ����!#8 �������# ������# � '��# !������;��# �� �'� !*���,  
�, ��"���* � 75 % CF3COOH, — �����"����� ��>��!��# ������ CF3COO– � (H2O)2. �!��-
�** �!�"����$ '���!���#8 �'*0�& ' =��8 >���!����������8 �����'�*�� �9—10 ����/���$, 
� �'�&��'� � '0������ !������;���� '8��*A�8 ' ��8 ������� �!����"���� �������$? 
��!����*?� �8 ����%����$�#� �����!# ' !���'�!�. <���0���, "�� �����$0�'���#& ����� 
!��"��� ��0'��*�� � 8�!�M�& ��"����$? '���!��0'����$ �
 � 
� �����!# ��8��*A�8�* 
' !���'�!� �������*!�#8 ���������', ���?A�8 �����"����� ��!����� � �!���?? =��!-
>�? H-�'*0� �� ����� 7 ����/���$. 
 
� & ' % # ! ( #  ) & � ! �: !���'�! CF3COOH—H2O, �!����!�������* �������, ��!����� 
>��!���' �!����!�������& ������#, �
 �����!������*, '���!����* �'*0$.  

�������� 

�0�"���� ��!����* � �'�&��' ��!%���'#8 ������ � �8 >��!���' �!�����'�*�� ��������-
���$�#& � �!����"����& ����!�� ��* ����>� !*�� �%�����& �����, ����8 ��� 8���* (' "��������, 
>���>���#& �������#& ������0), ��0��� �������!# (�%!�0�'���� �=!�0���& � *'����� ���-
�����#8 ��;��&�), %��8���* (��!�������'�#& ������0) � �.�. [ 1—28 ]. Q��>���!* '#����& ���-
��%����� � ����- � >���!����������� ��!%���'#� ������# *'�*?��* ���%�#�� �%R������ ��* 
�������'���* '���!���#8 �'*0�&, �������*!��& �����!>���0���� � ��!����� �!����� ' >�0�-
'�& ��0� [ 1—6 ], ���!���8 [ 7—10 ], �!�������8 [ 11—13 ] � !���'�!�8 [ 1, 14—25 ].  

������ ��!%���'#� ������# (� �!�%!���������* ������� � ' �!�������"����& ��0� [ 12, 
13, 25 ]) �!����"���� �������$? �����*� �0 �����"����8 ����!�' (C2h) [ 19, 20 ] ��� >���!���-
��!�' (����� !�0�#8 ������) [ 20 ], �%����?A�8 %��$M�& ����&"�'���$?. D >�0�'�& ��0�, >�� 
������$ ���������� ��!%���'#8 ������ ���;� �"��$ '#���� (' ��!�8 CH3COOH �!� �����!���-
!� ������* ��� �����>��� 50 % [ 2 ]), ��!*�� � ������!��� ��%�?��?��* ���$�� �����"����� 
����!# [ 2, 3 ]. <!�'���!�?� ��� � ' �!>���'#8 ���!���8 — ������'����& �!���, ' ����!�& ��* 
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��!�'$���& [ 8 ] � �������& [ 9 ] ������ �%��!�;��# ��0��"����$�#� ����"���'� ����� ���-
%��$�#8 ����!�' �!�>�8 �����>�!���&.  

�����' � ��!����� >��!���' ��!%���'#8 ������ ��!����*?��* ����� �������'����* �8 
'!�A����$�#8 � ����%����$�#8 �����!�' � !�0��$������ �'����'�-8���"����8 !��"���' [ 4—7, 
10, 25—28 ]. 	��, �!� �0�"���� >��!������ ��!�'$���& ������# [ 4, 7, 27, 28 ] ' =����!������ 
������$ �%��!�;��$ ���$�� ���#� ���%��$�#� �����"����� >���!���������#. D Ar ���!���8 
��&���# (������� �
 �����!�������) ��������# ������� HCOOH � H2O �����'� 1:1 � 1:2 [ 7 ], 
� ' >�0�'�& ��0� (������� ���!�'����'�& �����!������� '#����>� !�0!�M���*) — �A� � 2:1 
[ 4 ]. ���#� �!�"�#� (�!���** =��!>�* H-�'*0� �5,6—6,6 ����/���$ [ 4, 28 ]) *'�*���* ��>��!�� 
��!�'$���& ������# — =����$��* �!����������* � �������� HCOOH '��!�& �������# '��# 
�A����� (�� �20 � �30 %) '#M�, "�� ����'����'���� ��!'�& � �!��$�& [ 27 ]. �8���#& !�0��$-
��� ����"�� ��* >��!���' �!������'�& ������# CH3CH2COOH �H2O � CH3CH2COOH �(H2O)2, 
���;� �%��!�;���#8 ������� ���!�'����'�& �����!������� [ 6 ]. �%� ��������� ���?� ���-
��"����� ��!�����, � �!���** �!�"����$ '���!����& �'*0� '� '��!�� �0 ��8 �� 30 % %��$M�, 
"�� ' ��!'��. 

�����>�"�#� �������'���* '0������&��'�* ������� CF3COOH � H2O ����0���, "�� ' >�-
0�'�& ��0� �%!�0�?��* �!� �����"����8 >���!���������� — 1:1, 1:2 � 1:3 [ 5 ]. D Ar ���!��� ��-
!*�� � ���� %#� �%��!�;�� "��'�!�#& ��������. <� �����? �'��!� [ 10 ], �� �!�����'�*�� ��-
%�& �����"����& ���!�>��!�� �!����!�������& ������#. ������ �'����'�-8���"����& !��"�� 
34 �����!��!�' CF3COOH �(H2O)4 ����0��, "�� ���%���� ����&"�'#� *'�*���* ���� �0 %����-
��"����8 ���������', ���?A�8 ��!�� !���!#��& ���>� [ 26 ]. Z��!>�* �%!�0�'���* =��>� ���-
��!��!� �� �0,8 ����/���$ %��$M�, "�� �����"����>�. 

T��!�����? �!�%!���������& [ 25 ] � �!����!�������& [ 16, 18 ] ������ ' !���'�!�8 � ��!��-
��� �%!�0�?A�8�* ' ��8 "����� �0�"��� �������� 
� � �
 �����!�������. �'��!# !�%��# 
[ 25 ], �!�'��' �0��!���#� ��� �����!# �!�%!���������& ������# � �� '���#8 !���'�!�' � !��-
�"�����#�� (B3LYP/6-311++G(3df ,2pd), �!�%��;���� ���*!�0����& �������) �����!��� ��-
����!� CBr3COOH � ������ CBr3COO–, ������� ��������� �����.  

D !�%��� [ 16 ] ������� 
�� ������'��� !�'��'���#& �����' ������# CF3COOH—H2O 
(100—9,98 % ������#), *'�*?A�&�* =������'�#� �������#� ������0���!��. <���0���, "��  
' 0�'�������� �� ������M���* ����������' ' ��& �!������'�?� ����������!�'����* �������, 
�� >��!��# � >��!���!�'���#� �����# CF3COO–. ��!�����', "�� >��!�� �������# CF3COOH 
8�!����!�0����* ���8�����!�"����� ������M����� 1:1, �'��!# [ 16 ] ����>���, "�� �� �!��-
���'�*�� ��%�? �������� CF3COOH �H2O ��� (CF3COO– �H3O+), � >��!�� ������ — CF3COO–

�H2O. (D� '!��* �����>� �������'���* �� %#�� �0'����� � ��A���'�'���� ���� 5 2H O ,�  ����"�� 
����!�>� ' ������� CF3COOH—H2O ����0��� ��0;� [ 18 ], ��=���� �'��!# [ 16 ] �"�����, "�� 
�!����# ��8��*��* ' !���'�!� ' '��� ����' H3O+.) 

\���"� �����*A�& !�%��# 0���?"����$ ' ��!�������� �����'� � ��!����* >��!���!�'���#8 
��!� ������� CF3COOH � ������' CF3COO–, !����0�?A�8�* ' '���#8 !���'�!�8 �!����!��-
�����& ������#. ��* �� !�M���* ��;�� %#�� !���"����$ �������$�#� ��!����!# H-�'*0���#8 
���������' !�0��& ������>��, �%!�0�'���#8 ����&-�'��* ���������� CF3COOH (��� ����� 
CF3COO–) � ���������� '��#, � ����%����$�#� �����!# ���%���� ����&"�'#8 �0 ��8 �������-
'��$ �� �����!��� ������# CF3COOH—H2O [ 16 ]. ���"�� �����!�'��� �!�'����$ ������� 
����������� ��������� ' %�0��� 6-31++G(d,p), ��=���� ���"��� �����'��� �%����$�* ' ���, "�� 
����#& %�0�� ��0'��*�� �������"�� ��"�� '���!��0'����$ "�����# ���������' ��!%���'#8 
������ ' ;����& ��0�.  

����
*���� � �� ����+����� 

������� ����������� ��������� (B3LYP/6-31++G(d,p)) � �����$0�'����� �!�>!���# 
GAUSSIAN 98 [ 29 ] %#�� !���"����# �������$�#� ��!����!#, ����#� =��!>�� (E) � ����%�-
���$�#� �����!# ������!�' � �����"����8 ����!�' ��!�'$���&, �������&, �!����!�������&  
� �!�%!���������& ������. Z��!>�� �%!�0�'���* (�E) '��8 ����!�', ����"���#� �� ����'����  
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	 � % � � � �  1  

����$
 %�
���� (E, ��. ��.) � %�
���� ����&�����! (�E, ����/���$)  
'��
��� ��������$� ������, ��
'��
 ������
��! ����������$�  

������ %��� '��
��� �� ������ ���
���
�"�$� #���� � �#
�����  
	�'��� (��
�'��) ������$ (�, �) 


������� –E �E =��� �E !��" �, % 

(CF3COOH)2   1053,669121   14,1 [ 11 ] 15,0 1,18 [ 16 ]*  
1,77 [ 24 ]** 

(HCOOH)2     379,576421   14,4 [ 27 ] 15,8 3,09 [ 14 ]*  
(CH3COOH)2     458,237972   15,3 [ 11 ] 16,3 3,85 [ 15 ]**  
(CBr3COOH)2 15884,902527 �16 [ 11, 19 ] 19,6 2,84 [ 12 ]* 

3,57 [ 13 ]** 
 

 

  * �����! 
�.  
** �����! �
.  

 
!�0��$����' !��"���, %#�� �������'���# � ����'����'�?A��� =����!�������$�#�� ����#�� 
(��%�. 1). D����, "�� !��"�� ��0'���� �����8� (� ��>!�M����$? �11 %) ������$ '���"��� �E  
� �!�'��$�� ��!����$ ��������? �0������* =��!>�� ����!�0���� ������ ' !*�� CF3COOH, 
HCOOH, CH3COOH � CBr3COOH. �!�'����� '#"������#8 "����� ����!� ��;��& ������#  
� �0'����#�� �0 ����!���!# [ 11—16, 19, 27 ] �
 � (���) 
� �����!��� =��& ������# ' ;����& 
(� ' ���"�� CBr3COOH — ' �'�!��&) ��0� ����0���, "�� �!����� ���������* !���"�����#8 0��-
"���& "����� �� =����!�������$�#8 (�, %) �����'�*?� �1,2—3,9 % (��. ��%�. 1). ������� ����-
���$, "�� '���"��� � 0�'���� �� ���$�� �� ��>!�M����� '#"������&, �� � �� ��"���'� !�>���!�-
��� �����!�, ����"���'� �����0�!���#8 ����%����$�#8 "�����. 

���%���� ����0����$�#�� ��* ������ ����'����'�* !��"��� =����!������ *'�*?��* ����-
�!#, �0��!���#� � '#����& ��"����$? � �����*A�� �0 %��$M�>� "���� ����&. D =��� ����� 
���%#& ����!�� �!�����'�*?� ��%�!# "����� �!�������"����& 100 %-�& �!�%!���������& ��-
����#, ����"���#� �������� 
�� [ 12 ] � �
 �����!������� [ 13 ]. D �����*A�� !��"��� ��!-
'#& �0 ��8 '���!��0'���� �� �!����& ��>!�M����$? 2,84 %, � '��!�& — 3,57 % (��. ��%�. 1). 
<!� =��� ' !��"��� ����!� (CBr3COOH)2 [ 12 ], '#��������� ������� B3LYP ' %�0���  
6-311++G(3df ,2pd), �!����� ���������* �� =����!�������$�#8 ����#8 [ 12 ] � [ 13 ] �����'��� 
2,47 � 3,32 % ����'����'����. 

�0 �!�'�����#8 �����' �������, "�� !��"�� ������� ����������� ��������� ' %�0���  
6-31++G(d,p) ��0'��*�� � 8�!�M�& ��"����$? '���!��0'����$ "�����# ����%���& ;����8  
� �'�!�#8 ��!%���'#8 ������, �����*A�8 �0 �����"����8 ���������' � =��!>�*�� H-�'*0�& 
	7 ����/���$. <�=���� ����#& �����% !��"��� %#� �����$0�'�� � �!� ������'����� ��!����* 
>��!���' ������� CF3COOH � ������' CF3COO– (����!#�, ��>����� ����#� [ 16 ], �%!�0�?��* 
' !���'�!� CF3COOH—H2O �!� �������!���*8 CF3COOH > 34,77 % � CF3COOH < 75 % ����-
'����'����).  

	!��������� �'����'�-8���"����� �������'���* >��!������ ����&-��%� "�����# ' !��-
�'�!� �!�'��*��* ' �!�%��;���� ���*!�0����& ������� (�!�%��;���� PCM (polarizable 
continuum model)). Z�� ��0'��*�� ' ����&-�� ������� ������!�'��$ '��*��� =������' ���*!��& 
�!��# (' ������ ���"�� — '��#) �� ��!����� � �'�&��'� "�����# (��., ���!���!, [ 25 ]). V��%# 
�!�'���$ ��"����$ '���!��0'�����* �����!�' >��!���!�'���#8 �������# CF3COOH � ������ 
CF3COO–, �����>����? ' �����*A�& !�%���, � ��"����$?, �%����"�'����& �!��������#� ���-
8����, %#�� '#������# !��"��# =��8 "����� ' �!�%��;���� PCM. ��� �!�'������$ ������� 
B3LYP ' %�0���8 6-31++G(d,p) � 6-311++G(2d,2p) �� �!�>!���� GAUSSIAN 09 [ 30 ].  

��* ��!�������* ��!����* ���������#8 >��!���' %#�� !���"����# �������$�#� �����-
>�!����, ����#� =��!>�� � ����%����$�#� �����!# ��&�!��$�#8 � ��!������$�� 0�!*;���#8  
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     	 � % � � � �  2  

����$
 %�
���� (E, ��. ��.), %�
���� ����&�����! (�E, ����/���$),  
��
'��
 #�������� H-��!&
� (�E/n, ����/���$) � #����
��$ ��'���'�$� ��������  

(rO1H � rHO2, Å, 
OHO, >!��.) ��'����� ���
���$ CF3COOH � ��'����� ������ CF3COO– 

������� –E �E �E/n rO1H rHO2 
OHO 

1 2 3 4 5 6 7 

H2O 76,434135 — — 0,965 — — 
CF3COOH  526,822564 — — 0,973 — — 
(CF3COOH)2

� 1053,669121 15,05 7,53 1,004 1,661 176 
(CF3COOH)2 �H2O� 1130,120353 25,77 8,59 1,025 

0,995 
0,982 

1,530 
1,685 
1,767 

178 
169 
176 

(CF3COOH)2�(H2O)2 (I)� 1206,571997 36,75 9,19 1,044 
0,978 

1,478 
1,876 

179 
167 

(CF3COOH)2 �(H2O)2 (II)�
 1206,571824 36,65 9,16 1,024 1,539 175 

(CF3COOH)2 �(H2O)2 (III)% 1206,569537 35,21 8,80 1,050 
0,999 
0,979 
0,978 

1,448 
1,661 
1,799 
1,815 

177 
168 
177 
176 

CF3COOH �H2O� 603,276425 12,37 6,19 1,000 1,696 160 
CF3COOH � (H2O)2

�  679,730899 25,13 8,38 1,023 1,558 179 
CF3COOH � (H2O)2 

'  679,717760 16,89 5,63 1,007 
0,983 

1,622 
1,773 

170 
171 

CF3COOH � (H2O)3
� 756,181279 35,32 8,83 1,029 

0,998 
0,989 
0,977 

1,526 
1,658 
1,716 
1,841 

171 
177 
168 
174 

CF3COOH � (H2O)3
%  756,171543 29,21 7,30 1,014 

0,989 
0,977 
0,971 

1,608 
1,699 
1,887 
2,016 

178 
159 
156 
152 

CF3COOH � (H2O)4
> 832,633551 46,70 7,78* 1,053 

0,992 
0,987 
0,986 
0,981 
0,975 

1,457 
1,726 
1,754 
1,774 
1,836 
1,972 

178 
166 
169 
164 
166 
148 

CF3COOH � (H2O)4
� 832,631385 45,33 9,07 1,035 

0,999 
0,992 
0,988 
0,976 

1,503 
1,651 
1,706 
1,738 
1,840 

175 
175 
177 
175 
163 

CF3COO– 526,301285   — — — 
CF3COO– �H2O ' 602,757671 13,96 6,98 0,987 1,793 175 
CF3COO– � (H2O)2 (IV)� 679,218880 30,94 10,31 0,996 

0,978 
0,974 

1,718 
1,954 
2,027 

174 
168 
158 
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� � � � " � � � �  � � % �.  2  
1 2 3 4 5 6 7 

CF3COO– � (H2O)2 (V)% 679,211843 26,52 8,84 0,991 
0,975 
0,971 

1,745 
2,060 
2,153 

166 
145 
146 

CF3COO– � (H2O)3 > 755,673463 43,76 8,75* 0,983 
0,981 
0,980 
0,974 
0,970 

1,820 
1,812 
1,793 
2,040 
2,231 

173 
163 
170 
144 
146 

CF3COO– � (H2O)4 > 832,128470 56,85 9,48* 1,007 
0,996 
0,990 
0,984 
0,980 
0,971 

1,652 
1,821 
1,770 
1,870 
1,760 
2,010 

172 
172 
170 
159 
172 
161 

 
 

 

� v����"����& ��������.  
% 
������� � !�0'��'�����& ��!����!�&.  
' v����"����& ��������, ' �%!�0�'���� ����!�>� �"���'��� ���� ���!� 

CF-�'*0�.  
> Q������"����& ��������.  

* \��"���* �E/n ��* %������"����8 ���������', ����!#� ��;�� �!�'��'��$ 
�!�> � �!�>��, �� ����!!����� �������'�*�$ � �����$�#�� �!�'�����#�� 0��-
"���*�� �E/n. 

 
���������', ����!;�A�8 �������# CF3COOH, H2O � ����� CF3COO–. �8 ����'�#� =��!>���-
"����� � ��!����!�#� 8�!����!������ �!�����'���# ' ��%�. 2. \���$ ;� �!�'����# �!����� 
�!�"����� H-�'*0�& — �E/n (n — "���� H-�'*0�&), ��0'��*?A�� �!� �!�'����� �����"����8  
� !�0'��'����#8 (�� �� �*"����#8�, ���!���!, %������"����8) ���������' !�0��>� �����'�  
� ������>�� �����'��$ �8 ���������$��? ���%��$����$.  

�0 ����#8 ��%�. 2 '����, "�� ���#�� ����&"�'#�� (�E/n = 9,2 ����/���$) �!��� ���*�� 
�!����&M�8 �� �����'� >��!���' ������� �!����!�������& ������# *'�*?��* �����"����� >�-
��!���������# (CF3COOH)2 �(H2O)2. D ����� �0 ��8 (��. ��%�. 2, I) �������# ������# � '��# 
!������;��# �� �'� !*���, � ' �!�>�� (��. ��%�. 2, II) — "�!�0 ����. D �!��$�� �����!��!� 
�����'� 2:2 (��. ��%�. 2, III), �!�����'�*?A�� ��%�& �����"����& >���!��!���!, ���$'���!�-
'���#& ��������& '��#, 0��"���� �E/n �� �0,4 ����/���$ ��;�. �� �!���!� %������"����>� 
(���� �!���!#��* ���>��) � �����"����>� �����!��!�' CF3COOH �(H2O)4 ��;�� �%����$�*  
' ���, "�� ����"���#� !�0��$���# �����8� ��>����?��* � ����#�� !��"��� [ 26 ]: =��!>�* �%!�-
0�'���* ��!'�>� �0 ��8 �� �1,4 ����/���$ %��$M�, "�� '��!�>�.  

���#� ���%��$�#� �0 ��!������$�� 0�!*;���#8 ���������' ���0���* �����"����& ��-
>��!�� ������ CF3COO– �(H2O)2, ' ����!�� ��;�#& �0 �����' �����!��� >!���# COO– '0����-
��&��'��� � ����& �0 �����!�0�'���#8� ������� '��# (��. ��%�. 2, IV). �!���** �!�"����$  
H-�'*0�& ' ��� %��$M�, "�� '� '��8 �����$�#8 (��&�!��$�#8 � 0�!*;���#8) ���������8 
(��. ��%�. 2). D =��!>���"���� ����� '#>����� >��!��� ��>� ;� �����'� (��. ��%�. 2, V) ���� �0 
�����' �����!��� ���� CF3COO– '0������&��'��� ����'!������ � �%���� �����!�0�'���#��� 
���������� '��#. ������� �������$, "�� =��!>�� �!����������* '��!�& �������# '��# � ��-
������ CF3COOH � � ������ CF3COO– 0������ �!�'#M�?� =��!>�� �!����������* �����$�#8 
������� H2O (!��. 1). Z��� !�0��$��� ��>�������* � �����>�"�#�� ����#��, ����"���#�� ��* 
�������# ��!�'$���& ������# ' !�%��� [ 27 ]. 
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���. 1. \�'�������$ =��!>�� �������'����$-
��>� �!����������* ������� '��# � ������ 
CF3COO– (1) � � �������� CF3COOH (2) ��  
                       "���� ������� H2O 

 

 
 

���. 2. \�'�������$ ��;�� !���"�����#�� 0��"�-
��*�� ���� �'*0�& ' �������8 O—H�O: !�0��$-
���#, ����"���#� ��* ��&�!��$�#8 (1), ��* ��!�-
�����$�� 0�!*;���#8 �������*!�#8 ���������' 
(2), ���!���"����* �!�'�* [ 31 ], ����#'�?A�* !�-
    0��$���# ��&�!���>!���"����8 �0��!���& (3) 

 
�����0 �������$�#8 ��!����! !������!�'���#8 >���!����������' ����0��, "�� �8 '���-

!���#� �������, ��� �!�'���, %��0�� � ����&�#� (��. ��%�. 2). ��A���'����>� — %��$M�, "�� 
�� 0,07 Å — ��������* ��'������#8 �'*0�& �!� �%!�0�'���� =��8 �������' �� �!���8����. ��-
����M���* ��;�� ������� �'*0�& OH � H�O '� '��8 �������8 ��;���* �� ����#'�?A�? !�-
0��$���# ��&�!���>!���"����8 �0��!���& 460 �!�>�����' OHO (� �>���� 170—180�) �!�'�? 
[ 31 ] � ��>!�M����$? < 0,03 Å (!��. 2). Z�� >�'�!�� � ��!!�������� '���!��0'�����* !��"���� 
��;�����#8 !�����*��& ' ���������#8 �������8.  

D ��"���'� =����!�������$�#8 %#�� '#%!��# �����!# 
� !���'�!�' CF3COOH—H2O, ��-
��!;�A�8 �� ����#� [ 16 ] ���%��$M�� ����"���'� >��!���' ������� CF3COOH (85 % ������#) 
� >��!���' ������' CF3COO– (35 % ������#). ��!*�� � ���� — ��* ���?��!���� 8�!����!�  
� ���M��%� �������!������#8 �0������& �����!�' — ' ��%�. 3 �!�'����# ���;� "�����# ����-
%���& 100 %-�& �!����!�������& ������# (� 0����� — � ����'����'�?A�� ����#� !��"���).  

<!�;�� "�� ��!�&�� � �������'����? !���"�����#8 �����!�' ���������' !�0��& ������-
>�� � =����!�������, ������� �������$, "�� ' !�%��� [ 16 ] ��!������# "�����# ���������' 
M���� ����& ' �����!�8 
� ������# CF3COOH—H2O, ��%�?����#8 '� '��� �������'����� 
�����0��� �������!���& (100—9,98 %). <!� '#����� ����!;���� ������# ��� ��'�"�?� ����-
%���*� �������*!��& ��!�# CF3COOH, � �!� ��0��� — ����%���*� ���� CF3COOH–. V�����# 
�!�8 �0 =��8 ����%���& — 260, 436 � 813 ��–1 — ����?��* ���0����#�� �!� '��8 ������M���-
*8 ����������' !���'�!�. Z�� 0��"��, "�� ��!�# ����#8 ����%���& ' ��������8 � ������8, 
'8��*A�8 � ��'8��*A�8 ' �����' !�0��"�#8 ���������', ���;�# %#�$ �������'#�� ��� �"��$ 
%��0���� ("�� �������$? ��>�������* � !�0��$������ !��"���: 260 ��–1 — as

CCF,
�

  436 ��–1 — 
s
CCF,  813 ��–1 — �CC).  

����"�� �!�8 �� 0�'��*A�8 �� ��!����* ��������� "����� ����;�*�� ����� ��!����!# 
>��!���', ��=���� ' !������!���� %#�� '��?"��� ���$�� ���� �0 ���0���#8 "����� — 813 ��–1. 
Z��, �� ��M '0>�*�, ��0'����� ������$ �������$�#� (��* �����& ����!����& ��������) ��%�! 
�!�'��'���#8 '���"�� (��. ��%�. 3). ��!*�� � ����'�#�, 8�!����!�0�?A�� ��>!�M����$ !��-
"��� ��!����!�� �, %#�� �!������0�!�'��# ����!# �*;���� "����� (M1, ��–1) "��#!�8 �����-
����#8 ����%���& (�8 ��!�# �!�'����# ' ��%�. 3), '���"��# "������#8 ����!'���' (�, ��–1),  
' ����!#8 ��;�� �����# =��8 ����%���&, � '0������ !������;���� ����� — !�����*��� ��;�� 
��!��� �������8 "�����, '#!�;����� ' ���*8 �� '���"��# � ((�j – �i)/�). <�������& ��!����! 
���%�� �����'��$, '#"����' �!����� ���������� !��"���#8 0��"���& (�j – �i)/� �� =����!����- 
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	 � % � � � �  3  

���
���
�"�$
 ������$ ����
�, ��
'��
 ������
��! ����������$� ������ ���
����� ���#�
����  
�� �&�
�
��$� ������ ���
���
�"�$� #���� � �#
����� ��������� CF3COOH—H2O (�, %),  

#����
��$, ������
��&�(��
 �&�����
 ���#���	
��
 ������ � ��������� ���
����
 (�, ��–1):  
(�j – �i)/�, ��
'�

 ������
��
 ����
��$� &���
��� (�j – �i)/� �� %��#
���
����"�$� (�),  

)
���$ �!	
��� ������ (M1, ��–1) 

������� �CC
as
CF

�

�  COH �C=O � � ( as
CF

�

�  – �CC)/� (COH – as
CF

�

� )/� (�C=O – COH)/� � M1 

CF3COOH (100%)a 
(1:0)4 

813 1174 1445 1763 — 950 0.38 0.29 0.33 — 1299

CF3COOH 787 1167 1412 1865 2.97 1078 0.35 0.23 0.42 0.06 1308
(CF3COOH)2 809 1173 1501 1758 1.18 949 0.38 0.35 0.27 0.02 1310
CF3COOH (85%)a 
(1:1)4 

813 1174 1434 1752 — 939 0.38 0.28 0.34 — 1293

CF3COOH (aq) ' 787 1138 1420 1833 2.97 1046 0.34 0.27 0.39 0.033 1295
CF3COOH (aq) >  789 1130 1418 1820 2.92 1031 0.33 0.28 0.39 0.033 1289
CF3COOH �H2O 809 1164 1490 1823 2.33 1014 0.35 0.32 0.33 0.027 1322
CF3COOH �2H2O 815 1165 1520 1802 2.47 987 0.35 0.36 0.29 0.053 1326
CF3COOH �3H2O 815 1165 1504 1803 2.23 988 0.36 0.34 0.30 0.04 1322
CF3COOH �4H2O 829 1162 1421 1766 1.17 937 0.35 0.28 0.37 0.02 1295
2CF3COOH �H2O 825 1169 1470 1783 1.55 958 0.36 0.31 0.33 0.02 1312
2CF3COOH �2H2O (I)  805 1164 1426 1769 0.84 964 0.37 0.27 0.36 0.013 1291
2CF3COOH �2H2O (II)  821 1169 1387 1786 1.66 965 0.36 0.23 0.41 0.05 1291

������� �CC
s
CF�  s

C O��  as
C O�� � � ( s

CF�  – �CC)/� ( s
C O��  – s

CF� )/� ( as
C O��  – s

C O�� )/� � M1 

CF3COOH(35%)a 
(1:11.8)4 

813 1189 1425 1722 — 909 0.41 0.26 0.33 — 1287

CF3COO– 786 1182 1363 1762 2.65 976 0.40 0.19 0.41 0.053 1273
CF3COO– (aq) ' 797 1183 1400 1701 1.36 904 0.43 0.24 0.33 0.013 1270
CF3COO– (aq) > 802 1177 1389 1676 2.27 874 0.43 0.24 0.33 0.013 1261
CF3COO– �H2O 799 1187 1377 1765 1.94 966 0.40 0.20 0.40 0.047 1282
(2H2O�OOCCF3)– (III) 801 1197 1405 1746 1.24 945 0.42 0.22 0.36 0.027 1287
(3H2O�OOCCF3)– 707 1198 1412 1738 3.91 1031 0.48 0.21 0.31 0.047 1264
(4H2O�OOCCF3)– 710 1199 1412 1737 3.82 1027 0.48 0.21 0.31 0.047 1265

 
 

 

a ����#� !�%��# [ 16 ].  
% ���$��� ������M���� ����������' !���'�!�.  
' ���"�� � %�0���� 6-31++G(d,p) ' �!�%��;���� PCM.  
> ���"�� � %�0���� 6-311++G(2d,2p) ' �!�%��;���� PCM. 

 
���$�#8 (�). ��'�����#& �����0 =��8 �� ���� ��0�'����#8 8�!����!����� �����!� ��A���'���� 
��'#M��� �����'�!����$ '#'���' � ��!����!� �!�"�#8 �������*!�#8 ���������', �%!�0�?-
A�8�* ' !���'�!� (��., ���!���!, [ 32, 33 ]).  

� !�0��$������ �0��!���& �!�'��'��� �����!# ���#8 ���%��$�#8 ���������' �0 ��;��>� 
!*�� �����!��!�', ��� ��� ���$�� ����� ��������# ��>�� �%!�0�'#'��$�* ' !���'�!�8 ' %��$-
M�� ����"���'� (��. [ 32, 33 ]). ��* >��!���', ����!;�A�8 �'� �������# ������#, ' ��%�. 3 
�!�'����# "�����# ���%���� �������'�#8 ' �����!� 
� ����%���& ��;��& ��!�#.  

D ��%�. 3 ���;� �!�����'���# "�����# ����%���& �������# CF3COOH � ������ CF3COO–, 
!���"�����#� ' �!�%��;���� ���*!�0����& �������. D����, "�� ' ���"�� >��!������ ������- 
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�# ������# ����& !��"�� '���!��0'���� =����!�������$�#� "�����# 8�;�, "�� �?%�& �0 !��-
"���' ����!����& �������*!��& ��!����!#. <!� =��� ���$0* ���0��$, "�� ����#�, ����"���#�  
� �����$0�'����� %�0��� 6-311++G(2d,2p), ��"M� ��>����?��* � !�0��$������ �0��!���&, "�� 
����#�, ����"���#� � �!��������� %�0��� 6-31++G(d,p). 	��, 0��"���* � � � ' !��"���8 � �%�-
��� %�0����� �!����"���� �������'#, � 0��"���* � � M1 ' !��"��� � ���$M�� %�0���� '���!�-
�0'����# %���� ����'����.  

��0��$���# ������!�'���* >��!������ ������ CF3COO– � �"���� ���*!�0�?A�>� ��&��-
'�* �!��# ' ����� ���0����$ %��;� � =����!������, "�� �����>�"�#� !�0��$���# ��* ������-
�#. ��0��"�� ��;�� �'��* %�0����� ' =��� ���"�� �!�*'����$ ��A���'���� *!"�, �!�"�� ��- 
;� — ' ���$0� %�0��� 6-31++G(d,p): !���"�����#� � �>� �!��������� 0��"���* �, � � M1 ��"M� 
����#'�?� ����#� �0��!���&.  

�0 �����!�' ���� �!����&M�8 >��!���' �������# CF3COOH ��"��� '��>� '���!��0'���� 
=����!����� �����! >���!����!���!� I. �!����!�0�?A�� �>� ��!����!# � � M1 %��0�� � �0��-
!���#�, � � � � — 0��"����$�� ���$M� (' 	1,5 !�0�) ����'����'�?A�8 '���"��, ����"���#8 
��* �����$�#8 M���� ���������' (��. ��%�. 3). �%R*������� ��>�, ��"��� �0 �'�8 �������'� 
���%��$�#8 �����!��!�' — I � II — ' !���'�!� !����0����* ������ ��!'#&, ��;�� ���;��$ 
����'��* �8��� �8 �%!�0�'���* ' '����� !���'�!� �!����!�������& ������# (!��. 3). (������ 
�!�'�����#8 �� ��& �!�"�����& H-�'*0�& '#������� ' �!������;����, "�� �����* =��!>�* 
��������� ��;�� %#�$ �!�����'���� ��� ����� =��!>�& �����$�#8 �>� �!�>�����' � =��!>�& 
�'*0�& ��;�� ����.) �0 �8��# '����, "�� �%!�0�'���� �0 �!���!� (CF3COOH)2 �H2O � ������-
�# H2O ���!���!� I (�!�%�?A�� !�0!#'� �'*0� �!�"����$? �6,8 ����/���$) �����>� �!����"��-
���$��� �%!�0�'���* ���!���!� II (�!�%�?A�>� !�0!#'� �'*0� �!�"����$? �10,8 ����/���$). 

	���� �%!�0��, �� ����'���� '��8 ����#8, �����*A�8�* � >��!������ �������# CF3COOH 
(��. ��%�. 2 � 3, !��. 3), ��;�� 0���?"��$, "�� �!����&M�� ����&"�'#� >��!���� =��& ������-
�# ' !���'�!� CF3COOH—H2O *'�*���* >���!����!���! I, ��!����!� ����!�>� �!�'����� �� 
!��. 4, �. ������� ���"�!����$, "�� �!� ����"���� =��>� 0���?"���* ��>�� �� �����$0�'���* 
��� =����!�������$�#& ���� (��. [ 16 ]), "�� ���8�����!�"����� ������M���� ������� ' >��!�-
�� �������# CF3COOH �����'�*�� 1:1. 	�� "�� ��'������� ���8�����!�"����8 ������M���&, 
����"���#8 ' �����*A�� �������'���� � ' !�%��� [ 16 ], ���;�� �A� ����� ��'���� ' ���$0� 
�!�'��$����� ��������>� '#'���.  

�����0 !���"�����#8 �����!�' "��#!�8 >��!���' ������ CF3COO– ����0#'���, "�� =����-
!������ ' ���%��$M�& ������� ����'����'��� �����! ����>� ����&"�'�>� �0 ��8 — CF3COO– �  
�(H2O)2 (IV). ��'�"�?A�� =���� �����!� 0��"���* � � � %���� "�� ' 1,5 !�0� ��;�, "�� ' ��-
���$�#8 ���"�*8, � — %��;� '��>� � ����#� �0��!���&, � M1 ��"�� ��'������ � =����!������� 
(��. ��%�. 3). D ���>� �0 !�0��$����' �!�'������>� !��"��� � �!�'����* �8 � 0�!�>���!�!�'��-
�#� ' !�%��� [ 16 ] �����!�� ������� (��. ��%�. 2 � 3), "�� '0������&��'�� ������ CF3COO–  
� ���������� '��# ' !���'�!� CF3COOH—H2O �!�'���� � �%!�0�'���? �"��$ ���%��$��>� 
�����"����>� ��>��!��� =��>� ������ (��. !��. 4, �). 
 

            
���. 3. �8��� �%!�0�'���* >���!���������� 
(CF3COOH)2 �(H2O)2 (I) ' '����� !���'�!�  
              �!����!�������& ������# 

 ���. 4. �������*!��� ��!����� >��!��� ������-
�# CF3COOH (�) � >��!��� ������ CF3COO– (�) 
  ' '����� !���'�!� �!����!�������& ������# 
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	���� �%!�0��, �� �!���!� >��!���' �������# � ������ �!����!�������& ������# ����-
0���, "�� ��!����� �%!�0�?A�8�* ' !���'�!� ���%��$�#8 H-�'*0���#8 �����"����8 ���������' 
��;�� %#�$ ������'���� � ����A$? �'����'�-8���"����>� !��"��� �0���!�'���#8 �������*!-
�#8 ������ !�0��>� �����'� � ������>�� � �������'����* �8 �����!�' �� �����!�� !���'�!�. 
(����� ����� ;� 0���?"���� %#�� ������� �� ����'���� ��!�� �������'���& >���!����������', 
�!������'�?A�8 ' !���'�!�8 HF—�!>���"����& !���'�!����$ (��., ���!���!, [ 32, 33 ]). ���?-
��, ' �'�? �"�!��$, �������, "�� �'�&��'� � '0������ !������;���� �������, '8��*A�8  
' ����� ��������#, �!����"���� �������$? ��!����*?� �8 ����%����$�#� �����!# ' !���'�!�.  

������ 

��!������� ��!����� >��!���!�'���#8 ��!� ������� CF3COOH � ����' CF3COO–, �!�-
�����'�?A�8 ' !���'�!� CF3COOH—H2O. D �����0��� �������!���& 100 % > [CF3COOH] > 
> 35 % ' ��8 �%!�0�?��* �����"����� ���!���!# (CF3COOH)2 �(H2O)2, ' ����!#8 �������# ��-
����# � '��# !������;��# �� �'� !*���, �, ��"���* � 75 % CF3COOH, — �����"����� ��>��-
!��# ������ CF3COO– �(H2O)2.  

�!���** �!�"����$ '���!���#8 �'*0�& ' =��8 >���!����������8 �����'�*�� �9—
10 ����/���$, � �'�&��'� � '0������ !������;���� '8��*A�8 ' ��8 ������� �!����"���� ���-
����$? ��!����*?� �8 ����%����$�#� �����!# ' !���'�!�.  

���"�� ������� ����������� ��������� ' %�0��� 6-31++G(d,p) ��0'��*�� � 8�!�M�& ��"-
����$? '���!��0'����$ �
 � 
� �����!# �������*!�#8 ���������', ���?A�8 �����"����� 
��!����� � �!���?? =��!>�? '���!����& �'*0�, �!�'#M�?A�? 7 ����/���$. 

 
�'��!# '#!�;�?� >��%���? %��>���!����$ �.8.�. �.<. ������'�& 0� ����0��? ������$��-

��? � �.8.�. �.�. 
!���$*����'� — 0� �!�'������ !��"���' ' �!�%��;���� PCM �� �!�>!���� 
GAUSSIAN-09.  

��%��� '#������� �!� �������'�& �����!;�� �����&���>� ����� �����������$�#8 ��-
�����'���& (�!���� b 11-03-00235). 
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