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������� ������ ����������� ������!�� (B3LYP/6-31++G(d,p)) ��!!"����# �������$-
�#� !�������# � "�!���# ����%���& H-!'*0���#8 �������!�', �%��0�'���#8 1—2 ��-
�������� CBr3COOH ��� ������� CBr3CO2

� ! ���������� '��#. ����!��'����� ����-
"���#8 ��0��$����' ! �0'�!��#�� !�������� 
� ��!�'���' CBr3COOH—H2O  
� NaCBr3CO2—H2O (! ���$�#�� !�����;���*�� ����������' �1:16) ����0���, "��  
' ��8 ���!��!�'�<� �!��&"�'#� =�����# �������# CBr3COOH �H2O � ������ 
CBr3CO2

��(H2O)6 ���%�����!�!��& ��!���#. >��'#& �0 ��8 ����� ����� �����, � '��-
��& — ��%�"�!��& =��%��#. ?�!���# ����%����$�#8 ����! �������# CBr3COOH  
� ������ CBr3CO2

� ' !������8 �%��8 ��!�'���' ������"�!�� �����!�$< �������*<�!* 
'0����#� ��!����A����� "�!��� ' ����#8 =������8.  
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� ! " � � � # �  $ ! � � �: ���%�����!�!��* ��!����, ���%��������� �����*, '���#� ��!-
�'��#, ����%����$�#& !�����, ��!"�� ������� 	K>, !������� =������' ������� 
CBr3COOH, !������� =������' ������' CBr3CO2

�. 

����� 

M!���!�'�� '#!���& !��!�%��!�� ���%���'#8 ��!��� � !���- � =������!!������� �8 ;���-
�� �!���$0�<� ��� �0�"���� '��������& !'*0�, ������!� �������, � ���A� �������*���& !���-
��=���0���� ' =�0�'�& ��0�, �������8, ���!�����8 � ��!�'���8 [ 1—15 ]. ����& �0 ������$�#8 
0���" *'�*��!* �!!����'���� !��%��$�#8 =��������'���#8 ���� ������� � ������' ���%���-
'#8 ��!���. �'�����* �% �8 !������� � �!��'�*8 �%��0�'���* ����!��'�*<� ������! ��* ����8 
�%��!��& �����, ��� 8���* (=���=���#& ��!����#& ������0), %��8���* (����������'�#& ����-
��0) � ��0��� ����!���# (�%��0�'���� �Q��0���&, ���!����#� ��A���).  

��������� =������' ���%���'#8 ��!���, ��� � ���=�8 H-!'*0���#8 =������!!������' (R�) 
�������, ����������� �0�"�<� ' =�0�'�& � �'����& ��0�8. ��* �� ����������* '��T����$�#� 
��� ����%����$�#� !�����# �!!������#8 �%U����' !���!��'�*<� ! ��0��$������ �'����'�-
8���"�!��8 ��!"���' (!�., ��������, [ 1—6 ]). >���0���, "�� ' =�0�'�& ��0� [ 1—3 ] � ' Ar ���-
����8 [ 4, 5 ] ��%�<��<�!* ���$�� !��#� !��%��$�#�, �� ����#� ��!"���', =�����# ������� 
���%���'#8 ��!���. W!�� "�!�� ������� '��# ' ��8 �� ���'#;��� ���8, �� ��� ���<� �����"�-
!��� !�������: HCOOH �H2O � HCOOH �(H2O)2 [ 1, 4 ], (HCOOH)2 �H2O [ 1 ], CH3CH2COOH �H2O 
� CH3CH2COOH �(H2O)2 [ 2 ], CF3COOH �H2O, CF3COOH �(H2O)2, CF3COOH �(H2O)3 [ 3, 5 ]. �%��-
��A���#& ������� �����"��& �0��*��� �����=����� CF3COOH �(H2O)4, ��-'�������, *'�*��!* 
%������"�!��� � ����� ����� ��!��#��& ���=� [ 5, 6 ].  
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��%��#, ��!'*T���#� =��������� ���%���'#8 ��!��� ' A����& ��0�, �����=�"�!����# 
[ 7—12 ]. ������� ��Q������"�!��& �����!���� ����0���, "�� ' '���#8 ��!�'���8 NaCHCO2, 
NaCH3CO2 � NaCF3CO2 ��� %�!����"��� ��0%�'����� ���# CHCO2

�, CH3CO2
� � CF3CO2

� !��%� 
!'*0��# ! �20 ���������� '��# [ 7, 8 ]. �����# ��!�!��& � ���������!�!��& ��!��� '� '!�� 
'�0��A��� �����0��� �����������& ���"�� =��������'��# 1—2 (������T�!�'���� �'��*) 
����������, � ��� ������$��� ��!#T���� ��!�'��� !��%� '0������&!�'�<� ! 3—4 ���������� 
H2O. >�� �0�"���� =��������� ��!�!��& [ 9 ] � ���%�����!�!��& [ 10 ] ��!��� �������� ����-
%����$��& !������!����� !�����# '���#8 ��!�'���' ��!���# � �� ������'�& !��� %#�� !���!-
��'���# ! ��!!"�����#�� (B3LYP/6-311++G(3df ,2pd)) ' ���%��A���� ���*��0����& ����!�� 
(���%��A���� PCM (Polarizable Continuum Model)) !�������� ������� CH3COOH, CBr3COOH 
� ������' CH3CO2

�, CBr3CO2
�. 	���& ���8�� � �0�"���< !��$'������ "�!��� ' A����& ��0� *'-

�*��!* �%T�����*�#�. �� �%��="��� ����!���� ����%����$�#8 ����! ' !������ ��!�'���, ��, 
��� ���'���, �� ��0'��*�� !����$ � �������*���� !������� !��$'���' ��!!�����'���#8 "�!-
���.  

>�� �!!����'���� =��������� ���������!�!��& ��!���# ������� 
� [ 11 ] %#� �!����'��� 
��'��'�!�#& !�!��' !�!���# CF3COOH—H2O (100—10 % ��!���#) � ����0���, "�� ' 0�'�!�-
��!�� �� !�����;���* ����������' ' ��& ���!��!�'�<� ����!!������'����* ��!����, �� =��-
���# � =��������'���#� �����# CF3CO2

�. M ���=� %#� !����� '#'��, "�� =����� �������# 
CF3COOH 8��������0���!* !��8�������"�!��� !�����;����� 1:1 � ����!��'�*�� !�%�& ���-
����! CF3COOH �H2O ��� CF3CO2

��H3O+*, � =����� ������ — �������! CF3CO2
��H2O. M ��%��� 

[ 12 ] ������� (B3LYP/6-31++G(d,p)) %#�� ��!!"����# !�������# R� ��0��& ������=��, �%��-
0�'���#8 1—2 ���������� CF3COOH (��� ����� CF3CO2

�) ! ���������� '��#**. ����!��'��-
��� ����%����$�#8 !������', ���%���� �!��&"�'#8 �0 Q��8 R� !� !�������� ��!�'���' 
CF3COOH—H2O [ 11 ], ��0'����� ��������A��$, "�� ' ��8 ���!��!�'�<� �����"�!��� �����-
���# (CF3COOH)2 �(H2O)2 � �����"�!��� ��=�����# ������ CF3CO2

��(H2O)2. 
h���"� ��!��*T�=� �!!����'���* 0���<"���!$ ' ����������� !�!��'� � !������* =������' 

������� CBr3COOH � =������' ������' CBr3CO2
�, �%��0�<T�8!* ' '���#8 ��!�'���8. ��* �� 

��;���* Q�!����������$�#� "�!���# ����%���& =��������'���#8 �������# � ������ ���%���-
��!�!��& ��!���# !���!��'��� ! ��!!"�����#�� "�!������ ���%���� �!��&"�'#8 (' �*�� ���-
�������') H-!'*0���#8 R� ��0��=� !�!��'�, '��<"�<T�8 1—2 �������# CBr3COOH (��� ��� 
CBr3CO2

�) � ��!���$�� ������� '��#. j�!����������$�#� 0��"���* "�!��� %#�� '0*�# �0 !���-
���' 
� [ 10 ] ��0%�'����#8 (�1:16) ��!�'���' CBr3COOH—H2O (! ��%�'������ HCl — ��* 
!���A�'���* ��!!������� ������� CBr3COOH) � NaCBr3CO2—H2O.  

�%��&���� � �� �'��(��� 

��!"�� �������$�#8 !������� � ����%����$�#8 !������' !��� ��&����$�#8 
(CBr3COOH)m �(H2O)n (m = 1, 2;  n = 1—4) � ��!*�� ���������$�� 0��*A���#8 CBr3CO2

��(H2O)n 
(n = 1—7) R� ��0��& ������=�� ���'����� ������� ������ ����������� ������!�� (B3LYP/6- 
 
                                                                 
  * �'����� ��%��# [ 11 ] �� %#�� �0'�!��� � !�T�!�'�'���� ���� H5O2

� , ���!��!�'�� ������=� ' !�!���� 
CF3COOH—H2O %#�� ����0��� ��0A� [ 15 ], ��Q���� ��� !"�����, "�� ������# ��8��*�!* ' ��!�'���  
' '��� ����' H3O+. 
** M Q��& A� ��%��� ����0���, "�� ����� ������ ����������� ������!�� (B3LYP) ��0'��*�� ��!����"�� 
��������� ����!��0#'��$ "�!���# ����%���& ���"�#8 0������#8 H-!'*0���#8 �������!�', ��8��*T�8!* 
' A����& ��� ���!�����"�!��& ��0�. 	��, ��!"��# �����"�!��8 ������' (CBr3COOH)2, '#�������#�  
! ��%���� %�0�!�#8 ������& 6-311++(3df ,2pd) [ 13 ], '�!����0'��*� �
 [ 14 ] � 
� [ 13 ] !�����# 100 %-�& 
���%�����!�!��& ��!���# (���!����, Q����������* ��;���� ������=� !�!���� �0 ����8 ������') !� 
!�����& ��=��;��!�$< 2,47 � 3,32 % !���'��!�'����, � ��!"��# ! !�T�!�'���� ���$;�� %�0�!��  
(6-31++G(d,p)) — ! ��=��;��!�$< 2,84 � 3,57 %. ������# ����'$���&, ��!�!��& � ���������!�!��& ��-
!��� �����=�"�#& ��!"�� ����!��0#'��� ! ��"��!�$< 1,18—3,85 %. 
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	 � % � � � �  1  

#��	��� ��	�$������ (�E, ����/���$) ���	���� ��"��"% CBr3COOH � ���� CBr3CO2
�,  

�	����� !	������
 �-���$�� &�"������ ��!"���� (�E/n, ����/���$)  
� !�	����	% �	���� ����	���%� ������� (rOH � rH�O, Å;  	HO�H, =���.) 

��!���� �������� �E �E/n rOH rH�O 	HO�H 

CBr3COOH  — — 0,972 — — 
CBr3COO–  — — — — — 
H2O  — — 0,865 — — 
CBr3COOH �H2O a  q��� 12,5   6,3 0,998 1,708 159 
CBr3COOH �2H2O a  q��� 25,6   8,5 1,020 1,574 178 
CBr3COOH �3H2O a  q��� 36,0   9,0 1,025 1,539 172 
CBr3COOH �3H2O  2 ����� 32,9 — 1,011 1,614 177 
CBr3COOH �4H2O a  2 ����� 47,8 — 1,048 1,469 178 
2CBr3COOH �2H2O a  q��� (C1) 41,2 10,3 1,023 1,539 176 
2CBr3COOH �2H2O  q��� (C2) 39,6   9,9 1,036 1,498 179 
CBr3CO2

��H2O a  q��� 18,9   9,5 0,975 2,064 143 
CBr3CO2

��2H2O a  q��� 33,6 11,2 0,993 1,731 174 
CBr3CO2

��3H2O  2 ����� 44,2 — 0,988 1,788 169 
CBr3CO2

��3H2O&�� a  R��%��� 47,7 — 0,983 1,832 164 
CBr3CO2

��4H2O&�� a  R��%��� 1 62,3 — 0,982 1,852 162 
CBr3CO2

��4H2O&��  R��%��� 2 59,7 — 0,980 1,892 158 
CBr3CO2

��5H2O&�� a  R��%��� 74,7 — 0,986 1,813 162 
CBr3CO2

��6H2O a  R��%��� 1 89,9 — 0,982 1,864 167 
CBr3CO2

��6H2O&�� a  R��%��� 2 88,6 — 0,978 1,913 161 
CBr3CO2

��7H2O a  R��%��� 100,0 — 0,982 1,851 168 
 

 

 

� 
������!, "�!���# ����%���& ������=� !��'��'��� ! Q�!����������. 
&�� 
������!, ' ������� �����0���!* &��-��������� ������ CBr3CO2

�. 
 
31++G(d,p)) �� ���=����� GAUSSIAN 98 [ 16 ]. >���"���#� 0��"���* Q���=�� �%��0�'���* '!�8 
R�, � ���A� ��������# �8 ���%���� �������8 '�������#8 ��!����' ����!��'���# ' ��%�. 1. 
h��!$ A� ���'����# !������ ���"��!�� H-!'*0�& — �E/n (n — "�!�� H-!'*0�&), ��0'��*<T�� 
��� !��'����� �����"�!��8 � ��0'��'����#8 (�� �� �*"��!�#8�, ��������, %������"�!��8) 
�������!�' ��0��=� !�!��'� � !������* �����'��$ �8 ����!����$��< !��%��$��!�$.  

����� ��* �'�&�#8 A����8 !�!��� CF3COOH—H2O [ 12 ] � HF—��=���"�!��& ��!�'���-
���$ (!�., ��������, [ 17—19 ]) %#�� ����0���, "�� ' ��!�'���8 ��%�<��<�!* R� !���=� ������-
�����=� !�!��'�, ���"�� �0 '�0��A�#8 (�� ����#� ��!"���) ����������' �����0���!* !��#& 
�!��&"�'#&. >�Q���� ��� ���!�� !�!��'� � !������* =������', �%��0�<T�8!* ' ��!�'���8 
CBr3COOH—H2O—HCl � NaCBr3CO2—H2O, !� !�������� 
� [ 10 ] !���!��'�*�� !�����# ��;$ 
���%���� !��%��$�#8 �0 ��!!"�����#8 !������� �������'�=� !�!��'� (!�. ��%�. 1, �������!#  
! �����!�� �). 

�0 ����#8 ��%�. 1 '����, "�� !��$ ���!��&;�8 �� !�!��'� =������' ������� ���%�����-
!�!��& ��!���# ���<� �����"�!��< ��� %������"�!��< !��������. ����!����$��* !��%��$-
��!�$ �����"�!��8 R� !�!��'� 1:n (n � 3) ��'#;���!* ('!���!�'�� ���������'�#8 Q������') �� 
���� �'���"���* "�!�� '8��*T�8 ' ��8 ������� '��#. ���#�� �!��&"�'#�� (�E/n 
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 10 ����/���$) !���� =������' ������� CBr3COOH *'�*<�!* =�������������# (CBr3COOH)2 �  
�(H2O)2. M ����� �0 ��8 (! !��������& C1) �������# ��!���# � '��# ��!����A��# �� �'� �*-
���, � ' ���=�� (! !��������& C2) — "���0 ����. �!���$�#� ���������# !�!��'� 2:2, ���<T�� 
��0'��'�����<, � �� 0�������< !��������, ' ��!��*T�& ��%��� �� �����0���'���!$, ��� ��� ��� 
'!�=�� ����� Q���=���"�!�� '#=���# (!�., ��������, [ 1, 5, 12, 17—19 ]).  

��!!�������#� ��0��$���# ��!"��� �����!�$< !�=��!�<�!* ! �����=�"�#�� ����#��, ��-
��"���#�� ��� �0�"���� =��������� ������� CF3COOH [ 12 ]. ������ �!��'�* �%��0�'���* 
=������' ������� ���%�����!�!��& � ���������!�!��& ��!��� !�T�!�'���� ��0��"�<�!*. ���� 
' ���, "�� CF3COOH—H2O — �'�&��* A����* !�!����. ���!����$��* �����������* =������' 
������� ' ��& ��%�<����!* ' Q�'����*���� ��!�'��� (!�=��!�� 0����� ��&!�'�<T�8 ��!! 
[ 20 ], !��8�������"�!��� !�����;���� ������� ' =������ 1:1). 	��%�����!�!��* ��!���� ��!-
�'��*��!* ' '��� =���0�� 8�A� — ��;$ ��"���* ! ���$��=� !�����;���* �1:8,5.  

M ��!�'���8, �!!����'���#8 ' ��%��� [ 10 ], !�����;���* ����������' �1:16. ����"��  
' ��8 ����!!������'���#8 ������� CBr3COOH %#�� ��!��=���� �!��!!�'���� — ����� ��-
%�'����* %���� !��$��& ��!���# HCl (���!��!�'�� ������& ��A�� ���A� '��*�$ �� �����!!# 
�������!��%��0�'���* ' ������ ��!�'���). �!8��* �0 0����� ��&!�'�<T�8 ��!!, �!��!�'���� 
��������A��$, "�� ' �%��!�� �����������& �1:16 !��#� ���"�#� R� (!�!��'� 2:2) �� �%��0�<�-
!*, ��Q���� !�!��' =������' ������� CBr3COOH ' ��& ���A�� %#�$ ��#�.  

��!"�� R� CBr3CO2
��(H2O)n ����0�� (!�. ��%�. 1), "�� ��* ��8 8��������# !����<T�� �!�-

%����!�� !������*. >�� n = 1 � 2 =����� ������ CBr3CO2
� ����� �����"�!��< !��������, ��� 

n = 3 ���*�� ! %������"�!��� (�E = 44,2 ����/���$) �����0���!* %���� �!��&"�'#& �0����  
' ����� =��%��# (�E = 47,7 ����/���$). >�� =��%���& 0��!$ � ����� %���� �������$ 0������#& 
H-!'*0���#& �������!, �� ����� ��8�A�& �� ���=�=������, ' '��;���8 ������=� ��8��*�!* 
'!� '8��*T�� ' �������! ����# ��!������ (� ���=�� � 1—2 ����� %����). >�� n = 4—7 �����-
0�<�!* ���$�� =��%��#. 

������!�� �������$, "�� !������� =��������'����=� ������ CBr3CO2
� 0�'�!�� �� ��=�, 

�"�!�'�<� �� �=� ����# %���� '� '0������&!�'�*8 ! ���������� '��#. W!�� �� (����* !������* 
����� ��!�� ��� n = 3—6), �� ��� '��*���� Q��8 '0������&!�'�& ����!8���� ��'���� =����# 
CBr3 '����= !'*0� CC �� 30�, � �	���-�0���� ������ CBr3CO2

� ����%��0���!* ' ����� �!��&"�-
'#& (�, ��� !������ �0 ��!"���, �� !�T�!�'�<T�& ' '��� �����$��& "�!���#) &��-�0����. R�,  
' �����#8 ����0�;�� ����� �0������*, ' ��%�. 1 ����"��# �����!�� &��. ���* �� ����"���#� 
����#�, ��� n = 6 ��=�� �%��0�'#'��$!* =�����# ��� �	���-, ��� � &��-�0����� ������ 
CBr3CO2

�. >��'#& �0 Q��8 R� �� 1,3 ����/���$ !��%��$��� '����=� (!�. ��%�. 1). ����"����* 
�!�%����!�$ �������!��%��0�'���*, ��-'�������, 8��������� ��* ������ ������ ���%�����-
!�!��& ��!���# (����# F ������ CF3CO2

� �� '0������&!�'�<� ����%�#� �%��0�� ! '8��*T��� 
' !�!��' =������ ���������� H2O [ 6, 12 ]).  

��0��$���# ��!"��� "�!��� ������$�#8 ����%���& %��$;��!�'� !��#8 !��%��$�#8 (' �*�� 
����������') R� (CBr3COOH)m �(H2O)n � CBr3CO2

��(H2O)n, � ���A� �������# CBr3COOH  
� ������ CBr3CO2

�, ����T���#8 ' ���*��0����< ����!�$ (����#� ��%��# [ 10 ]), ����!��'���# 
' ��%�. 2 � 3. ��;$ ���� �0 %���� �!��&"�'#8 ����������' — R� (CBr3COOH)2 �(H2O)2, ' ����-
��� �������# ��!���# � '��# ��!����A��# ������� — �� %#� '��<"�� ' ��%�. 2. �!��'����� 
��* Q��=� ��!��A��� �������$��� ����"�� !������ �����=� R� �� ��0��$����' �0������& [ 10 ]. 
�0-0� ���������'�#8 Q������' ���=�� �����!�'�#� ' 
� ����%���* ��0�#8 ������� ��!���#, 
���<T�� �������'�< �����, ���*'�*<�!* ' ��� ' '��� �'�8 ����!, "�!���# �����#8 ��0��"�-
<�!* �� 20—130 !�–1, � ' !��"�� �OH — �� 650 !�–1. M��!�� !������ �����=� R� %#� ��!!���-
��� !����� ����� !��%��$��=� =�������������� ! "�����<T���!* ���������� CBr3COOH  
� H2O. M ��%�. 2 � 3 ���'����# ���A� Q�!����������$�#� !�����# 
� [ 10 ] ������� � ������' 
���%�����!�!��& ��!���#, ��8��*T�8!* ' ��!�'���8 CBr3COOH—H2O (! ��%�'������ HCl)  
� NaCBr3CO2—H2O !���'��!�'����.  
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	 � % � � � �  2  

'�����% �"������ (!�–1) ���	���� ��"��"% CBr3COOH 

����!���� 
����%���& ������ 
� [10] CBr3COOH �

H2O 
CBr3COOH �

(H2O)2 

CBr3COOH �
(H2O)3 

CBr3COOH �
(H2O)4 

(CBr3COOH)2 �  
(H2O)2 (C2) 

(CBr3COOH)aq
[ 10 ] 

CBr3 / �CBr3 139 143 145 147 145 145m 135 
CBr3 / �CBr3 180 176 178 178 183 183m

 174 
CBr3 / �CBr3 206 214 218 201 212 177 184 
�sCBr3 271 230 230 216 223 218 204 
�sCBr3 317 320 335 344 359 331 295 
�sCBr 400 395 421 424 445 430 367 
OH* 538 916 1064 1084 1232 1077m  503 
�asCBr3 / OH 603 578 583 584 582 581m 588 
�sCBr3 / �OCOH 685 688 702 693 730 697 637 
�CCOOH 773 758 760 759 761 759 730 
�BrCCOH 799 794 802 800 808 803 799 
��� 922 938 928 940 942 945m 905 
�COH 1203 1280 1314 1315 1349 1323 1154 
�COH / �sOCOH 1401 1471 1502 1491 1543 1517 1338 
�C=O 1730 1792 1776 1783 1749 1762 1776 
�OH �2920 3252 2840 2756 2383 2778 3167 

> � � � � " � � � *: � — '�������� ����%����, � — �������������� ����%����,  — ��*�����'�� ��-
��%����, �s � �as — !�������"��� � ����!�������"��� ����%���*. 
* 
���%����, �!��<"����� �0 ��!!�������* ' !���'��!�'�� ! ����*��& ' ��!��*T�& ��%��� �����$< 
'0������&!�'�* =��������'����& �������# CBr3COOH ! �� ����A�����. 
aq — !�����, ��!!"�����#& ������� B3LYP/6-311++G(3df ,2pd) ' ���%��A���� ���*��0����& ����!��  
' ��%��� [ 10 ]. 
m — !������ 0��"���� "�!���, ����"�<T�8!* ����� "�� �� 10 !�–1. 
 

�������, "�� �����%�#& �����0 ����%���& �������# � ������ ���%�����!�!��& ��!���#, 
��� A� ��� � ����!���� !���'��!�'�<T�8 �� ����! ' Q�!����������$�#8 !������8, ���'����#  
' ��%��� [ 10 ]. >�Q���� ' ��!��*T�� �!!����'���� �# !������������� '������� ���$�� �� ��8 
����#8, �����#� ��A�# ��* ��;���* ��!��'�����& ' ��� 0���"�.  

������� ���"������$, "�� �!�$ '!�=� ����, �� ����������$��� ��0��"�� ' ������������� 
Q�!����������$��=� !������ ��!�'��� CBr3COOH—H2O �'������ [ 10 ] � ����. ��� �%�!��'��-
�� ��0�#�� �!8���#�� �����*�� '0������&!�'�* =��������'����& �������# CBr3COOH ! �� 
����A�����. M ��%��� [ 10 ] '��*��� ������� '��# �� �������� ��!���# �!�������, � �� OH-
=����� �!����!* �!'�%����&�. M!���!�'�� Q��=� ��!!"������* "�!���� ��*�����'#8 ����%���& 
(OH)* �����& =����# (503 !�–1) ���0#'���!* �����=� ��A� "�!���# OH �0�����'����& ��-
�����# CBr3COOH (515 !�–1 [ 10 ]). M ��!��*T�� �!!����'���� OH-=����� �������# ��!���# 
'!�=�� �"�!�'��� ' �%��0�'���� '��������& !'*0�, ���"��!�$ ������& 0�'�!�� �� "�!�� � ��!-
����A���* '0������&!�'�<T�8 ! ��������& CBr3COOH ������� '��#. M ��0��"�#8 R� ����� 
'0������&!�'�� ���'���� � ��'#;���< "�!���# OH �� 916—1232 !�–1 (c�. ��%�. 1).  

������������* ����!# 538 !�–1, ������A����* �'������ ��%��# [ 10 ], �� !�=��!���!*  
! ���'�����#�� ' ��& !�������� 
� ��!�'���' CBr3COOH—H2O—HCl � NaCBr3CO2—H2O. 
>����'���"�� 0���<"���!* ' ���, "�� Q�� ����!� ��%�<����!* ' �%��8 ���0���#8 !������8, ' �� 
 
                                                                 
* ��* ���%!�'� �����0� ������$�#8 ����%���& =��������'���#8 �������# CBr3COOH � ������ 
CBr3CO2

�, ��!!"�����#8 ' ��!��*T�� �!!����'���� � ' ��%��� [ 10 ], �# �!���$0��� !�!���� �%�0��"�-
��* ����%���&, ����*��< �'������ [ 10 ].  
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	 � % � � � �  3  

'�����% �"������ (!�–1) ���	���� ������ CBr3CO2
�  

����!����  
����%���&* 

������ 

�  

[ 10 ] 

CBr3CO2
��  

H2O 

CBr3CO2
��  

(H2O)2 

CBr3CO2
��

(H2O)3
&��

CBr3CO2
��

(H2O)4
&��

CBr3CO2
��

(H2O)5
&��

CBr3CO2
��

(H2O)6 

CBr3CO2
��  

(H2O)6
&�� 

CBr3CO2
��  

(H2O)7 
(CBr3CO2

�)aq

[ 10 ] 

CBr3/�CBr3 142 138 136 143 138 129   139 122 140 135 
CBr3/�CBr3 179 166 168 172 169 182   157   156   158   171 
CBr3/�CBr3 — 173 172 179 190 202     195m

   206   198   176 
�sCBr3 218 213 222 221 220 222   217   218   218   199 
�sCBr3 309 289 307 306 306 316     311m

   294   313   273 
�sCBr 398 378 396 391 391 390   393   396   396   362 
�asCBr3 608 558 563 553 554 554   576   542   564   544 
�sCBr3/�OCO 718 696 696 698 700 713   700   715   703   689 
�CCO2 767 704 712 722 726 732   730   742   730   691 
�CCO2 821 801 803 804 803 879   824   800   822   812 
��� 912 833 840  859 870 805   893   857   895   833 
�sCO2 1333 1313 1327 1326 1331 1335 1343 1330 1344 1318 
�asCO2 1651 1762 1761 1758 1761 1756   1722m

 1757 1721 1692 
 

 

 

* ��. �����"���* � ��%�. 2. 
m — !������ 0��"���� %��0��8 (�� � 10 !�–1) "�!��� �'�8 ��� ���8 ����%���& �����& ����#, ' �����#8 
�"�!�'�<� ��0�#� �������# '��#. 
&�� — �������!, ' ������� �����0���!* &��-��������� ������ CBr3CO2

�. 
 
'���* ��� ' ��!�'��� ���%���������� �����* ��� ������� CBr3COOH. >���"���#� ' ��!��*T�& 
��%��� ����#� ��!"��� ����!��'�*<�!* %���� �%������$�#��. �0 ��8 !������, "�� ����!� 
538 !�–1 ��A�� %#�$ �%�!��'���� �����!�'�#�� ��%�������#�� ����%���*�� ������� '��#, 
'8��*T�8 ' !�!��' =������. 	���� ����%���* ���!��!�'�<� ' !������8 =������' � �������#,  
� ������ ��!���#.  

�� ����� '�A�� �������$, "�� !����� 
� ��!�'��� CBr3COOH—H2O—HCl [ 10 ] ��0'��*�� 
��������A��$, "�� ����!� OH, "�!���� ���!����� ������& %��0�� � 916 !�–1 (����* !������* 
����� ��!�� ' !������ =������ !�!��'� 1:1), ������#'���!* ! ����!�& ��� (922 !�–1). ���* �� 
�!�������� !�������=� �������, ����%���� OH ����� ���$;�< �����!�'��!�$ ' !������ 
�, 
"�� ����%���� ���. j��� ��0��$��� !�=��!���!* ! ����#�� ��!"���: "�!���# �%!�A����#8 ��-
��! ��'�# 916 � 938 !�–1, � �8 �����!�'��!�� ����"�<�!* ' 1,7 ��0�. >�� Q��� ' !������ ��!-
�'��� NaCBr3CO2—H2O ������ ����!# ��� (912 !�–1) !�������"�#&. M !��"�� �%��0�'���*  
' ��!�'��� CBr3COOH—H2O—HCl =������' ������� ��!���#, !����A�T�8 �� ����� �'�8 ��-
����� '��#, "�!���# �8 ����%���& OH ���A��!* ' �����'���, ' ������� ' !������ 
� [ 10 ] ��� 
����!. 	�=�� ��* !�=��!�'���* ����#8 ��!"��� ! Q�!���������� �!����!* ��������A��$, "�� 
�����!�'��!�$ ����%���* OH ��!���$�� ����, "�� ��� �� ���*'�*��!* ' !������. 	���� ����-
����A���� �� ��;��� !�#!��, ��!���$�� ����!� %���� �����!�'��=� ����%���* ��� — ���� �0 
!��#8 !��%#8 [ 10 ]. 

>��A�� "�� ����&�� � !��'����< ��!!"�����#8 !������' ��0��"�#8 R� ! Q�!����������, 
���A�� �� �'� �%!��*���$!�'�. 1. �� �!��'���� ���'�����#8 '#;� �����' "�!���# ����%���* 
OH =��������'���#8 ������� CBr3COOH %#�� �!��<"��# �0 ��!!�������*. 2. >���!� ����-
%���& �OH �������# ��!���# ' !������8 
� �����!�$< ������#'���!* ! ����!��� '������#8 
����%���& ������� '��# [ 10 ]. ������ �� "�!���# (�2929 !�–1) �� �%U����'�#� ���"���� *'�*-
��!* ���%��A����&, ��Q���� ' !��"�� =������' ������� %#�� ��������$�� ��!!������# �'� 
��%��� "�!��� — '��<"�<T�& � �� '��<"�<T�& ����%���� �OH. 
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���. 1. h�'�!���!�$ !�����=� ����!����$��=� ���������* '#"�!����#8 "�!��� 
�� �0������#8 (�, % — ����=��$����) � '0�����=� ��!����A���* ����!  
' !������ (�, % — ���A��) �� "�!�� ������� H2O, =��������<T�8 �������� 
CBr3COOH (�) � ����� CBr3COO– (�). �� ��!. � 0����;���#� � ����"������#� 
���#� 0��"�� !���'��!�'�<� ��0��$�����, ����"���#� ��* ��%���' �0 15 � 14 
"�!���, �� ��!. � 0����;���#� � ���#� 0��"�� !���'��!�'�<� =������� �	���-  
                                         � &��-�0����� ������ CBr3COO– 

 
M ��"�!�'� ���������', 8��������0�<T�8 ��=��;��!�$ '�!����0'�����* ' ��!"��� Q�!��-

��������$��=� !������, �!���$0�'��� !������ ����!����$��� ���������� '#"�!����#8 "�!��� 
�� �0������#8 (�, %) � '0������ ��!����A���� ����! ' !������ (�, %). W=� �����'���, ����*' 
'���"��� "�!�����=� �����'��� �, ' ������� ��A�� '!� �����0�����#� ����!# ����%���&, 0� 
100 %, '#��0�' ' ��������8 ��!!��*��* (�j – �i) ��A�� '!��� !�!������ ������ ����! � '#"�!-
��' !������ ���������� ��!"���#8 0��"���& (�j – �i)/� �� Q�!����������$�#8. ��'��!���� ��!-
!�������� ���������' � � � — �� !��� ��0�'�!��#8 8��������!��� !������ — !�T�!�'���� 
��'#;��� ��!��'����!�$ '#'���' � !�������� ���"�#8 �������*��#8 �������!�', �%��0�<-
T�8!* ' ��!�'���.  

�����0 ����#8 ��%�. 2 ����0��, "�� %��$;��!�'� ��!!"�����#8 "�!��� =������' ������� 
CBr3COOH !��%� 0�'�!�� �� �8 !�!��'� � !������* � ! ��"��!�$< 1—6,5 % ���!#'��� Q�!����-
����. ?�!���# "��#��8 ����%���& !��$��� ���=���<� �� �0������� ������=�� R� � '�!����0-
'��*�!* ! ��=��;��!�$< 1—13 %, � ���$�� ' �'�8 !��"�*8 (����%���* �sCBr3 � �OH) ��0��$��-
�# ��!"��� ����"�<�!* �� ����#8 �0������& �� 8,5—20 %. ����� !������' =������' �������# 
CBr3COOH �!�$ ���� — !����� R� !�!��'� 1:4, �����#& !�T�!�'���� 8�A� ���=�8 (� = 7,25, 
� = 3,31) !�=��!���!* ! Q�!���������� (��!. 1, �). ���������� '#"�!����#8 "�!��� �� �0�����-
�#8 '� '!�8 �!���$�#8 !��"�*8 (4,10—5,59 %) ���$;� �����=�"��=� ��������� (6,23 %), ����-
"����=� ��� ��!"��� ������� (B3LYP/6-311++G(3df ,2pd)) ' ���%��A���� PCM [ 10 ]. M0������ 
��!����A���� ����! ' !������8, ' �����, '�!����0'����!* 8���;�: �������� � ��* =������' 
������� (0� �!��<"����� R� 1:4) '��$�����!* ' �������8 1,09—1,58 %, � ��* !������ �������� 
CBr3COOH, ����T����=� ' ���*��0����< ����!�$ [ 10 ], !�!��'�*�� 1,20.  

�0 ����"���#8 ����#8 (!�. ��!. 1, �) !������, "�� %��A� '!�=� � ��0��$����� �0������& 
(� = 4,10, � = 1,09) ���0���!$ "�!���# ����%���& =����������� CBr3COOH �H2O (�=� !�������� 
���'����� �� ��!. 2, �). >��!��������� � ���� ��!����<T�8 ������� '��# ���'���� � ������-
"�!�� !��%������ �0������< �%��8 ���������', 8��������0�<T�8 ��=��;��!�$ '�!����0'�-
����* ��!"���� Q�!��������� (!�. ��!. 1, �). >�� Q��� !����� ��������� (CBr3COOH)2 �(H2O)2, 
�%����<T�=� %��$;�& ����!����$��& !��%��$��!�$< �� !��'����< ! R�, !����A�T��� ���� 
�������� CBr3COOH (!�. ��%�. 1), 8�A� !�=��!���!* !� !������� ��!�'��� (� = 5,59, � = 1,58),  
 

 
 

 

���. 2. �������� =������ �������# CBr3COOH (�) 
� =������ ������ CBr3COO– (�) ' ��!�'���8 
CBr3COOH—H2O—HCl � NaCBr3CO2—H2O 
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"�� !�����# =������' CBr3COOH �(H2O)n (n = 1—3) (� = 4,10—4,73, � = 1,09—1,54). j��� ���� 
����'��A���� !���'����'�!�$ '#!��0����=� '#;� ��������A���* � ����& '���*���!�� ���-
!��!�'�* ' ��!!�����'���#8 ��!�'���8 R� !�!��'� 2:2.  

M �*�� ��!!�������#8 R� CBr3CO2
��(H2O)n (n = 1—7) �����0�� �0������* ���������' �  

� � �������� ����& A�, ��� ' �*�� =������' ������� (!�. ��!. 1). ����#�, ����"���#� ' ��%���  
[ 10 ] ' ���%��A���� PCM (� = 6,39, � = 2,26), 8�A� ���!#'�<� !����� ������ CBr3CO2

� ' '��-
��� ��!�'���, "�� ��0��$���# ��!"��� �0�����'���#8 H-!'*0���#8 �������!�' (� = 3,01—5,22, 
� = 1,25—2,27). >���'��� "�!��� =������' CBr3CO2

��(H2O)n ���� "�'!�'����$�� � �0������< 
�8 ������=�� � '�!����0'���� Q�!�������� ! ��"��!�$< 0—6,7 %. ?�!���# �!���$�#8 ����%�-
��& !��$��� 0�'�!*� �� !�������# R� � ������<�!* ��!���$�� 8�A� (! ��=��;��!�$< 1—13 %). 
���%���� '�A�#� *'�*��!* ��, "�� ��0��$���# !��'����* ��!"��� ! Q�!���������� ' !��"�� 
=������' ������ ���%�����!�!��& ��!���# (!�. ��%�. 3, ��!. 1, �) ����� ����0��"�#, "��  
' !��"�� =������' �� �������. j�� �%�!��'���� ��!��!�'��� !��%����!�� �0������* �������-
��' � � � ' 0�'�!���!�� �� n � ����!��*�!�'�� !�������# ������ CBr3CO2

� ' �*�� ��!!�����-
'���#8 !�!���. ��������, "�� ��� n = 3—5 �!��&"�'#�� ���0#'�<�!* ���$�� R� ! &��-�0���-
��� ������ CBr3CO2

� (!�. ��%�. 1), � ��� n = 6 — �'� R�, ���� �0 �����#8 !����A�� �	���-,  
� ���=�& — &��-�0����.  

������ =��!�=������ CBr3CO2
��(H2O)6 ! �	���-!��������& ������ ��";� '!�=� !�'������  

! Q�!����������: 0��"���* � ��� n = 6 � 7 �������$�# � ��0��"�<�!* �� 0,06 % (��=��;��!�$ 
������ �����=� ��������� �0,1 %), � '0������ ��!����A���� "�!��� ' !������ R� 1:6 !�T�!�-
'���� %��A� � ��#��#� ����#� [ 10 ], "�� ' !������ R� 1:7. ������� ���A� �������$, "�� Q��� 
=��!�=����� ����� �������$��< ! ��"�� 0����* �������!�� �����'��� ������� !��������: 
�	���-�0���� ������ � �������# H2O, ��A��* �0 �����#8 �"�!�'��� ' ���8 (��;$ ���� —  
' �'�8) �-!'*0*8, �%��0�<� %��0��< � ��%�"�!��& ������"�!�� 0�������< *"�&�� (!�. ��!. 2, �). 

������ 

M ��!�'���8 CBr3COOH—H2O—HCl � NaCBr3CO2—H2O �%��0�<�!* �!��&"�'#� =�����# 
�������# � ������ ���%�����!�!��& ��!���#: CBr3COOH �H2O � CBr3CO2

��(H2O)6 !���'��!�-
'����. 

?�!���# ����! ����%���& �������# CBr3COOH � ������ CBr3CO2
� ' !������8 ���0���#8 

��!�'���' ������"�!�� �����!�$< �������*<�!* '0����#� ��!����A����� "�!��� ' ����#8 
=������8.  

��!"�� ������� 	K> ' %�0�!� 6-31++G(d,p) ��0'��*�� ! 8���;�& ��"��!�$< '�!����0'�-
���$ ����%����$�#� !�����# ��8��*T�8!* ' ��!�'��� !��%��$�#8 �-!'*0���#8 �������!�', 
�������# �����#8 �%��0�<� 0������#� !�������# — ����# ��� =��%��#. 
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