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� ������ ������� DFT(B3LYP) ��������� ���!�������� �����"��!#��$ ����������� 
�%������$����& ��������!���'� ������� ��+�� � ��������!����� G, H, S � Y, ����&-
6��� � ������ �������$ ��!���� �"���!��!��9�����%;. ���!������� ������<����!#-
����# ��%!�<�;� "������ ��������!�� �!& �%������$����& � ������ ����!!�. =�����-
!�%������� ����"����!#��& ��%��>����# C�-���������������& ��������!��; � ��-
%+!#���� �%������$����& � 9!���������"���!#�;� +'!�����;� "������ ����!��+��. 
=���%���, <�� 9??��� ���������������& �����@�� �������� � ������!�������A ����!-
��+��. ���!��� ������!�>���� �, ��%��>��, �����"������ ��$����� � @������<����� 
�@E����� Hg(II) � MeHg+, �@E&��&A6�� �� �;���+A ��������"�����"����+A �����<-
����#. 
 
� ! " # $ � % $  & ! � � �: ��������-����<����$ ���<��, ��������!��;$ ������ ��+��, 
��������!���, ������%� ����"��. 

������	� 

��������!��;$ ������ ��+�� MeHg+ (I) ��������& � �!���+ �+���9�������������, � <���-
�����, �� ����K���A � @�!#K��+ ��!�<����+ @����!��+! ��
 [ 1 ]. 
����� I ��!�<����& ��%-
���@��%��� ������%��� �����������'� �@��%�����& � %���������� �� @������<����� � ?�%���-
����<����� ���$��� ����;, �����>�6�$ Hg(II); ����� ��'�, �!& ��'� ���������� �����!#�� �;-
����& +���$<�����# � ��������� � �!��!�������;�� ��������� ��+'�� ����!!�� [ 2—4 ].  
� ����;� � ?�%��!�'�<����� ������ �@��%������ I ��>�� @;�# ��%+!#����� >�%����&��!#����� 
�������'���%��� [ 5, 6 ], ����<����� ����"�$ � ?�������<����� ������6���$ [ 7, 8 ], �%����-
��$����& 9!�������$ ��+�� � @������<������ �@E������ �������� ����!#�;� '�+�� (��!��, 
����!��@�!����, @�����, ?������ ���������!�%; � �.�.) [ 9—11 ]. =��<��� �����!#��$ +���$-
<������ ������� ����!��+�� ������& � ���@������&� 9!��������'� �������& ����� ��+��. 
�� 
����<��� � [ 12 ], �;����& +���$<�����# �������� ��+�� �@+�!��!��� ��%��� �����6����� 5d—
6s 9���'���<����$ 6�!�. =� �"���� [ 13 ] ��!�<��� s—d �!����'� ��%��!���& ��>�� +���#K��#-
�& @�!�� <�� � 2 ��%�. �� 9��� ��������� � [ 14 ] ��>� ������!�'����& ���������# 5d-9!������; 
��� ��!����;�, ���+���& �� ��� �@��%������ ����<����� ��&%�$ � '�@����%�"�� � 6s. R�� ���$-
���� ����� ��+�� �������!#�;� �@��%�� �!�&�� �� ������%� ?����������& @!�>���?����$ 
��!�'�������$ �@�!�<�� � I [ 15 ]. � ��!�<�� �� �!��!�������;� �������� ��+'�� ����!!��, '�� 
�%������$����� � ��!�'������;� ���+>����� �������� � �������+ 9!��������$ �!������� �� 
��!�'�������'� ���+>���& �� ������, � I ��@!A�����& �@�����& �������. ��������!��;$ ��-
���� ��+�� �����+�� @!�>���?����� ���+>����, � ��%+!#���� <�'� ��� ����@������ <���;, ��-
�������;� �!& ��!#����������;� �������. 
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=�-�������+, 9??��� ����9�����������& ����!��+�� �� �%������$����& � ������������ 
� �������� � �����!#���+ +��!�<���A ������� �'� >�%�� [ 2—4 ]. R�� ���$����, ���&�+ � �;-
����$ ������������#A � !������, ��%��!&�� I !�'�� ��������# <���% '����'�����<����� @��#�-
�; � �!���<�;� ���@���;, <�� ��!��� I ���@���� �����;�. ����"���!#�� %��&>����& ��!�'��-
�����& �@�!�<�� ����!��+�� &�!&���& ����!�����!#��$ �!& �������;� �'�����, � ����+A �<�-
���# �!& !�@�!#��'� ������� '���������& (��3)+. R��, ����&���, &�!&���& ���<���$ ������6�-
��& ����!�������& ��+�� � ������%�"�� ���"���� ������!�������& � ������ � ��%��� �� (�� 
5,0 [ 16 ]). � [ 17 ] � ����!#%������� ������� ��������-����<����'� ����!�������& 
(B3LYP/LANL2DZ) ������!�%������ ������%� �%������$����& 3���  � ��!�'������������;� 
I. 
����� '���������&, �%������$���+& � ��!�'�������$ �@�!�<��$ ����!��+��, �� �����@�� 
�;������# �% ��� ��!��+!+ ���;. ��������� 3���  ���������� %� �<�� "���<�� ��!!������;� 
����������;� ����'��, ���!� <�'� ������ '���������&, ���������+& � ������ +'!����� ��-
��!#��'� ������!�, �@��%+�� ����������� � �������������������;� ������ +'!�����.  

 

 
 

����������� � ��%��� ������"����;� @��#���� (�10 ��>/��!#) !�'�� ��������� � �����-
������<���� @�!�� +���$<���� ��!#������%��!����� �����&���. 	��!���$ @�!��� ����"�� ��-
����!&�� 132 ��>/��!#. (�����@����# I � 9??��������+ �%������$����A � �3�+ ��>�� @;�# 
����!#%����� �!& ������!����'� ������+�������& ������������� I [ 18, 19 ].) ���$���� Hg(II)  
� �!�'���+� ����!�������A � ������!�������A � �!+<�� @!�'����&��;� ���$��� @������<�-
���$ ����; (��!�<�� !�'�� ��6��!&��;� ����!#�;� ������!��, ��%��>����# � '�����"�� ��-
������ '���������& � ���+������ ������;� ?��'������, �����@�;� ��&%;���# ����!��+�#, ��-
���, ��������, ��� �+!#?'����!#�;� '�+��;), ����&���, ��>�� ���"�������# �����"����;$ 
���"��� �����<����'� ��$����& ��+��. R��, ��%��>��, &�!&���& ����� �% ?�������, ������-
!&A6�� �������"�����"������ �!�&��� ��+�� �� >�%����&��!#����# ��%!�<�;� %���#�� ���-
?�<����� "���$ � �;���+A �����!>���!#����# >�%�� I.  

 

 
 

� <��������, �;����& ��$�������<����# ����!��+�� [ 1, 20 ], %����'���A6�& ?+��"����!#-
�+A ��&��!#����# ��$����, ��>�� @;�# ��&%��� � �� �����"�����$ �����+�"��$ � �������$ ��-
!���� �"���!��!��9�����%; (�
R). 
�� +>� ����<�!��# �;K�, Hg(II) !�'�� ����!��+���& %� 
�<�� �%������$����& � ��!���� �!� �"���!��!����, � ��������!���;� "����; �
R (G, S, Y  
� H), ����<�A6�� %� ���6��!���� ��������� ������<� ������'� ���+!#�� (�"���!��!���), ��-
'+� �!+>��# ����<������ �������� '���������& ��� ��%+!#��� �%������$����& C�-������� ��-
�!�� � ��!�'������;� ���+>����� I. 
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�+�& �� ���A6���& � !������+�� ����;�, ����&6���;� ���!�������&� �@��%�����& 
����!����� I � ��������!����� ��
, �������& <���# �����;� ������!�%������� � �@%���� 
[ 1, 21 ], � �����&6��+ ������� ����%��<��� ����%���!#���� ��%��>����� ���������������& 
��������!�� %� �<�� �%������$����& � I ���+����+��. =���������� ���!�������� &�!&���& �����-
��<����$ ��������$ '�����%;. � �����$ ��@��� � ������ ������� ��������-����<����'� ����-
!�������& ������!�%������; ����������� �����"��!#��$ 9���'�� (==R) �%������$����& �%�-
!��������$ � ��!�'�������������$ ����!��+�� � ��������!����� �
R (G, S, Y � H) � "�!#A 
!���!�%�"�� ������!#�;� ����!�� ����"��, �"���� ����&������ ���������������& ���!��  
� ������!���& ������<����� � �����������<����� ������������� ���"����. 
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���<�� ��!��+!&��;� ������ � ����!#�;� ���+��+� � ���!�������� '��������;� ����!�� 
�������!� � ������ ������ ?+��"����!� �!������� (DFT) � �������������<����� ?+��"����-
!�� B3LYP [ 22 ] � ����!#%������� @�%��� LANL2DZ, <�� ��%��!�!� ��������� ������!�%���-
���# ��%+!#���;, ��!+<���;� � [ 15, 17—19 ]. =�!�+A ������%�"�A '�������� ��!��+!&��;� 
������ �������!� �� ��!�<��; 10–5 ��. ��./@��. =�� ���!�%� �!����� +<������ ==R %��<���& 
'�������� +������!���!��# �� +����� 10–6 ��. ��./@��. ���"������;� ��<�� ������?�"�����!� 
���!�%�� �����"; X����. =���� � !���!�%�"�A ��������;� �����&��$ (TS) �������!� ����-
��� !���$��'� ���������'� ����%��� QST2 [ 23 ]. � �'� ����6#A +������!���!� ���@!�%�-
��!#�+A ���+��+�+ TS � ���!��+A6�� �� +��<������ ������� ��������<��'� ���������'� 
����%��� QST3 [ 23 ]. =������!� ���!�% <����� ��!�@���$ � ���!���$ ��<�� � ����%;��!� ����-
�������� �����<����� ��<�� '���������$ !����, �� ������&A6�$, ������� ��+������$ ����-
�����; ����"�� (IRC). ��� ���<��; @;!� �;��!���; � ������ ���'������'� ����!���� 
GAUSSIAN-98 [ 24 ].  

���!�������� �������� ?����������& ��!�'�������'� ���+>���& ��������!�� �������-
!� �!��+A6�� �@��%��. ����<��;��!� ������!#�;� �����&��& ����"����� (���!��� �nH2O) �+-
��� ��9�����'� +��!�<���& n �� 1 �� 8. 	��!��+ �@��%�����& @!�>���?����'� ���+>���& �H 
�"�����!� ��� ��%����# ��!�;� 9���'�$ ������!#�;� �����&��$ � �+��; ��!�;� 9���'�$ �%�-
!�������;� ���+��+� � �����<��� �� ���+ ��!��+!+ ����������!&: �H = {Etot[(���!���) �(H2O)n] – 
– [Etot(���!���) + nEtot(H2O)]}/n. 
�� ����%�! ���!�%, ��<���& � n = 5—6, ��!�'��������+ ���+-
>���A @�!�� �;'���� �;�������� ����$ ��!��+!; ����������!& �% @!�>���?����'� ���+>�-
��& ���!��; � �@��%������� ��������"����� H2O �������'� ����. �<��;��& ��!+<���;� ��-
%+!#���;, �� ���� ����!#�;� ���<���� ��!�'�������� ���+>���� �����!� � ����6#A K���� 
��!��+! ���;. 	��!���$ 9??��� �@��%�����& ��!�'�������'� ���+>���& ��������!���'� ��-
����� ��+�� (n = 6) ����������� ������$ � ��������!��� (� 1,4—1,6 ��%�), <�� @!�%�� � ����-
��K���A �!& ���%�������!������$ ��!� � I [ 19 ]. ���+��+���& ����'���%�"�& ���!�� � ����-
���� ?����������& ��!#�����'� ���+>���& ��%��<���!#��. �!��; ��&%�$ ���#��+A��& � ���-
��!�� 0,001—0,012 Å, +'!; — 3—8�. 	�������;� ����>���& ������ @�!�� �+6�������; � ���-
��'�A� 10—18�.  

=�!�'������������;� ���!��; �� �����@�; '����������# ������ '���������& %� �<�� 
��>��!��+!&���'� �����������'� ����'�. =��;��� !���!�%�"�� �!������ � ��!�<��� � '��-
������ ���+>���� 3���  %����<�!��# @�%��%+!#�����, ������� @�%@��#���� ����;�����& � ��-
������ �����&���. � "�!#A �"���� �������������� ��!+<���;� ��%+!#����� ���!�������� 
�%������$����& ����!��+�� � ��������!����� �������!� � ����!#%������� ��+� ��������: 
�����������!� �%������$����� I � ��!�'�������������$ ��������!���$ � �������������;$ 
������� (��������!��� + I �6H2O). 
�� ����%�!� ���<��;, ����<�;� ��%+!#���; � �����!�� 
1 ���!/��!# �� %����&� �� ��������'� ��������� �%������$����&, ���& � ���<����� �!��� @�!�� 
������<����!#�;� (� ��;�!� +���#K���& ���������<����'� ������� �<���) &�!&���& ����;$ 
������. R�� ��&%��� � @�!�� �;����$ ���<����#A ��!�'�������'� ���+>���& I �� ��������A  
� �����;� � ��������!����. �%������$����� ��������!�� � ��!#����;� ���+>����� %�<���+A 
(� ��%+!#���� ��>��!��+!&��;� �!� ��+�����!��+!&���'� ����������;� ����'��) ��������  
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� �������+ ��������!��; �% ��$���!#��'� � �;��������"������ "������-������ �����&���, 
���@�!�%��������� �������$ ��������;� ��&%�$ � ������������. � ���!�%��+���$ ��!��+-
!&���$ ������� (��������!��� + I) �6H2O '�����"�A "������-�����'� �����&��& �� ��@!A��!�. 
=��;��� ��!+<��# ���@�!#�+A ��������"����+A ��!��+!&��+A ������+, ��!A<�A6+A "���-
���-����+A ?���+, %����<�!��# @�%��%+!#�����. ��������!��� ������<���� @�%@��#���� ����-
����� � ��$���!#��� �����&���, ���;K�& +���$<�����# ������; � "�!�� �� 12—14 ���!/��!#. 
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=������<�!#�� @;!� ��������� ���!�������� ==R '�%�?�%��'� �%������$����& �����-
���!�� � ��������!��;� �������� ��+��. ��K���;$ %�6����'� '�������'� ���+>���& ����-
����!��;$ ������ ��+�� �����@�� ������<���� @�%@��#���� ��������# ��������!��+ ��� ���-
��� ����!!�, ��� � ����!#�;� ������!��. � ������ �!+<�� ���@�!�� ����!�����!#�;�� ?��'-
������� &�!&A��& �����- � ���@����!#��& '�+��;, � ���>� 9!���������"���!#�;� ����; ����-
�;6���;� '�����"��!�� @�����$ "���. �� ������ — "������ �����+6��������$ ����� &�!&-
���& ������ �-+'!�����.  

 

 
 

� '�%�?�%��� �����&��� �� ���� �����������;� �!+<�&� ���� ����!!� ������ ������<����� ��� 
"����+ ��������"�� ���@����!#��$ '�+���. 
���!���; � ��������"��$ �� NH2-?��'����+ +��+-
��A� �� �� ��������!#��$ +���$<������ 12—16 ���!/��!#. (�!& ������� �� ���. 1 � � ��@!. 1 
�������� ����!��� (I—Y)� � ��������"��$ ����!!� �� ����+ �%��� � �'� 9!�������;� �������-
�������.)  


�� @+��� ����%��� ��>�, ������� � ?�%��;� �����&��&� (� +<���� ��!��+! ���; � ��<�-
���� ����������!&) �������� � �������� � ������<����!#����� "������ ��������"�� ����!!�. 
� ��!�'�������� ���+>���� ��+�# ���������+�� ���!A<���!#�� �� �%�����+ "����+. =�-
�������+, 9�� ��&%��� � ���, <�� ��!&��;$ ����������!# ��%���� @�!�� ���<�;� ��!#����;� 
��&%� � ������� ���!�����, @!����+& �� �� �%������$����& � ���K��� �'�����. ����&���, ���-
�� ����������!& �� ����� ��!&��;$ �!� ����!&��;$ �����@�� ��������# � ���6���A �������-
��& %���!������� N � � ��������������;� ����!�����. ��%+!#���; 9����������� �� �%+<���A  
 

	 � @ ! � " �  1  

%�$��� &��	!�� (–Etot, ��. ��.)*, &��	!�� ��$��'� !�	�������
�� 
�$������ (ZPVE, ��. ��.), ��#$��� ��	�-
(������ (�H, ���!/��!#), ������
)�� !�	�������
�� ������� (	1) � (������� ��#�$
��!� ������� (
, �) 
�#����$
�'� ��������� �(�$�	�����'� �����
��$��, 
��#$�
��� ��	�(�����'� ��� � I � ��$�
�$�	�'�  
                           ������ [X– + CH4 + Hg(II)] (X = G, H, S, Y) #� ����'� B3LYP/LANL2DZ 

���+��+�� –Etot ZPVE 	1 
 –�H ���+��+�� –Etot ZPVE 	1 
 –�H 

I   82,35771 0,03556 355 2,34 — G– + CH4 + Hg(II) 633,97006 0,18585   4 17,29 48,14
G 551,53543 0,15008   13 2,85 — (I—H) 631,14398 0,19917 33   6,69 72,53
H 548,66714 0,16007   42 5,04 — H– + CH4 + Hg(II) 631,14011 0,19526   4 16,34 72,56
S 398,89403 0,11220   43 5,23 — (I—S) 481,33816 0,14987 19   5,52 52,91
Y 629,91272 0,19319   36 5,93 — S– + CH4 + Hg(II) 481,32190 0,14678 12 23,30 44,64

(I—G) 633,98657 0,18911   29 7,50 56,45 (I—Y) 712,35212 0,22994 14   7,64 50,51
       (I—Y)�  712,33406 0,23126   7   6,01 38,35

___________     Y– + CH4 + Hg(II) 712,35201 0,22848   9   8,23 51,36
 

 
   * 1 ��. ��. = 627,506 ���!/��!#. 
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�%������$����& I � G � (G)2 ����%;��A�, <�� ��@��!���� 9����!� ������%��+�� �!& ����!����-
�@��%�����& ���!�����;$ "���� [ 25, 26 ].  

	����������<����& �;'������# �@��%�����& '�%�?�%�;� ����!����� I � G, H, S � Y (�"�-
�����& ��� ��%����# ��!�;� 9���'�$, � +<���� 9���'�� �+!��;� '������<����� ��!�@���$, 
�%�!�������;� ������!#�;� �����&��$ ������;� ���������$ � �@��%+���'� ��� ����!����) 
!�>�� � �������!� 50—72 ���!/��!# (��. ��@!. 1). ���@�!�� ���@�!#�;� &�!&���& ����!���  
 

 

���. 1. ��!��+!&��;� ���+��+�; � �����-
�;� '�������<����� �������������� ����-
��!#�;� ����"����;� �����&��$ �����-
���!�� (G, H, S � Y) � ����!����� �@��%�-
                         ����;� ��� � I 
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���. 2. ��!��+!&��;� ���+��+�;  
� ������;� '�������<����� �������-
������� ��!��+!&��;� ������ [X– +  
     + CH4 + Hg(II)] (X = S, Y, H � G) 

 
(I—H) � �H = 72,53 ���!/��!#, <�� 
����������� � 9���'��$ ����!���-
��'� ��&%;����&. 
���!��� ����-
����!&�� ��@�$ ���+��+�+ � ���-
�����������;�� '�����"��!���. 
���� ��+�� � ����!���� ����� 
��������"������ <��!�, ������ 
���� (��. ���. 1). 
���!���; (I—
G), (I—S) � (I—Y) � ������!#��� 
�����&��� ��&%��; �����+6���-
����� ��!#�� � ����� ������ ��-
�!�����, �!�'�� ���������+& � ��-
�����$ ���!#��$ '�+���$, <�� 
�������� � +���#K���A �� ���-
@�!#����� ��������!#�� (H—I) 
(��. ���. 1 � ��@!. 1). 	��!��; �@-
��%�����& ����!����� @!�%��  
� ���A� %��<���& 56,45, 53,91  
� 50,51 ���!/��!# ��������������. 

X��������;$ ����! ����� 
9!���������"���!#�;� +'!����-
�;� ������ ����!#��'� ������!� 
I C�-������� ��������!��; (� ��-
!�<�� �� �%������$����& ���!��; 
� ����!!��) ����� ���;����$ ��-
����"����;$ @��#�� (1,5—

2,2 ���!/��!#). x�% ��!�'�������'� ���+>���&, �����@��'� <����<�� @!��������# ������<��-
��!#�;� �!& ����� ����!!�� "����; ��������!��;, ��@�!#K�$ ��!���;$ +'�!, � ������� I ��-
��%��<�� (@�% ��<�� ����!���&) ����+�� C�-������. �'!���� ���6���� � 7—12� ��������!#�� 
��&��$, ������&A6�$ ��&%# Hg—C � C�-��������, �������� � �������� I � �����!>���A ���-
�� ��������!��; ������ ����!!�. ��!#������ ���+>����, ��� @+��� ����%��� ��>�, ���@�!�-
%��+�� ����! ���������������& ��������!��;. 	��!���$ @�!��� ����'�+�������� 
(Y + I) � [Y– + CH4 + Hg(II)], (S + I) � [S– + CH4 + Hg(II)], (G + I) � [G– + CH4 + Hg(II)]  
� (H + I) � [H– + CH4 + Hg(II)] ������!&�� 51,36, 44,64, 48,14 � 72,56 ���!/��!# ��������������. 
� �����������<����$ ��<�� %����& �@��%������ ��!��+!&��;� ������ [Y– + CH4 + Hg(II)]  
� [H– + CH4 + Hg(II)] � �����!�� 1 ���!/��!# ���������&��� �@��%�����A ����������+A6�� 
����!����� (I—Y)1 � (I—H)1, � ������; [S– + CH4 + Hg(II)] � [G– + CH4 + Hg(II)] +��+��A� �� 
��������!#��$ +���$<������ ����!����� (I—S)1 � (I—G)1 �� 8,27 � 8,31 ���!/��!# ���������-
����� (��. ��@!. 1, ���. 1 � 2).  

���!�% ���������������& ��+'�� "������ ���!��+��;� ��������!�� (�H �!� NH2) ��� 
�%������$����� � I ���� ����"���!#�;$ ��%+!#���. 
�� ����%�!� ���<��;, ���������;� � ��-
��!#%������� ������ �?�����������'� ������, ���������������� "������ � �!� N ���������-
��<���� ���;'����. ��%!�<�� � ���������������� ?��'������ O—�, N—H � C�—� ��&%���  
� ��%!�<��$ ���+��+���$ ����'���%�"��$ �@��%+A6�'��& ������ ��������!��;. � ������ �!+-
<�� ���+��+���& ��������$�� %����'����� ������<���� ��� '�������<����� ��������; ��!��+-
!;, �� ������ ���#�%�� ���&���& ��!#�� �������� ����� N (�% �����<��'� � ��������%�������)  
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���. 3. �������<����� ��������!���� 
����!�� �%������$����& I � ��������-
!����� H, Y, S � G ��� +<����� K���� 
��!��+! ���;. R���'���<����� ����- 
        ��K���& ��������; � ��@!. 2 

 
� ���������& ������!&A6�& (����-
��� "�����!#��'� ���!��� �����-
���!��; � �!����� �����&���).  

��!A<���� '�������'� ���+-
>���& � ���"��� �%������$����& 
��������!�� �
R � I �� ������-
��A � �;K������������;� '�%�-
?�%�;� ������%��� %��<���!#�� 
���&�� �����������<����� � ��-
����<����� �������������� �@��%�����& ����!����� (I—X) � ��!��+!&��;� ������ [
– + CH4 + 
+ Hg(II)] (���. 3).  

� '��������;� ����!�� �%������$����& ��� ����� ����!!�, ��� � ����!#��'� ������!� I  
� ��������!����� ��&�!&A��& %��<���!#�;� ������"����;� @��#��;, ��&%���;� � ������!���-
�� %�6����'� ��$����& ��!#�����'� ���+>���&. � ��!��+!&���$ ������� (I + Y) �6H2O ������-
��"�& ����!!� �� ����+ �%��� ��&%��� � ������!����� @��#��� � 22,21 ���!/��!# (��. ��@!. 2). 
=�� ����� ����!!�� ����� ���!����� ���@����!#��$ '�+��; @��#�� ��%������� @�!�� <��  
� 1,5 ��%� (39,17 ���!/��!#). 	���� +��!�<���� ������"�����'� ��������� ��&%��� � @�!�� �;-
����$ ���<����#A ��>��!��+!&���$ ���������$ ��&%� (=�---�—��) �� ��������A � 9!�����-
�����<����� �%������$������ ������ ���; � NH2-'�+��;. � �����������<����$ ��<�� %����& 
�@��%+A6�$�& ����!��� (I—Y) �6H2O � ��������"��$ ����!!� �� ����+ �%��� (���. 4) +��+���� 
�� ��������!#��$ +���$<������ �������$ ��!��+!&���$ ������� (Y + I) �6H2O (6,56 ���!/��!#, 
��@!. 2), <�� ��!��� �'� �����!���� � @������<����$ ����� ��!�����&��;�.  

�!#���������;$ ����! ?����������& ��&%� O—Hg &�!&���& 9�%������<����� ���"�����, 
���@�!�%��+A6�� ������+ �� 19,20 ���!/��!#, ������ �� ���<��� �;����'� ������"�����'� 
@��#��� � ��������� � ����!�� ���������������& ��������!��; (��. ���. 3, ��@!. 2) ���>� ��-
!�����&���. �%������$����� I � C�-�������� ��������!��; ��>�� ��������# �� ��+� ����!��.  
 

	 � @ ! � " �  2  

��	�����������
�� � 
��������
�� ��	�
��	����
� 
���$�� �(������������ �����
��$�� �
R (X)  
� ��������$��'� 
������� 	���� (���!/��!#) � #�$�!��	����� �
	������ (6H2O),  

#� ����'� ������ B3LYP/LANL2DZ 

��������!��� (I + X)*  TS1**  (I—X)  TS2** [X– + CH4 + Hg(II)] 

X = Y 0,00 22,21 (39,17)*** 6,56 (–19,20) 25,85   –9,39 
X = H 0,00 19,97 (38,02) 3,24 (–16,52) 23,15 –21,89 
X = S 0,00 27,28 (43,39) 5,67 (–11,44) 29,32     7,19 
X = G 0,00 19,11 (37,41) 1,01 (–17,31) 20,87   –7,08 

 

 

 

    * `��<���� ��!�;� 9���'�$ ������!#�;� �����&��$ ������;� ��!��+!&��;� ������, �����>�6�� 
��������!��; Y, H, S � G (I + X + 6H2O), ����&�;� %� ��<�!� ���<���, ���A� %��<���� 1171,00919, 
1089,79129, 940,03856 � 1092,65049  ��. ��. ��������������.  
  ** ������"����;� @��#��; �@��%�����& ����!����� I—X � ��������"��$ ����!!� �� ����+ �%��� (TS1) 
� ���������������& ��������!�� ��� �%������$����� � ����!#�;� ������!�� (TS2).  
*** � ���@��� ��������; %��<���& ������"����;� ���������� � ��������!#��$ +���$<������ ����!��-
��� I—X � ��������"��$ ����!!� �� ����+ ���!�����. 
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���. 4. ��!��+!&��;� ������;, 
�@��%+A6���& � ��%+!#���� �%�-
�����$����& I � ��������!���-
�� S, G � Y ��� +<����� K���� 
               ��!��+! ���; 
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=���;$, ��� � � '�%�?�%��� ��������, ��&%�� � ��&��$ �����$ 9!���������"���!#�;� +'!����-
�;� "������ ����!#��'� ������!� I C�-�������. �����$ ������!�'��� +<����� ��!��+! �����-
����� (���;) � "���<�� ��>��!��+!&��;� ����������;� ����'�� � �����>+��<�;� �@��%���-
���� �������� '���������&.  

 

 
 


�� ����%�!� ���<��; 9���'�� ������"�� 9��� ����!�� (� �����!�� 2 ���!/��!#) �������-
��&��;. ������� � @�!�� ������<����!��, ��� ��� �� ���@+�� +%��������!����'� ��$����& I. 
������"����;$ @��#�� (��. TS2 � ��@!. 2) ������!�������& I !�>�� � �������!� 24—
26 ���!/��!# (� ��@!. 2 ��������� %��<���� �!& ��&��'� ����!�). R�%������<����# ���"���� 
������!�������& I ����� %��<���� 9,39 ���!/��!# �, ���& ��� +��+���� �� ��������!#��$ +�-
��$<������ ����!���+ (Y—I) �� ��&%#A O—Hg, �+6�������� @�!�� ��%��& 9���'�& ������"�� 
��!��� ���"��� ���������������& ��������!��; � ������� (Y + I) �6H2O ���@�!�� ����&��;�.  


��������;� �!& ��!��+!&���$ ������; (H + I) �6H2O &�!&���& ��� ������<����&, ��� � ���-
��������<����& ������<����!#����# ������!�������& I. ������� [H– + CH4 + Hg(II)] �6H2O 
(���. 5) �� ��������!#��$ +���$<������ ����������� ��� ����!��� �� ��&%#A N—Hg (@�!�� <�� 
�� 25 ���!/��!#), ��� � ����!��� �� ��&%#A O—Hg (�� 6 ���!/��!#, ��. ��@!. 2). =�������� ��-
!��+!&���$ ������; (G + I) �6H2O �� ���'�� ���!�'�<�� ��������A ������; (Y + I) �6H2O.  

=� ��������!#��$ +���$<������ ���@�!�� ���@�!#�;� &�!&���& ����!��� �� ��&%#A O—Hg, 
������, ��� � � �������� � +<������ Y, 9���'�& ������"�� �'� �@��%�����& %��<���!#�� ����;-
K��� @��#��; �@��%�����& ����!����� � N—Hg � ���������������& ��������!��;. =� ����-
����!#��$ +���$<������ �������& ������� (G + I) �6H2O � ����!��� �� ��&%#A N—Hg �������� 
���������&��;. R�%������<����# �@��%�����& ����"���� [H– + CH4 + Hg(II)] �6H2O ����� %��-
<���� 7,08 ���!/��!#, +��+��& ����!���+ � O—Hg @�!�� 10 ���!/��!# (��. ��@!. 2). ���@�!�� 
��%��� �������� � ������;� "������ ��������!��; ���&�!&�� ��������!��;$ ������ ��+��  
� ������� � +<������ S. ������"����;� ��������; ���"����� ����!�����@��%�����& � ����-
��!�������& ���A� ���;� �;����� %��<���& ����� ���!�%��+��;� ������ (��. ��@!. 2). �%��-
����$����� ����!!� � N � ���������������� C�-"����� � S 9��������<��, � 9�%������<����# 
�%������$����& ����!!� � ������ ���!����� ������!#�� ����� �������������;� ���!��.  

������"����;� ��������; ���������������& "������ NH2 �!� �� ��������!�� ��� 
�%������$����� � I, ��� � � '�%�?�%��� ��������, &�!&A��& 9��������<�;�� ���"������.  

	���� �@��%��, �������!#�+A ���������# � ���"����� ������!�������& I ����� �����-
���!�� �
R �����"��!#�� �����@�� ���&�!&�# � ��������!���. ���+��& H, ������!��+A6�� 
�����@����� ��������!�� Y � G �������� ���������&��;, S ���������� �� ���&�!&��. �%����-
�� [ 1—3, 27 ], <�� �+!#?'����!#�;� '�+��; @����!��+! ���A� �;����� �������� � I. ��>�� 
�������# ��!+<���;� ������"����;� ��������; ���������������& ��������!�� � ���A6���-
�& ��������-����<������ ����;�� (B3LYP/LANL2DZ [ 18, 19 ]) ���������������& ���!#�;� 
'�+�� ���%�������!������$ ��!� � ����%�����'� !��-�����!� ��� ��$������ ��!�'�������'� 
���+>���& I. ������"����;� ��������; ���������������& ���!#�;� '�+�� � 9��� ���������-
&� ���A� @�!�� ��%��� %��<���&, <�� �!& ��������!�� �
R, � !�>�� � �����!�� (14—
16 ���!/��!#).  

_����������, � >��;� ��'���%��� �+6����+�� @�!#K�� ��!�<����� @����!��+!, �����@�;� 
��6��!&�# ������ ��� ��$������ ����"���!#��'� �����"��!� @!�>���?����'� ���+>���&, ��- 
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���. 5. ����'���%�"�& ��!��+!&���$ ������; � ����"����;� ����!�� (I + H) � (I – H) � (I + H) � 
                                        � [I– + �H4 + Hg(II)] � ��!�'�������� ���+>���� (6 ��2�) 

 
9���+ �����+������� �����"������ ��$����� I � Hg(II) ��>�� �����# ���'�'����;$ � ��%��-
�!����;$ ��������. � 9��$ ��<�� %����& ���!�������� ������%��� �������"�����"�����'� 
�!�&��& ��+�� (�� +����� "���<�� 9!��������;� �����$) ��>�� ���%��#�& ���#�� ��!�%�;� �!& 
��������& ������; �����<����'� ��$����& ��+�� � ������!����'� ����!�������& ���������-
"����;� ����������. 

 
��@��� �;��!���� ��� ������>�� �����$���'� ?���� ?+��������!#�;� ���!�������$ 

('���� y 05-05-64191-�). 
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