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�������� �
 ������������� � ��������� ����� �!"#��� ����"���$�% ��&�" ��'��"-
'��� ���( � ������'� ��� �)��!������ �������*�� "����#��(� ����'+����� �������  
� �� ���'��",/�� ��'+����$�� �� ������� ��������� KOH � CH3OH � CH3OK � H2O  
� )'�!��� ������������� (�1:3—3,5). ������'��( ������ � �������� ����"����",/��  
� <��� ��������� ����'�����: ��� ��������'%,� ��)�� =��������( (CH3O�H�OH)–, 
��'+����������(� ��"�% ��������(�� ��'��"'��� ����������'%. ���"������ � �)��� 
�'"#�%� �����=� ��!��&��=� ���� ����'����� (CH3OH�(CH3O�H�OCH3)–�H2O �'� 
CH3OH � (HO�H�OH)– �H2O), ��-�������", �)"�'��'��� �����������#������ �������-
�� ���'�������(� ���������. >���!���, #�� ���#�� ����'����� '������=� �������%  
� ��'+�(�� (�15—30 ���'/��'+) H-��%!%��, �(��'����(� ������� 	B> (B3LYP/6-
31++G(d,p)), � ����*�� ��#����+, �������!����� �
 ������( ���������, �����%/�� 
�����"/�������� �! ����� ����'�����. 
 
DOI: 10.15372/JSC20170110 
 
� * / ( & # 0 &  ) * " # �: �����-������'+�(� �������(, ���������% ��%!+, ��'+����$�%, 
����'+���( �������, �������� H-��%!���(� ����'�����, KOH, CH3OK, �
 ������(, 
��������-����#����� ���#��. 

�������� 

����� �! ���"�'+�(� !���# ���'����-�������=� ����'�!� %�'%���% �(%������ ������!�� 
����'���#����=� �������% ��������� ��'+�(� ���������. N ���� �� ��*���% ���'��",��% ��-
����, ���"��"�� � "�'���% �)��!�����% �������*�� "����#��(� ��'+����� ���� ��– [ 1—3 ].  

 �����%/��" ������� "������'���, #�� ��� �����$��$�� =���������� � �'�������� � ����(�, 
�������(� � �����-�������(� ��������� �)��!",��% ����$���'+�� !��%&���(� ����'+���( 
������� � ��'+��� ���!���������#��� �-��%!+, ((HO�H�OH)–, (RO�H�OH)– �'� 
(RO�H�OR)–), �����(� ������=�,��% ��'+���*�� ��'+����$�� [ 3—7 ]. ���������� ���)��-
����+, �
 �������� ����)�(� ����� � ��������� %�'%���% ����������� ������(���� ��='�/�-
��� (�>) � �����!��� #����� �� 700 �� 3500 ��–1 [ 6—9 ]. 


���'���#����% ���������+ ��������� ��'+�(� ��������� ������'%���% ���������(� ��-
������ ����"����",/�� � ��� ����� � ������*����� ���$�����$�� ����������� ����������'% 
[ 10 ]. �������, #�� ����"���$�% ��&�" ��'��"'��� ����������'% ��)',�����% �� ��'+��  
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� �����%� �)��!�����% � ��'+����$�� ����'+����� �������, �� � � ������ �)��!�����% �������-
=� ����, ����%/�=� � ������ ����'+���� ������� [ 11—13 ]:  
 OH– + ROH � H2O + RO–. (1) 
���/���� ��'�&���% ���������% (1) �������� � �!������, ������*���% ���$�����$�� ���-
�������� �����-��������=� ����������'%. 

�'% ������#����=� ����'+!�����% � ��#����� ����'���#����� ���� ������#����'+�(�� %�-
'%,��% �����-�������(� �������( =����������, �����'+�" ������������+ ��=���#����� �")-
������� � ��� !��#���'+�� �(*�, #�� � ����(� ��������� /�'�#��, � ������������+ �'�������� 
�(*�, #�� � ��������� ������� [ 5 ]. �'% ���=��!�������% ����'���#����� ���������� �����-
�������(� ��������� =���������� ���)������ !���+ ������ ����"����",/�� � ��� �������-
*�� "����#��(� ����'+����� ������� � �� ��'+����(� �)�'�#��.  

X�'+ �����%/�� ��)��( �����%'� � �!"#���� �������� �
 ������������� � ��������� ��-
��� ����"���$�� ��&�" ��'��"'��� ���( � ������'� ��� �)��!������ �������*�� "����#�-
�(� ����'+����� ������� � �� ���'��",/�� ��'+����$�� � �����-������'+�(� ��������� 
��'+�(� ���������. N ��#����� �)Z����� ���'�������% )('� �()���( �������( CH3OK  
� CH3OH, KOH � CH3OH � CH3OK � H2O. >�����'�=�'��+, #�� ��#������ ��"� ����'+!�����(� 
������� ��!��'�� "��������+ ������ � �������� �)��!",/���% � <��� ��������� ����'+����� 
������� � ������'��+ �������� ��'+����$�� ��&��=� �! ��� ��'��"'��� ����������'%. 


������ 4������
���� 

�'% ���=����'���% ��������� ����'+!���'� KOH, CH3OK, CH3OH ����� \ � ���&�( ��-
��=����", ���". �������( =�����'� �����(� �������. �'% ���#��� ��'%��(� ���$�����$�� 
����������� �!���%'� �'������� ���������. 

�
 ������( ��'"#�'� ��� ��������"�� 30 �� ������� ���=�������=� ���"*����=� ��'��-
=� ��"������=� ����&���% (��>N�) [ 14 ] �� ��������� � ���!���� �! Ge, �����(� �)����#�-
��'� "=�' ������% �!'"#���% 30� � #��'� ����&���� 8 �'� 10 (� !���������� �� ��'/��( ��-
��'+!������=� ������''�) ��� !���'����� ��������� �)��� ��'�����, ����(��,/�� � ���-
���''" Ge. ^__�������% ��'/��� ��='�/�,/�=� �'�% �� #������ 2000 ��–1 ������'%'� 3,37 �'� 
4,21 ��� ��������������. ������( ��=���������'� � �����!��� #����� �� 700 �� 4000 ��–1. 

���������� � �� ��������� 

�� ���. 1 ��������'��( �
 ������( ��>N� ��������� CH3OK � KOH � ������'� � ����. 
�����������#����� ������( <��� ��������� ���( � ��)'. 1. �������, #�� ������( ��������� 2 � 3 
�()���'� ���, #��)( )ó'+*�% #���+ ��'��"' ����������'% "#�������'� '�)� � �)��!������, '�-
)� � ��'+����$�� ����'+����� �������, #�� �)'�=#��� ��������� ����#�����(� �������� � <��-
���������'+�(�� (����" ���"�����% � ���'����� ��'�� ���)���(� ��'��"' ����������'%). N� 
���� �������� � *������ �����!��� #����� ����"����"�� �>, �� _��� ������=� ���%�'%���%  
 

 
 

���. 1. �
 ������( ��>N� ���������: CH3OK � CH3OH (1), KOH � CH3OH (2), CH3OK � H2O (3),  
CH3OH (4), KOH � H2O (5), H2O (6) 

 



Q.T. 	���
���N�, T.N. U�QN�\, �.�. 
������, N.�. ������N  76 

���. 2. `���������� ����#����� �'������� D2000 �� ���-
$�����$�� CH3OK (1) � KOH (2)—(4) � ���������: 
CH3OH (1), 10 ��'.% CH3OH — 90 ��'.% H2O (2), �� 20 
�� 85 ��'.% CH3OH — �� 80 �� 15 ��'.% H2O (3), H2O (4)  

 
�%� ��'�� ��!'�#��� �������������. ���,/���% 
'������"��(� ����(� [ 4—6 ] ��!��'%,� �������+ 
��'%��(� ��<__�$����( ������(���=� ��='�/���% 
(��>) � �
 �������� ����(�, ������'+�(� � �����-
������'+�(� ��������� KOH � CH3OK. �� ���. 2 
��������'��( !���������� ����#����� �'�������� 
�> �� #������ 2000 ��–1 �� ���$�����$�� ��������% 
� ����� ���������. `����'���� ����� D2000 � ���$��-
���������(� ��������� KOH �)"�'��'��� ���&���-

�� �� ��"� �� ����=� ������� ��'+����$�� ����"����",/�� � ��� ����'+����� �������.  
�! ���. 2 �����, #�� ��!������� �� ������� $�����'+��=� ���� — (HO�H�OH)–, 

(CH3O�H�OH)– �'� (CH3O�H�OCH3)– — � �=� ��'+����$�� ��'��"'��� ���( �'� ������'� 
<�����������'+�(� ����(� "�'��(��,��% �� ���" ����",. ^�� �!��#���, #�� ��'%��(� ��<_-
_�$����( �> "��!���(� #����$ �� #������ 2000 ��–1 �������,�. 	���% &� !������������+ �'% 
��> ��)',�����% � �� ��"=�� #������� �>. 	���� �)��!��, �� !��#���%� ��> ����!��&�� ���-
�'����+ ����"���$�, ��&�" ��'��"'��� �2� � CH3OH ��� �)��!������ ����� � ��'+�(�� 
���!���������#�(�� �-��%!%�� � �� ��'+����$�� � �����-������'+�(� ��������� KOH  
� CH3OK. >�<���" �'% ����������$�� ��'"#���(� �
 �������� ���)�����( ����(� � #����-
��� ��'�)���� ��'+����������(� �����, �����(� ��="� �)��!��(���+�% � ���'��"��(� ������-
��� � ��!"'+���� ����"���$�� ��&�" ��'��"'��� ���( � ������'�. 

>�� �!"#���� ��'+����$�� ����� (HO�H�OH)–, (CH3O�H�OH)– � (CH3O�H�OCH3)– 
� ��������� )('� ����!���, #�� �'% ��� <���=���#���� ���)�'�� �(=���� ��'+����$�% ��"�% 
��'��"'��� ����������'% [ 5, 6 ]. Q�'� &� ���$�����$�% ����������'% �'% <��=� ���������#��, 
������� �����&�� ����+ ��- � ������'+����� �����. �! ������������ ��������� 1—3 
(��. ��)'. 1) �'��"��, #�� � ��� �)��!",��% �����"/�������� ����'+���( ������� � ��'+�(�� 
���!���������#�(�� H-��%!%��, ��'+����������(� ��"�% ��'��"'���*. >�<���" �'% ������-
��% ��'�� ��='�/���% � �������� <��� ��������� � <������������ ��������'� ����#�����(� 
#�����( ��'�)���� ����� (CH3O�H�OCH3)–, (CH3O�H�OH)– � (HO�H�OH)– � ����)��-
���� � ���&�( ��'+������������ (#���! ������'���(� ���( <'�������� ������ ���'����� 
������� O1�H�O2) �����%��%�.  
 

	 � ) ' � $ �  1  
�������
����� ����	�% ����&��	��%� 
	����
�� 

������ �������� [KOH]0, 
��'+/' 

[CH3OK]0, 
��'+/' 

[CH3OH]0, 
��'+/' 

[H2O]0,  
��'+/' 

������� 1    CH3OK � CH3OH 0 5,23 20,86 0 
������� 2    KOH � CH3OH 6,86 0 21,79 0 
������� 3    CH3OK � H2O 0 9,6 0 35,68 
������� 4*  KOH � H2O 14,13 0 0 40,70 

 
 

 

* ����(� �! ��)��( [ 6 ]. 

                                                                 
    * ��'�� �����'+���( ��������, ��� �����'�, )"��� ��!(���+ ������� (CH3O�H�OCH3)–, 
(CH3O�H�OH)– � (HO�H�OH)–�, � ������(� ���'��"��(� � �����%/�� ��)��� ����'���( — ���-
��'+������ ����� (CH3O�H�OCH3)–, (CH3O�H�OH)– � (HO�H�OH)–�. 
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	 � ) ' � $ �  2  

'�
��� ��
	#��	��" &������	��� $
����	 (�E, ���'/��'+) � �� �����	�	(��  
&���" ������	�� (�E solv, ���'/��'+).  )	
	��
% ��&�
�&�%� ��������:  

#�	���" &��� ��"#� (RO1�H, rH�O2, Å) � ���	 	 (=���.), ��$�� 	�����
�� (
 = RO1�H / rH�O2) 

�������* �E � (�E solv) RO1�H rH�O2 	 R+r 
 = R/r 

(CH3O�H�OH)– 25,9**,  33,4*** 1,424 1,078 176 2,502 1,321 
CH3OH � (CH3O�H�OH)– �H2O (38,0) 1,395 1,083 178 2,478 1,288 
CH3OH � (CH3O�H�OH)– �CH3OH (37,1) 1,365 1,098 178 2,463 1,243 
H2O �(CH3O�H�OH)– �H2O (37,3) 1,340 1,114 179 2,454 1,203 
CH3OH � (HO�H�OCH3)– �H2O (37,2) 1,330 1,117 180 2,447 1,191 
(CH3O�H�OCH3)– 27,4 1,306 1,133 177 2,439 1,153 
CH3OH � (CH3O�H�OCH3)– �H2O (36,4) 1,372 1,090 179 2,462 1,259 
H2O �(CH3O�H�OCH3)– �H2O (36,1) 1,348 1,103 179 2,451 1,222 
CH3OH � (CH3O�H�OCH3)– �CH3OH (36,1) 1,329 1,112 178 2,441 1,195 
(HO�H�OH)– 30,2 1,318 1,147 178 2,465 1,149 
CH3OH � (HO�H�OH)– �H2O (40,1) 1,340 1,117 179 2,457 1,200 
CH3OH � (HO�H�OH)– �CH3OH (40,2) 1,296 1,146 179 2,442 1,131 
H2O �(HO�H�OH)– �H2O (39,7) 1,283 1,156 179 2,439 1,110 

 
 

 

    * >�� !����� ��������=�� ���� ���#�'� �'��"�� �'����% (RO1�H), � ����� — �������% 
(rH�O2) ��%!+. 
  ** ^���=�% �)��!�����% (CH3O�H�OH)– �! ��'��"'( H2O � ������ CH3O–. 
*** ^���=�% �)��!�����% (CH3O�H�OH)– �! ��'��"'( CH3OH � ������ OH–. 

 
	 � ) ' � $ �  3  

�
�&���� � $
����� (PA, ���'/��'+) ������ H2O, CH3OH � �� 	������ 

H2O CH3OH PACH3OH/ PAH2O OH– CH3O– PACH3O– / PAOH– ����#��� 

171,7 187,1 1,090 395,3 387,8 0,981 �����%/�� ���#�� 
164  182 1,110 391 379 0,969 [ 16 ] 
165,0 180,1 1,092 — — — [ 17 ] 
166,5 182,0 1,093 — — — [ 18 ] 

 
���#�� ���� ���)�����(� �'% ��*���% ������'����� !���#� ������������� ����'+����� 

����� �(��'�%'� ������� 	B> (B3LYP/6-31++G(d,p)) �� ���=����� GAUSSIAN 09 [ 15 ]. >�� 
<��� ���������'� ��� ��!��&�(� �������( ��'+����$�� ��&��=� �! �����* — ��"�% ��'��"-
'��� ���(, ��"�% ��'��"'��� ������'�, ��'��"'��� H2O � CH3OH (� �'"#�� =��������� 
(CH3O�H�OH)– ��!��&�( ��� �����)� �� �����'�&���%). ������(�** <���=���#�����  
� ���"��"��(� ��������( ���� ������ ��������( � ��)'. 2, � �������(� �! ���#��� ����(�  
� �������� � ������" (PA) �������������(� #����$ — � ��)'. 3. ��������� �(#��'���(� !��-
#���� PA � �!�����(�� �! <����������� ����!�'�, #�� �()����(� �����) ���#��� ��!��'%�� 
����*� �������!�����+ �)��',��(� (�����%% ��=��*����+ 2,8 %) � ��������'+�(� (�����%% 
��=��*����+ 0,9 %) !��#���% PA ��'��"' H2O, CH3OH � �� ������� (��. ��)'. 3). �'�������'+-
                                                                 
  * \���+ ����(� �'% ���� 3 2H O�  )('� ��'"#��� ����� � ��)��� [ 6 ]. 
** �! ��!"'+����� �����%/�=� ���#��� !���+ � ��'�� )"�"� ����������( '�*+ ��, �����(� ���)�����( 
�'% ��*���% ������'����� !���#�. 
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��, �=� ���������� ��� �!"#���� ����"���$�� ��&�" ��'��"'��� ���( � ������'� � ���$��-
��� ��'+����$�� ���������.  

�! ����(� ��)'. 2 �����, #�� <���=�% ������������% � ����� (HO�H�OH)–, 
(CH3O�H�OCH3)– � (CH3O�H�OH)– ',)(� ��"� ��'��"' ��#�� �� !������ �� �� ������( 
(�����$�% !��#���� �E solv �'% ��!�(� ��� ��'��"' 1—2,5 %) � ��'� !������ �� ������( ���� 
(��!'�#�� ��'�#�� �E solv �'% ��!�(� ����� <10 %). x'�!���+ ���#������ �)����(�� �������-
�(� �������� � ��!�(� ����'+����� ����� (�����!�� �!������% �'�� �� ��%!�� rO1�H1 < 4,3 %,  
� ��%!�� � rO2�H2 < 4,6 %) =������ � )'�!���� �������������(� �����)������ ��'��"' ���(  
� ������'�. ^��� �(��� ��='��"���% � ��!"'+������ <�����������'+�(� � ���#����-�������-
#����� ��)�� [ 19—22 ], �! �����(� �'��"��, #�� ��������'+��� ��!'�#�� �������������(� 
������� "��!���(� ��'��"' ���+*� ��!'�#�% �� ���������$������(� ������� (������'%,/�=�, 
��� ����� �! ��)'. 3, �9 %). N ����� �'"#�� ��'��"'( H2O � CH3OH ���,� �������� ����(� 
*���( ���!��+�% � ��'+������ �)�'�#�� ����, � �� ������ )"��� ������'%�+�% ����*����� ���-
������(� ���$�����$�� ��� ��'��"' �)��� ����������'��, �����(� �� ����%� � ����'+���( 
�������.  

�������, #�� �'��( �������� O1�H�O2 � ����� (2,47�0,03 Å) � �� "='( 	 (178�2�) �'�)� 
!����%� �� ������� ����'+���� ����, � ������+ ���������� �������� (
 = RO1�H/rH�O2) — ��'+�� 
(��. ��)'. 2). ������*���% �'�� H-��%!�� � =�������� (HO�H�OH)– (
 = 1,149)  
� (CH3O�H�OCH3)– (
 = 1,153) ������#���� ��������(. ���)�'�� ���������#�(� (
 = 1,321) 
%�'%���% ���(� �'���(� ������ O1�H�O2 (RO1O2 = 2,502 Å), ������'�&�/�� =��������",  
� �������� ���������#�(� (
 = 1,110) — �������� ������ ��=������ ���� (HO�H�OH)– 
(RO1O2 = 2,439 Å). `���������+ ��&�" ������+, ���������� � �'���� �������� O1�H�O2  
� ����'+����� ����� (CH3O�H�OCH3)–, (CH3O�H�OH)– � (HO�H�OH)– ����� <�������-
$��'+�(� ��������, ������ �� ��#�'+��� "#����� (��� 
 < 1,17) ��� )'�!�� � '������� 
(���. 3, 	). 

��='���� ���#��", ���(� ��'+�(� ��'��( � �
 ������� ��&��=� ����'���� ����#�,� ��-
'����(� ������������#�(� ��'�)���%� H-��%!�� ���� �=� ��������(� ��������*. 
�'�)���% 
_��=����� O1�H�O2 — as

OHO  (��)'. 4), ��� �����'�, ���(� ���������(�, � ��'�)���% �����-
���, �)��!�����(� ��'��"'��� ����������'% � ������� O1 ( as

OHO
R ) � O2 ( as

OHO
r ), ����� �����-

����( (�� �20 � �50 % ��������������). �������(� ����'+���( ����� ���,� �� �����'+�"  
 

 
 

���. 3. `���������+ �'��( _��=����� O1�H�O2 � ����'+����� ����� 
(HO�H�OH)–, (CH3O�H�OCH3)– � (CH3O�H�OH)– �� ������� �=� ����-
������ (	); !���������+ #����� ��'����(� ������������#�(� ��'�)���� ����- 
  ����(� �������� as

OHO  (1), as
OHO

R  (2) � as
OHO

r  (3) �� ������� �� ���������� (� ) 
 

                                                                 
* N ��'+���*�� �'% ��������� ������ ���'������ ������������#��� ��'�)���� H-��%!�� ���������=� 
������� as

OHO � )"��� �����+ ���'�)���� ������� (�'� _��=�����) as
OHO �. 
�'�)���% as

OHO  )����(� ���-
�����, �� �"��, %�'%,��% ��'����(�� ��'�)���%�� �)��!",/�� H-��%!+ =�"�� OH ��'��"' ����������'%.  
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	 � ) ' � $ �  4  

�#�
��% � 
	�����	��% �	����% ����	��� (, ��–1) ���$�����  
CH3OH � (CH3O�H�OCH3)– �CH3OH, CH3OH � (CH3O�H�OH)– �CH3OH � H2O �(CH3O�H�OH)– �H2O,  

��
	#�*����" � 
	����
	� 1, 2 � 3 ������������ 

�������  
CH3OK  

� CH3OH 

(CH3O�H�OCH3)– �  
�2CH3OH 

�������  
KOH  

� CH3OH 

(CH3O�H�OH)– �
�2CH3OH 

������� 
CH3OK 
� H2O 

(CH3O�H�OH)– �  
�2H2O 

��������� 
��'�)����* 

1027 1066 1027 1095 1025 1093 CO (	�R;  
OHO

as)** 
1120 1116 1125 1126 �1150 1181 �OCH (	�R) 
1435 1346 1425 1442  1340 1345 �CH3

s (OHO
as)

1470 1471 1480 1471 1380 1392 �CH3
s (	�) 

1595 1579 1680 1654 1592 1539 OHO
as (�CH3

s)
1655 1622 — 1700 1650 1670 	� (�HOH) 
�2575 2789 �2580 2715 �2810**** 2930 OHO

as R 

�2770*** 2871—3046 
12 ��'�)���� 

2770*** 2867—3017 
9 ��'�)���� 

�� ����� 2836—2898 
3 ��'�)���% 

N�'����(� 
��'�)���% 
=�"�� CH3 

2825***  2823***  �� �����   
2925***  �2890***  �� �����   
�3230 3188 �3200 3211 �3250 3199 OHO

as r 
 

 

 

      * �)�!��#���%, ����%�(� ��� !����� _��� ��'�)����:  — ��'������ ��'�)����, � — ��_����$���-
��� ��'�)����, 	� — ��'�)���� ���������=� ������� � ���������"'%���� ������" ������'����; s � as — 
��������#��� � ������������#��� ��'�)���%; R (� r) — ���������� ����������(� ���������, �����'�-
&���(� � ��� &� ������( �� $�����'+��=� �������, #�� � ��%!+ RO1�H (rH�O2). 
    ** N ���)��� ��������( ����������(� ���������(, �!������% �����(� ���&� ����%� !�����(� ��'��  
� _���" ��'�)���%.  
  *** \�����( ������"��� �"�����(� ����"��� ��'��, �� "#��(���*���% ��� �(#��'���� ��'�#�� � � �.  
**** \������ ������"�� �"������=� ����"�� ��'��( OHO

as R � ���� ��'�� ��'����(� ��'�)���� =�"�� CH3. 
 
��'�)����, ��� �����(� ���������� ���/���� $�����'+��=� ������� ���'+ H-��%!�. N�� ���,  
� )�'+*�� ����%�����+,, ��="� )(�+ ����( � ������� ��='�/���% ��������. \�����( �������-
������(� ��'�)���� ����'+����� ����� (CH3O�H�OCH3)–, (CH3O�H�OH)– � (HO�H�OH)– 
������#���� '������ !����%� �� ������� ���������� �� ��������(� �������� (��. ���. 3, �). 
>�� <��� �� ���� ���/���% ������� �� $����� !��#���% #����� as

OHO  � as
OHO

r  ��!�����,�,  
� as

OHO
R  — ")(��,�. �! ���. 3, � ���&� �'��"��, #�� ��'��( ��='�/���% _��=����� O1�H�O2  

� ��������, ��%!(��,/�� �=� � ��'��"'��� ����������'%, '�&�� � �� ��������,/���% ��"=  
� ��"=�� �������'��: �1050—1830, �2680—2930 ( as

OHO
R ) � �3100—3300 ��–1 ( as

OHO
r ). 

>������% � ���'�!" ��!"'+����� <�����������, �������, #�� �
 ������( ��������� 1 � 2 
��'�#�,��% ��"= �� ��"=� !��#���'+�� ���+*�, #�� �� ������� �������� 3 (��. ���. 1). >�� <��� 
�"/�������(� � ���)�'�� #���� _�����"��(� ��!'�#�% ���� ����������(� �������'+�(� ���-
�(� ��)',��,��% � �)'���� 1330—1800 ��–1. ��#��� ������������ � �������� 1. N ������ ���-
����� ��� ���( (CH3O�H�OCH3)– ��'+���������( ���&�(. ^��� �(��� �'��"�� �! !�������-
���, ��������'����� �� ���. 2: ��� ��#�� �'% ��������� CH3OK � ������'� �����'�=�,��% �� 
'������� "#����� ������.  

��������'���� #����� ��'�)���� ����'���� CH3OH �  (CH3O�H�OCH3)– �CH3OH � #����-
���� ������"��� ��='�/���% �������� 1 ����!�'�, #�� ��� �������#�� ����*� ��='��",��%. 
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^�� ��!��'�'� ���'��+ ��������� ���������(� ��'�� <�����������'+��=� ������� (��. ��)'. 4) 
� �$����+ ��=��*����+ �������% <����������� ���#����. �'% ��=� #��)( �����% �$���� )('� 
�������'+�� ����=��, ����'+!���'� ��� ��!������(� ��������� — ������� ��������'+��� ��-
�'������ �(#��'���(� #����� �� �!������(� (�, %) � �!������ �����'�&���� ��'�� � ������� 
(�, %). >��'����� �������� �$�����'�, ����%� ��'�#��" #�������=� �������'� �, � ������� 
'�&�� ��� ���'�!��"��(� ��'��( ��'�)����, !� 100 %, �(��!�� � ���$����� ������%��% (j—i) 
��&�" ����� ��������� ������ ��'�� � �(#��'�� ������� ���'������ ���#���(� !��#���� 
(j—i)/� �� <�����������'+�(�. >�'"#���(� ��'�#��( � (2,88 %) � � (5,01 %) ����&�,� ��#-
����+, � ������� ���#�� #����� ��'�)���� �!�'��������=� H-��%!����=� ����'���� �������!-
����� ������ �����%/�=� �! ����� ����'����� ��������. 

�"�% �� ������������ �������� 2, � ��� ���)�'�� ����%��� �)��!������ ����'����� 
CH3OH �(CH3O�H�OH)– �CH3OH � CH3OH �(CH3O�H�OCH3)– �H2O. N <��� �������� ��&�� 
����"��������+ �����"/�������� ���� �! "��!���(� ����'����� �'� �� ����+. �$���� ��'� 
����'+����� ����� � �������� 2, ���'����% �� ��������� �!������% ��<__�$����� �> 
(��. ���. 2), ����!�'�, #�� ��� ������'%,� �� ����� 90 % �� ���� �����, �����%/���% � ������ 
�������� (����'+�(� ���( �)��!",� H-��%!+ � ����� ��'��"'�� ����������'%). >�<���" ����-
����� ��'�)���'+��=� ������� �������� 2 � ����#�����(�� ��������� ����'����� CH3OH �  
�(CH3O�H�OH)– �CH3OH � CH3OH �(CH3O�H�OCH3)– �H2O ���������. 

N ��!"'+���� ����=� ��������% )('� "������'���, #�� ��'+�� #�����( ��'�)���� ����'��-
�� CH3OH �(CH3O�H�OH)– �CH3OH ��='��",��% � <������������ (��. ��)'. 4): � = 2,23, 
� = 3,28 %. >�� <��� � �!�������� ������� ��� %��(� ���!����� ����"�����% � �������� ���-
�'����� CH3OH �(CH3O�H�OCH3)– �H2O. N ��������� �'"#�� � ��� �)%!���'+�� )('� )( ��-
'���, �����'�&����% �� �100 ��–1 �(*� ��'��( 1680 ��–1. ���'�=�#�(� �)��!�� )('� ����!�-
��, #�� ������� 2 �� �����&�� ��"=�� ����'+����� ����� � ��'�#������, ��=������"��(� ����-
��� �
 �������������.  

>���&�% ���"�$�% ��)',�����% � �'% �������� 3, �! �����������#����=� ������� ������=� 
�����, #�� � )�'+*�� ���$�����$�%� � ��� ��="� ����"��������+ ����'���( 
H2O �(CH3O�H�OH)– �H2O, CH3OH �(HO�H�OH)– �H2O �'� �� ����+. ��'% ����'+����� ��-
���, �$������% �� ��������� �!������% !��#���% �2000, � ������ �'"#�� ������'%�� �80 %. 
��������� ��'�)���'+�(� �������� �)��� ����'����� � <������������ ����!�'�, #�� � ������-
�� 3 �)��!"���% ������#���� ��'+�� ��=����� =��������� H2O �(CH3O�H�OH)– �H2O. Q=� ���-
�#�����(� ������ ����*� ��='��"���% � �!������(� (��. ��)'. 4): � = 2,62 %, � = 3,35 %. >�� 
<��� �� ����'��� CH3OH �(HO�H�OH)– �H2O, �� ��"=�� ����'+���( ����� ������� ��'�)�-
��'+��� ������������� � �������� 3 �)���"&��( �� )('�. 

>����)"�� ���%�+, ��#��" � �!"#���(� ��������� _�����",��% ������ ����'+���( =���-
������. �! !��#���� <���=�� �)��!�����% � <���=�� ��'+����$�� ����� (CH3O�H�OH)–, 
(CH3O�H�OCH3)– � (HO�H�OH)– �'��"�� (��. ��)'. 2), #�� ����'��� CH3OH �  
�(CH3O�H�OH)– �CH3OH (�E + �E solv = 70,5 ���'/��'+), �������",/�� � �������� 2, ����� 
<���=���#���� �(=����, #�� ����'��� CH3OH �(CH3O�H�OCH3)– �H2O (�E + �E solv = 
= 86,4 ���'/��'+). 	���% &� ���"�$�% ����� ����� � �������� 3. >���"����",/�� � ��� ���-
�'��� H2O �(CH3O�H�OH)– �H2O (�E + �E solv = 63,2 ���'/��'+) ����� ���)�'��, #�� ����'��� 
CH3OH �(HO�H�OH)– �H2O (�E + �E solv = 70,3 ���'/��'+). `��#��, � ���$���� �)��!�����% ��-
��'+����� ����� � ��������� ��'+�(� ��������� ��*�,/", ��'+ �=���� �� �"������% <���=�% 
�E + �E solv, � �����-�� ��"=�� _�����.  

>�����'�&��, #�� ����� _������� %�'%���% �E — �������������� ����'+���� �������.  
N �������� 2 <���=�% �)��!�����% =��������� �! ��'��"'( CH3OH � ���� OH– (�E = 
= 33,4 ���'/��'+) !������ ����(*��� <���=�, �)��!�����% ���� (CH3O�H�OCH3)– 
(�E = 27,4 ���'/��'+), ��%�'���� ������=� � ������ �������� ���������% ��!��&�(� '�*+ ��� 
���/���� ���������% (1) ������. N �������� 3, ��������, <���=�% �)��!�����% =��������� �! 
��'��"'( H2O � ���� CH3O– (�E = 25,9 ���'/��'+) ���+*� <���=�� �)��!�����% ���� 
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(HO�H�OH)– (�E = 30,2 ���'/��'+). �'�������'+��, �E — �� ��*�,/�� _�����. ������  
� � <��� �������� ���)�����(� "�'����� ��%�'���% =������� %�'%���% ���/���� ���������% 
(1) � ��"=", ������" (� ������ �'"#�� �'���).  

	���� �)��!��, ������#����� ���"������ �'� ��'�� (�� �10—15 %) �����&���� � ������-
��� 2 � 3 �����=� ��!��&��=� ���� ����'����� (CH3OH �(CH3O�H�OCH3)– �H2O � �������� 2 
� CH3OH �(HO�H�OH)– �H2O � �������� 3) _����'+�� ��&�� �)Z%����+ ���, #�� ���������� 
(1) � �������� 2 � !��#���'+��� ������� ���/��� �'���, � � �������� 3 — ������. N �)��� �'"-
#�%� ��'+����������(� ���( (CH3O�H�OH)– (�)�!��#�� �� (CH3O�H�OH solv)� ) %�'%,��% 
�����&"��#�(�� ����'������, �����(� �)��!",��% �� ���" ���������% ����$�� (1): 

OH– + CH3OH � (CH3O�H�OH solv)�  � H2O + CH3O–. 
>�� <��� � �)��� �'"#�%� — ��� ����������� KOH � ������'� � CH3OK � ���� — �����-

��#�'+�� �)��!",��% ������ ���( (CH3O�H�OH)–. ��'+����$�% �� ��!��&�� (��� �'��"�� �! 
�������� ��������� 2 � 3) ��'+�� ��������(�� ��'��"'��� ����������'% — ������'� � ���( 
��������������. 
���'���( (CH3O�H�OH solv)� * �����&�� ���(� ���#�(� � ��������  
H-��%!�**. N �80—90 % ����� ����'����� =�������� ���&�( ��'+���������, �.�. ��������%  
� ���)�'�� <���=���#���� �(=����� �'% ��)% �����%���. 
���� ��=�, � �)��� ��������� ��!�� 
(�10—20 %) ���$�����$�% ��'��"' ����������'%, �� ����%/�� � ����", ��'+����", �)�'�#�" 
���� (CH3O�H�OH)–, ��!�������� �����(� ����������� �����������(� �'� ��(� ������!-
���, ��!��&��, �����'� )( � �!������, ������� $�����'+��=� ���� � ��%�'���, ����'����� 
(CH3O�H�OCH3 solv)�  (��� ����������� KOH � ������'�) �'� (HO�H�OH solv)�  (��� ������-
����� CH3OK � ����). 

�!������� ������� $�����'+��=� ���� ���)�'�� ����%��� ��� �������� ��'+����$�� ����� 
(CH3O�H�OH)– ����� ��'��"'�� ���( � ����� ��'��"'�� ������'�, ���'�!",/���% � ���-
�'���� CH3OH �(HO�H�OCH3)– �H2O (��. ��)'. 2). 	���� ��� ��'+����$��, ������%/�� � ��-
�����" $�����'+��=� ������� �� ���� OH– � ���" CH3O– � ��'�)'���, �)��� ��%!�� �������, 
)"��� ��)',���+�% � ��������� KOH � CH3OK � �����-������'+�(� ����%�. N !���������� �� 
������*���% ���$�����$�� ����������� ����������'% � ����� ��������� )"�"� ������������ 
����"��������+ =���������'+���( � ���� �! =�������'+����� � ��!�(� ������$�%� (��� <�� 
���������� � �����-������'+�(� ��������� ���'�� [ 23, 24 ]). >���"������ &� ������#���� 
��'+�� ����� (CH3O�H�OH solv)�  � ���'�������(� ��������� KOH � ������'� � CH3OK � ���� 
��&�� )(�+ �'�������� �����������#����� �������� <��� ���������, �)����#���,/�� "�'���% 
�'% �)��!�����% =���������� (CH3O�H�OH)– � ��'+����$�� �� ��������(�� ��'��"'��� 
����������'%.  

����� 

�������� �
 ������������� � ��������� ����� �!"#��� ����"���$�% ��&�" ��'��"'��� 
���( � ������'� ��� �)��!������ �������*�� "����#��(� ����'+����� ������� � �� ���'�-
�",/�� ��'+����$�� � ��������� KOH � CH3OH � CH3OK � H2O � )'�!��� ������������� 
(�1:3—3,5).  

������'��( ������ � �������� ����"����",/�� � <��� ��������� ����'�����: ��� ����-
����'%,� ��)�� =��������( (CH3O�H�OH)–, ��'+����������(� ��"�% ��������(�� ��'��"-
'��� ����������'%. N(���!��� ������'�&����, #�� ������#����� ���"������ � �)��� �'"#�%� 
�����=� ��!��&��=� ���� ��'+����(� ����'����� (CH3OH �(CH3O�H�OCH3)– �H2O �'� 

                                                                 
  * >�������( �� �������� O1�H�O2 )'�!�� � ���������� ������'+��� ���_�="��$�� =���������, �.�. 
������ ��������% )'�&� � ����" ���'����� =�������'+��=� ����, #�� � ����" ���'����� ����'��-����. 
** ������%��% RO1�H, rO1�H1 � rO2�H2, �(��&���(� � ���$����� �� ������%��% rH�O2, � ����'���� CH3OH �  
� (CH3O�H�OH)– �CH3OH ������'%,� 124, 141 � 153 %, � � ����'���� H2O �(CH3O�H�OH)– �H2O — 
120, 144 � 152 %. 
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CH3OH �(HO�H�OH)– �H2O) �)"�'��'��� �����������#������ ��������� ���'�������(� ���-
������.  

�������'���, #�� ��'�&���� ������� � �������� ����� (CH3O�H�OCH3)–, 
(CH3O�H�OH)–, (HO�H�OH)– � #�����( ��'����(� ��'�)���� <��� �������� �/"���� !�-
���%� �� ��������� ��'+����$�� ���� ��'��"'��� ����������'%. >�� <��� ���������(� ��'��( 
��='�/���% ���� ��������(� �������� ��&��=� �! ����'����� '�&�� � �� ��������,/���% 
��"= � ��"=�� �������'�� #�����. 

>���!���, #�� ���#�� ����'����� '������=� �������% � ��'+�(�� (�15—30 ���'/��'+)  
H-��%!%��, �(��'����(� ������� 	B> (B3LYP/6-31++G(d,p)), � ����*�� ��#����+, ������-
�!����� <�����������'+�(� �
 ������( ���������, �����%/�� �����"/�������� �! ����� ���-
�'�����. 
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